AB INITIO РАСЧЕТЫ ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ Sr4Al14O25
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Кристаллическая структура оксида алюмината стронций Sr4Al14O25, является орторомбическим с пространственной группой Pmma, (номер пространственной группой 51), параметр решетки которой равен a=24.745 (Å), b =8.474 (Å) и c=4.881 (Å). Элементарная ячейка Sr4Al14O25 состоит из двух формульных единиц -86 атомов.  Квантово-механический расчет электронной структуры Sr4Al14O25 выполнено методом (линеаризованных) присоединенных плоских волн LAPW с помощью программного пакета WIEN2k.  Значение радиусы МТ-сфер для Sr, Al и O атомов составлялеть 2.33, 1.64 и 1.64 a0, (a0-радиус Бора) соответственно, и RmtKmax=6, где Rmt наименшая атомная МТ-сфера в элементарной ячейке. На рис.1 приведены результаты квантово-механического расчета плотность электронного состояния Sr4Al14O25 в рамках GGA и mBJ методов. Квантово-механический расчет ширина запрещенной зоны в рамках GGA расчетов равны -4.5 эВ. Ширина запрещенной зоны в рамках mBJ -6.54 эВ, который хорошо согласуется с экспериментальным значением (6.35 эВ).
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Рисунок 1 - Общая плотность электронных состояний Sr4Al14O25 в рамках 

GGA-PBE и mBJ методов
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