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 چکیده

مورد بررسی قرار گرفت. پارامترهای ساختاری و انرژی های بدست آمده  Al/Niدر این کار، شبیه سازی دینامیک مولکولی سیستم      

انرژی پتانسیل، انرژی جنبشی و انرژی کل، زمان به تعادل رسیدن  مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت. با استفاده پارامترهای مانند  Al/Niسیستم

برای سیستم مورد نظر مشخص شد. با استفاده از تابع توزیع شعاعی، میزان همبستگی بین اتم های مختلف را می توان فهمید و همچنین تبدیل 

 Al-Niبا سیستم مورد بررسی  Ni-Niو  Al-Alتوزیع شعاعی  مواد اولیه به محصول نیز مورد بررسی قرار داده می شود. از روی مقایسه تابع

تشکیل شده است. تاثیر دما بر روی میزان همبستگی اتم های موجود در سیستم مورد بررسی قرار گرفت.  Al-Niمتوجه شدیم که سیستم آلیاژی 

است که با استفاده از آن می توان  (MSD)جابجایی  پارامتر بعدی که برای بررسی ساختار سیستم مورد نظر استفاده شد، بررسی میانگین مربع

 فهمید که سیستم در حالت جامد و یا مایع قرار دارد و میزان تحرک اتم ها سنجیده می شود. همچنین میزان تاثیر دما بر روی میانگین مربع

  تحرک اتم های سیستم نیز افزایش می یابد. جابجایی اتم ها مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت و نتایج نشان داد که با افزایش دما میزان

 
 ، ساختار آلیاژی.UFF، شبیه سازی دینامیک مولکولی، میدان نیرو Al/Niسیستم  :واژه های کلیدی

 

 . مقدمه0

 است. به ویژه مواد میکروسکوپی و ماکروسکوپی خصوصیات بدست آوردن برای قوی ابزارهای از یکی مولکولی دینامیک شبیه سازی     

است )از قبیل مواد واکنش  سخت متعارفی غیر در شرایط آنها تجربی برخی از مشخصه های به مقادیر بررسی سیستم هایی که دستیابی برای

مواد واکنش پذیر یا مواد پرانرژی، جامداتی هستند که امکان منفجر  کرد. استفاده مولکولی شبیه سازی دینامیک تکنیک از می توان پذیر(
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کاهش اتفاق می افتد و بسته -ر حالت عادی وجود ندارد، ولی اگر در معرض گرما، اصطکاک یا ضربه قرار گیرد، واکنش اکسایششدن آنها د

ا بوجود به نوع مواد واکنش دهنده قادر به آزاد کردن مقدار زیادی از انرژی ترمودینامیکی با سرعت بالا هستند. این مواد می توانند انرژی ای ر

تر از انرژی تولید شده توسط مواد منفجره ی متداول می باشد و این امکان را به ما می دهند تا بدون افزایش اندازه یا وزن، کارایی آورند که فرا

 بین) فلز-فلز های ، مخلوط[0-0]اکسید فلز )ترمیت ها(  -. مواد واکنش پذیر در گروهای مخلوط فلز ]0[را به شکل چشمگیری افزایش دهیم 

. در بین انواع مواد پرانرژی، ترکیبات پرانرژی فلز/فلز یک دسته از موادی هستند که می [5]پلیمر طبقه بندی می شوند  –و فلز  [4-3]( فلزی

و به دمای  [6]توانند تحت اثر عوامل مکانیکی و گرمایی واکنش های گرمازای شدید انجام بدهند. این دسته از مواد خیلی سریع می سوزند 

بدون تولید گاز زیاد و افزایش حجم زیاد. این مشخصه های خاص مربوط به این دسته از مواد باعث می شوند که  [9]احتراق بالا می رسند 

یل به کاربردهای زیادی در مواردی که نیاز به گرمای شدید در مدت زمان کوتاه دارند، داشته باشند. این دسته از مواد کاربردهای متنوعی از قب

، در باتری های گرمایی و [7]، یک منبع انرژی در مقیاس نانو برای عامل دفاعی در پزشکی [1]یست تخریب پذیر عنوان چاشنی های انفجاری ز

 .[02] در جوشکاری و لحیم کاری را دارند

ذرات  بین واقعی به پتانسیل پتانسیل، چه این هر است. بین ذرات مناسب برهمکنشی پتانسیل انتخاب ،مولکولی شبیه سازی دینامیک کار اساس

 NVEو  NPTثابت(  دما و کانونیک )فشار هنگرد در دهد. شبیه سازی های مورد نظر می ارائه را واقعیت از بهتری مدل واقع در باشد نزدیکتر

 از سیستم فشار کنترل برای و سرعتها مقیاس بندی از دما کنترل برای دوره ای، مرزی شرایط از ذرات تعداد ماندن ثابت برای شده است. انجام

 شده است. در این کار سیستم انرژیتیک آلومنیوم در حضور نیکل که منجر به آزاد شدن انرژی می شود. استفاده اندرسون روش

Al + Ni → Al/Ni alloy + (1)                                                   انرژی  

واکنش از نظر شکسته  سمیمکان نییو تع ندیدر طول انجام فرا Al/Ni ستمیس یرفتار حرارت یشامل بررس میپروژه دار نیکه ما از انجام ا یاهداف

 است. یمولکول کینامید یساز هیتوسط شب ییایمیش یوندهایپ لیشدن و تشک

 

 ئیات شبیه سازیجز. 2

( آمننده اسننت بننا اسننتفاده از شننبیه سننازی دینامیننک مولکننولی مننورد       0در ایننن پننروژه واکنننش حرارتننی پرانننرژی کننه در معادلننه ی )         

توسنط ننرم افنزار     Niو   Alبررسنی و تحلینل قنرار منی گینرد. تمنامی محاسنبات بنرای شنبیه سنازی مولکنولی واکننش حرارتنی بنین ترکیبنات               

Material Studio 6.0  از مینندان نیننرو [00]انجننام شننده اسننت . UFF[00]    بننرای منندل کننردن بننرهمکنش هننای بننین آلومینیننوم و نیکننل بننه

. پننا از [04-03]اسننتفاده مننی شننود   Nose-Hoverاسننتفاده شننده اسننت. بننرای ثابننت نگننه داشننتن دمننا  از ترموسننتات     NVEهمننراه هنگننرد 

قننرار گرفتننه و سنننا واکنننش حرارتننی مننورد بررسننی قننرار مننی    NVE  تحننت هنگننرد  ps 022تعننادل دمننایی جعبننه شننبیه سننازی بننه منندت   

آنگسننتروم انتخنناب شنند.  5/01شننعاع قطننع برابننر بننا  در نظننر گرفتننه شننده اسننت. fs 0گیننرد. گننام زمننانی مننورد اسننتفاده در تمننامی شننبیه سننازی 

 ر خواص استفاده شد. آوری مقادیسیکل دیگر برای جمع 0522سیکل برای رسیدن به تعادل و از  0522به طور نوعی، از 

 (UFF)میدان نیرو جهانی  .5-2    

پارامترهای استفاده شده برای ایجاد میدان نیروی جهانی شامل یک مجموعه از شعاع های پیوند اتمی وابسته به هیبریداسییونی، یک مجموعه      

 و یک مجموعه از بار هسته ای موثر می شود.از زاویه های هیبریداسییونی، پارامترهای وان در والا، سدهای پیچشی و وارونگی 
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 :نوع اتم )الف

 عناصر موجود در جدول تناوبی میدان نیروی جهانی، از نوع اتم هایی هستند که: 

نی اتم های یک نوع یکسان ممکن است تنها از نظر شیمیایی و فیزیکی یکسان باشند، با این وجود، در میدان نیرو، از روی قاعده، برخورد یکسا 

نوع اتم می باشد. یک برچسب حفظی پنج کارکتری استفاده می شود تا نوع اتم را توصیف کند. دو  006دارای  UFFبا آنها صورت می گیرد. 

نماد  -Nکاراکتر اول مربوط به نماد شیمیایی می شوند؛ اگر این نماد یک حرفی باشد، یک خط زیرین در ستون دوم نمایان می شود )مثلا، 

= تشدیدشده، چهاروجهی،  Rنماد رودیوم(. ستون سوم بیانگر هیبریداسییون یا هندسه است که شامل : خطی،  سه گوش،  Rh، و نیتروژن است

 مسطح مربعی، دوهرمی سه گوش، هشت وجهی. 

 ب( شکل میدان نیرو: 

سه گونه ای، و چهار گونه ای نوشته  انرژی پتانسیل یک هندسه ی قراردادی برای یک مولکول به شکل انطباق برهم کنش های دو گونه ای،

 می شود. انرژی پتانسیل به صورت مجموع ظرفیت )والانا( یا برهم کنش های پیوندی و برهم کنش های غیرپیوندی بیان می شود:

𝐸 = 𝐸𝑅 + 𝐸𝜃 + 𝐸𝜑 + 𝐸𝜔 + 𝐸𝑣𝑑𝑤 + 𝐸𝑒𝑙                                              (0)  

، پیچش زاویه ی )RE(و انحرافات های زاویه دار تشکیل شده اند. خمیدگی زاویه ی پیوند  )RE(کنش های والانسی از کشش پیوند  برهم

 )vdwE(همگی در تحریف زاویه ای قرار می گیرند. برهم کنش های غیرپیوندی از عبارات وان در والا  )E(و جمله وارونگی  )ФE(دووجهی 

 تشکیل شده است. )eE(تیک و عبارات الکترواستا

  ج( کشش پیوند:

 میدان نیروی جهانی، برهم کنش کشش پیوندی را یا به شکل نوسانگر هماهنگ توصیف می کند:

𝐸𝑅 =
1

2
𝑘𝑖𝑗(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)2                                                                                       (4)  

 شکل تابع مورس: یا به

𝐸𝑅 = 𝐷𝑖𝑗[𝑒−𝛼(𝑟−𝑟𝑖𝑗) − 1]2                                                                            (3)  

انرژی  𝐷𝑖𝑗تروم می باشد، ، استاندارد یا طول پیوند طبیعی در واحد انگس𝑟𝑖𝑗است و  A/(kcal/mol)2ثابت نیرو بر حسب واحد  𝑘𝑖𝑗که در آن 

 است و  (kcal/mol)تفکیک پیوند 

𝛼 = [
𝑘𝑖𝑗

2𝐷𝑖𝑗
]

1
2⁄                                                                                                      (5)  

می شود و به یک انرژی  (𝑟𝑖𝑗)ی شامل عبارات ناهماهنگ نزدیک به تعادل تابع مورس یک تعریف کامل تر است زیرا این تابع به صورت ضمن

برای محاسبات استفاده کننده از کشش مورس، انرژی  [03] برای شکستن پیوندها منجر می شود. همانند میدان نیروی درایدینگ (𝐷𝑖𝑗)محدود 

می باشد. پارامترهای  Jو  Iمرتبه ی پیوند بین مرکزهای  nباشد، که در آن،   kcal/moln 70 =نیز به گونه ای تنظیم شده که  )𝐷𝑖𝑗(تفکیک 
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ی که در ادامه عنوان شده است، مخصوص شکل هماهنگ کشش پیوند در ادامه به بحث گذاشته می شوند و پارامترساز 𝑟𝑖𝑗و  𝑘𝑖𝑗باقیمانده ی 

 است.

 شعاع های پیوند:

، مجموع شعاع های پیوند یگانه ی اتم، بعلاوه ی تصحیح مرتبه ی پیوند و مجموعه ی یک تصحیح الکترونگاتیوی می 𝑟𝑖𝑗طول پیوند طبیعی، 

 باشد.

𝑟𝑖𝑗 = 𝑟𝐼 + 𝑟𝐽 + 𝑟𝐵𝑂 + 𝑟𝐸𝑁                                                                       (6)  

 با جفت سازی مجموعه ی کوچکی از مولکولهای آلی بدست می آیند.  0و  H ،C ،Nبرای  𝑟𝑖شعاع های پیوند یگانه ی 

 نیرو:ثابت های 

 انین بادگرثابت های نیروی کشش پیوند، مبتنی بر اتم هستند و از تعمیم قو 

 ند. توصیف ساده ی زیر از منحنی اتصال را در نظر بگیرید:که قبلاً گزارش شده، بدست می آی [09-05] 

𝐸𝑅 = 𝐸0 − 𝐹𝑅 − 𝐺(𝑍𝐼
∗𝑍𝐽

∗ 𝑅⁄ )                                                                 (9)  

𝑍𝐼 باید تعیین شود،  𝐹که در آن، 
𝑍𝐽و  ∗

بر حسب واحدهای الکترونی و  Zبر حسب آنگستروم،  Rابراین، بن  = G 26/440بارهای موثر هستند و  ∗

RE  بر حسبkcal/mol  حتی برای( 2می باشد. فرض بر این است که این تشکیل پیوند توسط عبارات یونی کششیH بعلاوه ی دافعه های )

 ی زیر منجر می شود  پاولی )تقریب شده به صورت خطی( احاطه شده است. شرایط موجود برای ساختار تعادل به معادله

0 = (𝜕𝐸𝑟 𝜕𝑅)⁄
0

= 𝐹 − 𝐺(𝑍𝐼
∗𝑍𝐽

∗ 𝑅2⁄ )                                                       (1)  

 یا

𝐹 = 𝐺(𝑍𝐼
∗𝑍𝐽

∗ 𝑟𝐼𝐽
2⁄ )                                                                                       (3)  

 و سنا ثابت نیرو تبدیل می شود به:

𝑘𝐼𝐽 = (𝜕2𝐸𝑟 𝜕𝑅2)⁄
0

= 2𝐺
𝑍𝐼

∗𝑍𝐽
∗

𝑅3 = 664.12
𝑍𝐼

∗𝑍𝐽
∗

𝑟𝐼𝐽
3                                    (02)  

𝑍𝐼
ترین مربع های موجود برای یک مجموعه از داده های دواتمی هستند که نماینده )بارهای اتمی موثر، بر حسب واحدهای الکترونی( کوچک ∗

𝑍𝐼هستند. هرزبرگ عناصر از هابر و  56ی 
در بهینه سازی کوچکترین مربعات تعلق  02وزن  C-Hتنظیم شده است و به  2Hبرای مقدار  Hبرای   ∗

 𝑍𝐼 گرفته است.
به  N -Cبرای پیوند  UFFون یابی و برون یابی می شوند. برای مرجع، ثابت نیرویباقیمانده )بارهای اتمی موثر( در ∗

به میزان  ]CHARMM ] 1و ثابت نیروی  2kcal/mol.A 712 به میزان  AMBER  [01]را می توان با ثابت نیروی  2kcal/mol.A 0074 میزان

 2kcal/mol.A 693 .مقایسه کرد 
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 جعبه شبیه سازی .2-2

درصد  52اتم می باشد که  036آورده شده است. تعداد اتم های شبیه سازی شده برابر با  0در شکل  Al/Niجعبه ی شبیه سازی برای سیستم      

 د آلومنیوم می باشد. درص 52آنها نیکل و 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . جعبه اولیه شبیه سازی5شکل 
 .است 0/50Å3×0/50×39/93جعبه شبیه سازی دارای ابعاد 

 

 Al/Niسیستم  .9

 بررسی پارامترها  .5-9

 نشان ثابت مقدار یک حول م زمانیگا حسب بر انرژی های مختلف )جنبشی، پتانسیل و کل( دما و همانند کمیتهای فیزیکی خیز و افت     

 زمانی گام حسب بر انرژی های مختلف را تغییرات دما و منحنی سیستم رسیدن به تعادل دادن نشان برای. باشدسیستم می رسیدن به تعادل دهنده

 سیستم مورد بررسی قرار می دهیم. شبیه سازی

 دما .5-5-9

دت شبیه سازی برای دماهای مختلف نشان می دهد. نکته ی مهمی که می توان از این نمودار تغییر دما را نسبت به زمان در طول م 0شکل      

 NPTدریافت کرد این است که در همه دماها با گذر زمان شبیه سازی تعادل در سیستم برقرار شده است. با توجه به اینکه شبیه سازی در هنگرد 

کمی در دما داشته باشیم و با توجه به این نمودار متوجه می شویم که افت خیز در دما با  انجام شده است ما انتظار داریم که افت و خیز خیلی

  گذشت زمان خیلی کم است و تعادل برقرار است.

 جنبشی انرژی .2-5-9

 آن مقدار کمیت،این  ای لحظه مقادیر از گیری میانگین با بنابراین. است مرتبط 00 رابطه طبق ها ذره سرعت به ای لحظه جنبشی انرژی     

دارد. نکته دیگری که می توان از این نمودار متوجه  سازی شبیه طول در یکنواختی توزیع 4 شکل به توجه با آید و می دست به برای سیستم

 شد این است که با افزایش دما با توجه به افزایش سرعت و جنبش مولکول ها انرژی جنبشی نیز افزایش می یابد.

𝐾(𝑡) =
1

2
∑ 𝑚𝑖(𝑣𝑖(𝑡))2𝑁

𝑖=1                                                                                                                    (00)  

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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 غییر دما نسبت به زمان شبیه سازی. ت2شکل 

 Al/Niشده سیستم  سازی جنبشی شبیه . انرژی9 شکل
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 پتانسیل انرژی .9-5-9

 شبیه انجام کمیت هنگام این آید.می بدست نیرو مراکز جفت های همه روی بندی جمع از و زمانی متوسط از سیستم کل پتانسیل انرژی     

د پتانسیل در طول بازه های شبیه سازی هنگر متوسط انرژی گردد.می مشاهده 3 شکل از که طور همان و شودمی محاسبه گام هر در سازی

NPT ًمی دهد. این پایداری در تمام دماها مشاهده می گردد. نشان را سیستم پایداری که باشد می ثابت تقریبا 

 کل انرژی .4-5-9

در نتیجه انرژی  و است حال تبدیل در جنبشی و پتانسیل انرژی شکل دو بین پیوسته طور به سازی شبیه هنگام در کل داخلی انرژی     

 5 شکل در که طور ماند. همان می باقی ثابت همواره ها آن مجموع حال آنکه کنند، می خیز و ( افتk(t)نرژی جنبشی )( و اU(t)پتانسیل )

فیزیکی  کمیت باشد. به عبارت دیگر این می ثابت مقدار آن متوسط و است شده توزیع یکنواخت صورت به مقادیر انرژی است مشخص

 .است شبیه سازی سیستم تعادل نشاند هندة که کنند می نوسان ثابت مقدار در تمام دماها مورد نظر حول )انرژی کل(

 
 شده سازی پتانسیل شبیه . انرژی4 شکل
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 کل نسبت به زمان در دماهای مختلف. تغییر انرژی 1شکل

 

 شعاعی توزیع تفسیر تابع .2-9

به  نسبت را اتمها نظم و موضعی ساختار که است g(r) یا  (RDFتوزیع شعاعی ) تابع سیستم، ساختار تعیین برای مهم کمیتهای از یکی     

 عبارت است از:  Vذره ایی و حجم   Nبرای یک سیستم  تابع  است. این وابسته سیستم چگالی و به دما و می کند یکدیگر مشخص

 

𝑔(𝑟) =
1

𝜌𝑁
〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)𝑁

𝐽≠𝑖
𝑁
𝑖 〉                                                      (00)  

 گامM 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، صورت

𝑔(𝑟) =
∑ 𝑁𝑘

𝑀
𝑘=1 (𝑟,∆𝑟)  

𝑁

2
𝑀𝜌 𝑉(𝑟,∆𝑟) 

                                                          (04)  

 

 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 جهت مشخص شدن اینکه آیا واکنش انجام شده است یا نه می توان از آنالیز  .استRDF تفاده اس

 کرد.

 

 تفسیر تابع توزیع شعاعی .5-2-9

ابع وابستگی بین اتم های مختلف را با استفاده از تابع توزیع شعاعی مورد تجزیه و تحلیل قرار داد. در این بررسی می توان از مقایسه بین ت     

ه آلومنیوم تشکیل شد –سید که آیا آلیاژ نیکل به این نتیجه ر Al-Niبه صورت خالص با تابع توزیع شعاعی  Ni-Niو   Al-Alتوزیع شعاعی 

 را نمایش می دهد.  Al-Niو  Al-Al   ،Ni-Niبه ترتیب نمودارهای تابع توزیع شعاعی  1و  9، 6است یا نه. شکل های 
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 کلوین 5000در دمای   Al-Al. نمودار تابع توزیع شعاعی 6شکل 

 

 

 

 کلوین 5000در دمای   Ni-Ni. نمودار تابع توزیع شعاعی 3شکل 
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 کلوین 5000در دمای   Ni-Al. نمودار تابع توزیع شعاعی 3شکل 

در هر سه نمودار پیک های منظم نشان دهنده این است که بین اتم ها همبستگی خوبی برقرار است که این مطلب برای سیستم های کریستالی 

در هر نمودار تابع توزیع شعاعی نشاندهنده ی اولین همبستگی بین گونه ها در سیستم مورد بررسی  معمولا قابل انتظار است. معمولا پیک اول

-Alمی باشد و می توان از روی محل پیک، فاصله ایی که بین دو گونه این همبستگی به وجود می آید را بدست آورد. محل اولین پیک برای 

Al ،Ni-Ni  وAl-Ni  چون سیستم مورد بررسی ما به صورت آلیاژی است انتظار می  آنگستروم می باشد. 35/0و  00/0، 94/0به ترتیب برابر با

به صورت خالص باشد که این مطلب در مورد سیستم مورد بررسی  Ni-Niو  Al-Alبین فاصله همبستگی  Al - Niرود که فاصله همبستگی بین 

می باشد. این  Ni-Niبرای  00/0و  Al-Alبرای  94/0بین مقدار  Al - Niرای  ب 35/0ما نیز صادق است به طوری که فاصله همبستگی برابر با 

 .[07]مطلب توسط بقیه هم گزارش شده است 

 
 

 کلوین 2100و  2000، 5600، 5900، 5000، 300، 100ی برای دماها Al-Ni. نمودار تابع توزیع شعاعی 3شکل 
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، 0422، 0222، 122، 522را برای دماهای  Al-Niنمودار تابع توزیع شعاعی  7می توان تاثیر دما را بر روی شدت همبستگی بررسی کرد. شکل 

 بزرگنمایی بیشتر نشان می دهد.تاثیر دما را بر شدت پیک اول با جزئیات و  02کلوین نشان می دهد. شکل  0522و  0222، 0622

 
 

 کلوین 2100و  2000، 5600، 5900، 5000، 300، 100برای دماهای  Al-Ni. تاثیر دما بر روی شدت پیک اول تابع توزیع شعاعی 50شکل 

 

 می توان فهمید به شرح زیر است: 02و  7نکات مهمی که با مشاهده شکل های 

 فتن پیک ها تاثیری ندارد و فقط شدت پیک ها را تحت تاثیر قرار می دهد.الف( افزایش دما بر روی موقعیت قرار گر

 هر چه شدت پیک بیشتر باشد تاثیر دما نیز بر روی آن بیشتر می شود.ب( 

 که تاثیر دما بر پیک اول را نشان می دهد، با افزایش دما شدت پیک کاهش می یابد و پیک پهن تر می شود. 02با توجه به شکل ج( 

دلیل اینکه با افزایش دما حرکات مولکولی نیز زیاد می شود و این امر سبب می شود ذرات در فواصل دورتر از هم قرار بگیرند و  بهد( 

برهمکنش آنها ضعیفتر می شود و در نتیجه تاثیری که بر یکدیگر می گذارند کاهش می یابد و شدت همبستگی اتم ها کم می شود که این 

 به طور واضح نشان داده شده است. کاملا 02مطلب در شکل 

 

 تغییر دمای سیستم در اثر انجام واکنش  .2-2-9

در این مرحله از شبیه سازی، تغییرات ساختاری و خواص سیستم پر انرژی تحت شرایط واکنش مورد نظر مورد بررسی قرار گرفته است.      

هیچ شرایط مرزی متناوب اعمال  .انجام شد (NVE)  میکروکانونیکال هنگردو شبیه سازی در  پیکو ثانیه تنظیم شد 0222زمان محاسبات روی 

در طول انجام این مرحله و اگر واکنش انرژیتیک انجام شود، انتشار انرژی از  .نمی شود و شبیه سازی بر روی یک سیستم ایزوله انجام شد

این مرحله دوم از شبیه سازی تجسم تمامی  .در آن انجام می شود واکنش به طور مستقیم حرارت ذرات را موجب می شود و در نتیجه تغییر فاز

مراحل کار از ساختار شروع به شکل گیری ساختار تا رسیدن به ساختار آلیاژ توسط واکنش می باشد. همانطور که ذکر شد، پا از اینکه 
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 .انجام شد NVE به حالت تعادل رسید، شبیه سازی کلوین 0522و  0222، 0622، 0422، 0222، 122، 522ساختار اولیه در شش دماهای اولیه 

باشد،  انیکل این فرایند بسیار گرماز - و نیکل برای تشکیل شکل آلیاژ آلومنیوم آلومنیوم این انتظار می رود که به دلیل واکنش میان اتمهای

نیکل  - ک واکنش سریع تشکیل شکل آلیاژ آلومنیومزمانی که دمای اولیه به اندازه کافی بزرگ برای غلبه بر انرژی فعال سازی مهیا باشد، ی

که نمودار افزایش دمای فرآیند با درجه حرارت متفاوت اولیه را  00شکل  .ریزدرخ خواهد داد و ساختار اولیه هر چه که باشد سریعا بهم می

 نشان می دهد، تاییدی بر این ادعا است. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 کلوین  =2100gو  =100a= ،300b= ،5000c= ،5900d= ،5600e= ،2000fآلومنیوم با دماهای آغازین برابر با  –رای سیستم نیکل . پروفایل پیش بینی شده دما ب55شکل 

 

شود و دما نهایی تقریبا با دمای اولیه ییر قابل توجهی در دما ایجاد نمیکلوین و کمتر از آن با گذشت زمان شبیه سازی تغ 522برای دماهای 

لیل اینکه در این محدوده ی دمایی واکنش خاصی بین نیکل و آلومنیوم اتفاق نمی افتد و در نتیجه گرما هم تولید نمی شود که یکسان است. بد

 کلوین انجام می شود.  522تم گردد. این مطلب نشان دهنده ی این است که قطعا واکنش در دمای بالاتر از سباعث افزایش دمای سی

ی افتد و گرمای زیادی انتشار می یابد بین دمای اولیه تعریف شده برای سیستم و دمای نهایی اختلاف ایجاد می بعد از اینکه واکنش اتفاق م

 00کلوین  می باشد. همانطور که از شکل  0522و  122کلوین به ترتیب برای دماهای اولیه ی  4052و  0022شود. به عنوان مثال دماهای نهایی 

کلوین و دمای نهایی آن  122یه بالاتر باشد دمای نهایی هم بالاتر خواهد رفت. به عنوان مثال بین دمای اولیه مشاهده می شود هر چه دمای اول

کلوین خواهد شد. چون هر چه  952کلوین شروع شود اختلاف آن با دمای نهایی  0522کلوین اختلاف است اما اگر دمای اولیه از  322حدود 

سیستم نیز بالاتر می رود و در نتیجه دمای بالاتر در اثر انجام واکنش حاصل می شود. در نهایت می توان دمای آغازی بالاتر باشد انرژی کل 

تر گفت که با افزایش دمای اولیه شیب افزایش دما با گذشت زمان و انجام واکنش نیز افزایش می یابد. به عبارت دیگر هر چه دمای آغازی بالا

در تطابق با نتایج بدست آمده برای  Al/Niو دما سریعتر افزایش می یابد. نتایج مشاهده شده برای سیستم  باشد سریعتر انرژی انتشار می یابد

Al/Pd   [3]است. 
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 (MSD) بجاییجا مربع میانگین تفسیر .9-2-9

. مولکول ها در جامدات، مایعات و [02]استفاده نمود  MSD جعبه شبیه سازی می توان از آنالیزبرای بررسی جابجایی و نفوذ اتم ها در      

گازها به طور مداوم در هر دمایی در حال حرکت هستند به عبارت دیگر آنها می توانند جابجایی گرمایی از موقعیت میانگین خود را داشته 

اً برای مایعات بسیار مهم است. حرکت یک مولکول تک در یک سیال چگال از یک مسیر پیچیده انجام می شود. باشند. این جابجایی مخصوص

انیشتین نشان داد که میانگین مربع فاصله پیموده شده توسط ذره دارای حرکت رندوم متناسب با زمان سنری شده می باشد. میانگین مربع 

 به صورت زیر تعریف می شود: MSDجابجایی، 

MSD = 〈|r⃗(t) − r⃗(0)|2〉                                                                   (04)  

 

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 00 شکلبه صورت خطی رشد می کند.  MSDمقداری ثابت است ولی برای حالت مایع با افزایش زمان  MSD اگر سیستم جامد باشد،

 . دهد می نشان کلوین 0622 و 0422، 0222، 122 ،522 دماهای در نیکل را – سیستم آلومنیوم به مربوط

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 5600 و 5900، 5000، 300 ،100 دماهای در نیکل -آلومنیوم  به مربوط MSD. 52 شکل

 

 :است زیر صورت به کرد استخراج نمودار این از توان می که مهمی نکات

 .کندمی پیدا افزایش نیز ها اتم تحرک بالارفتن دلیل به  MSD  مقدار دما افزایش با کلی حالت الف( در

 .است جامد صورت به سیستم دما این در اینکه دلیل به ندک نمی چندانی تغییر زمانی گام افزایش با تقریباً کلوین 522 دمای MSD مقدارب( 

 ها اتم کلوین 0222 زیر دمای در سیستم که است این از حاکی که دهدنمی نشان را زیادی تغییر کلوین0222 تا 522 دمای از MSD مقدارج( 

  .کنند حرکت توانندنمی آزادانه صورت به زیاد
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 اتم این محدوده ی دمایی در که است این دهنده نشان این و شودمی مشاهده MSD  مقدار در یادیز جهش کلوین 0622 و 0222 دمای بیند( 

 .باشند داشته حرکت توانندمی مایع حالت در آزادانه کاملاً سیستم های

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .دهد می نشان کلوین 2100و  2000، 5600، 5900، 5000، 300 ،100 دماهای در زمان با را MSD تغییرات .59شکل

 

کلوین وجود دارد. چون در  0222توان مشاهده کرد که جهش خیلی زیادی بین میانگین مربع جابجایی بالاتر از دمای می 04 با توجه به شکل 

 باشد و اتم ها می توانند کاملا به صورت آزادانه حرکت داشته باشند. این دما سیستم کاملا به صورت سیال می

 

 نتیجه گیری. 4

 یشعاع عینمودار تابع توز راتییبه کار برده شد. از تغ  UFF یروین دانیبا م Al/Niرفتار واکنش  یبررس یبرا یمولکول کینامید یساز هیبش     

 نیکلو 522 ینشان داد که در دما یشعاع عیتابع توز جیواکنش استفاده شد. نتا سمیمکان یبررس یبا زمان و دما برا ییمربع جابجا نیانگیو م

دما  ریتاث زانیم نیشود. همچنیم لیتشک کلی/نومیآلومن یاژیشود و ساختار آلیواکنش انجام م نیکلو 122 یافتد اما در دمایاتفاق نم یشنواک

 زین ستمیس یهاتحرک اتم زانیدما م شینشان داد که با افزا جیقرار گرفت و نتا لیو تحل هیاتم ها مورد تجز ییمربع جابجا نیانگیم یبر رو

 .ابدییم شیازاف
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