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 هایمنانوسی ریخت ةمطالع برای اسپیایکس ةقل شکل تحلیل سازیبهینه

 پلیمر با درآمیخته طلای
 پور، ابوالقاسم عوضاعظم میرعلی، شاکر حاجتی

  ایران ،یاسوج، دانشگاه یاسوج ،گروه فیزیک

 دهیچک

ه ئبرای شناسایی دقیق نانوساختارهای فلزی درآمیخته با یک ماتریس پلیمری ارا اسپیایکسروشی بهینه برای تحلیل شکل قله 

تحلیل  آید، که در آن تنها ازدست میدر آمیخته با پلیمر با جزییات بهای طلای های استوانهجا، توزیع عمقی نانوسیمشود. در اینمی

ایجاد شده در اثر برخوردهای  ةتر از انرژی قله( و کاهش زمینولت پایینالکترون 05یعی از انرژی )حداقل تا وس ةیک طیف در گستر

ست که این بدان معنی ا فلزی و پلیمری استفاده شده است. ةلفؤها با لحاظ ترابرد الکترون مربوط به هر دو مناکشسان الکترون

 برای شناسایی درخط نانوساختارهای اسپیایکساری سه بعدی غیر مستقیم روشی بسیار ساده و غیر مخرب برای تصویربرد

تواند روشی بسیار مناسب برای استفاده در خطوط کنترل کیفیت ای شامل فلز و پلیمر ایجاد شده است که این میلفهؤسطحی دو م

 تولید چنین نانوساختارهای سطحی باشد.

 اسپییکس، تصویربرداری سه بعدی ااسپیایکس ةای طلا، تحلیل شکل قلنانوسیم استوانهفلز درآمیخته با پلیمر،  واژگان:دیکل

 قدمهم
پلیمر اهمیت فیزیکی  نانوساختارهای درآمیخته با   

ها از قبیل از زمینه ای دارند. در بسیاریقابل ملاحظه

ای نور هبندی غذا، اتصالات تراشه، منعکس کنندهبسته

های های فشرده، حفاظ الکتریکی کیسماشین، دیسک

العاده نازک نوری، زیرلایه رایانه، فیلترهای رنگی فوق

رو مطالعه [. از این4رود ]کار میهای حیاتی بهمولکول

ا ضروری گونه نانوساختارههای سطحی اینویژگی

ف سنجی الکترونی متعددی از های طیباشد. روشمی

برای مطالعه این  XTEMو  AFM ،TEMقبیل 

توان ، میAFMرود. با روش کار مینانوساختارها به

وساختارها را مشاهده کرد ولی ساختار سطحی نان

ها در عمق به توان اطلاعاتی در مورد توزیع اتمنمی

لیمری جایگزیده ه در یک شبکه پویژه زمانی ک

، XTEMدست آورد. همچنین از روش شوند، بهمی

                                                           
  مسئول:نویسنده Hajati@yu.ac.ir 

توان اطلاعات خوبی در مورد میزان تداخل می

آن قرار نانوساختارها و شبکه پلیمری که در داخل 

گیر دست آورد ولی این روش بسیار وقتاند، بهگرفته

رو لازم است از یک و در عین حال مخرب است. از این

رب، ساده و سریع برای مطالعه روش کمّی غیر مخ

تر( ناحیه سطحی )چند نانومتر بیرونی ترکیب و ساختار

سنجی فوتوالکترون تحریک ماده استفاده شود. طیف

( امکان بررسی سطح XPSایکس ) ةشده با اشع

ز کند. اما آنالیختارها را با این کیفیت فراهم مینانوسا

است، خطاهای  XPSکه بر پایه شدت قله  XPSطیف 

ر ها در چند نانومتزرگی را در بررسی توزیع عمقی اتمب

[. توگارد 2کند ]تر سطح نانو ساختارها ایجاد میبیرونی

[ و در دهه 8-2را توسعه داد ] XPSآنالیز شکل طیف 

[. 45و  3سازی بر روی آن انجام داد ]گذشته یک ساده

mailto:Hajati@yu.ac.ir
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سان اکشهر دو روش بر پایه این واقعیت است که زمینه ن

شدت به غلظت ها، بهدر طیف توزیع انرژی الکترون

ماده در پروفایل عمقی بستگی دارد. فرآیندهای 

ناکشسان باعث انحراف توزیع انرژی از توزیع انرژی 

-0شود ]نقطه برانگیختگی در داخل جامد میاولیه در 

 های ناکشسان فقط حدود[. فاصله بین پراکندگی9

nm4 [ و شکل42و44است ]  زمینه حاصل از توزیع

( eV455 تا  eV05انرژی در یک بازه گسترده انرژی )

شدت به توزیع به XPSطیف  ترین قلةتر از اصلیپائین

ه ی دارد. این پدیدها در مقیاس نانومتر بستگعمقی اتم

دهد و اطلاعات را افزایش می XPSروش دقت آنالیز به

-0سازد ]میها در عمق فراهم زیع اتممفیدی را از تو

طور گسترده برای مطالعه بسیاری [. روش توگارد به7

[. این 8-9گیرد ]از نانوساختارها مورد استفاده قرار می

 همکارانآمیزی توسط حاجتی و طور موفقیتروش به

 سطحی در ایجاد تصاویر سه بعدی از نانوساختارهای

[. این در حالی است 49-41مورد استفاده قرار گرفت ]

ی ددست آوردن داده برای تصویربرداری سه بعکه به

ه مدت نمون دلیل اینکهبسیار وقت گیر بوده و اغلب به

گیرد، آسیب زیادی در معرض اشعه ایکس قرار می

یدن شبیند. برای جلوگیری از این آسیب و سرعت بخمی

[ از آنالیز شکل طیف 47] به آنالیز، حاجتی و همکاران

XPS  برای توصیف و ایجاد تصاویر غیرمستقیم سه

روی بعدی از نانوذرات کروی طلا درون پلیمر یا بر 

 ندازهاطوری که چگالی و سطح پلیمر، استفاده کردند به

تعریف شده نانوذرات طلا بر روی پلیمر با تصاویر 

TEM  گرفته شده از نمونه، توافق خوبی داشت. اما

شده در داخل پلیمر، برای نانوذرات طلا جایگزیده 

که جای اینصل قطعیت لازم را ندارد، زیرا بهنتایج حا

کلیه پارامترهای مؤثر در پراکندگی الکترون )شامل 

سطح مقطع پراکندگی ناکشسان الکترون و مسافت آزاد 

میانگین ناکشسان الکترون در طلا و پلیمر( در نظر 

نالیز آلیمر در گرفته شود، تنها پارامترهای مربوط به پ

الیز فرض عبارت دیگر، در این آنلحاظ شده است. به

ع شده از اتم طلا و های ساطشده است که فوتوالکترون

وسیله اشعه ایکس که در داخل پلیمر تحریک شده به

است، تنها در داخل پلیمر حرکت جایگزیده شده 

ه این با واقعیت سازگار کند تا از نمونه خارج شود، کمی

وه، واضح است که پدیده انتقال علانیست. به

ر د های طلای جایگزیدههای برانگیخته از اتمالکترون

طلا و هم به ضخامت  ةنانوذر درون پلیمر، هم به ریخت

لایه پلیمر که در بالای آن قرار گرفته است، بستگی دارد. 

زمان در آنالیز، مشخصات طور همرو باید بهاز این

پلیمر را لحاظ هم در و  طلا هم درپراکندگی الکترون 

کرد که این مشخصات شامل سطح مقطع پراکندگی 

ان کشسناکشسان الکترون و مسافت آزاد میانگین نا

ین ا باشد، که میزان تأثیرالکترون در طلا و پلیمر می

شکل نانوذره طلا و ضخامت لایه پارامترها بستگی به

پلیمری که بر روی آن قرار گرفته است دارد. در این 

کار، برای نشان دادن اهمیت تأثیر پارامترهای ذکر شده 

 با ای طلاای از نانوسیم استوانهبر نتایج آنالیز، نمونه

بر روی پلیمر و درون پلیمر )در  Å15 ارتفاع )قطر( 

 شود. سازی میمدل زیر لایة پلیمر( Å25 عمق

 نظریه
طور که در بالا گفته شد، از روش آنالیز شکل همان   

توسعه یافته،  که توسط توگارد و همکاران XPSقله 

 ها مسیر بیشتری را طیشود. هر چه الکتروناستفاده می

و  شودها بیشتر میکنند شانس از دست دادن انرژی آن

یابد. کاهش می XPSدر نتیجه شدت  قله طیف انرژی 

اند، در ایی که انرژی خود را از دست دادههالکترون

شوند و ظاهر می XPSطیف  تر درانرژهای پائین

 XPSها از انرژی قله اصلی طیف انحراف انرژی آن

و غلظت عمقی  F(E)قابل توجه است. اگر توزیع ذاتی 

، K(T)، سطح مقطع پراکندگی ناکشسان  f(x)پروفایل

و زاویه بین بردار عمود (λ) مسیر آزاد میانگین ناکشسان 
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 XPS، مشخص باشند، طیف θبر سطح و آشکارساز، 

 :آیددست میبه 4از معادله J(E) ،گیری شدهاندازه
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نتقال الکترون در طلا ا نمودن که در این کار برای لحاظ
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مشخصه ماده هستند. مسیر آزاد میانگین  Dو  Cکه 

 TPP [44ناکشسان الکترون در طلا و پلیمر با فرمول 

دیده  4طور که در معادلهآید. هماندست می[ به42و 

 F(E)تابع  J(E) ،گیری شدهاندازه XPSشود، طیف می

صحیح، ی است. در یک آنالیز کمّ f(x)و  K(T)و 

توان با برطرف کردن انحرافات ناشی از می

های ناکشسان الکترون که در طیف پراکندگی

وجود دارد به تابع توزیع ذاتی  J(E) گیری شدةاندازه

F(E) درستی صورت دست پیدا کرد. اگر این کار به

 05در یک بازه پهن انرژی بین  F(E)بگیرد، مقدار تابع 

 جنبشی کمترهای انرژیالکترون ولت در طرف  405تا 

ترین راه عمومی شود.صفر می XPSاز انرژی قله طیف 

 1زیر است ] روشبه J(E)از  F(E)حل برای استخراج 
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توگارد با اعمال روابط ذکر شده در بالا، نرم افزار 

Quases–Tougaard هایرا برای تولید طیف نانولایه 

سطحی که توزیع عمقی آنها شبیه جعبه بود، طراحی 

 [. 25کرد ]

های در این کار که نانوساختار تحت بررسی، نانوسیم

باشد، با استفاده از روش حاجتی و ای میاستوانه

شوند که سازی میای شبیهگونهها به[ آن47همکاران ]

دست آوردن صحیح توگارد برای بهافزار بتوان از نرم

دست آوردن طیف ها استفاده کرد. برای بهطیف آن

ر نیمه از آن به نه جزیره تقسیم ای، هنانوسیم استوانه

 (.4شود )شکلمی

 

 بندی شدهای طلای جزیرهنمای بالایی نانوسیم استوانه .1شکل

ای طلای ت( و نمای جانبی نانوسیم استوانه)شکل سمت راس

 .بندی شده )شکل سمت چپ(جزیره
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ا نانوسیم و ب ةبا فرض تساوی پوشش جزایر و هندس 

ها را توان ارتفاع هر یک از جزیره، می1ةاستفاده از رابط

  :دست آوردبه
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ای ای نانوسیم استوانهشعاع سطح مقطع دایره Rکه 

زار افنرم سپس با استفاده از باشد.می Å  15=R2است و

Quases-Tougaard کار که معادلات فوق را به

آید. دست میها بههر یک از آن XPSگیرد، طیف می

دست آوردن طیف هر نیمه که از جمع طیف پس از به

آید، آن را دو برابر کرده تا طیف دست مینه جزیره به

 دست آید.ای بهکل این نانوسیم استوانه

 نتایج و بحث

های طلا با دو ریخت متفاوت عمقی نانوسیمتوزیع    

 شود: مطالعه می

 .بر روی پلیمر Å15ای با ارتفاع نانوسیم استوانه -4

پلیمر بر  Å25با  Å15ای با ارتفاع نانوسیم استوانه -2

 روی آن.

برای  1ةطور که در بالا اشاره شد، از معادلهمان

رای شود. بای استفاده میسازی نانوسیم استوانهشبیه

های پراکندگی طلا و پلیمر که بررسی تأثیر ویژگی

شامل سطح مقطع پراکندگی ناکشسان الکترون و 

مسافت آزاد میانگین ناکشسان الکترون در طلا و پلیمر 

 TPPشود. فرمول روش زیر انجام میاست، آنالیز به

[ برای محاسبه مسافت آزاد میانگین ناکشسان 42و  44]

درون طلا و پلیمر مورد استفاده طلا در  d1الکترون تراز 

و  Å 18/49گیرد، که مقدار آن در درون طلا قرار می

 باشد. می Å 95درون پلیمر 

بر  Å15ای با ارتفاع نانوسیم استوانه XPSطیف  -4

آید به دست می 1و  2و 4روی پلیمر از معادلات 

 شود.نامیده می 1J(E)( که 2)شکل 

 
 Å15 ای با ارتفاعنانوسیم استوانه XPSطیف  1J(E) .2شکل

به دست  1 و 2و  4های بر روی سطح پلیمر که از فرمول

 آید.می

فرض شده است که  1J(E)در تولید  

های ساطع شده از اتم طلا، تنها با فوتوالکترون

دهند که این طبق انتظار کنش میهای طلا برهماتم

و  1J(E)است. از این رو برای کاهش زمینه طیف 

، نیازی به استفاده از F(E)دست آوردن به

مشخصات پراکندگی هر دوی طلا و پلیمر نیست 

و استفاده از سطح مقطع پراکندگی ناکشسان 

الکترون و مسافت آزاد میانگین ناکشسان الکترون 

 F(E)شود که با صحیح منجر می F(E)در طلا، به 

 (. 9مرجع همخوانی دارد )شکل



  29                                         4931ستان دهم، زم، شمارة پنجمای، دورة ذرههای بسمجلة پژوهش سیستم   

ای بر نانوسیم استوانه F(E) ةطیف تصحیح شد ةمقایس .3شکل

 .مرجع )با اعمال پارامترهای مربوط به طلا( F(E)پلیمر با  روی

مرجع بر اساس الگوی ذکر  F(E) شایان ذکر است که 

شده در قسمت مبانی نظری با کاهش زمینه طیف 

تجربی حاصل از یک نمونه طلای خالص با توزیع 

دست آنگستروم به 4555اخت و با ضخامت اتمی یکنو

 آید.می

با  Å15ای با ارتفاع نانوسیم استوانه XPS یفط -2

Å25 1و  2و  4ی آن که از معادلات پلیمر بر رو 

 (.1شود )شکلنامیده می 2J(E)آید، دست میبه

 

 
 Å15ای با ارتفاع نانوسیم استوانه XPSطیف  2J(E) .4شکل

 پلیمر بر روی آن. Å25با 

ای نانوسیم استوانه F(E) ةطیف تصحیح شد مقایسة .5شکل 

 .مرجع )با اعمال پارامترهای مربوط به طلا( F(E)درون پلیمر با 

آید. دست میاز روش دیگری به F(E)در این حالت 

تنها با لحاظ سطح مقطع پراکندگی  2J(E)ابتدا طیف 

ناکشسان الکترون و مسافت آزاد میانگین ناکشسان 

 F(E)گردد. در این حالت الکترون در طلا، آنالیز می

نمونه طلای خالص همخوانی ندارد  F(E)حاصل با 

، از سطح مقطع 2J(E)(. سپس در آنالیز طیف 0)شکل 

ین میانگپراکندگی ناکشسان الکترون و مسافت آزاد 

طور شود. همانناکشسان الکترون در پلیمر استفاده می

 F(E)حاصل با  F(E)شود ( مشاهده می1که در )شکل

دست آمده با خوانی خوبی دارد، اما ریخت بهمرجع هم

سازی شده تفاوت این روش با ریخت نمونه شبیه

 (.7زیادی دارد )شکل
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ای درون نانوسیم استوانه F(E) ة طیف تصحیح شدةمقایس .6شکل

 .مرجع )با اعمال پارامترهای مربوط به پلیمر( F(E)پلیمر با 

 
دست آمده برای هر جزیره، با ارتفاع ارتفاع به ةمقایس .7شکل

 .واقعی )بعد از اعمال پارامترهای پراکندگی پلیمر(

کار به 2J(E)پس باید روش دیگری برای آنالیز طیف 

سطح ، 2J(E)گرفته شود. در این روش برای آنالیز طیف 

مقطع پراکندگی ناکشسان الکترون و مسافت آزاد 

میانگین ناکشسان الکترون در طلا و پلیمر با فاکتور 

 لیمر بر رویوزنی وابسته به ریخت طلا و ضخامت پ

رود. در این حالت توافق خوبی هر جزیره، به کار می

مرجع وجود دارد  F(E)ده و به دست آم F(E)بین 

 (.8)شکل 

 
ای درون نانوسیم استوانه F(E) ةطیف تصحیح شد ةمقایس. 8شکل

 .مرجع )با اعمال پارامترهای مربوط به پلیمر و طلا( F(E)پلیمر با 

دست آمده از های بهعلاوه ارتفاع هر یک از جزیرهبه 

 (.3)شکلخوانی دقیقی دارد آنالیز، با مقادیر واقعی هم

 
دست آمده برای هر جزیره با ارتفاع واقعی ارتفاع به ةمقایس .9شکل

 .)بعد از اعمال پارامترهای پراکندگی پلیمر و طلا(

در واقع با لحاظ کلیه پارامترهای مؤثر در پراکندگی  

الکترون که شامل سطح مقطع پراکندگی ناکشسان 

الکترون و مسافت آزاد میانگین ناکشسان الکترون در 

 XPSباشد، آنالیز شکل طیف هر دوی طلا و پلیمر می

 که دقت آنالیز در تعیینطوریبهسازی شده است، بهینه

ع شده درون پلیمر بسیار بالا مشخصات نانوسیم واق

 .رفته است
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 گیرینتیجه

 که برای اسپیایکسدر این کار، آنالیز شکل قله    

ر ارهای فلزی درآمیخته با پلیمتوصیف دقیق نانوساخت

زیع است. توسازی شده رود، با موفقیت بهینهکار میبه

مر ای طلای درآمیخته با پلیوسیم استوانهعمقی دقیق نان

برد الکترون از تحلیل یک طیف و با لحاظ تراتنها 

 طور دقیقمربوط به هر دو مؤلفة فلزی و پلیمری به

دست آمد. این بدان معنی است که روشی بسیار ساده به

و غیر مخرب برای تصویربرداری سه بعدی غیر مستقیم 

خط نانوساختارهای  برای شناسایی در اسپیایکس

پلیمر ایجاد شده است ای شامل فلز و لفهسطحی دو مؤ

تواند روشی بسیار مناسب برای استفاده در که می

خطوط کنترل کیفیت تولید چنین نانوساختارهای 

 سطحی باشد.
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Study of Modified weighted density approximation 

functional theory: Freezing of simple liquids 

Alireza Razeghizadeh 

Department of Physics, Faculty of Science, Payame Noor University, Iran 

Abstract 

In this paper fusion liquid-solid phase by numerical method using weighted density functional theory 

(MWDA), hard-sphere potential model (HS) and function (PY) by calculating total free energy of liquid 

metals such as sodium, magnesium and aluminum for the first time has been studied. 

Then we calculated the amount of density of the solid and liquid coexist using free energy graph according 

to density of hard-sphere fluid and solids fcc, bcc and hcp which these results good agreement with Mont 

Carllo simulation results and other Previous works. Finally we study stability lattices fcc, bcc and hcp, 

according to their energy. 

Keywords: Modified weighted density approximation, Helmholtz free energy, Hard sphere potential 

model, Freezing 
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