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  ۱۳۹۰ تابستان، ۲، شمارة ۱۱  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  سازي ديناميك مولكولي بررسي خواص مكانيكي و گرمايي فلز كبالت با روش شبيه
 

  

  خواه جمال داودي و محسن عسگري

  گروه فيزيك دانشگاه زنجان
 jdavoodi@znu.ac.ir: پست الكترونيكي

  
  

  )۱۰/۳/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۲۰/۷/۱۳۸۹ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
اين .  ايم  كلوين تا دماي ذوب بررسي كرده۲۰۰سازي ديناميك مولكولي وابستگي دمايي خواص مكانيكي و گرمايي فلز كبالت را از دماي  در اين تحقيق ما با استفاده از روش شبيه

سازي دماي سيستم با در اين شبيه. ايم روزاتو استفاده كرده_كنشي و نيروي وارد بر ذرات از پتانسيل كلري براي محاسبة انرژي برهم. انجام شده است NPT سازي در هنگرد  شبيه
فيت گرمايي ويژه، ضريب انبـساط طـولي،   هايي مانند انرژي بستگي، پارامتر نظم، ظر با اين تكنيك كميت . شودهوفر و فشار سيستم با باروستات برنسن كنترل مي        _ترموستات نوز 

هاي مختلف را با تابعي درجة دوم از دما  مقادير انرژي و پارامتر شبكه محاسبه شده در دما. ايم دست آورده مدول حجمي و ضرايب كشساني را براي فلز كبالت در دماهاي مختلف به
دست آمده از محاسـبات توافـق خـوبي بـا مقـادير آزمايـشگاهي        نتايج به. ايي در فشار ثابت محاسبه شده استبرازش كرده و با استفاده از آنها ضريب انبساط طولي و ظرفيت گرم      

  .داشتند
  

  روزاتو، خواص مكانيكي، خواص گرمايي_سازي ديناميك مولكولي، پتانسيل كلري فلز كبات، شبيه :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

 كاربردهاي مهم در    فلز كبالت و آلياژهاي وابسته به آن به علت        

ويژه با آلياژ كردن كبالت با        به. صنايع مورد توجه محققان است    

 آلياژهاي  ابرتدريج  كرم، نيكل، تنگستن، كربن و ساير عناصر به       

هـاي  كنند كه كاربردهايي از جمله در پره      پيچيده توسعه پيدا مي   

هاي مقـاوم در    ها و لوله  هاي موتور جت، ورق   توربين گاز، تيغه  

مطالعــات زيــادي روي خــواص . ]۱[ بــر خــوردگي دارنــدبرا

گرمايي، مكانيكي و ساختاري فلز كبالـت و آلياژهـاي تـشكيل            

تـوان بـه شـبيه       شده با اين فلز انجام شده است از آن جمله مي          

سازي ديناميك مولكولي گذار فاز ساختاري فلز كبالـت اشـاره           

كرد كه توسط مين جي يانگ و همكارانش انجـام شـده اسـت              

وين هو چين و همكارانش بـه روش تفاضـلي محـدود و             . ]۲[

هاي گرمايي و مكانيكي نانو سيم كبالت و نانو          تجربي مشخصه 

در كار پژوهشي . ]۳[اند  هاي شامل آن را مطالعه كرده كامپوزيت

 كرم بـا    - ديگر خواص الكترو شيمييايي و مكانيكي آلياژ كبالت       

كارانش در يـك    شي و هم  . ]۴[روش تجربي مطالعه شده است      

تحقيق تجربي نشان دادن كه با وارد كردن مقـداري كبالـت بـه              

Alتركيب   O / TiC2 خـواص مكـانيكي و مقاومـت در برابـر           3

. ]۵[ كنـد اي بهبود پيدا مـي     قابل ملاحظه  ةشك گرمايي به انداز   

كدام از كارهاي پژوهشي انجام شـده وابـستگي دمـايي            در هيچ 

 لـذا   ، مكانيكي كبالـت بررسـي نـشده اسـت         خواص گرمايي و  

عنـوان     بنيادي خواص مكانيكي و گرمايي فلز كبالت بـه         ةمطالع

پايه آلياژهاي كبالت بسيار ضروري بوده و با توجه به اينكه اين          

  هاي گرمايي اسـت لـذا      فلز در محل كاربردش تحت تأثير تنش      
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 ۱۶۲  خواه جمال داودي و محسن عسگري  ۲، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  

)U ،Cp(eV)ادير انرژي  مق.۱جدول  )/ mol.KJ  و( )p Kλ − −× 5   . كلوين۲۹۸سازي و مقادير آزمايشگاهي در   از شبيه110

Pλ  CP  U  
  آزمايشگاهي  -۴۳/۴  ۸۱/۲۴  ۳۰/۱

  سازيشبيه  -۳۸/۴  ۴۶/۱۶  ۶۱/۱

  

بررسي تأثير دما بر خواص گرمايي مثل انرژي بستگي، ظرفيـت           

، ضريب انبساط طولي و خواص مكانيكي مثل ضـرايب          گرمايي

  ]. ۷ و۶[رسد نظر ميكشساني و مدول حجمي بسيار ضروري به

توان خواص گرمايي و مكـانيكي      هايي كه مي  يكي از تكنيك     

. سازي ديناميك مولكولي اسـت    مواد را محاسبه كرد، روش شبيه     

 شبيه سازي ديناميـك مولكـولي يكـي از ابزارهـاي قـوي بـراي              

دست آوردن خصوصيات ماكروسكوپي و ميكروسكوپي مـواد          به

هايي كه دستيابي به مقادير تجربي آنها       ويژه براي كميت    به. است

تــوان از تكنيــك در شــرايط غيــر متعــارفي ســخت اســت مــي 

  .  سازي ديناميك مولكولي استفاده كرد شبيه

سازي ديناميـك مولكـولي، پتانـسيل         مهمترين بخش در شبيه      

ــرهم ــ ب ــشمندان  در ســال. نش مناســب اســتك ــر دان ــاي اخي ه

سـازي ديناميـك      ها در شـبيه     هاي زيادي از انواع پتانسيل      استفاده

شـرايط   هـا و  اند تا بتوانند رفتار مواد را در انـدازه         مولكولي كرده 

تـر باشـد      هرچـه ايـن پتانـسيل دقيـق       . مختلف پيـشگويي كننـد    

تـر    درسـت سازي را در فضاي فـاز         مسيرهاي سيستم مورد شبيه   

  .]۸[تر خواهد بود  توليد كرده و نتايج شبيه سازي دقيق

يكي از مسائل مهم در فيزيك ماده چگـال و مهندسـي مـواد،                 

باشـد،    دانستن خصوصيات مكانيكي و گرمايي عناصر مختلف مي       

تا بتوان بهترين ماده را براي استفاده در كارهاي گوناگون انتخـاب            

سازي ديناميك مولكـولي و        از شبيه  در اين پژوهش با استفاده    . كرد

روزاتـو بـه مطالعـة خـواص        _اي كلـري    ذره  انتخاب پتانسيل بـس   

ــف     ــاي مختل ــت در دماه ــز كبال ــراي فل ــايي ب ــانيكي و گرم مك

  . پردازيم مي

  

 سازي جزئيات شبيه. ۲
 كنش  پتانسيل برهم. ۱. ۲

باشـد،     مـي  hcpدر اين كار ما فلز كبالـت را كـه داراي سـاختار              

هـاي    روزاتو كه شكل تـابع آن در معادلـه        -يل كلري توسط پتانس 

  ]. ۹[دهيم   داده شده است مورد بررسي قرار مي)۳ و ۲، ۱(

)۱(  ,( )i iE Erbi
φ = +∑

  

)۲(  ,exp
riji qEb rj i

ζ
⎡ ⎤⎛ ⎞∞
⎢ ⎥⎜ ⎟= − ⋅ − −∑

⎜ ⎟⎢ ⎥≠ ⎝ ⎠⎣ ⎦

2 2 1
0

  

)۳(  ,exp
riji A pEr rj

⎡ ⎤⎛ ⎞
⎢ ⎥⎜ ⎟= ⋅ −∑

⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦0
  

باشـد     مي  يكديگر از jو   i اتم فاصله دو    ijrكه در اين معادلات     

تـرين     فاصلة نزديـك   r0هاي پتانسيل و       ثابت q و   A  ،P  ،ξو  

اين پتانسيل انرژي بستگي كبالت را با خطـاي         . باشد  همسايه مي 

توان استدلال    لذا مي ) ۱ جدول(كند    درصد توليد مي   ۲/۱كمتر از   

كار رفته پتانـسيل خـوبي بـراي شـبيه سـازي              كرد كه پتانسيل به   

جونز نيز براي شبيه سـازي كبالـت مـورد           -پتانسيل لنارد . است

، اما ايـن پتانـسيل بـراي فلـزات نتـايج            ]۱۰[استفاده قرار گرفته    

هاي پتانـسيل بـراي كبالـت در زيـر آمـده              ثابت. دهد  دقيقي نمي 

 :است

A= ۰۹۵/۰  eV. 

P= ۶۰۴/۱۱ , 

۴۸۸/۱=ξ  eV , 

q= ۲۸۶/۲ . 

  

  كنترل دما.۲ .۲
هوفركـه بـا     -نوز) ترموستات(دما را با استفاده از حمام گرمايي        

آيـد،    دسـت مـي     بـه ] ۱۱[دادن تغييراتي در معادلة حركت ورلـه        

 ].۱۲[كنيم  اعمال مي

بــا دادن تغييراتــي در معــادلات حركــت ورلــه، ترموســتات    

  :رت زير نوشتيمهوفر را به صو_نوز
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  ۲، شمارة يازدهم جلد   سازي ديناميك مولكولي بررسي خواص مكانيكي و گرمايي فلز كبالت با روش شبيه  ۱۶۳

  

  

( ) ( ) ( )
( )

( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )

( )

( )

f tt ir t t r t tV t t V ti i i imi

f tt t iV t V t t V ti i imi
Nt tt t m V t gk Ti i bQ i
Ntt t t m V t gk Ti i b
i

V t ti t t

δδ δ ζ

δ δ ζ

δ δζ ζ

δ δζ δ ζ

δ
δ ζ δ

⎡ ⎤
⎢ ⎥+ = + + −
⎢ ⎥⎣ ⎦

⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎢ ⎥+ = + −⎜ ⎟
⎢ ⎥⎝ ⎠ ⎣ ⎦
⎡ ⎤⎛ ⎞+ = + −∑⎢ ⎥⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎢ ⎥⎣ ⎦
⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ = + + + −∑⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎢ ⎥⎣ ⎦

+ =
+ +

2

2

2 2

2
2 2

2
2 2

2

2

G
G GG G

G
G G G

K

K

G

( )
( )f t tt t iV tit mi

δδ δ⎡ ⎤+⎛ ⎞⎢ ⎥+ +⎜ ⎟
⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦2 2

G
G

 

)۴( 

باشد و  طكاك ديناميكي حمام گرمايي مي     ضريب اص  ζكه در آن    

تواند مقـادير مثبـت و منفـي داشـته          مقدار آن ثابت نيست و مي     

ترتيب باعث كاهش شتاب و افزايش شـتاب        تواند به باشد كه مي  

  :شود با رابطة زير داده ميQمقدار . ها بشوداتم

bQ gk Tτ= 2 , )۵(  

باشـد و معمـولاً از       زمان واهلش حمام گرمـايي مـي       τجايي كه   

تعـداد درجـات    . ، اسـت  δtسـازي،   مرتبة بزرگي گام زماني شبيه    

)آزادي سيستم برابر با      )g N= −3  تعـداد   N است، كه در آن،      1

 .باشدذرات كل دستگاه مي

  

 كنترل فشار .۳. ۲
هاي ساده براي كنترل فشار اسـتفاده از باروسـتات        يكي از روش  

است كه در آن بردارهاي شبكة ياخته و مختصات         ] ۱۳[برندسن  

  : ذرات را به گونه زير تغيير دهيم

)۶(  
, , ,

, ,
i i

i i

a a i
r r i N

ζ
ζ

→ =

→ =

1 2 3

1

G G
G G …

  

  :شودبه شكل زير تعريف مي ζضريب 

)۷(  ,( )( )t P t Pδζ
τ

⎡ ⎤= + −⎢ ⎥⎣ ⎦

1

3
01  

 P(t).  زمان واهلش كنترل فـشار اسـت       τ، گام زماني و     tδآن،  كه در   

  .باشد كه علاقند به آن هستيم فشار مورد نظر ميP0اي و فشار لحظه

  

  خواص مكانيكي و گرمايي .۴. ۲
هـايي ماننـد، انـرژي       سازي ديناميـك مولكـولي كميـت        در شبيه 

رفيـت گرمـايي ويـژه، ضـريب انبـساط          بستگي، پارامتر نظـم، ظ    

  .كنيم طولي، مدول حجمي و ضرايب سختي را محاسبه مي

دسـت    بـه ) ۸(ظرفيت گرمايي ويژه را با اسـتفاده از معادلـة              

  :آوريم مي

)۸ (  ,
( )

p
p

H T
C

T
⎛ ⎞∂

= ⎜ ⎟⎜ ⎟∂⎝ ⎠
  

باشد و مقدار آن از رابطـة          آنتالپي سيستم مي   Hكه در اين رابطه     

  :آيد يدست م زير به

)۹ (  ,( ) ( )H T E T PV= +  

  :بنابر اين در فشار صفر داريم

)۱۰   (  ,
( )
( )p

E T
C

T
⎛ ⎞∂

= ⎜ ⎟⎜ ⎟∂⎝ ⎠
 

  :  آيد دست مي ضريب انبساط طولي نيز از رابطة زير به

)۱۱ (  
( )

( )
,p

p

L T
L T T

α
⎛ ⎞⎛ ⎞∂

= ⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟ ∂⎝ ⎠⎝ ⎠

1
  

ري است با ها در ساختار بلوپارامتر نظم كه معياري از نظم اتم

  ] :۸[آيد دست مي استفاده از رابطة زير به

)۱۲(  ( ) ,x y zλ λ λ λ= + +
1

3
  

yدر اين رابطه xλ λ+
 

  :آيند دست مي ي زير بهها از رابطهzλو 

)۱۳(  

cos ,

cos ,

cos ,

N
i

x
i
N

i
y

i
N

i
z

i

x
N a

y
N a

z
N c

π
λ

π
λ

π
λ

=

=

=

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

⎝ ⎠

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

⎝ ⎠

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

⎝ ⎠

∑

∑

∑

1

1

1

41

41

3

41

  

در يـك   . باشـد    مـي  hcp پارامتر شـبكة سـاختار       c و   aكه در آن    

λ و در يك مايع   يك عدد مثبت كوچكتر از يكλ جامد =0 

پارامتر نظم معيار مناسبي براي تـشخيص گـذار فـاز از    . باشد  مي

  .باشد مايع به جامد مي

هاي خيلي كوچك بنابر قانون هوك در جامدات براي كرنش   

آيد  دست ميهاي كشش به هاي تنش مستقيماً از مؤلفه مؤلفه

]۱۲:[  

)۱۴(  ,ij ijkl klC eσ =  

  وجـود تقـارن در     . باشـد    ضريب كشـساني مـي     ijklCكه در آن    
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 ۱۶۴  خواه جمال داودي و محسن عسگري  ۲، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  

500 1000 1500 2000 2500

- 4.4

- 4.2

- 4.0

- 3.8

- 3.6

- 3.4
 Energy
 lattice parameter

temperature (K)

En
er

gy
 (e

V)

4.05

4.10

4.15

4.20

4.25

4.30

4.35

4.40

4.45

lattice param
eter (A

o)

  
500 1000 1500 2000 2500

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

O
rd

er
 p

ar
am

et
er

Temperature (K)  
  .نمودار پارامتر نظم بر حسب دما. ۲شکل   . پارامتر شبکه بر حسب دما تغييرات انرژي و.۱شکل 

  

شـود، طوريكـه بـراي        شبكه باعث كاهش ضرايب كشساني مـي      

 C44و   C11  ،C12  ،C13  ،C33 ضرايب كشساني به   hcpساختار  

اين ضرايب با استفاده از روابط زير از تـابع          ]. ۱۵[يابد  تقليل مي 

  :شودانرژي پتانسيل محاسبه مي

)۱۵(  

,

,

,

,

,

∂
=

∂

∂
=

∂ ∂

∂
=

∂ ∂

∂
=

∂

∂
=

∂

2
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2
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2
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2
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1

1

1

1

UC
v e
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v e e
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v e e

UC
v e
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v e

  

مدول حجمي نيز با . باشدازاي هر اتم مي حجم به vكه در آن 

  :يدآ دست مي  بهhcpاستفاده از رابطة زير براي يك ساختار 

)۱۶(  .( )/mB C C C C= + + +11 12 13 33
2

2 0 5
9  

  

  سازي هاي شبيهداده. ۵. ۲
بـراي ثابـت    .  ذره تشكيل شده اسـت     ۲۰۴۸سازي از     جعبة شبيه 

. ايماي استفاده كرده    داشتن تعداد ذرات از شرايط مرزي دوره        نگه

 فمتو ثانيه بوده و در اولين مرحلـه سيـستم را طـي              ۱گام زماني   

  .  كلوين به تعادل رسانديم۲۰۰ گام زماني در دماي ۱۰۰۰۰

 كلوين افزايش داده و سيـستم را        ۱پس از اين مرحله دما را          

دهـيم كـه    اين كار را تا آنجا ادامه مي. رسانيم دوباره به تعادل مي   

  .گذار فاز كبالت را مشاهده كنيم

براي آشـكار كـردن گـذار فـاز از جامـد بـه مـايع، منحنـي                     

بر حسب دما را رسـم      ) ۱ شكل(تغييرات انرژي و پارامتر شبكه      

كنيم، در نقطه ذوب يك تغيير ناگهـاني كـه ناشـي از جـذب                 مي

 .كنيم گرماي نهان است را مشاهده مي

يكي ديگر از پارامترهايي كه به خوبي نشان دهندة گذار فاز              

تواند با دقت خـوبي       باشد كه مي    باشد، نمودار پارامتر نظم مي      مي

ير نمـودار پـارامتر نظـم بـر          ز شكل. نقطه ذوب را مشخص كند    

  .دهد حسب دما را نمايش مي

  

  نتايج. ۳
دست آمده در مرحلـة تعـادل را در           نمودار انرژي و فشار به       

شود  ديده مي۳كه از شكل  طوري  همان .ايم  نمايش داده۳ لشك

كنند كه نشان   اين دو كميت فيزيكي حول مقدار ثابت نوسان مي        

  .استسازي دهندة تعادل سيستم شبيه

ظرفيت گرمايي ويژه و ضريب انبساط طـولي را بـا بـرازش                

منحني درجة دوم بر نمودارهاي انرژي كل و پـارامتر شـبكه در             

. آوريـم  دسـت مـي    كلـوين بـه  ۱۲۰۰ تا ۲۰۰محدودة دمايي بين    

  : شود هاي زير داده مي هاي درجة دوم با رابطه معادله

)۱۷(  ( ) ( ) ( )/ / / ,E T T T− −= × + × −7 2 41 02 10 109 10 4 38  
)۱۸(  ( ) ( ) ( ) / .L T T T− −= × + × +8 2 51 10 6 10 4 05  
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  ۲، شمارة يازدهم جلد   سازي ديناميك مولكولي بررسي خواص مكانيكي و گرمايي فلز كبالت با روش شبيه  ۱۶۵
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  . در مرحله تعادليرات فشار و انرژييتغ. ۳شکل 

  

)هاي كشساني و مدول حجمي   ثابت.۲جدول  )Pa×   . كلوين۲۹۸ در دماي hcp براي كبالت با ساختار 1110

Bm  ۴۴C  ۳۳C  ۱۳C  ۱۲C  ۱۱C   

  سازي شبيه ۵۸۹/۲ ۴۶۷/۱ ۹۳۹/۰ ۸۲۲/۲ ۷۲۲/۰ ۷۴۹/۱

 آزمايشگاهي ۰۷۱/۳ ۶۵۰/۱ ۰۲۷/۱ ۵۸۱/۳ ۷۵۵/۰ ۹۰۳/۱
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کشساني و مدول حجمي بـراي کبالـت بـا          هاي    ابت نمودار ث  .۴شکل  

  .hcpساختار 

  

ترتيـب در معـادلات      بـه  )۱۸( و   )۱۷( هـاي   با جايگذاري معادله  

  ايي و ضريب انبساط طولي را      توان ظرفيت گرم   مي )۱۱( و   )۱۰(

  

مقـادير انـرژي، ظرفيـت گرمـايي و     . دسـت آورد   از دما به  تابعي  

 كلوين محاسبه و بـا مقـادير    ۲۹۸ضريب انبساط طولي در دماي      

  ).۱جدول (مقايسه شده است] ۱۶[تجربي 

 نشان دهنـدة توافـق قابـل        ۱مقادير محاسبه شده در جدول         

  .باشد اهي ميسازي و آزمايشگقبول مقادير شبيه

 مقادير ثابت كشساني و مدول حجمي به دست         ۲ جدولدر     

 ۲۹۸سازي كبات را با مقادير آزمايشگاهي در دماي           آمده از شبيه  

شـود نتـايج بـا    كه ديـده مـي     طوري همان .كنيم  كلوين مقايسه مي  

  .مقادير تجربي توافق خوبي دارند

ر نمــودا) صــفر(بــا افــزايش دمــاي نمونــه در فــشار ثابــت    

هاي سختي و مدول حجمي كبالت بـراي محـدودة دمـايي              ثابت

.  رسم شده است   ۴ شكل كلوين محاسبه و در      ۱۲۰۰ تا   ۲۰۰بين  

شود با افزايش دما ضـرايب كشـساني و         كه ديده مي   طوري همان

 .كنندمدول حجمي كاهش پيدا مي
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