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صی   اَد در اثعبد ًبًَ ًیش ثِ ضذت افشایص یبفتِ است. ثِ دلیل افشایص اثزات سطح در اًذاسُثب تَجِ ثِ پیطزفت سزیع ًبًَتکٌَلَ ّبی  کبرثزد ه
ّبی کَچک کِ ثز هجٌبی  ّبی دلیك در اًذاسُ ّبی اثعبد ًبًَ را ًذارًذ. اس طزف دیگز رٍش سبسی سیستن ّبی کلاسیک تَاًبیی هذل کَچک تئَری
سبسی کَتبُ  ّبی خیلی کَچک ٍ ثبسُ سهبًی ضجیِ ّب ثِ اًذاسُ ثز ثَدُ ٍ در ًتیجِ استفبدُ اس آى ر سهبىسبسی اتوی ّستٌذ، ثسیب کَاًتَم ٍ هذل

ّبی دیٌبهیک هَلکَلی ثزای ثزرسی سبختبرّبی سیلیکًَی  سبسی داًِ ثزای ضتبة دادى ثِ ضجیِ ّبی درضت ضَد. در ایي تحمیك رٍش هحذٍد هی
ّبی سبختبر اصلی، پبراهتزّبی سیستن ثِ  داًِ ٍ اتن ّبی هذل درضت کزدى ًگبضت هٌبست ثیي داًِ ارائِ ضذُ است. در ایي رٍش پس اس اعوبل

اَظ فیشیکی هذل درضت ای تغییز هی گًَِ ّبی استبتیکی ٍ دیٌبهیکی هختلف ٍ  سبسی داًِ ٍ توبم اتن یکسبى ثبضذ. ثب استفبدُ اس ضجیِ یبثذ کِ خ
ثزای هحبسجِ  هذٍل یبًگ، ارتعبضبت طَلی ٍ عزضی  ضذُ داًِ ارائِ ضَد. خطبی هذل درضت رسی هیّب ثز ثزرسی اثز اًذاسُ، سزعت ٍ دلت هذل

 تز است. ثزاثز سزیع 8، در حبلی کِ ایي رٍش در حذٍد است %5کوتز اس 

 کلیذ ٍاصگبى:
 دیٌبهیک هَلکَلی تسزیع ضذُ

 داًِ درضت رٍش

 سبختبرّبی سیلیکًَی

 ٍثز استلیٌگز پتبًسیل

 

 

Development of Coarse-Graining Methods for Modeling of Silicon 

Nanostructures 

Hossein Nejat Pishkenari
1*

, Pourya Delafrouz
1
 

1- Department of Mechanical Engineering, Sharif University of Technology, Tehran, Iran 

* P.O.B. 1341866866 Tehran, Iran, nejat@sharif.edu 

ARTICLE INFORMATION  ABSTRACT 
Original Research Paper 
Received 21 December 2016 
Accepted 11 March 2017 
Available Online 23 April 2017 

 

 With the rapid progress of nanotechnology, application of nano-scale materials has been extensively 

increased. Due to increase of surface effects at small sizes, the classical theories are not capable of 

modeling nano-scale systems. On the other hand, more accurate methods at small sizes are based on the 

quantum and atomistic models which are too time consuming, and hence using these methods is limited 

to very small sizes for a short period of time. In this research coarse-graining models for accelerating 

molecular dynamics simulations for the analysis of silicon structures are proposed. In this technique, 

after assigning a proper map between beads of the coarse-grained model and atoms of the main 

structure, the system parameters are modified in a scheme in which the original model and the coarse-

grained models have the same physical properties. By using various static and dynamic simulations and 

evaluating the size effect, the accuracy and speed of the proposed model is examined. The error of this 

CG model for investigating the Young modulus, longitudinal and transversal vibration is less than 5 

percent, while it is about 8 times faster than AA model. 
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 مقدمه1- 

 داؽتٝ سیادی ٞای‌پیؾزفت اِىتزٚٔىا٘یىی اتشارٞای عاخت وٝ‌ایٗ تٝ تٛجٝ تا

 اس اعتفادٜ تا ٞا‌اتٓتؼذاد  تٛدٖ تالا دِیُ تٝ ٞا‌آٖ تحّیُ ٕٞچٙاٖ ِٚی اعت،

 وٝ‌ایٗ ٚجٛد تا .[1]٘یغت  ٔمذٚر ِٔٛىِٛی دیٙأیه چٖٛ دلیمی ٞای‌رٚػ

 عاسی ؽثیٝ ٞا عٛپزرایاٝ٘ اس اعتفادٜ تا را اتٓ ٞا ٔیّیٖٛ تا ٞایی عیغتٓ تٛاٖ ٔی
 فافّٝ اٚلؼی ٞای عیغتٓ در ٔٛجٛد ٞای‌اتٓ تؼذاد تا اتٓ تؼذاد ایٗ أا وزد،

 ؽذٜ ارائٝ ٞا‌عاسی ؽثیٝ ایٗ ػتعز افشایؼ تزای ٞایی‌رٚػ پظ .[3,2]دارد 

 .اعت

 ِٔٛىِٛی دیٙأیه ٞای‌عاسی ؽثیٝ عزػت افشایؼ تزای وٝ ٞایی‌رٚػ
 [4-6]چٙذ ٔمیاعی  ٞای رٚػ: ؽٛ٘ذ‌ٔی تمغیٓ دعتٝ دٚ تٝ ؽٛ٘ذ‌ٔی اعتفادٜ

درپی  عاسی ؽثیٝ افشایؼ عزػت دا٘ٝ‌درؽت ٞای رٚػ . در[8,7]دا٘ٝ ‌درؽت ٚ

 درجات ٖوزد‌وٓ دِیُ تٝ را دلت وار‌ایٗ ٞزچٙذ. ٞاعت‌اتٓ تؼذاد واٞؼ
 د٘ثاَ تٝ ٞا‌رٚػ ایٗ وٝ عزػتی افشایؼ أا دٞذ،‌ٔی واٞؼ عیغتٓ آسادی

 ٞای عیغتٓ تزای فمط حاَ تٝ تا. وٙذ‌ٔی پذیز‌تٛجیٝ را ٞا‌آٖ اس اعتفادٜ دار٘ذ

تزاعاط  ٚ [9] 1تزاعاط ؽىُ ؽذٜ پذیزفتٝ دا٘ٝ‌درؽت ٔذَ دٚ تیِٛٛصیىی

 ؽذٜ ا٘جاْ ٞا‌آٖ اس اعتفادٜ تا تغیاری عاسی ؽثیٝ وٝ دارد ٚجٛد [10] 2ٔا٘ذٜ
 .اعت

اعت  ٘ا٘ٛ اتؼاد در عٙغٛرٞای عاخت تزای افّی ٔٛاد اس یىی عیّیىٖٛ

 ٞایی‌ضٚٞؼپ ِٔٛىِٛی دیٙأیه اس اعتفادٜ تا ٔادٜ ایٗ تحّیُ تزای. [11]

 ٔذَ ٚ دار٘ذ فافّٝ ٕٞچٙاٖ ٚالؼی اتؼاد تا وٝ [12-14] اعت ؽذٜ ا٘جاْ

                                                                                                                                           
1 Shape-based 
2 Resdue-based 
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 ٔٛرد چٙذ فمط ٚ ٘یغت ٔٛجٛد ٔادٜ ایٗ رفتار تحّیُ تزای ٔٙاعة دا٘ٝ‌‌درؽت
 .[16,15]اعت  ؽذٜ ارائٝ ٞا‌عاسی ؽثیٝ عزػت افشایؼ تزای چٙذٔمیاعی رٚػ

 واٞؼ آٖ افّی ایذٜ وٝ ؽذٜ ارائٝ دا٘ٝ‌درؽت ٔذَ یه پضٚٞؼ ایٗ در

 اتٓ چٙذیٗ جای تٝ دا٘ٝ یه وٝ فٛرت تذیٗ اعت، عیغتٓ آسادی درجات

 تّٛری ؽثىٝ وٝ ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ ٘ظز در حاِتی تزای رٚػ ایٗ. ٌیزد‌ٔی لزار
 عاختار وٝ ؽٛد‌ٔی ٔؾخـ اتتذا حاِت ایٗ تزای. ٘ثاؽذ ٘مـ دچار عیغتٓ

 تٛجٝ تا تایذ عاختار ایٗ ؽذٖ ٔؾخـ اس پظ. تاؽذ چٍٛ٘ٝ جذیذ دا٘ٝ‌درؽت

 اس پظ تایذ جذیذ پتا٘غیّی پارأتزٞای. ؽٛد ٔؾخـ ٞا‌دا٘ٝ جزْ تٝ آٖ،

 ٔذَ وٝ فٛرتی تٝ ٌزد٘ذ تؼییٗ ٞا‌دا٘ٝ جزْ ٚ اتٕی عاختار ؽذٖ ٔؾخـ
 ٕٞیٗ تزای وٙذ تیٙی‌پیؼ درعتی تٝ تتٛا٘ذ را ٔادٜ فیشیىی خٛاؿ جذیذ

 ا٘جاْ آٖ تاِه حاِت تٝ ٔزتٛط ٞای‌عاسی ؽثیٝ اتتذا جذیذ، ٔذَ تِٛیذ اس پظ

 تٕاْ ٔذَ اس اعتفادٜ تا تاِه ٔذَٚ ٚ الاعتیه ثٛاتت چٖٛ خٛافی ٚ پذیزد‌ٔی

 اس ٔذَ دٚ ایٗ ٘تایج وٝ ؽٛد‌ٔی ٔمایغٝ ٞٓ تا ٚ ٔحاعثٝ دا٘ٝ‌درؽت ٚ اتٓ
 تزای ٔذَ ایٗ دلت ٔیشاٖ تؼذ ٔزحّٝ در. اعت تزخٛردار وأُ تطاتك

 ٔحاعثٝ لغٕت ایٗ تزای وٝ ٌیزد لزار تزرعی ٔٛرد تایذ وٛچه ٞای ا٘ذاسٜ

 لزار تزرعی ٔٛرد عیّیىٛ٘ی ٘ا٘ٛٚایز ارتؼاؽات فزوا٘ظ ٔحاعثٝ ٚ یاً٘ ٔذَٚ

 .ٌیزد‌ٔی
 دا٘ٝ‌درؽت رٚػ اتتذا 2 تخؼ در. تٛد خٛاٞذ فٛرت تذیٗ ٔماِٝ ادأٝ

 ٔادٜ، تاِه حاِت ٞای‌عاسی ؽثیٝ اس اعتفادٜ تا 3 تخؼ در. ؽٛد‌ٔی ٔؼزفی

 ٞای‌عاسی ؽثیٝ اس اعتفادٜ تا ٕٞچٙیٗ. ؽٛد‌ٔی تزرعی ؽذٜ ارائٝ ٔذَ فحت

 رفتار تیٙی‌پیؼ تزای ؽذٜ ارائٝ ٔذَ دلت ٔیشاٖ دیٙأیىی ٚ اعتاتیىی ٔختّف
 ٌیزی ٘تیجٝ 5 تخؼ در ا٘تٟا در. ٌیزد‌ٔی لزار تزرعی ٔٛرد وٛچه ٞای ا٘ذاسٜ

 .ؽذ خٛاٞذ آٚردٜ

 روش2- 
 جذیذ عاختار تٝ تٛجٝ تا عپظ ٚ ایجاد دا٘ٝ درؽت عاختار تایذ اتتذا

 إِاعی عاختار تزاعاط عیّیىٖٛ ٞای‌اتٓ. ؽٛد تؼییٗ پتا٘غیّی پارأتزٞای

 پتا٘غیُ ٘یش اتٓ ایٗ تزای ؽذٜ اعتفادٜ پتا٘غیُ ٚ ٌیز٘ذ ٔی لزار ٞٓ وٙار در

 .اعت [17] 1ٚتز-اعتّیٍٙز

 دانه درشت مذل برای بمناس تعیین ساختار -2-1

 ٔٙظٛر تٝ ایٗ تزای. وزد پیذا را ٞا‌اتٓ چیذٖ تزای ٔٙاعة عاختار تایذ اتتذا

 تا ٚ إِاعی عاختار ٕٞاٖ تا دا٘ٝ درؽت ٞای‌اتٓ وٝ ؽٛد فٛرت ػُٕ ٔی ایٗ

 تؼییٗ تؼذ ٔزحّٝ. ؽٛ٘ذ‌ٔی چیذٜ عیّیىٖٛ ؽثىٝ ثاتت تزاتز دٚ ؽثىٝ ثاتت
 رٚػ عٝ ٔٙظٛر ایٗ تزای اعت دا٘ٝ درؽت ٚ اتٓ تٕاْ حاِت تیٗ جزْ ٍ٘اؽت

 .ؽذ خٛاٞذ پزداختٝ ٞا آٖ تٝ ادأٝ در وٝ ؽذٜ ارائٝ

 اتم نوع یک از استفاده با سازی دانه درشت -2-2

 وٝ اعت ؽذٜ تؾىیُ (FCC) 2عاختار ٚجٜٛ ٔزوش پز دٚ اس إِاعی عاختار

 تا راعتا عٝ ٞز در ؽثىٝ ثاتت تزاتز 0.25 ا٘ذاسٜ تٝ عاختارٞا ایٗ اس یىی ٔزوش

تزای عاختار ٚجٜٛ ٔزوش پز در ٞز ٚاحذ ایٗ  .دارد اختلاف دیٍزی ٔزوش

عاختار ٞؾت اتٓ در رئٛط ٔىؼة لزار دار٘ذ ٚ ؽؼ اتٓ ٘یش در ٔزوش ٚجٜٛ 
ٞا تٝ ٔیشاٖ  وٝ در ایٗ حاِت تؼذاد اتٓ ٔىؼة ٚاحذ لزار دار٘ذ. تا تٛجٝ تٝ ایٗ

ٞا در  اتت تٕا٘ذ، در ٘تیجٝ جزْ داٝ٘یاتذ ٚ چٍاِی عاختار تایذ ث واٞؼ ٔی 1/8

 ؽٛد. ٞای عیّیىٖٛ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی تزاتز اتٓ 8ایٗ حاِت 

                                                                                                                                           
1 Stillinger-Weber potential 
2 Face-centered cubic 

 FCC ساختار دو کردنا جذ از استفاده با سازی دانه درشت -2-3

 عاختار دٚ اس ٔتؾىُ إِاعی عاختار ٞز وٝ ٘ىتٝ ایٗ اس ٘یش لغٕت ایٗ در
FCC ،عاختار ٞز وٝ تفاٚت ایٗ تا ؽٛد ٔی اعتفادٜ اعت FCC ٝ٘ٔذَ جذاٌا 

 دارد لزار ٔثذأ در آٖ ٔزوش وٝ ٘خغت عاختار ٔٙظٛر ایٗ تزای. ؽٛ٘ذ‌ٔی

 ؽٛد. جذاٌا٘ٝ ٔذَ ٔی

ؽٛ٘ذ ٚ تزای  دا٘ٝ ٔا٘ٙذ ٞٓ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی ٞای درؽت در اتتذا تٕاْ دا٘ٝ
دا٘ٝ، یه دا٘ٝ در لغٕت تاِه ٔادٜ در  ٞای درؽت پیذاوزدٖ جزْ ٔؼادَ دا٘ٝ

لاتُ  1ؽىُ طٛر وٝ در  ؽٛد. ٕٞاٖ ٚ عٟٓ آٖ ٘یش ٔحاعثٝ ٔی٘ظز ٌزفتٝ 

اتٓ  6ٚ  لزٔشرً٘اتٓ  12ٔؾاٞذٜ اعت در اطزاف ٞز دا٘ٝ تاِه )اتٓ ٔؾىی(، 

ٞای لزٔش تیٗ دا٘ٝ ٔذَ تاِه ٚ  اس ٔذَ تٕاْ اتٓ لزار دارد. اتٓ رً٘ ی٘ار٘ج
ٞا عٟٓ ٞز دا٘ٝ تاِه  ای ٔؾتزن ٞغتٙذ؛ تٙاتزایٗ ٘یٕی اس آٖ ٞای لٟٜٛ دا٘ٝ

ای ٚ دا٘ٝ تاِه ٔؾتزن  ٞای تٙفؼ، لٟٜٛ ٞای ٘ار٘جی ٘یش تیٗ داٝ٘ اعت. اتٓ

ا٘ٝ تمغیٓ د دا٘ٝ ٔذَ درؽت 6ٞز اتٓ ٔذَ تٕاْ اتٓ تیٗ  وٝ یطٛر تٝاعت 

ؽٛد، ٕٞچٙیٗ یه اتٓ در ٔحُ لزارٌیزی خٛد دا٘ٝ تاِه ٚجٛد دارد؛  ٔی
 ( ٔؾخـ وزد:1فٛرت راتطٝ ) تٛاٖ عٟٓ ٞز دا٘ٝ تاِه را تٝ تٙاتزایٗ ٔی

(1)            
 

 
   

 

 
   

ٌزدد. تزای ٔؾخـ وزدٖ  ٞای ٌٛؽٝ، ِثٝ ٚ عطح تؼییٗ ٔی عپظ جزْ دا٘ٝ

ٞای  ٌزدد. تزای داٝ٘ ٞا ٘یش ٔا٘ٙذ حاِت پیؾیٗ ػُٕ ٔی جزْ ٔؼادَ ایٗ دا٘ٝ
ٚجٛد دارد وٝ اس ٞزوذاْ ٘یٕی عٟٓ  لزٔشرً٘اتٓ  8، ؽىُ عطح تزاعاط 

اتٓ ٘ار٘جی ٘یش ٚجٛد دارد  5ی اعت.  دا٘ٝ عطح ٚ ٘یٕی دیٍز عٟٓ دا٘ٝ لٟٜٛ

ػذد تالای عطح لزار دار٘ذ. اتٕی وٝ رٚی عطح لزار  1تا رٚی عطح ٚ  4وٝ 

دا٘ٝ  5ٞای رٚی عطح تیٗ  دا٘ٝ، ِٚی اتٓ 6٘ٙذ حاِت تاِه تیٗ ٘ذارد ٔا
( 2فٛرت راتطٝ ) ؽٛ٘ذ؛ تٙاتزایٗ عٟٓ ٞز دا٘ٝ عطح تٝ دا٘ٝ تمغیٓ ٔی درؽت

 ؽٛد. ٔحاعثٝ ٔی

(2)              
 

 
 

 

 
   

 

 
 

   

  
 

 اعتفادٜ وزد. 2ؽىُ تٛاٖ اس  ٞای ِثٝ ٘یش ٔی تزای دا٘ٝ

اتٓ لزٔش ٚجٛد دارد وٝ ٔا٘ٙذ لثُ تیٗ دا٘ٝ ِثٝ ٚ دا٘ٝ  5,3ؽىُ در 

 ٘ار٘جی   اتٓ 4ٕٞچٙیٗ   ؽٛد، ٔی  تمغیٓ اتٓ  تٕاْ   ٔذَ ای ٔجاٚر تا اتٓ  لٟٜٛ

 
Fig. 1 Bulk bead and nearby Coarse-Grained beads and All-Atom 

atoms 

 آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘ٝ درؽت ٞای ٘ٝاد ٚ تاِه دا٘ٝ 1شکل 
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Fig. 2 Surface bead and nearby Coarse-Grained beads and All-Atom 

atoms 

ٝ درؽت ٞای٘ٝاد ٚ عطح دا٘ٝ 2شکل   ٖٔجاٚر آ اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 
Fig. 3 Edge bead and nearby Coarse-Grained beads and All-Atom 

atoms 

ٝد 3شکل   آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘ٝ درؽت ٞای ا٘ٝ ِثٝ ٚ دا٘

ٞایی وٝ رٚی  ٞا لزار دار٘ذ. اتٓ ٚجٛد دارد وٝ دٚ تا رٚی ِثٝ ٚ دٚ تا رٚی عطح
ٞایی وٝ رٚی  ؽٛ٘ذ ٚ اتٓ دا٘ٝ تمغیٓ ٔی دا٘ٝ ٔذَ درؽت 4ِثٝ لزار دار٘ذ تیٗ 

 ٔؼادَؽٛ٘ذ؛ تٙاتزایٗ جزْ  دا٘ٝ تمغیٓ ٔی 5ٞای وٙاری لزار دار٘ذ تیٗ  عطح

 ؽٛد. ٔی( ٔحاعثٝ 5فٛرت راتطٝ ) تزای ایٗ حاِت تٝ

(3)           
 

 
   

 

 
   

 

 
     

 ؽٛد. در آخز ٘یش تزای یه اتٓ در ٌٛؽٝ جزْ ٔؼادَ ٔحاعثٝ ٔی

ٌزدد عٝ اتٓ لزٔش ٚجٛد دارد وٝ اس  ٔؾاٞذٜ ٔی 4 ؽىُطٛر وٝ در  ٕٞاٖ

دا٘ٝ  4اتٓ ٘ار٘جی وٝ ٞزوذاْ تیٗ  3ٞزوذاْ ٘یٕی عٟٓ دا٘ٝ ٌٛؽٝ اعت ٚ 
 ؽٛ٘ذ. دا٘ٝ تمغیٓ ٔی ٔذَ درؽت

 
Fig. 4 Corner bead and nearby Coarse-Grained beads and All-Atom 

atoms 

ٝ ٌٛؽٝ ٚ دا٘ٝ 4شکل  ٝ درؽت ٞای دا٘  آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 ( لاتُ ٔحاعثٝ اعت.4فٛرت راتطٝ ) جزْ ٔؼادَ تزای دا٘ٝ ٌٛؽٝ ٘یش تٝ

(4)             
 

 
   

 

 
      

ٞای عطح، ِثٝ ٚ  در تالا جزْ اتٓ ؽذٜ ٔحاعثٝٞای ٔؼادَ  تا اعتفادٜ اس جزْ

 ؽٛ٘ذ. ٌٛؽٝ تغییز دادٜ ٔی

 ثاتت تزاتز 0.25 تا FCC عاختار دٚ دْٚ، FCC عاختار عاسی ٔذَ تزای

 چیذٜ دا٘ٝ درؽت ٚ اتٓ تٕاْ فٛرت تٝ ٔزوش اس راعتا عٝ در اختلاف ؽثىٝ
 تیٗ دا٘ٝ درؽت ٞای اتٓ وٝ اعت ایٗ حاِت ایٗ در تٛجٝ لاتُ ٘ىتٝ. ؽٛ٘ذ‌ٔی

 اتٓ ٔىاٖ تا ای‌دا٘ٝ درؽت اتٓ ٞیچ ٔىاٖ ٚ ٌیز٘ذ‌ٔی لزار اتٓ تٕاْ ٞای‌اتٓ

 تزای ٔؼادَ جزْ عاختار دٚ ایٗ تزای عپظ ٘یغت، یىغاٖ اتٓ تٕاْ ٔذَ

 تزرعی ٔٛرد ٔختّف حالات ادأٝ در وٝ ٌزدد‌ٔی ٔحاعثٝ دا٘ٝ درؽت ٔذَ
 .ٌیزد‌ٔی لزار

 ؽىُ ایٗ در. اعت تاِه حاِت در دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ یه تٝ ٔزتٛط 5ؽىُ 

 ٔٛرد٘ظز اتٓ تا وٝ دا٘ٝ درؽت ٔذَ ٞای دا٘ٝ ٚ اتٓ تٕاْ ٔذَ ٞای اتٓ ٕٞچٙیٗ

 ؽٛد. ٔی دیذٜ دار٘ذ را دا٘ٝ درؽت ٞای اتٓ اس ٔؾتزن عٟٓ
 رً٘ تا وٝ تاِه اتٓ اطزاف در ؽٛد‌ٔی ٔؾاٞذٜ 5ؽىُ  در وٝ طٛر ٕٞاٖ

 ٞای‌اتٓ) دارد ٚجٛد اتٓ تٕاْ ٔذَ اتٓ چٟار ؽذٜ ٔؾخـ ؽىُ در تٙفؼ

. اعت تاِه حاِت دا٘ٝ تٝ ٔزتٛط ٞا آٖ اس وأُ عٟٓ وٝ( رً٘  ٘ار٘جی

 ٞا آٖ اس ٞزوذاْ وٝ دار٘ذ ٚجٛد( آتی ٞای‌اتٓ) اتٓ تٕاْ ٔذَ اتٓ 12 ٕٞچٙیٗ
 یه در وٝ ٞای‌اتٓ ٕ٘ٛ٘ٝ تزای. ؽٛ٘ذ‌ٔی تمغیٓ تاِه دا٘ٝ ٚ لزٔش دا٘ٝ دٚ تیٗ

 ٞا‌اتٓ ایٗ اس ٞزوذاْ اس تزتیة ایٗ  تٝ . ا٘ذ‌ؽذٜ ٔؾخـ دار٘ذ لزار ففحٝ

 اتٓ ٞؾت تاِه دا٘ٝ ٞز عٟٓ تزتیة تذیٗ. رعذ‌ٔی تاِه دا٘ٝ تٝ عٟٓ عْٛ یه

 .( اعت5تٝ فٛرت راتطٝ ) اتٓ تٕاْ

(5)               
 

 
   

 یه 6ؽىُ در . ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ ٘ظز در را عطح دا٘ٝ یه لغٕت ایٗ در

 ٔؾاٞذٜ اتٓ تٕاْ عاختار ٞای‌اتٓ ٚ آٖ ٔجاٚر دا٘ٝ درؽت ٞای‌دا٘ٝ عطح، دا٘ٝ

 .ؽٛ٘ذ‌ٔی
 اتٓ تٕاْ اتٓ چٟار( تٙفؼ دا٘ٝ) عطح دا٘ٝ ٞز اطزاف در ٘یش حاِت ایٗ در

 در. ا٘ذ‌ؽذٜ ٔؾخـ ٘ار٘جی رً٘ تا ٚ اعت دا٘ٝ ایٗ تٝ ٔتؼّك وٝ دار٘ذ لزار

 ٕٞچٙیٗ ٚ حذف اتٓ تٕاْ ٔذَ اتٓ چٟار تاِه حاِت دا٘ٝ تٝ ٘غثت حاِت ایٗ

 اتٓ تٕاْ ٔذَ ٞای‌اتٓ دِیُ ٕٞیٗ تٝ ؽٛ٘ذ،‌ٔی حذف دا٘ٝ درؽت ٔذَ اتٓ 4
 تمغیٓ اتٓ دٚ تیٗ ٞزوذاْ( عثشرً٘ ٞای‌اتٓ) اعت ػذد 4 وٝ عطح تٝ ٘شدیه

 وٝ دا٘ذ ٚجٛد( آتی ٞای‌اتٓ) اتٓ ؽؼ اتٓ، ٞؾت ایٗ تز ػلاٜٚ. ؽٛ٘ذ‌ٔی

 .ؽٛ٘ذ‌ٔی ( تمغی6ٓتٝ فٛرت راتطٝ ) دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ عٝ تیٗ ٞزوذاْ

 
Fig. 5 Bulk bead in the second FCC structure and nearby Coarse-

Grained beads and All-Atom atoms 

ٝ 5شکل  ٝ درؽت یٞا ٘ٝاد ٚ دْٚ FCC عاختار در تاِه دا٘  آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘
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Fig. 6 Surface bead in the second FCC structure and nearby Coarse-

Grained beads and All-Atom atoms 

 آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘ٝ درؽت ٞای‌٘ٝاد ٚ دْٚ FCC عاختار در عطح ٘ٝاد 6شکل 

 
Fig. 7 Edge bead in the second FCC structure and nearby Coarse-

Grained beads and All-Atom atoms 

ٝ درؽت یٞا اتٓ ٚ دْٚ FCC عاختار در ِثٝ اتٓ 7شکل   آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

(6)             
 

 
       

 

 
   

 وٝ اعت ایٗ ٌیزد‌ٔی لزار آٖ در دا٘ٝ درؽت اتٓ وٝ( 7 ؽىُ) تؼذی حاِت

 .تاؽذ داؽتٝ لزار ِثٝ در اتٓ
 ٞای‌اتٓ) اتٓ 4 لثُ حالات ٔا٘ٙذ تاؽذ داؽتٝ لزار ِثٝ در وٝ اتٕی تزای

 ٞای‌اتٓ اس تا عٝ حاِت ایٗ در. اعت دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ تٝ ٔتؼّك وألاً( ٘ار٘جی

 ٞزوذاْ عثشرً٘ اتٓ 4 ؽٛ٘ذ،‌ٔی تمغیٓ دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ عٝ تیٗ ٞزوذاْ آتی

 ٘یش دیٍز رً٘ ٘ار٘جی اتٓ یه ٚ ؽٛ٘ذ‌ٔی لغٕت ٔغاٚی طٛر تٝ دا٘ٝ دٚ تیٗ
 دا٘ٝ تٝ ٔتؼّك وأُ طٛر تٝ ٚ دارد لزار ِثٝ رٚی وٝ دارد ٚجٛد لغٕت ایٗ در

 فٛرت تٝ ٘یش ٔؼادَ جزْ ِثٝ در دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ تزای. اعت ِثٝ در دا٘ٝ درؽت

 .ؽٛد‌ٔی ٔحاعثٝ (7راتطٝ )

(7)          
 

 
   

 

 
       

 وٝ اعت ایٗ ٌزفت ٘ظز در دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ تزای تٛاٖ ٔی وٝ حاِت آخزیٗ

 ٚ دا٘ٝ درؽت ٞای‌اتٓ ٚ ٌٛؽٝ در اتٓ یه 8ؽىُ . ٌیزد لزار ٌٛؽٝ در دا٘ٝ ایٗ

 .دٞذ‌ٔی ٘ؾاٖ را آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ
 ٞا‌اتٓ تمیٝ ٚ ؽٛ٘ذ‌ٔی تمغیٓ اتٓ عٝ تیٗ ٞزوذاْ آتی اتٓ عٝ حاِت ایٗ در

 ٞای‌اتٓ جزٔی عٟٓ. ؽٛ٘ذ‌ٔی ٌٛؽٝ در دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ عٟٓ وأُ طٛر تٝ

 ؽٛد.‌ٔی ٔحاعثٝ (8تٝ فٛرت راتطٝ ) ٘یش ٌٛؽٝ

(8)            
 

 
       

 اتٓ  تٕاْ  ٞای‌اتٓ  اس  ٔغاٚی عٟٓ دا٘ٝ درؽت ٞای‌داٝ٘ تٕاْ حاِت ایٗ در

 
Fig. 8 Corner bead in the second FCC structure and nearby Coarse-

Grained beads and All-Atom atoms 

ٝ درؽت یٞا ٘ٝاد ٚ دْٚ FCC عاختار در ٌٛؽٝ ٘ٝاد 8شکل   آٖ ٔجاٚر اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 تزای پظ. اعت عیّیىٖٛ اتٓ یه جزْ تزاتز ٞؾت ٞا آٖ ٕٞٝ جزْ ٚ دار٘ذ

 ثاتت تزاتز دٚ ؽثىٝ ثاتت تا إِاعی عاختار یه وٝ اعت وافی ٔذَ ایٗ تِٛیذ
 عپظ ؽٛد، عاختٝ عیّیىٖٛ اتٓ یه جزْ تزاتز 8 جزْ ٚ عیّیىٖٛ ؽثىٝ

 ٚ 4.4 ،3.25 جزْ تٝ ٞایی دا٘ٝ تا تزتیة تٝ عطح ٚ ٌٛؽٝ، ِثٝ ٞای دا٘ٝ

 .ٌزد٘ذ جایٍشیٗ عیّیىٖٛ اتٓ یه جزْ تزاتز 5.96667

 ها‌اتم بین فاصله از استفاده با سازی دانه درشت -4 -2

 ارائٝ دا٘ٝ درؽت ٞای داٝ٘ جزٔی ٍ٘اؽت تزای دیٍز رٚؽی لغٕت ایٗ در

 اتٓ تٕاْ ٔذَ اتٓ ٞز وٝ اعت فٛرت ایٗ تٝ رٚػ ایٗ اٍِٛریتٓ. ؽذ خٛاٞذ

 ؽثىٝ یه اس وٕتز فافّٝ در وٝ دا٘ٝ درؽت ٞای داٝ٘ ٚ ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ ٘ظز در

 ٞای داٝ٘ تیٗ فافّٝ تٝ تٛجٝ تا اتٓ ایٗ ٚ ؽٛ٘ذ‌ٔی ٔؾخـ دار٘ذ لزار آٖ تا
 عٟٓ تا پذیزد‌ٔی ا٘جاْ ٞا‌اتٓ تٕاْ تزای رٚ٘ذ ایٗ ٚ ؽٛد‌ٔی تمغیٓ دا٘ٝ درؽت

 ایٗ عاسی‌پیادٜ ٘تایج. ؽٛد ٔؾخـ جذیذ ٔذَ در دا٘ٝ درؽت دا٘ٝ ٞز

 .اعت ؽذٜ آٚردٜ 9ؽىُ  در ؽثىٝ 8 در 8در  8 عاختار یه تزای اٍِٛریتٓ

 آٔذٜ 9ؽىُ  در اتٓ رً٘ ٕٞزاٜ تٝ جزْ تٛسیغ ایٗ ٔمذار 1 جذَٚ در
 .اعت

 
Fig. 9 Mass disturbation of third Coarse-Grained model for silicon 

cubic with 8a 

 8ضّغ  تٝ ٔىؼة هی یتزا ىٖٛیّیع یتزا دا٘ٝ درؽت ٔذَ در جزْ غیتٛس 9شکل 
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 ىٖٛیّیع دا٘ٝ درؽت ٔذَ یٞا اتٓ ا٘ٛاع 1 جذول

Table 1 Different bead in the third Coarse-Grained model 

 رً٘ جزْ ٔؼادَ ٘ٛع اتٓ

 آتی 3.3316 1

 لزٔش  7.4732 2

٘جی٘ار 5.0070 3  

 سرد 5.3974 4

 خاوغتزی 5.0788 5

 عثش 10.6855 6

رً٘ فٛرتی وٓ 7.3665 7  

 تٙفؼ 5.2220 8

ای لٟٜٛ 5.5333 9  

 ٔؾىی 3.8814 10

ای عٛرٔٝ 7.2599 11  

 فٛرتی 10.5761 12

 جیٍزی 10.4667 13

 وبر-استلینگر پتانسیل پارامترهای تعیین -5 -2

 ؽٛد وٝ‌ٔی تؼییٗ طٛری ٚتز -اعتّیٍٙز پتا٘غیُ پارأتزٞای لغٕت ایٗ در
 یه تا ٔذَ تزای پارأتزٞا ایٗ اتتذا. وزد اعتفادٜ دا٘ٝ درؽت ٔذَ تزای تتٛاٖ

 .ؽٛ٘ذ‌ٔی دادٜ تؼٕیٓ دیٍز ٔذَ دٚ تزای عپظ ؽٛ٘ذ،‌ٔی ایجاد اتٓ ٘ٛع

 لزار اتٓ تٕاْ ٔذَ اتٓ ٞؾت جای تٝ دا٘ٝ درؽت اتٓ ٞز وٝ‌ایٗ تٝ تٛجٝ تا

را تٝ  سیز ٔذَ تٛاٖ‌ٔی اعت ؽذٜ تزاتز دٚ حاِت ایٗ در ؽثىٝ ثاتت ٚ ٌیزد‌ٔی
 وزد. ارائٝ پتا٘غیُ تزای (9)فٛرت راتطٝ 

(9)                    
   

 
 
   

 
  

 تزلزار (9) راتطٝ وٝ ایٗ تزای ٚتز -اعتّیٍٙز پتا٘غیُ راتطٝ تٝ تٛجٝ تا

 .وزد ( ایجاد10تٝ فٛرت راتطٝ ) تغییزاتی پتا٘غیُ پارأتزٞای در تایذ تاؽذ،

(10) 

  (
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)
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+
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  (
   

 
 
   

 
     )          [             ]

 

    (
   (    )

       (    )
)

    (
         

             
) 

ٞا تزای حاِت تٕاْ اتٓ  در رٚاتط تالا ثٛاتتی اعتفادٜ ؽذٜ وٝ ٔمادیز آٖ

 .[17]آٔذٜ اعت  2 جذَٚتزای اتٓ عیّیىٖٛ در 

 تزای ٚ تزد تیٗ اس را ؽثىٝ ثاتت تغییز تأثیز تٛاٖ‌ٔی σ پارأتز تغییز تا
 تٙاتزایٗ داد؛ تغییز را ε پارأتز تٛاٖ‌ٔی ٘یش ؽٛد تزاتز ٞؾت ٘یش ا٘زصی وٝ‌ایٗ

 .وٙٙذ‌ٔی تغییز (11راتطٝ ) فٛرت تٝ پتا٘غیُ پارأتزٞای

(11)                     

 جذا FCC عاختار دٚ وٝ حاِتی تزای پتا٘غیُ پارأتزٞای تؼذ لغٕت در

 تٟٙا حاِت ایٗ تزای. ؽٛ٘ذ‌ٔی آٚردٜ دعت تٝ ؽٛ٘ذ ٌزفتٝ ٘ظز در ٞٓ اس

 ٘ظز در اتٓ ٞز جزْ تا ٔتٙاعة پارأتز ایٗ. اعت ε وٙذ‌ٔی تغییز وٝ پارأتزی
 ٘یزٚٞای وٝ اعت ایٗ دارد ٚجٛد لغٕت ایٗ در وٝ دیٍز ٘ىتٝ. ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ

 جذیذ ε پارأتز وار ایٗ تزای وٝ ؽٛ٘ذ ٔذَ چٍٛ٘ٝ ٔختّف ٞای‌اتٓ تیٗ

 تزای ε ٔمذار تزتیة تذیٗ. ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ ٘ظز در اتٓ دٚ ٞٙذعی ٔیاٍ٘یٗ

 .آیذ درٔی (12راتطٝ ) فٛرت تٝ ٔختّف حالات

 پارأتزٞای ٔٛرد اعتفادٜ در پتا٘غیُ اعتیّیٍٙز ٚتز تزای عیّیىٖٛ 2 جذول

Table 2 Parameters used in Stillinger-weber potential for silicon 

تز تز ٔمذار پارأ  ٔمذار پارأ
ε 2.1683 cos   -0.3333 
σ 2.0951 A 7.0495 
a 1.80 B 0.6022 
λ 21.0 p 4.0 

γ 1.20 q 0.0 

 

(12) 

                                           

                                        

                                            

                        

                          

                       

 ٚ وزد ػُٕ تالا ٔا٘ٙذ تٛاٖ‌ٔی ٘یش دارد ٚجٛد دا٘ٝ ٘ٛع 13 وٝ حاِتی تزای

 .ؽٛد‌ٔی ٌزفتٝ ٘ظز در اتٓ ٞز جزْ تا ٔتٙاعة ε ٘یش حاِت ایٗ در

اٛتت الاعتیه پزداختٝ ٔی   پظؽٛد ٚ  در ایٗ لغٕت ٘یش اتتذا تٝ ٔحاعثٝ ث
ؽٛد ٚ  ٔذَٚ یاً٘ در دٚ حاِت وز٘ؼ ػزضی ٚ طِٛی ٔحاعثٝ ٔی آٖ اس

تٝ تزرعی رفتار دیٙأیىی فزوا٘ظ طثیؼی تیز عیّیىٛ٘ی پزداختٝ  تیدرٟ٘ا

تزرعی  ؽذٜ ارائٝٞای  خٛاٞذ ؽذ ٚ تأثیز پارأتزٞای ٔختّف تز خطای ٔذَ

 ٌزدد. ٔی

 سازی شبیه3- 

پذیزد تا  ا٘جاْ ٔی عاسی ٔختّف اعتاتیىی ٚ دیٙأیىی در ایٗ لغٕت ؽثیٝ

ٞای ارائٝ ؽذٜ تزرعی ؽٛد. در اتتذا ثٛاتت الاعتیىی ٔحاعثٝ  ٔیشاٖ دلت ٔذَ

ػٙٛاٖ یه پارأتز اعتاتیه تزرعی خٛاٞذ ؽذ.  ؽٛد، عپظ ٔذَٚ یاً٘ تٝ ٔی

ٞا ارائٝ خٛاٞذ ؽذ وٝ  ٞا دیٙأیىی تزای اػتثارعٙجی ٔذَ عاسی در ا٘تٟا ؽثیٝ
فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی ٚ ػزضی ٞا ؽأُ ٔحاعثٝ  عاسی ایٗ ؽثیٝ

 ٞای ٔختّف اعت. تیزٞا تا ا٘ذاسٜ

 حالت بالک سازی شبیهتعیین ثوابت الاستیک با استفاده از  -1 -3

ایٗ اعت وٝ تزرعی ؽٛد وٝ  ؽذٜ ارائٝ٘خغتیٗ ٌاْ تزای تزرعی فحت ٔذَ 

اٛ٘ایی تٛفیف حاِت تاِه ٔادٜ را دارد. تزای ایٗ ٔٙظٛر یه  ایٗ ٔذَ ت

ؽٛد. ٘تایج  اعت در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی راعتا ٔتٙاٚب در عٝتار فّشی وٝ عاخ

ٔحاعثٝ پارأتزٞای الاعتیه تزای حاِت تاِه ٔادٜ تا اعتفادٜ اس آسٔایؼ لاتُ 
تایذ یه فایُ پتا٘غیُ ٔٙاعة ا٘تخاب  عاسی ؽثیٝ. تزای [18]ٔحاعثٝ اعت 

اعتفادٜ ؽذٜ  [19]تٛعط صٚ ٚ ٕٞىاراٖ  ؽذٜ ارائٝوزد. در ایٗ ٔماِٝ اس فایُ 

 اعت.

راعتاٞای ٔختّف یه تغییز طَٛ تزای تٝ دعت آٚردٖ ثٛاتت الاعتیه در 
آٔذٜ اعت. تا  دعت در آٖ راعتا تٝ عَّٛ ٔزوشی دادٜ ٚ عپظ تغییز تٙؼ تٝ

 اسآٔذٜ اعت.  دعت تمغیٓ ایٗ تغییز تٙؼ تز وز٘ؼ اػٕاِی ٔمادیز ثٛاتت تٝ

اٛؿ الاعتیه  عیغتٓ ٔتمارٖ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی وٝ جا آٖ ؽٛد، ٔاتزیظ خ

 اعت. (13دارای تمارٖ تٝ فٛرت راتطٝ )

(13) 

            

            

            
 ؽٛ٘ذ. ٌشارػ ٔی    ٚ     ،    تٝ ٕٞیٗ دِیُ فمط پارأتزٞای 

تزرعی ؽٛد. تزای ایٗ ٔٛضٛع یه  ؽذٜ اعتفادٜاتتذا تایذ فحت پتا٘غیُ 

ػٙٛاٖ  ؽثىٝ تٝ 20ؽثىٝ در  20ؽثىٝ در  20عَّٛ اس جٙظ عیّیىٖٛ تا اتؼاد 
ؽٛد ٚ تا اعتفادٜ اس آٖ ثٛاتت الاعتیه تؼییٗ  عَّٛ ٔزوشی در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی
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ٚ     ٔزتٛط تٝ پارأتز  4 جذَٚ،    ٔزتٛط تٝ پارأتز  3 جذَٚؽٛ٘ذ.  ٔی
 اعت.    ٔزتٛط تٝ پارأتز  5 جذَٚ

اٛتت الاعتیه  ٞای در ایٗ لغٕت تزای ا٘ذاسٜ ٔختّف عَّٛ ٔزوشی ث

دا٘ٝ ٚ تٕاْ اتٓ تا ٞٓ تٝ فٛرت  ؽٛد ٚ تزای ٔذَ درؽت ٔحاعثٝ ٔی

 ؽٛ٘ذ. ٔمایغٝ ٔی 2-4ٞای  جذَٚ

تٛا٘ذ رفتار حاِت تاِه ٔادٜ را ٔا٘ٙذ ٔذَ تٕاْ  ی ٔیخٛت تٝدا٘ٝ  ٔذَ درؽت

 وٙذ. اتٓ تٛفیف 

 سازی برای محاسبه مذول یانگ شبیه -3-2

وز٘ؼ ٘یش  تزحغةتٛاٖ تا اعتفادٜ اس ا٘زصی پتا٘غیُ  ٔذَٚ یاً٘ را ٔی
ؽٛد ٚ  ٔحاعثٝ وزد. تزای ایٗ ٔٙظٛر پٙج وز٘ؼ ٔختّف تٝ تیز دادٜ ٔی

ٌزدد.  ٞا ٔحاعثٝ ٔی تغییزات ا٘زصی پتا٘غیُ تز ٚاحذ حجٓ تزای ایٗ وز٘ؼ

 ٙذ.( تغییز و14رٚد ا٘زصی پتا٘غیُ تز ٚاحذ حجٓ طثك راتطٝ ) ا٘تظار ٔی

(14) 
  

 
 

 

 
    

ٞای ٔٛجٛد در ٔٙحٙی ٔٙطثك  افشار ٔتّة ایٗ تاتغ تز دادٜ تا اعتفادٜ اس ٘زْ

ٌزدد تا ٔمذار ٔذَٚ یاً٘ ٔحاعثٝ ؽٛد. در ایٗ لغٕت تا اعتفادٜ اس  ٔی

ؽٛد تا ٔیشاٖ دلت ایٗ  تٝ ٔحاعثٝ ٔذَٚ یاً٘ پزداختٝ ٔی ؽذٜ ارائٝٞای  ٔذَ

ی لزار تزرع ٔٛردتیٙی رفتار اعتاتیىی ٘ا٘ٛٚایز عیّیىٛ٘ی  ٞا در پیؼ ٔذَ
 ٞا ٔذَٚ یاً٘ ٌیزد؛ عپظ تا تطثیك دادٖ یه ٔٙحٙی عٟٕٛی تز ایٗ دادٜ

 ؽٛد. آٚردٜ ٔی دعت تٝ

ٝ درؽت ٔذَ دٚ یتزا( ٌیٍاپاعىاَ)     زیٔماد 3 جذَٚ  ا٘ذاسٜ یتزا اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 ٔختّف یٞا عَّٛ
Table 3    (GPa) values for Coarse-Grained model and All-Atom 

model with various unit cells 

 ا٘ذاسٜ عَّٛ ٔزوشی
 )تؼذاد ؽثىٝ(

6 10 20 

 151.4 151.4 151.4 ٔذَ تٕاْ اتٓ

 151.4 151.4 151.4 دا٘ٝ ٔذَ درؽت

 0 0 0 (%خطای ٘غثی )

 
( تزای    یز ٔماد 4 جذول ٝ درؽت ٔذَ دٚ )ٌیٍاپاعىاَ  ا٘ذاسٜ یتزا اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 ٔختّف یٞا عَّٛ

Table 4     (GPa) values for Coarse-Grained model and All-Atom 

model with various unit cells 

 عَّٛ ٔزوشیا٘ذاسٜ 

 )تؼذاد ؽثىٝ(
6 10 20 

 76.4 76.4 76.4 ٔذَ تٕاْ اتٓ
 76.4 76.4 76.4 دا٘ٝ ٔذَ درؽت

 0 0 0 (%خطای ٘غثی )

 
ذاسٜ یتزا اتٓ تٕاْ ٚ دا٘ٝ درؽت ٔذَ دٚ تزای( ٌیٍاپاعىاَ)    یز ٔماد 5 جذول  ا٘

 ٔختّف یٞا عَّٛ

Table 5     (GPa) value for Coarse-Grained model and All-Atom 

model with various unit cell 

 ا٘ذاسٜ عَّٛ ٔزوشی
 )تؼذاد ؽثىٝ(

6 10 20 

 56.4 56.4 56.4 ٔذَ تٕاْ اتٓ
 56.4 56.4 56.4 دا٘ٝ ٔذَ درؽت

 0 0 0 (%خطای ٘غثی )

ؽٛد. تزای  اتتذا تٝ تزرعی تأثیز ایٗ پارأتز تز تغییزات طَٛ پزداختٝ ٔی
ؽٛد ٚ طَٛ ایٗ  ؽثىٝ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی 10ایٗ ٔٙظٛر ضخأت ٘ا٘ٛٚایز 

تزحغة طَٛ  ؽذٜ ارائٝٞای  ؽٛد تا ٔیشاٖ خطای ٔذَ ٘ا٘ٛٚایز تغییز دادٜ ٔی

 CG1 ،CG2آٔذٜ اعت. ٕ٘ادٞای  10ؽىُ ٔؾخـ ؽٛد. ٘تایج ایٗ لغٕت در 

 ٚCG3 .تٝ تزتیة تیاٍ٘ز ٔذَ درؽت دا٘ٝ اَٚ، دْٚ ٚ عْٛ اعت 

ؽٛد خطای ٔحاعثٝ ٔذَٚ یاً٘ تا  وٝ در ٕ٘ٛدار ٔؾاٞذٜ ٔی طٛر ٕٞاٖ

ثاتت اعت. پارأتز دیٍزی وٝ  ثاًیتمزوٙذ ٚ  ٕیافشایؼ طَٛ تغییز چٙذا٘ی ٘

ی لزار ٌیزد، تغییز ضخأت اعت. تزای ایٗ ٔٙظٛر ضخأت تیز ٔٛردتزرعتایذ 

تزاتز ضخأت در ٘ظز ٌزفتٝ  5تغییز دادٜ ٚ طَٛ تیز ٘یش تزای ایٗ لغٕت 
 آٔذٜ اعت. 11ؽىُ ٞا در  عاسی ؽٛد. ٘تایج ایٗ ؽثیٝ ٔی

ؽٛد وٝ دلت  ؽٛد وٝ افشایؼ ضخأت تاػث ٔی ٔؾاٞذٜ ٔی 11ؽىُ در 

ٞای حجٓ تٝ عطح  ٞا افشایؼ پیذا وٙذ، دِیُ ایٗ رفتار واٞؼ ٘غثت اتٓ ٔذَ

ٞای  ٞا تزای ا٘ذاسٜ دٞذ وٝ ایٗ ٔذَ تا افشایؼ ضخأت اعت ٚ ٘ؾاٖ ٔی
 تز اس دلت تالاتزی تزخٛردار اعت. تشري

 
Fig. 10 Young modulus error with respect to length for a silicon 

nanowire with 10a thickness 

خطای ٔحاعثٝ ٔذَٚ یاً٘ تزحغة تغییزات طَٛ تزای یه ٘ا٘ٛٚایز  10شکل 

ٛ٘ی تٝ ضخأت   ؽثىٝ 10عیّیى

 
Fig. 11 Young modulus error with respect to thickness for a silicon 

nanowire with length which is five times bigger than thickness 

خطای ٔحاعثٝ ٔذَٚ یاً٘ تزحغة تغییزات ضخأت تزای یه ٘ا٘ٛٚایز  11شکل 

ٛ٘ی تا طَٛ   تزاتز ضخأت 5عیّیى
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 810 4، شماره 61، دوره 6031مهندسی مکانیک مدرس، تیر 
 

 دینامیکی نانووایر سیلیکونی سازی شبیه -3-3

ٞایی وٝ ارائٝ ؽذٜ اعت تزرعی ٚ تا  در ایٗ لغٕت ارتؼاؽات تیز تزای ٔذَ

ٞا فزوا٘ظ طثیؼی تیز در حالات ٔختّف تزرعی  عاسی اعتفادٜ اس ایٗ ؽثیٝ
فٛرت  ٞا دٚ فزوا٘ظ طِٛی ٚ ػزضی تیز تٝ عاسی ؽٛد. در ایٗ ؽثیٝ ٔی

 افشار ٘زْایٗ لغٕت ٘یش تا اعتفادٜ اس  عاسی ؽٛ٘ذ. ؽثیٝ جذاٌا٘ٝ ٔحاعثٝ ٔی

LAMMPS ٝٞا تٝ ؽزح سیز اعت. عاسی اعت. ٔزاحُ ایٗ ؽثی 

وزدٖ عیغتٓ، دٚ ؽثىٝ ا٘تٟایی تیز )در حاِت  پظ اس ٔیٙیٕٓ (1
 0.001ؽٛد ٚ تمیٝ تیز در دٔای  دا٘ٝ یه ؽثىٝ( ثاتت ٔی درؽت

 ؽٛد. وّٛیٗ ریّىظ ٔی

ی ٔحاعثٝ فزوا٘ظ عپظ لایٝ ا٘تٟای تیز در راعتای طَٛ تزا (2

طِٛی ٚ ٔحٛر خٙثی در لایٝ ا٘تٟایی تیز در راعتای ارتفاع تزای 
ؽٛد تا ا٘تٟای  ٔحاعثٝ فزوا٘ظ ػزضی تا عزػت ثاتت وؾیذٜ ٔی

 جا ؽٛد. یه درفذ طَٛ تیز جاتٝ ا٘ذاسٜ تٝتیز 

 0.001ؽٛد ٚ تمیٝ تیز در دٔای  در ٔزحّٝ تؼذ ا٘تٟای تیز ثاتت ٔی (3

عیغتٓ تٝ حاِت تؼادَ تزعذ ٚ تیز ؽٛد تا  وّٛیٗ ریّىظ ٔی
 ا٘حٙای لاسْ را پیذا وٙذ.

 nveؽٛد ٚ وُ تیز تا ٍٞٙزد  در ٔزحّٝ آخز ٘یش ا٘تٟای تیز آساد ٔی (4

آٚردٖ فزوا٘ظ  ؽٛد ٚ ارتؼاؽات ا٘تٟای تیز تزای تٝ دعت حُ ٔی

 ٌیزد. ی لزار ٔیٔٛردتزرعطثیؼی 

ا٘تٟای تیز در تزای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی یه تاتغ عیٙٛعی تٝ تغییزات 

ٚ تا اعتفادٜ اس ایٗ رٚػ فزوا٘ظ  ٌزدد ٔٙطثك ٔی nveسٔاٖ حُ تا ٍٞٙزد 

 .ٌزدد طثیؼی تیز را ٔحاعثٝ ٔی

ٞا ا٘جاْ خٛاٞذ  عاسی در ایٗ ٔزحّٝ تزای تیزی اس جٙظ عیّیىٖٛ ؽثیٝ
اٛٞذ ؽذ. تزای ایٗ  ؽذ ٚ فزوا٘ظ طِٛی ٚ ػزضی تزای آٖ ٔحاعثٝ خ

عاسی ٘ا٘ٛٚایز اس  ٔزتٛط تٝ ؽثیٝ LAMMPSٞای  یُتٛاٖ اس فا ٞا ٔی عاسی ؽثیٝ

تزای  LAMMPSجٙظ طلا اعتفادٜ وزد. تٟٙا تغییزاتی وٝ در فایُ ٚرٚدی 

 اعت. ؽذٜ  اعتفادٜایٗ لغٕت تایذ ایجاد ؽٛد ٔزتٛط تٝ چیذٔاٖ ٚ پتا٘غیُ 
ٞا لاسْ اعت ٌاْ سٔا٘ی ٔٙاعة تؼییٗ  عاسی ٔا٘ٙذ لثُ تزای ؽزٚع ؽثیٝ

ی تز دلت پاعخ زیتأثؽٛد تا عزػت ٔحاعثات تا حذی افشایؼ پیذا وٙذ وٝ 

 ٘ذاؽتٝ تاؽذ.

 بررسی ارتعاشات طولی نانووایر سیلیکونی -3-3-1

در ایٗ تخؼ ارتؼاؽات طِٛی ٘ا٘ٛٚایزٞای عیّیىٛ٘ی تا اعتفادٜ اس عٝ رٚػ 
وٝ فحت  ٌیزد. تزای ایٗ ی لزار ٔیتزرع ٔٛردٚ رٚػ تٕاْ اتٓ  ؽذٜ ائٝار

ٞای ٔختّف  تزرعی ؽٛد تزای ٘ا٘ٛٚایزٞای تا ا٘ذاسٜ ؽذٜ ارائٝٞای  ٔذَ

ؽٛد ٚ خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی  ٞا ا٘جاْ ٔی عاسی ؽثیٝ

 ؽٛ٘ذ. تا ٞٓ ٔمایغٝ ٔی ؽذٜ ارائٝدا٘ٝ  در عٝ رٚػ درؽت
ی لزار ٔٛردتزرعی ٔختّف پارأتزٞاٞای ایٗ لغٕت تأثیز  عاسی در ؽثیٝ

ؽٛد، طَٛ،  ٞا ا٘ذاسٜ ٚایزٞا ٔؾخـ ٔی ٌیزد. پارأتزٞایی وٝ تا تٛجٝ تٝ آٖ ٔی

اٛٞذ ؽذ. ضخأت ٚ ٔمیاط اعت وٝ در ادأٝ ٘تایج آٖ  ٞا آٚردٜ خ

 بررسی اثر طول

غییز دادٜ ؽثىٝ طَٛ تیز ت 10ٞا تزای تیز تا ضخأت  عاسی در ایٗ ؽثیٝ
ٔؾخـ ؽٛد. ٘تایج  ؽذٜ ارائٝٞای  ؽٛد تا تأثیز ایٗ پارأتز تز خطای ٔذَ ٔی

آٔذٜ اعت. ٔمادیز ٔحاعثٝ ؽذٜ تزای  12ؽىُ در  ٞا عاسی ؽثیٝٔزتٛط تٝ ایٗ 

ؽثىٝ در  10ؽثىٝ ٚ ضخأت  80ٞای طثیؼی تزای تیزی تٝ طَٛ  فزوا٘ظ

 آٔذٜ اعت. 6 جذَٚ

 
Fig. 12 Natural frequency of longitudinal vibration error with respect to 

length for a silicon nanowire with 10a thickness 

ِٛیؼیطث فزوا٘ظ ٔحاعثٝ یخطا 12شکل   تٝ عیّیىٛ٘ی زی٘ا٘ٛٚا ی ارتؼاؽات ط

 ٔختّف ٞای طَٛ یتزا ؽثىٝ 10 ضخأت

ٝ درؽت ٔذَ عٝ یتزایز فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی ٔماد 6 جذول  اتٓ تٕاْ ٚ دا٘

 ؽثىٝ 10ؽثىٝ ٚ ضخأت  80تیزی تٝ طَٛ  یتزا

Table 6 Natural frequency of longitudinal vibration for three Coarse-

Grained models and All-Atom model for a silicon nanowire with 10a 

thickness and 80a length 

 تٕاْ اتٓ ٔذَ
ٝ  درؽت دا٘

 اَٚ

ٝ  درؽت دا٘

 دْٚ

ٝ  درؽت دا٘

 عْٛ

)ٌیٍاٞزتش(طثیؼی فزوا٘ظ  233.1 221.8 226.2 219.9 

ی چٙذا٘ی تز زیتأثؽٛد پارأتز طَٛ  ٔؾاٞذٜ ٔی 12ؽىُ طٛر وٝ در  ٕٞاٖ

٘ذارد.  ؽذٜ ارائٝٞای  خطای فزوا٘ظ طثیؼی ٔحاعثٝ ؽذٜ اس طزیك ٔذَ

وٙذ. در تیٗ  ٞای وُ تا افشایؼ طَٛ تغییز ٕ٘ی ٞای عطحی تٝ اتٓ ٘غثت اتٓ
 وٙذ. تیٙی ٔی ٔذَ دْٚ ٘تایج تٟتزی را پیؼ ؽذٜ ارائٝعٝ ٔذَ 

 شذه تأثیر پارامتر ضخامت برای طول نرمال

وٙذ ٚ تزای  در ایٗ لغٕت طَٛ ٞز ٘ا٘ٛٚایز ٔتٙاعة تا ضخأت تغییز ٔی

ا٘جاْ ٚ فزوا٘ظ طثیؼی عیغتٓ در  ٞا عاسی ؽثیٝٞای ٔختّف ایٗ  ضخأت

ی ٘غثت تٝ ٔذَ ؽٛد ٚ خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼ ایٗ حالات ٔحاعثٝ ٔی
ؽٛد. ٘تایج ٔزتٛط تٝ  دعت آٚردٜ ٔی دا٘ٝ تٝ ٔذَ درؽت 3تٕاْ اتٓ تزای 

 آٚردٜ ؽذٜ اعت. 13ؽىُ تزاتز ضخأت در  8ٞای  طَٛ

وٙذ. ایٗ  تا افشایؼ ضخأت ٔیشاٖ خطای فزوا٘ظ طِٛی واٞؼ پیذا ٔی

تیٙی تٛد. تا  ٞای عطح تٝ حجٓ لاتُ پیؼ تٝ واٞؼ ٘غثت اتٓ تا تٛجٝرفتار 
تٝ دٚر اس عطح لزار دار٘ذ  ٞایی وٝ در داخُ ٔادٜ ٚ افشایؼ ضخأت تؼذاد اتٓ

ٞای عطح تا ٘غثت وٕتزی  وٙذ، در حاِی وٝ تفاٚت تؼذاد اتٓ افشایؼ پیذا ٔی

ٞای عطح واٞؼ یاتذ تیز تٝ حاِت تاِه  افتذ ٚ ٍٞٙأی وٝ تؼذاد اتٓ اتفاق ٔی

اٚلؼی ؽٛد ٚ ٔذَ تز ٔی ٘شدیه ٌزد٘ذ، سیزا تزای ارائٝ ایٗ  تز ٔی ٞای ارائٝ ؽذٜ 
ٛد وٝ عیغتٓ عاختار ٔتٙاٚب دارد. در ایٗ حاِت ٘یش ٔذَ ؽ ٞا فزك ٔی ٔذَ

 ی وٙذ.ٙیت ؼیپتٛا٘ذ فزوا٘ظ طِٛی عیغتٓ را  دا٘ٝ دْٚ تٟتز ٔی درؽت

 اثر پارامتر ضخامت

 100در ایٗ لغٕت تٝ تزرعی تأثیز پارأتز ضخأت تز ٘ا٘ٛٚایزی تٝ طَٛ 

 20ؽثىٝ تا  8ٞا ضخأت ٚایز اس  عاسی ؽٛد. تزای ایٗ ؽثیٝ ؽثىٝ پزداختٝ ٔی
وٙذ. خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی تزای  ؽثىٝ تغییز ٔی

 آٔذٜ اعت. 14ؽىُ دا٘ٝ در  عٝ رٚػ درؽت
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Fig. 13 The error of natural longitudinal vibration frequency with 

respect to length for a silicon nanowire with length which is eight times 

bigger than thickness 

ِٛی 13شکل  ٛ٘ی تا  خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات ط ٘ا٘ٛٚایز عیّیى

 تزاتز ضخأت 8ٞای ٔختّف ٚ طَٛ  ضخأت

 
Fig. 14 The effect of thickness on natural frequency of longitudinal 

vibration of various silicon nanowires with 100a length 

تأثیز پارأتز ضخأت تز خطای فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی ٘ا٘ٛٚایز  14شکل 

ٛ٘ی تٝ طَٛ   ؽثىٝ 100عیّیى

ْ تٝ عٕت ففز عٛرٚػ  جش تٝدا٘ٝ  ٞای درؽت ٔمذار خطا تزای تٕاْ رٚػ

ٞای عطح تٝ حجٓ لاتُ  رٚد ٚ ایٗ رٚ٘ذ ٘شِٚی خطا تا تٛجٝ تٝ واٞؼ اتٓ ٔی

 تیٙی تٛد. پیؼ

 امتر مقیاساثر پار

ٌیزد پارأتز  آخزیٗ پارأتزی وٝ در ایٗ لغٕت ٔٛرد تزرعی لزار ٔی

در ٘ظز ٌزفتٝ  8در  8 در 40ٞا ا٘ذاسٜ ٚایز پایٝ  عاسی ٔمیاط اعت. تزای ؽثیٝ

ی خٛت تٝ 8در  8تزای عطح ٔمطغ ؽذٜ ارائٝٞای  وٝ ٔذَ ؽٛد. تا تٛجٝ تٝ ایٗ ٔی

تٝ ٘تایج  15ؽىُ عاسی وٙٙذ، تٝ ٕٞیٗ دِیُ در  تٛا٘ٙذ عیغتٓ را ؽثیٝ ٕ٘ی
 آٚردٜ ؽذٜ اعت. 1.5تز اس  ی پارأتز ٔمیاط تشرياسا

ٞای عطح تٝ حجٓ، خطای فزوا٘ظ  تا افشایؼ ا٘ذاسٜ ٚ واٞؼ ٘غثت اتٓ

 وٙذ. تٝ عٕت ففز ٔیُ ٔی ؽذٜ ارائٝٞای  طثیؼی تزای ٔذَ

 بررسی ارتعاشات عرضی نانووایر سیلیکونی -3-3-2

 تزرعی طِٛی  ارتؼاؽات   تزای تزرعی ؽذٜ ارائٝٞای  فحت ٔذَ وٝ آٖ اس  پظ
 ارتؼاؽات  طثیؼی  فزوا٘ظ  یٙیت ؼیپ  در ٞا  ٔذَ ایٗ  دلت   ٔیشاٖ ؽذ تایذ 

 
Fig. 15 The effect of scaling factor on natural frequency of longitudinal 

vibration of various silicon nanowires 

ِٛیؼیطث فزوا٘ظ یخطا تز ٔمیاط پارأتز تأثیز 15شکل   زٚای٘ا٘ٛ ی ارتؼاؽات ط

ٛ٘ی  عیّیى

ی لزار ٌیزد. در ایٗ لغٕت تا تٛجٝ تٝ ارتؼاؽات ا٘تٟای تیز تزرع ٔٛردػزضی 

تا ٘تایج ٔذَ تٕاْ اتٓ  ؽذٜ ارائٝفزوا٘ظ طثیؼی تیز ٔحاعثٝ ٚ ٘تایج عٝ ٔذَ 

ٞا تزای تخٕیٗ ارتؼاؽات ػزضی ٔٛرد  ؽٛد تا تٛا٘ایی ایٗ ٔذَ ٔمایغٝ ٔی

ادأٝ تأثیز پارأتزٞای ضخأت،  ارسیاتی لزار ٌیزد. تزای تحمك ایٗ أز در
وٝ  ؽٛد. تا تٛجٝ تٝ ایٗ ٞا در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی عاسی طَٛ ٚ ٔمیاط در ؽثیٝ

عاسی ٔزتٛط تٝ  دا٘ٝ عْٛ ٔٙاعة ٘ثٛد، در ایٗ لغٕت ؽثیٝ ٘تایج ٔذَ درؽت

 آٖ ا٘جاْ ٍ٘زفت.

 بررسی اثر تغییر ضخامت

ؽٛد  ؽثىٝ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی 100تزای تزرعی ایٗ پارأتز طَٛ تیز تزاتز تا 
ؽٛد. ٘تایج ٔزتٛط تٝ  ؽثىٝ تغییز دادٜ ٔی 20ؽثىٝ تا  10ٚ ضخأت تیز اس 

 آٔذٜ اعت. 16ؽىُ ایٗ لغٕت در 

أت ٚ واٞؼ ٘غثت عطح تٝ حجٓ ؽذ تا افشایؼ ضخ تیٙی ٔی پیؼ

ٞا ٘یش واٞؼ پیذا وٙذ. تزاعاط ؽىُ ایٗ رٚ٘ذ واٞؾی ٔؾاٞذٜ  خطای ٔذَ
ؽٛد. ٔیشاٖ خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات ػزضی اس ٔیشاٖ  ٔی

خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی تیؾتز اعت ٚ ایٗ ٘ؾاٖ 

ت طِٛی وارآٔذتز اعت. دِیُ تزای تحّیُ ارتؼاؽا ؽذٜ ارائٝٞای  دٞذ ٔذَ ٔی

ایٗ ٔٛضٛع ایٗ اعت وٝ در ارتؼاؽات طِٛی عاختار تّٛری فمط در یه راعتا 
ؽٛد در حاِی وٝ تزای ارتؼاؽات ػزضی یه ٘یزٚی تزؽی  دچار تغییزات ٔی

 دٞذ.  ٞای ارائٝ ؽذٜ را افشایؼ ٔی آیذ وٝ خطای ٔذَ در عاختار تٝ ٚجٛد ٔی

 تأثیر پارامتر مقیاس

 8ؽثىٝ، ػزك ٚ ضخأت  40ی ایٗ پارأتز ٘یش یه ٚایز تا طَٛ تزای تزرع

ٞای ٔختّف تٕاْ اتؼاد ایٗ  عاسی ؽٛد ٚ تزای ؽثیٝ ؽثىٝ در ٘ظز ٌزفتٝ ٔی

ٞای  ؽٛد، در ایٗ حاِت ٘یش تا تٛجٝ تٝ ػذْ تٛا٘ایی ٔذَ ٚایز چٙذ تزاتز ٔی
 3.5تا  1.5ؽثىٝ، پارأتز ٔمیاط اس  8تیٙی تیز تا ضخأت  تزای پیؼ ؽذٜ ارائٝ

 آٔذٜ اعت. 17ؽىُ ٞا در  عاسی وٙذ. ٘تایج ٔزتٛط تٝ ایٗ ؽثیٝ تغییز ٔی

ؽٛد تا واٞؼ ٘غثت عطح تٝ حجٓ خطای  طٛر وٝ ٔؾاٞذٜ ٔی ٕٞاٖ

یاتذ تا سٔا٘ی وٝ  یاتذ، ایٗ رٚ٘ذ واٞؾی ادأٝ ٔی ٔی ٔحاعثٝ فزوا٘ظ واٞؼ
دٞذ وٝ  رعذ ٚ ایٗ ٘ؾاٖ ٔی ٞا تٝ یه ٔمذار ثاتت ٔی تزای ٞز یه اس ٔذَ

ٞای تشري تا ا٘ذوی خطا رفتار ارتؼاؽات  حتی در ا٘ذاسٜ ؽذٜ ارائٝٞای  ٔذَ

 وٙٙذ. تیٙی ٔی ػزضی را پیؼ
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Fig. 16 The effect of thickness on natural frequency of transverse 

vibration of various silicon nanowires with 100a length 

تأثیز پارأتز ضخأت تز خطای فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات ػزضی ٘ا٘ٛٚایز  16شکل 

ٛ٘ی تٝ طَٛ   ؽثىٝ 100عیّیى

 
Fig. 17 The effect of scaling factor on natural frequency of transverse 

vibration of various silicon nanowires 

 زٚای٘ا٘ٛ ی ارتؼاؽات ػزضیؼیطث فزوا٘ظ یخطا تز ٔمیاط پارأتز تأثیز 17شکل 

ٛ٘ی  عیّیى

 تأثیر پارامتر طول

ؽثىٝ، طَٛ  18تزای تزرعی تأثیز ایٗ پارأتز تزای ٚایزٞای تا ضخأت 

تزاتز ضخأت ٞز ٚایز در ٘ظز  10ٚ  8، 6، 5، 4ؽٛد. طَٛ ٚایز  تغییز دادٜ ٔی

 آٔذٜ اعت. 18ؽىُ ؽٛد. ٘تایج تزای ایٗ لغٕت در  ٌزفتٝ ٔی
وٝ افشایؼ طَٛ در ٘غثت تؼذاد اتٓ عطح تٝ اتٓ وُ  تا تٛجٝ تٝ ایٗ

رٚد وٝ تغییز در ایٗ پارأتز تغییزی در  وٙذ ا٘تظار ٔی تغییزی ایجاد ٕ٘ی

ؽٛد، خطای ٔحاعثٝ تزای  ٔؾاٞذٜ ٔی 8ؽىُ خطای ٔحاعثٝ ایجاد ٘ىٙذ در 

ثاتت اعت، ِٚی در ٔذَ دْٚ تا افشایؼ طَٛ ٔمذار خطا  ثاًیتمزٔذَ اَٚ 
 وٙذ. افشایؼ پیذا ٔی

 شذه تأثیر پارامتر ضخامت برای طول نرمال

ٞای ٔختّف طَٛ ٔتٙاعة تا ضخأت تغییز  در ایٗ لغٕت تزای ضخأت

تزرعی  ؽذٜ ارائٝٞای  ؽٛد ٚ تأثیز تغییز ضخأت تز خطای ٔذَ دادٜ ٔی

تزاتز ضخأت ٞز ٘ا٘ٛٚایز  10ؽثىٝ ٚ طَٛ  20-10خٛاٞذ ؽذ. ضخأت تیٗ 
 آٔذٜ اعت. 19ؽىُ ؽٛد. ٘تایج ٔزتٛط تٝ ایٗ لغٕت در  تغییز دادٜ ٔی

 
Fig. 18 Natural frequency of transverse vibration error with respect to 

length for a silicon nanowire with 18a thickness 

خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات ػزضی ٘ا٘ٛٚایز عیّیىٛ٘ی تٝ  18شکل 

 ٞای ٔختّف ؽثىٝ تزای طَٛ 18ضخأت 

 
Fig. 19 Natural frequency of transverse vibration error with respect to 

length for a silicon nanowire with length which is ten times bigger than 

thickness 

ٛ٘ی تا  19شکل  خطای ٔحاعثٝ فزوا٘ظ طثیؼی ارتؼاؽات ػزضی ٘ا٘ٛٚایز عیّیى

 تزاتز ضخأت 10ٞای ٔختّف ٚ طَٛ  ضخأت

ؽٛد  ٔی در ٘ا٘ٛٚایزٞا عثة واٞؼ ٘غثت اتٓ عطح اتٓ حجٓافشایؼ ضخأت 

ٞای  ؽٛد وٝ تیز تٝ حاِت تاِه ٘شدیه ؽٛد ٚ خطای ٔذَ ٚ ایٗ عثة ٔی

ی ٔؾاٞذٜ خٛت تٝ 19ؽىُ تٝ ففز ٘شدیه ؽٛد وٝ ایٗ رٚ٘ذ در  ؽذٜ ارائٝ
ؽٛد وٝ ٔیشاٖ  ٔؾاٞذٜ ٔی ٕٞچٙیٗرعذ.  ؽٛد، ِٚی ایٗ خطا تٝ ففز ٕ٘ی ٔی

دٞذ وٝ  وٙذ ٚ ایٗ ٘ؾاٖ ٔی ار ثاتت غیز ففز ٔیُ ٔیخطا تٝ یه ٔمذ

وٙٙذ.  ی ػُٕ ٕ٘یخٛت تٝتیٙی ارتؼاؽات ػزضی  تزای پیؼ ؽذٜ ارائٝٞای  ٔذَ

ٞزچٙذ ایٗ ٔمذار خطا تا تٛجٝ تٝ افشایؼ عزػتی وٝ در ٔحاعثات ایجاد 
 ؽٛد لاتُ پذیزػ اعت. ٔی

 گیری نتیجه4- 

 ٝ ؽذ وٝ تٝ ؽزح سیز اعت:تزای تحّیُ ارتؼاؽات عیّیىٖٛ عٝ ٔذَ ارائ
 دا٘ٝ تا اعتفادٜ اس یه ٘ٛع اتٓ ٔذَ درؽت .1

 جذا اس ٞٓ FCCدا٘ٝ تا در ٘ظز ٌزفتٗ دٚ عاختار  ٔذَ درؽت .2

ٞای ٔذَ  دا٘ٝ تا تمغیٓ ٞز اتٓ ٔذَ تٕاْ اتٓ تیٗ دا٘ٝ ٔذَ درؽت .3

 دا٘ٝ درؽت
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ٞا  ٞای تالا ثٛاتت الاعتیه تزای ایٗ ٔذَ در اتتذا تا اعتفادٜ اس ٔذَ
ٔحاعثٝ ؽذ وٝ تطاتك وأُ در ٘تایج ٔؾاٞذٜ ٌزدیذ. عپظ ٔذَٚ یاً٘ تا 

اعتفادٜ اس ایٗ عٝ ٔذَ ارائٝ ٚ ٘تایج تا حاِت تٕاْ اتٓ ٔمایغٝ ؽذ. ٔذَ دْٚ 

ٍز ٔمذار وٕتزی را دارد وٝ در ٔمایغٝ تا ٔذَ دی %4ٕٞٛارٜ خطایی وٕتز اس 

 را تٝ خٛد اختقاؿ دادٜ اعت.
در ا٘تٟا ارتؼاؽات ػزضی ٚ طِٛی عیّیىٖٛ ٔٛرد تزرعی لزار ٌزفت وٝ 

تٟتزیٗ  ؽذٜ ارائٝدٞذ وٝ تاس ٞٓ ٔذَ دْٚ  ٞا ٘ؾاٖ ٔی عاسی ٘تایج ایٗ ؽثیٝ

تطاتك را تا ٔذَ تٕاْ اتٓ دارد. ایٗ ٔذَ تزای ارتؼاؽات طِٛی یه تیز وٝ 

فزوا٘ظ  %2ؽثىٝ تاؽذ، تا خطایی در حذٚد  16تز اس  ضخأت آٖ تشري
وٙذ، أا ایٗ خطا تزای ارتؼاؽات ػزضی  طثیؼی ارتؼاؽات طِٛی را ٔحاعثٝ ٔی

رعذ. تا تٛجٝ تٝ واٞؼ ٞشیٙٝ ٔحاعثاتی ایٗ ٔیشاٖ خطا  ٔی %4تٝ حذٚد 

 لاتُ لثَٛ اعت.

، دا٘ٝ اَٚ ٘یش ٕٞٛارٜ ٘غثت تٝ ٔذَ دْٚ خطای تیؾتزی دارد ٔذَ درؽت
تٛاٖ اس  ِٚی در تزخی ٔغائُ وٝ عزػت ٔحاعثات إٞیت تیؾتزی دارد ٔی

 ایٗ ٔذَ اعتفادٜ وزد.

ٔذَ دیٍزی وٝ در ایٗ لغٕت ارائٝ ؽذ ٔذِی تٛد وٝ تا اعتفادٜ اس تمغیٓ 

دا٘ٝ، جزْ ٞزوذاْ اس ایٗ  ٞای ٔذَ درؽت ٞای ٔذَ تٕاْ اتٓ تیٗ دا٘ٝ جزْ اتٓ
رفت ایٗ ٔذَ تیؾتزیٗ تطثیك را تا ٔذَ  وزد. ا٘تظار ٔی را ٔؾخـ ٔی ٞا دا٘ٝ

ٞا ٘ؾاٖ داد٘ذ وٝ ایٗ ٔذَ تا ٞشیٙٝ  عاسی تٕاْ اتٓ داؽتٝ تاؽذ، أا ؽثیٝ

ٔحاعثاتی تالا تیؾتزیٗ خطا را تزای تحّیُ ارتؼاؽات تیز عیّیىٛ٘ی داراعت؛ 

 ؽٛد. تٙاتزایٗ اعتفادٜ اس ایٗ ٔذَ تٛفیٝ ٕ٘ی
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