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هاي آهن بسیار خوشهاعداد جادوییو مغناطیسی ،بررسی خواص الکترونی
قطبیده–تابعی چگالی اسپینۀمحاسبات نظری:n,n(Fe≥(9کوچک

2بهرام خوشنویسان، 2چراغیلیلا علی،،1مهناز محمدي

دانشگاه صنعتی قم، قم، ایران 1دانشکده فیزیک،

بلوار قطب راوندي، کاشان، ایران دانشگاه کاشان، کیلومتر6 2دانشکده فیزیک،

چکیده
اتمی در چارچوب محاسبات کوانتومی با 9تا 2هاي آهن الکترونی و مغناطیسی نانوخوشهخواص ، انرژي پیونددر این مقاله 
ی مغناطیسگشتاوردهد مورد بررسی قرار گرفته است. نتایج نشان میGGAقطبیده و با تقریب -تابعی چگالی اسپینۀاستفاده از نظری

غناطیسی مسمت گشتاورا افزایش اندازة خوشه بهبباشد ومغناطیسی هر اتم در بلور آن میگشتاورهر اتم در خوشه آهن بزرگتر از
لوربسمت انرژي پیوند یابد و بهخوشه افزایش میاتم با افزایش اندازةعلاوه انرژي پیوند هر رود. بههر اتم در بلور آهن پیش می

اتم محاسبه شد. نتایج حاصل با مقادیر7خوشه با ،هاي آهنجادویی براي خوشهاولین خوشۀرود. در این مطالعهماده پیش می
اصل در باشد. نتایج حهاي مناسب میحاسبات و استفاده از تقریبدقت مدهد که نشان دهندةتجربی توافق قابل قبولی نشان می

باشد.زیست پزشکی و صنعت اسپینترونیک داراي کاربرد می

تابعی چگالینظریۀهاي آهن، گشتاور مغناطیسی، اعداد جادویی، نانوخوشه:کلیدواژگان

مقدمه
نانوساختارهاي فلزات واسطه داراي اهمیت زیادي 

باشند، از جمله این نانوساختارها در صنعت نانو مواد می
ها هستند اي از اتمها مجموعهباشد. خوشهها میخوشه

ذا گیرند لقرار میکه از نظر اندازه بین مولکول و بلور 
شوندن دهم تا صدم نانومتر را شامل میاي بیمحدوده

]1 .[

ها لزوماً قسمتی از بلور ماده قابل ذکر است که خوشه
ین باشند. ار میها و بلونیستند، بلکه پلی بین اتم

هاي دلیل داشتن نسبت بالاي تعداد اتمنانوساختارها به
ومی وابسته روي سطح به داخل حجم و خواص کوانت

یسندة مسئول:نو.ac.irqut@.mmohammadi

هاي متفاوتی نسبت به حالت به اندازه، داراي ویژگی
هاي وابسته به اندازه و باشند. ویژگیبلور خودشان می

هاي فلزات واسطه یکی از ساختار سطحی خوشه
هاي موضوعات داراي اهمیت در فیزیک است. ویژگی

و مغناطیسیها مانند خواصایی و فیزیکی خوشهشیمی
وتواند با آنالیز هندسی یایی میپذیري شیمواکنش

ها تعیین شود. براي مثال،ساختار الکترونی خوشه
هاي فلزات واسطه به هاي مغناطیسی خوشهویژگی

خوشه وطول پیوند، ساختار هندسی، اندازةتغییرات
هاي فلزات واسطه در خوشهdمیزان پر بودن اوربیتال 

بستگی دارد.
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مغناطیسی که دارا خاصیتدلیل بهآهنهايخوشه
باشند از جمله:هستند داراي کاربردهاي فراوانی می

رسانی، پزشکی مانند داروکاربردهاي زیست)1
از سلول و کنتراست تشدید DNAجداسازي 
.]2-5مغناطیسی [

له رسوب دادنوسیکاربرد در تصفیه آب، به)2
].6مانند کبالت، کروم و سرب [هاي فلزات سمی یون

اهاین نانو خوشهۀوسیلبهساخت مواد جدید)3
]7،8.[
هاي مغناطیسی، کاربردهاي فنی مانند حافظه)4

].9،10هاي نوري، سنسورها و ....[دستگاه

هااندازه خوشهبهوابستههايویژگیبررسی و درك
باشد.میدر کاربردي کردن آنها بسیار ضروري 

حال مطالعات تجربی هها تا بنانوخوشهسبب اهمیتبه
ها، خصوصاً وي نانوخوشهرفراوانی برنظريو 

. گزارشات تجربی هاي آهن انجام شده استنانوخوشه
]، 11-13[هاي شیمیاییهایی مانند پروبشبا رو

هاي گیري]، اندازه14،15[مطالعات فوتویونیزاسیون
سنجی فوتوالکترون و ]، طیف16-19[گرلاخ–اشترن
و آزمایش ]20[(TOF)سنجی زمان پرواز جرمیطیف

دهند که نشان می]21[1تفکیک ناشی از برخورد
اندازه و ساختار هاي آهن وابسته بهخواص خوشه

باشد.میهاآنهندسی

تابعی ۀنظرینیز در چارچوب زیادي نظريمطالعات 
هاي تمام پتانسیلها، پتانسیلو با استفاده از شبهچگالی 

بر روي ٣GGAو 2LDAهاي الکترونی و تقریب

induced dissociation experiments-collision1

2 local density approximation
3 generalize gradient approximation

وجود حجم رغمها صورت گرفته است، اما علیخوشه
ی ته، هنوز نکاتگرفو تجربی صورت زیاد کارهاي نظري

ها حل نشده باقی مانده است از خوشهدر مورد این نانو
جمله گشتاور مغناطیسی، مغناطش غیرخطی و اعداد 

ها.جادویی این خوشه

اعداد جادویی هاي بارز نانوخوشههایکی از مشخصه
ها هایی که نسبت به دیگر خوشهباشد. خوشهمی

وند شها با اعداد جادویی نامیده میهپایدارترند نانوخوش
هایی بالاتر که در نمودار طیف سنجی جرمی داراي قله

فراوانی آنها ةباشند که نشان دهندها میاز دیگر خوشه
و 4باشد. ساکوراییها مینسبت به دیگر خوشه

سنجی زمان پرواز جرمی کارانش با استفاده از طیفهم
(TOF- MS)را19و 15، 13، 7هاي جادویی خوشه

].20[هاي آهن گزارش کردندبراي خوشه
هاي متعددي نیز گزارشهاي نظريبا استفاده از روش
] با استفاده از 22[و همکارانش5وجود دارد. دیگوز

را 15و 13، 10، 8، 6هاي خوشهLSDAتقریب 
هاي جادویی معرفی کردند و همچنین عنوان خوشهبه

9و 5هاي نتایج دیگري مبنی بر اندازه جادویی خوشه
] وجود دارد. علاوه بر 23[اتمی6] و حتی 22[اتمی

هاي دقیق ] با روش24[و همکارانش6آن کیم
15و13، 7هاي تابعی چگالی خوشهنظریۀمحاسبات 

معرفی کردند.عنوان اعداد جادویی بهرا اتمی 

الکترونیومغناطیسیخواص ،انرژي پیونداین مقاله در
ابعیتنظریۀاتمی با استفاده از 9تا 2آهن هاينانوخوشه

هاي چگالی که یک روش حل کوانتومی سیستم
گرفته است. سپس قراربررسیموردباشد،اي میذرهبس

در اندازه جادویی محاسبه شده است.اولین خوشه با
طور که ذکر شد با توجه به گزارشات متعدد نهایت همان

4 Sakurai
5 Dieguez
6 Kim
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نتایج حاصل از محاسبات انجام شده و بعضاً متناقض،
با دیگر مطالعات مقایسه شده است.

روش محاسبات
Quantumافزارينرمبستهازاستفادهبامحاسبات

1Espresso26[چگالیتابعینظریۀبر مبنايکه[،
،کندمیو همچنین توابع موج تخت کارهاانسیلتپشبه

تابعی چگالی ابتدا معادله نظریۀاست. در انجام شده 
اي به یک دسته معادلات ذرهشرودینگر دستگاه بس

شوند و سپس براي حل آنها از تبدیل میايذرهتک
مطالعات صورت شود. هاي مناسب استفاده میتقریب
دهند که تقریب نشان میهاي آهن براي خوشهگرفته 
LDAطورکلی تقریب چگالی موضعی اسپینییا به

27-29[باشدها چندان مناسب نمیبراي مطالعه خوشه
ها هندسه نامتقارن دارند خوشهبا توجه به اینکه .]22و

ن از ای، باشدچگالی الکترونی در فضا یکسان نمیو 
قطبیده محاسبات تابعی چگالی اسپینروي در این مقاله 

نوع از] 30[(GGA)یافته تعمیمشیبتقریببا
Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE)صورت

نرم انتخابپتانسیل از نوع فوقشبه. ]31[استگرفته 
صورت بههاي لایه ظرفیت اتم آهن و الکترونگردید  3 , 3 , 3 . , نظر گرفته شد.در 4
کار ه، تعیین کننده ماکزیمم تعداد توابع پایه بقطعانرژي

خت دانیم که امواج تباشد. میمیدر بسط تابع موجرفته
تم تابع موج سیسبا انرژي زیادتر سهم کمتري در شبه

ها ازدارند. بنابراین از جملاتی که انرژي جنبشی آن
ن حد کنیم. اینظرمیخاص بیشتر باشد صرفیک انرژي

انرژي قطع تابعگویند.بالاي انرژي را انرژي قطع می
eVحدودبهینه سازيازپسموج الکترونیتابعبسط

روش ازاستفادهشد و باگرفتهنظردر500
Paxton-MethfesselپهنايبافرمیسطحeV2/0

ازمنظور جلوگیريبه]. 32[شده استدارلکه

1 http://www.quantum-espresso.org/

هاي سلولدرهایکدیگر، خوشهباهاخوشهکنشبرهم
Å12.نیروکمینهباتمامی ساختارهاقرار داده شدند
.شدندسازيبهینهÅ/eV01/0ر حداکثتا

نتایج و بحث
هاي آهن را پس از محاسبات بهینه نانوخوشه1شکل

هایی که شامل بیش از دو دهد. براي خوشهنشان می
ایزومرهاي ساختاري متفاوتی در توان باشند، میاتم می

هاي با توجه به اینکه خوشه. ایزومرهانظر گرفت
واسطه امکان تشکیل چه ساختارهایی دارندفلزات

] و همچنین ایزومرهاي پایداري را که در دیگر 33[
اند را در نظر گرفته و سپس دست آمدههمطالعات ب

در نهایت از هر گروه بامحاسبات واهلش انجام شد.
مري که داراي کمترین انرژي تعداد اتم مشخص ایزو

اتمی معرفی nعنوان ایزومر پایدار خوشه آهن بهبود
نتایج محاسبات حاضر براي ساختار).1(شکلگردید

تابعی نظریۀهاي آهن با محاسبات هندسی خوشه
هاي متفاوتی براي چگالی که با استفاده از تقریب

ورت گرفته در توافق اتم ص8هاي آهن کمتر از خوشه
].21،24،25،34[است

05/2طول پیوند خوشه دوتایی پس از محاسبات بهینه 
ربی مقایسه با نتایج تجدست آمد که قابل هآنگستروم ب

طور کلی ]. به35[باشدمیÅ13/0±02/2دست آمده هب
یز ول پیوندها نتوان گفت با افزایش اندازه خوشه طمی

که ابد یدلیل افزایش تعداد پیوند هر اتم افزایش میهب
خود سبب تضعیف قدرت پیوند شده و در نتیجه با 

ها میانگین طول پیوند در خوشه افزایش اندازه خوشه
سمت بلور آهن که با استفاده از همین روش به

محاسبه شده) bcc(که در ساختار Å49/2محاسبات 
.روددست آمده پیش میهب
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اتمی پس از 9تا 2هاي هندسه حالت پایدار خوشه.1شکل
محاسبات بهینه.

نتایجازاستفادهها بامنظور بررسی پایداري خوشهبه
آمده میانگین انرژي پیوند براي هر اتم با دستهب

:]33[زیر محاسبه شدۀاستفاده از رابط

EB=(nEAtom-ECluster)/n ١

ترتیب انرژي اتم منزوي بهClusterEو AtomEکه در آن
هاي تعداد اتمnباشد. همچنین و انرژي کل خوشه می

وند الف نمودار انرژي پی-2باشد. شکلخوشه می
طور که باشد. همانبرحسب افزایش اندازه خوشه می

از روي نمودار مشخص است با افزایش اندازه خوشه، 
سمت انرژي پیوند یابد و بهانرژي پیوند افزایش می

eVرود. مقدار انرژي پیوند کپه ماده بلور ماده پیش می

در eV28/4محاسبه شد که با مقدار تجربی آن89/4
.]36باشد [توافق می

حاصل با دیگر گزارشات علاوه بر آن در نمودار نتایج 
.اندمقایسه شدهنیز 

وابسته به اندازه یکی از خواص قابل توجه 
ها خواص مغناطیسی آن،فلزات واسطههاي نانوخوشه

باشد.می
ۀمیانگین گشتاور مغناطیسی هر اتم با استفاده از رابط

:زیر محاسبه شد
μ=(mu-md)/n 2

پین با اسها ترتیب تعداد الکترونبهdmوumکه در آن
باشدها با اسپین اقلیت میاکثریت و تعداد الکترون

]33[.

ب نمودار تغییرات میانگین گشتاور مغناطیسی -2شکل
دهد. اندازه گشتاور برحسب افزایش اندازه را نشان می

است. در 3ها تقریباًمغناطیسی براي این نانو خوشه
اتمی شاهد کاهش گشتاور مغناطیسی هستیم 4ۀخوش

شود. هاي تجربی نیز مشاهده میکه این کاهش در داده
ی هاي تجربکلی نتایج حاصل در مقایسه با دادهطوربه

ب نشان داده شده داراي تطابق خوبی -2که در شکل
باشد در حالی که مطالعات قبلی این تطابق را در می

که این دهنداتم را نشان نمی6هایی کمتر از خوشه
شبه وعوامل متفاوتی از جمله تقریببهتفاوت مربوط

دقت محاسباتهمچنین و کار برده شده بهپتانسیل
ر ازاي هر اتم دعلاوه گشتاور مغناطیسی بههب.باشدمی

در مازاي هر اتبهها بیشتر از گشتاور مغناطیسیخوشه
بلور ماده است که در پژوهش حاضر با استفاده از همین 

دست آمده است. از طرفی هب68/2روش برابر با
گشتاور ها مقداري بین گشتاور مغناطیسی خوشه

باشد و همانگونه مغناطیسی بلور و اتم آهن منزوي می
با افزایش شودمشاهده میب -2که در نمودار شکل

اندازه خوشه میانگین گشتاور مغناطیسی هر اتم کاهش 
یابد.می
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یز نتایج با دیگر گزارشات نحسب افزایش اندازه خوشه. ضمناًن گشتاور مغناطیسی هر اتم (ب) بر(الف) و نمودار میانگینمودار انرژي پیوند هر اتم .2شکل
اندمقایسه شده

تر بار انتقال یافته با روش منظور بررسی دقیقبه
Lowdin charge نتایج نشان ] 37[محاسبه شدنیز

نسبت به dها میزان بار اوربیتال دهد که در خوشهمی
ضوع باعثباشد که این مواتم منزوي آهن بیشتر می

کاهش و در نهایت منجر به dایجاد اوربیتال غنی 
نسبت به حالت اتم منزوي گشتاور مغناطیسی خوشه

سطحی در هاي پوشانی اتماز طرفی کاهش همشود.می
به ناطیسی نسبتروي خوشه باعث افزایش گشتاور مغ

شود.حالت بلوري آن می

چگالی حالات الکترونی جزئی مربوط به 4و 3شکل
اتمی را براي نمونه 5و 2هاياسپین بالا و پایین خوشه

شود چگالی طور که مشاهده میدهد. هماننشان می
الکترونی روي سطح فرمی مخالف صفر حالات 

ی دهد. از طرفباشد و سیستم خواص فلزي نشان میمی
شود که سیستم تنها از اتمی دیده می5در مورد خوشه 

باشد (اسپین پایین)، اینمییک کانال داراي رسانندگی 
ها نیز مشاهده شد، این ویژگی در بقیه خوشهرفتار در

هاي آهن در صنعت اسپینترونیک کاربرد نانوخوشه
.باشدبسیار حائز اهمیت می

خوشه دو اتمی آهن.جزئیچگالی حالات الکترونی.3شکل

خوشه پنج اتمی آهن.جزئیچگالی حالات الکترونی.4شکل

هایی با ها، خوشههاي بارز نانوخوشهاز ویژگییکی 
ي تعیین نانوباشد. روش مرسوم برااندازه جادویی می

ت ها نسبجادویی و پایداري نسبی آنها با اندازةخوشه
باشد. محاسبه وردش دوم انرژي میها به دیگر خوشه

کمینه در این روش اختلاف محدود مرتبه دوم انرژي
:]38[آیددست میهب3کل طبق رابطه

Δ2E(n) = E(n-1)-2E(n)+E(n+1) ٣
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اتمی را نسبت به nۀپایداري نسبی خوش3ۀرابط
دهد بنابراین اتمی نشان میn+1و n-1هاي خوشه

حسب اندازه در نانو دوم برنمودار وردشدر
.رودهایی با اندازه جادویی انتظار قله مرتفع میخوشه

نمودار اختلاف محدود مرتبۀ دوم انرژي کمینه 5شکل
باشد،هاي آهن برحسب اندازه خوشه میکل خوشه

اتم داراي 7خوشه آهن با طور که مشخص استهمان
باشد و نسبت به دو خوشه مجاورش پایدارتر قله می

انو دویی نباشد، در نتیجه این خوشه اولین اندازه جامی
اتمی نیز 5انوخوشه باشد. از طرفی نخوشه آهن می

یل دلباشد ولی بهاتمی پایدارتر می4نسبت به خوشه 
توان آناتمی نسبت به آن نمی6ایش انرژي خوشه افز

عنوان خوشه با اندازه جادویی معرفی کرد. نتیجه را به
دقت ةحاصل با نتایج تجربی توافق دارد که نشان دهند

ده اهاي مورد استفمحاسبات و مناسب بودن تقریب
.باشدمی

ها انرژي واپاشیروش دیگر بررسی پایداري نانوخوشه
حالت خاص، انرژي واپاشی یک خوشهکه درباشد.می

اتمی (خوشه مجاور) از n-1اتمی به خوشه nآهن 
و طبق تعریف انرژي لازم ]38[شودمحاسبه می4رابطه

براي شکستن یک نانوخوشه به اجزاء کوچکتر
باشد.می

D(n) = Etot(n-1)+E(1)-Etot(n) 4
اتمی شاهد افزایش 5در خوشه 6با توجه به شکل

اتمی انرژي 8ۀانرژي واپاشی هستیم ولی در خوش
یابد که این میواپاشی به مقدار قابل توجهی کاهش 
اتمی 7و 5هايروند نشان دهندة پایداري نسبی خوشه

خوانی دارد.هم5باشد که با شکلمی

هاي انرژي کمینه کل خوشهاختلاف محدود مرتبه دوم. 5شکل
حسب اندازه خوشه.آهن بر

هاي آهن برحسب کل خوشهولت)(الکترونانرژي واپاشی.6شکل
اندازه خوشه.

گیرينتیجه

در این مقاله خواص ساختاري، الکترونی و 
اتمی در 9تا 2هاي آهن مغناطیسی نانو خوشه

رد موقطبیده-اسپینتابعی چگالیچارچوب نظریۀ
بررسی قرار گرفته است. انرژي پیوند با افزایش اندازه 

سمت انرژي پیوند بلور آهن یابد و بهخوشه افزایش می
مغناطیسی هر اتم گشتاوردهد رود. نتایج نشان میمی

مغناطیسی هر اتم در گشتاوردر خوشه آهن بزرگتر از 
) 6خوشه (بیشتر ازاندازةباشد و با افزایشآن میبلور

یابد. ازاي هر اتم کاهش میطور میانگین بههاتم ب
هاي مغناطیسی خوشهگشتاور علاوه تغییرات به

کوچکتر با نتایج تجربی داراي تطابق است که نشان 
. چگالی حالات باشددهنده دقت محاسبات می
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الکترونی جزئی مربوط به اسپین بالا و پایین نشان 
اتمی) 2ها (غیر از خوشهي خوشهفلزتار نیمهة رفدهند

علاوه محاسبه اختلاف محدود مرتبه دوم بهباشد. می
هاي آهن و انرژي واپاشی نشان انرژي کمینه کل خوشه

جادویی اتمی اولین خوشه با اندازة7وشۀ دهد که خمی
نتایج حاصل در زیست پزشکی و صنعت باشد.می

باشد.تواند مفید اسپینترونیک می
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Abstract 

Spin-polarized Density functional calculations with the generalized gradient approximation 

(GGA) were employed for a systematic study of electronic structures, magnetic properties and 

magic numbers of  Fen aggregates with n ≤ 9 atoms. The results show that the magnetic moment 

of per atom in each nano-cluster is higher than those of their bulk material magnetic moment. In 

general, our results show that the magnetic moment per atom of the nano-clusters grows with the 

size of the clusters. In addition, the average binding energy increases monotonically with the 

increase of n and become comparable to the bulk values. Nano cluster with 7 atoms is the first 

magic number and this result is in good agreement with the experimental reports, showing that 

the approximations are proper. The study suggests that such Fe nano-clusters may be useful in 

biomedical and spintronic industry.  
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