
93XII Всероссийская молодежная научная конференция «Минералы: строение, свойства, методы исследования»

ВЛИЯНИЕ ИСКАЖЕНИЙ НЕОРГАНИЧЕСКОГО КАРКАСА НА ЗНАЧЕНИЕ ШИРИНы 
ЗАПРЕЩЕННОЙ ЗОНы В СЛОИСТыХ ПЕРОВСКИТОПОДОБНыХ ГАЛОГЕНИДАХ 

СВИНЦА ПО ДАННыМ ТЕОРЕТИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ

Марченко Е.И., Королев В.В., Фатеев С.А., Еремин Н.Н., Тарасов А.Б.

МГУ имени М.В. Ломоносова, Москва, Россия, marchenko-ekaterina@bk.ru

Cлоистые перовскитоподобные органо-неоргани-
ческие соединения, часто называемые в литературе 
«слоистые гибридные перовскиты» (поскольку в 
данных структурах наблюдаются чередующиеся слои 
из связанных по вершинам октаэдров BX

6
 (B2+ = Pb2+, 

Sn2+, Ge2+; X− = Cl−, Br−, I−) и органических катионов), 
являются новым классом материалов, наиболее актив-
но изучающихся учеными на протяжении последних 
5 лет. В силу своей беспрецедентной структурной 
гибкости и разнообразия химического состава, они 
обладают широким спектром полезных оптоэлек-
тронных свойств, что предопределяет необычайно 
высокий интерес ученых к этому классу материалов. 
Однако, хотя на сегодняшний день известно более 
600 кристаллических структур материалов данного 
класса [Marchenko et al., 2020], влияние различных 
видов искажений их неорганической подструктуры 
на основные целевые физические свойства, такие как 
ширина запрещенной зоны, ранее не было определено 
количественно.

В настоящей работе проведено первое систе-
матическое изучение взаимосвязи между шириной 
запрещенной зоны (Eg) слоистых гибридных перовски-
топодобных соединений и основными структурными 
дескрипторами, определяющими геометрию неорга-
нического каркаса: расстояниями между соседними 
слоями из вершинно сочлененных октаэдров (dint); 
углами, определяющими повороты октаэдров друг 
относительно друга в плоскости и вне плоскости слоев 
из BX

6 
октаэдров (θin, θout); сдвигами соседних слоев 

BX
6 
октаэдров друг относительно друга (коэффициент 

сдвига слоя – layer shift factor (LSF)) [Marchenko et 
al., 2021]; аксиальными и экваториальными длинами 
связей B-X (dax, deq). С использованием данного на-
бора дескрипторов, методов теории функционала 
электронной плотности и машинного обучения была 
решена теоретическая задача поиска кристаллических 
структур данного класса соединений с целевыми 
значениями ширины запрещенной зоны. В результате 
анализа зависимостей дескриптор – ширина запре-
щенной зоны для однослойных гибридных перовски-

топодобных слоистых соединений сделаны выводы 
о порядке убывания важности каждого дескриптора 
для расчета Eg: dint > θin > dax > LSFmin > θout > deq > LSFmax. 
В результате расчетов также установлены взаимные 
корреляции для каждой пары структурных дескрип-
торов и их количественные вклады в изменение Eg. 
Показано, что структуры с совершенно разными 
наборами структурных дескрипторов (искажениями 
неорганического каркаса) могут иметь одинаковую 
ширину запрещенной зоны, что иллюстрируется 
рядом как экспериментальных, так и модельных 
структур [Marchenko et al., 2021].

Таким образом, в результате выполненной работы 
реализован теоретический подход для рационального 
поиска слоистых гибридных перовскитоподобных 
соединений с заданной шириной запрещенной зоны, 
основанный на методах машинного обучения и теории 
функционала электронной плотности.

Работа выполнена за счет гранта Российского 
научного фонда (проект №19-73-30022).
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