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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.

 د.باشیم المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت   

با  یلیسیمس نیفولرانی و شبهفولرا هاينانوقفس خواص اپتوالکترونی ۀمطالع
  تابعی چگالی ۀنظری استفاده از

  فرح مرصوصیمحمد قاسم نژند، 
  ، ایرانصنعتی امیرکبیر، تهران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده مهندسی انرژي و فیزیک، 

  29/06/1396پذیرش:    13/05/1396ویرایش نهائی:    09/07/1395دریافت: 
  چکیده

آنها  ولکولیساختار ماندازه و نی سیلیسیم، از فولرانی و شبهاهاي فولرهاي نوري نانوقفسویژگیثیرپذیري رو تأ در پژوهش پیش
فولران  محاسبات براي است که در این تحقیق nHnSiصورت هاي یاد شده بهاست. فرمول عمومی مولکولمورد بررسی قرار گرفته

لازم . ستاانجام شدهشود، سیلیسیم را شامل می 70 نها، و بزرگترین آ16 آنها کوچکترینهاي سیلیسیمی متعددي، که نفولراو شبه
عنوان نظریۀ تابعی چگالی به نانومتر قرار دارد. 7/1تا  1 طور تقریبی در بازةها بهتغییرات اندازة قطر این نانوقفسذکر است که به

است. افزار گؤسین صورت گرفتهاجراي محاسبات توسط نرمو  ههاي لازم در این تحقیق انتخاب شدسازيمحاسبات شبیهروش 
این پژوهش، در نتایج کلی . ستاانجام شده G(d,p)+31-6 همراه مجموعۀ پایۀبه B3LYPهیبریدي  با تابعی مورد نظرمحاسبات 

ت ابعاد نسبت به تغییرای لومو نانوذرات مورد نظر سیلیسیم، با آهنگ کوچک-هوموگاف اول تغییرات  :دنشودو عبارت خلاصه می
.شودلومو می-هوموگاف ها، باعث افزایش هم، در ساختار این مولکولهاي متصل بهگوشوجود جفت شش دومگیرد. صورت می

.سینؤگ ،تابعی چگالی نظریۀ ،لومو-هومو گاف، هاي سیلیسیمیننانوقفس، فولرا :کلیدواژگان

  مقدمه
خواص اپتوالکترونیکی سیلیسیم با توجه به آرایش    

گیرد متفاوت است. ها درساختاري که در آن قرار میاتم
 گاف انرژيعلت به بلوريسیلیسیم در ساختار 

مورد  آنچناناپتوالکترونیک  در که دارد 1یغیرمستقیم
با این وجود وقتی سیلیسیم در  ]1[ دگیرنمی قرارتوجه 

توان از می دشومی واقع 2یک ساختار متخلخل اسفنجی
استفاده  4نورتابناکی یندبراي فرآ 3دماهاي پایین آن در

یند یاد شده توسط نانوساختارهاي آفر حال .]2[ کرد
ا شدت تر و ببا طیف گستردهدر دماي اتاق  سیلیسیمی،

                                                             
مسئول: یسندهنو marsusi@aut.ac.ir  

1 Indirect optical band gap 
2 Porous  
3 low temperatures 
4 Photoluminescent 
5 Nanocage 

امروزه نانوذرات ]. 3-8[ انجام شودتواند می يبالاتر
عنوان دارند به هاي اپتیکی فراوانیسیلیسیمی کاربرد

زیستی  نمایشگرها، حسگرها و نشانگرهاي مثال
  .]9-12[ است دسته ناز آ هایینمونه

 ندازةثیر اأت است مسألۀابتدا سعی شده تحقیقدر این 
نی اپتوالکتروهاي بر ویژگی هاي سیلیسیمی5نانوقفس

 ةانداز هر چه که معمولاً علم به اینبا  آنها بررسی شود
ذره در  شود بر اساس مسألۀ زرگترابعاد نانوذرات ب

 یۀنظر همچنین شود.کوچکتر میآنها  ، گاف انرژيجعبه
طور کلی براي نانوذرات سیلیسیمی هتابعی چگالی ب

 نسبت به تغییرات گاف انرژيآهنگ  دهدنشان می
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 ].13[ گیردمیرت صو یکوچکنانوذرات با شیب  اندازة
ها اشاره 1فولرانتوان به ها مینانوقفسترین از معروف

اي ستهد مربوط به ،فولرانترین شدهن و شناختهاولی کرد.
 اینبه  توجهبا  اما .است کربن عنصر هاي2دگرشکل از

 رارقجدول تناوبی از گروه یک کربن در  وکه سیلیسیم 
لاف بر خ دارند و داراي ظرفیت پیوندي یکسان هستند

 تواند در ساختارهاينمی کربن سیلیسیم مثلانتظار 
، سیلیسیم ولی .]14[ قرار گیردی فولرانمنظم و پایدار 

منظم با فرمول  هاي3نفولرا در ساختارهاي تواندمی
-61[ ددهپایدار تشکیل  هاییمولکول nHnSiشیمیایی 

ا اع شده بهاي اشببه فولرانذکر است که لازم به .]51
 البته به تازگی .شودمی ن گفتهفولرا 4هیدروژن

 اندهآمد دستهب نیز نی براي سیلیسیماساختارهاي فولر
یک  ،براي پایداري درون این ساختارهابا این تفاوت که 

شود قرار داده می 5اسب، مثل یوروپیمیون فلزي متن
]20-17[.  

ساختار  ثیرتحقیق بررسی تأدومین هدف این 
 نهاآ فتار اپتوالکترونیرهاي سیلیسیمی در نانوقفس

 هايساختاراز  ها)ن(و در نتیجه فولرا هانافولر. است
ر د نایک فولر .ستاگوش تشکیل شدهو شش  پنج

ولی تعداد  شودرا شامل می پنج گوش 12 ساختار خود
زیر تعداد  رابطۀ .دنتغییر ک تواندیم هاشش گوش

را نسبت به تعداد  فولرانهاي ساختار یک گوششش
  دهد.(رئوس) آن نشان می اتم

ݏ݊݃ܽݔ݁ܪ = (௧௦ିଶ)
ଶ

 1                                 
هایی که شکلی لکولدر این تحقیق به آن دسته از مو

نج و پ علاوه بر ساختارهايها دارند ولی نشبیه به فولرا
 شودشامل مینیز  را ساختارهاي دیگريگوش، شش
  شود.می ن گفتهفولراشبه

                                                             
1 Fullerene 
2 Allotropy 
3 Fullerane 
4 Hydrogenated silicon fullerene cluster 
5 Europium: Eu (Z=63) 

  محاسباتروش 
بررسی دو موضوع مطرح شده در قسمت مقدمه، با    

آغاز  6محاسبات مربوط به پیدا کردن ساختارهایی بهینه
براي  هاي طیف زیرقرمز. سپس فرکانساست شده

 است تا پایداري هددست آمهساختارهاي بهینه ب
 .دست آمده مورد بررسی قرار گیردهب يساختارها

که  کندمیمشخص  دست آمدههبزیرقرمز  هايطیف
ر و در حالت گذا هستندهاي سیلیسیمی پایدار فولران

  قرار ندارند.
شد فرمول عمومی فولران و ور که گفتهطهمان
است که در  nHnSiشکل هاي سیلیسیمی بهنفولراشبه

د سامب طیفاین تحقیق محاسبات بهینه سازي ساختار و 
 هحساب شدبراي نانوذراتی  مربوط به ساختار بهینه

هاي سیلیسیم در نانوذرات مورد تعداد اتم که است
  مطالعه عبارتست از:

n = 16, 20, 24, 28, 30, 32, 36, 42, 48, 54, 60, 70  
ثیرگذار، در تعیین خواص أگاف انرژي از عوامل ت

ها با براي هریک از مولکولیک ماده است  7کییفتوولتا
 بین بالاترین اوربیتال گیري فاصلۀاندازهمحاسبه و 

 ،(لومو) 9ربیتال خالیوترین ا(هومو) با پایین 8پرشده
گاف  مقایسۀ. استهمحاسبه شدلومو -هوموگاف 
عاد اب گرفتندر نظر با ها همراه این نانوقفسلومو -هومو

 رب را یاد شده دو عامل ثیرتأ دتوانمیآنها،  و ساختار
   .دمشخص کنمورد نظر  نانوذرات رفتار اپتوالکترونی

هاي نوري مورد بررسی، در حوزة ویژگی ئلچون مسا
اي کوآنتومی براي ، باید از نظریهدنگیرمیقرار  مواد
 رایز شوداستفاده  هاولکولاین م محاسبۀسازي و شبیه
با دقت کوآنتومی طور مواد به يخواص نور ۀلأمس

 یقابل بررس کیکلاس مهین ای کینسبت به کلاس يشتریب

6 Optimise 
7 Photovoltaic 
8 Homo: highest occupied molecular orbital 
9 Lumo: lowest unoccupied molecular orbital 
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 )،DFT( 1تابعی چگالی بنابراین از نظریۀ .]21است [
 .است هاي لازم، استفاده شدهسازيبراي محاسبات شبیه

 محاسبۀ علاوه بر توانایی تابعی چگالی نظریۀ
هاي تواند ویژگیمشخصات الکترونی و ساختاري، می

ند محاسبه ک نیزنانوذرات را  و ... شیمیایی ،مغناطیسی
 توسط هاي لازمسازيشبیهمحاسبات ]. 22-23[

تحت سیستم عامل ) 98( نسخۀ 2افزار گوسیننرم
 با استفاده از و ].24[ است هصورت گرفتلینوکس 

هاي ورودي و فایل )05( نسخه 3ووی سگؤ افزارنرم
ین در ا .است شدهصورت گرافیکی تنظیم هی بخروج

 4هیبریدي تابعی DFT محاسبات براي انجام پژوهش
)B3LYP(5  انتخاب شده است که شامل سه تابعی

ار همبستگی لی، یانگ و پ هايو تابعی، همبستگی بکِ
به مطابقت بالاي نتایج  B3LYP تابعی هیبریدي. است

 بینیشپی چگالی زیرا است نظري با تجربی مشهور شده
 طوربه DFT توسط زیر انرژي فرمی پر ترازهاي شده

 انرژي دلیل همینبه است، شده 6پخش آمیزي اغراق
 انرژي گاف و یافته افزایش بالا سمتبه ترازها این

 براي مهمترین دلیل موضوع این. ]25[ یابدمی کاهش
 طرف از. در محاسبات گاف انرژي است DFT خطاي
 خالی هاياوربیتال اندازه از بیش فوك هارتري دیگر

 انرژي و کندمی جایگزیده را رسانش بالاي ترازهاي
 طتوس که انرژي گاف بنابراین و دهدمی افزایش را نهاآ
 هاییابعیت. است واقعیت از بزرگتر شودمی بینیپیش نآ

 لۀجم ) از%25( درصدي شامل B3LYP مانند هیبریدي
 طايخ حذف شانس از بنابراین و هستند فوك تبادلی
محاسبات انجام  ].26،27[برخوردارند  شدگی پخش
 7مجموعۀ پایۀبراي ساختارهاي مورد بررسی در شده 

6-31+G(d,p)  28[ است گرفتهانجام[.   
  

                                                             
1Density functional theory 

98Gaussian 2  
GaussView 53  
Hybrid functional4  

 نتایج

 1ساختارهاي مطالعه شده در این پژوهش در جدول   
هاي انرژي اوربیتال 2آورده شده است. در جدول

لومو -هومو، لومو و فاصلۀ آنها از هم یعنی گاف هومو
 مورد بررسی يبعضی از ساختارهااند. نشان داده شده

و ... پیشتر  02H20Si ،60H60Siمثل  در این پژوهش
توسط پژوهشگرانی همچون زدتیس و کارتونن مورد 

 اینجا دست آمده درهنتایج باند که با بررسی قرار گرفته
 ذکر است که. لازم بهبا دقت بالایی مطابقت دارند

 تفادهمورد اس توابع پایۀبه تفاوت وجود اختلاف جزئی 
بیشتر  ].32-29[ شودمربوط می محاسباتدر 

ساختارهایی که در جدول زیر آمده است براي اولین 
هندسه مورد محاسبه قرار  اتثیرأبار جهت بررسی ت

  .ستا گرفته

بهینه شده با  هاي سیلیسیمینفولراو شبه نفولراشکل  .1جدول
  از نماي بالا و جانبی. DFTمحاسبات 

  سیلیسم نافولر  نماي جانبی  نماي بالا

   

 
 

16H16Si  

    

 
 

20H20Si  

    

 
 

24H24Si 

5 Becke, three-parameters, Lee-Yang-Parr 
6 Diffusion 
Basis set7 
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28H28Si  

    

 
 

30H30Si  

 سیلیسم نافولر جانبینماي  نماي بالا

    

 
 

32H32Si  

  

 
 

36H36Si  

  

 
 

42H42Si  

    

 
 

48H48Si  

  

 
 

54H54Si 

  

 
 

60H60Si 

  

 
 

70H70Si 

  

هاي هومو و لومو در جدول زیر سطوح انرژي مربوط به اوربیتال .2جدول
بین دو اوربیتال هومو و لومو  ) همان فاصلۀL-Hاست و منظور از (آمده

) eVولت ()، است که مقدار هر سه برحسب الکترونلومو-گاف هومو(
 .اندنوشته شده
H-L LUMO HOMO nHnSi  

52/4  30/2-  96/6-  Si16H16 

48/4  30/2-  39/6- Si20H20 

31/4  39/2-  70/6-  Si24H24 

19/4  37/2-  56/6-  Si28H28 

39/4  48/2-  87/6-  Si30H30 

10/4  30/2-  39/6-  Si32H32 

98/3  53/2-  90/6-  Si36H36 

22/4  58/2- 81/6-  Si42H42 

12/4 58/2- 70/6- Si48H48 

06/4 54/2- 60/6- Si54H54 

46/4  59/2-  05/7-  Si60H60 

38/4  58/2-  96/6-  Si70H70 

  تحلیل نتایج

ی بینبر اساس پیش طور که در مقدمه مطرح شدهمان   
 بت بهنسآهنگ تغییر گاف انرژي  ،تابعی چگالی ۀنظری
بات نتایج محاسملایم است.  ة نانوذرات سیلیسیمیانداز

با این شود مشاهده می 2ما نیز همچنان که در جدول
که با وجود اینکه تعداد طوريهب .موضوع همخوانی دارد

) نسبت به 70H70Siهاي بزرگترین نانوذره (اتم
 ) بیشتر از چهار برابر است16H16Siکوچکترین نانوذره (

ر دولی کاهش گاف کمتر از نیم الکترون ولت است. 
فوق طول پیوندهاي  هاينفولران و شبهفولرا

آنگستروم،  4/2کووالانسی بین دو اتم سیلیسیم حدوداً 
روژن و طول پیوندهاي بین دو اتم سیلیسیم و هید

تا  8ها از . قطر این مولکولآنگستروم است 5/1حدود 
هاي هدجالبی که در دا مسألۀ کند.آنگستروم تغییر می 17

دو لومو -گاف هومو ود برابريشجدول مشاهده می
 70H70Siبا  30H30Si ، و60H60Siبا  20H20Si نانوذرة

و لومو -ف هوموگادر ادامه نمودار تغییرات  .است
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با تعداد هاي هومو و لومو تغییرات سطح اوربیبتال
  .استآمده  1نانوذره) در شکل نانوذره (اندازة هاياتم

20 30 40 50 60 70
-8

-6

-4

-2

0

2

4

ژی
نر

) ا
eV

)  
 

تعداد اتم ھѧѧای سیلیسѧѧیم در نѧѧانو ذره

 H-L GAP
 LUMO
 HOMO

 
هاي و سطح انرژي اوربیتاللومو -هوموگاف . نمودار تغییرات 1شکل

  هاي نانوذره.هومو و لومو با تعداد اتم

سطح  شودمشاهده می 1شکلطور که در نمودار همان
م ههماهنگ با  هومو و لومو تقریباً هايانرژي اوربیتال

 لایل شیبیکی از د ظاهراًدر حال تغییر هستند و این 
 ذراتنانو با اندازةلومو -گاف هوموملایم تغییرات 

ی صورت جزئهب افگاگر به نمودار تغییرات  . حالاست
  بریم:پی میله دو مسأ نگاه کنیم به

ه نانوذر هايبا افزایش تعداد اتم افگ : کاهش جزئیاول
نظمی جزئی در روند : بیو دوم (افزایش ابعاد نانوذره)؛

 30H30Si ،42H42Siهاي در اطراف نانوذره افگنزولی 
 محدودیتاول با توجه به مبحث  ۀلأمس .60H60Siو 

ذره به محدود شدن قابل توجیه است که کوآنتومی 
اي با ابعاد کوچکتر انرژي جنبشی ذره را افزایش جعبه

  ].  33[ کندبزرگتر میرا بین ترازها  ۀفاصلداده و 
 اهمراه ب ساختار نانوذرات ۀرا نیز با مقایسدوم  ۀلأمس

ه در ک توان توجیه کردمی افتغییرات گ در نظر داشتن
 ربا توجه به نمودا :استشده له پرداختهأاین مس به ادامه

اي که از روند نزولی تبعیت اولین نانوذره 2شکل
نانوذرات،  ساختار با مقایسۀاست  30H30Siکند نمی

اول یک  با شش نانوذرة 30H30Siشود که مشخص می
تفاوت ساختاري دارد. این نانوذره در ساختار خود 

اول دیگر، یک قسمت میانی دارد  ةبرخلاف شش نانوذر

ه هم پیوستبه گوشکه این قسمت میانی از پنج شش
 ینا درسنظر میبهفرض اولی که است. تشکیل شده 

 گافها باعث این افزایش جزئی گوششش  است که
تصاویر هفت  4و  3در دو جدول .هستند 30H30Siدر 

با شش  30H30Siبهتر ساختار  براي مقایسۀ اول نانوذرة
  است. مدهدیگر آ نانوذرة

20 25 30 35 40
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) ا
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)  
 

تعداد اتم ھای سیلیسیم در نѧѧانو ذره

  
  .30H30Siها در اطراف نانوذرة ظمی جزئی در سیر نزولی دادهنبی .2شکل
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  .ن سیلیسیمیتصاویر شش فولرا .3جدول

  
  .30H30Siساختار تصاویر  .4جدول

ر ها بگوشثیر ششأتبراي بررسی درستی فرض 
هایی که ایزومر هندسۀ بهینۀ، لومو-هوموافزایش گاف 

توانند می هاي متعددگوشدر ساختارشان شش
یک  يهاایزومر افگ با مقایسۀ دست آمد.هباشند بداشته

  .بردده پیش گفتهنمایان فرض درستی توان بهساختار می
 و 24H24Si ة اول، براي دو نانوذرهنانوذر از بین شش

36H36Si 30ساختاري شبیه به ساختار  توانمیH30Si 
 براي این دو ایزومر از محاسبۀ . پسدست آوردهب

شود که در مشاهده می 5با توجه به جدول نانوذره،
پیوسته،  گوشچهار شش 24H24Si ایزومرقسمت میانی 

 گوششش شش 36H36Si ایزومرو در قسمت میانی 
  هم پیوسته وجود دارد.به

  

  

  .36H36Siو  24H24Siهاي ایزومرتصاویري از  .5جدول

  سیلیسم نافولر  نماي جانبی  نماي بالا
 
 

24H24Si  

 
 

Si36H36 

  

 افگشود که، سازي مشاهده میشبیهمحاسبه و  پس از
نسبت به ساختار اولیه  36H36Siو  24H24Si ایزومردو 

 6دولدر ج ست. نتایج این محاسباتا افزایش پیدا کرده
  :استآمده 
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  .36H36Siو  24H24Siهاي ایزومرجدول مشخصات  .6جدول

 
H-L 

 
LUMO 

 
HOMO 

هاي نفولرا
  سیلیسیمی

4,52  2,22-  6,74-  24H24Si  

4,36  2,53-  6,90-  36H36Si  

در که شود ملاحظه می 6و  2هاي جدولبا توجه به داده
اف گ ،با کیفیت گفته شده)( 24H24Siاثر تغییر ساختار 

 و کندپیدا میافزایش  52/4به  31/4لوموي آن از -هومو
افزایش گاف در اثر  36H36Si فولران سیلیسیمی براي

  .است 36/4به  98/3تغییر ساختار از 
 لومو-گاف هومو دوباره به تصاویر و نمودار ۀا مراجعب

شود که دو جهش دوازده نانو ذرة یاد شده، مشاهده می
با  نیز هر دو جهشد که ندیگر در نمودار وجود دار

 هم پیوسته درهب گوشساختارهاي شش ثیرفرض تأ
صورت که براي جهشی  قابل توجیه است. به این افگ

گیرد هر صورت می 42H42Si نانوذرة افگکه بعد از 
همگی مثل  54H54Siو  42H42Si ،48H48Si سه نانوذرة

)، داراي اول ةبرخلاف شش نانوذر(و  30H30Si ةنانوذر
م پیوسته ههاي بهگوشقسمت میانی حاوي شش

ن توان بیابراي جهش بعدي این نکته را میو هستند. 
پایانی همان ساختار  کرد که ساختار هندسی دو نانوذرة

و برادر  60C معروف کربنی یعنی فولرانهندسی دو 
 70C و 60C که در ساختار .4است شکل 70Cبزرگتر آن 

 هم پیوسته وجود داردگوشۀ بهشش 25و  20ترتیب به
هاي قبلی، یعنی نانوذرهساختار در حالی که در 

42H42Si ،48H48Si  54وH54Si )و  8، 7 فقط )ترتیببه
پس با این  وجود دارده هم پیوستشش گوشۀ به 9

ر سوم دنظمی علت بیکه  شودمشخص می توضیحات
ر روند نانوذرات از ها دگوشنمودار، جهش تعداد شش

  .است 20به  9

  
  .70Cو  60Cترتیب از راست به چپ ساختار به .4شکل

این  ها،گوشثیر ششأمینان بیشتر از فرض تبراي اط
افه جاي اضشود که بهطراحی می ایزومريمرتبه ساختار 

به ساختار، تعداد جفت شش گوش  نمودن شش گوش
اختار س به این صورت که یابدهم پیوسته کاهش میبه

که  گیردمیقرار  محاسبهمورد  60H60Siاز  ایزومري
هاي کمتري گوشنسبت به ساختار اول خود، شش

اید ها، بثیر جفت شش گوشبا فرض تأ این دفعه .دارد
 گافنسبت به  60H60Si ایزومر گافکه  رودانتظار ب

ه جدید بهین در ساختار .کاهش پیدا کند ساختار اولیه
از ساختار اولیه که  برخلاف 60H60Si ایزومر شده یعنی

 10 فقط شودهم پیوسته تشکیل میبه گوششش 20
  ).5هم پیوسته وجود دارد (شکلبه گوشۀشش

 ایزومرو  60H60Siچپ ساختار ترتیب از راست به. به5شکل
60H60Si.  

در اثر تغییر  شود کهمشاهده می محاسباتپس از 
نسبت به  60H60Si ایزومر لوموي-هومو گاف، ساختار

کاهش پیدا  الکترون ولت 65/3به  46/4از  ساختار اولیه
  :استآمده 7در جدول محاسباتند. نتایج این کمی
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  .60H60Si ایزومرجدول مشخصات  .7جدول

 
H-L 

 
LUMO 

 
HOMO 

هاي نفولرا
  سیلیسیمی

65/3  -2/47 -6/12 60H60Si 
  

را ه لطور ضمنی این مسأههاي بالا بسازينتایج شبیه
 در که افزایش هر چهار اتم سیلیسیم دهدنشان می

و لوم-گاف هومو ، باعث کاهشهاي سیلیسیمیفولران
از طرف دیگر و  است ولتالکترون 1/0 حدوداً به اندازة

 موجبهم پیوسته در ساختار، گوش بهشش جفت هر 
 با این .شودمی گافولتی  الکترون 1/0 افزایش حدوداً

 ذرةدو نانو گاف اندازةتوان دلیل نزدیک بودن نتیجه می
20H20Si  60وH60Si را بیان کرد. اندازة بزرگ نانوذرة 
60H60Si این  است و گاف عاملی براي کاهش اندازة

 20H20Si اتم سیلیسیم، بیشتر از نانوذرة نانو ذره چهل
 60H60Si گاف اندازة باید توان گفت کهدارد پس می

کمتر باشد ولی  20H20Si گافالکترون ولت از  1حدود 
در ساختار خود بیست شش گوش  60H60Siاز طرفی 

ها باعث افزایش گوش هم پیوسته دارد که این ششبه
  ).6شود (شکلمی 60H60Si گافالکترون ولتی  1حدود 

  
با توجه  20H20Siو  60H60Si ةدو نانوذر گاف. نزدیک بودن 6شکل

  .تابعی چگالی ۀمحاسبات نظریبه 

و  30H30Si ةباید براي دو نانوذربا این استدلال 
70H70Si  ،70زیرا  رودمییکسانی انتظار  گافنیزH70Si 

دارد پس  30H30Si ةچهل اتم سیلیسیم بیشتر از نانوذر
 گافنسبت به   70H70Si گافکاهش یک الکترون ولتی 

30H30Si  ولی از طرفی در ساختار خود  برودباید انتظار

هاي گوش دارد که از شش گوش بیست و پنج شش
30H30Si  بیست عدد بیشتر است و این افزایش یک

گاف نسبت به  70H70Si گاف انرژيالکترون ولتی 
یند این شود. در نتیجه برآرا باعث می 30H30Si انرژي

 براي دو نانوذرةلومو -هوموگاف دو عامل یکسانی 
30H30Si  70وH70Si 43[ خواهدبود[.  

  
توجه با  30H30Siو  70H70Si ةدو نانوذر گاف. نزدیک بودن 7شکل

  تابعی چگالی. ۀبه محاسبات نظری

در  گافهایی همچون پایداري نسبی با توجه به ویژگی
ذرات و حساسیت بالاي سطح به  اثر تغییر اندازة

سیلیسیمی هاي عاملی مناسب، از نانوذرات گروه
مورد نظر براي ابزارها و  انرژي گافتوان موادي با می

علت رهاي نوري تهیه نمود و همچنین بهحسگ
از این  توانهاي زیستی میسازگاري سیلیسیم با بافت

در  ].35[استفاده کرد  نیز نانوذرات در مصارف پزشکی
نتز اولین ترکیبات واگنر و همکاران خبر س 2015سال 

شده تز ن سنکه فولرارش کردند نی را گزاسیلیکون فولرا
اتم سیلیکون را دارد که  20دودکاهدرون با  ساختار پایۀ

  ].36[ استهاي کلرید آلاییده شدهبا یون

  گیريبحث و نتیجه

برخی از  شد در این تحقیق مطرحکه  يطورهمان   
 یسیلیسیم هاينفولراان و شبهفولر اي نوريهویژگی

ده در دست آمهنتایج بکه  استهمورد بررسی قرار گرفت
  دو جمله خلاصه کرد: توان درمی این کوشش را
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ود حد هاآن ی که اندازةسیلیسیم هاينانوقفس )1
نسبت  ي آنهالومو-گاف هومو ،هستند نانومتر 2تا  1

  دهد. ر اندازه حساسیت کمی نشان میبه تغیی

پیوسته در هم هاي بهگوششش وجود  )2
 ازة، باعث افزایش اندیسیلیسیم هايساختار نانوقفس

 شود.می لومو-هوموگاف 

  گزاريسپاس
از آزمایشگاه  دانیم کهبر خود لازم می در پایان   

انرژي و فیزیک  مهندسی ةنانوفناوري و سطح دانشکد
ریده آف دکترآقاي استاد بزرگوار و دانشگاه امیرکبیر 

مرکز خاطر فراهم آوردن شرایط تحقیقات، و هب
 یدانشگاه صنعت عیفوق سر يهاپردازش قاتیتحق

، مهندس شجاعی و آقاي احمد محمدي براي ریرکبیام
 دکتر و دانشگاه امیرکبیر، ۀفرصت استفاده از ابررایان

خاطر به اه علم و صنعت،دانشگت علمی هیأ قائمی
  نماییم.تشکر  شان،ارزشمندهاي راهنمایی

  هارجعم
[1] P.Y. Yu, M. Cardona, Fundamentals of 
Semiconductors: Physics and Materials 
Properties, Springer, (2005). 
 
[2] C. Pickering, M.I.J. Beale, D.J. Robbins, P.J. 
Pearson, R. Greef, Optical properties of porous 
silicon films formed in p-type degenerate and 
non-degenerate silicon, Journal of Physics C. 17 
(1984) 6535–6552. 
 
[3] L.T. Canham, Silicon quantum wire array 
fabrication by electrochemical and chemical 
dissolution of wafers, Applied Physics Letters 57 
(1990) 1046–1048.  
 
[4] L.T. Canham, Properties of Porous Silicon, 
Institution of Engineering and Technology, 
(1997). 
 
[5] G. Belomoin, J. Terrien, A. Smith, S. Rao, R. 
Twesten, S. Chaieb, L. Wagner, L. Mitas, M.H. 
Nayfeh, Observation of a magic discrete family 
of ultrabright Si nanoparticles, Applied Physics 
Letters 80 (2002) 841–843. 

 
[6] Y. Kanemitsu, Light emission from porous 
silicon and related materials, Physics Reports 
263 (1995) 1–91. 
 
[7] J.G.C. Veinot, Synthesis surface 
functionalization and properties of freestanding 
silicon nanocrystals, Chemical Communications 
40 (2006) 4160–4168. 
 
[8] M.H. Nayfeh, L. Mitas, Silicon 
Nanoparticles: New Photonic and Electronic 
Material at the Transition Between Solid and 
Molecule. In ed. V.Kumar, Nanosilicon, pp. 3–
78. Elsevier, Amsterdam, (2007). 
 
[9] H. Wong, V. Filip, C.K. Wong, P.S. Chung, 
Silicon integrated photonics begins to 
revolutionize, Microelectronics Reliability 47 
(2007) 1–10. 
 
[10] C. Marschner, J. Baumgartner, A. Wallner,  
Structurally and conformationally defined small 
methyl polysilanes, Dalton Trans 48 (2006) 
5667– 5674. 
 
[11] H. Suzuki, S. Hoshino, K. Furukawa, K. 
Ebata, C.H. Yuan, I. Bleyl, Polysilane light-
emitting diodes, Polymers advanced 
technologies 11 (2000) 460–467. 
 
[12] F. Schauer, I. Kuritka, N. Dokoupil, P. 
Horv´ath, Nanostructural effects in plasmatically 
prepared polysilylenes, Physica E 14 (2002) 
272– 276.  
 
[13] B. Delley, E.F. Steigmeier, Size dependence 
of band gaps in silicon nanostructures, Applied 
Physics. Letters 67 (1995) 2370-2372. 
 
[14] F. Marsusi, M. Qasemnazhand, Sila-
fulleranes: promising chemically active fullerene 
analogs, Nanotechnology 27 (2016): 275704-
275704. 
[15] M. Ohara, K. Koyasu, A. Nakajima, K. 
Kaya, Geometric and electronic structures of 
metal (M)-doped silicon clusters (M=Ti, Hf, Mo 
and W), Chemical Physics Letters 371 (2003) 
490-497. 
 
[16] V. Kumar, Y. Kawazoe, Hydrogenated 
Silicon Fullerenes: Effects of H on the Stability 
of Metal-Encapsulated Silicon Clusters, Physical 
Review Letters 90 (2003) 055502. 
 
[17] V. Kumar, Y. Kawazoe, Metal-
Encapsulated Fullerenelike and Cubic Caged 

www.SID.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

 فولرانی..            محمد قاسم نژند و فرح مرصوصی هايمطالعۀ خواص اپتوالکترونی نانوقفس            86   

 

Clusters of Silicon, Physical Review Letters 87 
(2001) 045503. 
 
[18] V. Kumar, Y. Kawazoe, Magic behavior of 
Si15M and Si16M (M=Cr, Mo, and W) clusters, 
Physical Review B 65 (2002) 073404. 
 
[19] V. Kumar, C. Majumder, Y. Kawazoe, 
M2Si16, M=Ti, Zr, Hf: π conjugation, ionization 
potentials and electron affinities, Chemical 
Physics Letters 363 (2002) 319-322. 
 
[20] V. Kumar, Y. Kawazoe, Metal-encapsulated 
icosahedral superatoms of germanium and tin 
with large gaps: Zn2Ge12 and Cd2Sn12, Applied 
physics letters 80 (2002) 859-861. 
 

 مبانی و کاربردهاي شیمی پور،م. مطلبی ،غریبیم. ] 21[
 Gaussianافزارهاي:(همراه با آموزش نرم ،محاسباتی

GaussView, HyperChem & AIM ،(سرااندیشه، 
  .1391تهران، 

  
 یبررس، سانیخوشنوب.  ،یچراغ یعل. ل ،يمحمد] م. 22[

 يهاخوشه ییجادو اعداد و یسی، مغناط یخواص الکترون
 یتابع ۀیمحاسبات نظر ) n,n≤9_(Fe) ( کوچک : اریآهن بس

 ،ايذرههاي بسپژوهش سیستم ۀمجل، دهقطبی–نیاسپ یچگال
6 ،)1395 ،(65-72.  
   
 و یمحاسبات ۀمطالع ،وزیري. ر ،حبیب پور قراچه. ر] 23[

 ییایمیو ش یاسپکتروسکوپ ،یخواص الکترون ينظر
هاي پژوهش سیستم ۀمجل ،n (n≤4)(ZnO) يهانانوخوشه

  .20-11)، 1395( ،6 ،ايذرهبس
  

[24] G.A. Petersson, D.K. Malick, W.G.Wilson, 
J.W. Ochterski, J.A. Montgomery Jr, , M.J. 
Frisch, Calibration and comparison of the 
Gaussian-2, complete basis set, and density 
functional methods for computational 
thermochemistry, The Journal of chemical 
physics 109 (1998) 10570-10579. 

  
[25] P. Mori-Sánchez, A.J. Cohen, W. Yang, 
Localization and delocalization errors in density 
functional theory and implications for band-gap 
prediction, Physical review letters 100 (2008) 
146401. 

  
[26] P.J. Stephens, F.J. Devlin, C. Chabalowski,  
M.J. Frisch, Ab initio calculation of vibrational 
absorption and circular dichroism spectra using 
density functional force fields, The Journal of 
Physical Chemistry 98 (1994) 11623-11627. 

  
[27] C. Lee, W. Yang, R.G. Parr, Development 
of the Colle-Salvetti correlation-energy formula 
into a functional of the electron density, Physical 
review B 37 (1988) 785. 
 
 
[28] R.H.W.J. Ditchfield, W.J. Hehre, J.A. Pople, 
Self�consistent molecular�orbital methods. IX. 
An extended Gaussian�type basis for 
molecular�orbital studies of organic molecules, 
The Journal of Chemical Physics 54 (1971) 724-
728. 
 
[29] A.J. Karttunen, M. Linnolahti, T. Pakkanen, 
A, Icosahedral polysilane nanostructures, The 
Journal of Physical Chemistry C 111 (2007) 
2545-2547. 
 
[30] A.D. Zdetsis, Stabilization of large silicon 
fullerenes and related nanostructures through 
puckering and poly (oligo) merization, Physical 
Review B 80 (2009) 195417. 
 
[31] J. Li, H. Bai, N. Yuan, Y. Wu, Y. Ma, P. 
Xue, Y. Ji, Density functional theory studies of 
Si36H36 and C36H36 nanocages, International 
Journal of Quantum Chemistry 114 (2014) 725-
730. 
 
[32] S. Niaz, A.D. Zdetsis, Comprehensive ab 
initio study of electronic, optical, and cohesive 
properties of silicon quantum dots of various 
morphologies and sizes up to infinity, The 
Journal of Physical Chemistry C 120 (2016) 
11288-11298. 
[33] D.J. Norris, M.G. Bawendi, Measurement 
and assignment of the size-dependent optical 
spectrum in CdSe quantum dots, Physical Review 
B 53 (1995) 16338. 
 

بررسی نظري خواص نژند، ف. مرصوصی، م. قاسم ]34[
تابعی  ۀیمی با استفاده از نظروذرات سیلیسی اپتوالکترونی نانو

یرکبیر، امه صنعتی ارشد دانشگانامه کارشناسی ، پایانچگالی
)1393.(  

www.SID.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

   87                                                1396ستانزم، 15، شمارة7ي، دورةاذرهبسهاي مجلۀ پژوهش سیستم   

 

  
[35] J. Romero, M. Llansola-Portoles, M. Laura, 
D. Arciprete, H.B Rodriguez, A.L. Moore, M.C. 
Gonzalez, Photoluminescent 1–2 nm Sized 
Silicon Nanoparticles: A Surface-Dependent 
System, Chemistry of Materials 25 (2013) 3488–
3498. 
 
[36] J. Tillmann, J.H. Wender, U. Bahr, M. Bolte, 
H.W. Lerner, M.C. Holthausen, M. Wagner, 
One‐ Step Synthesis of a [20] Silafullerane with 
an Endohedral Chloride Ion, Angewandte 
Chemie 127 (2015) 5519-5523. 
 

   
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

www.SID.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

   Journal of Research on Many-body Systems, Volume 7, Number 15, winter 2017                                 115  

Theoretical study of opto-electronic properties of 

silafulleranes using density functional theory 

Mohammad Qasemnazhand, Farah Marsusi 

Energy Engineering and Physics department, Amirkabir University of Technology, Tehran, Iran 

Received: 30.09.2016       Final revised: 04.08.2017       Accepted: 20.09.2017 

 

Abstract 

In the following study the typical optical properties of silicon nanoparticles, known as 

Hydrogenated sila-Fullerene Clusters, have been evaluated using computer simulation. The 

density functional theory has been selected as theoretical technique, which has been shown in 

recent decade as a reliable quantum many body approximation in prediction of optical and 

electronic properties of materials. All calculations have been done using Gaussian software, under 

Linux operating system. Also, GaussView software has been applied as the graphical interface in 

our calculations. The Results show that there is a little change in the optical gaps versus the size 

of particles. It is found that the optical gaps of those isomers with jointed-hexagonal rings are a 

little larger than their corresponding counter parts.  
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