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Abstract: Geometries associated relative stabilities, averaged binding energy, fragmentation 

energy, second-order energy difference and energy gaps of V-doped germanium cationic clusters 

GenV+ (n = 9-13) have been investigated by using density functional theory with the BP86 exchange-

correlation potential and effective core potential (ECP) LanL2DZ basis sets. Natural population 

analysis charge is also examined to understand the associated charge transfer in structures of 

clusters. When an electron is removed from neutral cluster GenV to form the cation cluster GenV+, 

geometric structure of the lowest energy isomers change. The endohedral cage structure of the cation 

clusters appears at n = 10 in the cluster Ge10V+. The lowest energy isomers of cation cluster are in 

triplet state or singlet state. The cluster Ge10V+ is found to be the most stable in terms of stability 

parameters in the all system GenV+ (n = 9 - 13). 
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Nghiên cứu cấu trúc, độ bền và tính chất electron của cluster 

Germanium pha tạp Vanadium dạng cation GenV+ (n = 9-13) 

bằng phương pháp phiếm hàm mật độ 
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Nhận ngày 17 tháng 9 năm 2019 

Chỉnh sửa ngày 01 tháng 11 năm 2019; Chấp nhận đăng ngày 02 tháng 11 năm 2019 

Tóm tắt:  Cấu trúc hình học, độ bền, năng lượng liên kết trung bình, năng lượng phân mảnh, biến 

thiên năng lượng bậc hai và khoảng cách năng lượng HOMO-LOMO của các cluster cation 

germanium pha tạp vanadium GenV+ (n = 9 - 13) được nghiên cứu bằng phương pháp phiếm hàm 

mật độ sử dụng phiếm hàm trao đổi-tương quan BP86 kết hợp với bộ cơ sở thế lõi hiệu dụng 

LanL2DZ. Phân bố điện tích tự nhiên NPA cũng được tính toán để tìm hiểu hướng chuyển điện tích 

trong các cấu trúc. Khi tách đi một electron để tạo thành cation GenV+ từ cluster trung hòa GenV 

vẫn có sự thay đổi cấu trúc hình học ở các đồng phân có năng lượng thấp nhất. Cấu trúc lồng kín 

của cluster cation bắt đầu hoàn toàn chiếm ưu thế ở cluster Ge10V+. Các đồng phân có năng lượng 

thấp nhất của các cluster cation đều có trạng thái electron là singlet hoặc triplet. Cluster Ge10V+ được 

xem là tương đối bền vững nhất khi xét theo các thông số bền trong hệ thống GenV+ (n = 9 - 13). 

Từ khóa: BP86/LANL2DZ, năng lượng liên kết, V-Ge clustes, cấu trúc cluster. 

1. Mở đầu 

Trong những năm gần đây, các cluster của 

vật liệu khác nhau đã thu hút được sự quan tâm 

lớn của các nhà khoa học. Các nghiên cứu về các 

cluster đã tạo ra một tác động ảnh hưởng sâu sắc 

không chỉ đối với sự hiểu biết về cấu trúc và liên 

kết mà còn tạo ra những thiết kế hợp lý của các 

vật liệu mới có tính chất hóa học phù hợp [1]. 

Các nghiên cứu về chúng đã trở thành một chủ 

________ 
 Tác giả liên hệ.  

  Địa chỉ email: nguyenhuutho04@gmail.com 

  https://doi.org/10.25073/2588-1140/vnunst.4946 

đề nghiên cứu nóng trong cả vật lý và hóa học. 

Do kích thước rất nhỏ nên những hiểu biết về các 

tính chất vật lý và hóa học của chúng trở nên rất 

quan trọng đối với nhiều ứng dụng trong các lĩnh 

vực khác nhau như vật liệu quang điện tử, chất 

xúc tác, nanoelectronic và spintronic [2-4]. Các 

cluster có tính bán dẫn được hình thành bởi các 

nguyên tố nhóm 14 bảng tuần hoàn cũng đã được 

nghiên cứu nhiều cả về mặt thực nghiệm và lý 

thuyết theo những mục tiêu ứng dụng công nghệ 
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của chúng. Germanium và silicon là những 

nguyên tố bán dẫn quan trọng nhất. Các nghiên 

cứu trước đây đã chỉ ra rằng cấu trúc của các cụm 

Germanium và silicon nhỏ rất giống nhau, trong 

khi các cấu trúc lớn hơn về cơ bản là khác nhau 

[5].  

Trong nhiều thập kỷ qua, các cluster 

Germanium tinh khiết và pha tạp đã được nghiên 

cứu sâu về thực nghiệm [6-8] và về mặt lý thuyết 

[9-11]. Zhao và Wang [12] đã nghiên cứu hình 

học, độ bền và tính chất elctron của cluster FeGen 

(n = 9-16). Họ phát hiện ra rằng sự pha tạp của 

một nguyên tử sắt Fe vào các cluster Gen tinh 

khiết góp phần làm ổn định khung germanium và 

các khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO của 

các cluster FeGen thường nhỏ hơn các cluster 

Gen tinh khiết tương ứng. Trong nghiên cứu của 

họ liên quan đến các tính chất của các cụm 

Germanium nhỏ pha tạp nhôm, Shi và cộng sự 

[13] cho thấy cấu trúc năng lượng thấp nhất của 

AlGen tương tự như các cấu trúc năng lượng thấp 

nhất của các cluster Germanium tương ứng tinh 

khiết. Năm 2013, Li và cộng sự [14] đã khảo sát 

ảnh hưởng của một nguyên tử vàng Au trong các 

cluster anion Germanium AuGen
- (n = 1 - 13). 

Họ phát hiện ra rằng các cluster có n = 12 là 

những cluster ổn định nhất so với kích thước 

khác. Năm 2011, tính chất electron và từ tính của 

cluster Germanium nhỏ Gen (n= 1 - 13) pha tạp 

Mn, Co và Ni đã được nghiên cứu bằng lý thuyết 

phiếm hàm mật độ (DFT) do Kapila và cộng sự 

thực hiện [15]. Họ phát hiện ra rằng các cluster 

Gen pha tạp Ni ổn định hơn khi so sánh với các 

cluster Gen pha tạp Co và Mn. Tang và cộng sự 

[16] đã nghiên cứu cấu trúc và độ bền của cluster 

kim loại chuyển tiếp 3d Ge12M (M = Sc, Ni). Họ 

phát hiện ra rằng tất cả các cluster Ge12M đều có 

năng lượng pha tạp (doping energies - DE) và 

khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO tương 

đương với các cluster tinh khiết. Mahtout và 

cộng sự [4] đã xác định các tính chất electron và 

từ tính của các cluster GenCr (15 ≤n ≤ 29). Họ đã 

chỉ ra rằng cấu trúc của Gen+1 và GenCr trở nên 

chặt khít hơn và chuyển sang cấu trúc gần với 

hình cầu với việc thêm một hoặc nhiều nguyên 

tử lõi vào các cluster có kích thước n = 17, 19 và 

22.  

Đã có một số nghiên cứu về cluster 

Germanium pha tạp Vanadium được công bố. 

Năm 2005, Singh và cộng sự đã nghiên cứu tính 

ổn định của ống nano Germanium pha tạp các 

nguyên tử Vanadium bằng cách sử dụng tính 

toán DFT và cho rằng các ống nano lục giác kích 

thước lớn Germanium pha tạp Vanadium có tính 

chất của một kim loại [17]. Năm 2015, Xiao-Jiao 

Deng và cộng sự bằng cách dùng thực nghiệm 

phổ quang electron và phương pháp DFT tại mức 

B3PW91/6-311+G(d) xác định được tính chất 

electron và cấu trúc bền của các cluster VGen
- (n 

= 3 - 12) [18]. Năm 2017, cũng bằng phương 

pháp DFT sử dụng sự gần đúng gradient suy rộng 

(generalized gradient approximation - GGA) với 

hàm PBE, 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) [19]. Các 

nghiên cứu trên chỉ tập trung nghiên cứu ở hai 

dạng điện tích là trung hòa và anion. Chỉ có duy 

nhất một nghiên cứu vào năm 2016, do nhóm tác 

giả Shi Shun-Ping về cấu trúc hình học và cấu 

trúc electron của cluster
1)(0,

nVGe


(n = 1 - 9) 

bằng phiếm hàm B3LYP với bộ cơ sở LanL2DZ 

là có nghiên cứu về dạng điện tích cation [20] và 

nhận được kết quả là khi thay đổi điện tích từ 

trung hòa sang anion và cation thì đồng phân có 

năng lượng thấp nhất sẽ không thay đổi cấu trúc 

hình học lẫn sự phân bố của nguyên tử Vanadium 

pha tạp vào. 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 GenV (n = 

10 - 13) ở dạng cation. Vì vậy trong bài báo này, 

chúng tôi sẽ tiến hành nghiên cứu cấu trúc và độ 

bền của cluster Germanium pha tạp Vanadium 

dạng cation GenV+ (n = 9-13) và so sánh với dạng 

trung hòa và dạng anion GenV0/- (n=9-13) ở 

nghiên cứu trước [21] bằng phương pháp phiếm 

hàm mật độ. 

2. Phương pháp tính 

Hiện nay, lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) 

được sử dụng nhiều trong tính toán lượng tử 

nhằm dự đoán cấu trúc, độ bền và tính chất 

electron của các clusters kim loại [15, 17, 18], 
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[20]. Một trong những phiếm hàm được sử dụng 

nhiều đối với phương pháp DFT đó là phiếm 

hàm BP86 [17]. Khi kết hợp phiếm hàm này với 

bộ hàm cơ sở thế lõi hiệu dụng LanL2DZ [22-

24] trong tính toán cấu trúc các cluster kim loại 

chuyển tiếp đã tỏ ra đạt được kết quả tốt, có độ 

tin cậy cao, phù hợp với các giá trị thực nghiệm 

nhưng lại giảm được thời gian, công sức tính 

toán [25, 26]. Do đó, tất cả các quá trình thực 

hiện tối ưu hình học, tính tần số dao động và 

năng lượng của các cấu trúc trong nghiên cứu 

này sử dụng mức BP86/LanL2DZ cho các phép 

tính toán thông qua phần mềm Gaussian 09 [27]. 

3. Kết quả thảo luận 

Để tìm kiếm tất cả các đồng phân cation có 

thể có của mỗi cluster, chúng tôi đã dùng cấu trúc 

từ các cluster trung hòa và anion đã tìm kiếm 

trước đây [21] và tối ưu hóa ở những độ bội khác 

nhau. Các đồng phân anion, trung hòa và cation 

của cluster GenV-/0/+ được kí hiệu là tx-z, trong 

đó t là số nguyên tử Ge, t = 9 - 13; x = n nếu 

cluster là trung hòa, x = c nếu cluster là cation 

(+), x = a nếu cluster là anion (-), z là số tự nhiên 

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

chiều tăng 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. Cấu trúc của đồng phân VGen
+ (n=9-13) 

Trong mỗi giá trị kích thước n của cluster 

cation VGen
+ (n = 9 - 13) chúng tôi để lại 4 đồng 

phân có năng lượng tương quan thấp nhất. Hình 

học biểu diễn cấu trúc các đồng phân này được 

trình bày ở hình 1.  

Ge9V+: Đồng phân 9c-1 có cấu trúc dạng 

thuyền có nguyên tử Germanium nằm ở phía trên 

thuyền với đối xứng C3V và trạng thái electron là 

triplet. Đồng phân 9c-2 cũng có cấu trúc dạng 

thuyền nhưng nguyên tử Germanium nằm lệch 

hẳn sang phía trái làm thay đổi trạng thái electron 

là singlet và nhóm điểm đối xứng là C1. Đồng 

phân 9c-3 có cấu trúc lăng trụ biến dạng với hai 

mặt đáy khác nhau, 9c-4 có cấu trúc giống với 

9c-1. Mức năng lượng chênh lệch của các đồng 

phân 9c-2, 9c-3 và 9c-4 lần lượt là 0,20 eV; 

0,22eV và 0,62 eV. 

Ge10V+: Các đồng phân của Ge10V+ đều có 

dạng lăng trụ bất đối xứng biến dạng khác nhau. 

10c-1 có cấu trúc lăng trụ bốn cạnh biến dạng với 

hai nguyên tử Germanium cùng phân bố ở một 

mặt nên làm cho nhóm điểm đối xứng là C1 và 

trạng thái electron là singlet. Các đồng phân 10c-

2, 10c-3 và 10c-4 đều có cấu trúc lăng trụ biến 

dạng với hay mặt đáy khác nhau, một mặt năm 

cạnh và một mặt bốn cạnh và nguyên tử 

Germaium phân bố ở các mặt đáy. Trong đó, 

đồng phân 10c-2 và 10c-4 có nguyên tử 

Germanium phân bố ở mặt đáy năm cạnh còn 

10c-3 thì nguyên tử Germanium phân bố ở mặt 

đáy bốn cạnh. Mức năng lượng chênh lệch tương 

đối nhỏ của 10c-2 so với 10c-1 là 0,01 eV nên 

dự đoán rằng hai đồng phân này cùng tồn tại với 

nhau. Ngoài ra, cấu trúc lồng kín thực sự cũng đã 

bắt đầu xuất hiện ngay cluster Ge10V+ này. 

Ge11V+: Cấu trúc lồng của 11c-1 có dạng 

lăng trụ biến dạng với hay mặt đáy khác nhau, 

một mặt năm cạnh và một mặt bốn cạnh và hai 

nguyên tử Germaium phân bố ở mỗi mặt đáy. 

Đồng phân này có trạng thái là singlet. Đồng 

phân 11c-2 có dạng như 11c-1 nhưng có sự khác 

nhau ở sự phân bố hai nguyên tử Germanium là 

hai nguyên tử Germanium này đều chiếm ở mặt 

đáy năm cạnh làm trạng thái electron thay đổi 

thành triplet. Đồng phân 11c-3 và 11c-4 đều có 

dạng hai khối hộp sáu mặt hình thoi xếp chồng 

lên nhau với nhóm điểm đối xứng là CS. Mức 

năng lượng chênh lệch của 11c-2 , 11c-3 và 11c-

4 so với 11c-1 là 0,38 eV; 0,46 eV và 0,60 eV. 

 Ge12V+: 12c-1 là đồng phân bền nhất của 

cluster Ge12V+ có cấu trúc lăng trụ sáu cạnh biến 

dạng với nguyên tử Vanadium nằm lọt thỏm ở vị 

trí trung tâm lăng trụ tạo nên một cấu trúc lồng 

hoàn hảo với nhóm điểm đối xứng bậc cao là D3d 

và trạng thái electron là singlet. 12c-2 và 12c-3 

và 12c-4 đều có cấu trúc biến dạng với nhóm 
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điểm đối xứng và trạng thái electron đều giống 

nhau là C1 và singlet. Mức năng lượng chênh 

lệch của 12c-2 và 12c-3 và 12c-4 so với đồng 

phân bền lần lượt là 0,27 eV; 0,41 eV và 0,42 

eV. 

 

Hình 1. Cấu trúc bền của cluster GenV+ (n = 9 -13). 

Ge13V+: Đồng phân bền nhất của cluster 

Ge13V+ là 13c-1 có dạng lăng trụ sáu cạnh biến 

dạng với nguyên tử Germanium phân bố ở mặt 

đáy. Nhóm điểm đối xứng của 13c-1 là C1 và 

trạng thái electron là singlet. Các đồng phân 13c-

2, 13c-3 và 13c-4 tồn tại ở các cấu trúc khác nhau 

nhưng lại có nhóm điểm đối xứng và trạng thái 

electron tương tự như đồng phân 13c-1 và mức 

năng lượng chênh lệch của các đồng phân này 

lần lượt là 0,26 eV; 0,44 eV và 0,93 eV. 

Nhìn chung, khi cluster GenV tách đi một 

electron để tạo thành cation GenV+ vẫn có sự 

thay đổi cấu trúc hình học lẫn sự phân bố của các 

nguyên tử Germanium ở các đồng phân có năng 

lượng thấp nhất. Cụ thể trong nghiên cứu này, sự 

biến đổi rõ rệt xảy ra ở Ge10V+ và Ge11V+ khi so 

sánh tương đối với nhau về mặt hình học (hình 

2) Ở các kích thước n = 9, 12, 13, các cluster này 

vẫn giữ nguyên cấu trúc hoặc biến dạng đi một 

chút ít khi tách đi một electron từ cluster trung 

hòa. Ngoài ra, cấu trúc lồng kín của cluster cation 

bắt đầu hoàn toàn chiếm ưu thế ở cluster Ge10V+. 

 

Hình 2. Cấu trúc bền của cluster GenV0/-/+ (n =9-13). 

3.2. So sánh độ bền của các đồng phân GenV
+ 

 (n = 9-13) 

Để so sánh độ bền của các đồng phân GenV+ 

(n = 9 - 13) có năng lượng thấp nhất, nghiên cứu 

này đã sử dụng các thông số 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.  Các thông số này được 

tính như sau: 
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HOMOLUMOgap EEE   
 

Trong đó, 
 VGe 1n

E , VGe 1-n

E , VGen

E , V
E và 

GeE  là năng lượng tổng của các cấu trúc 

Gen+1V+, Gen-1V+, GenV+, V+ và Ge đã được hiệu 

chỉnh ZPE nếu có. Kết quả thể được biểu diễn 

qua các đồ thị hình 3, 4, 5 và 6. 

Biến thiên năng lượng liên kết trung bình Eb 

ở hình 3 cho thấy, khi cùng kích thước n trong 

khoảng khảo sát (n = 9 - 13), độ bền cluster 

Germanium pha tạp một nguyên tử Vanadium 

tăng theo thứ tự trung hòa < cation < anion. Như 

vậy, việc thêm hay bớt đi một electron đều làm 

tăng độ bền của cluster GenV. Khi kích thước n 

tăng thì giá trị Eb của GenV+.  Các kết luận này 

hoàn toàn phù hợp với quy luật của cluster GenV-

/0/+ (n = 1 - 9) của nhóm tác giả Shi Shun-Ping và 

cộng sự [20]. 

 

 

Hình 3. Sự phụ thuộc của năng lượng liên kết trung 

bình Eb vào kích thước cluster GenV-/0/+. 

Biến thiên năng lượng bậc hai 2E dùng để 

đánh giá độ bền tương đối của các cluster. Dựa 

vào hình 4, có thể nhận thấy rằng quy luật chung 

của cluster anion và trung hòa là cực đại ở các 

giá trị n chẵn (n = 10, 12) và cực tiểu ở các giá 

trị n lẻ (n = 9, 11, 13), cluster cation cũng như 

thế nhưng chỉ khác ở chỗ Ge13V+ có giá trị cao 

hơn Ge12V+. Qua đây có thể thấy được cluster 

cation Ge10V+ có độ bền tương đối so với các 

cluster cation trong hệ nghiên cứu.  

 

Hình 4. Sự phụ thuộc của biến thiên năng lượng bậc 

hai EΔ2
vào kích thước cluster GenV-/0/+. 

Bên cạnh đó, khi năng lượng phân mảnh cao, 

nghĩa là cần năng lượng lớn để tách nguyên tử ra 

khỏi cluster, hay nói cách khác là cluster càng 

bền. Kết quả phân tích từ hình 5 cho thấy, năng 

lượng tách nguyên tử Germanium tăng ở các giá 

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

một lần nữa giúp khẳng định lại cluster GenV-/0/+ 

(n = 10, 12) tương đối bền hơn. Giá trị Ef của 

Ge10V+ lớn hơn của Ge12V+ nên khả năng Ge10V+ 

bền hơn Ge12V+. 

 

 

Hình 5. Sự phụ thuộc của năng lượng phân mảnh 

fE vào kích thước cluster GenV-/0/+. 

Khoảng cách năng lượng HOMO-LUMO 

(Egap) là sự chênh lệch mức năng lượng của 

orbital bị chiếm cao nhất và orbital không bị 

chiếm thấp nhất. Đây là một đại lượng quan 
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trọng  cho phép đánh giá độ bền cấu trúc electron 

và khả năng tham gia phản ứng hóa học của dãy 

các hợp chất có thành phần nguyên tố tương tự 

nhau. Nói chung, Egap càng tăng thì độ bền cấu 

trúc electron cũng như hoạt tính hóa học của 

cluster càng giảm [19]. Hình 6 cho thấy khoảng 

cách năng lượng HOMO-LUMO của các cluster 

cation giảm dần khi kích thước cluster tăng dần 

trong khi trung hòa và anion vẫn tuân theo quy 

luật tăng ở các giá trị n chẵn và giảm ở các giá 

trị n lẻ. Nhưng vẫn có quy luật rằng cluster cation 

ở các giá trị n lẻ có giá trị Egap nằm giữa anion và 

trung hòa. Trong dãy cation, cluster Ge10V+ có 

giá trị Egap = 1,12 eV  lớn hơn Ge12V+ (Egap = 0,84 

eV), điều này giúp củng cố thêm về độ bền cấu 

trúc electron của cluster Ge10V+ cao hơn cluster 

Ge12V+ trong dãy GenV+ (n = 9 - 13). 

 

 

Hình 6. Sự phụ thuộc của khoảng cách năng lượng 

HOMO-LUMO Egap vào kích thước cluster GenV/0/+. 

3.3. Phân bố điện tích 

Phân tích sự phân bố điện tích tự nhiên NPA 

(natural population analysis) được dùng để đánh 

giá mật độ chuyển và hướng chuyển của điện tích 

trong các cấu trúc phân tử [28]. Khi nghiên cứu 

về cluster cation GenV+ (n=1-9), nhóm tác giả 

Shi Shun-Ping đã nhận thấy rằng bắt đầu từ n=9 

nguyên tử V sẽ mang điện tích NPA âm [20]. 

Dựa vào bảng 1 có thể thấy, điện tích trên các 

nguyên tử của các cluster GenV+ thay đổi khi 

kích thước các cluster thay đổi và trong khoảng 

kích thước cluster n=9-13, nguyên tử V tiếp tục 

mang điện tích NPA âm. Đáng chú ý ở Ge10V+, 

điện tích âm NPA trên nguyên tử V là thấp nhất 

(-3,913), ngược lại, tổng điện tích dương trên các 

nguyên tử Ge là cao nhất.  

Xu hướng biến đổi phân bố điện tích 

Mulliken MPA (Mulliken population analysis) ở 

các cluster GenV+ (n=9-13) cũng hoàn toàn 

tương đồng với xu hướng biến đổi phân bố điện 

tích tự nhiên NPA. Kết quả từ bảng 1 cho thấy, 

nguyên tử V trong tất cả các cluster GenV+ (n=9-

13) cũng đều mang điện tích âm, trong đó, cấu 

trúc Ge10V+  chứa nguyên tử V có sự phân bố 

điện tích âm MPA thấp nhất (-2,211) trong 

nhóm.  

Germanium là nguyên tố có độ âm điện lớn 

lớn hơn vanadium nên trong hệ cluster của 2 

nguyên tố này, điện tích âm sẽ có xu hướng tập 

trung ở germanium. Trong cấu trúc Ge10V+, điện 

tích âm từ các nguyên tử Ge đã được giải tỏa 

nhiều nhất sang V nên đây có thể là nguyên nhân 

làm cho cấu trúc này bền nhất trong dãy cluster 

cation được khảo sát.

Bảng 1. Điện tích MPA và điện tích NPA trên V (QV), tổng điện tích trên các nguyên tử Ge (QGe)  

của các cluster VGen
+ (n = 9 - 13) có năng lượng thấp nhất 

Điện tích  GenV+ Ge9V+ Ge10V+ Ge11V+ Ge12V+ Ge13V+ 

MPA 
QGe +1,959 +3,211 +2,984 +2,620 +2,624 

QV -0,959 -2,211 -1,984 -1,620 -1,624 

NPA 
QGe +3,047 +4,913 +4,520 +3.757 +3,895 

QV -2,047 -3,913 -3,520 -2.757 -2,895 
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4. Kết luận 

Cấu trúc hình học, độ bền, tính chất electron 

của các cluster GenV+ (n = 9 - 13) đã được nghiên 

cứu khảo sát tại mức lý thuyết BP86/LanL2DZ 

và so sánh với cluster dạng trung hòa và anion. 

Khi tách đi một electron để tạo thành cation 

GenV+ từ cluster trung hòa GenV đã có sự thay 

đổi cấu trúc hình học ở các đồng phân có năng 

lượng thấp nhất. Ở cluster Ge10V+, cấu trúc lồng 

kín của cluster cation bắt đầu hoàn toàn chiếm 

ưu thế. Các đồng phân có năng lượng thấp nhất 

của cation đều tồm tại trong trạng thái electron 

là singlet hoặc triplet. Khi xét theo các thông số 

bền về mặt năng lượng, cluster Ge10V+ được xem 

là tương đối bền vững nhất trong hệ thống GenV+ 

(n = 9 - 13). 
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