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Abstract: The geometries and stabilities of VGen
0/- (n = 9 - 13) clusters were 

systematically studied with the density functional theory (DFT) using the BP86 

functional and LANL2DZ basis set. Several possible multiplicities of each cluster were 

tested to determine the most stable structure among the isomers. The average binding 

energy per atom, fragmentation energy, second order energy difference and HOMO-

LUMO gaps were evaluated. The results indicate that the neutral and anionic clusters 

possessed higher stability when n = 10 and 12. The vertical detachment energy (VDE) 

and adiabatic detachment energy (ADE) were also calculated for anionic clusters to 

investigate their stabilities. Among the neutral clusters, VGe10 had both the highest 

vertical ionization potential (VIP) and chemical hardness. 
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Tóm tắt: Cấu trúc hình học, độ bền của các cluster VGen
0/- (n = 9 - 13) được nghiên cứu 

một cách hệ thống bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) sử dụng phiếm hàm BP86 kết 

hợp với bộ hàm cơ sở LANL2DZ. Mỗi cấu trúc cluster đều được khảo sát ở nhiều độ bội 

khác nhau để xác định cấu trúc bền nhất trong tất cả các đồng phân. Năng lượng liên kết 

trung bình, năng lượng phân mảnh, biến thiên năng lượng bậc hai và khoảng cách năng 

lượng HOMO-LUMO đã được tính toán. Kết quả chỉ ra rằng các cluster trung hòa và 

anion có độổn định cao hơn khi n = 10 và 12. Năng lượng tách VDE và ADE cũng được 

xác định để nghiên cứu sựổn định của cluster anion. VGe10 có thế ion hóa (VIP) và độ 

cứng hóa học cao nhất trong tất cả các cluster trung hòa. 

Từ khóa: BP86/LANL2DZ, năng lượng liên kết, cluster VGen
0/-, cấu trúc cluster. 

1. Giới thiệu 

Cluster bán dẫn của các kim loại chuyển 

tiếp đang trở thành chủ đề hấp dẫn đối với các 

nhà khoa học trong việc phát triển tìm kiếm vật 

liệu mới [1, 2]. Oxit của các nguyên tố p trong 

bảng hệ thống tuần hoàn bao gồm Ga3+, Ge4+, 

In3+, Sn4+ và Sb5+ với cấu hình electron vỏ d10 

tạo thành một nhóm chất có hoạt tính xúc tác 

quang cho sự phân hủy tạo thành H2 và O2 [3, 4]. 

__________ 
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Nghiên cứu về cluster vật liệu của các nguyên 

tố với cấu hình lớp vỏ d10 là một hướng nghiên 

cứu đầy tiềm năng trong sự phát triển của các 

ngành mới ứng dụng nano. Tính chất của vật 

liệu này có thể được thăm dò bằng cách khảo 

sát sự biến đổi kích thước, hình dạng và thành 

phần của cluster. Cluster của germanium pha 

tạp kim loại chuyển tiếp đã được nghiên cứu 

nhiều cả về lý thuyết và thực nghiệm. Vật liệu 

bán dẫn của germanium với cấu hình d10, được 

nghiên cứu sử dụng trong nhiều lĩnh vực như 

quang xúc tác, quang detector, vật liệu điện cực 

âm cho pin lithium-ion năng lượng cao, nano 

dây, vật liệu siêu dẫn,... [4-9]. 
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Độ bền và cấu trúc của cluster germanium 

pha tạp kim loại vanadium đã được một số 

nghiên cứu thực hiện. Năm 2016, Xiao-Jiao 

Deng và cộng sự bằng cách dùng thực nghiệm 

phổ quang electron và phương pháp phiếm hàm 

mật độB3PW91/6-311+G(d) xác định được tính 

chất electron và cấu trúc bền của các cluster 

VGen
-/0 (n = 3 - 12) [10]. Năm 2017, cũng bằng 

phương pháp DFT sử dụng sự gần đúng 

gradient suy rộng (generalized gradient 

approximation - GGA) với hàm PBE để tính 

năng lượng trao đổi GGA [11] qua phần mềm 

SIESTA, Chaouki Siouani và cộng sự đã nghiên 

cứu cấu trúc, tính ổn định và tính chất electron, 

từ tính của cluster VGen (n = 1 - 19) [12]. Tuy 

nhiên, có sự sai khác về dạng hình học của cấu 

trúc đồng phân bền cluster trung hòa trong kết 

quả của nhóm Chaouki Siouani so với nhóm 

Xiao-Jiao Deng. 

Để đánh giá độ bền vững tương đối của các 

cluster trung hòa và anion, các thông số tính 

toán thường được đưa ra như năng lượng tách 

electron, năng lượng ion hóa, độ cứng. Vấn 

đề sử dụng năng lượng liên kết trung bình khi 

khảo sát về độ bền của cluster anion VGen
- hay 

năng lượng phân mảnh của các cluster trung 

hòa VGen vẫn chưa được chú trọng trong các 

nghiên cứu trước đây. Khi cluster germanium 

đạt giá trị n = 9 trở lên thì cấu trúc lồng kín 

thường sẽ xuất hiện và bao bọc nguyên tử kim 

loại được pha tạp vào cluster làm cho chúng trở 

nên bền vững hơn [13, 14]. Ngoài ra, qua tìm 

hiểu về các nghiên cứu trước, chúng tôi thấy 

rằng chưa có một công trình nào khảo sát độ 

bền và cấu trúc của VGe13ở dạng anion. Vì vậy 

trong bài báo này, chúng tôi đã tiến hành so 

sánh cấu trúc và độ bền của cluster germanium 

pha tạp vanadium có kích thước lớn ở dạng 

trung hòa và dạng anion VGen
0/- (n = 9 - 13) 

bằng phương pháp phiếm hàm mật độ (DFT) để 

làm rõ ràng hơn các vấn đề trên. 

2. Phương pháp tính 

 Phương pháp phiếm hàm mật độ (DFT) 

được nhiều nhà khoa học sử dụng nhằm dự 

đoán cấu trúc, độ bền và tính chất electron của 

cácclusters kim loại [3, 10, 15, 16]. Trong nhiều 

phiếm hàm đopược sử dụng đối với phương 

pháp DFT thì phiếm hàm BP86 [17] kết hợp với 

bộ hàm cơ sở LANL2DZ [18-20] tỏ ra đạt được 

kết quả tốt có độ tin cậy cao, phù hợp với các 

giá trị thực nghiệm khi áp dụng cho việc tính 

toán cấu trúc các cluster kim loại chuyển tiếp 

được chọn trong các bài báo này [21, 22]. Tất 

cả các tính toán thực hiện tối ưu hình học, tần 

số dao động và năng lượng của các cấu trúc 

trong nghiên cứu này sử dụng phương pháp 

BP86/LANL2DZ thông qua phần mềm 

Gaussian 09 [23]. 

3. Kết quả và thảo luận 

Trong nghiên cứu này đã dự đoán rất nhiều 

các cấu trúc bền của các cluster VGen 
0/- (n = 9 - 

13) trong quá trình tìm kiếm cụ thể như đồng 

phân VGe10
- đã tìm được 10 đồng phân bền và 6 

đồng phân bền của VGe13
- với năng lượng khác 

nhau. Nhưng trong hình 1 dưới đây chỉ đưa ra 

nhiều nhất 4 đồng phân bền có năng lượng 

tương đối thấp nhất đối với mỗi dạng cluster. 

Các đồng phân của cluster VGen
0/- được kí hiệu 

là nx-k , trong đó n là số nguyên tử Ge, n = 9, 

10, 11, 12, 13; x = n nếu cluster là trung hòa, x 

= a nếu cluster là anion (-), k là số tự nhiên bắt 

đầu từ 1 đến 4 được sắp xếp tăng dần theo chiều 

của năng lượng tương đối. Các thông tin khác 

của đồng phân được chỉ ra trong ngoặc vuông [ 

] gồm: trạng thái electron, nhóm điểm đối xứng 

và năng lượng tương đối tính theo eV (hình 1). 

Năng lượng tương đối của các đồng phân được 

tính từ sự khác nhau của năng lượng tổng (đã 

được hiệu chỉnh năng lượng điểm không ZPE) 

so với đồng phân có năng lượng thấp nhất. 

3.1. Đồng phân bền của cluster trung hòa VGen (n 

= 9-13) 

Đồng phân bền của cluster VGe9 đều có cấu 

trúc dạng thuyền với thêm một nguyên tử 

germanium phân bố tại các vị trí khác nhau phía 

trên thuyền.Trong đó, đồng phân bền nhất đối 

với cluster VGe9 là 9n-1 có cấu trúc dạng 
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thuyền biến dạng với nguyên tử germanium 

phía trên thuyền nằm lệch so với nguyên tử 

trung tâm vanadium một ít và đồng phân này 

tồn tại ở trạng thái doublet. Đồng phân 9n-2, 

9n-3, 9n-4 đều có cấu trúc thuyền hoàn chỉnh 

nhưng 9n-2 có nguyên tử germanium phía trên 

thuyền phân bố cùng vị trí trung tâm so với 

nguyên tử vanadium còn 9n-3 và 9n-4 lại có 

nguyên tử germanium phía trên thuyền nằm 

lệch sang trái. Các đồng phân 9n-2, 9n-3, 9n-4 

có mức năng lượng chênh lệch lần lượt là 0,43 

eV; 0,57 eV và 1,40 eV. 

Đồng phân bền 10n-1 có cấu trúc dạng 

thuyền hoàn chỉnh với 2 nguyên tử germanium 

phía trên thuyền phân bố trước và sau so với 

nguyên tử trung tâm vanadium, đồng phân này 

tồn tại ở trạng thái doublet. Đối với đồng phân 

10n-2 cũng có cấu trúc dạng hình thuyền hoàn 

chỉnh nhưng có hai nguyên tử germanium phía 

trên thuyền nằm đối xứng hai bên trái và phải 

so với nguyên tử trung tâm vanadium và có 

mức chênh lệch năng lượng đối với 10n-1 là 

0,35 eV. Đồng phân 9n-3 và 9n-4 đều có dạng 

hình lăng trụ năm cạnh bất đối xứng với nguyên 

tử vanadium chiếmở vị trí trung tâm của lăng 

trụ, dạng hình học này có thể chấp nhận là một 

dạng cấu trúc lồng, hai đồng phân này có trạng 

thái tồn tại lần lượt là doublet và quartet và mức 

năng lượng chênh lệch là 0,74 eV và 1,09 eV. 

Đồng phân bền nhất của cluster VGe11 là 

11n-1 có cấu trúc dạng hai khối hộp có sáu mặt 

hình thoi xếp chồng lên nhau ở một mặt bên với 

nguyên tử vanadium nằm ở cạnh chung và ở 

trạng thái doublet. Đồng phân 11n-2 cũng có 

cấu trúc tương tự11n-1, nhưng trạng thái tồn tại 

là quartet và chênh lệch năng lượng tương đối 

là 0,28 eV. 

Đồng phân bền của cluster VGe12 là 12n-1 

có cấu trúc dạng lăng trụ sáu cạnh biến dạng 

với nguyên tử vanadium chiếmở trung tâm của 

lăng trụ. Đồng phân này tồn tại ở trạng thái 

doublet. Hai đồng phân 12n-2 và 12n-3 đều có 

dạng lăng trụ biến dạng với 2 mặt đáy khác 

nhau, nhưng trạng thái tồn tại và nhóm điểm đối 

xứng giống hoàn toàn với đồng phân bền và 

chênh lệch năng lượng tương đối lần lượt là 

0,40 eV và 0,60 eV. 

 

 

Hình 1. Cấu trúc bền của các cluster VGen 
0/- (n = 9 - 13). 
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Tất cả các đồng phân bền của cluster VGe13 

đều có dạng lăng trụ sáu cạnh biến dạng với 

một nguyên tử germanium phân bốở mặt đáy, 

còn nguyên tử vanadium chiếmở trung tâm lăng 

trụ. Nhưng trạng thái tồn tại lại khác nhau điển 

hình là đồng phân bền nhất 13n-1 có trạng thái 

là doublet, đồng phân 13n-2 có trạng thái là 

quartet và đồng phân 13n-3 có trạng thái là 

sextet. Các đồng phân 13n-2 và 13n-3 có mức 

chênh lệch năng lượng tương đối so với đồng 

phân bền lần lượt là 0,85 eV và 1,63 eV. 

Nhìn chung kết quả xác định các đồng 

phân bền của cluster VGen (n = 9 - 13) được 

tìm thấy trong nghiên cứu này có sự tương đồng 

với nghiên cứu của nhóm tác giảXiao-Jiao 

Deng [10] nhưng lại sự sai khác so với nghiên 

cứu của nhóm tác giảSiouani [12]. Chỉ duy nhất 

đồng phân VGe11 có sự tương đồng về cấu trúc 

so với nghiên cứu của nhóm tác giả Siouani. 

3.2. Đồng phân bền của cluster anion VGen
- (n = 

9 - 13) 

Đồng phân của cluster VGe9
- tồn tại ở các 

dạng hình học khác nhau. Đồng phân bền nhất 

là đồng phân 9a-1 có cấu trúc bát diện hay còn 

gọi là kim tự tháp đôi tám mặt với ba nguyên tử 

germanium phân bố tại các vị trí khác nhau, 

trong đó hai nguyên tử germanium nằm ở hai 

mặt trên của của kim tự tháp trên còn một 

nguyên tử germanium còn lại thì nằmở một mặt 

dưới của kim tự tháp dưới. Điều đặc biệt là 

nguyên tử vanadium lại chiếmở trung tâm của 

bát diện làm cho cấu trúc bền nhất trở thành cấu 

trúc lồng bền vững và tồn tại ở trạng thái 

singlet. Và dự đoán rằng cấu trúc lồng sẽ xuất 

hiện ở các giá trị n tiếp theo. Các đồng phân 

còn lại đều có cấu trúc là nguyên tử vanadium 

lộ ra ngoài và năng lượng tương đối là 0,02 eV; 

0,52 eV; 1,33 eV. Đồng phân 9a-2 có mức năng 

lượng chênh lệch nhỏ so với 9a-1 nên được cho 

rằng cả hai đồng phân này đều cùng tồn tại. 

Cấu trúc bền nhất của cluster VGe10
- là 10a-

1 tương tự như 10n-1 tồn tại ở trạng thái 

singlet. Các đồng phân tiếp theo thì có mức 

năng lượng chênh lệch tương đối so với đồng 

phân bền 10a-1 lần lượt là 0,21 eV; 0,85 eV và 

0,86 eV và đều tồn tại ở trạng thái singlet 

nhưng 10-4 có trạng thái là triplet. Đúng như dự 

đoán, cấu trúc lồng đã xuất hiện ở n=10, đã tạo 

nên cho đồng phân này một cấu trúc bền 

 hoàn hảo. 

11a-1 là đồng phân bền nhất của cluster 

VGe11
-, có cấu trúc dạng hình lăng trụ năm cạnh 

bất đối xứng với nguyên tử germanium phân 

bốở mặt đáy của lăng trụ và nguyên tử 

vanadium chiếm trọn ở vị trí trung tâm của lăng 

trụ, trạng thái tồn tại là triplet. Đồng phân 11a-2 

cũng có cấu trúc dạng hình lăng trụ năm cạnh 

bất đối xứng với nguyên tử germanium nằmở 

mặt đáy của lăng trụ và nguyên tử vanadium 

chiếm trọn ở vị trí trung tâm của lăng trụ nhưng 

biến dạng hơn so với đồng phân bền. Điều đó 

dẫn đến trạng thái tồn tại thay đổi là singlet. 

Mức chênh lệch năng lượng cho đồng phân này 

so với đồng phân bền là 0,18 eV. 

Đối với VGe12- thì 12a-1 có cấu trúc tương 

tự với đồng phân bền 12n-1, đồng phân này có và 

trạng thái là singlet. Các đồng phân 12a-2, 12a-3 

và 12a-4 đều có chung một dạng cấu trúc là dạng 

lăng trụ biến dạng với một hai mặt đáy khác nhau, 

một đáy là năm cạnh và một đáy là sáu cạnh, 

nguyên tử germanium phân bố tại mặt đáy sáu 

cạnh và nguyên tử vanadium chiếm ở vị trí trung 

tâm của lăng trụ. Mức năng lượng chênh lệch 

năng lượng của các đồng phân 12a-2, 12a-3 và 

12a-4 lần lượt là 0,7241 eV; 0,7245 eV và 1,01 eV. 

Các đồng phân của cluster VGe13
- cũng có 

cấu trúc tương tự với các đồng phân của cluster 

VGe13 là dạng lăng trụ sáu cạnh biến dạng với 

một nguyên tử germanium phân bố ở mặt đáy, 

còn nguyên tử vanadium chiếm ở trung tâm 

lăng trụ. Các đồng phân này chẳng những giống 

nhau ở cấu trúc mà còn giống nhau về trạng thái 

tồn tại là singlet. Mức năng lượng chêch lệch 

của các đồng phân 13a-2, 13a-3 và 13a-4 so với 

đồng phân bền 13a-1 lần lượt là 0,008 eV; 0,03 

eV và 0,12 eV. Vì năng lượng chênh lệch tương 

đối của 13a-2 và 13a-3 so với đồng phân bền 

tương đối nhỏ nên khả năng tồn tại của hai 

đồng phân này với đồng phân bền là rất cao. 

Như vậy, đã có sự tương đồng về cấu trúc 

bền của cluster anion VGen
- (n = 9 – 13) mà 
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nghiên cứu này tìm ra so với kết quả nghiên 

cứu của nhóm tác giả Xiao-Jiao Deng [10]. 

3.3 So sánh độ bền của cluster VGen
0/- (n = 9 – 

13) 

Để khảo sát độ bền của các cluster pha tạp, 

một số thông số năng lượng sau được tính toán 

cho đồng phân bền nhất: năng lược tách VDE, 

năng lượng tách ADE, thế ion hóa VIP, ái lực 

electron VEA, độ cứng hóa học (), năng lượng 

liên kết trung bình (Eb), biến thiên năng lượng bậc 

hai (2E), năng lượng phân mảnh thứ nhất (Ef) và 

khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO (Egap). 

Bảng 1. Thế ion hóa VIP, ái lực electron VEA, độ cứng hóa học , năng lượng liên kết trung bình Eb, biến thiên 

năng lượng bậc hai 2E, năng lượng phân mảnh Ef, khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO Egap của cluster 

VGen (n = 9 – 13) (eV) 

VGen VIP VEA 
 

Eb 2E Ef Egap 

VGe9 7,34 3,10 4,24 4,10 -0,26 4,63 1,03 

VGe10 7,51 2,70 4,80 4,17 1,06 4,89 1,57 

VGe11 6,80 3,15 3,65 4,14 -1,40 3,83 0,76 

VGe12 6,87 3,09 3,78 4,22 0,71 5,23 1,12 

VGe13 6,45 2,65 3,79 4,24 0,43 4,52 1,17 

Bảng 2.Năng lượng tách VDE, năng lượng tách ADE, năng lượng liên kết trung bình Eb, biến thiên năng 

lượng bậc hai 2E, năng lượng phân mảnh thứ nhất Ef, khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO Egap của 

cluster VGen
- (n = 9 – 13) (eV) 

VGen
- VDE ADE Eb 2E Ef Egap 

VGe9
- 3,53 3,41 4,34 -0,28 4,80 1,27 

VGe10
- 3,45 3,60 4,41 1,36 5,09 1,36 

VGe11
- 3,15 3,50 4,35 -1,65 3,72 0,66 

VGe12
- 3,44 3,64 4,43 1,61 5,37 1,30 

VGe13
- 2,66 2,88 4,38 -0,96 3,76 1,78 

 

3.3.1. Năng lượng tách  

Năng lược tách VDE (vertical detachment 

energy) và năng lượng tách ADE (adiabatic 

detachment energy) là các thông số đặc trưng 

để khảo sát tính ổn định tương đối của cluster 

anion được tính theo công thức: 

anionhòa trung EEVDE  ; 

anionhòa trung EEADE 
 

Trong đó, Etrung hòa (VDE) là năng lượng 

tổng của cluster trung hòa được tối ưu hóa cùng 

dạng hình học cơ bản với cluster của anion, 

Etrung hòa (ADE) và Eanion lần lượt là năng lượng 

tổng của cluster trung hòa và anion ở trạng thái 

cơ bản được tối ưu riêng rẽ. Kết quả tính toán 

được thống kê ở bảng 1 và đồ thị biểu diễn sự 

phụ thuộc của ADE và VDE vào kích thước 

cluster được thể hiện ở hình 2. 

 Dựa vào đồ thị, thấy được các cluster anion 

đều có VDE và ADE cao ở các n chẵn và thấp ở 

các n lẻ, riêng VDE của VGe9
- cao vượt trội so 

với các cluster trong nghiên cứu. Đồng thời, các 

giá trị năng lượng tách VDE và năng lượng tách 

ADE phù hợp với các giá trị thực nghiệm trong 

nghiên cứu của nhóm tác giả Xiao-Jiao Deng 

[10], cụ thể như giá trị ADE của VGe11
- và 

VG12
- lần lượt là 3,50 eV và 3,64 eV so với giá 

trị thực nghiệm lần lượt là 3,6 và 3,4 eV với sai 

số là 0,2 eV gần so với thực nghiệm hay giá 

trị VGe10
- có giá trị VDE = 3,45 eV cũng rất 

gần so với giá trị thực nghiệm là 3,44 eV. Qua 

đó, nghiên cứu này đã chỉ ra các cluster VGe10
- 

và VGe12
- có sựổn định cao cho nên chúng được 

dự đoán là bền vững. 
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Hình 2. Sự phụ thuộc của năng lược tách VDE, 

ADE vào kích thước cluster VGen
-. 

Hình 3. Sự phụ thuộc của thế ion hóa, ái lực 

electron và độ cứng hóa học vào kích thước cluster 

VGen. 

 
 

Hình 4. Sự phụ thuộc của năng lượng liên kết 

trung bình vào kích thước cluster VGen
0/-. 

Hình 5. Sự phụ thuộc của biến thiên năng lượng 

bậc hai vào kích thước cluster VGen
0/-. 

  

Hình 6. Sự phụ thuộc của năng lượng phân mảnh 

vào kích thước cluster VGen
0/-. 

Hình 7. Sự phụ thuộc của khoảng cách năng lượng 

HOMO-LUMO vào kích thước cluster VGen
0/-. 
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3.3.2. Thế ion hóa, ái lực electron và độ 

cứng hóa học 

Thế ion hóa VIP (vertical ionization 

potential), ái lực electron VEA (vertical 

electron affinity) và độ cứng hóa học () là 

những thông số đặc trưng để khảo sát tính ổn 

định tương đối của cluster trung hòa và được 

tính toán theo công thức: 

hòa trungcation EEVIP  
; 

 anionhòa trung EEVEA ; VEAVIPη 
 

Trong đó, cationE

và anionE

lần lượt là giá trị 

năng lượng tổng tương ứng của cluster cation 

và anion được tối ưu hóa cùng dạng hình học cơ 

bản với cluster trung hòa, Etrung hòa là năng lượng 

tổng của cluster trung hòa ở trạng thái cơ bản. 

Kết quả tính toán được thống kê ở bảng 2 và đồ 

thị biểu diễn sự phụ thuộc của VIP, VEA và  

vào kích thước cluster được thể hiện ở hình 3. 

Dựa vào đồ thị, các cluster trung hòa có sự biến 

đổi ở các thông số không tuân theo quy luật. 

Cluster VGe10 có giá trị cao nhất ở độ cứng hóa 

học và VIP nhưng lại rất thấp ở VEA, còn 

VGe11 lại có giá trị cao nhất ở VEA nhưng lại 

thấp ở hai đại lượng còn lại. Vì thế, dự đoán 

VG10 có tính ổn định cao nhất trong cluster 

trung hòa. 

3.3.3. Năng lượng liên kết trung bình, biến 

thiên năng lượng bậc 2, năng lượng phân mảnh 

và khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO 

Để khảo sát đầy đủ hơn về độ bền cho cả 

cluster trung hòa và anion, nghiên cứu này sử 

dụng thêm các thông số là năng lượng liên kết 

trung bình (Eb), biến thiên năng lượng bậc hai 

(2E), năng lượng phân mảnh (Ef) và khoảng 

cách năng lượng HOMO-LUMO (Egap) và được 

tính theo công thức sau: 

1n

EEn.E
E n

nVGe   

VGeVGe

b



 ;

 

1n

EEE1).E(n
E n

nVGe   

VGeGeVGe

b








 

-0/
n

-0/
1n

-0/
1n VGeVGeVGe

2 2EEEEΔ 


;

 




 0/
n

0/
1n0/

nVGe
VGeVGeGe EEEE f

 
HOMOLUMOgap EEE 

 
Trong đó, GeE

,
-Ge

E
, VE

,
0/-
nVGe

E
,

0/-
n-1VGe

E
là 

năng lượng tổng của các nguyên tử V, Ge, Ge- 

và các cluster VGen
0/-, VGen-1

0/- bền nhất ở trạng 

thái cơ bản. Kết quả tính toán được thống kê ở 

bảng 1 và bảng 2 và đồ thị biểu diễn sự phụ 

thuộc của Eb, 2E, Ef và Egap vào kích thước 

cluster được thể hiện lần lượt ở các hình 4, hình 

5, hình 6 và hình 7. Nhìn vào các đồ thị, nhận 

thấy một điểm chung là hầu như chúng đều tăng 

ở các giá trị n chẵn và giảm ở các giá trị n lẻ. 

Điều đó cho thấy rằng, ở các cluster VGe10
0/- và 

VGe12
0/- có sựổn định tương đối làm cho chúng 

trở nên bền hơn so với các cluster trong hệ 

nghiên cứu. Ngoài ra, cluster VGen
-(n = 10, 12) 

có các giá trị Eb, 2E, Ef lớn hơn so với VGen (n 

= 10, 12) nên có thể khẳng định rằng cluster 

VGen
-(n = 10, 12) có xu hướng bền hơn so với 

cluster VGen (n = 10, 12). Mặt khác, khi nhìn 

vào khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO, 

nghiên cứu này cho thấy VGe10 có khoảng cách 

năng lượng HOMO-LUMO cao vượt trội, 

khoảng 1,57 eV, tiếp đó là VGe10
- có Egap = 

1,36 eV. Kết hợp với các phân tích về thông số 

bền ở trên, nghiên cứu này đã chỉ ra cluster 

VGe10 và VGe12ở hai dạng trung hòa và anion sẽ 

bền nhất trong các cluster trong nghiên cứu này. 

3. Kết luận 

Cấu trúc hình học và độ bền của các cluster 

VGen
0/- (n = 9 - 13) đã được nghiên cứu một 

cách hệ thống bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ 

sử dụng phiếm hàm BP86 kết hợp với bộ hàm 

cơ sở LANL2DZ. Các cấu trúc bền nhất ở dạng 

trung hòa và dạng anion đều có spin ở trạng thái 

lần lượt là doublet và singlet. Dựa vào năng 

lượng tách VDE và ADE thấy được VGe10
- và 

VGe12
- sẽ là những cấu trúc rất ổn định.Dựa vào 

thế ion hóa và độ cứng hóa học thì VGe10 có 

tính bền vững cao. Các giá trị năng lượng liên 
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kết trung bình, biến thiên năng lượng bậc hai, 

năng lượng phân mảnh, khoảng cách năng 

lượng HOMO-LUMO cho thấy các cluster 

VGen0/- (n = 10 và 12) bền hơn các cluster khác 

trong hệ nghiên cứu. Tổng hợp các thông số 

bền, nghiên cứu này cho rằng VGen
0/- bền nhất 

tại n = 10 và 12 trong phạm vi n = 9 - 13. 
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