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Chalkogenidki zelaza typu Feiy,Se;_,Te, sa interesujaca grupa materialéw, ktéra wykazuje
nadprzewodnictwo z temperatura krytyczna 8K dla czystego FeSe [1] rosnaca do 15 K przy
podstawieniu = = 0.5 [2]. Dodatkowo, T, wzrasta pod ci$nieniem osiagajac dla FeSe wartosé
37 K [3]. Z drugiej strony, koricowy zwiazek FeTe (x = 1) nie jest nadprzewodzacy, wykazuje
natomiast porzadek antyferromagnetyczny [4]. Istotny wplyw na wlasciwosci chalkogenidkéw
ma réwniez nieporzadek wywolany nadmiarem zelaza (niedoborem selenu) w warstwach Fe; . Se
(FeSey_,) [5], czy tez domieszkowaniem np. Ni, Co, Cu [6]. Od niedawna badane sa réwniez
tréjsktadnikowe zwiazki AFe;Se; (A = K, Rb, Tl, Cs), z atomami metali A umieszczonymi
pomiedzy warstwami FeSe i charakteryzujace sie wysoka temperatura przejscia w stan nadprze-
wodzacy T, > 30K [7].

Zaprezentowane zostana wyniki obliczen struktury elektronowej metodami DFT dla tej obiecu-
jacej klasy zwiazkow w stanie normalnym. Przewiduje sie, ze istotny wplyw na stan nadprzewo-
dzacy chalkogenidkéw zelaza ma nesting powierzchni Fermiego [8], ulegajacy pewnej mody-
fikacji wraz ze zmiana parametréw sieci czy tez struktury krystalograficznej pod wplywem
ci$nienia. Wyznaczono m.in. pasma energetyczne i powierzchnie Fermiego dla réznej koncen-
tracji telluru w Fe(Se,Te). Pozwala to na zaobserwowanie zmian elektronowych gestosci stanéw
i topologii powierzchni Fermiego pod ci$nieniem. Zbadano réwniez widma fononowe.
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