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Аннотация. Представлены результаты компьютерного моделирования из первых принципов 
электронной структуры объемного гематита α-Fe2O3 при нормальных условиях. Расчеты про-
водились методом линеаризованных присоединенных плоских волн (ЛППВ) в рамках теории 
функционала плотности (density functional theory, DFT) и с помощью DFT, модифицированной 
постоянной Хаббарда U. Были получены спектры полной и локальных парциальных плотнос-
тей электронных состояний, зонные структуры. Путем сопоставления рассчитанных и извес-
тных экспериментальных данных найден метод адекватного описания электронной структуры 
α-Fe2O3.
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ВВЕДЕНИЕ
Гематит, как материал с широкой запрещенной 

зоной, является одним из важнейших оксидов пе-
реходных металлов, привлекающим внимание ис-
следователей в связи с его перспективным исполь-
зованием в каталитических процессах [1–3], в ка-
честве абсорбента [4] и чувствительного материала 
для газовых сенсоров [5, 6]. Также α-Fe2O3 находит 
свое применение в литий-ионных аккумуляторах 
[7-9], магнитных запоминающих устройствах [4] и 
астрохимических исследованиях [10, 11]. α-Fe2O3 
является экономически выгодным материалом для 
использования в солнечных батареях и фотоэлек-
трокаталитических процессах [12–14]. При созда-
нии высокоэффективных устройств для использо-
вания в этих областях необходимо, чтобы свето-
чувствительный материал обладал наибольшим 
коэффициентом поглощения именно для солнеч-
ного света. Оптимальной считается ширина запре-
щенной зоны порядка 1.3–1.4 эВ. Гематит же име-
ет непрямую запрещенную зону шириной пример-
но 2 эВ [15] и прямую запрещенную зону порядка 
2.7 эВ [16]. Так как в основном поглощение элек-
тромагнитного излучения видимого спектра про-
исходит в интервале длин волн от 295 до 600 нм, 
его зонную структуру необходимо определенным 

образом изменить: например, путем легирования 
различными примесями. 

Вместе с тем, в последние годы внимание ис-
следователей приковано к наноструктурированно-
му гематиту, который обладает лучшими характе-
ристиками по сравнению с объемным материалом. 
Были достигнуты значительные успехи в поисках 
способа контролируемого синтеза различных нано-
стуруктур (нанопроводов, нанотрубок и их масси-
вов, древовидных, «ветвистых» объектов) с нестан-
дартными свойствами [17]. Например, гематит с на-
норазмерными порами предлагается использовать 
в качестве эффективного сорбента, позволяющего 
очищать воду от органических загрязнений и сле-
дов тяжелых металлов [18]. Немаловажным факто-
ром, влияющим на стремление использовать в этих 
целях именно α-Fe2O3, является его нетоксичность, 
безопасность для окружающей среды. 

Также в настоящее время предлагается исполь-
зовать массивы гематитовых нанопроводов в про-
цессах фотокатализа в связи с эффективным пог-
лощением видимого света и уменьшением рассто-
яния, которое необходимо преодолеть фотогене-
рированным дыркам до поверхности или границы 
раздела, на которых и происходит рекомбинация с 
электронами зоны проводимости [19]. Помимо это-
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го, такие скопления нанопроводов α-Fe2O3 облада-
ют большей площадью поверхности, чем наночас-
тицы из того же материала, что можно использовать 
для производства более чувствительных элементов 
газовых сенсоров (например, для детектирования 
CH2O при нормальных условиях [20]). 

Нанокристаллические пленки гематита также 
представляют определенный интерес для практи-
ческого применения в качестве тонкопленочных 
электродов. Одним из достоинств является термо-
динамическая стабильность по отношению к фо-
тоанодному разложению во всем интервале значе-
ний pH [19].

Поэтому несомненно, что для полноценного ис-
пользования гематита как такового и его нанострук-
турных форм, для модифицирования его свойств, 
необходимо знать его структурные, электронные 
и магнитные свойства. Компьютерное моделиро-
вание (совместно с экспериментальными иссле-
дованиями) является эффективным способом как 
описания уже существующих материалов, так и 
«предсказания» характеристик только разрабаты-
ваемых структур.

Несмотря на то, что гематит является относи-
тельно доступным и легко легируемым материалом, 
его компьютерное моделирование в рамках стандар-
тной теории функционала плотности – например, с 
использованием аппроксимации локальной плот-
ности (LDA, local density approximation) или обоб-
щенной градиентной аппроксимации (GGA, gener-
alized gradient approximation) затруднено. 

Экспериментальные данные рентгеновских 
абсорбционной и эмиссионной спектроскопий 
[21–25] свидетельствуют о том, что гематит мож-
но классифицировать как диэлектрик с перено-
сом заряда (charge-transfer insulator). Это можно 
объяснить наличием в материале локализованных 
3d-электронов железа, сильное кулоновское взаи-
модействие между которыми приводит к расщеп-
лению d-зон и образованию энергетической щели 
шириной порядка 2 эВ. Так как верхний край ва-
лентной зоны при этом занят преимущественно 
p-состояниями кислорода, α-Fe2O3 не может быть 
классифицирован как диэлектрик Мотта–Хаббар-
да [26]. Однако расчеты в стандартной теории DFT 
показывают диаметрально противоположную ситу-
ацию: вершина валентной зоны сформирована пре-
имущественно d-состояниями железа, и поэтому 
относят гематит к диэлектрикам Мотта–Хаббарда 
[26], что противоречит эксперименту.

Так как ромбоэдрическая примитивная элемен-
тарная ячейка гематита (рис. 1) содержит десять 

атомов (что значительно больше всего двух атомов 
в ячейках монооксидов переходных металлов со 
структурой типа NaCl), значительные вычислитель-
ные затраты необходимы для получения адекват-
ных результатов моделирования кристаллической и 
электронной структур α-Fe2O3, а также его магнит-
ных свойств. Именно этим может объясняться тот 
факт, что в настоящее время имеется сравнительно 
малое количество работ, посвященных теоретичес-
кому исследованию гематита из первых принципов 
(ab initio). Как можно заключить из рассмотренной 
литературы, в настоящее время активно исследует-
ся возможность применения методов типа DFT + U 
для теоретического описания различных свойств та-
кого коррелированного материала, как гематит. Тем 
не менее, нельзя сказать о том, что его электронная 
структура исследована в достаточной мере: резуль-
таты расчетов, проведенных различными способа-
ми или с использованием различных параметров, 
часто не согласуются друг с другом и не всегда в 
полной мере согласуются с экспериментом. Поэто-
му дальнейшие исследования электронного строе-
ния α-Fe2O3 являются актуальными, и дополнитель-
ный стимул придается широкими возможностями 
практического применения данного материала, в 
том числе его наноформ.

МЕТОД РАСЧЕТА
Гематит обладает кристаллической структу-

рой типа корунда α-Al2O3 (пространственная груп-
па симметрии R c3 , номер 148) [27]. Элементар-
ная ячейка является гексагональной (рис. 1a); эк-
спериментальные параметры решетки, использу-
емые в данной работе: a = 5.035 Å, c = 13.747 Å 
[28]. В одной гексагональной ячейке содержится 
шесть формульных единиц. Также кристалличес-
кую структуру гематита можно представить с по-
мощью ромбоэдрической элементарной ячейки 
(рис. 1b), в которой содержатся две формульные 
единицы α-Fe2O3. Визуализация кристаллической 
структуры материала осуществлялась с помощью 
программы XCrySDen [29].

Ромбоэдрическая элементарная ячейка содер-
жит четыре атома железа и шесть атомов кисло-
рода, причем кристаллографически неэквивален-
тными атомами среди них являются: один атом О 
и два атома Fe (с противоположными направлени-
ями спинов). В табл. 1 приведены координаты ато-
мов в элементарной ячейке и соответствующие ра-
диусы muffi n-tin сфер.

Из рассмотрения кристаллической структуры 
гематита можно заключить, что все атомы желе-
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за имеют эквивалентное октаэдрическое окруже-
ние. Октаэдры, образованные атомами кислоро-
да и центрированные атомами железа, слегка по-
вернуты друг относительно друга. Также мож-
но выделить два типа пар атомов Fe: разделен-
ные меньшим межатомным расстоянием, равным 
2.896 Å (пары A на рис. 1), и большим межатом-
ным расстоянием, которое равно 3.977 Å (пары B 
на рис. 1) [28]. 

В зависимости от температуры гематит прояв-
ляет различные магнитные свойства. При абсолют-
ной температуре свыше Tc = 956 K (точка Кюри) 
α-Fe2O3 является парамагнетиком. При комнатной 
температуре (а именно этот случай рассматривает-
ся в данной работе) материал демонстрирует сла-
бый ферромагнетизм, и, наконец, ниже температу-
ры TM = 260 K (температура Морина) гематит пре-
терпевает фазовый переход и становится антифер-
ромагнетиком [30]. 

Спиновую структуру гематита в основном ан-
тиферромагнитном состоянии можно представить 
следующим образом: атомы железа, принадлежа-
щие паре типа A (разделенные малым расстояни-
ем), обладают противоположно направленными 
спиновыми моментами, в то время как спиновые 
моменты атомов пары B (разделенных большим 
расстоянием) ориентированы параллельно друг 
другу [31]. В данной работе принято, что атомам 
Fe1 соответствует спин, направленный вверх, а ато-
мам Fe2 – направленный вниз (см. рис. 1).

В связи с тем, что α-Fe2O3 является сильно кор-
релированной системой, в отличие от, например, 
дисилицидов железа [32], кобальта [33] и никеля 
[34, 35], а тем более рения [36] и молибдена [37], 
для его теоретического исследования необходимы 
методы за пределами стандартной теории функци-
онала плотности. Так, использование обменно-кор-
реляционных функционалов в приближении обоб-
щенной градиентной аппроксимации (GGA) дает 
существенно меньшие экспериментальных значе-
ния ширины запрещенной зоны и магнитных мо-
ментов и, что принципиально важно, неверно клас-
сифицирует гематит как изолятор Мотта-Хаббар-
да [31]. Принципиально лучший метод исследо-
вания сильно коррелированных систем из первых 
принципов (DFT + U) заключается в комбиниро-
вании DFT и гамильтониана Хаббарда, учитыва-
ющего кулоновское отталкивание локализованных 
3d-электронов [38]. 

В настоящей работе представлены результаты 
компьютерного моделирования электронной струк-
туры гематита: зонная структура, полные (DOS) и 

Таблица 1. Координаты атомов (x, y, z) внутри 
ромбоэдрической ячейки в терминах двух внутренних 
степеней свободы (u, v) в долях постоянных решетки 

[28] и радиусы muffi n-tin сфер (Rmt)
[Table 1. Coordinates of atoms (x, y, z) inside a 

rhomboedral unit cell in terms of two internal degrees 
of freedom (u, v) in the lattice constants units [28] and 

radii of muffi n-tin spheres (Rmt)]

Атом 
[Atom] x y z Rmt (Е)

Fe1 Ѕ – u Ѕ – u Ѕ – u 1.96Ѕ + u Ѕ + u Ѕ + u

Fe2 u u u 1.961 – u 1 – u 1 – u
u = 0.10534(6)

O

w 1 – w 0

1.69

1 – w 0 w
0 w 1 – w

Ѕ – w Ѕ + w Ѕ
Ѕ + w Ѕ Ѕ – w
Ѕ Ѕ – w Ѕ + w

w = 0.3056(9)

Рис. 1. Гексагональная (a) и ромбоэдрическая (b) 
элементарные ячейки α-Fe2O3. Символами Fe1 помече-
ны атомы железа со спинами вверх, Fe2 – со спинами 
вниз, O – атомы кислорода; символами A и B помече-
ны пары атомов железа соответственно с противопо-
ложно направленными спинами (и меньшими меж-
атомными расстояниями) и сонаправленными спина-

ми (и большими межатомными расстояниями) 
[Fig. 1. Hexagonal (a) and rombohedral (b) unit cells of 
α-Fe2O3. Symbols Fe1 denote atoms of Fe with spin-up, 
symbols Fe2 – with spin-down, O – atoms of oxygen; 

symbols A and B denote pairs of Fe atoms with unparallel 
spins (and divided by lesser distances) and with parallel 

spins (divided by greater distances), respectively]
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локальные парциальные плотности электронных 
состояний (PDOS) в основном состоянии при нор-
мальных условиях. Расчеты проводились в рамках 
спин-поляризованного метода DFT + U [38] в про-
граммном пакете Wien2k, реализующем полнопоте-
ниальный метод линеаризованных присоединенных 
плоских волн (FP-LAPW). В качестве аппроксима-
ции обменно-корреляционного потенциала в различ-
ных вариантах расчета использовалось или прибли-
жение локальной спиновой плотности LSDA, или 
обобщенная градиентная аппроксимации (GGA) в 
версии Perdew-Burke-Ernzerhof 96 [38]. 

Величины параметров Rmt*kmax (где Rmt – на-
именьший из радиусов muffi n-tin сфер, kmax – макси-
мально возможное значение вектора в k-пространс-
тве) и Gmax (величина наибольшего вектора в фурье-
разложении плотности заряда) были взяты равными 
7 и 12 соответственно, что обеспечило достаточную 
точность и не привело к ощутимому увеличению 
времени расчета. Коэффициент смешивания элект-
ронных плотностей в процедуре самосогласования 
был выбран равным 0.2. Данное значение является 
достаточным для такого сильно коррелированного 
объекта, как гематит [39]. Была использована сет-
ка из 1000 k-точек в первой зоне Бриллюэна, число 
функций ЛППВ в базисе равнялось 3324.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
Параметр U, используемый в данном методе 

расчета, является эмпирически подбираемой вели-
чиной, специфичной для данного типа атома и для 

данного значения орбитального квантового числа l. 
Для выбора пригодного метода расчета, определе-
ния влияния параметра U на электронную струк-
туру гематита и выбора оптимального значения U 
была проведена серия из семи расчетов: два в рам-
ках стандартных приближений теории функциона-
ла плотности LSDA и GGA (PBE), а также пять ва-
риантов с использованием гамильтониана Хаббар-
да – методом LSDA+U (U = 5 эВ) и в приближе-
нии GGA (PBE)+U (U принимал значения от 3 до 
6 эВ, шаг – 1 эВ). Параметр J, характеризующий 
обменное взаимодействие, для всех расчетов был 
взят равным 1 эВ [38]. Вывод о пригодности той 
или иной аппроксимации и данного значения па-
раметра U был сделан на основании согласия экс-
периментальных и рассчитанных значений шири-
ны запрещенной зоны и спиновых магнитных мо-
ментов на атомах железа.

Для данных пространственной и магнитной 
структур (см. рис. 1) при различных значениях па-
раметра U были найдены значения ширины запре-
щенной зоны и спинового магнитного момента на 
атомах железа. Эти величины, а также эксперимен-
тально полученные авторами работ [15, 39] отоб-
ражены в табл. 2.

При сравнении полученных величин можно за-
ключить, что при любой применяемой аппрокси-
мации обменно-корреляционного потенциала гема-
тит верным образом определялся как диэлект рик. 
Вместе с тем, как и было предположено на основа-
нии уже имеющихся литературных данных, стан-

Таблица 2. Рассчитанные в рамках методов DFT и DFT+U и экспериментальные величины ширины 
запрещенной зоны и спиновых магнитных моментов.

[Table 2. Experimental and theoretical (derived with DFT/DFT+U) values of band gap and magnetic moments]

Метод расчета
[Computational method]

Спиновый магнитный момент 
на атоме железа, mB

[Spin magnetic moment of Fe, mB]

Ширина запрещенной зоны, эВ
[Band gap, eV]

LSDA 3.33 0.33
GGA 3.52 0.55

LSDA+U, U = 5 эВ
[LSDA+U, U = 5 eV] 3.99 1.85

GGA+U, U = 3 эВ
[GGA+U, U = 3 eV] 3.88 1.40

GGA+U, U = 4 эВ
[GGA+U, U = 4 eV] 3.97 1.79

GGA+U, U = 5 эВ
[GGA+U, U = 5 eV] 4.06 2.12

GGA+U, U = 6 эВ [GGA+U, U = 6 eV] 4.12 2.49
Эксперимент
[Experiment] 4.90 [15] 2.0/2.2 [39]
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[Рис. 2. Зонные структуры α-Fe2O3 для состояний spin up и spin down, рассчитанные с помощью GGA + U, 
U = 5 эВ

[Fig. 2. Band structures of α-Fe2O3 for spin-up and spin-down cases, calculated with GGA + U, U = 5 eV]

дартная теория функционала плотности (строки 
LSDA и GGA в табл. 2) в значительной мере недо-
оценивает величины ширины запрещенной зоны 
и спинового магнитного момента на атоме желе-
за. Так же ожидаемо приближение GGA, как учи-
тывающее градиентные члены разложения пол-
ной энергии по спиновой плотности, дает несколь-
ко лучшие результаты, чем аппроксимация LSDA. 
Выход же за рамки стандартной теории DFT с ис-
пользованием гамильтониана Хаббарда, учитыва-
ющего кулоновское отталкивание локализованных 
3d-электронов железа, радикально улучшает ситуа-
цию (строки, в которых в обозначении метода рас-
чета в табл. 2 присутствует +U). В качестве опти-
мального (если судить только по двум сравнивае-
мым параметрам) метода можно предложить сов-
местное использование GGA и параметра Хаббар-
да, равного 5 эВ. 

На рис. 2 представлена зонная структура гема-
тита (для состояний spin-up и spin-down), получен-
ная с помощью GGA (PBE) + U, U = 5 эВ. 

Необходимо также рассмотреть принципиаль-
но важный вопрос: как используемый метод рас-
чета влияет на структуру краев энергетической 

щели. Чтобы понять, какими состояниями обра-
зованы верхняя часть валентной зоны и низ зоны 
проводимости, были построены графики плотнос-
тей электронных состояний.

На рис. 3 представлены локальные парциаль-
ные плотности d-состояний железа и p-состояний 
кислорода для spin-up и spin-down состояний в α-
Fe2O3, полученные с использованием аппроксима-
ции GGA (приближение LSDA очень незначитель-
но изменяет картину), а на рис. 4 – те же характе-
ристики, полученные с учетом хаббардовского от-
талкивания в комбинированном методе GGA + U, 
U = 5 эВ (метод LSDA + U, а также другие значе-
ния параметра U качественно не изменяют общую 
картину). На этих рисунках отображена плотность 
d-состояний только для атома железа типа Fe1 (то 
есть со спином вверх), плотность d-состояний для 
атома железа Fe2 (со спином вниз) легко можно 
получить, зеркально отразив кривые относитель-
но оси энергии.

Одной из экспериментально наблюдаемых осо-
бенностей гематита, как уже было сказано ранее, 
является то, что он относится к диэлектрикам с пе-
реносом заряда. Другими словами, верхний край 
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его валентной зоны образован преимущественно 
p-состояниями кислорода, в то время как дно зоны 
проводимости – 3d-состояниями железа. Поэтому 
для корректного теоретического описания элект-
ронной структуры подобного материала необхо-
димо найти способ, адекватно воспроизводящий 
такое энергетическое строение.

При сравнении графиков, представленных на 
рис. 3 и 4, можно сделать следующий вывод: стан-
дартная теория функционала плотности на уровне 
GGA, не учитывающая сильные корреляционные 
взаимодействия d-электронов друг с другом, дает 
результаты, противоречащие экспериментальным. 
А именно: оба края запрещенной зоны образованы 
преимущественно d-состояниями железа, что поз-
воляет классифицировать гематит как диэлектрик 
Мотта-Хаббарда. В случае же расчета с использо-
ванием параметра U (на рис. 4 изображен случай с 
U = 5 эВ), учитывающего отталкивание локализо-

ванных 3d-электронов железа, как видно из рис. 4, 
верхний край валентной зоны образован гибридизи-
рованными p-состояниями кислорода и d-состояни-
ями железа с значительным доминированием состо-
яний кислорода, в то время как нижний край зоны 
проводимости – преимущественно d-состояния же-
леза. Данный результат соответствует эксперимен-
тальным данным и позволяет классифицировать α-
Fe2O3 как диэлектрик с переносом заряда.

Таким образом, можно заключить, что исполь-
зование U-коррекции реально позволяет улучшить 
результаты компьютерного моделирования, при-
близив их к экспериментальным.

На рис. 5 представлено сравнение расчетной 
(GGA + 5 эВ) полной плотности электронных со-
стояний гематита в валентной зоне с результатами 
фотоэмиссионных экспериментов [40, 41]. Из со-
поставления спектров видно, что выбранный ме-
тод расчета довольно хорошо описывает электрон-
ную структуру α-Fe2O3 в области валентной зоны.

ВЫВОДЫ
Использование обменно-корреляционных по-

тенциалов в рамках стандартной теории функцио-
нала плотности (как на уровне локальной спиновой 
аппроксимации, так и градиентной обобщенной) 
не позволяет адекватно описывать электронную 
структуру гематита: полученные значения шири-
ны запрещенной зоны и спиновых магнитных мо-
ментов значительно меньше экспериментальных, 
при этом материал неверно классифицируется как 
диэлектрик Мотта–Хаббарда. Использование так 
называемой U-коррекции (введение гамильтониана 
Хаббарда U в схему расчета) позволяет учесть вза-
имодействие сильно коррелированных 3d-электро-
нов железа, что положительно сказывается на ре-

Рис. 5. 1 – рассчитанная полная плотность состояний 
α-Fe2O3, 2 и 3 – экспериментальные рентгеновские 

фотоэмиссионные спектры валентной зоны [40] и [41] 
соответственно

[Fig. 5. 1 – calculated total density of states spectrum of 
α-Fe2O3, 2 and 3 – experimental  valence band x-ray 
photoemission spectra [40] and [41], respectively]

Рис. 3. Локальные парциальные плотности d-состоя-
ний железа и p-состояний кислорода, полученные 

с помощью GGA
[Fig. 3. Local partial density of states spectra of Fe-d and 

O-p states, calculated with GGA]

Рис. 4. Локальные парциальные плотности d-состоя-
ний железа и p-состояний кислорода, полученные с 

помощью GGA + U, U = 5 эВ
[Fig. 4. Local partial density of states spectra of Fe-d and 

O-p states, calculated with GGA + U, U = 5 eV]
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зультатах расчета: структура краев энергетической 
щели начинает соответствовать эксперименталь-
ной, значения ширины запрещенной зоны и спи-
новых магнитных моментов могут приближаться 
к наблюдаемым в эксперименте.

По проведении серии расчетов можно сделать 
следующие заключения относительно зависимости 
рассматриваемых в работе параметров от величины 
U: с ростом U растут и рассчитываемые величины 
(ширина запрещенной зоны, спиновые магнитные 
моменты), а в качестве оптимального значения мож-
но принять U = 5 эВ, так как именно при этом значе-
нии достигается экспериментальное значение ши-
рины запрещенной зоны, при этом структура краев 
щели также отвечает эксперименту. Помимо того, 
что выбранный способ описания межэлектрон-
ных взаимодействий (GGA + U, U = 5 эВ) позволя-
ет уточнить зонную структуру гематита, он может 
быть использован для дальнейшего теоретическо-
го исследования как α-Fe2O3, так и его нанострук-
тур: описания физических свойств, моделирования 
различных оптических, фононных, рентгеновских 
эмиссионных и абсорбционных спектров.

Расчеты были проведены на вычислительных 
мощностях Центра Обработки Данных (ЦОД) Во-
ронежского государственного университета.
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Abstarct. The results of ab initio computer modeling of the electronic structure of bulk rhomboedral 
hematite (α-Fe2O3) are presented. The spectra of total and local partial densities and bandstructures 
for both spin directions have been calculated using the full-potential linearized augmented plane wave 
(FP-LAPW) method together with conventional and modifi ed density-functional approaches at LSDA, 
GGA, LSDA + U and GGA + U levels. Using conventional LSDA and GGA functional we obtain 
following results. The magnetic moments of the Fe atoms and the band gap are too small. Also, the 
character of the gap contradicts the accepted charge-transfer character. Analysis of the density of 
states confi rms the strong hybridization between Fe 3d and O 2p states at the top of the valence band. 
The DFT + U calculations were performed in order to take into account the strong on-site Coulomb 
interaction between 3d-electrons of Fe atoms. Introducing a Hubbard like term in the density functional 
results in strongly improved values for magnetic moments, band gap as well as in better agreement 
of the calculated density of states with experimental PES spectra. We found that with increasing 
parameter U (at LSDA and GGA levels alike) the size of the band gap and the local magnetic moments 
of Fe increase. Best overall agreements with respect to experimental values of the band gap, magnetic 
moments and to experimental photoemission spectra of hematite, is achieved for U = 5 eV. Also, an 
important result of this study is the fundamental change in the semiconducting gap from a d-d exchange 
gap to an O 2p–Fe 3d charge-transfer gap, together with change of the highest occupied valence states 
from strongly hybridized O 2p –Fe 3d to almost pure O 2p character.

Keywords: computer modeling, density functional theory, density of states, band structure, 
hematite.
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