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چͺیده

شدند مشتاق محققان کربنͬ، نانولوله�ی کاربردی بسیار و معمول غیر ͬͺفیزی خواص بعلت
گروه ͷی در دو هر کربن و سیلسیم آورند. بدست تناوبͬ جدول عناصر سایر با لوله�ای ساختار تا
عناصر بین از بنابراین و هستند مشابهͬ الͺترونͬ ساختار دارای و دارند قرار تناوبͬ جدول از
مورد سیلسیم نتیجه در است، کربن به مشابهت لحاظ از عنصر نزدیͺترین سیلسیم تناوبͬ جدول

قرارگرفت. محققان توجه
ͷترونیͺال صنایع و رساناها نیمه صنعت در مهم بسیار عنصر ͷی رسانا نیمه ͷی بعنوان سیلسیم
بود خواهد مهم صنایع از اینͽونه برای نیز عنصر این از شده تشͺیل ساختار نوع هر پس است.
تولید لذا ببرند، عنصر این شیمیایͬ و ͬͺفیزی خصوصیات از را استفاده بهترین بتوانند که بطوری
آزمایشͽاه، در سیلسیمͬ نانولوله�ی سنتز با اهداف. این راستای در بود گامͬ سیلسیمͬ نانولوله�ی

یافت. ضرورت نانولوله این خواص بنیادی مطالعه�ی
روش به را دیواره ͷت سیلسیمͬ نانولوله�ی گرمایͬ خواص روی تنش اثر ، نامه پایان این در
مناسبترین ترسف، بس�ذره�ای پتانسیل دادیم. قرار بررسͬ مورد مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی
برای پتانسیل این از و است سیلسیم مولͺول در اتمͬ بین کنش�های برهم تعیین برای پتانسیل
نقطه�ی NPT هنͽرد در مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی از استفاده با کردیم. استفاده شبیه�سازی
بر نانولوله شعاع که دیدیم و آوردیم بدست مختلف نانولوله�های برای را همدوسͬ انرژی و ذوب
همدوسͬ انرژی نانولوله، شعاع افزایش با که بطوری دارد تاثیر همدوسͬ انرژی و ذوب نقطه�ی
بررسͬ مختلف نانولوله�های بر را تنش اثر همچنین مͬ�یابد. افزایش آن، ذوب نقطه�ی و کاهش
و مͬ�یابد کاهش نانولوله همدوسͬ انرژی و ذوب نقطه�ی تنش اعمال اثر در که دیدیم و کردیم

مͬ�شود. ناپایدارتر نسبت، تنشͬ هیچ تحت که حالتͬ به نست نانولوله

گرمایͬ، خواص تنش، سیلسیمͬ، نانولوله�ی مولͺولͬ، ͷدینامی شبیه�سازی کلیدی: واژه�های
ترسف. پتانسیل



مطالب فهرست

سه شͺل�ها فهرست�

١ مقدمه� ١
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ ͷدینامی روش ١.١
۴ . . . . . . . . . . . . . . . . برنامه ͷی صورت به مولͺولͬ ͷدینامی ٢.١
۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اولیه مقادیر تعیین ١.٢.١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نیرو به مربوط محاسبات ٢.٢.١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دوره�ای مرزی شرایط ٣.٢.١
١٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . حرکت معادلات انتͽرال�گیری ۴.٢.١
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اتم�ها بین کنشͬ برهم پتانسیل ٣.١
١٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . ترسف ذره�ای چند پتانسیل ١.٣.١
١۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دما تثبیت ۴.١
١۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . قیدی روش ١.۴.١
١۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . یافته گسترش دستͽاه روش ٢.۴.١
١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . فشار تثبیت ۵.١
١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . رایانه�ای آزمایش�های ۶.١

٢٢ مواد ͬͺانیͺم و خواصگرمایͬ ٢
٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گرمایͬ خواص ١.٢
٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گرمایͬ ظرفیت ١.١.٢

٢۴subsection.٢.١.٢
٢۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . حرارتͬ انبساط ضریب ٣.١.٢
٢۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . همدما تراکم�پذیری ضریب ۴.١.٢
٢۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ͬͺانیͺم خواص ٢.٢
٢٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هوک قانون و کشسانͬ ویژگͬ�های ٣.٢

ͷی



٢٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کرنش تانسور ۴.٢
٣٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اصلͬ کرنش ١.۴.٢
٣٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . تنش تانسور ۵.٢
٣١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اصلͬ تنش ١.۵.٢
٣٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کرنش - تنش منحنͬ ۶.٢
٣٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ͷالاستی رفتار ١.۶.٢
٣٢ . . . . . . . . . . . . . یͺنواخت ͷپلاستی - ͷالاستی رفتار ٢.۶.٢
٣٣ . . . . . . . . . . . . یͺنواخت غیر ͷپلاستی - ͷالاستی رفتار ٣.۶.٢
٣۴ . . یͺنواخت ͷپلاستی یͺنواخت، غیر ͷپلاستی - ͷالاستی رفتار ۴.۶.٢
٣۵ غیریͺنواخت ͷپلاستی یͺنواخت، غیر ͷپلاستی - ͷالاستی رفتار ۵.۶.٢
٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کشسانͬ ثابت�های ٧.٢

٣٧ سیلسیمͬ نانوساختارهای ٣
٣٨ . . . . . . . . . . . . . . سیلسیمͬ نانولوله�های و سیلسیمͬ صفحات ١.٣
٣٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . سیلسیمͬ صفحات هندسه�ی ١.١.٣
۴١ . . . . . . . . . . . دیواره ͷت سیلسیمͬ نانولوله�های هندسه�ی ٢.١.٣

۴۵ آن نتایج و شبیه�سازی روش ۴
۴۵ . . . . . . . . سیلسیمͬ نانولوله�های ذوب دمای محاسبه�ی و شبیه�سازی ١.۴
۴۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شبیه�سازی جزئیات ١.١.۴
۴٧ . . . . . . . . . . سیلسیمͬ نانولوله�های ذوب دمای محاسبه�ی ٢.١.۴
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نتایج بندی جمع ٢.۴

۵٨ ترسف پتانسیل مدل در نیرو محاسبه�ی آ�

۶١ مراجع



شͺل�ها فهرست�

٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعد دو در دوره�ای مرزی شرایط ١.١

٨ . . . . . . . . . . . . . . . . بعد دو در دوره�ای مرزی شرایط کارکرد ٢.١

١۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ذرات بین پیوند شͺل ٣.١

٣٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اول نوع کرنش - تنش منحنͬ ١.٢

٣٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دوم نوع کرنش - تنش منحنͬ ٢.٢

٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سوم نوع کرنش - تنش منحنͬ ٣.٢

٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چهارم نوع کرنش - تنش منحنͬ ۴.٢

٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پنجم نوع کرنش - تنش منحنͬ ۵.٢

٣٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سیلسیمͬ صفحه�ی ١.٣

۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دیواره ͷت نانولوله نوع سه شمای ٢.٣

۴۶ . . . . . . . . . . . . . (١۴،٠) نانولوله�ی فشار و انرژی تعادلͬ نمودار ١.۴

۴٧ . . . . . . . . . . . . . . (١۴،٠) نانولوله�ی دما و حجم تعادلͬ نمودار ٢.۴

۴٧ . . . . . . . . . . . . . . (٨،٨) نانولوله�ی فشار و انرژی تعادلͬ نمودار ٣.۴

۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . (٨،٨) نانولوله�ی دما و حجم تعادلͬ نمودار ۴.۴

۴٨ . . . . . . . . . . . . . . (۶،٣) نانولوله�ی فشار و انرژی تعادلͬ نمودار ۵.۴

۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . (۶،٣) نانولوله�ی دما و جم تعادلͬ نمودار ۶.۴

سه



چهار

۴٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . (١۴،٠) نانولوله�ی فازی گذار نمودار ٧.۴

۵٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . (٨،٨) نانولوله�ی فازی گذار نمودار ٨.۴

۵٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . (۶،٣) نانولوله�ی فازی گذار نمودار ٩.۴

۵١ . . . . . . . . . . زیͽزاگ نانولوله ذوب نقطه�ی و انرژِی تغییرات نمودار ١٠.۴

۵١ . . . . . . . . صندلͬ دسته نانولوله ذوب نقطه�ی و انرژِی تغییرات نمودار ١١.۴

۵٢ . . . . . . . . . دست ͷت نانولوله ذوب نقطه�ی و انرژِی تغییرات نمودار ١٢.۴

۵٣ . . . . . ۳۰۵K دمای در (٨،٠) نانولوله�ی تعادل مرحله�ی برای نمایͬ پویا ١٣.۴

۵٣ . . . . . . . . . . . ۱۷۷۰K دمای در (٨،٠) نانولوله�ی برای نمایͬ پویا ١۴.۴

۵۴ . . . . . . . . . . . ۱۸۰۰K دمای در (٨،٠) نانولوله�ی برای نمایͬ پویا ١۵.۴

۵۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (۶،۶) نانولوله�ی تعادلͬ نمودار ١۶.۴

۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . (۶،۶) نانولوله�ی فازی گذار نمودار ١٧.۴

۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ترسف پتانسیل در مشتق ͬͽوابست آ�.١



١ فصل

مقدمه�

ͷی انتقالͬ و تعادلͬ خواص محاسبه��ی برای است ͬͺنیͺت ١ مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی

ذرات حرکت که است معنا این به ͷکلاسی� کلمه�ی تعریف این در ،ͷکلاسی ذره�ای چند دستͽاه

(hν⟩kBT ) بالا فرکانس با ذراتͬ حرکت با که زمانͬ تنها و مͬ�کند پیروی نیوتن قوانین از دستͽاه

دیͽر از مͬ�توان صورت آن در که باشیم کوانتومͬ اثرهای نͽران است نیاز داریم کار و سر [١]

روش�های و رایانه�ها محاسباتͬ قدرت سریع بسیار افزایش کرد. استفاده شبیه�سازی روش�های

آماری ͷفیزی آزمایشͬ مدل ͷی از مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی امروزه تا شده باعث شبیه�سازی

مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی شود. تبدیل مواد ویژگͬ�های پیشͽویͬ� برای سودمند روش ͷی به

مولͺولͬ بیولوژی و شیمͬ مواد، علم جامد، حالت ͷفیزی شاخه�ها بیشتر در گسترده�ای کاربرد

مͬ�کنیم: اشاره مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی محدودیت�های و مزیت�ها بعضͬ به ادامه در دارد.

مزیت�ها

در آنها بررسͬ که کم بسیار یا بالا بسیار دماهای و اندازه فشار، چͽالͬ، در شبیه�سازی امͺان -١

است. مشͺل آزمایشͽاه

ممͺن آزمایشͽاه در که اندازه�های در ذوب، نظریه�ی مانند میͺروسͺوپͬ، نظریه�های بررسͬ -٢

نیست.

شده�است. گرفته نظر در ذره�ها بین برهمͺنش برای که خاص مدل�های بهبود و آزمایش -٣

١Molecular Dynamics Simulation

١



٢ مقدمه� .١ فصل

لحظه هر در دستͽاه جزئیات به دسترسͬ -۴

ͷکوچ ابعاد در فرایند کنترل امͺان -۵

کم هزینه�ی -۶

محدودیت�ها

ذره�ها حرکت توصیف برای ͷکلاسی ͷانیͺم از استفاده -١

ذرات بین نیروهای نبودن واقعͬ نتیجه در و ذره�ای پتانسیل دقیق شͺل نبودن معلوم -٢

محدودیتفمتوثانیه در شبیه�سازی در استفاده مورد زمانͬ گام شبیه�سازی: زمان محدودیتدر -٣

در دارد. ͬͽبست ذره�ها بین برهمͺنشͬ پتانسیل شͺل و جرم دما، چͽالͬ، مثل عواملͬ به و است

شبیه�سازی را ͬͺفیزی دستͽاه رفتار از ثانیه نانو چند حدود در مͬ�توان حداکثر شبیه�سازی در نتیجه

کرد.

بیشتر جعبه درون ذره�های تعداد چه هر شبیه�سازی: جعبه درون ذره�های تعداد در محدودیت -۴

ذره�های تعداد معمول طور به رو این از مͬ�گیرد. زیادتری وقت آنها بین نیروهای محاسبه�ی باشد

سرعت پر رایانه�های ابر با شود کمتر شبیه�سازی اجرای زمان تا مͬ�گیرند نظر در کم را دستͽاه

کرد. شبیه�سازی را ذره میلیون چند رفتار مͬ�توان تنها امروزی

مولͺولͬ ͷدینامی روش ١.١

این تحلیل و فاز فضای در اتم�ها حرکت مسیر محاسبه� از استفاده (MD)با مولͺولͬ ͷدینامی

ͷدینامی روش به شبیه�سازی در .[٢] مͬ�پردازد سیستم بررسͬ به آماری ͷانیͺم توسط مسیر

حرکت معادلات در سیستم زمانͬ تحول مͬ�نویسیم ذرات تمام برای را حرکت معادلات مولͺولͬ

دستͽاهͬ بنابراین است. نهفته مͬ�باشد نیوتن معادله�ی یا لاگرانژی، هامیلتونͬ، بصورت که آن

به توجه با ذرات و مͬ�شود گرفته نظر در شبیه�سازی) (جعبه�ی V فرضͬ حجم در ذره Nشامل

روش از مجموعه، این در ذره�ها سرعت و موقعیت مͬ�کنند. حرکت آنها بین برهمͺنشͬ پتانسیل

مͬ�شود. تعیین ذره�ها، اولیه سرعت و موقعیت ͷکم به و نیوتن حرکت معادله�های عددی حل
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شͺل و اتم�ها جرم چͽالͬ، دما، همچون عواملͬ به شبیه�سازی زمانͬ گام ͷی انتخاب

دوره از درصد ده از کمتر شبͺه، برای مناسب زمانͬ گام ͷی دارد. ͬͽبست برهمͺنشͬ پتانسیل

چند برهمͺنشͬ پتانسیل به زیادی بسیار ͬͽبست شده انجام شبیه�سازی دقت است، آن ارتعاشات

پتانسیل مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی ͷی بخش مهم�ترین رو این از دارد. رفته بͺار جسمͬ

مͬ�باشد. اتم بین برهمͺنشͬ

که کنند جذب یا برانند را همدیͽر مͬ�توانند ذرات مͬ�گیریم نظر در را ذره N شامل سیستم حال

تابع روی از زمانͬ گام هر در ذرات بر وارد جسمͬ دو نیروی دارد. آنها بین فاصله�ی به ͬͽبست

مͬ�شود: محاسبه زیر بصورت پتانسیل انرژی

F⃗i =
∑
j ̸=i

▽⃗rij
φ(r۱, r۲, ..., rN) (١.١)

این است. ذرات بین پتانسیل تابع φ(r۱, r۲, ..., rN) و j و i ذرات بین فاصله�ی r آن در که

ͷدینامی شبیه�سازی در مͬ�شود. v سرعت با ذره حرکت باعث نیوتن دوم قانون با مطابق نیرو

هر در ذره مͬ�دهیم اجازه سپس مͬ�شود. محاسبه مشخص زمان ͷی در ذره هر سرعت مولͺولͬ

سرعت نهایت در و نیرو پتانسیل، انرژی سپس کند. حرکت سرعت آن با شبیه�سازی زمانͬ گام

مͬ�شود. روزرسانͬ به و محاسبه جدید مͺان این در ذره

بنابراین مͬ�کند پیروی ذرات حرکت در ͬͺکلاسی ͷانیͺم قوانین از مولͺولͬ ͷدینامی روش

است. مشخص کاملا زمان طول در ذرات حرکت مسیر و زمان از لحظه هر در ذرات مختصات

کرد. بررسͬ نیوتن حرکت معادله�ی حل با را سیستم زمانͬ تحول مͬ�توان شد اشاره که همانطور

در را ذرات سرعت�های و مͺان�ها بتوانیم تا بͽیریم انتͽرال حرکت معادلات از باید اینͺار برای

نظری بصورت ما برای حرکت معادلات دقیق حل مͬ�دانیم ولͬ آوریم بدست دلخواه زمان هر

شرایط با دوم مرتبه�ی دیفرانسیل معادله�ی N عددی حل به مجبور بنابراین نیست. امͺان�پذیر

المان روش از استفاده اولیه مقدار با مسائل حل برای ͬͺکلاسی ابزار ͷی هستیم. ذرات اولیه

∆x محدود المان�های به dt و dx مانند دیفرانسیل�هایͬ تبدیل با روش این در است. محدود١

این به و مͬ�شوند تبدیل بازگشتͬ معادله�هایͬ به حرکت دیفرانسیل معادله�های از ͷی هر ، ∆t و

زمان در را سرعت�ها و مͺان�ها مͬ�توان t زمان در ذرات سرعت�های و مͺان�ها داشتن با ترتیب

١Finit Difference Method
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آورد[٣]. بدست بازگشتͬ روابط از استفاده با (t+∆t)

برنامه ͷی صورت به مولͺولͬ ͷدینامی ٢.١

ساده برنامه ͷی گرفتن نطر در مولͺولͬ، ͷدینامی شبیه�سازی�های معرفͬ برای روش بهترین

تعدادی تا شده�است گرفته نظر در ساده ممͺن حد تا مͬ�شود، ارائه اینجا در که برنامه�ای است.

کشیده�شود. تصویر به مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی مشخص�های مهم�ترین از

ذرات، تعداد سیستم، دمای (مانند برنامه شرایط کننده تعیین پارامترهای برنامه ابتدای در -١

مͬ�کنیم. مشخص را و...) زمانͬ گام چͽالͬ،

تعیین را سیستم اولیه سرعت�های و مͺان�ها مͬ�کنیم(یعنͬ وارد را سیستم اولیه مقادیر ٢-سپس

مͬ�کنیم).

مͬ�کنیم. محاسبه را ذرات ͷت ͷت بر وارد ٣-نیروهای

مͬ�کنیم. گیری انتͽرال نیوتن حرکت معادلات از سیستم ذرات تمام برای بعد، مرحله ۴-در

مرحله دو این مͬ�دهند. تشͺیل را مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی هسته ۴ و ۳ مرحله گفت مͬ�توان

شبیه�سازی مراحل هزینه�ترین پر زمانͬ لحاظ به و مͬ�شوند تͺرار برسد تعادل به سیستم که زمانͬ تا

هستند.

و محاسبه را شده اندازه�گیری مختلف کمیت�های میانͽین اصلͬ، حلقه شدن کامل از پس -۵

مͬ�کنیم. چاپ

اولیه مقادیر تعیین ١.٢.١

کنیم. تعیین اولیه سرعت ͷی و مͺان ͷی سیستم ذرات تمام برای باید شبیه�سازی آغاز برای

را آن شبیه�سازی قصد که سیستمͬ ساختار با که شوند انتخاب گونه�ای به باید ذرات اولیه مͺان

مͺعبͬ شبͺه�های در ذرات دادن قرار با فلزات اکثر برای خواسته این مثلا باشد. متناسب داریم

یا اتم هسته�های که نͽیرند قرار مͺان�هایͬ در ذرات شود دقت باید حال هر به مͬ�شود. میسر ١

باشند. داشته هم�پوشانͬ هم با مولͺول

١Cubic Lattic
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هر ابتدا کنیم. آغاز ساده ١ مͺعبͬ شبͺه ͷی با را خود برنامه مͬ�کنیم فرض حاضر حال در

بازه�ی در مقداری ذره هر سرعت مولفه�های به و مͬ�دهیم قرار خود شبͺه�ای جایͽاه در را ذره

در نه و شͺل در نه یͺنواخت توزیع این مͬ�دهیم. اختصاص یͺنواخت توزیع با {−۰٫ ۵, ۰٫ ۵}

تͺانه که مͬ�دهیم تغییر بͽونه�ای را سرعت�ها تمام سپس ندارد. ماکسولͬ توزیع به شباهتͬ پهنا

مقدار به را متوسط انرژی که مͬ�کنیم بندی مقیاس بͽونه�ای را سرعت آنͽاه و شود صفر کل

است: برقرار زیر رابطه گرمایͬ تعادل در که مͬ�دانیم ما برسانیم: مطلوب

⟨v۲
α⟩ =

kBT

m
(٢.١)

دمای تعریف برای زیر رابطه از مͬ�توانیم ما است. نظر مورد ذره سرعت α مولفه vα آن در که

کنیم: استفاده لحظه�ای

kBT (t) =
N∑
i=۱

miv
۲
α,i(t)

Nf

(٣.١)

است. t لحظه در سیستم دمای T (t) آن در که

را T (t) لحظه�ی سرعت ، (T (t)
T

)۱/۲ ضریب ͷی با سرعت�ها تمام مقیاس�بندی با وضوح به

است، معروف سرعت، مقیاس�بندی روش به که روش این کنیم. هماهن T مطلوب سرعت با

روش�های بین روشاز ساده�ترین روشمقیاس�بندیسرعت٢معروفاست، به روشکه ساده�ترین

شبیه�سازی�های در سیستم دمای کنترل دقیق�ترین روش ͷی است. ٣ سیستم دمای کنترل مختلف

حرکت، معادلات حل اگوریتمهای توضیح از پس که است ۴ نوز-هوفر روش مولͺولͬ، ͷدینامی

خواهدشد. داده توضیح آن مورد در

١Body Center Cubic
٢Velocity Scaling
٣Thermostating
۴Noze-Hover
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نیرو به مربوط محاسبات ٢.٢.١

نیروی سهم باید بͽیریم، نظر در را جمع�پذیر تایͬ دو برهم�کنش�های با مدل سیستم ͷی ما اگر

باید ذره N با سیستم ͷی یرای بنابراین و کنیم محاسبه دیͽر ذرات تمام طرف از را i ذره بر وارد

خاصͬ ͷنیͺت از ما اگر که معناست بدین مطلب این کنیم. محاسبه را دوتایͬ فاصله N(N−۱)
۲

اما بود. خواهد متناسب N۲ با ذرات بر وارد نیروهای محاسبه�ی برای لازم زمان نͺنیم، استفاده

افزایش را محاسبات سرعت آنها از استفاده با مͬ�توان که دارد وجود روش�هایͬ منظور این برای

باشد[١]. متناسب N با N۲ بجای محاسبات زمان که طوری به داد،

مͬ�کنیم. محاسبه z و y و x جهت�های در را j و iولͺمول جفت هر بین فاصله ابتدا در ما

هستند ذره هزار چند یا صد چند شامل که دستͽاه�هایͬ برای معمولا دینامیͷمولͺولͬ، شبیه�سازی

بردن بین از برای هستند[٣]. غالب سطحͬ اثرهای ͬͺکوچ دستͽاه�های چنین در مͬ�رود. کار به

کرد. استفاده ١ دوره�ای مرزی شرط ͷنیͺت ار مͬ�توان سطحͬ، اثرهای این

دوره�ای مرزی شرایط ٣.٢.١

مͬ�کنیم تصور ،V حجم به محدود اتم N شبیه�سازی در دوره�ای مرزی شرایط از استفاده برای

،V حجم است. بزرگتر بسیار حجمͬ ماده�ی ͷی از ͷکوچ قسمت ͷی تنها ،V حجم این که

عینͬ نسخه�های با که ٢ اولیه سلول از است شده تشͺیل حجمͬ ماده�ی دارد. نام اولیه سلول

سلول�های هستند. ٣معروف تصویری سلول�های بنام عینͬ نسخه�های این است. شده احاطه خود

است اتم N دارای انها ار کدام هر و هستند. اصلͬ سلول شͺل هم و اندازه هم دقیقا تصویری

اولیه سلول که کرد تصور مͬ�توان صورت بدین هستند. اولیه سلول درون اتم�های تصویر که

مورد ماده�ی از ͷوپیͺماکروس نمونه�ی ͷی و مͬ�شود تͺرار جهت�ها تمام در دوره�ای بصورت

به تصویری اتم�های تͺانه�ی و مͺان چͽونه اینͺه مورد در بحث برای مͬ�دهد. تشͺیل را نظر

چارچوب ͷی سلول هر برای که کرد فرض اینͽونه مͬ�توان مͬ�شوند، مربوط اولیه سلول�های اتم

١Periodic Boundary Condition (pbc)
٢Primary Cell
٣Image cell
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هر و است. شده احاطه سلول هشت با اول سلول بعد، دو در دوره�ای مرزی شرایط :١.١ شͺل
.[۴] است مشخصشده α انتقال بردار با تصویری سلول

سلول چارچوب . (شͺل١.١) است سلول گوشه�ی در آن مرکز که مͬ�گیریم نظر در را مرجع

ͷی با سلول هر بعد، D در هستند. تصویری چارچوب�ها بقیه و دارد نام اولیه چارچوب اصلͬ،

اولیه سلول برای بعد سه در مثال برای مͬ�شود. مشخص سلول- انتقال -بردار α بعدی D بردار

.α = {۰, ۰, ۰} داریم:

به مͬ�تواند ،α تصویری سلول هر در مرجع چارچوب مبدا بعد، سه در مͺعبͬ سلول�های در

مͬ�شود: مربوط R۰
α بردار ͷی وسیله�ی

R۰
α = Lα (۴.١)

مͬ�باشد. مͺعبͬ سلول لبه�ی طول L رابطه این در که

اولیه سلول iدر اتم که مͬ�گیرد قرار جایͬ همان دقیقا تصویر سلول در ،iاتم تصویر هر حال

است. گرفته قرار

r۰
i = rαi(α) α تصویری سلول�های تمام برای

تͺانه: برای ترتیب همین به و

P ۰
i = Pα

i(α) α تصویر سلول�های تمام برای
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مͬ�شود، خارج اولیه سلول وارد i اتم وقتͬ بعد، دو در دوره�ای مرزی شرایط کارکرد :٢.١ شͺل
پایسته سلول�ها دیͽر و آن در اتم�ها تعداد بنابراین و مͬ�شود وارد کناری سلول از آن تصویر

مͬ�ماند[۴].

اتم�های مختصات داریم. نیاز اولیه سلول اتم�های مختصات به تنها ما شبیه�سازی، طول در

سه در مͬ�آیند. بدست مختصات تبدیلات از استفاده با هستند، لازم که زمانͬ در تنها تصویری،

،L طول به مͺعبͬ برای بنابراین هستند. راحت�ترین مͺعبͬ، سلول�های برای تبدیلاتͬ چنین بعد

با: است برابر اولیه چارچوب به نسبت α سلول در i اتم تصویر ͷی مͺان

r۰
i(α) = rαi(α) +R۰

α (۵.١)

داریم: بالا روابط از استفاده با است. شده داده نشان شͺل٢.١ در برداری جمع این

r۰
i(α) = r۰

i + Lα (۶.١)

بردار و اولیه سلول در ام i اتم مختصات به تنها تصویر، مختصات محاسبه برای بنابراین

دستͽاه�های در را پتانسیل انرژی و دوتایͬ جمع�پذیر نیروهای محاسبه�ی حال داریم. نیاز α انتقال

با: است برابر کل پتانسیل انرژی اولیه سلول در موجود اتم N برای مͬ�گیریم. نظر در دوره�ای

Upc = (۱/۲)
∑
i

∑
̸=j

u(r۰
ij) (٧.١)

اتم�های اولیه، سلول اتم�های بر علاوه دوره��ای، سیستم در حال، هر به است. جسمͬ دو پتانسیل که

بنابراین: مͬ�کنند. شرکت Uدر نیز تصویر

U = ۱/۲
∑
α

∑
i̸=j

∑
j

u(r۰
ij − αL) (٨.١)
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: و مͬ�شود um انرژی دارای نیز m اتم تصویر که کرد توجه باید

um = um′ (٩.١)

m′ تصویر بر شده وارد نیروی روابط، این به توجه با باشد. مͬ�تواند m اتم تصویر هر m′ که

که: چرا است، m ذره�ی بر شده وارد نیروی برابر دقیقا
∂um

∂r۰
m

=
∂um′

∂rαm′
(١٠.١)

Fm = Fm′ (١١.١)

مͬ�کنند طͬ فاز فضای در را مسیری همان دقیقا تصویری، سلول�های در تصویری اتم�های بنابراین

نوشت: مͬ�توان (٨.١) رابطه�ی مشابه مͬ�کند، طͬ اولیه سلول در واقعͬ اتم که

Fm =
∑
α

∑
j ̸=m

f(rmj − αL) (١٢.١)

است. اولیه سلول در j و m اتم�های بین بردار rmj و ذره�ای دو نیروی نشان�دهنده�ی f آن در که

داریم؟ نیاز تصویری سلول تعداد چه به که است این است مطرح که دیͽری سوال اما

اتم N −۱ با اولیه، سلول در اتم هر مرسوم، بطور دارد. مولͺولͬ بین نیروی به ͬͽبست تعداد این

برهم�کنش هستند(مانند کوتاه�برد نیروها که وقتͬ مͬ�کند. برهم�کنش آن تصویرهای تمام و دیͽر

سلول ٨ بعد دو در مربع برای داشت. خواهیم نیاز کناری سلول�های به تنها آنͽاه لنارد-جونز)

نیروهای با که صورتͬ در اما داشت. خواهیم نیاز تصویر ٢۶ به بعد سه در مͺعب ͷی و تصویری

بیشتری تصویرهای تعداد از باید باشیم، داشته کار و سر (ͬͺتروستاتیͺال نیروهای (مثل برد بلند

محاسبه ادامه�ی به دوره�ای، مرزی شرایط اعمال ͬͽونͽتوضیحچ شدن کامل با حال کنیم. استفاده

برمͬ�گردیم. نیرو

جعبه�ی نصف اندازه�ی به rc فاصله� در ١ قطع شعاع ͷی از مͬ�توانیم ما شبیه�سازی�ها این در

باعث تͺنی�ͷها این از استفاده کنیم. استفاده برهم�کنشͬ نیروهای محاسبه�ی برای شبیه�سازی

مͬ�شود. شبیه�سازی زمان شدن کم بنابراین و نیرو به مربوط محاسبات شدن کمتر

١Cut of Radius
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از اگر مͬ�شود. مشخص Box با دوره�ای) مرزی شرط (با شبیه�سازی جعبه ابعاد اینجا در

هر در j تصویر نزدیͺترین و i ذره�ی بین فاصله کنیم، استفاده مͺعبͬ دوره�ای مرزی شرایط

فاصله محاسبه برای معمول راه ͷی باشد. Box/۲ مطلق قدر مقدار از کمتر باید معمولا جهت،

(nint(x)در صحیح عدد نزدیͺترین تابع از استفاده ،j دوره�ای تصویر نزدیͺترین و i ذره بین

مثلا مͬ�کند. گرد صحیح عدد نزدیͺترین به را حقیقͬ یͷعدد ساده بطور تابع این است. فرترن)

مͬ�شود، داده نشان xr با که xجهت در j دوره�ای تصویر نزدیͺترین و i ذره بین فاصله مورد در

نوشت: اینͽونه مͬ�توان

xr = xr − box(
xr

box
) (١٣.١)

تصویر نزدیͺترین و i ذره بین فاصله بردار ،rijͬدکارت مولفه�های تمام محاسبه با بنابراین

اگر نه. یا است rc از کوچͺتر rij که مͬ�کنیم امتحان آنͽاه کرد. محاسبه r۲
ij مͬ�توان ،j دوره�ای

باشند ͷنزدی هم به آنقدر نظر مورد ذره�ی جفت اگر اما مͬ�رویم. j بعدی مقدار به بلافاصله نه

اینجا در ما گردد. محاسبه پتانسیل در آنها سهم و آنها بین نیروی باید آنͽاه کنند، برهم�کنش که

مͬ�گیریم: نظر در را نیرو x مولفه�ی

fx(r) = −∂u

∂x
= −∂u(r)

∂r
(١۴.١)

داریم: ساده لنار-جونز سیستم ͷی برای مثال برای

fx(r) =
۴۸x

r۲
(

۱

r۱۲
− ۰٫ ۵

۱

r۶
) (١۵.١)

حرکت معادلات انتͽرال�گیری ۴.٢.١

نیوتن حرکت معادلات از مͬ�توانیم کردیم، محاسبه را ذرات بین نیروهای تمام که اکنون

اساس که است شده پیشنهاد فراوانͬ الͽوریتم�های تاکنون منظور این برای کنیم. انتͽرال�گیری

دانستن با مͬ�شود. سازی گسسته زمان متغییر آن در که است محدود دیفرانسیل روش آنها،

مͬ�دهد ما به را امͺان این ،t شبیه�سازی زمان در Fi(t) نیروی و vi(t) سرعت ،ri(t) مختصات

برخͬ آوریم. بدست (t + dt) زمان در را کمیت�ها این عددی، انتͽرال�گیری از استفاده با که

ͬͺی شد. خواهند بررسͬ دقیق�تری بطور ادامه در دیفرانسیل معادلات حل الͽوریتم�های این از

حل یرای الͽوریتم�ها، ساده�ترین از ͬͺی ورله الͽوریتم است. ورله١ روش الͽوریتم�ها، این از

١Verlet Algorithm
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بوده ورله روش از دقیق�تر که روشͬ اما است. مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی در حرکت معادلات

این در که است. سرعتͬ ورله�ی روش است، مرسوم� بسیار مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی در و

پرداخت. خواهیم سرعتͬ ورله�ی روش بررسͬ به ورله، روش مورد در توضیحات از پس قسمت،

ورله الͽوریتم

شروع t زمان حول ذره ͷی مختصات تیلور بسط با ما ورله، الͽوریتم آوردن بدست برای

مͬ�کنیم:

r(t+△t) = r(t) + v(t)△ t+
f(t)

۲m
△ t۲ +

△t۳

۳!
r(۳) + o(△r۴) (١۶.١)

نوشت: مͬ�توان ترتیب همین به

r(t−△t) = r(t)− v(t)△ t+
f(t)

۲m
△ t۲ − △t۳

۳!
r(۳) + o(△r۴) (١٧.١)

مͬ�آوریم: بدست معادله دو این کردن جمع با

r(t+△t) + r(t−△t) = ۲r(t) +
f(t)

m
△ t۲ + o(△t۴) (١٨.١)

یا:

r(t+△t) = ۲r(t)− r(t−△t) +
f(t)

m
△ t۲ (١٩.١)

شبیه�سازی زمانͬ گام ،△t آن در که t۴△دارد درجه از خطایͬ روش، این با ذرات مͺان تعیین

جدید مͺان محاسبه برای سرعت از ورله، الͽوریتم که کنید توجه مͬ�باشد. مولͺولͬ ͷدینامی

ذرات فاز فضای از مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی در معمولا که آنجا از اما نمͬ�کند. استفاده ذرات

باشیم. داشته نیاز ذره سرعت به ما است ممͺن مͬ�شود، استفاده ͬͺفیزی کمیت�های محاسبه برای

گردد: محاسبه صورت این به مͬ�تواند سرعت صورت این در

r(t+△t)− r(t−△t) = ۲v(t)△ t+ o(△t۲) (٢٠.١)

یا

v(t) =
r(t+△t)− r(t−△t)

۲ △ t
+ o(△t۲) (٢١.١)

بدست منظور به مͬ�توان حال هر به t۲△مͬ�باشد. مرتبه�ی از روش این در سرعت دقت مقدار

ورله شبه الͽوریتم ͷی از سیستم)، جنبشͬ انرژی بنابراین (و سرعت برای دقیق�تر مقادیر آوردن
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شبیه�سازی برای که دقیق�تری روش از مͬ�توان شد، اشاره قبلا که همینطور همچنین کرد. استفاده

آمد، خواهد آن توضیح ادامه در که سرعتͬ ورله روش یعنͬ است، علاقه مورد بسیار کامپیوتری

کرد. استفاده

سرعتͬ ورله�ی الͽوریتم

به معادلات رسانͬ روز به روش�های ولͬ است، ورله الͽوریتم به شبیه بسیار الͽوریتم این

مͬ�باشد[٩]: زیر صورت

r(t+ dt) = r(t) + v(t)dt+ ۰٫ ۵(dt)۲
F (t)

m

v(t+
t

۲
) = v(t) + ۰٫ ۵

F (t)

m

v(t+ dt) = v(t+
t

۲
+ ۰٫ ۵dt

F (t+ dt)

m
) (٢٢.١)

قبولͬ قابل طور به انرژی و است ورله روش از کم�تر سرعت محاسبات در خطا روش این در

است. پایسته

در ذرات مͺان داریم، اختیار در را ذرات جدید مͺان�های حرکت، معادلات حل با که حال

مͺان�های و مͬ�گیرند را قبلͬ مͺان�های جای جدید مͺان�های مͬ�کنیم. رها را (t − △t) زمان

کل انرژی سیستم، لحظه�ای دمای زمانͬ، گام هر بعداز مͬ�شوند. کنونͬ مͺان�های به تبدیل جدید

سیستم کل انرژی که شود توجه مͬ�کنیم. محاسبه force حلقه در را سیستم پتانسیل انرژی و

باشد. پایسته باید

اتم�ها بین کنشͬ برهم پتانسیل ٣.١

برای اتمͬ بین پتانسیل�های از استفاده مولͺولͬ ͷدینامی شبیه�سازی اساسͬ پایه�های از ͬͺی

مناسب انتخاب به نتایج بودن اعتماد قابل و سیستم رفتار است. ساختارها ͷدینامی توصیف

بس و ذره�ای دو پتانسیل�های از متنوعͬ گونه�های دارد. ͬͽبست ذره�ها بین برهم�کنشͬ پتانسیل�های
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رساناها، نیمه� گازها، فلزات، غیر فلزات، مانند مواد از وسیعͬ دسته�ی کردن مدل برای ذره�ای

آن تطبیق و ریاضͬ تابع ͷی انتخاب طریق از پتانسیل�ها این است. شده پیشنهاد غیره و آلیاژها

بدست آن ناشناخته�ی پارامترهای آوردن بدست برای سیستم شده�ی شناخته تجربͬ ویژگͬ�های با

قابل نانو، مقیاس در کامپیوتری کاربردهای جهت شده گرفته نظر در پتانسیل اینͺه برای مͬ�آیند.

کنند: برآورده را زیر خواصحدی مͬ�بایستͬ باشند استفاده

مختلف مشخصه�های با تا باشد داشته کافͬ پذیری انعطاف باید شده گرفته نظر در پتانسیل تابع •

باشد. انطباق قابل سیستم

کند توصیف کیفͬ صورت به حداقل را موردنظر سیستم باید شده گرفته نظر در پتانسیل تابع •

باشد. استفاده قابل مشابه سیستم�های برای و

ترسف ذره�ای چند پتانسیل ١.٣.١

است. شده استفاده ترسف١ پتانسیل از سیلسیمͬ نانولوله�ی شبیه�سازی برای نامه پایان این در

در .[٨] است[٧]، تجربͬ نیمه ذره�ای چند کنشͬ برهم پتانسیل ͷی ترسف، پتانسیل انرژی مدل

آ�.١: مͬ�پردازیم ذره�ای چند پتانسیل این کلͬ فرمول بیان به قسمت این

داده زیر بصورت پیوندها تمام روی جمع ͷی با ترسف، کنشͬ برهم مدل در ͬͽبست انرژی

مͬ�شود:

Φ = ۱
۲

∑
i ϕij

ϕij = VR(rij)− bijVA(rij) (٢٣.١)

اتم�هاست کنشبین برهم بخشجاذبه�ی دهنده� نشان VA و بخشدافعه دهنده�ی نشان VR آن در که

مͬ�شوند: تعریف زیر بصورت و

VR(rij) = AijfC(rij)exp(−λArij)

VA(rij) = BijfC(rij)exp(−λBrij) (٢۴.١)

١Tersoff Potential


