
                                                         
  

  و بررسی ساختاری با استفاده از این روش Xسنجی جذب پرتو طیف
  

  *یونس موسی زاده، زھرا زند و محمد مھدی نجف پور
  دانشکده شیمی، دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایھ، زنجان

  )21/8/1400:       تاریخ پذیرش7/10/1399: تاریخ دریافت( 
  

ھای الکترونی نزدیک و دور  در یک اتم مورد نظر در لایھXشود کھ بیان کننده چگونگی جذب پرتو بھ روشی گفتھ می X  (XAFS)ساختار جذب پرتو ریزسنجی       طیف
تم ھای شیمیایی و فیزیکی آن االگویی از جذب پرتو ایکس یک اتم بھ دلیل حالت  Xپرتوساختار جذب  ریزسنجی بھ طور ویژه، طیف. باشدھای مربوطھ میھستھ در انرژی

و ریزھای طیف. است ذب پرت لھ Xساختار ج سایش، شیمی کئوردیناسیون، فاص دد اک ھ ع ی ب ھ طور کل روه ب وع گ دد کئوردیناسیون و ن دی، ع ای پیون م ھ سایھ ات ای ھم          ھ
ھای مشخص ھای شیمیایی و ھندسی در ترکیب حالت، روشی مفید و ساده برای تعیین Xساختار جذب پرتو سنجی ریزطیفبھ دلیل این وابستگی، . کننده بستگی دارندجذب

زطیف. ھای فیزیکی مختلف استفاده کردھا و محیطتوان در انواع سامانھ میX ساختار جذب پرتو سنجی ریزطیفاز . باشدمی ذب سنجی ری اختار ج و س ھ  X پرت  در دامن
ستای از زمینھگسترده ھ زی ستھای علمی، از جمل وم زی ستمحیطیشناسی، عل تفاده می، کاتالی واد اس م م ا و عل ن بررسی .شودھ ا ،در ای دنی ب ب مع د ترکی اختار چن            س

  .شودسنجی پرتو ایکس بررسی میطیف
 

 ، کمپلکس منگنز  Xساختار جذب پرتو سنجی ریزطیف پرتو ایکس، تعیین ساختار، :كلید واژه

  
  مقدمھ

  
اختار در روش       ایی س واد مورد استفاده ھای گوناگون شناس ھ م مطالع

ژهھر کدام از این روش. گیرندقرار می ات وی ایی، اطلاع ای را ھای شناس
ی ھ م ی ارائ اده مورد بررس ددرباره م ف. دھن ھ، طی وان نمون ھ عن سنجی ب

رھم اتی از ب ستھ، اطلاع اطیس ھ انس مغن ستھرزون نش ھ ال ک ای فع ھ
راف ھستھ مورد دھد کھ بر اساس آن، محیط مغناطیسی در ترکیب می اط

ت نظر و ترتیب قرارگیری این ھستھ ھا در ترکیب مشخص شده و در نھای
ھ کمک روش یب ایی م ب شناس اختار ترکی ر، س ای دیگ تفاده از . شودھ اس

-ھا، ساختارھا و برھمھای شناسایی در مواد معدنی بھ دلیل تنوع اتمروش
نش دهک ب پیچی ھ مرات ا ب یھ ر م دت ر. باش از، قدراز دی دب رین روش تمن ت

.  تک بلور بوده استX شناسایی در مواد معدنی، استفاده از پراش پرتوی
ھ تھیاما یکی از محدودیت از ب ب ھای اصلی این روش، نی ور از ترکی ھ بل
ت ی اس ورد بررس ھ .م وارد ب سیاری از م ور در ب ھ بل رای تھی ژه ب        وی

سیار دشوار وتر و پیچیدهھای بزرگترکیب ر ممکن تر کاری ب ب غی  اغل
دایش . است ان، پی ن می ز طیفدر ای وسنجی ری اختار جذب پرت ن  Xس  ای

رد ین ب واد از ب ی م دودیت را در بررس ب. مح ی ترکی ان بررس ایامک         ھ
ی بب ین ترکی کل و ھمچن از ازش ایع و گ د، م از جام ھ ف ر س ا در ھ              ھ

  . است Xب پرتوساختار جذسنجی ریز طیفھای منحصر بھ فرد ویژگی
رای  یک پرتوی یونXپرتو        افی ب رژی ک زا است کھ طبق تعریف، ان

ھای الکترونی نزدیک ھستھ را دارا حذف و خارج کردن الکترون از لایھ
ی دم ستگی . باش رژی واب ک ان م، ی ستھ ات ک ھ ی نزدی ھ الکترون ر لای ھ

ود را دارد ھ خ صوص ب شخص و مخ دت . م ودار از ش ک نم ر ی س اگ پ
رژی رسم شود، یک طیف پرت ابعی از ان وی عبوری از نمونھ برحسب ت

کل . جذبی برای ھر اتم حاصل خواھد شد ھ، در ش وان نمون ھ عن  طیف 1ب
 Xھنگامی کھ پرتو .  برای عنصر سرب نشان داده شده استXجذبی پرتو 

ھدر محدوده انرژی ای لای ش ھ م روب ی نزدیک ھستھ یک ات ای الکترون ھ
یشود، یک افزایش نا ھ . شودگھانی در میزان جذب برای ھر لایھ دیده م ب

  شود  گفتھ می  دیواره جذب  جذب، یک ھای نمودارھر کدام از این افزایش
  

 ir.ac.iasbs@mmnajafpour :ایمیل نویسنده مسئول

 

  
  ، انرژی جذب برای سھ لایھ Pb عنصرX نمودار جذب پرتو .1شکل 

               K ،L و M2[بل مشاھده است  در شکل قا.[  
 
 

شود کھ بیان  بھ روشی گفتھ می Xساختار جذب پرتوسنجی ریز طیف]. 1[
و  ذب پرت ونگی ج ده چگ ھXکنن ط لای ر و توس ورد نظ م م ک ات ای  در ی ھ

  ].2[باشد ھای مربوطھ میالکترونی نزدیک ھستھ در انرژی
. باشدب میخود تنھا بیانگر ماھیت اتم جاذمکان دیواره جذب بھ خودی      

کل  ھ در ش ھ ک د آنچ واره جذب، مانن ر روی یک دی ده 2اما با تمرکز ب  دی
ی ود م کل(ش ذب در ش ای ج واره ھ ی از دی ده یک ایی ش ب . 1 بزرگنم اغل

  ، اطلاعات بسیار بیشتری )شود انتخاب میK مربوط بھ لایھ   جذب دیواره
 
 

 
  ].X  ]2ساختار جذب پرتو ریزھای مختلف یک طیف  بخش.2شکل 
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  بھ طور  Xساختار جذب پرتوریز شکل طیف . توان بھ دست آوردرا می

لھ دی، عدد کلی بھ عدد اکسایش کلی، شیمی کئوردیناسیون، فاص ای پیون ھ
ا . کننده بستگی داردھای ھمسایھ اتم جذبکئوردیناسیون و نوع گروه س ب پ

ات از یک طیف  ن اطلاع ھ دست آوردن ای ز ب وری اختار جذب پرت ،  Xس
  .شودامکان شناسایی ساختار ترکیب در مقیاس مولکولی فرآھم می

ساختار جذب سنجی ریز طیف در مواد، Xبا توجھ بھ نفوذ زیاد پرتو       
و ارگیری  Xپرت ھ ک ا ب ھ ب ست، اگرچ طح نی ھ س ساس ب ک روش ح ، ی
از . توان حساسیت سطحی آن را افزایش دادگیری ویژه میھای اندازهروش

ھ  ایی ک ز فطیآنج وسنجی ری اختار جذب پرت ژه  Xس م وی ، یک روش ات
وی  ی پرت ھ طیف ژه از دامن ھ وی ک ناحی رژی در ی یم ان ا تنظ ت، ب ، Xاس

ی رد م ھ ک ژه را مطالع م وی ک ات ذب ی ا ج وان تنھ راز (ت رژی ت م ان ر ات ھ
ھایی با مقدار کم ، بنابراین، مطالعھ ساختاری ھستھ)الکترونی متفاوتی دارد

  .  در ترکیب امکان پذیر استیا حتی مقدار جزئی
و Xگیری جذب پرتو اندازه       ع پرت ھ منب رط اینک ھ ش ٌ نسبتا ساده است ب

.  را فراھم کندXھای ناحیھ پرتو یعنی تمام انرژی. شدید و قابل تنظیم باشد
دازه شود کھ بھاین شرایط باعث می ن روش، ان اربردن ای ا در ک ری تنھ گی

ذیر باشدھای الکترونی اشتاب دھنده ان پ اوری در شتاب . مک عھ فن ا توس ب
دازهدھنده رای ان ری ھا شرایط ب ز گی وطیف ری اختار جذب پرت ز  Xس ، نی

دازه ھ ان وری ک ھ ط ت ب رده اس دا ک عھ پی انتوس ری در زم اه، گی ای کوت ھ
الای داده ین شفافیت ب ژه و ھمچن انشرایط دما و فشار وی ا امک ذیر شده ھ پ

طیف شده، در واقع محدودیت در اندازه گیری  تھبا توجھ بھ موارد گف. است
ع شتاب ، تنھا ناشی از نوع و محدودیت Xساختار جذب پرتوریز  ھای منب

ھ . باشددھنده می ر ب واع عناص ا ان ف ب واد مختل این روش برای بررسی م
  . رودکار می

ف        ک طی ز ی وری ذب پرت اختار ج سیم  Xس لی تق ھ اص ھ دو ناحی ، ب
و ). 2شکل (شود می ھ اول، طیف جذب پرت ھ Xناحی ا لب واره ی  نزدیک دی

- گسترشXو ناحیھ دوم، طیف ساختار ریز جذب پرتو ) XANES(جذب 
اگرچھ ماھیت پدیده فیزیکی بھ ). 2 شکل(شوند نامیده می) EXAFS(یافتھ 
سیموجود ن تق ا ای ھ یکسان است، ام ردو ناحی ی آورنده ھ رای بررس دی ب بن
ولطیف سیار معم نجی ب یس د م د و مفی دت . باش ھ ش ذب ب واره ج ھ دی ناحی

یون  یمی کئوردیناس سایش و ش دد اک ھ ع ستھ ب شت(واب ی، ھ                     وجھ
یافتھ، برای تعیین اتم جاذب است و در مقابل ناحیھ گسترش...) وجھی چھار

اذب ھای پیوندی، عدد کئوردیناسیون و نوع گروهفاصلھ ھای ھمسایھ اتم ج
دازهمطالعھدر این  .رودیبھ کار م ی نحوه ان ھ بررس ز ، ابتدا ب ری و نی گی

  ].3[ پردازیم در عناصر میXنظریھ ماھیت پدیده جذب پرتو 
  

 Xگیری یک طیف ریز ساختار پرتو ھای اندازهروش
ی، پدیده فوتوXسنجی ریز ساختار پرتو اساس طیف       رون م . باشدالکت

شتین معر ط انی ھ توس ده ک ن پدی وی ای ذب پرت انگر ج د، بی ی ش ط Xف  توس
  .باشدھا از اتم میھای سطح ھستھ و خارج شدن این الکترونالکترون

شی       ھ تاب ینX ناحی رژی ب ا ان ایی ب رون500 ، پرتوھ ت الکت                 ول
را در   انگسترم25.0 تا 25ھای بین ولت یا طول موج کیلوالکترون500 تا

رون Xی پرتوی اگر انرژ. گیرد می بر ستگی الکت رژی واب  بزرگتر از ان
ھ ھستھ در تراز ی (ھای نزدیک ب ھ الکترون ا K ،Lلای ون ) M ی باشد، فوت

ھا جذب و بھ انرژی جنبشی الکترون تبدیل شده و باعث توسط این الکترون
   فوتوالکترون   نمایی از پدیده3شکل . شودخروج الکترون از قید ھستھ می

 

 
             شود و  جذب می X پرتو   کھ در آن یک  فوتوالکترونپدیده. 3شکل 

  شود الکترون تراز سطح ھستھ بھ تراز پوستھ برانگیختھ می            
                ]3.[   

 
  .دھدرا نشان می

ی حبت م رون ص ذب الکت ھ از ج امی ک ودھنگ ود، خ ھش نجھب ود س ای خ ھ
ذب  ریب ج و) μ(ض ھ ش ر گرفت د در نظ اده بای ت م ھ ماھی ستھ ب ھ واب       د ک

  .باشدمی
      teII  0

                                                                   )1(  

 
ن . بیانگر احتمال جذب فوتون طبق قانون بیر است این ضریب جذب در ای

شی I0 ضخامت نمونھ، tفرمول،  ور تاب ور Iو  شدت ن رده گذر  شدت ن ک
ان. است ھ شد، ھم ھ گفت اذب استμطور ک م ج ت ات ھ ماھی ستھ ب ن .  واب ای

 چگالی نمونھ، ρشود کھ در آن  نشان داده می2وابستگی از طریق معادلھ 
Z ،عدد اتمی A جرم اتمی و Eانرژی تابشی است . 

      
3

4

AE
Z

    )2 (                                                                 

   
شود حتی دو اتم مجاور در  باعث میZ  ضریب جذب بھ 4وابستگی توان 

. گیر و قابل تمایزی در ضریب جذب داشتھ باشندجدول تناوبی تفاوت چشم
و در طیف ان شدت Xسنجی ریز ساختار پرت ال بی ھ دنب ا ب وان μ، م ھ عن  ب

شی تابعی از انرژ ھ .  ھستیمEی تاب د نزدیک ب رژی بای دارھای ان ھ مق البت
ل  ابش ک ھ ت ازی ب اب شود و نی انرژی دیواره جذب اتم مورد بررسی انتخ

و اندازه.  نیستXدامنھ  اختار پرت ھ Xگیری طیف ریز س اده ب ھ طور س ، ب
 در انرژی وابستگی الکترون μگیری وابستگی انرژی ضریب جذب اندازه

انرژی . شودکمی بالاتر از آن در یک اتم مشخص گفتھ میبھ ھستھ و البتھ 
وان دوم ) انرژی سطوح نزدیک ھستھ( دیواره جذب  ستگی ت ھ ) Z2(واب ب

راز . عدد اتمی دارند ر دو ت رون ھ ھ L و Kانرژی وابستگی الکت  در ناحی
د سخت قرار می Xپرتوی  راز (گیرن ھ Mت ای سنگین در ناحی رای فلزھ  ب

دازه) بررسی است نرم نیز قابلXپرتو  ان ان ن موضوع امک ری ، کھ ای گی
  ].3[کند ولت را فرآھم می الکترون35 تا 5 اغلب عناصر در ناحیھ بین

در . یابدشود، اتم بھ حالت برانگیختھ انتقال میجذب می Xوقتی پرتو       
. این حالت، سامانھ شامل یک حفره در تراز پایین و یک فوتوالکترون است

 حالت برانگیختھ بھ حالت پایھ در محدوده زمانی فمتوثانیھ رخ بازگشت این
ر اوژه . دھدمی انس و اث ازوکار فلورس ا دو س ھ ب این بازگشت بھ حالت پای
ی دم رون. باش انس، الکت ازوکار فلورس ره در س الاتر، حف ای ب ای ترازھ ھ

  ین ا. شود و باعث نشر در نمونھ می  پر کرده تر راشده در تراز پایینایجاد

 1400، سال اول، شماره چھارمجلد /... باو بررسی ساختاری  Xسنجی جذب پرتو طیف
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   X  پرتو برانگیختھ ناشی از جذب  حالت   آسایش سازوکارھای. 4 شکل

  سازوکار اثر ) سمت راست(سازوکار فلورسانس و ) سمت چپ(           
  .]3[اوژه              

  

م  Xنشر در ناحیھ پرتو ر ات  است و بھ خوبی مقدارھای انرژی آن برای ھ
، از تراز بالاتر دو انتقال الکترون در سازوکار اثر اوژه. شناختھ شده است

شده در تراز پایین  ایجادیک الکترون بھ حفره ایجاد. افتدزمان اتفاق میھم
یو بھ طور ھم ال م ی پیوستھ انتق راز الکترون د زمان یک الکترون بھ ت یاب

ا )eV 2 (  سخت  Xدر ناحیھ پرتو ). 4 شکل( انس، ام ازوکار فلورس  س
ازوکار اوژه محتملپایینھای جذب برای انرژی ر استتر، س ر دوی . ت ھ
ھ استفاده . باشند قابل استفاده میμگیری ھا برای اندازهاین سازوکار اگرچ

  ].4[ تر استاز فلورسانس بسیار معمول
ل Xطیف ریز ساختار پرتو  انس قاب وری و فلورس ر دو صورت عب ، بھ ھ

ای صورت از معادلھ بھ انرژی نیز بھ دو μوابستگی . گیری استاندازه ھ
انس 3 ورت فلورس ھ ص ا ب شر اوژه( ی ین ن ھ ) ھمچن ھ معادل شان داده 4ب   ن

 :شودمی
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ھا بھ یک طیف ریز ھا و چگونگی تبدیل آندر ادامھ نحوه استفاده از رابطھ

  . کلی را بررسی خواھیم کردXساختار پرتو 
 

 تحلیل آن و EXAFSبررسی نظریھ 
و ھمان       اختار پرت ز س ارت   Xطور کھ قبلا گفتھ شد، یک طیف ری عب

طیف جذب . باشد بر حسب انرژی کھ شامل دو بخش میμاست از نمودار 
و  ذب  Xپرت ھ ج ا لب واره ی ک دی دود) XANES(نزدی ا ح ولا ت ھ معم  30ک

ز شود و طیف ساختار ریولت بالاتر از دیواره جذب را شامل میالکترون
و  ذب پرت سترش Xج ھ گ رژی) EXAFS(یافت ھ ان ھ ک الاتر از ناحی ای ب ھ

XANESیافتھ شامل اطلاعات کمی است، ناحیھ گسترش. گیرد را دربر می
دد  ر ع اختاری نظی ی س دارھای کم ین مق رای تعی ھ ب ن ناحی ابراین ای بن

ت د اس سیار مفی یون ب و . کئوردیناس ذب پرت ز ج اختار ری ف س  Xدر طی
. باشد متمرکز میμھای ضریب جذب توجھ بر روی نوسانیافتھ، گسترش

کل  ھ 5ش وط ب ف مرب یFeO، طی شان م د را ن ک . دھ ودار ی ن نم در ای
ده 1sولت مربوط بھ تراز  الکترون7112افزایش جذب در انرژی   آھن دی

واره جذب مشخص استشود کھ نوسانمی د از دی . ھایی در نمودار آن بع
  باشد کھ تابع ریاضی بیان یافتھ میر ریز گسترشساختا ھمان  ھا این نوسان

  
  :شودکننده رفتار نوسانی آن بھ صورت زیر بیان می

  
      

)(
)()(
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0
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EE

Ex






  )5(                                                 

      
دازهμ(E)در این معادلھ،  ریب جذب ان ان ض ری ھم اμ0(E)شده و گی بع  ت

رھم دون ب ا و ب م تنھ ھ ات ین . کنش آھن استجذب زمینھ کھ مربوط ب ھمچن
Δμ0(E) میزان افزایش ضریب جذب در انرژی E0 5 شکل( دیواره است (

رای  kیک روش دیگر برای بیان این معادلھ، استفاده از عدد موج  ].3[ ب
والکترون رژی فوت دهان اد ش ذب ایج ده ج ھ از پدی ت ک ایی اس دھ ن . ان ای

ھ kھا در ھر انرژی، یک عدد موج والکترونفوت ھ ب  ویژه خواھد داشت ک
   :آیدصورت زیر بھ دست می

2
0 )(2

h
EEm

k


                                            (6) 

 
ورت    ھ ص وج را ب دد م ابع ع یχ(k)ت شان م ان ن ھ بی د ک ار دھن ر رفت گ

این تابع اغلب بھ صورت ساده ھمان تابع . نوسانی بر حسب عدد موج است
 χ(k)طیف . شودیافتھ در نظر گرفتھ می گسترشXساختار ریز جذب پرتو 

رفتار نوسانی در .  الف نشان داده شده است6 در شکل FeOحاصل برای 
ابع طیف جھت بزرگ. بالاتر بھ خوبی مشخص نیست k مقدارھای نمایی ت

 k3 یا k2ھ، محور عمودی اغلب در یافت گسترشXساختار ریز جذب پرتو 
کل(شود شودکھ بھ آن وزن دھی نمودار گفتھ میضرب می ر ).  ب6 ش ھ

ابع  انی در ت ا نوس سامد ی انχ(k)ب یون در ، بی ھ کئوردیناس ک لای ر ی گ
ھای ھر کدام برای الگوسازی و تعیین ویژگی. باشدھمسایگی اتم جاذب می

ھ گسترشXھای طیف ساختار ریز جذب پرتو از تابع ھ از معادل ر  یافت زی
 :شوداستفاده می

        


j
jj

j

k
jj kkR
kR

ekfN
kx
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) 7(                  

    
د ازھای موجود در این تابع عبارتسنجھ یδ(k) و f(k): ان ھ ویژگ ای  ک ھ

ی ان م د، پراکنده کنندگی اتم ھمسایھ را بی مNکنن داد ات ای ھمسایھ،  تع  Rھ
ھ و فاصلھ تا ات م ھمسایھ σ2م ھمسایھ مربوط لھ ات راف فاص راف( انح           انح

    X   پرتو   جذب   ریز   طیف ساختار  بنابراین ). مشخص پیوند از طول 
    

             

 
 ].FeO] 3 ترکیب X طیف ریز ساختار پرتو .5شکل 
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              FeOیافتھ ترکیب   گسترشXطیف ساختار ریز جذب پرتو )  الف.6شکل 

       Xدھی طیف ساختار ریز جذب پرتو وزن) ب. χ(k)با استفاده از            
  کردن  برای مشخصk2یافتھ با ضرب محور عمودی در  گسترش            
   .]3[ ھای بالاتر kرفتار نوسانی تابع در              

  
 

 را البتھ σ2 و N ،R دھد کھ مقدارھاییافتھ بھ ما این امکان را می گسترش
ودن دگی،  با مشخص ب ھ پراکن از، f(k) دامن ال ف ودδ(k)و انتق ین نم . ، تعی

ابعZھای پراکندگی وابستھ بھ تابع ن ت ا،  اتم ھمسایھ ھستند کھ از روی ای ھ
  .باشدنوع اتم ھمسایھ نیز قابل تشخیص می

و        ز جذب پرت اختار ری ی طیف س ت فیزیک           گسترشXاکنون بھ ماھی
ھ ونگی ب ھ و چگ ت یافت واھیم پرداخ ھ آن خ دن معادل ت آم کل . دس  7در ش

رژی محور عمودی بیان) سمت راست( ع آن ان ھ تب گر فاصلھ از ھستھ و ب
ال جذب را . شده از ھستھ استفوتوالکترون خارج ز احتم ی نی محور افق

 X، چاه پتانسیل یک ھستھ جاذب پرتو 7در سمت چپ شکل . دھدنشان می
ر  تاباندهXوقتی پرتو . نشان داده شده است شده، دارای انرژی درست براب

ش 1sبا انرژی وابستگی لایھ   است، الکترون این لایھ بھ تراز پیوستھ جھ
شدن از قید ھستھ شده کند اما چون اغلب انرژی صرف تابع کار خارجمی

ت د اس وج آن بلن ول م ده. است، ط و تابی رژی پرت ھان ن نقط ده در ای         E0 ش
ده. باشدمی رژی تابی ر ان زرگاگ رژی و شده ب رف ان د از ص ر باشد، بع ت

جبران تابع کار خارج شدن از وابستگی ھستھ، ھنوز مقدار زیادی انرژی 
وج آن  ول م ده است و ط اقی مان ده ب ارج ش والکترون خ رای فوت شی ب جنب

  ].5 و3[تر و سطح انرژی آن بالاتر است کوتاه
نید یک اتم ھمسایھ در فاصلھ مشخص از اتم جاذب قرار حال فرض ک      

ش رون جھ شر گیرد، در این حالت، الکت ام ن راز پیوستھ در ھنگ ھ ت ھ ب یافت
کردن در راستای پیوند دو اتم در اثر چاه پتانسیل اتم ھمسایھ، دارای تغییر 

  ).8 شکل(فاز خواھد شد 
ا        والکترون ب ابعاین میزان تغییر در تابع موج فوت ای ت  δ(k) و f(k)ھ

  ترکیب دو (  جاذب و اتم ھمسایھ  از اتم  دو موج  برآیند .شود می مشخص

  

 
   پدیده فوتوالکترون و رابطھ آن با نمودار جذب برای یک تک اتم .7شکل 

             ]3[.  
 
 

 
   پدیده فوتوالکترون و رابطھ آن با نمودار جذب برای یک اتم .8 شکل

  .]3[جاذب در حضور اتم ھمسایھ                 
  
  

ی)موج شکیل م ن . دھد، حالت نھایی تابع موج فوتوالکترون را ت ھ ای ھرچ
فوتوالکترون دارای انرژی بیشتری باشد، کمتر تحت تاثیر اتم ھمسایھ قرار 

بھ عبارت دیگر، تغییرھای ناشی از اتم ھمسایھ در مقابل انرژی . گیردمی
راف . پوشی استچشمزیاد فوتوالکترون قابل  رژی، سبب انح این برآیند ان

یافتھ از حالت خطی و ایجاد  گسترشXشکل طیف ساختار ریز جذب پرتو 
ا انتقال الکترون. شودیک شکل نوسانی مانند در مقدار ضریب جذب می ھ

 μ(E)توان برای توضیح افتد، بنابراین میبین دو حالت کوانتومی اتفاق می
  :ی استفاده کرداز قانون طلایی فرم

  
      2

)(  fHiE  )8  (                                                  

 
، یک الکترون در سطح ھستھ و Xشامل یک پرتو ( حالت اولیھ iکھ در آن 

شامل یک حفره در سطح ھستھ، یک ( حالت نھایی fو ) بدون فوتوالکترون
از آنجا . باشدکنش می نیز عبارت برھمHو  X) دون پرتوفوتوالکترون و ب

کھ الکترون سطح ھستھ بسیار جزئی تحت تاثیر اتم ھمسایھ است، بنابراین 
یا (گیرد حالت اولیھ کوانتومی تحت تاثیر چاه پتانسیل اتم ھمسایھ قرار نمی

   اما در حالت نھایی، فوتوالکترون بھ خوبی). تاثیر آن قابل چشم پوشی است
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امل دو . گیردتحت تاثیر ھستھ اتم ھمسایھ قرار می ایی ش بنابراین حالت نھ

ا و f0جملھ : جملھ خواھد بود اذب تنھ م ج ایی ات ت نھ  Δf کھ برای بیان حال
  :شوندبرای بیان تاثیر اتم ھمسایھ استفاده می

  
 fff 0

                                                          )9(  

 
ھ منظور از  د ک د آم بنابراین قانون طلایی فرمی بھ صورت زیر در خواھ

C.Cھمان مزدوج مجموعھ عبارت است :.  
 

CCiE .
|f|H|i|

i|H|ff|H|1[|f|H|i|)( 2
0

02
0 







  

)10(                                                                                        
 

  :باز نویسی کنیم) بخش قبل(χ(k)  را با μ(E)رابطھ اگر 
 

 )](1)[()( 0 ExEE                                                     (11) 

          
  :بنابراین خواھیم داشت  
 

      2
00 |f|H|i|                                                      (12) 

                                       
ستھ است اذب واب م ج ھ ات ا ب ھ تنھ ر را . ک م ھمسایھ، تناسب زی ا وجود ات ب

  :خواھیم داشت
  

 f|H|i)(Ex                                                         )13(    

                                      
ین،  دهχ(k)ھمچن والکترون پراکن وج فوت ابع م ا ت ت ب ب اس ده،   متناس ش
ψscatt(r)کھ این تناسب بھ شکل زیر است ،:  

  
)0()()()( scattscatt

ikr rerdrEx    ) 14(                             

   
ی اده م ھ بھ طور س ت ک وان گف ا EXAFSت ھ χ(k) ی ا دامن  متناسب است ب
  .شده در اتم ھمسایھندهفوتوالکترون پراک

 :ای در نظر بگیریم، خواھیم داشت اگر تابع فوتوالکترون را یک تابع کره
 
      

kr
erk

ikr

),(                                                              (15) 

                                           
کند تا بھ اتم ھمسایھ برسد و سپس با یک می را طی Rاین الکترون فاصلھ 

ردد را دوباره طی میRای، فاصلھ موج کره اذب برگ م ج ھ ات ا ب د ت ا . کن ب
  : خواھیم داشتEXAFSضرب تمام این موارد برای تابع 

  
      CC

kR
eekkf

kR
erkkx

ikR
ki

ikR

scatt .])(2[)0.()( )(     

                                                                                       (16) 

                                     
  : خواھیم داشت .C.Cبا خلاصھ سازی و با در نظر گرفتن جملھ

  
        )(2sin)()( 2 kkR

kR
kfkx                     )17                   (

  
ا در . است) اتم جاذب و اتم ھمسایھ(این معادلھ برای تنھا یک جفت اتم  ام

ھ  ود دارد ک ب وج وع در ترکی ن ن ت از ای دین جف ی، چن امانھ واقع ک س ی
کند ھای پیوندی را ایجاد میانحراف حرارتی و آماری یک دامنھ از فاصلھ

بھ . ت تاثیر خواھند داشXو تمام این اجزا بر طیف ساختار ریز جذب پرتو 
عنوان اولین تصحیح، فاکتور انحراف معادلھ طیف ساختار ریز جذب پرتو 

Xیافتھ را بھ صورت زیر در خواھد آورد گسترش:  
 

       )(2sin)()( 2

2 22

kkR
kR

kfNekx
k





 ) 18  (                         

 
ھσ2 عدد کئوردیناسیون و Nکھ در آن  ع جاب لھ  میانگین مرب ایی در فاص ج

م اما سامانھ. باشند میRوند پی وع ات یش از یک ن ھای واقعی ممکن است ب
ز . ھمسایھ را در ھر لایھ کئوردیناسیونی شامل شوند پس طیف ساختار ری

ھا را ھای پراکندگی تمام اتمیافتھ باید مجموع ویژگی گسترشXجذب پرتو 
  :بنابراین خواھیم داشت. گیرددر بر
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                  (19) 

 
ھای مشخصی است  بیانگر لایھ مستقل کئوردیناسیونی اتمjدر این معادلھ، 

د اذب دارن م ج سیار . کھ فاصلھ تقریبا یکسانی از ات ژه و ب صحیح وی یک ت
ھ شود ر گرفت د در نظ ز بای ر نی م دیگ رھم. مھ اه ب ا چ والکترون ب نش فوت ک

رژی آن . ممکن است غیر الاستیک باشدپتانسیل اتم ھمسایھ  یعنی سطح ان
برای چنین فوتوالکترونی تابع موج کروی بھ صورت تابع موج . تغییر کند

                           :شودمیرای زیر یبان می
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ikr )(

2

),(





                                                    (20) 

 
ھ،  ن معادل تλدر ای والکترون اس انگین فوت سیر آزاد می سیر آزاد .  م م

لھ ت از فاص ارت اس انگین عب دگی می ل از پراکن والکترون قب ھ فوت ای ک
دشده طی میشدن حفره ایجادغیرالاستیک و نیز پیش از پر مسیر آزاد . کن

ل  آنگستروم است و بھ طور کلی وابستگی قاب30 تا 5میانگین معمولا بین 
  : بھ صورت زیر خواھد بودEXAFSدر نھایت معادلھ .  داردkتوجھی بھ 
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        (21)  

 
ف باعث میR-2 و λوجود وابستگی عبارت بھ  ھ طی اختار شود ک سنجی س

   طوری کھ  بھ. یافتھ، یک روش کوتاه برد باشد گسترش X پرتو  ریز جذب
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ر  آنگسترم تا اتم جاذب می5وجود در فاصلھ عناصر م توانند بر تابع آن اث

و نوسانات طیف. گذار باشند ھ  گسترشXسنجی ساختار ریز جذب پرت یافت
سامد امل ب ھ ش رای ھرلای ف ب ای مختل لھ ھ ھ فاص وط ب ف مرب ای مختل ھ

رآھم . کئوردیناسیونی است ھ را ف دیل فوری کھ این امر امکان استفاده از تب
ی دم لھ. کن دد کئوردیناسیون و فاص ین ع ت جھت تعی دی در نھای ای پیون ھ

. باشد ضروری میδ(k) و انتقال فاز f(k)تعیین مقدارھای دامنھ پراکندگی 
ر ھای نرمھا با برنامھمحاسبھ این سنجھ  و FEFF ،GNXASافزاری نظی

EXCURVE5 و3[گیرد  صورت می.[  
 

  یافتھ گسترشXتفسیر طیف ساختار ریز جذب پرتو 
سایھ        م ھم د ات ا چن ن است ب والکترون ممک ی، فوت ھ حقیق در یک نمون

ده شود دتایی در . پراکن دگی چن انگین kپراکن ھ مسیر آزاد می ایین ک ای پ  ھ
دگی . تواند اھمیت بیشتری داشتھ باشدتر است، میبزرگ ر مسیر پراکن اگ

 یک پراکندگی تواند بھ اندازهچندتایی در راستای خطی باشد، پراکندگی می
و یکتایی در طیف ر داشتھ  گسترشXسنجی ساختار ریز جذب پرت ھ اث یافت

  ].8-6[باشد 
 

 
  در مقابل پراکندگی ) ھای نقطھ چینفلش( مسیر پراکندگی یکتایی .9 شکل

  .]2) [ھای خط پیوستھفلش(چندتایی              
  
 

ستگی د       سیر ب ھ م ھ زاوی دت ب ھ ش دتایی ب دگی چن رای. اردپراکن                ب
ھ ر از زاوی ای کمت ھ150ھ ھ ( درج کل A1-S1-S2زاوی ر )9 در ش ، اث

ی م است و م دگی ک ر آن چشمپراکن وان از اث ردت ی ک ھ . پوش ن زاوی ا ای ام
ھ ھ ب ھ نزدیک 180 ھرچ ھدرج ل توج اثیر آن قاب د، ت ر باش ر ت ر و بزرگت ت

است مھم باشد چرا کھ اما با این وجود، پراکندگی چندتایی ممکن . باشدمی
. توان بررسی کردھای لیگاندی منحصر بھ فرد را میکئوردیناسیون گروه

د این اطلاعات می ز CO و CNتواند مربوط بھ لیگاندھای خطی مانن  و نی
ھ دھای حلق دلیگان دازول باش دین و ایمی د پیری لب مانن وارد . ای ص ن م ای

ھ در  گسترشXتو سنجی ساختار ریز جذب پرتواند محدودیت طیفمی یافت
معادلھ طیف ساختار  ].6[وابستگی کم بھ اتم پراکنده کننده را بھبود ببخشد 

 است، نمودار طیف را χ(k)یافتھ کھ بیانگر تابع  گسترشXریز جذب پرتو 
کند اما در عمل استفاده از این معادلھ برای نمایش طیف بھ خوبی تفسیر می

و  ذب پرت ز ج اختار ری سترشXس ستیاف گ ول نی دان معم ھ چن د. ت   ھمانن
ف ھ طی دیل فوری ز، تب ستھ و زیرقرم اطیس ھ انس مغن ای رزون نجی ھ س

دھنده تبدیل کند  ھای تشکیل را بھ فضای دیگری از بسامدkتواند فضای می
و ]. 9[ یش از یک   گسترشXطیف ساختار ریز جذب پرت ا ب ھ مطمئن یافت

و ، طیف ساختار ریز جذب پر10شکل . بسامد است ھ را   گسترشXت یافت
ضای  یkدر ف شان م ودار در  ن ان نم ھ، ھم دیل فوری ال تب ا اعم ھ ب د ک دھ

نمایش طیف ساختار . نمایش داده شده است) یافتھ فاصلھ کاھش(  R فضای
 kواحد . تر استبسیار معمول Rیافتھ در فضای  گسترشXریز جذب پرتو 
  ].10[د  می باشÅ بھ صورت R ولی واحد Å/1عبارت است از 

  ھای مربوط بھ سازی و محاسبھ داده حال بھ بیان یک نمونھ از نحوه شبیھ   

  
ب  یFeOساختار ترکی ردازیم  م کل .]5 و3[پ ز 11 ش اختار ری ، طیف س

ی گسترشXجذب پرتو  شان م ب را ن د یافتھ این ترکی ی(دھ ودار آب ا ). نم ب
ف ھ طی تفاده از معادل و اس ذب پرت ز ج اختار ری نجی س سXس                   ترش گ

یون  ھ کئوردیناس ین لای رای اول ھ، ب ز(یافت ودار قرم ایداده) نم                ھ
ھ د از ب ده عبارتن ت آم                       وN ،Å 02.0 ± 10.2=  R  =8.5 ± 8.1: دس
Å2 005.0 ± 015.0=  σ2 . ز  11در شکل ب، لایھ دوم کئوردیناسیون نی

یشود در نظر گرفتھ می ا در . باشدکھ مربوط بھ حضور عناصر آھن م ب
ھا برای ، داده)Fe‒O‒Fe و Fe‒Oیعنی (زمان این دو لایھ نظرگیری ھم

ورت ھ ص ھ اول ب                        وN ،Å 02.0 ± 10.2=  R  =0.6 ± 0.1: لای
Å2 003.0 ± 015.0=  σ2  ھ دوم رای لای ورت) Fe‒Fe(و ب ھ ص              :ب
3.1 ± 7.11=  N، Å 02.0 ± 05.3=  R و Å2 002.0 ± 014.0=  σ2 

ن داده. می باشد م آھن ای راف یک ات ھ در اط ی ھستند ک دین معن ا ب م (ھ ات
وی اذب پرت داد )  Xج ای  (6تع ا خط دد± 1ب لھ) ع سیژن در فاص م اک             ات

با ( عدد 7.11و ھمچنین حدود )  آنگستروم02.0با خطای ( آنگستروم 1.2
ای  دد3.1خط لھ )  ع ن در فاص م آھ ستروم 05.3ات ای( آنگ ا خط            ب

دقرار گرفتھ)  آنگستروم02.0 ی. ان دار گفتن زرگ در مق ای ب ھ خط است ک
ھ داد لای رفتن تع ر گ ل در نظ ھ دلی یون ب دد کئوردیناس رای ع دک ب ای ان          ھ

 را ھای دیگر کئوردیناسیونیتوان لایھبھ ھمین ترتیب می. سازی استشبیھ
  .ھای تجربی اضافھ کردسازی دادهبھ شبیھ

ف       ایی طی ر توان ت درک بھت و جھ ذب پرت ز ج اختار ری نجی س  Xس
سترش نجھگ ین س ھ در تعی ری یافت ھ دیگ ی نمون ھ بررس اختاری، ب ای س          ھ

  .پردازیممی

 

 
    kفضای در یافتھ گسترشXساختار ریز جذب پرتو  طیف .10شکل 
             CuCN2    ترکیب  برای )ب( آن   فوریھ  و تبدیل )الف(              

  ].THF ]2در                   
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     یافتھ   گسترشX  پرتو   ساختار ریز جذب  فوریھ  تبدیل  طیف.11شکل 

  و شبیھ سازی اولین لایھ ) نمودار آبی(FeO مربوط بھ ترکیب               
  ].3) [نمودار قرمز(دیناسیون کئور                

  
  

اکتری یانو ب ان، س نتز گیاھ د فوتوس ت و در فرآین کدر طبیع ا و جلب ا ھ ھ
در  واکنش اکسایش آب و تولید اکسیژن را با استفاده از کمپلکس اکسنده آب

شان  12ساختار این کمپلکس در شکل . دھند انجام میIIفوتوسیستم  ف ن ال
د -ای کلسیموشھیک ترکیب خ]. 11[داده شده است  منگنز اکساید جھت تقلی

از طبیعت در اکسایش آب سنتز و کارایی آن در فرآیند اکسایش آب مورد 
  ].12[بررسی قرار گرفتھ است 

شود کھ شامل دو ب دیده می 12ای در شکل ساختار این ترکیب خوشھ      
، شباھت )ج 12شکل (ھر بخش این کلاستر . بخش متقارن ساختاری است

وب سنده آبخ پلکس اک ا کم ستم  ی ب دول .  داردIIدر فوتوسی ایج 1در ج  نت
ھ وی ساختاری ب راش پرت ده از روش پ امل طول  Xدست آم ور ش  تک بل

ستم  کمپلکس اکسنده آب ھای بین اتمی برایپیوندھا و فاصلھ  IIدر فوتوسی
ده است ای تھیھو ترکیب خوشھ اختاری از . شده آم ایج س ر آن، نت علاوه ب

  . نیز نمایش داده شده استDFTمحاسبات طریق 
ھ       ب خوش رای ترکی سیمب ھ-ای کل ز تھی ف منگن ری طی دازه گی ده، ان ش

ز صورت  گسترشXساختار ریز جذب پرتو  ز نی ھ جذب منگن ھ در لب یافت
این . شود طیف مربوط بھ این ترکیب مشاھده می13 در شکل. گرفتھ است

 آنگستروم 89.1ک اول در فاصلھ پی. باشدطیف دارای چند پیک اصلی می
لھ  ھ فاص وط ب ھ مرب ی باشدMn‒Oاست ک ی .  م ور تقریب ھ ط دد ب ن ع ای

انگینی ای  می لھ ھ زارشMn‒Oاز فاص دول  گ ده در ج ی1ش د م . باش
لھ 77.2ھمچنین، در فاصلھ   Mn‒Mn آنگستروم نیز پیک مربوط بھ فاص

ای شود کھ این پیک نیز میانگینی از فاصلھدیده می زارشMn‒Mnھ - گ
ز جذب پس، آنچھ کھ در طیف. باشد می1شده در جدول  سنجی ساختار ری

شود، میانگینی از ھای بین اتمی گفتھ مییافتھ درباره فاصلھ گسترشXپرتو 
  تر، شبیھ سازیمنظم ھایالبتھ در سامانھ. موجود خواھد بود ھایفاصلھ

  
    ار ترکیبساخت) ب. ]11[ای ساختار ترکیب خوشھ)  الف.12شکل 

                         بخش متقارن  یک ) ج. شده منگنز تھیھ- کلسیم ایخوشھ                   
  . ]12[شده منگنز تھیھ-ای کلسیمترکیب خوشھ                   

  
 

  
  ای یافتھ ترکیب خوشھ گسترشX طیف ساختار ریز جذب پرتو .13شکل 

  .شده سنتزمنگنز- کلسیم               
  

ق د دقی ی توان انم راف ی ود انح ی وج د و حت ر باش ب-ت ر در ترکی ای تل ھ
  .کئوردیناسیون را نیز بیان نماید

وان بعد از اعمال پتانسیل و استفاده از ترکیب خوشھ       ھ عن ای سنتزی ب
سنده آب الیزگر اک ھ،کات وط ب ک اول مرب لھMn‒O  پی              در فاص

دون 89.1 ستروم ب لی دوم آنگ ک اص ا پی ر ام ھ،تغیی ایی در  دارای جاب ج
ود  د ب ولی خواھن ت ط کل(موقعی ک از ). 14 ش ن پی ھ77.2ای                    ب

دھنده یک تغییر ساختاری  نشان،این پدیده.  آنگستروم منتقل شده است81.2
این تغییر با حذف . در این ترکیب در حین اکسایش الکتروشیمیایی آب است

وم در ک س لھ پی لھ 91.2 فاص ھ فاص وط ب ھ مرب ستروم ک           Mn‒C آنگ
  . شودمی باشد، تایید می

ھ کلسیم اکسید بر اساس روش گزارش-بلور منگنز       شده در مراجع تھی
 نزدیک لبھ جذب Xسنجی جذب پرتو این بلور جھت آنالیز طیف]. 12[شد 

و  سور ھولگر دائ شکده فیزیک، دا(بھ گروه پژوھشی پرف ھ دان شگاه فرای ن
 سازی نمونھ، مقداری بور نیتریت بھجھت آماده. فرستاده شد) آلمان برلین،
  مقدار شد تا غلظت نھایی آن بھ یک پنجم   بلور منگنز کلسیم اضافھ  نمونھ

1400، سال اول، شماره چھارمجلد /... وموسی زاده  
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رار . اولیھ کاھش یابد ونی ق وار چسب کپت سپس این مخلوط برروی یک ن
ھ. ز این نوار پوشانده شدداده شد و با یک لایھ دیگر ا ھ ب ھ لای ده ب دست آم

. سل نگھدارنده نمونھ منتقل و این مجموعھ در نیتروژن مایع قرار داده شد
دازه ام ان و در ھنگ ذب پرت ف ج ری طی ھ Xگی ھ ب ذب نمون ھ ج ک لب  نزدی

رار داده شد و ق ھ کرای . سرعت از نیتروژن مایع خارج و در درون محفظ
وین تنظیم شد20یم مایع در دمای محفظھ کرایو توسط ھل ابش .  کل سپس ت

 در محدوده انرژی لبھ جذب منگنز بھ نمونھ تابانده و فلورسانس Xپرتوی 
گیری در سھ نقطھ مختلف از اندازه.  کانالھ ثبت شد13آن با یک آشکارساز 

رار و داده ھ تک ت سطح نمون ھ و تقوی اھش نوف ھ جھت ک ھ نقط ر س ای ھ ھ
  ].12. [جمع شدھای سامانھ با ھم نشانک

  
   نزدیک لبھ جذبXتفسیر طیف جذب پرتو 

و ھمان       ھ جذب پرت  Xطور کھ گفتھ شد، دیواره جذب انرژی مربوط ب
ی ذب م ھ ج ک لب دنزدی ست. باش انی نی سبتا آس ار ن ھ ک ن ناحی سیر ای              .تف

و ترین مشکل عدم کارایی معادلھ طیفاصلی سنجی ساختار ریز جذب پرت
Xیافتھ، در اعداد موج پایین  گسترش)kاست، چرا کھ این معادلھ )  کوچک

یk/1دارای وابستگی  ات شیمیایی . باشد م وز اطلاع ن وجود ھن ا ای ا ب ام
ھ آن . مفیدی از این ناحیھ قابل برداشت است ل توج ات قاب ھ اطلاع از جمل

ت ی اس ورد بررس م م ی ات ت الکترون سی و ظرفی یط کووالان ین مح         .تعی
کل و 14 ش ذب پرت ف ج ب X طی د ترکی ھ چن وط ب ذب مرب ھ ج ک لب  نزدی

کل و . دھدمختلف آھن را نشان می ھ الگوی ش بھ روشنی مشخص است ک
ن  دد اکسایش آھ ھ محیط کئوردیناسیونی و ع ب ب ر ترکی ت طیف ھ موقعی

و . وابستھ است ھ جذب پرت ابراین ناحی یXبن ھ جذب م ھ  نزدیک لب د ب توان
ھای مورد یت اثر انگشت جھت تعیین نوع ترکیبعنوان یک آنالیز با خاص

ود تفاده ش ر اس ھ از آن. نظ وط ب ھ مرب ن ناحی ذب در ای ت ج ھ ماھی ایی ک ج
و  ذب پرت سیر ج ت تف ت، جھ ی اس الات الکترون ذب، Xانتق ھ ج ک لب          نزدی

ھ توان بھ حالتمی وط ب وانین مرب ز ق رون و نی ھای در دسترس انتقال الکت
  ].3[اجعھ کرد انتقال الکترونی مر

دیواره و   نزدیک لبھ جذب خود بھ دو ناحیھ پیشXطیف جذب پرتو       
طور کھ گفتھ شد، ناحیھ ھمان). 15شکل (شود دیواره جذب تقسیم می

کند و شکل آن نیز اطلاعاتی درباره عدد اکسایش را ارائھ می دیواره جذب
  ھای کرد کھ انرژیتوان تصور اما می. باشددارای خاصیت اثر انگشت می

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  ھای مختلف آھن و  نزدیک لبھ جذب ترکیبX طیف جذب پرتو .14شکل 

  ].3[سنجی نمایش  خاصیت اثر انگشت این طیف               
  
  

ال پایین ھتر از دیواره مربوط بھ انتق ی از لای ای الکترون ی ھ ای الکترون ھ
د  سطح م مانن ھ1sات ھ لای ای ال ب تھ ی ظرفی امانھ است کترون ابراین . س بن

رون از . ھا موثر استقوانین انتقال الکترون در این نوع جھش ال الکت انتق
ھای بالاتر، باعث ایجاد یک  در دسترس در لایھp بھ ھر اوربیتال 1sلایھ 

ی واره م یش از دی ھ پ اد در ناحی دت زی ا ش ذبی ب ک ج ودپی سیر . ش ن تف ای
المطابق با قانون مجاز بودن ھ  انتق ی از لای ای الکترون ھ Lھ ھ لای  L+1 ب

ھ . منع لاپورت است ر است 3pبھ عنوان نمونھ، در اکسیدھای فلزی لای  پ
م3dولی ما اغلب تراز  ا .  خالی کھ نزدیک بھ تراز فرمی است را داری ام

 غیر مجاز است و چنین انتقالی دارای شدت بسیار کمی 3d بھ 1sانتقال از 
ی دم ی . باش الاز طرف ای اوربیت سیژن و 2pھ ی3d اک ز م د فل              توانن

. شدن تشکیل دھند را از طریق ھیبریدpdھای با خاصیت ملکولی اوربیتال
زایش شدت  در این اوربیتالpپس افزایش خاصیت  ھای ھیبریدی باعث اف

د. شودجذب در این انتقال می درت ھیبری ھ ق املی ک ر ع زایش ھ شدن را اف
واره دھد، باعث  ل از دی ھ قب زایش شدت جذب در پیک موجود در ناحی اف

ی ودم کل . ش ف،  16در ش ت و +Cr6 ال اروچھی اس اختار چھ دارای س
 قوی دارد کھ باعث افزایش شدت جذب در ناحیھ قبل pdترکیب اوربیتالی 

وجھی دارای با کئوردیناسیون ھشت +Cr3 از دیواره شده است در حالی کھ
  ). الف16شکل ( پیک با شدت کمتری است

   در برخی موارد4p  بھ 1sانتقال   واسطھ   اول  ردیف برای عناصر      

  آب اکسندهدر کمپلکس  ھابا مقدارھای آن) 1ترکیب (  سنتزی  کلسیم- بین فلزی در ترکیب منگنز ھایطول پیوندھا و فاصلھ  مقایسھ .1جدول             
  IIفوتوسیستم  در                         

 
Bond 1 WOC PSII 1(DFT) Bond 1 WOC PSII 1(DFT) 
Mn1-Mn2 2.745(1) 2.68(5) 2.739 Mn2-O1 1.879(2) 1.82(7) 1.865 
Mn1-Mn3 2.728(1) 2.70(3) 2.719 Mn2-O2 1.859(2) 1.83(7) 1.856 
Mn2-Mn3 2.855(1) 3.20(8) 2.857 Mn2-O4 1.856(2) 2.02(6) 1.850 
Mn1-Ca1 3.399(1) 3.47(3) 3.443 Mn3-O1 1.895(2) 1.90(2) 1.894 
Mn2-Ca1 3.389(2) 3.40(6) 3.527 Mn3-O3 1.838(3) 1.90(12) 1.823 
Mn3-Ca1 3.377(2) 3.32(3) 3.428 Mn3-O4 1.863(2) 2.20(14) 1.871 
Mn1-O1 1.890(2) 1.80(5) 1.881 Ca1-O2 2.444(2) 2.54(8) 2.547 
Mn1-O2 1.844(2) 2.70(1) 1.841 Ca1-O3 2.483(3) 2.61(3) 2.518 
Mn1-O3 1.813(2) 1.87(8) 1.796 Ca1-O4 2.574(3) 2.67(6) 2.696 
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   نزدیک لبھ جذب Xھای مختلف یک طیف جذب پرتو  ناحیھ.15شکل 

                 ]2[.  
  
  

 

 
 نزدیک لبھ جذب مربوط بھ ترکیب Xطیف جذب پرتو )  الف.16شکل 

Cr6+                      آبی(روجھی  چھا ( وCr3+وجھی  ھشت)3) [قرمز.[  
          ھای ترکیب  جذب  لبھ نزدیک  X پرتو   جذب طیف)  ب             

NiII                         مسطح    مربع   ترکیب  : بالا   .کئوردینھ  چھار 
Ni(cyclam)(ClO4)2                        یوچھ چھار   ترکیب :  پایین و 

                   (Me4N)2NiCl4] 2.[  
 
 

تواند یک علامت برای تشخیص وجود قابل مشاھده است و این انتقال می  
ب ای ترکی پلکسCu(I)ھ ای  و کم ع Cu(II) و Ni(II)ھ اختار مرب ا س  ب

ھا دارای جذب شدیدتری نسبت بھ این انتقال برای این ترکیب. مسطح باشد
اروجھی است ھا با ساختاھای آنترکیب کل  َ(ر چھ اد ).  ب16ش شدت زی

این انتقال در ساختار مربع مسطح احتمالا بھ علت کاھش اختلاط اوربیتال 
2pzھای لیگاند است فلز با اوربیتال.  

  

  
  گیرینتیجھ

  
طور کھ در مورد یک کمپلکس منگنز بحث شد، طیف سنجی ھمان       

وی  ذب پرت سترده ،Xج ات گ د اطلاع ی توان یم ات ای ورد جزیی  را در م
  . ساختاری یک کمپلکس در اختیار ما قرار دھد

 
   سپاسگزاري

  
نویسندگان، از دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایھ، بنیاد ملی نخبگان       

ین از  الی و ھمچن ای م اطر حمایتھ ران بخ ی ای رآمدان علم و فدراسیون س
ال ا رای ارس شان ب شی ای روه پژوھ و و گ اتاستاد ھولگر دائ ذب طلاع  ج

  . مربوط بھ کمپلکس منگنز سپاسگزارندXپرتوی 
 

  مراجع
 

1) J.A. Bearden, A.F. Burr, Rev. Mod. Phys. 39 (1967) 
125. 

2) J.E. Penner-Hahn, X-ray Absorption Spectroscopy, 
The University of Michigan, Ann Arbor, MI, USA. 

3) Matthew Newville, Fundamentals of EXAFS, 
Consortium for Advanced Radiation Sources, 
University of Chicago, Chicago, IL. Revision 1.6 July 
22, 2004. 

4) J. Als-Nielsen, D. McMorrow, Elements of Modern 
X-ray Physics, John Wiley & Sons, 2001. 

5) E.A. Stern, S.M. Heald, E.E. Koch, Principles and 
Applications of EXAFS, Chapter 10 in: Handbook of 
Synchrotron Radiation, North-Holland, 1983, pp. 
995-1014. 

6) R.W. Strange, N.J. Blackburn, P.F. Knowles, S.S. 
Hasnain, J. Am. Chem. Soc. 109 (1987) 7157. 

7) B.K. Teo, J. Am. Chem. Soc. 103 (1981) 3990. 
8) J.J. Rehr, R.C. Albers, S.I. Zabinsky, Phys. Rev. Lett. 

69 (1992) 3397. 
9) D.E. Sayers, E.A. Stern, F.W. Lytle, Phys. Rev. Lett. 

27 (1971) 1204. 
10) T.L. Stemmler, T. Barnhart, J.E. Penner-Hahn, C.E. 

Tucker, P. Knochel, M. Bohme, G. Frenking, J. Am. 
Chem. Soc. 117 (1995) 12489. 

11) M. Suga, F. Akita, K. Hirata, G. Ueno, H. Murakami, 
Y. Nakajima, T. Shimizu, K. Yamashita. Yamamoto, 
H. Ago and Jian-Ren Shen, Nature 517 (2015) 99. 

12) Y. Mousazade, M.R. Mohammadi, R. Bagheri, R. 
Bikas, P. Chernev, Z. Song, T. Lis, M. Siczek, N. 
Noshiranzadeh, S. Mebs, H. Dau, I. Zaharieva, M.M. 
Najafpour, Dalton Trans. 49 (2020) 5597. 

1400، سال اول، شماره چھارمجلد /... وموسی زاده  
 


