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 انجمن علوم و تکنولوژي سطح ایران

 
  مدل بهینه شده وابستگی دماي ذوب نانو ذرات فلزي به اندازه نانو ذره

  

  1، رضا جعفري1، محمود فامیل صابریان2اف خضرایی محمود علی ،1پارسا همقلم

  
  )دانشجوي کارشناسی ارشد( دانشگاه تربیت مدرس. 1

  )استادیار بخش آموزشی مهندسی مواد(دانشگاه تربیت مدرس. 2

 
  چکیده

 يهـا  داده. ها ارائه شده است به اندازه، شکل و نوع شبکه آن يذوب نانو ذرات فلز يدما یوابستگ یانب يبرا یمدل

کوچـک نـانوذره    یاربس ـ هـاي  یزدر مـورد سـا   یـژه بـه و  یخـوب  يمدل از سـازگار  ینگزارش شده با ا یشگاهیآزما

 هـاي  ینـی ب یشبه پ ـ ی،سطح يها اتم یگیهمسا ددع ییرتغ ینهدر زم یشینپ يها مدل با اصلاح مدل ینا. اند برخوردار

 يهـا  نسـبت بـه مـدل    يبهتـر  ياست و سازگار یدهذوب به هنگام کوچک شدن ذرات رس يدما ییراتاز تغ يبهتر

معادله به همـراه اصـلاحات    ینگذشته اصلاح شده است و ا يها شده در مدل پیشنهاد یعموم يا معادله. دارد یشینپ

  .و توسعه دارا هستند یقاستفاده در تحق يبرا بالایی یتظرف یسطح یگیعدد همسامربوط به  

  .یسطح یگیعدد همسا ي؛ساختار بلور ؛ذوب نانوذرات ؛نانوساختارها  :ي کلیديها هواژ

  

  

                                                
1. khazraei@modares.ac.ir 
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  ...مدل بهینه شده وابستگی 

  مقدمه

ي از همان ماده است و ایـن  ا تر از توده ذرات فلزي، آلی و نیمه هادي پایین مشخص شده است که دماي ذوب نانو

توانـد منجـر بـه پیـدایش      مـی   درك این رفتار حرارتی نوین نـانوذرات  .یابدمی  مقدار با کاهش ابعاد ذرات کاهش

  .[3–1]شودبخواص جدیدي از مواد با کاربردهاي گسترده 

هـایی بـراي بیـان توجیـه وابسـتگی       مـدل . تواند با اثر نسبت سطح به حجم ماده توجیه شـود  کاهش دماي ذوب  می

هـا  این مـدل  .اند ها نانو ذرات کروي فرض شده ین مدلا اند که در بسیاري از ب به ابعاد ذرات ساخته شدهدماي ذو

رود دماي ذوب تـابعی خطـی از    می  عموماً انتظار. مدل گرماي نهان و مدل انرژي پیوند مدل قطره مایع،: عبارتند از

  .[6–1,4]معکوس اندازه نانو ذره باشد

داد دمـاي ذوب نـانو ذره، تـابعی خطـی از     مـی   تر عطاریان و همکارانش مدلی را ایجاد کرده بودند کـه نشـان  پیش

هـا، مـدل اصـلاح     هـاي آن  در این مقاله ما با مبنا قرار دادن برخی از دست یافت. [7]معکوس اندازه نانو ذره نیست

هـاي  دازهه ویژه در ان ـب –این مدل دماي ذوب نانوذرات را . کند می  اي ارائه خواهیم داد که این فرض را تایید شده

شـکل ذره، نـوع   در فرمول نهایی این مدل تـاثیر  . کندمی  بینیهاي پیشین پیش با دقت بیشتر از مدل -بسیار کوچک

لـز،  ها در سـطح ف  شبکه کریستالی و فاکتور تراکم در نظر گرفته شده است و براي بررسی تغییر عدد همسایگی اتم

  .در قیاس با درون آن فرضیات تازه اي مطرح شده است

  مدل

، شـکل  ، انـدازه نـانو ذارت  نقطه ذوب نانو ذرات فلزي به عوامـل متعـددي بسـتگی دارد از جملـه دمـاي ذوب فلـز      

 .هندسی و ساختار شبکه کریستالی

  :[7]هاي جدا از هم برابر است با هاي نانو ذره به اتم انرژي لازم براي جدا کردن اتم
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هـر   انـرژي  �. عـدد همسـایگی در شـبکه اسـت      ��و ) ناپایدار(هاي سطحی  عدد همسایگی در اتم ��که در آن 

ژي از طرفـی رابطـه بـین دمـاي ذوب و انـر      .نـانوذره اسـت  ) عکـس انـرژي تشـکیل   (ی انرژي همدوس ـ  Epپیوند و 

  باشد می  همدوسی به صورت زیر
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ــه  ــانو ذره     Tmpو Tmbک ــاده و ن ــوده م ــاي ذوب ت ــب دم ــه ترتی ــی  ب ــد و  م ــرژ E0باش ــاده  ان ــوده م ــی ت   ي همدوس

  .[6,8]باشد می

بینـی کـاهش دمـاي ذوب فلـز بـا تغییـرات انـدازه ذرات آن رابطـه زیـر را ارائـه            و همکـاران بـراي پـیش    عطاریان

  :[7]اند هکرد
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 سمینار ملی مهندسی سطح  شانزدهمین
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کتور تـراکم صـفحات   به ترتیب فاکتور تراکم شـبکه و فـا  ��  و ��و قطر نانو ذره  به ترتیب شعاع اتمی Dو rکه

در این رابطه توسـط   �فاکتور . باشند می  ،)شوند می  در شبکه در نظر گرفتهمی ترین صفحات ات که فشرده(سطحی 

   :به صورت زیر تعریف گردیده است [9]و همکاران 1یک
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 .باشد می  به ترتیب مساحت سطح نانوذره کروي و نانوذره غیر کروي با حجم برابر ’Sو  Sکه 

. باشـد  مـی   گر نسبت عدد همسایگی اتم در سطح نانو ذره به عدد همسایگی شبکه بلـوري  بیان 5در رابطه  qپارامتر 

 در مطالعـات پیشـین مقـدار    . هـاي مختلـف متفـاوت در نظـر گرفتـه شـده اسـت        ها و اندازه براي ساختار qمقادیر 

q=1/2   بـه  ) شـده فـرض   12و مـاده   6طح عدد همسـایگی اتـم س ـ  در آن که (2مکعب مرکز وجه پربراي ساختار

هـاي   تطـابق بیشـتري  بـا داده    نـانومتر  10تـر از   براي نانو ذرات کوچـک  q=1/4چنین مقدار  هم. مده استدست آ

هـاي ارائـه شـده پیشـین انطبـاق       مـدل در تـوان ادعـا نمـود کـه      مـی   پس.  [8]داد می  نشان q=1/2تجربی نسبت به 

یر ثابـت  دگزینـی مقـا   در تحقیقات پیشـین بـا جـاي    .دتر دار با نانو ذرات کوچک ،q مترري براي مقادیر کت مناسب

q=1/4   وq=1/2  آید به ترتیب به دست می 8و  7عادلات م 5در معادله. 
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هـاي مختلـف داشـته     که انطبـاق مناسـبی بـراي نـانو ذرات در انـدازه      qبه منظور بدست آوردن مقادیر بهتري براي 

  . شودمی  با کاهش اندازه نانو ذره، درادامه ارائه qباشد، مدلی بر پایه تغییرات 

بتـوان بـه    5گذاري آن در معادلـه   است که با جاي q پارامتراي بین اندازه ذره و  هدف ما در این بخش یافتن رابطه

  تـري  به سمت مقادیر کسري کوچـک  qشود عدد  می  تر که در آن هرچه ذره کوچک، یافترابطه جدیدي دست 

  .کندمیل 

  .پردازیم  می   FCCهایی با شبکه  در ادامه به بررسی مدل در ذره

کـه عـدد همسـایگی    است و با توجه به ایـن  9برابر   )111(ها در صفحه فشرده  اتمعدد همسایگی  FCCدر شبکه 

نهایت بزرگ باشـد و تمـام سـطح آن     بی ،است، اگر یک ذره با این ساختار شبکه 12در توده ماده براي این شبکه 

  :تشکیل داده باشد، داریم) کمتر سطح داراي انرژي(را صفحه فشرده شبکه 
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1 .Qi 
2.Face-centered Cubic 
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  ...مدل بهینه شده وابستگی 

هـایی   اي کروي کـه سـطح آن از اتـم    ل با فرض ذرهحا()اشدب می  هاي قبلی که این مقدار متفاوت از فرضیات مدل

بـراي  . (کنـد  مـی   چگونـه تغییـر   qتشکیل شده، به دنبال ایـن هسـتیم کـه بـا کوچـک شـدن ذره،        1شکل با چینش 

یک کره که در حـال کوچـک    صورترا به  1شکل  تر شدن درك سه بعدي فرض کنید که صفحه کاغذ راحت

  ).دهیم می  شدن است، تحدب

  نشـان  FCCهـاي سـطحی را در شـبکه     موقعیـت نسـبی اتـم   و  کند می  مسئله را به صورت دو بعدي بررسی 2شکل

  .دهد می

هاي سطحی نسبت به هم و یا نسـبت بـه کـل ذره تغییـر      اتم) شعاع ذره( Rpتر شدن  شود که با کوچک می  ملاحظه

  .روند می  تر موقعیت نسبی دارند و نسبت به هم عقب

بـر حسـب شـعاع       qنهایت بزرگ است  به عنوان معیـاري از تغییـرات    ا نسبت به وقتی که ذره بیاین تغییر نسبی ر

  . گیریم می  ذره در نظر

بـه   ¾ مقـدار اولیـه یعنـی    هـم از   qگـذارد   مـی   رو به کوچـک شـدن  ) توده ماده(نهایت  وقتی که ذره از اندازه بی

  .رود می  تر سمت مقادیر کم

  .آوریم ی نسبی را بر حسب اندازه ذره بدست میدرادامه مقدار این جابجای

هاسـت و   و مقداري ثابت بسته به نـوع اتـم  ) که نصف طول پیوند است(شعاع اتمی  r ،قطر نانوذره  D : 3در شکل 

Pf  همان فاکتور جابجایی نسبی مورد نظر ماست.  
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q که براي این. یک کمیت بدون بعد استPf   از جنسq      نرمـالیزه  و بدون بعد باشـد آن را نسـبت بـه شـعاع اتمـی  

  .کنیممی
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 6بـا  ) 111(بحث است، هر اتـم سـطحی در صـفحه فشـرده     جا مورد که در این ،FCCکه در شبکه با توجه به این

پیونـد   ) نهایت بزرگ در نظر گرفتـه شـده بـود    تر صفحه سطحی ذره کروي بی که پیش(اتم دیگر در همان صفحه 

  .دهیم می  را به عنوان تابعی از اندازه ذره با توجه به فرضیات مذکور به این شکل ارائه  qدارد، ما فرمول جدید 
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 سمینار ملی مهندسی سطح  شانزدهمین

Dدر شرایط حدي  → کنـد کـه بـا در    مـی   میـل   ¾به نسـبت   q نهایت بزرگ شود،یعنی وقتی ذره کروي بی ∞

هـاي  با در نظر گرفتن اشـتراك پیونـد  به عنوان فرضیه دیگر . منطقی استنهایت بزرگ، نظر داشتن فرضیه کره بی

اتم سطحی بین دو اتم، به جاي کاستن 
��

�
3، عبارت  6

��

�
 :کنیممی  کسر qرا از نسبت  
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. جایگزین کـرد  5 معادلههاي ارائه شده در هاي دیگر از جمله مدلدر مدل Dرا به عنوان تابعی از  qتوان می  حال

  :شود می  نتیجه) 15(و ) 5(از معادلات  
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  : خواهیم داشت )16(و ) 5(و از معادلات  
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اتـم دیگـر در همـان     4بـا  ) 110(، هـر اتـم سـطحی در صـفحه فشـرده      1مکعب مرکز پرکه در شبکه با توجه به این

   :را به ازاي این ساختار به صورت زیر به دست آورد qتوان مقادیر مختلف  پیوند  دارد،می صفحه
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در  20و  19اسـت بـا قـرار دهـی معـادلات       BCCبه ازاي سـاختار   16و15هم ارز معادلات  20و  19که معادلات 

دسـت  تـوان ب  مـی   را BCCبه دماي ذوب فلـز بـا شـبکه     BCCنسبت دماي ذوب نانوذره فلزي با ساختار  5معادله 

  .آورد

  

  نتایج و بحث

هاي پیشـین بـا معـادلات بـه دسـت       چنین دو مدل از مدلهم هاي تجربی  و در این بخش ما به مقایسه نتایج پژوهش

،  FCCفرض پیشین ما مبنی بر تشکیل سطح نانو ذره از صـفحات فشـرده    .پردازیم می آمده از این مدل بهینه شده

چنـین  شـوند هـم   می  در نظر گرفته  PS=0.91 و  PL=0.74ها  جا هم بر قرار است پس در این نمودار این) 111(

�(کماکان بر کروي بودن ذرات است فرض ما  = 1. (  

چنـین   هـاي تجربـی و هـم    ، داده qهاي قبلی بـه ازاي مقـادیر مختلـف     نمودار حاصل از فرمول مدل 5و  4در شکل 

شکل کلی نمودار بدست آمده از مـدل ایـن مطالعـه    . مده از مدل کنونی رسم گردیده است آهاي به دست  نمودار

  .هاي قبلی دارد زمایشگاهی نسبت به مدلآهاي  نزدیکی بیشتري با شکل داده

                                                
1 .Body-centered Cubic 
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  ...مدل بهینه شده وابستگی 

هـاي تجربـی    بـا داده  خـوبی مبتنی بر مدل حاضر انطباق  18و   17د که نمودار معادله نده می  نشان  5و  4 هاي شکل

 17نـانومتر و معادلـه    10تـر از   مقـادیر نـانو ذرات کوچـک    بـراي  خـوانی  ایـن هـم  . هـاي پبشـین دارد    نسبت به مدل

  .استتر  مشهود

بـا اسـتفاده از   . انجـام دهـد   ،قبلـی ارائـه شـده   هـاي   توان گفت که مدل کنونی توانسته اسـت اصـلاحی بـر مـدل     می

شـده بـه شـکل کلـی حاصـل از       بهینـه به عنوان تابعی از اندازه ذره، شماي کلی نمـودار حاصـل از مـدل      qپارامتر

  .تر شده است هاي آزمایشگاهی نزدیک داده

انـدازه نـانو ذرات   ي آزمایشـگاهی طـلا و سـرب در محـدوده     هـا  بـراي هـر دو داده   17ي هنمودار حاصـل از معادل ـ 

. هـاي ارائـه شـده دارد    و دیگر مدل 18خوانی بهتري نسبت به نمودار حاصل از معادله  هم  نانومتر 10تر از  کوچک

نـانومتر تطـابق    15 تـر از  براي نـانو ذرات سـرب بـزرگ   18شود که نمودار حاصل از معادله  می  مشاهده 5در شکل 

  17نمـودار معادلـه    نـانومتر  10از  رت لی است که در مورد نانو ذرات طلا بزرگاین درحا. دهد می  تري نشان مناسب

 .هاي آزمایشگاهی طلا دارد خوانی بهتري با داده هم )7معادله ( و مدل ارائه شده عطاریان و همکاران 

  

  گیري نتیجه

در ایـن مـدل تـاثیرات    . هاي مختلف ارائه شد دماي ذوب نانو ذرات فلزي در اندازه بینی مدلی بهینه شده براي پیش

  .مشخصات شبکه بلوري  مدنظر قرار گرفته استو (�)	چون  فاکتور شکل ذره عوامل مختلفی هم

لـزي و  ، انـدازه نـانو ذره ف  لـز و پارامترهـاي مربـوط بـه آن    توان با دانستن ساختار بلـوري ف  می  با استفاده از این مدل

 qگـذاري مقـادیر مختلـف     مقدار دماي ذوب نانو ذره فلزي را با دقت بیشتر و بدون نیـاز بـه جـاي    ،دماي ذوب فلز

 .بینی نمود پیش) نسبت عدد همسایگی اتم در صفحات سطح به عدد همسایگی اتم درشبکه(
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  ...مدل بهینه شده وابستگی 

 
  FCC) 111( فشرده صفحه در ها اتم يریقرارگ نحوه  1 شکل

 
  

 نیح هم به نسبت ها اتم ییبجا جا از یکل يشما 2 شکل

  ذره اندازه شدن کوچک
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است ،  fccساختار طلا .(نمودار تغییرات دماي ذوب نانو ذرات طلا نسبت به اندازه نانو ذرات طلا - 1  شکل

r=0.1594nm  1337/6و دماي ذوب طلاk  [10]هاي آزمایشگاهی از مرجع  داده) است   

  محاسبه فاکتور اصلاح عدد همسایگی سطحی  – 3شکل 
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  ...مدل بهینه شده وابستگی 

 

 ، است fcc سرب ساختار.(سرب ذرات نانو اندازه به نسبت سرب ذرات نانو ذوب يدما راتییتغ نمودار - 2  شکل

r=0.1935nm 600.6سرب ذوب يدما وk [11] مرجع از یشگاهیآزما يها داده)  است  
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