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 چکیده

شهده عدد همسایگی میانگین و انرژی سطحی نانو ذرات ارائهه  منظور نمایش وابستگی میان هدر این مقاله رابطه ای ب

نسبت عدد همسایگی میانگین  را با انرژی سطحی نانو ذرات به بالک آن  است به طوریکه نشان دهنده تساوی نسبت

له نشان داده شده است با افزایش اندازه ذرات در ابعاد نانو تا حد بالهک آن می باشد.همچنین در این مقا به بالک آن

انرژی سطحی آن ذره افزایش خواهد یافت و این مدل ریاضی برای نو ذرات طلا و تنگستن محاسهبه شهده و بها داده 

 ایسه شده است.های آزمایشگاهی آن ها مق
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 مدل سازی انرژی سطحی...

 
 مقدمه: -1

می باشند .نانو ذرات  nm111نانو ذرات به دسته ای از مواد فلزی می گویند که به طور عمومی  دارای قطری زیر 
فلزی دارای خواص مختلف الکتریکی، مغناطیسی، نوری، شیمیایی و فیزیکی هستند. به منظور هر چه بهینه تر بهره 

این ویژگی ها لازم است بتوان وابستگه آن ها را به اندازه ذره بررسی کرد. یکی از علل این تغییرات نسبت بردن از 
 بالای سطح به حجم در ذرات سایز پایین می باشد.

نانوذرات فلزی دارای گستره ی کاربرد وسیعی می باشند و نانوذرات طلا را می توان به عنوان حامل دارو، بیو حسگر 
نشان گذار های خنثی استفاده کرد. نانو ذرات نقره به علت سمی بودن برای نابود مردن باکتری ها مورد  ها، و یا

استفاده قرار می گیرد. دیگر فازات چون آلومینیوم نیز به علت داشتن آنتالپی بالای احتراق به عنوان جزء تامیین 
 کننده انرژی کاربرد دارد.

با مواد بالک متفاوت بوده و وابسته به ابعاد  )نانو ذرات,نانوسیم و نانوفیلم( ذراتخصوصیات ترمودینامیکی نانو 
,و مدل های زیادی توسعه یافتند تا  ,باید این خصوصیات ترمودینامیکی را دانست برای طراحی مواد جدید است.

وستی است که به یکی از خواص مهم جامد انرژی هم د به ابعاد نانو جامدات را شرح دهند. انرژی سطحوابستگی 
. بسیاری از مدلها به ته به سایز ذرات می باشدسطور مستقیم با عدد همسایگی رابطه دارد. انرژی هم دوستی خود واب

[.در مدلی 1بررسی و ایجاد ارتباط میان دمای ذوب، انرژی هم دوستی، عدد همسایگی و ابعاد نانو ذره پرداخته اند]
ده اند که ارتباط میان انرژی همدوستی و عدد همسایگی بیان می کند و با عطاریان و همکارانش مدلی ارائه دا

[. در تحقیقی نیز آیوارد و 2استفاده از آن رابطه ای ما بین دمای ذوی و انرژی هم دوستی بست آورده اند]
هولر [. در تحقیق دیگر که آقای 3همکارانش به بررسی تر شوندگی و رابطه آن با شکل سطح ذره پرداخته اند]

تغییرات خواص ذرات طلا را با کاهش سایز در ابعاد نانو بررسی کرده است و یکی از پارامتر های موثر نسبت عدد 
 [.4همسایگی سطح به بالک بیان کرده است]

در این مقاله مدلی جدید بوسیله د وپارامتر میان عدد همسایگی در نانو ذره و انرژی سطح آورده شده است و در 
 مقایسه شده است. Molcular dynamicچندین کار تجربی و نتایج شبیه سازی توسط  آخر نیز با

 مدل: -۲
محاسبه انرژی سطحی بر اساس قوانین اولیه )به عنوان مثال: نظریه تابیعت چگالی( یک روش جایگزین برای اندازه 

ظرفیت و عدد همسایگی در سطح  هایتجربی است. انرژی سطحی وابسته به سه پارامتر : طول پیوند، تعداد الکترون
 [5]و در داخل ماده جامد است.

 
 :محاسبه انرژی سطح با آنتالپی تصعید -۲-1

به منظور محاسبه انرژی سطحی مواد خالص، مواد کاملا یکنواخت و یک اتم منحصر به فرد می توان مواد را به 
اده به سطح، انرژی لازم است. صورت مکعب ساده مدل سازی کرد. در راستای حرکت یک مکعب از داخل م

 (. که برابر با:1میزان این انرژی برابر انرژی سطحی است)شکل

                                                                                                            (1) 

انرژی  سطح اتم منحصر به فرد و  ب عدد همسایگی بالک و سطح ماده است. به ترتی و  که در آن 
 پیوند بین دو اتم است. سطح یک اتم متناسب با حجم آن است.
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 [6مدل مکعبی که به منظور تخمین سطح انرژی در مواد خالص مورد استفاده قرار می گیرد.]-1شکل

 

                                                                                               (2) 

 برابر عدد آووگادرو است. چگالی ماده و  جرم اتمی،  که در آن 
در ماده شکسته شود. این امر امکان تحقیق بر به منظور تعیین انرژی پیوند بین دو اتم، باید همه نیروهای بین  اتمی 

خواهد بود، که  دهد را خواهد داد. تعداد این اتم ها برابر با   هایی که بر روی دو اتم رخ میروی بر همکنش
حداقل نصف این عدد بین این اتم ها، پیوند برقرار است. در هنگام تصعید یک ماده خالص، نیروهای بین اتمی، 

 شوند. در نتیجه تغیر حالت ماده از جامد به گاز رخ خواهد داد.میها شکسته اتم
(3)                                                                                                                         

 
 عدد همسایگی میانگین در نانو ذرات: -۲-۲

را به عنوان عدد همسایگی در  صفحات کریستالی در  SPZرا به عنوان عدد همسایگی در شبکه و  LPZپارامتر ما 
تعداد پیوند های سطحی مربوط به  هر یک از اتم های سطح، بدون توجه به  SPZذرات تعیین کردیم. توجه شود که 

ر را تعریف می کنیم:  عدد همسایگی میانگین پیوند های آن ها با اتم های داخلی می باشد. حال یک پارامتر دیگ
 ، که میانگین عدد همسایگی در داخل و سطح شبکه یک نانو ذره می باشد.(PẐنانو ذرات )

    (4                                                         )                      = PẐ 

عداد اتم های صفحه، اتم های داخلی، و  تمامی اتم های موجود در نانو ذره می به ترتیب ت tn و inو  snکه در آن 
به ترتیب عدد همسایگی شبکه و سطحی می باشند. فرض ما بر آن است که برای یکه نانوذره  SP,jZو  LP,kZباشند، 

ی اتم های سطحی برای تمام SP,jZ( و LPZ=LP,kZبرای اتم های داخلی یکسان می باشد) LP,kZبا اندازه مشخص  
 بنابر این:  s+ n i= n tn(، و SPZ =SP,jZیکسان )

   ẐP =                                                                                                        )5(   
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و ذره تغییر یابند.حال ما کسر اتم های داخلی و خارجی می توانند با تغییر اندازه نان  SPZو  LPZباید توجه کنیم که 
 می باشند، بنابر این می   ) ns+ni / (ns =  if  ،= 1)fs + fi( که به ترتیب برابر sfو  ifرا تعریف خواهیم کرد، 

 بازنویسی کنیم.  SPZs+ f LPZi= f PẐ توانیم معادله دوم را به صورت
، از این رو   = qبت عدد همسایگی سطحی به حجمی تعریف می کنیم:  را به عنوان نس qما همچنین پارامتر 

 توان به صورت زیر بازنویسی کرد: ( را می5معادله)

                 )                                                                                   sq)f-(1-(1LP= Z PẐ
(6) 

 sfمی بایست تعداد کل اتم های صفحه ای و درون شبکه ای را محاسبه کنیم، و سپس مقدار  PẐبه منظور محاسبه  
[ ، و با 22،22را برای نانو ذره محاسبه کنیم. تعداد اتم های صفحه ای و کل اتم ها در کار قبلی ما محاسبه شده اند ]

 برابر می شود با : sfاستفاده از آن ها 

(7)                                                                                                                           =  sf  
( که در آن تمامی اتم ها در سطح قرار خواهند 0Dما می توانیم یک اندازه بحرانی را برای نانوذرات تعریف کنیم)

. می توانیم معادله PL/r Ps4= 0 Dداریم،  8. از معادله t= n s= 1 , (n sf(، یا fin)i=0(0= گرفت، برای مثال.
 باز نویسی کنیم: D0را بر حسب  7

(8)                                                                                                                  =  sf 
 

 تغییرات عدد همسایگی شبکه با اندازه نانو ذره: -۲-3
می  7را به عنوان یک پارامتر بحرانی در بررسی اندازه نانو ذره بیان می کند و با جایگذاری در معادله  sf 9معادله 
 را بر اساس ذره نانوذره محاسبه کنیم: PẐتوانیم 

                                                                                         q)-2(1 –(1 LP= ZP Ẑ

(9) 
عدد همسایگی شبکه در یک نانو ذره است و به سایز آن بستگی خواهد داشت.  LPZما باید توجه داشته باشیم که 

د.  برای ذرات تغییرات عدد همسایگی میانگین را بر حسب تغییرات سایز نانو ذره به نمایش می گذار 9معادله 
عدد همسایگی میانگین ماده بالک می باشد. با تعریف کردن برابر   ( ، Dبزرگ نزدیک به بالک )

، همچنین داریم:  9از معادله  b Ẑ= )عدد همسایگی میانگین در بالک(، برای مثال.  bẐاین مقدار به عنوان 

 =b Ẑ   عدد همسایگی اتم  )از آنجایی که دومین عبارت به صفر میل می کند(. ار آنجایی که

، برابر است با (bẐهای شبکه در ماده بالک می باشد، می توان به این نتیجه رسید که عدد همسایگی میانگین بالک )
  FCC. برای شبکه Lb Ẑ =هنگامی که  LbẐ=   bẐ(، برای مثال.LbẐعدد همسایگی بالک شبکه)

  داریم: 

 LbẐ=  bẐ  12 =و بنا بر این  

 

 رابطه انرژی سطحی نانو ذرات با انرژی سطحی مواد بالک: -۲-4

 برای مواد بالک داریم: 1از معادله 
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 (10)                                                                                                      

   

 و برای نانو ذرات داریم:

(11)                                                                                                      

به علت وابسته بودن به ساختار شبکه ، با  برای نانو ذره و بالک و  و  فرض یکسان بودن  با
 :10و  11استفاده از معادلات 

(12)                                                                                                                  
 داریم: 9و همچنین با بهره گیری از معادله 

                                                                                 

(13)    
 

 نتیجه و بحث:.-3
یعنی عدد همسایگی شبکه ذرات  LbZ=  LpZاین فرض صورت گرفته است که،   13  در ادامه، برای رسم معادله

 (2)شکل ذرات با اندازه بزرگ صدق می کند. مستقل از اندازه آن هاست که اگرچه در ارتباط با
 

 
 nm0D [8] 0/768 =با  Wبرای عنصر  13تصویر حاصل از رسم معادله  -2شکل

 
[ استفاده می کنیم که در 2برای تطبیق نتایج مدل خود از نتایج محاسباتی به کار رفته در مدل به کار رفته در تحقیق ]

ایسه با انرژی سطح بالک تجربی  و تئوری داده شده است. رابطه مورد آن مدل تطابق با نتایج تجربی بوسیله مق
 استفاده در مدل فوق الذکر عبارت  می باشد از:
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                                                                (14) 

 
دهد. همان طور که مشاهده می شود با  نقطه چین، داده های مدل/ تجربی را برای عنصر تنگستن نشان می 2در شکل 

انرژی سطح نانو ذره  ،با فرض ثابت بودن انرژی سطح بالک 100nm( در ابعاد نانو تا Dافزایش اندازه دانه) 
به کارگرفته شده   qافزایش یافته تا برابر با میزان بالک شود و این همان نتیجه مورد بحث این مقاله می باشد. میزان 

و سایز  FCCدر هر کدام از ساختار ها بسته به نوع شبکه داخلی آن و نحوه قرار گیری اتم ها است. )مثلا برای شبکه 
 خواهد بود. (   ½و بزرگتر برابر  BCCو برای شبکه  ¼ کوچک برابر

 ی می کنیم.در نمونه ای دیگر فرایند بالا را برای اتم های طلا انجام می دهیم و نتایج را با مدل خود بررس

 

 
 nm0D [8] 0.78 =با  Auبرای عنصر  13تصویر حاصل از رسم معادله  -3شکل

 
نقطه چین، داده های مدل/ تجربی را برای عنصر طلا نشان می دهد و نیز تطابق در روند دو مدل قابل  3در شکل 

 مشاهده می باشد اما بازه س داده ها دارای کمی اختلافات می باشد. 
 

 ری:نتیجه گی -4
در نهایت می توان گفت با استفاده از مدل ارائه شده که در آن از اعداد همسایگی سطحی و داخلی نانوذره و بالک، 
انرژی همدوستی و سایز ذرات کمک گرفته شده، می توان رابطه ای میان انرژی سطحی نانو ذره و بالک بر قرار و 

انرژی سطحی نانو ذرات افزایش می  100nmات تا حدود همجنین قطر ذرات براورد کرد. که با افزایش سایز ذر
یابد تا به میزان انرژی سطحی ذرات بالک برسد. و بدین وسیله می توان در ارتباط با میزان تر شوندگی و سایر پارمتر 

 های مربوزط به آن نظر داد.
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