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   12H26Siو  12H24Si يته نانوبلورهايسيآرومات يهايژگيو يبررس

 يچگال يه تابعيدر چارچوب نظر

 نيازهرا خليل، +*يبهزاد يهاد
 ، تهران، ايراني، دانشگاه خوارزميفيزيک، دانشکده شيم يگروه شيم

ف يو ط يساختار الکترون، يداري، پايبه لحاظ شکل هندس 12H26Siو  12H24Si يکونيليس ينانوبلورها :چكيده
زان يبه م 12H26Siنشان داده که نانوبلور  يهانتيجهمورد مطالعه قرار گرفتند.  يچگال يه تابعيبا استفاده از نظر يجذب
eV 14/9 12دارتر از نانوبلور يپاH24Si يکيمربوط به عدم استقرار الکترون و رفتار آرومات يدارين پاياست که ا 

و  NICS , PDIچون  ييته نانوبلور از شاخص هايسيخصلت آرومات يبررس ياست. برا 12H26Si يشنهادينانوبلور پ
PLR  .12دهد که نانوبلور  يها نشان من شاخصيدست آمده از اهب يهانتيجهاستفاده شدH26Si خصلت  يدارا
 را ايتازه ينور يهايويژگاز  يجالب يهانتيجهز ين ساختار نيا يف جذبيتر از مولکول بنزن است. طشيب تهيسيآرومات

 .کند يکون را مطرح ميلينه سيش کئورديب يامکان سنتز نانو ساختارها يبرا ياتيجزئ ن مطالعهينشان داد. ا

 .ينور يهايويژگ ؛نانوبلور ؛تهيسيآرومات ؛يچگال يه تابعينظر ؛کونيليس :هاي كليديواژه
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(2)  Holger Vach        (4)  Time-Dependent Density-Functional Theory 
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.ینانو بلورها( Åوند )يطول پ ـ1جدول 
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   12H26Siو  12H24Siو نانوبلورهای  6H6Cمولکول  ZZNICSب(   NICS مقدارهای)الف( ـ 3شکل 
.ZZNICSو  NICSی محاسبه )ج( اتم های شبح به کار رفته برا
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 PLRو  PDIشاخص عدم استقرار پارا 
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.ضرب شده اند( 1000در  مقدارها) PLRو  PDIهای شاخص هایـ نتيجه2جدول 
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و بنزن  12H26, Si12H24Siمرتبه پيوند ماير برای پيوندهای نانو بلورهای ـ3جدول 

C-C C-H SiC-SiC SiB-SiC SiB-SiB SiA-SiB SiA-SiA SiA-H Cluster 

        C6H6 

        Si24H12 

        Si26H12 

PDIPLR

12H24Si

12H26Si

 (1)ريوند مايمرتبه پ

][

BSi-ASiBSi-BSi

 

 (2)يف جذبيط

12H24Si 12H26Si

12H24SiisV

12H26Si

12H19Si12H19Ge][

UV

VisIR

][

 يريجه گينت

12H26Si

NICS,PDIPLR

12H24SiSi

12H26Si

 (1)  Mayer bond order       (2)  Absorption spectra 
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.b 12H26Si)و  a 12H24Si)طيف جذبي نانوبلورهای ـ 4شکل 

12H24Si IR
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