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 چكيده
ولكولي اوليه در بدليل لزوم مدلسازي م. هاي مختلف علوم مهندسي هستيمامروزه با گسترش دانش نانو شاهد ورود اين علم به بخش

مدلسازي در ابعاد . گسترش اين نوع مدلسازي ها و ايجاد نرم افزارهايي بر اين پايه مي باشيم هاي ساخت در ابعاد نانو شاهدفرآيند
 و  ماكر-هاي ساختاري قطعات در ابعاد نانو بررسي-1 :اتمي در اين مقاله با دو هدف اصلي مورد توجه قرار گرفته است كه عبارتند از

   در اين مقاله اصول و مباني هر دو روش مورد بررسي قرار گرفته و با كمك . لكوليوهاي حركتي بر پايه ديناميك م شبيه سازي-2
در ابتدا قطعات .  الگوريتمي جهت مدلسازي ساختاري و شبيه سازي ديناميكي قطعات در ابعاد نانو ارايه شده است 4نرم افزار مت لب

و استوانه با توجه به شبكه كريستالي آنها در ابعاد اتمي شبيه سازي شده است، تأثيرات حرارتي در دماهاي متفاوت در فرم هاي مكعب 
ه لكولي در حالت دو بعدي بودر بخش دوم مدلي بر پايه شبيه سازي ديناميكي م. به كمك اين شبيه سازي مورد بررسي قرار مي گيرد

و به كمك اين مدل تاثير نيرو بر تغيير شكل پروب ميكروسكوپ . منظور مدلسازي نوك پروب ميكرسكوپ نيروي اتمي ايجاد شده است
   .نيروي اتمي شبيه سازي شده است

  
 

  :واژهكليد
  ميكروسكوب نيروي اتمي- اثرات دمايي- مدلسازي مولكولي-مت لب -نانو

                                                 
يع و مكانيك، دانشگاه آزاد اسلامي واحد قروين   عضو هيات علمي دانشكده مهندسي صنا-1  
  دانشجوي كارشناسي ارشد، دانشگاه آزاد اسلامي واحد علوم و تحقيقات تهران-3
   دانشجوي دكتري مهندسي مكانيك، دانشگاه آزاد اسلامي واحد علوم و تحقيقات-3
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  مقدمه -1
    در مباحث ساخت در ابعاد نانو دو روش وجود دارد روش بالا به 
پايين و روش پايين به بالا در استفاده از اين دو روش در بعضي از 

از سيستم مي شويم كه به  CADموارد نيازمند به ايجاد يك مدل 
  به CADمدل . ]1[منظور مدلسازي قطعات در ابعاد نانو كاربرد دارد

  .ظور مورد استفاده قرار گرفته استدو من
      در مدل هندسي اتم ها در صفر درجه كلوين شبيه سازي -1

شوند و سپس مي توانيم نوع اتم دلخواه را انتخاب كرده و مطابق  مي
 آن انتخاب به قطعه خواص را نسبت دهيم ساختارهايي كه در ابعاد

ستند و مي بايست نانو ايجاد مي شوند لزوماً در صفر درجه كلوين ني
  .]2[آنها را در درجه حرارت هاي مختلف بررسي و مدل سازي كنيم

توانيم با كمك مدلسازي  با مشخص شدن هندسه نقاط مي-2
رياضي حاكم بر ديناميك حركت ذرات مدل حركتي آنها را بدست 

  .آوريم
  :ارد زير مورد بررسي قرار مي گيرددر اين مقاله مو

 نانو  با توجه به ساختار اتمي آن  در ابعاد  مدل سازي يك قطعه -1
 مدلسازي -3تغيير مدل ساخته شده بر اساس درجه حرارت  -2

   .)1شكل(ديناميك ملكولي نوك پروب ميكروسكوپ نيروي اتمي
  

  
   الگوريتم عملكرد برنامه):1(شكل

 
  شبكه كريستالي مدلسازي هندسه -2

. يستالي مي گوينـد     طبق تعريف به نظم اتمي تكرار شونده شبكه كر        
سـه شـبكه    در اين مقاله قصد داريـم در بخـش مدلـسازي هندسـه    

كريستالي مكعب ساده ، مكعب مركز دار، مكعب با وجوه مركز دار را             
 بمنظور مدلسازي ايـن سـه شـبكه         .)2شكل(مورد بررسي قراردهيم    

زيـر مقـدار     روابط بايد ثابت شبكه در آنها مشخص شود كه با كمك
  .]3[مي آيد راي هر يك از شبكه ها بدستثابت شبكه ب

02r                         )1(                      براي مكعب ساده a=  

04                      )2(                  براي مكعب مركز دار 3r a=  

04                      )3(         براي مكعب با وجوه مركز دار 2r a=  
با مشخص شدن ثابت شبكه مدلسازي هندسه، در سـه حالـت مـورد     

 . بررسي قرار مي گيرد 
  

  
  مركز دار و مكعب با وجوه مر كز دار مدل اتمي مكعب): 2(شكل 

  

  شبكه مكعب ساده -3
 ثابت شبكه دو برابر شعاع در نظر گرفته مي )1(با توجه به رابطه 

  .ابق مرا حل زير صورت مي پذيرد  و مدلسازي مطشود
در حقيقت اولين مرحله برنامه نويسي آخرين مرحله نمايش نرم 

در اين مرحله يك كره به صورت پارامتريكي ايجاد مي .افزار است
اين عمل با كمك يك برنامه و استفاده از فرمول كره صورت . كنيم

مدل را ايجاد كنيم پس با تغيير مختصات كره مي توانيم .مي گيرد 
بعدي در حقيقت تنها مراكز اتم ها را به دست   قسمت هاي در

  .آورده و با كمك اين قسمت مدل را به مدل اتمي تبديل مي كنيم 
  
   بدست آوردن مركز اتم ها-4

با توجه به اين نكته كه ما از دو شكل مختلف استفاده نموده ايم، 
 ايجاد و به دست آوردن جهت بايد از دو الگوريتم مختلف نيز

براي ايجاد مكعب اتمي آن را به دو قسمت . مركزآنها استفاده نماييم
كنيم و در انتها يكي ديواره و ديگري صفحات بالا و پايين تقسيم مي

كنيم تا شكل نهايي در برنامه اصلي اين دو قسمت را به هم وصل مي
  . )3شكل(ايجاد شود

 

  
   مدل اتمي مكعب):3 (شكل
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گيرد يك اد يك استوانه اتمي به كمك دو الگوريتم صورت ميايج
كند و الگوريتم ديگر الگوريتم ديواره جانبي استوانه را ايجاد مي

صفحات بالا و پايين را مي سازد تا به اين ترتيب شكل كامل گردد 
. براي اين منظور شعاع خارجي استوانه مورد استفاده قرار مي گيرد

مت هاي مساوي تقسيم مي كنيم و اتم ها را شعاع خارجي را به قس
سپس اين . روي هم قرار مي دهيم تا يك ستون از شكل ايجاد شود

ستون ها در فاصله هايي كه قبلا روي استوانه ايجاد كرده بوديم قرار 
  . )4شكل(مي گيرد و شكل كامل مي شود

  

  
   مدل اتمي ديواره استوانه):4(شكل 

  
ن صورت انجام مي شود كه ابتدا خارجي در اين قسمت عمليات به اي

ترين شعاع انتخاب مي شود و اتمها با توجه به قطر آنها روي آن قرار 
سپس روي قطر به سمت داخل و به اندازه قطر اتم . مي گيرند

حركت كرده و در يك شعاع جديد عمليات قبل را تكرار مي كنيم و 
بدين .  دهيمهمين عمليات را تا رسيدن به مركز شعاع ادامه مي

با . ترتيب صفحات بالا و پايين استوانه در حالت اتمي ايجاد مي شود
وصل كردن اين صفحات بالا و پايين به ديواره استوانه شكل كامل 

  .)5شكل(مي گردد و استوانه به مدل اتمي آن تبديل مي گردد
  

  
   مدل اتمي استوانه):5(شكل

  
  

  شبكه مكعب مركز دار-5
 ثابت شبكه بدست مي آيد، با تغيير 2ابق رابطه براي اين شبكه مط

در اين حالت اتم ها در سطح . ثابت شبكه مدل اتمي تغيير مي كند
خارجي كاملاً به هم چسبيده نبوده و مطابق ضريب شبكه فاصله 

در شبيه سازي از نمايش اتم هاي مركزي صرفنظر شده . دارند
  .)6شكل(است

  

  
  ار مدل اتمي مكعب مركز د):6 (شكل

  
  شبكه مكعب با وجوه  مركز دار-6

 ثابت شبكه بدست مي آيد، با اعمال 3براي اين شبكه مطابق رابطه 
  اين ثابت و در نظر گرفتن اتم هاي وجوه شبكه مدل اتمي ايجاد

در اين مدل اتم ها در لايه هاي مختلف روي هم نبوده و . مي شود 
  .)7شكل( مطابق شبكه كريستالي تغيير مي كنند

  

  
    مدل اتمي مكعب مركز دار):7(شكل

 
  مقايسه مدلهاي اتمي-7

 مي توان به تفاوت دو مدل مكعب ساده و )6 ( و)3 (با مقايسه شكل
در مكعب ساده بين اتم ها فاصله اي وجود . مكعب مركز دار پي برد

ندارد در حالي كه در مكعب مركز دار متناسب با ثابت شبكه بين اتم 
 مي توان به تفاوت )7( و )5 (با مقايسه شكل. دها فاصله وجود دار
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دو مدل مكعب ساده و مكعب با وجوه مركز دار پي برد در مكعب 
ساده  اتم ها در لايه هاي مختلف روي هم قرار دارند ولي در مدل 

بت به هم سمكعب با وجوه مركز دار اتم ها در لايه هاي مختلف ن
  .يكي در ميان جا به جا شده اند

 
  ل هاي سازه اي تحلي-8

با گسترش روش هاي ساخت در ابعاد نانو نياز به بررسي و شبيه 
ي رفتار قطعات در ابعاد نانو افزايش يافت، امروزه نرم افزارهاي زسا

 در . اندتجاري گوناگوني به شبيه سازي اينگونه قطعات پرداخته
مدل  قطعه وCAD  آورده شده است مدل)8(اي كه در شكل نمونه

 در دماي صفر كلوين و مدل اتمي تغيير شكل يافته در اتمي آن
  .]2[دماي محيط آورده شده است 

  

  
   يك  قطعه در ابعاد نانوCAD  مدل):8(شكل 

  
   تاثيرات دمايي-9

مدل ابتدايي در دماي صفر كلوين مدل شده است، بمنظور بررسي 
تغيير شكل حاصل از تغيير دما قصد داريم توانايي تغيير مدل 

به اين منظور از رابطه . ب با دما را در مدل ايجاد كنيممتناس
  .كلاسيك انبساط حرارتي استفاده مي كنيم

)4 (                                                    L L Tα′Δ = Δ  
، متناسب با دما در قطعه تغيير شكل ايجاد  4با وارد نمودن رابطه 

تغيير شكل  ضريبي از فاصله را متناسب با براي اعمال اين . مي شود
كنيم تا در نهايت شكل به افزايش فاصله هر بعد به آن اضافه مي

نكته . صورت كاملاً يكسان حركت كند و فاصله هاي آن تغيير نمايد
مهم در اين عمليات اين است كه اضافه شدن فاصله ها بايد متناسب 

در  . باعث خطا مي گرددبا هر يك از ابعاد باشد در غير اين صورت
اين قسمت بعنوان يك نمونه كاربردي استوانه اي در ابعاد نانو و از 
       جنس طلا كه در فرآيند چاپ در ابعاد نانو كاربرد دارد را در 

  .دما هاي مختلف مد ل مي نماييم
با وارد نمودن مقادير ارايه شده در نرم افزار در سه دماي مختلف سه              

مقدار حـداكثر تغييـر فاصـله در        . ت بدست مي آيد    متفاو CADمدل  
نـانو متـر يعنـي      . 19درجه كلوين برابر     1337اين ساختار در دماي     

ولي همين ميزان تغير فاصـله در       . كمتر از قطر يك اتم طلا مي باشد       

 بررسي هاي ديناميك ملكولي از اهميت بالايي برخـوردار مـي باشـد            
  .)9شكل(

  
  ي قطعهجدول مشخصات فيزيك ):1(جدول

  
  

   مشخصات هندسي قطعه):2(جدول

  
  

  
  k1337   مدل يك استوانه در ابعاد نانو و در دماي):9(شكل 

  
با توجه به توانايهاي مدلسازي نرم افزار با تركيب طرح هاي پيش 
فرض موجود در نرم افزار مي توانيم مدل هاي دلخواهي را جهت 

  .)10شكل( ه دهيمبررسي هاي  سازه اي اراي
  

  
   مدل تركيبي با استفاده از امكانات نرم افزار):10(شكل 
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   ديناميك ملكولي-10
اي بمنظور هاي قبل پيش زمينهتمام مطالب ارايه شده در قسمت

در اين مدلسازي . باشدورود به بحث مدلسازي ديناميكي ملكولي مي
با مشخص شدن هندسه به كمك روابط مكانيكي حاكم بر سيستم 

ديناميك  .اضي از ديناميك ذرات را بدست مي آوريمذرات مدلي ري
ها و ملكولها مي باشد ملكولي يك روش شبيه سازي با استفاده از اتم

       اين مدلسازي بر اساس قوانين شناخته شده مكانيك صورت 
 هاي حركتي مانند سازي در تحليلكاربرد اين شبيه. مي پذيرد

نانو ماشين ها بوده و دليل پروب هاي ميكروسكوپ نيروي اتمي و 
استفاده از اين شبيه سازي پيچيده بودن حل تحليلي و بكار بردن 

شبيه سازي را امكان  كه مي باشد  اين روش حل عددي به كمك
روش ديناميك ملكولي روشي براي شبيه سازي  .]4[مي نمايد  پذير

 و اصل 1كامپيوتري بر اساس حل معادلات حركت نيوتن، لاكرانژ
هاي شناخته شده فيزيكي، مكانيكي در   و ساير روش2لتونهمي

از اين روش بمنظور بدست آوردن اطلاعاتي . مدلهاي اتمي مي باشد
  .درباره تعادل و خصوصيات ديناميكي و فيزيكي استفاده مي شود

  
  مدلسازي ديناميك ذرات  -11

حال جهت بدست آوردن معادلات حركت حاكم بر سيستم به تعريف 
همانطور كه مي دانيم  .ت  پتانسيل حاكم بر ذرات مي پردازيممعادلا

  .]5[انرژي پتانسيل از رابطه زير بدست مي آيد 

)5(               i i
i i i i

uF u u
r x y z
δ δ δ δ
δ δ δ δ

⎛ ⎞
= − = − + + = −∇⎜ ⎟⎜ ⎟

⎝ ⎠
 

                                                             
 1,2,......,i N= 

متناسب با نيرو هاي بين اتمي آنها نيروي پتانسيل وارد بر ذرات 
تعريف مي شوند كه رابطه انرژي پتانسيل و نيرو در شكل زير بر 

همانطور كه در نمودار نيز مشخص  .اساس فاصله بيان شده است
شده است زماني كه انرژي پتانسيل حداقل ميزان خود را دارد نيروي 

در آن حاصل از آن مساوي صفر بوده و اين بدين معني است كه 
  .)11شكل( و فاصله آن تغيير نمي كند. نقطه ذره در تعادل است 

 6ابتدايي ترين مدل ارايه شده براي تابع پتانسيل فوق بصورت رابطه 
  .مي باشد

)6(                                      0

00

for
ij

ij for
ij

r r
u

r r

⎧= ∞⎯⎯⎯→ <⎪= ⎨
⎪= ⎯⎯⎯→ ≥⎩

  

                                                 
1 - Lagrange 
2 - Hamilton 

   تابع انرژي پتانسيل و نيرو بر اساس فاصله):11(شكل 
  
اي كه بمنظور مدلسازي انرژي پتانسيل ارايه شده و درشبيه بطه را

 بصورت زير تعريف .]7[سازي ديناميك ملكولي مورد توجه  است 
  .شودمي 

  
)7(      ( ) ( ) ( )( )0 0exp[ 2 ] 2exp[ ]ij ij ijU r D r r r rα α= − − − − −  

,0 كه در اين رابطه ,D rα انرژي چسبندگي مدول الاستيسيته و
ر ذره متناسب با جنس آن تعريف فاصله اتمي مي باشند كه براي ه

به اين ترتيب با معادله نشان داده شده مي توانيم انرژي  .مي شوند
  .پتانسيل در ابعاد اتمي را بيان نماييم

حال با مشخص شدن انرژي پتانسيل، به مدلسازي انرژي جنبشي 
   .حاكم بر سيستم ذرات مي پردازيم

1
2

T Fdr mrdr mr= = =∫ ∫ )8(                                      
حال اگر اين معادله را براي سيستم ذرات بيان نماييم معادله زير 

  .بدست  مي آيد
2

1
2

N
i i

i

m rT
=

=∑ )9(                                                         
2 2 2 2

i i i ir x y z= + + )10(                                           
  

  دينا ميك نيوتني -12
يكي از روشهاي اصلي كه مدلسازي ملكولي بر پايه آن گسترش 

كه در اين مقاله بر اين اساس  .يافته است ديناميك نيوتوني مي باشد
طبق تعريف ديناميك نيوتني . سازي صورت گرفته استشبيه
  .]7[داريم

i i im r U F= −∇ +      1,2,......,i N= )11(                       
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بيان كننده نيروهاي نا پايستار و يا نيروهاي  iF در رابطه فوق
نيز بيان كننده نيروهاي  ∇−iUخارجي وارد بر سيستم است، و

در بيان نيرو هاي ناپايستار وارد بر اين . پايستار وارد بر سيستم است
 نيرو كه در زير آمده دورا مي توان بصورت مجموع  iF سيستم

  .است مورد بررسي قرار داد
s  اين نيروها ناشي از مدل دمپينگ وارد بر سيستم

i i i iF m rγ= − 
نيروهاي ناشي از تاثيرات . ثابت دمپينگ مي باشد iγ كه در آن

) حرارتي با كمك رابطه )R t مدلسازي مي شوند.  
كه در نهايت با اضافه شدن اين دو نيرو معادله نهايي بصورت زير 

  .بيان مي شود
( )i i i i i i im r U m r R tγ= −∇ − + )12(                              

  
  نتايج و كاربرد ها -13

مدلسازي ديناميك ملكولي در موارد متعددي از شبيه سازيهاي 
انند شبيه سازي رشد ترك در ابعاد نانو به كمك روش ميكرو نانو م

مورد  ]8[ ها در ميكرو استراكچراجزا محدود، مدلسازي نابجايي
با توجه به اهميت بسيار بالاي ميكروسكوپ  .توجه قرار گرفته است

 هاي نيروي اتمي در مسايل مرتبط با نانو مكانيك و لزوم شناخت 
 سطح پروب اين ميكروسكوپ ها كافي نسبت به مكانيزم تغييرات در

بدليل تاثير اين تغييرات بركيفيت و دقت اسكن صورت گرفته از 
سطح و پيش بيني عمر مفيد اين پروب ها، روش شبيه سازي 

 ديناميك ملكولي دراين مقاله مورد استفاده قرار گرفته است
  .)12شكل(

 

 
   مدلسازي رشد ترك و ميكرو استراكچر):12(شكل

  
شبيه سازي پروب ميكروسكوپ نيروي اتمي به  -14

  روش ديناميك ملكولي
  ميكروسكوپ نيروي اتمي -14-1

ميكروسكوپ نيروي اتمي كه بصورت گسترده در نانوتكنولوژي مورد 
استفاده قرار گرفته است بر پايه اين فرض ساخته شده است كه با 

ب تغييرات نيروي كوالانسي بين اتمهاي سطح و پرو استفاده از
ميكروسكوپ نيروي اتمي كه حاصل از توپوگرافي سطح مي باشد، 

مدل توپوگرافي سطح را با دقت نانو ارايه دهد، به موازات اين كاربرد 
در كاربردهاي بسيار متنوع ديگري نيز از اين ميكروسكوپ ها 

فرض ارايه شده در اين ميكروسكوپ ها . )13شكل(استفاده مي شود 
 كه در نوك پروب ميكروسكوپ نيروي اتمي بر اين اصل استوار است

يك اتم قرار دارد اين فرض بدليل مشكلات ساخت عملي نشده است 
و اين امر لزوم مدلسازي نوك پروب ميكروسكوپ نيروي اتمي را 
جهت بهينه تر شدن دقت محاسبات و همچنين پيشبيني از كار 

  .]9[ افتادگي اين پروب ها ممكن مي كند
  

 
  وسكوپ نيروي اتمي ميكر):13(شكل

  
   هندسه-14-2

   با توجه به تئوري هاي ارايه شده و استفاده از ديناميك ملكولي 
مي توان نوك پروب ميكروسكوپ نيروي اتمي را جهت پيش بيني 

براي اين . تغيير فرم نوك آن در اثر نيروي كوالانسي مدل نماييم
ال اگر ح. منظور ابتدا هندسه حاكم بر پروب را بدست مي آوريم

ي در را در مدل اتمي وارد نماييم، مدل هندس) 3 (اطلاعات جدول
  .)14شكل( ابعاد اتمي حاصل مي گردد

  
   مشخصات هندسي پروب):3 (جدول

شعاع نوك 
  پروب نانومتر

ارتفاع پروب 
  ميكرو متر

  عرض
  ميكرو متر

  طول
  ميكرو متر

  جنس

20  12  48  225  Si 

  

  
  مدل اتمي):14(شكل 

  
 اتم تشكيل 206969279ه طبق محاسبه نرم افزار ازمدل ارايه شد

شده است حل اين مدل بصورت كامل به دليل زمان بر بودن و 
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امكانات سخت افزاري امكان پذير نمي باشد زيرا اين مدل در انتها به 
. دستگاه معادلات ديفرانسيلي با دو برابر تعداد اتم ها  منجر مي شود

 نانو متر فرض كرده وباتوجه به 10  رابنابراين ارتفاع مدل ارايه شده
  . )15شكل( ابعاد اتم سيلسيوم و شبكه آن مدل زير ارايه مي شود

  

  
   مدل هندسي نانو):15(شكل

  
   مدل سازي ديناميكي-14-3

در اين مدل سازي فرض نموديم عمليات در خلأ صورت مي گيرد و 
 با جهت مدلسازي ديناميك در ابتدا .انرژي جنبشي صفر مي باشد

 نيروي پتانسيل كه در حالت ساكن وجود دارد را 5كمك رابطه 
  .بدست مي آوريم

x
Uf
x

∂
=
∂

)13 (                                                        

2 2
0

2 2 2 2
0

exp 2
2

exp
x

x y r
xf D

x y x y r

α
α

α

⎛ ⎞⎡ ⎤⎛ ⎞− + − −⎜ ⎟⎜ ⎟⎛ ⎞ ⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦⎜ ⎟⎜ ⎟= × ×
⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎡ ⎤⎛ ⎞+ − + −⎝ ⎠ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦⎝ ⎠

)14 (                       

y
Uf
y

∂
=
∂

)15                    (                                            

2 2
0

2 2 2 2
0

exp 2
2

exp
y

x y r
yf D

x y x y r

α
α

α

⎛ ⎞⎡ ⎤⎛ ⎞− + − −⎜ ⎟⎜ ⎟⎛ ⎞ ⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦⎜ ⎟⎜ ⎟= × ×
⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎡ ⎤⎛ ⎞+ − + −⎝ ⎠ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦⎝ ⎠

)16     (   

 
توان استفاده از مدلسازي ديناميك مي و14،16با توجه به رابطه 

در بررسي . براي هر ذره در شبكه معادلات تعادل را بيان نماييم
معادلات ديناميك حاكم بر سيستم به سه مدل معادله بر خواهيم 

       .xF وyFنمايش داده شده است ) 16( ر شكلخورد كه د
  .نيرو هاي خارجي مي باشند

  :دسته اول
1 2 3y y y ymy f f f F= − − − +∑ )17                (                

1 2 3x x x xmx f f f F= − − − +∑ ) 18               (                
  

  :ومدسته د
1 2 3 4x x x xmx f f f f= − − − −∑ )19                    (            

1 2 3 4y y y ymy f f f f= − − − −∑ )20           (                     
  :دسته سوم

1 2 3 4 5 6x x x x x xmx f f f f f f= − − − − − −∑ )21  (              

1 2 3 4 5 6y y y y y ymy f f f f f f= − − − − − −∑ )22   (            
 

 
  دياگرام آزاد ذرات  ):16(شكل 

  
تها تمام معادلات در قالب يك سيستم كوپل شده از معادلات در ان

كه حل اين معادلات به ازاي شرايط  .ديفرانسيل بدست مي آيند
مرزي مشخص شده مي تواند با توجه به نيرو تغيير مكان اتم هاي 

براي هر اتم چهار معادله زير  .پروب ميكروسكوپ اتمي را بيان نمايد
  .صادق است

1
2

dy y
dt

= )23(                                                             
2 1 ( )y

dy F f
dt M

= −∑ )24                   (                          
3

4
dy y
dt

= )25         (                                                       
4 1 ( )x

dy F f
dt M

= −∑ )26                          (                   
 

   روش حل معادلات حركت-14-4
براي حل اين دستگاه معادلات با توجه به مكان اوليه اتم ها و صفر 

. گرددفرض نمودن سرعت اوليه پروب مقادير اوليه مشخص مي
به معادلات از نوع مقدار اوليه بوده و براي حل از روش رانگ كوتا مرت

  . استفاده مي شود 4
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  بررسي نتايج مدلسازي -15
. در اين مرحله به بررسي نتايج حاصل از حل معادلات مي پردازيم

        ارايه )5(، )4 (هاي جدولبراي اين منظور مدلي مطابق داده
در ابتدا كليه نقاط را در دو حالت قبل و بعد از . ]8[مي شود

 نمايش oهنده بعد از بارگذاري و نمايش د(بارگذاري رسم مي كنيم 
 )17 (همانطور كه از شكل). دهنده قبل از بار گذاري مي باشد

در حالت بعد از . مشخص است اين دو حالت متفاوت مي باشند
بارگذاري متناسب با جهت نيرو كه در جدول مشخص شده است 
ذراتي كه در تماس با نيرو هستند تغيير مكان مي دهند و متناسب 

كه اين حركت براي ذرات سطح . كنندن ساير ذرات نيز تغيير ميبا آ
   .اول كاملاً محسوس بوده و در شكل مشخص است

  
   مشخصات هندسي مدل):4(جدول

شعاع اتمي 
 نانو متر

جرم اتمي 
amu 
 نيوتن

نيروي 
خارجي 
 نانو نيوتن

شعاع نوك 
پروب نانو 

 متر

 ارتفاع
 نانو متر

 جنس
  

0.341  10  10  20  10 si  
  

   ضرايب معادله نيروي پتانسيل):5(جدول 
  D(kcal/mol)    

11.7139  0.2956  Si-Si  
  

  
   تغيير مكان بعد و قبل از بارگذاري):17(شكل

  
براي بررسي ميزان اين تغيير شكل ها و مقايسه تحليلي نتايج، اتم 

  .هاي سطوح مختلف را در نمودارهاي جداگانه رسم مي كنيم
سطح اول، اتم اول تحت شرايط مرزي سازي اتم هاي در شبيه

      همين امر باعث . متفاوتي است و با سه اتم در مجاورت است
مي شود تغيير مكان متفاوتي در آن ايجاد شود كه اين تغيير مكان 
با تاثير به روي اتم بعدي باعث مي شود اين اتم نيز تغيير مكان 

تغيير مكان . باشدمتفاوتي نسبت به اتم هاي ديگر اين سطح داشته 
در اتم انتهايي  .هاي نسبي در اين مرحله به حالت تعادل مي رسد

بعلت متفاوت بودن شرايط مرزي مجدداً تغيير مكان نسبي افرايش 
  .)19و18شكل( شديد خواهد داشت

  
  x تغيير مكان سطح اول در راستاي ):18(شكل 

  

  
  y تغيير مكان سطح اول در راستاي ):19(شكل 

 
شخص شدن اثر تغييرات جابه جايي نسبي، نمودار جابه جايي براي م

همانطور كه انتظار داشتيم . هر ذره را در سطح دوم رسم مي كنيم
ها در جهت براي خنثي كردن اثر نيروي سطح اول جابه جايي

 معكوس صورت و مقدار آن در ابتدا بعلت شرايط مرزي از ميانگين،
سيده در انتها نيز مجدداً بعلت بيشتر است و در ادامه به تعادل ر

  .)21و20شكل( شرايط مرزي تغيير مي كند
در اين قسمت بمنظور مقايسه سطوح مختلف تغيير مكان تمامي اتم 
هاي مدل بررسي مي شود كه همانطور كه انتظا ر داشتيم در لايه 

و به سمت صفر . اول بيشترين و در لايه هاي بعدي كمتر مي شود 
  .)22و23شكل( ميل مي كند

بمنظور بررسي تاثير جهت نيرو بر جابه جايي نسبي ذرات نيرو هاي 
 نانو نيوتن وارد 10زه  به انداy و منفي xخارجي را در جهت منفي 

 اتم هاي همانطور كه انتظار داشتيم جهت جابه جايي در .مي كنيم
  .سطح اول منفي شده اشت

  

α
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 x تغيير مكان سطح دوم در راستاي ):20(شكل 

  

  
  y تغيير مكان سطح دوم در راستاي ):21(شكل 

  

  
  x تغيير مكان اتم ها در راستاي ):22(شكل 

  

  
 y تغيير مكان اتم ها در راستاي ):23(شكل 

  
ت قبل ولي در جهت ميزان ميانگين اين جابه جايي متناسب با حال

در ابتدا و انتها بدليل شرايط مرزي متفاوت شاهد  .منفي مي باشد
  .)25و24شكل(خواهيم بود ي بزرگتري جابه جاي

  

  
  x تغيير مكان سطح اول در راستاي ):24(شكل

  

  
  y تغيير مكان سطح اول در راستاي ):25(شكل 
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.  نانو نيوتن انجام مي دهيم1در اين قسمت شبيه سازي را با نيروي 
مشاهده مي شود تغيير مكان بشدت كاهش يافته است ولي روند 

  .)26شكل(ناسب با حالت قبل مي باشدا متكلي تغيير مكان ه
  

  
  x تغيير مكان اتم ها در راستاي ):26(شكل 

 
  نتيجه گيري -16

در اين مقاله به بحث مدلسازي ملكولي پرداخته و نرم افزاري بر اين 
با استفاده از مدلسازي ملكولي و وارد نمودن . پايه ايجاد نموديم

ي اتمي را در ابعاد روابط مرسوم ديناميك، پروب ميكروسكوپ نيرو
نانومتري با فرض اينكه عمليات در خلأ صورت پذيرد و در نتيجه 
انرژي جنبشي صفر باشد، مدل نموديم و با شبيه سازي رفتار اين 
ميكروسكوپ تحت بارگذاري هاي مختلف، تغيير مكان هاي نسبي 

اين شبيه . پروب ميكروسكوب نيروي اتمي را شبيه سازي نموديم
اري از كار برد هاي اين ميكروسكوپ، مانند نانو سازي در بسي

تواند مورد استفاده رباتيك، نانو چاب، و كاربردهاي تصوير برداري مي
توانيم تصويري از به كمك روش ديناميك ملكولي مي .قرار گيرد

آنچه در دنياي نانو اتفاق مي افتد را مدل نماييم و به پيش بيني 
  .رفتار مواد بپردازيم

  
  رست علائمفه -17

  n m                                                     0aثابت شبكه، 
  kcal/mol                                     Dاتمي،  انرژي چسبندگي
  n N                                                     iFنيروي ناپايستار، 
 n N                                                     ifنيروي پتانسيل، 

 n m                                                                  Lطول، 
 amu                                                   Mجرم اتمي، 

  n m                                                       rفاصله اتم ها، 

   n m                                                ijr نسبي اتم ها،  فاصله
  n m                                                 orل اتم ها، فاصله تعاد

 K                                                                       Tدما، 
  J                                                      uانرژي پتانسيل، 

  x،  n m                                        xفاصله در راستاي محور 
 y،  n m                                        yفاصله در راستاي محور 
 z،  n m                                        zفاصله در راستاي محور 

  α                                                مدول الاستيسيته اتمي، 
  ′K                                       α/1ضريب انبساط حرارتي، 

  kg/                                                      γضريب دمپينگ، 
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