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 چکیده

باشند، تغییرات با استفاده از دو مدل مختلف که بر اساس انرژي چسبندگی و انرژي سطحی میدر اين مقاله 

فلزي طلا، قلع، سرب و اينديم با اندازه ذرات مورد بررسی قرار گرفته است و دماي ذوب  دماي ذوب نانوذرات

با استفاده از هردو مدل مشخص شده است. دماي ذوب در به دست آمده در هر اندازه دلخواه در مقیاس نانو 

مدل اول با استفاده از دماي ذوب و انتالپی بالک و انرژي سطحی، و در مدل دوم بر اساس شعاع اتمی و دماي 

ذوب بالک محاسبه شده و بر حسب عکس قطر ذرات در مقیاس نانو رسم گرديده است. در انتها نیز مقادير 

د حاصل از نتايج آزمايشگاهی مقالات ديگر مقايسه گرديده است و مشخص شده است که بدست آمده با اعدا

 مدل دوم تطابق بهتري با نتايج آزمايشگاهی دارد. 

 
 نانوذرات. دماي ذوب؛ انرژي سطحی؛ ی کلیدی:هاهواژ

 

                                                 
1. khazraei@modares.ac.ir 

Archive of SID

www.SID.ir

http://www.sid.ir


 .... اندازه ذرات یرثأت یبررس

 مقدمه

باشد. مدارک متعددي می اساس علم و تکنولوژي نانو ها وترين پايهاز مهمخواص وابسته به اندازه نانوذرات 

ها متفاوت است. به طور گواه بر اين اصل هستند که خواص شیمیايی و فیزيکی نانوذرات با خواص بالک آن

 [.1ذوب و انتروپی نانوذرات با کاهش قطر نانوذرات کاهش می يابند] نتالپیا، مثال دماي ذوب

یل اين امر نیز تاثیر غیر قابل انکار سطح در دماي ذوب نانوذرات با کاهش اندازه ذرات کاهش می يابد، دل

ها، هاي سطحی در مقايسه با تمامی اتمباشد. زمانی که اندازه ذرات کاهش می يابد، تعداد اتممقیاس نانو می

 [.2پوشی نیست]ديگر قابل چشم

[. به طور 17-3اند که تغییرات دماي ذوب با کاهش اندازه ذرات را مدل نمايند]هاي متعددي سعی نمودهمدل

کلی دو مسیر براي مدل کردن نانوذرات وجود دارد، مسیر پايین به بالا و مسیر بالا به پايین؛ در مسیر پايین به بالا 

شود اما در روش بالا به پايین که اساس استفاده می 1کهاي کامپیوتري به مانند مولکولار داينامیمعمولاً از روش

 [.18شوند]وذرات بر اساس خواص بالکشان مدل میآن ترمودينامیک کلاسیک است نان

ها با استفاده از انرژي سطحی و به طور ها گاهاً با يکديگر متفاوت است؛ اما در بسیاري از مدلاساس اين مدل

هاي فیزيکی است و با ترين کمیتکلی انرژي چسبندگی، دماي ذوب مدل شده است. انرژي چسبندگی از مهم

به فرد نانوساختارها از جمله دماي ذوب در ارتباط است و به مانند دماي ذوب وابسته به بسیاري خواص منحصر 

[ انرژي چسبندگی يک کريستال به معناي مقدار انرژي است که لازم است به آن داده 19باشد]اندازه ذرات می

ها، شکل ها، نوع اتمکريستالهاي منفرد تبديل گردند. انرژي سطحی وابسته به اندازه نانوشود تا اجزاي آن به اتم

 [. 20باشد]و ساختار می

و  2اند، دو مدل گويسبرزهايی که با استفاده از انرژي سطحی، دماي ذوب را مدل نمودهدر بین مدل

 اند.[ از دو مسیر متفاوت دماي ذوب نانوذرات را مدل کرده11و همکارانش] 3[ و کیو آي17همکارانش]

هاي آزمايشگاهی مطابقت که اين دو مدل با يکديگر مقايسه گردند و سپس با داده در اين مقاله سعی شده است

 هاي عملی مشخص گردد.ها با دادهداده شوند تا تطبیق اين مدل
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 مدل

مدل اول -1  

در اين مدل دماي ذوب  با استفاده از انتالپی ذوب بالک، دماي ذوب بالک، انرژي سطحی جامد و انرژي سطحی 

توان دماي ذوب نانوذرات را محاسبه نمود به اي که در اين مدل بر اساس آن میگردد. رابطهبه میمايع محاس

 باشد.( می1صورت معادله )

(1) 
,

1m

m

T
T d

 
 
 


  

نیز فاکتور  αقطر نانوذرات و  D(nm)دماي ذوب بالک،  m,T∞(Kدماي ذوب نانوذرات، ) mT(Kدر اين رابطه )

 ( توصیف می شود.2فاکتور شکل خود بر اساس معادله )باشد. شکل می

(2)  

,

s L

shape

m

D y yA
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انرژي سطحی مايع و  J/mLy)2(انرژي سطحی جامد، J/msy)2(نسبت سطح به حجم،  A/Vدر اين رابطه نیز 

)3(J/m ∞,mΔH باشد.نیز انتالپی ذوب بالک می 

توان تغییرات دماي ذوب آن با اندازه ذرات را بدست آورد. ز میي فاکتور شکل براي هر فلدر نتیجه با محاسبه

ها و توان تغییرات دماي ذوب را براي نانوذرات با اشکال مختلف، نانوسیمهمچنین با استفاده از اين رابطه می

 ها محاسبه نمود. نانولوله

[ ذکر 17اساس آنچه در مقاله مرجع]باشد. بر بايستی ذکر نمود که استفاده از اين رابطه با محدوديت همراه می

باشد، ديگر نتايج حاصل از اين مدل معتبر نخواهد بود. دلیل اين امر  nm4شده است، اگر اندازه ذرات کمتر از 

 نیز نوسان دمايی بیش از حد است.

 

 مدل دوم -2

هاي در نتیجه تعداد اتمفرض شده است و  Nهاي سطحی نیز و تعداد اتم nها ي اتمدر اين مدل ابتدا تعداد همه

 ( حاصل شده است.3باشد. دماي ذوب به صورت معادله )می n-Nداخلی 

(3) 1 1
1 (1 ) 1 (1 )

2 2
m mbT s k pq cT   
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 .... اندازه ذرات یرثأت یبررس

هاي هاي سطحی به اتمنسبت اتم Sذوب و دماي ذوب بالک بر حسب کلوين،  دماي mbTو mT در اين رابطه

نیز فاکتور  qفاکتور همدوسی سطح مشترک و  pر و يک(، ) همواره برابر با صف 1نیز فاکتور استراحت kداخلی، 

 جايی که اعوجاجاز آنباشد؛ در نتیجه براي نانوذرات آزاد برابر با صفر خواهد بود. جاسازي در فاز زمینه می

جهت  همان شبکه ماده در نظر گرفته شده است. همچنینها نسبتاً کوچک است، شبکه نانو بلورها شبکه نانو بلور

در نتیجه اين رابطه براي نانوذرات  سازي، تنها اثرات متقابل بین اتم هاي مجاور در نظر گرفته شده است.ساده 

 شود.( حاصل می4معادله )آزاد به صورت 

(4) 
 

1
1 1

2
m mbT s kT  
   

 
 

ي داد همهباشد، تع 33rπ4/و حجم اتمی نیز  33Rπ4/نوذرات کروي، حجم برابر با ، اگر براي ناsدر رابطه با 

. همچنین اگر مساحت سطح است  r3R /3آيد و برابر با ها بدست می( از تقسیم حجم به حجم اتمnها )اتم

2Rπ4  2و مساحت هر اتم سطحیrπ باشد، تعداد اتم(هاي سطحیN برابر با )2/r24R  خواهد بود. در نتیجهs 

به صورت  sتوان از اين روش استفاده نمود و میخواهد شد.همچنین براي نانوذرات غیرکروي نیز  4r/Rبرابر با 

4αr/R شود.حاصل می 

، s =4d/Dها به صورت [ براي نانوذرات کروي آزاد و بدون رهاسازي سطحی، مقادير پارامتر11] در مقاله مرجع

k=0، q=0   وp=0  ذکر شده است. لازم است ذکر نمود کهd ها و قطر اتمD باشد.قطر نانوذرات می 

[ ذکر شده 11] باشد. بر اساس آنچه در مقاله مرجعمدل قبلی استفاده از اين رابطه با محدوديت همراه می مشابه

باشد، ديگر نتايج حاصل از اين مدل معتبر نخواهد بود. دلیل اين امر  nm1است، اگر اندازه ذرات کمتر از 

 می باشد. يکسان در نظر گرفتن سهم اتم هاي لبه و گوشه و وجه در انرژي سطحی 

، لبه و گوشه هاي وجههاي خارجی شامل اتمجهی می باشند که در آن اتمونانوذرات عموماً به شکل چند

هاي وجه بسیار کمتر است. بنابراين هاي لبه و گوشه نسبت به اتمدر ذرات با ابعاد بزگ، سهم اتم باشند.می

 هاي وجههاي خارجی همان اتمکه تمام اتم اتدازه بزرگ فرض شودمنطقی و معقول است که براي ذرات با 

بزرگ اعمال  تواند براي ذراترا مدل انرژي پیوند اصلی تنها میباشند. اين دلیلی است براي اينکه چمی

 .[21]شود
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 نتایج و بحث

بر نمودار تغییرات دماي ذوب  6تا  1هاي در شکلمحاسبه شده و  2و  1مقادير دماي ذوب با استفاده از جداول 

 حسب تغییرات عکس قطر ذرات بر حسب نانومتر رسم شده است.

در اين نمودارها تغییرات دماي ذوب با اندازه ذرات با استفاده از هر دو مدل به نمايش درآمده است؛ همچنین 

ا شود تطابق مقادير آزمايشگاهی بگونه که مشاهده میها با مقادير آزمايشگاهی مقايسه شده است. هماناين مدل

مدل دوم نسبت به مدل اول بسیار بهتر است و اين مدل تغییرات دماي ذوب با اندازه ذرات را بهتر بیان نموده 

 است. 

رسد دلیل عدم تطابق با مدل اول ناشی از نادرست بودن مدل اول نباشد؛ بلکه اين امر ناشی از عدم به نظر می

گونه که پیش از اين ذکر باشد. در اين مدل همانقطعیت در مقادير فاکتور شکل به دست آمده براي اين مدل می

ه شده است؛ انرژي سطحی با تغییر صفحه شد از انرژي سطحی و انتالپی براي محاسبه فاکتور شکل استفاد

ي کريستالی مقدار متفاوتی را دارد؛ در نتیجه براي بدست آوردن کند و براي هر صفحهکريستالی شبکه تغییر می

توان انجام داد، میانگین گرفتن از مقادير بدست آمده براي صفحات انرژي سطحی جامد حداقل کاري که می

 کند.ه از انرژي سطحی میانگین مدل را با خطا ايجاد میمختلف است در نتیجه استفاد

هاي هاي سطحی يکسان در نظر گرفته شده است و به خصوص در مدل دوم براي اتمها اتمهمچنین در اين مدل

هاي ديگر در مدل اعمال هاي گوشه و لبه با اتمهاي میانی تفاوتی قائل نشده است. اگر تفاوت اتمگوشه با اتم

 ها تصحیح گردد، تطابق با مقادير واقعی بهبود نیز میابد.تعداد پیوندهاي اين اتمگردد و 

لازم به ذکر است که مقادير آزمايشگاهی در اين زمینه نیز بسیار کمیاب است و امکان دارد که در معدود 

 آزمايشات انجام گرفته در رابطه با دماي ذوب نانوذرات نیز خطا صورت گرفته باشد.

توان رسانا و اکسیدها نیز میي دماي ذوب نانوذرات نیمهزم به تککر است که از مدل اول براي محاسبههمچنین لا

توان دماي ذوب فلزات را بدست آورد و براي محاسبه دماي ذوب استفاده کرد اما با استفاده از مدل دوم تنها می

 ي جزها را در فرمول وارد نمود.اند بايستی مقادير مربوط به همهموادي که از چند جز تشکیل شده
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 گیرینتیجه

 استفاده از مدل مبتنی بر انرژي چسبندگی و شعاع اتمی فلزات تطابق بهتري با نتايج آزمايشگاهی دارد. (1

رسد مدل مبتنی بر مقدار بالک انتالپی و انرژي سطحی در تطابق با مقادير ازمايشگاهی با خطا همراه به نظر می( 2

 است.

 

 

 تشکر و قدردانی 

ورد لطوف و محبوت را مو اف خضرايی که هموواره نگارنودگاندکتر علی يجناب آقا يشمنداز استاد فاضل و اند

 خود قرار داه اند،کمال تشکر را داريم.
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 [24ي دماي ذوب بر اساس مدل اول]:  مقادير لازم براي محاسبه1جدول 

 فاکتور شکل (k)وب دماي ذ فلز
 04/2 505 قلع

 83/1 1337 طلا

 79/3 430 اينديم

 90/2 601 سرب
 

 [25مقادير لازم براي محاسبه دماي ذوب از مدل دوم ] -2جدول 

 (nm)شعاع اتمی (k)دماي ذوب  فلز
 145/0 505 قلع

 174/0 1337 طلا

 156/0 430 اينديم

 154/0 601 سرب
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 سمینار ملی مهندسی سطح  شانزدهمین

 

 [22ماي ذوب قلع با عکس قطر ذرات ]تغییرات د: 1شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [23تغییرات دماي ذوب طلا با عکس قطر ذرات ]: 2شکل
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 .... اندازه ذرات یرثأت یبررس

 

 [22تغییرات دماي ذوب اينديم با عکس قطر ذرات ]: 3شکل

 

 

 [22تغییرات دماي ذوب سرب با عکس قطر ذرات ]: 4شکل
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