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РЕКОНСТРУКЦИЯ ЗОНЫ ПРОВОДИМОСТИ
В МЕТАЛЛИЧЕСКОМ СЕРОВОДОРОДЕ

Н. А. Кудряшов, А. A. Кутуков, Е. А. Мазур*

Национальный исследовательский ядерный университет «Московский инженерно-физический институт»
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Обобщенная теория нормальных свойств металла на случай особых свойств электронной зоны конечной
ширины для электрон-фононных систем с непостоянной плотностью электронных состояний используется
для изучения нормального состояния фазы SH3 сероводорода под давлением 225 ГПа и при темпера-
туре 200 К. Рассчитываются частотная зависимость действительной ReΣ(ω) и мнимой ImΣ(ω) частей
собственно-энергетической части функции Грина электрона Σ(ω), а также плотность электронных состо-
яний N(ε) стабильной орторомбической структуры Im-3m сероводорода SH3 при давлении P = 225 ГПа,
перенормированная сильным электрон-фононным взаимодействием. Установлено, что примыкающая к
уровню Ферми часть электронной зоны проводимости фазы SH3 сероводорода в результате перенорми-
ровки испытывает реконструкцию в виде ряда карманов со значениями энергетической ширины, состав-
ляющими доли характерных фононных энергий системы.
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1. ВВЕДЕНИЕ

В работе [1] обнаружен переход в сверхпрово-
дящее состояние металлической фазы сероводорода
под давлением порядка 170 ГПа при Tc = 190 К
(−83 ◦C). В работе [2] был обнаружен переход в
сверхпроводящее состояние металлической фазы се-
роводорода под давлением порядка 170 ГПа при
T = 203 К. Идея постановки эксперимента [1, 2]
основана на теоретических работах по исследо-
ванию свойств металлического водорода, в кото-
рых предсказана высокая критическая температу-
ра Tc ∼ 200–400 K [3, 4]. В [5] исследованы методом
ab initio свойства металлического водорода, а также
было показано, что подобная фаза водорода может
быть метастабильна. Находясь в металлической фа-
зе, водород может проявлять сверхпроводящие свой-
ства при комнатной или даже более высокой темпе-
ратуре с формированием куперовских электронных
пар в металлическом водороде [3–5]. Высокое зна-
чение Tc в сероводороде под давлением [1,2] являет-
ся свойством исключительно электрон-фононной си-
стемы. Наличие изотопического эффекта и эффек-
та Мейснера в фазе сероводорода, образованной при
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давлении порядка 170 ГПа, экспериментально пока-
зано в работах [1,2]. Основным кандидатом на роль
сверхпроводящей фазы в [1] рассматривалось соеди-
нение со стехиометрией SH3 и симметрией Im-3m. В
[6] наряду с соединениями SHn (n ≤ 3) была найдена
фаза SH2, имеющая симметрию I4/mmm, для кото-
рой рассчитаны электронные и фононные спектры,
а также плотности электронных и фононных состоя-
ний в интервале давлений 100–225 ГПа. В [6–12] по-
казано, что основными кандидатами на роль сверх-
проводящей фазы являются соединения со стехио-
метрией SH3 и SH2.

Квантовополевая теория электронных свойств
нормального состояния кристалла, а также теория
Элиашберга сверхпроводящего состояния [13, 14]
базируются на основополагающей работе Мигдала
[15] основного состояния кристалла, не учиты-
вающей факт возможного изменения плотности
электронных состояний. При рассмотрении свойств
ЭФ-системы сероводорода критически важно при-
нимать в расчет факт резких изменений плотности
электронных состояний на энергетических мас-
штабах, соизмеримых с характерной энергией
фононов, а также конечность ширины электронной
зоны. В [16] показано, что если учесть конечность
ширины электронной зоны D, то реконструкция
ферми-поверхности возникает при λ > 1 в рамках
стандартного рассмотрения электрон-фононного
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взаимодействия, основанного на значительном
различии электронных энергий (порядка D) и
характерных фононных частот ωD � D. В [17]
результаты расчетов работы [16] подверглись про-
верке и получили подтверждение. В коллективной
монографии [18] обсуждается данный эффект и
содержится анализ работ, посвященных эффек-
ту перестройки электронной зоны проводимости
при самосогласованном учете сильного электрон-
фононного взаимодействия в условиях «голого»
электронного спектра, содержащего электронные
зоны конечной ширины вблизи уровня Ферми.
Однако в настоящее время авторам данной ра-
боты не известно ни одного расчета описанного
эффекта реконструкции электрон-фононным (ЭФ)
взаимодействием в реальных материалах.

По-видимому, сероводород под давлением пред-
ставляет собой идеальный материал для проявления
обсуждаемого эффекта поляронной реконструкции
электронных зон. Это связано с тем, что в металли-
ческом сероводороде происходит совпадение и на-
ложение роли трех ключевых факторов: конечнос-
ти ширины электронной зоны проводимости одно-
временно с резкими изменениями плотности состо-
яний в такой зоне, очень большой энергии фоно-
нов �ωph ∼ 0.25 эВ, связанной с коллективными
колебаниями квазидвумерного металлического во-
дорода, стабилизированного подрешеткой серы, а
также существенно превышающей единицу констан-
ты электрон-фононной связи λ ∼ 2.2. Исключи-
тельно сильная электрон-фононная связь λ > 1

в металлическом сероводороде возникает благода-
ря отсутствию электронных оболочек в протонах.
Именно в силу перечисленных трех факторов в ме-
таллическом сероводороде следует ожидать карди-
нальной перестройки электронного спектра силь-
ным электрон-фононным взаимодействием.

2. ЭЛЕКТРОННЫЕ СВОЙСТВА
СТРУКТУРЫ SH3, НЕ

ПЕРЕНОРМИРОВАННЫЕ
ЭЛЕКТРОН-ФОНОННЫМ

ВЗАИМОДЕЙСТВИЕМ

Структура SH3 сероводорода (рис. 1) рассматри-
вается [6–12] как один из двух основных претенден-
тов на фазу, ответственную за сверхпроводимость
в экспериментах [1, 2], наряду с сосуществующей с
SH3 метастабильной фазой SH2.

В [7] были проведены расчеты электронных и
фононных свойств этой фазы при давлении P =

= 225 ГПа. Квадратная элементарная ячейка этой
структуры имеет симметрию Im-3m.

2.7582.758

A

Рис. 1. Исследуемая структура SH3. Атомы серы представ-
лены большим размером. Приведен рисунок из работы [7]

Из работы [7] следует, что для плотности чис-
ла электронных состояний SH3 при представленном
значении давления уровень Ферми всегда находит-
ся на пике электронной DOS. Представленная в ра-
боте [7] энергетическая зонная структура электро-
нов SH3, а также плотность числа электронных со-
стояний SH3 [7], так же как и аналогичные рас-
четы, представленные в работах [9–12], являются
зонными структурами, учитывающими идеальную
кристаллическую решетку кристалла SH3 симмет-
рии Im-3m, а также электрон-электронное взаимо-
действие с учетом эффектов обмена и корреляции.
Тем не менее, данные расчетные зонные структуры
SH3 симметрии Im-3m никак не учитывают эффек-
ты перенормировки зонного электронного спектра
сильным электрон-фононным взаимодействием. Из
работы [7] для фононной дисперсионной зависимос-
ти при значении давления P = 225 ГПа следует, что
при данном давлении спектр не содержит мнимых
частот.

3. ПЕРЕНОРМИРОВКА ЭЛЕКТРОННОГО
СПЕКТРА ЭЛЕКТРОН-ФОНОННЫМ

ВЗАИМОДЕЙСТВИЕМ

Опишем эффекты перенормировки электронно-
го спектра в металлическом сероводороде фононами
квантовополевыми методами, используя в самосо-
гласованном виде эффекты перестройки комплекс-
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ной собственно-энергетической части Σ(ω) элект-
ронной функции Грина в сероводороде совместно
с перестройкой плотности электронных состояний.
Для мнимой части

ImΣ(ω) = − ImZ(ω)ω + Imχ(ω)

собственно-энергетической части электронной
функции Грина в [19–21] получено следующее
выражение:

ImΣ(ω) = −π

∞∫
0

dz α2(z)F (z)×

× {[N(ω − z) +N(ω + z)]nB(z) +

+ N(ω − z)f(z − ω) +N(ω + z)f(z + ω)} . (1)

Выражение для действительной части

ReΣ(ω) = [1− ReZ(ω)]ω +Reχ(ω)

собственно-энергетической части функции имеет
следующий вид [19–21]:

ReΣ(ω) = −P

∞∫
0

dz α2(z)F (z)×

×
∞∫
0

dz′
{
f(−z′)

(
− N(−z′)
z′ + z + ω

+
N(z′)

z′ + z − ω

)
+

+ f(z′)
(
− N(−z′)
z′ − z + ω

+
N(z′)

z′ − z − ω

)}
, (2)

где nB(z) — функция распределения Бозе, f(z′) —
функция распределения Ферми, Z(ω) — комплекс-
ная перенормировка массы электрона, χ(ω) — комп-
лексная перенормировка химического потенциала.
В (1) и (2) ренормализованная ЭФ-взаимодействием
плотность электронных состояний N(z′) выража-
ется через голую плотность электронных состоя-
ний N0(ξ):

N(z′) = − 1

π

∞∫
−μ

dξ′N0(ξ
′) Im gR(ξ

′, z′). (3)

Такая плотность состояний N(z′) не является сим-
метричной (четной) функцией z′. В (3) выражение
для Im gR вычисляется по формуле

Im gR(ξ, ε) =
ImΣ(ε)

[ε− ξ − ReΣ(ε)]2 + [ImΣ(ε)]2
, (4)

так что система (1)–(4) является нелинейной. Фор-
мулы (1)–(4) учитывают частотную зависимость (а

следовательно, и эффект конечности ширины элек-
тронной зоны) плотности электронных состояний
N0(ξ). В формуле (3) gR — запаздывающая элект-
ронная функция Грина, α2(z)F (z) — спектральная
функция ЭФ-взаимодействия, N0(ξ) представляет
собой «голую» (не перенормированную ЭФ-взаимо-
действием) переменную плотность электронных со-
стояний, определяемую следующим выражением:

∫
S(ξ)

d2p′

νξp′
dξ =

∫
S(ξ)

N0(ξ, ω) dξ

при энергии «голых» электронов ξ. Запись (1)–(4)
предполагает усреднение по всем направлениям им-
пульса, отвечающим энергетической поверхности ξ.
Замена детального описания, зависящего от значе-
ний импульса в различных точках зоны Бриллю-
эна, закона дисперсии электронов на усредненную
характеристику, такую как плотность электронных
состояний, является хорошим приближением, позво-
ляющим воспроизводить все наиболее важные чер-
ты поведения электрон-фононной системы. Запи-
санная система уравнений «сохраняет» полное чис-
ло электронов, поскольку, наряду с реконструкцией
зон, одновременно описывает перенормировку дей-
ствительной части химического потенциала, отве-
чающей сдвигу уровня Ферми за счет ЭФ-взаимо-
действия. При написании системы уравнений (1)–(4)
мы исходили из справедливости «теоремы Мигда-
ла» [15], согласно которой вершинными поправка-
ми за счет дополнительных фононных линий мож-
но пренебречь, поскольку величина этих поправок
мала с точностью до членов, определяемых той или
иной степенью малого параметра λ�ωD/Econd � 1,
где Econd — ширина зоны проводимости. Получе-
ние в процессе решения системы (1)–(4) результа-
тов, приводящих к нарушению малости параметра
λ�ωD/Econd, могло бы свидетельствовать о наруше-
нии теоремы Мигдала.

При формулировке математической модели,
описываемой системой уравнений (1)–(4), мы также
пренебрегли фононными «многохвостками» для
вершин. Учет таких многохвосток приводит к
появлению вкладов, отвечающих одновременному
взаимодействию электрона с двумя и более фо-
нонами. Мы учли, что константа одновременного
взаимодействия электрона с парой и более фононов
крайне мала [22–24]. Последовательное же взаи-
модействие электронов с фононами, отвечающее
учету вкладов от однохвостной вершины в произ-
вольном порядке по степеням электрон-фононного
взаимодействия, в данной работе учитывается,
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Рис. 2. Безразмерная «голая» полная плотность элект-
ронных состояний в сероводороде SH3 при давлении
225 ГПа [7]. Частота ω выражена в безразмерных единицах

(в долях максимальной частоты фононного спектра)

поскольку решая уравнения (1)–(4) аналитиче-
ски методом последовательных приближений и
разлагая решение в ряд по степеням интеграла
от спектральной функции ЭФ-взаимодействия
α2(z)F (z) (иными словами, по степеням константы
ЭФ-взаимодействия λ), получаем, что как ReΣ(ω),
так и ImΣ(ω) содержат бесконечное число вкладов,
отвечающих последовательному взаимодействию
электрона с фононами в произвольном порядке.

При написании системы (1)–(4) перенормировка
фононной функции Грина ЭФ-взаимодействием не
проводилась. Как показано в работе Бровмана и Ка-
гана [25], проведение такой перенормировки приво-
дит к двойному учету вкладов ЭФ-взаимодействия в
фононную функцию Грина и, как следствие, к появ-
лению реально отсутствующих отрицательных фо-
нонных частот, что отвечает ложной неустойчиво-
сти решетки при значительном ЭФ-взаимодействии.

4. МЕТОДЫ РАСЧЕТА И РЕЗУЛЬТАТЫ

В нелинейную систему интегральных уравне-
ний (1)–(4), описывающих нормальное состояние ме-
таллического сероводорода, подставлялась «голая»
не перенормированная электрон-фононным взаимо-
действием плотность электронных состояний серо-
водорода (рис. 2), полученная в работе [7] с без-
размерным аргументом, выраженным в долях мак-
симальной фононной частоты, а также спектраль-
ная функция электрон-фононного взаимодействия
α2(z)F (z) (рис. 3) с безразмерным аргументом, так-

�
2
F

2.5

1.5

0.5

2.0

1.0

0
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

�

Рис. 3. Спектральная функция электрон-фононного взаи-
модействия α2(ω)F (ω) в сероводороде SH3 при давлении
225 ГПа [7]. Частота ω выражена в безразмерных единицах

(в долях максимальной частоты фононного спектра)

же выраженным в долях максимальной фононной
частоты, составляющей для данной фазы серово-
дорода 0.214 эВ. Голая плотность электронных со-
стояний не содержит в своем поведении «провалов»
до нулевых значений при значениях энергии ниже
уровня Ферми, несмотря на наличие полностью за-
полненных зон, лежащих по энергии ниже зоны про-
водимости. Это вытекает из того факта, что несмот-
ря на перекрытие энергии этих зон между собой,
в зоне Бриллюэна они располагаются в различных
областях импульсного пространства. Из сравнения
рис. 1а и рис. 1б из работы [7], а также рис. 2 вид-
но, что зона проводимости располагается в пределах
от −16 до 62 безразмерных единиц энергии. Однако
основной вклад в электронную плотность состояний
зона проводимости вносит при значениях энергети-
ческого аргумента, лежащих в пределах от −4 до +4
безразмерных единиц энергии, т. е. в пределах энер-
гетического интервала в один электронвольт как
вверх, так и вниз от уровня Ферми. Факт неодно-
кратного пересечения зоны проводимости и поверх-
ности Ферми, хорошо видный на рис. 2 из работы
[7], приводит к наличию многочисленных максиму-
мов и минимумов, а следовательно, и особенностей
Ван Хова, у поверхностей Ферми. Незначительным
вкладом в плотность состояний у поверхности от
иных зон, располагающихся частично у поверхности
Ферми, будем пренебрегать. При этом, как видим на
рис. 1а из работы [7], при значениях энергии, лежа-
щих ниже уровня Ферми, перекрытие зоны проводи-
мости с лежащими ниже зонами является незначи-
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тельным. Система уравнений, описывающих элек-
тронную структуру нормального состояния фазы
SH3 сероводорода с сильным ЭФ-взаимодействием
(1)–(4) решалась при давлении P = 225 ГПа и тем-
пературе T = 200К методом последовательных при-
ближений до достижения эффекта самосогласован-
ности.

Спектральная функция электрон-фононного
взаимодействия α2(z)F (z), представленная на
рис. 3, подобна виду плотности фононных состоя-
ний в данной фазе сероводорода, что совпадает с
выводами [9–12]. При этом константа ЭФ-взаимо-
действия равна

λ = 2

∞∫
0

dω
α2(ω)F (ω)

ω
≈ 2.2,

что говорит о сильном ЭФ-взаимодействии в ис-
следуемой фазе сероводорода. Основные черты
представленной на рис. 3 спектральной функции
ЭФ-взаимодействия α2(ω)F (ω) в сероводороде SH3

при давлении 225 ГПа, а также соответствующая
константа ЭФ-взаимодействия λ ≈ 2.2 совпадают с
аналогичными характеристиками из работ [9–12].

Для решения нелинейной системы интегральных
уравнений (1)–(4) была написана программа числен-
ного моделирования электронной плотности состоя-
ний. Сходимость вычислений достигалась прибли-
зительно после десятой итерации при заданном вы-
боре шага вычислений порядка одной сотой. Схо-
димость итерационного процесса зависит от ша-
га вычислений. При этом установлено, что измене-
ние шага вычислений в два или три раза не вли-
яет существенным образом на количество итера-
ций для получения конечной картины электронной
плотности состояний. Характерным фактором про-
веденных вычислений является зависимость скоро-
сти сходимости итерационного процесса от увеличе-
ния расчетной области для плотности электронных
состояний.

Авторам не известны работы, в которых были
бы получены перенормированные фононами плот-
ности электронных состояний, определенные са-
мосогласованным образом для каких-либо реаль-
ных веществ. На рис. 4 представлены результаты
решения системы уравнений (1)–(4) для описан-
ной выше SH3-фазы металлического сероводорода
для действительной составляющей ReΣ(ω) собст-
венно-энергетической части электронной функции
Грина сероводорода, для мнимой составляющей
ImΣ(ω) в интервале безразмерной энергетической
переменной от −10 до +10, что отвечает наиболее
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Рис. 4. Действительная ReΣ(ω) (а) и мнимая ImΣ(ω)

(б ) собственно-энергетические части электронной функ-
ции Грина электронов в фазе SH3 сероводорода. Оба гра-
фика представлены в диапазоне 2.14 электронвольт по обе
стороны от уровня Ферми. Частота ω выражена в безраз-
мерных единицах (в долях максимальной частоты фонон-
ного спектра, составляющей для данной фазы сероводо-
рода 0.214 эВ). Все результаты получены для давления

P = 225 ГПа и температуры T = 200 К

интересной в отношении сверхпроводимости облас-
ти энергии примерно от −2.14 эВ до +2.14 эВ.

На рис. 5 приведена часть реконструированной
зоны проводимости (правая часть рисунка) при раз-
личных значениях параметра λ в сопоставлении с
исходной голой плотностью электронных состояний.
На рис. 5 видно, что часть зоны проводимости в се-
роводороде, отстоящая от уровня Ферми на величи-
ну порядка одного электронвольта, испытывает ре-
конструкцию под влиянием множественного сильно-
го взаимодействия с фононами. При этом наиболее
интересная для возможного эффекта сверхпроводи-
мости перестроенная часть зоны проводимости рас-
полагается в пределах энергетических интервалов
порядка нескольких единиц характерной фононной
энергии от энергии Ферми.

Такой эффект перестройки электронной зоны
ранее обсуждался в работе [26], где эффект резкой
реконструкции зоны сильным ЭФ-взаимодействием
описывался полученными из микроскопических
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Рис. 5. Слева — «голая» плотность электронных состояний в зоне проводимости, справа — реконструированная ЭФ-взаи-
модействием плотность электронных состояний при различных значениях константы ЭФ-взаимодействия

строгих соображений факторами, напоминающими
факторы Дебая –Уоллера. Настоящие расчеты
полностью воспроизводят поляронные эффекты
при множественном и сильном взаимодействии
электронов с фононами. На рис. 6 представлены
детальные результаты расчета для SH3-фазы серо-
водорода величин Re z(ω), ImZ(ω), описывающих
действительную и мнимую части перенормиро-
ванной массы электрона, а также расчеты для
перенормированной сильным взаимодействием с
фононами действительнойReχ(ω) и мнимой Imχ(ω)

частей перенормировки химического потенциала
χ(ω) вблизи уровня Ферми в интервале частот
на энергетических расстояниях, не превышающих
10 характерных фононных энергий, принятых за
единицу. Поведение плотности электронных состо-
яний именно в этом интервале энергий отвечает
наличию основных вкладов в плотность состояний в
реконструированной зоне проводимости и является
определяющим для проявления сверхпроводящих
свойств материала.

На рис. 6 с учетом факта знакопеременного по-
ведения ImZ(ω) при малых частотах ω < 2 мож-
но наблюдать эффект реконструкции части зоны
проводимости, примыкающей к уровню Ферми, на
серию энергетически узких электронных и дыроч-
ных «карманов», не перекрывающихся по энергии.
Набор карманов, располагающихся по энергии на
расстояниях в пределах единицы от уровня Ферми
(рис. 6), составляет наиболее важную для сверхпро-
водимости часть зоны проводимости, реконструиро-
ванной сильным ЭФ-взаимодействием.

На рис. 7 представлены графики действи-
тельной ReΣ(ω) и мнимой ImΣ(ω) собственно-
энергетических частей электронной функции Грина
электронов в фазе SH3 сероводорода, а также пере-
нормированная фононами плотность электронных
состояний N(ω) для зоны проводимости в более
широком интервале от −20 до +20 безразмерной
частоты ω.

563
9*



Н. А. Кудряшов, А. A. Кутуков, Е. А. Мазур ЖЭТФ, том 150, вып. 3 (9), 2016

ReZ

ImZ

Re�

Im�

0

0

0

0.1

–0.1

–0.5

–1.0

–1.5

0.2

0.2

0.1

–0.1

0

0.3

–0.2

1

2

3

4

0

0

0

1

1

1

1

2

2

2

2

3

3

3

3

4

4

4

4

5

5

5

5

6

6

6

6

7

7

7

7

8

8

8

8

9

9

9

9

10

10

10

10

�

�

�

�

а

б

в

г

Рис. 6. Реконструированные параметры зоны проводимо-
сти металлического сероводорода в фазе SH3 для действи-
тельной ReZ(ω) (а) и мнимой ImZ(ω) (б ) частей перенор-
мировки массы Z электронной функции Грина электро-
нов в фазе SH3 сероводорода. Ренормализованные элект-
рон-фононным взаимодействием действительная Reχ(ω)

(в) и мнимая Imχ(ω) (г) части перенормировки химичес-
кого потенциала в сероводороде. Частота ω выражена в
безразмерных единицах (в долях максимальной частоты
фононного спектра, составляющей для данной фазы серо-
водорода 0.214 эВ). Все результаты получены для давле-

ния P = 225 ГПа и температуры T = 200 К

5. ВЫВОДЫ

Получена плотность состояний электронного
спектра металлического сероводорода в фазе SH3

под давлением P = 225 ГПа, отличающаяся от вы-
численного голого электронного спектра без учета
сильного ЭФ-взаимодействия, учитывающего лишь
обменное и корреляционное ЭФ-взаимодействия в
поле идеальной кристаллической решетки [6–10].
Для расчетов использовались реалистичные вычис-
ленные с высокой точностью голые электронные и
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Рис. 7. Действительная ReΣ(ω) (а) и мнимая ImΣ(ω) (б )
части собственно-энергетической части электронной функ-
ции Грина электронов в фазе SH3 сероводорода. Ренор-
мализованная электрон-фононным взаимодействием плот-
ность электронных состояний N(ω) (в) в сероводороде в
диапазоне 4.28 электронвольта по обе стороны от уров-
ня Ферми. Частота выражена в безразмерных единицах (в
долях максимальной частоты фононного спектра, состав-
ляющей для данной фазы сероводорода 0.214 эВ). Все ре-
зультаты получены для давления P = 225 ГПа и темпера-

туры T = 200 К

фононные характеристики фазы SH3 сероводорода
для давления P = 225 ГПа [7]. Cамосогласован-
ный учет непостоянства плотности электронных
состояний в электронной зоне с одновременным
учетом сильного электрон-фононного взаимодей-
ствия приводит к возможности многофононных
переходов электронов в существенной ширине
электронной зоны проводимости, в отличие от
обычно рассматриваемого случая с квантовыми
переходами электронов в пределах слоя толщи-
ной ωD у поверхности Ферми. Обнаружено, что
электронная зона проводимости Econd при T =

= 200 К в результате перенормировки сильным
электрон-фононным взаимодействием λ ∼ 2.2 > 1

испытывает реконструкцию, так что характерная
ширина возникающих карманов становится одного
порядка по величине с характерной фононной энер-
гией �ωD. При этом параметр малости λ�ωD/Econd

в теории Мигдала λ�ωD/Econd [15] существенно
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возрастает, но не приобретает значения порядка
единицы, поскольку суммарная ширина реконстру-
ированной зоны проводимости, состоящей из ряда
перекрывающихся по энергии карманов, остается
значительно большей максимальной фононной
энергии. Возрастание параметра малости в элект-
рон-фононной системе в фазе SH3 сероводорода
при давлении P ∼ 225 ГПа свидетельствует о
приближении системы к точке нарушения теоремы
Мигдала в данной фазе сероводорода, поскольку
результаты работы Мигдала [15] базировались на
существовании малого параметра λ�ωD/Econd � 1.
Справедливость неравенства λ�ωD/Econd � 1

для материалов, рассматривавшихся на момент
написания статьи [15], была неоспоримой. Однако
сочетание трех факторов: конечности (не экстре-
мально большая величина) ширины электронной
зоны проводимости с одновременными в высшей
степени резкими изменениями (особенностями
Ван Хова) электронной плотности состояний в та-
кой зоне, весьма значительной характерной энергии
фононов, составляющей величину порядка четверти
электронвольта, а также существенно превышаю-
щей единицу константы электрон-фононной связи в
фазе SH3 сероводорода под давлением — приводит
к кардинальной перестройке электронного спектра,
приводящей к ослаблению предположений, на
которых была основана работа [15].

Кроме того, при выполнении данной работы на-
ми обнаружен эффект реконструкции перенорми-
рованной сильным ЭФ-взаимодействием зоны про-
водимости фазы сероводорода (рис. 5) с появлени-
ем серии энергетически узких карманов, перекры-
вающихся по энергии и составляющих в совокупно-
сти часть реконструированной зоны проводимости.
При этом полная ширина реконструированной зо-
ны проводимости, состоящей из ряда перекрываю-
щихся по энергии карманов, составляет примерно 8
максимальных фононных частот (рис. 5). Этот факт
изменяет параметр малости в теории электрон-
фононных систем до значений λ�ωD/Econd ∼ 0.25,
что по-прежнему предоставляет возможность пре-
небрегать фононными поправками к однохвостной
вершине в соответствии с [15].

В результате проведенного последовательного
и самогласованного рассмотрения перенормиров-
ки электронного спектра в фазе SH3 сероводорода
сильным λ ≈ 2.2 ЭФ-взаимодействием мы установи-
ли, что сероводород в фазе SH3 при давлении P ∼
∼ 225 ГПа и при температуре T = 200К представля-
ет собой металл с сильными неадиабатическими эф-
фектами, в котором характерная фононная частота

�ωD является величиной одного порядка с характер-
ной шириной энергетических карманов реконструи-
рованной электронной зоны проводимости, перенор-
мированной сильным λ ≈ 2.2 ЭФ-взаимодействием,
так что �ωD ∼ Econd в каждом из таких карманов.

Таким образом, фаза SH3 с симметрией кристал-
лической решетки Im-3m сероводорода — один из
двух основных кандидатов, ответственных за сверх-
проводящие свойства металлического сероводоро-
да — является веществом, расчет сверхпроводящих
свойств которого следует вести методами обобщен-
ной теории Элиашберга, учитывающей конечность
ширины электронной зоны. Сверхпроводимость в
такой фазе сероводорода не может рассматриваться
с помощью стандартных решений уравнения Эли-
ашберга [27–33], соответствующих бесконечной ши-
рине электронной зоны и не учитывающих резкий
характер вариации голой электронной плотности со-
стояний, а также сильную перенормировку элект-
ронной плотности состояний фононами, ведущую к
резкой перенормировке как ширины, так и каче-
ственной структуры зоны проводимости. Нормаль-
ное состояние в фазе сероводорода и сверхпроводи-
мость в таком веществе следует рассматривать с по-
мощью обобщенной теории Элиашберга [19,20], раз-
витой первоначально для рассмотрения нормаль-
ных и сверхпроводящих свойств купратов, но пол-
ностью применимой для рассмотрения свойств дру-
гих веществ с электронной зоной конечной шири-
ны, сильным электрон-фононным взаимодействием,
электрон-дырочной неэквивалентностью.

Обнаружен эффект реконструкции зоны про-
водимости на серию перекрывающихся по энергии
карманов с ширинами, резко уступающими по
величине характерным фононным энергиям сис-
темы. Расчет сверхпроводящих свойств такой
системы подзон вблизи уровня Ферми в сероводо-
роде следует проводить с возможным учетом роли
неадиабатических поправок [34].

Авторы благодарят Ю. Кагана за глубокое и
стимулирующее обсуждение данной работы. Авто-
ры выражают благодарность Н. Н. Дегтяренко за
предоставление результатов расчетов голых элект-
ронного и фононного спектров исследуемой фазы се-
роводорода. Работа выполнена при финансовой под-
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