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 چکیده

منظور،  نیشده است. بد یبررس یمولکول کینامید یسازهیتوسط شب یومینیآلوم یهالهیمقاله، ارتعاشات آزاد نانوم نیدر ا

 نانومتر( 14.125و  12.15، 10.1، 8.1) مختلف یها، و به طولنانومتر مربع( 1.215×1.215) با سطح مقطع ثابت یالهینانوم

در نظر  کلویندرجه  300 و 273، 0 بیبه ترت یسازهیشب یطول مشخص، دما کی یدر نظر گرفته شده است. سپس به ازا

داده شده  ی در راستای عرضیاجبار ییجابجا لهینانوم یانتهامشخص، به  یطول و دما کی یگرفته شده است. سپس به ازا

 یاضیر اتیبا انجام عمل تیمختلف ثبت شده است. در نها یهاآن در زمان تیموقع له،ینانوم یاست. بعد از رها کردن انتها

آزاد که به عنوان -رداریگ یمرزشرط  یفوق، برا ندیاستخراج و گزارش شده است. فرآ لهیمنانو یهافرکانس عیرس هیروف لیدبت

ماده  کیبه عنوان  ومینیباشد مورد استفاده قرار گرفته است. از آنجا که آلومیم یپرکاربرد در نانوفناور اریبس یشرط مرز

 یهاسامانهو  یکیکروالکترومکانیم یهاسامانه ،یکیالکترونو ساخت ادوات  یدارد که در طراح یزیمتما یکیخواص مکان ،یفلز

 باشد. نهیزم نیدر ا یتواند مرجع مناسبیمقاله م نیا جیپرکاربرد است نتا اریبس یکینانوالکترومکان

 .یمولکول کینامید ؛یارتعاشات عرض ؛دما ؛لهینانوم: کلمات کلیدی

 مقدمه -1

ای کنندهعلمی و فناوری در قرن حاضر، نقش تعیینهای ترین عرصهایرشتهترین و میاننانوتکنولوژی به عنوان یکی از پیشرفته

های آلومینیومی، به دلیل دارا بودن کند. در این میان، نانوساختارهای فلزی به ویژه نانومیلههای نوین ایفا میدر توسعه مواد و سیستم

و  (NEMS) ت نانوالکترومکانیکیای در ادواخواص مکانیکی، الکتریکی و حرارتی منحصر به فرد، کاربردهای گسترده و فزاینده

اند. آلومینیوم با دارا بودن نسبت استحکام به وزن مناسب، هدایت الکتریکی و حرارتی بالا، پیدا کرده (MEMS) میکروالکترومکانیکی
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وات پیشرفته ای کلیدی و استراتژیک در طراحی و ساخت این ادکاری عالی و مقاومت به خوردگی مطلوب، به عنوان مادهقابلیت ماشین

 .شودشناخته می

ای برخوردار است. خواص آلومینیوم به عنوان یکی از پرکاربردترین فلزات در صنایع مختلف، در مقیاس نانو نیز از اهمیت ویژه

آل برای ای ایدهپذیری و مقاومت به خستگی، آن را به گزینهمکانیکی متمایز این ماده در ابعاد نانو، از جمله استحکام تسلیم بالا، انعطاف

تر در مقایسه با کاربردهای حساس در ادوات نانوالکترومکانیکی تبدیل کرده است. همچنین، سازگاری زیستی و هزینه تولید نسبتاً پایین

 .سایر فلزات، موقعیت رقابتی منحصر به فردی برای آلومینیوم در عرصه نانوفناوری ایجاد کرده است

اختارهای آلومینیومی در دو دهه اخیر مورد توجه گسترده پژوهشگران قرار گرفته است. در این مطالعه رفتار دینامیکی نانوس

به  سازی دینامیک مولکولی به عنوان ابزاری قدرتمند و دقیق برای بررسی خواص این مواد در مقیاس نانو مطرح شده است.زمینه، شبیه

 مطالعهرا  خواص مکانیکی و ساختاری آلومینیوم خالص ،سازی دینامیک مولکولیشبیهبا استفاده از ، [1]عنوان مثال، چابا و همکاران 

کست و فشار ش ، مدول حجمی، تابع توزیع شعاعیLennard-Jones  و EAM با استفاده از دو پتانسیل در پژوهش فوق،. اندکرده

بینی مقادیر مدول حجمی نزدیک به مقادیر تجربی پتانسیل قادر به پیشدهد که هر دو . نتایج نشان میشده استمحاسبه  ،آلومینیوم

در  EAM دهنده دقت بالاتر پتانسیلهستند. همچنین بررسی توابع توزیع شعاعی و تغییرات ساختار کریستالی تحت کشش، نشان

سازی دینامیک مولکولی با استفاده از شبیه، اکسیداسیون نانوذرات آلومینیوم پژوهش دیگریدر باشد. توصیف رفتار اتمی آلومینیوم می

ر در فازهای . محققان ساختار و توزیع با[2] مورد مطالعه قرار گرفته است Streitz-Mintmire و پتانسیل الکترواستاتیک پیشرفته

های اکسیداسیون با سازیاند. شبیه( و نانوذره مجزا را بررسی نموده0001شامل ساختار بلوری حجیم، سطح ) Al₂O₃ مختلف

، 1:1دهد که در نسبت در دماهای مختلف انجام شده است. نتایج نشان می( 2:1و  1:1های مولی مختلف آلومینیوم به اکسیژن )نسبت

، اکسیژن ناکافی منجر به تشکیل ذرات 2:1شود، در حالی که در نسبت ار تشکیل شده و ساختار نانوذره حفظ میپوسته اکسیدی پاید

 اتم 1000تا  55وذرات آلومینیوم در محدوده نقطه ذوب نان [3]علوی و تامپسون گردد. می دچار تغییرشکل با سطوح ناهموار و ساختار

ذوب نانوذرات با بررسی  در این پژوهش، .بررسی نمودند Streitz-Mintmire سازی دینامیک مولکولی و پتانسیلبا استفاده از شبیه را

تحت بارگذاری شوک کریستال رفتار دینامیکی آلومینیوم تک .وابستگی دمایی انرژی پتانسیل و شاخص لیندمن شناسایی شده است

سازی با مقادیر تجربی تنش مورد مطالعه قرار گرفته است. محققان با مقایسه نتایج شبیه [4]نیز توسط کوکسین و همکاران  موجی

اند. این مطالعه تنوع رفتار مواد در شرایط شوک را هم در تسلیم دینامیکی، به بررسی رفتار ماده تحت تغییرشکل با نرخ بالا پرداخته

تأثیر دمای  ،صورت جامعبه [5]لین و همکاران  .دهدها نشان میمونههای تغییرشکل نوابستگی دمایی تنش تسلیم و هم در ویژگی

های . منحنیدادندسازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار با استفاده از شبیه را های آلومینیومکریستالاولیه بر خواص مکانیکی پلی

نشان  هشاین پژو اند. نتایجگیری شدهکلوین اندازه 450و  400، 350، 300کرنش، استحکام نهایی و مدول یانگ در دماهای -تنش

 .ها داردو عملکرد مکانیکی نمونه توجهی بر پایداری فیزیکیکه دمای اولیه تأثیر قابل داد

های متعددی از رفتار ارتعاشی این سازی نانوساختارهای آلومینیومی، هنوز جنبههای چشمگیر در زمینه شبیهبا وجود پیشرفت

مزمان اثر پارامترهای مختلف از جمله طول، دما، شرایط مرزی و اثرات اندازه بر تر دارد. به ویژه، مطالعه همواد نیاز به بررسی دقیق

ای برخوردار است. پژوهش حاضر با درنظرگیری سیستماتیک این پارامترها و های آلومینیومی از اهمیت ویژهرفتار دینامیکی نانومیله

 .داردمیها، گامی در جهت تکمیل دانش موجود در این حوزه بربررسی تعامل آن

های آلومینیومی سازی دینامیک مولکولی، به مطالعه جامع ارتعاشات آزاد نانومیلهگیری از روش شبیهاین مقاله با بهره

 :پردازد. اهداف اصلی این پژوهش عبارتند ازمی

 ات عرضیارتعاشهای طبیعی بررسی سیستماتیک اثر تغییرات طول نانومیله بر فرکانس 

 های آلومینیومیتحلیل کمی تاثیر دما بر رفتار دینامیکی نانومیله 

 استخراج و تحلیل مودهای ارتعاشی با استفاده از تبدیل فوریه سریع 

 آزاد به عنوان پرکاربردترین شرط مرزی در نانوفناوری-مطالعه دقیق سیستم تحت شرط مرزی گیردار 
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 هندسه نانومیله آلومینیومی -2

( بوده و به طول(1))مطابق شکل  نانومتر مربع 1.25×1.25های مورد بررسی دارای سطح مقطع ثابت نومیلهدر این پژوهش، نا

در سه نیز سازی رفتار ارتعاشات عرضی میله . شبیهانددر نظر گرفته شده( (2)مطابق شکل ) نانومتر 14و 12.156، 10.1، 8.1های 

kدمای 
◦ 0،k

kو 273 ◦
 تاثیر دما علاوه بر تاثیر طول بر فرکانس طبیعی نانومیله بررسی گردد.انجام گرفته است تا  300 ◦

 

 

 

 
 .هندسه سطح مقطع نانومیله آلومینیومی. 1شکل 

 

 
 .نانومتر 14.125نانومتر، د(  12.15نانومتر، ج(  10.1نانومتر، ب(  8.1های مختلف، الف( نانومیله آلومینیومی با طول. 2شکل 

 مولکولیسازی دینامیک شبیه -3

افزار لمپس استفاده شده سازی دینامیک مولکولی، از نرمهای چند لایه به روش شبیهها و گرافنبرای تحلیل ارتعاشات نانوریبون

سازی دینامیک اتمی در شبیههای بینبرای مدلسازی برهمکنشAl_jnp.eam  با شناسهEAM  در این پژوهش از تابع پتانسیل است.

به دلیل در نظر گرفتن اثرات چگالی الکترونی در فلزات، دقت EAM  هایهای آلومینیومی استفاده شده است. پتانسیلمولکولی نانومیله
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به طور خاص برای آلومینیوم Al_jnp.eam  پتانسیل .بینی خواص مکانیکی و ترمودینامیکی فلزات و آلیاژها دارندمناسبی در پیش

های الاستیک و انرژی سطحی واص بنیادی این فلز از جمله ثابت شبکه، انرژی کوهیـری، مدولتوسعه یافته و قادر به بازتولید دقیق خ

اعتبارسنجی این  .کندای و سطوح نانوذرات آلومینیوم را به خوبی توصیف میهای نقطهها، نقصاست. این پتانسیل رفتار نابجایی

های تجربی و محاسبات اولیه دارد. بنابراین با مخوانی مناسبی با دادهپتانسیل در مطالعات پیشین نشان داده که نتایج حاصل از آن ه

 .توان از آن برای مطالعه رفتار ارتعاشی نانوساختارهای آلومینیومی در شرایط مختلف دما و تنش استفاده نموداطمینان می

تا  ابتدا یک کد لمپس تهیه شده است شامل تغییراتی شودافزار لمپس حتما باید از آنجا که هندسه سازه مورد تحلیل در نرم

شود. گروه اول، تمامی . سپس در ساختار ایجاد شده، چهار گروه اتمی برای آلومینیوم تعریف میتوسط آن، ساختار نانومیله آماده گردد

هایی است که در م، اتمشود. گروه دوهایی است که برای ایجاد شرایط مرزی گیردار، جابجایی و دوران آنها، صفر در نظر گرفته میاتم

اتمی است که جابجایی آن در  ،شود. گروه سومبه آنها نیرو وارد میاند و برای ایجاد تحریک اولیه به نانومیله سر آزاد نانومیله واقع شده

و گروه چهارم اتم ورد استفاده قرار بگیرد.تبدیل فوریه سریع م راستای عرضی باید ثبت شود تا در گام بعدی برای انجام عملیات ریاضی

  دهند.باشند و ساختار کلی نانومیله را تشکیل میهایی هستند که جزو این سه گروه نمی

، فراخوانی هندسه سازه، تعریف 1کد نوشته شده، ابتدا شامل شرایط اولیه مانند یکای مورد نظر، شرایط مرزی مجموعه آماری

باشد. های مختلف مولکولی به منظور اعمال جابجایی و نیرو میر سازه، و تعریف گروههای بکار رفته دتابع پتانسیل، تعریف نوع مولکول

، نوع فمتوثانیه( 001/0د. در مرحله بعد، گام زمانی تعیین شده )شوسپس سازه تعریف شده به حداقل سطح انرژی پتانسیل رسانده می

جابجایی اولیه  نانومیلهشود. نهایتا به سر آزاد ه سازه اعمال میمجموعه آماری از لحاظ ترمودینامیکی مشخص، و شرایط مرزی به هندس

 و انجام ((4))شکل  نانومیلههای واقع در سر آزاد شود. با ثبت جابجایی عرضی بر حسب زمان مولکولاعمال می ((3))شکل  عرضی

 (..Error! Reference source not found(5)شکل آید )های طبیعی سیستم بدست می، فرکانستبدیل فوریه سریع

 

 
نشان دهنده مدت زمان به حداقل رساندن انرژی سازه  1نمایش جابجایی عرضی گروه چهارم اتمی نانومیله بر حسب گام زمانی؛ محدوده . 3شکل 

 ود.شنشان دهنده مدت زمانی است که به گروه دوم اتمی، نیرو اعمال می 2باشد و محدوده می

 

                                                   
1 . Ensemble 
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 .سازی آن برای انجام عملیات تبدیل فوریه سریعاستخراج جابجایی عرضی گروه چهارم نانومیله و مرتب. 4شکل 

 
 

 

 
 .اول و دوم نانومیله آلومینیومی بعد از عملیات تبدیل فوریه سریعنمودارهای دامنه بر حسب فرکانس یک نمونه از . 5شکل 
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 نتایج -4

های مختلف که ها با طولهای اول و دوم نانومیلهگردد. بدین منظور فرکانسصل از این پژوهش ارایه میدر این بخش، نتایج حا

باشد عبارتند نکاتی که از جداول فوق قابل بیان میارایه شده است. ( 4)-(1در جداول )اند سازی شدهتحت سه نوع دمای متفاوت شبیه

 از:

 رود فرکانس طبیعی اول و دوم کاهش یابد. مشاهده میانومیله افزایش یابد انتظار میسازی ارتعاشات آزاد نهر چه دمای شبیه

 های اول و دوم بر اثر افزایش دما، بیشتر باشد.شود به جزء موارد خاص، هر چه طول نانومیله بیشتر باشد میزان کاهش فرکانس

 بینی است این امر قابل پیش باشد.ل و دوم، کمتر میهای اوسازی شده بیشتر باشد مقدار فرکانسهر چه طول نانومیله شبیه

 چرا که با افزایش طول نانومیله، انرژی لازم برای ایجاد یک تغییر شکل مشخص در نانومیله بلندتر، کمتر است.

 ا در نحوه توان علت آن رتغییرات فرکانس با طول یا دما، روند متفاوتی با سایر نتایج دارد که میسازی، در بعضی نتایج شبیه

 سازی است یا صحت و سقم آن بررسی گردد.اعمال تحریک بر سازه دانست و نیازمند چندین مرتبه تکرار شبیه

 
 .نانومتر 8.1میله آلومینیومی یکسر گیردار بطول دو فرکانس اول نانو .2دول ج

 )   ֯ (Kدما  (GHz) فرکانس اول (GHz) فرکانس دوم

192 30.21 0 

175.9 29.35 273 

161.2 26.86 300 

 
 .نانومتر 10.1میله آلومینیومی یکسر گیردار بطول دو فرکانس اول نانو .3جدول 

 )   ֯ (Kدما  (GHz)فرکانس اول  (GHz)فرکانس دوم 

127 23.2 0 

87.29 17.7 273 

52.5 11.6 300 

 
 .نانومتر 12.15دو فرکانس اول نانومیله آلومینیومی یکسر گیردار بطول  .3 جدول

 )   ֯ (Kدما  (GHz)فرکانس اول  (GHz)فرکانس دوم 

95.26 14.66 0 

83.47 17.09 273 

17.55 2.136 300 

 
 .نانومتر 14.175میله آلومینیومی یکسر گیردار بطول دو فرکانس اول نانو .4جدول 

 )   ֯ (Kدما  (GHz)فرکانس اول  (GHz)فرکانس دوم 

74.47 12.82 0 

59.83 2.442 273 

23.19 2.594 300 

 گیرینتیجه -5

های طبیعی اول و دوم نانومیله آلومینیومی با یک سطح مقطع ثابت، و به ازای چهار طول در این پژوهش، تاثیر دما بر فرکانس

آزاد بوده است که یک شرط مرزی -ها، شرط مرزی گیردارشرط مرزی در نظر گرفته شده برای نانومیله متفاوت بررسی شده است.

های کلاسیک با نتایج آزمایشگاهی در ابعاد نانو، در این پژوهش، از بدلیل عدم همخوانی نتایج تئوری باشد.ر پرکاربرد در صنعت میبسیا
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ها در سه دمای مختلف انجام گرفته است. سازیبه منظور بررسی تاثیر دما، شبیهسازی دینامیک مولکولی استفاده شده است. شبیه

های مخنلف، شود و این تاثیرپذیری در طولهای طبیعی نانومیله میدما سبب تغییر قابل توجه فرکانسن داد که نتایج این پژوهش نشا

های با توجه به اینکه تئوری های نانومیله، بستگی به طول نانومیله نیز دارد.باشد. به بیان دیگر، تاثیر دما بر فرکانسیکسان نمی

تواند مرجع مناسبی برای نحوه بررسی رفتار بینی نمایند نتایج این پژوهش میها را به درستی پیشتوانند رفتار نانوسازهکلاسیک نمی

 باشد.با شرایط مرزی مختلف ها دینامیکی نانوسازه
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