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Фазовая диаграмма купратов в 
координатах T

c
-δ



  

Фазовая диарамма купратов в 
координатах T

c
-ε

● RСu-O – расстояние 
Cu-O когда есть 
напряжения

●  d0 = 1.97 Å, 
расстояние Cu-O 
в ненапряженной 
решетке

 S Agrestini et al 2003 J. Phys. A: Math. Gen. 36 9133



  

Кристаллическая структура 
La

2
CuO

4 
(HTT)

● Тетрагональная структура
● Наиболее важная составная 

единица — октаэдр CuO4

● В различных купратах 
параметр решетки a может 
варироваться в диапазоне 
3.74~3.94 Å 

d(Cu-O) = 1.87~1.97 Å



  

Шестизонная модель

● Cu-3dx2-y2, Cu-3dz2

● O-2px, O-2py (в 
плоскости xy)

● 2 O-2pz (на оси z)



  

Зонная структура при разных 
значениях микросмещения ε

Представлены данные для изменения микросмещения ε на −1.0%, −0.5%, 0%, 0.5%, 
1.0%, 1.5%, 2.5%, 3.5%, 4.15% (соотвестсвует 3.74~3.94 Å) при сохранении объема 
октаэдра CuO

4
.

Зонная структура получена в приближении LDA при проектировании на функции 
Ванье1,2 для шестизонной модели.

1Andersen O., Pawlowska Z., and Japsen O., Phys. Rev. B. 34, 8, 5253 (1986)
2http://amulet-code.org/



  

Фазовая диаграмма в координатах 
T

c
-ε
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Значения интегралов и одноэлектронной 
энергии, полученные в ходе проектирования на 

функции Ванье для шестизонной модели



  

Выводы

● Зонная структура в приближении LDA, 
спректированная на функции Ванье для 
шестизонной модели, испытывает равномерное 
смещение в зависимости от изменения 
механического микросмещения ε;

● Для рассматриваемой модели получены 
значения интегралов перескока, на основе 
которых будет построена теоретическая модель 
для изучения зависимости Tc от микросмещений 
решетки.



  

Текущая работа

● изучение электронных 
свойств 
орторомбического 
La2CuO4 в зависимости 
от изменения 
расстояния Cu-O
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