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 چکیده

ت نفوذ اکسیژن م واکنش و سرعآوردن دمای انجام واکنش، مکانیس واکنش حرارتی بین مخلوط فلز آلومینیوم با اکسید نیکل به منظور بدست     

مورد بررسی قرار گرفت. برای مدل کردن  LAMMPSو با استفاده از نرم افزار  انجامدر ساختار آلومینیوم با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی 

، 722، 522با ابعاد نانو در نظر گرفته شد. شبیه سازی در دماهای  استفاده شد. جعبه شبیه سازی Reaxffبرهمکنش های بین اتم ها از میدان نیرو 

دمای واکنش را برای ترکیب فلز آلومینیوم با  ،انجام شد. نتایج حاصل از شبیه سازی مولکولی NVE کلوین در هنگرد  0322و  0022، 0022

چنین نتایج بررسی فرآیند دارد. هم K 1/0031آزمایشگاهی یعنی  خوانی بسیار خوبی با مقدارکند که همپیش بینی می K 0030اکسید نیکل مقدار 

 s 2m-1ا اتم های اکسیژن با ضریب نفوذ تقریب ،دهد که جابجایی اتم آلومینیوم کمتر از اتم های اکسیژن و نیکل است و در طی واکنشنشان می

ازی نشان همچنین نتایج شبیه س اکسید آلومینیوم را تشکیل دهد.کند تا ساختار پایدار ل ساختار آلومینیوم مذاب نفوذ میبه داخ 13/3×1-02

 یابد. قدار ضریب نفوذ اکسیژن افزایش میدهد که با افزایش دما ممی

 

 .Reaxff، شبیه سازی دینامیک مولکولی، میدان نیرو Al/NiOواکنش ترمیت، سیستم  :واژه های کلیدی

 

 . مقدمه0

مواد واکنش پذیر، جامدهایی هستند که امکان منفجر شدن آنها در حالت عادی وجود ندارد، ولی اگر در معرض گرما، اصطکاک یا ضربه      

کاهش اتفاق می افتد و بسته به نوع مواد واکنش دهنده قادر به آزاد کردن مقدار زیادی از انرژی ترمودینامیکی با -قرار گیرد، واکنش اکسایش
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و این امکان  باشدده توسط مواد منفجره ی متداول میاین مواد می توانند انرژی ای را بوجود آورند که فراتر از انرژی تولید ش هستند. سرعت بالا

 -مخلوط فلزهای ه. مواد واکنش پذیر در گرو]0[دهند تا بدون افزایش اندازه یا وزن، کارایی را به شکل چشمگیری افزایش دهیم یرا به ما م

. در بین این سه دسته، ترمیت ها به [5]شوند پلیمر طبقه بندی می –و فلز  [4-3]فلز )بین فلزی( -های فلزمخلوط، [0-0]فلز )ترمیت ها(  اکسید

اکنش و از اهمیت بیشتری برخوردار هستند. این دسته، مخلوط پر انرژی از مخلوط فلز و اکسید فلز هستند که طی یک انخاطر کاربردهای فراوانش

 .[6-9]( 0دهند )معادله اکسایشی اکسید فلز پایدارتری را تشکیل می

     A + MO → M + AO + (0)                                                                                                  گرمای زیاد  

در حالی  0175در سال ، [1]اولین بار توسط شیمیدان آلمانی، هنس گولداشمیت "ترمیت"ی فلز هستند. عبارت نشان دهنده Mو   Aکه در آن 

م، روی، تانیوتواند آلومنیوم، منیزیم، تیکند. در واکنش های ترمیت، فلز میکرد فلزات با خلوص بسیار بالا را تولید کشف شد که او تلاش می

احت و به دلیل داشتن مزایایی از قبیل تمایل زیاد برای اتصال با اکسیژن، فراوانی، کنترل ر و بور باشد. در بین فلزات ذکر شده، آلومنیوم سیلیکون

 .[7]فعالیت بالا بیشترین استفاده را در واکنش های ترمیت دارد 

، اکسید تنگستن [06-09]، اکسید مولیبدن [04-05]،  اکسید مس [02-00]شوند شامل اکسید آهن معمولا استفاده میلز متداولی که اکسیدهای ف

تواند رمازا بوده و دمای واکنش آنها میشدت گ باشند. واکنش های ترمیت بهو غیره می [00-04]، اکسید نیکل [07-02]، اکسید بیسموت [01]

 بر روی تئوری، تحقیقات بسیار اندکی از نقطه نظر [0و02و04و07و04-06]. در مقایسه با کارهای تجربی [03-05]کلوین هم افزایش یابد 4222تا 

یی و رماگلکترونی پویشی، آنالیزهای الکترو. بر اساس آنالیزهای تجربی از قبیل میکروسکوپ ا[3-00]های ترمیت انجام شده است واکنش

توان مشخصه های واکنش از قبیل دمای واکنش، مکانیسم واکنش و مقدار انرژی آزاد شده و بسیاری مشخصه های کالریمتری روبشی افتراقی می

. هنگامی که بررسی تجربی بر روی خواص انرژیتیکی واکنش های ترمیت مورد نیاز است، تکنیک های محاسباتی [04-06]دیگر را تعیین کرد 

ده تواند برای طراحی و پیش بینی عملکرد این دسته از مواد بکار برلی به عنوان یک تکنیک قدرتمند میزی دینامیک مولکواز جمله شبیه سا

رد. به بر اساس دینامیک مولکولی انجام می گی تئوریشود. بنابراین، در جهت درک بیشتر و عمیق تر از فرایند واکنش های ترمیت، مطالعات 

ند این اشوند، بنابراین باید میدان نیروی ویژه ایی انتخاب شود که بتوترمیت پیوندها شکسته و تشکیل می دلیل اینکه در طی انجام واکنش های

یک تکنیک قدرتمند محاسباتی برای  (Reaxff)تغییر در پیوندها را نشان دهد. در بین بسیاری از میدان های نیروی موجود، میدان نیروی انفعالی 

  .[09]بررسی، توسعه و بهینه کردن خواص مواد ترمیت می باشد 

 یمیدق یاز روشها عتریمرتبه سر نیکه چند وندهایکسته شدن پو ش لیآن در مدل کردن تشک ییتوانا Reaxff یروین دانیم تیمز نیمهم تر

 را،یگزارش شده است. اخ Reaxff یروین دانیبا استفاده از م تیترم یواکنش ها یبر رو یاندک اریاست. تاکنون مطالعات بس یکوانتوم کیمکان

کردند. آنها  یبررس Reaxff یروین دانیم یریرا با به کارگ 3O2Al/Fe تیواکنش ترم یمولکول کینامید یساز هی[ شب00] رانشژو  و همکا

 یرا به عنوان دما نیکلو 0352آنها  ن،یکردند. همچن یواکنش را بررس نیاحتراق ا ییو کارا ندیفرا فیرا در جهت توص وندهایدر پ راتییتغ

 یمولکول کینامیرا با روش د 2Al/SiO تی[ رفتار واکنش ترم01و همکارانش ]  نگپی – نیبه دست آوردند. ج کیتکن نیاواکنش با استفاده از 

بر  .ابدییزمان موثر انجام واکنش کاهش م ،یآغاز یدما شیکه با افزا افتندیقرار دادند. آنها در یمورد بررس Reaxff یروین دانیو استفاده از م

 نه،یزم نیپرداخته است. در ا Al/NiO تیکامل رفتار واکنش ترم فیاست که به توص یگزارش نیو کامل تر نیمطالعه اول نیما، ا یها افتهیاساس 

https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&spell=1&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQBQgbKAA
https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&spell=1&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQBQgbKAA
https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&spell=1&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQBQgbKAA
https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&spell=1&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQBQgbKAA
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 واکنش یتئور یبه بررس ی. آنها بطور مختصر و سطحمی[ انجام شده است، اشاره کن04که توسط ون  و همکارانش ] یابه مطالعه میتوان یما م

 نیما از انجام ا که یشد. اهداف یساختار بررس رییتغ یدما بر رو ریاز مقاله خودشان پرداختند که در آن فقط تاث یبه عنوان بخش  Al/NiO تیترم

 واکنش از نظر سمیمکان نییانجام واکنش، تع یدما نییتع ند،یدر طول انجام فرا Al/NiO تیترم ستمیس یرفتار حرارت یشامل بررس میپروژه دار

 است. یمولکول کینامید یساز هیتوسط شب ومینیبه داخل ساختار آلوم ژنیو سرعت نفوذ اکس ییایمیش یاوندهیپ لیشکسته شدن و تشک

 

 

 جزئیات شبیه سازی. 2

 (.0)معادله  ردیگ یقرار م لیو تحل یمورد بررس یمولکول کینامید یساز هیبا استفاده از شب ریز تیپروژه واکنش ترم نیدر ا     

0(+3Ni                                                                                      3O2Al+3NiO→Al2 

[. 3و00و01-07انجام شده است ] Lammpsافزار  توسط نرم NiOو  Alباتیترک نیب یواکنش حرارت یمولکول یساز هیشب یمحاسبات برا یتمام

 هیاستفاده شده است. جعبه شب NVEبه همراه هنگرد  کلین دیو ساختار اکس ومینیآلوم نیب یمدل کردن برهمکنش ها یبرا Reaxff روین دانیاز م

 یاستفاده م Nose-Hoverثابت نگه داشتن دما  از ترموستات  یکه برا رسدیم ییبه تعادل دما ps 10به مدت  NVTدر ابتدا توسط هنگرد  یساز

قرار  یمورد بررس یقرار گرفته و سپس واکنش حرارت NVEتحت هنگرد    422psبه مدت یساز هیجعبه شب یی[. پس از تعادل دما3-00شود ]

 در نظر گرفته شده است.  0fsیساز هیشب یمورد استفاده در تمام یزمان م. گاردیگیم

 

 Reaxff روین دانیم .2-5

و زمان بر هستند،  دهیچیپ اریمحاسبات بس نیکه ا ییشود و از آنجایاستفاده م یمعمولا از محاسبات کوانتوم ییایمیش یواکنش ها یبررس یبرا     

اسبات مح یها تیمحدود یمولکول کینامیروش د نیب نیمختلف بوجود آورده است. در ا یها ستمیتعداد اتم و انواع س یبرا ییها تیمحدود

در نظر  یساز هیشب نیرا در ح ییایمیش یها وندیپ لیتشک ایتواند شکسته شدن و یمرسوم نم یروین یها دانیم یریندارد اما با بکارگ اکوانتوم ر

برهمکنش  یکه تمام نیراستا شکل گرفت که علاوه بر ا نیدر ا Reaxff روین دانیم نیپردازد. بنابرا یم یکیزیف یبه برهمکنش ها شتریو ب ردیبگ

موجود  یوندهایاز پ یخبر ایدهد و  لیتشک یدیجد ییایمیش وندیپ یساز هیشب نیرا دارد که در ح تیقابل نیا رد،یگ یرا در نظر م یکیزیف وندیو پ

 [: 07-40شده است] لیتشک ریمانند ز یاز توابع برهمکنش مختلف Reaxff روین دانیاتم و مولکول ها شکسته شوند. م ییجابجا نیدر ح

Etotal = Ebond + Eunder + Eover + Eval + Etorsion + EvdWaals + Ecoulomb                            )4( 

 شده از دو بخش:  لیمعادله تشک نیا

م ات تیکمتر از ظرف وندیتعداد پ لیتشک یبرهمکنش برا یانرژ underE وند،یبرهمکنش پ یانرژ bondEشامل  یوندیبرهمکنش پ ی( انرژالف

 Evalداشته باشد(،  وندیپ 3از  شیب یتیظرف 3)مثلا کربن  اتم تیاز ظرف شیب وندیتعداد پ لیتشک یبرهمکنش برا یانرژ overEها(،  کالی)راد

 .یاهیزاو چشیبرهمکنش پ یانرژ torsE ه،یزاو راتییتغ کنشبرهم یانرژ

 است.  یبرهمکنش کولومب یانرژ coulombEو  یبرهمکنش جاذبه و دافعه واندروالس یانرژ vdWaalsEشامل  یوندیپ ریبرهمکنش غ یب( انرژ 
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 کیمکان یاز مدل ها شتریبه مراتب ب یبا سرعت یمیدر قالب کوانتوم ش وندهایپ لیمدل کردن تشک Reaxff روین دانیم تیو مز زیوجه تما نیاول

ه در است ک یجفت اتم نیب وندیپ صیمربوط به تشخ روین یها دانیم ریبا سا Reaxff روین دانیم زیوجه تما نیا گریاست. به عبارت د یکوانتوم

  .[42-40شود] یم نییتع ریقرار دارند و توسط رابطه ز گریکدیاز  rij صلهفا

 

𝐁𝐎𝐢𝐣 = 𝐁𝐎𝐢𝐣
𝛔 + 𝐁𝐎𝐢𝐣

𝛑 + 𝐁𝐎𝐢𝐣
𝛑𝛑 = 

 

𝐞𝐱𝐩 [𝐩𝐛𝐨𝟏 (
𝐫𝐢𝐣

𝐫𝟎
𝛔)

𝐩𝐛𝐨𝟐

] + 𝐞𝐱𝐩 [𝐩𝐛𝐨𝟑 (
𝐫𝐢𝐣

𝐫𝟎
𝛑)

𝐩𝐛𝐨𝟒

] + 𝐞𝐱𝐩 [𝐩𝐛𝐨𝟓 (
𝐫𝐢𝐣

𝐫𝟎
𝛑𝛑)

𝐩𝐛𝐨𝟔

] 

 (3) 

هستند. متناسب با  یتجرب یپارامترها bopو  یتعادل وندیطول پ j ،0rو  iاتم  نیب وندیپ وندیطول پ j ،ijrو  iاتم  نیب وندیمرتبه پ BOijمعادله  نیا در

توابع  نیمربوط به ا بیضرا نجایشوند. نکته قابل توجه و مهم در ا نییثوابت آن تع دیبا π یوندهایچندگانه و پ گانه،ی وندیهر جفت اتم و نوع پ

-40ت آورد ]مواد مختلف بدس یبرا یکوانتوم میتوان با استفاده از محاسبات مستقیآنها وجود نداشت م یبرهمکنش است که اگر معادل تجرب

و  شود. هونگیماستفاده  Reaxff روین دانیجامد از م یساختارها یساز هیو شب یبررس یدهد که براینشان م نهیزم نیدر ا ی[. مطالعات قبل42

 دانینوع م نیبردن ا اند. آنها با بکاراستفاده کرده Reaxff روین دانیاز م ومینیشدن ساختار نانو ذرات آلوم دیاکس یبررس ی[ برا44همکارانش ]

 نیداشت. همچن یوبختوافق  یتجرب یبا پارامترها که یگزارش دهند به طور یرا به خوب ومینیشدن نانوذرات آلوم دیاکس سمیتوانستند مکان روین

 دانیم نیا یریاند. آنها با بکارگاستفاده کرده Reaxff روین دانیاز م 3O2/Al2SiOدر ساختار  ومیتینفوذ ل یبررس ی[ برا43و همکاران ] نیاستاد حس

صورت  راتییآنها، تغ قینند. در تحقک فیتوص یکیتیو انرژ یکیتینیاز نظر س ومیو آلومن کایلیرا به س میتیالحاق ل سمیتوانستند مکان تیبا موفق روین

مورد  روین دانیم نیا و یمولکول کینامید یساز هیبا استفاده از شب تیواکنش ترم نیا یعملکرد احتراق نیو همچن ییایمیش یوندهایگرفته در پ

 نیشده باشد گزارش نشده است و ا یبررس روین دانیم نیا یریبا بکارگ Al/NiO تیترم ستمیس نکهیبر ا یمبن یمطالعه قرار گرفت. تا الان گزارش

در  دیسه نوع برهمکنش را با Al/NiO بیترک یبرا یواکنش حرارت یدر نظر داشت که در بررس دیباشد. بایم نهیزم نیمورد در ا نیاول قیتحق

موجود در  Oو  Ni یها اتمبا  Al یو برهمکنش اتم ها گریکدیبا  Al یبرهمکنش اتم ها گر،یکدیبا   NiO ینظر گرفت، برهمکنش اتم ها

در توابع  ازیمورد ن یپارامترها یتمام نیاستفاده شده است. بنابرا زیمنظور ن نیا یبرا یکه از اطلاعات گزارش شده از مقالات قبل NiOساختار 

برهمکنش  ی[، برا40همکاران ] و نیاز گزارش شا NiوAl  نیبرهمکنش ب یبرا نهیزم نیموجود در ا یاز مطالعات قبل Reaxff روین دانیبرهمکنش م

Ni-Ni  وNi-O [و برا45از مطالعه ناوارو  و همکاران ]برهمکنش  یAl-Al  وAl-O [ استفاده شده است44هونگ و همکارانش ] قیاز تحق. 

 

 جعبه شبیه سازی .2-2

قرار گرفته است. در  NiOجعبه شبیه سازی از سه لایه مجزا تشکیل شده است که شامل دولایه آلومینیوم است و در بین آنها یک لایه ساختار      

 شماتیکی از آن قابل مشاهده است. 0شکل 
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 . جعبه اولیه شبیه سازی5شکل 

فاصله دارد و جعبه شبیه سازی دارای ابعاد  نانومترÅ( (3/2 ) (آنگسترم NiO 3لازم به ذکر است که لایه آلومینوم از لایه 

096/07×096/07×166/40 3Å  اتم نیکل جای داده است. 511اتم اکسیژن و  511اتم آلومینیوم،  963است و در درون خود تعداد 

 نتایج و بحث .9

 در ابتدای کار بایستی صحت نتایج مورد بحث و بررسی قرار گیرند بنابراین به بررسی ساختار آلومینیوم و اکسید نیکل بصورت مجزا پرداخته     

 شود. پرداخته می Al/NiOو سپس به بررسی واکنش حرارتی ترکیب می شود 

 . ساختار خالص9-5

شود. برای این منظور بررسی می Reaxffخالص با در نظر گرفتن میدان نیرو  NiOو  Alبه منظور بررسی صحت نتایج ابتدا خواص ساختاری      

ساخته شد. سپس ساختارهای  3Å 1/02×1/02×5/60و اکسید نیکل با ابعاد 3Å 05/02×05/02×52/32دو جعبه شبیه سازی شامل آلومینیوم با ابعاد

به تعادل ساختاری رسیدند که در  NPTبوسیله روش دینامیک مولکولی تحت انسمبل  atm 0و فشار  K 422آلومینیوم و اکسید نیکل در دمای 

در نظر گرفته شده است. نتایج حاصل از شبیه سازی دینامیک مولکولی مربوط به  ps 022و زمان کل شبیه سازی  fs 0ی این شبیه سازی گام زمان

دهد که در ابتدای نشان می 0شود. شکل مشاهده می 3تا  0ازی در شکل های ساختار آلومینیوم یعنی تغییرات دما، حجم و انرژی هنگام شبیه س

 کنند. نوسان می K 071رسد و حول دمای از چند مرحله به تعادل دمایی می است و پس دما زیاد بوده ،شبیه سازی

 

 . تغییرات دما نسبت به زمان شبیه سازی برای آلومنیوم خالص2شکل 

https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=3&ved=0ahUKEwiu1YqN8MXOAhUUOsAKHaqWCsMQjBAILDAC&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25C3%2585&usg=AFQjCNH-lve9GxuEbpHS1FRWycW4VgVtNg&sig2=W3PV7y_zhhXadSyWwEBvZA&bvm=bv.129759880,d.ZGg
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دهد که در ابتدا حجم جعبه زیاد بوده و سپس با نزدیک شدن به تعادل، حجم کاهش ( نشان می4جعبه شبیه سازی )شکل  بررسی نمودار حجم

 می یابد و با گذشت زمان حجم ثابت باقی ماند و در حال نوسال حول مقدار ثابتی خواهد بود و سیستم به تعادل می رسد. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ان شبیه سازی برای آلومنیوم خالص. تغییرات حجم نسبت به زم9شکل 

ا گذشت زمان شبیه سازی زیاد بوده است که ب K 071آنگسترومی بین لایه ها در دمای  3شویم که انتخاب فاصله توجه به این نمودار متوجه میبا 

 شود که حجم سیستم به تعادل رسیده و تمایلی به تغییر ندارد. مشاهده می

رسد به تعادل می ps02دهند که جعبه شبیه سازی پس از گذشت تقریبا نشان میشود و نتایج ( نیز رفتار مشابهی دیده می3شکل در نمودار انرژی )

 و هیچ تمایلی به تغییرات ندارد و حول یک مقدار ثابت در نوسان است.

 

 . تغییرات انرژی کل و انرژی پتانسیل نسبت به زمان شبیه سازی برای آلومنیوم خالص4شکل 

 

 شود. هده میبه ساختار اکسید نیکل مشا برای تغییرات دما، حجم و انرژی برای جعبه شبیه سازی مربوطدهد که رفتار مشابهی بررسی ها نشان می

بکار رفته در شبیه سازی مولکولی مناسب باشند، باید خواص ساختار کریستالی آلومینیوم  Reaxffزمانی که ضرایب مورد استفاده در میدان نیرو 

ه خوب پیش بینی نماید. بنابراین به منظور بررسی ساختار کریستالی آنها و همچنین بررسی صحت نتایج شبی و اکسید نیکل را در دما و فشار محیط
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 ساختار که است سیستم ساختار تعیین برای مهم کمیتهای از یکی RDFشود. استفاده می g(r) ( یا RDFتوزیع شعاعی ) سازی از آنالیز تابع

ذره ایی و حجم   Nبرای یک سیستم  تابع  است. این وابسته سیستم چگالی و به دما و کندمی مشخصبه یکدیگر  نسبت را اتمها نظم و موضعی

V  :عبارت است از 

g(r) =
1

ρN
〈∑ ∑ δ(r − rij)

N
J≠i

N
i 〉                                                      (5)                                      

 صورت گام M طول در زمانی میانگین گیری اگر است.  jو  iاتمهای  بین فاصله rij و ذرات چگالی ρزمانی،  میانگین گیری نشاندهنده <> 

 داریم: شعاعی توزیع تابع برای گیرد،

   g(r) =
∑ Nk

M
k=1 (r+ ∆r)  

N

2
Mρ V(r+ ∆r) 

                                                                                           (6)               

V(r + ∆r)  شعاع به کروی های پوسته بین حجم r   وr + ∆r دهد.را نشان می 

  Nk(r + ∆r)زمانی گام در شمارش عملگر tk است. 

برای ساختار اکسید نیکل حاصل  Ni-Oبرای ساختار آلومینیوم و اتم های  Al-Alمربوط به اتم های  RDFبه ترتیب، نمودارهای  6و  5در شکل 

 از شبیه سازی با ساختار اصلی قبل از شبیه سازی مقایسه شده است. 

 

 یکلوین قبل و بعد از شبیه ساز 235در دمای  Al-Al. نمودار تابع توریع شعاعی مربوط به 7شکل 

آنگستروم  15/0آلومینیوم دقیقا برای دو حالت قبل و بعد شبیه سازی در نقطه  RDFشود اولین پیک موجود در نمودار که مشاهده می همانطور

قبل از شبیه  RDFگردد. رفتار مربوط به نمودار شبیه سازی به دلیل این است که یک ها نیز مطابقت خوبی مشاهده میواقع شده اند. برای سایر پ

ند و ات که در حین شبیه سازی ایجاد شدهازی حاصل از تعداد زیادی ساختار اسمربوط به بعد از شبیه س RDFسازی فقط یک ساختار است، اما 

 به دلیل نوسان اندکی که در شبکه کریستالی در حین شبیه سازی وجود دارد این رفتار بدیهی است.

که اولین ددهنشود. نتایج نشان میبل و بعد از شبیه سازی مشاهده میبرای ساختار اکسید نیکل ق Ni-Oمربوط به اتم های  RDFنمودار  6در شکل 

آنگستروم برای هر دوحالت قبل و بعد از شبیه سازی کاملا بر روی هم واقع شده است و نتایج شبیه سازی نشان دهنده  25/0پیک مربوط در نقطه 

 هم خوانی بسیار خوب خواص ساختاری مربوط به اکسید نیکل است. 
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توان بیان کرد که انتخاب می RDFربوط به تعییرات حجم، دما، انرژی جعبه شبیه سازی و همچنین نمودارهای بنابراین به استناد نتایج شبیه سازی م

 و همچنین ضرایب مربوط به آن، انتخاب صحیح بوده و توانسته نتایج شبیه سازی بسیار خوب و قابل قبولی را ارائه کند.   Reaxffمیدان نیرو 

 

 کلوین قبل و بعد از شبیه سازی 235در دمای  Ni-O. نمودار تابع توریع شعاعی مربوط به 6شکل

 

 Al/NiO. بررسی واکنش 9-2

به منظور مشخص شدن دمای واکنش نیاز است در یک بازه دمایی شبیه سازی انجام شود که با بررسی تغییرات دمای واکنش را بدست آورد.      

انجام شده است.  ps 022به مدت  fs 0با گام زمانی  NPTشبیه سازی دینامیک مولکولی با انسمبل  K 0222-422ه دمایی برای این منظور در باز

از آنجایی که در به تعادل رسیده است.  ps 0و دینامیک مولکولی  NVTلازم به ذکر است که قبل از این مرحله، جعبه شبیه سازی توسط انسمبل 

 دمای واکنش تغییرات انرژی و حجم سیستم زیاد است برای بدست آوردن دمای واکنش از این دو پارامتر استفاده شده است. 

 بیه سازیدهند با افزایش دما تغییرات جعبه ششود. همانطور که نتایج نشان میمشاهده میتغییرات حجم جعبه شبیه سازی با افزایش دما  9در شکل 

های  شود فاصله بین اتمافزایش دما باعث می دانیمشود. همانطوری که مینیست اما با یک شیب ثابت زیاد میزیاد  K 722در دماهای کمتر از 

 K 722است پس در دماهای بالاتر از  K 744موجود در شبکه کریستالی آلومینیوم و اکسید نیکل زیاد شود. از آنجایی که دمای ذوب آلومینیوم 

که این لزوما  داشته باشد، K 0222شود حجم سیستم یک تغییر بسیار ناگهانی در دمای کند و باعث میر  آلومینیوم شروع به ذوب شدن میساختا

ا افزایش بدمای واکنش نیست اما شرایط برای واکنش اتم های اکسیژن موجود در ساختار اکسید نیتروژن و آلومینیوم در حال آماده سازی است. 

به بعد تغییرات حجم جعبه شبیه سازی با افزایش دما یک روند کاملا خطی است. بنابراین سیستم به  K 0022دهند که از دمای ما نتایج نشان مید

وط مرب K 722-0222رخ داده است و نظر به اینکه بازه   0022تا  K 722یک حالت تعادل رسیده است. بنابراین تغییرات فازی و یا واکنش در بازه 

 واکنش اتفاق افتاده است. K 0022-0022به ذوب آلومینیوم است بنابراین در بازه 

تغییرات انرژی پتانسیل سیستم حاصل  1شود. در شکل انسیل جعبه شبیه سازی استفاده میبه منظور تعیین دقیق تر دمای واکنش از تغییرات انرژی پت

طی افزایش خ دهند با افزایش دما انرژی پتانسیل جعبه شبیه سازی با یک روند کاملاج نشان میاز شبیه سازی نشان داده شده است. همانطور که نتای
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دهد شبکه جامد فلزی با افزایش دما به سمت تغییرات پیش می رود و کاهش انرژی در واقع ضعیف تر شدن تعادل سیستم کند و نشان میپیدا می

 را به ارمغان می آورد.

 
 Al/NiO. تغییرات حجم جعبه شبیه سازی با افزایش دما برای سیستم ترمیت 7شکل

 

)معادلات  کند و دیگر خطی نیستبه بعد با افزایش دما تغییرات انرژی پتانسیل از روند قبلی تبعیت نمی K 722دهند که از دمای نتایج نشان می

است پس این روند برای دماهای بالاتر  K 744از آنجایی که دمای ذوب آلومینیوم دهند(. خوبی این تغییر روند را نشان می خط روی نمودار به

به بعد  K 0022ای کنند که از دمنتایج شبیه سازی تایید میبه دلیل شروع به ذوب شدن آلومینیوم کاملا قابل انتظار و پیش بینی است.  K 722از 

ی پتانسیل با افزایش کنند که روند افزایشی انرژبت است. بنابراین نتایج تایید میشیب ثاروند تغییرات انرژی پتانسیل با دما یک روند کاهشی با 

 K 0022-0022افتد. بنابراین در بازه دمایی قطعا در این میان واکنش اتفاق میدما با شیب ثابت تبدیل شده به روند کاهشی انرژی پتانسیل، که 

رسم شود، محل  K 0022و دماهای بالاتر از  K 0022بین نقاط انرژی در قبل از دمای  این واکنش در حال شکل گیری است و چنانچه خطی

 خواهد بود بنابراین این دمای واکنش است.  K 0030تقاطع این خطوط تقریبا دمای 

ز دماهای بعد از واکنش تر ای پتانسیل سیستم در دمای های قبل از واکنش بیشباید انرژاز آنجایی که این واکنش یک واکنش گرمازا است بنابراین 

که مقایسه آن با نتایج حاصل از شبیه سازی نشانگر همخوانی و  [46]است  K 1/0031باشد. دمای واکنش نتایج تجربی ارائه شده در این زمینه 

 انطباق بسیار خوب آنها با یکدیگر است.

 ps 422به مدت  fs 0با گام زمانی  NVEشبیه سازی دینامیک مولکولی با انسمبل  522و  K 0322  ،0022 ،0022 ،722در پنج دمای مختلف 

به تعادل دمایی  NVTبا انسمبل  ps 02انجام شده است. لازم به ذکر است که برای رسیدن به تعادل دمایی، جعبه قبل از انجام شبیه سازی، به مدت 

 ده است.رسی
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 Al/NiO. تغییرات انرژی پتانسیل شبیه سازی با افزایش دما برای سیستم ترمیت 5 شکل

 

 که نتایج نشان همانطورابعی از زمان نشان داده شده است. دمای جعبه شبیه سازی ت نمودار 7شکل در 

 شود و در صورتی که به دمای مطلوب برای واکنش برسد واکنش شدیدی انجام جعبه شبیه سازی به مرور زیاد می می دهد با افزایش زمان دمای 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . دمای جعبه شبیه سازی تابعی از زمان3 شکل

گردد تا به تعادل دمایی برسد. هر چه دمای تعادل اولیه تر زیاد می می شود که افزایش زیادی در دما خواهد داشت و سپس دما با یک شیب ملایم

افزایش شدید دما  K 522دهند که برای دمای تری رخ خواهد داد. نتایج نشان میدمای واکنش نزدیکتر باشد افزایش دما در زمان کم سیستم به

 را نداریم یعنی واکنش در این دما اتفاق نخواهد افتاد.

قبل و  K 0022بیشتر فرآیند واکنش دمایی، به بررسی جعبه شبیه سازی در دمای بررسی است به منظور  K 0030با توجه به این که دمای واکنش 

نشان  00شود. تغییر موقعیت اتم ها و نوع پیوندها با گذشت زمان شبیه سازی در شکل پرداخته می NVEبعد از شبیه سازی دینامیک مولکولی 

شوند. با شروع نانومتر از هم مشاهده می 3/2صله بصورت منظم و با فا NiOو  Alداده شده است. در زمان صفر ساختار شبکه ای مربوط به ساختار 
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رسند که در این دما جنبش اتم ها بسیار زیاد است و ساختار مولکولی به تعادل می K 0022شبیه سازی مولکولی دمای اتم های داخل جعبه در 

اتم های آلومینیوم به سطح تماس  ps 022شوند. با نزدیک شدن زمان به میهند و اتم ها به یکدیگر نزدیک خود را با گذشت زمان از دست می د

از ساختار  Oشود تعداد اندکی از اتم وجود دارد باعث می Oو  Alبه بسیار زیادی که بین اتم های شوند و به دلیل جاذنزدیک می NiOساختار 

NiO آنها با  مخارج شده و در سطح تماAl  شروع از هم پاشیدگی ساختار قرار گیرند که این نقطهNiO  .است 

را به اتم های اکسیژن  NiOبا  Alروند و موقعیت های خالی سطح تماس نفوذ کرده و پیش می Alدر داخل اتم های  Oبا گذشت زمان اتم های 

تقریبا همه اکسیژن های  ps 022و رسیدن به زمان  ps 022دهند. بطوری که با گذشت ختار آلومینوم نفوذ کرده اند، میجدیدی که به داخل سا

در حال شکل گیری است و با گذشت زمان از نظر ظاهر جعبه شبیه سازی تغییر  AlOگیرند و ساختار قرار می Alدر بین اتم های  NiOساختار 

به  Niای ترین ساختار اکسید آلومنیوم هستند و اتم هچندانی اتفاق نمی افتد که در این زمان اتم های اکسیژن و آلومینیوم در حال شکل گیری به

 سمت ساختار فلز خالص نیکل پیش می روند.  

برای  K 522در دمای  RDFنتایج مربوط به  02استفاده کرد. در شکل  RDFتوان از آنالیز تر مکانیسم انجام واکنش می به منظور بررسی دقیق

کل شود. در این شدهند، مشاهده میه سازی را تشکیل میساختار مولکولی و فضایی جعبه شبیکه  Ni-Oو  Al-Al ،Al-O ،Ni-Niجفت اتم های 

شبیه سازی دینامیک مولکولی است. نتایج تغییرات  ps 422خطوط پر مربوط به حالت قبل از شبیه سازی و خطوط نقطه چین مربوط به پس از 

در این دما مشاهده  RDFاین دما رخ نداده است بنابراین نباید تغییری در نمودارهای  دهد که هیچ واکنشی درنشان می K 522دما مربوط به دمای 

برای تمامی اتم ها بدون تغییر هستند و قبل و بعد از شبیه سازی کاملا بر هم منطبق  RDFدهند نمودار های شود و همانطوری که نتایج نشان می

و  95/0با مقادیر  Al-Alو  Ni-Niآنگستروم است و پس از آن پیوند  25/0با مقدار  Ni-Oند هستند. اولین و بلندترین پیک نمودار مربوط به پیو

 شود.ست که هیچ پیکی در آن مشاهده نمیا Al-Oاتم های  RDFآنگستروم قرار دارد. نکته قابل توجه مربوط به نمودار  15/0

در قبل و بعد از شبیه سازی، در  Oو  Alکند که اتم های که این بیان می دهدرا نشان می 0ملایم به سمت مقدار در واقع یک خط با شیب بسیار 

 اند.یا پیوندی با یکدیگر تشکیل ندادهفاصله بسیار زیادی از هم واقع شده اند و هیچ آرایش منظم و 

 

 
 

 Ni-Oو  Al-Al ،Al-O ،Ni-Niبرای جفت اتم های  ::K 7در دمای  RDF. نتایج :5 شکل
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 پیکوثانیه ::9تا  :7با گذشت زمان شبیه سازی از  Al/NiO جعبه شبیه سازی سیستم تغییر. 55 شکل

 

نشان می  NVEقبل و بعد از شبیه سازی دینامیک مولکولی توسط انسمبل  K 0022در دمای  Al/NiOمربوط به سیستم  RDFنمودار  00در شکل 

شبیه سازی دینامیک مولکولی  ps 422وط نقطه چین مربوط به پس از دهد. در این شکل خطوط پر مربوط به حالت قبل از شبیه سازی و خط

هیچ پیوندی با  Al-Oاست و  Ni-Oاست. همانطوری که نتایج نشان می دهد قبل از شبیه سازی مولکولی اولین و بلندترین پیک مربوط به پیوند 

است که  Al-Oی دهد که اولین و بلندترین پیک مربوط به پیوند مربوط به بعد از شبیه سازی نشان م RDFیکدیگر ندارند. از طرفی دیگر نتایج 

آنگستروم است که این نشانگر تشکیل این پیوند است. لازم به ذکر است که در ابتدای شبیه سازی این پیک اصلا وجود نداشت.  65/0مقدار آن 

آنگستروم از یکدیگر فاصله دارند.  35/0و  45/0مقادیر )نمودارهای نقطه چین( که به ترتیب Al-Al و  Ni-Niپس از آن پیک های مربوط به 

است. همانطوری که مشاهده می شود این خط نقطه چین قرمز  Oدر کنار اتم های  Niنمودار قرمز رنگ در این نمودار بیانگر حظور اتم های 

در ساختار مولکولی جعبه شبیه سازی  Oو  Niدر حرکت است که نشان دهنده فاصله بسیار زیاد بین اتم  0رنگ با یک شیب کم به سمت مقدار 

نشان  Ni-Niارهای سبز رنگ مربوط به پیوند دمواز هم پاشیده است. بررسی ن NiOاست. بنابراین می توان گفت که ساختار  K 0022در دمای 
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به  Niمی دهد که بعد از شبیه سازی پیک مربوط به این پیوند به سمت مبدا شیفت پیدا کرده است که نشان دهنده نزدیک تر شدن اتم های 

 یکدیگر و تشکیل فلز خالص نیکل است.

نتایج  04در زمان های مختلف استفاده کرد. در شکل  RDFمی توان از آنالیز  K 0022به منظور بررسی دقیق تر فرآیند واکنش دمایی در دمای 

در زمان های  Ni-Oو  Al-Al ،Al-O ،Ni-Niبرای جفت اتم های  NVEحاصل از شبیه سازی دینامیک مولکولی توسط انسمبل  RDFمربوط به 

است و  Ni-Oمربوط به پیوند  RDFترین پیک نمودار بلند هنوز اولین و ps52دهد که با گذشت قابل مشاهده است. نتایج نشان می مختلف

اند و شدت پیک مربوط ر شدهت به یکدیگر نزدیک Niنمودارها شباهت بسیار زیادی به حالت قبل از شبیه سازی دارد. اما با گذشت زمان اتم های 

 به این پیوند در حال افزایش است. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 قبل و بعد از شبیه سازیNi-O و  Al-Al ،Al-O ،Ni-Niبرای جفت اتم های  ::K 52در دمای  RDF. نتایج 52 شکل

 

هنوز هیچ پیکی مربوط  ps 022نفوذ کنند. تا زمان  Alبه داخل ساختار  NiOاز داخل ساختار  Oسبب می شود اتم های  Niنزدیک شدن اتم های 

شود که مشاهده می Al-Oاز شبیه سازی اولین پیک مربوط به پیوند  ps 052اما با گذشت زمان و در گذشت  شودمشاهده نمی Al-Oبه پیوند 

نیز کاسته شده است. بنابراین در این زمان در داخل  Ni-Oمربوط به پیوند  RDFنشانگر تشکیل شدن این پیوند است و همچنین از شدت نمودار 

تم دهند که با گذشت زمان و تکمیل شدن واکنش تمامی ایج نشان میهمزمان وجود دارد. نتاجعبه شبیه سازی اکسید آلومینیوم و اکسید نیکل 

 روند.و تشکیل اکسید آلومینیوم پیش می Al-Oبه سمت تشکیل پیوند  NiOهای اکسیژن موجود در ساختار 
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 پیکوثانیه ::9تا  :7در زمان های مختلف شبیه سازی از  Ni-Oو  Al-Al ،Al-O ،Ni-Niبرای جفت اتم های  RDF. نتایج 59 شکل
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نشان می  03در زمان های مختلف با یکدیگر مقایسه شده است. نتایج در شکل  Ni-Oو  Al-Oمربوط به پیوند های  RDFبرای فهم بیشتر، نمودار 

می شود تا ساختار به تعادل برسد و اکسید آلومینیوم  زیاد Alبرای قرار گرفتن در نزدیکی اتم های  Oدهند که با گذشت زمان تمایل اتم های 

 تشکیل شود.

 
 در زمان های مختلف با یکدیگر Al-Oمربوط به پیوند  RDFنمودار  . مقایسه54 شکل

 

دهد که با گذشت نشان می RDFو زمان های مختلف است. مقایسه نمودارهای  K 0022در دمای  Ni-Oمربوط به پیوند  RDFنمودار  05شکل 

تمایل بیشتری  Niشود و اتم های کم می Niبرای قرار گرفتن در کنار اتم های  Oاشد و تمایل اتم های پاز هم می NiOزمان ساختار کریستالی 

 یابد.نیکل و رسیدن به تعادل ادامه می دهند و این روند تا تشکیل ساختار فلزبه یکدیگر نشان می

 
 در زمان های مختلف با یکدیگر Ni-Oمربوط به پیوند  RDF. مقایسه ی نمودار 57 شکل
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دهد، در است. همانطور که این شکل نشان مینمایی نشان داده شده  با بزرگ 06در شکل  Al-Oپیوند  RDF تاثیر دما بر شدت مهم ترین پیک

به بعد به مرور پیوند  K 722شود. از دمای هیچ پیک بلندی مشاهده نمی RDFتشکیل نشده است چون در نمودار  Al-Oهیچ پیوند  K 522دمای 

Al-O شود و هر چه دما بیشتر شود اتم اکسیژن بیشتری تشکیل پیوند در جعبه شبیه سازی تشکیل میAl-O دهند. اختلاف اندازه پیک ها که می

 اند.واقع شده NiOکسیژن در ساختار شود به دلیل این است که هنوز برخی اتم امشاهده میدر دماهای پایین 

 
 در دماهای مختلف Al-Oمربوط به پیوند  RDF. نمودار 56 شکل

 

. مولکول ها در جامدات، مایعات و گازها به [49]استفاده نمود   MSDعبه شبیه سازی می توان از آنالیز برای بررسی جابجایی و نفوذ اتم ها در ج

توانند جابجایی گرمایی از موقعیت میانگین خود را داشته باشند. این رکت هستند به عبارت دیگر آنها میهر دمایی در حال حطور مداوم در 

نشان  . انیشتینشوده انجام میجابجایی مخصوصاً برای مایعات بسیار مهم است. حرکت یک مولکول تک در یک سیال چگال از یک مسیر پیچید

به  MSD باشد. میانگین مربع جابجایی،ندوم متناسب با زمان سپری شده میفاصله پیموده شده توسط ذره دارای حرکت رداد که میانگین مربع 

 صورت زیر تعریف می شود:

MSD = 〈|r⃗(t) − r⃗(0)|2〉                                                                               (9)                

است. t است. میانگین بیانگر میانگین زمان بر روی t در لحظه آغاز  iنشان دهنده ی بردار موقعیت مرکز جرم ترکیب  r⃗(0) و r⃗(t)در این معادله 

 MSD 09کند. در شکل به صورت خطی رشد می MSDمقداری ثابت است ولی برای حالت مایع با افزایش زمان  MSDاگر سیستم جامد باشد، 

ی جابجایی اتم ها صفر است فقط اتم ها K 522مربوط به اتم های اکسیژن، آلومینیوم و نیکل در دما های مختلف نشان داده شده است. در دمای 

کاملا جامد است و ساختار آلومینیوم به سمت نرم شدن  NiOتوان گفت در این دما ساختار آلومینیوم جابجایی خیلی خیلی جزئی دارند که می

م ها در جعبه شبیه سازی بیشتر کلوین دقت شود(. با افزایش دما جابجایی ات 722و  522نمودار در دمای  MSDمی رود )به مقیاس محور  پیش

توان دریافت که با افزایش دما، ن میهست. بنابرای Alو کمترین جابجایی مربوط به اتم  Niکه بیشترین جابجایی مربوط به اتم شود بطوریمی

 کند. نتایج نیز نشاندر آن نفوذ می NiOشود که از ساختار ه پذیرایی از اتم های اکسیژنی میشود و آمادلزی آلومینیوم نرم و مایع میار فساخت
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 Oو  Niدهد که در ابتدای زمان شبیه سازی بیشترین جابجایی مربوط به اتم آلومینیوم است که در این زمان اصلا جابجایی برای اتم های می

 شود. هده نمیمشا

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مربوط به اتم های  اکسیژن، آلومینیوم و نیکل در دماهای مختلف  MSD .57 شکل
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و نفوذ آنها به  Oباعث ترغیب اتم های  NiOآلومینیوم مذاب است و در زمان اندکی توسط برخورد با سطح ساختار  K 0322در دمای بالا مانند 

ر اداخل ساختار خود می شود. به علت اینکه اتم های اکسیژن در ابتدا توسط اتم های نیکل احاطه شده اند و سپس باید در ساختار آلومینوم قر

 دارد. Niبگیرند جابجایی کمتری نسبت به اتم های 

با استفاده از رابطه زیر محاسبه  (D)در تعادل استفاده می شود. مقدار ضریب نفوذ  MSDبرای بدست آوردن ضریب نفوذ مواد از شیب نمودار 

 می گردد.

D = lim
t→∞

(
MSD

6t
)                                                                                                                       (1)  

ه شد. اهمیت این رابطه در این است که یک فاکتور انتقالی ماکروسکوپی، ضریب نفوذ، به ارائ 0725سال تری انیشتین در این معادله در تز دک

مربوط به اتم  MSDنمودار  01گردد. در شکل مولکول ها یا ذرات است، مرتبط میکه یک عامل میکروسکوپی برای مهاجرت  MSDفاکتور 

O  شده برای هر یک از نمودارهای در دماهای مختلف خلاصه شده است. شیب خط ترسیمMSD دهد که با افزایش دما ضریب نفوذ نشان میO 

 یابد. افزایش می

ا دهند که با افزایش دممیمقدار ضریب نفوذ مربوط به اتم اکسیژن در دماهای مختلف خلاصه شده است. مقادیر این جدول نشان  0در جدول 

 شود.حرکت آن بیشتر میا کرده و آزادی ضریب نفوذ اکسیژن افزایش پید
 

 . مقدار ضریب نفوذ مربوط به اتم اکسیژن در دما های مختلف5 جدول

 O )1-s2(mضریب نفوذ  (D) (K)دما 

722 1-02×27/3 

0022 1-02×04/3 

0022 1-02×13/3 

0322 1-02×03/5 
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 نتیجه گیری. 4

به کار برده شد. نتایج شبیه سازی نشان داد   Reaxffبا میدان نیروی  Al/NiOشبیه سازی دینامیک مولکولی برای بررسی رفتار واکنش ترمیت      

کلوین دارد. از تغییرات نمودار تابع توزیع شعاعی و  1/0031کلوین است که توافق خوبی با مقدار تجربی  0030 تئوریکه دمای واکنش از نظر 

یج تابع توزیع شعاعی امیانگین مربع جابجایی با زمان و دما برای بررسی مکانیسم واکنش و همچنین شکستن و تشکیل نوع پیوند استفاده شد. نت

شود و ساختار اکسید آلومنیوم لوین واکنش به طور کامل انجام میک 0022افتد اما در دمای کلوین واکنشی اتفاق نمی 522دمای نشان داد که در 

یوم برای تشکیل ساختار منشود. همچنین نتایج میانگین مربع جابجایی نشان داد که با افزایش دما ضریب نفوذ اکسیژن به سمت اتم آلوتشکیل می

 یابد.ینیوم اکسید افزایش میآلوم

 

 مراجع. 7

[1] Zhao, N. He, C. Liu, J. Gong, H. An, T. Xu, H. Zhao, F. Hu, R. Ma, H. and Zhang, J., Dependence of catalytic 

properties of Al/Fe 2 O 3 thermites on morphology of Fe 2 O 3 particles in combustion reactions. Journal of Solid 

State Chemistry, 219 (2014) 67-73. 

[2] Zhang, D. and Li, X., Fabrication and Kinetics Study of Nano-Al/NiO Thermite Film by Electrophoretic 

Deposition. The Journal of Physical Chemistry A, 119(20) (2015) 4688-4694. 

[3] Levchenko, E.V., Evteev, A.V., Riley, D.P., Belova, I.V. and Murch, G.E., Molecular dynamics simulation of 

the alloying reaction in Al-coated Ni nanoparticle. Computational Materials Science, 47(3) (2010) 712-720. 

[4] Nguyen, N.H., Hu, A., Persic, J. and Wen, J.Z., Molecular dynamics simulation of energetic 

aluminum/palladium core–shell nanoparticles. Chemical Physics Letters, 503(1) (2011) 112-117. 

[5] Prathab, B., Subramanian, V. and Aminabhavi, T.M., Molecular dynamics simulations to investigate polymer–

polymer and polymer–metal oxide interactions. Polymer, 48(1) (2007) 409-416. 

[6] Wang, L., Munir, Z.A. and Maximov, Y.M., Thermite reactions: their utilization in the synthesis and 

processing of materials. Journal of Materials Science, 28(14) (1993) 3693-3708. 

[7] Dreizin, E.L., Metal-based reactive nanomaterials. Progress in Energy and Combustion Science, 35(2) (2009) 

141-167. 

[8] Mukasyan, A.S., Rogachev, A.S. and Aruna, S.T., Combustion synthesis in nanostructured reactive systems. 

Advanced Powder Technology, 26(3) (2015) 954-976. 

[9]  Sullivan, K., Ignition, combustion and tuning of nanocomposite thermites. MARYLAND UNIV COLLEGE 

PARK (2010). 

[10] Cheng, J.L., Hng, H.H., Lee, Y.W., Du, S.W. and Thadhani, N.N., Kinetic study of thermal-and impact-

initiated reactions in Al–Fe 2 O 3 nanothermite. Combustion and Flame, 157(12) (2010) 2241-2249. 

[11] Zhu, Z.Y., Ma, B., Tang, C.M. and Cheng, X.L., Molecular dynamic simulation of thermite reaction of Al 

nanosphere/Fe 2 O 3 nanotube. Physics Letters A, 380(1) (2016) 194-199. 

[12] Durães, L., Costa, B.F., Santos, R., Correia, A., Campos, J. and Portugal, A., Fe 2 O 3/aluminum thermite 

reaction intermediate and final products characterization. Materials Science and Engineering: A, 465(1) (2007) 

199-210. 

[13] Apperson, S., Shende, R.V., Subramanian, S., Tappmeyer, D., Gangopadhyay, S., Chen, Z., Gangopadhyay, 

K., Redner, P., Nicholich, S. and Kapoor, D., Generation of fast propagating combustion and shock waves with 

copper oxide/aluminum nanothermite composites. Applied Physics Letters, 91(24) (2007) 243109. 

[14]  Séverac, F., Alphonse, P., Estève, A., Bancaud, A. and Rossi, C., High‐Energy Al/CuO Nanocomposites 

Obtained by DNA‐Directed Assembly. Advanced Functional Materials, 22(2) (2012) 323-329. 

https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQ1QIIbCgA
https://www.google.com/search?client=firefox-b&q=%D8%AA%D8%A6%D9%88%D8%B1%DB%8C&sa=X&ved=0ahUKEwje_LS8j8fOAhUBfRoKHW6RD2wQ1QIIbCgA


 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           0475 زمستان، 02، شماره ششمسال                                                                76

 
( JQCS ) 
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