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  )۲۵/۱۰/۱۳۹۱ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۲۹/۶/۱۳۹۱ :دريافت مقاله(

  دهيچك
 دما هم هنگرد دري  ساز هيشب نيا. باشد يمي  مولكول كيناميدي  ساز هيشب روش از استفاده باي  بلوري  خطي  ناكامل حضور در نقرهيي  گرماي  ها  يژگيوي  بررس  قيتحق نيا از هدف

نقطـة   ،يبـستگ ي  انـرژ  جملـه  از نقرهيي  گرماي  ها  يژگيو. است شده انجامي  ومكوانت چن‐ساتني  كنش  برهم ليپتانسي  مبنا بر (NVT) حجم هم و دما هم و (NPT)  فشار هم و
 ـتوز تـابع  چون ييها  تيكم نيهمچن. ميكرد محاسبه را] ٠٠١ [جهت دري  خط نقصي  دارا بلور و ال  هديا بلوري  براي  حجم انبساط بيضر و ثابت فشار دريي  گرما تيظرف ذوب،  عي
 بـا  كـه  ميگرفت جهينت ال  هديا ريغ و ال  هديا بلور سهيمقا با و  كرده محاسبه مختلفي  دماها در ،دهند ي مي بلور نظم و ساختار ازي  طلاعاتا كه ندمانيل بيضر و نظم پارامتر ،يشعاع
 ـ. ابـد ي   مـي  كاهش (NVT) و (NPT) هنگرد در ذوب نهاني  گرما و ذوبي  دما ش،يافزاي  حجم انبساط بيضر وي  بستگي  انرژي    خط نقص شيافزا يي گرمـا  تي ـظرف نيهمچن

  .باشد ي ميخطي ناراست از مستقل
  

  ييگرما خواص نقره، بلور ،يخطي ناكامل ،يمولكول كيناميدي ساز هيشب :هاي كليدي واژه
  

  
  مقدمه .١

 فلزاتي  ساختار ويي  گرماي  ها يژگيوي  بررس و كردن مشخص

 مـواد  ديتول و مختلفي  اجزاي  طراح در آنها تياهم به توجه با

ي سـاز  هيشـب ]. ۱[ است برخورداري  توجه قابل تياهم از ديجد

ي بـرا ] ۲[ كـارلو  مونت به مربوطي  ها  روش وي  مولكول كيناميد

مطالعـة  ي  برا نيهمچن و] ۳[ ها ستميسي  فازي  نمودارها ةمحاسب

 گرفتـه  قـرار  استفاده مورد تيموفق با انجماد و ذوبي  ها دهيپد

ي اتم سطح در مراقبت وي  عيطب شبه طيشرا اعمال با كه ،]۴-۷[

 انجـام  و آورد يم ـ وجـود  بـه ي  ا شـده  كنتـرل  كـاملاً  طيمح كي

 ـ و نـه يپرهزي  ها شيآزما  ريپـذ  امكـان  را ممكـن  ري ـغي  حت ـ ا ي

 و شـود،  يم ـ افـت  ي نـدرت  بـه  عـت يطب در كامل بلور. سازد يم

 كامـل ي  بلـور  حالـت  ازيي  هـا  انحـراف  شهيهمي  واقعي  بلورها

 ـز انـد  مهـم  اريبـس ي  بلـور ي  ها نقص]. ۸[ دارند  آنهـا  وجـود  راي

 تـأثير  تحـت  را جامد كيي ي ايميش ويي  گرما ،يكيمكان خواص

 مختـصات  لي ـتحل بـا  كي ـناميترمود علـم . دهنـد  يم ـ قرار خود

 جـاد يا امكـان  عـدم  ا ي امكان بهي  بلوري  ها شبكهي  كيناميترمود

 كـه  كنـد  يمي  نيب شيپ و پردازد ي مي بلوري  ها شبكه در ها نقص

 ـما خـاص ي  ط ـيمح طيشـرا  دري  بلوري  ها شبكه  داشـتن  بـه  لي

 ـز هستند خود ساختار درهايي    نقص  در نـواقص  ليتـشك  بـا  راي

 شيافـزا  بلوري  داريپا و كاهش كلي  انرژ موجود خاص طيشرا

ي ع ـيطب طور به ها نقص كه است آن ازي  حاك ريتفس نيا. ابدي يم

 طيشـرا  آنهـا  جـاد ياي  بـرا  امـا . داشـت  خواهنـد  وجود مواد در

 عامـل  دو زمـان  و دمـا . رددگ ـ نيتأم ديبا كه است لازمي  ا ژهيو

   دما شيافزا با كه هستندي  بلورهاي    يناراست ليتشكي  براي  اصل
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  .]١١ [نقره كوانتومي چن -ساتن پتانسيل پارامترهاي . ١جدول

( )eVε (A)a C  m  n    

۰۰۳۹۴/۰  ۰۶۹۱/۴  ۵۲۴/۹۶  ۶  ۱۱  Ag  

  

 در نيبنابرا ابدي  يم شيافزاي  شبكة بلور  در نواقص جاديا امكان

 مـواد ي  شبكة بلـور   دري  كمتري  ها نقص شاهد تر نييپاي  دماها

 وي  بلور نقص به تواند يم انجماد زمان شدن كوتاه. بود ميخواه

ي بلـور  شـبكه  تر كاملي  ريگ شكل به تواند يم آن شدني  طولان

 الـت ح در نقـره  بلـور ي  سـاز  هيشـب  كـه يي  آنجا از. دينما كمك

 هيشب نيا در ،]۱۰-۹ [است شده انجام اديز) نقص بدون (ال  هديا

 هيشـب  مورد استي  خط نقصي  دارا كه يحالت در را نقرهي  ساز

 ـا حالت با را جينتا و ميا داده قراري  ساز  ـمقا ال  هدي  و كـرده  سهي

ي دماهـا  دريي  گرمـا  خـواص  بـر  راي  بلور نقص تأثير ميتوانست

  .ميكني بررس مختلف

  

 يشبيه ساز اتيجزئ. ٢
 و نوشته فرترني  سينو برنامه زبان بهي  وتريكامپ برنامه ك ي ابتدا

 اي مـورد    نمونه.  ميكن  مي استفادهي  ساز هيشب جهت برنامه نيا از

 fcc سـاختار  در كـه  شـده  تـشكيل  نقره ذره ۸۶۴ از شبيه سازي 

 اسـتفاده،  مـورد  پتانسيل و ثانيه فمتو ۵ زماني گام. اند شده چيده

 شـكل  كـه ] ۱۱[ است كوانتومي چن -اي ساتن   ذره بس پتانسيل

  :باشد مي زير صورت به آن تابعي
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 صـحيح  اعداد m و c، n و ، j و i اتم دو بين فاصله rij آن در كه

 و بـوده  انرژي بعد از نيز . است n > m همواره و بعداند بدون

 ـگراد از اتمـي  بين نيروهاي. شود  مي تعيين آزمايش طريق از  اني

  .شود  ميمحاسبه پتانسيل
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   شـده  داده ۱جـدول  در نقـره  فلـز  بـراي  پتانـسيل  هاي ثابت مقادير

  .است

 بـا  متناسـب  ةاولي ـ سـرعت  ذرات بـه  شبيه سازي  شروع براي   

 و هـا  سـرعت  حركـت،  معـادلات  حل با و دهيم مي ستميسي  دما

 هـر  در. آوريم مي به دست  بعدي يزمان گام در را ذرات مختصات

ي انـرژ  و ليپتانـس ي  انـرژ  مجمـوع  كـه  را كـل  انـرژي  زماني گام

 فـشار  وي  جنبـش  فـشار  مجمـوع  كـه  را كل فشار و استي  جنبش

ي ة همپـار  يقض از استفاده با زين دما. ميكن  مي همحاسب است اليريو

ي بعـد ي  زمـان هـاي     گـام  در را فرآيند نيا. شود مي محاسبهي  انرژ

 مقـدار  حـول  حجـم  و دمـا  فـشار،  ، انرژي اينكه تا ميكن يم تكرار

 سـازي  شـبيه  مورد سيستم دهندة تعادل  نشان كه كند نوسان ثابت

ي دما در را ستميس و برده بالا را ستميسي  دما تعادل از پس. است

 تـا  ميده ـ يم ـ ادامه را كار نيا و ميرسان يم تعادل به مجددا ديجد

 بردن نيب از و ذرات تعداد داشتن نگه ثابتي  برا. شود ذوب نقره

  .ميا كرده اي استفاده دورهي مرز طيشرا ازي سطح اثرات

 اسـتفاده  هوفر -نوز ترموستات از دما داشتن نگه ثابتي  برا   

 بـه  را ورلـه  سـرعت  حركـت  معـادلات  كـه ] ۱۳-۱۲[ ميكن ـ يم

  :دهد يم رييتغ نييپا صورت
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   . ρ%=۲۱۲۷۶/۰)ج. (ρ % =۱۴۰۸۴/۰) ب . (ρ % =۰۶۹۳۳/۰) الـف  (:يهـا  يچگـال  بـا ي  خط ـ نقـص ي  دارا نقـره  بلوري  بعد دوي  ها شكل .۱ شكل

 .ρ % =۲۸۵۷۱/۰) د(

  

bQ صورت به Q آنها در كه gk Tτ= . است شده گرفته نظر در 2

 از معمـولاً  كـه  اسـت يي  گرمـا  مخزن واهلش زمان τ آن در كه

ي آزاد درجـات  تعـداد  g و اسـت ي  سـاز  هيشبي  زمان مرتبة گام 

  .است بولتزمن استفان ثابت kb و ستميس

 باروسـتات  از (NPT) هنگرد در فشار داشتن نگه ثابتي  برا   

ي زمـان  گـام  هـر  در باروسـتات  نيا]. ۱۴[ ميكرد استفاده برنسن

 ـز ليتبـد  بـا  را ذرات مختـصات  بردار و شبكه پارامتر  ريي ـتغ ري

  :دهد يم

  , , ,...i ia a          iµ→ = 1 2 3 
  

)۴(  , , ,...i ir r         iµ→ = 1 2 3  
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 ـ t(p( فشار از ميخواه يم كه استي  زمان pτ آن در كه  فـشار  هب

p0 ميبرس.  

ي راسـتا  دري  بلـور  ساختار از ها اتم ازيي  ها فيرد حذف با   

 داده نـشان ي  توخـال هـاي     رهيدا با ۱شكل در كه] ۰۰۱ [مشخص

 بـه  از پـس  و كـرده  لي ـتحمي  خط ـ نقص ستميس به است شده

ي دمـا  كـل، ي  انرژ بر را ها نقص نيا تأثير ستميس رساندن تعادل

 بيضـر  و نظـم  پـارامتر  ،ييگرمـا  تي ـظرف نهان، يگرما ذوب،

 ريي ـتغ راي  خط ـ نقصي  چگال نيهمچن. ميكن  مي محاسبه ندمانيل

  .ميكن ي ميبررس مذكور خواص بر زين را آن تأثير و داده

 سيـستم،  بـودن  مـايع  يـا  جامـد  و فاز گذار از يافتن اطلاع براي

 ـتوز تـابع  ،يانـرژ  جملـه  از گونـاگوني ي  هـا   كميـت  توان مي  عي

 تـابع . كـرد  محاسـبه  را نـدمان يل بيضـر  و نظم پارامتر ،يشعاع

 اي ذره يـافتن  دهندة احتمـال   نشان كه ،]g(r)] ۱۵ شعاعي توزيع

 را جـسم  سـاختار  اسـت  سيـستم  ذرة ديگـر   هـر  از r فاصله در

 بـه صـورت    صـفر  نزديك دماي در توزيع تابع. كند  مي مشخص

 به ذرات گرمايي ارتعاشات اثر در دما افزايش با و بوده دلتا تابع

 كـاملاً  نمـودار  سيـستم  ذوب از پـس  و شده تبديل گوسي عتاب

  ).۲شكل( شود مي پيوسته

 بـه  جامـد  از فـاز  گذار آن توسط توان  مي كهي  گريد تيكم   

 درجة نظـم   از معياري كه است نظم پارامتر كرد مشاهده را عيما

 و بـوده  يك از كوچكتر مثبت عدد جامد براي كه است، سيستم

 بـراي  تي ـكم نيا). ۳شكل( كند مي نوسان صفر حول مايع براي

 ـ از دارد قـرار  fccي  بلـور  شبكه يك در كه سيستمي ) ۵( ةمعادل

 :شود مي محاسبه
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  .مختلف

ي هـا   يچگـال ي  بـرا  دمـا  برحـسب  نـدمان يل بيضر نمودار.  ۴شكل

   .(NPT)هنگرد دري خط نقص مختلف
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  و

 .[ ]x y zλ λ λ λ= + +
1

3
  

 مفيـدي  اطلاع توان مي آن كمك به كه هايي  كميت از ديگري  يك

  لينـدمان  ضـريب  آورد، دسـت  بـه  مواد ساختاري ويژگي درباره

 صـورت  بـه  اي ذره N سيستميك   براي ضريب اين .]۱۶[ است

  :شود مي تعريف زير
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... T دمـاي  در دمـايي  ندة ميانگين ده نشان T  ايـن . باشـد  مـي 

 بـه  جامد فاز تبديل در و كرده پيدا افزايش دما افزايش با كميت

  ).۴ شكل (دارد ناگهاني تغيير يك مايع

  

 يساز هيشب جينتا. ٣
 بـر  كـل ي  انـرژ  و نـدمان يل بيضـر  نظـم،  پارامتري  نمودارها

 ـا بلـور ي بـرا  ثابـت ي  دمـا  در كلي  انرژ و دما حسب  و دالي

 رسم ۶ و ۵ ،۴ ،۳ي  ها شكل در بيترت بهي  بلور نقصي  دارا

 از فـاز  گـذار  تـوان  مـي  نمودارهـا  نيا به توجه با. است شده

 درصـد  تـأثير  و دمـا  حـسب  بري  انرژ راتييتغ ع،يما به جامد

 ـمقا بـا . كـرد  مشاهده را ييگرما خواص بري  بلور نقص  ةسي

 و) ۴ شـكل  (نـدمان يل بيضـر  ،)۳ شكل( نظم پارامتر نمودار

 جهينتي  منحن سه هر كه شود  مي مشاهده) ۵ شكل (كل يانرژ

 ديــتول نقــصي دارا و خــالص ةنقــر ذوبي دمــا ازي مــشابه

 خـالص  نقره ذوب ةنقط ،يساز  هيشب از حاصل جينتا. كند مي

 ـ جينتـا  با سهيمقا در كه دهد مي نشان نيكلو ۱۲۸۶ را  يتجرب

  .]۱۷[ دارد وجود خطا درصد ۱/۴) نيكلو ۱۲۳۴(

 بـا  وي  بلـور  نقـص  بدون را خالص نقره كلي  انرژ ۶ شكل   

 همـان . دهـد   مـي  نـشان  تعـادل  ةمرحل ـ دري  بلور نقص حضور

 نـشان ي   انرژ ماندن ثابت است مشخص شكل نيا از كه يطور

 شيافـزا  و دهيرس ـ تعـادل  بهي  ساز هيشب مورد نمونه كه دهد مي

  . است شده كلي انرژ شيافزا سببي بلور نقص درصد

  بـه  دما حسب بري  آنتالپ راتييتغ از را ژهيويي  گرما تيظرف  
  

  

  



  ۱، شمارة ۱۳جلد   نقره بلوريي گرما خواص بري بلور] ٠٠١ [جهت دري خطي ناكامل تأثير  ۴۹
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ي هـا   يچگـال ي  بـرا  دمـا  حـسب  بـر ي  انرژ راتييتغ نمودار . ۵شكل

  .صفر فشار در (NPT) هنگرد دري خط نقص مختلف

 نقـص  مختلفي  ها يچگالي  برا دما حسب بر حجم نمودار . ۷شكل

  .صفر فشار و (NPT) ردهنگ دري خط
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Time step  
 مختلـف ي ها  يچگالي  براي  زمان گام حسب بري  انرژ نمودار . ۶شكل

  .صفر فشار و نيكلو ۲۵۰ي دما دري خط نقص

  

 صـفر  فـشار  دري  سـاز  هيشـب  كـه يي  آنجـا  از و. ميا آورده دست

  :داشت ميخواه و بوده برابري انرژ باي آنتالپ شده انجام پاسكال

)۷(   ,( ) ( )H T E T PV  = +  
 

)۸  (  
( ) ( ) .p

p p

H T E TC
T T

∂ ∂⎛ ⎞ ⎛ ⎞= =⎜ ⎟ ⎜ ⎟∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠
 

 حسب بر حجم راتييتغ از يحجم انبساط بيمحاسبة ضر ي  برا

  :ميا كرده استفاده )۹(رابطة  مطابق دما

)۹ (  
( ) .

( )p
p

V T
V T T

β
⎛ ⎞ ∂⎛ ⎞= ⎜ ⎟⎜ ⎟∂⎝ ⎠⎝ ⎠

1 

 در عيمـا  و جامـد  فـاز  نيبي  تالپآن اختلاف از ذوب نهاني  گرما

 كـه يي  آنجـا  از و شـود  يم ـي  ناش (NPT) هنگرد در ذوبي  دما

 نهـان ي  گرمـا  و برابرنـد  هم باي  انرژ وي  آنتالپ است صفر فشار

 از حاصـل  جينتـا . ميا آورده به دست  ۵ شكل نمودار از را ذوب

 در كـه  يطـور  همـان . است شده ارائه ۲ جدول در يساز هيشب

 از آمــده بــه دســتي هــا تيــكم شــود مــي مــشاهده ۲ جــدول

 .داردي  خـوب  توافـق  دسـترس  قابلي  تجرب ريمقاد باي  ساز هيشب

 اسـتفاده  مـورد  روش و ليپتانـس  دقت دهنده نشان اين موضوع 

ي چگال يازا به شده محاسبهي  كيزيفي  ها  تيكم ةسيمقا با. است

 شيافزا كه شود  مي دهيد] ۰۰۱[ي  راستا در متفاوتي  خط نقص

 انبـساط  بيضـر  وي  انـرژ  شيافزا سبب وضوح بهي  خط نقص

 ـ ،شود  مي ذوب نهاني  گرما و ذوب نقطه كاهش وي  حجم ي ول

 ـا و نـدارد،  جهته ك ي تأثيريي  گرما تيظرف بر  بـا يتقر تي ـكم ني

 ـا لي ـدل. شـود   ميمشاهدهي  بلور نقص از مستقل  را تـأثيرات  ني

 يانـرژ  مقـدار  كي نقص ديتول كه كرد هيتوج گونه نيا توان مي

ي بـستگ ي  انـرژ  شود  مي باعث و كند  مي ليتحم ستميس به مثبت

 بـودن  فيضـع  با معادلي  بستگي  انرژ شيافزا .كند دايپ شيافزا

 ذوب نهـان ي  گرمـا  و ذوب ةنقط جهينت در بوده ها  اتم نيب ونديپ

  .  افت يخواهد شيافزاي طول طاانبس بيرض و كاهش

  

  يريگ جهينت. ۴
 روش بـا ي  خط ـ يناراسـت  حـضور  در نقـره  فلزيي  گرما خواص

   ريمقـاد  ازي  برخ ـ بـا  وي  بررس ـي  مولكـول  كيناميدي  ساز هيشب



 ۵۰  تشه محمدرشاد وي داود جمال  ۱، شمارة ۱۳جلد 
  

  

  

  

  

  

 از حاصـل ) β(ي  حجم انبساط بيضر و) lf (ذوب نهاني  گرما ،)Tm (ذوب نقطه ،)Cp(يي  گرما تيظرف ،)E(ي  بستگي  انرژي  ها تيكم . ۲جدول

  .]۷[ دسترس دري تجرب ريمقاد و صفر فشار دري طخ نقصي دارا و ال دهيا بلوري براي ساز هيشب

۲۸۵۷۱/۰= % ρ  ۲۱۲۷۶/۰= % ρ  ۱۴۰۸۴/۰= % ρ  ۰۶۹۳۳/۰= % ρ  يكيزيف تيكم    خالص  

۸۴۵/۲-  MD 
۸۱۸/۲-  ۸۲۴/۲-  ۸۳۱/۲-  ۸۳۷/۲-  

۹۵/۲-  EXP 
( )eV atomE  

 
۲۳۲/۲۵  MD 

۴۷/۲۶  ۴۳/۲۶  ۱۳۶/۲۶  ۷۳۲/۲۷  
۳۵/۲۵  EXP 

( )j.mol .K− −1 1
pC  

 

۱۲۸۶  MD 
۱۰۸۴  ۱۱۲۲  ۱۱۵۴  ۱۱۸۲  

۱۲۳۴  EXP 
( )KmT(NPT)  

۲۵۷۶  MD 
۱۷۸۸  ۱۹۱۶  ۲۱۲۰  ۲۲۴۲  

 EXP  ـ
( )KmT(NVT) 

۰۹۶۹/۰  MD 
۰۷۷۲/۰  ۰۷۹۴/۰  ۰۸۷۹/۰  ۰۹۵۷/۰  

۰۸۸/۰  EXP 
( )eV atomfl  

۷۵۹/۷  MD  
۱۹۰/۸  ۱۶۳/۸  ۰۸۱/۸  ۶۶۳/۷  

۶۷/۵  EXP  
( )K .− −2 310β  

 
 تـأثير  هـا  يساز هيشب نيا جينتا. شد سهيمقا دسترس قابلي  تجرب

ي سـاختار  وي ك ـيزيفي  ها  يژگيو ازي  برخ بري  خط نقص و دما

ي گرما و نقطة ذوب  كاهش از نشان جينتا. داد نشان را نقره بلور

 بـاً يتقر وي  حجم ـ انبـساط  بيضـر  وي  انرژ شيافزا ذوب، نهان

ي خط ـي  ناراسـت ي  چگـال  شيافـزا  بايي  گرما تيظرف بودن ثابت

 نـشان ي  سـاز  هيشـب  جينتا علاوهه  ب. بود] ۰۰۱ [جهت دري  بلور

 و تـر  قي ـدق NVT با سهيمقا در NPT هنگرد در ذوبي  دما داد

  .است كترينزد تيواقع به
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