Расчёт плотности состояний вюртцита на основе модели дефектной структуры
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Вюртцит (ZnS) – гексагональная модификация сульфида цинка. Относительно редкий минерал, содержащий примеси Fe и Cd, с незначительными включениями Ge, Ga, Mn, Ag, Sn, Tl, Co, As.  Интерес к вюртциту вызван его кристаллической решеткой, которая обладает очень плотной структурой.
Для исследования модели дефектной структуры вюртцита (ZnS) были использованы данные, взятые из кристаллографической и кристаллохимической базы данных, которые были приведены к виду «4х4х2» для достижения необходимых для расчета, размеров электронной ячейки. Далее модель дефектной структуры была построена в программе IQmol и передана для вычисления в Q-chem. Вычислительным методом использовался DFT (Теория функционала плотности), который позволяет использовать модели кристаллов наноразмеров. 
Таким образом, моделирование дефектов структуры и квантово-химический расчет плотности состояний в окрестности запрещенной зоны позволит уточнить природу оптически активных центров. 

Целью настоящей работы было построение модели дефектной структуры и расчет плотности состояний. 
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