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� 1 ������������ (a) ���; (b) ���; (c), (d), (e) �������

2 �������

�������� ([100],[110] � [111]) �
�������������, �� 1 ��. ��
�������������
� (�� 0.5 nm,

0.75 nm � 1 nm) ����� (�� 0.4 nm, 0.7 nm,

1.0 nm � 1.2 nm) ����. ������, 
��
��������� 6 Å, ��
�������
��, ���������
��� 8 Å����
��, ���
	
��������. ����
������������
��, �� 1(a) �
�����
 T ������
 H �.

� � � � � � 
 � � � � � � � [26,27]

� Siesta �� [28], ������������
� [29] �� CA–PZ[30] ����, ���� Zeta 	
�������
�. 
�	������� Ec

� 150 Ryd. ������, ���������
� 0.05 eV/Å. �����
�� 0.5 nm ��� K

	�
��� 2 × 2 × 1, �
��� 0.5 nm ��

� K 	�
��� 1 × 1 × 1.

3 �����

3.1 ������������������������������������������

������������
�����
����������������. ����
����
����	, �����	���
�. � 2(a) ����
�� 0.75 nm, ��� 1.6

nm[111] �����������������
�. �����, ������������	
����. � 2(b) �������� C, Si ���
��
������. ��� C ��� Si ��
��	��������, �� Si ��� C ��
�����. � 2(c) ������ Si ��� C �
�� PDOS, �� C ��� 2p ����� Si ��
� 3p �������, �
��� C � Si ���
�������. ��� C—Si ������ 2.02

Å, 	 SiC �� C—Si � (1.891Å) �� (6.8%).
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� 2 (a) ���������; (b) ������
�����; (c) �� C, Si �� PDOS

��������������, � 1 ���
���� E = E0 − E1 − E2. ��, E ����
���, E0 ��������, E1 ������
�, E2 �������. �
��� Ed = E/n, n

� C—Si ����. ��������	����
���
���
��	�. �������, �
�������, �����, �����. ��
���	�� −0.71—1.56 eV, ��������
����������. ��� [100] � [110] �
�, [111] ��������, ��
 [111] ���
������, ������������. ��
���� (111) �������
, ������
�����������	, ������
�
�, ����.

� 1 �����–���������������

��/nm
���/eV ���/eV

[100] [110] [111] [100] [110] [111]

0.5 −2.32 −3.58 −4.67 −0.77 −0.60 −1.56

0.75 −2.94 −2.70 −4.55 −0.73 −0.54 −1.52

1.0 −4.99 −5.71 −8.96 −0.71 −0.48 −1.49

������������������
�������. ������, 	�����

�, ����
, ������
�, �����
��. � 2 ������
�� 1.0 nm, [111] ��
���������������������
�. 	������
�, ���������

��	�, ��������. ��
����

�������, �������, �����.

�����������
��������
����, 
����������
��
��, �����.

� 2 [111]������������������
�������

���� 2 3 4 5 6

���/eV −7.52 −8.41 −8.07 −8.82 −8.96

���/eV −3.76 −2.80 −2.02 −1.76 −1.49

�������������������
���. ��
�� 0.5 nm, ����� [100] �
���, 
����� 0.4 nm, 0.7 nm, 1.0 nm �
1.2 nm �, ������� −2.267 eV, −2.408 eV,

−2.368 eV � −2.076 eV. ��	����
���
��	������, ������������
�
�.

���, ����������, � [111] �
��������; �������������
�
	����
��
�, �������; �
�����������	���.

3.2 [111] ������������������������������������������
���������������

3.2.1 ������
������������������

���. ������, 
���� [111] ���
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����������, �
��	�� [111] �
���������������������
�����. �� 3(a) ��, ���� 13 ���
���. ����� H* �����������

 (H), �� T* �����������
 (T), �
����	�����������	���.

� 3 (a) ����������; (b) ����� (eV)

�� 3(b) ������������ Eb =
Etot − E0 − µLi, �������������
��	�. �� Etot �������, E0 ���
��������, µLi ���������. �
���
 T ����������� −0.95 eV 	
����
 H ������ (−0.4 eV) �, ���
�	����������, � Zhang �����

 [11]. �����
� 6 ����� H � T

��, ������������������	
�	�, ���� 3. �����, ������
� 2.1%, ������� 4.5%, �������
�� Si �������	�. ����� H ��,

��������� T ��, ���������
��. ���� H ������ 6  Si ��, �
�
���, 
���������������,

��� T ����� 10  Si ��, �����
��	���, ��
���, ��������
������. �����
���� T ��
	 H ���������.

	����������������, ��
���. ������
 H ���, 	�����
�����������������, � H2

����� −0.775 eV � −0.609 eV, � H3 ���
�� −0.537 eV � −0.402 eV. ��������
��������, �������������

����, �����������������
�����. �������������, ��
�����������������	���
���, ��������	����	����
�������. 	� H2 � H4 �������
�� Muliken �����, H2 ����� Si ��
����� Muliken �����
�� 1.98%, H4

�������
�� 1.67%. ��, �����
�� H2 ��	���������������
��� H4 ��, 	������������.

������ T4 ���������, ��
������, ���� −0.947 eV ����	�
�� T3 ��� −0.892 eV. ���	������
�����������������, �� 3(a)

��. C1 � H4 ��������� H ��, �
����� −0.51 eV � −0.418 eV. C2 � T2 �
������� T ��, ������ −1.098 eV

� −0.992 eV. ������������, ��
��������, �����������. �
��������������, ���
���
���, ����	���������.

� 3 �������������

��
��/(◦) ��/Å

��� ��� �� ��� ��� ��

H2 109.87 110.84 0.97 2.33 2.42 0.09

H4 109.34 109.61 0.27 2.33 2.45 0.12

H7 112.63 112.79 0.16 2.34 2.45 0.11

T1 111.35 109.04 2.31 2.33 2.37 0.04

T2 108.52 111.33 2.81 2.34 2.39 0.05

T4 112.88 115.41 2.53 2.34 2.37 0.03

H1 ������ −2.303 eV, ������
��������. �������������
� 1.86 Å, ������	��������, �
�����. 	� Muliken �����, H1 ���
�������� 1.493, H2 ���������
� 1.694. ��� H2 ��, ����	����
����. ��� H1 ����� C �����
���, ������ C ������� 3.989 �
� 4.103, �� C ���������	����
����,������. �������� T1 �
�������������� PDOS�, �� 4

��. ���� 2s ������ −0.5 eV ��,

C ��� 2p ���Si ��� 3p ��	 −5 eV � 3

eV ����. ���� 2s ��� C ��� 2p �
��Si ��� 3p ��������, �� T1 ��
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����������������	����
�����.

� 4 T1 ������ Li, C � Si ��� PDOS�

� 5 (a) ������; (b) ���������������

3.2.2 ����������
��������	, ���������

����
�������, ��������
����������	������. �� 5(a)

������, ���
������ T ���
������. ��������������
��	, ������
����, ������

���������
������
. �
, �
����������, ����������
��� Si ����������������
���, �� 5(b) ��.

����� T1 � T2 ����������
�� 21.57%� 12.24%, ������� 15.97%�
12.17%. ��������� 10%, ������
��������
. �����������
� Si ���������	���, 
����
��
�����
��������. ��
���, ��� T2 ��, T1 ���������
�. ������, �������� T2 ���
��� 12.17%, ����� 12.24%
���. �
������ T1 ��, �����������
��, ���������, �	�������
� 21.57%, ������� 15.97%. ������
�������������	���, ���
�������.

4 � �

��
���������������, �
���������������������
����
����������������
�, ��������. ������, �����
����������� Si—C �, 	�����
���. 	�������
�
�	���	
��, 
������, 	����� Si—C �
�����. ���� [111] ���������
������������. ��	������
�� Si—C ������������, ��
�����������	�����. ����
�����������, ����������
��������������������, �
��������. ��������� Si � C

��������. ��, ����������
���������	���
������.

��, �������������������
����������.
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Abstract

This paper focuses on the Li-storage performances and the stabilities of the hybrid structure of different lattice planes of the

silicon clusters and graphene by the first-principles theory. In this paper, we calculate the binding energy, the adsorption energy, and

the PDOS of the hybrid structure of the different heights and sizes of the silicon clusters and graphene. We figure out that strong Si-C

bonds between the silicon cluster and graphene can form. Especially, the hybrid structure of the silicon clusters with plane (111) and

graphene performs best with the highest formation energy and the outstanding stability. According to the calculation of Li-absorption

energy, we conclude that the location of the silicon cluster near the graphene has higher possibility and higher absorption energy of the

Li storage, owing to the charge transfers between lithium and carbon, and between lithium and silicon. Because the graphene is used,

the deformation of the interface of the silicon cluster can be obviously reduced during the absorption of Li, which brings about a good

future for the hybrid structure used as the battery anode materials.

Keywords: silicon cluster, graphene, first-principles, lithium ion battery
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