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 چکيده
متا  DFT هایروشبا استفاده از  x= x-4Ge4Si)0-4( نانو ساختارهای یتئور یبررس

 یبرا یتیه نسبیتوابع پا یو برخ MG3Sه یتوابع پاتروهلار انجام شده است.  یدیبریه

شدن  یاتم یون و انرژیزاسیونی یت محاسبات استفاده شده است. انرژیفیبهتر شدن ک

ع بار، یساختار، توزدارد.  یتجرب هایروشبا  یخوب ین روش سازگاریمحاسبه توسط ا

که با ی. نکته جالباندقرارگرفته یساختارها در تمام موارد مورد بررس یفرکانس ارتعاش

 یوند قطریپ یدارین ساختارها پاین است که در تمام ایدارد ا یخوب یتجربه هم همخوان

 .ستم استیس یداریپا کنندهتعییننانو ساختار 

 Si-Geکوانتوم،کلاستر، اسپین،  :يديکل واژگان
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 مقدمه
سی بلکه برای کاربردهای اپتوالکترونیک  -در حال استفاده به عنوان مواد جدید نه تنها برای صنعت کامپیوتر و آی  Si-Geترکیبات

ژرمانیم به خصوص در سطح نانومتری از لحاظ تجربی مشکل است و فهمیدن شیمی  –. بررسی تئوری ترکیبات کوچک سیلیکون [1]هستند 

هاست. این و چگونگی پایداری آن x= x-4Ge4Si)0-4(هدف از این کار بررسی ترکیبات کلاستری . ]2[ها بسیار با اهمیت است فیزیک آن

باشد. ساختارهای جدیدی مورد بررسی و محاسبه بررسی شامل محاسبه انرژی، فرکانس ارتعاشی، توزیع بار، و توزیع اسپینی تمام ساختارها می

ها اسپینی است صورت پذیرفته است. در ی برای تمام ایزومرهایی که حالت پایدار پایه آناند و بررسی دقیق توزیع دانسیته اسپینقرارگرفته

های و پتانسیل MG3Sگذاری شده توسط گروه تروهلار استفاده شده است. برای افزایش دقت محاسبات از توابع پایه پایه DFTاینجا از روش 

ها و توابع پایه دقت بهتری نسبت به روش کلاسیک برای ژرمانیم استفاده گردیده است. مسلماً استفاده از ترکیبی از این روش SDBنسبیتی 

MPW1B95/6-31+G* .روش  ایجاد کرده استLSDA [3] 2004بینی مناسب انرژی یونیزاسیون نیست از این رو در سال قادر به پیش 

دقت بالایی  باکه قادر بود انرژی یونش، انرژی اتمی شدن، و طول پیوند را  [4]را پیشنهاد کردند  MPW1B95تروهلار و همکارانش روش 

اند که شدهبه نوعی انتخاب SDB-aug-cc-pvtzو  MG3Sمحاسبه کند و به همین دلیل در این کار از آن استفاده شده است. توابع پایه 

 MPW1B95با استفاده از روش  Si-Geر کیفی هم حاصل شود.  تمام ساختارهای علاوه بر دقت شهود شیمی فیزیکی لازم برای تفسی

ازلحاظ توزیع بار  Ge4-1و  Si4-1شوند. ساختارهای هم هسته مانند مشاهده می 1شده در شکل سازی شده است. ساختارهای بهینهبهینه

برعکس است.  Si4-1مثبت است اما این مقادیر برای  'Xو Xمنفی و روی  'Yو Yهای بار روی موقعیت Ge4-1بسیار متفاوت هستند. برای 

تواند در موقعیت متفاوتی قرار بگیرد ولی می Ge3Si ،Geشود. در ساختار شده مشاهده میانرژی نسبی تمام ساختارهای بهینه 1در جدول 

باشند بار  X'و  Xاگر در مکان  2Ge2Siتارهای در تمام ساخ Geهای جالب است که اتم کننده ساختار پایدار است.تعیین Si-Siپیوند قطری 

 کنند. باشند بار منفی کسب می'Y وYهای مثبت و اگر در مکان

 

                           

 Ge4-1            Ge4-3              Si4-1               Si4-3            Si3Ge-a1       Si3Ge-a3      Si3Ge-b1       

                     

  Si3Ge-b3      Si2Ge2-a1     Si2Ge2-a3    Si2Ge2-b1   Si2Ge2-b3     Si2Ge2-c1      Si2Ge2-c3   SiGe3-a1     SiGe3-a3      

             

 SiGe3-b1        SiGe3-b3 

 Si-Geشده کلاسترهاي ساختارهاي بهينه : 1شکل

کننده ساختار پایدار در این به ترتیب تعیین Si-Si ،Si-Ge ،Ge-Geاست پیوند قطری  Ge-Geو  Si-Geتر از قوی Si-Siکه پیوند ازآنجایی

تواند در موقعیت متفاوتی می Ge3Si ،Ge سازگاری کامل دارد. در ساختار ]CCSD(T) ]5کلاسترهاست. این موارد با محاسبات بسیار دقیق 

فراوانی دارد توزیع اسپین در  تیساختارها اهمکه اسپین این کننده ساختار پایدار است. ازآنجاییتعیین Si-Siقرار بگیرد ولی پیوند قطری 

 ’YوYها روی موقعیت درصد از اسپین 95شده است. در تمام ساختارهای با اسپین بالا بیشتر از گزارش 2تمام ساختارها محاسبه و در جدول 

است و این محاسبه کاملاً با محاسبات دقیق  3SiGeپایدارترین ساختار در خانواده  Ge-Siپیوند قطری  با b-3SiGe-1قرار دارد. ساختار 

ایم محاسبه کرده MPW1B95شده است با مقادیری که ما توسط روش سازگار است. توزیع باری که توسط ویلگوس گزارش [5]ویلگوس 

 کند.   بینی میپیش Geنسبت به  Siتری روی بار منفی طور کلی مقادیر نسبیازنظر مقداری متفاوت است ولی به
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 شده است.گزارش J. Chem. Phys. 128, 144305 (2008)شده. مقادیر داخل پرانتز در انرژي نسبی و بار ساختارهاي بهينه:  1جدول

 eVانرژی نسبی  بار مولیکن کلاستر

 X X´ Y Y´  

Ge4-1 127/0 127/0 127/0- 127/0- 000/0 

Ge4-3 170/0 170/0 170/0- 170/0- 878/0 

Si4-1 009/0- 009/0- 009/0 009/0 000/0 

Si4-3 065/0 065/0 065/0- 065/0- 796/0 

Si3Ge-a1 026/0 026/0 076/0- 024/0 000/0 

 -0/261 261/0- 210/0 312/0 000/0 

Si3Ge-a3 089/0 089/0 140/0- 038/0- 899/0 

Si3Ge-b1 010/0- 196/0 093/0- 093/0- 263/0 

 270/0- 108/0- 189/0 189/0 193/0 

Si3Ge-b3 076/0 243/0 160/0- 160/0- 990/0 

Si2Ge2-a1 004/0 170/0 140/0- 035/0- 197/0 

 305/0- 143/0- 172/0 275/0 150/0 

Si2Ge2-a3 061/0 226/0 194/0- 093/0- 022/1 

Si2Ge2-b1 022/0- 022/0- 022/0 022/0 000/0 

 298/0- 298/0- 298/0 298/0 000/0 

Si2Ge2-b3 037/0 037/0 037/0- 037/0- 042/1 

Si2Ge2-c1 180/0 180/0 180/0- 180/0- 512/0 

 151/0- 151/0- 151/0 151/0 376/0 

Si2Ge2-c3 231/0 231/0 231/0- 231/0- 175/1 

SiGe3-a1 145/0 145/0 204/0 087/0- 247/0 

 186/0- 186/0- 135/0 237/0 183/0 

SiGe3-a3 182/0 182/0 227/0- 137/0- 005/1 

SiGe3-b1 078/0- 147/0 034/0- 034/0- 000/0 

 342/0- 180/0- 261/0 261/0 000/0 

SiGe3-b3 026/0- 026/0 090/0- 090/0- 955/0 

 هاي مختلفدانسيته اسپين روي اتم:  2جدول

 دانسیته مولیکن کلاستر

 X X´ Y Y´ 

Ge4-3 0220/0 0220/0 9780/0 9780/0 

Si4-3 0347/0 6347/0 9653/0 9653/0 

Si3Ge-a3 0398/0 0398/0 9278/0 9925/0 

Si3Ge-b3 0137/0 0272/0 9795/0 9795/0 

Si2Ge2-a3 0075/0 0373/0 9437/0 0114/1 

Si2Ge2-b3 0431/0 0431/0 9569/0 9569/0 

Si2Ge2-c3 0056/0- 0056/0- 0056/1 0056/1 

SiGe3-a3 0085/0 0085/0 9511/0 0318/1 

SiGe3-b3 0094/0 0551/0 9677/0 9677/0 
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 گيرينتيجه
مورد بررسی قرارگرفته است. تمام  x= x-4Ge4iS)0-4(تمام ساختارهای  )95B1MPW(جدید تروهلار  DFTبا استفاده از روش 

ایم و تجربه طور که محاسبه کردهاند تا مطمئن شویم ساختارها واقعاً پایدارند. همانقرارگرفتهساختارها از لحاظ فرکانس ارتعاشی مورد بررسی 

 Si-Siپایدارتر است و جالب اینجاست که در تمام این ساختارهای نانو اگر پیوند  Ge-Geو  Si-Geنسبت به  Si-Siدهد پیوند هم نشان می

های الکترونی اشد شاهد پایداری بیشتری خواهیم بود. نکته بعدی که اهمیت آن در وسیلهب Ge-Geو  Si-Geباشد نسبت به اینکه پیوندهای 

دهد که هر جا تعداد پیوند کمتری در کلاستر وجود دارد احتمال تجمع اسپین در و کامپیوتری مهم است این است که محاسبات ما نشان می

 د دستگاه موردنظر را تحت تأثیر قرار دهد.تواند نحوه عملکرآنجا بیشتر است و این آلودگی اسپینی می
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