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  دهیکچ
 فلز تک یکی خواص مکانینیشبی پي و اجزاء محدود برای مولکولکینامی ديها يساز هیشب، پژوهشدر این 

اي از  هی، روش انتقال لایک مولکولینامی ديساز هیدر شب. جام شده استنانومتر انابعاد  سوراخ در ي دارا نقرهستالیکر
کاهش در ها،  سازي هین شبیتوسط ا. اند اي بکار رفته سازي اجزاء متناهی، مدل تنش صفحه هیسه بعد به دو بعد و در شب

 . استدهیگرد مطالعه یی چندتايها سوراخ يری قرارگبی ترتو ها سوراخ، شکل ها سوراخ از وجود ی ناشکیمدول الاست
ک ینامیسازي به روش د هین روند در شبی مشابه ای به روش اجزاء متناهيساز هیته در شبیسیروند کاهش مدول الاست

  .سازي اتمی لازم است هیق، انجام شبیج دقی؛ اما براي داشتن نتا استیمولکول
  

  :کلیدواژه
  اي هی انتقال لا- نکلریس و سینیل فی پتانس-  روش اجزاء متناهی- یک مولکولینامیروش د

  

                                                        
  دانشجوي کارشناسی ارشد مکانیک دانشگاه فردوسی مشهد -1
  ه مهندسی مکانیک دانشگاه فردوسی مشهداستادیار گرو -2
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  مقدمه -1
 و توسعه را شامل قی از تحقی جذابنهی زمد،ی مواد جدیطراح

 ینیشبی پدی باي مناسب، ساختار و خواص مادی طراحيبرا. شود یم
 يساز هی و شبيتئورهاي   روشقی از طرینیشبی پنیا. شوند
  ازیقی عمی آگاهدی منظور بانیبد. ردیگ ی صورت ميوتریکامپ

در .  داشتی اتمطح در سی حتزی راسی در مقژهیخواص ماده بو
 ي برايا به طور گسترده ی روش اجزاء متناهوسته،ی پطی محکیمکان

. ردیگ ی جامدات مورد استفاده قرار مکیمدل کردن مسائل مکان
اکنون به دوران بلوغ   دهه رشد همنی بعد از چندیروش اجزاء متناه

 ت تا درشزی راسی از مقيمسائل متعددتواند  ی است و مدهیخود رس
 يماده در تئور  بودنوستهی حال به خاطر فرض پنی با اد؛یرا حل نما

 اسی حل مسائل در مقي روش برانی ا،یمربوط به روش اجزاء متناه
 بوجود یاثراتها و  دهیپد ، نانومتراسیدر مق. ستی قابل اتکا نیاتم

 تفاوتها نیا. ندهست ماکرو اسیآنها در مقکاملاً متفاوت با  که ندیآ یم
 اسی و هم کوچک بودن مقاندازه اسیهم از جنبه کوچک بودن مق

 ی مولکولکینامیروش د. شوند ی می ناشیزمان در سطح اتم
)Molecular Dynamics (ها در   روشنیتر  از رو به توسعهیکی

. ]1[ نانومتر استاسیها و مواد در مق  سازهیکیمطالعه رفتار مکان
 ،ی با در نظر گرفتن حرکات اتمی مولکولکینامی ديساز هیشبروش 

. باشد ی نانوساختارها میکیزیف ياه زمی مکانيساز هیقادر به شب
 از ی است که آن هم ناشي سه بعد،ی عمومی مولکولکینامید

 کینامی از اشکالات روش دیکی. باشد ی مواد مي سه بعدعتیطب
 هی پارای آن است زیحاسبات ميها نهی بالا بودن هز،ي سه بعدیمولکول

 ستوار ای ذراتی معادلات حرکتي روی زمانيریبه انتگرالگ  روشنیا
 متقابل بر  ذرات، در حال اثرنی از ای حداقل بخشای یاست که همگ

 حرکت ذرات را در ری مسدی اثرات متقابل، بانیبا وجود ا. ستنده هم
اچار به  منظور ننی اي و مشخص کرد؛ برایابیهر لحظه بتوان رد

) 12s-10 (هی در حدود فمتوثانی کوچکاری بسی زماناسیاستفاده از مق
تعداد  يمواز يری و بکارگي امروزيوترهای سوپرکامپوجود با .میهست

 اردهای متشکل از ملیستمی، س)CPU( واحد پردازشگر مرکزي يادیز
 از ی زماناسیست اما همچنان مقا روش نی با ايساز هیاتم قابل شب

 ي دو بعدي مانند مدلهاقاًیدق. ]2[  کوچکتر نشده استهیثانحد نانو
 يا حه و متقارن صفيا  کرنش صفحه،يا  مسائل تنش صفحهلیاز قب

 در بدست ي دو بعدی مولکولکینامی دوسته،ی پطی محکیدر مکان
در . رود ی بکار می اتماسی در مقي مسائل سه بعدي برایآوردن مدل

 ساده شده است اما ی مدل،ي بعد دوی مولکولکینامیواقع هرچند د
 ي کمتراری بسی با حجم محاسباتستمی سیکیزی فزمیدر فهم مکان

  .]3-5[  استدی مفاریس بينسبت به مدل سه بعد
 Quantum ( کوانتومکی مکانيکهای کاربرد تکنهرچند

Mechanics(کرده است اما هنوز هم استفاده دای به سرعت توسعه پ 
.  لازم استیمدل کردن مواد در سطح اتم در ی تجربيها لیاز پتانس

 به روش يساز هی در شبی متنوعی داخل اتميها لیتاکنون پتانس
 شامل ها لی پتانسنیاند؛ ا  شده و بکار رفتهی معرفی مولکولکینامید

 و ]7و8[  داده شدهي اتم جالی، پتانس]6[ جونز - لناردلیپتانس
  . باشندی م]9و10[ نکلری س-سینی فلیپتانس

 ی رفتار کششي رومترنانواس یدر مقاثر سوراخ ،  مقالهنی ارد
 یک مولکولینامیتوسط روش د ستالیکر- فلز تککی کیالاست

ط یدگاه محی با دیجِ حل اتمیسه نتای براي مقا.مطالعه شده است
فلز نقره . ز انجام شده استیسازي اجزاء متناهی ن هیوسته، شبیپ
)Ag ( وتري یسازي کامپ هیبستال در شیکر-ک فلز تکیبه عنوان

 هستند و يضوی و بيا رهی داي به شکلهاها سوراخ .استفاده شده است
  . است شدهیبررس زی نیی چندتايها سوراخ يری قرارگبیاثر ترت

  سازي مدل کردن و شبیه -2
 يا هی مدل لاکی ،ي دو بعدی مولکولکینامی دي سازهی شبدر

 با اتم در ی مکعبساختاربا  يسه بعد Ag  ازیندگی به نمای مثلثیاتم
 .شود یمشاهده م )1 (که در شکلاستفاده شده ) fcc(مرکز وجوه 
کار ه  بی داخل اتملی به عنوان پتانسنکلری س-سینی فلیپتانس

 fcc ت از فلزايا  خواص محدودهینیشبی پي برالی پتانسنیا. رود یم
 نهی هزی شکل آن ساده و از لحاظ محاسبات،]11[  مناسب استکاملاً

  .  ندارديادیز
  :ر استینکلر به شکل زیس -سینیل فیپتانس
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  47                                                                        سازي اتمی و محیط پیوسته روي خاصیت کششی یک فلز تک کریستال داراي سوراخ در ابعـاد نـانومتر            شبیه 
  

Aو یمی پارامتر تنظ niاطراف اتم ی ابر الکترونی چگال i امُ به
   :ر استیصورت ز

)3(  ∑
≠

Φ=
gN

ji:i
iji )r(n  

  
Ngه اتم ی همساي تعداد اتمهاi و تابع Φ(rij)ر ی به صورت ز

   :است
)4(  













>
≤−

=Φ
dr,0
dr,)drij(

)r(
ij

ij
2

ij  

  
rijن دو اتم ی فاصله بi و j و است dباشد ی میمی پارامتر تنظ .

   :شود یف میر تعریل مزدوج به صورت زی، پتانس)1(در رابطه 
)5(  













>
≤++×−

=
cr,0
cr,)rcrcc()cr(

)r(V
ij

ij
2

ij2ij10
2

ij
ij1

 

  
 یگین فاصله  همساین و سومین دومی بي عددcدر عمل، 

 که c2 و c0 ،c1. شود  میک به اتم مورد نظر در نظر گرفتهینزد
 بدست یشی آزمايها ادهق دی باشند از طری میمی تنظيپارامترها

) Ag( براي نقره d و A این پارامترها به همراه پارامترهاي .ندی آیم
 توسط حذف چند اتم بوجود ها سوراخ .اند  آمده]12[در منبع 

 قبل از هی اولکرهیپ. اند و سطوح آنها از هرگونه تنش آزاد است آمده
 کیدر  تنها ی کششيبارگذار.  آزاد و بدون تنش استکشش، کاملاً

 در دو انتها اعمال هی لاکی يها  اتمي روکنواختیجهت و به طور 
 Periodic(ب  متناوي مرزطی حذف اثر سطح، شرايبرا. شود یم

Boundary Conditions ( فرض . گردد یتمام جهات اعمال مدر
 يریانتگرالگ.  استنیدرجه کلو 01/0شود که درجه حرارت  یم

 تمیبه عنوان الگور ]Velocity Verlet (]13(ی سرعت ورلت زمان
 درنظر گرفته هی فمتوثان10 یرود و گام زمان ی بکار میجمع زمان

 وسته،ی پطی محکی حاصل از مکانجی با نتاسهی مقايبرا .شود یم
بکار گرفته  NASTRAN  توسط نرم افزاری اجزاء متناهيساز هیشب

  .شده است

  ج و بحثینتا -3
 .ده شده استنشان دا) 2 ( در شکلي دو بعدی اتممدل

  که اندازه آنمی درنظر بگبری مثلثهی لاکی را با یلی مستطيا صفحه
d100×d200) d برابر بای مثلثي اهیثابت لا  nm2892/0 (ای 

nm09/50×nm92/28کنواختی به طور ی کششيروی ن.باشد  می 
 کرهیپ.  شده استعیتوز Y  در جهتهی لانیی بالا و پاي اتمهايرو
 شعاع ریثأت .شود ی مشاهده م)3 (کشش در شکل قبل و بعد از یاتم

 مطالعه شده ي دوبعدی در مدل اتمکی مدول الاستيسوراخ رو
. اند  شدهيساز هیشب d40 تا d5 دوازده مدل با شعاع سوراخ از. است
 نشان داده شده 4 شعاع سوراخ در شکل-تهیسی مدول الاستیمنحن
 به ی خطباًیقرشود که کاهش در مدول به طور ت یمشاهده م. است

  . داردیبستگمربع شعاع سوراخ 
 با همان ي دو بعديا  تنش صفحهيها  مدلسه،ی مقايبرا

  .اند  شدهيساز هی شبیها با استفاده از روش اجزاء متناه اندازه
 رسم )4( شعاع سوراخ در نمودار شکل- کی مدول الاستیمنحن
 طی محکی حاصل از مکانجی که نتاشود مشاهده می. شده است

 و هستند ی حاصل از حل اتمجی به نتاهی شبيادی به طور زوستهیپ
  .شود ی مدهی دو دنی انیالبته اختلاف هم ب

 کینامی را نسبت به روش دي مدول کمتر،ی اجزاء متناهروش
 کی از مسائل مکانی بعضي برانی کرده است؛ بنابراینیشبی پیمولکول
 در ییند راهنماتوا ی موستهی پطی محکی نانومتر، حل مکاناسیدر مق

 قتر،ی دقجی داشتن نتايدرك آنچه واقعاً وجود دارد باشد و برا
  .شود ضروري می ی اتماشی در مقيساز هیشب

 
  ي دو بعدی مدل اتم):2(شکل

  

  پیکره اتمی قبل و بعد از اعمال کشش):3(شکل
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.  اثر بگذاردتهیسی مدول الاستيتواند رو ی مزی نها سوراخ عیتوز
 )5( با سطح برابر هستند در شکلییها سوراخ يچهار مدل که دارا

و در  d20 برابر با) a(مدل سوراخ در  شعاع  .اند نشان داده شده
دو سوراخ ) c (در مدل. باشد یم d14/14 برابر با) c(و ) b (يمدلها

 راستا نسبت نیدر جهت عمود بر ا) b (دل کشش و در ميدر راستا
 d10 برابر با) d ( در مدلها سوراخشعاع . اند به هم قرار داده شده

 )1(ر مدل در جدول  چهانی اي منتجه براتهیسیمدول الاست. است
 را در مدول يشتریکاهش ب) c (نسبت به) b (مدل .آورده شده است

 سطح مقاوم رای که از ابتدا هم مشخص بود زيزی داده است؛ چجهینت
 .باشد یم) c ( در آن کوچکتر از مورد،ی اعمالی کششيرویدر برابر ن

) b (شود که مدل ی باعث ملین دلیهم) b (و) a(هاي   مدلسهیبا مقا
 سهیبا مقا.  باشدتهداش) a ( را نسبت به مدليشتریکاهش ب

 و جهت یشود که گرچه مساحت کل ی مدهید) d (و) a (يها  مدل
بدست ) d (کمتر از مدول) a ( اما مدولکسانندی ها سوراخ يریقرارگ

 سوراخ بزرگ نسبت به کیشود که  یآمده است که از آن استنباط م
 در يشتری موجب کاهش ب،يو مسایچند سوراخ با مساحت کل

 شکل را در نظر يضوی بيها سوراخحال  .شود ی مکیمدول الاست
 سطح ،شود، چهار مدل ی مدهی د)6(همانطور که در شکل. میریگ یم

است و طول قطر  d54/9 يا رهیشعاع سوراخ دا.  دارندیکسانیسوراخ 
) h(و ) f( ،)g (ي مدلهايبرا d5/4 و d20 بیبزرگ و کوچک به ترت

 ستی هر مدل در جدول لي منتجه براکیمدول الاست. هستند
 هم اندازه با جهات يضوی بيها سوراخشود که  یممشاهده  .اند شده

. ک دارندیالاست مدول يبرروکاملاً متفاوتی  ری تأثري،ی قرارگمختلفِ
  مدولکهیاست در حال) e (کوچکتر از) f ( در مدلتهیسیمدول الاست

)g (بزرگتر از) e (دو توسط مقدار سطح مقاوم در برابر  نیا؛ باشد یم
 مدول ،يضوی سوراخ بکی وجود. شوند ی محی توجی کششيروین

  مدليبرا. دهد یدر جهت قطر کوچک کاهش ماساساً  را کیالاست
)h (که مدول در جهاتمیانتظار دار  X و Y مشابه کاهش یقیبه طر 

 مدولشود که   میمشاهده) e (با) h (ي مدلهاسهیمقابا  .داشته باشد
)h (يضویب گرفت که سوراخ جهیتوان نت یدر واقع م. کوچکتر است ،

 کاهش شتری با همان سطح بيا رهیمدول را نسبت به سوراخ دا
  .دهد یم

  گیري نتیجه -4
هدف این پژوهش، پیشبینی خواص مکانیکی مواد در مقیاس 

 کاهش در بعضی از خواص، بدلیل وجود نوعی از عیوب. نانومتر است
 دینامیک مولکولی  سازي در این مقاله، شبیه. شود در ماده ناشی می
 اجزاء متناهی روي مدل تنش صفحه اي  سازي دو بعدي و شبیه

انجام و تأثیر وجود سوراخ با مقیاس نانومتر روي مدول الاستیک یک 

 
  

تحلیلهاي دینامیک مولکولی دو .  تغییر مدول الاستیک با شعاع سوراخ):4(شکل
   تنش صفحه اي-بعدي و اجزاء متناهی
  
  
  

 
  

  وراخها مدلهاي مختلف ترتیب قرارگیري س):5(شکل
  
  
  

 a,b,c,d مدلهاي ي مدول الاستیک برا):1(جدول
d c  b  a  مدل  

  نتایج دینامیک مولکولی  791/0  779/0  855/0  832/0
  نتایج اجزاء محدود  787/0  760/0  831/0  802/0

  
  

 
  

   مدل سوراخهاي بیضوي-)6(شکل
  
  

 e,f,g,hالاستیک مدلهاي ) 2(جدول
d c  b  a  مدل  

  نتایج دینامیک مولکولی  953/0  843/0  985/0  917/0
  نتایج اجزاء محدود  936/0  830/0  965/0  901/0
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وجود سوراخ باعث کاهش در . فلز تک کریستال مطالعه شده است
کاهش در مدول ماده با . شود ریستال میمدول الاستیک مواد تک ک

وجود سوراخ دایره اي تقریباً به طور خطی با مربع شعاع سوراخ 
یک سوراخ بزرگ نسبت به چند سوراخ کوچکتر با . متناسب است

همان مساحت کلی ناحیه تهی، کاهش بیشتري را در مدول 
ي ها سوراخي بیضوي نسبت به ها سوراخ. شود الاستیک باعث می

براي . شوند ه اي کاهش بیشتري را در مدول الاستیک موجب میدایر
مواد با سوراخ بیضوي، مدول الاستیک در جهت عمود بر قطر بزرگ 

  .نسبت به جهت عمود بر قطر کوچک کاهش بیشتري دارد
براي برخی از مسائل مکانیک در مقیاس نانومتر، حل مکانیک 

هنماي ما بسوي تواند نتایجی بدست دهد که را محیط پیوسته می
تر در این نوع از  براي داشتن پاسخ واقعی. حل واقعی مسئله باشد

که نمونه - در مقیاس اتمی  سازي شبیههاي   روشمسائل، بکارگیري
   ضروري است-اي از آن روش دینامیک مولکولی است
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