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超导性和电子关联在 Kagome 金属 LuOs3B 中 2
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我们报告了对 LuOs3B2物理性质的全面调查，该物质以理想的基于锇的三角晶格为特征。电阻率和
磁化测量证实了 II型体超导性的出现，其临界温度为 Tc ≈ 4.63K。比热跃变以及计算出的电子-声子
耦合参数支持适度耦合的超导态。增强的威尔逊比率支持电子关联效应。从头算计算揭示了三角晶格
能带结构的标志性特征，包括狄拉克点、冯·霍夫奇点和准平坦带，这些主要来源于锇 d轨道。自旋-
轨道耦合的引入在狄拉克点打开了一个间隙，显著改变了电子性质。此外，还讨论了同构化合物的超
导性和电子特性。这项工作对 LuOs3B2的超导态和正常态进行了深入探索，加深了对三角晶格超导体
的理解。

PACS numbers: XXX

I. 介绍

作为由二维共角三角形构成的独特晶格结构，
kagome 晶格因其在量子材料中稳定奇异电子态的能
力而成为凝聚态物理学的前沿平台 1–3。该晶格的独特
对称性导致了 Dirac点、van Hove奇异性（vHSs）和
平带的出现，这些是驱动拓扑和关联电子行为的关键
因素 4–6。最近的实验进展主要集中在基于过渡金属的
Kagome系统上，如 Fe3Sn2

7–9 、FeSn10,11、FeGe12–14、
Co3Sn2S2

15,16 ，以及 RT 6X6(R = 稀土元素, T= V,
Cr, Mn, Nb, X= Sn, Ge)17–21，揭示了丰富的拓扑
性质。然而，交织超导性（SC）、电子关联和带拓扑在
Kagome金属中的探索仍受限于缺乏合适的研究平台。

在发现超导和电荷密度波（CDW）状态的AV3Sb5

（A= K, Rb, Cs）22–24化合物中取得了重大突破。这些
化合物表现出额外的有趣现象，包括配对密度波和异
常霍尔效应 25,26。值得注意的是，最近合成的CsCr3Sb5
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表现出中等的电子关联，并在约 4 GPa27–29 的压力
下诱导非常规超导性。另一类 Kagome 超导体家族，
RT 3X2(R= La, Y, Lu, Th;T= Ru, Rh, Ir, Os;X= Si,
B, Ga)，也引起了相当大的兴趣 30–37。其中，LaRu3Si2
(Tc ≈ 7.8K) 和 YRu3Si2 (Tc ≈ 3.0K) 因其源自
Kagome 结构的典型能带结构和强烈的电子关联而得
到了广泛研究，这种关联很可能源于 Kagome 平带
33,34。然而，RRu3Si2化合物表现出扭曲的三角形格子，
LuOs3B2在该系列中脱颖而出，成为 kagome几何结构
的理想代表 38。这种结构差异将 LuOs3B2定位为一个
潜在的纯净平台，用于研究带结构中的 kagome相关特
性及其与超导性的相互作用。

在这项工作中，我们报告了对 LuOs3B2的超导性
和正常态特性的系统研究。通过电阻率、磁化率和比
热测量明确建立了临界温度为 Tc = 4.63K 的体超导
性。实验结果支持一种与 BCS理论预测一致的中等耦
合超导状态。有趣的是，增强的威尔逊比率表明在正常
态下存在电子关联效应。从头算计算揭示了 LuOs3B2

的电子结构中的进一步复杂性。所计算的能带结构在
费米面附近拥有多个非平凡拓扑交叉，自旋轨道耦合
(SOC)引入后，狄拉克点出现了显著的间隙。这些能
隙打开机制，结合沿 Γ-M-K高对称线的受对称性保护
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的带简并，暗示了在 LuOs3B2中可能存在非平凡拓扑
状态和关联电子物理现象的同时存在。

II. 实验的

LuOs3B2的多晶样品由高纯度的 Lu（99.5%）、Os
（99.5%，Alfa）和B（99.99%，Alfa）粉末合成。这些粉
末按照化学计量比使用玉髓研钵混合，并在手套箱内
的氩气环境中冷压成一个圆饼，以确保环境受控。然
后将该圆饼在水冷铜坩埚上进行电弧熔炼，经过四次
熔化循环并中间翻转以达到成分均匀，最终得到具有
金属光泽的样品。

X 射线衍射（XRD）分析使用 Bruker D8 Ad-
vanceEco 衍射仪进行，数据收集范围为 2θ 度的 10ř-
90ř。XRD图谱通过在GSASII软件中实现的Rietveld
方法进行了精修。电阻率和磁阻测量使用配备标准
四探针配置的 Quantum Design 物理特性测量系统
（PPMS）进行。直流磁化测量利用与 PPMS集成的振
动样品磁强计（VSM）降至 1.8 K时进行。比热容测
量也通过在 PPMS中采用弛豫法降至 1.8 K时进行。
基于密度泛函理论（DFT）39，使用维也纳从头算

模拟包（VASP）进行了第一性原理计算。采用广义梯度
近似（GGA）和Perdew-Burke-Ernzerhof（PBE）交换-
相关泛函 40。使用投影增广波（PAW）赝势方法来提高
计算精度。结构优化采用了 500 eV的平面波截断能量，
并以 10×10×16Monkhorst-Packk点网格在 Γ点为中
心对布里渊区进行采样。使用实验晶格参数作为初始
输入，每一步总能收敛到 1×10−8eV以内。对于态密度
（DOS）计算，使用了更密集的 20×20×32Monkhorst-
Packk点网格以确保电子结构特征的高精度。

III. 结果与讨论

图 1(a)展示了 LuOs3B2的 XRD图案，以及表明
CeCo3B2 型结构的 Rietveld精修轮廓，该结构属于空
间群 P6/mmm。精修后的结构参数总结在表 I中。晶
格参数为 a= 5.449(3) Å 和 c= 3.058(8) Å，与先前
的报告 38 相符。图 1(b) 和 (c) 显示了 LuOs3B2 的晶
体结构，该结构由交替排列的 Lu – B 和 Os 层沿 c

轴堆叠而成。有趣的是，Os 离子沿晶轴 c形成了完美
的 Kagome 层，这与等结构化合物 LaRu3Si2 中观察
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图 1: (彩色在线) (a,b) 镧锇 3 硼 2 的晶体结构，侧面视图和顶
面视图。(c) 镧锇 3 硼 2 多晶样品的里特韦尔精修轮廓。

表 I: 镥锇 3B2 在室温下的晶体学数据。

Compounds LuOs3B2

space group P6/mmm

a (Å) 5.449(3)

c (Å) 3.058(8)

V (Å3) 78.67

Os-Os distance (Å) 2.7246

Rwp (%) 9.31

χ2 1.99

Z 1

atom site x y z Occ.

Lu 1a 0 0 0 1

Os 3g 0.5 0 0.5 1

B 2c 0.33333 0.66667 0 1

到的扭曲的 Kagome 层形成对比。这些 Kagome 层内
的 Os-Os 距离为 2.7246 Å，与AV3Sb5系列中的 V-V
键相当 41。注意短的 c-轴表明了蜂巢平面之间的层间
耦合可能增强。

图 2显示了 LuOs3B2 样品的电阻率数据。在 300
K时，零场电阻率为 126µ · cm，与 LaRh3B2

37 的值相
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图 2: (彩色在线) (a) LuOs3B2的温度依赖电阻率，插图说明了
确定电阻率下降开始的判据。(b) 在 0到 2T的外加磁场下，从
1.8K到 5K之间的电阻率转变。在正常态电阻率 50%处的水平
虚线定义了磁场下的超导转变温度。(c) 上临界场 µ0Hc2(T )作
为温度的函数，使用Ginzburg-Landau理论进行拟合（红线）。
(d) 在选定温度下测量的磁阻。

当。冷却后，电阻率表现出金属行为且无异常。剩余电
阻比（RRR），定义为 ρ(300K)/ρ(5K)，约为 3.5，表明
晶界对电阻率变化有显著贡献。在高温下，电阻率曲线
ρ(T )表现出明显的亚线性行为。这一观察结果与最近
提出的半经典理论一致，在该理论中，这种行为被归因
于狄拉克锥和费米面附近范霍夫奇点之间的相互作用
42,43。值得注意的是，类似的现象在其他 Kagome 金
属 33,34,43中也有报道。在低温范围（5K < T < 40K），
曲线 ρ(T )可以用方程 ρ(T ) = ρ0 +AT 2 +BT 5很好地
描述，其中 ρ0代表剩余电阻率，而项AT 2和BT 5分别
来自电子-电子散射和电子-声子散射。拟合得到 ρ0 =

36.1µ cm，A = 6.6 × 10−3 µ cm K−2 和 B = 2.8 ×
10−8 µ cm K−5。由于在 50K以下 AT 2主导 BT 5，电
子-电子散射是低温下电阻率的主要机制。
超导转变在 4.63K 处被观测到，表现为电阻率

急剧下降，这与之前的报道一致。图 2(b) 描绘了静
态磁场下（从 0 到 2T）电阻率随温度的变化关系。
这里，Tc(H) 定义为电阻率降至正常态值 50% 的温
度。使用 Ginsburg–Landau (GL) 公式 µ0Hc2(T ) =

µ0Hc2(0)
T 2
c,0−T 2

T 2
c,0+T 2，其中 µ0Hc2(0)是零温度下的上临界

场，Tc,0 是零磁场条件下的超导转变温度，拟合得到
µ0Hc2(0) = 2.3T。该值显著低于 Pauli 极限 µ0H

P
c2 =

1.84Tc = 6.95T，表明在 LuOs3B2 中轨道配对破坏是
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图 3: (彩色在线) (a) 钇锇 3B2 在零场冷却（ZFC，黑色）和
场冷（FC，红色）模式下，在 10奥斯特磁场中的低温磁化率。
(b) 温度低于 Tc 时的磁场依赖初始磁化强度。(c) 下临界磁场
Hc1(T )的温度依赖性。(d) 在 1特斯拉下的磁化率 χ(T )随温
度的变化，红线表示 Curie-Weiss拟合。

主要机制。相干长度可以使用关系式 µ0Hc2(0) =
Φ0

2πξ2

计算为 ξ= 120 Å，其中 Φ0 是磁通量子。此外，在选
定温度下高达 9T 的磁阻测量显示了一个小的、未饱
和的正 MR，如图 2(d) 所示。

图 3(a)展示了磁化率 χ(T )在温度 H = 10Oe下
的零场冷却 (ZFC) 和场冷 (FC) 测量结果的温度依赖
性。低于 4.55K时，明显的顺磁信号证实了电阻测量中
观察到的超导转变。超导体积分数在零场冷却 (ZFC)
模式下在 1.8K达到 130%，这归因于去磁效应，表明
体超导性。与 ZFC曲线相比，FC曲线表现出较弱的
顺磁信号，这是由于通量钉扎效应，表明 LuOs3B2是
一种第二类超导体。

图 3(b)显示了不同温度下的零场冷却磁化强度的
磁场依赖性。下临界场Hc1是从磁化率M 偏离线性的
点确定的。Hc1 的温度依赖性使用 Ginsburg-Landau
(GL) 公式Hc1(T ) = Hc1(0)

[
1− (T/Tc)

2
]
拟合，其中

Hc1(0)，即在 0K处的下临界场，约为 13.4mT，如图
3(c) 所示。从关系式 µ0Hc1(0) =

ln(λ/ξ)Φ0

4πλ2 和 κ = λ/ξ，
渗透深度和 Ginzburg-Landau 参数分别导出为 λ =

1830Å和 κ = 15.2。0 K 时的热力学临界场 µ0Hc(0)

使用关系式Hc1(0) ·Hc2(0) = H2
c (0) lnκ进行估计。对

于 LuOs 的 3B2，这给出了 µ0Hc(0) = 106mT。

在 1T 的磁场下，温度高于 200K 时磁化率几
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图 4: (彩色在线)(a) 铥锇 3B2 的零场比热随温度的变化，从
300 K到 1.8 K。(b) 0 T和 3 T下的低温比热数据，以 Cp/T

对 T 绘制，实线代表使用德拜模型拟合 9 T的数据。(c) 减去
正常态贡献后的归一化电子比热 Ce/γnTc。红色实线表示对传
统 BCS模型的拟合。

乎保持恒定，表明处于泡利顺磁态。通过将数据拟合
到居里—外斯定律 χ(T ) = χ0 + C

T−θW
，我们得到

χ0 = 1.71 × 10−4 麦磁矩摩尔 −1，θW = −2.21K
和 C = 0.004007 麦磁矩开尔文摩尔 −1。利用关系式
C =

µ0µ
2
eff

3kB
，居里—外斯常数 C 对应一个小的有效磁

矩 µeff = 0.17µB/f.u.。温度无关的磁化率可以表示为
χ0 = χp + χcore + χvv + χL，其中 χp 表示泡利顺磁
性，其余各项分别表示原子核的抗磁性、范·弗莱克顺
磁效应和朗道抗磁性（χL ≈ − 1

3
χp）。使用帕斯卡的技

术 44，χcore 计算为 1.39 × 10−4emu mol−1。由于 van
Vleck 铁磁性在具有偶数个未配对 4f 电子的稀土离子
中通常可以忽略，χp被估计为 4.63×10−4emu mol−1。

比热容随温度的变化关系如图 4(a) 所示。在高
温下，数据与杜隆-珀蒂定律的预测值吻合得相当好，
该定律预测的值为 3NR ≈ 150 J mol−1K−1，其中
N 是每个化学式单位中的原子数，R是气体常数。如
图 4(b)所示，在低温下观察到比热容有一个明显的跃
升，表明存在体相超导现象。施加 3特斯拉的外磁场
会抑制超导转变。通常，低温下的比热容可以表示为
C = γT + βT 3，其中第一项代表电子贡献，第二项
则对应于晶格振动。通过拟合低于 5K(在 B = 3T)
的比热数据，我们得到参数 γ = 17.8mJ mol−1 K−2

和 β = 0.371mJ mol−1 K−4。德拜温度 ΘD 被估计为
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图 5:（彩色在线）镥锇 3B2 的从头算电子结构计算。
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图 6: (彩色在线) 钌的 d轨道分解的能带结构。镥钌 3 锶 2。

316.2K，使用公式 ΘD =
[
12π4NR

5β

]1/3
。

扣除声子贡献后，归一化的电子比热 Ce/γnTc 如
图 4(c)所示。在 Tc 处的电子比热跃变给出 Ce/γnTc ∼
1.36，进一步证实了 LuOs3B2 中的体超导性。此值接
近理论上的 BCS弱耦合极限 1.43。此外，无量纲的电
子-声子耦合常数 λep 可以使用逆McMillan方程 45 进
行估算：

λep =
1.04 + µ∗ ln(ΘD/1.45Tc)

(1− 0.62µ∗) ln(ΘD/1.45Tc)− 1.04
,

其中 µ∗ = 0.13是多价过渡金属的库仑伪势。评估此方
程给出 λep = 0.61，表明 LuOs3B2 表现出中等耦合超
导性。
电子结构作为阐明 kagome 材料内在性质的基本

框架。图 5展示了 LuOs3B2的第一性原理计算结果，包
括考虑和不考虑自旋轨道耦合效应的情况。分析显示
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有多个能带穿过费米能级，证实了该材料的金属性质。
低能量的能带结构主要来源于 Osd轨道状态。与最小
kagome紧束缚模型预测一致，LuOs3B2展现出典型的
kagome能带特征，包括在布里渊区 (BZ)角 K点的对
称保护Dirac交叉、接近 BZ边界M点的 van Hove奇
异性以及在 Γ-M-K平面内的准平带。图 6显示了 Osd-
轨道分解的能带结构，表明 Kagome 特征能带主要源
自 Os-dxz/yz 轨道。这种轨道依赖性与在 LaRu3Si2 中
观察到的情况显著不同，在后者中相应的能带主要由
Ru-dz2 轨道 30主导。这种区别表明两个系统在电子结
构和轨道贡献上存在显著差异，这可能源于 5d（锇）和
4d（钌）轨道在其各自带结构形成中的不同作用。此
外，自旋轨道耦合的引入导致了显著的能带分裂，在
狄拉克节点处形成了明显不同的能量间隙。另外，这
些狄拉克点接近费米面表明可能存在拓扑表面态，尽
管它们的实验观测可能会因等能量处重叠的体态而变
得复杂。费米面上的状态密度 N(EF )计算约为 2.5个
状态/电子伏特/原胞。利用这个值，能带结构的索末菲
系数估计为 γband = π2k2

B

3
N(EF ) = 5.9毫焦/摩尔/开

尔文 2。实验上的 γ 值超出带计算一个 γ/γband ≈ 3倍
数，这可能表明由于关联效应的电子质量重正化。有
趣的是，在 Kagome超导体 CsCr3Sb5

27 中，这种重整
化表现得尤为明显。
为了进一步量化电子关联效应，威尔逊比 46, RW，

使用以下表达式进行评估：

RW =
4π2k2

B

3(gµB)2
χp

γ
,

其中，χp是泡利磁化率，γ是比热系数，g ≈ 2是朗德
因子，而 µB 是玻尔磁子。威尔逊比是一个无量纲量，
在非相互作用电子气体中约为 1，而在相互作用费米液
体中则在 1 到 2 的范围内。当 RW > 2时，预期会出
现强烈的电子关联效应，这通常在像Mott绝缘体 47,48

这样的系统中被观察到。对于LuOs3B2，获得的RW 值
为 1.89，表明存在适度的电子关联。请注意，在等结
构化合物 RRu3Si2中也观察到了类似的 Wilson 比率。
34,35LuOs3B2的所有相关物理参数总结在表 II中。
现在让我们讨论 132 族化合物的超导性和电

子结构。初步研究表明这些化合物表现出传统的
声子介导的 BCS 超导性 33–36，但最近的研究发现
La(Ru1−xFex)3Si2 中的电荷有序，暗示可能存在非常
规超导机制 31。此外，在这些系统中增强的电子关联

表 II: LuOs3B2 在超导态和正常态的物理参数。

Parameter Value Units
Tc 4.63 K

µ0Hc1(0) 13.4 mT
µ0Hc2(0) 2.3 T
µ0Hc(0) 106 mT

ξGL 120 Å
λGL 1830 Å
κGL 15.2
γ 17.8 mJ·mol−1·K−2

ΘD 316.2 K
∆Cele/γTc 1.36

λe−ph 0.61
Rw 1.89

是一个普遍特征，通常归因于基于 Ru 化合物在费米
能级附近的平坦带 30,34,35。相比之下，对于 LuOs3B2，
平坦带远离开尔文能级，观察到的电子关联很可能是
由范霍夫奇异性及强自旋轨道耦合驱动的。这些特性
源自完美的理想 Kagome 格子和 Os-5d轨道的扩展性
质。值得注意的是，Dirac点处由 SOC引发的能隙打开
进一步增强了 LuOs3B2 承载拓扑保护超导性的潜力。
为了全面探索这一可能性，生长高质量单晶是推进我
们理解的关键。未来的实验工作结合 µSR、STM 和
ARPES 将对于阐明此系统中电子关联、拓扑态和超
导性之间的相互作用至关重要。

IV. 结论

总之，我们对 Kagome 金属 LuOs3B2 的综合实
验和理论研究表明了超导性、电子关联以及拓扑带特
征之间的多方面相互作用。电阻率、磁化率和比热数
据的详细分析揭示了一个在低于 Tc = 4.63K 时出现
的体 II 型超导相，表现出中等强度的电子-声子耦合
（λep = 0.61）以及一个上临界场 µ0Hc2(0) = 2.3T。在
正常状态下，磁化率遵循 Curie-Weiss行为，而电阻力
则展示了低温下的费米液体特性。另一方面，增强的
Wilson 比表明系统中存在中等程度的电子关联效应。
第一性原理计算揭示了由 Osd轨道主导的状态在接近
EF 时所形成的电子结构，并且这种状态由于 Kagome
格子几何而具有非平凡的拓扑特征。这项工作不仅推
进了对 132 型 Kagome 超导体的基本理解，还将其定
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位为一种有前景的材料类别，用于研究相关拓扑系统
中量子现象之间的相互作用。
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