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Структура и термодинамические свойства минерала шеелит (вольфрамат кальция Сa(WO4))

были рассчитаны в программном комплексе gulp 4.0 [1]. Были использованы две модели
потенциалов [2,3]. В рамках обеих моделей разработаны потенциалы для атома вольфра-
ма W, не включённого в начальные наборы потенциалов. Рассчитаны такие структурные
данные, как параметры элементарной ячейки, координаты атомов, межатомные расстоя-
ния и пр., с погрешностями относительно экспериментальных данных не более 6,56% для
[2] и 10,04% для [3]. Для различных температур рассчитаны значения энтропии.

Выводы:

1. Библиотеки потенциалов [2] и [3] были дополнены согласованным потенциалом для
вольфрама.

2. Проведен сравнительный анализ результатов моделирований по обоим моделям. Об-
наружено, что модель [2] лучше описывает структурные данные, также модель [2] в тер-
модинамических свойствах даёт меньшую погрешность с экспериментальными данными
[4,5].

3. Данные расчёты будут применяться в качестве основы для дальнейшей работы.
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Рис. 1. Зависимость энтропии от температуры.
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