
Занятие 2 

Уточнение модели потенциалов 

для моделирования тербиевого 

ксенотима TbPO4 по 

структурным данным 



Пример 2. Уточнение модели потенциалов для 

моделирования тербиевого ксенотима TbPO4 по 

структурным данным и последующее 

оптимизационное моделирование физических и 

термодинамических свойств соединения при 

заданной температуре.  



КСЕНОТИМ 

I41/amd , a = 6,88 Å, c =6,03, Z = 4  

 

P - O ≈ 1.54 Å 

TR – O ≈ 2.30 – 2.39 Å  

V≈ 21 – 24 Å3 

 
 



Fit relax opti conp compare dist prop phon nofreq 

title 

tb xenotime 

end 

cell 

6.9319 6.9319 6.0606 90.0 90.0 90.0 

space 

141 

frac 

Tb core 0.000   0.000   0.00  1.6 

P  core 0.000   0.000   0.50  1.2 

O  core 0.0     0.3264  0.9092  -0.7 

morse 

P  core O core 0.446152 3.263861  1.609157  0.0 15.0 0 0 0 

O  core O core 0.018716 1.374805  3.645169  0.0 15.0 0 0 0 

Tb core O core 0.2316 2.008679  2.576750  0.0 15.0  1 1 1 

temperature 300 

shrink 2 

cutd 3.0 



Файл с результатами для примера 2 



Number of variables = 3 
Number of observables = 4 
---------------------------------------- 
 Observable no. Type Observable Weight Reference Confign 
---------------------------------------- 
  1 Structure  6.931900 1000.0000 a  1 
  2 Structure  6.060600 1000.0000 c  1 
  3 Structure  0.326400 10000.0000 3 y  1 
  4 Structure  0.909200 10000.0000 3 z  1 
---------------------------------------- 
 Variables : 
---------------------------------------- 
 Parameter No. Parameter Value  Parameter Type Species 
---------------------------------------- 
  1   0.231600  Morse De 
  2   2.008679  Morse a0  
  3   2.576750  Morse r0  
---------------------------------------- 

Выдача переменных параметров 

потенциала, подлежащих уточнению и 

экспериментальной информации, 

которая будет использоваться для 

уточнения параметров потенциала Tb-O. 

 Start of fitting : 
 Cycle: 0 Sum sqs: 0.133998 Gnorm: 143.907414 CPU: 2.808 
 ** Hessian calculated ** 
 Cycle: 1 Sum sqs: 0.006618 Gnorm: 1.769953 CPU: 9.344 
 Cycle: 2 Sum sqs: 0.005024 Gnorm: 2.569888 CPU: 12.215 
 Cycle: 3 Sum sqs: 0.004979 Gnorm: 0.042922 CPU: 16.942 
 **** Fit completed successfully **** 
 Final sum of squares =  0.004979 
 Final gradient norm =  0.042922 

 Final values of parameters : 
---------------------------------------- 
 Parameter No. Parameter Parameter Parameter Type Species 
Original  Final  
---------------------------------------- 
  1  0.231600  0.231323 Morse De 
  2  2.008679  2.009882 Morse a0  
  3  2.576750  2.571917 Morse r0  
---------------------------------------- 

Результаты уточнения параметров 

потенциала Tb-O. 



 Start of bulk optimisation : 
 Cycle: 0 Energy: -73.424592 Gnorm: 1.891984 CPU: 17.394 
 ** Hessian calculated ** 
 Cycle: 1 Energy: -73.427120 Gnorm: 0.011036 CPU: 17.472 
 **** Optimisation achieved **** 
 Final energy = -73.42712026 eV 

 Final Gnorm = 0.00018701 

Проведение структурной оптимизации с 

нахождением энергетического 

минимума. Для каждого цикла 

фиксируется затраченное время счета. 

 Final cell parameters and derivatives : 

 Density of cell = 5.790812 g/cm**3 
 Non-primitive lattice parameters : 
 a = 6.932071 b = 6.932071 c = 6.060566 
 alpha= 90.000000 beta= 90.000000 gamma= 90.000000 
 Non-primitive cell volume =  291.232080 Angs**3 

Конечные параметры элементарной 

ячейки. 

 Comparison of initial and final structures : 
Initial Final Difference Units Percent 
------------------------------------------- 
 Volume 291.219 291.232 0.012 Angs**3 0.00 
 a  6.931900 6.932071 0.000171 Angstroms 0.00 
 b  6.931900 6.932071 0.000171 Angstroms 0.00 
 c  6.060600 6.060566 -0.000034 Angstroms -0.00 
 alpha  90.000000 90.000000 0.000000 Degrees 0.00 
 beta  90.000000 90.000000 0.000000 Degrees 0.00 
 gamma  90.000000 90.000000 0.000000 Degrees 0.00 
 1 x  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 1 y  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 1 z  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 2 x  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 2 y  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 2 z  0.500000 0.500000 0.000000 Fractional 0.00 
 3 x  0.000000 0.000000 0.000000 Fractional 0.00 
 3 y  0.326400 0.325700 0.000700 Fractional 0.21 
 3 z  0.909200 0.909274 0.000074 Fractional 0.01 

Сравнение начальной и конечной 

геометрии структуры.  



1 Tb core O core 4 2.3238 4 2.3925 
---------------------------------------- 
2 P core O core 4 1.5465 
---------------------------------------- 
3 O core Tb core 1 2.3238 1 2.3925  P core 1 1.5465 
 O core 1 2.4165 2 2.5782  1 2.8176 4 2.9754 

Расчет межатомных расстояний для 

конечной оптимизированной геометрии 

структуры (выводятся расстояния до 3 Å 

включительно). 

 Elastic Constant Matrix: (Units=GPa) 
---------------------------------------- 
 Indices  1   2   3   4   5   6 
---------------------------------------- 
  1 230.1286 22.3027 63.7984 0.0000 0.0000 -0.0000 
  2  22.3027 230.1286 63.7984 0.0000 0.0000 0.0000 
  3  63.7984 63.7984 229.6143 0.0000 0.0000 0.0000 
  4  0.0000 0.0000 0.0000 51.1705 0.0000 -0.0000 
  5  0.0000 0.0000 0.0000 -0.0000 51.1705 -0.0000 
  6  -0.0000 0.0000 0.0000 -0.0000 -0.0000 5.7133 

Рассчитанная матрица упругих констант.  

 Mechanical properties : 
Convention :  Reuss Voigt Hill 
---------------------------------------- 
 Bulk Modulus (GPa) = 109.14576 109.96338 109.55457 
 Shear Modulus (GPa) = 21.09882 57.60902 39.35392 
---------------------------------------- 
 Velocity S-wave (km/s) = 1.90880 3.15410 2.60690 
 Velocity P-wave (km/s) = 4.86889 5.67924 5.28960 
---------------------------------------- 
 Youngs Moduli (GPa) = 212.303 212.303 197.366 
Poissons Ratio (x) =  0.02155 0.25274 
 Poissons Ratio (y) = 0.02155  0.25274 
 Poissons Ratio (z) = 0.27186 0.27186 

Рассчитанные механические свойства: 

модули всестороннего сжатия, сдвига, 

Юнга, отношение Пуассона, скорости 

прохождения акустических колебаний 

через материал. 



 Static dielectric constant tensor : 
 x     y     z 

 x   2.10705 -0.00000 -0.00000 
 y  -0.00000  2.10705 -0.00000 
 z  -0.00000 -0.00000  1.83423 

---------------------------------------- 
 Static refractive indices :  
---------------------------------------- 
  1 =  1.35434   2 =  1.45157   3 =  1.45157 

Статическая матрица диэлектрических 

констант и показатели преломления 

 Phonon properties (per mole of unit cells): 
Temperature = 300.000 K 
Zero point energy = 0.803806 eV 
 Entropy  = 0.002475 eV/K   = 238.761 J/(mol.K) 
 Helmholtz free-energy = -72.96 eV = -7039.90 kJmol-1 
 Free energy (equipartition) = -73.109029 eV 
 - T*S (equipartition) = -0.612581 eV 
 Uvib (equipartition) = 0.930672 eV 
 Mean kinetic energy = 0.602761 eV 
 Heat capacity - const volume = 0.002365 eV/K 
  = 228.206211 J/(mol.K) 

Рассчитанные термодинамические 

свойства для 300K. 



P21/n, a = 6,78 Å, b = 6,99 Å,  

c = 6,445 Å,  β = 103°38, Z = 4. 

P - O ≈ 1.52 – 1.54 Å 

TR – O ≈ 2.40 – 2.80 Å 

V≈ 29 – 33 Å3

МОНАЦИТ 



Полиморфные модификации TRPO4 фосфатов. Существующие в 

природе и синтезированные кристаллические структуры 

выделены темным цветом.  









Задание 

1. Для своей формулы оптимизировать набор потенциалов на основе 
известной структурной информации (с зарядами P=2, O=-1, TR=2)

2. Рассчитать гипотетическую структуру второй модификации.

3. Для обоих структур рассчитать матрицу упругих констант, температурную

зависимость энтропии от 0 до 1500 K 

4. Сравнить энергии обоих модификаций при температуре от 0 до 1500 K и 
P до 10ГПа

5. Сделать cif файлы для конечной геометрии обоих структур

6. Приготовить презентацию с результатами. Устные выступления

оцениваются. 

Котелевская LaPO4        Шевчукова – PrPO4 
Кортункова SmPO4       Кузьмичев – EuPO4      




