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Аннотация. В  рамках теории функционала плотности выполнено компьютерное
моделирование  кристаллической структуры и электронного строения кристалла RbInS
2
с  решеткой халькопирита. Вычислен колебательный спектр оптических частот. 
Исследованы упругие свойства. Установлено, что кристалл RbInS
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2
 является пластичным прямозонным полупроводником с шириной запрещенной зоны 2.78 
эВ.
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По мере развития науки метод моделирования становится  одним из основных способов
получения знаний о скрытой сущности вещей и событий.  Исследователи по-разному
оценивают и определяют значение метода моделирования,  но неизменным остается
понимание, что его выбор – одно их обязательных средств  получения истинного знания
[4, с.27]. 

    

Применение  подобных средств обусловлено возможностью передать основные
существенные черты  объектов и процессов в их моделях [1, с.40].

...

полный текст во вложении
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