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Про ве де но ис сле до ва ние элек трон ных свойств на но кла с те ров ти та на раз ме ром от 2 до 25 ато мов – 
Tin (n = 2 – 25). Атом ные стру к ту ры на но кла с те ров по лу че ны на ос но ве ме то да эм пи ри че с ких ато ми с ти че -
с ких по тен ци а лов с ге не ти че с ким ал го рит мом по ис ка. Вы пол не на по сле ду ю щая оп ти ми за ция атом ных
струк тур на но кла с те ров  на ос но ве те о рии функ ци о на ла элек трон ной плот но с ти. Оп ре де ле на за ви си мость
энер гии на ивыс шей за пол нен ной мо ле ку ляр ной ор би та ли (HOMO) и на иниз шей не за пол нен ной мо ле ку -
ляр ной ор би та ли (LUMO), а так же не ко то рых ни же ле жа щих и вы ше ле жа щих мо ле ку ляр ных ор би та лей
(HOMO-1, HOMO-2, LUMO+1, LUMO+2) от раз ме ра на но кла с те ров. Про ана ли зи ро ва на за ви си мость от
раз ме ра кла с те ров энер гии свя зи в пе ре сче те на один атом.
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3. Результаты и обсуждение 
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Таблица 1. Изображения оптимизированных атомных структур нанокластеров титана nTi  
)252(n  в двух перпендикулярных проекциях.  Также представлены абсолютные значения 

энергии связи в пересчете на один атом, точечные группы симметрии и величины энергетиче�
ского интервала HOMO�LUMO нанокластеров.  
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Electronic properties of Tin (n = 2 – 25) nanoclusters have been investigated. The atomic geometries of the nano-
clusters have been obtained using an empirical atomistic potential coupled with a genetic algorithm search routine
and optimized on the basis of density functional theory. The dependence of energies of the highest occupied molecu-
lar orbital (HOMO), lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) and several lower and higher energy molecular
orbitals (HOMO-1, HOMO-2, LUMO+1, LUMO+2) on the cluster size has been discussed. The dependence of the
binding energy per atom on cluster size has also been analyzed.
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