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  )۱۵/۴/۱۳۹۳ :ييافت نسخة نهايدر؛  ۴/۱۰/۱۳۹۱ :افت مقالهيدر(

  دهيچك

محاسـبات   م بـا اسـتفاده از  يبـا پـالاد   آنهـا اژ يمس و نقره و آل يدو تا نُه اتم يهانانوخوشهي و الکترون  يسيمغناط ، يساختار خواص ن مقاله،يدر ا
 يانـرژ  يبا بررس ـ. رديگ يقرار م يورد بررسمل کامل يو پتانس يمحاسبات تمام الکترون يريبا به کارگ و يچگال يتابع ةيدر چارچوب نظر يکوانتم

ح يتـرج مسـطح را   يسـاختار  يزومرهـا يا ها نانوخوشهکوچک،  يها م که در اندازهيده يمختلف هر نانوخوشه، نشان م يساختار يزومرهايا ةنيکم
 يگـذر سـاختار  . شـود  يهـا مشـاهده م ـ   در خوشـه  يبعـد  به سه يدوبعد يزومرهاياز ا يک گذر ساختاريش اندازه، يکه با افزا يدهند، در حال يم

بـا  . دهـد  يشش رخ م ـ ةم در اندازيپالاد-نقره ياژيآل يها هفت و گذر نانوخوشه ةم در اندازيپالاد-مس ياژيخالص مس و نقره وآل يها نانوخوشه
سه  ياژيو آل يخالص دو و هشت اتم يهاشود که نانوخوشه يدار نشان داده ميپا يزومرهايا يو وردش دوم انرژ يواپاش يانرژ يحاسبه و بررسم

ن يبـر تـابع گـر    يمبتن ـ يا ذره ح بسيدار پس از اعمال تصحيپا يزومرهايا يسيو مغناط يخواص الکترون.هستند ييجادو يها ، خوشهيو هفت اتم
  .رديگ يقرار م يسبه و بررسمورد محا

  

  نقره ةمس، نانوخوش ةاتم مرکز، نانوخوش يعدد هي، توابع پايمحاسبات تمام الکترون ،يچگال يتابع ةينظر :يديكل يها واژه
  

  

  مقدمه .١

بـه    کـه  ماده هسـتند  يها و حالت بلوران اتميم يها پلشهنانوخو
 يخواص ـ ،يآثار سـطح  ةن غلبيو همچن يعلت بروز آثار کوانتم

نشـان  از خـود   يبلـور حالـت   متفـاوت از  و ه،وابسته بـه انـداز  
بـا   ييهـا  توان دسـتگاه  يآنها م ةم اندازيبا تنظ و بنابراين دهند يم

ــا ــوب را جســتجو و طراحــ يخــواص و کاربرده ــرد يمطل . ک
هـا بـه     خوشـه نانواص خـو  يوابستگ ةنحو حين درک صحيبنابرا

 يهـا امـر   ن دسـتگاه يا يردکارب يها ليپتانس ييشناسادر  ،ندازها
زات ي ـاز بـه تجه ي ـن مسـأله ن ي ـا يتجرب ـ يبررس. است يضرور

مــوارد  يدارد و در برخــ يشــگاهيمــت آزمايق شــرفته و گــرانيپ
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خـواص نانوسـاختارها دچـار     ييز در شناسـا ي ـشرفته نيادوات پ
  بـه  يساکن کوانتم محاسبات ابتدابه. شود يم  ت و چالشيمحدود
ف ي ـط يبررس ـ ين و قابل اعتمـاد بـرا  يگزيکار جا ک راهيعنوان 

  .از خواص نانوساختارها مورد توجه قرار گرفته است يعيوس
ــه،  يفلــز يهــا از جملــه نانوخوشــه جــذاب و مــورد علاق

هسـتند کـه   ) مـس، نقـره و طـلا   (ب ي ـفلزات نج يها نانوخوشه
 ـيآرا. دارند يقابل توجه يکاربرد يها  ليپتانس  ةي ـلا يش الکترون
d ب يت فلزات نجيظرف

10
s
ن عناصـر  يکه ا رودياست وانتظار م1

ت يل اهمياما به دل. از خود نشان دهند يگروه، خواص مشابههم
از خـود نشـان    متفاوت  يموارد رفتار ي، طلا در برخيتيآثار نسب

 مـس نـانوذرات   يزوريبه منظور بهبود خواص کاتال]. ۱[دهد يم
ورد توجـه قـرار   راً م ـيم اخيپالادبا فلز  ياژسازيکار آل ، راهنقرهو 

ت بـالا و  ي ـعلت داشتن فعال بهم، يفلز پالاد]. ۳و  ۲[گرفته است 
مـت  يق مناسـب امـا گـران    يزوري، کاتـال خوب ييايميش يداريپا

 ـاز ا .]۴[ است  ياژي ـآل يهـا  خـواص نانوخوشـه   ين رو بررس ـي
  .راً مورد توجه قرار گرفته استيم اخيپالاد -م و نقرهيپالاد-مس

خـالص مـس و    يهالف نانوخوشهن مقاله خواص مختيدر ا
 يم را بـا اسـتفاده از محاسـبات کـوانتم    يبا پالاد آنهااژ ينقره و آل

 ين منظور ابتدا تابعيا يبرا. ميده يقرار م  و مطالعه يمورد بررس
 انتخـاب انجـام محاسـبات    يرا بـرا   مناسـب  يهمبستگ -يتبادل

 ارسـاخت ن يدارتري ـ، پاين تـابع ي ـسپس بـا اسـتفاده از ا  . ميکن  يم
، يخـواص سـاختار   ين کـرده و بـه بررس ـ  يـي را تع ها نانوخوشه

 .م پرداختيآنها خواه يو الکترون يسيمغناط
  

  روش محاسبات. ۲

 ـ  يافـزار  نـرم  تةبس ـاز   اسـبات انجـام مح  يبرا و  يتمـام الکترون
 يبـرا  يارزشـمند  يهـا  تي ـقابلکـه    FHI-aims   ١    ل کامـل يپتانس
دارد، هـا    و مولکولها  هخوش يهايژگيق و کارآمد ويف دقيتوص

بـر اصـول    ياول متک جةدر در  ن بستهيا ].٥[استفاده شده است 
 ـ -يهـارتر  ةي ـن نظريو همچن ـ اسـت  يچگال يتابع  ةينظر ، کوف

 ةي ـنظرماننـد   ياذرهبـس  حاتيتصـح  و والـس درکنش وانبرهم
ح يتصـح  نيهمچن ـ و MP2)(ت پلس ـ -دوم مـولر  بـة اختلال مرت

GW ]بـه کـار رفتـه در     يتيحات نسبيتصح. رديگيبر مر را د] ٦
____________________________________________ 

 .۱ Fritz Haber Institute ab initio molecular simulations 

اسکالر و بدون در نظر گرفتن  يتيافزار در چارچوب نسبن نرميا
مس و  يها ن که اتميبا توجه به ا. باشد يمدار م -نيح اسپيتصح

کـنش   رود کـه بـرهم   يسبک هستند، انتظار م ـ ينقره به طور نسب
 يمـورد بررس ـ  يهـا  در رفتار دسـتگاه  ير چندانيثأمدار ت -نياسپ

. کنـد  يد م ـييأن موضوع را تير ايج مطالعات اخينتا. نداشته باشد
شـامل  ( يتيبا استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن تمام نسـب  راًياخ

کنش  ن برهمينشان داده شده است که ا) مدار -نيکنش اسپ برهم
 يهـا  خوشه يو ساختار يسيدر خواص مغناط ير قابل توجهيثأت

  .]٨ و ٧[کوچک مس و نقره ندارد 
شَــم  -نکــوه ةذر تــک يهــا تــاليرب، او FHI-aimsتةدر بســ

٢يمرکز عـدد  -اتم يتاليربوا ةيبرحسب توابع پا
(NAO)   کـه بـه ،

  :شودير هستند، بسط داده ميز يشکل کل

)۱(                                           ( )
( )

( )Y ,= Ωi
i lm

u r
r

r
ϕ 

)ةن رابطــي ـدر ا )rui ةک معادلــي ـ يتوابــع بخـش شــعاع  ژهي ـو 
)نگرگونه و يشرود )

lm
Y

Ω يياز آنجـا  .هستند يکرو يها هماهنگ 
) يکه توابع شعاع )r

iu يعـدد  مختلـف بـه طـور    يهااتم يبرا 
ف يتوص ـ يبـرا  ييالاب ـ يريپـذ اند، از انعطـاف  شده يبندجدول
ن عامـل باعـث   ي ـکـه ا  برخوردار هستند، يرتناوبيغ يها دستگاه

افــزار ن نــرميــا) ســرعت و دقــت( يير کــارايــگ ش چشــميافــزا
 .شده است ياتم يها ها و خوشه ف مولکوليدر توص يمحاسبات
 ليپتانس ـ يرژ، ان ـيارتعاش ـ يهـا  بسـامد  يف نظـر يتوص ـ يبرا
ه هـا بسـط داد   اتـم  يعـادل حول مکـان ت  اهنگب هميتا تقر، دستگاه

  :شود يم 

)۲(  ( ) ( ) ( )
i ji ij

V RV
V R V R R Ri i j

R R Ri ∂

  ∂ ∂ = + +   ∂ ∂   
∑ ∑

21
0

2
  

متعلـق   ييفضـا  ةمختص N۳  ةشمارند   jو i   يها سياند كه در آن
ت ياول در وضـع  ةمربوط بـه مشـتق مرتب ـ   ةجمل. اتم است Nبه 

بـا  ان تـو  يز م ـي ـرا ن V )۰( ةجمل ـ و دستگاه صفر اسـت  يتعادل
 N۳س يمـاتر . صفر در نظر گرفت، ليپتانس أمبدانتخاب مناسب 

) يبعد )V R R Ri j∂ شـود   ناميده مي روين يها س ثابتيماتر 2∂∂
البتـه  . هستند دستگاههاي ارتعاش طبيعي  مقادير آن بسامد و ويژه

  کـز  حرکت انتقـالي مر  مقادير به دليل اين که تعدادي از اين ويژه

____________________________________________ 
 .۲ Numerical atom-center orbital 
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  .همبستگي مختلف ونتايج تجربي متناظر -تبادلي هاي يبا تابع و نقره دوتايي مس ةواص ساختاري محاسبه شدخ. ۱ جدول

  بسامد ارتعاشي

( )cm−1  

 طول پيوند

)Å(  

 انرژي بستگي

( )eV
atom  

 دوتايي  روش

269 

259 

2/21 

2/24 

-1/13 

-1/02 
PBE 

 

revPBE 
 مس

265[15] 
 

2/22[14] 
 

-1/04[13] 
 

 نتايج تجربي
 

 

172 

180 

2/6 

2/57 

-0/83 

-0/91 
BLYP 

 

PBE 
 نقره

   نتايج تجربي [16] 0/82- [17] 2/53 [17] 192

  
منجـر بـه ارتعـاش     و همچنـين دوران حـول مرکـز جـرم،    جرم 

 يمشتق دوم انرژ FHI-aimsافزار  در نرم. شود، صفر هستند ينم
 يهـا  ييجـا  جاد شده از جابـه يا يروهاياز ن يعدد يريگ با مشتق

ق بسـامد  ي ـدق ةمحاسـب  يبـرا . شـود  يمحدود کوچک محاسبه م

  .نه استفاده شودين ساختار بهيدارتريد از پايبا يارتعاش
  
  يهمبستگ -يتبادل يانتخاب تابع. ۳

امـا   ، ق استيدقالاصول  يعل يچگال يتابع ةينظرکه  نيبا وجود ا
ت ي ـک کمي ـکـه   يهمبسـتگ  -يتبـادل  يانـرژ  يتابعق يشکل دق

ست و لذا در عمـل  يشناخته شده ن ، ه استينظرن يدر ا يمحور
ن يبنـابرا . د شده استيتول ين تابعيا يبرا يگوناگون يها بيتقر

ــرا  ــه بـ ــت کـ ــبات، يلازم اسـ ــام محاسـ ــابع انجـ ــدا تـ    يابتـ
-FHI يمحاسـبات  ةبسـت . مناسب انتخاب شود يهمبستگ -يتبادل

aims يمختلف ـ يهـا  ياسـتفاده از تـابع  ت ي ـقابل PBE،revPBE ،  
BLYP ،RPBE  ،PW-LDA بـه منظـور    ن مقالـه ي ـادر  .را دارد

خالص  يها انجام محاسبات نانوخوشه يمناسب برا يافتن تابعي
 ييتـا دو يو الکترون ـ يخـواص سـاختار   ،نقـره  مس و ياژيو آل

مختلـف محاسـبه    يهـا  بي ـمس و نقره با تقر) ياتم دو ةخوش(
ج بـه  ينتـا . سـه شـده اسـت   يموجـود مقا  يج تجربيبا نتاو  ،شده

 ـيکه بـا مقـاد   ييهايتابعدست آمده توسط   يخـوان  هـم  ير تجرب
  .آورده شده است ۱اند، در جدول داشته يبهتر

توان گفت کـه  يمس م ييمربوط به دوتا يهابا توجه به داده

ــابع ــر دو تـ ــول پrevPBE و  PBE يهـ ــامد يطـ ــد و بسـ   ونـ
 يبسـتگ  ي، اما انرژ]١٠و  ٩[ کننديف ميصرا خوب تو يارتعاش

   دارمقـ ـبــه  revPBE يمحاســبه شــده بــا اســتفاده از تــابع    
رسـد کـه   يبه نظر م ـ رو از اين .تر استکيمتناظرش نزد يتجرب
 ـبـا ا  مـس  يهـا نانوخوشـه  يداري ـپا يبررس معتبرتـر   ين تـابع ي

 بسـامد نـد و  يوطـول پ  PBEي تـابع نقـره،   ييدوتا يبرا. باشد يم
  ف يبهتــر توصـ ـ يتجربــ يهــاا نســبت بــه داده ر يتعاشــرا

ــد؛ امــايمــ ــابع کن ــيانرژ BLYP  يت ــديپ ي ــنزدرا  ون ــه  کي   ترب
ــدارم ــ قـ ــ يتجربـ ــد يمـ ــود ا . ]١١[ دهـ ــا وجـ ــبـ   ن، در يـ

  کوچـک نقـره بـا اسـتفاده      يهـا  خواص نانوخوشـه ] ١٢[مرجع 
  شـده   يگـر بررس ـ يد يتـابع  ٢١و  PBE ، BLYP يهـا ياز تابع

   يانـرژ  BLYP ياگرچـه تـابع   جه گرفتـه شـده اسـت کـه    ينت و
امـا سـاختار    کنـد، يف م ـينقـره را خـوب توص ـ   ييدوتا يبستگ
 ـ    بزرگ يهانانوخوشه يهندس  ين ـيب شيتر را مطـابق بـا تجربـه پ

 revPBEو  PBE يهـا  ياز تابع حاضر ةن در مقاليبنابرا. کندينم
 نقـره و مـس   يهـا نانوخوشـه انجـام محاسـبات    يب برايترت  به

  .شده استاستفاده 
ها و سـازوکار   اوربيتالن يب يدشدگيبريهبه منظور درک بهتر   

کن يل بـار مـول  ي ـو نقـره، از تحل  مس يها نانوخوشهوندها در يپ
 ـ  يبررس يبرا مـس و نقـره اسـتفاده     ييدوتـا  يسـاختار الکترون

به  يسيمغناط يو نقره، حالتمس  آزاد يها ه اتميحالت پا. ميکرد
3d [Ar]  يش الکترونيبا آراب يترت

10
 4s

4d [Kr]و 1
10

 5s
  است، 1
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D3h 

-1/72(-1/46) 

C2v 

-1/53(-1/29) 
D4h 

-1/42 (-1/18) 
C2v 

-1/09(-0/899) 

        

Cs 

-1/895(-1/55) 

C2v 

-1/901(-1/576) 
Td 

-1/903(-1/580) 
D5h 

-1/81(-1/48) 

هاي مربوط به  داده .اتمي مس و نقره ۹تا  ۳هاي پايدارترين ساختار نانوخوشه )eV/atom(هندسة تعادلي، گروه تقارني و انرژي بستگي  .۱شکل
  .نقره در پرانتز ذکر شده است

  

بـا   يس ـيرمغناطيغ دستگاهک يم يپالادآزاد که اتم  يدر حال
4d [Kr]  يساختار الکترون

10
5s
کن يل بار موليتحل. باشد يم 0

 ــ ــان م ــد ينش  ــ ،ده ــاختار الکترون ــه س ــا يک ــس ييدوت  م

)4s
0/94 

4p
0/05 

3d
ــره ) 10/01 5s(و نقـــ

1/01
 5p

0/04
 4d

9/94 (
و s  يها تالين اوربيب يدشدگيريهبدهد  يباشد که نشان م يم

 dفعـال   يهـا  گر، الکترونيبارت دبه ع. ف استيار ضعيبس
 ياتم ـ s اوربيتـال مشخصـه   مس و نقره عمـدتاً  يها خوشه
را  يا بسـته  بـاً يتقر يهـا  که پوسته d يها د و الکترونهستن
ــيتشــک ــدک يل م ــد، نقــش ان ــدها و خــواص يدر پ يدهن ون
 ٢٠٠٧ز در سال يلو و همکارانش ن. دستگاه دارند يسيمغناط

 s اوربيتالاز  يس ناشيحالت فرومغناط يريگ ، شکليلاديم
ل يبه دل .]١٨[ اند د کردهييطلا و نقره تأ يها را در نانوخوشه

 ميپالاد- مس يها ونديپدر  ،ميشتر اتم پالاديب يخواه الکترون
م يبـه پـالاد   و نقـره  اتـم مـس  از انتقال بـار  م يپالاد- و نقره

کن يل بار مولين مطلب، تحليد اييأبه منظور ت. رديصورت گ
اعمال و مشاهده شد که مطـابق   AgPdو   CuPd ييبر دوتا
م بار يبار مثبت و اتم پالاد يداراونقره  مس يها ، اتم انتظار

  .است يمنف

  ها نانوخوشه داريساختار پا. ۴

کـردن   داي ـ، پ نانوخوشـه ک ي ـخـواص   ةمحاسـب  يبرا گام نياول
ک ي ـ يتعـادل  ةهندس ـ نيـي تع يبـرا   . باشـد  يم  آن يتعادل ةهندس

 -بــورنل يپتانســ يانــرژســطح  مطلــق ةنــيکم ديــبانانوخوشــه، 
هـر نانوخوشـه،    ين منظـور، بـرا  يبـد . ميکن ـ داي ـرا پمرآن ياپنها

م و سـپس بـا   يدر نظر گرفت را يه مختلفياول ياتم يها يکربنديپ
هـا   وارد بر اتم يرويصفر کردن نيعني  ،ياعمال واهلش ساختار

 يروهـا، سـاختارها  يق جابه جـا کـردن آنهـا در جهـت ن    ياز طر
. مي ـمربـوط بـه آنهـا را بـه دسـت آورد      يو انـرژ  يينها ةديواهل

و  يتعـادل  ة، بـه عنـوان هندس ـ  ين انـرژ يساختار متناظر با کمتر
 يزومرهـا يده بـه عنـوان ا  يواهل يساختارها ةيدار و بقيزومر پايا

  .دار نانوخوشه در نظر گرفته شديپا شبه يساختار
مس  ييتا نهتا  خالص سه يها نانوخوشه داريپا يتعادل ةهندس

 يکـه بـرا   شـود يمشـاهده م ـ . شده استآورده  ۱در شکلو نقره 
 يباً هـم انـرژ  يمس و نقره، دو ساختار تقر يهشت اتم ةنانوخوش
 ـاز ا يک ـينان يتوان با اطم يوجود دارد و نم Tdو  C2vبا تقارن  ن ي

 يهـا  در بخـش . کـرد  يدار معرفيپا يدو را به عنوان ساختار تعادل
  ييايميش ـ يسـخت   C2vمس با تقارن ةد که نانوخوشيم ديبعد خواه
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، )سطر پايين(پالاديم -و نقره) سطر بالا(پالاديم - مس آلياژيهايپايدارترين ساختار نانوخوشه) eV/atom(هندسة تعادلي و انرژي بستگي  .۲شکل
  .هاي روشن نشان داده شده است اتم پالاديم با کره

  
از  Tdنقـره بـا تقـارن     ةبـه تجربـه دارد و نانوخوش ـ   يتر کينزد

. برخوردار اسـت  C2v نسبت به ساختار يشتريب ييايميش يسخت
هـر   يش اتمسه تا ش يهاخوشه   نانوشود  يده ميطور که د  همان

 بزرگتـر  يهـا و خوشـه  يبعـد  دومسطح  يهاساختاردو عنصر، 
 يهندسک نظم ي نيهمچن. دهند يل ميتشک يبعد سه يهاساختار

 ـا اسـت؛ مسطح قابـل مشـاهده    يها نانوخوشه يساده که برا ن ي
 ةمثلث بـه هندس ـ ک يدن شاز اضافه   دارياست که هر ساختار پا

  .شود يساخته م يقبل ةدار نانوخوشيپا
ــا ــه  يياز آنج ــهک ــداد هندس ــا تع ــاول يه ــرا ةي ــن ب  يممک

، در )نـوع اتـم  ا چنـد  ي ـدو شـامل  (ناجور هسـته   يها نانوخوشه
 افتني ـشـتر اسـت،   يب يل ـيخ خـالص،  يهـا  سه با نانوخوشهيمقا
خواهـد   بـر  زمـان  يکار ياژيآل ةساختار هر نانوخوش نيدارتريپا

کمتـر از   يهـا  راً نشان داده شده است که در نانوخوشـه ياخ. بود
با  ياژسازي، آل]۲۰[و کمتر از هفت اتمِ مس ] ۱۹[شش اتمِ نقره 

ن يبنـابرا . دهد ير نمييستم را تغيدار سيپا يتعادل ةم، هندسيپالاد
 يهـا  دار نانوخوشـه ي ـکاهش حجم محاسـبات، سـاختار پا   يبرا

در نظر گرفته  ياژيآل يها خوشه ةيخالص را به عنوان ساختار پا
مختلـف   يهـا  تيمس و نقره در موقع يها اتم م را بايو اتم پالاد

 يزومرهـا يا ةن ـيکم يانـرژ  ةس ـيسـپس بـا مقا  . مين کرديگزيجا
 ياژي ـآل ةن ساختار هر نانوخوش ـيدارتريمختلف محاسبه شده، پا

 يهـا  نانوخوشـه  ن سـاختار يدارتريافتن پاي يبراالبته . شدن ييتع
زومــر ين ايدارتريــاز هفــت اتــم، عــلاوه بــر پا بزرگتــر ياژيــآل

 يز بـرا ي ـدار آن ني ـپا شـبه  يزومرهـا يا يخالص، برخ ةنانوخوش
  .شد يبررس ميپالاداتم  ينيجانش
 يبــرابــه دســت آمــده  يســاختار يزومرهــاين ايدارتريــپا

طـور    همـان . آورده شده است ۲ در شکل ياژيآل يها نانوخوشه
هشـت   ةنانوخوش يزومرها، به استثناين ايشود، در ا يده ميکه د

ن يشـتر يبـا ب  يگـاه يم در جايم، اتم پـالاد يپالاد -مس يو نُه اتم
ن قابل مشاهده است کـه  يهمچن. قرار گرفته است ييآرا عدد هم

 ير از سـاختارها ام، گـذ يپـالاد  -مـس  ياژيآل يها در نانوخوشه
شـود؛ در   يآغاز م ـ يهفت اتم ةاز نانوخوش يمسطح به سه بعد

ر در ان گـذ ي ـم ايپـالاد  -هنقـر  يهـا  نانوخوشـه  يکه برا يصورت
 ةدهد که هندس يج نشان مينتا. دهد يرخ م يشش اتم ةنانوخوش

ــپا ــآل يهــا نانوخوشــه داري ــه ياژي ، بــرخلاف ياتمــ هشــت و نُ
ــه ــا نانوخوش ــک يه ــاوت از هندسـ ـ  کوچ ــر، متف  يتعــادل ةت

  .خالص است يها نانوخوشه
توانـد   يکوچـک م ـ  يهـا خوشـه  ييايميو ش يکيزيخواص ف

حـذف   يـا غالباً افـزودن  اندازه داشته باشد و به ياديت زيحساس
گيـري   تواند به تغييرات چشم ها مي  دستگاهاين اتم در  يكکردن 

 برخـي  ةوابسته به انـداز  تغييراتبعد،  يها در بخش .منجر شود
  .كند مي بررسيمحاسبه شده را  يها خواص نانوخوشه

  

   يخواص ساختار. ۵  
 ـپا ةنشـان دهنـد  کـه   يبسـتگ  يانرژ   قـدرت ن يو همچن ـ يداري
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پالاديم -هاي خالص مس و آلياژي مسنانوخوشه) nc(آرايي ميانگين و عدد هم) d(، طول ميانگين پيوند )Eb(بستگي نمودارهاي انرژي  .۳شکل

  .برحسب تعداد اتم ،)سمت راست( پالاديم-خالص نقره و آلياژي نقره هايو نانوخوشه) سمت چپ(
  
محاسـبه   ريز ةاز رابطاست،  گاهک دستيدر  ين اتميب يهاونديپ
  :شود يم

)۳(                   , ( ) ( )tot tot − =
n ME M En

Eb
n

  
 ةن رابط ـي ـم از ايک اتـم پـالاد  يبا  ياژيآل يها نانوخوشه يو برا
  :شود يافته استفاده ميم يتعم

)۴(        .( ) ( ) ( ) ( )1tot 1 tot tot − − −− =
Pd n M PdE M E En

Eb
n

  
)،بالا ابطور رد )totE M n  و( )tot − PdE M n  يانـرژ ب ي ـبه ترت 1

)،ياژي ـخالص و آل يتما n يها خوشه کل )tot ME  اتـم   يانـرژ
)ا مس وينقره آزاد  )tot PdE باشـد  يم م ـياتم آزاد پـالاد  يانرژ .

نشـان  ) ۳شـکل  ( يبسـتگ  يمـورد انـرژ  ج به دست آمده در ينتا
ش يسـتم را افـزا  يس يداري ـدهد که بزرگ شدن نانوخوشه، پا يم
ش انـدازه،  يرا با افزاين رفتار کاملاً قابل درک است، زيا. دهد يم

درون نانوخوشه کـاهش   يها به اتم يسطح يها نسبت تعداد اتم
شود  يف ميستم ضعيدر س يسطح ةشد دهيبر يوندهايافته، اثر پي
 يخالص بـه سـمت انـرژ    يها خوشه يبستگ يجه، انرژيدر نت و

. ابـد ي يش ميافزا) eV۹۵/۲ (و نقره  (eV 3/50) بلور مس يبستگ

 ةانداز غالباًم، يک اتم پالادياژ کردن با يآلکه  دهند ينشان م جينتا
 يدهـد، در حـال   يش مينقره را افزا  يها خوشهنانو يبستگ يانرژ

 ـا. ]۲۱[ مس ندارد يها بر نانوخوشه يادير زيکه تأث ن موضـوع  ي
ونـد  يتـر از پ  يم و نقره قـو ين اتم پالاديوند بيکند که پ يدلالت م

  .آن با اتم مس است
 يهـا  نانوخوشـه  يخواص سـاختار  ةسيف و مقايتوص يبرا

 يـي آران و عدد هميانگيوند ميطول پ يها تيمطالعه شده، از کم
 ـ  تين کميرفتار ا. ميکن ين استفاده ميانگيم ر حسـب انـدازه   هـا ب

 ـارا ۳در شـکل   ياژي ـخـالص و آل  يها نانوخوشه يبرا ه شـده  ي
ونـد  يهـا، طـول پ   ش تعداد اتـم يشود که با افزا يمشاهده م. است

هر چند . ابدي يوند کاهش ميافته و لذا قدرت پيش ين افزايانگيم
و بهبـود   يبسـتگ  يانـرژ  ةش اندازين رفتار در نگاه اول با افزايا

 يرسد، امـا بررس ـ  ياندازه، در تضاد به نظر مش يبا افزا يداريپا
 ، هاش تعداد اتميبا افزا. ستين گونه نيدهد که ا يتر نشان م قيدق

ش يافـزا ) يـي آرا عدد هم(هر اتم  يهاهين همسايتر کيتعداد نزد
 ـ  ت ي ـظرفجه بار يدر نتفته و اي  يشـتر يب يونـدها ين پيهـر اتـم ب

  افـت يدر يکمتـر  يرونوند بار الکتيهر پن يبنابرا .شود ميم يتقس
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) سمت چپ(هاي خالص مس نانوخوشه بعدي و سهبعدي اختارهاي دوپايدارترين س (nc)آرايي ميانگين  عدد همو ) d( طول پيوند ميانگين .۴شکل

  ).سمت راست(و نقره 
 

. ابـد ي يش م ـيافـزا آن طول  و کاهشآن قدرت جه يکرده و در نت
 ياژي ـخـالص و آل  يهـا  نانوخوشـه  يش براين افزايا ۳در شکل

ش ين است که بـا افـزا  يا يينها يبند پس جمع. شود يمشاهده م
ش يابد، اما با توجه به افـزا ي يوندها کاهش ميپ اندازه، قدرت تک

ــداد پ ــدها در يتع ــتگاهون ــوع پا دس ــدر مجم ــه  يداري   نانوخوش
  .ابدي يش ميافزا

 ونـد يکـه طـول پ  دهـد   ينشان م ۳ه شده در شکل يج اراينتا
مس بـا تعـداد    ةتر از نانوخوش نقره بزرگ ةنانوخوش هر نيانگيم

تـر   کوچـک  ين امر، شـعاع اتم ـ يا ليدل. باشد يم کساني يها اتم
ن از يهمچنــ. اســت Å ۴۴/(1(نســبت بــه نقــره  1)/Å ۲۸(مــس 

تـر از نقـره و    کوچـک ) Å)۳۷/۱م يپـالاد  يکه شعاع اتم ـ ييآنجا
م به يلادبا پا ياژسازياست که آل يعيباشد، طب يتر از مس م بزرگ

 يها ن خوشهيانگيوند ميش طول پيب منجر به کاهش و افزايترت
ش تعـداد  يکه بـا افـزا  شود  يمشاهده م. خالص نقره و مس شود

به خالص  يها ن خوشهيانگيم ييآرا وند و عدد همي، طول پها اتم
عـدد  . کنـد  يل م ـيبلورمس و نقره مر متناظرشان در يسمت مقاد

 ـ يو طول پ ۱۲مس و نقره برابر با  يدر بلورها ييآرا هم ن يونـد ب
ــم ــه ترت ات ــا ب ــه ــداز. ]۲۱[اســت  Å ۸۹/۲ و ۵۵/۲ بي ــا ان  ةام

کوچـک اسـت و    يل ـينجـا خ يمطالعـه شـده در ا   يها نانوخوشه

  .دارد ير بلوريبا مقاد ياديز ةر محاسبه شده فاصلين مقاديبنابرا

  بعد گذر از دوبعد به سه. ۶
شـده، در   يبررس ـ يهـا  شـه م که نانوخويديقبل د يها در بخش

شـوند، در   يدار م ـيپا يدوبعد يکوچک در ساختارها يها اندازه
ح يرا ترج يبعد سه يتر، ساختارها بزرگ يها که در اندازه يحال

و طول  ييآرا عددهم يارهاددر نمو ين گذر ساختاريا. دهند يم
 خـالص  ةنانوخوش ـ نيب ـدر پرش  کين به صورت يانگيم ونديپ

گـذر  ن ي ـدرک بهتـر ا  يبرا .شود يشاهده مم ياتم  شش و هفت
سـاختارها بـه    يداري ـن نکته توجه کرد که پايد به ايبا يساختار

قـدرت  . دارد يونـدها بسـتگ  يپ قدرت و تعداد تک يدو عامل کل
ونـد  يتـوان بـا طـول پ    يم م ـير مستقيوندها را به صورت غيپ تک

، نيانگي ـم يـي آرا که عدد هـم  يکرد، در حال يريگ ن اندازهيانگيم
و  فـوق  طيبا علم بـه شـرا   .است دستگاه يوندهايمعرف تعداد پ

ن يدارتري ـپامشاهده شـده،   يگذر ساختارعلت  يمنظور بررس به
 يهـا  انـدازه بـا  خـالص   يها خوشه يبعد و سه يساختار دوبعد

 يـي آرا و عـدد هـم   ونـد يطـول پ م و ي ـمختلف را به دسـت آورد 
  ).۴شکل(م يسه کردين آنها را با هم مقايانگيم

، عـدد  يدوبعـد  يسـاختارها  شـود،  يم ـ دهي ـکه د رطو مانه
 ينسـبت بـه سـاختارها    ين کمتـر يانگيوند ميو طول پ ييآرا هم
ح داده ين صورت توض ـين رفتار بديمشابه قبل، ا. دارند يبعد سه

ن تعـداد  يب يدوبعد يها دستگاهها در  ت اتميشود که بار ظرف يم
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 يدوبعـد  يرهاسـاختا  بنـابراين و  ،شـود  يم ميوند تقسيپ يکمتر
امـا   ،کمتـر  يونـدها ي، تعـداد پ يبعـد  سـه  يبه سـاختارها  نسبت

 يزومرهايا ينسب يدارين پايبنابرا. دارند يتر يقو يوندهايپ تک
ت تعـداد و قـدرت   ي ـن دو کمياز رقابت ب ـ يبعد و سه يدوبعد

نشـان   ۴ه شـده در شـکل   ي ـج اراينتا. شود يجه ميوندها نتيپ تک
و  يبعـد دو يسـاختارها  يـي آرا عـدد هـم  دهد کـه اخـتلاف    يم

اد ي ـ، چنـدان ز تر از هفت اتـم  کوچک يها  خوشه يبرا يبعد سه
 يوندها عامل مـوثرتر يپ ن محدوده، قدرت تکيست و لذا در اين
در . شـود  يم ـ يدوبعد يساختارها يداريباشد که منجر به پا يم

 بنـابراين و  ،نيانگي ـم يـي آرا بزرگتر، اختلاف عدد هم يها اندازه
بـه   يبعـد  و سـه  يدوبعـد  يزومرهـا يا يوندهايد پاختلاف تعدا

ــهود ــورت مش ــزا يص ــياف ــه پا ي يش م ــر ب ــد و منج ــاب  يداري
 يداري ـشـتر بـودن پا  ين بيبنـابرا . شـود  يم يبعد سه يساختارها

تعـداد  ( يـي آرا تر به عدد هـم  بزرگ يها خوشه يبعد ساختار سه
کـه در   يدر حـال  ،شـود  يشـتر آنهـا نسـبت داده م ـ   يب) يوندهايپ

بوده و لذا  يتر وند عامل مهميپ تر، قدرت تک کوچک يها خوشه

  .دارند يشتريب يداريپا يدوبعد يزومرهايا
  

  يياعداد جادو. ۷

ر ي ـگ چشـم  يها وجود قله ،ها بارز نانوخوشه يها مشخصهاز  يکي
 ـي، بدباشد يشان ميف جرميدر ط  ـ  ين معن از  يبرخ ـ يکـه فراوان
در علم نـانو بـه   . باشد يم گريد يها شتر از اندازهيار بيها بس اندازه

 ـبرجسـته در ط  يهـا با قلـه متناظر  يها وشهخ  ـي از  ، کـه يف جرم
 ةانـداز بـا   يهـا هستند، نانوخوشهدارتر يپا اريبسگر يد يها خوشه
، يياعـداد جـادو   ينظـر  يبررس ـ يبـرا . شـود  يم ـ گفتـه  ييجادو

 يها با اندازه يها نانوخوشه ينسب يداريپا ةسيمقا يبرا ييارهايمع
است  يواپاش يانرژارها، ين معياز ا يکي. از استيمورد ن مختلف

 کي ـشکسـتن   يبـرا  لازم يانـرژ بـه صـورت    يکه در حالت کل
در حالت خـاص،   .شود يف ميتر تعر کوچک يبه اجزا نانوخوشه

  n-۱ة به خوش يتما  n)ياژيآل(خالص  ةک خوشي يواپاش يانرژ

  :شود يه ممحاسب )۶( ةرابط )۵( ةاز رابط، ياتم
)۵(        ( ) ( ) ( ) ( )tot tot tot−= +− M ED n E EM Mn n1  ,  
)۶(      ( ) ( ) ( ) ( )tot tot tot−= +− −M ED n Pd PdE EM Mn n2 1  

 .را دارنـد  )۴(و  )۳(مشابه روابط  يها مفهوم تين روابط، کميدر ا
 يداري ـف شده که مثبت بودن آن پايتعر يا به گونه يواپاش يانرژ
تـر نشـان    کوچـک  ةک اندازي ةک خوشه را نسبت به خوشي ينسب

، طبـق  ياژي ـخـالص و آل  يهـا  نانوخوشـه  يواپاش يانرژ. دهد يم
مشـاهده   .نشان داده شـده اسـت   ۵ در شکلفوق محاسبه و  ةرابط

 ينمودار واپاش ـ يها خالص زوج در قله يهاشود که نانوخوشه يم
تـر،   کوچـک فرد  يها نانوخوشهنسبت به  بنابراينو  ،اند قرار گرفته

 ـله باأن مس ـي ـدرک ا يبرا. برخوردار هستند يشتريب يدارياز پا د ي
ک ي ـمـس و نقـره شـامل تنهـا      يها ت اتميتوجه کرد که تراز ظرف

ن تـراز اشـغال شـده    ين آخـر يبنـابرا  .است s اوربيتالالکترون در 
)HOMO(  ک جفـت  ي ـن عناصـر بـا   ي ـزوج ا يهـا در نانوخوشـه

ک الکترون منفرد اشغال شده يفرد با  يهاالکترون و در نانوخوشه
پوسته بسـته و  دستگاه ب، يها، به ترت دستگاهن يبه ا رو از ايناست، 

ل داشـتن  ي ـپوسـته بـاز بـه دل    يها دستگاه. شوديپوسته باز گفته م
 بنـابراين دارنـد و   يشـتر يب ييايميت شيالکترون جفت نشده، فعال

ــتگاه   ــه دس ــبت ب ــا نس ــته ناپا  يه ــته بس ــپوس ــتندي در . دار هس
فـرد   يهـا  در انـدازه  يواپاش يانرژ يها ، قلهياژيآل ي ها نانوخوشه
اتم  dو کاملاً پر بودنِ تراز  sبودن تراز  يل آن خاليدل. اند رخ داده

 يهـا  ت نانوخوشـه ي ـشـود تـراز ظرف   يم است که موجب م ـيپالاد
ا بسـته  يباز بنابراين . ن شودييا نقره تعيمس  يها توسط اتم ياژيآل

مـس   يها به تعداد اتم ياژيآل يها نانوخوشه يالکترون ةبودن پوست
  .دارد يدستگاه بستگ ةا نقري

ــمع ــرژار ي ــوم م يان ــرارس ــيمقا يب ــپا ةس ــب يداري  ينس
مختلـف و سـپس اسـتخراج اعـداد      يها با اندازه يها نانوخوشه

 يهـا  نانوخوشـه  يبـرا باشد کـه  يم يدوم انرژوردش ،  ييجادو
  :شود ير محاسبه ميابط زواز ر بيبه ترت ياژيخالص و آل

)۷      ( ( ) ( ) ( ) ( )tot tot tot= − +∆ − +E n E E EM M Mn n n22 1 1 ,  

  .( ) ( ) ( ) ( )tottot tot−= +∆ − −Pd EE n Pd PdEE M M Mn n n22 2 1 
)۸ (  
را  )۴( و )۳(مشـابه روابـط    يهـا مفهـوم   تي ـن روابط، کميدر ا 

ت وردش دوم يــف فــوق، کميبــا توجــه بــه تعــار   . دارنــد
)،يانــرژ )E n∆2مجــاور  ةدو خوشــ يواپاشــ ي، از تفاضــل انــرژ

)شده است ساخته  ) ( )D n D n−   همـان طـور کـه گفتـه شـد،     . 1+
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)و مشتق دوم انرژي ) D(نمودارهاي انرژي واپاشي ) رنگي در نسخه الكترونيكي( .۵شکل )E n∆2 (هاي خالص مـس   در نانوخوشه برحسب اندازه

  ).سمت راست(الاديم پ -هاي خالص نقره و آلياژي نقرهو نانوخوشه) سمت چپ(پالاديم  -و آلياژي مس
  

تـر   کوچـک  ةخوشه را نسبت بـه خوش ـ  يداريپا انرژي واپاشي،
خوشـه را   يداري ـت، پاي ـن کمي ـا يمنف ـ بنـابراين دهد،  ينشان م

ن وردش دوم يبنـابرا . کنـد  ين م ـيـي تـر تع  بزرگ ةنسبت به خوش
 يهـا خوشـه را نسـبت بـه    يتما n ةخوش ينسب يداري، پايانرژ
n − nو  1 + ت ي ـن کمي ـرد و مثبـت بـودن ا  ي ـگ ياندازه م يتما 1

مجـاورش   يهـا از نانوخوشه ياتم n ةانوخوشدهد که ن ينشان م
ــار مـــن يبنـــابرا .اســـت دارتريـــپا ــه نمـــودار  يانتظـ   رود کـ

( )E n∆2 يهـا  قلـه  يدارا ييجادو يها اندازهبرحسب اندازه، در 
 ـارا ۵ن نمـودار کـه در شـکل    يا.باشد يمشهود و مرتفع ه شـده  ي

خالص با تعداد زوج اتـم   يها  نانوخوشه کهدهد ياست، نشان م
 يدارين پايمشابه قبل، ا .باشند يد مفر يها  نانوخوشه دارتر ازيپا

 ـ ةبه بسته بـودنِ پوسـت    زوج نسـبت داده  يهـا  خوشـه  يالکترون
)نمـودار   ةن قليهمچن. شود يم )E n∆2  دو و  يهـا  نانوخوشـه در

 ـا رو  ايـن  ازتـر اسـت و    مرتفـع  ييتا هشت ن دو نانوخوشـه را  ي
خـالص   يهـا خوشـه  ييجادو يها اندازهن ياولبه عنوان توان  يم

 يجه در توافق با مدل الکترونين نتيا. و نقره در نظر گرفت مس
ه ي ـج اراينتـا . باشـد       يم ]۲۳-۲۲[ يج تجربين نتايو همچن يا ژله

 يهـا  در نانوخوشـه م يپـالاد   اتم ينيجانشدهند که  يشده نشان م
 ـييتغ و نقـره باعـث   خالص مـس  ن ي ـا ينسـب  يداري ـدر پا يرات

 ـ ياتم ـهفـت  و سـه   يها خوشهکه  يا ها شده به گونه دستگاه ا ب
ن و در واقـع  يدارتري ـپاوان عن ـ  بـه   بسـته  يالکترون ةداشتن پوست

  .اند دست آمده به ياژيآل ي ها نانوخوشه ييجادو يها اندازه
  

 يخواص الکترون.  ۸

ن است که يشَم ا -نافت کوهيره ياديبن يها تياز محدود يکي
 يانـرژ  يترازهـا ه معـادل  ي ـن نظري ـه در اذر تک يانرژ يترازها

تظار داشت کـه  توان ان ينم بنابراينو  ،ستندين يواقع يها الکترون
 يکـامل  يخوان افت همين رهيبه دست آمده از ا يساختار الکترون

 يترازهـا  البتـه در عمـل، معمـولاً   . داشـته باشـد   يج تجربيبا نتا
و ضـعف فـوق    ،شـوند  يمحاسـبه م ـ  ياشغال شده با دقت خوب

جه، خـواص  يدر نت. اشغال نشده مشهود است يعمدتاً در ترازها
افـت  يدر ره) ير گـاف نـوار  ي ـنظ(دسـتگاه   ةختيبرانگ يالکترون

کـار   ک راهي ـ. همراه است يريگ چشم يشم غالباً با خطا -نوهک
   يو استخراج ترازهـا ت فوق يرفع محدود يه شده برايفق ارامو
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 در ،از اندازهو مقادير تجربي به عنوان تابعي  GWقبل و بعد از اعمال تصحيح ) Eg( نمودارهاي گاف نواري) رنگي در نسخه الكترونيكي(. ۶شکل 

  .)راستسمت (خالص نقره  هاي و نانوخوشه) چپسمت (الص مس هاي خ هنانوخوش
  

  
، به عنوان تابعي از اندازه) Eg( و گاف نواري) EA(خواهي ، انرژي الکترون)IP(نمودارهاي پتانسيل يونش ) رنگي در نسخه الكترونيكي( .۷شکل 

  ).راستسمت ( يمپالاد -نقره ياژيخالص نقره و آل هاي و نانوخوشه) چپسمت ( يمپالاد - مس ياژيالص مس و آلهاي خ هنانوخوش در
  

ين گـر بر تابع  يمبتن يا ذره بس، نظرية اختلال  يذرات واقع يانرژ
نام دارد و پـس از   GWح يتصح ، ين اختلالاول ا ةمرتب. ]۶[ است

ن تـراز  يبـالاتر  يتوان انـرژ يشم، م -نوهک ياعمال آن به ترازها
ن تـراز  يترنييپا يو انرژ) IP( ونشيل ياشغال شده را معادل پتانس
دستگاه در نظر  (EA) يخواهالکترون ياشغال نشده را معادل انرژ

 يبـر گـاف نـوار    GWح يتصح  به منظور درک بهتر ].۲۴[گرفت 
بـه عنـوان    يگـاف انـرژ    ي، نمودارها) HOMO-LUMO يانرژ(

قبـل و بعـد از    ،نقره خالص مس و يهانانوخوشه ةاز انداز يتابع
 ـيبه همراه مقاد GWح يصحاعمال ت  ۶ظر در شـکل  متنـا  ير تجرب

ج بعد از اعمـال  ين نتايب يبه وضوح تطابق بهتر. آورده شده است
  .  شود يمشاهده م يج تجربيو نتا GWح يتصح
 يخـــواهالکتـــرون يونش و انـــرژيـــل ينمـــودار پتانســـ     

نشـان داده شـده    ۷ در شـکل  ياژي ـخـالص و آل  يها نانوخوشه
 يهـا  ت اتـم يه گفته شد، با توجه به تراز ظرفهمان طور ک .است

ب، ي ـن عناصـر، بـه ترت  يزوج و فرد ا يهامس و نقره، نانوخوشه
جـه،  يدر نت. پوسته بسته و پوسته باز هستند يالکترون يها دستگاه
 يهـا نانوخوشـه  ةاشـغال شـد   ن ترازيک الکترون از آخريکندن 

ر منجـر بـه   ن ام ـيا. باشديفرد م يهاتر از نانوخوشهزوج سخت
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ونش شـده  ي ـل يمشهود در نمودار پتانس ـ يک رفتار نوسانيبروز 
 يموضـع  يهـا  نهيشيزوج در ب يهاکه نانوخوشه  ياست، به طور

وارونـه   يخـواه الکتـرون  يرفتـار نوسـان  . ن نمودار قرار دارنديا
دستگاه پوسـته  (فرد  يهادر نانوخوشه HOMOرا تراز يست، زا

دسـتگاه  (زوج  يهـا انوخوشـه در ن LUMOنسبت به تـراز  ) باز
 رو از ايـن  ،افت الکتـرون دارد يبه در يشتريل بيتما) پوسته بسته
  .دارند يتر بزرگ يخواهفرد الکترون يهانانوخوشه

 يراتييمنجر به تغم يخالص با پالاد يها کردن نانوخوشه اژيآل
 يشده؛ به طور ها نانوخوشه يخواه    و الکترون ونشيل يپتانس در

و  ونشي ـل يپتانس ـ يانرژ يفرد در نمودارها -ات زوجکه نوسان 
کمتــر از  يتاحــدود ياژيــآل يهــا نانوخوشــه يخــواه    الکتــرون

 ـ  ي ـد بتـوان ا يشـا  .خـالص اسـت   يهـا  خوشه ر يثأن امـر را بـه ت
ونـد  يل پيدر تشـک  يحدود م که تايپالاد  dاوربيتال يها الکترون

کنـد،   يمـس و نقـره شـرکت م ـ    يهـا  م و اتميپالاد يها ان اتميم
سـه   ي ها نانوخوشهكه  ديد توان ياز شکل م نيهمچن. نسبت داد

بـه از دسـت دادن الکتـرون     يکم ـ ليتما Mn-1Pd ياتمهفت و 
 ـ، ا دارنـد ) نييپـا  ونشيل يپتانس(  ةنشـان دهنـد   لي ـعـدم تما  ني
 يرفتـار  يالکتـرون خـواه   يبرا. ها است نانوخوشه نيا يداريپا

  .شود يمشاهده م ونشيل يعکس پتانس
 يکه معـادل سـخت   HOMO-LUMO يت، گاف انرژينهادر 

ــ ــو مع ييايميشـ ــاز پا ياريـ ــ يداريـ ــر يـ ــه در برابـ ک خوشـ
خـالص و   يهانانوخوشه ياست؛ برا يالکترون يها يختگيبرانگ

همـان طـور کـه    . ه شده اسـت يارا ۷محاسبه و در شکل  ياژيآل
فـرد بـه    ياژي ـخالص زوج و آل يهاشود، نانوخوشهيمشاهده م

 ـ ةپوسـت ل داشـتن  يدل  ييايميش ـ يداري ـپا يبسـته دارا  يالکترون
  .باشنديمجاورشان م يهانسبت به نانوخوشه يشتريب

  

   يسيمغناطرفتار . ۹
با  يها تفاضل تعداد الکترونک دستگاه از يکل  ينياسپمغناطش 

دهـد کـه    يج نشان م ـينتا. ديآ ين آن به دست ميين بالا و پاياسپ
هسـتند،   يسيرمغناطيرد غف ياژيخالص زوج و آل يهانانوخوشه

رفتار . دارند Bµ1 گر مغناطش کليد يها که نانوخوشه يدر حال
بـا   آنها ةاژ شديخالص مس و نقره و آل يها نانوخوشه يسيمغناط

. شان درک کـرد  يالکترون ةپوست يتوان با بررس يز ميم را نيپالاد
 يهـا  نانوخوشه ةشد ن تراز اشغاليهمان طور که گفته شد، آخر

ن در يل شـده و بنـابرا  يتشـک  s يهـا  خالص عمـدتاً از الکتـرون  
 يدستگاه، عـدد کـوانتم   يها تعداد اتم بودن) فرد(زوج صورت 

. شـود  يم ـ) کي(آن در واحد مغناطش بوهر برابر با صفر  ينياسپ
پوسته (و فرد ) پوسته بسته(خالص زوج  يهانانوخوشه نيبنابرا

 يس ـيمغناطو  يس ـيرمغناطيک دسـتگاه غ يل يتشکب يبه ترت) باز
ل بسـته  ي، به دلياژيآل يها نانوخوشه يکه برا يدر حال. دهنديم

 كوانتومي اسـپيني ، عدد ميپالادت اتم يظرف يالکترون ةبودن پوست
. شـود   مـي  تعيـين ) نقـره و مـس  (زبـان  مي يها توسط اتم دستگاه
ــابرا ــهيبن ــا ن، خوش ــآل يه ــم م  ياژي ــداد زوج ات ــا تع ــانيب ، زب

 يزبـان دارا يم يهـا  با تعداد فرد اتـم  يها و خوشه يسيرمغناطيغ
Bµ1مغناطش کل    .هستند   

  

  يريگجهينت. ۱۰

ل کامـل،  يشَـم بـا پتانس ـ   -كـوهن  ةذر با حل دسته معادلات تـک 
خالص مس و  يها نانوخوشه يو ساختار الکترون يانرژ يداريپا

م يک اتـم پـالاد  ياژ آنها با يکمتر از نُه اتم و آل يها نقره در اندازه
 يها دهند که نانوخوشه يج نشان مينتا. قرار گرفت يمورد بررس

مسطح متشـکل   يساختار يزومرهايخالص کمتر از هفت اتم، ا
 يهـا  دهند، اما خوشه يح ميالاضلاع را ترج يمتساو يها از مثلث

پـس  . شوند يدار ميپا يبعد سه ياتم يها يکربنديتر، در پ بزرگ
 يها در خوشه يدوبعد يزومرهايا يداريق، پايدق يها ياز بررس

ها نسـبت داده شـد، در    ن دستگاهيتر ا يقو يوندهايکوچک به پ
ــدهايکــه تعــداد پ يحــال ــز يون  يبعــد ســه يزومرهــاياد در اي

ص داده ين ساختارها تشخياري دايتر، منشاء پا بزرگ يها خوشه
در  يريم تـأث يک اتم پـالاد يبا  ياژسازيلم که آيمشاهده کرد .شد

کـه در مـورد    يمس ندارد در حال يها نانوخوشه يگذرِ ساختار
 ةک اندازيدر  يگذر ساختار نداد نقره، باعث رخ يها نانوخوشه

و  يواپاش ـ يانـرژ  ةس ـيپس از محاسـبه و مقا .شود يتر م کوچک
 م کـه يافتي ـها، در دار نانوخوشهيپا يزومرهايا يوردش دوم انرژ

خالص مس و نقـره، دو   يهانانوخوشه ييجادو يها ن اندازهياول
م باعـث  يک اتم پالاديبا  ياژسازيکه آل يو هشت است، در حال
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ونش، ي ـل يپتانس ـ. شـود  يبه سه و هفـت م ـ  يير اعداد جادوييتغ
 يزومرهـا يا HOMO-LUMO يو گـاف انـرژ   يخـواه  الکترون

 GW يا ذره ح بــسيعمــال تصـح هــا پـس از ا  دار نانوخوشـه ي ـپا
ها به باز  تين کميمشاهده شده در ا يمحاسبه شد و رفتار نوسان

 ـ ةو بسته بودن پوسـت  خـواص  . شـان نسـبت داده شـد    يالکترون

خـالص   يهـا  دهد که نانوخوشه يبدست آمده نشان م يسيمغناط
ک الکتـرون منفـرد در تـراز    يل داشتن يزوج به دل ياژيفرد و آل

باشـند، در   يم ـ Bµ1 مغنـاطش کـل   ي، دارا)پوسته بـاز (ت يظرف
 ـ ةل داشـتن پوسـت  يگر به دليد يها که نانوخوشه يحال  يالکترون

   .هستند يسيرمغناطيبسته، غ
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