Contents

1 Introduction ............. ... ... .. ... ... .. ... ..
1.1 NanoSCIeNCe . . . . .. oottt it e e e e
1.2 CluSters . . ...t e e

1.2.1 Geometric Size Effects . .. .....................
1.2.2 Electronic Size Effects. . .. .. ................ ...
1.2.3 Compositional Effects . . . ......... ... ... ... ...
1.3 This Work . ... ... .. .
References . . .. .. .. . e

2 Calculating the Structural Preference of High Symmetry
Clusters for Pdy, Auy, and (PdAu), . .....................
2.1 Introduction . ........... .. ... ...

2.1.1 Pdy Clusters. . .. ... .o
2.1.2 Auy CIUSters . .. ... .ot e e
2.1.3 (PdAu),y Clusters .. ..............uiuuenn ...
2.2 Methodology. . .. .. ...
2.2.1 High Symmetry Structures. . .. ..................
2.2.2 The Gupta Potential . .........................
223 Long Range Cut-Off . . ..... ... ... ... ... ... ....
224 Local Minimisation. . . . ... ..........c..ouu..n..
2.3 Energetic Analysis. . . .. ... ...
2.4 Results and Discussion. . .. ............. ... .. ........
241 Pdy Clusters. . . . ..o v i i e e
242 Auy CIUSters . .. ... oo
243  (AucrePdgen)y Clusters. .. ... ... ... o L.
244 (PdeoreAugen)y Clusters. .. ... .. ... ...
2.5 ConcluSions . . .... .. ... e
References . . . ... .. . e

NN R W=

10
11
11
11
14
15
16
16
17
18
23
27
30
34
36

xi


http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_1#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec17
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec17
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec22
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec22
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec23
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec23
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec24
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Sec24
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_2#Bib1

Xii

Contents

3 Method Development for Comparing Scanning Transmission

Electron Microscope Images to Theoretical Structures . ........
3.1 Introduction . ......... ... ... ...
32 Methodology. . .. ..ot
321 STEMModel . ......... .. .. ..
3.2.2 Function Evaluation ........... ... ... ... ......
323 Implementation. . ............ ... .0t
3.3 Results and Discussion I: Monolayer-Protected Ausg
Linear Search . ... ... ... .. .. . .. .
330 o=l
332 a=1.5 .
333 Discussion .. ......... .
3.4 Methodological Improvements .. ......................
34.1 Genetic Algorithms. . .. ..... ... ... ... ... ......
342 Minimisation . .. ......... ...
3.4.3 Combining Global and Local Minimisation . . ........
3.5 Development and Implementation . . .. ..................
35.1 Development .......... ... ... ... ... ... ... ...
352 Implementation. . .. .............o.uiinn...
3.6 GA Parameterisation and Testing . .....................
3.6.1 Darwinian Genetic Algorithm (D-GA)..............
3.6.2 Lamarckian Genetic Algorithm (L-GA).............
3.6.3 Toleranceto Noise . ... ........ ... ... ... ... ...
37 ConcClusions . . ... ...
References . . . ... ... ..

4 A First-Principles Study of the Soft-Landing of Au;s on Graphite .

4.1
4.2

43
4.4

4.5
4.6

Introduction . . ......... .. ... .. ...
Methodology. . .. ... .
4.2.1 The Schrodinger Equation . . .. ..................
4.2.2 Density Functional Theory. .....................
4.2.3 The Projector Augmented Wave Method . . . .. .......
Simulation Methods. . .. ........ .. ... .. .. .. ...
HOPG Surface .. ........ .. . . .
4.4.1 Adsorption Interactions . . ......................
4.4.2 Structural Observations . . . .....................
4.4.3 Electronic Properties . . . ............ ... ... ...
444 Catalytic ACVILY . ... ..ot
Adsorption on Doped HOPG Systems . . .................
Conclusions . . ...... ..

References . . .. ... .. e

39
39
41
41
41
43

43
45
49
51
52
53
56
56
57
57
59
59
60
67
73
75
78


http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec14
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec14
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec15
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec15
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec17
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec17
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec19
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec19
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec20
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec20
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec21
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec21
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec25
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec25
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec26
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec26
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec27
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec27
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec30
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec30
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec33
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec33
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec34
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Sec34
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_3#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_4#Bib1

Contents

5 Simulating the Optical Properties of Au Nanoclusters
and Nanoalloys . ............ .. ... ... .. . .. .. .

5.1 Introduction . ............ ... ..
5.2 Methodology. . . . ..ot
5.2.1 The Drude-Sommerfield Model ..................
5.2.2 Mie Theory and the Quasi-Static Approximation . . . . ..
5.2.3 Heterogeneous Bimetallic Systems . .. .............
5.2.4 Modifications for Coupled Systems. . .. ............
5.2.5 The Discrete Dipole Approximation . ..............
5.2.6 DDSCAT. .. ... ..
5.277 Implementation........... ... ... ... ... .......
5.3 Spheres ... ...
5.3.1 Monometallic Au and Pd Spheres. . ...............
5.3.2 Bimetallic Core-Shell Spheres . ..................
5.3.3 Off-Centred Bimetallic Core-Shell Spheres . .........
5.3.4 Conjoined Bimetallic Core-Shell Spheres. . . .........
54 EIlipsoids . .. ...
5.4.1 Monometallic Au Ellipsoids. . ... ................
5.4.2 Bimetallic Core-Shell Ellipsoids . . . ...............
5.5 Cuboids .. ...
5.5.1 Monometallic Au Cuboids . . .. ..................
5.5.2 Bimetallic Core-Shell Cuboids . .. ................
5.6 Cylinders ... ..... ..
5.6.1 Monometallic Au Cylinders . . . ..................
5.6.2 Bimetallic Core-Shell Cuboids . .. ................
57 Conclusions . ............ ..
References . . .. ... o

6 Concluding Remarks . ... ..............................

6.1 Conclusions . .. ..... ..t e
6.2 Future Work. . ... ... .. .. . e
References . . .. ... ...

Appendix A: Plot of Gupta Potential and Cutoff . ...............

Appendix B: Data from the Development of a Genetic Algorithm

to Characterise Scanning Transmission Electron
Microscope Images . . ... .......................

Appendix C: First-Principles Calculations of an Auyg

Nanocluster on Graphite. . . .. ...................

Appendix D: Extinction Spectra Plots from Optical Calculations . . . .

Xiii


http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec14
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec14
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec16
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec16
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec19
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec19
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec23
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec23
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec24
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec24
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec25
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec25
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec28
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec28
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec29
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec29
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec30
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec30
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec32
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec32
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec33
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec33
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec34
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec34
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec37
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Sec37
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_5#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-01493-7_6#Bib1

2 Springer
http://www.springer.com/978-3-319-01492-0

Computational Characterisation of Gold Nanocluster
Structures

Logsdail, A.).

2013, XV, 209 p. 99 illus., 84 illus. in color., Hardcover
ISBN: 978-3-319-01492-0



	Contents



