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Представлены результаты сравнительного анализа оптических свойств металлических нано­
частиц, позволяющие выбирать их параметры для эффективных применений. Оптические свойства 
нескольких металлических (Ni, Ti, Pt, Zn, Mo и Pd) монодисперсных наночастиц радиусами 25, 50 и 
75 нм теоретически исследованы и проаначизированы в спектрачьном интервале 200—2500 нм. Изу­
чено влияние параметров наночастиц (типа металла, радиуса и концентрации наночастиц и др.) и 
окружающей жидкости (воды) на оптические поперечные сечения поглощения, рассеяния и ослабле­
ния излучения наночастицами. Установлено, что титановые, никелевые и в меньшей степени мо­
либденовые наночастицы радиусами ~75 нм могут использоваться для эффективного поглощения и 
ослабления солнечного излучения гетерогенными жидкостями.

Ключевые слова: металлические наночастицы, оптические свойства, солнечное излучение, аначиз.

We present the results o f  the comparative analysis o f  optical properties o f  metallic nanoparticle assem­
blies allowing selecting their parameters fo r  effective nanosolar applications. Optical properties o f  several 
metallic (nickel, titanium, platinum, zinc, molybdenum, and palladium) spherical nanoparticles with the ra­
dii in the range from  25 to 75 nm were analyzed in the spectral interval 200—2500 nm. The influence o f  
nanoparticles parameters (type o f  metal, radius, nanoparticles concentration, etc.) and the surrounding liq­
uid (water) on the optical cross sections o f  absorption, scattering and attenuation by nanoparticles was stud­
ied. It was found that nanoparticles with radii o f  ~75 nm made o f  titanium, nickel and to a lesser extent mo­
lybdenum can be used fo r  effective absorption and attenuation o f  solar radiation in heterogeneous liquids.

Keywords: metallic nanoparticles, optical properties, solar radiation, analysis.

Введение. Исследование и использование наночастиц (НЧ) для поглощения солнечного излуче­
ния и преобразования света в тепло, для применения в наноэнергетике, солнечных батареях, фотока­
тализе является в настоящее время важной областью. Эффективность применения металлических НЧ 
для нанотехнологий зависит от оптических свойств НЧ, характеристик излучения и окружающей жид­
кости. Поглощение солнечного излучения наночастицами используется в солнечных ячейках [1— 10], 
для фотокаталитических реакций [11, 12], при нагревании гетерогенных жидкостей с НЧ [13— 26], 
включая образование паровых нанопузырей [22— 26], в компактных солнечных автоклавах [26] и т. д.

Успешное применение НЧ в нанофотонике должно основываться на их подходящих оптических 
свойствах. Сильное поглощение излучения наночастицами может быть использовано для превраще­
ния поглощенной энергии в тепловую энергию НЧ, нагрева НЧ и окружающей жидкости и после­
дующих фототермических процессов. Рассеяние излучения наночастицами является конкурирующим 
процессом по отношению к поглощению и конверсии света в тепло в НЧ. В то же время рассеяние —
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возможный способ увеличения поглощения света в солнечных ячейках [3] и в случае многократного 
рассеяния в оптически плотной жидкости с НЧ посредством световой локализации [27]. Исследовано 
поглощение солнечного излучения различными НЧ из металлов (Си, Аи, А1, А§), диэлектриков 
(А120 з , ТЮ2, СиО и др.), двухслойными (8Ю:-Аи, А1-Сс18) НЧ размерами 3— 100 нм, размещенными 
в различных жидкостях (воде, этиленгликоле, масле и др.) [1— 26]. К сожалению, другие металличе­
ские НЧ, например из Т1, N1, Мо, Рс1, Рг, с этой целью не изучались.

Металлические НЧ представляют наибольший интерес для некоторых нанотехнологий. Исследо­
вания плазмонных и оптических свойств металлических НЧ проведены в спектральном интервале 
300— 1200 нм [28— 36] для применения в нанофотонике и других нанотехнологиях. Попытки найти 
“идеальные” или наиболее подходящие НЧ для конкретных применений в нанотехнологиях предпри­
няты в работах [37— 41]. Сравнительный анализ оптимальных параметров различных металлических 
НЧ для использования их как фототермических агентов солнечной нанотехнологии в спектральном 
интервале 200— 2500 нм, составляющем 95 % спектра энергии солнечного излучения, в настоящее 
время отсутствует. Рассмотрение УФ диапазона длин волн 200—400 нм для целей поглощения света 
наночастицами представляет интерес, в частности, в Южном полушарии Земли с учетом наличия там 
озоновых дыр, пропускающих излучение в этом диапазоне, а также потенциального использования 
в космосе.

В данной работе представлены результаты анализа оптических свойств некоторых металличе­
ских НЧ для их применений в солнечных нанотехнологиях. Проведено комплексное исследование 
поперечных сечений поглощения, рассеяния и ослабления солнечного излучения в спектральном ин­
тервале 200—2500 нм одиночными сферическими металлическими НЧ, размещенными в воде, на 
основе компьютерного моделирования. Исследовано влияние радиусов НЧ (25, 50, 75 нм) и типа ме­
талла (П , 2п, №, Ри Мо, Р ф  на оптические характеристики НЧ. Рассмотрены оптические свойства 
гетерогенных жидкостей с концентрациями НЧ Щ = 5 ■ 108 и 5 • 109 см-3 и возможности равномерного 
облучения совокупностей НЧ в жидкостях.

Численный эксперимент. Среди характеристик отдельных НЧ и их систем, солнечного излуче­
ния и окружающей жидкости, которые определяют оптические свойства гетерогенных жидкостей, 
содержащих НЧ, можно выделить следующие: для солнечного излучения —  непрерывное облучение 
или облучение в течение некоторого периода времени 1Р, зависимость интенсивности солнечного из­
лучения 1$ от длины волны X, плотность энергии излучения Ео = 1&р для облучения длительностью 
для системы сферических монодисперсных НЧ — тип металла НЧ, его плотность р0, теплоемкость с0, 
оптические показатели преломления и поглощения хоь радиус НЧ г0, концентрация НЧ в жидко­
сти (системе) N о; для непоглощающей окружающей жидкости —  коэффициент теплопроводности кт, 
оптический показатель преломления п\.

Пусть совокупность характерных макроразмеров облучаемого объема жидкости, содержащей 
НЧ, включает в себя характерную длину ослабления излучения гетерогенной жидкостью 7ех, и харак­
терный размер Ь камеры (кюветы), содержащей жидкость с НЧ. Оптические параметры системы НЧ 
оценим для монодисперсной системы НЧ с го= 75 нм и окружающей воды. Длина волны излучения 
/ч<дпах ~ 560 нм определена для максимальной интенсивности солнечного излучения 15тах [42]. Харак­
терная длина 2 ех1 ослабления излучения гетерогенной жидкостью:

7  = . -1 . - = _______ 1_______
** а " + с £  А ^ о Х . + а Г /

где а ех,=  + а ^ , —  показатель ослабления излучения жидкостью; а * , и а^х, —  показатели ослаб­
ления излучения системой НЧ и окружающей жидкостью по отдельности; Ккп —  фактор эффектив­
ности ослабления излучения отдельной НЧ [28]; а ”х, = 0.004 см 1 (вода) [43] для /чйпах = 560 нм и ха­

рактерная длина ослабления излучения чистой водой Z '1xt = 1 /а ^ ,=  2.5 • 102 см. Следовательно, вода 
практически не ослабляет излучение с данной длиной волны на расстоянии меньше или много мень­
ше ~102 см. Для системы НЧ а ^ ,  = пМ0г02Кех1. В случае ТьНЧ КехХ * 4.0 при г0 = 75 нм и N 0  = 109 см~3 

имеем 7.8 • 10 2 см 1 и к  12.7 см. З н а ч е н и е ^ , уменьшается с возрастанием N 0 . Система
НЧ оказывает доминирующее влияние на поглощение излучения с А, = 560 нм при Л̂0 > Ю8 см-3 
по сравнению с чистой водой и определяет оптические свойства жидкости в данном случае. Аппрок-
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симация оптически тонкого слоя жидкости при = 1 / ( а ^ ,+ а ^ ,) > Ь с примерно равномерным об­
лучением и одинаковой интенсивностью излучения для всего облучаемого объема может быть ис­
пользована для характерных размеров <10 см.

Расстояние между центрами соседних НЧ Кс * 1/Ы0'/3 и для УУ0 = 5 ■ 109 см ’ Лс~ 6 ■ 10’ нм. Усло­
вие независимого взаимодействия излучения (процессов рассеяния и поглощения) с соседними НЧ 
выполняется, когда расстояние между НЧ 2КС больше длины волны излучения и размеров НЧ [45]. 
Поглощение излучения НЧ должно быть больше (или много больше), чем поглощение окружающей 
жидкостью, чтобы увеличить оптический контраст НЧ, и должно быть больше, чем рассеяние излу­
чения НЧ для эффективного использования солнечной энергии в системах с прямым поглощением 
солнечного излучения.

Различие между показателями поглощения ( а аЬ!. ), рассеяния ( а 'чс ) и ослабления ( а ^ , ) солнеч­

ного излучения системой НЧ и показателями поглощения ( )  и ослабления ( а ^ , ) излучения ок­
ружающей жидкостью (водой) должно обеспечить выполнение условий:

а аь5 =  пМ0г()2К.лЫ > а*ы , а аь5 >  а , ' ! , К яЫ > К х . (1)

Ослабление излучения наночастицами должно быть больше, чем ослабление излучения окружающей 
жидкостью для эффективного использования НЧ для фототермических превращений и примерно од­
нородного облучения всего рассматриваемого объема жидкости:

= т гЛ ^ е х , > с & . (2)

Анализ оптических свойств НЧ и жидкостей, концентраций и размеров НЧ может дать нам соответ­
ствующие типы НЧ.

ФехЬ СМ а

Рис. 1. Зависимости сечений поглощения a abs (сплошные), рассеяния a sg (штриховые) 
и ослабления a ext (штрихпунктир) излучения Ti (а—в) и Zn (г—е) наночастицами

с г0 = 25 {а, г), 50 (б, д) и 75 нм (в, е) от длины волны
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В настоящей работе на основе теории Ми проведен численный расчет поперечных сечений по- 
2 2 2 глощения CTabs = пг0 Кяbs, рассеяния ст5с = пг0 Кх  и ослабления c ext = nr0 Kext солнечного излучения в ин­

тервале 200— 2500 нм одиночными НЧ. Оптические постоянные металлов и воды взяты из [43, 44]. 
Проанализированы оптические свойства НЧ металлов [36] с радиусами 10— 75 нм в спектральном 
интервале излучения 200— 2500 нм. Показано, что сферические Ti, Ni, Mo, Pt, Pd и Zn-НЧ радиусами 
25—75 нм могут использоваться для поглощения солнечного излучения.

Зависимости поперечных сечений a abs, a sc и c ext для Ti- и Zn-НЧ с г0 = 25, 50, 75 нм от длины 
волны представлены на рис. 1. Возрастание г0 ведет к очевидному увеличению всех поперечных оп­
тических сечений НЧ. Для Ti-НЧ максимальные значения a abs, a sc и o ext сдвигаются в сторону боль­
ших длин волн с возрастанием г0. Для Ti-НЧ с г0 = 50 и 75 нм a abs > o sc в интервале 200— 750 нм 
и CTabs >(или » )  cjsc в интервале 750— 2500 нм. Это означает возможность эффективного использова­
ния Ti-НЧ для поглощения солнечной радиации во всем спектральном интервале 200—2500 нм.

Для Zn-НЧ возрастание г0 приводит к образованию осцилляции поперечных сечений стаь5, a sc 
и сгext с последующим сдвигом максимальных значений в сторону больших X. Для Zn-НЧ с г о = 25 нм 
ĉ abs > ctsc в спектральном интервале 200—2500 нм, а для НЧ с г0 = 50 нм —  в интервале 200— 600 нм. 
Для Zn-НЧ с г0 = 75 нм o sc > a abS в спектральном интервале 200— 830 нм, для остального интервала 
830—2500 нм Gabs > CTsc- Это означает, что Zn-НЧ не полностью подходят для их эффективного ис­
пользования для поглощения солнечной радиации в первую очередь в энергетически важном спек­
тральном интервале 200— 800 нм.

Зависимости поперечных сечений a abs, <7SC и a ext Для Ni, Pt, Mo и Pd-НЧ с r0 = 2 5 ,50 и 75 нм от дли­
ны волны представлены на рис. 2 и 3. Для Ni-НЧ с г0 = 25 и 50 нм стаь5 > a sc в интервале 200— 2500 нм, 
а в интервалах 150— 310 и 375— 885 нм a abs < ^sc- Для Ni-НЧ с г0 = 75 нм c abS ^  ст8с в интервалах 
310—380 и 885— 2500 нм. Это означает возможность использования Ni-НЧ с г0 = 25 и 50 нм

CTabs? CTsc, CText, CM

Рис. 2. Зависимости сечений поглощения (сплошные), рассеяния ст5С (штриховые) 
и ослабления а еХ1 (штрихпунктир) излучения N1 (а—в) и Р1 (г—е) наночастицами 

с г0= 25 (а , г), 50 (б, д) и 75 нм (в, ё) от длины волны
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СТэЬб? СГ5С, СМ

Рис. 3. Зависимости сечений поглощения стаЬ5 (сплошные), рассеяния а 8С (штриховые) 
и ослабления стех( (штрихпунктир) излучения Мо (а—в) и Рс1 (г—е) наночастицами 

с г0 = 25 (а, г), 50 (б, д) и 75 нм (в, ё) от длины волны

для поглощения солнечной радиации в спектральном интервале 200—2500 нм, а с г0 = 75 нм —  толь­
ко в интервалах 310— 380 и 885—2500 нм. Для Мо, Р<1 и РМТС с г0 = 75 нм ст8С> Оаы в интервалах 
200— 730, 200— 1150 и 200— 900 нм и о аь5> ст5С в интервалах 730— 2500, 1150—2500 и 900— 2500 нм 
соответственно. Это означает, что Рс1- и РьНЧ рассеивают излучение более эффективно, чем погло­
щают, и, следовательно, не очень подходят для использования для поглощения солнечного излучения 
во всем спектральном интервале 200—2500 нм.

Анализ и сравнение зависимостей стаЬ8(А) с зависимостями интенсивности солнечного излучения 
1$(к) показывают, что ТМ, N1, Мо-НЧ с г0 = 75 нм могут быть использованы для поглощения солнеч­
ной радиации. Системы Тл, №, Мо НЧ выбраны для дальнейшего исследования их оптических
свойств. Зависимости показателей ослабления излучения водой ( а ”х, ), показателей ослабления ( а еУх, )

8 9 —3излучения системами И , N1, Мо-НЧ радиусом г0 = 75 нм и концентрациями А̂0 = 5 • 10 , 5 • 10 см , 
совокупный показатель ослабления излучения а ех( гетерогенными жидкостями с системами Т1, N1, 
Мо-НЧ, а также интенсивности солнечного излучения 15 от X представлены на рис. 4. В интервале 
200— 1050 нм ослабление солнечного излучения водой много меньше, чем ослабление системой НЧ 
с концентрациями А̂о = 5 • 108 и 5 • Ю9 см"\ Естественно, что ослабление излучения системой НЧ 
с А̂о = 5 • 109 см-3 больше, чем системой с N 0  = 5 • 108 см-3. В результате ослабление излучения в ин­
тервале 200— 1050 нм определяется доминирующим влиянием системы НЧ и а ех1 ~ а е'х, . Для спек­
тральной области >1250 нм вода является доминирующим фактором и определяет ослабление излу­
чения а еХ1 == . Спектральный интервал 1050— 1250 нм является переходной зоной от доминирую­
щего влияния систем НЧ к доминирующему влиянию воды на ослабление излучения жидкостями. 
С учетом реальной зависимости 1^Х) на уровне моря [42] ~15 % всей солнечной энергии сосредото­
чено в спектральном интервале 1250— 2500 нм (см. рис. 4, кривая 3). Для систем "П, № , Мо-НЧ пока­
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затель ослабления а еХ1 ~ а ^ ,  для X > 1050 нм (Л/о = 5 • 108 см 3) и X > 1250 нм (Л/о = 5 • 109 см 3). Пока­

затель ослабления излучения водой а  ~ а ^ ,  ~ 10— 100 см-1 в интервале 2500— 1250 нм [43]. Это оз­
начает, что ослабление солнечного излучения с длинами волн в указанном интервале будет реализо­
вано в тонком слое воды толщиной - 0 . 1 — 1 см.

N  IV -1 
® е х Ь  а ех1 ’  а ех1 > СМ
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Рис. 4. Зависимости показателя ослабления излучения водой а ”х1 (штриховые), показателей ослабле­

ния излучения а ^ ,  (штрихпунктир) системами наночастиц И  (а), N1 (б), Мо (в) радиусом г0=75 нм,
концентрацией Л̂0 = 5 • 108 (7) и 5- 109 см“3 (2), показателя ослабления излучения а ех, (сплошная) 
гетерогенной жидкостью с системами наночастиц Т1 (а), № (б), Мо (в), а также зависимость 

интенсивности солнечного облучения /у (5) от длины волны

Для спектрального интервала 200— 1050 нм а еХ1 ~ 0.2— 0.3 (Л/о = 5 • 108 см-3) и а еХ1 * 2— 3 см-1 

(Л/0 = 5 • 109 см-3) и толщина слоя гетерогенной жидкости с ослаблением излучения в е (е = 2.718) раз 
составляет «5— 0.5 см. Это означает, что примерно одинаковое облучение систем НЧ реализовано 
в слое гетерогенной жидкости толщиной 0.5— 5 см. Эти результаты позволяют оценить характери­
стики систем НЧ с подобранными значениями Л/0, го, типами металла НЧ и толщиной слоя жидкости.

Заключение. Сильное поглощение излучения сферическими металлическими наночастицами 
делает их новым и высокоэффективным классом контрастных агентов для солнечных наноэнергети- 
ческих и фототермических применений при действии Солнечного излучения в широком спектраль­
ном интервале 200— 2500 нм. Для успеха в этих областях необходимо оптимизировать ряд факторов. 
На основе компьютерного моделирования проведены исследование и анализ сечений поглощения
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(cJabs), рассеяния (osc) и ослабления (oext) металлических (Ti, Ni, Pt, Zn, Pd, Mo) наночастиц радиусами 
r0 = 25— 75 нм для спектрального интервала 200—2500 нм. Вода использована как окружающая на­
ночастицу жидкость. Анализ зависимостей a abs, a sc и стех( от длины волны с изменением металла на­
ночастицы и значения г0 показал, что увеличение радиуса частиц ведет к возрастанию a abs, cjsc и стех, и 
смещению их максимальных значений в сторону больших длин волн. Ослабление излучения систе­
мой наночастиц ( a e4xt) и окружающей жидкостью ( а х̂1) —  дополняющие друг друга и одновременно 
конкурирующие процессы при взаимодействии солнечной радиации с гетерогенными жидкостями. 
В спектральном интервале 200— 1000 нм выполняется условие a e'xt < a ”xt, особенно для Ti, Ni и Мо-
наночастиц с N0 = 5 • 109 см-3. Металлические Ti, Ni, Pd, Mo, Pt-наночастицы с r0 ~ 75 нм могут ис­
пользоваться для эффективного поглощения солнечной радиации в экспериментальных исследовани­
ях и системах прямого поглощения солнечной энергии. По-видимому, среди рассмотренных наноча­
стиц Ti- и Ni-наночастицы наиболее подходят для поглощения солнечной энергии.
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