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 چکیده

سازی دینامیک مولکولی های آلومینیومی، با استفاده از شبیههای طبیعی محوری نانومیلههدف این مقاله، استخراج فرکانس

های کلاسیک )مورد استفاده در مقیاس ری این نکته ضروری است که مقایسه نتایج آزمایشگاهی با نتایج تئوریباشد. یادآومی

های بینی نمایند! نانومیلههای نانومقیاس را پیشتوانند به درستی رفتار سازههای کلاسیک نمیماکرو( نشان داد که تئوری

چنین برای بررسی بیشتر، سطح مقطع نانومیله باشند. همنانومتر می 10و  9، 8، 7، 6های سازی شده، دارای طولشبیه

در نظر گرفته شده است. شرط مرزی مورد بررسی،  نانومتر 1.6و  0.8ها دو مقدار بصورت مربع فرض شده است که برای آن

اولیه به نانومیله اعمال  های طبیعی، لازم است ابتدا یک تحریکباشد. به منظور استخراج فرکانسشرط مرزی کانتیلور می

شود. بدین منظور با اعمال نیرو به یک سر نانومیله در راستای طول آن، و به سبب آن ایجاد یک جابجایی اولیه و سپس رها 

های زمانی های واقع شده در سر آزاد نانومیله در گامآید. با ثبت جابجایی محوری اتممیکردن آن، نانومیله به ارتعاش در

های ثبت شده را در حوزه فرکانس تعیین نمود. نتایج این پژوهش نشان توان با استفاده از تبدیل فوریه سریع، دادهمی مختلف،

باشند اما فرکانسهای ارتعاشات محوری مستقل از سطح مقطع سازه میهای کلاسیک، فرکانسدهد هر چند از نظر تئوریمی

تواند راهنمای مناسبی باشند. دستاورد این پژوهش میه اندازه سطح مقطع نانومیله میها در مقیاس نانو، وابسته بهای نانومیله

 برای پژوهشگران حوزه ارتعاشات و مرجع مناسبی برای طراحی تجهیزات نانوالکترومکانیکی باشد.

 .؛ شرط مرزی کانتیلوریمولکول کینامیدسازی شبیه ؛طولی یعیفرکانس طب ؛آلومینیوم: کلمات کلیدی
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 دمهمق -1

های نانومقیاس را بینی رفتار سامانهسازی دینامیک مولکولی به عنوان یک ابزار محاسباتی قدرتمند، امکان بررسی و پیششبیه

بدیلی اتمی و دنبال کردن تحول زمانی سامانه، بینش بیهای بینسازد. این روش با مدلسازی دقیق برهمکنشدر سطح اتمی فراهم می

های تجربی دهد. از آنجایی که روشبنیادی حاکم بر خواص مکانیکی، حرارتی و دینامیکی نانوساختارها ارائه می هایدر مورد مکانیزم

سازی دینامیک مولکولی با قابلیت بررسی اثر پارامترهای های فنی مواجه هستند، شبیهدر مقیاس نانو اغلب پرهزینه و با محدودیت

کند. این سازی نانومواد ایفا مینقش مکمل و گاهی جایگزین حیاتی در طراحی و بهینه مختلف از جمله دما، تنش و شرایط مرزی،

 .توانایی منحصر به فرد، دینامیک مولکولی را به پارادایمی اساسی در مطالعات نانوفناوری تبدیل کرده است

تی بالا و مقاومت به خوردگی عالی، آلومینیوم به دلیل برخورداری از نسبت استحکام به وزن مطلوب، هدایت الکتریکی و حرار

گیرد. این فلز با دارا بودن قابلیت مورد استفاده قرار می (NEMS) ای کلیدی در ساخت ادوات نانوالکترومکانیکیبه عنوان ماده

 کیهای میکروالکترومکانی، در ساخت حسگرهای فوق حساس، رزوناتورهای نانومتری و سیستمابعاد نانوکاری دقیق در ماشین

(MEMS)  ای دارد. کاربرد گسترده 

های فراوانی در زمینه شناخت رفتار و خواص آلومینیوم انجام شویم که تاکنون پژوهشبا مروری بر مراجع موجود متوجه می

سازی لایه آلومینیم/مس/آلومینیم با استفاده از شبیه، رفتار مکانیکی نانوکامپوزیت سه[1]سینگ و همکاران شده است. به عنوان مثال، 

کرنش، استحکام تسلیم، مدول -های تنشدینامیک مولکولی در دماهای مختلف مورد مطالعه قرار گرفته است. محققان با آنالیز منحنی

اند. نتایج این ی این نانوکامپوزیت در محدوده دمایی مشخص پرداختههای تغییر شکل، به ارزیابی عملکرد مکانیکالاستیک و مکانیزم

های تغییر شکل در مرزهای ای بر خواص مکانیکی نانوکامپوزیت داشته و مکانیزمدهد که دما تأثیر قابل ملاحظهسازی نشان میشبیه

 شوند.دستخوش تحولات معناداری میای با تغییر دما لایهمشترک بین

 سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار گرفته استواکنش نانوذرات آلومینیوم با آب با استفاده از شبیهگری، در پژوهش دی

سازی( بر سینتیک و مکانیزم واکنش ل کلیدی اندازه نانوذرات و اثر پسیواسیون )محافظتبه بررسی تأثیر دو عام فوق. پژوهش [2]

تر به دلیل نسبت سطح به حجم بالاتر، فعالیت شیمیایی بیشتری از خود که نانوذرات کوچک دادسازی نشان ازد. نتایج شبیهپردمی

 کند.نرخ و تکامل واکنش ایفا می ای در کنترلکنندهدهند. همچنین لایه اکسید محافظ )پسیواسیون( نقش تعییننشان می

آلومینیوم با استفاده از  های هیدروژن در شبکه کریستالیپدیده نفوذ و انتشار اتمدر پژوهش دیگری نیز  [3]ژو و همکاران 

های اتمی مناسب، به بررسی مکانیزمهای بین. محققان با به کارگیری پتانسیلدادندلکولی مورد مطالعه قرار سازی دینامیک موشبیه

یی اند. نتایج این پژوهش، وابستگی دماهای هیدروژن و محاسبه ضریب نفوذ در دماهای مختلف پرداختهنفوذ، مسیرهای حرکت اتم

آلومینیوم مشخص  FCC نشینی مختلف را در شبکههای نفوذ بینسازی کرده و سهم نسبی مکانیزمضریب نفوذ هیدروژن را کمی

 نماید.می

با استفاده از را ساختار اتمی و ریزساختار لایه مرزی بین آلومینیوم و اکسید آلومینیوم )آلومینا( نیز  [4]می و همکاران 

به بررسی آرایش اتمی، پیکربندی پیوندها و خواص مکانیکی در  فوق. پژوهش دادندسازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار شبیه

فازی، نحوه تشکیل پیوندهای سازی، اطلاعات ارزشمندی در مورد ساختار ناحیه بینیهپردازد. نتایج شبناحیه مشترک این دو ماده می

 دهد.سرامیک ارائه می-فلزشیمیایی و مکانیزمهای انتقال تنش در مرز مشترک 

سازی با استفاده از شبیهرا فرآیندهای ذوب، انجماد و ذوب مجدد آلومینیوم  [5]جو و همکاران در پژوهش دیگری، صلح

به بررسی رفتار اتمی و تغییرات ساختاری در خلال این انتقالات فازی، از جمله  فوق. پژوهش دادندمیک مولکولی مورد مطالعه قرار دینا

سازی، بینش ارزشمندی پردازد. نتایج شبیهجامد و تکامل ریزساختار می-های جامد، دینامیک سطح مشترک مایعل و رشد جوانهتشکی

های هها در چرخهای کریستالی و پویایی مرز دانههای هیسترزیس حرارتی، تشکیل نقصهای اتمی حاکم بر پدیدهدر مورد مکانیزم

 دهد.حرارتی مکرر ارائه می

چنان های ساخته شده از آلومینیوم در مقیاس نانو انجام گرفته است اما همهای فراوانی که بر روی سازهرغم پژوهشیعل

های نانومقیاسی است که از موضوعاتی است که به آنها پاسخ داده نشده است. یکی از این موضوعات، تحلیل رفتار ارتعاشاتی سازه

های نانومقیاس، لزوم استفاده از بین رفتار سازههای کلاسیک در پیشبدلیل عدم توانایی تئوری از طرفی اند.آلومینیوم تشکیل شده
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سازی دینامیک مولکولی، رفتار ارتعاشات شود. لذا در این پژوهش، با استفاده از روش شبیهسازی و تجربی دوچندان میهای شبیهروش

های آلومینیومی با سطح مقطع مربعی و با بدین منظور، نانومیلهشود. بررسی میهای ساخته شده از آلومینیوم آزاد محوری نانومیله

شود و باشد. سپس دو فرکانس محوری اول نانومیله گزارش میباشند مدنظر میهای مختلف که دارای شرط مرزی کانتیلور میطول

 ردد.گهای محوری آن بررسی میتاثیر اندازه سطح مقطع و طول نانومیله بر فرکانس

 سازی دینامیک مولکولیشبیه -2

باشند. ( می1سازی از آنها استفاده شده است بصورت شماتیک مطابق شکل )ای که برای شبیههای آلومینیومیهندسه نانومیله

 اند.( انتخاب شده1های طبیعی آنها بر اساس جدول )سازی شده برای استخراج فرکانسهای شبیههندسه نانومیله

 

 

 سازی شده.های آلومینیومی شبیهماتیک نانومیله. ش1شکل 

 

 .. مقادیر ابعاد هندسی نانومیله1جدول 

 واحد مقدار پارامتر

 نانومتر 10-6 طول

 نانومترمربع 1.6×1.6و  0.8×0.8 سطح مقطع

آلومینیوم-طول پیوند آلومینیوم  انگستروم 4.05 

 - FCC ساختار کریستالی

 

افزار لمپس ایجاد شده است تا بوسیله آن بتوان، هندسه نانومیله را در گام، ابتدا یک کد اولیه در نرمبرای ایجاد هندسه نانومیله

های محوری نانومیله را در حین ارتعاش ثبت نمود توان جابجاییسازی اصلی که بوسیله آن میشبیههای بعدی مورد استفاده قرار داد. 

الگوریتم کد نوشته شده  ( آورده شده است.2است. مشخصات کد نوشته شده در جدول ) افزار لمپس تهیه شدهدر کد دیگری در نرم

 ( آورده شده است.2)نیز در شکل 

 نتایج -3

((، با استفاده از تبدیل 3های واقع در سر آزاد نانومیله )شکل )سازی و ثبت جابجایی طولی اتمبعد از انجام هر مرحله شبیه

نمودار دامنه بر حسب فرکانس نمایش ( 4شود. به عنوان نمونه، در شکل )های طبیعی فراهم میفوریه سریع، امکان تعیین فرکانس

 داده شده است.

باشد فرکانس اول و دوم برای تمامی سازی زمانبری میهای طبیعی که نیاز به عملیات آمادهپس از استخراج تمامی فرکانس

های طبیعی طور که پیشتر ذکر شد اثر دو عامل طول و سطح مقطع بر فرکانسهمان ( آورده شده است.2های مدنظر در جدول )حالت

 ها در نظر گرفته شده است.نانومیله
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 .های محوری نانومیلهافزار لمپس برای ثبت جابجایی. جزییات کد نوشته شده در نرم2جدول 

 توضیحات ویژگی های مختلف کدبخش

  metals سازیواحد انتخاب شده برای کل شبیه

سازی در راستای ارتعاش، فضای شبیه Fixed-Fixed-Shrink-wrapped سازیشرایط مرزی فضای شبیه

متناسب با ابعاد هندسه سازه، تغییر می

 کند.

  atomic نوع اتم

 مول/گرم 26.98 هاجرم اتم

  Al_jnp.eam تابع پتانسیل

  NVT مجموعه آماری اولیه

 فمتوثانیه 1 گام زمانی

های صفر کردن جابجایی و دوران سه ردیف از اتم رایط مرزی به سازهاعمال ش

 آلومینیوم برای ایجاد شرط مرزی گیردار

 

های آلومینیوم در سر اعمال نیرو به سه ردیف از اتم اعمال تحریک اولیه

 ازاد

 

  یک اتم در سر آزاد برای این منظور انتخاب شده است. ثبت جابجایی محوری

  NVE نهایی مجموعه آماری

 

یابند. دهد که به ازای یک سطح مقطع ثابت، با افزایش طول نانومیله، هر دو فرکانس اول و دوم کاهش می( نشان می2جدول )

ای که باید به آن اشاره کرد این است که از بینی بود. اما نکتهتر در مقیاس ماکرو نیز مشاهده شده بود و قابل پیشاین پدیده، پیش

است )رابطه  3باشد آزاد می-ای که دارای شرط مرزی گیرداردانیم که نسبت فرکانس دوم به اول، برای میلهای کلاسیک میهتئوری

درنظر گرفت. دلیل این اختلاف  2توان آن را نیست و تقریبا می 3(( این در حالیست که برای نانومیله با شرط مرزی فوق، این عدد 1)

ها در مقیاس نانو را ندارند. همبینی رفتار سازههای کلاسیک در حوزه ماکرو، توانایی پیشداد که، اولا تئوریتوان اینگونه توضیح را می

( 2باشد که این امر به وضوح از نتایج جدول )های نانومقیاس، وابسته به ابعاد آنها میچنین، نتایج تجربی نشان داده است که رفتار سازه

 باشد.نیز قابل مشاهده می

(1) 

 
 

کند. به بیان های طبیعی آن نیز تغییر میدهد این است که با تغییر سطح مقطع نانومیله، فرکانس( نشان می2نکته دیگری که جدول )

طور که شود. همان( اشاره می1باشند. مجددا به رابطه )های طبیعی محوری نانومیله وابسته به سطح مقطع نانومیله میدیگر، فرکانس

باشد این درحالیست که های طبیعی محوری میله در مقیاس ماکرو، مستقل از سطح مقطع میله میدهد فرکانسطه نشان میاین راب

برای نانومیله، این نتیجه بدست نیامده است. لذا مجددا همان دلایلی که پیشتر ذکر شد مجددا به عنوان دلایل این پدیده، ذکر می

 شود.ز بیان آنها صرفنظر میگردد و برای جلوگیری از تکرار، ا

شود که روند تغییرات فرکانس بر حسب ( قابل بیان است این است که در بین نتایج، مواردی مشاهده می2نکته پایانی که از جدول )

یله دانست و سازی و نحوه اعمال جابجایی اولیه به نانومتوان به نوع شبیهکند. دلیل این پدیده را میطول یا سطح مقطع را رعایت نمی

ها داشت. لذا نیاز توان بصورت دقیق انتظار رفتار مشخصی از آنهم اینکه، مواد نانومقیاس، بدلیل داشتن خواص وابسته به اندازه، نمی

 تر و بیشتری برای دست یافتن به یک نتیجه کلی انجام شود.های دقیقاست بررسی
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 پس.افزار لملگوریتم کد نوشته شده در نرما. 2شکل 

 

 

 اتم واقع در سر آزاد نانومیله محوری. یک نمونه از جابجایی 3شکل 
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 . نمودارهای دامنه بر حسب فرکانس بدست آمده با استفاده از تبدیل فوریه سریع.4شکل 
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 میله به ازای ابعاد مختلفاول و دوم نانو فرکانس های طبیعی محوری .2جدول 

 طول )نانومتر( سطح مقطع )نانومتر مربع(  (GHz)فرکانس اول   (GHz) فرکانس دوم نسبت فرکانس دوم به اول

2.008 634.9 316.2 0.8×0.8 6 

1.955 315.1 161.2 1.6×1.6 6 

1.898 566.1 298.2 0.8×0.8 7 

1.5 267.3 178.2 1.6×1.6 7 

2.01 486.1 241.8 0.8×0.8 8 

1.284 206.8 161.1 1.6×1.6 8 

2 441 220.5 0.8×0.8 9 

1.926 279.2 145 1.6×1.6 9 

2 400.6 200.3 0.8×0.8 10 

1.980 264.7 133.7 1.6×1.6 10 

 

 گیرینتیجه -4

سازی ، با استفاده از شبیهیکسر آزاد-یکسرگیردار های آلومینیومینانومیله اول و دوم های طبیعی محوریفرکانس در این پژوهش،

افزار لمپس شبیههایی با دو سطح مقطع متفاوت و چهار طول مختلف در نرمد. بدین منظور، نانومیلهاناستخراج شدهدینامیک مولکولی 

های محوری های کلاسیک که فرکانسبرخلاف تئوریاند. نتیجه مهمی که از این پژوهش حاصل شده است این است که سازی شده

های سازی دینامیک مولکولی نشان داد که فرکانسا نتایج شبیهکند اممیله ماکرو مقیاس را مستقل از سطح مقطع آن گزارش می

های کلاسیک، نسبت بر اساس تئوریباشد. نکته مهم دیگر این است که طبیعی محوری میله نانومقیاس به سطح مقطع آن وابسته می

ک مولکولی نشان داد که این نسبت سازی دینامیباشد اما نتایج شبیهمی 3فرکانس دوم به فرکانس اول محوری میله ماکرو مقیاس، 

سازی دینامیک های برجسته بین نتایج شبیهدرنظر گرفت. این تفاوت 2توان آن را برای میله نانومقیاس، عدد ثابتی نبوده و تقریبا می

های حی سیستمشود برای طرادهد و متذکر میهای کلاسیک، اهمیت نتایج حاصل از این پژوهش را نشان میمولکولی و نتایج تئوری

 های غیرتئوری انجام شود.تر و توسط روشها باید دقیقنانوالکترومکانیکی، بررسی
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