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铂金团簇结构与稳定性的密度泛函研究

吴珊，王怀谦，李嘉琪，李颖钰，余逸男，韩佳

（华侨大学 工学院，福建 泉州３６２０２１）

摘要：　采用随机踢球全局优化模型结合密度泛函理论系统，研究了Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇的几何结构

等微观性质，以及这些性质随着团簇尺寸变化的关系与演化规律．通过对计算结果理论的分析发现：中性与阴

性团簇的基态构型在所研究的尺寸范围内更倾向于具有低对称性的三维立体结构；体系的平均结合能均随

着铂金原子个数的增多而增大，阴性团簇平均结合能比相应的中性大；所有电荷态下团簇的离解能、二阶拆分

能都随着铂金原子个数的增加呈现出明显的奇偶交替现象．结果表明：阴性的奇数团簇的稳定性要强于与之

相邻的偶数团簇的稳定性；相反，中性团簇下偶数团簇的稳定性比奇数团簇强．
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过渡金属团簇以其量子尺寸效应而展现出各种独特的物理和化学性质已越来越被重视．近年来，由

于理论化学计算方法的改进，使得对过渡金属团簇的高精度量子化学计算的研究成为可能［１］．铂金作为

一种过渡金属，在纳米技术、材料科学、催化作用、生物科学和医学中有巨大的应用潜力，其微观结构特

点和奇异的物理化学性质为制造和发展特殊性能的新材料开辟了一条新的途径．张材荣等
［２］利用遗传

算法研究了Ｐｔ狀（狀＝２～２０，狀代表原子个数）团簇的基态结构．叶子燕
［３］对低能Ｐｔ原子及原子团簇与Ｐｔ

（１００）表面作用的分子动力学模型进行了研究．张秀荣等
［４５］对Ｐｔλ狀（狀＝２～６，λ＝０，－１，＋１，λ表示电

荷）团簇的基态结构、稳定性以及电子性质进行了详细系统的理论研究；Ｓｅｂｅｔｃｉ等
［６］利用分子动力学结

合嵌埋原子模型（ＥＡＭ）势研究了Ｐｔ狀（狀＝２～２１）团簇的结构及大量能量近简并的低能异构体．Ｗｅｉ

等［７］采用密度泛函理论ＢＰＭ／Ｌａｎｌ２ｄｚ方法计算Ｐｔ狀（狀＝２～６）的稳定结构．Ｘｉａｏ等
［８］采用密度泛函理

论ＰＷ９１（平面波基组）方法在ＶＡＳＰ软件包上对Ｐｔ狀（狀＝２～１３，１９，５５）是立体结构还是平面结构更稳

定进行了研究．本文采用密度泛函Ｂ３ＬＹＰ／ＳＤＤ计算水平，对Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇的几何结

构、稳定性等微观性质进行了系统的研究．

１　理论方法

基于密度泛函理论方法，选取杂化密度泛函（Ｂｅｃｋｅ三参数交换函数与Ｌｅｅ?Ｙａｎｇ?Ｐａｒｒ相关函数组

成的Ｂ３ＬＹＰ
［９］杂化泛函）交换相关泛函，并选取使用Ｓｔｕｔｔｇａｒｔ?Ｄｒｅｓｄｅｎ赝势相对论基组（ＳＤＤ）．该基组

通过有效核势，进行标量相对论效应的修正，适合重金属元素的计算．所有的计算是在Ｇａｕｓｓｉａｎ０９程

序包下完成的．团簇几何构型的初始猜测对寻找全局最小的基态结构非常重要，初始猜测的结构越合理

得到的结果越可靠，并且还可以减少不必要的计算量．利用Ｓａｕｎｄｅｒｓ的“随机踢球”方法
［１０］搜寻出Ｐｔλ狀

（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇的最低能结构，该随机搜寻的方法比手工搭建的方法更方便、更合理．“随
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机踢球”方法的基本思想是把一定尺寸下所有团簇的原子放进一个足够大的球腔里（半径为犚），在

Ｂ３ＬＹＰ／ＳＤＤ理论水平下，进行不少于５００次的随机搜寻，直到没有新的最小能量的结构出现为止，并

根据它们的总能量对这些异构体进行自动排序，将能量最低的结构作为基态．在用“随机踢球”方法优化

过程中，伴随着频率分析计算，确保得到的异构体为极小结构或局域最小结构．此外，自旋多重度对结构

的影响也被考虑在内．为了比较铂金团簇尺寸增长的稳定性，分别定义了平均结合能犈ｂ（狀）、离解能

Δ１犈（狀）和二阶差分能Δ２犈（狀）．

平均结合能定义为

犈ｂ（狀）＝ ［（狀－１）犈（Ｐｔ）＋犈（Ｐｔ
λ）－犈（Ｐｔλ狀）］／狀． （１）

　　离解能定义为

Δ１犈（狀）＝犈（Ｐｔ）＋犈（Ｐｔ
λ
狀－１）－犈（Ｐｔ

λ
狀）． （２）

　　二阶差分能定义为

Δ２犈（狀）＝犈（Ｐｔ
λ
狀－１）＋犈（Ｐｔ

λ
狀＋１）－２犈（Ｐｔ

λ
狀）． （３）

２　结果和讨论

２．１　犘狋
λ
狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇的几何结构

对每个尺寸下团簇的可能存在的情况，以及文献［２?８］所报道的结构都给予充分的考虑，２～９各个

团簇尺寸下的３个最优异构体的基本信息，如表１所示．表１中：Ａ表示阴性Ａｎｉｏｎ；Ｎ代表中性Ｎｅｕ

ｔｒａｌ．

表１　Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇基本信息

Ｔａｂ．１　ＢａｓｉｃｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＰｔ
λ
狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）ｃｌｕｓｔｅｒｓ

团簇 对称性 自旋多重度 Δ犈／ｅＶ 团簇 对称性 自旋多重度 Δ犈／ｅＶ

３Ｎ?Ａ ＣＳ ３ ０ ３Ａ?Ａ Ｃ２Ｖ ４ ０

３Ｎ?Ｂ ＣＳ ３ １．０４ ３Ａ?Ｂ Ｃ∞Ｖ ２ ０．０１

３Ｎ?Ｃ Ｃ１ ３ １．１９ ３Ａ?Ｃ ＣＳ ４ ０．０１

４Ｎ?Ａ Ｃ１ ３ ０ ４Ａ?Ａ ＣＳ ２ ０

４Ｎ?Ｂ ＣＳ １ ０．４４ ４Ａ?Ｂ Ｃ１ ４ ０．３３

４Ｎ?Ｃ ＣＳ ３ １．２７ ４Ａ?Ｃ Ｃ∞Ｖ ２ １．０９

５Ｎ?Ａ Ｃ１ ３ ０ ５Ａ?Ａ Ｃ１ ４ ０

５Ｎ?Ｂ Ｃ２Ｖ １ ０．２２ ５Ａ?Ｂ ＣＳ ２ ０．４７

５Ｎ?Ｃ Ｃ１ １ ０．２２ ５Ａ?Ｃ Ｄ２Ｈ ２ １．００

６Ｎ?Ａ Ｃ１ ３ ０ ６Ａ?Ａ Ｃ１ ２ ０

６Ｎ?Ｂ Ｃ１ １ ０．４４ ６Ａ?Ｂ Ｃ１ ４ ０．３０

６Ｎ?Ｃ Ｃ２Ｖ ３ ０．６３ ６Ａ?Ｃ Ｃ２Ｖ ２ ３．０２

７Ｎ?Ａ Ｃ１ １ ０ ７Ａ?Ａ Ｃ１ ４ ０

７Ｎ?Ｂ Ｃ１ １ ０ ７Ａ?Ｂ Ｃ１ ２ ０．２３

７Ｎ?Ｃ Ｃ１ １ ０ ７Ａ?Ｃ Ｃ１ ２ ０．２９

８Ｎ?Ａ Ｃ１ １ ０ ８Ａ?Ａ ＣＳ ２ ０

８Ｎ?Ｂ Ｃ１ ３ ０．０１ ８Ａ?Ｂ Ｃ１ ４ ０．１１

８Ｎ?Ｃ Ｃ１ １ ０．５６ ８Ａ?Ｃ Ｃ１ ４ ０．３９

９Ｎ?Ａ Ｃ１ １ ０ ９Ａ?Ａ Ｃ１ ４ ０

９Ｎ?Ｂ Ｃ１ ３ ０．２４ ９Ａ?Ｂ ＣＳ ４ ０．５１

９Ｎ?Ｃ ＣＳ ３ ０．３０ ９Ａ?Ｃ Ｃ３Ｖ ４ ０．５５

　　由表１可以看出：无论是中性还是阴性的基态铂金团簇均倾向于低的自旋多重度．对于中性基态铂

金团簇而言，当狀＝２～６时，自旋多重度为３的原子结构稳定性更高；而当狀＝７～９时，自旋多重度为１

的原子结构稳定性更高．对于阴性基态铂金团簇而言，不难看出当原子个数为偶数时，稳定性更高的原

子结构更趋向于最低自旋多重度２；当原子个数为奇数时，自旋多重度为４的原子结构更稳定．随着团

簇尺寸的增加，结构的对称性降低．
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Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇基态构型，如图１所示．从图１不难发现：不同的电荷态对团簇基态结

构的影响非常重要，中性和阴性的Ｐｔ２ 团簇的最低能异构体均具有Ｄ∞Ｈ直线型结构；中性和阴性的Ｐｔ３

团簇的最低能异构体均具有等边三角形结构，但显然阴性团簇的对称性Ｃ２Ｖ比中性团簇的ＣＳ更高．

图１　Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇基态构型

Ｆｉｇ．１　Ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）ｃｌｕｓｔｅｒｓ

阴性的Ｐｔ４ 团簇的最低能异构体是一个ＣＳ对称

的菱形结构，中性团簇显然是一个具有低对称性Ｃ１

的三角锥结构．中性和阴性Ｐｔ５ 团簇最低能异构体类

似于一个畸变了的梯形结构．阴性的Ｐｔ６ 团簇的最低

能异构体是一个五角锥形，中性的则为双锥结构，两

者具有相同的Ｃ１ 对称性．对于Ｐｔ７ 团簇，中性和阴性

的最低能异构体具有相同的结构和对称性，可以看

成把一个额外的Ｐｔ原子放置在Ｐｔ６ 的低能异构体

中，对称性为Ｃ１．阴性的Ｐｔ８ 团簇的最低能异构体可

看成一个具有ＣＳ的对称截掉顶角的棱台结构，而中

性的基态结构则是一个具有Ｃ１ 的不规则多边形．阴

性的Ｐｔ９ 团簇的最低能异构体是Ｃ１ 的不规则梯形，

中性的则为一个Ｃ１ 的七角双锥结构．

对于中性基态铂金团簇而言，当狀＞３时，结构

都具有Ｃ１ 的低对称性，而阴性原子在原子数大于４

的结构上具有Ｃ１ 对称性；但当狀＝８时是例外，它的

对称性是ＣＳ．此外，为了讨论铂金团簇的稳定性随着

原子个数的变化关系，还计算了团簇的平均键长、平均结合能犈ｂ、离解能、二阶差分能Δ２犈．

２．２　平均键长

为了更好地比较铂金团簇随着尺寸的变化，选择每个尺寸的中性与阴性基态构型下的Ｐｔλ狀（２≤狀≤

９，λ＝０，－１）团簇进行比较．各种电荷态下Ｐｔλ狀 团簇的平均键长随着铂金原子个数增加的变化趋势，如

图２　铂金团簇的平均键长

Ｆｉｇ．２　Ａｖｅｒａｇｅｎｅａｒｅｓｔ?ｎｅｉｇｈｂｏｒｄｉｓｔａｎｃｅ

图２所示．图２中：犔表示平均键长．由图２可知：中

性情况下，Ｐｔ２（０．２３８ｎｍ）到Ｐｔ５（０．３１０ｎｍ）的平均

键长发生了明显的增长，而从Ｐｔ５ 到Ｐｔ６，平均键长

几乎没有发生变化，到Ｐｔ７（０．３５８ｎｍ）取到最大平均

键长，到了Ｐｔ８（０．３４８ｎｍ）却出现了反常的减小，Ｐｔ９

（０．３５２ｎｍ）出现了增长，但比Ｐｔ７ 小；阴性的铂金团

簇Ｐｔ－２ （０．２４７ｎｍ）到Ｐｔ
－
７ （０．３６５ｎｍ）的平均键长发

生了明显的增长，且 Ｐｔ－７ 取到最大值，Ｐｔ
－
８ （０．３５９

ｎｍ）和Ｐｔ－９ （０．３５６ｎｍ）依次缩短，阴性团簇的平均键

长大于相应的中性团簇的平均键长．总之，不论是中

性团簇还是阴性团簇，平均键长均先随着团簇尺寸

的增加而增大，表明了Ｐｔ－Ｐｔ键强逐渐减弱，而当键长达到０．０３５ｎｍ时，平均键长逐渐趋于稳定，但无

法排除是否存在畸变的情况．

２．３　平均结合能、离解能、二阶差分能

Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇基态结构下所有原子的平均结合能随着团簇尺寸的增加而变化的关

系，如图３所示．由图３可知：中性和阴性的团簇基态结构的平均结合能均随着团簇尺寸的增加而增加，

这与大多数团簇的结合能都是随着团簇变大而增大相同；从增长趋势看，铂金团簇在增长过程中可以继

续获得能量，基态铂金团簇的稳定性在增强；当原子数超过２个时，中性体系的平均结合能小于相应的

阴性体系，表明团簇在得到电子后结构更稳定．由图３的曲线趋势推测：当能量到达２．５ｅＶ时，平均结

合能趋于稳定．

通过计算团簇的离解能Δ１犈和二阶差分能Δ２犈也可以反映团簇的稳定性随着团簇尺寸的变化趋
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势．离解能对于团簇的相对稳定性非常敏感，离解拆分所需的能量越大，团簇的稳定性越高．离解能随着

铂金原子个数的增加的变化关系，如图４所示．

图３　铂金团簇的平均结合能 图４　铂金团簇的离解能

Ｆｉｇ．３　Ａｖｅｒａｇｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｆｏｒｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒｓ Ｆｉｇ．４　Ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｆｏｒｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒ

由图４可知：离解能随着尺寸增加表现出明显的奇偶性．对于中性铂金团簇而言，偶数个原子团簇

的稳定性要明显高出相邻的奇数团簇，但Ｐｔ９ 例外，Ｐｔ９ 是研究的中性铂金团簇中最稳定的构型，这与团

簇的每个原子的平均结合能的结果是一致的，其次是Ｐｔ８ 的离解能，Ｐｔ６ 和Ｐｔ４ 依次次之．对于阴性的铂

金团簇而言，随着团簇尺寸的增大也呈现出明显的奇偶交变现象，奇数个原子的团簇带电荷团簇的离解

能要大于相应中性团簇的离解能；相反，偶数个原子的体系阴性团簇的离解能却要小于相应的中性团簇

的离解能．总之，无论是中性还是阴性的铂金团簇离解能的大小都随着铂金原子个数的增加而呈现出了

明显的奇偶交替现象．奇偶交替现象可能归因于团簇的电子层结构，对于闭壳层电子结构体系，其稳定

性大于临近的开壳层体系．

二阶拆分能Δ２犈的大小同样也是表征团簇与相邻两个团簇的相对稳定性，随着铂金原子数目增加

图５　铂金团簇的二解差分能

Ｆｉｇ．５　Ｓｅｃｏｎｄｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｅｎｅｒｇｙｆｏｒｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒｓ

各种电荷态下团簇的二阶差分能的变化趋势，如图５

所示．由图５可知：随着尺寸的增加，无论是中性的

铂金团簇还是阴性的铂金团簇，Δ２犈 表现出明显的

奇偶性；对于中性铂金团簇而言，偶数团簇的值更

高，表明偶数团簇要比其相邻的奇数团簇更稳定；阴

性的铂金团簇表现出了与其相反的计算结果，由奇

数个原子组成的团簇要比其相邻的偶数个原子组成

的团簇更稳定．该结果与前面离解能的分析是一致

的，这表明团簇电荷态的不同对其稳定性的影响是

异常明显的．

３　结论

采用密度泛函Ｂ３ＬＹＰ／ＳＤＤ方法，分别研究了中性、阴性Ｐｔλ狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）团簇的基态结

构、结合能、二阶差分能，以及随着团簇尺寸增加相应的演变规律．研究结果主要归纳为以下３点．

１）中性与阴性团簇的基态构型在所研究的尺寸范围内更倾向于具有低对称性的三维立体结构．

２）体系的平均结合能均随着铂金原子个数的增多而增大，阴性团簇平均结合能比相应的中性大．

３）所有电荷态下团簇的离解能、二阶拆分能都随着铂金原子个数的增多而呈现出明显的奇偶交替

现象．结果表明：阴性的奇数团簇的稳定性要强于与之相邻的偶数团簇的稳定性；相反，中性团簇下偶数

团簇的稳定性比奇数团簇强．

参考文献：

［１］　李春森，曹泽星，吴玮，等．Ｐｄ狀（狀＝２～１３）团簇的密度泛函理论研究［Ｊ］．高等学校化学学报，２００５，２６（１）：１１６?１２０．

［２］　张材荣，陈宏善，王广厚．Ｒｈ狀，Ｐｔ狀（狀＝２～２０）团簇基态结构的遗传算法［Ｊ］．原子与分子物理学报，２００４，４（１）：２３５?

８３ 华 侨 大 学 学 报 （自 然 科 学 版）　　　　　　　　　　　　　　２０１５年



２３９．

［３］　叶子燕．低能Ｐｔ原子及原子团簇与Ｐｔ（１００）表面作用的分子动力学模拟［Ｄ］．大连：大连理工大学，２００１：６．

［４］　张秀荣，洪伶俐．Ｐｔ狀 团簇的结构和稳定性的密度泛函理论研究［Ｊ］．江苏科技大学学报：自然科学版，２００９，２３（１）：

８６?９０．

［５］　张秀荣，崔彦娜，洪伶俐，等．Ｍ０．±６ （Ｍ＝Ｏｓ，Ｉｒ，Ｐｔ）团簇结构与性质的密度泛函理论研究［Ｊ］．分子科学学报，２００９，

２５（２）：１０９?１１５．

［６］　ＳＥＢＥＴＣＯＡ，ＧＵＶＥＮＧＺＢ．Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｓｍａｌｌｃｌｕｓｔｅｒｓ：Ｐｔ犖（犖＝２～２１）［Ｊ］．ＪＳｕｒｆＳｃｉ，２００３，５２５

（１／２／３）：６６?８４．

［７］　ＴＩＡＮＷｅｉ?ｑｕａｎ，ＧＥＭａｏ?ｆａ，ＳＡＨＵＲ，ｅｔａｌ．Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｃｌｕｓｔｅｒ：Ａｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎ

ａｌｓｔｕｄｙ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓＣｈｅｍＡ，２００４，１０８（１７）：３８０６?３８１２．

［８］　ＸＩＡＯＬｉ，ＷＡＮＧＬｉ?ｃｈａｎｇ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒｓ：Ｐｌａｎａｒｏｒｓｐｈｅｒｉｅａｌ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓＣｈｅｍＡ，２００４，１０８（４１）：

８６０５?８６１４．

［９］　ＢＥＣＫＥＡＤ．Ｄｅｎｓｉｔｙ?ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙＩＩＩ：Ｔｈｅｒｏｌｅｏｆｅｘａｃｔｅｘｃｈａｎｇｅ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＰｈｙｓ，１９９３，９８（７）：

５６４８?５６５２．

［１０］　ＳＡＵＮＤＥＲＳＭ．Ｓｔｏｃｈａｓｔｉｃｓｅａｒｃｈｆｏｒｉｓｏｍｅｒｓｏｎａｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｕｒｆａｃｅ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＣｈｅｍ，２００４，２５（５）：

６２１?６２６．

犇犲狀狊犻狋狔犉狌狀犮狋犻狅狀犪犾犜犺犲狅狉狔犛狋狌犱狔狅犳狋犺犲犛狋狉狌犮狋狌狉犲狊犪狀犱

犚犲犾犪狋犻狏犲犛狋犪犫犻犾犻狋犻犲狊狅犳犘犾犪狋犻狀狌犿犆犾狌狊狋犲狉狊

ＷＵＳｈａｎ，ＷＡＮＧＨｕａｉ?ｑｉａｎ，ＬＩＪｉａ?ｑｉ，

ＬＩＹｉｎｇ?ｙｕ，ＹＵＹｉ?ｎａｎ，ＨＡＮＪｉａ

（ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＨｕａｑｉａｏＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｑｕａｎｚｈｏｕ３６２０２１，Ｃｈｉｎａ）

犃犫狊狋狉犪犮狋：　Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆｓａｕｎｄｅｒｓｋｉｃｋｇｌｏｂａｌｍｉｎｉｍｕｍｓｔｏｃｈａｓｔｉｃｓｅａｒｃｈａｎｄｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ，ｔｈｅ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ｒｅｌａｔｉｖｅｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ，ａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｔｈｅｓｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｌｏｎｇｗｉｔｈｔｈｅｃｌｕｓｔｅｒｓｉｚｅｈａｖｅｂｅｅｎｓｙｓｔｅｍ

ａｔｉｃａｌｌｙｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｆｏｒｓｍａｌｌｂａｒｅｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒｓＰｔ
λ
狀（２≤狀≤９，λ＝０，－１）．Ｗｅｆｏｕｎｄｔｈａｔ，ｗｉｔｈｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎａｌｙ

ｓｉｓｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓ：ｎｅｕｔｒａｌａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｌｕｓｔｅｒｉｎｔｈｅｓｉｚｅｏｆｔｈｅｓｔｕｄｙｉｎｔｈｉｓ

ａｒｔｉｃｌｅａｒｅｍｏｒｅｌｉｋｅｌｙｔｏｈａｖｅｌｏｗｓｙｍｍｅｔｒｙｗｉｔｈｉｎｔｈｅｆｒａｍｅｗｏｒｋｏｆｔｈｒｅｅ?ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎ

ｅｒｇｙｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍｗｉｌｌｉｎｃｒｅａｓｅｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｐｌａｔｉｎｕｍａｔｏｍｓ，ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒ

ｇｙｏｆｎｅｇａｔｉｖｅｃｌｕｓｔｅｒｓｌａｒｇｅｒｔｈａｎｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｎｅｕｔｒａｌ；ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｎｄｔｈｅｓｅｃｏｎｄｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｅｎ

ｅｒｇｙａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｌｕｓｔｅｒｓｉｚｅｅｘｈｉｂｉｔａｐｒｏｎｏｕｎｃｅｄｅｖｅｎ?ｏｄｄａｌｔｅｒｎａｔｉｏｎｐｈｅｎｏｍｅｎｏｎ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔｏｄｄ?ｎｕｍｂｅｒｅｄ

ｃｌｕｓｔｅｒｓｋｅｅｐｈｉｇｈｅｒｓｔａｂｉｌｉｔｙｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅｉｒｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｅｖｅｎ?ｎｕｍｂｅｒｅｄｃｌｕｓｔｅｒｓｆｏｒｃｈａｒｇｅｄｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒｓ，ａｎｄ

ｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｅｖｅｎ?ｎｕｍｂｅｒｅｄｃｌｕｓｔｅｒｓｉｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｔｈｅａｄｊａｃｅｎｔｏｄｄ?ｎｕｍｂｅｒｅｄｃｌｕｓｔｅｒｓｆｏｒｎｅｕｔｒａｌｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓ

ｔｅｒｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：　ｐｌａｔｉｎｕｍｃｌｕｓｔｅｒ；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ；ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｓｔａｂｉｌｉｔｙ

（责任编辑：陈志贤 　　英文审校：吴逢铁）

９３第１期　　　　　　　　　　　　　吴珊，等：铂金团簇结构与稳定性的密度泛函研究


