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В последнее время двумерные материалы вызвали большой интерес благодаря их уникальным свойствам. Недавно была теоретически предсказан и синтезирован экспериментально силицен. 

Исследования силиценовых нанолент (SiNR) с помощью сканирующей зондовой микроскопии и спектроскопии подтвердили тесную связь между структурой и свойствами, предоставляя структурнную и электронную информацию в атомном масштабе. 
В данной работе на основе метода функционала плотности произведен расчет колебательного спектра силиценовых нанолент. края которых пассивированы атомами водорода. Все вычисления проводились с использованием программы Quantum Espresso. В основе лежит метод псевдопотенциала с использованием плоских волн в рамках теории функционала плотности (DFT). Влияние остовных электронов учитывалось путем использования ультрамягких псевдопотенциалов. Использовался нелокальный обменно-корреляционный функционал в параметризации Perdew-Zunger (PZ). Энергия обрезания плоских волн для самосогласованного расчета составляла 40 Ry. Для интегрирования по зоне Бриллюэна была использована сетка 7х7х1 в обратном пространстве
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