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 1396 ذرآ 06ارائه در سایت: 

ترین مفهوم ترمودینامیکی نانوساختارها با استفاده از یکی از کارآمدترین پژوهش حاضر به بررسی انرژی سطح نانوصفحات فلزی به عنوان اساسی 
فیزیکی و شیمیایی نانوساختارها  هرگاه خواصمولکولی پرداخته است.  سازی دینامیکابزارهای محاسباتی موجود در حوزه علوم نانو یعنی شبیه

گیرد، انرژی سطح یکی از پارامترهای کلیدی است. این پارامتر در مقیاس نانو از اهمیت زیادی برخوردار است، چرا که در این مورد بحث قرار می
نانوساختارها به طور قابل توجهی متفاوت با مقیاس مهندسی است. در پژوهش مقیاس نسبت سطح به حجم بسیار بزرگ بوده و در نتیجه خواص 

دینامیک مولکولی بررسی شده و وابستگی آن به اندازه نشان داده شده است.  یهاسازیحاضر انرژی سطح نانوصفحات فلزی طلا و نقره با شبیه
نازک با بسیار و نشان داده شد که برای نانوصفحات فلزی های مختلف محاسبه بدین منظور انرژی سطح نانوصفحات فلزی با ضخامت

، انرژی سطح به ضخامت نانوصفحه وابسته بوده و با کاهش ضخامت نانوصفحه، در محدوده چند نانومتر های به اندازه کافی کوچکضخامت
مختلف در نانوصفحات بسیار نازک مشخص  هایلایه در از اثرات سطح یناش یآزاد اضاف یانرژ یچگالیابد. با بررسی انرژی سطح کاهش می

های درونی است که در کل سبب های سطحی و افزایش آن در لایهشد که این وابستگی به اندازه ناشی از کاهش این انرژی اضافی در لایه
 شود.می صفحه کاهش انرژی سطح نانو
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 The present study investigates the surface energy of metallic nanoplates as the most basic 

thermodynamic concept of nanostructures using one of the most efficient available computational tools 

in the field of nanoscience i.e. the molecular dynamics simulations. Whenever physicochemical 

properties of nanostructures are discussed, the surface energy is one of the key parameters. This 

parameter has the utmost importance at nanoscale since at this scale the surface to volume ratio is very 

large and thus there is a significant difference between nanoscale properties and the engineering scale 

properties. In this study, the surface energy of gold and silver metallic nanoplates using molecular 

dynamics simulations are investigated and shown to be dependent on size. The surface energy of 

metallic nanoplates with different thicknesses were calculated and it was shown that for very thin 

metallic nanoplates with sufficiently small thickness in the order of a few nanometers, the surface 

energy is dependent on the thickness of nanoplate and the surface energy decreases by reducing the 

thickness of the nanoplate. By analyzing the excess energy of different layers in very thin nanoplates, it 

was found that this size-dependent behavior is due to the reduction of excess surface free energy density 

in surface layers and its increase in the inner layers that overall reduces the surface energy of nanoplate.  
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 مقدمه -1

های روبه پیشرفت در علوم ترین حوزههای اخیر نانوفناوری از مهمدر سال
نانوفناوری . [2,1]شود میشناسی محسوب مهندسی، شیمی، فیزیک و زیست

های پیشرفتهای شگرف در آینده نزدیک، زمینه با نوید تحقق موفقیت

کند، چرا که علم و فناوری تکنولوژی متنوعی را در گستره وسیعی فراهم می

در مقیاس نانو برای نخستین بار در تاریخ علم امکان طراحی و تولید ابزار، 
های زیستی مصنوعی و داروهای هوشمند را از ادوات، قطعات، مواد، بافت

دهی نار یکدیگر و سامانها در کمولکولها و تکاتمطریق گذاشتن تک

پوشانی و تعامل نانوساختارهای منفرد فیزیکی، زیستی و هوشمند و سپس هم
کننده در مقیاس های عملها به منظور ایجاد دستگاهدقیق و کنترل شده آن

نانو را فراهم آورده است. نانوفناوری همچنین با دخالت از پیش تعیین شده 

کاری و ایجاد های موجود و دستدستگاه در بافت اتمی و مولکولی مواد و

های ژنتیکی و تزریق نانوساختارها به این مواد، تغییرات ساختاری در بافت
 ها را هموار ساخته است.های جدید در آنامکان القای کیفیت
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 100تر از نانوتکنولوژی مبتنی بر این واقعیت است که ذرات کوچک
دهند. مشاهده شده است که نشان مینانومتر خواص و رفتار جدیدی از خود 

شوند، ساختار الکترونیکی، تر میوقتی ذرات از یک اندازه بحرانی کوچک

پذیری، دمای ذوب و خواص مکانیکی ماده همگی تغییر رسانایی، واکنش

کند. این امر در نانوساختارهای فلزی به دلیل اثرات سطحی و نسبت سطح می
توان به نانوساختارهای فلزی می هاست. از جملهبه حجم بزرگ آن

ها و نانوذرات اشاره کرد که دارای خواص فیزیکی و ها، نانوسیمنانوصفحه

اند که خواص شیمیایی منحصر به فرد هستند. برای نمونه محققان نشان داده

ای با های قابل ملاحظهنوصفحات تفاوتنا [4]و رفتار ارتعاشی  [3]الاستیک 
چنین خواص منحصر به خواص و رفتار صفحات در مقیاس مهندسی دارند. 

. [5]شوند فردی عمدتاً به انرژی آزاد سطح مازاد )انرژی سطح( نسبت داده می

و  [8]، کمانش [7]، ارتعاشات [6]برای نمونه تحقیقات گذشته الاستیسیته 

 اند.نانوصفحات را با انرژی سطح مرتبط دانسته [9]کمانش پس
سطحی ابتدا یک قرن پیش توسط گیبس مفاهیم انرژی سطح و تنش 

توسعه داده شد. براساس مفهوم گیبس از تقسیم سطح تشکیل یک سطح 

جدید شامل شکستن پیوندهای اتمی است که در نتیجه در یک محیط اتمی 

های همسایه در رسند و فاقد برخی از اتمهای سطح به آسایش میجدید اتم
ها با ی انرژی مربوط به این اتمحالت قبلی هستند؛ بنابراین در حالت کل

 ای ماده متفاوت خواهد بود.های تودهاتم

وارد  نیرودهنده ماده با قرارگیری در کنار یکدیگر به هم های تشکیلاتم

تحت  ایتودههای اتم شوند. در این بینکنند و مانع از گسیختگی ماده میمی
های چرا که اتم هستند،های سطحی تأثیر انرژی بیشتری نسبت به اتم

های سطحی، تعداد بیشتری اتم در همسایگی خود ، نسبت به اتمایتوده

نیازمند صرف  ها، ایجاد سطحی جدید در مادهدلیل همین انرژی اتم دارند. به

انرژی سطح یک  .انرژی است. این انرژی قابل محاسبه انرژی سطح نام دارد
های ده که برای درک پدیدهای برای صفحات مختلف کریستال بوخاصیت پایه

مختلف همچون جدایش سطح، زبری، فعالیت کاتالیزوری و ساختار تعادلی 

 کریستال مهم است.

طور  به 1اتمی شامل روش دینامیک مولکولی در مقیاس محاسبات
شود. صورت عددی استفاده می گسترده برای تعیین انرژی سطح نانومواد به

های ی انرژی سطح برای فلزات با ساختاریک پایگاه داده چگالبرای نمونه 

ترتیب براساس اصول اولیه و  به ،دار مختلفسطوح جهتکریستالی و 

شد.  ایجاد [11]و شنوی  [10]توسط ویتوس  ،محاسبات دینامیک مولکولی
و شنگ  [13]، مای و همکاران [12]کارهای مشابهی نیز توسط میلر و شنوی 

های سازیمدلی را با شبیه [12] صورت گرفت. میلر و شنوی [14]و همکاران 

دست آوردند.  برای سیلیسیم به 2وبر -اتمی برای آلومینیوم و مدل استلینگر

 سطح و مدلشان را با محاسبه متغیرهای ترمودینامیکی [13]مای و همکاران 
با یافتن  [14] شنگ و همکاران .ارائه کردند دیگرانمقایسه با نتایج 

شبکه مکعبی مراکز  عنصر با ساختار 14 های روش اتمی بهینه برایپتانسیل

آمده از محاسبات دستو برازش کردن انرژی سطح دو عنصر به 3وجوه پر

های تجربی مقایسه کردند. با این حال وابستگی به نتایج را با داده دقیق،
 ها بررسی نشده است.سازیاندازه انرژی سطح در این شبیه

برای نانومواد با نسبت سطح به حجم زیاد، چگالی انرژی آزاد سطح 

ای از . مجموعه[15-17] دارد هاهای مشخصه آنمقیاس به یوابستگی شدید

                                                                                                                                           
1 Molecular Dynamics (MD) 
2 Stillinger-Weber model 
3 Face-centered cubic lattice  

گذاری انرژی سطح پایه برهای ترمودینامیکی برای توصیف اثر اندازه مدل
های مدل [20]ران و لیانگ و همکا [19,18]. اویانگ و همکاران ه استشد

بخش ساختاری مرتبط با  بهترمودینامیکی را با تقسیم انرژی سطح نانومواد 

سطح  4آویزان گسست سطح و بخش شیمیایی منشا گرفته از پیوندهای

یک دهنده انرژی سطح کل نشانکه بینی کردند ها پیشتوسعه دادند. آن
رفتار وابسته به اندازه چون بخش شیمیایی آن است که هر دو با کاهش طول 

یابند. با در نظر گرفتن بخش شیمیایی انرژی مشخصه نانومواد کاهش می

از یک مدل مبتنی بر قانون شکست پیوند و  [21]سطح، زیانگ و همکاران 

زه نانوذرات بینی انرژی سطح وابسته به انداگسستن پیوندها برای پیش
ها وابسته به اندازه ها متوجه شدند که انرژی سطح نانوحفرهاستفاده کردند. آن

. یابدمیکه با کاهش اندازه نانوحفره انرژی سطح افزایش  طوری است به

ها در ها دریافتند که اثر اندازه روی انرژی سطح نانوحفرهچنین آنمه

خصوص تا کاهش ابعاد به که با حالی های بزرگ مشهود نیست دراندازه
نانومتر، این مقدار قابل توجه است. بت و همکاران  10 تر ازهای کوچکاندازه

اکسید برای دی نتایج محاسبه شده انرژی سطح وابسته به اندازه را [22]

مدل ترمودینامیکی ساده و یک اکسید قلع ارائه کردند و از تیتانیوم و دی

بر  رایانهسازی ای از شبیههای تودهآمده برای سیستمدستپارامترهای به
ها متوجه شدند که استفاده کردند. در واقع آن 5مبنای تئوری تابعی چگالی

کاهش اندازه نانوذره مقدار آن کاهش  انرژی سطح وابسته به اندازه بوده و با

 یابد.می

 صفحهانرژی سطح اویلری و لاگرانژی چندین نانو [23]ژانگ و همکاران 
را محاسبه کردند و مشخص شد شبکه مکعبی مراکز وجوه پر  فلزی با ساختار

طور یکنواخت  به وصفحهسطح لاگرانژی با افزایش ضخامت نانکه انرژی 

انرژی سطح اویلری نامعین است. اگرچه ات که تغییر حالی در ،یابدافزایش می

مشاهداتی یعنی افزایش انرژی سطح نانوساختارها با افزایش اندازه  چنین
های فیزیکی در دسترس قادر شامل حس فیزیکی است، مدل هامشخصه آن

 کننده تغییر چگالی انرژیها توصیفید این ادعا نیستند چرا که این مدلبه تای

 .یستدرون نانوساختارها ن ناشی از اثرات سطح در آزاد اضافی

مدل مکانیک محیط  یک با ارائه [5]جمشیدیان و همکاران  به تازگی
اند. در ساختارها پرداختهنانوپیوسته به بررسی انرژی سطح وابسته به اندازه 

سازی چگالی واقع روش مطرح شده مدل مکانیک محیط پیوسته برای کمی

با  در سرتاسر یک نانوساختار است. ناشی از اثرات سطح آزاد اضافی انرژی

نانوذرات  دربه اندازه  گیاثر وابست ،مکانیک محیط پیوسته از این مدل استفاده
 مشخصه کاهش اندازه باها یعنی کاهش انرژی سطح کروی و نانوصفحه

های چنین مدلی نیاز به بینی. با این وجود پیشآیددست میهنانوساختار ب

  ی دینامیک مولکولی دارد.هاسازیتایید توسط شبیه

انومتر به ن 100 تا 1 وری نانو، بلورهای با ابعاداعمومی در فنمطابق بیان 
 دلیلاز انواع جامدهای معدنی، فلزات به این  شوند.عنوان نانوبلورها معرفی می

اند بسیار مورد توجه که بیشتر از دو سوم عناصر جدول تناوبی را تشکیل داده

و پتانسیل  نهایت کوچکنانوبلورهای فلزی به دلیل اندازه بی .هستند

شان در گستره وسیعی از صنعت و تکنولوژی توجه زیادی را به سمت دمفی
در این مقاله انرژی سطح نانوصفحات فلزی بلوری طلا و  .اندخود جلب کرده

شبکه مکعبی مراکز وجوه پر با استفاده از روش محاسباتی  ساختارنقره با 

دینامیک مولکولی محاسبه شده و انرژی سطح وابسته به اندازه برای این 

 نانوساختارها تحلیل خواهد شد.

                                                                                                                                           
4 Dangling 
5 Density functional theory  
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 انرژی سطح نانوصفحه -2

یا انرژی اضافی یک نانوصفحه را  ناشی از اثرات سطح آزاد اضافی انرژی
بین انرژی کل نانوصفحه در حالتی که در یک  توان به صورت اختلافمی

ای جهت دارای شرط مرزی آزاد یا غیرتکرارشونده است و انرژی توده

نانوصفحه در حالتی که از هر طرف دارای شرط مرزی تکرارشونده است 

 آید.دست می( به1رو انرژی اضافی یک نانوصفحه از رابطه )تعریف کرد. از این

(1) 𝐸𝑠 = 𝐸𝑡 − 𝐸𝑏 
𝐸𝑡  انرژی کل نانوصفحه با ضخامت𝑁  لایه اتمی و𝐸𝑏 دهنده انرژی نشان

توان از ای نانوصفحه است. به منظور تعیین انرژی اضافی هر لایه اتمی میتوده

( برای هر لایه اتمی استفاده کرد. به این صورت که انرژی کل و 1رابطه )

به کرده و بعد از آن انرژی ای هر لایه اتمی را به صورت مجزا محاسانرژی توده
 آیددست میاضافی مربوط به آن لایه اتمی از تفاوت این دو به

پس از محاسبه انرژی اضافی نانوصفحه، انرژی سطح نانوصفحه از رابطه 

 آید.دست می( به صورت زیر به2)

(2) 𝛾 =
𝐸𝑠

2𝐴
 

دهنده مجموع مساحت سطوح بالایی و پایینی نانوصفحه است نشان  2𝐴که

[10]. 

 مدل محاسباتی نانوصفحه -3
انجام شده است.  1افزار لمپسهای دینامیک مولکولی به کمک نرمسازیشبیه

مراکز وجوه پر با  شبکه مکعبی ساختارسازی نانوصفحه فلزی با برای شبیه

های سلول واحد در جهت 10 لایه اتمی از یک نمونه با ابعاد 𝑁ضخامت 
در راستای ضخامت  zسلول واحد در جهت  𝑛و همچنین  yو  xای صفحه

𝑁نانوصفحه استفاده شد که  = 2𝑛 + است. به عنوان نمونه یک نانوصفحه  1

𝑛طلا با  = 𝑁و در نتیجه   2 =  شود.مشاهده می 1در شکل  5

های مربوط به انرژی کل از شرط مرزی آزاد در راستای سازیدر شبیه
سازی به منظور ضخامت نانوصفحه استفاده گردید. ابعاد جعبه شبیه

تر از ضخامت نانوصفحه در نظر بزرگ zسازی شرط مرزی آزاد در راستای مدل

های همسایه در اتم سازی باها در جعبه شبیهای که اتمگرفته شد به گونه

در  zتعامل نداشته باشند. در حقیقت یک فضای خالی در راستای  zراستای 
در مخرج  2عدد  (2)دو طرف نانو صفحه وجود دارد. به همین دلیل در رابطه 

ها دهنده وجود دو سطح آزاد در طرفین نانوصفحه است. ابعاد نمونهکسر نشان

سلول واحد کنار هم گذاشته شده  y، 10و  xبه این صورت است که در جهت 

عدد متغیر است.  60 تا 1 از z های واحد در جهتو تعداد سلول
  yو xدر راستاهای  10واحد بیشتر از  ای با تعداد سلولهای اولیهسازیشبیه

 سلول واحد تغییر 10آمده با تعداد دستانجام گردید که نسبت به نتایج به
 

 
 

Fig. 1 Gold nanoplate with a thickness of 5 atomic layers 

 لایه اتمی 5نانو صفحه طلا با ضخامت  1شكل 

                                                                                                                                           
1 Lammps 

ای نداشت؛ بنابراین به منظور کاهش هزینه محاسبات از تعداد قابل ملاحظه

ها گام زمانی سازیاستفاده گردید. در شبیه  yو xسلول واحد در راستاهای  10
گام زمانی در نظر گرفته  50سازی اطلاعات هر و زمان ذخیره 1fsمعادل 

 است. ps 200 سازیشد،همچنین کل زمان شبیه

برای محاسبات مربوط به نانوصفحات طلا و نقره از پتانسیلی که توسط 

استفاده گردید که این پارامترسازی و تولید شده است  [14]شنگ و همکاران 
هستند. پتانسیل اتم محاط شده  2ها از نوع پتانسیل اتم محاط شدهپتانسیل

ها در ساختارهای فلزی مناسب است. فرم کلی این برای بیان تعامل بین اتم

 شود.( نوشته می3پتانسیل به صورت رابطه )

(3) 𝐸 =  ∑ 𝐹𝑖(𝜌𝑖) +
1

2
∑ 𝛷𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗)

𝑖,𝑗𝑖

 

 به صورت زیر است. 𝜌𝑖( 4رابطه ) که در

(4) 𝜌𝑖 = ∑ 𝜌𝑖𝑗
𝑎 (𝑟𝑖𝑗)

𝑗

 

𝜌𝑖در این روابط، 
𝑎(𝑟𝑖𝑗)  چگالی ابر الکترونی القا شده بر اتمi- ام توسط اتمj- ام

ام و -iفاصله بین اتم  𝑟𝑖𝑗گیری شده است. بوده که به صورت کروی متوسط

ام توسط تمامی -iچگالی ابر الکترونی القا شده بر اتم  کل 𝜌𝑖ام است. j-اتم 

نیروی الکترواستاتیک  𝛷𝑖𝑗تابع انرژی اتم محاط شده است و  𝐹𝑖هاست. اتم
 کند.ها را بیان میبین اتم

و برای صفحاتی که راستای  1K و در دمای 1bar محاسبات در فشار

هستند، انجام  (111)و  (110)، (001)های کریستالی ها جهتعمود بر آن

دست آوردن ساختار اولیه از کمینه که ابتدا برای بهگردید. قابل ذکر است 
استفاده شد، همچنین نتایج  3کردن انرژی سیستم با روش گرادیان مزدوج

 اند.سازی استخراج شدهگام شبیه 50000پس از به تعادل رسیدن سیستم در 

 روش دینامیک مولکولی -4

است که  دینامیک مولکولی یک روش دقیق مبتنی بر مکانیک آماری روش

های جدید بر طبق یک تابع توزیع آماری به کار آوردن پیکربندیدستبرای به

های بررسی رفتار مواد در ابعاد ترین روشایرود. این روش یکی از پایهمی
اتمی و به اصطلاح یک روش تحلیل از پایین به بالاست که ترکیبی 

 آماری است.هوشمندانه از ریاضیات، مکانیک کلاسیک و مکانیک 

گیری زمانی است. روش دینامیک مولکولی اساساً یک روش انتگرال روش

سازی دینامیک مولکولی رفتار وابسته به زمان سیستم ذرات را محاسبه شبیه
آوردن مسیر دستکرده و از معادلات حرکت یعنی قانون دوم نیوتن برای به

ار وابسته به زمان کند. بدین ترتیب که با محاسبه رفتذرات استفاده می

سیستم مورد نظر اطلاعاتی از سیستم از قبیل موقعیت، سرعت و شتاب ذرات 

های مکانیک آماری این آید که به کمک روشدر مقیاس نانو به دست می
نتایج میکروسکوپیک به تعیین خواص ماکروسکوپیک سیستم از قبیل فشار، 

 مد.انجاانرژی، ظرفیت گرمایی، کشش سطحی و چگالی می

ای از های دینامیک مولکولی با تعیین مجموعهسازیدر حقیقت در شبیه

کنش میان ذرات، رفتارهای شرایط اولیه همراه با محاسبه  نیروهای برهم
و موقعیت جدید ذرات همراه با  بینی خواهد بودبعدی ذرات قابل پیش

ن آید. در ایدست میگیری شده معرف خواص سیستم بههای متوسطکمیت

روش حالت سیستم در هر گام زمانی با تعیین مکان و سرعت هر ذره در هر 

 بینی است.گام زمانی قابل پیش

                                                                                                                                           
2 Embedded Atom Method 
3 Conjugate Gradient 
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 سازینتایج شبیه -5

در این بخش ابتدا نتایج حاصل از محاسبه مقدار انرژی سطح برای 

شود، لایه اتمی ارائه می 121لایه اتمی تا  3نانوصفحات طلا و نقره با ضخامت 

انرژی سطح به اندازه نانوساختار که همان ضخامت نانوصفحه است  و وابستگی

به ترتیب انرژی سطح نانوصفحات طلا و نقره  3و  2های شود. شکلبررسی می
دهنده نانوصفحه های اتمی تشکیلرا در مقابل ضخامت برحسب تعداد لایه

ها نمودار انرژی سطح برای نانوصفحات با دهند. در این شکلنشان می

و  (110)، (001)های کریستالی جهتشامل  مختلف سطح هایگیریهتج

 رسم شده است. (111)
دهند انرژی سطح برای نشان می 3و  2های گونه که شکلهمان

 های به اندازه کافی بزرگ به یک مقدار مشخص کهنانوصفحات با ضخامت
  

 
(a) 

 
(b) 

 
(c) 

Fig. 2 Size dependent surface energy of gold nanoplates with different 

thicknesses and different surface orientations of a- (001) surface 

orientation, b- (110) surface orientation, c- (111) surface orientation 
های مختلف و ضخامتبا  طلا نانوصفحات اندازه به وابسته سطح انرژی 2شكل 

 -، ب(001)گیری سطح جهت -های سطح مختلف شامل الفگیریجهت
 (111)گیری سطح جهت -، ج(110)گیری سطح جهت

 
(a) 

 
(b) 

 
(c) 

Fig. 3 Size dependent surface energy of silver nanoplates with 

different thicknesses and different surface orientations of a- (001) 

surface orientation, b- (110) surface orientation, c- (111) surface 

orientation 
های مختلف و با ضخامت نقره نانوصفحات اندازه به وابسته سطح انرژی 3شكل 

 -، ب(001)گیری سطح جهت -های سطح مختلف شامل الفگیریجهت

 (111)گیری سطح جهت -، ج(110)گیری سطح جهت

شود. به منظور اعتبارسنجی نتایج همان انرژی سطح گیبس است نزدیک می

های دینامیک سازیآمده از شبیهدستتحقیق حاضر انرژی سطح گیبس به

آمده توسط محققان دیگر دستاضر با انرژی سطح گیبس بهمولکولی ح
به ترتیب برای طلا  2و  1های جدولمقایسه شده است. نتایج این مقایسه در 

ها انرژی سطح گیبس برای سطوح و نقره نشان داده شده است. در این جدول

، (001)های کریستالی جهتشامل  مختلف سطح هایگیریآزاد با جهت

آورده شده است. مقایسه مقادیر ارائه شده برای انرژی سطح  (111)و  (110)
تطابقی  دهندهنشان 2و  1های جدولگیبس و درصد خطای نسبی مربوطه در 

نزدیک با درصد خطای بسیار کم بین نتایج تحقیق حاضر و نتایج محققان 

 .آمده در تحقیق حاضر استدستدیگر بوده که حاکی از اعتبار نتایج به
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مشخص است که برای نانوصفحات از فلزات  3و  2های شکلچنین از هم

متفاوت با کاهش ضخامت نانوصفحه انرژی  سطح هایگیریمختلف و با جهت
انرژی سطح نانوصفحه با کاهش  تریابد. به بیان دقیقسطح کاهش می

کند و برای لایه اتمی به تدریج کاهش پیدا می 20ضخامت تا حدود 

تر، انرژی سطح با کاهش ضخامت به صورت نمایی های اتمی کمتعدادلایه

وضوح اثر وابستگی به اندازه انرژی سطح ها بهیابد. این شکلکاهش می
 دهند.نانوصفحه به عنوان یک نانوساختار را نشان می

های انرژی اضافی لایهبرای مشخص شدن دلیل این پدیده باید 

های نانوصفحه را بررسی کرد. بدین منظور انرژی اضافی در لایه دهندهتشکیل

( 1ها و فلزات مختلف به کمک رابطه )برای ضخامت اتمی مختلف نانوصفحات
 استخراج گردید.

اضافی  انرژیبه ترتیب برای فلزات طلا و نقره  5 و 4 هایدر شکل

 21 و 9 ،7 ،5 ،3 مختلفهای نانوصفحات با ضخامت دهندههای تشکیللایه

به نانوصفحات  دهند که برایها نشان میشکللایه اتمی رسم شده است. این 
ها برابر با انرژی سطح که انرژی سطح هر یک از سطوح آن نسبت ضخیم

، انرژی اضافی در سه لایه اتمی نزدیک به سطح توزیع شده که گیبس است

نامیم. به بیان دیگر انرژی اضافی ناشی از های اتمی سطحی میها را لایهآن

های اتمی سطحی پخش شده است. مجموع انرژی اضافی اثرات سطح در لایه
همان انرژی سطح گیبس  های اتمی سطحی تقسیم بر مساحت سطحلایهدر 

نخستین شود که مشخص می 5 و 4 هایشکل تردهد. با بررسی دقیقرا می

لایه اتمی سطحی بیشترین مقدار انرژی اضافی را داشته و انرژی اضافی در دو 

های اتمی یابد. انرژی اضافی لایهلایه اتمی بعدی به صورت نمایی کاهش می
به شوند های اتمی میانی نامیده میهای اتمی سطحی که لایهبعد از لایه

 کند.به صفر میل میبه صورت نمایی تدریج 

های اتمی سطحی دو لایهدهند که همچنین نشان می 5 و 4 هایشکل

سطح نانوصفحه با کاهش ضخامت نانوصفحه به یکدیگر نزدیک شده و توزیع 
تر برای دهند. به بیان دقیقانرژی اضافی یکدیگر را تحت تأثیر قرار می

نازک انرژی اضافی در اولین لایه اتمی سطحی کمتر از به نسبت نانوصفحات 

نسبت ضخیم است. نانوصفحات به انرژی اضافی اولین لایه اتمی سطحی 
 نازکنسبتاً های اتمی میانی نانوصفحات انرژی اضافی در لایههمچنین 

 هایغیرصفر است. در مجموع این دگرگونی در توزیع انرژی اضافی در لایه
 

 تحقیق از آمدهدستبه  eV/Å2طلا برحسب  گیبس سطح انرژی مقایسه 1 جدول

 [24]دیگر  محققان توسط شده گزارش نتایج و حاضر

Table 1 Comparison of gold Gibbs surface energy in eV/Å2 units 
between the present research and the results of other researchers  

 درصد خطا
انرژی سطح گیبس 

 )محققان دیگر(

انرژی سطح گیبس 
 )تحقیق حاضر(

 گیریجهت
 سطح

0.77 

1.87 

2.17 

0.07466 

0.07928 

0.06488 

0.07408 

0.07780 

0.06629 

(001) 

(110) 

(111) 

 تحقیق از آمده بدست  eV/Å2نقره بر حسب  گیبس سطح انرژی مقایسه 2 جدول

 [14]دیگر  محققان توسط شده گزارش نتایج و حاضر

Table 2 Comparison of silver Gibbs surface energy in eV/Å2 units 
between the present research and the results of other researchers  

 درصد خطا
انرژی سطح گیبس 

 )محققان دیگر(

انرژی سطح گیبس 
 )تحقیق حاضر(

 گیریجهت
 سطح

1.51 

1.86 

2.93 

0.06503 

0.07022 

0.06098 

0.06405 

0.06891 

0.05919 

(001) 

(110) 

(111) 

 
Fig. 4 Excess energy of layers in gold nanoplates with different 

thicknesses of 3, 5, 7, 9 and 21 atomic layers 
های ضخامتنانوصفحات طلا با  دهندههای تشکیلاضافی لایه انرژی 4شكل 

 لایه اتمی 21 و 9 ،7 ،5 ،3مختلف 

 
Fig. 5 Excess energy of layers in silver nanoplates with different 

thicknesses of 3, 5, 7, 9 and 21 atomic layers 

های دهنده نانوصفحات نقره با ضخامتهای تشکیلانرژی اضافی لایه 5شكل 

 لایه اتمی 21و  9 ،7 ،5 ،3مختلف 

های اتمی نازک نسبت به توزیع انرژی اضافی در لایهنسبتاً اتمی نانوصفحات 

باعث کاهش مجموع انرژی اضافی و در نتیجه  نسبتاً ضخیمنانوصفحات 

توان بیان شود. به طور خلاصه میکاهش انرژی سطح در این نانوصفحات می

دگرگونی اثر وابستگی به اندازه انرژی سطح در نانوصفحات ناشی از کرد که 
 های اتمی این نانوساختارهاست.ضافی در لایهتوزیع انرژی ا

 بندیجمع -6

 سطح هایگیریدر تحقیق حاضر انرژی سطح نانوصفحات طلا و نقره با جهت
با استفاده از روش  (111)و  (110)، (001)های کریستالی جهت شامل مختلف

انرژی سطح نانوصفحات با محاسبه شد.  محاسباتی دینامیک مولکولی

به منظور بررسی اثر وابستگی انرژی سطح به اندازه  مختلفهای ضخامت

آمده نشان داد که دستدست آمد. نتایج بهبهمشخصه در نانوصفحات فلزی 
برابر با  نسبتاً ضخیمنانوصفحات  برای هاانرژی سطح هر یک از سطوح آن

آمده از دستانرژی سطح گیبس است. با مقایسه انرژی سطح گیبس به

آمده دستای دینامیک مولکولی حاضر با انرژی سطح گیبس بههسازیشبیه

تطابقی نزدیک با درصد خطای بسیار کم بین نتایج توسط محققان دیگر 
تحقیق حاضر و نتایج محققان دیگر ملاحظه شد که حاکی از اعتبار نتایج 

 .حاصل در تحقیق حاضر است

دهند که نشان می های دینامیک مولکولیسازیاز شبیه نتایج حاصل

با کاهش  تر از چند نانومترهای کوچکبرای نانوصفحات نازک با ضخامت
اثر یابد که بیانگر ضخامت نانوصفحه انرژی سطح به صورت نمایی کاهش می
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انرژی وابستگی به اندازه انرژی سطح نانوصفحه به عنوان یک نانوساختار است. 
های مختلف از نانوصفحات با ضخامت دهندههای تشکیلاضافی لایه

استخراج برای مشخص شدن دلیل این اثر  های دینامیک مولکولیسازیشبیه

انرژی اضافی ناشی از اثرات سطحی در آمده نشان داد که دستشد. نتایج به

توزیع شده است به  نسبتاً ضخیمنانوصفحات  برای های اتمی سطحیلایه
رژی اضافی را داشته و طوری که اولین لایه اتمی سطحی بیشترین مقدار ان

یابد تا انرژی اضافی در دو لایه اتمی سطحی بعدی به صورت نمایی کاهش می

های با کاهش ضخامت نانوصفحه، لایههای اتمی میانی به صفر برسد. در لایه

اتمی سطحی دو سطح نانوصفحه به یکدیگر نزدیک شده و توزیع انرژی اضافی 
دهند به طوری که انرژی اضافی در اولین لایه یکدیگر را تحت تأثیر قرار می

های اتمی میانی افزایش اتمی سطحی کاهش یافته و انرژی اضافی در لایه

های اتمی یابد. در مجموع این تغییرات توزیع انرژی اضافی در لایهمی

نازک منجر به کاهش مجموع انرژی اضافی و در نتیجه نسبتاً نانوصفحات 
 د.شوکاهش انرژی سطح می
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