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〔摘要 ] 由于 团簇具有许多既不同于原子分子又不同于大块固体的性质
,

预计在科学技术中有重

要应用前景
,

引起科学界广泛重视
。

本文介绍第七届国际小颗粒和无机团簇会议所讨论内容
,

阐

述近年国际上关于团簇研究的某些进展
,

主要包括
:

气相团簇的奇特性质
,

团簇电子和动力学性

质
,

团簇与表面相互作用
,

嵌埋团簇和 团簇组合
,

笼形结构的团簇和团簇的理论问题等
。

作者还

提出一些建议
。

〔关键词〕 原子团簇
,

结构
,

奇特性质
,

进展

1 引言

原子团簇 (简称团簇 ) 是由几个至上千个原子组成相对稳定的聚集体
,

具有许多奇特的

性质
,

例如
:

电子壳层和能带结构并存
,

气
、

液
、

固的并存和转化
,

幻数的稳定性和几何非

周期性
,

异常的化学活泼性和催化特性
,

量子尺寸效应
,

极大的表体比效应和同位素效应等
。

这些特性使团簇在力学
、

电学
、

光 电子学
、

电子学
、

磁学
、

热统学
、

化学
、

催化
、

生物学方

面出现了许多新的现象
。

研究这些现象和规律将带动原子分子物理
,

凝聚态物理
、

表面物理

和化学
、

化学动力学的发展
,

丰富燃烧和大气科学
、

宇宙科学和生命科学等学科的内容
。

利

用这些奇特的性质
,

可能将在未来的信息工程
、

材料工程
、

化学工程
、

生物和医药以及团簇

聚变等方面产生巨大的意义
。

团簇研究可追溯到 1 9 5 6 年 B ec ke
r
首先用超声喷注加冷凝方法制得团簇

。

之后
,

法国科学

家 Joy
e s 和 L el ey et

r

在溅射中发现各种带 电 (或中性 ) 团簇
。

80 年代团簇研究有了突破性进展
,

其中最为突出的是
,

1 9 8 4 年美国加州大学伯克利分校 K in g ht 教授发现超声膨胀产生 N a 团簇

具有幻数结构
,

与其价电子结构呈满壳层分布相对应
。

之后
,

发现 C
6。

笼形团簇及其大量制备

的简单方法
,

引起 了科学界的轰动
。

目前世界各发达国家投入巨资
、

组织人力以期在团簇制

备和性质研究方面取得突破
。

自 1 9 8 5 年开始
,

我国有 20 多个单位相继开展这一领域工作
,

建

立了一批有自己特色的实验研究装置
。

在最近召开的第七届国际小颗粒和无机团簇会议 (I S
-

S IP C ) 及相关卫星会议上
,

南京大学
、

北京大学
、

复旦大学
、

上海科技大学
、

中科院化学所
、

长春物理所等单位派出了学者参加
,

受到国际学术界的重视
。

IS S IP C 是原子团簇这一新兴学

科领域最高水平的国际会议
,

反映国际上对原子团簇研究的最新进展和发展趋势
。

下面仅就

该会议上讨论的若干专题做一评述
。

本文于 1 9 9 5年 1 月 3 日收到
.
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2 气相团簇的奇特性质

2
.

1 磁性 研究团簇和小颗粒的磁性不仅在制备高密度磁存贮器件中有实际应用价值
,

而

且在物理基础研究中也有重要意义
。

大块铁磁性金属 F e ,

C u ,

iN 等的平均原子磁矩分别为

2
.

21 油
,

1
.

6油 和 0
.

6拜b
,

这种非整数磁矩可由 d3 电子在整个晶格中巡游的能带理论得到
。

然而
,

团簇在三维空间尺度上趋于零
,

巡游电子的能带理论是否适用 ? 3d 电子的非局域程度

是如何随团簇尺寸减小而变化的 ? 瑞士科学家 W
.

A
.

de H ee
r
等人系统地研究了铁

、

钻
、

镍

团簇从几个原子至上千个原子
,

温度在 80 一 l 0 0 0 K 的磁性变化
,

发现尺寸小于 30 原子的团

簇磁矩属于原子类型
,

而当尺寸达 70 0 个原子时接近于大块材料
。

对于孤立原子磁矩的测量

仍然采用斯特恩
一

盖拉赫方法
。

美国弗吉尼亚大学测得团簇中每个原子磁矩较大
,

尺寸到达

2 0 0 个原子时磁矩增强效应消失
,

且磁矩取 向有热波动
,

在外场下变成超顺磁性
;
尺寸为 70 0

个原子时接近大块磁矩
。

但是
,

G d
,

T b
,

D y 等团簇的磁矩小于大块材料且磁矩不受团簇晶格

的影响
。

稀土团簇存在铁磁或反铁磁有序
,

其有序度随温度变化
。

实验发现 R h 团簇有 巨磁阻
,

而大块 R h 没有磁矩
。

碱金属团簇镶嵌于沸石 L T A (具有
a
笼形结构

,

笼 内直径为 n 人 )
, a

笼按简立方排列
。

当 K 进入脱氢 K
一

型 L T A
,

则由于 s4 电子与 K
+

阳离子共享而产生阳离子团

簇
,

s1
,

I P
,

l .d 二
轨道是团簇电子的量子态

。

由于相邻团簇间电子波函数的重叠
,

一个电子可

以穿过许多团簇
,

构成新的团簇三维阵列
,

其光学反射谱所示的带间跃迁 s1 一 1P 和 1P 一 d1 等

依赖于 K 原子数
。

K 原子数的变化可使磁化率改变几个数量级
。

如果每个
a

笼中含 5 个 K 原

子
,

发生显著的铁磁性
。

这种磁学性质被认为是巡游电子的铁磁性造成的
,

此时每个
a

笼中有

5 个电子与 I P 能带费米能级处态密度最大的条件相吻合
。

磁性强烈地与阳离子类型和沸石

类型有关
,

说明沸石中金属团簇的电子性质变化很大
。

2
.

2 团簇裂变和原子核裂变 十年前
,

美国加州大学 K in g hi 教授发出 N a 。

团簇质谱出现幻

数结构时
,

就联想到原子核内的中子和质子构成幻数时对原子核稳定性的影响
。

团簇的某些

性质可与原子核类 比
。

丹麦物理学家 5
.

B j 中 m ho lm 指出原子核的对称裂变和非对称
“

裂

变
”
a( 发射 ) 同时发生的可能性是在 2 2

/N 值足够大
,

否则以 a 发射为主 ( 这些带电粒子发

射与蒸发中子相竞争 )
。

在热团簇中
,

是蒸发中性原子和发射带电粒子之间的竞争
,

并有一个

临界尺寸 N
。

(Z )
。

实验发现
,

矛 /N
。

的值为 1 2/ 时
,

即出现对称裂变
,

裂变碎片中常有单电荷

三体
,

这是一种表面能控制的反应
“

裂变
”

位垒可用类似于
a

衰变位垒的 aG m o w 值算法求出
。

2
.

3 几种新的壳层结构 T
.

P
.

M ar it n
实验又观察到几何壳层结构

,

如
,

lA 和 nI 金属 团簇

具有八面体壳层
;
在 C 60 分子上外延生长成非 M ac k ay 型的金属二十面体壳层

;
碱金属 卤化物

巨立方形壳层 ( 9只 9 义 9
,

9又 9 又 10
,

9 又 1 0只 1 0
,

1 0 只 l o x l o ) ; 双元系统 ( Z n S ) 的八面体壳

层
。

这些壳层结构
,

如果以 (质量 )
` 3/
作标度

,

均具有严格的周期性
。

2
.

4 团簇反应 日本东京大学化学系教授 T
.

K on do w 研究尺寸选择气相团簇的反应过程

有
:
a( ) A r , ,

N a 。

团簇离子与稀有气体原子或单分子碰撞离解
; (b) 尺寸选择团簇离子 自轰

击表面的散射
; ( C ) 丙烯睛团簇阴离子的光电子谱 ( A N )矛

,

用光电子吸附使烯烃分子进行结

构聚合成丙烯睛
。

2
.

5 光电子谱研究 双元团簇阴离子 lA 汤
一 ,

F e ,

( C O )石和 iS 再石等是用脉冲团簇阴离子源
、

带质量门的 T O F 质谱仪
、

磁瓶型的光电子谱仪进行研究的
。

从质量分布及电子亲和力的值获
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得团簇 电子和原子结构的信息
。

研究过渡金属团簇 N i厂
,

P d厂 和 A g 二 同 0
2

和 C O 反应的光电

子谱
,

给出反应前后 电子结构 的变化
,

例如
,

用光子能量 加一 4
.

0 25 e v 照射得 到 iN 了和

N i 3 ( C O )
一

的光 电子谱
,

发现 N i ( (C ) )
一

有精细结构
,

其能量间隔相应 C O 伸展模式 (0
.

eZ V )和

金属一 C O 键合模式 ( 50 m e V )
。

至于 C
一

iS 双元团簇与 0
2

的反应
,

则是采用射频离子阱研究的

( S i
n

C石+ 0
2
)

,

例如
,

S i
Z
C犷0

2

~ 5 1
:
C
干 ,

S IC
` ,

S i
Z
C

\ ,

S IC茹
。

3 团簇电子和动力学性质

( 1 ) 德国马
一

普研究所使用 H e 原子散射作为团簇动力学性质的探针
,

类似于 H e 原子在固

态晶体表面衍射
,

测量 表面 声子谱
。

实验测 量的是
:

H e
~ A r ,

伽 一 n 一 4 6 0 0) 或 H e
~

(N H
3
)

,

(n 一 1 89 一 1 6 1 7 )
,

使用的是交叉分子束装置
,

能量分辨率好于 1 m e V
。

团簇由同轴喷

嘴生成
,

散射 H e
的角分布呈衍射特征

,

并与团簇半径和几何形状有关
。

随着偏角增大
,

能量

转移增加
。

偏转角为 30
“

时
,

能量损失谱呈现极大值 (转移能量极大不超过 9 m e V
,

相应于单

光子激发 )
。

最可儿能量转移是 2一 4 m e V
。

随着团簇尺寸增大而移向小值
,

对应于表面激发
。

对于 N H
、 ,

能量转移则大得多
,

最大值为 60 m e V
。

除了横向运动外
,

还有 内激发对振动谱的

贡献
。

( 2) 关于 M g 十
( H

Z
O )

,

团簇光离解的尺寸效应
,

是用反射式质谱仪研究的
。

美国加州大

学用负离子光擅变研究半导体阴离子团簇的振动和电子谱
,

得到 G e矛 和 I xn P歹团簇化学键合

图象
。

( 3) 德国 J
.

W oe cn k h au S
等人首次报道硅团簇的电极化

,

并测得 iS
。

(n 一 n 一 7 0) 的电极

化率
。

束流偏转法适用于低强度的半导体团簇束
。

实验发现
二一 29 一 44 的团簇比

、 一够一 69 的

电极化率大
,

且是笼形结构
。

德国康斯坦茨大学还研究了难熔金属 团簇的能量损失过程
,

如

非分子衰变
、

热离子发射和黑体辐射
。

美国橡树岭国立实验室考察了 C 60 ~ C言
。

+
e ,

得出中性

团簇也存在热离子发射
。

( 4 ) 金属团簇的超快速驰豫现象和化学特性
。

德国 L
.

Wos t e 研究团簇内部快速振动驰豫

现象— 电子跃迁谱线展宽
。

随着团簇尺寸的增加
,

团簇内如何从单电子跃迁转到带结构
,

尺

寸增加
,

跃迁的复杂性明显增加
。

因此
,

用高分辨谱学研究团簇束的特性变得十分重要
。

德

国 F er ib 盯 g 大学采用团簇束
、

离子电子谱和费秒 f( s ) 激光泵浦探针技术研究了 N a , ,

H g
。

等

单和双电子金属团簇的共振吸收
、

寿命
、

衰变道
、

电离过程
。

实验显示
,

N a ,

(n 一 21 )
,

除了

纳秒 (n S ) 实验中集体激发和表面等离子体特征外
,

f s 实验中还表现出团簇原子的结构
、

激发

和性质
。

对于 H g
,

团簇 (直至
二一 6 0)

,

瞬态多光子电离谱包含
“

短
”

时间波包动力学性质
,

对

于所有单电荷和双 电荷团簇都相同
,

而
“

长
”

时间碎裂动力学来说
,

每个团簇各不相同
,

表

明存在一个未知的物理过程
。

因此
,

具有 f s 分辨的实时研究将开辟团簇物理 的一个新方向
。

4 团簇与表面相互作用

用
’ 9 7

A u M o s s b a u e r
研究具有 2 个壳层的 A u 5 5

和 4 壳层 的 P t 3 o g团簇化合物 (配位体 )
。

Q S

产生于 A u
的 s d 和 6P 价电子非球形 电荷分布

,

IS 取决于 A u 核处的 6 ,
电子密度

,

从而决定

A u 在团簇中的环境是否与大块固体相同
。

研究四种不同的 A u 5 5

配位体的 sI 和 Q S
,

表 明 13

个原子所构成的团簇核心与大块 A u
几乎相同

,

IS 有所不同
,

团簇内部晶格间距比大块小
,

而
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配位体对团簇表面 24个原子影响大
。

研究 R30 9

时
,

采用热中子激发
,

使 R 核变成 197 R
,

而
` 9 ,

p t 是 M o s s b a u e r
核

` 9 7
A u
的母核

。

用 p t 3o g / A u
作源

,

A u
箔作吸收体

,

表 明 A u 1 4 7

的芯与大块

金属 R / A u
相同

,

表面受配位体的极大影响
。

瑞士洛桑 H
.

V
.

Rog 等人用 X P S
,

U P S 谱表征用离子轰击产生质量可选择的 R
,

和 P d
。

(n 一 1一 1 5) 于室温下淀积到 A g ( 1 10 ) 单晶上 (量不到一层 )
,

单分散团簇给出 R
一

s d 和 Pd
-

d4 电子分立发射的特征
,

观察到 3% R A g 和 P dA g 合金形成的鹰束缚杏
。

当尺寸增加时
,

成

键和反成键的 d 态之间分裂增加
,

表明分子间相互作用聚合能增加
; d 发射的重心向费米能移

动表明有金属形成的趋向
。

而 R
一

4 f 和
.

Pd
一

3 d 芯能级随尺寸增加几乎没有移动
,

表明团簇是一

个二维结构的
。

在不同衬底温度下
,

所观察到 R
一

s d 和 P d
一

4d 束缚能是在不同的吸附位置
,

从

而清楚地给出表面
一

衬底原子的交换位置
。

采用嵌埋原子法计算总能量得到小的 tP
,

和 P d
,

(n 一 1一 7) 在 A g ( 1 1 0) 表面成链状排列且沿着 [ 1 1 0」方向
。

用时间分辨和位置高分辨电子谱直接观察真空淀积在 M g O 单 晶膜上的钨原子和团簇的

迁移特征
。

衬底为 M g O 或 W O
。

在 N a C I ( 0 0 1 ) 单晶上淀积成膜
,

其真空度为 10 一 6
P a ,

衬底

30 0℃
。

孤立的钨团簇的形成是用 s oA c/ m
Z

辐照几十分钟得到的
,

钨团簇的尺寸为 2人
,

处在

M g O 晶格边缘的交叉处
,

说明 W 原子聚集在 M g 或氧原子的顶上方 (on
一
t叩

一

ist
e )

,

这与 A u

原子团簇的实验结果不同
。

室温下它们移到第一最近邻位置
,

加 20 0 ℃时则第二或第三最近

邻位置
,

45 0 ℃时发生跳跃
。

通过这些观察可确定 W 原子在表面迁移的激活能
。

用 IF M 观察

R e / W ( 1 10 ) 和用 s T M 观察 G e /5 1 ( 1 1 1 )
,

也得到类似的结果
。

德国 R
.

D
.

eB
e k 等研究各种富氏体 ( C

6。 ,

C
7 。 ,

C
8 4 ,

C
l l 。
一 C

l l 8 ,

C
1 5。
一 C

1 7 8
) 在表面的散

射
,

采用新建团簇
一

表面散射装置可测得碎片的质量分布
、

反应速度
、

散射角及其随碰撞能量

的变化 ( 能量变化范围是 50 一 1 0 0 0 e V )
。

散射事件与固体靶表面的性质密切相关
,

从而为研

究团簇
一

表面相互作用提供详细信息
。

理论上则用分子动力学模拟 团簇
一

表面碰撞或团簇淀积

于表面的特性
。

日本 东北大学 T
.

H a s h i ju m e 和 T
.

S a k u r a i 用 S T M 研究富 氏体吸附到 C u ( 1 1 1 ) 和

A g ( 1 1 1 )表面的特征
,

包含
:
C

6。 ,

C
7。 ,

C
6。 ,
C

7。 ( 1一 二 ) 以及金属富氏体 ( S e
Z

/ C
s 4 ,

Y / C
s : ,

C d / C
。: ,

et c ), 在 C u ( 1 1 1 ) 1 X l 和 A g ( 1 1 1) I X I表面所形成的单层膜
,

观察到室温下富氏体分子在

平台表面是移动的
,

并逐渐聚集到台阶处
,

构成线性链状排列
,

然后再形成二维岛状和密排

结构
。

在 C u ( 1 1 1 ) 表面上吸附单层的 C 60或 C
7。 ,

可构成高度有序的 4 x 4 公度相
,

还能看到

C
6。

分子之间的结构
。

这表明 6C
。
和 C u

衬底间有很强的相互作用
,

从而使富氏体自转降低
,

观

察到 6C
。
和 C

7。

存在有序化取向特征
。

至于 cS
Z

/ sC
4

在 A g ( 1 1 1) 面上形成的单层膜则有八种不

同的相
,

但最近邻原子间距 (n dn ) 都差不多为 n
.

6士 0
.

2人
,

是表面 A g 原子 mr d 的 4 倍
,

而

它们相对于衬底表面的转角各不相同
。

C
6。

在 A g ( 1 1 1) 表面存在多相结构
,

说明富氏体与 A g

表面互相作用较 C u
为弱

。

此时富氏体之间的相互作用占主要的地位
,

较易形成范德瓦尔斯密

堆型六角相
。

用 S T M 研究 H O P G 的 C
一

平面或 iS ( 1 1 1) 面上淀积单层 eS
,

(n 一 5 至 8个原子 ) 环状团

簇
。

在 H O P G 上 eS
,

形成矩形晶格排列
,

晶格间距 0
.

72 n m x o
.

85 n m
,

单个团簇尺寸为 (。
.

53

士 0
.

0 5) n m 直径
。

针尖偏压一直下降至 V r - 一 0
.

7 V 以前
,

都是矩形图案
,

而小于一 0
.

7V
,

矩形图案突然消失
,

变成随机分布
。

A u 团簇淀积在 H O P G 和 is ( 1 1 1 ) 表面的方法
,

是用一
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组脉冲电压把 A u 一 S T M 针尖上的 A u 团簇淀积在衬底上
,

形成 团簇陈列
。

这种人工制造的结

构非常稳定
,

淀积数天后观察结果不变
,

并测得了电流 ( )I
一

电压 ( V ) 和 d Iln / d in V 曲线
,

显示出此时团簇不是金属性的
。

关于 IC B 技术
,

现在 已逐渐把 IC B 用于沉积
、

溅射和注入
,

用团簇离子代替过去离子
,

以

便研究
:
a( ) 气相团簇生长机制

,

( b) 团簇尺寸分布
,

( c ) 薄膜成核的初始阶段
,

(d) 薄膜生

长和衬底的匹配等
。

在应用方面有
:
( a ) 化学气相团簇离子淀积形成高质量膜

,

( b) 表面清洁

和刻蚀
,

( C ) 浅注入
。

由于团簇在表面能量损失低和横向溅射可使表面光滑
,

具有一定的优越

性
。

5 嵌埋团簇和团簇组合

这一方面的研究具有较强的应用背景
,

是 目前的研究热点
。

日本 N ag oy
o 大学将纳米量级

的半导体微晶 C u CI 和 C u B r
嵌埋于玻璃介质中

,

研究其光学响应和 f s 时间范围的瞬态相干现

象
。

其样品制备方法是
:

把半导体材料 C u CI 或 C u
Br 掺杂到玻璃基质中去

,

然后进行热处理

得到纳米颗粒
,

控制热处理过程可改变晶粒的大小
。

使激子的 B ho
r
半径小于晶粒尺寸

,

于是

激子的横向运动受到约束
。

当 C u CI 纳米晶粒尺寸为 R 一 1
.

8一 8
.

0 n m 时
,

激子的吸收峰蓝移

( 由于约束效应 )
。

通过四波混合测量
,

观察到三阶光极化率丫
3)
随尺寸的变化

:

尺寸为 5 n m

时有极大值
,

达到 2 x 1 0 一 ` e su ; 团簇尺寸继续增大
,

丫
3 ,则减小

。

约束激子的振动强度与尺寸

关系为 zR
·

2
(当 R < 4n m )

,

取最大值时的激子振动强度增量大约是大块激子的 940 倍
。

当团

簇尺寸增大或温度升高时
,

丫
3’

增强效应明显减弱
,

说明在纳米晶体中相干激子的形成对非线

性效应起着重要作用
。

在具有 f s 分辨率的四波混频实验中
,

观察到 C u
Br 纳米晶体相干激子衰

减所出现的
“
量子拍

”
( b ea t s )

,

这是由于约束激子多能级结构的量子相干性
。

团簇正在作为人们构造新型固体的基石
。

美国 P
.

Jen
a
等人用特殊光化学方法在两类沸石

4 A 和 1 3X 中使 C d 和 S 反应生成 C d S 团簇
,

沸石的 N a +
离子首先被 C d

Z +
离子交换

,

然后通过

激光辐照吸附 S 生成 C d S 团簇
。

用高能 A r 十

离子激光辐照可增强 C d S 团簇的形成过程
,

然后

用 R a m a n
散射和荧光测量

。

沸石中 C d S 团簇呈现 30 0 c m 一 `
R a m an 带向低频方向移动 (与大

块 C d S 相比 )
,

C d S 发射边的荧光带向高能移动 。
.

eZ V
。

可用团簇紧束缚模型来解释这种量子

尺寸效应 ( 比有效质量模型要好 )
。

用蒸汽法直接把 S e
蒸入沸石的 3 A

,

4 A
,

S A 和 1 3 X 的各

种尺寸孔中
,

形成 S e 团簇
,

测量了温度范围 3 00 一 50 o K 的 R a m an 谱
,

发现 S e 团簇结构仅与

沸石孔约束状况 (即孔的尺寸 ) 有关
,

而与温度无关
。

可是热蒸发得到的非晶 S e
在 39 o K 时

出现三角相
,

表明 S e 团簇结构单元受到沸石孔的几何约束
。

南京大学在会上报告了我国研究成功的具有团簇产生
、

原位分析和样品制备于一体的多

功能团簇研究装置
,

以及用多层嵌埋技术制备 IL F 中嵌埋 C u 团簇样品
。

用高分辨电镜
、

E X
-

A F S
、

光吸收谱和 R a m an 散射研究其结构和量子约束
。

当团簇尺寸为 2 n m 时
,

观察到表面声

子振动模和高阶纵向振模
,

光吸收出现蓝移
。

同理论计算相结合
,

表明团簇 已是非导体性质
,

在 IL F 团簇和 G e 团簇制备的纳米相薄膜材料中
,

呈现高阶振动模式和非线性光学性质
。

日本神户大学研究 51 0
:

膜中含 w 族元素的电性质
。

用磁控共溅射 ( fr ) 法制备 51 0
:

和 vI

族元素混合膜
,

此膜被 A I 电极夹在中间
,

进行 d。 导电测量
,

呈现非欧姆性导电
,

其电导率随

膜中含 IV 族元素浓度增大而增大
。

d c 电导率的温度关联是 hi o cc T
一 ’ 4/

。

光学测量表明
,

其
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中 Si 或 C团簇尺寸小于 2 nm
。

6团簇的理论问题

( )1 重金属团簇的电子结构
。

对于金属 H g
,

P d 和 A u
构成的团簇

,

在实验方面已有库仑

爆炸
、

金属
一

非金属相变
、

电子结构等
,

理论上常采用局域密度泛函近似 ( L D A )
。

而第一原

理计算电子结构的只适用于轻元素
。

Y
.

sI hii 采用原子轨道自洽的线性组合 (L C A O ) 法
,

并

取标准守恒腰势
,

计算了 Pb岔
,

P b犷等电子结构 (分别含有 58 个和 1 06 个价电子 )
、

电子壳

层结构及电荷分布
、

荷电能量及稳定性
。

( 2) 另一种是把简单金属 团簇无结构的凝胶模型进行修正
,

通过二阶腰势理论
,

再引入离

子结构
,

这种做法与研究固态表面层的驰豫和重构做法雷同
。

计算结果与号称完全从头计算

的 C a r 一P a r in e l lo 法在定量上完全一致
。

用这种近似法研究了 N a s ,

N a Z。 ,

N a 。 ,

N a l 。
团簇的离子

结构对等离子激发的影响
。

( 3) 用第一原理密度泛函腰势法计算直径为 。
.

7一 1
.

7 n m 的 iS
,

的结构
、

电子和光学性

质
,

发现在完全端接的团簇中
,

iS 原子坐标完全类似于大块 iS
,

但能隙蓝移于团簇直径成导数

关系
,

穿过能隙的偶极跃迁是允许的 ( 而大块 iS 是间接能隙 )
,

计算表明 iS 团簇有可能用于

光电子器件
。

(4 ) 团簇动力学的计算
。

德国 R
.

S hc m iid 讨论两种极端的情况
:
( a ) 高能 C扎+ C 60 碰撞

的多重碎裂和集体流效应
,

(能量为 cE
.

m

一 5 00
e V ) 采用量子分子动力学计算方法

,

团簇初始

取向是随机的
。

所得结果— 自发多重碎裂特征和集体流效应
,

类似于高能重离子碰撞过程
。

( b) 里德堡团簇
,

即两个带反向电荷团簇在大距离构成束缚态
,

称之为 R y d b er g 团簇
,

研究其

波包动力学和基本性质
。

这种新型的里德堡系统长时间演变可用一个时间标度的系统来表征
,

包含着再生和超再生
,

即再生的再生过程
。

( 5) 用凝胶模型来讨论简单金属团簇的裂变允许轴对称变形和裂变
,

再分立变量表象来

解 elj ilu m 模型的 K ho
n 一 s ha m 方程

,

用零阶正弦函数和零阶 eB ss el 函数作为 Z 坐标和 p 坐标

的基矢
,

而自旋密度函数采用的是 P er de w 和 Z u n g er 局域 自旋密度函数
。

其结果与壳模型修

正法的结果 比较
,

证明壳模型对裂变位垒估计过高
,

因为 A g翁~ A g九+ A g 六裂变反应中碎片

自旋多重性与裂变路径有关
。

另外
,

西班牙 J
.

A
.

lA on so 还套用原子核裂变过程讨论 了

N a l才、 N a
去十 N a

才所采用的扩延 T ho m as
一

eF
r
im 近似

。

此外
,

用非局域性讨论小颗粒材料的非线性光学响应
,

用从头计算分子动力学研究 C u ;

的垂直电离势并与实验结果相比较
,

均取得一定的成功
。

7 其它有关的问题和建议

本届会议为纪念 K ub
o (久保 ) 教授从事金属小颗粒研究 30 周年组织的专题报告有

:

金属

颗粒的久保效应
,

小颗粒的超导性
,

包裹纳米颗粒中的量子约束效应
,

金属超微粒的电子性

质
,

半导体纳米结构中分立电子的转移和约束
,

嵌埋于玻璃体中的半导体量子点 C d se
,

C u CI
,

C u B r
的空穴燃烧效应以及微球颗粒的光学吸收— 集体共振模式

。

目前国际上对团簇研究的发展趋 向是选择有较强应用背景的课题
,

为此
,

1 9 94 年还召开

了 团簇动力学和纳米结构的光学性质两个国际会议作为 IS S IP C
一

7 的卫星会议
,

分别讨论同步
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辐射研究团簇和 团簇在工业上应用以及半导体团簇的性质
。

1 9 9 5年还将在 日本举行团簇和粉

沫材料国际会议
,

在美国举行原子设计材料国际会议
,

主要讨论团簇和团簇构成材料
。

我国

也将在 1 9 9 5 年 9 月召开首届
“
团簇科学和原子工程国际研讨会

” ,

以进一步推动我国在这一

领域的发展
。

为使我们不仅在完善和发展团簇科学理论
,

而且在促进团簇基础研究向应用转化方面做

出一批有较大国际影响的成果
,

建议将我国现有分散的力量组织起来
,

开展跨学科的协作
.

突

出重点
,

抓住团簇制备
、

结构和性质的研究
,

一方面向小尺寸方向发展
,

研究团簇内部原子

和电子的结构和特征
,

弄清物质由单个原子分子向大块物质转变的基本规律
; 另一方面

,

向

大尺寸方 向发展
,

研究 由团簇构成各种材料的结构和性质
,

逐步在团簇构成新型结构材料
、

超

微光 电器件和新一代高性质催化剂等方面开发高技术产业
。
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