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  چكيده

ديناميـك مولكـولي    سـازي  يهروش شب وسيلهدما به  يشجامد و تأثير آن بر افزا آرگونشوك در ناشي از در عبور موج  ها فرهوجود ح در اين تحقيق اثر

كنند. مـوج   ها با پتانسيل دو جسمي باكينگهام با يكديگر برهمكنش مي است كه اتم يواكنش يرجامد غجسم مطالعه يك  مورد جسم. شده است بررسي

شود كه باعث افزايش ناگهاني دما بلافاصله بعـد از انتشـار شـوك در     هاي متفاوت در جسم ايجاد مي كت يك پيستون با سرعتناشي از شوك توسط حر

گردد. سرعت موج شوك ايجادشده در تطابق خوبي با نتايج تجربي و منحني هوگونيت بود. همچنين در اين تحقيق نشان داده شد كـه وجـود   جسم مي

شود تا با سرعت پيستون كمتر (آستانه آغازگري كمتر) همان ميزان افزايش دمـا توسـط مـوج شـوك حاصـل       يممتفاوت باعث  با هندسه و سايز  حفره

  .گردد

  

  نقاط داغ، حفره، آستانه آغازگري. موج شوك، سازي ديناميك مولكولي، شبيههاي كليدي: واژه
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Abstract 

In this study, the effect of voids on shockwave propagation in solid argon is investigated by molecular dynamics simulation. 
The case study is a non-interactive solid modeled by Buckingham potential function. The shockwave is generated using the 
motion of a piston with different velocities in the solid that leads to increase the temperature after its propagation. The 
resulted shockwave velocity is in good agreement with the experimental data and the Hugoniot curve. It is also found that 
voids with different geometries and sizes lead to have the same temperature increment with less initiation piston velocity 
(less threshold initiation). 
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  مقدمه - 1

 شـده بـراي شـناخت رفتـار مـواد      مطالعه موج شوك يك روش شناخته

(دما و فشار بالا) است. پديده عبور موج شـوك در   تحت شرايط بحراني

. مـوج  ]3-1[اي طولاني اسـت جامدات و كاربردهاي آن داراي تاريخچه

شوك براي درك رفتار مواد در حالتي كه كاملاً از وضعيت تعادل خـود  

اند اهميت خاصي دارد، چرا كه موج شوك دو وضعيت متفاوت دور شده

همان وضـعيت قبـل  و پـس از عبـور شـوك اسـت را بـه        در جامد كه 

هـاي مقيـاس   سـازي كند. در دو دهه گذشـته شـبيه  همديگر متصل مي

هاي تجربي  يشآزمااتمي براي فهميدن فيزيك حاكم و كمك به تفسير 

 .انـد  شـده  اسـتفاده اي در مـوج شـوك بـه طـور گسـترده      شـده  مشاهده

ي هـا  بيتقري هستند كه يها تيقابلهاي مقياس اتمي داراي يساز هيشب

عددي در مقياس ماكروسكوپيك قـادر بـه انجـام آن نيسـتند. در ايـن      

ها براي تحليل عبور موج شوك به معادلات حالت نياز هست.  اين روش

هـاي زيـاد   هاي تجربي با هزينـه  يشآزماانجام  معادلات حالت معمولاً از

از تفنگ گازي  شوند. براي نمونه نليس و همكاران با استفادهحاصل مي

معادلات حالـت هوگونيـوت    8km/s-4هايي در محدوده  با ايجاد سرعت

. ]3[را در جامــداتي نظيــر مــس، آلومينيــوم و تانتــال محاســبه كردنــد

هـاي زيـاد،   توانند بدون صـرف هزينـه  هاي مقياس اتمي ميسازي شبيه

مثـال،   بـه عنـوان  بينـي كننـد.   معادلات حالت را با تقريب خوبي پـيش 

توانسـتند معادلـه    سازي مقيـاس اتمـي   برينگا و همكاران به كمك شبيه

بينـي  حالت جامـد مـس را در تقريـب خـوبي بـا نتـايج تجربـي پـيش        

ي ماكروسكوپيك جزييات فيزيك انتشـار مـوج در   ها روش. در ]4[كنند

سازي در مقياس نيست. هرچند از معايب روش شبيه مشاهده قابلجسم 

ي فرآيندهايي با مدت زمـان  ساز هيشبمحاسباتي  براي  تيدودمحاتمي 

  است. هينانو ثانفراتر از مقياس 

يـاس اتمـي   مقسـازي در  يكي از ابزارهـاي قدرتمنـد و محبـوب شـبيه    

سـازي ديناميـك مولكـولي    سازي ديناميك مولكولي است. شـبيه  شبيه

ا اجـازه  ه ـها و مولكولاي است كه در آن اتم يانهراسازي شكلي از شبيه

فيزيـك بـاهم    شـده  شـناخته دارند براي يك دوره از زمان تحت قوانين 

ي از انـداز  چشمالگوريتم حل معادله نيوتن،  اساس بربرهمكنش كنند و 

روش ديناميـك مولكـولي يـك روش واسـط بـين       .ها بدهندحركت اتم

را بـه   آن تـوان  يم ـآزمايشـگاهي و تحليلـي اسـت و     -هاي تجربيروش

مايشگاه مجازي در نظر گرفت. ديناميك مولكـولي روابـط   عنوان يك آز

هـا و توابـع مولكـولي را بررسـي     ها، حركت مولكولبين ساختار مولكول

ي ديناميك مولكولي به عنوان ابـزاري كارآمـد   ساز هيشبكند. امروزه  مي

ي فيزيكي در مقيـاس مولكـولي   ها دهيپدجهت آشنايي هر چه بيشتر با 

  .] 5[استرو به رشد 

هـاي   يـده پد ازآن پـس ي انتشار مـوج شـوك كـه    ساز مدلبراي  مولاًمع

 ]12و13[هـا  ييجـا و تشكيل نابه ]11و10[، شكست]9- 6[همچون انتقال فاز

سـازي   يهشبشود.  يمدهد، روش ديناميك مولكولي به كار گرفته  يمرخ 

يـك   بـه عنـوان  (قـرن بيسـتم)    ديناميك مولكولي از انتهاي دهه هفتاد

است و دانشمندان با در  شده گرفتهي موج شوك به كار آزمايشگاه مجاز

. اند بودهدست داشتن اين ابزار قادر به آزمايش مواد تحت شرايط خاص 

 متمركزشدهي اوليه بر روي موادي با كاربردهاي زياد مثل آهن ها تلاش

با استفاده از تـابع پتانسـيل    ]14[، هوليان و استراب1979بود. در سال 

ي ديناميك مولكولي را بر روي كريسـتال  بعد سهسازي  هيشبلنارد جونز 

FCC يـري  گ شكلتلاش كردند كه روند  ها آننقص آهن انجام دادند.  يب

پايداري موج شوك را كه  ها آنو انتقال موج شوك را نشان دهند. نتايج 

 1980هوگونيـت بـود نشـان داد. در سـال      -ييدكننده شرايط رنكـين تأ

ي ديناميك مولكولي غيـر تعـادلي بـا توصـيف     ساز يهشباي بين  يسهمقا

ي نوير استوك از موج شوك توسط هوليـان   يوستهپهاي  يطمحمكانيك 

بـا اسـتفاده از    ]16[، هوليـان 1988. در سال ]15[و همكاران انجام شد

بـاز   در نتيجهتابع پتانسيل لنارد جونز نشان داد كه كاهش تنش برشي 

  افتد. يم ي شوك اتفاق جبههاتم در پشت   ييآرا

سازي انتشار  يهشبيري ديناميك مولكولي در كارگ بهدو دهه پس از آغاز 

ي تغيير شكل پلاستيك ناشـي از  ساز مدليي براي ها تلاشموج شوك، 

، هوليـان و لامـدال از ديناميـك    1998موج شوك انجام شد. در سـال  

 در طـول  FCCمولكولي مقياس بزرگ براي نشـان دادن اينكـه فلـزات    

لغزنــد اســتفاده  يمــي شــوك  جبهــهر هــر موقعيــت پشــت صــفحات د

سازي ديناميك مولكولي را  يهشبو همكاران يك  ]10[. لويولا]16[كردند

ــي و     ــواص فيزيك ــرات خ ــي تغيي ــراي بررس ــد ب ــون جام ــر روي آرگ ب

مكـانيزم   هـا  آنترموديناميكي حاصل از انتشار موج شوك انجام دادنـد.  

  امد را توصيف كردند.شكست حاصل از انتقال موج در آرگون ج

ي ميكروسكوپي ها حفرههوليان و همكاران بررسي برخورد موج شوك با 

ي براي فراهم نمودن مقـدار مناسـب   توجه قابلآن حرارت  به موجبكه 

ي ي شيميايي در مـواد منفجـره  ها واكنشانرژي حرارتي براي آغازگري 

 هـا  آنكردنـد.  را پيشـنهاد   گردد يمگذار) در فلزات انتقال (جامد يا فاز 

وابستگي دو پـارامتر قـدرت شـوك و عـرض شـكاف را در يـك جامـد        

بـه دسـت   جونز بررسي كردند و پـرش دمـايي    -ي لنارددوبعد رفعاليغ

از اين روش را با يك مدل ساده مقايسه كردند تا نشان دهند كـه   آمده

  .]17[تحت شرايط موج شوك توليد شود تواند يم1 نقاط داغ چگونه

يـژه انفجـار   بـه و شوك براي مواد،  شده از يناشناپايداري روند اساسي 

اين فرآينـد را در   ]18[ي، هنوز مبهم است. زيبن و همكارانپرانرژمواد 

 ي پليمـري از يك ماده منفجـره  نانهيب واقعاندازه اتمي، روي يك مدل 
يي در هـا  نقصبا ايجاد  ها آناتم بود انجام دادند.  3695375كه شامل 2

نقاط داغ را نشان دادند كه باعث افزايش درجه حرارت شده ماده، وقوع 

شـدن   تـر  فعـال باعـث   و براي مواد پرانرژي اين افزايش درجـه حـرارت  

صورت  مورد نظرانفجار در ماده  تينها دركه  شود يمواكنش شيميايي 

همچنين نشان دادند كه با كاهش جرم مخصوص بسـتر   ها آن. رديگ يم

. فومن و همكـاران بـا روش ديناميـك    رود يم پليمري، نقاط داغ از بين

                                                                                      
1- Hot spot 
2- PBX 
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مولكولي به بررسي نفوذ اثر حرارتي روي واكنش شيميايي براي فرآينـد  

انفجار يك كريستال مولكولي پرداختند و پارامترهاي همچـون سـرعت   

زماني در وقـوع واكـنش شـيميايي و     ريتأخانتشار، ساختار موج انفجار، 

را مشاهده كردند  شده بيتخري  هيناحي انرژي كريستال در ها مشخصه

از ديناميك مولكولي را با معادلات بقاي حاكم  به دست آمدهي ها دادهو 

  . ]19[بر انفجار مقايسه كردند

 تـأثير سازي ديناميـك مولكـولي بـراي شناسـايي      يهشبدر اين پژوهش 

هاي آغـازگري، در ايجـاد هرچـه بهتـر      يسممكانحفره به عنوان يكي از 

سازي واكنش شيميايي در نتيجه انتقال موج شوك  فعال نقاط داغ براي

شود و همچنين در مـورد سـايز و    در يك ماده (آرگون جامد) انجام مي

شود كه تا كنون مورد مطالعه قرار نگرفته اسـت.   هندسه حفره بحث مي

لازم به ذكر است اگرچه كه برخورد موج شوك با حفره توسط هوليان و 

سـازي ديناميـك مولكـولي بررسـي شـده       هبه روش شبي ]17[همكاران

ها مـورد   هاي مختلف حفره توسط آن توجه هندسه است، ولي تأثير قابل

پژوهش قرار نگرفته است. در اين تحقيق براي اعتبارسنجي نتايج، ابتدا 

هوگونيوت آرگون جامـد اسـتخراج و بـا نتـايج تجربـي       -منحني رنكين

سازي ديناميك مولكـولي   يهشبراي انجام يك بگردد.  موجود مقايسه مي

جامع نياز به شناخت مفهومي از طبيعت ماده وجود دارد. اين اطلاعات 

سـازي كمـك    يهشـب به ما در انتخاب يك تابع پتانسـيل مناسـب بـراي    

نمونـه تحـت مـوج شـوك      بـه عنـوان  كند. در اينجا عنصـر آرگـون    يم

سـئله  سازي، فيزيك حاكم بـر م  يهشبي ساز سادهاست تا با  شده انتخاب

كـه در   اسـت بهتر درك گردد. از سوي ديگر اين ماده، يك مـاده رايـج   

تجربـي   بـه صـورت  ي مختلـف  فازهـا ي وسيعي خواص آن در  محدوده

  .]21 و 20[مطالعه شده است 

  معادلات حاكم -2

ي ديناميـك مولكـولي، قـوانين حركـت     سـاز  هيشـب معادلات حـاكم در  

ــا كيرابطــه كلاســ كلاســيك هســتند. ــه حركــت ب اســتفاده از  معادل

از  يكــي. شــود يمــ يريــگ انتگــرالدر زمــان  يمختلفــ يهــا تميالگــور

كه در آن  ]5[سرعت ورلت است تميالگور ،ها تميالگور نيا پركاربردترين

  :شود يممحاسبه  صورت بدينهر ذره  تيسرعت و موقع
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)،ir،iv رابطه نيا در )iF t،im و جرم  رويسرعت، ن ت،يموقع بيبه ترت

) در زمان تمسيس كيناميد ها آنند كه به كمك هست i ذره )t dt+   به

مشـخص   هيسرعت و شتاب اول ت،يمنظور موقع نيا ي. براديآ يمدست 

) وارد بـر ذرات در زمـان   يروي ـشـود و ن ميداده  ستميبه س )t dt+    بـا

  .]5[شود يمحاصل  ijϕ لياز تابع پتانس يريگ مشتق
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تـابع   ϕاسـت و  jو iفاصله ميان دو اتم با انديس rكه در رابطه فوق 

مولكولي در ايـن   محاسبه نيروهاي بين پتانسيل حاكم بر ذرات است. براي

پژوهش، از پتانسيل باكينگهام استفاده شده است. تابع پتانسيل باكينگهام 

 كننـده كـنش هـاي بـرهم  است كه اتـم  1جفت - هاي جفتاز نوع پتانسيل

كننــد. پتانســيل باكينگهــام، طــرد پــائولي و انــرژي بازمــان تغييــر مــي

كه مسـتقيماً بـه عنـوان تـابعي از     واندروالسي را براي اندركنش دو اتم 

كند. در اين رويكرد انـرژي   پيوند ندارد توصيف ميijrاتمي  ي بين فاصله

  شود. ) توصيف مي5با معادله ( jو iبين دو اتم ijϕپتانسيل، 

)5(  
( ) 0 2

1 6

r

r D
r D e

r
ϕ

 
−  
 = −   

،r 0هـاي هـا و ثابـت  فاصله بـين اتـم   rكه در آن
1D،

2D    مقـادير ذيـل

  هستند:

1  6127.097 D eV=   
6

2  61.5497  D eV Å=   
0 0.285 r Å=   

) بـه ترتيـب متعلـق بـه     5ي مثبت و منفي سمت راسـت معادلـه (   دو جمله

) 1باشند. نمودار ايـن تـابع پتانسـيل در شـكل (     هاي جذب و دفع مي انرژي

) نيـز بـراي   LJ( جونز - است. همچنين تابع پتانسيل لنارد نشان داده شده

 ـااسـت.   يل باكينگهام نشان داده شدهمقايسه در كنار تابع پتانس دو تـابع   ني

مشـابه دارنـد    يبه شعاع قطع، رفتـار  دنيتا رس ياتم نيب يدر فواصل طولان

شـديداً   گريكديفواصل دو اتم به  دنش كيجونز با نزد- لنارد لياما تابع پتانس

 ـ. اابـد ييم ـ شيافزا حـل در مسـائل    يداري ـمسـئله منجـر بـه بـروز ناپا     ني

 نيشود؛ لذا عمومـاً در چن ـ يسخت مانند موج شوك م يسازي فشردگ مدل

استفاده كـرد. ايـن تـابع     نگهاميباك لياز تابع پتانسبهتر است تا  ييكاربردها

يافتـه شـده    پتانسيل بـراي عناصـر تـك اتمـي در شـرايط بحرانـي توسـعه       

. تابع پتانسيل باگينگهام براي جامدهاي گاز نجيـب در ديگـر   ]22و20[است

  .]23و10[كاررفته است ديناميك مولكولي بههاي سازيشبيه

 
رفتار تابع پتانسيل بر حسب فاصله بين اتمي براي دو تابع پتانسيل  -1 شكل

  ]22و20[جونز -باكينگهام و لنارد

                                                                                      
1- Pairwise Potentials 
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  هاي ترموديناميكي محاسبه كميت -3

دست آوردن موقعيت مكاني و  ي معادلات حركت و بهريگ انتگرالبعد از 

ي ترموديناميكي مـورد نيـاز شـامل    ها تيكم سرعت ذرات در هرلحظه،

  .گردند يممحاسبه  1چگالي، دما، فشار و تابع توزيع شعاعي

  چگالي -3-1

سلول محاسباتي  25ي را به تعداد ساز هيشب براي محاسبه چگالي جعبه

تقسيم و چگالي به صورت شمارش تعداد ذرات در هر سلول محاسباتي 

 ـ  ي پيها گامدر  آمـده بـر حجـم سـلول      دسـت  هدرپي و تقسيم عـدد ب

ي در زمـان صـورت   ريگ نيانگيم. بدين ترتيب رديگ يممحاسباتي انجام 

 ها يساز هيشبنهايت با توجه به وجود تنها يك نوع ذره در  . دررديپذ يم

ضـرب نمـود تـا مقـدار      شـده  محاسبهدر كميت  توان يمجرم هر ذره را 

  چگالي جرمي نيز محاسبه گردد.

 شعاعيتابع توزيع  -3-1-1

در مباحث مكانيك آماري، تابع توزيـع شـعاعي در يـك سيسـتم ذرات     

بيانگر تغييرات چگالي بافاصله از يك ذره مرجـع اسـت و از رابطـه زيـر     

  :]5[قابل محاسبه است

)6(  2

( )
( )

4

n r
g r

r rρ π
=

∆

  

  دما -3-2

  :]5[شود يمدر محاسبه دما از رابطه انرژي جنبشي با دما استفاده 

)7(  ( )
2

,
0

1

3

N

z i z z
i

T v v
NK =

= −∑   

ي سـاز  هيشـب در سـلول   iسـرعت ذره   ivتعداد ذرات و  Nكه در آن

است. اين رابطـه در حـالتي    2نيز معرف ثابت بولتزمان Kاست. كميت 

بـه   انجامـد  يم ـكت صلب باشند به پاسـخ نادرسـت   كه ذرات داراي حر

همين دليل بايد در هر سلول محاسباتي مقدار سـرعت كـل جريـان در    

  سلول محاسبه گردد و از سرعت ذره كم شود.

  فشار -3-3

آمده در سه راسـتاي   دست هاي تانسور تنش بهبراي محاسبه فشار ترم

x،y وz  دي ـآ يم ـبا يكديگر جمع شده، كميت اسكالر اول به دست .

  :3بر  استاتيك برابر خواهد بود با اين مقدار تقسيم مقدار فشار هيدرو

)8(  
3

xx yy zzP
σ σ σ+ +

=  

انجـام   3ي اتمي با استفاده از تعريف ويريـال ها يبررستنش در  محاسبه

  .]5[رديگ يم

)9(  
,

1

2

N

ij ij
i j i

r f
V

σ
≠

 
= ×  

 
∑  

                                                                                      
1- RDF (Radial Distribution Function) 
2- Boltzmann Constant 
3- Virial 

  انتشار موج شوك -4

 51840بـا   Lz= 477Å وLx=Ly= 63.6 Å سازي در يك مكعب به ابعاد شبيه

شده است.   انجام 1.78kg/m3ρ = و جرم مخصوص  FCCاتم با شبكه بلوري 

ها و ابعاد جعبـه، نتـايج    لازم به ذكر است با انتخاب مقادير متفاوت تعداد اتم

ها در اين تحقيق بـا  سازيآيد. كليه شبيهدست مي سازي بهيكساني از شبيه

ــرم  ــته ن ــپس  بس ــزاري لم ــام 4اف ــده انج ــپس   ش ــت. لم ــك اس ــته ي بس

ايجـاد و   5دياناآزمايشـگاه ملـي س ـ  ه در است ك ديناميك مولكولي  يافزار نرم

اسـت و بـا    بـاز  مـتن   و آزاد  يافـزار  نـرم بسـته  اسـت. ايـن   شده  داده توسعه

لازم به ذكر است كه خروجي  .]23[دقرار دارعموم در دسترس  GPL  مجوز

كـدهاي   ،ها هاي عددي هست و براي پساپردازش داده افزار تنها داده اين نرم

  اي نوشته شده است. عددي جداگانه

بـا   NPTگـام زمـاني در هنگـرد     100000رد نظر براي ي موابتدا نمونه

شود كه هر گام زماني يك به تعادل رسانده مي 5Kدماي  تنش صفر در

1tفمتوثانيــه هســت ( fs∆ ــان  = ــا انتهــاي زم ــا ت ــن دم ) و ســپس اي

     سـازي بـه   بيهي ش ـ ) جعبـه 2شود. مطـابق شـكل (   سازي آزاد مي شبيه

سازي با  شده است. نتايج شبيه  تقسيم zي مساوي در راستاي شبكه 25

هـا بـه دسـت     گيري متغيرهاي هنگرد در اين شـبكه  استفاده از ميانگين

آمده است. شرايط مرزي به اين نحو است كـه بـه منظـور ايجـاد مـوج      

اتـم   1014شوك در نمونه يك پيستون شامل سه لايه اتمي كه شـامل  

شـود و در  طرف جعبـه در نظـر گرفتـه مـي      در يك zاست در راستاي 

كنـد.  انتهاي ديگر جعبه سه لايه ديگر نقـش ديـواره ثابـت را ايفـا مـي     

اي هستند. موج شوك شرايط مرزي دوره yو  xهمچنين در دو راستاي 

گام زمـاني و   4000توسط اعمال يك سرعت ثابت به پيستون در مدت 

شود. در اين عد از متوقف كردن پيستون در اين زمان، توليد ميسپس ب

شـود و از يـك انتهـا بـه      ي موج شوك ايده آل تشكيل مـي روش جبهه

در  6كند و همچنين يـك مـوج انعكـاس   انتهاي ديگر نمونه پيشروي مي

كنـد. مـوج شـوك حاصـل بـه       يافته و حركت مـي  جهت مخالف توسعه

كه با سرعت ثابت طـول مـاده را    اي ي شوك صفحه ي يك جبهه وسيله

نظر گرفتن سرعت پيستون  شود، بنابراين با در كند مشخص مي طي مي

گردد كه يك موج شوك با سرعت مشاهده مي Up = 0.5 km/sبه مقدار 

ي شـوك يـك    گردد. جبههدر نمونه ايجاد مي Us = 2.27 km/sبيشينه 

كنـد و در   يپرش در خواص مكانيكي و ترمودينـاميكي مـاده ايجـاد م ـ   

كند. البته به علت اينكه پيستون بعـد از مـدتي    سراسر نمونه حركت مي

ي موج شوك در طي زمان كـاهش پيـدا   شود، سرعت جبههمتوقف مي

شد. روند  كند و از يك موج شوك، تبديل به يك موج صوتي خواهدمي

) مشـاهده كـرد كـه    3توان در شـكل (  شوك را مي پيشرفت جبهه موج

شوك و قسمتي كه  ي موجتفاوت جرم مخصوص بين جبههدهنده نشان

 هنوز موج به آن نرسيده، است.

                                                                                      
4- Lammps 
5- Sandia National Laboratories 
6- Rarefaction Wave 
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بـراي   1جعبـه كوچـك   25سازي بـه تعـداد    بندي جعبه شبيه تقسيم -2شكل 

    محاسبه پارامترهاي مورد نظر.

 
طرف نمونه به  تصاوير عبور موج شوك (بعد از ضربه پيستون) از يك -3شكل 

ب) مـوج شـوك در    .2psن مختلف. الف) نمونه در زمان انتهاي ديگر در سه زما

مـوج شـوك   ) (زمان متوقف شدن پيستون). ج 4psحال عبور از نمونه در زمان 

  .7psدر حال عبور از نمونه در زمان 

 چنـدين اجـرا بـا    بـا  مـدل  سـازي، شـبيه  عملكـرد  صحت ارزيابي براي

انجام شد و چنـدين سـرعت مـوج شـوك      پيستون متفاوت هاي سرعت

ي متفـاوت،   ها با تعداد ذرات و طول نمونـه  سازي توليد شد. تكرار شبيه

هاي به دست آمده با اين  دهد. داده رفتار مشابهي را براي ماده نشان مي

شده است. ايـن منحنـي بـراي هـر مـاده       نشان داده )4(روش در شكل 

دسـت آوردن منحنـي هوگونيـت     فرد است و منبعي براي بـه  منحصربه

شده و حالت انتهـاي بـه دسـت     ي بين حالت ابتدا تعيين هاست كه رابط

را  خوبي تطبيق نتايج .]25[دهد آمده حاصل از تراكم شوك را نشان مي

  دهد.مي نشان هوگونيت هاي تجربي منحنيداده با

                                                                                      
1- Bin 

 
  .)Up( ستونيپ سرعت بر حسب) Us( شوك موج سرعت -4شكل       

رود. در يك رژيم  كار مي اين منحني براي ساختن معادله حالت ماده به

  ي زير برقرار است: قوي شوك معمولاً رابطه

)10(  s pU c SU= +  

بينـي   ثابت هسـتند. نظريـه مكانيـك محـيط پيوسـته پـيش       Sو  Cكه 

هاي بسيار كوچـك پيسـتون، سـرعت     ي سرعت كند كه در محدوده مي

بنـابراين در  . ]26[سرعت صوت در ماده شوك نـزده برسـد   موج بايد به

 Sگر سرعت صوت اسـت. همچنـين پـارامتر     بيان C) ثابت 10ي ( رابطه

است. براي به دست آوردن سـرعت   5/2 تا 5/0ي  يك ثابت در محدوده

توان از رابطه خطي ميان سرعت موج شوك و  صوت در جامد آرگون مي

) كه با يـافتن عـرض از مبـدا (محـل     5سرعت پيستون بهره برد (شكل 

توان سرعت صوت  حني برون يابي شده با محور افقي) آن ميبرخورد من

  در جامد آرگون را به دست آورد.

 
خطي ميان سرعت موج شوك و سرعت پيستون  رابطه -5 شكل

 .(عرض از مبدا منحني نمايانگر سرعت صوت در جامد است)

كنـد كـه   تغييـر مـي   Us-Upاگر تبديل فاز اتفاق بيفتـد شـيب منحنـي    

تشخيص پديده تغيير فاز به كار رود. با تركيـب معـادلات   تواند براي  مي

تـوان  )، مي13تا  11 ه هايبقاي جرم، ممنتوم و انرژي (به ترتيب معادل

خواص ترموديناميكي بعد از عبور موج شوك را بر حسب خواص قبل از 

  .]27 [شوك به دست آورد عبور موج
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)11(  
0 1 p

s

U
V V

U

 
= − 

 

   

)12(  0 0 p sP P U Uρ= +   

)13(  ( )( )0 0

1

2
E P P V V= − −   

به ترتيب حجم، فشار، جرم مخصـوص و   E و  V ،P، ρدر معادلات فوق 

نمايانگر خـواص قبـل از عبـور مـوج      0انرژي دروني هستند كه انديس 

شوك است. پس از بررسـي اعتبـار مـدل ديناميـك مولكـولي چنـدين       

ي تـأثير حفـره در انتشـار     مولكولي، براي مطالعـه سازي ديناميك  شبيه

موج شوك در آرگون انجام شد. فرآيند تشكيل موج شـوك و تغييـرات   

ي شـوك بررسـي شـد.     خواص مكانيكي و ترموديناميكي پس از جبهـه 

  شده است. نتايج در بخش بعد ارائه

  نتايج و بحث -5

  ماده بالك -5-1

شوك در نمونـه، تغييـرات جـرم     قسمت، با توجه به انتشار موج ايندر 

مخصوص، دما، فشار، سرعت متوسط ذرات و تابع توزيع شـعاعي بـراي   

تغييـرات   )6شـوند. شـكل (  اي بالك (بدون وجود حفره)، ارائه مـي ماده

دهد. همان ) را نشان مي ρ0ρ/ جرم مخصوص به جرم مخصوص اوليه (

كند خصوص ابتدا افزايش پيدا ميشود مقدار جرم مطور كه مشاهده مي

) 6رسـد. شـكل (  ي خـود مـي  برابر مقدار اوليه 1.3به طوري كه تقريباً 

ي موج شـوك و هـم پيشـروي مـوج شـوك را در      تغييرات عرض جبهه

توجه است كه چون در مواجهه با موج مـافوق  دهد. قابلنمونه نشان مي

گيرد. از نمي صوت هستيم، چگالي در جلوي موج شوك تحت تأثير قرار

طرفي چون انرژي موج شوك در حال كاهش است، مقدار پيك در حال 

 Å 150كاهش و عرض آن در حـال گسـترش اسـت. حـدوداً در فاصـله      

مقدار نسبت چگالي از يك كمتر شده است كه به علت انتشـار مـوج رو   

شود و به عقب است كه باعث زوال قدرت موج شوك با گذشت زمان مي

 كند.را تبديل به يك موج صوتي ميدر نهايت آن 

شـوك در نمونـه نشـان     تغييرات دما را بر حسب انتشار موج )7شكل (

بـا   5Kشود مقدار دمـا در نمونـه از   دهد، همان طور كه مشاهده ميمي

  رسد.مي Tmax = 160 Kيافته و به مقدار پيك عبور موج شوك افزايش

 
  .مختلف هاي زمان رد Z يراستا امتداد در يچگال عيتوز -6شكل 

يابد كـه علـت آن همـان    اين پيك با پيشروي موج به تدريج كاهش مي

رو  طور كه ذكر گرديد به دليل كاهش قدرت موج و انتشار مـوج عقـب  

همچنين مقدار دما در پس از عبور شـوك در مـاده بـه محـدوده      است.

كلـوين رسـيده اسـت. لازم بـه ذكـر اسـت كـه بـراي          70تا  50دمايي 

هاي هر ناحيـه كـه سـرعت    دما، از ميانگين انرژي جنبشي اتم محاسبه

  مركز جرم از آن كاسته شده است، استفاده گرديده است.

 
  .مختلف هاي زمان در Z يراستا در دما عيتوز -7شكل 

شوك در نمونـه نشـان    تغييرات فشار را بر حسب انتشار موج )8شكل (

رسيدن حداكثر شوك باعث  دهد. همان طور كه مشخص است موجمي

شود. اين مقـدار، هماننـد آنچـه    در نمونه مي MPa 2126فشار به مقدار 

يابـد بـا ايـن    شوك كـاهش مـي   براي دما مشاهده شد، با پيشروي موج

تفاوت كه مقدار فشار پس از عبور شوك بـرخلاف نمـودار دمـا كـاهش     

 يابد كه به دليل ايجاد فضاي باز ناگهـاني، در پشـت  اي مي ملاحظه قابل

 شوك است. 

در انتهاي  14.4ps گردد كه منحني فشار در زمانهمچنين مشاهده مي

رفته از يك موج شوك به يك مـوج صـوتي در   نمونه عريض شده و رفته

يافتـه  در يك ماده منفجره واقعي، دما و فشار افزايش حال تبديل است.

در اثر عبور موج شوك باعث آغازگري واكنش شيميايي شده كه منجـر  

  گردد.سازي انرژي ميانفجار و آزاد به

 
  .مختلف هاي زمان در Z يراستا در فشار عيتوز -8شكل 
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نمودار سرعت متوسط ذرات در راستاي انتشـار مـوج شـوك     )9شكل (

ي پس از عبور موج بلورنشان داده شده است. به منظور بررسي ساختار 

شـوك در   شوك نمودار تابع توزيع شعاعي در قبل و بعد از عبـور مـوج  

نشان داده شده است. اين نمودار بيانگر آن است كـه   )10نمودار شكل (

پس از عبور موج شوك ماده ساختار شبكه منظم خود را از دسـت داده  

 است.

 
سرعت متوسط ذرات در راستاي انتشـار مـوج شـوك در موقعيـت و      -9 شكل

  هاي مختلف زمان

 
  قبل و بعد از عبور موج شوكنمودار تابع توزيع شعاعي آرگون در  -10 شكل

  تأثير حفره -5-2

  سايز حفره -5-2-1

ها در ميزان افزايش دمـاي ناشـي از    در اين بخش به بررسي تأثير حفره

حفـره   Z = 150 Åشود. براي اين منظور در موقعيت  شوك پرداخته مي

ايجاد كـرده و مجـدداً نمونـه را تحـت      D = 1, 2, 3& 4 nmبه قطرهاي 

 12). شـكل  11دهـيم (شـكل    قرار مي Up = 0.5 km/sسرعت پيستون 

را  D = 4 nm نتايج توزيع دما بر حسب انتشار شوك بـراي قطـر حفـره   

 277 دما به مقـدار  8psبينيم در زمان  دهد، همان طور كه مي نشان مي

K  مشـخص اسـت در    )7يابـد. همـان طـور كـه از شـكل (      افزايش مـي

وجود ندارد دما تقريباً برابر آنگستروم در حالتي كه حفره  150موقعيت 

ــه در حــالتي كــه داراي حفــره  140  4ي  كلــوين اســت. بنــابراين نمون

كنـد. همچنـين    كلويني را تجربه مي 135نانومتري است افزايش دماي 

ميزان افزايش دما با افـزايش قطـر حفـره را بـه تصـوير       )13در شكل (

ر حفـره،  ي اين موضوع است كـه بـا افـزايش قط ـ    دهنده كشيده و نشان

گردد. اين ميـزان افـزايش دمـا ناشـي از برخـورد       افزايش دما بيشتر مي

  ها با ديواره حفره است. ها و برخورد آن شديد شوك و سرعت گرفتن اتم

 
  .حفره تيموقع با نمونه بعدي سه ينما -11شكل         

 
  nm 4.قطر با حفره با نمونه در Z يراستا در دما عيتوز -12شكل 

 
  .حفره قطر شيافزا بر حسب بيشينه يدما -13شكل 
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  تأثير سايز حفره در آستانه آغازگري -5-2-2

براي بررسي تأثير حفره بر كاهش آستانه آغازگري چندين اجرا گذاشته 

شد. با توجه به توضيح بخش قبلي متوجه شديم كه؛ بـا افـزايش شـعاع    

گردد و اين امر خـود موجـب    ميحفره، نقاط داغ در داخل جسم ايجاد 

شـود، در نتيجـه تـأثير بـه سـزايي در       فعال شدن واكنش شيميايي مي

كاهش آستانه آغازگري دارد. براي بهتـر نشـان دادن ايـن امـر، مـا بـه       

را داديم و با ايجاد حفره و افزايش شـعاع   Up = 2 km/sپيستون سرعت 

دون حفره اسـت را  آن ميزان افزايش دما را نسبت به حالتي كه نمونه ب

باشد كه با افزايش قطر  مي ) مبين اين پديده14كرديم. شكل (محاسبه 

توان با سرعت پيستون كمتر به همـان افـزايش دمـاي مـاده      حفره، مي

  بدون حفره دست پيدا كرد.

 
  .حفره قطر شيافزا اثر در يآغازگر آستانه كاهش -14شكل 

  در دماي بيشينه تأثير هندسه حفره بر ميزان تغييرات -5-2-3

به منظور بررسي هندسه حفره بر ميزان تغييرات در دماي بيشينه، سـه  

گون افقـي و عمـودي بـا حجـم يكسـان       حفره با هندسه كروي، بيضي

(مطابق جدول يك) در نمونه ايجاد كرديم. حال در اين قسمت با بزرگ 

 Up سازي و تحريك كردن نمونه با سرعت پيستون  ي شبيهكردن جعبه

 = 0.5 km/s   در موقعيـت  15نمودار توزيع دما را رسم كـرديم (شـكل .(

باشـد،   حفره، افزايش دمايي نسبت به حالتي كه نمونه بدون حفـره مـي  

ميزان افزايش دما در موقعيت حفره را با توجه  )16مشاهده شد. شكل (

به هندسه حفره ايجادشده در نمونه، نمايش داده شده است. همان طور 

كنيد، حفره با هندسه بيضي گون عمودي داراي افزايش  ميكه مشاهده 

  را است.  300Kدماي 

 
 .نماي از موقعيت حفره بيضي گون -15 شكل

 .ي حفره كروي و بيضي گون افقي و عمودي اطلاعات هندسه -1 لجدو

)  نمونه )a nm 
  

( )b nm  
( )c nm  3( )V nm  

  0  0  0  0  بدون حفره

  7352/243  87/3  87/3  87/3  حفره كروي

حفره بيضي 

  گون افقي
5/3  5/3  75/4  7352/243  

حفره بيضي 

  گون عمودي
75/4  5/3  5/3  7352/243  

 
 .ي بيشينه ايجادشده بر اساس هندسه حفرهمقايسه دما -16 شكل

  گيرينتيجه -6

سازي ديناميك مولكولي، انتشـار شـوك در    در اين مقاله به كمك شبيه

هاي افزايش دما، فشار  يك جسم جامد مورد مطالعه قرارگرفته و منحني

و چگالي را محاسبه شده است. همچنين نشان داده شد كه وجود حفره 

گردد. براي نمونه،  در حـالتي كـه    ا در جامد ميباعث افزايش بيشتر دم

 135نـانومتر بـود افـزايش دمـاي      4ي كروي با قطر  جامد داراي حفره

كلوين را نسبت به حالت بدون نقص تجربه كـرد. همچنـين نشـان داده    

شد كه اين ميزان افزايش دما نسبت مستقيمي با قطـر حفـره دارد بـه    

گردد  زان افزايش دما بيش تر مينحوي كه با افزايش حجم حفره اين مي

توانـد در كـاهش    و همچنين مشاهده شد كه افـزايش قطـر حفـره مـي    

آستانه آغازگري تأثير بسزايي داشـته باشـد بـه نحـوي كـه بـا سـرعت        

تحريك پيستون كمتري به همان ميزان افـزايش دمـا در نمونـه دسـت     

پيدا كرد و همچنين مشاهده شد كه هندسـه بيضـي گـون عمـودي در     

يجاد افزايش دمايي ايجادشده در نمونه عملكرد بهتري را از خود نشان ا

هايي و به تبع آن وقوع نقاط داغ در  دهد. بنابراين ايجاد چنين حفره مي

  تواند در كاربردهاي مختلف موج شوك موثر باشد.   ماده، مي
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