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Materiaª, który byªby w stanie przewodzi¢ pr¡d z absolutnie zerow¡ rezystancj¡ w tempera-
turze pokojowej jest niczym �wi¦ty Graal od ponad 100 lat poszukiwany przez naukowców. Jego
odkrycie niew¡tpliwie mogªoby doprowadzi¢ do rewolucji w elektronice, energetyce, transporcie
i wielu innych dziedzinach naszego »ycia. Do niedawna najwy»sz¡ temperatur¡ krytyczn¡ równ¡
164 K (−109oC) charakteryzowaª si¦ zwi¡zek tlenowo-miedziowy na bazie rt¦ci (HgBaCaCuO).
Po 20 latach od jego odkrycia, w grudniu 2014 roku zaprezentowano pierwsze wyniki ekspery-
mentalne (zaktualizowane w czerwcu 2015 roku oraz potwierdzone w maju 2016 roku), które
dowodz¡, »e zwi¡zek H2S umieszczony pod wysokim ci±nieniem posiada ekstremalnie wysokie
warto±ci temperatury krytycznej. W szczególno±ci, w zakresie ci±nie« od 115 GPa do 200 GPa,
temperatura krytyczna ro±nie od 31 K do 150 K. Dodatkowo nale»y podkre±li¢ fakt, »e zaobser-
wowano silny efekt izotopowy, co wyra¹nie sugeruje elektronowo-fononowe pochodzenie stanu
nadprzewodz¡cego. Co ciekawe, w skutek dysocjacji wyj±ciowego zwi¡zku (3H2S→ 2H3S + S),
wyindukowaª si¦ stan nadprzewodz¡cy o temperaturze krytycznej wynosz¡cej a» 203 K (−70oC)
pod ci±nieniem 150 GPa. Z �zycznego punktu widzenia uzyskany rezultat oznacza, »e odkryto
nadprzewodnik o najwy»szej, jak dot¡d znanej warto±ci temperatury krytycznej. Poza tym, »e
zamiast ciekªego azotu do jego schªodzenia wystarczy suchy lód, charakteryzuje si¦ on równie»
tym, »e jest ªatwy i tani w produkcji. Problem zwi¡zany jest jedynie z wysokim ci±nieniem wy-
maganym do metalizacji oraz przej±cia siarkowodoru w stan nadprzewodz¡cy. Z aplikacyjnego
punktu widzenia po»¡danym jest wi¦c znalezienie sposobu na obni»enia ci±nienia do warto±ci
atmosferycznej.

W ±wietle powy»szych faktów eksperymentalnych naturalnym kierunkiem dalszych prac na-
ukowych jest poszerzenie wiedzy na temat stanu nadprzewodz¡cego w rodzinie zwi¡zków boga-
tych w wodór. Moje dotychczasowe badania teoretyczne dotycz¡ce wªa±ciwo±ci termodynamicz-
nych wspomnianych materiaªów bazowaªy na formalizmie równa« Eliashberga, stanowi¡cym
uogólnienie teorii Bardeena-Coopera-Schrie�era (teoria BCS) na ukªady charakteryzuj¡ce si¦
silnym sprz¦»eniem elektron-fonon. Przeprowadzona analiza pozwoliªa na ilo±ciowe wyznacze-
nie warto±ci temperatury krytycznej, ró»nicy energii swobodnej pomi¦dzy stanem normalnym
i nadprzewodz¡cym, termodynamicznego pola krytycznego, ciepªa wªa±ciwego dla stanu nad-
przewodz¡cego oraz warto±ci przerwy energetycznej na poziomie Fermiego i masy efektywnej
elektronu. Poprzez uogólnienie uzyskanych wyników, oszacowaªem zakres warto±¢ temperatury
krytycznej mo»liwy do zaobserwowania w zwi¡zkach typu HnS, gdzie n = {1, 2, 3}. W wyniku
powy»szej analizy stwierdzono, »e maksymalna warto±¢ temperatury krytycznej mo»e wynosi¢
a» 290 K (17oC) co daje nadzieje na kolejny przeªom i sugeruje eksperymentatorom dalsze
poszukiwania.

W ramach niniejszego projektu przeprowadzone zostan¡ poszukiwania maj¡ce na celu okre-
±lenie czy w wyniku domieszkowania zwi¡zku H3S pierwiastkami bloku p lub bloku s ukªadu okre-
sowego jest mo»liwo±¢ obni»enia ci±nienia i podwy»szenia temperatury krytycznej do poziomu
umo»liwiaj¡cego aplikacyjne wykorzystanie badanych materiaªów. Przy u»yciu oprogramowania
Quantum-Espresso wykonane zostan¡ niezb¦dne obliczenia ab-initio struktury elektronowej, fo-
nonowej oraz sprz¦»enia-elektron fonon. Poza wpªywem koncentracji domieszek na stabilno±¢
stanu nadprzewodz¡cego badany b¦dzie równie» wpªyw kompresji komórki elementarnej oraz
wyst¦puj¡ce w jej wyniku przej±cia strukturalne. Przeprowadzenie kompleksowych bada« teo-
retycznych jest istotne z punktu widzenia przyszªych bada« eksperymentalnych. O sªuszno±ci
powy»szego stwierdzenia mo»e ±wiadczy¢ fakt, »e pierwsze eksperymentalne badania zwi¡zku
siarki z wodorem zostaªy poprzedzone i bezpo±rednio zainspirowane obliczeniami ab-initio prze-
prowadzonymi przez Yinwei Li i wspóªpracowników.
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