Моделирование кристаллической структуры шеелита для расчета плотности состояний в окрестности запрещенной энергетической зоны.
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Природный минерал шеелит – CaWO4 получил свое название в честь шведского химика К. В. Шееле, который первым показал, что этот минерал содержит новый элемент. Руда была настолько плотной (5.9-6.12 г/см3), что шведские шахтеры назвали ее «tungsten», т.е. «тяжелый камень».
Структура шеелита построена из полиэдров AО8 и тетраэдров BО4 соединенных через общие вершины. Структура СаWO4 – каркасная. Восьмивершинники СаО8 связываются между собой по ребрам, причем каждый полиэдр оказывается сопряженным с четверкой соседних СаО8. Для структуры характерен специфический закон чередования катионов: в плоскостях, параллельных квадратным граням катионного кубооктаэдра, наблюдается упорядочение атомов Са и W. Каждый катион окружен четырьмя такими же катионами по тетраэдру и восемью катионами другого элемента по остальным вершинам кубооктаэдра. 
 В работе мы занимались моделированием молекулярной структуры шеелита (CaWO4) в программе IQmol, расчет был  реализован на основе программы Q-chem, которая в режиме удаленного доступа передает задачу на сервер. Использовался метод DFT (Теория функционала плотности), позволяющий использовать модели кристаллов наноразмеров. Для вычисления были использованы структурные данные из кристаллографической и кристаллохимической базы данных, которые были размножены до ячейки «4х4х2» для достижения необходимых размеров.
Актуальной задачей является расчет плотности состояний в окрестности запрещенной энергетической зоны для определения локальных центров, которые определяют электроперенос и оптические свойства материалов: поглощение и излучение.
Целью настоящей работы было построение кристаллической решетки и расчет плотности состояний. 
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