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  )۱۳/۱۱/۱۳۹۵ :؛ دريافت نسخة نهايي ۲۹/۵/۱۳۹۴ :(دريافت مقاله

  چكيده

و بررسي تأثير شعاع ايـن   پيچشيهاي بورنيتريد با سه نوع ساختار زيگزاگ، دسته صندلي و ذوب نانولوله فرآيندهدف از اين کار پژوهشي مطالعة 

ي ديناميک مولکولي بر اساس پتانسيل شبه ترسف در هنگرد سازشبيهانجام اين پژوهش از روش باشد. براي ذوب آنها مي ةبر نقط نانولولهسه نوع 

هوفر و باروستات برنسـن کنتـرل شـده و     -به ترتيب با استفاده از ترموستات نوز دستگاه) استفاده شده است. دما و فشار NPTهم فشار ( -هم دما

دهد که دمـاي ذوب نانولولـه بورنيتريـد بـه شـعاع      ه اعمال شده است. نتايج اين پژوهش نشان مياي نيز در امتداد محور نانولولشرايط مرزي دوره

يابد البته اين وابستگي دماي ذوب به شعاع براي سه نوع نانولوله زيگزاگ، دسـته  ها وابستگي غيرخطي داشته و با افزايش شعاع، افزايش مينانولوله

وع ساختار نانولوله يک تابع براي بيان وابستگي دماي ذوب به شعاع ارائه شده اسـت. همچنـين نتـايج    متفاوت بوده و براي هر ن پيچشيصندلي و 

  کنند.ي بزرگ به يک مقدار ثابت ميل ميهاشعاعها در دهد دماي ذوب نانولولهي نشان ميسازشبيه

  

  

  تانسيل شبه ترسفبورنيتريد، پ ةي ديناميک مولکولي، دماي ذوب، نانولولسازشبيه هاي كليدي:واژه

  

  مقدمه .۱

هــاي بورنيتريــد بــه دليــل داشــتن ســاختار و خــواص نانولولــه

 الکترونيکي منحصـر بـه فردشـان توجـه زيـادي را در صـنعت      

]. ايـن  ۲ و ۱الکترونيک و علوم زيستي به خود جلب کرده اند [

 باشـند مـي  eV ۵ها داراي گاف نواري ثابـت در حـدود   نانولوله

هاي کربني پايدارتر بوده و به دليل با نانولوله که در مقايسه. ]۳[

هـاي کربنـي بـه    داشتن گاف نواري بزرگ در مقايسه با نانولوله

]. ايـن  ۵ و ۴[ شـوند عنوان عايق الکتريکـي عـالي اسـتفاده مـي    

هايي با دماي بالا نانولوله عايق الکتريکي بسيار عالي و در محيط

داراي مـدول   داراي مقاومت خـوب و از نظرخـواص مکـانيکي   

هاي يانگ بالا است و خواص الکتروني بسيار متفاوتي با نانولوله

ي سـاز شـبيه کربني دارد. پايداري اين نانولوله اولين بار با روش 

پيش بيني شده که بعداً نانولوله چند جـداره بورنيتريـد    ايهرايان

]. ۷ و ۶سـنتز شـد [   ۱۹۹۵توسط چوپرا و همکارانش در سـال  

ي فراوانــي از خــواص ســازشــبيهو  نظــريي، مطالعــات تجربــ

 -۸مکانيکي و ترموديناميکي ترکيب بورنيتريد انجام شده است [

] امــا اطلاعــات کمــي از خــواص گرمــاي و مکــانيکي      ۱۰

نيتريد موجود است. از جمله تحقيقاتي که در  -هاي بورنانولوله

بـه   تـوان مـي هاي بورنيتريد انجام شده اسـت  خصوص نانولوله

خواص کشساني شـامل مـدول يانـگ و مـدول برشـي       ةمحاسب



  ۳، شمارة ۱۷جلد   جمال داودي و رقيه يوسفي  ۴۹۲

  

  

زيگزاگ و دسـته صـندلي بـا اسـتفاده از      جدارهتکهاي نانولوله

. يان و همکارانش خواص ]۱۱[برنر اشاره کرد  -پتانسيل ترسف

بورنيتريد شـامل ظرفيـت گرمـايي و     ةجدارتک ةگرمايي نانولول

ندگي رسانندگي گرمايي را محاسبه کرده و نشان دادند که رسـان 

ه دگي داشته و در دماي پايين کوانتيگرمايي به شعاع نانولوله بست

هـا  ي ديناميک مولکـولي ديگـر وان  سازشبيهدر يک  ].۱۲[است 

بورنيتريد را  ةموون و همکارانش انرژي تشکيل نقص در نانولول

. همـين  ]۱۳[با استفاده از پتانسيل شبه ترسـف بررسـي کردنـد    

ر که به کار مـا نزديـک اسـت بـا     ديگ ةپژوهشگران در يک مقال

ي ديناميـک  سـاز شبيهاستفاده از پتانسيل شبه ترسف و با روش 

هاي دسته صندلي و مولکولي ساختار و خواص گرمايي نانولوله

. ولي ]۱۴[ذوب آنها را محاسبه کردند  ةزيگزاگ را برسي و نقط

 ـ ةکدام از کارهاي انجام شده نقط در هيچ  ةذوب سه نوع نانولول

محاسبه و با هم مقايسه نشـده   پيچشيصندلي، زيگزاگ و  دسته

تغييـرات دمـاي ذوب    ةنحـو  ةاست همچنين تابعي که بيان کنند

  سه نوع نانولوله با شعاع آن باشد ارائه نشده است. 

ذوب و انجمـاد   فرآيندي مهم در علوم نانو هاهيکي از پديد

 ـ     هـا هايـن پديـد   ةاست که مطالع ـ ه در مقيـاس نـانو بـا توجـه ب

ي تجهيـزات آزمايشـگاهي بسـيار مشـکل اسـت.      هـا محدوديت

بـه  ي ديناميک مولکولي يکي از ابزارهـاي قـوي بـراي    سازشبيه

ذوب و  فرآينـد  ةي گرمايي مواد و مطالعهاويژگيآوردن  دست

. لـذا در ايـن کـار پژوهشـي از روش     ]۱۸ -۱۵[باشد انجماد مي

دقيـق   ةع ـبـراي مطال  ]۲۰ و ۱۹[ ي ديناميـک مولکـولي  سازشبيه

هاي بورنيتريد استفاده کرده و در آخر ذوب انواع نانولوله فرآيند

ارائه داديم که وابستگي دماي ذوب نانولوله به شعاع آن  ايهرابط

  کند. را بيان مي

  

  ي  سازشبيهجزئيات . ۲

 ـ  جدارهتک ةذوب نانولول فرآيندبراي مطالعة   ة، سـه نـوع نانولول

۱پيچشـي ي و بورنيتريد زيگـزاگ، دسـته صـندل   
و  هـا شـعاع بـا   ١

ــ ــاهزاوي ــيي ه ــا روش   پيچش ــه و ب ــر گرفت ــف را در نظ مختل

کنيم. گذار فاز را مطالعه مي فرآيندي ديناميک مولکولي سازشبيه

_____________________________________________ 
.۱  Chiral 

ي ديناميـک مولکـولي انتخـاب پتانسـيل     سـاز شـبيه اساس کـار  

ي مناسب بين ذرات است و هر چـه ايـن پتانسـيل بـه     کنشبرهم

تـر باشـد نتـايج حاصـل از آن     ت نزديکپتانسيل واقعي بين ذرا

ــق ــر اســت [دقي ــن ۲۰ و ۱۹ت ــبيه]. در اي ي از پتانســيل ســازش

  استفاده کرديم. ]۲۱ [ي شبه ترسفکنشبرهم

  

  پتانسيل شبه ترسف .۲,۱

انتخاب پتانسيل مناسب بسيار حائز اهميت است.  هايسازشبيهدر 

ار، پتانسيل ترسف توانايي توصيف حالات مختلف تشکيل سـاخت 

سـازي  انرژي همدوسي اتم را داشـته و کـاربرد گسـترده در مـدل    

ساختارهاي کربني، سيليکوني، وبور نيتريد را دارد. پتانسـيل شـبه   

ي کوالانسي چند جزئـي توسـعه   هاسامانهترسف براي استفاده در 

ي دوجسمي و چند جسـمي  هاهمبستگياست. اين پتانسيل،  يافته

ل توصـيف کـرده و مسـتقل از دمـا     در يک مد مؤثر ايهرا به شيو

  باشد. شکل تابعي اين پتانسيل به صورت زير است:مي
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  شوند.محاسبه مي رهستند که با روابط زي
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D0   ،ثابت از جنس انـرژيr0    ،طـول بانـدS  و  هـاي  ثابـت

  پتانسيل هستند.

 c ijf r تابع قطع بوده و پارامترهاي R وD انتخاب  ايهبه گون

  هاي اول در نظر گرفته شوند:شوند تا لايه همسايهمي
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  ۳، شمارة ۱۷ جلد  جدارههاي بورنيتريد تکناميک مولکولي گذار فار نانولولهشبيه سازي دي  ۴۹۳

  

  

  .] ۲۱[ترسف بورنيتريد  پارامترهاي پتانسيل شبه .۱ جدول

N γ s  ]1-β[Å  [eV]0D  [Å]0r  c  d  h  λ]1-[Å  [Å]0r  [Å]0D  
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ijb تواند نيروي جاذبـه  نشان دهنده نوعي وابستگي است که مي

تقويت يا تضعيف کند. و شکل تـابعي   ي دافعهرا نسبت به نيرو

  آن به صورت زير است:
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ijx  اتم، آراييهمعدد ijk پيوندي بين بردار ةزاوي ijr  وikr .است  

قـدرت   iC تعيين کننده شدت وابستگي به زاويـه و  id پارامتر

فقط بـه   inانديسي مانندکند. يازده پارامتر يکرا بيان مي ايهاثر زاوي

بـراي   ijxنوع اتم بستگي دارند و پارامترهاي دوانديسي ديگر ماننـد  

ترسف بـراي   شوند. پارامترهاي شبهيف ميهر جفت گونه اتمي تعر

  زير آمده است. ۱ بورنيتريد در جدول

  

  دما و فشار  تنظيم .۲.۲

ي ديناميک مولکولي در هنگرد دمـا و فشـار ثابـت    سازشبيهاين 

ديواره بورنيتريد با استفاده از تک ةانجام شده است حجم نانولول

ادلـة زيـر   ها بـا مع حجم ياختة اصلي ويگنرسايتس تک تک اتم

  :]۲۳و  ۲۲[شود محاسبه مي
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iN ي اول اتم هاهتعداد همسايi  ام و مقدارi ۳۳/۱ باشـد.  مي

توان با جمع بستن حجم تـک تـک   بنابراين حجم نانولوله را مي

  کرد: ها به صورت زير محاسبه اتم
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 شـود از باروستات برنسن اسـتفاده مـي   دستگاهفشار  تنظيمبراي 

اين باروستات با تغيير حجم نانولوله فشار سيتم را کنتـرل   .]۲۴[

کند و در هر گام زماني با ضـرب کـردن مختصـات ذرات و    مي

ار را ييـر داده و فش ـ حجـم آن را تغ  µبـه ضـريب    نانولولهابعاد 

  کندکنترل مي
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δt  ي و سازشبيهگام زمانيp  که انتخـاب   شدگيجفتپارامتر

 P0صحيح آن در بهينه کردن زمان اجـراي برنامـه مـؤثر اسـت.     

باشد. مي دستگاه ايهفشار کل لحظ  Pو دستگاهفشار مورد نظر 

هوفر براي کنترل  -ي از ترموستات نوزسازشبيههمچنين در اين 

  .] ۲۶ و ۲۵ [استفاده شده است دستگاهدماي 

 ةمتـداول نقط ـ  ةبراي ساختارهايي با ابعاد نانومقيـاس رابط ـ 

 باشـد ذوب نانوساختار بر حسب قطر آن بـه صـورت زيـر مـي    

]۲۷[: 

)۱۴(  m mbT T
zd

   
 
1  

mbT  ۱ و ۵/۱ و ۳نقطه ذوب در مقياس بزرگ وz   به ترتيب

قطـر نـانوذره يـا     d براي نانوذرات، نانوسـيم و نـانوفيلم اسـت.   

باشد کـه در برخـي مـوارد، نشـان دهنـدة ضـخامت       نانولوله مي

 کميتي است که بـراي مـواد مختلـف و نـانو     نانوفيلم است. 

ساختارهاي مختلف متفـاوت بـوده و يکـي از اهـداف مـا نيـز       

باشد. اين کميت را از شيب نمودار دماي اين کميت مي ةمحاسب

 مي آوريم. به دستذوب بر حسب شعاع 

گذار فاز از جامـد بـه مـايع منحنـي تغييـرات       ةبراي مشاهد

 دسـتگاه ريب لينـدمان را برحسـب دمـاي    انرژي همدوسي و ض

 ييـر ناگهـاني  غرسم کرديم اين دوکميت هنگام گذار فـاز يـک ت  

کننـد کـه در بخـش نتـايج     ذوب را مشـخص مـي   ةداشته و نقط

  هاي مربوطه ارائه خواهد شد. منحني



  ۳، شمارة ۱۷جلد   جمال داودي و رقيه يوسفي  ۴۹۴

  

  

    
 ـ       .۱شکل   ةنمودار تعادلي فشـار بـر حسـب گـام زمـاني بـراي نانولول

  ).  ۱۴و۰(

نمودار تعادلي انـرژي همدوسـي و    نسخة الكترونيكي) (رنگي در .۲شکل 

  ).۱۴ و ۰( ةضريب ليندمان بر حسب گام زماني براي نانولول

  

     
 (ج)                    (ب)                  (الف)                           

دماي  ب) در(کلوين،  ۲۶/۳۰۰الف) در دماي (ذره،  ۸۴۰) با ۲۰و۱۰( پيچشي ةنمايي از مراحل ذوب نانولول (رنگي در نسخة الكترونيكي) .۳شکل 

  کلوين. ۶۵/۶۵۹۵در دماي  ج)(کلوين،  ۴۷/۶۴۴۵

  

با استفاده از آن تغيير  توانميهاي فيزيکي که يکي از کميت

اسـت.   ]۲۸ [فاز جامد به مايع را مشاهده کرد، ضريب لينـدمان  

  باشد: شکل تابعي اين ضريب به صورت زير مي
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تعـداد ذرات و   j ،Nو  iبين ذره  ةفاصل ijrکه در اين رابطه 

....
T

  باشد. مي ميانگين گيري زماني ةنشان دهند 

  

  ي سازشبيهنتايج . ۳

کلـوين در نظـر    ۳۰۰را  دسـتگاه  ةي، ابتدا دمـاي اولي ـ سازشبيهدر 

متناسـب بـا دمـاي     ايهگيريم. سپس بـه ذرات، سـرعت کـاتور   مي

، توزيـع  دسـتگاه دهـيم کـه بعـد از بـه تعـادل رسـيدن       مي دستگاه

گـام   ۳۶۰۰۰هاي بورنيتريد طـي  ماکسولي خواهند داشت. نانولوله

ثانيه است در دماي مورد نظـر بـه   فمتو ۱/۰اني که هر گام زماني زم

هاي فيزيکـي از جملـه انـرژي همدوسـي،     تعادل مي رسند. کميت

کنند که نشـان  فشار و ضريب ليندمان حول مقادير ثابت نوسان مي

کـه در   طـوري  . به عنوان نمونـه همـان  است دستگاهتعادل  ةدهند

ي همدوسي و ضريب ليندمان شود فشار، انرژديده مي ۲و  ۱شکل 

کلـوين حـول مقـدار ثابـت      ۳۰۰) در دمـاي  ۱۴و ۰براي نانولوله (

 .است دستگاهکند که نشان دهنده تعادل نوسان مي

 ۱/۰را به تدريج با گـام دمـايي    دستگاهپس از تعادل، دماي 

  ذوب شود. ۳دهيم تا نانولوله مطابق شکلکلوين افزايش مي
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نمودار تغييرات انرژي همدوسـي  خة الكترونيكي) (رنگي در نس .۴شکل 

  ).۱۴و ۰و ضريب ليندمان بر حسب دما براي نانولوله زيگزاگ (

هاي زيگـزاگ  نمودار دماي ذوب بر حسب شعاع براي نانولوله .۵شکل 

  ).nو ۰(
    

    
هـاي دسـته   نمودار دماي ذوب بر حسب شعاع بـراي نانولولـه   .۶شکل 

  ).  nو nصندلي (

 پيچشـي هاي نمودار دماي ذوب بر حسب شعاع براي نانولوله .۷شکل 

)m وn(  درجه.  ۱۱ ةبا زواي  

  

 
 پيچشيهاي نمودار دماي ذوب بر حسب شعاع براي نانولوله .۸شکل 

)mوn( درجه.  ۱۹ ةبا زواي  

  

ذوب عـلاوه بـر پويانمـايي نانولولـه،      فرآينـد  ةبراي مشاهد

ينـدمان را رسـم   منحني تغييرات انـرژي همدوسـي و ضـريب ل   

تغييرات انرژي و ضريب ليندمان را بر حسـب   ۴کنيم. شکل مي

در  همـان طـوري کـه   دهـد.  ) نشان مي۱۴، ۰دما براي نانولوله (

شکل مذکور مشخص است گذار فاز از جامد به مايع با جهـش  

ناگهاني در نمودار انرژي همدوسي به دليل گرماي نهان ذوب و 

ن رفـتن سـاختار مـنظم نانولولـه و     بي ضريب ليندمان به دليل از

حرکت آزادانه ذرات بر حسب دما که هر دو در دماي يکسـاني  

بـراي   هـا يشود مشخص است. مشابه همـين منحن ـ مشاهده مي

 پيچشـي ) و n ،n)، دسـته صـندلي (  n، ۰هاي زيگـزاگ ( نانولوله

)m ،n ي متفاوت که با تغيير هاشعاع) باn  وm آيند مي به دست

نقاط ذوب مربوط به هر نـوع نانولولـه بـر حسـب     رسم کرده و 

). ۸تـا   ۴هـاي  کنيم (شـکل شعاع را در يک نمودار مشخص مي

دماي ذوب نانوساختارها بر حسب شعاع  ةسپس با برازش رابط

) بر نقاط نمودارهاي دماي ذوب برحسب شعاع، متغيير ۴( ةرابط
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   متفاوت. يچشيپهاي براي زاويه مقادير  .۲جدول

(Å)  زاوية پيچش   نوع نانولوله  

 زيگزاگ  ۰  ۱/۰

  پيچشي  ۱۱  ۰۷/۰

  پيچشي  ۱۹  ۰۸/۰

  دسته صندلي  ۳۰  ۰۹/۰

  

β ۳۰و  ۱۹، ۱۱، ۰هـاي پيچشـي مختلـف شـامل     را براي زاويه 

آمـده   ۲درجه از به دست مي آوريم کـه مقـادير آن در جـدول    

  ست. ا

 ۸ تـا  ۵هـاي  ي در نمودارهـاي شـکل  سـاز شبيهنتايج  ةاز مقايس

هـاي بورنيتريـد بـا    کنيم که نقطة ذوب همه نوع نانولولـه مشاهده مي

يابـد و در  خطـي افـزايش مـي   ها بـه طـور غير  ايش شعاع نانولولهافز

هـاي  کند کـه از ويژگـي  ي بزرگتر به يک مقدار ثابت ميل ميهاشعاع

شد اين افزايش تدريجي دماي ذوب و رسيدن بـه  بانانوساختارها مي

 پيچشـي هاي دسته صـندلي، زيگـزاگ و   يک مقدار ثابت در نانولوله

دهـد.  نشـان مـي   βيکسان نبوده و اين ختلاف خـود را در ضـريب   

نتايج اين تحقيق با کار پژوهشي انجام شـده توسـط    ةهمچنين مقايس

الكتـرون   - ۴۶/۶ دهـد انـرژي همدوسـي   ساير پژوهشگران نشان مي

 ـ ۵۱۳۰ذوب  ةو نقطبر اتم  ولت دسـته صـندلي    ةکلوين براي نانولول

و بر اتـم   الكترون ولت - ۴/۶ حاصل از نتايج ما توافق خوبي با مقدار

. کـه  ]۱[کلوين محاسبه شده توسط وان ها و همکارانش دارد  ۴۷۵۰

کنشـي مـورد اسـتفاده    ي و پتانسـيل بـرهم  سازشبيهي بر روش تأييد

انرژي همدوسي نانولوله بورنيتريد بـا دوفـاز    ةمقايس در ضمناست. 

NaCl  وZnS  بـه ترتيـب بـا انـرژي     ]۸[بورنيتريد در مفياس بزرگ ،

دهد که انـرژي  نشان مي الكترون ولت بر اتم - ۷۵/۶ و - ۴ همدوسي

  بورنيتريد نزديکتر است.  ZnSهمدوسي نانولوله به ساختار 

  

  گيرينتيجه. ۴

ي ديناميک مولکولي بر سازشبيهه از روش در اين مقاله با استفاد

اساس پتانسيل شبه ترسف، پايداري گرمايي سـاختار بلـوري و   

 ـ     جـداره تـک  ةگذار فاز از جامد به مايع بـراي سـه نـوع نانولول

 ۱۹و  ۱۱با زوايـاي   پيچشيبورنيتريد زيگزاگ، دسته صندلي و 

ي مختلف بررسي و تابع مربـوط بـه وابسـتگي    هاشعاعدرجه با 

ها به شعاع آنها استخراج گرديد. با توجه بـه  طه ذوب نانولولهنق

آمده مشاهده کرديم که دماي ذوب هر سه  به دستنتايج عددي 

نوع نانولوله بورنيتريد با افزايش شعاع بطور غير خطي افـزايش  

کننـد.  تر به يک مقدار ثابتي ميل مـي ي بزرگهاشعاعيافته و در 

هاي بـور نيتريـد   داد که نانولوله ي نشانسازشبيههمچنين نتايج 

همان طور که انتظار مي رفـت داراي مقاومـت حرارتـي بسـيار     

باشند همخواني نتايج حاصل از نتايج ايـن تحقيـق بـا    بالايي مي

ي بـر روش اسـتفاده   تأييـد نتايج در دسترس ساير پژوهشـگران  

 شده و مقادير محاسبه شده است.
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