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A computational experiment on the adsorption of ZnO nanoclusters on silicon from the 

first principles using VASP was performed. A comparative analysis of a computational ex-

periment with a real one is shown. The adsorption energy of a complex system is calculated: 

ZnO nanoclusters on a Si-terminated 

 

В последнее время все более актуальным становится использование вычис-

лительного эксперимента, как инструмента, позволяющего исследователю смо-

делировать потенциально возможный эксперимент и при этом получить точный 

прогноз жизнеспособности системы. Более того, вычислительный эксперимент 

позволяет рассчитать многие параметры системы (энергию, потенциал, плот-

ность и т.д.), что становится хорошей основой реального эксперимента. Таким 

образом, применение таких расчетов существенно сокращает время, ресурсы и 

сужает круг возможных вариантов проведения реального эксперимента для ис-

следуемых систем, т.е. выдает наиболее выгодный вариант с точки зрения экспе-

римента в реальности.  

Ранее нами был проведен эксперимент [1] по получению нанокластеров ZnO, 

вкрапленных в диэлектрическую матрицу SiO2 на подложке Si. Рентгенострук-

турный анализ системы показал, что при химическом и электрохимическом ме-

тодах осаждения цинка, в нанопорах слоя SiO2 формируются нанокластеры ZnO  

гексаганальной примитивной фазы с индексами Миллера (200) и  (201) [2]. Таким 

образом, полученный новый наноматериал представляет собой сложную систему 

из нанокластеров ZnO в порах SiO2, контактирующих с полупроводниковой под-

ложкой Si и разделенных между собой диэлектрической матрицей SiO2. Особый 

интерес вызывало место контакта нанокластеров ZnO с подложкой Si, т.к. от дан-

ного вопроса зависит потенциальное применение полученного материала, к при-

меру, в качестве активных (газовые сенсоры) или пассивных (транзисторы) эле-

ментов микроэлектроники.   
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В данной работе нами был проведен вычислительный эксперимент по адсорб-

ции нанокластеров графеноподобного ZnO на Si терминированной (111) поверх-

ности. Т.е. данным вычислительным экспериментом, мы хотели получить или 

опровергнуть жизнеспособность роста графеноподобного ZnO на подложке Si.   

Посчитанное значение энергии адсорбции показало, что система жизнеспо-

собна, более того графеноподобный ZnO хорошо адсорбируется на Si. Расчет 

плотности электронных состояний от энергии показал, что исследуемая система 

является проводником, т.е. в месте контакта графеноподобного ZnO с подложкой 

Si хорошая проводимость, что дает прогноз на возможное практическое приме-

нение такой системы. Таким образом, выполненный вычислительный экспери-

мент, предложил альтернативу реальному эксперименту и подтвердил возмож-

ность формирования нанокластеров ZnO графеноподобного типа на кремнии. 
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The work is devoted to the investigation of magnetic properties of Sr3Ir2O7. While using 

superexchange theory we estimated the isotropic and anisotropic exchange interactions be-

tween iridium atoms. 

 

5d оксиды переходных металлов привлекают значительное внимание иссле-

дователей, так как их свойства сильно зависят от спин-орбитального взаимодей-

ствия. В данной работе мы изучаем магнитные свойства Sr3Ir2O7. Для этого по-

строим следующий спиновый гамильтониан: 
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