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С момента открытия высокотемпературной сверхпроводимости большие усилия были потрачены на изучение поведения сильно коррелированных электронов в оксидах переходных металлов. Различные типы примесей, дефекты кристаллической структуры, внешние электрические и магнитные поля, свет, давление могут служить способами управления свойствами данных соединений. Наибольший интерес для изучения представляют гетероструктуры – системы, состоящие из двух различных по химическому составу оксидов переходных металлов, на гетерогранице которых может образовываться двумерный электронный газ с высокой подвижностью. Также в процессе роста гетероструктуры происходит структурная перестройка, что позволяет наблюдать множество необычных явлений, таких как высокотемпературная сверхпроводимость, сегнетомагнетизм, колоссальное магнетосопротивление, сегнетоэлектричество. Наиболее изученными являются гетероинтерфейсы на основе двух диэлектриков - LaAlO3 и SrTiO3, в которых 2004 году была обнаружена проводимость [Ohtomo, 2004, pp. 423-426].

В рамках настоящей работы с помощью ab-initio расчетов методом теории функционала плотности [Hohenberg, 1964, p. B864, Kohn, 1965, p. A1133], реализованного в программе MedeA-VASP 5.3 [6], решалась задача исследования электронных свойств гетероинтерфейса LaAlO3/SrTiO3. В рамках данной работы более подробно рассматривались электронные свойства плёнки LaAlO3 (5.5 элементарных ячеек с поверхностными слоями AlO2) при различных типах деформации и реконструкции поверхности. Рассматриваемые гетероструктуры представляли собой ограниченную с двух сторон разным количеством слоев LaAlO3 центральную область SrTiO3 (4.5 слоёв) при наличии контакта слоёв TiO2 – (LaO)+.  Изучались структурные искажения кислородных октаэдров в данных гетеросистемах, а также их электронные свойства по характеристике плотности состояния. Полученные результаты согласуются с ранее известными [Ohtomo, 2004, pp. 423-426, Cossu, 2013, p. 045119, Pentcheva, 2008, p. 205106]. Также были обнаружены слои, ответственные за проводимость всей системы. Кроме того, проанализировано влияние кислородных вакансий на проводимость в гетеросистеме. Данные результаты согласуются с ранее полученными экспериментальными и теоретическими данными. 
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