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  یدوفلز یها خوشهنانو یبررو کربن دی اکسید مولکولو شکستن   جذب  مطالعه نظری 

2Pt3Au  3 وPt2Au 

 2فاطمه نوروزی، 2نرگس صمدانی،   1*عبدالحکیم پنق
 تهران، ایران  14665-889گروه آموزش شیمی، دانشگاه فرهنگیان، صندوق پستی  1

 ، ایرانگرگان، گلستاندانشگاه  دانشکده علوم، ، شیمیگروه   2

 
 

 

 

 
 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

  مقدمه-1

اکسیدکربن یا گازکربنیک حاصل ترکیب کربن با  دی 

اکسید کربن در اثر سوختن زغال  اکسیژن است. دی 

جانوران و گیاهان بوجود   تنفس  آلی،  سنگ و مواد 

همچنینمی اتمسفر  اکسیددی   آید.  در  موجود  کربن 

کند و با  مانند یک سپر حرارتی برای زمین عمل می

زدگی در  ای طبیعی خود، از سرما و یخاثر گلخانه

جلوگیری می اواخر  زمین  از  زمین  کره  دمای  کند. 

ثبت  به  مؤسسات  از  بسیاری  توسط  نوزدهم  قرن 

داده آخرین  است.  میرسیده  نشان  دمای  دهها  که  د 

نسبت به گذشته افزایش داشته است.   8/0ی زمین  کره

داده انتشار  ها نشان میهمچنین  با گذشت زمان  دهد 

 در جوزمین هر ساله افزایش داشته و این   2COگاز 

 

 

به   تن    34650مقدار  سال رسیده   2COمیلیون  در 

 است.  

، علت اصلی تغییر آب و هوای جهان 2COعمدتاً  

٪ آنها منشاء  97ن زمین بوده که  و در نتیجه گرم شد

کاهش   که  است  ذکر  به  همچنین لازم  دارد.  انسانی 

باشد. یک کار وسیع و طولانی مدت می  2COانتشار  

کربن از جو زمین، سه  اکسیددر اصل برای حذف دی 

تولید شده،    2COاستراتژی وجود دارد: کاهش مقدار  

تولید شده در   2COو استفاده از    2COسازی  ذخیره

 . واکرهه

به عنوان ماده اولیه برای تولید   2COاستفاده از  

مواد شیمیایی نه تنها به کاهش تغییرات آب و هوایی 

کند، سبب ایجاد یک چالش بزرگ  جهانی کمک می

 چکیده
پژوهش جذب   این  پلاتین خالص    2COدر  و  فلزی طلا  و همچنین    5بر روی کلاسترهای دو   و 2Pt3Auدوفلزی  خوشه  اتمی 

3Pt2Au     .خواهی ساختارهای هندسی، انرژی دوپینگ، پتانسیل یونش و الکترون همچنین  با استفاده از نظریه تابعیت چگالی انجام شد

- با انرژی دوپینگ   3Au2Pt- 3دوفلزی مربوط بهخوشه  نتایج نشان داد که پایدارترین    ها مورد مطالعه قرار گرفت.این نانوخوشه

مول  ک  -44/73 بر  مولکول    است.یلوکالری  برهمکنش  برای    -03/9تا    -28/45از     3Pt2Auخوشه  با    2CO انرژی    خوشه و 

2Pt3Au    باشد. محدوده انرژی فعالسازی محاسبه شده شکستن مولکول کربن دی  کیلو کالری بر مول می  -46/8تا    -81/25از

سازی کمترین انرژی فعالکالری برمول بدست آمد و  کیلو  23/70تا    44/13از  2Pt3Auو     3Pt2Auاکسید بر روی کلاسترهای فلزی

 نتایج نشان داد.  را دارد 2CO است که بیشترین سرعت شکستن  1b-3Au2Pt یلوکالری بر مول( مربوط به کلاسترک-44/13)

نظریه   رابطه مستقیم دارد. با استفاده از  2COفعالسازی محاسبه شده با مقدار بارالکتریکی منتقل شده از کلاستر به مولکول    انرژی

 باشد. می 10+13حالت گذار ثابت سرعت محاسبه شده از مرتبه  

 کربن دی اکسید، نانو خوشه، انرژی برهمکنش،  انرژی فعالسازی، طلا، پلاتینکلید واژه:  

  hakimpangh@yahoo.com :ایمیل نویسنده مسئول

 
         3/10/1403 تاریخ پذیرش:          26/10/1403تاریخ بازنگری:              1403/ 6/9تاریخ دریافت :   

25/11 /1403         9 /12/1403 
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فرصت و  مفاهیم  توسعه  در  برای  جدید  های 

 کند.کاتالیزوری و صنعتی ایجاد می

از طریق واکنش    COبه    2COواکنش کاتالیزوری  

واکنش به عنوان یکی از    شود. اینانجام می  آب-گاز

در نظر   2COترین فرآیندها برای تبدیل امیدوارکننده

پذیر  گرفته شده است. این واکنش یک واکنش برگشت

کاتالیزورهای   بتوسط  بوده،  زیادی  فلزی 

سی جذب و شکستن مولکول  رپژوهشگران  برای بر 

 4-1اکسید مورد مطالعه قرار گرفته است] کربن دی 

های  ترین سیستممحبوب  [. فلزات واسطه ردیف اول

برای   مطالعه  مورد    آب -گازواکنش  کاتالیزوری 

و   .[9- 5]  باشندمی میشرا  کومار  توسط  پژوهشی 

همکاران بر روی جذب و فعالسازی مولکول کربن  

خوشه های اکسید آهن جذب شده  دی اکسید بر روی  

است] شده  مطالعه  گرافن  روی  همچنین 12بر   .]  

اکسید مس    العه جذب این مولکول بر روی سطحمط

جذب سطحی بالایی داشته و اکسید مس  نشان داد که  

اکسیژن گرماده می باشد. -فرایند شکستن پیوند کربن

این فرایند با انتقال الکترون از سطح اکسید مس به 

اخیرا جذب   [.13د]بو  همولکول کربن دی اکسید همرا

نانو   بر روی  اکسید  دی  کربن  مولکول   شکستن  و 

خوشه های دوفلزی مورد توجه محققان زیادی قرار  

به  علی اسماعیل و همکاران    [.19- 14]گرفته است

جذب و  الکترونی  خواص  روی   2CO بررسی  بر 

دوفلزی خوشه نتایج   nAgmCu های  و  پرداختند 

اتمی   آرایش  که  داد  نشان  آنها  این  مطالعات  در 

عملکرد  خوشه و  پایداری  بر  توجهی  قابل  تأثیر  ها 

آن که  کاتالیزوری  داد  نشان  نتایج  همچنین  دارد.  ها 

ساختار،   1Ag4Cu خوشه پایدارترین  عنوان  به 

فعال و  جذب  مؤثرقابلیت  که   2CO سازی  دارد  را 

 تواند به توسعه کاتالیزورهای کارآمد برای کاهشمی

 2CO  [ ویجی یانگ و  02در هواکره کمک کند .]

بررسی  همکاران   کربن نظری  به    هیدروژناسیون  

فرمیکدی  اسید  به  از کلاسترهای   اکسید  استفاده  با 

 بر روی گرافن دارای نقص Pt)4 (پلاتینچهار اتمی  

(SV-GN) داد نشان  مطالعات آنها  . نتایج  پرداختند  

دارای پایداری و فعالیت بالایی   SV /4Ptکه کاتالیست

ولت  الکترون  0/ 56سازی حداقل  است و انرژی فعال

 .[21]به دست آمده است 2CO برای هیدروژناسیون

بر   اکسید  جذب و شکستن مولکول کربن کربن دی 

نشان داد    Cu-Pdو    Cu-Niروی نانوذرات دوفلزی  

پایداری   Pd 3Cuخوشهکه   بالاترین  دارای 

فعال انرژی  کمترین  و  برای  ترمودینامیکی  سازی 

 دهد که ترکیباست. نتایج نشان می 2CO شکستن

Cu3Pd   برای بالقوه  کاتالیست  یک  عنوان  به 

شکستنفعال و  در   2COسازی  کلیدی  مرحله  که   ،

به متانول و سایر محصولات است، عمل   2CO تبدیل

 [. 22] کندمی

مونوکسید بر  در پژوهش قبلی جذب  مولکول کربن  

روی کلاسترهای فلزی نیکل دوپ شده مورد مطالعه  

در این پژوهش جذب و شکستن  [ و  23]قرار گرفت

مولکول کربن دی اکسید بر روی کلاسترهای پلاتین  

این   دوپ شده توسط اتمهای طلا بررسی شده است. 

امیدوارکننده کاتالیست  تنها  نه  معرفی  تحقیق  را  ای 

درک عمیقمی بلکه  از  تکند،  شکستنری   مکانیسم 

 2COقابلیت کاتالیستو  طلاهای  های  فلزی    - دو 

 خواهد داد. پلاتین ارائه 

 روشهای محاسباتی-2

در این پژوهش با استفاده از محاسبات کوانتومی  

برای بررسی برهمکنش    [24]افزار گوسین  و از نرم

اکسیدمولکول   دی  فلزی   کربن  های  نانوخوشه   با 

و سری      B3PW91استفاده شد. روش محاسباتی  

و     LANL2DZ  پایه پلاتین  و  طلا  اتمهای  برای 

ی کربن  برای اتمها   *g+311-6همچنین سری پایه

  ن در نظر گرفته شد. جهت در نظر گرفت  و اکسیژن

برهمکنش  پراکندگی  مولکول  اثرات  بین  کربن  های 

 Grimeاز روش فلزی  دی اکسید و نانو خوشه های  

GD3 [25] .استفاده شد 

ساختار فلزی  ابتدا  خوشه  نانو  هندسی  پلاتین  های 

. کلاستر  گرفتخالص مورد مطالعه و بررسی قرار 

( اتمی پلاتین  نقطه5Ptپنج  دارای گروه    3hDایی  ( 

 است.   ساختار دوهرمی مربعی

 

 نتایج و تحلیل -3

و    2COجذب    (3-1 پلاتین  کلاسترهای  روی  بر 

 طلای خالص
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دارای ساختار تقارنی دوهرمی مثلثی طلا  کلاستر  

و کلاستر پلاتین دارای ساختار    3hD  ای و گروه نقطه

نقطه گروه  و  مربعی  هرمی  دو   ایی  تقارنی 

3hDخالص   اتمی پلاتین  5نانو خوشه باشد. ابتدا می

را   2COکرده سپس  بهینه سازی  را با روش مذکور  

نانو خوشه   باهای مختلف  گیری و جهت   در موقعییت

  Ptبر روی   2CO . جذبپلاتین برهمکنش انجام شد

متصل شده    2CO گیرد و بعد از جذب،صورت می

 شکند.  می

اکسید دی   ( مولکول کربنintEانرژی برهمکنش )

برابر خالص  پلاتین  فلزی  کلاستر    16.15-با 

مول  کیلو بر  جذب  و    باشدمیکالری  محدوده  در 

می مولکول  .  باشدفیزیکی  برهمکنش،  این  در 

 نانو خوشهاکسید به اتم پلاتین محوری در  دی کربن

مولکول کربن دی    شود. به هنگام شکستنمتصل می

ضعیف شده و به     C=Oهای  یکی از پیوند  اکسید،

کمپلکس حالت   فعال  ساختار  این  در  رسد.    می 

ب آن  فعالسازی  بر  کیلو   24.60+ هانرژی  کالری 

پیوند  رسد.مول می از شکستن کامل  ، C=O   بعد 

اکسیژن اتمی ایجاد شده با یکی از اتم های پلاتین  

می ایجاد  پیوند  استوایی  موقعییت  و  در    COکند 

مانده به اتم پلاتین محوری بصورت عمودی و باقی

 . کندپیوند شیمیایی ایجاد میاز طرف کربن 

فرایند شکستن محاسبه برای  نتالپی و انرژی گیبس  آ

دی  خالصکربن  پلاتین  کلاستر  روی  بر    ، اکسید 

خود و  بوده  نمیبهگرماگیر  مقادیر  خودی  که  باشد 

 گزارش شده است.  1عددی آن در جدول 

ساختارهای هندسی فرایند شکستن مولکول کربن  :  1شکل

 اکسید بر روی نانو خوشه پلاتین خالص  ید

 

شکل طبق  آمده  بدست  می  2نتایج  که نشان  دهد 

به هنگام جذب کربن دی اکسید،    5Pt کلاستر  اتمی

آنگستروم بوده و  1.982 پلاتین  –طول پیوند کربن  

کربن و  اکسیژن  پیوندهای   1.208و  1.270طول 

می شکستنانگستروم  از  بعد  طول   2CO باشد. 

فاصله و  زوایا  میپیوندها،  تغییر  نیز   در  کند.ها 

گذار حالت  کربن  ساختار  پیوند  از  -طول  پلاتین 

می  1.920به    1.982 کاهش  هم آنگستروم  و  یابد 

پیوند از  یکی  طول  به    1.270از    COهای  زمان 

دیگر    COآنگستروم افزایش یافته و پیوند     1.956

به  1.208از   می  1.152آنگستروم  به  کاهش  یابد. 

، اکسیژن  COهای  هنگام شکستن کامل یکی از پیوند

پیوند  شود و طولاتمی و کربن مونوکسید حاصل می

باشد  آنگستروم می  1.842کربن پلاتین در این حالت 

آنگستروم با   1.746و اکسیژن اتمی هم با طول پیوند  

کند .به هنگام جذب و  ایجاد میاتم پلاتین دیگر پیوند  

دی  کربن  شکل  شکستن  تغییر  پلاتین  کلاستر  اکسید 

های پلاتین از موقعییت استوایی به محوری  داده و اتم

 شود.که در شکل مشاهده می تغییر یافته

 
. دیاگرام انرژی فرایند شکستن مولکول کربن در  2شکل

 اکسید بر روی نانو خوشه پلاتین خالص 

 

جذب و  پارامترهای سینتیکی و ترمودینامیکی  : 1جدول

  5Pt فلزی کلاسترشکستن مولکول کربن دی اکسید بر روی 

 برحسب کیلوکالری بر مول 

 
انتالپی  شکستن  

 شکستن 

انرژی 

 فعالسازی 

انرژی 

 برهمکنش

Gr∆ Hr∆ aE intE 

+6.82 +7.76 +24.60 -16.15 
 

 

 پلاتین:دوپینگ کردن کلاسترهای طلا و ( 2-3

ساختارهای  با  پلاتین  و  طلا  فلزی  دو   ساختارهای 

 3Pt2Au 2وPt3Au جهت سازی شد. تشکیل و بهینه

ابتدا کلاستر پنج اتمی پلاتین    محاسبه انرژی دوپینگ،

کلاستر   به  شود  3Pt2Auتبدیل  پلاتین  )  می  اتم  دو 

اضافه  طلا  اتم  دو  آن  جای  به  و  شده  برداشته 

 92  (.گرددمی
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ها از معادله زیر به دست  انرژی دوپینگ این کلاستر

 آید:  می

(1       )Pt5 E -Au2Pt3 = E dopingE

Au2E - Pt+2E   

پایداری   میزان  بیانگر  دوپینگ،  انرژی 

ترمودینامیکی است و هر چه انرژی دوپینگ کلاستر  

پایدارمنفی کلاستر  گردد  میتر  پایدارتر  ترین  شود. 

کلاستر   به  مربوط  دوفلزی  با   3Pt2Au-3کلاستر 

( کیلوکالری برمول بوده و  73.44-انرژی دوپینگ )

کلا به  مربوط  ترمودینامیکی  پایداری  ستر  کمترین 

2-2Pt3Au  دوپینگ انرژی   (-45.509)  با 

 باشد. کیلوکالری برمول می

ساختارهای هندسی بهینه شده نانوخوشه    3در شکل  

در   و  فلزی  هندسی   3جدول  های  پارامترهای 

داده شده است. -طلانانوذرات دوفلزی   نشان  پلاتین 

می نشان  جدول  کهاین  طلا  دهد  اتمی  طلا  - فواصل 

اتمی طلا فواصل  از  پلاتین-بیشتر  و  پلاتین  - پلاتین 

است. فقط در یک مورد که اتمهای پلاتین در موقعیت  

( اند  گرفته  قرار  اتمی  2Pt3Auمحوری  فاطله   )

 پلاتین از همه بیشتر است. -پلاتین

 Pt3Auو  3Pt2Auهای انرژی دوپینگ کلاستر : 2جدول

(Kcal/mol)dopingE Clusters 

-52.427 4AuPt 

-72.876 1-3Pt2Au 

-73.331 2-3Pt2Au 

-54.739 
-45.509 

-50.454 

1-2Pt3Au 
2-2Pt3Au 

3-2Pt3Au 

 

Clusters  

2Pt3Au 3Pt2Au 4AuPt  
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 نانو خوشه های دوفلزی بهینه شده ساختار هندسی بهینه شده. 3شکل

 2Pt3) (Au3Pt2Au)(های دوفلزی پارامترهای هندسی نانوخوشه   : 3جدول

Au-Pt Pt-Pt Au-Au lable Cluster  

2.734 2.545 - - 4AuPt 

2.910 2.571 3.006 1 3Pt2Au 

2.868 2.503 2.823 2 3Pt2Au 

2.695 2.564 2.941 1 2Pt3Au 

2.780 2.621 2.869 2 2Pt3Au 

2.686 4.171 2.932 3 2Pt3Au 

  

و  محاسبه(  3-3 یونش  پتانسیل  ی 

 خواهی ادیاباتیک و ورتیکال)عمودی( الکترون

خواهی الکترون  و  یونش  و  پتانسیل  ورتیکال  های 

( بدست می  3( و )2معادلات )آدیاباتیک به ترتیب از  

 : آیند
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2)                NE-C(N)= EVerticalIP

              NE-C=EadiabaticIP3      )          

-N=EAadiabaticE            A(N)E-N=EVerticalEA

AE 

  الکترونی   انرژی به ترتیب    A(N)E و  C(N)Eکه در آن  

آنیون  یکاتیون تعادلی  در  یو  است.    ساختار   خنثی 

CE، AE   و NE محاسبه   الکترونیرژی به ترتیب ان

کاتیونی،   تعادلی  ساختارهای  و  شده    خنثی آنیونی 

  .است

 
دیاگرام انرژی ساختارهای الکترونی تعادلی، خنثی،  . 4شکل

 یونی  و

افزایش  که  دهد  می  نشان  محاسباتنتایج   دلیل 

به علت    5Ptخواهی آدیاباتیک در کلاستر فلزی  الکترون

تغییر ساختار تعادلی این کلاستر بوده که در حالت خنثی 

باشد.  می  4vCای  دارای ساختار هرم مربعی با گروه نقطه

فلزی   دو   5Ptکلاستر  ساختار  دارای  آنیونی  حالت  در 

نقطه گروه  با  مثلثی  مورد  می  3hDای  هرمی  در  باشد. 

فلزی   این    2Pt3Au-3کلاستر  خنثی  تعادلی  ساختار 

در  حالیکه  در  بوده  مثلثی  دوهرمی  به صورت  کلاستر 

می  مربعی  هرم  به صورت  آنیونی  به طور باشدحالت   .  

اتمی طلا   توان گفت که پتانسیل یونش کلاستر سهمی  کلی

خواهی اتمی طلا می باشد .الکترون  کلاستر دو   بیشتر از

های طلا و پلاتین خالص نشان محاسبه شده برای کلاستر

خواهی کلاستر طلا بیشتر از پلاتین  الکترون  دهد که می

های لایه تواند مربوط به اوربیتالاست که این عامل می

   .اتم طلا باشد  105dپر 
 

خواهی آدیاباتیک مقادیر پتانسیل یونش و الکترون : 4جدول  

فلزی  دوو ورتیکال برحسب الکترون ولت برای کلاسترهای  

 مورد مطالعه 

 IPvertic

al 

IPadiabat

ic 

EAvertic

al 

EAadiabat

ic 

Pt5 6.817 6.457 2.431 3.101 

AuPt4     

Au2Pt3

-1 
7.428 6.826 2.520 2.562 

Au2Pt3

-2 

7.219 6.957 2.667 2.816 

Au3Pt2

-1 

7.470 7.272 2.370 3.281 

Au3Pt2

-2 

7.162 7.108 2.611 2.642 

Au3Pt2

-3 

7.284 7.219 2.260 3.446 

 

و  بررسی  (  4-3 فرایند  ترمودینامیکی  سینتیکی 

اکسید دی  کربن  مولکول  نانو    شکستن  روی  بر 

 خوشه های فلزی 

 ترمودینامکی در این بخش برای محاسبه کمیتهای 

TSE    وRE   های  حالتالکترونی  های  به ترتیب انرژی

دهند. ( را نشان میRها )( و واکنش دهندهTSگذار )

فرایند شکستن   GrΔو انرژی آزاد گیبس    HrΔآنتالپی  

های   خوشه  نانو  برروی  اکسید  دی  کربن  مولکول 

میفلزی   محاسبه  زیر  معادلات  از  استفاده  شود. با 

∆G   دهنده و محصول واکنش  گیبس  اختلاف انرژی

 است.  

10-4) - pH= Hr

R                                                                               H ∆ 

11-4       )                                          G = r

R G - P G∆ 

 

نتایج محاسبات انرژی آزاد گیبس محاسبه شده فرایند  

جذب مولکول کربن دی اکسید بر روی کلاسترهای  

دوفلزی نشان داد که همگی از لحاظ ترمودینامیکی  

 ( 5مساعد می باشد) مقادیر منفی در جدول 
 

 و  3Pt2Auمحاسبه شده برای کمپلکس های ∆ G: 5جدول

2Pt3Au 

∆G (kcal/mol) Clusters 

-1.780 2CO -a-1-3Pt2Au 

-0.327 2CO -b-1-3Pt2Au 

-6.970 

-0.104 
2CO -a-2-3Pt2Au 

2CO -b-2-3Pt2Au 

-2.723 

-0.484 
2CO -a-1-2Pt3Au 

2CO -b-1-2Pt3Au 
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-13.245 

-0.001 
2CO -b-2-2Pt3Au 

2CO -a-2-2Pt3Au 

-7.013 

-7.005 

-7.006 

2CO -c-3-2Pt3Au 

2CO -a -3-2Pt3Au 

2CO -b-3-2Pt3Au 

 

حالت واکنش  نظریه  یک  انجام  چگونگی  به  گذار 

واکنش مواد  بین  فرآورده  شیمیایی  تولید  و  دهنده 

واسط یا کمپلکس  گذار حدپردازد. در نظریه حالتمی

که  ایی با سطح انرژی بالا فعال عبارت است از ماده

در آن پیوندها در حال سست شدن هستند. با استفاده  

توان مقدار انرژی  از نمودار موبوط به این تئوری می

 سازی واکنش را تشخیص داد.فعال

(، هر چه انرژی کمتر  TSTگذار )طبق نظریه حالت

سریع واکنش  سرعت  بر  باشد،  بالعکس.  و  است  تر 

  به صورت  kگذار، ثابت سرعت اساس تئوری حالت

 شود: زیر محاسبه می

5         )               𝑘𝑇𝑆𝑇 =
𝐾𝐵 .𝑇 

ℎ
.

𝑄𝑇𝑆

𝑄𝑅
𝑒𝑥𝑝(−

∆𝐻𝑖

𝑅𝑇
)          

 

محاسبه شده برای کمپلکسهای کربن دی   TSK   :6  جدول

و   3Pt2Au اکسید جذب شده برروی کلاسترهای دوفلزی

2Pt3Au 
 )1-(S  TsK Clusters 

3.82×1012 Pt5-CO2 
13×10512. AuPt4-CO2 
13×1011.6 2CO -a-1-3Pt2Au 
13×103.27 2CO -b-1-3Pt2Au 
13×101.71 
12×105.78 

2CO -a-2-3Pt2Au 

2CO -b-2-3Pt2Au 
14×1057.2 
14×1042.2 

2CO -a-1-2Pt3Au 

 2CO -b-1-2Pt3Au 
13×101.61 
125.02×10 

2CO -b-2-2Pt3Au 

2CO -a-2-2Pt3Au 
13×101.58 
12×1023.3 
13×107.57 

2CO -c-3-2Pt3Au 

2CO -a -3-2Pt3Au 

2CO -b-3-2Pt3Au 

 

سازی فرایند شکستن یکی از انرژی فعال همچنین،

اکسیژن در مولکول کربن دی   –پیوندهای کربن 

 اکسید است که از رابطه زیر بدست می آید: 

9-4           )RE -TS = E aE 

 

 

شکستن  سازی محاسبه شده برای انرژی فعال  :7جدول  

 2Pt3Auو  3Pt2Auهای کمپلکس اکسید بر روی کربن دی

(kcal/mol) aE Clusters 

24.60 2CO-5Pt 

52.57 2CO-4AuPt 

70.23 2CO -a-1-3Pt2Au 

51.38 2CO -b-1-3Pt2Au 

13.44 

66.53 
2CO -a-2-3Pt2Au 

2CO -b-2-3Pt2Au 

48.15 

13.44 
2CO -a-1-2Pt3Au 

 2CO -b-1-2Pt3Au 

47.30 

46.02 
2CO -b-2-2Pt3Au 

2CO -a-2-2Pt3Au 

47.30 

47.30 

16.43 

2CO -c-3-2Pt3Au 

2CO -a -3-2Pt3Au 

2CO -b-3-2Pt3Au 
 

 نتیجه گیری -4

جذب   امکان  پژوهش  این  بر اکسیددی در  کربن 

همچنین   و  خالص  پلاتین  و  طلا  روی 

مورد بررسی قرار    2Pt3Auو    3Pt2Au کلاسترهای 

فرآیند   در  داد  نشان  شده  انجام  مطالعات  گرفت. 

  5اکسیدکربن بر کلاسترهای خالص  سازی دی بهینه

به جذب   Au 5و  5Ptاتمی   قادر  تنها کلاستر پلاتین 

کلاستر  دی  در  و  بوده    Au 5تمیا   5اکسیدکربن 

نتایج   باشند.  می  پایدارتر  مسطح  ساختارهای 

محاسبات کوانتومی در این پژوهش نشان داد که با  

پلاتین   اتم  پایدار  Ptافزایش  میساختار  که  تر  گردد 

دی  سطحی  جذب  امکان  مسئله  بر  این  اکسیدکربن 

 کند.روی پلاتین را بیشتر می

اولیه داد  نتایج  کربن  که  نشان  بر دی جذب  اکسید 

روی کلاستر خالص طلا موفقیت آمیز نبود که علت 

در کلاستر طلا   105d های پر  تواند اوربیتالآن می

کربن در هر دو حالت محوری و اکسیدباشد. دی می

 3Pt2Au های استوایی قادر به جذب بر روی کلاستر

دی   2Pt3Auو   جذب  از  پس  و  بر  اکسیدبوده  کربن 

بین   2Pt3Auو    3Pt2Au های رروی کلاست  فواصل 

 کند.ها نسبت به کلاسترهای اولیه تغییر میاتم

نشان  انرژی دوپینگ که  بعدی مطالعه  در بخش 

های   کلاستر  ترمودینامیکی  پایداری  میزان  دهنده 

فلزی بود بررسی گردید و مشخص شد هر چه انرژی  
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منفی کلاستر  لحاظ  دوپینگ  از  کلاستر  باشد  تر 

پایدارترمودینامی پایدارکی  بود.  خواهد  ترین  تر 

کلاستر   به  مربوط  دوفلزی  با   3Pt2Au-3کلاستر 

ری بر مول بوده  ( کیلو کال 73.44-انرژی دوپینگ )

و کمترین پایداری ترمودینامیکی مربوط به کلاستر  

2-2Pt3Au  ( دوپینگ  انرژی   )-45.509با 

 باشد. کیلوکالری برمول می

تعادلی   ها ساختار  از خوشه  به در حالت      یکی  خنثی 

صورت دوهرمی مثلثی بوده در حالیکه در حالت آنیونی 

مربعی می هرم  به طورباشدبه صورت  توان می  کلی  . 

از بیشتر  طلا  اتمی  سه  کلاستر  یونش  پتانسیل  که   گفت 

خواهی محاسبه الکترون.  اتمی طلا می باشد   کلاستر دو 

دهد  های طلا و پلاتین خالص نشان میکلاسترشده برای  

است  خواهیالکترون  که  پلاتین  از  بیشتر  طلا  .  کلاستر 

محاسبات  همچنین   کهنتایج  داد  نشان   ترمودینامکی 

همه  فرایند جذب مولکول کربن دی اکسید بر روی  

لحاظ  خوشه   از  همگی  که  داد  نشان  دوفلزی  های 

 .ترمودینامیکی مساعد می باشد

سینتیکی   حالتبررسی  نظریه  )طبق  (،  TSTگذار 

سازی مربوط به  نتایج نشان داد بیشترین انرژی فعال

( کیلو کالری  70.23با مقدار )  a-1-3Pt2Auکلاستر  

دارای   که  است  مول  فرایند  سرعت  کمترین  بر 

اکسید دی  کربن  مولکول  کمترین    شکستن  است. 

 b-1-2Pt3Auسازی مربوط به کلاستر  انرژی فعال

( مقدار  که  13.44با  است  مول  بر  کالری  کیلو   )

دی  سرعت  بیشترین   کربن  مولکول  شکستن  فرایند 

 .را دارد اکسید
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ABSTRACT 

 

In this research, CO2 adsorption on pure and bimetallic gold and platinum clusters as well 

as Au3Pt2 and Au2Pt3 bimetallic clusters, was carried out using Density Functional 

Theory (DFT). Additionally, the geometric structures, doping energy, ionization 

potential, and electron affinity of these nanoclusters were investigated. The results 

showed that the most stable bimetallic cluster was Pt2Au3-3 with a doping energy of -

44.73 kcal/mol. The calculated interaction energy between the CO2 molecule and the 

Au2Pt3 cluster are from -28.45 to -3.90 kcal/mol, while for the Au3Pt2 cluster are from -

81.25 to -46.80 kcal/mol. The calculated activation energy range for the dissociation of 

carbon dioxide molecule on the Au2Pt3 and Au3Pt2 metal clusters was found to be 

between 13.44 and 70.23 kcal/mol, with the lowest activation energy (13.44 kcal/mol) 

corresponding to the Pt2Au3-1b cluster, which exhibited the highest CO2 cleaving rate. 

The results show that the calculated activation energy has a direct relationship with the 

amount of charge transferred from the cluster to the CO2 molecule. From the Transition 

State Theory (TST), the calculated KTST is in order of 10+13 S-1. 
 

Keyword: Carbon dioxide, nano cluster, interaction energy, activation energy, gold, 

platinum 
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