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اره از وكه هم  سعيد ايرانيدكتر  استاد عاليقدرم  با تشكر از

  .راهنمايي و تجارب ارزشمندشان  بهرمند بوده و هستم

  

با تشكر از دوست و همكار عزيزم آقاي علي مهندسيان كه به 

  .ثمر نشستن اين كار جز با كمك ايشان امكان نداشت
  

همچنين در اينجا جا دارد از همكاري صميمانه آقاي 

مهندس محمد جواد عبدالحسيني و آقاي مهندس امين 

آقايي تشكر كنم كه ايشان در نتيجه دادن اين پايان نامه 

  .سهمي انكار ناپذير داشتند
   



 ه 
 

  

  :چكيده

در علم امروز ، يك فناوري به شدت ميان رشته اي بوده  كه در علوم مختلف از نانو  بعنوان رويكردي نوين 

در سالهاي اخير با توجه به جايگاه . محيط زيست و زمين شناسي تا مهندسي مكانيك و هوافضا كاربرد دارد

  .فناوري نانو در سند جامع علمي كشور ، تحقيقات در اين زمينه رشد روزافزوني داشته است

لهاي جديد عددي براي توصيف پديده ها در مقياس نانو همواره از دغدغه هاي محققين در اين زمينه توسعه مد

از طرفي استفاده از مدل مكانيك محيط پيوسته كلاسيك بدليل ضعف اين روش در بيان پديده ها در . بوده است

توسط مدلهاي مولكولي بسيار پر مقياس ريز كارايي لازم را ندارد و از طرفي ديگر شبيه سازي هاي انجام شده 

از اين رو در چند سال اخير با استفاده از مدلهاي چند مقياسي و با تبادل اطلاعات بين دو يا . هزينه مي باشد

چند مقياس ، روشهاي در مقياس مختلف با يكديگر مرتبط مي شود و به صورت همزمان از چند مقياس استفاده 

  .مي گردد

بررسي و مدل كردن ترك ها در شبكه هاي اتمي با استفاده از يك روش چند مقياسي در اين پايان نامه به 

در روش چند مقياسي ارائه شده براي مدل كردن ترك از . بورن  پرداخته مي شود- ابداعي بر مبناي قاعده كوشي

بدون شبكه  روش اجزاي محدود بسط يافته كه خود بعنوان يك روش نوپا براي مدلسازي ناپيوستگي ها در مواد

هزينه هاي محاسباتي  شده در اين پايان نامه استفاده از اين مدل ارائه. ت استفاده گرديده استبندي مجدد اس

  . را به شدت كاهش مي دهد

  :كليدواژه ها

  تركآناليز بورن ،  -پتانسيل بين اتمي ،  قاعده كوشي ،روش اجزاي محدود بسط يافته مدل چند مقياسي،

  

  



 و 
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  ي، قرن نانوتكنولوژ21قرن   1-1

بسيار ريز در صنايع مختلف از جمله هوا فضا، الكترونيك، صنعت خودرو و صنايع نياز به ساخت قطعات   

در ابعاد  يمكانيزم ها يپيگير ياز طرف. شده است يباعث رشد فزاينده تحقيقات در زمينه نانوتكنولوژ ينظام

 يم هامصالح پيشرفته و سيست يبكار گير. كوچك، چه زنده و چه غير زنده، اين امر را تشديد كرده است

در زير به چند مورد . در ابعاد ملكولها تا قطعات در ابعاد هواپيما شده است يمنجر به توليد قطعات 1تيلور يطراح

  :]1[شود  ياشاره م ينانوفن آور ياز دست يافته ها

  مواد و مصالح يمقاوم ساز )1

 مدرن يشيمياي يساخت حسگرها )2

  2نانو الكترونيك )3

 اولية سازندة مواد يان اجزابه عنو DNAتوليد مواد با استفاده از  )4

 يتعمير و نگهدار يبالا بردن عمر قطعات وكاهش هزينه ها يكاهش اصطكاك در سطوح تماس برا )5

 ماشين آلات

                                                            
1 Tailor design systems 
2 Micro and Nano Electromachine systems 
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 كنترل و تسريع فرآيند جذب دارو از طريق خون  )6

 يطب يزنده و كمك به فرآيند تشخيص ها يكنترل سيستم ها )7

 كاهش وزن ماهواره ها و بدين ترتيب افزايش مدت باقيماندن در مدار دور زمين  )8

 يا تشعشعات هسته يتوليد الياف جذب كننده انرژ )9

باشد، هر چند مساله ترك در گذشته با يستم ميطول عمر س يبرا يشه موجب نگرانيوجود ترك در اجسام هم

 يل قبول بدست آمده است، اما وجود ترك در ابعاد مولكولقاب يافته مدل شده و جوابهايروش المان محدود بسط

خواص ترك از جمله تنش و تانسور  يستيوسته مدل كرد و بايط پيالمان محدود مح يتوان با روشها يرا نم

 يدر سازه ها. ح داده خواهد شدينكار در ادامه توضيخواص ماده را در ابعاد نانو بدست آورده شود كه روش ا

ن نانوترك ها را ياز ا ياريگردد، بس ياديجاد مشكلات زيتواند سبب ايز ميار ريبس يوجود ترك ها ييهوافضا

 يبررس. ستم ادامه داشته باشديس يقرار داد كه بتوان با وجود آن ، كارائ يريت كرد و  در مسيتوان هدايم

   .افته استيحدود بسط ان نامه با استفاده از روش المان مين پايا يمساله نانوترك ها موضوع اصل

  

   يفيزيك يپديده ها يبررس يمتداول برا يمدل ها  1-2

 يدر حقيقت، هدف مدل ها. بهره جست يرياض يتوان از مدل ها يم يطبيع يپديده ها يبررس يبرا  

بنابراين، با . باشد يم يفيزيك يبه وقوع پيوستن پديده ها يساده شده از علل موجود برا يارائة تصوير يرياض

نياز هستند تا ماهيت بغرنج رويدادها را به  يپيشرفته تر يمدل ها يمورد بررس يپيچيده شدن سيستم ها

مكانيك  يبر پاية دو مدل اساس يموجود در جامعة علاقمندان به مسايل محاسبات يمدل ها. تصوير بكشند
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به  3اين دو مدل، از مقياس ماكرو يعموم ير سيمادر زي. و مكانيك كوآنتوم استوار هستند يكلاسيك نيوتون

  .شود يم ي، بررس5ياتم-و مقياس زير 4مقياس نانو

مختلف  ياجزا ي، معادلات حركت نيوتون بر جابجاييبر مكانيك كلاسيك نيوتون يمبتن يدر مدل ها  

 يموجود در طبيعت، روش ها يپديده ها يبا توجه به دقت مناسب اين مدل در بررس. باشند يماده حاكم م

 يپديده ها يبررس يبا توجه به كاربرد اين روش برا. برخوردار هستند يبر اين مدل از محبوبيت خاص يمبتن

  :از مدل ها ارائه شده اند، كه عبارتند از يمختلف، انواع متفاوت يموجود در مقياس ها

 ؛]2[ 6پيوسته  يمكانيك محيط ها - 1

 ؛]3[ 7ديناميك نابجايي ها  - 2

 ].4[ 8يملكول يروش ها - 3

بدين وسيله با . توان ماده را يكپارچه فرض كرد يموجود در مقياس ماكرو، م يپديده ها يدر بررس  

توان  يكل جسم م يبر رو ياز جسم و انتگرال گير ييك المان حجم ينوشتن معادلات تعادل نيوتون برا

 يپديده ها در مقياس ها يعليرغم كاربرد فراوان اين مدل در بررس. معادلات حاكم بر جسم را بدست آورد

باشند،   يجسم م ياز ساختار اتم ياز پديده ها كه ناش يبزرگ مدل محيط پيوستة كلاسيك در بيان دسته ا

  .ناتوان است

هستند، نحوة تشكيل نابجاي ها  ينابجاي يداراتشكيل دهندة مواد در طبيعت  ياز آنجا كه كريستال ها  

ها به عنوان  يعلاوه بر اين، اهميت نابجاي. قابل توجه محققين مختلف بوده است يو حركت آنها در مواد بلور

ها  يمدل ديناميك نابجاي. منشأ ايجاد پلاستيسيته در مواد، لزوم تحقيقات در بارة آنها را پررنگ تر كرده است

ها  ياز نابجاي يدرياي يبررس يمدل فوق الذكر، برا. تلاش پيگير محققين در اين زمينه بوده استنتيجة سال ها 
                                                            

3 Macro scale 
4 Nano scale 
5 Sub-atomic scale 
6 Continuum Mechanics 
7 Dislocation Dynamics 
8 Molecular methods 
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خود را  يدر مقياس ميكرو بسيار مفيد است، اما با ريزتر شدن اندازة ماده تا مقياس نانو، اين توصيف بازهم تواناي

  . دهد ياز دست م

بين  يوند و رابطة ميان آنها توسط پتانسيل هاش ي، تمام اتم ها تك تك مدل ميملكول يدر مدل ها  

اين . بسيار توانا هستند يبسيار ريز در ابعاد نانومتر يساختارها يبررس ياين مدل ها برا. گردد يبيان م ياتم

 ياز دستة روش ها] 5[  11كارلو-روش مونت. شوند يتقسيم م 10يو تعيين 9يمدل ها به دو دستة احتمالات

 يم ياتم ها بررس يبا مكان احنمال يشود بلكه رابطة انرژ يدر اين روش معادلة حركت حل نم. است ياحتمالات

هستند  يانواع متفاوت يشوند دارا يكه در آنها معادلات حركت بطور مستقيم حل م يتعيين يروش ها. شوند

 يمورد استفاده قرار مبيشتر ] 6[ 13يو ديناميك ملكول] 1[ 12ياستاتيك ملكول يكه از ميان آن ها روش ها

كنند، روش ديناميك  يم يدر رفتار مواد باز ينقش بسيار مهم ياز آنجا كه در مقياس نانو، اثرات حرارت. گيرند

توسط روش ديناميك  يدر حقيقت پرهيز از تشكيل ماتريس سخت. بيشتر مورد استفاده قرار گرفته است يملكول

محبوبيت آن را دو چندان كرده  يشبه استاتيك يپديده ها يساز اين روش در شبيه يو همچنين تواناي يملكول

  .است

بر مكانيك كوآنتوم، حضور موجودات ريزتر از اتم ها مانند الكترون، پروتون و  يمبتن يدر مدل ها  

 ياز وضعيت و خصوصيات اجسام زير اتم يتابع يمتوسط بين اتم يدر حقيقت نيرو. شوند ينوترون ها لحاظ م

است كه حل اين معادلة ديفرانسيل به  14در اين مكانيك كوآنتوم معادلة موج شرودينگر يمعادلة اساس. باشد يم

احتمال حضور الكترون در  يبا يافتن جواب معادلة فوق تابع چگال. شود ييك مساله با مقادير ويژه تبديل م

در بارة ساختار  يات ذي قيمتلذا حل معادلة شرودينگر اطلاع. باشد ياطراف هستة اتم قابل حصول م

 يموجود در ساختارها يو انرژ يبين اتم يپيوندها ي، مشخصات هندسي، مقاومت الكتريكي، رساناييالكترونيك
                                                            

9 Stochastic 
10 Deterministic 
11 Monte-Carlo method 
12 Molecular Statics 
13 Molecular Dynamics 
14 Shrodinger wave equation 


