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 دوفلزی  خوشه هایبر روی نانو O 2H,2مطالعه نظری جذب مولکولهای 

 m -5PdmAu (m=2,3)غیرمسطح   
 

 4، سپیده سدنی3، مهدی قائمی     2علیرضا حنفی،  1*1عبدالحکیم پنق

 ، تهراندانشگاه فرهنگیان ،دانشکده علوم گروه شیمی،  -1

  ائمشهر، ایرانگروه شیمی ،دانشکده علوم، دانشگاه آزاد اسلامی، ق -2

 گرگان، دانشگاه گلستان، دانشکده علومگروه شیمی،  -3

 ایران، گرگانگروه شیمی ،دانشکده علوم، دانشگاه آزاد اسلامی،  -4

 

  خلاصه

و با  بطور نظری 2Pd3Au و3Pd2Auبر روی نانو خوشه های دوفلزی غیر مسطح  2Oو 2Hدر این پروژه جذب مولکولهای  

مطالعه و بررسی شد. نتایج نشان داد که جذب این مولکولها در بعضی از ساختارها بسیار قوی  نظریه تابعیت چگالی

(kcal/mol 44/744  بوده بطوری که پیوند کوالانسی مولکولهای )2H  2وO  .شکسته شده و بصورت اتمی جذب شده اند

جذب صورت نمی گیرد. توزیع فضایی ( که در دمای معمولی عملا  kcal/mol 02/0در سایر خوشه ها جذب ضعیف بوده )

سهم   Auاتمهای  LUMOدرسهم کمتری  و  Auاتمهای  HOMOنشان داد که در  LUMOو HOMOاوربیتالهای 

 بیشتری نسبت به اتمهای پالادیوم، اکسیژن و هیدروژن دارند.
 

 

یدی: جذب سهههط ی، کلمات کل های فلزی، انرژی برهمک ج،  یت چگالی خوشهههه  تابع یه  های،نظر تال  HOMO  اوربی
 LUMO ،3Pd2Au  ،2Pd3Auو
 

 

 مقدمه   .1

جذب مولکولهای گازی به طور گسترده توسط م ققین مختلف بر روی نانو لوله ها، نانو ذرات فلزی، غیر فلزی مان د بور 

مطالعات در  در یک نمونه از این و چ د فلزی مطالعه شده است.]3[و آلیاژهای دو فلزی  ]2[، آنیونی، کاتیونی ] 1[نیتریدها 

وی نانو ذره آنیونی بر ر inghuahsدانشگاه شی هوا 

6Au  جذب کربن مونو اکسیدCO نشان داده  بر روی نانو ذره آنیونی

6Auنشان داده که این ساختار  ]4[در مطالعه دیگری است که جذب در موقعیت راس هرم مربع القاعده انجام شده است .

در  COاین کمپلکس بعد از جذب   LUMOایج نشان داد که اوربیتال مولکولی دارد همچ ین نت  3hD، ساختار تقارنی 

که در بیرون ساختار مثلثی جذب شده است تاثیر کمی بر روی اوربیتال  COداخل ساختار مثلثی خوشه قرار گرفته است و 

LUMO .بررسی الکترو اکسایج متانول و آب بر روی نانو ذرات دوفلزی  داشته استPtM ن در آ که M=(Pt, Sn, Ru, 

Rh, Pb, Cu)   در این مطالعه به طور شگفت انگیزی ]5[جهت افزایج کارایی کاتالیستی این واک ج انجام شده است .

جذب می شود بسیار ضعیف است.  Snمتوجه شده اند که انرژی پیوندی ه گامی که مولکول آب یا متانول بر موقعیت اتم 

 لکول آب به تر تیب زیر افزایج نشان داده است :همچ ین فعالیت سی یتیکی شکستن مو

Re SnRuPtRh  PdCu  
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