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Соединения, образованные из сочетания IIB (Zn, Cd, Hg) и VIA (S, Se, Te, ...) группы имеют большое значение для промышленного применения и являются перспективным материалами для научных исследований. Эти соединения в виде объемных или нано- кристаллов очень важны для электроники и имеют многофункциональное применение, такие как лазерные диоды, датчики, оптико-электронные приборы, биологическая визуализация, дисплеи и солнечные батареи. Исследование структурных свойств этих кластеров необходимо для дальнейшего изучения других свойств, таких как электронные и оптические свойства. 

Легко найти структуры можно только для маленьких кластеров селенида кадмия, для больших вследствие большого варианта соединений задача поиска глобального минимума очень сложна, и в данной работе используется эволюционный алгоритм для поиска наилучшей структуры, отвечающей глобальном минимуму. Эволюционный алгоритм заключается в следующем [1]. Создается начальное поколение структур со случайным расположением атомов, считаются их энергии. Затем из популяции берутся структуры с низкими относительно остальных энергиями, скрещиваются между с собой или изменяются определенным образом и таким образом создается следующее поколение. После этого снова считаются энергии структур этого поколения и процесс создания новых поколений повторяется до тех пор, пока не будет пройдено заданное количество поколений.

В ходе работы эволюционного алгоритма мы использовали полуэмпирический метод PM7 для оценки энергии структур, после чего для самых стабильных рассчитывалась энергия основного состояния с использованием теории функционала плотности. Расчет проводился для кластеров состава CdnSem，и из полученных структур были отобраны самые стабильные.
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