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摘  要   文章扼要报道了用遗传算法和分子动力学以及密度泛函理论对纳米金丝的结构和电子性质随直径变化

进行系统研究的结果 q发现对于较细的纳米金丝 o主要呈螺旋和多层壁的圆柱结构 o而当纳米金丝的直径大于 v±°

时 o则呈 ©¦¦块体类结构 o并且晶化过程是从轴心开始的 q振动谱和电子性质也随纳米金丝半径增大而由分子型向块

体行为转变 q
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  金属纳米丝无论在低维物理的基础科学研究还

是在未来纳米电子器件应用中都是非常重要的≈t ou 
q

然而过去大多数研究集中在两端金属的点接触

上≈v 
q最近 o从实验上制备出直径为 s1y±° !长度为

y±°的金纳米丝 o并观察到多层螺旋结构≈w 
q但这种

纳米丝的结构和性质尚待进一步研究 q这里我们采

用遗传算法和分子动力学以及密度泛函等理论方

法 o系统地研究了直径为 s1x ) v1s±°的金纳米丝的

结构序列 !电子态密度和输运特性 o不仅得到螺旋和

多层壁圆柱等奇特结构 o而且发现当直径大于 v±°

时具有类 ©¦¦的块体结构 o由非晶向晶态转变是从

轴心开始的 o振动谱和电子性质也随纳米丝半径增

大由分子型向固态转变≈x 
q

图 t给出部分金纳米丝的结构 q在直径较小

ks1y±°l时 o金丝呈螺旋状结构 o是由 v到 w股相同

螺旋的原子链密堆地绕在一起的k图中 �t 和 �ul q

类似结构曾在 °¥和 �̄ 纳米丝中预言过≈y 
q当直径

大于 s1y±°时 o纳米丝的结构转为多层壁的圆柱状

k�v ) �yl q这些多层壁结构是由几个密堆的弯曲面

图 t  一些直径在 s1x ) v1s±°的纳米金丝的结构

组成的 o而曲面层可看成是由螺旋原子链绕丝轴组

成的同轴管 o称之为/ 曲表面外延0 q我们所得到这些
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图 u  图 t所示各纳米金丝的角关联函数k�≤ƒl

k�|的 �≤ƒ 类似于块体金l

多层壳结构与最近实验结果符合相当好≈w 
q模拟表

明 oΔ � t1s±° 时 o纳米丝为双层圆筒结构 oΔ �

t1yy±°时的丝是三层圆柱状结构 q实验表明 oΔ �

s1y ) t1s±°的丝为双层结构 o而直径为 t1t ) t1v±°
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的丝具有三层结构 q当丝的直径进一步增大

k � u1y±°l时 o发现晶体 ©¦¦结构开始在纳米丝中心

图 v  �t ) �|纳米金丝的振动谱

部分出现k�z和 �{l q由图 t的断面可以看出 o在 �z

和 �{ 金丝有一个晶态的芯 o周围被四层原子壁围

绕着 o可以看成是一个很细的晶丝被重构的非晶表

面层包裹着 q�| 的纳米金丝内部基本上是晶态 ©¦¦

结构 o最外层呈非晶结构≈x 
q角关联函数k�≤ƒl是结

构中每一个原子周围最近邻原子间键合的角度关

系 q纳米金丝的结构特点也可以用角关联函数表征

出来 o如图 u所示 q对于那些很细的纳米丝 o有很多

尖峰 o分布范围也宽 o表明非晶结构不可能只有少数

固定的键角 q随着丝变粗 o角关联函数谱逐渐变成只
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有 v 个主峰 o位置分别在 ysβ o|sβ和 tusβ o相当于块

体©¦¦结构的键角 q对于 �| 的纳米丝 o这 v 个峰很

尖 q因此 o直径大于 v1s±°无端接的金纳米丝基本处

于晶态 q

图 v示出纳米金丝 �t至 �|振动态密度的计算

结果 q纳米丝 �| 的振动谱的最大频率约为 w1|×�½

以及两个位置分别在 u1v×�½和 v1z×�½的峰 o类似

于©¦¦块体金的振动谱≈z 
q在 �w 至 �{ 丝谱中还可

以看到 w1u×�½的峰 q这个峰随着丝变粗而逐渐减

弱 o最后消失 q它可能来源于曲面外延原子层间振动

模式 q最细的两根丝k�t 和 �ul由于没有空间对称

性而出现许多分立的振动带 q�t的最大振动频率为

tv1s×�½o�u是 {1x×�½q这比多层壁结构和 ©¦¦结构

的振动频率要高许多 o而与单原子金链和双原子的

振动频率相当≈{ 
q

关于纳米金丝电子态密度随尺寸变化的特性在

结构优化基础上进行局域密度泛函计算得到的 q当

丝很细时 o态密度k⁄�≥l与分子相似 o有许多分立的

能级 q�v之后 o这些峰彼此交叠 o逐渐形成连续的带

结构 q�|的 ⁄�≥谱与块体金的带宽相同 o并且谱形

取块体 ⁄�≥ 的平均值 o但精细结构仍有不少差别 q

所以 o直径大于 v1s±°的纳米金丝的电子性质在全

局上与块体相似 o但并不完全相同 q电子输运性质研

究表明 o纳米金丝电导随尺寸变粗而增大 o且对称性

较高的 �x 具有特别强的电导 q显示纳米丝的电子

输运性质不仅与尺寸有关 o而且与几何结构有关 q
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