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ABSTRACT 

An atomic group is a collection of atoms or molecules with the size ranging 
between atoms and condensation phases. This object has been widely studied in 
the field of new materials science, especially magnetic materials. They are 
stabilized by a mixture of basic metals, such as alkali metals and transitional 
metals. Atomic groups which are studied by Na and V atoms would provide 
useful information about the magnetic properties. 

The groups of NanV (n = 8 - 12) are optimized by TPSSTPSS/DGDZVP DFT to 
identify the electronic structures and the value of the moment on the atomic 
orbitals in each group. The results of this study indicate that the atomic groups 
are in balance regarding the electronic structures and magnetic properties 
compared to some metals and transitional metal ions. 

TÓM TẮT  

Nhóm nguyên tử là tập hợp các nguyên tử hoặc phân tử có kích thước trong 
khoảng kích thước giữa các nguyên tử và các pha ngưng tụ. Đây là đối tượng 
được nghiên cứu rộng rãi trong lĩnh vực khoa học vật liệu mới, đặc biệt là vật 
liệu từ tính. Chúng được ổn định bằng cách pha trộn giữa các kim loại cơ bản 
như kim loại kiềm với kim loại chuyển tiếp. Nghiên cứu các nhóm nguyên tử 
được tạo ra từ các nguyên tử Na và nguyên tử V sẽ cung cấp các thông tin hữu 
ích về đặc điểm từ tính của nhóm nguyên tử.  

Các nhóm nguyên tử NanV (n = 8 - 12) được tối ưu hóa bằng cách sử dụng các 
tính toán TPSSTPSS/DGDZVP DFT, từ đó xác định cấu trúc electron và các 
giá trị moment từ trên các orbital trong từng nhóm nguyên tử. Kết quả nghiên 
cứu chỉ ra rằng, các nhóm nguyên tử có sự tương đồng về cấu trúc electron và 
từ tính so với một số kim loại và ion kim loại chuyển tiếp. 

 

1. GIỚI THIỆU 

Các nhà khoa học đã chứng minh rằng, nhiều nhóm 
nguyên tử bền vững thể hiện hoạt tính hóa học tương 
tự như các nguyên tố trong bảng hệ thống tuần hoàn 
và được gọi là siêu nguyên tử (Jones, 1991). Các 
nhóm nguyên tử có các tính chất đặc biệt về 
electron, từ tính, hóa học, quang học,… phụ thuộc 

vào kích thước và thành phần cấu tạo của chúng. 
Vì thế, việc nghiên cứu các đặc điểm về cấu trúc và 
tính chất electron của nhóm nguyên tử cũng có thể 
cung cấp những hiểu biết sâu sắc về sự tương tác 
giữa cấu trúc hình học với các tính chất electron như 
moment từ, độ cứng hóa học, độ âm điện tuyệt đối,... 
Ngoài ra, nghiên cứu về nhóm nguyên tử cũng có thể 
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cung cấp những căn cứ để kiểm tra các mô hình lý 
thuyết bằng các tính chất hóa lý khác nhau. 

Ngày nay, các nhà khoa học đã và đang nghiên 
cứu theo hướng chung nhất từ nhóm nguyên tử 

đến vật liệu nhóm và cuối cùng là đến ứng dụng 
như Hình 1. 

 

 
 Nhóm nguyên tử Vật liệu nhóm Ứng dụng 

Hình 1. Fullerenes, nhóm nguyên tử được sử dụng như các nguyên tố hay nhóm nguyên tử cho tổng hợp các vật 
liệu mới (Claridge và cs., 2009) 

Khanna và cs. đã công bố rộng rãi cách tiếp cận lý 
thuyết của họ về việc thiết kế các vật liệu mới có 
từ tính như thiết kế các nhóm nguyên tử từ. Các 
vật liệu đã được nghiên cứu có chứa các nguyên 
tử V gắn trên nhóm kim loại kiềm, với VCs8 là vật 
liệu đầu tiên. Nghiên cứu lý thuyết của họ liên 
quan đến nghiên cứu thực nghiệm ảnh hưởng lên 
màng mỏng của các nguyên tử Na, K, Cs có chứa 
các tạp chất V có giá trị moment từ tương đối lớn 
(Reveles và cs., 2009; Chattaraj, 2011). Các vật 
liệu từ tính được áp dụng trong cảm biến đo từ 
trường, lõi dẫn điện, cuộn cảm, nam châm điện, ổ 
cứng lưu trữ thông tin,…  

Bằng các phương pháp thực nghiệm có thể xác 
định được moment từ của cả nhóm nguyên tử 
nhưng việc xác định moment từ do từng orbital 
trong nhóm nguyên tử gây ra là rất khó khăn, việc 
tính toán lý thuyết có thể giải quyết tốt vấn đề 
này. 

2. PHƯƠNG PHÁP TÍNH TOÁN 

Các nhóm nguyên tử được tạo ra bằng cách pha 
trộn các nguyên tử Na và nguyên tử V. Bằng 

phương pháp tính toán lý thuyết phiếm hàm mật 
độ DFT có thể xác định được cấu trúc và tính chất 
electron, moment từ của các orbital trong nhóm 
nguyên tử và của cả nhóm nguyên tử. Các cấu 
trúc của nhóm nguyên tử NanV (n = 8 - 12) và các 
nguyên tử, ion kim loại chuyển tiếp được xây 
dựng bằng phần mềm Gaussview 5.08. Việc tối 
ưu hóa cấu trúc, tính tần số, tính toán các giá trị 
moment từ,… được thực hiện với phần mềm 
Gaussian 09, theo phương pháp tính 
TPSSTPSS/DGDZVP.  

TPSSTPSS là phiếm hàm tính toán được Tao – 
Perdew – Staroverov - Scuseria thiết lập. Một số 
công trình nghiên cứu về phiếm hàm TPSSTPSS 
cho thấy, phương pháp này có những ưu điểm 
riêng và có độ chính xác cao (Schultz, Zhao & 
Truhlar, 2005). Phiếm hàm này được điều chỉnh 
và tối ưu hóa hơn vào năm 2009 để tính toán cho 
các kim loại chuyển tiếp (Perdew, Ruzsinszky1, 
Csonka, Constantin & Sun, 2009).  

 

 



An Giang University Journal of Science – 2017, Vol. 16 (4), 30 – 39 
  

 
32 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN. 
3.1 Hình ảnh mật độ spin và giá trị moment 

từ của các nhóm nguyên tử NanV (n = 8 - 
12) với các kim loại và ion kim loại chuyển 
tiếp 

Spin electron được định nghĩa là sự quay electron 
quanh trục của nó. Spin electron là một trong ba 
thuộc tính của một electron (spin electron, điện 
tích và khối lượng) (Weil & Bolton, 2007). 
Hướng spin của hạt electron sẽ cung cấp một số 

đặc điểm của electron như mức độ tự do, xung 
lượng gốc, số lượng tử,… Trong lý thuyết lượng 
tử, các electron được xem như một thanh từ cực 
nhỏ và các điểm spin của nó là các điểm cực bắc 
của thanh từ đó. Nếu hai electron gần nhau quay 
cùng một hướng thì lực từ được tăng cường và 
hình thành một từ trường lớn hơn. Còn các 
electron có hướng quay ngược nhau thì từ trường 
sẽ bị triệt tiêu. 

Bảng 1. Hình dạng mật độ spin và giá trị moment từ (µB) trên các nhóm nguyên tử NanV (n = 8 - 12) với các nguyên 
tử và ion kim loại được tính theo phương pháp TPSSTPSS/DGDZVP 

Hình nhóm nguyên 
tử và mật độ spin 

electron 

Moment từ trên 
các nguyên tử (µB) 

Hình dạng mật độ spin electron 
của nguyên tử hoặc ion kim loại 

Moment từ trên 
các orbital (µB) 

 

  
Na8V 

1  Na  0,011886 
2  Na  0,011886 
3  Na  0,011886 
4  Na  0,011886 
5   V   4,904915 
6  Na  0,011886 
7  Na  0,011886 
8  Na  0,011886 
9  Na  0,011886 
Tổng: 5,000000 

 

  
Mn2+ 

s  0,000000 
p  0,000000 
d  5,000000 

Tổng: 5,000000 
 

  

 
Na9V 

1  Na   0,123078 
2  Na   0,123078 
3  Na   0,083899 
4  V     4,967620 
5  Na   0,114043 
6  Na   0,123078 
7  Na   0,123078 
8  Na   0,114043 
9  Na   0,114043 
10 Na  0,114043 
Tổng: 6,000000 

 

 
Cr 

s  1,000000 
p  0,000000 
d  5,000000 

Tổng: 6,000000 
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Na10V 

1  Na  0,061968 
2  Na -0,165080 
3  Na  0,061968 
4  Na  -0,164816 
5  V    4,834309 
6  Na  0,061929 
7  Na  0,061968 
8  Na  0,061968 
9  Na  0,061929 
10 Na 0,061929 
11 Na 0,061929 
Tổng: 5,000000 

 

 
Mn 

s  0,298170 
p  0,000000 
d  4,701830 

Tổng: 5,000000 

  

 
Na11V 

1 Na   0,059400 
2 Na   -0,098960 
3 Na   -0,075440 
4 Na   -0,075470 
5Na   -0,099170 
6V     4,813280 

7 Na   -0,075440 
8 Na   -0,099180 
9 Na   -0,099170 

10 Na   -0,075270 
11 Na  -0,099180 
12 Na  -0,075470 
Tổng: 4,000000 

 

 
Fe 

s  0,733350 
p  0,000000 
d  3,266650 

Tổng: 4,000000 

 

 
Na12V 

1 Na   -0,258254 
2 Na   -0,286404 
3 Na   -0,305891 
4 Na   -0,349690 
5 Na -0,303709 
6 V    4,698697 
7 Na  -0,303709 
8 Na  -0,349690 
9 Na  -0,305891 
10 Na -0,286404 
11 Na -0,258254 
12 Na -0,345400 
13 Na -0,345400 
Tổng: 1,000000 

 

 
Cu2+ 

s  0,000030 
p  0,000000 
d  0,999970 

Tổng: 1,000000 
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Từ kết quả Bảng 1 cho thấy, hình dạng về mật độ 
spin electron trên các nhóm nguyên tử cũng có sự 
tương đồng với mật độ spin electron trên các 
nguyên tử và ion kim loại tương ứng.  

Trong nhóm nguyên tử NanV, mỗi nguyên tử Na 
đóng góp 1 electron hóa trị, kết hợp với 5 electron 
hóa trị của nguyên tử V tạo ra tổng số electron 
hóa trị của cả nhóm nguyên tử là (n + 5) electron. 

Các electron hóa trị này được sắp xếp lần lượt vào 
các phân lớp 1S, 1P, 1D, 2S, 1F,... Vì vậy, sự xuất 
hiện của các nguyên tử Na sẽ làm thay đổi số 
electron hóa trị dẫn đến tăng hoặc giảm giá trị 
moment từ so với nguyên tử V tinh khiết. 

3.2 Moment từ của các orbital trong nhóm 
nguyên tử, của cả nhóm nguyên tử NanV 
(n = 8 - 12) và của nguyên tử V

Bảng 2. Giá trị moment từ (µB) trên các nguyên tử Na, trên các orbital 3d, 4s, 4p của nguyên tử V và của nhóm 
nguyên tử NanV (n = 8 - 12) 

 

Kết quả tính toán nguyên tử V theo phương pháp 
TPSSTPSS/DGDZVP có giá trị moment từ trên 
các orbital 3d, 4s và 4p lần lượt là 4 µB, 1 µB và 0 
µB, vậy tổng giá trị moment từ của nguyên tử V là 
5 µB. 

Từ kết quả Bảng 2 cho thấy, các nhóm nguyên tử 
có giá trị moment từ cao nhất là Na9V giá trị là 6 
µB và Na12V có giá trị moment từ thấp nhất là 1 
µB. Từ tính của cả nhóm nguyên tử thay đổi tùy 
thuộc vào số lượng nguyên tử Na có trong nhóm 
nguyên tử.  

Trong các giá trị của n, thì n = 8 có tổng moment 
từ của Na là nhỏ nhất (sát giá trị 0 µB nhất), 
moment từ trên orbital 3d của nhóm nguyên tử 

Na8V đạt giá trị lớn nhất là 4,255 µB và trên 
orbital 4s thì đạt giá trị nhỏ nhất là 0,272 µB. Điều 
này cho thấy, nhóm nguyên tử Na8V có các giá trị 
moment từ rất đặc biệt, ít bị ảnh hưởng nhất bởi 
các nguyên tử Na trong nhóm nguyên tử. 

3.3 Cấu hình electron của một số nhóm 
nguyên tử, kim loại và ion kim loại chuyển 
tiếp 

Cấu hình electron của một số nhóm nguyên tử 
được xây dựng dựa vào mô hình Jellium, theo 
nguyên tắc điền các electron lần lượt vào các phân 
lớp 1S, 1P, 1D, 2S, 1F,… với các số electron tối 
đa trên các phân lớp S, P, D, F lần lượt là 2, 6, 10 
và 14. 

 

 

Nhóm 
NanV 

Moment từ (µB) 

Nan 
V 

NanV 
3d 4s 4p Tổng 

Na8V 0,095 4,255 0,272 0,379 4,905 5,000 

Na9V 1,032 4,194 0,390 0,384 4,968 6,000 

Na10V 0,166 4,125 0,356 0,353 4,834 5,000 

Na11V -0,818 4,170 0,299 0,349 4,818 4,000 

Na12V -3,699 4,090 0,302 0,307 4,699 1,000 
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      a) b) 

Hình 2. a) Mô hình của một nguyên tử và thứ tự các orbital nguyên tử 
b) Mô hình của một nhóm nguyên tử và thứ tự các orbital của nhóm nguyên tử (Jena, 2013) 

Ở Hình 2a) hạt nhân mang điện tích dương nên được cố định tại tâm của nguyên tử, Hình 2b) là mô hình 
Jellium của nhóm nguyên tử, ở đó các điện tích dương bên trong hạt nhân chuyển động hỗn loạn bên 
trong nhóm nguyên tử hình thành như khối cầu. 

Bảng 3. Sự tương đồng về cấu hình electron của các nhóm nguyên tử và các kim loại hoặc ion kim loại chuyển tiếp 

NanV Cấu hình electron 
Kim loại hoặc 
ion kim loại 

Cấu hình electron 

Na8V 2
α1S 1P 1D6 5  Mn2+ 2 2 6 2 6 51s 2s 2p 3s 3p 3d  

Na9V 2 6 5 1
α1S 1P 1D 2Sα  Cr 2 2 6 2 6 5 11s 2s 2p 3s 3p 3d 4s  

Na10V 2 6 5 2
α1S 1P 1D 2S  Mn 2 2 6 2 6 5 21s 2s 2p 3s 3p 3d 4s  

Na11V 2 6 5 1 2
α1S 1P 1D 1D 2Sβ  Fe 2 2 6 2 6 6 21s 2s 2p 3s 3p 3d 4s  

Na12V 2 6 5 4
α1S 1P 1D 1Dβ

 Cu2+ 2 2 6 2 6 91s 2s 2p 3s 3p 3d  
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Hình 3. Hình dạng các orbital của ion Mn2+ theo phương pháp TPSSTPSS/DGDZVP 

 
Hình 4. Hình dạng các orbital của nguyên tử Cr theo phương pháp TPSSTPSS/DGDZVP 
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Hình 5. Hình dạng các orbital của nhóm nguyên tử Na8V theo phương pháp TPSSTPSS/DGDZVP 
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Hình 6. Hình dạng các orbital của nhóm nguyên tử Na9V theo phương pháp TPSSTPSS/DGDZVP 

Từ hình dạng về mật độ spin electron và cấu hình 
electron của các nhóm nguyên tử cho thấy, các 
nhóm nguyên tử có sự tương đồng về trạng thái 
moment từ và cấu hình electron hóa trị với một số 
nguyên tử hoặc ion của kim loại chuyển tiếp.  

Hình dạng của các orbital trên các nhóm nguyên 
tử Na8V và Na9V cho thấy, ở orbital S và P có sự 
phân bố trên toàn bộ nhóm nguyên tử, trong khi 
đó orbital D chỉ có phân bố trên nguyên tử V. 
Điều này cho thấy, nguyên tử V ảnh hưởng lớn 
đến từ tính của cả nhóm nguyên tử. 

Khi so sánh Hình 3 và Hình 5 cho thấy, sự giống 
nhau về hình dạng của các orbital giữa ion kim 
loại Mn2+ và nhóm nguyên tử Na8V. Tương tự 
như vậy đối với Hình 4 và Hình 6, nhóm nguyên 
tử Na9V có cấu hình electron là 2 6 5 11S 1P 1D 2Sα α  

sẽ có đặc điểm về hình dạng các orbital gần giống 
như các orbial của kim loại Cr, tuy nhiên thứ tự 
các mức năng lượng của các orbital trong Cr khác 
so với trong nhóm nguyên tử Na9V, cấu hình 

electron theo mức năng lượng của kim loại crom 

là 2 2 6 2 6 511s 2s 2p 3s 4s3p 3d . Tương tự như 

vậy, sự tương đồng về hình dạng của các orbital 
của các nhóm nguyên tử Na10V, Na11V, Na12V 
tương ứng với kim loại Mn, Fe và ion Cu2+. 

4. KẾT LUẬN 

Nguyên tử V tinh khiết có giá trị moment từ là 5 
µB, khi pha trộn với các kim loại Na có thể làm 
tăng hoặc giảm giá trị moment từ này. Nhóm 
nguyên tử Na8V có các đặc điểm từ tính ít phụ 
thuộc vào nguyên tử Na có trong nhóm.  

Các nhóm nguyên tử và các kim loại hoặc ion kim 
loại chuyển tiếp có cùng cấu hình electron hóa trị 
thì có hình dạng mật độ spin gần giống với nhau 
và giá trị moment từ thì bằng nhau, điều này mở 
ra hướng nghiên cứu thay thế các vật liệu từ tính 
từ các kim loại chuyển tiếp bằng các nhóm 
nguyên tử. 
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Phương pháp tính toán lý thuyết DFT có thể xác 
định được các giá trị moment từ của từng orbital 
có trong nhóm nguyên tử và của cả nhóm nguyên 
tử. Việc nghiên cứu thực nghiệm các nhóm 
nguyên tử còn gặp nhiều khó khăn vì vậy phương 
pháp tính toán bằng lý thuyết sẽ cung cấp các 
thông tin hữu ích, định hướng cho các nghiên cứu 
thực nghiệm liên quan đến các vật liệu từ. 

Kết quả nghiên cứu mở ra hướng thay thế các 
nguyên tử Na bằng các nguyên tử kim loại kiềm 
khác như Li, Cs, K,... hoặc thay thế kim loại V 
bằng các kim loại chuyển tiếp khác nhằm tìm ra 
nhóm nguyên tử có độ bền tối ưu và từ tính theo 
mong muốn.  
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