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Аннотация – Для учета эффектов обмен и корреляции электронов был использован модифицированный обменно-корреляционный потенциал Бекке-Джонс (mBJ). Рассчитанныйструктурные и электронные свойство этих нанокристалловв рамках ТФП сприменением обменно-корреляционном приближении mBJ и пакет Wien2k находятся в хорошем соответствии с данным экспериментальным измерениям. В дальнейшем это открывает возможность точного прогнозирования электронно-энергетические свойства перовскит-подобныхсложных структур и разработки новых материалов. Зонная структура и плотность состояний (DOS) рассчитанный в рамках ТФП указывают на то, что все эти материалы имеют оптимальную запрещенную зону.  Рассчитанные оптические параметры показывают, что эти материалы обладают способностью поглощать свет и сохранять его. Эти характеристики делают их перспективными материалами для солнечных батарей. 
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 Структурные свойства  система CsSnI3-xBrx
Определение структурной спецификации (оптимизированные постоянные решетки (a, b, c), объем (V) и углы между a, b и c) неизбежно для описания структурного поведения материалов.Оптимальный объем элементарной ячейки для CsSnI3 и CsSnI3-xBrx была рассчитана в виде график зависимости от соответствующих энергий на каждом шаги оптимизации. Суть оптимизации объема заключается в нахождение локальных минимумов энергии (минимизация энергии) в соответствующих геометрии и стабильных координата атомов в элементарной ячейки кристаллической решетки.Рассчитанные полные энергии адаптируются к уравнению состояния Мурнагана [20] чтобы найти характеристики и свойства основного состояния, такие как константа равновесной решетки a,b,c иобъем решетки. Графическое описание оптимизации геометрии для система CsSnI3 показано на рисунок6.

Согласно наших расчетов минамальный энергия кристаллической решетки достигается при объеме934.46Ǻ3.Такие процедуры также были реализованы для всех членов семейство CsSnI3-xBrx(при х=1,2 и 3).
Электронные свойства  система CsSnI3-xBrx
Электронные свойства перовскитных систем CsSnI3-xBrxисследуется с использованием обенно-корелляционный функционал mBJ основанный на теории функционала плотности (ТФП) с применением пакет Wien2k. ТФП является квантовыйметод, основанным на первопринципном расчетов предложенным Хоэнбергом, Коном и Шамом [23-25], который имеет преимущество не полагаться налюбой экспериментальный параметр. Идея этого методазаменить взаимодействующую электронную систему фиктивнойне взаимодействующая электронная система, которая дает то же самоеэлектронная плотность как взаимодействующая система. Потенциал обменная корреляция электронов (Ехс[image: image2.png]E..[n(M)]



 QUOTE 
) для невзаимодействующую электронную систему может бытьполучатся из энергии, которая является только функционаломэлектронная плотность. Однако такого точного функционала не существует, но со стороны учены были разработаны многие приближенные функционалы такие как:

LDA (приближение локальной плотности) - функционал, зависящий от значения электронной плотности в каждой точке пространства безучетом спина электрона;
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где [image: image6.png]


xc -  обменная корреляционная энергия одной частиц и [image: image8.png]o(r)



 - функционал электронной плотность;

LSDA (приближение локальной спиновой плотности) – функционал обменно-корреляционная энергия учитывающий верхней и нижней спин электрона;
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,(2)
 GGA (обобщенное градиентное приближение) - функционал, которые зависят от значения электронной плотности, а также градиент плотности и спин электрона в отдельной точке пространства:
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(3)
и т.п.
Уравнения Кона –Шама [24]на основе две теоремы Хоэнберг и Кон [25] начинается с написания уравнение Шредингера в виде:
[image: image14.png]—~ 2

A = (207 4 Eion(r) + E(0) + Exe(r) ) 1,0 = E (),



 (4)
которое является функция плотности электронов.
Здесь[image: image16.png]


 - гамильтониан электронной системы, Eion(r) - ионный потенциал (сумма потенциалов электрон-электронное, электрон-протонное (ядерное) и протон-протонное взаимодействия), Eh(r) - потенциал Хартри и Exc(r) является обменно-корреляционном потенциалом. Последние 2 потенциала вычисляются как:
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1. Выводы
Возможности преобразования солнечной энергии в электричество рассматриваются в контексте прогнозируемых мировых потребностей в энергии на двадцать первое столетие. Поэтому весьма актуальная задача стоявщая перед ученым и инжинеров на сегоднящие дни является исследование ряд электронных, оптических, термических и другиххарактеристики новых материалов с целью их применение в солнечной энергетике. При изучении свойств материалов октрывается возможность синтез и разработка материалов с оптималеыми характеристиками для применение в солнечной энергетике.Дляреализация такие шаги в частности, изучение влияние дефектов или легирующих примесей на свойства твердых веществ применяются различных экспериментальных и вычислительных методов. При экспериментальным исследованием, начиная с подготовки образца различными методами, исследуется кристаллическую структуру, например, методом рентгеновской дифрактометрии, аисследование магнитные, электрические и оптические свойства материалов реализуется посредством выполняем экспериментом с синхротронным излучением и.т.п. Теоретические методы также играют важнейшие ролы при изучение свойств твердых тел.При этом основное внимание уделяется на фундаментальным исследованиям электронных и оптических свойств твердотельных материалов с помощью квантовой теории. 

В настоящее время квантово-механический расчет атомов и молекул позволяет прогнозировать свойства еще не синтезированных молекул. На данном работе посредством реализации кванто-механических расчетов исследованны структурных, электронных и оптических свойств для ряда кристаллов, которые из-за малого размера образцов выращенных кристаллов является затруднительная задача и исследовать экспериментально их соответствующие физические свойства не представлялось возможным. Результаты измерения физических свойств CsSnI3-xBr x показали, что объем элементарной ячейки и постоянная решетки уменьшаются при изменении галогенид-иона от I до Br.  Обнаружено, что ширина запрещенной зоны увеличивается с изменением галогенид-иона Br от (x = 0, 1, 2, 3).  Рассчитаные оптические свойства, состоящие из диэлектрической функции, показателя преломления, коэффициента экстинкции и коэффициентов поглощения показали что для системы CsSnBr3 и CsSnIBr2, замечается ростом коэффициент поглощения в сравнение с других членов семейство CsSnI3-xBrx. Высокая мощность поглощения и прямые запрещенные зоны в широком диапазоне предсказывают, что эти материалы пригодны для применения в солнечных элементах.  

Полученные результаты могут быть использованы другими исследователями для моделирования строения предполагаемых к синтезу веществ, а также для определения такой важной составляющей как "состав-строение-свойство".
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Рис. 1.  Общая плотность состояний  для: (а) CsSnI3 , (б) CsSnI2Br, (в) CsSnIBr2, (г) CsSnBr3.
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Рис. 2.  Изменение ширины запрещенной зоны по отношению с составами (концентрация Br).
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Рис. 3.  Вклад электронов отделных атомов в образовании плотность состояний  (а) CsSnI3, (б) CsSnI2Br, (в) CsSnIBr2 , (г) CsSnBr3.
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Рис.4.  Зонная структура (а) CsSnI3 , (б) CsSnI2Br, (в) CsSnIBr2 , (г) CsSnBr3.
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Рис. 5.   Действительная (а)  и мнимая часть (б) диэлектрический проницаемость нанокристаллов  CsSnI3, CsSnI2Br, CsSnIBr2 и CsSnBr3.
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