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  ۱۳۹۰ پاييز، ۳، شمارة ۱۱  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  بررسي كوانتمي و توصيف توپولوژي رفتار مكانيكي فلزات مس، نقره و طلا
 
  

  ۲ و جواد زربخش۱، هادي اكبرزاده۱فر، سيد جواد هاشمي۱ژيانمحمد سقاي

   اصفهان۸۴۱۵۶‐۸۳۱۱۱ فيزيك، دانشگاه صنعتي اصفهان، دةدانشك. ۱
  شي، اتر۹۵۲۴لاش ي، وKAI يک صنعتيل و الکتروني اتومبيرکز فنم. ۲

 m.saghayezhian@ph.iut.ac.ir: پست الكترونيكي
  
  

  )۱۹/۳/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۸/۹/۱۳۸۹ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
هاي الاستيك و پلاستيك و چگونگي حوزه. شد محاسبه ساكن به ابتدا صورت به آل دهياي بلور تك ساختار با طلا و نقره مس، فلز سه كرنش‐نشت هايومنحني مكانيكي خواص

گالي بار نيز براي اين سه فلـز  توپولوژي چ.  مس نسبت به دو فلز ديگر داردرديُـتها در حوزه الاستيك نشان از    تنش تسليم و شيب اين منحني     . گذار بين اين دو حوزه بررسي شد      
‐كرنش نشان از ماهيت توپولـوژي گـذار الاسـتيك   ‐هاي تنش بررسي نتايج حاصل از تحليل توپولوژي چگالي بار و منحني         . به صورت ابتدا به ساكن محاسبه و تحليل شده است         

  .يوند نيز مورد بررسي قرار گرفتنحوه تغيير خواص نقاط بحراني، به ويژه نقاط پ.  دارد%۲۵پلاستيك اين فلزات در كرنش 
  

   توپولوژي چگالي باررنش،ك‐ منحني تنش، تنش كوانتمي،خواص مكانيكي :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

طور جدي مورد توجه قرار گرفته      هايي كه به  امروزه، يكي از زمينه   

 طراحي هوشمندانه مواد براي     و به سرعت در حال پيشرفت است      

توان گفـت   به جرات مي  . سخت و خاص است   استفاده در شرايط    

كه مهمترين خاصيتي كـه در هـر مـاده بـراي اسـتفاده در صـنايع                 

مختلف بايد مورد توجه قـرار گيـرد، خـواص مكـانيكي آن مـاده               

...) گرمـا، فـشار و      (در طراحي قطعاتي كه به علل مختلف        . است

تحت تنش هستند، توجه بـه خـواص مكـانيكي از اهميـت فـوق            

 برخوردار است، به عنـوان مثـال، در مهندسـي كـرنش از            ايالعاده

هاي كنترل شده در جهات خاص، تقارن سيستم        طريق اعمال تنش  

هـا  پذيري الكتـرون  را تغيير داده و در نتيجه گاف نواري و تحرك         

يابد و قطعه تحت تنش خواص الكترونيكـي متفـاوتي از           تغيير مي 

اي حي هـر گونـه قطعـه   بنابراين قبل از طرا. ]۱[دهدخود نشان مي 

  .بايد خواص مكانيكي آن مورد بررسي دقيق قرار گيرد

مس، نقره و طلا از جمله فلزاتي هستند كـه از ديربـاز مـورد                   

اين گروه از فلزات كه جزو عناصـر واسـطه          . اندتوجه خاص بوده  

-هستند، به علت رسانايي الكتريكي و گرمايي بالا از جايگاه ويـژه      

طلا و نقره مقاومت بـالايي      . ونيك برخوردارند اي در صنايع الكتر   

-در برابر خوردگي و اكسيد شدن دارند و به همين دليل در محيط            

هاي مرطوب كاربرد دارند و مس به علـت ارزانـي و رسـانندگي              

الكتريكي و گرمايي بالا، به صورت خالص يا آليـاژي در سـاخت             

يكي بـسيار  اما خـواص مكـان  . رودكار مي  هاي الكترونيكي به  تراشه

، ارزش آنهـا را     )ريز و دقيق  (عالي آنها در طراحي قطعات ظريف       

از اين رو، طراحان قطعات ظريـف، علاقـه         . دو چندان كرده است   

بسيار زيادي براي استفاده از اين فلزات در صنعت دارند؛ به ويـژه             

براي مثال، ساخت لايه نازك     . تر از طلا و نقره است     مس كه ارزان  
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 ۲۴۶  فر، هادي اكبرزاده و جواد زربخشژيان، سيد جواد هاشميمحمد سقاي  ۳، شمارة يازدهم جلد 
  

  

نسبتا آسـان اسـت، از ايـن رو در طراحـي سيـستم              از اين فلزات    

خنك كننده بوردهاي الكترونيكي و مدارهاي چـاپي از ايـن مـواد             

جذب بالاي انرژي كرنش در اين فلزات كـه بـه           . شود  استفاده مي 

 آنها است سبب دير شكستن و تحمل فـشار بـالا           ١دليل چغرمگي 

يـن   پـايين ا ٢ردياز طرفي دمـاي گـذار چغرمگـي بـه تُ ـ         . شود مي

هـاي فـوق سـرد      كند تا در سيـستم    فلزات، اين امكان را فراهم مي     

  .كار گرفته شوند به

بلورهـاي خـالص    در محاسبات ابتدا به ساكن به بررسي تك          

جايي يا ترك هـستند     بلورها بدون نابه  تك. شودمواد پرداخته مي  

آل مواد از طريق بررسي اين مـواد     و به همين دليل استحكام ايده     

آل مواد مـورد توجـه       استحكام ايده  ةاخيراً مسئل . آيدميبه دست   

يكـي از علـل ايـن توجـه، توسـعه           . بسياري قرار گرفتـه اسـت     

است، زيـرا در نـواحي بـا انـدازه           ]۲[ ٣تورفتگي-هاي نانو  روش

شـود كـه بـه علـت تعـداد          اي ديده مي  نانو، رفتار مكانيكي ويژه   

علـت  .  اسـت  ٤هجايي و يا ترك در ناحيه زيـر توبرنـد          اندك نابه 

گيـري اسـتحكام    هـاي انـدازه   ديگر مربـوط بـه پيـشرفت روش       

ها است كه اساسـاً بـدون       ها و نانوسيم  نانوساختارها مثل نانولوله  

هــاي  و همچنـين توسـعه روش  ]۳[ جـايي و تـرك هـستند   نابـه 

 بلور فلزي باعث شده تـا  - ميكرو-فرآوري مواد براي توليد نانو    

جايي متحرك پايين در هـر      الي نابه بلورهايي با كيفيت بالا و چگ     

هـاي مـذكور    در تمامي مـوارد بـالا نمونـه       . ]۴[ دانه ساخته شود  

جـايي و   داراي استحكام بالايي بوده كه به دليل عدم حضور نابه         

بلورهـاي  آل مـواد در تـك  باشد، در نتيجه استحكام ايده  ترك مي 

ر كامل به عنوان حد بالاي استحكام، از اهميت خاصي برخـوردا          

ــت ــدازه . اس ــد ان ــر چن ــري ه ــشاهدات   گي ــسترده و م ــاي گ ه

بلورهاي مس،    روي رفتار مكانيكي تك    ]۵[آزمايشگاهي فراواني   

كـرنش  -امـا بررسـي منحنـي تـنش        نقره و طلا انجام شده است     

. براساس تغييرات چگالي بـار در جـايي گـزارش نـشده اسـت             

تواند منجر بـه آشـكار شـدن خـواص            تحليل ميكروسكوپي مي  

هـاي مكـانيكي ايـن        تري از ويژگـي     و متعاقبا درك عميق   جديد  

____________________________________________ 
۱. ductility  

۲. brittleness 

۳. nano-indentation 

۴. indenter 

در اين مقالـه خـواص و رفتـار مكـانيكي           . فلزات پركاربرد شود  

بلورهاي مس، نقره و طلا را از ديـدگاه ميكروسـكوپي و بـا               تك

رفتار . دهيم كوانتمي مورد بررسي قرار مي     ةاستفاده از اصول اولي   

ــور   ــع پاســخ مكــانيكي بل ــنش(مكــانيكي در واق ــواع ) ت ــه ان ب

بنـابراين ابتـدا تـنش را از ديـدگاه          . هـاي مختلـف اسـت      كرنش

مكانيك كوانتمي بررسي خواهيم كرد و سـپس مبـاني توصـيف            

در ادامه خـواص مكـانيكي و       . كنيمتوپولوژي بلورها را ارائه مي    

كرنش محاسبه شده ارائه خواهند شد و سپس  -هاي تنش منحني

بـار در اثـر اعمـال تـنش         به بررسي تغييرات توپولوژي چگـالي       

  . خواهيم پرداخت

  

  تنش. ۲
توان به صـورت نـسبت بـردار        تنش را در مكانيك كلاسيك، مي     

در حقيقت تـنش تعمـيم      . نيرو به بردار عمود سطح تعريف كرد      

 دو  ةتعريف فشار است كه در حالت كلي يك تانسور متقارن مرتب          

ه در نظـر    اگر يك جزء مكعبي از ماد     . بوده و داراي نه مؤلفه است     

 x, y ,zاي كـه بردارهـاي عمـود صـفحات آن     گرفته شود به گونه

هاي عمود برصفحات   باشند و نيروي وارد بر اين جزء، به مؤلفه        

  :شودتجزيه شود آنگاه تانسور تنش به صورت زير تعريف مي

)۱(          ,j i
ij

i i i j

F rU U
A A r r

σ
−− ∂ ∂

= = =
∂ Ω ∂

1 

Fj مولفه j     ،ام نيروي وارد بر جزء Ai  مساحت وجه i م، ا ri  بردار

 پتانـسيل   U حجـم جـزء و     Ω در راستاي عمود بـر ايـن وجـه،        

تغيير شكل  . باشد است كه مربوط به اثرات خارجي مي       F نيروي

نام دارد كـه بـه صـورت تغييـر          ) εkl(سيستم در اثر تنش، كرنش    

 تانسور  شود و در حالت كلي يك     طول به طول اوليه تعريف مي     

 چهـار   ةتنش و كـرنش از طريـق تانـسور مرتب ـ         .  دو است  ةمرتب

  :شوندبه هم مرتبط مي) Cijkl(ضرايب الاستيك 

)۲(                       .ij ijkl klCσ ε= 

 مؤلفه تانسور ضـرايب     ۸۱هاي مكعبي، به علت تقارن،      در شبكه 

در نمـاد گـذاري     . يابـد  مؤلفه مستقل كـاهش مـي      ۳الاستيك به   

هاي مكعبي ناهمسانگرد  تنش و كرنش براي شبكه    ة رابط ٥ويگت

  :به صورت زير است

____________________________________________ 
۵. Voigt representation 
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  ۳، شمارة يازدهم جلد   لوژي رفتار مكانيكي فلزات مس، نقره و طلابررسي كوانتمي و توصيف توپو  ۲۴۷

  

  

)۳(    

C C C
C C C
C C C

C
C

C

σ ε
σ ε
σ ε
σ ε
σ ε
σ ε

⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥

=⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦

1 11 12 12 1

2 12 11 12 2

3 12 12 11 3

4 44 4

5 44 5

6 44 6

0 0 0

0 0 0

0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

 

پس براي توصيف رفتـار مكـانيكي مـواد مكعبـي دانـستن سـه               

 .كافي است ۴۴C و ۱۱C ،۱۲C ضريب الاستيك

  

  تنش ماكروسكوپي در مكانيك كوانتمي. ۳
 ١تـوان بـا اصـل وردش و تبـديل         ستم را مي  تنش كل در يك سي    

 ارائه ]۶[تابع موج به دست آورد كه توسط مارتين و همكارانش    

در اين رهيافت هاميلتوني سيستم به صـورت زيـر در نظـر             . شد

  :شود گرفته مي

)۴(             ,int ext
ii

H V V
m

= + +∑
2

2
ip 

اخلي  كه پتانسيل د   Vint در اين رابطه پتانسيل كل سيستم به دو سهم        

 كه سهم ناشي از عوامل خارجي مثـل         Vext بين اتمي ذرات است و    

پـس از  . نيروهاي وارد بر سطوح سيستم است، تجزيه شـده اسـت       

 اي حالت پايه    اي شرودينگر، تابع موج بس ذره     حل معادله بس ذره   

)۰ψ(   با استفاده ازتابع مـوج حالـت پايـه، انـرژي           . آيدبه دست مي

  :شود زير محاسبه ميحالت پايه سيستم به صورت 

)۵(           .E Hψ ψ=0 0 0 

براي محاسبه تنش، يك كـرنش يكنواخـت بـه سيـستم اعمـال              

شود كه در اثر آن مختصات تمام ذرات بـه صـورت زيـر بـا                 مي

  :يابند تبديل مي εαβ تانسور متقارن كرنش

)۶(      .i i ir r rα α αβ β
β

ε→ + ∑ 

تـوان ديـد كـه      ار بودن توابع موج، به راحتي مي      با توجه به بهنج   

پس از اعمال كرنش بالا، تابع موج حالت پايه تحت تبديل زيـر             

  :كندتغيير مي

)۷(         .( ) det( ) (( ) )ε εε εψ ψ− −→ + +
1
2 1r 1 1 r 

انـرژي   ψε(r) با محاسبه مقدار چشمداشتي هاميلتوني نسبت بـه       

   :آيدسيستم تحت كرنش به دست مي

____________________________________________ 
۱. scaling 

   

( ) ( )*( ) ( ) ( )
( ) tot

ii

H

dr V ε dr
m d

ε εψ ψ

ψ ψ
ε

=

⎡ ⎤−⎢ ⎥+ + =
+⎢ ⎥⎣ ⎦

∑∫
21

2
1 r r

1 r

  

   *( ) { [ i i
ii

r p p
m αβ α β

αβ
ψ ε−

−∑ ∑∫ 21
2

2
ip  

)۸(  ( )] ( ) } ( )i i totp p V ε dr ,αβ αγ β γ
αβγ

ε ε ψ+ + +∑ 1 r r 

ــه دار ــک ــرال رابطـ ـ. Vtot=Vint+Vextم ي ــديل  ةانتگ ــا تب ــالا ب   ب

( )ε→ +r 1 r  از . نماد ماتريس هماني اسـت     1 كه محاسبه شد

 رژي در حالت پايه كمينه است يعني      طرفي طبق اصل وردش، ان    

Hε εψ ψ۰  درε=بنابراين، بايد كمينه شود :  

)۹(     

( )int ,i i
i i ext

ii

H

p p
r V V

m

ε ε

αβ ε

α β
β α

ψ ψ

ε

ψ ψ

=

∂
= ⇒

∂

− ∇ + =∑
0

0

0

  

 ــ ــه، معادل ــن معادل ــنش   ةاي ــت آوردن ت ــه دس ــراي ب ــلي ب  اص

تــنش از مــشتق انــرژي ) ۱ (ةطبــق رابطــ. ماكروســكوپي اســت

ين تنش ناشـي از     بنابرا. آيدپتانسيل نسبت به كرنش به دست مي      

  : عبارت است ازVext پتانسيل خارجي

)۱۰(                    .( )i i ext
i

T r Vαβ β αψ ψ= − ∇∑  

بـراي يـك سيـستم در حـال تعـادل و بـدون               Tαβ تانسور تنش 

با توجه به معـادلات     . گشتاور خارجي، يك تانسور متقارن است     

متغيرهـاي  تنش وارد بر سيستم به صورت زيـر بـا           ) ۱۰(و  ) ۹(

  :دروني سيستم مرتبط است

)۱۱(             ,( )int
i i

i i
ii

p p
T r V

m
α β

αβ β αψ ψ= − − ∇∑  

ــ ــ) ۱۱ (ةمعادل  تــنش اســت كــه تــنش  ةيــك صــورت از نظري

ماكروسكوپي كل را به مقادير چـشمداشتي عملگرهـاي درونـي          

 (Ω) در يك سيستم ماكروسكوپي كه حجم     . دهدسيستم ربط مي  

به صورت زيـر   (σαβ) خوش تعريف باشد، چگالي متوسط تنش    

  :شودتعريف مي

)۱۲(                               .
Tαβ

αβσ =
Ω

  

 تنش از پاسـخ     ة، براي محاسب  )۱۱( و   )۹(هاي   با توجه به معادله   

كنـيم يعنـي از      انرژي دروني سيستم نسبت به كرنش استفاده مي       
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نـسبت بـه    ) حاصل از متغيرهـاي درونـي     (انرژي دروني سيستم    

شود كه    تابعي چگالي ثابت مي    ةدر نظري . گيريمش مشتق مي  كرن

داشتي هـاميلتوني مربـوط بـه        مقدار چشم (انرژي دروني سيستم    

اي از چگـالي بـار الكترونـي و          تـابعي ) متغيرهاي دروني سيستم  

 مكـان   {Ri} اسـت كـه    E=E[{Ri},ρ(r,{Ri})] هـا مكان هـسته  

در نتيجـه،   . هاسـت چگـالي بـار الكتـرون      ρ(r,{Ri}) ها و هسته

خواص كشساني ماكروسكوپي نيز از وردش انـرژي نـسبت بـه            

ايـن  . آيدها از حالت پايه به دست مي      جمعي هسته حركت دسته 

توان بـا اسـتفاده از فـضاي        را مي ) كرنش(اختلال از حالت پايه     

ه در نتيج ـ . به طـور كامـل توصـيف كـرد         εij بعديبرداري شش 

انرژي كشساني را بـه جـاي نوشـتن برحـسب تـابعي از مكـان                

توان بر حسب كرنش اعمالي بيان كرد و به صورت          ها، مي هسته

  :زير در نظر گرفت

)۱۳(                         ,( ){ } ( ), ,i ij ijE E ε ρ ε⎡ ⎤= ⎢ ⎥⎣ ⎦
R r  

طور كه توضيح داده شـد تانـسور تـنش از مـشتق انـرژي                همان

توان تانسور تنش را مي   . آيددروني نسبت به كرنش به دست مي      

  :به شكل زير نيز بازنويسي كرد

)۱۴(              ,( )
( )ij

ij ij

E r EdV
r

ρ δσ
ε ε δρ

∂ ∂
= +

∂ ∂∫ 

طبـق  . فـاينمن اسـت    -رابطه بالا در حقيقت تعميم قضيه هلمن      

كوهن، وردش انرژي نسبت به چگـالي در    - دوم هوهنبرگ  ةقضي

 صـفر   )۱۴( ةحالت پايه صفر است و بنابراين قسمت دوم رابط ـ        

تغيير در تنش بـه علـت كـرنش يـا پاسـخ كشـسان، از          . شوديم

  :شود مشتق تنش نسبت به كرنش حاصل ميةمحاسب

   ,( ) ( )
( ) ( )ijkl

ij kl ij kl

E r r EC dVdV
r r

ρ ρ δ
ε ε ε ε δρ δρ

′∂ ∂ ∂′= +
′∂ ∂ ∂ ∂∫∫

2 2

  

)۱۵(  

 دوم  ة، جمل ـ )۱۴( ة، برخلاف رابط ـ  )۱۵( ةدقت كنيد كه در رابط    

صفر نيست زيرا مشتق دوم انرژي نسبت بـه چگـالي در حالـت           

 ة اول رابط ـ  ةجمل ـ. فر داشـته باشـد    تواند مقداري غير ص   پايه مي 

هاسـت در حـالي كـه       جمعي هسته  مربوط به حركت دسته    )۱۵(

قـسمت دوم از وردش      ).هاكرنش هسته (چگالي بار ثابت است     

توزيـع مجـدد چگـالي بـار بـراي          (شود  در چگالي بار ناشي مي    

)( دو كسر اول در انتگرالـده     ). كمينه كردن انرژي   ) / ijρ ε∂ ∂r  و

( ) / klρ ε′∂ ∂r (        ةنمايشگر تغيير در چگالي بـار در دو نقط ـ r و 

′r                 در اثر كرنش اسـت در حـالي كـه آخـرين كـسر انتگرالـده

)/ ( ) ( )Eδ δρ δρ ′2 r r (    مقياســي از وردش انــرژي بــه علــت

  .است r′ و r ة بار در دو نقطةتغييرات همبست

هميشه مثبت است، زيرا براي     ) ۱۵ (ةعلامت قسمت اول رابط      

ها در ميان توزيع چگـالي الكترونـي بايـد كـار            حركت دادن هسته  

اي تغييـر   ها، چگالي بار بـه گونـه      در اثر حركت هسته   . انجام شود 

هـا  ند تا انرژي دستگاه كمينه شود، در حقيقت حركت هـسته          كمي

-شود كه طبق قضيه هوهنبرگ    باعث تغيير در پتانسيل خارجي مي     

از آنجـا   . كان منجر به چگالي بار حالت پاية جديدي خواهد شـد          

كه تغيير در چگالي به صورت خودبه خودي اسـت، لـذا قـسمت              

پـس   .ام كار نيست  دوم اين رابطه هميشه منفي است و نياز به انج         

 چگــالي بـار در اثــر كـرنش، هميــشه   ةدر حقيقـت توزيــع دوبـار  

يعني هر  . شود كند و بلور نرم مي    بلور را كم مي   هاي كشساني    ثابت

. شوند بار بيشتر باشد، ضرايب كشساني كمتر مي       ةچه توزيع دوبار  

شود كه سختي بلـور، ارتبـاط تنگـاتنگي بـا           از اين رو مشاهده مي    

  ].۷[دارد) توپولوژي چگالي بار(گالي بار  توزيع چةنحو

  

  توپولوژي چگالي بار. ۴
 به بررسـي چگـالي بـار بـه دسـت آمـده از               ۱۹۶۴بيدر در سال    

محاسبات كوانتمي پرداخت و نشان داد كه توپولوژي چگالي بار 

چگـالي بـار   . ] ۸[ حاوي اطلاعات مهمي از خواص ماده اسـت 

وپولوژي يكتاست كـه    مثل هر ميدان اسكالر ديگري داراي يك ت       

نقاط بحراني يك   . شودتوصيف مي  ١اشبا توجه به نقاط بحراني    

هاي گراديـان آن ميـدان هـستند، از      ميدان اسكالر كه همان ريشه    

  :آيند زير به دست ميةرابط

)۱۶(                          i j k
x y z
ρ ρ ρρ ∂ ∂ ∂

∇ = + + =
∂ ∂ ∂

0  

 ةر نوع نقط  با در نظر گرفتن مشتق دوم چگالي، به طور كلي چها          

كمينه موضـعي، بيـشينه موضـعي و دو         : شودبحراني تعريف مي  

 از  ، مؤلفـه اسـت    ۹مشتق دوم چگالي بار داراي      . نوع نقطه زيني  

  :شود ناميده مي٢اين رو ماتريس هسيان

____________________________________________ 
۱. critical points 

۲. Hessian matrix  
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  ۳، شمارة يازدهم جلد   لوژي رفتار مكانيكي فلزات مس، نقره و طلابررسي كوانتمي و توصيف توپو  ۲۴۹

  

  

 
 را  fccهايي كـه سـاختار      چندوجهي بلور مس و     fccساختار  . ١شكل  

نمـودار  ( توپولوژي و )منحني سه بعدي  (چگالي بار   ). راست(سازندمي

 قفـس و    ة نقط ـ ةدهنـد هـا نـشان   دايره). ١٠٠( مس در صفحه  ) پربندي

  ).چپ(ها نشانگر نقاط پيوند هستندمثلث

  

)۱۷(                         , ( )

x y x zx

A
y x y zy

z x z y z

ρ ρ ρ

ρ ρ ρ

ρ ρ ρ

⎡ ⎤∂ ∂ ∂
⎢ ⎥

∂ ∂ ∂ ∂∂⎢ ⎥
⎢ ⎥∂ ∂ ∂⎢ ⎥=
⎢ ⎥∂ ∂ ∂ ∂∂
⎢ ⎥
⎢ ⎥∂ ∂ ∂
⎢ ⎥

∂ ∂ ∂ ∂ ∂⎣ ⎦

2 2 2

2

2 2 2

2

2 2 2

2

r  

توان به علت حقيقي و متقارن بودن قطري        ماتريس هسيان را مي   

 هـر نقطـه بحرانـي، انحنـاي         مقدار اين ماتريس در   سه ويژه . كرد

چگالي بار را در سه جهـت عمـود بـرهم در آن نقطـه بحرانـي                 

بردارهاي آن، محورهاي اصلي انحنـا را       كنند و ويژه  مشخص مي 

يك ويژگي مهم ماتريس هسيان اين است كه رد         . دهند نشان مي 

رد مـاتريس   . آن تحت چرخش محورهاي مختصات، ناورداست     

 دارد و معياري از تمركز بار در نقطه         هسيان، لاپلاسي چگالي نام   

  . بحراني است

نقاط بحراني با توجه به ويژه مقادير مـاتريس هـسيان در آن        

اگر هر سه ويژه مقدار     . شوندبندي مي يابي و طبقه   نقاط مشخصه 

 اي   بحراني يك بيشينه موضعي اسـت و هـسته         ةمنفي باشند، نقط  

)Nuclear ( يژه مقادير منفي و يكي     اگر دو تا از و    . شود ناميده مي

 زينـي بـه نـام پيونـد         ة بحراني يـك نـوع نقط ـ      ةمثبت باشد نقط  

(Bond) چنانچه يكي از ويژه مقادير منفـي و بقيـه مثبـت             . است

.  نام دارد  (Ring) زيني داريم كه حلقه      ةباشند نوع ديگري از نقط    

 بحرانـي يـك     ة ويژه مقادير مثبت باشند نقط     ةدر صورتي كه هم   

تعداد نقاط  . شود  ناميده مي  (Cage)ست و قفس    كمينه موضعي ا  

 توپولـوژي زيـر، بـه نـام رابطـه           ةبحراني در يك بلـور از رابط ـ      

  :كندمورس، تبعيت مي

)۱۸(                          ,NCP RCP BCP CCPn n n n+ = +  

 به ترتيب نماد نقـاط      CCP و   NCP  ،BCP  ،RCPهاي   كه انديس 

توپولوژي چگالي بار   . ، حلقه و قفس هستند    بحراني هسته، پيوند  

. شـود به صورت يكتا با مشخص شدن نقاط بحراني تعيـين مـي           

 ساختار بلوري مس را به همراه نقاط بحراني و چگـالي            ۱ شكل

اين توپولوژي به طور كيفـي  . دهدنشان مي) ۱۰۰(بار در صفحه  

 است و فقط مقـدار عـددي        fcc تمام فلزات با ساختار      ةمشخص

 نـشان   ۱نقـاط زينـي در شـكل        . ي در آنها متفـاوت اسـت      چگال

هـاي پيونـد    اگر اتـم  . باشدهاي همسايه مي   پيوند ميان اتم   ةدهند

خورده، دو به دو به هـم وصـل شـوند دو نـوع چنـدوجهي بـه              

در مركز هر   ). ۱شكل  (وجهيآيد، چهاروجهي و هشت   وجود مي 

س  قفس وجـود دارد و رئـو       ةها يك نقط  كدام از اين چندوجهي   

 ةدر مركز هر وجه چندوجهي يـك نقط ـ       . سازندها مي آنها را اتم  

بـا  . حلقه و در وسط هر ضلع آن يك نقطـه پيونـد وجـود دارد              

توان به طور كامـل حجـم       استفاده از اين دو نوع چندوجهي، مي      

پـس توپولـوژي چنـدوجهي را       .  را پر كرد   fccيك سلول واحد    

مـثلا چهـار    . دتوان با تعداد رأس، ضلع و وجه توصـيف كـر          مي

در نتيجـه هـر     .  وجه اسـت   ۴ ضلع و    ۶ رأس و    ۴وجهي داراي   

ساختاري كه چگالي بار آن منجر به ساخت يك چهـاروجهي و            

  . استfccوجهي شود، داراي ساختار يك هشت

  

  جزئيات محاسبات. ۵
 تابعي چگالي، با روش     ةبخش عمده محاسبات در چارچوب نظري     

پتانـسيل در تقريـب چگـالي       بسط امواج تخت و اسـتفاده از شـبه          

 با استفاده از    (GGA) و تقريب گراديان تعميم يافته       (LDA)موضعي

تمام .  انجام شد  ]PBE( ]۹(ارنزرهوف   -بورك -پارامترسازي پردو 

 ضـرايب   ةكـرنش و محاسـب    -هاي تنش محاسبات مربوط به منحني   

 QUANTUM ESPRESSO محاسباتي ةالاستيك با استفاده از بست

 تنش بايد مشتقات انـرژي      ةاز آنجا كه براي محاسب    . ]۱۰[انجام شد 

  همچنـين  .  زيادي مورد نيـاز اسـت      kكل محاسبه شود تعداد نقاط      
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  .GPa ۰۱/۰ تنش با دقت ة پارامترهاي بهينه محاسباتي براي محاسب.۱جدول

 (Ry)انرژي قطع بسط چگالي الكتروني (Ry)انرژي قطع تابع موج kنقاط نمونه  تعداد  
  ۴۲۰  ۴۴  ۴۵*۴۵*۴۵  مس

  ۴۴۰  ۴۴  ۴۵*۴۵*۴۵  نقره

  ۴۲۰  ۴۲  ۴۵*۴۵*۴۵  طلا

  

نتايج تجربي بـراي مقايـسه      . اند   محاسبه شده  GGA و   LDAهاي    خواص ساختاري و مكانيكي بلورهاي مس، نقره و طلاكه با استفاده از تابعي            . ۲جدول

 و ۱۲Cو ۱۱ C(GPa) ،]۱۰۰[مدول حجمي و مدول يانگ در جهـت  : ۱۰۰Eو  B(GPa)انرژي همدوسي، : EC(eV) تعادلي، ةثابت شبك: a(Å) .اندارائه شده

۴۴C :هاي كشساني ثابت.  

  a EC  ۱۰۰E  B  ۱۱C  ۱۲C  ۴۴C 

GGA ۶۷/۳  ۵/۳-  ۷۰  ۱۲۷  ۱۸۷  ۱۳۸  ۷۳  

LDA ۵۵/۳  ۵۱/۴-  ۸۶  ۱۷۰  ۲۲۷  ۱۶۶  ۹۴  مس  

  ۷۵]۹[  ۱۲۵]۹[  ۱۷۶]۹[  ۱۳۷]۹[ ۷۲]۸[  -۵/۳] ۱۵[  ۶۱/۳]۱۴[  تجربي

GGA ۱۶/۴  ۷/۲-  ۴۳  ۹۳  ۱۰۹  ۸۰  ۴۳  

LDA  ۰۳/۴  ۷۳/۳-  ۵۹  ۱۳۵  ۱۶۳  ۱۲۱  ۵۹  نقره 

  ۴۶  ۹۳  ۱۲۴  ۱۰۰  ۴۴  -۹/۲  ۰۹/۴  ]۹[تجربي

GGA  ۱۶/۴  ۱۳/۳-  ۳۵  ۱۴۱  ۱۵۷  ۱۳۳  ۲۹  

LDA ۰۵/۴  ۴/۴-  ۴۱  ۱۹۰  ۲۱۰  ۱۸۲  ۳۸  طلا  

  ۴۲  ۱۷۰  ۲۰۱  ۱۷۳  ۴۲  -۷/۳  ۰۸/۴  ]۹[تجربي

  

 تـنش،   براي جلوگيري از به وجود آمدن نوفه و عدم همگرايـي در           

پـس از   . انرژي قطع بسط تابع موج با استفاده از تنش همگـرا شـد            

هاي همگرايي، پارامترهاي محاسباتي مناسب براي رسـيدن        آزمايش

بهينـه و مطـابق     ) GPa ۰۱/۰همگرايي تنش تـا     (به دقت مورد نظر     

  .  انتخاب شدند۱ جدول

 بـا اسـتفاده از      FP-LAPWچگالي بار بـا اسـتفاده از روش            

ايـن روش نيـز     .  بـه دسـت آمـد      ]Wien2k ]۱۱اسباتي   مح ةبست

 تـابعي   ةشـم و در چـارچوب نظري ـ       -براساس فرماليسم كـوهن   

ترين روش بررسي سـاختار     چگالي است و در حال حاضر دقيق      

ها تقريبا هـيچ گونـه      الكتروني مواد است چون در نزديكي هسته      

 FP-LAPWدر روش  . رودكـار نمـي     تقريبي در پتانسيل بلور بـه     

هـايي   كره: شودي ياخته واحد بلوري به دو ناحيه تقسيم مي        فضا

هـا   مانـده بـين كـره      و فضاي باقي  ) هاي اتمي  كره(ها   به مركز اتم  

در هر كدام از ايـن نـواحي از يـك نـوع          ). ناحيه بين جايگاهي  (

هـاي   درون كـره  . شودتوابع پايه براي بسط تابع موج استفاده مي       

هاي كـروي و در ناحيـه بـين          هاي اتمي و هماهنگ    اتمي از پايه  

همـان طـور كـه      . شودجايگاهي از توابع موج تخت استفاده مي      

گفته شد مزيت اصلي اين روش عدم نيـاز بـه اسـتفاده از شـبه                

پتانسيل است، در نتيجه تمام چگالي الكتروني در دسترس است          

از آنجا كه در اين روش      . شودو سيستم به طور كامل بررسي مي      

 در چـارچوب محاسـبات      هستندزه كه پر انرژي     هاي مغ  الكترون

هـاي ظرفيـت كـه انـرژي         فاك و الكترون   -نسبيتي كامل ديراك  

وند ش ـ كمتري دارند در رهيافـت نـسبيتي اسـكالر محاسـبه مـي            

شوند و چگـالي بـار از       هاي سنگين نيز به خوبي توصيف مي       اتم

 ةپارامترهاي محاسباتي براي محاسب   . دقت بالايي برخوردار است   

 پارامتر قطـع    ،۴/۲ تين - موفين ةشعاع كر : چگالي بار عبارتند از   

  . ۹ و پارامتر قطع در بسط تابع موج، ۲۴در بسط چگالي، 

  

  نتايج و بحث. ۶
   تعـادلي، انـرژي     ةبا استفاده از پارامترهاي بهينه شده، ثابت شبك       
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  .Au, Ag, Cuگون در بلورهاي حالت مورناةحجم برازش يافته با معادل -هاي انرژي نمودار. ٢شكل 

  

، مـدول   )]۱۰۰[تـك بلـور در جهـت        (همدوسي، مدول يانـگ     

 بـا اسـتفاده از دو تـابعي         ۱۱C و   ۱۲Cحجمي و ضرايب الاستيك     

  و تقريب گراديان تعمـيم يافتـه       (LDA)تقريب چگالي موضعي    

(GGA)     مقـادير تجربـي    . انـد  ه شـده   اراي ۲ جدول محاسبه و در

مدول . اندراي مقايسه نمايش داده شده    كميات محاسبه شده نيز ب    

هـاي   حجمي و پارامتر شبكه تعادلي با محاسبه سيستم در حجـم     

حجم به دست آمـده  -هاي انرژي مختلف و سپس برازش منحني    

نمودارهاي مربـوط   . اند حالت مورناگون استخراج شده    ةبا معادل 

  . نمايش داده شده است۲ شكلبه اين برازش در 

، ابتـدا بايـد بـا       ۱۲C و   ۱۱Cيب كشـساني    براي محاسبه ضـرا      

واهلش دقيق سيستم، تـنش را بـا دقـت مطلـوبي صـفر كـرد و                 

سپس با اعمال يك    .  تعادلي عاري از تنش را يافت      ةپارامتر شبك 

كرنش كوچك به سيستم، تنش شبكه تحت كـرنش را محاسـبه            

كرنش كوچك اعمال شـده بـه شـبكه          ۱۱ε ،)۱۳( ةدر رابط . كرد

در نظـر گرفتـه      ۰۰۰۴/۰ دلي است كه در كار حاضر برابر بـا        تعا

 و با استفاده از مولفـه  ۱۱C محوري تنش، ةبا استفاده از مولف . شد

  :آيد  به دست مي۱۲Cعمودي تنش، 

)۱۹(                         . ,C C
σσ

ε ε
= = 1211

11 12
11 11

  

با توجه به كوچك بودن مقدار كرنش، نيازي به واهلـش شـبكه             

 ضـرايب   ةپـس از محاسـب    .  جهت عمـود بـر كـرنش نيـست         در

 زيـر بـه     ة از رابط ـ  ۱۰۰كشساني، مقدار مدول يانـگ در جهـت         

  :]۱۲[دست آمد 

)۲۰(                        .
( ) ( )

( )
C C C C

E
C C

− +
=

+
11 12 11 12

100
11 12

2
  

شـود، مـدول يانـگ بـه         مشاهده مـي   ۲طور كه در جدول      همان

بـا مقـدار    دست آمده از مسير محاسبه تنش، توافق بسيار خوبي          

ضرايب الاسـتيك،   (هاي مكانيكي   البته مشخصه . تجربي آن دارد  

سـه فلـز مـورد مطالعـه قـبلا توسـط            ...) هاي مختلـف و      مدول

، اما در كـار     ]۱۳[هاي ديگري مورد مطالعه قرار گرفته بود         گروه

همبـستگي بـراي    -حاضر به منظور يافتن بهترين تـابعي تبـادلي        

چنين اطمينان از صـحت     كرنش و هم  -هاي تنش توصيف منحني 

هاي مكانيكي اين سه فلـز دوبـاره محاسـبه          محاسبات، مشخصه 

 و بـراي مـس و نقـره         LDAدر مجموع، براي طـلا تـابعي        . شد

هـاي تجربـي      منجر به نتايج سـازگارتري بـا يافتـه         GGAتابعي  

 . ندا شده

كـرنش، كـه    -هاي تنش در ادامه به محاسبه و بررسي منحني         

 از رفتــار مكــانيكي سيــستم هــستند،حــاوي اطلاعــات زيــادي 

 منحنـي تـنش برحـسب كـرنش در          ةبـراي محاسـب   . پردازيم مي

هاي مورد مطالعه، در هر مرحله يـك كـرنش در جهـت              سيستم

 به ماده وارد و در دو جهت عمود ديگر بـه مـاده اجـازة                ]۱۰۰[

اي كه تنش در جهات عمـود تـا دقـت            شد به گونه  واهلش داده   

GPa ۰۱/۰واهليده شد .  

نمودارهاي محاسبه شده تنش برحسب كرنش براي هر سـه             

اي مكـانيكي   ه ـ  حوزه. اند رسم شده  ۳ شكلفلز مورد بررسي در     

مختلف و خصوصيات مكانيكي قابل استخراج از اين نمودارهـا          

 ـ          به صورت طرح   ه شـده   وار در بخش راسـت همـين شـكل ارائ

  شـود بـه طـور كلـي نمـودار           همان طور كه مـشاهده مـي      . است

كرنش به دو حوزه اصـلي الاسـتيك و پلاسـتيك تقـسيم             -شتن

هـا توصـيف كننـده    رفتار ماده در هركدام از اين حـوزه       . شود مي

  از مبدأ تا جايي كه نمودار رفتـار        . نوع پاسخ مكانيكي ماده است    
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  . در بلورهاي مس، نقره و طلا]١٠٠[ جهت  تنش برحسب كرنش درةنمودارهاي محاسبه شد: چپ. كرنش-وار منحني تنشنمودار طرح: راست .  ٣شكل 

  

 الاسـتيك و بعـد از آن    ةحـوز ) Yield:  تـسليم  ةنقط(خطي دارد   

در حـوزه الاسـتيك، شـيب تغييـرات         .  پلاستيك نـام دارد    ةحوز

دهنده مدول يانـگ در جهـت       خطي تنش بر حسب كرنش نشان     

تـر  مشخص است و هر چه اين شيب بيشتر باشـد مـاده سـخت             

يانگ به تنهايي رفتـار مكـانيكي مـاده را تعيـين            اما مدول   . است

كه در موادي مثل شيـشه مـدول يانـگ بـسيار زيـاد              كند چرا    نمي

 اما ماده به شدت شكننده و ترد است در حـالي كـه برخـي                ،است

مواد ديگر با مدول يانگ بالا، به علت كم بودن تنش تـسليم مـواد       

، تغيـر شـكل     نرمي هستند و سريع رفتار الاستيك را از دست داده         

در نتيجه براي توصيف كامل رفتـار مكـانيكي مـاده،         . يابند دائم مي 

 ةبررسي روند تغييرات تنش بـر حـسب كـرنش در هـر دو حـوز               

در يك تنش ثابت، هر چه كرنش       . الاستيك و پلاستيك لازم است    

شـود در حـالي كـه در يـك          تـر مـي   تر باشد ماده نرم    تسليم بزرگ 

سليم، رفتـار مـاده ضـمن كشـسان         كرنش ثابت، با افزايش تنش ت     

شود و ماده در مقابل كرنش مقاومت زيـادي از          تر مي بودن سخت 

 رفتار ماده تحـت     ة پلاستيك نشان دهند   ةحوز. دهدخود نشان مي  

پذيري مـاده در      است و در واقع به نوعي قدرت شكل        تغيير شكل 

 ةمهمتـرين نقطـه در ايـن حـوزه، نقط ـ    . شوداين حوزه بررسي مي   

 است كه معادل بيشترين تنشي است       (UTS)ي بيشينه   قدرت كشش 

تواند تحمل كند و اگر تنشي بالاتر از آن به مـاده وارد               كه ماده مي  

هر چه اين تنش بالاتر باشد، قدرت       . شكندشود، بلافاصله ماده مي   

)  الاسـتيك  ةسطح زير نمودار در ناحي    (ماده در جذب انرژي تنش      

شود در حـالي كـه هـر چـه          يتر م بيشتر و به اصطلاح ماده محكم     

شدگي بيشتري دارد و    بليت مفتول  بيشتر باشد ماده قا    UTSكرنش  

  . تر استرمهچغ

و گراديان  ) LDA(هاي چگالي موضعي     با استفاده از تقريب      

كرنش فلزات مس، نقـره     -هاي تنش ، منحني )GGA(تعميم يافته   

). ۳شـكل   (انـد    محاسـبه شـده    ]۱۰۰[و طلا در جهـت بلـوري        

تـري   نيم كه تقريب چگالي موضعي منجر به مقـادير بـزرگ          بي مي

. دهـد تر نـشان مـي      شود و در واقع مواد را سخت       براي تنش مي  

علت اين است كه در اين تقريب توزيـع چگـالي الكترونـي بـه               

شود و در نتيجـه پيونـدها       صورت موضعي يكنواخت فرض مي    

اين بنـابر . شـوند تر از مقدار واقعي پـيش بينـي مـي         معمولا قوي 

 مدول يانگ بيـشتر و      LDAنمودارهاي محاسبه شده در تقريب      

همـان طـور كـه مـشاهده        . دهـد  بالاتري را نشان مي    UTSنقطه  

است  %۲۵ تا   ۲۰شود، كرنش تسليم در هر سه فلز در حدود           مي

تـنش  . رسـد  و در مس اندكي از طلا و نقره بيشتر بـه نظـر مـي              

 قابـل تـوجهي از   تسليم و متعاقبا مدول يانگ فلز مس به مقـدار        

تر بـودن مـس     اين رفتار نشان از سخت    . نقره و طلا بيشتر است    

رسد كه نمودار  علاوه بر آن به نظر مي. نسبت به طلا و نقره دارد

 ة الاستيك به حوز   ةكرنش مس با شيب بيشتري از محدود      -تنش

  دهنده تردتـر بـودن       اين رفتار شايد نشان   . شودپلاستيك وارد مي  
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غيير تعداد نقاط بحراني در گذار الاستيك به پلاستيك براي          ت. ٤شكل  

جهش در تعداد نقاط قفس و حلقه در كـرنش گـذار نـشان داده               . طلا

شـود كـه تعـداد نقـاط           مـشاهده مـي    ۱۸ ة با توجه به رابط    .شده است 

  .كنند  مورس پيروي ميةبحراني از رابط

  

يگر كـه    د ةنكت. بلور طلا و نقره باشد      بلور مس نسبت به تك      تك

بـرخلاف  (كرنش مشهود است، گـذار نـرم        -هاي تنش از منحني 

اگر ماده پـس    . از محدوده الاستيك به پلاستيك است     ) گذار ترد 

 بـشكند،   UTSاز ورود به حوزه الاستيك و قبـل از رسـيدن بـه              

- در نمـودار تـنش     UTS ةگذار ترد رخ داده اسـت و اگـر نقط ـ         

هـر سـه    . استكرنش ديده شود، ماده دستخوش گذار نرم شده         

 ةدهنـد شوند و اين نشانفلز با گذار نرم وارد حوزه پلاستيك مي   

  .پذيري بالاي اين فلزات استشكل

  

  توپولوژي مس، نقره ، طلا. ۷
در اين قسمت به بررسي توپولـوژي چگـالي بـار الكترونـي در              

كـرنش در فلـزات گـروه ترابـرد         -نقاط مختلـف منحنـي تـنش      

 توپولوژي %۵هاي  با گام  %۴۵تا  از كرنش صفر    . شود پرداخته مي 

در . چگالي بار اين سه فلز مورد محاسبه و بررسي قـرار گرفـت            

شـود؛  اثر كرنش، دو نوع پاسخ در چگالي الكتروني مشاهده مـي         

در پاسخ هندسي، تعـداد نقـاط       . تغيير هندسي و تغيير توپولوژي    

كند و چگالي بار توسط نقاط بحراني، محدود        بحراني تغيير نمي  

در حالي كه در پاسـخ پلاسـتيك        . شده است " ميخ"به عبارتي   يا  

كنـد  تعداد نقاط بحراني و متعاقبا توپولوژي چگالي بار تغيير مي         

 تغيير تعـداد    ۴ شكلدر  . دهدو سيستم گذار توپولوژي انجام مي     

نقاط بحراني برحسب افزايش كرنش براي طلا نشان داده شـده           

  . دهدي انجام مي، طلا گذار توپولوژ%۲۵در كرنش . است

هاي پربندي چگالي الكتروني و گراديـان         منحني ۵ شكلدر     

لـز مـس تحـت مقـادير مختلـف           براي ف  ۰۱۰ ةچگالي در صفح  

در فلزات طلا و نقره نيز رفتار مـشابهي رخ   . اند ه شده كرنش ارائ 

كنيم كه با افزايش كرنش از مقادير كم، ابتدا          مشاهده مي . دهد مي

از نوع هندسي است يعنـي شـكل و تـراكم           تغييرات چگالي بار    

كند اما تعـداد و محـل نقـاط         بار و گرادياني تغيير مي    خطوط هم 

ماند و چگالي بار تا جايي كه امكان         بحراني بدون تغيير باقي مي    

 ةدر حـوز  . دهـد دارد بدون گذار توپولوژي به كرنش پاسخ مـي        

پاسخ هندسي، افزايش كرنش منجـر بـه فـشرده شـدن خطـوط              

شـود كـه   مـي ) وجهيدرون هشت ( قفس   ةان منتهي به نقط   گرادي

، %۲۵در كـرنش    . بيانگر تمركز تأثير تـنش در ايـن نقطـه اسـت           

 حلقـه نيـز بـه       ةتعداد و محل نقاط قفس تغيير كرده و يك نقط ـ         

با توجه بـه    . دهد آيد و بنابراين گذار توپولوژي رخ مي      وجود مي 

شـكل  (ت   در حدود كرنش تسليم فلز مس اس       %۲۵اينكه كرنش   

پلاسـتيك در ايـن فلـز بـا     -گيريم كه گذار الاستيك نتيجه مي ) ۳

بـا افـزايش    . يك گذار توپولوژي در چگـالي بـار همـراه اسـت           

كند كـه    سيستم توپولوژي جديد خود را حفظ مي       %۴۵كرنش تا   

  .رمگي بالاي آن داردغنشان از عدم تردي ماده يا چ

ت مس، نقـره    ، چگالي بار در محل پيوند در فلزا       ۶ شكلدر     

 پيونـد   ةحضور بار در نقط ـ   . استو طلا مورد بررسي قرار گرفته     

در حين اعمال كرنش باعث پايداري مكانيكي بيشتر پيوند شـده           

بـا كـشيده   . دهد كه به آساني تغيير شكل دهـد و به آن اجازه مي  

توزيع چگـالي بـار     ) ۱۰۰اعمال كرنش در جهت     (شدن سيستم   

. شـود  پيوند كـم مـي     ةر آن در نقط   كند و مقدا  شروع به تغيير مي   

تغييرات چگالي بار غيرخطي است يعنـي بـا نزديـك شـدن بـه               

اي كـه در     شود به گونه   پلاستيك، نرخ كاهش آن كم مي      ةمحدود

ايـن رفتـار    . رسد  به صفر مي    پلاستيك، نرخ كاهش تقريباً    ةحوز

) شكـست قبـل از    (دهد كه پيوندها در حوزه پلاستيك        نشان مي 

طـلا و نقـره از ايـن حيـث رفتـاري            . مانند   تغيير مي   بدون تقريباً

  بسيار مشابه دارند، امـا چگـالي و در نتيجـه پايـداري مكـانيكي               
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 در %٤٥ از حالـت تعـادل تـا    ١٠٠كـرنش در جهـت    .  براي مـس   ٠١٠ ة نمايش پربندي چگالي بار و خطوط گراديان چگالي بار در صفح           .٥شكل  

. دهـد  را نـشان مـي     %٤٥ تا   %٢٥ و   %٢٠هاي بالا و پايين از چپ به راست، به ترتيب كرنش صفر تا               رديف.  است  به سيستم اعمال شده    %٥هاي   گام

، اي ها به ترتيب محل نقـاط بحرانـي هـسته    در شكلc و n ،r ،bحروف . دهد پلاستيك را نشان مي   ة الاستيك و رديف پايين حوز     ةرديف بالا، حوز  

  .ددهنحلقه، پيوند و قفس را نشان مي
  

 
ة پيونـد محاسـبه و رسـم         نمودارهـا در نقط ـ    ةهم ـ.  پيوند برحسب كرنش   ةهاي چگالي بار، لاپلاسي چگالي بار و بيضويت در نقط           منحني. ٦شكل  

  .گذاردره براي پيوند مير نتيجه مس بار بيشتري نسبت به نق د، پيوند بيش از نقره استةچگالي مس در نفط. اند شده

  

اين رفتـار حـاكي     . يابد  شتري كاهش مي  پيوند در مس با شيب بي     

 دليل ديگـري بـر      از حساسيت بيشتر پيوندها به كرنش و متعاقباً       

رفتار لاپلاسي چگالي بار نيـز  . باشد بلور مس مي  تردتر بودن تك  

با . كندتقريبا غير خطي است، اما به شدت چگالي بار تغيير نمي          

نـشان از   يابد كـه    افزايش كرنش، لاپلاسي چگالي بار كاهش مي      

  . پيوند از بار داردةتهي شدن تدريجي ناحي

www.SID.ir

www.SID.ir


Arc
hive

 of
 S

ID

  ۳، شمارة يازدهم جلد   لوژي رفتار مكانيكي فلزات مس، نقره و طلابررسي كوانتمي و توصيف توپو  ۲۵۵

  

  

  

 
 بــه ترتيــب در جهــت هــشت وجهــي و t و o محورهــاي .٧شــكل 

  .چهاروجهي هستند

  

كميت ديگري كه مورد بررسي قرار گرفته اسـت، بيـضويت             

λ/ پيوند است كه به صورت     λ −1 2  λ2و  λ1 .شود تعريف مي 1

اين كميـت   . ويژه مقادير هسيان در جهات عمود بر پيوند هستند        

هر چه بيضويت به    .  توزيع بار حول پيوند است     ةمعياري از نحو  

در صـفحه عمـود بـر مـسير         (صفر نزديكتر باشد، مقطـع پيونـد        

 شـود مقطـع     شود و هر چـه بزرگتـر      به دايره نزديكتر مي   ) پيوند

نمـودار  . شـود پيوند به بيضي با نسبت قطـر بيـشتر نزديـك مـي       

.  آورده شده است   ۶تغييرات بيضويت بر حسب كرنش در شكل        

مس بيشترين ميزان تغيير در بيضويت بر اثـر افـزايش كـرنش را     

دارد و البته مس در اين گـروه بيـشترين مـدول يانـگ و تـنش                 

به ترتيـب بيـشترين شـيب       پس از آن نقره و طلا       . تسليم را دارد  

 جالب توجه ايـن اسـت كـه نظـم           ةنكت. كاهش بيضيت را دارند   

مشاهده شده در نمودارهاي بيضويت پيوند با نظم مشاهده شده          

يعني سـرعت كـاهش     . در مدول يانگ اين سه فلز سازگار است       

شيب بيضويت پيوند به نوعي معادل افزايش مدول يانگ به نظر           

ه ماهيت مدول يانگ و بيـضويت بـاز         علت اين اتفاق ب   . رسد  مي

مدول يانگ معياري از سخت يا نرم بودن ميانگين اثـر           . گرددمي

كشش پيوندها در يك جهت مشخص است و پاسـخ الاسـتيك            

سيستم به تنش اعمالي است و از طرفي بيضويت پيوند نـشانگر            

نـرخ تغييـرات بيـضويت پيونـد نـشان          . ناهمسانگردي آن است  

در كدام عنـصر شـديدتر و بيـشتر بـه تـنش             دهد كه پيوندها     مي

دهد پس مس بـا شـديدترين پاسـخ، بيـشترين           اعمالي پاسخ مي  

   .مدول يانگ را دارد

بردارهاي هسيان به ترتيب مقدار و جهت       مقادير و ويژه  ويژه   

هاي چگالي ثابت در نزديكي پيوند،       رويه. كنندانحنا را تعيين مي   

دهنـد  پيوند تشكيل مـي    با مقطع بيضي حول محور       هاي  مخروط

بردارهـاي هـسيان    هاي اصلي اين مخروط همان ويـژه      كه محور 

جهت دو محور عمـود بـر مـسير پيونـد، بـه             ). ۷ شكل(هستند  

 ۱هاي مشخص شده در شكل        وجهي و چهاروجهي  سمت هشت 

گيـري كـرده      وجهي جهت برداري كه به سمت هشت    ويژه. است

در (بردار ديگر   ويژه قرار دارد، در حالي كه       ۱۰۰است در صفحه    

در نتيجــه .  اســت۱۰۰ ةعمــود بــر صــفح) جهــت چهــاروجهي

را بـه سـمت   ) در نقطه پيوند (بيضويت، كشيده شدن چگالي بار      

مطـابق  . دهـد وجهي نشان مـي   قفس درون چهاروجهي يا هشت    

كه از نقطـه    (اي را كه خط مماس بر اين مخروط         ، زاويه ۷شكل  

  ، φ سـازد، مت چهاروجهي مي  بردار به س  با ويژه ) گذردپيوند مي 

سـازد را   وجهي مي بردار به سمت هشت   ا ويژه باي را كه    و زاويه 

θ شوند زير نشان داده ميناميم كه با رابطةمي:  

)۲۱(              ,( ) ( )
/ /

|| ||
tan , tantt ooλ λ

ϕ θ
λ λ

⎛ ⎞ ⎛ ⎞
= =⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠

1 2 1 2

  

ت چهـاروجهي و هـشت      انحنا در جه  ،  λoo و   λtt در اين رابطه،    

دهنـد و   اين زوايا همسانگردي پيوند را نشان مي      . وجهي هستند 

دهـد كـه    نـشان مـي   ) ۸ شكل(بررسي آنها در مس، نقره و طلا        

، ابتدا ناهمـسانگرد بـوده و مخـروط         )در جهت كشش  (پيوندها  

 اما در نهايت با افزايش كرنش مقطـع  ،داراي مقطع بيضوي است 

  .شودمخروط دايروي مي

شـود، زوايـاي سـمتي       مشاهده مي  ۸طور كه در شكل      مانه   

هشت و چهار وجهي در كرنش صفر مقدار كاملا متفاوتي دارند           

 ـ    . شـوند و با افزايش كرنش تقريبا برابر مـي         ةنـرخ افـزايش زاوي

افزايش . يابد پلاستيك كاهش مي   ةچهاروجهي با رسيدن به ناحي    

هـاي چهـاروجهي و   قت بيانگر نقش قفسدر حقي  θو   φ زواياي

شـود كـه شـكل كلـي نمـودار          مشاهده مـي  . وجهي است هشت

ايـن  . كرنش است -بر حسب كرنش مثل نمودار تنش      φتغييرات  

تشابه به اين علت است كه دو ضلع از اضـلاع چهـاروجهي، در          

شـوند، در حـالي كـه       است كه متأثر از كشش مي     ] ۱۰۰ [ةصفح

پـس  . دهـد  را از خـود نـشان نمـي        وجهي اين رفتار  قفس هشت 

، كـشش   ]۱۰۰[توان نتيجه گرفت كه در اثر كشش در جهت           مي

  بار در قفس چهاروجهي بيشتر بوده و پيوندها تـأثير بيـشتري از             
  

  

o

t
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 ۲۵۶  فر، هادي اكبرزاده و جواد زربخشژيان، سيد جواد هاشميمحمد سقاي  ۳، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  

 
ت تغييرات هندسه چگالي بار در جهت چهـاروجهي سـريعتر از جهـت هـش    . و تختي چگالي بر حسب كرنش φ  و   θ هاي زواياي   منحني.  ٨شكل  

  .وجهي است

  

تـرين تغييـرات را      مس در اين گـروه سـريع      . گيرنداين قفس مي  

تغييـرات  . دارد، در حالي طلا و نقره باز هم رفتاري مشابه دارند          

نسبت به كرنش به وضوح تنش تسليم بالاي مس و تـا             φ ةزاوي

  .دهدردي آن را نسبت به نقره و طلا نشان ميحدودي تُ

 ۸ي قـرار گرفتـه و در شـكل          كميت ديگري كه مورد بررس ـ       

است كه برابر است با نـسبت چگـالي         " تختي چگالي "ه شده   ئارا

  :] ۱۶[ پيوندةكمينه سيستم به چگالي بيشينه در نقط

)۲۲(         ,
min

max
c

b
f

ρ

ρ
=  

 پيوند در حين اعمال كرنش باعث پايداري        ةحضور بار در نقط   

 بـه آسـاني تغييـر    دهـد كـه  بيشتر پيوند شده و به آن اجازه مي      

با افزايش كرنش بار از نقاط پيوند به سمت نقـاط           . شكل دهد 

يابد و همزمان بار در نقاط قفـس نيـز كـاهش           جريان مي  ةحلق

 مـشاهده   ۲۰ ة و رابط ـ  ۸در نتيجه بـا توجـه بـه شـكل         . يابدمي

يرا  ز .يابدكنيم كه تختي چگالي با افزايش كرنش كاهش مي         مي

 بـه سـمت اتـم منـزوي حركـت           هااتمپيوندها ضعيف شده و     

دهد و ماده   كنند و چگالي بار، همواري خود را از دست مي          مي

تختي چگالي در طلا از نقره و مس        . رودبه سمت شكست مي   

ها كمتر است اين امر بيانگر اين واقعيت است كه در طلا قفس           

از چگــالي بــار كمتــري برخوردارنــد و پيونــدها چگــالي بــار 

ر در نقـاطي توزيـع شـده كـه خاصـيت            بيشتري دارند يعني با   

دهند، كه اين خود توجيه ديگـري       الاستيكي طلا را افزايش مي    

رمگي بـالاي طـلا نـسبت بـه نقـره و مـس اسـت و                 غبراي چ 

همچنين به علت تمركز بيشتر بار در نقاط پيوند، طلا خاصيت           

بر خلاف طـلا، مـس      . دهدالاستيكي بيشتري از خود نشان مي     

 را دارد پس در نقاط پيوند بـار كمتـري           بيشترين تختي چگالي  

حضور دارد و در نقاط قفس بـار بيـشتري موجـود اسـت، در               

ردتر است و به علت كسري      نتيجه مس نسبت به نقره و طلا، تُ       

  .شكند بار در نقاط پيوند زودتر مي

  

  گيرينتيجه. ۸
بلورهاي سه ماده   كرنش براي تك  -هاي تنش در اين مقاله منحني   

] ۱۰۰[ به صـورت ابتـدا بـه سـاكن در جهـت              مس، نقره و طلا   

هاي الاستيك و پلاسـتيك در ايـن نمودارهـا          حوزه. محاسبه شد 

. بررســي شــد و خــواص مكــانيكي ايــن مــواد اســتخراج شــد 

توپولوژي چگالي بار براي اين سه فلز نيز بررسي شـد و گـذار              

الاستيك به پلاسـتيك نـشان داده شـد و مـشخص شـد كـه در                 

  . دهد، گذار توپولوژي نيز رخ ميكرنش گذار مكانيكي
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