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 Широко відомі важливі механічні властивості халькогенідів 

лужноземельних металів приводять до їхнього використання в різноманітних 

пристроях, але ще більш важливі прикладення мають їхні оптичні властивости. 

Так склалося, що сульфіди, селеніди та, деякою мірою, телуриди 

лужноземельних металів вже кілька десятиріч використовуються в різних 

пристроях завдяки своїм люмінесцентним, фотолюмінесцентним, катодо-

люмінесцентним властивостям, але нарешті настав час для використання 

оптичних властивостей оксидів, які довгий час вважалися не такими 

перспективними в оптичних прикладеннях. Це відбувається завдяки 

використанню оксидів лужноземельних металів в індустрії дисплеїв. Мова йде 

про плазмені панелі та рідкокристалічні дисплеї, а саме про тонкі плівки для 

покриття цих пристроїв відповідними захисними шарами. Враховуючи 

різноманітні застосування механічних, електричних, магнітних, оптичних та 

інших властивостей халькогенідів лужноземельних металів в механічних та 

оптичних пристроях та їхній вплив на сучасні технології дослідники широко 

вивчають ці властивості, у тому числі за допомогою першопринципних 

розрахунків їхніх характеристик.  

 В роботі розглянуто точність розрахунків, що притаманна 

першопринциному підходу при обчисленні кристалічних характеристик 

халькогенідів лужноземельних металів. Відмітимо, що всі вивчаємі сполуки 

кристалізуються при     в структурі В1, яка має кубічну сингонію та майже 

всі (крім оксиду барію) зазнають перехід при підвищенні тиску в структуру В2, 

яка теж має кубічну сингонію, що значно скорочує обчислення.   

 Відповідні характеристики, а саме, постійна ґратки: a, об‘ємний модуль 

B0, та його перша похідна по тиску   
 

, тиск фазового перетворення pt вже 

визначалися в експериментах і наведені в таблиці.  
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Таблиця. Експериментальні значення 

Сполука  , Å   , ГПа   
 

   , ГПа 

CaO 4,810 [6] 111,2 [15] 4,2 [15] 61 [15] 

CaS 5,689 [7] 57 [16] 4,8 [16] 40 [7] 

CaSe 5,916 [7] 51 [7] 4,2 [7] 38 [7] 

CaTe 6,348 [7] 41,8 [7] 4,3 [7] 33 [7] 

SrO 5,160 [8] 91,3 [17] 4,3 [17] 36 [20] 

SrS 6,024 [9] 58 [9] 4,0 [9] 18 [9] 

SrSe 6,234 [10] 45,2 [10] 4,5 [10] 14 [10] 

SrTe 6,659 [11] 39,5 [11] 5,0 [11] 12 [11] 

BaO 5,523 [7] 72 [18] 5,0 [18] - 

BaS 6,387 [12] 39,42 [12] 4,0 [12] 6,5 [12] 

BaSe 6,595 [13] 43,4 [13] 4,0 [13] 6 [13] 

BaTe 7,007 [14] 29,4 [19] 4,0 [19] 4,8 [14] 

 

Для проведення обчислень використовувся пакет QUANTUM ESPRESSO 

[1], причому вивчались два типи псевдопотенціалів: ультрам‘який Вандербільта 

[2] і зберігаючий норму Мартінса – Труаліє [3], а також два способи врахування 

обмінно-кореляційних ефектів в методі функціоналу густини: наближення 

локальної густини [4] і узагальнене градієнтне наближення [5]. В розрахунках 

використано три схеми, які відповідно позначаються: ‗pbe-van‘ для схеми, що 

враховує узагальнене градієнтне наближення і використовує псевдопотенціал 

Вандербільта, ‗pbe-mt‘ для схеми, що враховує узагальнене градієнтне 

наблження і використовує псевдопотенціал Мартінса – Труаліє, ‗pz-mt‘ для 

схеми, що використовує наближення локальної густини і псевдопотенціал 

Мартінса – Труаліє. 

Результати розрахунків відображено на рисунку, де вони представлені у 

відношенні до експериментальних даних, що наведені в таблиці. З рисунку 

легко побачити, що найвища точність відтвореня структурних експерименталь- 

них даних спостерігається при визначені постійних ґраток. При цьому помітна 

перевага ультрам‘якого псевдопотенціалу Вандербільта, що не так просто вже 

помітити при визначені інших структурних величини, які до того ж 

визначаються значно менш точно в першопринципних розрахунках. Відмітимо, 

що у порівнянням з розрахунками для відповідних лужноземельних металів, де 

тиски фазових перетворень під тиском не відзначаються високою точністю, для 

діелектричних халькогенідів лужноземельних металів результати знаходяться в 

розумній згоді з експериментом. При цьому знов спостерігається найкраща 

точність результатів, що одержані з використанням псевдопотенціалу 

Вандербільта. До того ж відмітимо більшу точність результатів розрахунків з 

використанням узагальненого градієнтного наближення, ніж розрахунків з 

використанням наближення локальної густини.   
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Рисунок. Відхилення розрахункових значень від експериментальних 
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