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В.Л. Мазалова, А.Н. Кравцова, Н.Ю. Смоленцев, А.А. Гуда, А.В. Солдатов  

ОСОБЕННОСТИ ВЗАИМОСВЯЗИ НАНОРАЗМЕРНОЙ АТОМНОЙ                        
И ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ НАНОКЛАСТЕРОВ И ОБЛУЧЕННЫХ 

ИОНАМИ ТОНКИХ ПОЛУПРОВОДНИКОВЫХ ПЛЕНОК: 
МНОГОМАСШТАБНОЕ КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ* 

На основе многомасштабного компьютерного моделирования методами молекуляр-
ной динамики, теории функционала электронной плотности и зонной теории определены 
особенности взаимосвязи локальной атомной и электронной структур свободных нанокла-
стеров титана и облученного ионами тонких полупроводниковых пленок GaN. Определены 
параметры атомной структуры свободных нанокластеров титана и зависимость их 
электронного строения от размера. Установлены закономерности электронной структу-
ры GaN, содержащего различные типы дефектов. 

Нанокластеры; наноразмерная структура; электронная структура; облученные по-
лупроводниковые пленки.  

V.L. Mazalova, A.N. Kravcova, N.Yu. Smolencev, A.A. Guda, A.V. Soldatov 

INTERPLAY BETWEEN NANOSCALE ATOMIC AND ELECTRONIC 
STRUCTURES FOR CLUSTERS AND IRRADIATED THIN 

SEMICONDUCTING FILMS: MULTISCALE COMPUTER MODELING 

On the basis of multiscale computer modeling using molecular dynamics, density functional 
theory and band structure theory an interplay between local atomic and electronic structure of 
free Ti nanoclusters and irradiated by swift heavy ions thin semiconducting films of GaN has been 
determined. Atomic structure parameters and electronic energy levels positions have been ob-
tained as a function of the clusters size. Different types of point defects in irradiated by ions GaN 
films were studied and corresponding density of states have been calculated. 

Nanoclusters; nanoscale structure; electron structure; irradiated semiconductor films. 

Большинство физико-химических наноструктурированных материалов опре-
деляются особенностями их атомной геометрии и электронного строения. Поэтому 
актуальной задачей является установление закономерностей формирования гео-
метрической и электронной структур нанокластеров, а также их эволюции в зави-
симости от размера. В настоящей работе проведено исследование атомного строе-
ния и электронной структуры двух типов наноструктурированных материалов: 
малых нанокластеров титана, в которых наблюдается вызванный квантовым раз-
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мерным эффектом переход метал-полупроводник, и облученных ионами тонких 
пленок полупроводникового GaN.  

Электронная и атомная структура нанокластеров титана для некоторых раз-
меров изучались ранее [1–5]. В настоящей работе внимание было сосредоточено 
на изучении атомной структуры нанокластеров Tin в диапазоне размеров n от 2 до 

25 атомов. Первоначально, атомные структуры нанокластеров nTi  (n =2 ÷ 25) бы-

ли получены на основе метода многочастичных эмпирических атомистических 
потенциалов Гупта [6]. Атомные структуры нанокластеров, соответствующие ми-
нимальному значению полной энергии, определялись с помощью программы 
BGGA [7], в основе которой лежит генетический алгоритм поиска. Полученные 
структуры в дальнейшем были оптимизированы на основе теории функционала 
плотности с использованием кода ADF2009 [8]. Расчеты выполнялись в обобщен-
ном градиентном приближении (GGA) с использованием модели обменно-
корреляционного потенциала OPBE. Базис TZ2P c “замороженным” остовом Ti 3p 
использовался для оптимизации геометрии нанокластеров титана размером более 
двух атомов. Для всех оптимизированных структур был проведен анализ точечных 
групп симметрии и параметров атомной структуры. Полученные атомные струк-
туры нанокластеров титана размером от 16 до 25 атомов представлены на рис. 1. 
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Рис. 1. Изображения оптимизированных атомных структур нанокластеров 
титана Tin, n=16-25. Рядом с числом атомов в кластере представлены точечные 

группы симметрии  
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На следующем этапе исследования  оптимизированные структуры Tin (n = 2–25) 
были использованы для анализа некоторых электронных свойств нанокластеров. Бы-
ли выполнены вычисления зависимостей энергий наивысшей заполненной моле-
кулярной орбитали (HOMO), наинизшей незаполненной молекулярной орбитали 
(LUMO) и нескольких вышележащих и нижележащих молекулярных орбиталей от 
размера нанокластеров титана. Полученные зависимости энергий молекулярных 
орбиталей HOMO-1, HOMO, LUMO, LUMO+1 приведены на рис. 2. Видно, что в 
кривых зависимости энергий молекулярных орбиталей наблюдаются значитель-
ные флуктуации. Тем не менее, можно наблюдать общее уменьшение энергетиче-
ского расстояния между молекулярными орбиталями с увеличением размера на-
нокластеров,  что находится в согласии с концепцией эволюции электронной энер-
гетической структуры металлических кластеров на пути к твердому телу [9].  

 

Рис. 2. Зависимости энергий (E)  HOMO, LUMO (толстые линии) и HOMO-1, 
LUMO+1 (тонкие линии) от числа атомов   n  в нанокластерах титана Tin 

Одним из перспективных методов влияния на физические характеристики 
полупроводниковых материалов является облучение исходного полупроводника 
быстрыми ионами. При этом возможен целенаправленный выбор параметров об-
лучения, в частности можно менять как тип используемых ионов, так и энергию 
пучка ионов, а также использовать различные дозы облучения. Для понимания 
природы происходящих при облучении процессов и их влияния на электрические 
и оптические характеристики исходных материалов, следует, в первую очередь, 
иметь возможность определения параметров изменения локальной атомной и 
электронной структуры вещества в ходе облучения. В процессе облучения проис-
ходит внедрение примесных атомов в исходную структуру полупроводника, и как 
следствие, наблюдаются нарушения периодичности кристаллической решетки, 
появление структурных дефектов, а также изменение электронной подсистемы 
полупроводника [10–13]. В ходе настоящего исследования было определено рас-
пределение полных плотностей электронных состояний и локальных полных и 
парциальных плотностей электронных состояний исходного полупроводника GaN 
и для случая, когда в кристаллической решетке GaN содержатся ионы примеси. 

Энергетическая зонная структура и соответствующая плотность электронных 
состояний – основные величины, определяющие электронную структуру системы. 
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