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Представлены результаты компьютерного моде-
лирования алмазоподобных наночастиц, состоящих 
из кремния и германия, а также слоевых полупрово-
дников различной нуклеарности с чередующимися 
слоями. Было построено 16 моделей наночастиц раз-
мером 3-3-3 элементарные ячейки и размером 5-5-5 
элементарных ячеек с различным чередованием сло-
ев кремния и германия. 

Методом нелокального функционала плотности 
были получены равновесные параметры связей пар 
атомов, входящих в кристаллическую структуру ис-
следуемых НЭМС с различным морфологическим 
строением. Методами молекулярной механики была 
изучена зависимость энергии исследуемых наноча-
стиц от размера, состава, а также последовательно-
сти чередования слоев кремния и германия. 

Показано незначительное изменение межатомного 
расстояния в полупроводниковых системах с алмазопо-
добной структурой и в НЭМС состоянии. Системы, име-
ющие в своем составе только атомы кремния, оказались 
энергетически более устойчивы, чем системы, состоя-
щие только из атомов германия. Внедрение атомов гер-
мания в кремниевые системы понижает термодинами-
ческую стабильность частицы, в то время как внедрение 
атомов кремния в германиевые наночастицы повышает 
их устойчивость. Появление в наночастице связей типа 
кремний — германий стабилизирует частицы из герма-
ния и дестабилизирует частицы из кремния.

Ключевые слова: компьютерное моделирование, крем-
ний, германий, алмазоподобные полупроводники, на-
нослоевые полупроводники

The paper presents the results of computer simulations 
of diamond-like silicon and germanium nanoparticles, 
as well as layered semiconductors of various nuclearities 
with alternating layers. In the work, 16 models 
of nanoparticles with the sizes of 3-3-3 elementary cells 
(е.с.) and 5-5-5 e.c. with different alternations of Si and 
Ge layers have been constructed.

The equilibrium parameters of bonded atom pairs 
in the crystal structure of the studied NEMS with different 
morphological structures are obtained using the non-local 
density functional method. The dependence of the energy 
of the studied nanoparticles on the size, composition, and 
the sequence of Si and Ge alternating layers is studied 
by the methods of molecular mechanics. 

It is revealed that there are slight changes 
in the interatomic distance in semiconductor systems 
with a diamond-like structure and in the NEMS state. 
Systems with only Si atoms turned out to be energetically 
more stable than systems with only Ge atoms. 
The introduction of Ge atoms into Si-based systems 
reduces the thermodynamic stability of the particle, while 
it is vice versa for the Si atoms introduced into Ge-based 
systems. It is concluded that the appearance of the Si-Ge 
bonds in a nanoparticle stabilizes germanium particles 
and destabilizes silicon particles.

Keywords: computer simulation, silicon, germanium, dia-
mond-like semiconductors, nanolayer semiconductors
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Введение
Исследования многослойных наночастиц на базе 

элементарных полупроводников имеют большую ак-
туальность в связи с растущим спросом на эти ма-
териалы в различных областях науки и техники 
[1, с. 10–15]. Одной из основных областей примене-
ния многослойных наночастиц является электроника. 
Многослойные наночастицы используются для созда-
ния полупроводниковых приборов, таких как тран-
зисторы, диоды и другие электронные устройства. 
Благодаря своим уникальным свойствам многослой-
ные наночастицы могут быть использованы для уве-
личения скорости работы электронных приборов 
и улучшения их энергоэффективности. Еще одним 
важным направлением применения многослойных 
наночастиц является оптика. Они используются 
для создания оптических приборов, таких как лазе-
ры, светодиоды и фотоэлементы. Многослойные на-
ночастицы могут улучшать оптические свойства ма-
териалов, что приводит к значительному увеличению 
эффективности этих приборов. Также многослой-
ные наночастицы могут использоваться в медицине 
для создания новых методов диагностики и лечения 
заболеваний. Например, многослойные наночастицы 
могут использоваться в качестве носителей для до-
ставки лекарственных препаратов в определенную 
область организма или для диагностики различных 
заболеваний [2, с. 7]. 

Многослойные наночастицы на базе элементарных 
полупроводников кремния и германия обладают ря-
дом уникальных свойств и характеристик, которые де-
лают их идеальными материалами для различных тех-
нологических приложений [3, с. 8–19]. Исследование 
наночастиц германия и кремния имеет большую акту-
альность в настоящее время, так как нанотехнологии 
становятся все более востребованными в различных 
отраслях промышленности [4, с. 11–24]. Например, 
наночастицы могут использоваться в качестве катали-
заторов в производстве химических веществ, в меди-
цине для создания новых лекарственных препаратов 
и методов диагностики, в электронике для создания 
более эффективных и компактных устройств, а также 
в экологии для очистки воды и воздуха от загрязне-
ний. Кроме того, исследование наночастиц германия 
имеет важное значение для безопасности и здоровья 
человека, так как некоторые наночастицы могут ока-
зывать токсическое действие на организм. Поэтому 
изучение свойств и поведения наночастиц германия 
и кремния является актуальной задачей для научных 
исследований [5, с. 183; 6, с. 88–106]. 

1. Компьютерное моделирование наноэлектро-
механических систем многослоевых элементарных 
полупроводниковых частиц

Для исследования устойчивости НЭМС много-
слойных элементарных полупроводниковых нано-
частиц необходимо построить компьютерные мо-
дели различного строения. Методика построения 
моделей с алмазоподобной кристаллической ре-
шеткой была описана в работах [7, с. 120–124; 8, 
с. 143–149]. Для построения точной геометрической 
модели необходимы данные по параметрам кристалли-
ческих решеток кремния и германия (aSi=0,54307 нм, 
aGe=0,5660 нм [9]). В качестве объектов исследова-
ния выбраны наночастицы, построенные по следу-
ющим типам моделей:

Структура типа 1 — чистый Si размером 3-3-3 э.я.
Структура типа 2 — чистый Ge размером 3-3-3 э.я.
Структура типа 3 — структура размером 3-3-3 э.я., 

внешняя оболочка состоит из Si, внутренняя часть со-
стоит из Ge (размер включения 1 э.я.).

Структура типа 4 — структура размером 3-3-3 э.я., 
внешняя оболочка состоит из Ge, внутренняя часть 
состоит из Si (размер включения 1 э.я.). 

Структура типа 5 — структура размером 3-3-3 э.я., 
состоящая из чередования поочередно слоев Si-Ge-Si.

Структура типа 6 — структура размером 3-3-3 э.я., 
состоящая из чередования поочередно слоев Ge-Si-Ge.

Структура типа 7 — чистый Si размером 5-5-5 э.я. 
Структура типа 8 — чистый Ge размером 5-5-5 э.я. 
Структура типа 9 — структура размером 5-5-5 э.я., 

внешняя оболочка состоит из Si, внутренняя часть со-
стоит из Ge (размер включения 1 э.я.).

Структ ура типа 10 — структ ура размером 
5-5-5 э.я., внешняя оболочка состоит из Ge, внутрен-
няя часть состоит из Si (размер включения 1 э.я.).

Структ ура типа 11 — структ ура размером 
5-5-5 э.я., состоит из оболочки Si, внутренняя часть 
размером 3-3-3 э.я. состоит из Ge. 

Структ ура типа 12 — структ ура размером 
5-5-5 э.я., состоит из оболочки Ge, внутренняя часть 
размером 3-3-3 э.я. состоит из Si.

Структ ура типа 13 — структ ура размером 
5-5-5 э.я., внутренняя часть размером 1 э.я. состоит 
из Si, далее идет слой Ge (толщина 1 э.я.), далее слой 
Si (толщина 1 э.я.). 

Структ ура типа 14 — структ ура размером 
5-5-5 э.я., внутренняя часть размером 1 э.я. состоит 
из Ge, далее идет слой Si (толщина 1 э.я.), далее слой 
Ge (толщина 1 э.я.). 
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Структура типа 15 — структура размером 5-5-5 э.я., 
состоит из чередования слоев Si-Ge-Si-Ge-Si. 

Структура типа 16 — структура размером 5-5-5 э.я., 
состоит из чередования слоев Ge-Si-Ge-Si-Ge. 

Пример структур типа 5 и 6 и их связевые графы 
представлены на рисунке 1.

Рис. 1. Модели наночастиц со структурами 5 и 6 и их связевые графы

Методом нелокального функционала плотности 
были получены параметры внутрикристаллической 
связи для пар атомов, входящих в состав исследу-

емых наночастиц. Параметры связей представле-
ны в таблице 1.

Таблица 1 
Параметры связей пар атомов, входящих в состав полупроводниковых структур

Димер Равновесная энергия связи U0, кДж/моль Равновесная длина связи R0, нм Частота нулевых колебаний ω0, см-1

Si-Si 2,6315 4,3 536
Ge-Ge 2,1489 5,1 235
Si-Ge 2,8194 4,7 426

2. Анализ устойчивости элементарных многосло-
евых полупроводниковых наноструктур, исследо-
ванных методом молекулярной механики

Результаты компьютерного моделирования 
процессов релаксации наночастиц представлены 
в таблице 2.

Таблица 2
Значение энергии наночастиц переменного состава

Модель Нуклеарность (состав наночастицы) Энергия нанослоя, кДж/моль
1 216 атомов Si (Si3-3-3) -390,86
2 216 атомов Ge (Ge3-3-3) -319,36
3 208 атомов Si, 8 атомов Ge (Si3-3-3 ядро Ge1-1-1) -390,82
4 208 атомов Ge, 8 атомов Si (Ge3-3-3 ядро Si1-1-1) -326,00
5 144 атома Si, 72 атома Ge (Si-Ge-Si3-3-3) -376,31
6 144 атома Ge, 72 атома Si (Ge-Si-Ge3-3-3) -356,91
7 1000 атомов Si (Si5-5-5) -435,30
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Модель Нуклеарность (состав наночастицы) Энергия нанослоя, кДж/моль
8 1000 атомов Ge (Ge5-5-5) -355,54
9 992 атома Si, 8 атомов Ge (Si5-5-5 ядро Ge1-1-1) -435,30
10 992 атома Ge, 8 атомов Si (Ge5-5-5 ядро Si1-1-1) -356,94
11 784 атома Si, 216 атомов Ge (Si5-5-5 ядро Ge3-3-3) -423,61
12 784 атома Ge, 216 атомов Si (Ge5-5-5 ядро Si3-3-3) -383,79
13 208 атомов Ge, 792 атома Si (Si-Ge-Si5-5-5) -423,61
14 208 атомов Si, 792 атома Ge (Ge-Si-Ge5-5-5) -383,79
15 400 атомов Ge, 600 атомов Si (Si-Ge-Si-Ge-Si5-5-5) -416,49
16 400 атомов Si, 600 атомов Ge (Ge-Si-Ge-Si-Ge5-5-5) -403,93

Окончание таблицы 2

Анализ данных в таблице 2 показывает, что си-
стемы, состоящие из кремния, энергетически более 
устойчивы, чем системы, состоящие из германия. 
Внедрение атомов германия в кремниевые системы 
понижает термодинамическую стабильность части-
цы, в то время как внедрение атомов кремния в гер-
маниевые наночастицы повышает их устойчивость.

Появление в частице связей типа Si-Ge стабили-
зирует частицы из германия и дестабилизирует ча-
стицы из кремния.

Частицы, построенные по моделям 12 и 14, оказа-
лись вырожденными по энергии. Такой же эффект на-
блюдался в частицах, построенных по моделям 11 и 13.

В результате анализа радиальных функций рас-
пределения атомов в наночастицах, представленных 
в работе, показано, что распределение пиков в струк-
турах с кремнием свидетельствует о незначительном 
отклонении атомов в наноэлектромеханической си-
стеме (НЭМС) от положений, характерных для алма-
зоподобной структуры на первой координационной 
сфере распределения атомов. Однако координацион-
ные сферы распределения атомов более высокого по-
рядка в НЭМС расположены более плотно, чем в ал-
мазоподобной решетке. Увеличение размера кластера 
до размеров 5-5-5 э.я. усложняет структуру распреде-
ления атомов кремния в НЭМС, что приводит к ус-
ложнению внешнего вида пиков.

Аналогичная ситуация происходит и с наночасти-
цами, состоящими только из атомов германия. Пики, 
соответствующие первой координационной сфере 
германия в НЭМС, располагаются на расстоянии 
5,1 а0. Для стартовой структуры в алмазоподобной си-
стеме распределения атомов это расстояние составля-
ло 4,7 а0. Координационные сферы более высокого по-
рядка не уплотняются при переходе к НЭМС, а лишь 
претерпевают характерные изменения. При увели-
чении размера наночастицы до 5-5-5 э.я. пик первой 
координационной сферы сохраняется, однако пики 
координационных сфер более высокого порядка сли-
ваются в один широкий пик, что фактически приво-
дит к их разрушению.

Введение в систему чистого полупроводника вто-
рого атома позволяет получить расщепленные пики 
первой координационной сферы. Появляются три 
типа пиков, которые соответствуют взаимодействию 
атомов одного сорта между собой и атомов разных 
сортов, что позволяет оценить долю взаимодействий 
между атомами одного сорта и атомами разных со-
ртов при образовании НЭМС в системах с кремнием 
и германием в различных комбинационных вариан-
тах. На рисунке 2 представлены радиальные функции 
распределения атомов в алмазоподобной структу-
ре (а), структуре, состоящей из кремния (б) и из гер-
мания (в).

Рис. 2. Радиальная функция распределения атомов в структурах: а — алмазоподобная структура, 
б — структура размером 3-3-3 э.я. Si3-3-3, в — структура размером 3-3-3 э.я. Ge3-3-3

Заключение
В результате компьютерного моделирования на-

ночастиц элементарных полупроводников было по-

строено 16 моделей различного состава: как моно-
элементарные частицы, так и бинарные частицы 
различной нуклеарности и слоистости. Было пока-
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зано незначительное изменение межатомного рас-
стояния в полупроводниковых системах с алмазопо-
добной структурой и в НЭМС состоянии. Системы, 
состоящие из кремния, оказались энергетически бо-
лее устойчивы, чем системы, состоящие из германия. 
Внедрение атомов германия в кремниевые системы 

понижало термодинамическую стабильность части-
цы, в то время как внедрение атомов кремния в гер-
маниевые наночастицы повышает их устойчивость. 
Появление в частице связей типа Si-Ge стабилизи-
рует частицы из германия и дестабилизирует части-
цы из кремния.
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