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Аннотация. В работе рассмотрено моделирование материалов с кристаллической структурой 
перовскита и двойного перовскита. Из-за высокой сложности получения объектов микро-  
и наноразмеров данные о структуре и свойствах таких материалов особенно важны. Это делает 
актуальным применение компьютерного моделирования для прогнозирования требуемых ха-
рактеристик материалов. Электронные, магнитные, механические и другие свойства кристал-
лических веществ обусловлены особенностью их строения — периодичностью и симметрией 
решетки. В работе рассматриваются соединения с общими химическими формулами ABO3  
и A2BB’О6 и кристаллической решеткой кубического типа симметрии — структурные типы перов-
скит (Perovskite) и двойной перовскит (Double Perovskite). Использована модель ионно-атомных 
радиусов, широко распространенная при моделировании различных кристаллических структур. 
Показано применение алгоритма имитации отжига для вычисления метрических параметров 
рассматриваемых соединений. Использованная в работе программная реализация алгоритма 
позволяет по заданным химической формуле и пространственной группе симметрии вычислить 
координаты атомов, входящих в элементарную ячейку кристаллической решетки, постоянную 
решетки и плотность упаковки атомов в ячейке кристалла. Перечисленные структурные харак-
теристики могут быть использованы для последующего определения электронных, магнитных, 
тепловых свойств перовскитоподобных соединений. В статье приведено сравнение значений 
постоянных решетки, полученных в результате численного моделирования, с опубликованными 
в открытых источниках данными.
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Abstract. The paper considers the problem of modeling materials with the crystal structure of per-
ovskite and double perovskite. Due to the high complexity of obtaining micro- and nanoscale objects, 
data on the structure and properties of such materials are especially important. This makes it relevant 
to use computer modeling to predict the required characteristics of materials. Electronic, magnetic, 
mechanical and other properties of crystalline substances are determined by the specificity of their 
structure – the periodicity and symmetry of the lattice. The paper considers compounds with the 
common chemical formulas ABO3 and A2BB’O6 and the crystal lattice of cubic symmetry type are 
the structural types Perovskite and Double Perovskite. The model of ion-atomic radii, widely used in 
modeling various crystal structures, is applied. The application of the annealing simulation algorithm 
to calculate the metric parameters of the compounds under consideration is shown. The software 
implementation of the algorithm used in the work makes it possible to calculate the coordinates of 
the atoms included in the elementary cell of the crystal lattice, the lattice constant and the packing 
density of atoms in the crystal cell according to the given chemical formula and the spatial symme-
try group. The listed structural characteristics can be used for the subsequent determination of the 
electronic, magnetic, and thermal properties of perovskite-like compounds. The article presents a 
comparison of the values of the lattice constants obtained as a result of numerical modeling with the 
data published in open sources.
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Введение

Материалы с перовскитоподобной структурой 
широко востребованы в микроэлектронике, в част-
ности, при разработке солнечных батарей, оптоэлек-
тронных приборов и фотоэлементов. Высокая слож-
ность получения таких материалов обуславливает 
необходимость применять методы математического 
моделирования для прогнозирования их свойств.

В работе исследовались соединения с кубиче-
ской кристаллической решеткой, реализуемые в 
следующих структурных типах:

- перовскит (рис. 1; пространственная груп-
па симметрии Pm3–m, общая химическая формула 
ABO3),

- двойной перовскит (рис. 2; пространственная 
группа симметрии Fm3–m, общая химическая фор-
мула A2BB’O6),

Рис. 1. Структура перовскита

Fig. 1. Perovskite structure

здесь A, B, B’ — катионы с различным химическим 
составом, в качестве аниона рассматривался кис-
лород. 
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Данная статья посвящена численному модели-
рованию метрических характеристик соединений с 
кристаллической решеткой перовскита и двойного 
перовскита.

Расчет метрических параметров

К метрическим параметрам кристаллических 
соединений, в частности, относятся постоянные 
решетки и координаты атомов, входящих в элемен-
тарную ячейку.

Для решения поставленной задачи была при-
менена модель ионно-атомных радиусов, подробно 
описанная в работах [1, 2]. 

Согласно данной модели, атомы химических 
элементов представляют собой твердые шары с за-
данными радиусами. Плотность упаковки опреде-
ляется как отношение сумммарного объема атомов, 
входящих в элементарную ячейку, к ее объему.

Необходимо найти конфигурацию атомов эле-
ментарной ячейки, при которой будет достигнуто 
минимальное значение объема ячейки, так как оно 
будет соответствовать максимальному значению 
плотности упаковки. Если значение плотности упа-
ковки попадает в интервал [0,47, 0,74], то кристал-
лохимическое соединение считается устойчивым в 
рамках данной модели [1, 2].

Для расчета метрических параметров и плот-
ности упаковки соединений, реализуемых в рас-
сматриваемых структурных типах, использовалась 
собственная программная реализация алгоритма 
имитации отжига на языке программирования C# 
[2—4]. Входными параметрами этой реализации 
служат химическая формула соединения, про-
странственная группа симметрии, радиусы атомов 
химических элементов и справочная кристаллогра-
фическая информация (в частности, операции сим-
метрии и позиции Уайкова, допустимые в выбранной 
пространственной группе [5—7]).

Выходными параметрами являются постоян-
ные решетки, координаты атомов, а также плотность 
упаковки атомов. 

В табл. 1 приведена информация о кристал-
лической решетке структурных типов перовскита 
и двойного перовскита (пространственная группа 
симметрии и позиции Уайкова), использованная в 
качестве входных данных при расчете.

Доступ к справочным кристаллографическим 
данным осуществляется с использованием библи-
отеки Entity Framework 6.1.3 для взаимодействия с 
системой управления базами данных (СУБД) и об-
работки информации, хранимой в базе данных [2, 8]. 
Для работы была выбрана реляционная СУБД MS 
SQL Server [9]. 

Радиусы атомов химических элементов были 
взяты из [10]. 

Результаты расчетов

Были рассмотрены наиболее распространенные 
химические соединения, реализуемые в описанных 
структурных типах. 

Основные результаты вычислений приведены 
в табл. 2.

Данные, приведенные в табл. 2, показывают, что 
результаты расчета структурных характеристик 
рассмотренных соединений близки к опубликован-
ным значениям [11, 12].

Заключение

В работе выполнено моделирование материалов 
с кристаллической структурой перовскита и двойно-
го перовскита. Рассчитанные значения метрических 
параметров согласуются с экспериментальными 
данными. Полученные результаты могут быть ис-

Рис. 2. Структура двойного перовскита

Fig. 2. Structure of double perovskite

Таблица 1

Рассматриваемые соединения 
Compounds under consideration

Группа 
симметрии

Атом
Позиция 
Уайкова

Катионы

Pm3–m

A 1a
Ca2+, Ba2+, La3+, 

Sr2+

B 1b Ti4+, Al3+, Fe3+

O 3c (O2–-анион)

Fm3–m

A 8c Sr2+, La3+, Ba2+

B 4a Fe3+, Cu2+, Co2+

B’ 4b
Mo5+, Mo6+, Ti4+, 

W6+

O 24e (O2–-анион)

A

B

O

B’
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пользованы при проведении квантовомеханических 
расчетов на базе теории функционала электронной 
плотности [13, 14], с помощью которых можно уточ-

нить структуру системы атомов, а также рассчитать 
электронные, магнитные, тепловые свойства перов-
скитоподобных соединений.
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Таблица 2

Структурные характеристики 
Structural characteristics

Химическая 
формула

Группа  
симметрии

Плотность 
упаковки ρ

Постоянная 
решетки  

a (выч.), нм

Постоянная 
решетки  

a (таб.), нм*

Относительная 
погрешность

SrTiO3 Pm3–m 0,566 0,401 0,3899 0,0285

BaTiO3 Pm3–m 0,577 0,401 0,397 0,0101

CaTiO3 Pm3–m 0,513 0,401 0,399 0,0050

LaAlO3 Pm3–m 0,572 0,387 0,378 0,0238

LaFeO3 Pm3–m 0,517 0,402 0,387 0,0388

Sr2FeMoO6 Fm3–m 0,593 0,7880 0,7899 0,0024

La2CuTiO6 Fm3–m 0,483 0,8270 0,7869 0,0509

Sr2CoMoO6 Fm3–m 0,555 0,8080 0,7918 0,0205

Ba2CoWO6 Fm3–m 0,566 0,8100 0,8103 0,0004

* Постоянная решетки а(табл.) представленна по данным литературных источников [11, 12].
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