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В рамках теории функционала электронной плотности с помощью квантово-химического комплекса про-
грамм "Gaussian-98" проведены расчеты фуллереноподобных клеток (SiC)n, (n = 12, 24), имеющих геоме-
трию многогранников, поверхность которых состоит из чередующихся четырехугольников и шестиуголь-
ников, димеров, образованных из таких клеток с различными типами контактов между мономерами, и ко-
ротких нанопроводов из таких клеток. Из условия минимума полной энергии определены межатомные
расстояния и углы в оптимизированных формах кластеров. Величины энергии сцепления определены как
разности полной энергии соединения и суммы полных энергий изолированных атомов. Рассчитаны пол-
ные плотности электронных состояний, из которых, в частности, следует, что ширины запрещенных по-
лос соединений колеблются в пределах от 1.6 до 2.2 эВ. Предсказаны колебательные спектры систем, на
основании которых сделаны выводы о динамической устойчивости мономерных и олигомерных клеточ-
ных форм карбида кремния. 
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Таблица 1. Величины сторон соприкасающихся многоугольников R(m,n), энергии сцепления Ec, ширины
запрещенных зон ΔΔEg, перенос заряда ΔΔq в оптимизированных формах ФПК 

Рис. 1. Фуллереноподобные формы SiC: a)  (SiС)12 – комбинация многоугольников (6-4); b) (SiС)24(I) –
комбинация многоугольников (8-6-4); c) (SiС)24(II) – комбинация  многоугольников (6-4), вид «анфас»;
d) (SiС)24(II) – вид «в профиль».
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Рис. 2. Димеры на основе ФПК (SiС)12: (I) – контакт (4-4); (II) – контакт (6-6), параллельный перенос;
(III) – контакт (6-6), зеркальное отражение.
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Рис. 3. Димеры на основе ФПК типа 8-6-4 (SiС)24: (I) – контакт (8-8); (II) – контакт (4-4); (III) – контакт
(6-6); (IV) – общая грань (8-8)
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Таблица 2. Величины длин связи между клетками Rb и на гранях контакта Rc, энергии сцепления Ec, энергии
связи двух ФПК Ef, ширины запрещенных зон ΔΔEg в оптимизированных димерах и НП  
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Рис. 4. Нанопровод из четырех ФПК (SiC)12 типа (6-4): (I) – контакт между ФПК (6-6) и (II) – контакт
между ФПК (4-4). 
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Рис. 5. Плотности электронных состояний в димерах и нанопроводах на основе ФПК SiC. 
a) димер (SiC)12-(SiC)12, соединение типа (4-4); b) димер (SiC)12-(SiC)12, соединение типа (6-6); 
c) димер (SiC)24-(SiC)24, соединение типа (4-4); d) димер (SiC)24-(SiC)24, соединение типа (6-6); 
e) димер (SiC)24-(SiC)24, соединение типа (8-8); f) димер (SiC)24-(SiC)24, с общим восьмигранником;
g) НП  4(SiC)12, соединение типа (4-4); h) НП  4(SiC)12, соединение типа (6-6);
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Рис. 6. Инфракрасные спектры ФПК и димеров на основе SiC a) ФПК (SiC)12; b) ФПК (SiC)24; c) Димер
(SiC)12-(SiC)12 (4-4); d) Димер (SiC)12-(SiC)12 (6-6).
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QUANTUM CHEMICAL SIMULATION 
OF GEOMETRY, STABILITY, ELECTRONIC 

STRUCTURE, AND VIBRATION SPECTRA OF THE
SiC BASED FULLERENE-TYPE CAGES, DIMERS,

AND NANOWIRES

Using a quantum chemical Gaussian-98 program in the terms of electronic density functional theory, the SiC based
fullerene-type cages (SiC)n (n = 12, 24) having a geometry of the polyhedrons, the surfaces of which are formed by
alternating tetragons and hexagons, the dimers of the cages with different types of contacts between the monomers,
as well as the short nonowires forms by the cages are calculated. The geometries of clusters are optimized and the
interatomic distances and angles are determined from energy minimum condition. The cohesive energies are deter-
mined as the differences of the total energies of the compounds and individual atoms of the systems. The calculat-
ed total densities of states show particularly that the forbidden gaps widths are equal to 1.6 - 2.2 eV. The vibration
spectra are predicted and it is concluded using these data that the monomeric and oligomeric forms of silicon car-
bide are dynamically stable ones. 
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