
 

  
  

  Ag-Au ذوب آلياژ منظم و نامنظم  ديناميك مولكوليسازيشبيه
  

  2داوديجمال   و1مهريليلا 
  دانشگاه زنجان گروه فيزيك،  كارشناس ارشد، -1

   استاديار، گروه فيزيك، دانشگاه زنجان-2
jdavoodi@znu.ac.ir  

  
  

  كيدهچ
سازي ديناميك مولكولي با روش شبيهدر مقياس اتمي  Au3Ag و Ag3Auو آلياژهاي دوتايي منظم Ag-X%Au  منظم نا آلياژذوبيند فرآ

 براي محاسبه انرژي .است انجام شده(NPT)كانونيك  هنگردسازي در اين شبيه .است مورد بررسي قرار گرفتهكار پژوهشيدر اين 
 و شده بين ذرات معادلات ديفرانسيل جفتچن كوانتومي و براي حل -پتانسيل ساتناز  برهمكنشي و نيروي وارد بر ذرات طلا و نقره

درصد اتمهاي طلا تغيير با آلياژ تغييرات دماي ذوب با اين تكنيك . ايم استفاده كردهورله از روش سرعت محاسبه مسيرهاي فضاي فاز
چگالي  ، ثابت ظرفيت گرمايي ويژه در فشار،ب انبساط حجمي، ضريذوبگرماي نهان  ، انرژي بستگيهايكميتبر آن وه علا. بررسي شد

طلا در با درصدهاي مختلف  Ag-X%Au نامنظم هايلياژآ نقره و فلزات طلا،و Ag3Au ، Au3Ag آلياژهاي دوتايي منظم برايو پارامتر نظم 
  . خوبي دارندسازي با نتايج تجربي قابل دسترس توافق از شبيه نتايج حاصل.گرديدمحاسبه دماهاي مختلف 

  
  

  :كليديهاي واژه
  .، خواص گرماييAg-Auسازي ديناميك مولكولي، آلياژ شبيه

  
  
  مقدمه -1

 و استخراج گذار فاز و خواص گرمايي آلياژهاي فلزيمطالعه 
عنوان پايگاه  خواص گرمايي در دماهاي مختلف بهمقادير عددي

 .رسدنظر ميجهت مصارف صنعتي بسيار ضروري بهها داده
 ابزارهاي قوي براي بدست زي ديناميك مولكولي يكي ازساشبيه

. ميكروسكوپي مواد استو  كوپيماكروسآوردن خصوصيات 
 در هامقادير تجربي آن كه دستيابي بههاييويژه براي كميتبه

سازي توان از تكنيك شبيهسخت است ميشرايط غير متعارفي 
سازي كار شبيهاساس ]. 1[  ديناميك مولكولي استفاده كرد

كنشي مناسب بين پتانسيل برهم انتخاب ،ديناميك مولكولي
پتانسيل واقعي بين ذرات  به،چه اين پتانسيلهر . ذرات است

   تر باشد در واقع مدل بهتري از واقعيت را ارائه مي دهدنزديك
) فشار و دما ثابت(كانونيك  هنگردسازي در اين شبيه ].3 و 2[       

NPT براي ثابت ماندن تعداد ذرات از شرايط . استهانجام شد
و ] 2[ هابندي سرعتاي كنترل دما از مقياساي، برمرزي دوره

. ]4[ كنيماستفاده ميبرندسن  براي كنترل فشار سيستم از روش
داشتن فشار از تنظيم حجم براي ثابت نگهبرندسن  در روش

ي و ساز شبيهاضلاع جعبه  در اين روش،.شوداستفاده مي
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را در هر گام زماني تعادلي در ضريب مختصات مكاني ذرات 
كنيم و در پايان تنظيم كه متناسب با فشار كل است ضرب مي

  محاسبه را حجم  مقدار ميانگين ،سازي سيستممرحله متعادل
   بدين منظور ابتدا فشار كل از رابطه زير محاسبه .كنيممي
  ]:2[ شودمي

)1(               2 1
3 3
NP E F r
V Vtot k ij ij

i i j
= + ⋅∑ ∑

<
  

Fij و  rijترتيب نيرو و فاصله بين دو ذره بهi و j ،Ek انرژي 
 .باشند تعداد كل ذرات تشكيل آلياژ ميN حجم و Vجنبشي، 

و جمله دوم ) بشيفشار جن( هاجمله اول فشار ناشي از حركت اتم
ضريب . باشدمي) فشار ويريال( ش بين ذراتناشي از برهمكن

  .آيدبدست مي) 2(از رابطه سازي يه حجم جعبه شبتنظيم

)2(                                      ( )1 *
1 3DT P P

QP
ξ

⎡ ⎤
= + −⎢ ⎥
⎣ ⎦

  
P آمده در هر گام زماني،اي كل بدستفشار لحظه P فشار 

زمان واهلش  QP گام زماني و DT، سازيمورد نظر براي شبيه
  .از مرتبه گام زماني استسيستم و 

  تابع توزيع براي تعيين ساختار سيستم، هاي مهميكي از كميت
يكديگر ها را نسبت به و نظم اتمكه ساختار موضعيشعاعي است 
تابع توزيع . دما و چگالي سيستم وابسته استكند و بهمشخص مي

شعاعي در صفر كلوين يك سري توابع دلتاي ديراك است كه 
در دماهاي غير صفر كلوين . دهندخلي بلور را نشان ميساختار دا
 و شود كه دليل آن افتيل ميگاوسي تيز تبد تابعاين تابع به
  اين توابع دلتا يا گاوسي . اشدب گرمايي ميخيزهاي

دهند كه چگالي موضعي در ساختارهاي بلوري خوبي نشان ميبه
يع ساختار در فاز ما. ثابت نيست و داراي تغييرات شديدي است

   پيوسته  از بين رفته و تابع توزيع شعاعي كاملاًبلوري كاملاً
ي كه ناشي از نظم كوتاه تنها يك قله در ابتداي منحن. شودمي

اين تابع . شود ديده مي يك قطر اتمي است فاصله تقريباًبرد در
  : ]2[  عبارت است ازVاي با حجم  ذرهN سيستم  يكبراي

)3(                                 ( ) ( )1g r r r
N

N N
ij

i j i
δ

ρ
= −∑ ∑

≠
  

، ijr چگالي ذرات و ρگيري زماني، دهنده ميانگيننشان <>
گيري زماني در طول اگر ميانگين.  استj و iهاي فاصله بين اتم

Mگام صورت گيرد، براي تابع توزيع شعاعي داريم :  
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( ),V r rΔ   اع  شـع هاي كروي بـه    حجم بين پوستهr   و r r+ Δ  را 
)دهد و   نشان مي  ),N r rK Δ        عملگر شمارش در گام زمـاني tk 

    .است
  

  تابع انرژي پتانسيل -2
چـن كوانتـومي     -ها از پتانسيل سـاتن    براي محاسبه نيروي بين اتم    

هـاي بـستگي قـوي    اين پتانسيل از نوع پتانـسيل  .استاستفاده شده
مكعبـي  است كه براي توصيف انـرژي عناصـر فلـزي بـا سـاختار               

 بـراي   از ايـن پتانـسيل    . اسـت ه معرفـي شـد    (FCC)مركز سـطحي    
ــرژي  ــبه ان ــه محاس ــرو در خوش ــاي و ني ــزي و ه ــاي ويژگــي فل ه

از  كلـي ايـن پتانـسيل       شـكل . اسـت اسـتفاده شـده   ها  نآساختاري  
 :]5[ شود ميمحاسبه) 5(رابطه 

)5 (                          ( )1
2

U V r csc ij ij i ii itot
i j i

ε ε ρ
⎡ ⎤
⎢ ⎥= −
⎢ ⎥
⎢ ⎥⎣ ⎦

∑ ∑
≠

  

)6(                                                          ( )
ijA

r
r

n
ij

ij
ij

ϕ
⎛ ⎞
⎜ ⎟=
⎜ ⎟
⎝ ⎠

  

)7(                            ( )
ijA

r
r

m
ij

i ij
ijj i j i

ρ ρ
⎛ ⎞
⎜ ⎟= =
⎜ ⎟
⎝ ⎠

∑ ∑
≠ ≠

  

  ]: 6[است  شدهارائه) 1( جدول پتانسيل در هايثابت
 

  . كوانتومي چن- ساتنپارامترهاي پتانسيل ):1(ل جدو
Ag-Au  Au  Ag پارامتر  

11  11  11  n  

7  8  6  m  

00554/0  00780/0  00394/0  ε (ev) 

052/75  581/53  524/96  c  

0670/4  0651/4  0691/4  A(Å)  
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rij    هاي  اتمفاصله بينi   و j  ،c            ،يـك پـارامتر بـدون بعـد مثبـت ε 
نـسيل كـه    ثابت پتا A و    مقادير ثابت  m و   nپارامتري با بعد انرژي،     

 براي كاربرد در    پتانسيلاين  هاي  ثابت . بعد طول است   پارامتري با 
  :]7[ شوندمحاسبه مياز روابط زير ها آلياژ
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  سازيجزئيات شبيه -3
 درصد اتمهاي طلا در Ag-X%Au )x آرايش اوليه بلورابتدا 
يك طور تصادفي روي هب Au و Ag اتم 4n3 با چيدن) آلياژ
شود و توليد مي Auبا درصدهاي مختلف  FCC مكعبي شبكه

   روي وجوه مكعب و Agهاي  اتمAg3Au  منظمبراي آلياژ
عكس   برAu3Ag  و براي آلياژمكعب روي رئوس Auهاي اتم

Ag3Auها را در ساختار  اتمfccسازيجعبه شبيه. چينيم مي 
  ذره1372 و آلياژهاي نامنظم از  ذره864از آلياژهاي منظم 

  فمتو ثانيه2/17سازي در حد شبيه تشكيل شده و گام زماني
 5000تعادل اوليه سيستم تعداد گام زماني براي رسيدن به. است
ابتدا . گيريم كلوين در نظر مي300دماي اوليه سيستم را . است
دهيم و با با دماي سيستم ميذرات سرعتي تصادفي متناسب به

 حركت را با روش داشتن مركز جرم سيستم، معادلاتثابت نگه
سپس سيستم مورد نظر را در دماي ]. 8[ كنيمسرعت ورله حل مي

هاي كميتخيز  و افت. رسانيمتعادل ترموديناميكي ميبهمذكور 
 بر حسب گام  و حجم انرژي پارامتر نظم،، فشارفيزيكي همانند

تعادل رسيدن سيستم بهدهنده ت نشانحول يك مقدار ثابزماني 
تغييرات  منحني تعادل رسيدن سيستمبراي نشان دادن به. باشدمي

  انرژي و حجم مربوط رامتر نظم، فشار، پا
سازي در بر حسب گام زماني شبيهرا  Ag-X%Au آلياژهايبه

   نشان )2(  را در شكلAg3Au و Au3Ag و آلياژهاي )1( شكل
   .ايمداده
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،  و پارامتر نظم فشار) الف،Ag-x%Au آلياژهاي  نمودارهاي تعادلي):1( شكل
  . بر حسب گام زماني حجم) ج وانرژي )ب

13 
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  )ج(
 فشار و ) الف،Ag3Au و Au3Ag آلياژهاي منظم  نمودارهاي تعادلي):2( شكل

  . حجم بر حسب گام زماني)ج  و انرژي)ب پارامتر نظم،
  
  

  
  )الف(

  
  )ب(

يند فرآ در در فاز جامد و مايع    ذره   864 شامل   Au3Ag ساختار آلياژ    ):3( شكل
 و Agرنـگ اتمهـاي     پـر طانق (K 1600) ، بK400 ) دماهاي، الف ذوب در

  .)باشند ميAuكم رنگ اتمهاي 
  

بعد از تعادل براي ذوب سيستم لازم بود كه دماي بلور را افزايش             
افـزايش داده و دوبـاره      كلـوين    01/0انـدازه   بـه را  دهيم، لـذا دمـا      

 1600  بـه 300رسانديم تـا دمـاي سيـستم از    تعادل ميبهسيستم را 
  ).4 و 3شكل  (آلياژ ذوب شودافزايش يافته و كلوين 

براي آشكارسازي ذوب سيستم نمودارهاي پارامتر نظـم، انـرژي،          
 در  Ag-X%Auحجم و چگالي بـر حـسب دمـا بـراي آلياژهـاي              

 رســم )6( در شــكل Au3Ag و Ag3Auو بــراي آليــاژ ) 5(شــكل 
  . اندشده

ارامتر كميت پ ـ ) 6(و  ) 5(هاي  رود در شكل  همانطوركه انتظار مي  
نظم كه معياري براي سنجش نظم سيستم اسـت در حالـت جامـد              
  تقريباً حـول مقـدار مثبـت و در حالـت مـايع حـول صـفر نوسـان                   
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  )الف(

  
  )ب(

در  در فاز جامد و مـايع       ذره 1372 شامل   Ag-80%Au ساختار آلياژ    ):4(شكل  
 رنـگ اتمهـاي    پرنقاط( K1400 ) ، بK400 ) الف دماهاي، يند ذوب درفرآ
Au و كم رنگ اتمهاي Agباشند مي(.  
  
انرژي و حجم سيستم با افزايش دمـا افـزايش يافتـه و در              . كندمي

چگالي هـم بـا     . كندمرحله گذار فاز يك جهش ناگهاني پيدا مي       
افزايش دما كاهش يافتـه و در مرحلـه ذوب يـك تغييـر ناگهـاني                

. دباش ـدهنده ذوب شدن سيـستم مـي      همه اين نمودارها نشان   . دارد
 )7( در شكل   rتابع توزيع شعاعي نيز قبل و بعد از ذوب بر حسب            

  .دهدمايع را نشان مياست كه گذار فاز از جامد بهرسم شده
توان از روي نمودارهاي حجم بر حسب دما، ضـريب انبـساط            مي

ــر حــسب دمــا گرمــاي نهــان ذوب و ظرفيــت    ــرژي ب حجمــي، ان
  .گرمايي آلياژ را در فشار ثابت محاسبه كرد
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  ، Ag-X%Auذوبچگالي بر حسب دما براي نمودارهاي  ):5( شكل
  .بر حسب دما چگالي) د  وحجم )انرژي، ج )ب، مپارامتر نظ )لفا
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 و Ag3Auآلياژهاي  بذوچگالي بر حسب دما براي  نمودارهاي ):6( شكل
Au3Ag، بر حسب دما چگالي ) د و حجم)ج  انرژي،) نظم، ب پارامتر)الف.  
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  . تابع توزيع شعاعي طلا در فاز جامد و مايع):7(شكل 

  
  سازينتايج شبيه -4

را با  )  ج -4(و   ) ج -3(هاي  تغييرات حجم بر حسب دما در شكل      
 طبـق    كلـوين  1100  تا 300در محدوده دمايي     دويك تابع درجه    

   .كنيمميبرازش ) 12(بطه را
)12(                                                      2( )V T a bT cT= + +  

   .شودمحاسبه مي) 13(رابطه  استفاده از ضريب انبساط حجمي با
)13 (                                            ( ) 1 ( )

( )p
p

V TT
V T T

α ∂⎡ ⎤= ⎢ ⎥∂⎣ ⎦
  

يب انبساط حجمي او ضر) 12(اي هجمل چندع تابثابت ضرايب 
  .استگزارش شده) 2(در جدول  Ag-x%Auبراي آلياژهاي 

را در )  ب-4(و )  ب-3(نمودارهاي انرژي بدست آمده از شكل 
حسب   درجه دو بر كلوين با تابع1100 تا 300محدوده دمايي 

نرژي اينكه در فشار صفر، آنتالپي با ادما برازش كرده و با توجه به
شكل ا بهتوان گرماي ويژه در فشار ثابت ربرابر است، بنابراين مي

  : زير محاسبه كرد
)14          (                                            ( ) ( )H T E T PV= +  
)15  (                                                   ( ) 2E T a bT cT= + +  

)16     (                                       ( ) ( )
p

p

H T E T
C

T T
⎛ ⎞∂ ∂

= =⎜ ⎟⎜ ⎟∂ ∂⎝ ⎠
  

)17         (                                                        2pC b cT= +  
 )3(در جدول و ظرفيت گرمايي در فشار ثابت ) 15(ضرايب تابع 

  .استثبت شده
  
  



                                                                    Ag-Au ديناميك مولكولي ذوب آلياژ منظم و نامنظم سازيشبيه
  

  
  Ag-Au. و ضريب انبساط حجمي آلياژهاي V(T) ضرايب تابع ):2 (جدول

α*10-5(K-1) (MD) (exp.) c(Ǻ3/K2)  b(Ǻ3/K)  a(A3) مواد  
37/5  
26/4  

23252 07/1  00065/0  Au 

27/6  23234 08/1  00066/0  Ag-90%Au 

38/6  23220 09/1  00069/0  Ag-80%Au 
50/6  23207 10/1  00071/0  Ag-70%Au 
89/6  23204 15/1  00079/0  Ag-60%Au 
79/6  23196 14/1  00075/0  Ag-50%Au 
61/6  23196 12/1  00073/0  Ag-40%Au 
05/7  23225 15/1  00085/0  Ag-30%Au 
23/7  23237 18/1  00087/0  Ag-20%Au 
46/7  23252 23/1  00089/0  Ag-10%Au 
56/7  
67/5  23287 22/1  00094/0  Ag 

43/6  14572 69/0  00042/0  Au 3 Ag 

13/7  14654 73/0  00054/0  Ag 3 Au 

  
  .فشار ثابت  درAg-Au آلياژهاي (CP) و ظرفيت گرمايي E (T)ضرايب تابع ): 3 (جدول

CP×10-6 (MD) (exp.) ( )2.Katom
evc
 

( )Katom
evb .
 

)(eva
×10-8 

 مواد

92/265  

81/263  86/3-  00024/0  83/3  Au 

28/265  78/3-  00024/0  88/3  Ag-90%Au 

86/246  69/3-  00024/0  86/3  Ag-80%Au 
32/265  61/3-  00024/0  05/4  Ag-70%Au 
22/265  34/3-  00024/0  21/4  Ag-60%Au 
61/264  43/3-  00024/0  09/4  Ag-50%Au 
21/268  52/3-  00024/0  04/4  Ag-40%Au 
63/266  24/3-  00023/0  84/4  Ag-30%Au 
94/265  16/3-  00023/0  48/4  Ag-20%Au 
19/266  08/3-  00023/0  55/4  Ag-10%Au 
81/264  

62/263  01/3-  00023/0  81/4  Ag 

08/266  64/3-  00024/0  68/3  Au 3 Ag 

07/266  21/3-  00023/0  67/4  Ag 3 Au 
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  Ag-Au. آلياژ (Q)هان  و گرماي ن(E)، انرژي بستگي (Tm)سازي و تجربي دماي ذوب  مقادير شبيه):4 (جدول
Q(ev) (MD) 

(exp.) 
E(ev/atom) (MD) 

(exp.) 
Tm(K) (MD) 

(exp.) 
 مواد

125/0  

131/0  
80/3-  

81/3-  
1380 
1337 Au 

131/0  71/3-  1400 Ag-90%Au 

112/0  62/3-  1380 Ag-80%Au 
104/0  52/3-  1370 Ag-70%Au 
102/0  45/3-  1360 Ag-60%Au 
113/0  36/3-  1340 Ag-50%Au 
122/0  27/3-  1330 Ag-40%Au 
102/0  17/3-  1310 Ag-30%Au 
112/0  10/3-  1280 Ag-20%Au 
104/0  02/3-  1290 Ag-10%Au 
088/0  

098/0  
94/2-  

95/2-  
1300 
1235 Ag 

112/0  57/3-  1380 Au 3 Ag 

103/0  15/3-  1280 Ag 3 Au 

  

  گرماي نهان ذوب حاصل از انرژي بستگي و دماي ذوب، 
 در جدول Ag-Au آلياژ ي را برا]9 [سازي و مقادير تجربيشبيه

  .ايمگزارش كرده) 4(
شود كه توافق سازي مشاهده ميبا مقايسه مقادير تجربي و شبيه

دهنده دقيق بودن خوبي بين آنها وجود دارد كه اين هم نشان
  .سازي و پتانسيل برهمكنشي و صحت نتايج استروش شبيه

  

  گيرينتيجه -5
 استفاده از تكنيك  باAg-Auگذار فاز آلياژ در اين پژوهش 

مورد مطالعه قرار  NPTدر هنگرد ديناميك مولكولي سازي شبيه
 گرماي ، نقطه ذوب، انرژي بستگيكي نظير فيزيخواصو گرفت 

وابستگي دمايي ضريب انبساط حجمي و ظرفيت  ،نهان ذوب
   منظم و نامنظمهايگرمايي ويژه در فشار ثابت براي آلياژ

Ag-Auدست آمده براي فلزات طلا و  به نتايج.است محاسبه شده
نقره توافق خوبي با مقادير تجربي دارند كه دليل بر دقيق بودن 

  .سازي استنتايج شبيه
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