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Abstract   
 

Based on fully self-consistent dynamical mean field theory (DMFT) method, we investigate electronic structure and Fermi 
surface nesting property of LiFeAs and NaFeAs, focusing on the correlation effect of iron 3d orbital. For LiFeAs, good 
nesting property by density functional theory (DFT) method is much suppressed by DFT+DMFT method due to the 
orbital-dependent renormalization magnitude. NaFeAs shows a similar behavior, but a better nesting is obtained than LiFeAs 
from DFT+DMFT Fermi surfaces. Our result is consistent with the observed superconducting (spin density wave) ground 
state of LiFeAs (NaFeAs). 
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I. Introduction  
 

최근 ARPES나 dHvA 등의 실험을 통한 철계 
초전도체의 정확한 페르미면의 규명은 철계 초
전도체의 고온 초전도성의 기원을 밝히는데 많
은 기여를 하고 있다 [1]. 이들 물질의 고온 초
전도성의 주된 원인으로는 반강자성과 초전도성

의 경쟁이라고 알려져 있다. 물질 내의 자유전

자는 페르미 면 겹싸기로 인해 스핀 밀도 파동

(spin density wave, SDW) 상을 가지게 되고, 이
런 SDW 상이 억제되면서 초전도성이 나타나

게 된다는 것이다 [2]. 따라서 철계 초전도체의 
초전도성에서 중요한 역할을 하는 요인 중 하
나가 페르미 면 겹싸기 라는 것을 알 수 있다. 
하지만 철계 초전도체의 페르미 면 겹싸기 성
질은 아직까지 논란의 대상이 되고 있다. 왜냐

하면 어떤 물질은 강한 겹싸기 성질을 보이는 
반면 [3-5], 어떤 물질은 그렇지 않기 때문이다 
[1, 6]. 
이와 더불어 동적 평균장 이론(dynamical 

mean field theory, DMFT)를 바탕으로 한 이론 
연구 또한, 이러한 논란들을 해결하고자 많은 
연구가 진행되고 있다. 철계 초전도체의 전자

구조는 일반적인 밀도범함수 이론(density 
functional theory, DFT) 으로 예측하는데 어려움

을 가지는데, 이는 철의 3d 오비탈이 강한 상
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관관계를 가지기 때문이다. DFT로 예측된 밴드 
구조는 페르미 준위에서 실험상의 밴드 구조보

다 2~4 배 가량 넓은 밴드 너비를 가지며, 스
핀 자기모멘트 값도 실험값보다 2 배 이상 큰 
값을 보여준다. 반면 DMFT를 이용한 계산은 
실험에서 보여주는 밴드 구조와 전기적 이등방

성, 그리고 작은 자기 모멘트 값을 정확하게 
예측하고 있다 [7-12]. 따라서 강한 상관관계를 
가지는 철의 3d 오비탈 전자는 철계 초전도체

의 초전도성에서 매우 중요한 역할을 하는 것
을 알 수 있다 [13-15]. 
화학적 도핑이 안된 순수한 LiFeAs는 초전도

성 바닥상태를 가지는 것으로 알려져 있다 
[16]. 반면 LiFeAs와 비슷한 구조를 가지는 
NaFeAs는 화학적 도핑이 안된 구조에서 초전

도성이 아닌 SDW 바닥상태를 가지는 것으로 
알려져 있다 [17]. 이와 관련하여 최근 DMFT 
계산을 통해 두 물질이 다른 상관관계

(correlation) 효과를 가진다는 결과가 보고되었

으며, 그 결과 LiFeAs는 초전도성이 나타난 반
면 NaFeAs는 SDW 바닥상태를 가지는 것도 확
인이 되었다 [18]. 일반적인 DFT에서는 두 물
질 모두 SDW 바닥상태를 가지는 것으로 예측

하였다 [19]. 
따라서 본 연구에서는 LiFeAs와 NaFeAs의 

DMFT 계산을 통해 이들 초전도성에 중요한 
역할을 하는 Fe의 3d 오비탈 전자구조와, 페르

미 면에 나타나는 상관 효과와 페르미 면 겹싸

기 현상에 대해 구체적으로 확인할 것이며, 이
를 통해 두 물질의 다른 기저상태가 보이는 원
인을 확인해 볼 것이다. 

 
 

II. Simulation Method 
 

LiFeAs와 NaFeAs의 계산은 자체일관적인 
DFT에 DMFT를 결합한 DFT+DMFT 방법론을 
사용한다 [20]. DFT 계산을 통해 한 입자 해밀

토니안을 구성한 후 상관관계를 가지는 Fe 3d 
오비탈의 국소 자체에너지(local self-energy)를 
고려하여 고체 시스템의 스펙트럼을 계산한다  
[21]. DFT계산은 Full potential linearized 
augmented plane wave 방법을 기반으로 하는 
WIEN2k 패키지로 수행 되었으며 [22] 교환 상

관관계 에너지는 Perdew-Burke-Ernzerhof의 

generalized gradient approximation(GGA) [23] 근사

를 사용하였다. Fe 3d 전자간 국소 상관관계 효

과는 DMFT 계산을 통해 얻어진 자체에너지를 

통해 표현된다. DMFT 방법의 불순물 문제

(impurity problem)는 continuous time quantum 
Monte Carlo(CTQMC) 방법을 사용하여 계산하

였다 [24, 25]. 사용된 쿨롱 그리고 훈트 파라미

터는 각각 U=5.0 eV, J=0.8 eV 이다 [26]. 스펙트

럼 계산에 사용된 시스템의 온도는 72 K으로 
정했다. 물질의 격자구조는 실험에서 측정된 
값들을 사용하였다 [16, 27]. 
 
 
III. Results and Discussion 
 

Fig. 1(a), (b)에서는 DFT 기반의 GGA 
(generalized-gradient-approximation)로 얻어진 
LiFeAs와 NaFeAs의 밴드 구조를 나타내고 있
다. Γ점 근처의 두 개의 안쪽 홀 밴드와 M점 
근처의 안쪽 전자 밴드는 dxz,yz 오비탈로부터, 
바깥쪽 홀 밴드와 전자 밴드는 dxy 오비탈로부

터 나온다. 반면 NaFeAs는 LiFeAs와는 다르게 
Γ점 근처의 dxy 오비탈로부터 나오는 홀 밴드

가 두 개의 dxz,yz 홀 밴드 사이에 위치하는 것
을 볼 수 있다. (Fig. 1(c), (d)) 이러한 결과는 격
자상수 a와 As의 높이에 따른 dxy와 dxz,yz에 의
한 밴드의 폭 차이로 설명이 될 수 있다. 예를 
들어 dxy 밴드의 폭은 LiFeAs가 더 큰데, 이는 
더 작은 LiFeAs 격자상수 a에 의해 인접한 dxy 
간의 중첩이 커졌기 때문이다. 그럼으로써 dxy 

밴드는 dxz,yz 밴드보다 더 높은 에너지 준위까

지 걸치게 된다. 그런 반면 dxz,yz 오비탈은 As 
높이가 낮을수록 As p 오비탈을 매개한 간접 
중첩이 더 커지고 그것의 밴드 폭도 커진다. 
(Fig. 1(a)와 Fig. 1(d) 비교 참조) Table 1에서 보
면 LiFeAs와 NaFeAs는 Fe-As 결합길이가 거의 
차이가 없음을 알 수 있는데, 이로부터 Γ점 근
처의 dxy 밴드와 dxz,yz 밴드의 상대적인 위치는 
FeAs 사면체의 찌그러짐 정도에 매우 민감하

다고 할 수 있을 것이다. 
Γ 근처의 dxy, dxz,yz 오비탈 밴드 폭만으로 전

자 유동성을 판단하기는 어렵다. 모든 블로호 
상태를 합한 유효밴드 폭, 즉 유동성은 두 가
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현상을 보이며, NaFeAs 의 경우 DMFT 에서도 
페르미 면 겹싸기 현상이 어느 정도 남아있는 
것을 확인하였다. 그리고 이는 실험에서 보고

된 ARPES 결과와 일치함을 확인했다.  
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