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 (  03/1402 /04 :؛ دريافت نسخة نهايی  1402/  02 /20  :)دريافت مقاله

 ده:یچک
های مختلف بر خواص پلاسمونی نانوذره نقره مورد بررسی قرار گرفت. محاسبات ی منفصل اثر مولکولهایدوقطب  معمول  روش  در  هياصلاح  انجام  با

های  که روش به کار برده شده به جزئيات هندسی و نوع اتم   های مختلف انجام شد. با توجه به اينها با ساختار، اندازه و تراکممتعددی برای مولکول 
های ترين تغيير در ابعاد و همچنين نوع اتمکوچك نتايج به دست آمده بيانگر اين بود که  های ميهمان بسيار حساس است،  مولکولدهندة  تشکيل  

های مختلف منحصر به  شود. اين تغييرات با دقت خوبی برای مولکولطيف جذبی نانو ذره نقره میقلة  منجر به تغيير در طول موج    ،مولکول ميهمان
 .فرد است 

های منفصل، قطبش پذيری مولکولی، خواص حسگری نانوذرات نقرهتقريب دوقطبی های كلیدی:واژه

 . مقدمه1

بسيار    پلاسمونی نانوذرات جهت حسگریاستفاده از خواص  

بوده پژوهشگران  توجه  ذرات  ]1-5 [است مورد  نانو  فلزات  . 

ی نور و به طور کلی امواج سازنجيب قابليت جذب و پراکنده

نوسانات پلاسمونی  قلة  مغناطيسی را دارند و در حالتی که  الکترو

می جذبی  ناميده  موج  طول  دارند.  حداکثری  جذب  شود، 

 دنانو ذرات بستگی دار  ةهندسنانوذرات به شدت به جنس و  

 ،ترين تغييرات در پيرامون نانو ذرات. بنابراين با کوچك] 12-6[

مطالعة  شود.  وسانات پلاسمونی دستخوش تغيير میطول موج ن

 تواند به عنوان عامل شناسايی استفاده شود.  اين تغييرات می

سازی اين  های پلاسمونی، شبيهبه دليل تنوع بسيار زياد ساختار

ابزاری قدرتمند در مهندسی به عنوان  اين    ساختار ها همواره 

ترين اين  است و يکی از قدرتمندساختارها مورد استفاده بوده

دوقطبیروش تقريب  منفصلها  اين  بوده] 13-15 [های  است. 

مجموعه  نانو   ،روش صورت  به  را  بحث  مورد  از  ذره  ای 

فرودی  دوقطبی موج  تابش  تحت  و  گرفته  نظر  در  مجزا  های 

کند. اما در روش  مقطع پراکندگی جذبی را محاسبه میسطح  

دوقطبی کپهمعمول  مدل  پذيری  قطبش  از  منفصل  و ای  های 

شود و اگر در اطراف نانو ذره  استفاده می  اعمال ابعاد دوقطبی

و مولکول منزوی  قطبشهای  باشند،  داشته  کپهجود  ای پذيری 

آنها   از مدل قطبشبرای  بايد  و  ندارد  مولکولکاربرد   یپذيری 

 استفاده شود.   ] 17و  16 [ 

حاتی در روش معمول تقريب  در اين مقاله ابتدا با انجام اصلا

ای پذيری مولکولی و کپههای منفصل و اعمال قطبشدو قطبی

های منفرد در اطراف نانوذره با هم، بررسی حضور مولکول م  أتو 
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ها  پذير شد. سپس روش اصلاح شده برای انواع مولکولامکان

نانومتر    8های مختلف در اطراف نانوذرات نقره به قطر  با تراکم

مورد بررسی قرار گرفت. در تمامی محاسبات سعی بر بررسی  

مولکول  ثيرأت جنس  و  اندازه  عامل  دو  خواص  هر  بر  ها 

پلاسمونی نانوذره شد و حساسيت نانوذره نقره نسبت به هر دو  

   عامل مورد بررسی قرار گرفت.

 تئوری و روش ارائه شده. 2

قطبی دو  تقريب  روش  منفصل  در  نانو  ] 13-15[های    ة ذر، 

های کروی کوچك  ای از دوقطبیمفروض به صورت مجموعه

شود. بنابراين  ، در نظر گرفته میاست   dکوچك    ةکرکه قطر هر  

متوسط    ة فاصلهای کوچك خواهيم داشت که به  از کرهای  شبکه

d    .کوچك تحت تابش ميدان   یها اين کرهاز يکديگر قرار دارند

فرود  یالکترومغناطيس معلوم(    یموج  قطبش  )با طول موج و 

بر موج ها علاوه  در قطبيده شدن اين دو قطبی  .شوندیقطبيده م

دوقطبی  ،فرودی ديگر  با  بنابرااندرکنش  است.  موثر  نيز  ين  ها 

ها مجهول خواهد بود.  بردار قطبش مختلط هر يك از دوقطبی

ی  ها و اندرکنش با ميدان خارججملات اندرکنشی بين دوقطبی

پذيری حاصل  ها و همچنين قطبشبه فواصل مستقيم دوقطبی

.  ]15-13[بستگی خواهد داشت    1از رابطه کلاسيوس موساتی 

ها  آوردن بردار قطبش مجهول دوقطبی  به دست   لهئمسدر نتيجه  

قطبی تبديل به حل يك دستگاه  دو  Nای متشکل از  برای نانوذره 

3N  3  با  معادلهN  شود. پس از حل چنين دستگاهی مجهول می

طح مقطع پراکندگی جذبی  س  ،معروف اپتيکی  ةقضيبا استفاده از  

 شود: محاسبه می
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بردار قطبش دو قطبی   jPعدد موج نور فرودی،    kکه در آن  

j    ،j  ةشمار  E0و    j  ةشمارپذيری دو قطبی  معکوس قطبش  1−

فرودی    ةمندا نور  الکتريکی  معمولاًاست ميدان  رسم   .  هنگام 

dهای سطح مقطع پراکندگی اين کميت به طيف تقسيم شده   2

می بعد  بدون  تعداد    کاملاًشود.  و  هرچه  که  است  واضح 

تر  و نتايج دقيق  ترکوچك  dها بيشتر انتخاب شود مقدار  دوقطبی

 
1 Clausius–Mossotti relation 

تری پيش خواهد شد اما در عوض محاسبات کامپيوتری سنگين

خواه داشت.  رو  بيم  اعتبار  حد  يك  صورت بنابراين  ه 

mkd 1  شود که در آن  برای محاسبات معرفی میm   ة انداز  

مختلط   شکست  نظر  دة  ماضريب  مورد  موج  طول  به  مربوط 

قرار دارد و    خلأمورد نظر در    ةذرشود که نانو  فرض می  .است 

  است  خلأنسبت به    ةمادضريب شکست مختلط    ةانداز   mمقدار  

 )ضريب شکست مطلق(. 

های منفصل رد فوق که در روش معمول تقريب دوقطبیکليه موا

برای   شوند تا زمانی درست است که امکان تعريف لحاظ می

مولکول که  زمانی  اما  باشد.  ميسر  فوق  روش  به  های  نانوذره 

امکان   باشند  داشته  حضور  ذرات  نانو  مجاورت  در  منزوی 

ه به شکل فوق وجود ندارد. بنابراين در روندی ک     تعريف

پذيری مولکولی با استفاده از  در اين مقاله استفاده شده قطبش

و وارد محاسبات    محاسبه  ] 17و    16 [روش ارائه شده در مراجع

ت. در روش استفاده  اس  های منفصل شدهروش قديم دوقطبی

ساختار هندسی مولکول و    ،پذيری مولکولیقطبششده برای  

تعريف    مسئلهآن به عنوان ورودی    ةدهندهای تشکيل  نوع اتم

نمايش   1  شکلای از روش ارائه شده در  طرحوارهمی شوند.  

است. شده  دوقطبی  ةرابط  داده  زير  قطبش  شکل  به  هم  با  ها 
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می آنمحاسبه  در  که  بين اندازة    jkr  شوند  واصل  بردار 

jkrو   است  k ةشمارو  j ةشمارهای دوقطبی


متناظر يکة بردار  

 در واقع عناصر قطر اصلی بيانگر اندرکنش هر دوقطبی  .است آن  
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 های منفرد در مجاورت نانوذرات باشند. های منفصل جهت استفاده برای حالتی که مولکولدو قطبی ةای از روش اصلاح شدطرحواره .1شکل 

 

قطری   غير  عناصر  و  فرودی  نور  از  ميدان خارجی حاصل  با 

اندرکنش   به  يکديگر  دوقطبیمربوط  با  بنابراين    .ندهستها 

قطبشهمانطو  اعمال  برای  گفته شد  که  در ر  مولکولی  پذيری 

های نانوذرات  ريس مورد بحث در قسمت اندرکنش دوقطبیمات

های  يوس موساتی و در قسمت اندرکنش دوقطبیکلاس  ةرابطاز  

ارائه شده در مراجعمولکول از روش  استفاده    ] 17و    16 [ها 

نانوذرات نقره کروی    ،محاسبات اين مقاله  ةکليخواهد شد. در  

قطر   د  8با  و  نانومتر  شدند  گرفته  نظر  های  دوقطبیفاصلة  ر 

( برابر يك نانومتر در نظر گرفته شد و به اين  dنقره )  ةنانوذر

در   محاسبات  برای  بالا  در  شده  معرفی  اعتبار  ثابت  ترتيب 

ة محدود
/ /mkd 0 016 بود که تقريب بسيار خوبی  0037

که    لازم به توضيح است که با توجه به اين  شود.محسوب می

از   با طول موج  k  ةرابطارتباط عدد موج 



=
2

داخل     )در 

طول موج    mماده به ضريب شکست  
m


واهد بود( تبعيت  خ  

اعتبار   حد  کند،  mkdمی  1    واقع  ةاندازبين    ةمقايسدر 

ماده  دوقطبی داخل  در  فرودی  نور  موج  و طول  کوچك  های 

دوقطبی  که  صورتی  در  و  موج  است  طول  با  مقايسه  در  ها 

بود خواهد  معتبر  محاسبه  باشند  ادامه  ] 13-15 [کوچك  در   .

که   کار رفته در محاسبات  ه  کمترين طول موج بخواهيم ديد 

نانومتر(    1ها )دوقطبی  ةاندازنانومتر است که در مقايسه با    250

تمامی ضريب شکست ها برگرفته از مرجع  بسيار بزرگ است. 

در روش قطبش پذيری مولکولی که پيشتر عنوان  . دهستن] 18[

های اطراف نانو ذره  برای مولکول  شد و از آن برای اصلاح  

مولکول   ةدهندهای تشکيل  مختصات اتم  استفاده شد، با استفاده

آمده    ] 17و    16 [ميهمان و به کار گيری روابطی که در مراجع  

به   اقدام  می  ةمحاسباست  مولکول  پذيری  در  قطبش  که  شود 

اصلاح   قطبش  ةشدروش  اين  جايگزين  فعلی    ة رابطپذيری 

کلاسيوس موساتی شده است. البته برای خود نانوذره همچنان  

است. بنابراين در روش  کلاسيوس موساتی استفاده شده  ةرابطاز  

-وارد می  أدقيقها در مولکول ميهمان  فعلی مختصات دقيق اتم

برای طول  شود و بايد طول و زوايای پيوندی را دقيق بدانيم.  

های مورد بحث از  پيوند و زوايای پيوندهای شيميايی مولکول

 است. استفاده شده ]20و  19 [ مراجع

 . نتایج محاسبات انجام شده3

  8ابتدا طيف سطح مقطع پراکندگی جذبی نانو ذره نقره به قطر 

های  قايسه در محاسبات بعدی با روش دوقطبینانومتر جهت م

اين محاسبات در   به دست منفصل اصلاح شده   نتايج  آمد که 

شکل  است. گام طول موجی محاسبات  نمايش داده شده  2  شکل

نانومتر    2 ن  استيك  میو  نانو  شان  قلهذرهدهد چنين  ای  ای 

 نانومتر دارد. 358جذبی در طول موج 

ها شامل  های آلکانچند مولکول از مولکول  تأثيردر مرحله بعد  

های مختلف  تان، پروپان و بوتان در تراکمهای متان، امولکول

  جذبی نقره مورد بررسی قرار گرفت که نتايج   ةبر تغييرات قل

 ها شامل های آلکانچند مولکول از مولکول  تأثيردر مرحله بعد  
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 نانومتر.  8به قطر  ةمحاسبات مربوط به نانوذره نقر جي . نتا2شکل 

 

  
های  الف( مولکول)تنها،  ةنانومتر و مقايسه با نتايج نقر 8نقره به قطر   ةها در مجاورت نانوذرهای آلکاننتايج محاسبات مربوط به مولکول. 3شکل 

و   16های های پروپان در حالت ج( مولکول )مولکول،  160و  16های های اتان در حالت ب( مولکول)مولکول،  160و  16های  متان در حالت
 مولکول.  160و   16های های بوتان در حالت د( مولکول )مولکول و   160

 

های مختلف  تان، پروپان و بوتان در تراکمهای متان، امولکول

جذبی نقره مورد بررسی قرار گرفت که نتايج    ةبر تغييرات قل

  است. در اين محاسبات گام طولنمايش داده شده  3  شکلدر  

توجه    گرفته شد و با( نانومتر در نظر  0/ 01موجی يك صدم )

قلهجايیهبه جاب کم طول موج  طول موجی  ازة  بها طول  های 

شد.  نقره تنها در نظر گرفتهقلة  والی  متر ح حدود يك و نيم نانو

هايی با  نقره در حالت   ةنانوذر  ،3شکل  در محاسبات مربوط به  

در  مولکو   160و    16 گرفتهل  نظر  در  نانوذره    شد.اطراف 

های اطراف به صورت منظم چيده شدند و دقت شد  مولکول

نقره نباشند و در اطراف    ةذرها در درون نانو  که مکان مولکول

ها  دوقطبیفاصلة  درکنشی با  که اثر ان   با توجه به اين  آن باشند.

می پيدا  کاهش  شدت  مولکول] 6-15 [کند  به  منزوی  ،  های 

شکل  نانومتر )مطابق    8همگی در داخل سلول مکعبی به ضلع  

در    آرمانیبا در نظر گرفتن تقريب گاز    در نظر گرفته شدند.  (1

نانومتر    8مولکول در مکعب به ضلع    160و    16  ،شرايط متعارفی

تقريبی طور  فشار  به  ترتيب  معادل  به  و  اتم  1های    10سفر 

آزمايشگاه   در  فشارهندهستاتمسفر  چنين  حصول  در  .  ايی 

های معمولی در پذير است و کپسولآزمايشگاه به راحتی امکان

   3شکل . نتايج ندداراتمسفر   250فشاری در حدود آزمايشگاه  
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 نقره وجود دارند.  ةمولکول بوتان در اطراف نانوذر 480نتيجه محاسبات برای حالتی که  .4شکل 

می  حضور  نشان  در  که  متان    16دهد  جذبی  قلة  مولکول 

حدود   تا  نانومتر    4نانوذره  مقدار  می   جا جابه صدم  شود. 

برای  جا جابه  موج  طول  به    160يی  متان  صدم    26مولکول 

می  با  نانومتر  مولکول تر  بزرگ رسد.  اتان  شدن  برای  ها 

ترتيب  يی جا جابه  به  فوق  و    8های  نانومتر،    45صدم  صدم 

ترتيب   به  پروپان  برای    63صدم و    9برای  و  نانومتر  صدم 

اند.  آمده   به دستصدم نانومتر    83صدم و    12بوتان به ترتيب  

به  نانوذرة  حساسيت  دهندة  آمده نشان    به دست اعداد   نقره 

های اطراف است که می تواند به عنوان معيار  بزرگی مولکول 

 تشخيص نوع مولکول به کار رود. 

با    4  شکلدر   مولکول بوتان در اطراف    480نتايج محاسباتی 

يی طول موجی به  جاجابهنقره نمايش داده شده است و    ةنانوذر

اين    نانومتر  2/ 27  ةانداز انجام  از  هدف  است.  شده  مشاهده 

محاسبه نشان دادن اين موضوع بود که با افزايش نسبت تعداد  

با همان    أتقريبيی دچار افت نشده و  جاجابهرشد    ،هامولکول

 يابد.نسبت ادامه می

  ةانداز تاکنون مشااااهده شاااد که نانوذرات نقره به شااادت به 

هاای اطراف خود حسااااس هساااتناد. بناابراين در اين مولکول

از  اتمی که تقريباً 4يا  3های  قسامت محاساباتی برای مولکول

های جذبی نظر اندازه يکسااان هسااتند انجام شااد که نتايج قله

اساات. نتايج به نشااان داده شااده 1اين محاساابات در جدول 

. حتی  اسات حسااسايت نقره به نوع مولکول   ةدهندخوبی نشاان 

در مورد دی اکساايد نيترو ن و دی اکساايد کربن که در حالت  

مولکول   480شود، در حالت مولکول تفاوت مشاهده نمی  160

با افزايش    شاود و مسالماًتفاوت ايجاد شاده و قابل تشاخيص می

 شد.تر خواهد ها اين اختلاف ملموستراکم مولکول

ند اها تا دقت صدم نانومتر بيان شدهموجکه طول  با توجه به اين

که روش   ةمطالع گيری طولمراجعی  اندازه  برای  با هايی  موج 

 عتواند مفيد باشد. در مرجکنند میهای بالا را معرفی میدقت 

گيری طول موج  با استفاده از توری براگ موفق به اندازه] 21[

شده پيکومتر  دقت  هدف تا  که  کرد  خاطرنشان  بايد  البته  اند. 

فعلی صرفاً  نانو    پژوهش  حساسيت  دقت    ةذربررسی  و  نقره 

بوده شده  ارائه  سازی  شبيه  يقيناًروش  در    است.  کار  انجام 

 های خاص خود را خواهد داشت. آزمايشگاه چالش

از  پلاسمونی  نوسانات  چگونگی  بررسی  جهت  پايان  در 

الکتريکی   ميدان  توزيع  نتايج  ] 6-12 [پربندهای  استفاده شد. 

ميدان   شدت  لگاريتم  مختلف  بهنجارمحاسبات  نقاط  در  شده 

های  های مختلف مولکولسطح مقطع اطراف نانوذره برای تراکم

شده است.    نمايش داده   5  شکلدر    ةنقربوتان در اطراف نانوذره  

  های پيشين به خوبی تطبيق داردحاصل با نتايج پژوهش  ةنتيج

مولکول] 12-6 [ هرچه  می های  .  بيشتر  ذره  نانو  شود  اطراف 

-شود و اين نکته باعث میتر میتغييرات ميدان در فضا ملايم 

بلندتری    ةدامنهای سطحی نانو ذره با  شود که نوسانات الکترون

انجام شود و در نتيجه طول موج نوسانات افزايش يابد..
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 نقره وجود دارند.  ةنانوذرمولکول بوتان در اطراف  480نتيجه محاسبات برای حالتی که  .4شکل 

 . نقره ةنانوذرمولکول در اطراف  480و  160اتمی در دو حالت  4يا  3نتايج محاسبات برای چند مولکول  . 1جدول 

 160طول موج جذبی در حالت نقره با   فرمول شيميايی

 مولکول در اطراف 

طول موج جذبی در حالت نقره با  

 مولکول در اطراف   480

3NH 99 /357 33 /358 

2CO 04 /358 44 /358 

O2H 94 /357 20 /358 

2NO 04 /358 43 /358 

2SO 18 /358 88 /358 

 
 های مختلف گاز بوتان. نتايج محاسبات مربوط به توزيع ميدان الکتريکی در فضای اطراف نانوذره برای تراکم  .5شکل 
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 یریگجهی. نت4

اصالاحاتی در ی منفصال و انجام هابا اساتفاده از روش دوقطبی

ی مختلف باا سااااختاار متفااوت در هااآن طيف جاذبی مولکول

مجااورت ناانوذرة نقره مورد بررسااای قرار گرفات. باه خوبی  

مشااهده شاد که نانوذرات نقره نسابت به هر دو عامل اندازه و 

و به خوبی    دهندی تشکيل دهنده حساسيت نشان میهانوع اتم

ی منزوی عمال کنناد.  هااباه عنوان حساااگر مولکول  تواننادمی

برای تماامی مولکوهاای منزوی از   توانادروش پيشااانهاادی می

جملاه سااااختاارهاای بيولو کی در مجااورت سااااختاارهاای  

پلاسمونی اعمال شود
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