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Проведен ab initio расчет кристаллической структуры и фононного спектра EuErCuS3 в рамках МО ЛКАО подхода, теории 
функционала плотности с использованием гибридного функционала B3LYP, определены частоты и типы фундаментальных 
мод, из анализа векторов смещений, определена степень участия ионов в ИК модах (табл. 1). 

Таблица 1. Вычисленные значения частот колебаний и интенсивностей ИК спектра.

Экспериментальный спектр ИК поглощения хорошо согласуется с расчетным (рис., табл.). В низкочастотных ИК модах 
участвуют все ионы – Eu, Er, Cu, S.  Наиболее интенсивные линии связаны с колебаниями S. 

 
Рисунок 1. ИК спектр EuErCuS3 (вакуумный ИК Фурье спектрометре VERTEX 70V).

Расчеты позволили провести интерпретацию экспериментальных колебательных спектров, выявить молчащие моды, не 
проявляющиеся в спектрах, но влияющие на оптические свойства кристалла.


