Кристаллические фазы хрома в экстремальных P-T условиях
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Одной из главных задач теоретической химии, физики, кристаллохимии является предсказание кристаллических структур и их свойств. В работе рассмотрены известные на сегодняшний день по литературным данным фазы, концентрирующие Cr3+ в мантии Земли. Разработана и опробована модель потенциалов межатомного взаимодействия для моделирования кристаллических структур в системе Ca-Cr-O.
С использованием разработанной модели потенциалов межатомного взаимодействия и эволюционного алгоритма программы USPEX [Glass et al., 2006] были получены кристаллические структуры состава CaCr2O4, существующие по литературным данным экспериментальных исследований (рис. 1).
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	Рис. 1. Кристаллические структуры CaCr2O4, предсказанные с использованием эволюционного алгоритма (слева) и существующие по литературным данным из экспериментов.



Такая модель будет полезна при поиске возможных структур фаз состава  CanCrmOlс использованием эволюционного алгоритма программы USPEX. Визуализация кристаллических структур осуществлялась в программе VESTA [Momma and Izumi, 2011].
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