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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

با  کربید سیلیکون C3 ساختار یکیمخواص مکانیکی و ترمودینا ۀمحاسب
  تابعی چگالی ۀنظریاستفاده از دینامیک مولکولی و 

  مهدي آقایی، عبدالحمید مینوچهر، یاري زادهم اله، قاسایمان پیوسته، احمد رضایی

 اي، دانشگاه شهید بهشتی، تهران، ایرانمهندسی هسته ةدانشکد

  30/07/1397پذیرش:    05/04/1397: ینهائ یرایشو   14/01/1397دریافت: 
  دهیچک

 یعاکثر صنا ياب براجذ یاربس یکسرام یک یمیایی،و ش ینامیکیترمود یزیکی،ف یکی،العاده مکانخاطر خواص فوقبه کربید سیلیکون
 یولمولک ینامیکد هايسازيیهبا استفاده از شب یلیکونس یدکرب C3ساختار  ینامیکیو ترمود یکیخواص مکان پژوهش یندر ا است.
 تجربی موجود یجنتا ت باجهت صحمحاسبه و بالا  يدر دما و فشارها تقریب شیب تعمیم یافتهبر  یمبتن یچگال یتابع ۀیو نظر

است. نتایج  و واشیشتا صورت گرفته ترسوفهاي بین اتمی با استفاده از پتانسیللکولی ومیک ممحاسبات دیناشده است.  یسهمقا
کربید  کییخواص مکاننظر دارند.  سازي ساختارهاي موردسازي دلالت بر این دارد که هر دو پتانسیل قابلیت بالایی در بهینهشبیه

 یبترتهبیط و فشار و دماي بالا ر دما و فشار محدو ضریب پواسون  یو برش یانگ، حجمیمدول ، کشسانیب ضرایشامل  سیلیکون
 یتجرب ریبا مقاد خوبی یاربس یخوانهم شده که نشان از ترسوف محاسبه یلپتانساستفاده از با ین کلو 1000و  یگاپاسگالگ 50تا 

 یبضر، ابتث و فشار در حجم یژهو ییگرما یتظرفاز قبیل دماي ذوب، دماي دیباي،  کربید سیلیکونخواص ترمودینامیکی  .دارند
ی محاسبه چگال یعتاب ۀیو نظر یمولکول ینامیکدیی در فشار محیط و فشار بالا نیز با استفاده از رسانش گرما یبضری، و انبساط خط

  شدند. 

یخواص مکانیکی و ترمودینامیک ،دما و فشار بالا ،تابعی چگالی ۀنظری ،یمولکولدینامیک  ،کربید سیلیکون واژگان:دیکل

  مقدمه
 توسط 1890طور اتفاقی در سال به کربید سیلیکون   

یکی از دستیاران توماس ادیسون کشف  1وارد آکسوناد
شد. این کشف زمانی اتفاق افتاد که او در حال 

این  ابتدا بر ويهایی بر روي سنتز الماس بود. آزمایش

                                                   

 

 مسئول سندهینو: .comyahoo@g_alahyarizadeh 
1 Edward G. Acheson 
2 carborundum 

جدید ترکیبی از کربن و آلومینیوم  ةتصور بود که ماد
موجود در خاك رس است و این تصور موجب شد تا 

ري کند. گذانام 2جدید را کربورندوم ةآکسون ماد
هاي مختلفی ساخته روشبه کربید سیلیکونامروزه 

جامد بین ترین آن واکنش حالتشود که متداولمی
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سیلیسی و کک نفتی (کربن) در دماي بالاي کوره  ۀماس
  .]1[ همراه با قوس الکتریکی است

ست. رسانا با پیوند کووالانسی انیم یک کربید سیلیکون
 سیلیکون با چهار اتم کربنهر اتم  ،ساختمان بلوریندر 

 کربید. ساختارهاي فراوانی از کندمیپیوند برقرار 
 شوندیمنامیده نیز  1چندگونهوجود دارد که  سیلیکون

 اً عمولم کربید سیلیکونبلورین ي مختلف ساختارها. ]2[
 2ی و رامبوهدرالوجهششي مکعبی، هاصورتبه

از  هاآني انواع گذارنامبراي  رونیا ازوجود دارند. 
. شودمیاستفاده بلورین حرف اول این ساختارهاي 

 "C"نوع هاي مکعبی بهکربید سیلیکونبراي مثال انواع 
. این اندشدهمعروف  "H"نوع ها بهیوجهششو انواع 

 هاي سیلیکون وهاي مختلف لایهیتوالاز  ساختارها
 نکهیا با. ]1[ شوندکربن بر روي یکدیگر ایجاد می

ي مختلف براي ساختارهانوع از  240تاکنون بیش از 
 اهآن نیترمهماست اما  شدهییشناسا کربید سیلیکون

 H6و  C3 ،H4که در صنعت کاربرد دارند سه ساختار 
شکل مکعبی و دو ساختار باشند. ساختار اولی بهیم

وجهی هستند. گفتنی است که شش صورتبه دیگر
 به آلفا H6و ساختار  3یا زینک بلند )β(به  C3ساختار 

)α( 3[ باشندمی نیز معروف[. 

 خاطر خواصبه کربید سیلیکونهاي مختلف ساختار
یمیایی، شالعاده مکانیکی، فیزیکی، ترمودینامیکی و فوق

 .]34[ یک سرامیک بسیار جذاب براي اکثر صنایع است
 ، سرعتکربید سیلیکونهاي تحرك بالاي الکترون

                                                   

 

1 Polytype 
2 rombohedral 
3 zinc-blende 

یب ها و ضرپیوندزیاد  ۀهمراه فاصلرانش اشباع به
آن باعث شده است تا  ةالعادهدایت گرمایی فوق

یی که در دما، فشار و هاستمیسعملکرد و کارایی آن در 
ید کرببه چشم آید.  شتریبکنند بالا کار می بسامد

همچنین توانسته است در صنایع الکترونیکی  سیلیکون
 .]4-8[ و اپتیکی جایگاه محکمی براي خود ایجاد کند

سیلیکون و  يبالا 4هاي پیوندعلت این خواص انرژي
 یرساناینیمها طور مجزا است که ترکیب آنکربن به

ه سازد. این ترکیب گزینعیب و نقص میمستحکم و بی
دما  هایی است که در شرایطراي سیستمبسیار مناسبی ب

 هم کربید سیلیکونکنند. و فشاري سخت کار می
 در 5عنوان ماده پوششیعنوان ماده اصلی و هم بهبه

ی در برابر تشعشع یک مقاومتشود. صنعت استفاده می
 سانانیمه رهایی است که توجهات به این دیگر از ویژگی

خود جلب کرده به هوافضااي و ي هستههاصنعترا در 
   .]9[ است

انواع  هاي اخیر مطالعات فراوانی بر رويدر دهه
کربید مکانیکی و ترمودینامیکی  ساختارها، خواص

 ه استشدانجامو عملی  نظريصورت ، بهسیلیکون
جامعی  ۀگونه مطالعاما تاکنون هیچ .]5،6،8و 17-10[

در دما  یلیکونس یدکرب C3ساختار بر روي تمام خواص 
طور کامل با مقادیر تجربی مقایسه و فشارهاي بالا که به

  انجام نگرفته است. ،دنده باشش
ربید کدست آوردن خواص مکانیکی و ترمودینامیکی به

ازمند ین و نیز رفتار آن در فشار و دماي بالا، سیلیکون

4 Bonding Energy 
5 Coating 
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بر  ها علاوهیشآزماین ا هاي متعددي است.یشآزما
رو نیازا د.نباشیمینه نیز پرهزصرف زمان زیاد، بسیار 

 سازيیهشبي هاروشکه در سرتاسر جهان از  گونههمان
لکولی وهمچون دینامیک م کامپیوتري متعددي
دست آوردن خواص مواد براي به کلاسیکی و کوانتومی

ز این پژوهش نی در شود،یمدر شرایط مختلف استفاده 
هاي مولکولی در قالب سازيیهشببا استفاده از 

 2چگالی یتابع ۀنظری و 1دینامیک مولکولی هايروش
بررسی به) GGA( تقریب شیب تعمیم یافته ی برنمبت

 یدکرب C3ساختار خواص مکانیکی و ترمودینامیکی 

 است. شدهبالا پرداختهدر دما و فشارهاي  یلیکونس
 ينظرآمده جهت صحت نتایج دستین نتایج بههمچن

آمده از شرایط دستموجود و به نظريبا اطلاعات 
  .استآزمایشگاهی مقایسه شده 

  روش محاسبات
 ۀیبر نظر یمبتن کوآنتومیپژوهش از روش  یندر ا   

 ینامیکد ۀیبر پا یکو روش کلاس یچگال یتابع
 استفاده شده است. يسازیهشب يبرا یمولکول

و  3مپسکد لبا استفاده از سازي دینامیک مولکولی شبیه
 4ستپک کد وسیلۀهبتابعی چگالی  ۀسازي نظریشبیه

براي اعمال هرگونه عملیات انجام گرفته است. 
ین ب یک پتانسیلسازي در دینامیک مولکولی، بهبیهش

ها نیاز است. ي نیروي بین اتمبرقراربراي  اتمی

                                                   

 

1 Molecular dynamics (MD) 
2 Density functional theory(DFT) 
3 Lampps 
4 CASTEP 

براي  استفاده مورد بین اتمی هايترین پتانسیلمعروف
و  ]18[ هاي تروسوفسیلیکون و کربن، پتانسیل

ین پژوهش از پتانسیل ا در .باشندمی ]8[ واشیشتا
بهینه کردن ساختارها و سوف براي وو ترواشیشتا 

   شده است.خواص مورد نظر استفاده ۀمحاسب
ربید کبات، ساختار مکعبی براي بالا بردن دقت محاس

یک شده و در راستاهاي مختلف تکرار  سیلیکون
 ايهبه پارامتر یاختهابر  ةگردد. اندازایجاد می 5یاختهابر

 عنوان نمونه،هب .بستگی داردمورد نظر براي محاسبه 
از قبیل خواص ماده  عمومی خواص ۀبراي محاسب

خواص ساختاري مانند ثوابت شبکه و همچنین 
 يهاتعداد اتمو ) 4×4×4(ا ابعاد ب ايیاخته، ابر مکانیکی

خی بر ۀبراي محاسب. با این حال، کندکفایت می 4096
خواص دیگر مانند ضریب رسانش گرمایی نیاز به ابر 

ساختار  1شکل مراتب بزرگتر است.با ابعاد به ايیاخته
 تکرار شده کربید سیلیکون مکعبی در محیط کد لمپس

کمک رابط گرافیکی به شکلین ا دهد.نشان می را
6VMD از این ساختار تکرار  ست.ا درآمدهنمایش به

حاسبات دینامیک مولکولی استفاده شده براي ادامه م
  شده است.

5 Super cell 
 
6Visual Molecular Dynamics  
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  الف

   

  ب

 ابریاخته ب:کربید سیلیکون،  C3اولیه بلور ساختار  ۀیاخت الف: .1شکل
 .کربید سیلیکون یمکعب ساختار از شده تکرار

در دینامیک  کشسانیدست آوردن خواص براي به
نیروهاي تحت  شده مولکولی، ساختارهاي بهینه

از  میزان پایینکششی و فشاري با یک ةمعکوس شوند
در این پژوهش ساختارهاي  .شوندیمکرنش قرار داده 

 اندازههبتحت تأثیر کرنشی  کربید سیلیکوناز  موردنظر
 .رندیگیمازاي هر فمتوثانیه قرار نانومتر به 002/0

کرنش سه مرتبه معکوس شده تا  جادکنندهیایروهاي ن
تأثیر  و هم تحتتحت تأثیر نیروهاي فشاري  سیستم هم

این قرار بگیرد. تانسور تنش مربوط بهنیروهاي کششی 
 ،هاکرنشاین تنش و و با توجه به شدهمحاسبه هاکرنش

  گردد.محاسبه می کشسانییس خواص ماتر

1            

1 1

2 2
11 16

3 3

4 4
61 66

5 5

6 6

C C

C C

 
 
 
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 

   
   
                 

    
      
   


  


   

 عبیبراي ساختارهاي مک کشسانیترین خواص مهم
11C، 12C، 44C یکیمکانخواص دیگر  ، کههستند 

 برشی، ،حجمی ازجمله مدول هاي یانگ، ساختار
این  لهیوسبهپذیري نیز و ضریب انعطاف پوسانیب ضر

 شوندمحاسبه می 4 تا 2ضرایب همانند معادلات 
]11،19[.  

11 12
1 (C 2C )
3

B                                 2 

11 12 44
1 (C 3 )
5

G C C                        3 

2
3
12(B G)
3

B G






 , 9

31

BY B
G




            4 

ماي د ۀدر این پژوهش از دینامیک مولکولی براي محاسب
 تفادهاسنیز نظر  مورد کربید سیلیکونذوب ساختارهاي 

خوانی خوب نتایج علت این اتفاق هم. شده است
بر معتهاي شده با نتایج تجربی و نیز پژوهشحاصل
 ۀبراي محاسب. ]8،33 [است نهیزمدر این  گرفتهانجام

ت. شده اس ذوب از پتانسیل واشیشتا استفاده ۀنقط
برخی  ۀیل واشیشتا توانایی بسیار خوبی در محاسبپتانس

هاي گوناگونی . روش]8 [دارد یاز خواص ترمودینامیک
هاي از روش. دماي ذوب وجود دارد ۀبراي محاسب
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، روش 1روش ساندویچتوان بهمی نهیزممعروف در این 
این  ۀس هر و روش هنگرد اشاره کرد. 2سطوح متحرك

 در .]20[ یکدیگر هستندطور تقریبی شبیه بهها بهروش
ذوب  ۀنقط ۀاین پژوهش از روش هنگرد براي محاسب

است که  صورتنیبدشده است. روش کار  استفاده
ط دماي محیها در دماي نزدیک بهسیستم متشکل از اتم

 ي این کار از یکبرا شوند.تعادل رسانده و بهینه میبه
. پس از تعادل رسانی، شودیمفشار استفاده -هنگرد دما

دماي هفشار ب-سیستم با استفاده از یک هنگرد دیگر دما
 .رسدیمتعادل و مجدد به شودیماندکی بالاتر برده 

 ةاندازبهفشار، دما را -با یک هنگرد دیگر دما سپس
اتم ازاي هرو میزان انرژي کل سیستم به بالابردهزیادي 

جهش در انرژي  هرگونهشود. در هر دما محاسبه می
 ۀب. براي محاساستتغییر فاز در شبکه  ةدهندکل، نشان

 4096از تعداد  یلیکونس یدکرب C3ساختار دماي ذوب 
صورت مرزي نیز به طیشراشده است. اتم استفاده

 .مفروض شده است ايدوره

 یابعت ۀگرمایی ویژه از روش نظری تیظرف ۀي محاسببرا
 آن عدم توانایی روششده است که علت چگالی استفاده

 ،استدینامیک مولکولی در ارائه پاسخ مناسب 
اي که نتایج حاصل با پتانسیل واشیشتا داراي گونهبه

 200درصد خطا و با پتانسیل ترسوف داراي  100
 .باشندمی درصد خطا

  ود:شصورت زیر نوشته میکلوین به 0آنتالپی در دماي 

                                                   

 

1 Sandwich method 
2 moving interface method 

(P, V) E(V) VP(V)H    5                      

دهنده انرژي کل سیستم است نشان E(V) بالا ۀدر رابط
حجم  Vگردد. محاسبه می GGAکه توسط تقریب 

فشار سیستم در حجم  ةدهند نشان P(V)سیستم و 
ي اینکه آنتالپی سیستم در دمایی برا نظر است. مورد

 ماهنگهشبه مدل بالاتر از صفر محاسبه شود از تقریب
که مفهوم اساسی آن جایگزینی  شودمی استفاده 3دیباي

 الذ تابع موج است. بسامدبا مربع  4تابع چگالی حالت
شکل زیر اصلاح به 15ةمطابق با مرجع شمار 5ۀمعادل

  شود:می

*(V;P,T) E(V) VP(V) A ( (V),T)vibG    6      

و سمت راست انرژي کل سیستم  دراول  ۀکه جمل
ت ارتعاشات شبکه در انرژي کل است دوم اثرا ۀجمل

  :]15[ شودبیان می معادلات زیر صورتکه به

7           
(V)/

3

3
0

A ( (V),T)
9 (V) (V)3ln(1 e ) D( )
8 T

3(y)
1

(V)

vib B

T

y

x

nk T

T

xD
y e

y
T





 





 

     







 

دماي دیباي است که تابعی از  θ(V)، 7در معادلات
محاسبه  8ةمعادلات شمارصورت باشد و بهحجم می

  .]15[ شودمی

3 Quasiharmonic Debye model 
4 Density of state(DOS) 
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1
2 .5 3

1
1 33 3

2 2

(V) 6 ( )

2(1 ) (1 )( ) 3 2
3(1 2 ) 3(1 )

s

B

Bh V n f
k M

f

  

 


 



   

  
                     8    

 Bو  جرم مولی Mضریب پوسان،  σ، 8در معادلات
زیر محاسبه  ۀاست که از رابط دررویب حجمیمدول 

  :]15[ شودمی

2 *

2
( ; , )( , ) [ ( ) ], ( , )

(1 )

ln( ( ))-
ln( )

T
eq

s T

G V pTB pT V pT V pTV
B B T

d V
d V










 



              9 

پارامتر  γضریب انبساط خطی و  α، 9در معادلات
 .است 5گرونیسن

حاصل  10ۀنهایت ظرفیت گرمایی ویژه از معادل در
 :]15[ شودمی

4 312 ( / (D))
5v BC Nk T 

     01               

 θ(D)  15[ نیز دماي دیباي است 10در معادله[.  

دست هب 11ۀفشار ثابت از معادل ظرفیت گرمایی ویژه در
 .]21[ آیدمی

2(T) (T) 9TVB(T) (T)P VC C   11                   

                                                   

 

5 Gruneisen parameter 

 ۀضریب انبساط خطی با استفاده از نظری ۀبراي محاسب
استفاده شده است  هماهنگتقریب شبه تابع چگالی از
 طور کامل توضیح داده شد.هاي قبلی بهکه در قسمت

 با خطی است، انبساطضریب  ۀکار همانند محاسب ةیوش
این تفاوت که در اینجا از پارامتر گرونیسن کمک گرفته 

یب انبساط خطی را به ضر شود. پارامتر گرونیسن،می
و از طریق  دهدارتباط می حجمیگرماي ویژه و مدول 

این ارتباط، ضریب انبساط خطی با دقت مناسبی 
  شود.محاسبه می

0

(T)1
3 3 V

ln( (V))
ln(V)

V
lin

CV
T B

d
d







 



 
 12                           

گرماي ویژه در  vC، پارامتر گرونیسن  γ ،12ۀدر معادل
حجم سلول واحد  Vو  حجمیمدول  Bحجم ثابت، 
  .نظر است ساختار مورد

پارامتر پایانی محاسبه شده در این پژوهش ضریب 
نوان عضریب رسانش گرمایی به رسانش گرمایی است.

طول گرمایی، به شیب تغییرات دما نسبت به نسبت شار
شود. در این پژوهش براي بررسی این تعریف می

هاي مبتنی بر دینامیک پارامتر ترمودینامیکی از روش
. شده است مولکولی و پتانسیل واشیشتا استفاده

ضریب رسانش  ۀهاي متفاوتی براي محاسبروش
که  داردگرمایی با استفاده از دینامیک مولکولی وجود 

امیک دین تعادلیروش غیرتوان بهها میاز معتبرترین آن
کرد. شرایط مرزي براي محاسبات  اشاره 6مولکولی

6 None Equilibrium Molecular Dynamic(NEMD) 
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یب ضر شده است.اي انتخابصورت دورهمربوطه به
صورت زیر محاسبه رسانش گرمایی از قانون فوریه به

  .]22[ شودمی

13                                  
.

jK T A
L

 



   

سطح مقطع عبور شار  Aشار گرمایی،  J ،13ۀدر رابط 
௱்و 

௱௅
راي ب شود.طول تعریف مییرات دما بهشیب تغی 
گیري ضریب رسانش گرمایی ابتدا لازم است شار اندازه

بایست جعبه گرمایی محاسبه شود، در این حالت می
لایه تقسیم  20حداقل نظر به سازي در راستاي موردشبیه
آخر داراي  ۀاول داراي کمترین دما و لای ۀکه لای شود

 هر گام در گرمایی). چاهو چشمه ( بیشترین دما باشد
اول و  ۀدماي لایهاي میانی نسبت بهي لایهدما زمانی،

عادل تنهایت به سازي تغییر کرده و درآخر جعبه شبیه
این حین همچنین میزان شارش گرما نیز  در .رسدیم

 ودشوات محاسبه می برحسبسازي در تمام مدت شبیه
ضریب رسانش گرمایی تکرار  ۀ. در محاسب]22،23[

شده در نظر گرفته 4×4×100صورت ي واحد بههایاخته
علت اینکه قرار است ضریب رسانش گرمایی به است.

 هاختهیاین باید تکرار بنابرا محاسبه شود، zدر راستاي 

دن تعادل رسیرا در این راستا افزایش داده تا فرایند به
پذیرد. هر گام زمانی نیز براي دمایی بهتر صورت 

راي سازي بفمتوثانیه و تمام مدت شبیه1تعادل رسانی به
چنین از شده است. همثانیه در نظر گرفته 20سیستم 

سازي ها براي شبیهاي در تمام جهتشرایط مرزي دوره
  شده است.استفاده

  نتایج
از  کردن ساختار نهیبهگونه که بیان گردید براي همان   

 شدهاستفاده ]8[ و واشیشتا ]18[ ترسوفهاي پتانسیل
سازي را با توان دقت این بهینهمی 1است. در جدول

در  گرفتههاي انجامنتایج آزمایشگاهی یا دیگر پژوهش
ي، این سازنتایج بهینه ۀمقایسه کرد. از مقایس نهیزماین 

شود که هر دو پتانسیل قابلیت بالایی نتیجه حاصل می
ن تریینهبهنظر دارند.  سازي ساختارهاي مورددر بهینه

حالت انرژي و ثابت شبکه در هر دو پتانسیل، مقادیري 
ل دو پتانسی یکدیگر هستند، پس هرنزدیک به کاملاً

بکه و دست آوردن ثابت شهیکسانی در ب تقریباً قابلیت
انرژي هم بستگی دارند با این تفاوت که پتانسیل 

ربوطه را در زمان کمتري انجام ترسوف محاسبات م
.دهدمی

   .یتجرب جینتا با سهیمقا و هاي ترسوف و واشیشتابا استفاده از پتانسیل کربید سیلیکون ه برايشد يسازنهیبه ریمقاد .1جدول

 یاختهحجم 
  )3Åواحد (

  یچگال
)3gr/cm(  

 یبستگهم انرژي
(eV/atom) 

 aثابت شبکه 
)Å(  

  ساختار پتانسیل

  C3  ترسوف 4/36 6/34- 3/2148 82/84

  واشیشتا 4/36 6/34- 3/2147 82/77

82/88c 3/217a -6/34a 4/36a تجربی  

]8[a       ]13[c  
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شده در فشار و دماهاي بالا براي ساختارهاي بهینهاین از 
 .شده است دن خواص مکانیکی استفادهآور دستبه

استحکام هر ماده، یک خاصیت کلیدي از آن ماده است 
را که رفتار آن ماده تحت تأثیر نیروهاي خارجی 

. پاسخی که ساختار هر ماده به نیروهاي کندتوصیف می
شناخته  کشسانیص عنوان خوادهد بهخارجی می

 کربید سیلیکونخواص مکانیکی  2در جدول .شودمی
 بهمحاسکه با پتانسیل ترسوف  در دما و فشار محیط

، آورده شده و با مقادیر تجربی مقایسه شده اندشده
با  شدهمحاسبهخوانی بسیار خوب نتایج است. هم

مقادیر تجربی بیانگر دقت خوب روش دینامیک 
نتایج سوف است. با توجه بهتر مولکولی و پتانسیل

 ، یانگحجمیمدول  یلیکونس یدکرب C3ساختار ، 2جدول
انگر که این خود بی دهندیمو برشی بسیار بالایی را ارائه 

  .است کربید سیلیکونسختی بسیار بالاي 

 .همراه نتایج تجربیمحاسبه شده توسط دینامیک مولکولی و پتانسیل ترسوف به در دما و فشار محیط کربید سیلیکونخواص مکانیکی  .2جدول

ضریب 
  پوسان

 مدول یانگ

)GPa(  
 مدول برشی

)GPa(  
 حجمیمدول 

(GPa)  
C44(GPa) C12 (GPa) C11 

(GPa) 
  

  ترسوف 85/377 25/141 83/236  14/221 189  92/300 0/27

0/267 b 314 g 

649 g-469 h 

124 b 

192 d 

225 b 150-256 b 142 b 390b تجربی  

g 3 1 2( )E B         b[8]         h[17]        d[24]                  

خواص مکانیکی در  ۀمنظور بررسی صحت محاسببه
در  یلیکونس یدکرب C3ساختار  حجمیفشار بالا، مدول 
محاسبه و با مقادیر تجربی مقایسه شده  بعضی از فشارها

 C3ساختار  حجمیبیانگر مدول  3ةجدول شمار است.

 شده توسط دینامیک مولکولیمحاسبه یلیکونس یدکرب

 که در برخی از فشارها محاسبه و با مقادیر تجربی است
 3نتایج جدول ۀمقایسه شده است. از مقایس ]13[

 ئهدر ارادقت بالاي روش دینامیک مولکولی توان بهمی
.بردفشارهاي بالا پییج مناسب در نتا
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 .شده توسط دینامیک مولکولی با مقادیر تجربی در فشار بالامحاسبه حجمیمقایسه مدول  .3جدول

 فشار

(GPa) 

ثابت شبکه 
(A) 

 حجمیمدول 
 (GPa)تجربی

دینامیک  حجمیمدول 
 (GPa)مولکولی

0/2 4/36 225(±5) a 221 

2/2 4/35 232(±16) a 222  

6/65 4/32 235(±13) a 237 

16/50 4/26 264(±12) a 256 

26/7 4/22 304(±16) a 296 

35/5 4/18 355(±19) a 340 

45/5 4/14 370(±13) a 369 

 

a[13]

 C3ساختار  کشسانیروند تغییرات ثوابت  2لشکدر 

 کشسانیرسم شده است. ثوابت  یلیکونس یدکرب
این  در .یابندیمافزایش  صورت تقریباً خطی با فشاربه

شیب کمتري نسبت دیگر ثوابت  44Cمیان با اینکه 
دارد، اما همچنان شیب صعودي دارد، گفتنی  کشسانی

شیب نزولی پیدا  44Cاست زمانی که در اثر اعمال فشار 
در  ]5[ کند، ساختار مورد نظر با توجه به معیار بورنمی

  .رودو متلاشی شدن پیش می مکانیکی جهت ناپایداري
  .فشار به نسبت C3 کربید سیلیکون کشسانی مدول راتییتغ .2شکل

 یلیکونس یدکرب C3ساختار  کشسانی ضریب تغییرات

 مقایسه براي. است شدهترسیم 3شکل در دما به نسبت
 مدول طیخ تغییرات شیب تجربی، نتایج با نتایج این

 تجربی منبع کشسانی مدول تغییرات شیب با کشسانی
 مقایسه از. شده است مقایسه 4جدول در موجود ]25[

 نسبتاً  خوانیهمبه توانمی ،4شماره جدول در شدهانجام
. بردیپ تجربی نتایج با مولکولی دینامیک نتایج خوب
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 جادای نتایج در زیادي تغییر نیز اندك اختلاف میزان
 .کندنمی

   .دما به نسبت C3کربید سیلیکون کشسانی مدول راتییتغ .3شکل

 در C3کربید سیلیکون کشسانی مدول راتییتغ بیش سهیمقا .4جدول
  .یتجرب جینتا با یمولکول کینامید

    شیب دینامیک مولکولی  شیب تجربی

-0/025 -0/032 C11 

-0/007 -0/0013 C12 

-0/011 -0/019 C44 

 

در  C3 کربید سیلیکون، براي حجمیمدول  4شکل در
 1000گیگاپاسگال و  50 ترتیب تافشار و دماي بالا به

با افزایش فشار مدول  است. محاسبه شدهکلوین 
ش یابد اما با افزایافزایش می سیلیکونکربید  حجمی

یابد. از صورت خطی کاهش میبه حجمیدما، مدول 
 گیري کرد که تغییراتتوان نتیجهاین گونه می 3شکل

الا در دما و فشارهاي ب کربید سیلیکونخواص مکانیکی 
  کند.از یک روند خطی پیروي می

تابعی از فشار صورت به  Cکربید سیلیکون حجمیتغییرات مدول  .4شکل
  .و دما

متشکل از نحوه تغییرات انرژي کل سیستم  5شکل
را در فشار محیط و  یلیکونس یدکرب C3ساختار 

 3250در دماي دهد. صورت تابعی از دما نشان میبه
کلوین سیستم دچار یک جهش در انرژي شبکه و تغییر 

ي دما ذوب است. ۀشود، این دما همان دماي نقطفاز می
کلوین  3103±40 کربید سیلیکونذوب تجربی 

دهد دماي ذوب که نشان می ]8[ است شدهگزارش
خوانی خوبی با نتایج شده در این پژوهش هممحاسبه

 یدکرب C3ساختار ذوب  ۀنقط 6شکل .تجربی دارد

همان  .دهدصورت تابعی از فشار نشان میرا به یلیکونس
گونه که از شکل پیداست با افزایش فشار دماي ذوب 

  یابد.یخطی افزایش م صورت تقریباً به کربید سیلیکون
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 یلیکونس یدکرب C3 متشکل از ساختار یستمس کل يانرژ راتییتغ .5شکل
  .یطاز دما در فشار مح یصورت تابعبه

 

  .فشار از یتابع صورتبه کربید سیلیکون ذوبدماي  .6شکل

در فشار  یلیکونس یدکرب C3ساختار ي دیباي براي دما
 6روابط ذکر شده محاسبه و در شکل  برحسبمحیط 
 ]26[ و همچنین با مقادیر تجربی موجود شده ترسیم

  مقایسه شده است.

 

 درصورت تابعی از دما به C3 کربید سیلیکون يبرا يباید يدما .7شکل
  .طیمح فشار

یج محاسبه شده نتا پیداست، 7شکلطور که از همان 
  .خوبی برخوردار است براي دماي دیباي از دقت

) با vCنهایت ظرفیت گرمایی ویژه در حجم ثابت ( در
. در شده استمحاسبه  10ۀاستفاده دماي دیباي و معادل

اختار سثابت براي  در حجمظرفیت گرمایی ویژه  8شکل

C3 صورت تابعی از دما و نیز به همراهبه یلیکونس یدکرب 
دمایی  ةدر باز. داده شده استنشان  ]14[مقادیر تجربی 

ناسب متبا افزایش دما ظرفیت گرمایی ن یوکل 500تا  0
یابد تا درنهایت در دماهاي بالا افزایش می با مکعب دما

 کند.میل می ن)یوکل-ژول بر مل 47( به یک مقدار ثابت
خوانی شده همنتایج محاسبه که پیداست طورهمان

  بسیار خوبی با نتایج تجربی دارد.
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 یتابع صورتبه) Cv( ثابت حجم در ژهیو ییگرما تیظرف .8شکل
  .یتجربنتایج  با آن سهیمقا و دما از

طور کامل بیانگر صحت روش آمده بهدستنتایج به
به در محاس هماهنگچگالی و تقریب شبه  یتابع ۀنظری

 9در شکل ظرفیت گرمایی ویژه در حجم ثابت است.
ی از صورت تابعنیز تغییرات ظرفیت گرمایی ویژه به

همچنین  9. شکلنمایش داده شده استفشار و دما 
توجهی بر ثیري قابلأفشار ت بیانگر این است که افزایش

  ظرفیت گرماي ویژه در حجم ثابت ندارد.

 

 دما از یتابع صورتبه) Cv( ثابت حجم در ژهیو ییگرما تیظرف .9شکل
 فشار و

  

 یدکرب C3ساختار ضریب انبساط خطی  10کلدر ش
همراه مقادیر به دماصورت تابعی از را به یلیکونس

طور که از دهد. همانشان مین ]27[تجربی  ةشدمحاسبه
 شده براي ضریب انبساطپیداست میزان محاسبه 9شکل

 .قابل قبولی با مقادیر تجربی استاختلاف داراي خطی 
ده شعلاوه بر این مقدار ضریب انبساط خطی محاسبه

 در این پژوهش برتري یلیکونس یدکرب C3ساختار براي 
با مقادیر تجربی نسبت به خوانی ي در همریگچشم

 دارد. نهیزمدر این  ]28[ شدهدیگر پژوهش معتبر انجام
یر شده و مقادمقادیر محاسبهمیان اختلاف  افزایش یلدل

ت ی اسهماهنگاثرات غیر ناشی از  تجربی در دماي بالا
که در دماي بالا ایجادشده و سیستم قادر به وفق دادن 

  .]21[ خود با این تغییرات نیست

 

 و دما از یتابع صورتبه شدهمحاسبه یخط انبساط بیضر .10شکل
  .یتجرب ریمقاد با سهیمقا

 یدکرب C3ساختار ضریب انبساط خطی  11شکل
 50را در دما و فشارهاي مختلف تا  یلیکونس

د روطور که انتظار میدهد. همانگیگاپاسگال نشان می
ابد. یبا افزایش فشار، ضریب انبساط خطی کاهش می

ی کاهش هماهنگهمچنین در فشارهاي بالا اثرات غیر 
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یابد که باعث افزایش دقت در محاسبه ضریب می
  .]29[ شودانبساط خطی می

 

  .ادم و فشار از یتابع صورتبه یخط انبساط بیضر .11شکل

علت پایین بودن به پیداست، 11ۀطور که از معادلهمان
تلاف مقدار اخ کربید سیلیکونضریب انبساط خطی در 

ت و ظرفی ثابت فشاربین ظرفیت گرمایی ویژه در 
 1000گرمایی ویژه در حجم ثابت در دماهاي زیر 

 300 يدر دما .]21،29[ ی استپوشچشمقابلکلوین 
) CVو  Cp نی(اختلاف ب 11ۀقسمت دوم معادل ن،یکلو

است و در  نیکلو-ژول برمل 5/4×10-5برابر با مقدار 
. رسدیم 5/2×10-5مقدار به  نیا زین نیکلو 1000 يدما

در بازة  ي(عدد CVو  Cp رینسبت به مقاد ریمقاد نیا
  .است ی) قابل چشم پوشنیکلو-ژول بر مل 50تا  20

انش ضریب رس ۀبر محاسب رگذاریتأثترین عوامل از مهم
سازي هاي موجود در جعبه شبیهاتم تعدادگرمایی، 

تا  افتهیشیافزاها این پارامتر است. با افزایش تعداد اتم
 ندمایمبه بعد ثابت  ازآنجابه یک حد خاص رسیده و 

 نیبنابرا ،خواهد داشتو یا مقدار بسیار کمی افزایش 
هاي از بابت تعداد کافی اتمبایست میدر اولین گام 

سازي اطمینان حاصل شود، لذا موجود در جعبه شبیه
ها را افزایش داده و ضریب رسانش گرمایی تعداد اتم

طور ها این پارامتر بهشود. اگر با افزایش اتممحاسبه می
شده، هاي در نظر گرفتهابت بماند، تعداد اتمتقریبی ث

سازي دینامیک مولکولی است. شکل مناسب براي شبیه
 یدکرب C3ساختار ضریب رسانش گرمایی را براي  12

ازاي کلوین و فشار محیط، به  300در دماي  یلیکونس
طور که از دهد. همانهاي گوناگون نشان میتعداد اتم

کی ها تأثیر بسیار انداتم شکل پیداست، افزایش تعداد
در ضریب رسانش گرمایی دارد که این بیانگر آن است 

حد سازي بههاي موجود در جعبه شبیهکه تعداد اتم
  .]30[ کافی رسیده است

 

 تعداد از یتابع صورتبه کربید سیلیکون ییگرما رسانش بیضر .12شکل
  .يسازهیشب جعبه در موجود يهااتم

 شدهمحاسبهروند تغییرات رسانش گرمایی  13شکل
تابعی از دما  صورتبهتوسط دینامیک مولکولی را 

 ]31[با مقادیر تجربی  آمدهدستبهدهد. نتایج یمنمایش 
  مقایسه شده است.
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 دما از یابعت صورتبه کربید سیلیکون ییگرما رسانش راتییتغ .13شکل
  .یتجرب با سهیمقا و یمولکول کینامید در

با افزایش دما اختلاف میان مقدار ضریب رسانش 
لت شود. عتجربی زیاد می ریمقادشده و گرمایی محاسبه

این اتفاق به ذات خطی بودن تغییرات ضریب رسانش 
، زیرا گرددیبرمگرمایی در دینامیک مولکولی 

ي محسوب انرژکه عامل اصلی انتقال  هاالکترون
شوند اثري در محاسبات دینامیک مولکولی ندارند. می

شده با مقادیر تجربی لذا اگرچه مقادیر محاسبه
نتایج حاصله کاملاً منطبق با دیگر  اما یی دارد،هاتفاوت

ینه دینامیک مولکولی درزمگرفته هاي انجامپژوهش
تغییرات ضریب رسانش  14. در شکل]30،32[ است

 C3ر ساختاصورت تابعی از دما و فشار براي گرمایی به

طور که از شکل همان رسم شده است. یلیکونس یدکرب
میزان افزایش فشار ضریب رسانش به با مشخص است.

این  یابد که علتصورت خطی افزایش میکمی بهبسیار 
همدیگر و تسهیل در انتقال ها بهاتفاق نزدیک شدن اتم

  هاست.انرژي بین آن

 

 یتابع ورتصبه کربید سیلیکون ییگرما رسانش بیضر راتییتغ .14شکل
  .فشار و دما از

  گیرينتیجه
 سازيتحقیق با استفاده از دو روش شبیه یندر ا   

 يهادر قالب روشی کلاسیک و کوانتومی مولکول
بر  یمبتن یچگال یتابع ۀیو نظر یمولکول ینامیکد

و  یکیخواص مکان، تقریب شیب تعمیم یافته
در دما و  یلیکونس یدکرب C3ساختار  ینامیکیترمود

 یبتجر یجبالا محاسبه و جهت صحت با نتا يفشارها
یه اول یلکولوم میکیناحاسبات دمشد.  یسهموجود مقا
 تفاده ازبا اس کربید سیلیکونسازي ساختار براي بهینه

ترسوف و  شناخته شده یاتم ینب يهایلپتانس دو
 وهر د ییبالا یتقابلکه نشان از  صورت گرفت یشتاواش

. ندداشتنظر  مورد يساختارها سازيینهدر به یلپتانس
 شامل ضرائب کربید سیلیکون یکیمکان مشخصات

 یبو ضر یو برش یانگ، حجمیمدول  ،کشسانی
بالا  يو فشار و دما یطپواسون در دما و فشار مح

با استفاده  ینکلو 1000و  یگاپاسگالگ 50تا  یبترتبه
 یاربس یخوانترسوف محاسبه شده که هم یلاز پتانس

. خواص از خود نشان دادند یتجرب یربا مقاد یخوب
 يوب، دماذ يدما یلاز قب کربید سیلیکون ینامیکیترمود

در حجم و فشار ثابت،  یژهو ییگرما یتظرف یباي،د
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 در ییرسانش گرما یبو ضر ی،انبساط خط یبضر
 کینامیبا استفاده از د یزو فشار بالا ن یطفشار مح

واص خمحاسبه شدند.  یچگال یتابع ۀیو نظر لکولیمو
 در دماي محیط اعم از کربید سیلیکونفوق العاده 

، )GPa14/300( حجمیمدول  خواص مکانیکی شامل
 یبو ضر )GPa189ی (و برش) GPa92/300( یانگ

و خواص ترمودینامیکی شامل دماي  )27/0( پواسون
و  j/mol.K 30کلوین، گرماي ویژه  3250ذوب 

نشان از پتانسیل  K 610*2/3/1ضریب انبساط خطی 
بالاي این ماده براي استفاده در صنایع مختلف 

  دارد. اي و فضاییخصوص کاربردهاي هستههب
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