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요 약. 초전도체 이트륨계 계열 중 임계온도 95 K인 海狱*。— 초전도계(123 system)와 80 K인 YBa2 
Cu4O8 초전도계(124 system)의 차이점을 확장 Hiickel 분자궤도론(EHT)으로 계산하였다. 123계와 124계의 

layer와 chain에 대한 하전 Cu-0 cluster 모델을 각각 계산한 다음 원자가 전자분포(Valence Electron Popu
lation, VEP), 환산 겹침분포(Reduced Overlap Population, ROP) 그리고 알짜 전하(net charge)를 비교 

하였다. 그 결과 123 및 124계의 layer에 있어서 구리원자의 원자가 전자는 蠢一舁 오비탈 보다는 询 오비탈에 

더 많이 분포되어 있음을 알 수 있었고 chain에 있어서 구리원자의 원자가 전자는 dz2 오비탈보다는 虹? 

오비탈에서 더 많이 분포되어 있음을 알 수 있었다, 123계에 있어서 ROP는 Y 방향의 Cu(l)-O(2)보다 X 

방향의 Cu⑴-。⑴가 더 크다는 것을 알 수 있었^, 124계에 있어서 layer의 ROP는 X 방향의 Cu⑴-0(1) 

보다 Y 방향의 Cu(l)-0(2)가 더 크다는 것을 알 수 있었다. 그러나 123 및 124 계에 있어서 chain의 ROP는 

Y 방향의 C기(2)-0(3)보다 Z 방향의 Cu(2)-O(4)가 더 크다는 것을 알 수 있었다. 123계의 layer에 존재하는 

구리의 알짜 전하는 사lain에 존재하는 구리의 알짜 전하보다 더 큰 반면 124계의 chain에 존재하는 구리의 

알짜 전하는 layer에 존재하는 구리의 알짜 전하보다 더 크다는 것을 알 수 있었다.

ABSTRACT. We calculated a difference between the YBazCibCX—工 superconductor (123 system) of 
critical temperature, 95 K and the YBa2Cu4O8 superconductors (124 system) of critical temperature, 80 K 
in K-system superconductors using Extended Hiickel Theory (EHT). The valence electron population 
(VEP), reduced overlap population (ROP) and net charge for the charged cluster models relating to 
the layer and the chain in 123 and 124 systems were compared. The VEPs of Cu atom in the layer 
of 123 and 124 systems populated dz2 orbital more than dx2_dy2 orbital, and in the chain of 123 and 
124 systems populated dy2 dz2 orbital more than d# orbital. The ROP of the Cu(l)-O(l) in the layer 
of 123 system was larger than the value of the Cu(l)-O(2), but the ROP of the Cu(l)-O(2) in the layer 
of 124 system was larger than the value of the Cu(l)-0(l). The ROP of Cu(2)-O(4) in the chain of 
123 and 124 systems were larger than the value of the Cu(2)-O(3). In 123 system the net charge values 
of the Cu in the layer was larger than the value of the C냐 in the chain. However, in 124 system 
the net charge value of the Cu in the chain was larger than the value in the layer.
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서 론

초전도체는 제로-저항효과(Zero-Resistence Ef
fect), 조셉슨효과(Josephson Effect), 마이너스효과 

(Meissner Effect)를 가지는 물질을 말한다. 초전 

도상태는 1에서 온도(Temperature, T), 자기장
(Magnetic Field, H), 전류밀도(Current Density, 
/)가 각각 수직축의 임계치(Critical Value)보다 작 

은 영역에서만 얻어진다. 또한 초전도 응용에 있어서 

3개의 임계치 즉 임계온도(Critical Temperature, 
Tc), 임계자장(Critical Magnetic Field, H), 임계 

전류밀도(Critical Current Density, 의 값이 클 

수록 중요하다는 것을 알 수 있다.

세 가지 임계치 중에서 높은 임계온도를 가지는 

초전도체에 관심이 집중되었다. 초전도체의 임계온 

도 상승은 원소, 합금, 화합물, 세라믹 산화물로 발 

전되었으며, 1911년 네덜란드의 Onnes가 액체 Hg이 

임계온도 4K에서 초전도상태가 나타나는 것을 발 

견한 것이 초전도체 발견의 시초이다% 그 후 화합물 

중에서 Nb 화합물인 NbaGe가 초전도성을 나타내는 

임계온도는 23K이며% 그 후 계속 정체현상을 나 

타내다가, 1986년 스위스 IBM 연구소의 Bednorz와 

Miiller가 산화물 계통의 임계온도 35 K인 초전도 

체를 발견하였으며% 1987년 미국의 Chu가 임계온도 

95131 초전도체를 발견하였다4. 1988년에 일본의 

Maeda는 임계온도가 115K인 초전도체를 발견하였 

으며I 1988년 2월에는 미국의 Herman 등&이 임계 

온도 125 K인 초전도체를 발견하여 지금에 이르고 

있다. 이러한 산화물 계통의 초전도체는 모두 구리 

산화물을 형성하고 있다.

구리 산화물 초전도체는 La-Sr-Cu-O(La-계), Y- 
Ba-Cu-O(Y-계), Bi-Sr-Ca-Cu-O(Bi-계) 그리고 T1- 
Ba-Ca-Cu-O(T1-계)로 구분할 수 있다. 이러한 구리 

산화물 초전도체는 상(Phase)에 따라서 임계온도가 

달라지는데 그 중에서 La-계, La1.85Moo.i5Cu04(M : 
Ba 또는 Sr) 의 임계온도는 35 K, Y-계 인 YBa2Cu3O7_x 

는 95 K, Bi-계인 BizSrzCazCikQio는 115 K, 그리고 

T1-계인 T12Ba2Ca2Cu30w는 125K이다. 이러한 La계 

와 Bi계 그리고 T1 계의 구리 산화물 초전도체는 Cu- 
0 결합이 layer에서만 존재하지만 Y계의 초전도체는 

layer와 chain에 Cu-0 결합이 존재한다.

Y-계 계열은 YBaQihO-* 초전도체(123계)7, YBa2
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Fig. 1 The T-H-J critical surface of superconduc
tor state.

Cu4O8 초전도체(124계)8 그리고 YzBaKuQu* 초 

전도체(247계)9 등으로 구분할 수 있다. 이 후부터는 

YBazCuq—* 초전도체를 123계, YBaQiiQ을 124 
계, 그리고 Y2Ba4Cu7CM+* 초전도체를 247계라 명 

명한다. 123계, 124계 그리고 247계의 구조는 모두 

사방정계 결정구조(Ohthorhombic Crystal Struc- 
ture)를 이루고 있다. 한편, 123계와 247계에서는 

산소원자의 조성이 변화되는 반면 124계에서는 산소 

(0) 원소의 조성이 항상 일정하다8. 123계의 경우 

산소조성비의 감소에 따라 초전도성을 상실한다. 

산소의 조성이 6.4와 7 사이에서는 초전도체로 되며, 

이 때 구조는 사방정계 결정구조를 이룬다. 산소의 

조성이 6과 6.4 사이이면 초전도성을 상실하며, 구 

조는 정방정계 결정구조를 이룬다. 247계의 경우 

산소의 조성이 1430에서 초전도현상이 나타난다9. 

또한 임계온도도 차이가 나는데, 123계는 95K이고 

124계는 123계와 비슷한 80K인 반면 247계는 124 
계의 절반인 40 K의 임계온도를 가진다.

이러한 초전도 성질을 설명하기 위하여 여러 가지 

메카니즘이 제안되었는데, Bardeen 등은 전자-포논 

상호작용(Electron-Phonon Interaction)에 의한 메 

카니즘(BCS 이론), Tao 등"은 전자-전자교환(Elec
tron-Electron Exchange), Zou 등'?은 국부모드(Lo
cal Mode), Matsuura 등"은 국부포논(Local Pho
non), Ihara 등“은 플라즈몬(Plasmon) 또는 엑 시톤 

메카니즘(Exciton Mechanism), Martin 등"‘은 편 

국도(Polarizability), Little 등"은 엑시톤 메카니즘 
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(Exciton Mechanism), Curtiss 등"은 원자가 요동 

(Valence Fluctuation), Anderson 등诵은 Resona
ting Valence-Boni Theory(RVB theory), 그리고 

Whangbo 등地은 전지…흘-전자 쌍모델Electron-Hole- 
Electron Pairing Model) 등을 제안하였다• 이러한 

메카니즘 중에서 단지 BCS 이론만이 35 K 이하인 

초전도체 물질의 초전도 성질을 설명할 뿐 그 이 

상의 임계온도에 대하여 어느 메카니즘도 초전도현 

상에 대하여 완전한 설명은 어려운 실정이다.

본 연구에서는 Y-계 계열 중에서 123계와 124계의 

layer와 chain에 대응흐｝는 하전(charged) Cu-0 clu
ster 모델을 각각 계산하여 전자 구조 및 성질을 

이해하고, 123계와 124계 사이에서의 layer와 chain 

에 대한 차이점을 찾고자 한다.

123계와 124계의 하전 Cu-0 Cluster 계산은 반 

경험적 분자 궤도 이론인 확장 Huckel 이론(Exten- 

ded Huckel Theory, EHT) 으로 하였다.

계산 및 결정구조

계산. 본 계산에서 사용된 program은 Ander- 
son의 ASED-MO(Atom Superposition and Elect
ron Delocalization-Molecular Orbital) program 이

Fig. 2 The calculated model of YBazCuaO—.

며, 모든 계산은 VAX 11-780/VMS을 사용하였다. 

본 계 산에 사용된 계 산 모델은 Fig. 2와 3과 같다. 

Fig. 2는 123계 에 대 한 모델 이 다. Layer에 서 는 X축 

방향으로 0(1)을 정하고 /축 방향으로 0(2)를 정 

했다. 그리고 중심을 Cu⑴에 두었다. Chain에서는 

丫축 방향으로 0(3)을 정하고 Z축 방향으로 0⑷를 

정했다.

Fig. 3는 124계의 모델이다. Layer에 서는 123계와 

마찬가지이며 모서리 (edge) 에 있는 double chain 

에서는 Cu(2)를 중심으로 볼 때, 丫축 방향으로 0 
(3)을 정하고 Z축 방향으로 0(4)를 정했다.。(5)는 

Cu(2)을 기준으로 보면, Z축 방향이지만 절반이동 

했을 때는 K축 방향이 되므로 이를 분리하여 계산 

하였다.

EHT 계산에서 직각 좌표(Cartesian Coordinate) 
루 전환에 사용된 위치좌표(Fractional Coordinate) 

는 Table 1과 2와 같다.

Table 1는 123계에 관한 것인데, 이는 Beno 등?이 

중성자 회절계를 이용하여 결정한 것을 사용하였으 

며, Table 2는 124계에 관한 것인데, 이는 Marsh

Fig. 3 The calculated model of YBazCuQs
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등8이 X-선 회절계를 이용하여 결정한 것을 사용하 

였다.

123계와 124계의 layer와 chain의 Cu-0 cluster 
계산에서 사용된 ASDE-MO 파라미터는 Table 3에 

나타내었다.

Table 3에서 산소원자, 구리원자의 궤도함수는 

원자가 전자에 대한 궤도함수이다. 는 쿨롱 적분 

이고 구리와 산소의 궤도함수에 대한 쿨롱 적분 값은 

원자가 상태 이온화에너 지 (Valence State Ionization 
Energy, VSIE) 값이다. EXPD1, EXPD2는 contrac
ted d-궤도함수의 지수이고 Ci, C2,는 contracted d- 
궤도함수에서 사용되어 지는 계수이 다.

YBa2Cu3O7-X YBaQuQ에 있어서 이트륨(Y) 
원자의 명목전하(nominal charge) 는 +3, 바륨(Ba) 

원자의 명목전하는 +2, 산소원자의 명목전하는 一2 
로써 계산하였다. 그 결과 YBazCuaO?에서 구리의 

화학식전하는 2.33이고 YBaQuQs에서 구리의 화학 

식 전하는 2.25이다. 그러나 123계와 124계에서 la- 
yer와 chain에 각기 대응하는 하전 Cu-0 cluster의 

전자구조를 비교하고자 Cu의 명목전하 값은 +2를 

사용하였다.

Table 1. YBa2Cu3O7^x atomic fractional coordinates' 
(Space group Pmmm, a = 3.8231A, 6 = 3.8864A, c = 
11.6807A)

Atom X Y Z

123계와 124계의 결정구조. Beno 등’이 중성자 

회절계를 이용하여 123계의 결정구조를 밝혔다. 그 

구조는 사방정계 결정구조이고 공간군(Space Group) 
은 已꺼術이다. 그와 반면, Marsh 등이 X-선 회절 

계를 이용하여 124계의 결정구조를 밝혔다. 그 

구조는 사방정계 결정구조이고 공간군은 丄帅이 

다.

123계 의 계 통그림 (Schematic Drawing) 은 Fig. 4 
와 같다9. FZg.4에서 123계의 구조는 단위세포가 

a = 3.8231A, 力 = 3.8864& c=11.6807A^l 사방정계 

결정구조이다. Y-Ba 사이에 Cu-0 layei■를 형성하 

고 있으며, Ba-Ba 사이에서는 Cu-0 single chain을 

형성하고 있다. 123계에서의 Cu-0 single chain은 

가장자리 (corner)에서 형성 하고 있다. 또한 Cu-0 
layer에서는 주름진 (furrow) 구조를 이루고 있으 

며, 가장자리에서의 Cu-0 single chain은 b방향으 

로 선형구조 (Linear Structure) 를 이루고 있다. 

선형 chain을 Y 방향으로 확장하여 보면 산소원 

자는 2개의 구리원자와 결합하고 있는 것을 볼 

수 있다. 123계에서는 산소결함(Defect)을 고찰 

할 수 있는데, Y layer■에서는 산소가 전부 빠진 

공동(Cavity)으로 이 루어 져 있고 chain에 서 는X축

Table 2. YBa2Cu4O8 atomic fractional coordin가 
(Space group A””” a — 3.86A, b — 3.86A, c=27.24A)

Atom X Y Z

0.50 Y 0.50 0.50 0.00
0.1843 Ba 0.50 0.50 0.1347
0.3556 CiKD 0.00 0.00 0.0621
0.00 Cu(2) 0.00 0.00 0.2135
0.3773 。⑴ 0.50 0.00 0.0490
0.3789 0(2) 0.00 0.50 0.0570
0.00 0(3) 0.00 0.50 0.2159
0.1584 0(4) 0.00 0.50 0.1465
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Table 3. Atomic parameters used in the calculations

Atom Orbital H(!(eV) EXPD1 EXPD2 Ct

cuo
^

^

舞25
2^

-7.726 1.7606
-3.940 1.4606

-10.700 5.9500
一 28.480 2.2459
-13.620 2.2266

2.1000 0.60157 0.59240
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Fig. 4 The schematic drawing of YBa2Cu3O7-x.

방향의 산소가 전부 빠진 공동을 이루고 있다.

124계의 계통 그림은 F讶.5와 같다气 Fz05에서 

124계의 구조는 단위세포가 a = 3.861 i = 3.861 
c=27.24A인 사방정 계 결정구조이다. Y-Ba 사이에 

Cu-0 layer를 형성하고 있으며, Ba-Ba 사이에서는 

Cu-0 double chain을 형성하고 있다. 124계에서의 

Cu-0 double chain은 123계와 다르게 모서리 

(edge)에서 Cu-0 double chain을 형성하고 있다. 

Cu-0 layer에서는 123계와 마찬가지로 주름진 

구조를 이루고 있고 모서리에서의 Cu-0 double 
chain는 123계와 상당히 다른 결정구조를. 이루고 

있다. 즉, 123계는 가장자리에서 Cu-0 single 
chain을 형 성 하고 b 방향으로 선형구조를 이루고 

있는 반면, 124계에서는 모서리에서 Cu-0 double 
chain을 형성하고 layer와 마찬가지로 주름진 구 

조를 이루고 있다. 또한 주름진 double chain에서
Y 방향으로 확장하여 보면 123계와 다르게 산소 

원자는 3개의 구리원자와 결합하고 있는 것을 알 

수 있다. 124계의 산소 결핍은 123계와 같은더］,

Y layer에서는 산소가 전부 빠진 공동으로 이루 

어 져 있고 chain에서는 X축 방향의 산소가 전부 

빠진 공동을 이루고 있다.

이러한 123 및 124계를 b-c 방향으로 보았을 때 

邛통 표현 (Schematic Representation)은 Fz&.6과 

같다9. F讶.6에서 구리 원자는 •로 표시하였고 이 

트륨원자 그리고 바륨원자는。로 표시하였다. 

산소원자는 선(line)이 교차하는 점에 위치한다. 

F讶.6에서 123계는 c 방향으로 Cu-0-Cu-O-Cu를 

이루고 있고 124계는 c 방향으로 Cu-0-Cu-Cu-O- 
Cu를 이루고 있다. 여기에서 123계는 c 방향으로

Fig. 5 The schematic drawing of YBajCvuOg.

Y B% CugOy

Fig. 6 The schematic representation of YBa2Cu3O7-x 
and YBa2Cu4O8.

선형인 반면, 124계는 Cu-O-Cu를 이루고 난 다음 

b 방향으로 절반이동(W2)한 후, 다시 c 방향으로 

Cu-0-Cu를 형성하고 있음을 알 수 있다.

결과 및 고찰

Table 4는 123계와 124계의 layer와 chain에 대 

한 valence electron population(VEP) 을 나타낸 

것이다. 산소원자의 오비탈은 s,》(/>*, p„ 4)이며, 
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구리원자의 오비탈은 s,p„ 力), d^-y2, M 
tg, 必, ＜爲〉로 나타내었다. 산소와 구리원자의 

P 오비 탈은 山, P„ P，오비 탈을 전부 더 한 값이 며 , 

구리 원자의 t如 오비탈의 값은 d”, 如, da 오비 탈의 

값을 전부 더한 값이다.

각계의 layer와 chain에 있어서 VEP를 비교해 

보면, 123계와 124계의 layer에서는 毒一尹 오비탈 

의 VEP가 더 큰데 , 이 는 dx2-y2 오비탈 방향보다 

心 오비탈 방향으로 원자가 전자가 상대적으로 

더 많이 분포되어 있음을 알 수 있다. 그러나 123 

계와 124계의 chain에서는 반대의 경향이 나타남 

을 알 수 있다. 즉 dz2 오비탈보다 d,2-y2 이 비탈의 

VEP가 더 크다. 이는 d? 오비탈 방향보다 dx2-,i 
오비탈 방향으로 원자가 전자가 상대적으로 더 

많이 분포되어 있는 것을 알 수 있다.

Table 5는 123계와 124계의 layer와 chain에 있 

어서 reduced overlap population(ROP) °] tp.
Table 5의 ROP에서는 원자간의 거리와 잘 일 

치함을 알 수 있다. 123계의 layer에서 Y 방향의 

Cu(l)-O(2) 거리가 X 방향의 Cu(l)-O(l) 거리 

보다 더 크므로 Y 방향의 ROP의 값이 더 작게 

나타남을 알 수 있다. 이는 K 방향보다는 X 방 

향에서 Cu-0 겹침 (Overlap) 이 더 크다는 것을 

ROP 값으로부터 알 수 있다. 따라서 X 방향의 

Cu-0 결합세기는 Y 방향의 Cu-0 결합세기 보다 

더 강하다는 것을 알 수 있다. 그러나 124계에서는 

X 방향의 Cu(l)-0⑴이 Y 방향의 Cu(l)-O(2)보 

다 더 크므로 X 방향의 ROP의 값이 더 작게 나 

타남을 알 수 있다. 이는 X 방향 보다는 Y 방향 

으로 Cu-0 겹침이 더 크다는 것을 ROP 값으로 

부터 알 수 있다. 따라서 Y 방향의 Cu-0 결합세 

기는 X 방향의 Cu-0 결합세기 보다 더 강하다는 

것을 알 수 있다. 그러나 chain에 있어서는 123와 

124계 둘다 Y 방향이 Z 방향보다 더 길므로 Y 
방향보다 Z 방향에서 Cu-0 겹침이 더 크다는 

것을 ROP 값으로부터 알 수 있다. 이것으로부터

Table 4. Valence electron population in the layer and the chain of YBajCusO? , and YBa2Cu4O8
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Cu(l)-O(l) Cu(l)-0(2) Cu(l)-0(4) Cu(2)-O(3) Cu ⑵-0 ⑷ Cu(2)・O(5)

Table 5. Reduced overlap population in the layer and the chain of YBa2Cu3O7-x and YBa2Cu4O8

Layer 123 계 CuO4 6
CuO5-8

0.069
0.063

0.054
0.049 -0.016

124 계 CuO4-6 0.055 0.069
CuO5*8 0.050 0.062 -0.017

Chain 123 계 CuO4-fi 0.045 0.089

124 계 Cu2O6"8 0.081 0.123 0.086

Cu(l) Cu(2) 0(1) 0 ⑵ 0(3) 0 ⑷ 0(5)

Table 6. Net charge in the layer and the chain of YBa2Cu3O7and YBa2Cu4O8

Layer 123 계 CuO4~6
CuO 厂 8

0.629
1.632

-1.902
-1.905

-1.912
一 1.916 -1.990

124 계 CuO广 6 1.630 -1.913 -1.902
CuCL 1.634 — 1.916 -1.906 -1.990

Chain 123 계 CuCL 1.590 -1.912 -1.883

124 계 Cu2O6~8 1.749 -1.900 -1.865 -1.812

Z 방향의 Cu-0 결합세기가 Y 방향의 Cu-0 결합 

세기 보다 더 강하다는 것을 알 수 있다.

Table 6은 123계와 124계의 layer와 chain 에 대 

한 net charge를 나타낸 이다.

Table 6에서 123계의 layer에 존재하는 Cu(l)과 

chain에 존재하는 Cu(2)의 알짜 전하 값을 비교 

흐！■면, layer에 존재 하는 Cu(l) 이 chain에 존재 하는 

Cu(2)보다 알짜 전하 값이 더 큰 값을 가진다는 

것을 알 수 있다. 이는 123계가 chain보다 layer 
에서 상대적으로 더 많은 흘(hole)이 존재한다는 

것을 나타낸다. 그러나 124계에서는 반대의 경향 

이 나타난다. Chain에 존재하는 Cu(2) 의 알짜 

전하 값이 layer에 존재하는 Cu(l)의 알짜 전하 

값보다 더 큰 값을 가진다는 것을 알 수 있다. 

많은 홀이 존재한다는 것을 알짜 전하 값으로부터 

a 수 있다. 이러한 결과를 살펴볼 때, 임계온도 

95 K와 80 K의 차이점에 대한 원인 중의 하나는 

layer와 chain에 있는 흘의 상대적 분포로 인하여 

나타난다는 것을 추정할 수 있다.

구리 산화물 초전도체에서의 흘의 농도와 임계 

온도 사이의 관계는 아주 밀접한 관계가 있다는 사 

실은 여러 가지 실험적인 사실로 밝혀졌다"四~24 

따라서 본 연구에서 수행한 123계와 124계의 la- 

yer와 chain에 존재하는 Cu(l)과 Cu(2)의 알짜 

전하 값으로부터 흘과 임계온도가 아주 밀접한 관， 

계를 가짐을 추정할 수 있다.

임계온도 95 K 인 123계와 임계온도 80 K 인 124 
계의 차이점에서, 123계에 있어서는 layer에서 흘 

이 chain보다 상대적으로 더 많이 존재하는 반면 

124계에서는 그 반대인 chain에서 흘이 layer보다 

상대적으로 더 많이 존재한다는 것을 알 수 있다.

결 론

123계와 124계의 layer와 chain에서 그 차이 점을 

각각에 대한 하전덩어리 모델에 대한 ASED-M0 

결과인 VEP, R0P, 알짜 전하을 근거로 하여 비 

교해 보면 다음과 같다.

123계와 124계의 VEP 비교. 123계와 124계에 

서 layer에 존재하는 구리원자의 必 오비탈 값은 

&2一尹 오비 탈 값보다 더 크다. 그러 나 123계 와 124 

계에서 chain에 존재하는 구리원자의 払2_尹 오비 

탈 값은 d* 오비탈 값보다 더 크다. 이 것으로부터 

123 및 124계의 layer에 존재하는 구리원자의 원 

Journal of the Korean Chemical Society



고온 초전도체 YBa2Cu30i와 YBaKiuQ의 전자구조와 성질에 관한 연구 323

자가 전자는 dx2-y2 오비탈 방향보다 必, 오비탈 

방향으로 더 많이 분포하고 chain에서는 반대의 

경향이 나타난다.

123계와 124계의 ROP 비교. 123계의 layer에 

존재하는 X 방향인 Cu(l)-O(l) 값은 Y 방향인 

Cu(l)-0(2) 값보다 더 크다. 그러나 124계의 la
yer 에 존재하는 Y 방향인 Cu(l)-0(2) 값은 X 
방향인 Cu(l)-O(l) 값보다 크다. 123계와 124계의 

chain에 존재하는 Z 방향인 Cu(2)-O(4) 값은 Y 
방향인 Cu(2)-O(3) 값보다 더 크다. 이것으로부터 

123계의 layer에서 X 방향의 Cu-0 결합세 기는 Y 
방향의 Cu-0 결합세기보다 더 강하고 124계의 la- 
yer에서는 반대의 경향이 나타난다. 123 및 124 
계의 사】ain에서 Z 방향의 Cu-0 결합세기는 丫 방 

향의 Cu-0 결합 세기보다 더 강하다는 것을 알 

수 있다.

123계와 124계의 알짜 전하 비교. 123계의 la- 
yer°]| 존재하는 Cu(l)의 알짜 전하 값은 chain에 

존재하는 Cu(2) 의 알짜 전하 값보다 더 크다. 

그러나 124계의 chain에 존재하는 Cu(2)의 알짜 

전하 값은 layer에 존재하는 Cu(l)의 알짜 전하 

값보다 크다. 123계에서는 chain보다 layer에서 

상대적으로 더 많은 흘이 존재하고 124계에서는 

반대의 경향이 나타남을 알 수 있다.

본 연구는 연암문화재단의 지원비에 의해 이루어 

졌음을 밝히고 이에 감사를 드립니다.
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