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UTe2:	
  known	
  conven-onal	
  proper-es	
  
(room	
  temperature	
  &	
  pressure,	
  etc)	
  
for	
  some	
  -me.	
  Lately	
  studied	
  	
  under	
  

more	
  extreme	
  condi-ons.	
  

Spin-­‐Orbit	
  Coupling	
  Induced	
  jz	
  Degeneracy	
  	
  
in	
  Superconduc7ng	
  UTe2	
  

*	
  	
  	
  Immm	
  (bco)	
  
•  space	
  group	
  #71	
  
•  low	
  site	
  symmetry	
  
•  U	
  chains	
  along	
  a	
  axis	
  



Tutorial	
  on	
  Transi-on	
  Metal	
  Oxides	
  

Tellurium	
  is	
  just	
  (very)	
  heavy	
  oxygen.	
  
Uranium	
  is	
  just	
  a	
  (very)	
  heavy	
  transi-on	
  metal.	
  

Ergo:	
  UTe2	
  is	
  a	
  heavy	
  “transition metal oxide.”	
  

Uranium	
  	
  has	
  very	
  large	
  spin-orbit coupling.	
  

“Correlated	
  Spin-­‐Orbit	
  Coupled	
  [Transi-on	
  Metal]	
  Oxides”	
  	
  -­‐-­‐	
  why	
  UTe2?	
  



Nearly	
  Ferromagne7c	
  Superconductor	
  UTe2.	
  
Likely	
  Non-­‐unitary	
  Triplet	
  Pairing	
  

*	
  	
  	
  Immm	
  (bco,	
  inversion)	
  
•  space	
  group	
  #71	
  
•  low	
  site	
  symmetry	
  
•  U	
  chains	
  along	
  a	
  axis	
  
•  Ising-­‐like	
  moments:	
  [100]	
  



Slide from JP Paglione from talk (online) at KITP, UCSB (2019)
[experimental papers from UMd-NIST on UTe2]

First	
  UMd-­‐NIST	
  arXiv	
  pos-ng	
  was	
  November	
  2018	
  (one	
  year	
  ago)	
  



arXiv:1905.02998	
  Metamagne-c	
  Transi-on	
  in	
  Heavy	
  Fermion	
  Superconductor	
  UTe2	
  	
  
	
  	
  Atsushi	
  Miyake	
  et	
  al.	
  
arXiv:1905.03990	
  	
  Magne-c-­‐Field-­‐Induced	
  Phenomena	
  in	
  the	
  Paramagne-c	
  	
  
	
  	
  Superconductor	
  UTe2.	
  	
  William	
  Knafo	
  et	
  al.	
  
arXiv:1905.05181	
  Field-­‐reentrant	
  superconduc-vity	
  close	
  to	
  a	
  metamagne-c	
  	
  
	
  	
  transi-on	
  in	
  the	
  heavy-­‐fermion	
  superconductor	
  UTe2,	
  Georg	
  Knebel	
  et	
  al.	
  
arXiv:1906.01303	
  125Te-­‐NMR	
  Study	
  on	
  a	
  Single	
  Crystal	
  of	
  Heavy	
  Fermion	
  	
  
	
  	
  Superconductor	
  UTe2,	
  Yo	
  Tokunaga	
  et	
  al.	
  
arXiv:1907.03033	
  Thermodynamic	
  Inves-ga-on	
  of	
  Metamagne-sm	
  in	
  Pulsed	
  High	
  	
  
	
  	
  Magne-c	
  Fields	
  on	
  Heavy	
  Fermion	
  Superconductor	
  UTe2,	
  	
  Shusaku	
  Imajo	
  et	
  al.	
  
arXiv:1907.11118	
  	
  Fermi-­‐Surface	
  Instabili-es	
  in	
  the	
  Heavy-­‐Fermion	
  Superconductor	
  UTe2	
  	
  
	
  	
  	
  Qun	
  Niu	
  et	
  al.	
  	
  
arXiv:1908.09418	
  Electronic	
  Structure	
  of	
  UTe2	
  Studied	
  by	
  Photoelectron	
  Spectroscopy	
  	
  
	
  	
  	
  Shin-­‐ichi	
  Fujimori	
  et	
  al.	
  	
  
arXiv:1909.06074	
  	
  Mul-ple	
  superconduc-ng	
  phases	
  in	
  a	
  nearly	
  ferromagne-c	
  system	
  	
  
	
  	
  D.	
  Braithwaite	
  et	
  al.	
  
arXiv:1909.08853	
  	
  Superconduc-ng	
  Proper-es	
  of	
  Heavy	
  Fermion	
  UTe2	
  Revealed	
  by	
  	
  
	
  	
  125Te-­‐Nuclear	
  Magne-c	
  Resonance,	
  Genki	
  Nakamine	
  et	
  al.	
  

Publica-ons	
  from	
  groups	
  of	
  D.	
  Aoki	
  &	
  J.	
  Flouquet	
  (most	
  published;	
  JPSJ)	
  

Several	
  papers	
  were	
  published	
  before	
  the	
  1st	
  UMd–NIST	
  publication	
  	
  



UTe2:	
  early	
  experimental	
  data	
  
	
  
•  suscep-bility:	
  Ising-­‐like;	
  a	
  axis	
  
•  no	
  hysteresis	
  (no	
  magne-c	
  order)	
  
•  heavy	
  fermion	
  resis-vity,	
  

	
  TK	
  ~	
  50-­‐75K	
  
*	
  (inset)	
  Tc	
  transi-on	
  

1st	
  arXiv	
  pos-ng,	
  unpubl.	
  

Another	
  anisotropic	
  HF	
  superconductor	
  



UTe2:	
  early	
  experimental	
  data	
  
	
  
•  verifying	
  superconduc-vity	
  
•  resis-vity	
  drop	
  
•  suscep-bility	
  ship	
  
•  no	
  Knight	
  ship	
  change	
  
•  heat	
  capacity	
  transi-on	
  
•  entropy	
  balance	
  –	
  ooops	
  
•  residual	
  CV/T	
  as	
  Tà0.	
  Hmmm..	
  

Normal carriers (50%) within the
superconducting state. Neither point 
nodes nor line nodes. But what …?

1st	
  arXiv	
  pos-ng,	
  unpubl.	
  



UTe2:	
  early	
  experimental	
  data	
  
•  verifying	
  superconduc-vity	
  
•  resis-vity	
  drop	
  
•  suscep-bility	
  ship	
  
•  no	
  Knight	
  ship	
  change	
  
•  heat	
  capacity	
  transi-on	
  
•  γ	
  =	
  120	
  mJ/mol-­‐K2	
  (heavy)	
  
•  entropy	
  balance	
  –	
  ooops	
  
•  residual	
  CV/T	
  as	
  Tà0.	
  Hmmm..	
  

Science,	
  Aug.	
  2019	
  

Normal carriers (50%) within the
superconducting state. Neither point 
nodes nor line nodes. But what …?



Matsuda,	
  Izawa,	
  Vekhter,	
  J	
  Phys:	
  Cond	
  Mau	
  (2006)	
  

Examples	
  of	
  line	
  nodes	
  in	
  
the	
  superconduc-ng	
  gap	
  
on	
  the	
  Fermi	
  surface	
  

Orienta-on	
  of	
  the	
  
line	
  nodes	
  becomes	
  
apparent	
  in	
  their	
  

transport	
  proper-es	
  	
  

Evidence	
  of	
  point	
  gap	
  in	
  YNi2B2C.	
  
	
  	
  Kamata	
  et	
  al.	
  Physica	
  C	
  2003	
  

BCS:	
  simple	
  fully	
  gapped	
  
Fermi	
  surface	
  



Matsuda,	
  Izawa,	
  Vekhter,	
  J	
  Phys:	
  Cond	
  Mau	
  (2006)	
  



Bogoliubov	
  Fermi	
  surface:	
  
-­‐  In	
  the	
  superconduc-ng	
  state,	
  

	
  an	
  area	
  of	
  zero	
  gap	
  occurs	
  
-­‐  many	
  consequences	
  on	
  proper-es	
  

	
  within	
  the	
  superconduc-ng	
  state	
  	
  

Bogoliubov	
  Fermi	
  surfaces	
  can	
  
evolve	
  (vs	
  some	
  parameter)	
  into	
  
-­‐  nodal	
  lines	
  in	
  the	
  gap	
  
-­‐  point	
  nodes	
  in	
  the	
  gap	
  
before	
  the	
  nodes	
  disappear.	
  

A	
  Bogoliubov	
  Fermi	
  surface	
  
could	
  resolve	
  the	
  ques-on	
  of	
  
normal	
  excita-ons	
  below	
  the	
  
superconduc-ng	
  cri-cal	
  Tc.	
  

Superconducting gaps: fully gapped; point nodes; line nodes. That’s all. Except…

PRL	
  



…un-l	
  addi-onal	
  data	
  appeared	
  

Data	
  down	
  to	
  0.4K	
  

Data	
  down	
  to	
  0.04K.	
  
An	
  addi-onal	
  source	
  of	
  
entropy	
  appears.	
  



Data	
  down	
  to	
  0.4K	
  

Data	
  down	
  to	
  0.04K	
  

ñ
fit	
  to	
  T-­‐1/3	
  

CV data scaled to same
T and CV/T axes. 



Fit	
  from	
  50	
  mK	
  to	
  5K	
  with	
  

Analyzing the heat capacity data

α=0.33-­‐0.35~1/3	
   Other	
  parameters	
  not	
  published.	
  

An	
  open	
  issue:	
  the	
  T-­‐1/3	
  form	
  gives	
  divergent	
  entropy	
  as	
  T	
  gets	
  large.	
  



Metz	
  et	
  al.	
  arXiv:1908:01069	
  

Specific	
  heat:	
  aper	
  the	
  fit,	
  
Cv/T	
  ~	
  T

2	
  indicates	
  
point	
  node,	
  p-­‐wave	
  gap	
  

	
  	
  
The	
  extra	
  excita-ons/	
  

entropy	
  is	
  assumed	
  unchanged	
  
between	
  normal/SC	
  states.	
  

	
  
[Does	
  not	
  contribute	
  to	
  
thermal	
  conduc-vity,	
  
hence	
  “localized”.]	
  

UTe2:	
  Experimental	
  data	
  
	
   	
  and	
  analysis	
  



Nature	
  Physics,	
  2019	
  

Magne-c	
  field	
  –	
  angle	
  (of	
  field)	
  phase	
  diagram,	
  
showing	
  three	
  superconduc-ng	
  phases	
  …	
  



Computa-onal	
  Methods	
  &	
  Related	
  Data	
  
	
   	
  Shick	
  &	
  Pickeu,	
  PRB	
  2019	
  

DFT+U	
  calcula-ons;	
  specifically,	
  LSDA+U+SOC	
  
	
  
Full	
  poten-al	
  LAPW	
  code	
  
	
  	
  	
  Shick	
  &	
  Pickeu,	
  PRL	
  86,	
  300	
  (2001)	
  
	
  
Fully	
  anisotropic,	
  rota-onally	
  invariant	
  func-onal	
  

	
  with	
  Hubbard	
  U,	
  Hund’s	
  J.	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  U=0.5	
  eV	
  =	
  J.	
  
	
  [“orbital	
  polariza-on	
  DFT+U”	
  à	
  DFT+U(OP)]	
  

	
  
	
  SOC	
  energy	
  scale:	
  in	
  ξ5f	
  s*l term,	
  ξ5f=220	
  meV.	
  

	
  5/2	
  –	
  7/2	
  splizng	
  	
  is	
  0.77	
  eV.	
  Strong	
  SOC.	
  
	
  
Structure:	
  Immm,	
  inversion	
  is	
  present.	
  
	
  
If	
  Te	
  s-­‐p	
  bands	
  are	
  filled:	
  Te2-­‐	
  à	
  formally	
  U4+	
  f2.	
  

	
  Calculated	
  5f	
  charge	
  in	
  U	
  sphere:	
  nf=2.8.	
  



Figure	
  1.	
  The	
  Fermi	
  surface	
  and	
  
	
  	
  	
  f-­‐valence	
  electron	
  count	
  of	
  UPt3	
  
G	
  J	
  McMullan	
  et	
  al	
  2008	
  New	
  J.	
  Phys.	
  	
  

UPt3:	
  Heavy	
  Fermion	
  Superconductor	
  

Fermi	
  surface	
  of	
  UPt3	
  within	
  the	
  	
  
	
  	
  	
  	
  local-­‐density	
  approxima7on	
  
Wang	
  C	
  S,	
  Norman	
  M	
  R,	
  Albers	
  R	
  C,	
  	
  
Boring	
  A	
  M,	
  PickeB	
  W	
  E,	
  Krakauer	
  H	
  	
  
and	
  Christensen	
  N	
  E	
  	
  

	
  1987	
  Phys.	
  Rev.	
  B	
  35	
  7260	
  

LDA(!)	
  gives	
  the	
  mul--­‐sheeted	
  	
  
Fermi	
  surface	
  of	
  UPt3	
  correctly.	
  	
  

LDA	
  gives	
  the	
  simpler	
  Fermi	
  surface	
  	
  
of	
  UPd3	
  reasonably	
  only	
  if	
  the	
  
occupied	
  5f	
  orbitals	
  are	
  localized.	
  	
  

Treatment of U 5f orbitals / bands
is a delicate matter.



Non-­‐magne-c	
  DFT+U(OP)	
  
band	
  structure	
  

Non-­‐magne-c	
  DFT+U(OP)	
  
atom-­‐projected	
  DOS	
  

Earlier:	
  Aoki	
  et	
  al.	
  JPSJ	
  2019:	
  LDA	
  



LAPW;	
  von	
  Barth-­‐Hedin	
  XC	
  fn’al.	
  
Nonmagne-c.	
  

JPSJ	
  



DFT+U+SOC:	
  varying	
  U	
  

arXiv:1908.04004	
  

U=1.0	
  eV	
  

U=1.1	
  eV	
  
U=2.0	
  eV	
  

Unpolarized	
  DFT+U	
  results	
  



Spin-­‐projected	
  DOS	
  for	
  
FM-­‐aligned	
  U	
  moments.	
  
	
  
N.B.	
  UTe2	
  is	
  nearly	
  half-­‐metallic	
  
	
  	
  	
  	
  	
  (fully	
  spin-­‐polarized).	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  moment	
  ~	
  2.8µB	
  
	
  
Unocc.	
  minority	
  5f	
  bands	
  	
  
are	
  1.5	
  eV	
  above	
  EF,	
  “localized”	
  

	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Density	
  of	
  states.	
  
Non-­‐magne-c:	
  small	
  gap.	
  
Ferro:	
  gap	
  completely	
  filled	
  in.	
  

UTe2	
  wanted	
  to	
  be	
  a	
  small	
  gap	
  semiconductor.	
  
	
  	
  	
  	
  MagneTsm	
  destroyed	
  this	
  dream,	
  
and	
  led	
  to	
  Kondo	
  physics	
  &	
  superconducTvity.	
  

“Nearly an Ising ferromagnet.”
Suppose UTe2 is locally FM at low T.



The	
  gap	
  in	
  nonmagne-c	
  UTe2	
  is	
  generated	
  by	
  SOC.	
   Then	
  destroyed	
  by	
  magne-sm.	
  
	
  	
  	
  	
  Then	
  Kondo	
  physics.	
  

	
  Then	
  superconduc-vity.	
  
	
  	
  Leaving	
  behind	
  local	
  excita-ons	
  
	
  	
  	
  and	
  associated	
  entropy.	
  

(Y.	
  Quan)	
  



Spin-­‐projected	
  DOS	
  

mj-­‐projected	
  DOS.	
  
Much	
  more	
  detail.	
  

Different projections of the DOS: FM DFT+U(OP)

mj=-­‐5/2	
  and	
  -­‐3/2	
  are	
  occupied;	
  “local	
  moment”.	
  
mj=-­‐1/2	
  and	
  +1/2	
  are	
  half-­‐filled	
  (instability??)	
  



Selected DFT+U(OP) results
a	
  is	
  the	
  easy	
  axis.	
  Direc-ng	
  the	
  FM	
  moment	
  along	
  b	
  and	
  c	
  axes	
  costs	
  
	
  	
  37	
  meV/U	
  and	
  96	
  meV/U	
  respec-vely.	
  	
  	
  Consistent	
  with	
  experiment;	
  

	
  highly	
  anisotropic.	
  

mj	
  =	
  -­‐5/2	
  and	
  -­‐3/2	
  states	
  are	
  fully	
  occupied.	
  “localized	
  moment”	
  
	
  
mj=	
  -­‐1/2	
  and	
  +1/2	
  are	
  each	
  half-­‐filled,	
  hence	
  unstable	
  against	
  	
  

	
  symmetry	
  breaking.	
  

mj	
  =	
  -­‐+1/2	
  and	
  -­‐1/2	
  are	
   An	
  equal	
  combina-on	
  leads	
  to	
  (β=+/-­‐	
  1)	
  	
  



Strong Ising character
à UTe2 is locally FM

at low temperature
(beuer	
  than	
  ignoring	
  the	
  

Uranium	
  moments)	
  

•  mul-sheeted	
  (mul-band)	
  
•  some	
  nes-ng	
  features,	
  

	
  mainly	
  around	
  (0,π/b,0)	
  
	
  (quasi-­‐1D	
  sheets)	
  

•  veloci-es	
  extend	
  over	
  an	
  
	
  order	
  of	
  magnitude	
  
	
  (i.e.	
  some	
  v.	
  low	
  veloci-es)	
  



Summary: many opportunities for theory in UTe2
	
  
-­‐  underlying	
  non-­‐magne-c	
  band	
  structure	
  
-­‐  near-­‐FM	
  Ising-­‐like	
  magne-c	
  behavior.	
  

what	
  inhibits	
  magne-c	
  ordering?	
  
-­‐  Kondo	
  lazce	
  renormaliza-on	
  to	
  heavy	
  Fermi	
  liquid	
  
-­‐  renormalized	
  Fermi	
  surface	
  (?)	
  
-­‐  SC	
  gap	
  func-on	
  /	
  symmetry	
  
-­‐  residual	
  entropy,	
  energy	
  scale	
  ε	
  ≤ 10	
  µeV	
  	
  
-­‐  effect	
  of	
  B-­‐field,	
  pressure,	
  strain,	
  …	
  





Calculated moments, restricted to axes.

Calculated MCA Energies:
	
  	
  moment	
  along	
  a:	
  	
  	
  	
  0	
  meV	
  
	
  	
  moment	
  along	
  b:	
  	
  37	
  meV	
  
	
  	
  moment	
  along	
  c:	
  	
  	
  96	
  meV	
  



Data	
  on	
  UTe2	
  
	
  (ca.	
  early	
  2019)	
  

Immm	
  
bco	
  
space	
  
group	
  
(#71)	
  

Kondo	
  	
  
resonance	
  
of	
  heavy	
  
Fermi	
  
liquid	
  

Cleaved	
  
surface	
  

dI/dV	
  curves:	
  
normal	
  -p;	
  
sc’ing	
  -p	
  

…chiral	
  superconduc-ng	
  order	
  parameter	
  in	
  heavy	
  fermion	
  UTe2,	
  
	
  Jiao	
  et	
  al.,	
  2019	
  	
  





Ferromagne-c	
  Superconductors	
  

UGe2,	
  	
  
UCoGe,	
  	
  
URhGe	
  
UIr	
  

Rare:	
  (singlet)	
  superconductors	
  hate	
  magne-c	
  fields	
  
	
  -­‐	
  expel	
  magne-c	
  fields;	
  en-rely,	
  or	
  into	
  vor-ces	
  
	
  -­‐	
  superconduc-ng	
  magne-c	
  levita-on	
  

Central	
  fact:	
  magne-c	
  source	
  is	
  strong	
  compared	
  to	
  sc’y,	
  
	
  and	
  the	
  source	
  of	
  the	
  B	
  field	
  is	
  dense	
  within	
  the	
  material	
  

Central	
  issue:	
  how	
  does	
  superconduc-ng	
  state	
  cope	
  with	
  the	
  field?	
  
	
  -­‐	
  by	
  pairing	
  in	
  a	
  triplet	
  state,	
  rather	
  then	
  singlet.	
  

	
  	
  




