
     

  
 

  1398 زمستان، 4، شمارة 19ران، جلد یک ایزیمجلۀ پژوهش ف
 
  
  
  

  یستایی: تقریب شبه ا 60C يهامولکول یخواص اپتیک
 
  

  يافشین مراد
  کرمانشاه، کرمانشاه یدانشگاه صنعت ،یگروه فیزیک مهندس

  
 a.moradi@kut.ac.ir: یکیپست الکترون
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  دهیچک

 ۀبـه صـورت یـک پوسـت 60Cیـک مولکـول  . بدین منظورمطالعه شده استایستایی در تقریب شبه  60Cهاي در این مقاله، خواص اپتیکی مولکول
هیـدرودینامیک دو  يتئـور ۀسطح این پوسته بـه وسـیل يبر رو یو تحریکات الکترون شده استمدل  σو  π هاينازك از الکترون نهایتیب يکرو
 و هیدرودینامیک در ترکیب با معادلاتلاپلاس  ۀلسیستم با حل معاد پذیريقطبش يبرا یعبارت کلشده است. در ابتدا  توصیف يدو بعد ايشاره

در توافق کامـل بـا که شده است  یسیستم بررس یموشطیف خا ،پذیريقطبش ۀرابط با استفاده از سپس مناسب، به دست آمده است. يشرایط مرز
الکتریک مـؤثر کـامپوزیتی از گارنت براي تقریب محیط مؤثر مواد کامپوزیتی، تابع دي -تئوري ماکسول ۀهمچنین با توسعاست.  تئوري ماي تیجهن

  به دست آمده است. 60Cهاي مولکول
 
  

  گارنت -ماکسول يورتئ ایستایی،، تقریب شبه 60Cمولکول  :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
 180و  πالکتــرون نــوع  60(بــا  60Cاز زمــان کشــف مولکــول 

]، کارهاي 1میلادي [ 1985در تراز ظرفیت) در سال  σالکترون 
خواص اپتیکی ایـن سـاختار  ةتجربی و تئوري بسیاري در حوز

هـا، مولکولی کربنی صورت گرفته اسـت. در میـان ایـن تـلاش
تجمعی به صورت تجربـی و تئـوري مـورد هاي تحریک ۀمطالع

]، 2توجه بیشتري قرار گرفته است. به عنـوان مثـال، در مرجـع [
 60Cهاي تجمعی مولکول تابع پاسخ الکترومغناطیسی و تحریک

با استفاده از تئوري پاسخ خطی مطالعه شده اسـت. نتـایج ایـن 
هاي تجمعی به طـور معمـول دهد که تحریکپژوهش نشان می

ــ ــرژي  ۀدر ناحی ــا ان ــی eV20 ب ــع [رخ م ــد. در مرج ] 3دهن
بـا اسـتفاده از  70Cو  60Cهـاي هاي پلاسمونی مولکـولتحریک

اي مطالعه شده است. نتایج این یک مدل هیدرودینامیک دو شاره
 ةدر محـدود πیـک تشـدید پلاسـمونی ة تحقیق، نشـان دهنـد

در  + π σ ) و یــک تشــدید پلاســمونیeV )8-6هــاي انــرژي
 است.  eV25 هاي نزدیک به رژيان ةمحدود

 ۀرا به صورت یک پوسـت 60Cبرخی از محققین نیز مولکول 
هـاي کروي با ضخامت بسیار نـازك در نظـر گرفتـه و تحریـک

هاي ]. همچنین، پاسخ فولرن5و  4تجمعی آن را بررسی کردند [
] مطالعـه شـده اسـت و 6کربنی به میدان الکترومغناطیسـی در [
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بـه دسـت آمـده اسـت. بـه  60Cمولکول  یایستایپذیري قطبش
 60Cالکتریـک فاز، تـابع دي تصادفیعلاوه، با استفاده از تقریب 

] محاسبه شده است و با استفاده از تئـوري هیـدردینامیک 7در [
در  σو  πهاي اي دو بعدي، تحریکات تجمعی الکتروندو شاره
] 8[ و چند لایه در مرجع 60Cهاي تک لایه، نظیر مولکول فولرن

 مطالعه شده است.

یک مولکـول ] 9همچنین، توسط نویسنده حاضر در مرجع [
60C هاي نهایت نازك از الکترونکروي بیۀ به صورت یک پوست π  وσ  در نظر گرفته شده و با استفاده از تئوري هیـدرودینامیک

اي دو بعدي براي توصیف تحریکات الکترونی بر روي دو شاره
بـا اسـتفاده از  60Cاموشـی مولکـول طیـف خسطح این پوسته، 

تئوري ماي مورد بررسی قرار گرفته است و سپس با اسـتفاده از 
الکتریک مؤثر کامپوزیتی از ]، تابع دي9نتایج به دست آمده در [

با توجه به یک تئوري محیط مؤثر در ترکیـب  60Cهاي مولکول
  ]. 10با تئوري ماي به دست آمده است [

در مقابـل طـول مـوج  60Cمولکـول  از آنجا که ابعـاد یـک
استفاده شده در محاسبات بسیار کوچک اسـت، در کـار حاضـر 

از تقریـب شـبه  60Cهـاي براي بررسی خواص اپتیکی مولکـول
استفاده از روش حاضر سـادگی  تشود. مزیاستفاده میایستایی 

تر تر نتایج و همچنین تعمیم سادهتوصیف مسئله، نمایش مناسب
]. بــدین منظــور، در ابتــدا پاســخ یــک 12و  11مســئله اســت [

مولکول منفرد به یک میدان الکترومغناطیسی خارجی در تقریب 
شـود و سـپس بـا اسـتفاده از تئـوري مطالعـه مـیایستایی شبه 

الکتریک مـؤثر کـامپوزیتی ] تابع دي14و  13گارنت [ -ماکسول
  شود. ها محاسبه میاز این مولکول

  

ان خارجی: تقریب شـبه در یک مید 60C. مولکول 2
  ایستایی 

و  نهایت نازكکروي بی ۀبه صورت یک پوست 60Cیک مولکول 
هاي نـوع پوشیده شده از یک پلاسماي الکترونی حاوي الکترون π  وσ شود کـه ایـن مولکـول شود. فرض میدر نظر گرفته می

بـه  تحت تأثیر یک میدان الکترومغناطیسی قرار گیرد. بـا توجـه
  کوچکی سیستم در مقابل با طول موج میـدان الکترومغناطیسـی 

  
در یـک میـدان  60C(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) مولکـول  .1شکل 

  الکتروستاتیک خارجی.
  

ــا  60C(شــعاع مولکــول مولکــول  ةاحاطــه کننــد برابــر اســت ب
/ Ba a 6 تـوان از ، مـیشعاع اتم بوهر است) Baآنکه در  683

. در ایـن تقریـب، در عمـل کـرداسـتفاده ایسـتایی تقریب شبه 
و  شـودنوسانات مکانی میدان خارجی توسط مولکول دیده نمی

کــه مولکــول در یــک میــدان  کــردتــوان فــرض در نتیجــه مــی
اسـت. در  قرار گرفتـه الکتروستاتیکی وابسته به زمان هارمونیک

توانـد توسـط میدان الکتریکی می ایستایی،در تقریب شبه نتیجه 
Eپتانسیل الکتریکی به شکل     .نمایش داده شود  

نشـان داده شـده اسـت،  1بنابراین همان طور که در شـکل 
در یـک میـدان الکتروسـتاتیکی  60Cمولکـول شود که فرض می

بــه  zخــت و در راســتاي محــورقــرار دارد کــه در آغــاز یکنوا
Eˆصورت  ezE دوري از  ۀ، در غیاب مولکول و یا در فاصـل

آن است. مختصات قطبی کـروي  r , ,r    در نظـر گرفتـه
شود که مرکـز مولکـول در مبـدأ آن باشـد. شود و فرض میمی

 1ترتیب یرون مولکول بهالکتریک داخل و بهمچنین، ثابت دي
 هايبا توجه بـه آرایـش مسـئله، پتانسـیلشود. فرض می 2و 

ــ ــول در معادل ــارج مولک ــل و خ ــی در داخ ــلاس  ۀالکتریک لاپ
  2 کنند؛ افزون بر آن با توجه به تقـارن سـمتی صدق می 0

بسـتگی دارنـد و در نتیجـه  و r بـه هـاسیستم، این پتانسیل
جواب پتانسیل در نواحی داخل و خارج مولکول به صورت زیر 

  :شوندنوشته می
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ه بایسـت تعیـین شـوند. توجـمـی 
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) در بیرون مولکـول، بـراي پتانسـیل دو 1کنیم که در رابطۀ (می
اول بـه میـدان بیرونـی  ۀجمله در نظر گرفته شده اسـت. جملـ

ˆE ezE  دوم بـه حضـور مولکـول در  ۀوابسته است و جملـ
شود. با توجه به شرایط مرزي حاکم بر میدان خارجی مربوط می

یل الکتریکی پیوسته است، اما بـه مسئله، در سطح مولکول پتانس
دلیل وجود چگالی بار قطبشی بـر روي سـطح مولکـول مؤلفـۀ 

تـوان جایی ناپیوسـته اسـت، بنـابراین مـیعمودي میـدان جابـه
  نوشت:
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به ترتیب معرف نواحی داخـل  2و  1 هايشاخصبه طوري که 
نشان دهنده بار الکتریکـی  eکول هستند. همچنین، و بیرون مول

چگالی  ةنمایش دهند nو  ضریب گذردهی خلأ الکترون، 
، یعنــی اول پلاســماي الکترونــی نــوع  ۀاختلالــی مرتبــ

 رفتن، با در نظـر گـnسبه است. براي محا σو  πهاي الکترون
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به ترتیب به عنوان چگالی غیـر  

، بـا توجـه بـه مــدل σو  πاختلالـی پلاسـماي الکترونـی نـوع 
  توان نوشت:هیدرودینامیک خطی شده براي سیستم حاضر می
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اي جایی زاویـهمعـرف جابـه به طوري که در روابـط بـالا 
ar ۀدر سطح پوسـت الکترونی  ةاول شار ۀاختلالی مرتب  ،

m ـــرون ـــؤثر الکت ـــرم م ـــرف ج ـــوع  مع ـــت و  ن اس

ê
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) نشــان 4اول ســمت راســت رابطــۀ ( ۀ. جملــ1
در سـطح  الکترونـی  ةنیروي الکتریکی وارد بـر شـار ةدهند

ــ ــی ناشــی از  ۀسیســتم اســت. جمل ــانگر فشــار الکترون دوم بی

vFالکترونی با ثابت  ةکنش داخلی شاربرهم 
2

است کـه  

kFvFدر آن  m






 سرعت فرمی الکتـرون نـوع  ةنشان دهند

 ) ــا ثابــت پلانــک ــر ب ــر  h براب اســت)  2تقســیم ب

و  /k nF  
1 2

2 است.  لکترون معرف عدد موج فرمی ا 0
همچنین،  ar   اسـت.  نیروي بازگشتی الکتـرون  2

(بـا ضـریب میرایـی  آخر بیانگر میرایی الکترون نـوع  ۀجمل
در ایـن هـاي زمینـه اسـت. ) ناشی از پراکندگی آن با یـون

مرحله، با فرض یک وابستگی به زمـان هارمونیـک بـراي همـه 
tieها به صورت کمیت   که در آن) بسـامد  ةنشـان دهنـد

)، بعد از حـذف 5( -)3)، (1نوسان است)، با استفاده از روابط (
  :توان نوشتیم اي اختلالی جایی زاویهجابه
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) در رابطـۀ 7است. با جایگذاري رابطـۀ (

 بــه 2Aو  1Aهــاي )، ثابــت2) و (1) و اســتفاده از روابــط (3(
  :شوندنوشته می Eشکل زیر بر حسب 
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) نتیجـه گرفتـه 1) در رابطۀ (9) و (8پس از جایگذاري روابط (
دوم در پتانسیل خـارج از مولکـول حاصـل از  ۀشود که جملمی

یک میدان دو قطبی است که توسط مولکول ایجاد شـده اسـت. 
Pبه صورت   با تعریف قطبش پذیري E   0 2 تـوان ، می0

  :نوشت
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نسـبت بـه  در یک میدان الکتروستاتیک خـارجی 60Cمولکول مربوط به یک  پذیريقطبش ةانداز(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) (الف)  .2شکل 

21بسامد، وقتی کـه  1  ،/ p    0 04، mmm e   و همچنـینr  (ب) تغییـرات سـطح  و eV/216و  0
  مقطع خاموشی مولکول نسبت به بسامد، متناظر با شکل (الف).
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 60Cرابطه بالا، نشان دهنده قطبش پذیري مختلط یـک مولکـول 
است که تـا آنجـایی کـه نویسـنده آگـاه ایستایی در تقریب شبه 

است بـراي اولـین بـار در روش حاضـر ارائـه شـده اسـت. در 
را  الـف تغییـرات  .2شـکل  راستاي تحلیل عـددي مسـئله،

شود که در رسم شـکل، دهد. توجه مینسبت به بسامد نشان می
برابر با جرم یـک الکتـرون آزاد،  σو  πهاي جرم مؤثر الکترون

در نظر گرفته شده است، به علاوه، فرض شده اسـت  emیعنی 
ـــــــه  ک  11 /و  2 p    0 ـــــــه در آن  ،04 ک
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0
ـــادیر   ـــین، از مق ـــت. همچن اس

r  0  و/ eV  16    ] استفاده شده است.3[در مرجع  2
پذیري سیستم در شرایطی توان دید، قطبشهمان طور که می

که عبارت 
,

p  
   

  


2

2 21 ) 10در مخـرج رابطـۀ ( 2

کـه  کـردرسد. باید توجـه کمینه است، به بیشینه مقدار خود می
یار بسـ مذکور در موردي کـه بخـش موهـومی  ۀکمینۀ رابط

تواند به صورت زیـر نوشـته ، میداردکوچک و یا تغییرات آرام 
  شود:
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هاي سطحی دو قطبی سیستم پاشندگی پلاسمون ۀکه بیانگر رابط
21اســــت. در شــــرایطی کــــه  1   ، mmm e  

r  /و  0 eV  16 ) 11، با توجه به رابطـۀ (ست] ا3[ 2
ـــــدار  eV/دو مق  6 /و  5 eV   24 ـــــراي  7 ب

آید. این نتیجـه نشـان بسامدهاي تشدید پلاسمونی به دست می
داراي دو مُد نوسانی پلاسمونی متفاوت  60Cدهد که مولکول می π و π σ +  .طـبش ق ۀدر این مرحلـه، بـا توجـه بـه رابطـاست

پذیري سیستم، براي سـطح مقطـع پراکنـدگی و جـذب توسـط 
  :]12[توان نوشت مولکول می
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 دهیپوشـ 60Cمولکـول یـک  )(ب و 2الکتریـک با ثابت دي زبانیم طیمح کیدر  60C هايمولکول(الف) (رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .3شکل 
  .effالکتریک مؤثر با تابع دي موثر طیمح کیدر ، 2الکتریک با ثابت دي ۀلای با یکشده 

  
باشد. براي می معرف سرعت نور در خلأ cکه در روابط بالا، 

غالب بر بـازدهی  aسیستم حاضر، بازدهی جذب متناسب با 
باشـد. بنـابراین سیسـتم می 4aپراکندگی است که متناسب با 

باشد و در عمل مورد نظر براي یک پراکنده کننده مناسب نمی
تـوان ) می13) و (12جاذب انرژي است. با استفاده از روابط (

  :کردزیر محاسبه سطح مقطع خاموشی مولکول را به صورت 
)14(  ,scaabsext CCC   

مولکـول ب بـراي  .2که نمودار متناظر با این کمیت در شکل 
60C ۀرسم شده است. در ایـن نمـودار نیـز دو قلـه بـه واسـط 

شود کـه مشاهده می + π σ و πهاي سطحی تشدید پلاسمون
 ]9[مرجـع  2عددي ارائه شده در شکل  ۀکاملاً منطبق بر نتیج

براي سیستم ایستایی . این بدان معنی است که روش شبه است
آیـد و بـا روش حاضر دیگـر روش تقریبـی بـه حسـاب نمی

استفاده از تئوري ماي برابر است. همچنین، لازم به ذکر اسـت 
در انرژي در  πهاي سطحی مربوط به تشدید پلاسمون ۀکه قل

ۀ ]، امـا قلـ15[ سـتا در تطابق با نتایج تجربـی eV6حدود 
هاي بیشتري نسـبت بـه در انرژي + π σهاي تشدید پلاسمون

شود. به منظور ایجاد تطابق، همان طـور نتایج تجربی ظاهر می
بایسـت مقـدار بسـامد ] ذکر شده است، مـی16که در مرجع [

افـزایش   کاهش و یا مقدار ضریب میرایی rبازگشتی 
 یابد.

   60Cهاي مولکولتئوري محیط مؤثر کامپوزیتی از  .3
به  aبا شعاع  60Cهاي ی متشکل از مولکولتیکامپوز، 3شکل 

بـا ثابـت  2) را در محـیط f(با کسر حجمی  1عنوان محیط 
 - بـر اسـاس تئـوري ماکسـول دهد.نشان می 2الکتریک دي

وابسـته بـه  effالکتریک مـؤثر گارنت براي محاسبه تابع دي
الـف فـرض  .3این سیستم کامپوزیتی، مطابق با شـکل  بسامد

شود که این سیستم تحت تأثیر یک میـدان الکتروسـتاتیکی می
وابسته به زمان قرار گرفته است. سپس، همانطور که در شـکل 

ب نشان داده شده است، این مجموعه با سیستمی متشـکل  .3
 bکروي بـه شـعاع  ۀیک پوست توسطکه  60Cاز یک مولکول 

قرار گرفته اسـت،  effالکتریک مؤثردر یک محیط با تابع دي
متوسط فضاي پوششـی  bو  aشود. حجم بین جایگزین می

33پرشـدگی  ضـریببـا  60Cبراي هر مولکول  baf /  را
 effالکتریک مـؤثر سیسـتم دهد. در نهایت تابع دينشان می

هیچ اختلالـی  60Cشود که مولکول تحت شرایطی محاسبه می
 و 13[در میدان الکتروستاتیکی محیط اطراف خود ایجاد نکند 

14[.  
ب، با فـرض  .2با توجه به آرایش نشان داده شده در شکل 

لایـه بـا ثابـت  با یـکشده  دهیپوش 60Cمولکول که سیستم  این
 zدر راسـتايایسـتایی تحت تأثیر یک میدان شبه  ،الکتریکدي

  توان نوشت:قرار گرفته است، می
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با اعمال شرایط مـرزي حـاکم بـر  4Bتا  1Bن ضرایب که در آ
شوند. براي سیسـتم حاضـر شـرایط مـرزي بـه میمسئله تعیین 
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بـه ترتیـب معـرف نـواحی  3الـی  1هـاي خصاشـبه طوري که 
ar  ،bra   وbr  ) 15هستند. با جایگذاري رابطۀ (

  توان نوشت:) می7) و استفاده از رابطۀ (19(- )16در روابط (
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ــراي آن ــال ب ــول  ح ــه مولک ــدان  60Cک ــی در می ــیچ اختلال ه
بایسـت الکتروستاتیکی محـیط اطـراف خـود ایجـاد نکنـد، مـی

4B ] دهد:]، که نتیجه می14و  13در نظر گرفته شود  
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به زمان کـامپوزیتی الکتریک مؤثر وابسته ) تابع دي22از رابطۀ (
) 13شود که در مقایسه با رابطۀ (محاسبه می 60C هاياز مولکول

] بــه مراتــب از ســادگی بیشــتري 10متنــاظر بــا آن در مرجــع [
که نتیجـه کـاملاً یکسـانی را نیـز بـه  برخوردار است، در حالی

و  1الکتریـک هـاي ديدهد. علاوه بر آن نقش ثابتدست می
2  ،و همچنین تأثیر فشار الکترونی سیستم نیـز در رابطـۀ بـالا

) متنـاظر 13تري از جواب مسئله را نسبت به رابطۀ (شکل کامل
هـاي ، بخـش4دهـد. در شـکل ] ارائـه مـی10با آن در مرجع [

الکتریـک مـؤثر سیسـتم بـر حسـب حقیقی و موهومی تابع دي
رسم شده است. بـراي دیگـر  fتلف بسامد به ازاي مقادیر مخ

اسـتفاده شـده اسـت.  2پارامترهاي مورد نیاز از اطلاعات شکل 
هـاي بخـش قلـه fشود با افـزایش همان طور که مشاهده می

جا هاي بـا انـرژي کمتـر جابـهسمت بسامدموهومی این تابع به
ــراي قلــه حاصــل از تشــدید شــود، اگرچــه ایــن انتقــال مــی ب

شـود کـه دلیـل بسیار کوچک است. توجه مـی πهاي پلاسمون
، + π σهـاي فیزیکی انتقال قرمز قله حاصل از تشدید پلاسمون

  ]. 10[ استها کنش میان مولکولافزایش برهم
، در effالکتریک محیط میزبان بـربراي نمایش اثر ثابت دي

f/یط ، در شرا5شکل  0 11و  11 هـاي حقیقـی و ، بخش
الکتریک موثر سیستم بر حسب بسامد بـه ازاي موهومی تابع دي
رسم شده است. نتایج عددي حاصل، بیانگر  2مقادیر مختلف 

الکتریک مؤثر به مقـادیر کمتـر، بـا انتقال بسامد تشدید تابع دي
است. با مقایسه نتایج عـددي ارائـه شـده در  2فزایش مقدار ا

و همچنین ملاحظات مربوط بـه تقریـب شـبه  5و  4هاي شکل
شود که به منظـور تغییـر در به سادگی نتیجه گرفته می ایستایی،

الکتریک مؤثر کامپوزیـت مـورد بررسـی، بسامد تشدید تابع دي
تـر و الکتریک محیط میزبان مناسـبت ديایجاد تغییرات در ثاب

  داراي تأثیرات بیشتر است.
 
  گیرينتیجه .4

در ترکیـب بـا ایسـتایی براي اولین بار، با استفاده از تقریب شبه 
اي خطـــی شـــده، پاســـخ تئـــوري هیـــدرودینامیک دو شـــاره

بــه یــک میــدان الکتریکــی  60Cالکتروســتاتیکی یــک مولکــول 
یک به دست آمـد. نتـایج عـددي خارجی وابسته به زمان هارمون

براي سیستم بسیار ایستایی این است که روش شبه  ةنشان دهند
 آیـد ودیگر روش تقریبی به حساب نمی ،کوچک مورد بررسی

 ۀدهـد. سـپس، بـا توسـعدقیقاً نتیجه تئوري ماي را به دست می
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 60Cهـاي الکتریک موثر کامپوزیتی از مولکـولموهومی تابع دي (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) تغییرات (الف) بخش حقیقی و (ب) بخش .4شکل 

ــادیر مختلــف ــه ازاي مق ــه بســامد ب ــیfنســبت ب ــه ، وقت 21ک 1  ،/ p    0 04، mmm e   ــین rو همچن  و  0
/ eV  16 2. 

  

 
 60Cهـاي الکتریک مؤثر کامپوزیتی از مولکـول(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) تغییرات (الف) بخش حقیقی و (ب) بخش موهومی تابع دي .5 شکل

11، وقتـی کـه 2نسبت به بسامد به ازاي مقادیر مختلـف  ،/f 0 11،/ p    0 04،  mmm e   و همچنـینr  و  0
/ eV  16 2.  

  
الکتریـک مـؤثر کـامپوزیتی از گارنت، تابع دي -تئوري ماکسول

محاسبه شد. شکل جدید این تـابع در مقایسـه  60Cهاي مولکول
مراتـب از کلیـت و  ] بـه10بندي ارائه شده در مرجع [با فرمول
یشتري برخوردار بوده و نتایج کاملاً یکسانی را نیـز بـه سادگی ب
نانو  ، نظیرهادیگر سیستم يبرا که کرددهد. باید توجه دست می

روش  ،(در حدود چند نانومتر)کمتر از طول موج ابعاد  باذرات 
خـوب ی تواند به عنوان یک روش تقریبیحاضر مایستایی شبه 

توانـایی قابـل  ةشان دهنـداین بررسی ن مورد استفاده قرار گیرد.
 ةدر مطالعات الکترومغناطیسی حوزایستایی ملاحظه تئوري شبه 

  نانو اپتیک است.
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