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Abstract.  

The structures of Ge6
0/−, ScGen

0/−
 (n=5-6) clusters were investigated by a 

combination of genetic algorithm (GA) with quantum chemical calculations (DFT, DLPNO-

CCSD(T)). The structural parameters, relative energy, and energetic properties of some most 

stable structures were reported. These doped germanium clusters were applied to study CO 

adsorption by calculations with PBE functional. Results indicated that CO molecule can be 

adsorbed at many positions of these clusters. The positions around the Sc atom can adsorb 

CO molecule better than others. The Sc-CO model of adsorption is more advantageous than 

the Sc-OC model. The adsorbed structure, the adsorption energy, and the ELF graphs of CO 

adsorption were also reported. Scandium doped germanium cluster can be used to produce 

materials that can treat CO gas by adsorption method. 
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Tóm tắt.  

Cấu trúc của các cluster Ge6
0/−, ScGen

0/−
 (n=5-6) được nghiên cứu bằng các phương 

pháp tra cứu theo giải thuật di truyền GA (genetic algorithm) kết hợp các tính toán lượng tử 

(phương pháp DFT và phương pháp DLPNO-CCSD(T)). Các thông số cấu trúc, năng lượng 

tương đối, các tính chất năng lượng của các đồng phân bền được báo cáo. Các cluster germani 

pha tạp scandi được dùng để nghiên cứu khả năng hấp phụ phân tử CO bằng các tính toán 

theo phiếm hàm PBE. Kết quả cho thấy phân tử CO có khả năng bị hấp phụ trên bề mặt 

cluster pha tạp theo nhiều dạng cấu trúc khác nhau. Các vị trí xung quanh Sc có khả năng 

tương tác với CO tốt hơn các vị trí khác. Kiểu hấp phụ Sc – CO thuận lợi hơn kiểu hấp phụ 

Sc – OC. Các cấu trúc hấp phụ, năng lượng hấp phụ, ảnh ELF của quá trình hấp phụ phân tử 

CO trên cluster được báo cáo. Các cluster germani pha tạp scandi có thể được dung để xây 

dựng nên các vật liệu xử lý khí CO bằng phương pháp hấp phụ. 
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