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ٖ  ًبًَهششٕ سٍؿٖ د٘ـشفشِ ج کبسٕ هبؿ٘يفشآٌٗذ   چکیده ثبؿاذ  ثاب اػاشهبدُ اص     ْز ػبخز قطؼبر سشد ػ٘ل٘کًَٖ ثب كبفٖ ػطح ًابًَهششٕ ها
دػاز ٗبفاز  اًشخابة سابثغ دشبًؼا٘س هٌبػات،        کبسٕ هبؿ٘يسَاى ثِ جضئ٘بر اسصؿوٌذٕ اص هکبً٘ضم  ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ اٗي فشآٌٗذ هٖ ؿجِ٘

ثبؿذ  دس اٗاي هابلاِ اص سشک٘ات ػاِ سابثغ دشبًؼا٘س هاَسع، سشػاَ  ٍ          هٖػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ  سشٗي دبساهشش دس سؼ٘٘ي ًشبٗج ٗک ؿجِ٘ اكلٖ
ٕ  هبؿا٘ي کبس، ً٘شٍّابٕ   ، دهبٕ قطؼِکبسٕ هبؿ٘يإ اػشهبدُ ؿذُ اػز  هکبً٘ضم  ّبٕ ث٘ي رسُ ٍثش جْز سؼشٗف اًذسکٌؾ-اػش٘لٌ٘گش اًاشطٕ   ،کابس

غ دشبًؼ٘س هاَسد هطبلؼاِ قاشاس تشفشٌاذ  ًشابٗج ًـابى داد کاِ        هَاسدٕ ثَدًذ کِ جْز هابٗؼِ اٗي سَاثکبس  ّبٕ صٗش ػطحٖ قطؼِ ٍ آػ٘تػ٘ؼشن 

 کبّؾ % 3/7حذ ثِ حبلز سشد تشدٗذُ ٍ اًشطٕ ػ٘ؼشن سا سب  کبسٕ هبؿ٘ي، ػجت سغ٘٘ش هکبً٘ضم ٍ سشػَ سبثغ دشبًؼ٘س هَسع سشک٘ت اػشهبدُ اص 
 داسد   کبسٕ هبؿ٘يکبس ٍ ً٘شٍّبٕ  ٕ دس سؼ٘٘ي دهبٕ قطؼِث٘ـشش سأث٘شکبس  ّبٕ اثضاس ٍ قطؼِ دّذ  ّوچٌ٘ي هـخق تشدٗذ کِ اًذسکٌؾ ث٘ي اسن هٖ

 ػ٘ل٘کَى  ،سبثغ دشبًؼ٘س ،دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ ،ًبًَهششٕ کبسٕ هبؿ٘ي  کلیدی های واژه

 
 

The Effect of Interatomic Potential Function on Nanometric Machining  
of Single Crystal Silicon 
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Abstract  Nanometric machining process is an advanced method for producing brittle silicon workpiece 

with nano-level surface finish. With the aid of molecular dynamics simulation, valuable details of 

machining mechanism could be obtained. Choosing the appropriate potential function is the main 

parameter in determining the results of this simulation. In this paper, the combination of the three 

potential functions of Morse, Tersoff, and Stillinger-Weber is used to define interatomic interactions. The 

machining mechanism, workpiece temperature, cutting forces, systems’ energy as well as subsurface 

damages were studied to compare these potential functions. The results exhibit that using the combination 

of the Morse and Tersoff potential function would change the machining mechanism to brittle mode and 

reduce the system energy by as much as 7.3%. It is also found that the interaction between tool and 

workpiece has a greater influence on the determination of the workpiece temperature and machining 

forces. 
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 هقذهه

ّابٕ فشاٍاًاٖ اص قطؼابر ػا٘ل٘کًَٖ دس     اهشٍصُ اػشهبدُ
ؿاَد  اٗاي هابدُ    إ هٖ ّب ٍ قطؼبر ساٗبًِػبخز سشاؿِ

دزٗشٕ، دبٗاذاسٕ  ّبٖٗ چَى دػششعثب داسا ثَدى ٍٗظتٖ
جَث٘ز ثؼ٘بسٕ سا دس ػبخز ٍ هابٍهز ػبٗـٖ ثبلا، هح

قطؼبر دق٘ق کؼت کشدُ اػز  ثب اٗي حبل، ثب سَجِ ثاِ  
ٕ  هبؿا٘ي سشد ثَدى ػا٘ل٘کَى،   آى ثاِ سٍؽ ػاٌشٖ    کابس
  ثطاَس هاابل   [1] ثبؿذّبٕ فشاٍاًٖ هٖداسإ هحذٍدٗز

 ٕ ٍ  (Lapping) کاابسٕ ل٘ؼااِ ثااب اػااشهبدُ اص فشآٌٗااذّب
ٖ  دشداخااز سااَاى ػااطَد ػاابدُ سا   کاابسٕ، فااا  هاا
ًواَد ٍ ػابخز قطؼابر د٘چ٘اذُ ه٘ؼاش       بسٕکا  هبؿ٘ي

ٕ  هبؿا٘ي   فشآٌٗاذ  [2] ثبؿذ ًوٖ ًابًَهششٕ، سٍؿاٖ    کابس
ثطَس ثبؿذ  دق٘ق هٖد٘ـشفشِ جْز ػبخز قطؼبر فَق

ًابًَهششٕ اص ک٘ه٘از    کبسٕ هبؿ٘يکلٖ ػطَد حبكس اص 

ّابٕ   ٍ دقاز اثؼابدٕ ثابلاسشٕ ًؼاجز ثاِ دٗگاش سٍؽ      
، دس اٗاي  ثبؿذ  ػلاٍُ ثش اٗاي  ثشخَسداس هٖ کبسٕ هبؿ٘ي

ّبٕ کوشاشٕ دس ػاطح    سٍؽ ٍاکٌؾ ؿ٘و٘بٖٗ ٍ آػ٘ت
اٗي فشآٌٗذ کبسثشد فشاٍاًٖ لزا  تشدد  کبس حبكس هٖ قطؼِ

  د٘ذا کشدُ اػزدس كٌبٗغ الکششًٍ٘ک، ادش٘ک ٍ دضؿکٖ 
   ٖ ساَاى قطؼابر ساشد هبًٌاذ     ثب اػاشهبدُ اص اٗاي سٍؽ ها

ٕ  هبؿا٘ي ػ٘ل٘کَى سا ثِ خَثٖ  کاشدُ ٍ ثاِ كابفٖ     کابس
دػااز ٗبفااز  ثااب اٗااي حاابل، اًجاابم  ػااطح ًاابًَهششٕ

 ِ ثاش ثاَدُ ٍ   آصهبٗـبر سجشثٖ دس اٗي صهٌِ٘ ثؼ٘بس ّضٌٗا
ثب سَجِ ثاِ   ّبٖٗ ّوشاُ ثَدُ اػز  ّوَاسُ ثب هحذٍدٗز

ًبکبسآهذ ثَدى هجبًٖ هکبً٘ک دَ٘ػشِ دس اثؼبد ًابًَهششٕ،  
ػابصٕ اٗاي    سَاى اص سٍؽ اجضاء هحذٍد جْز ؿجِ٘ ًوٖ

َاف هاَاد دس ها٘ابع   فشآٌٗذ اػشهبدُ کشد  ّوچٌ٘ي خا 
  ٖ ثبؿاذ    ًبًَهششٕ هشهبٍر اص هاذاس هبکشٍػاکَدٖ آى ها

اٗي هَضَع دل٘لٖ دٗگش دس ًبسَاًٖ سٍؽ اجضاء هحذٍد 

 ًبًَهششٕ اػز  کبسٕ هبؿ٘يدس هطبلؼِ فشآٌٗذ 
ٖ  اص اٗي سٍٕ، سکٌ٘ک ؿجِ٘   ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکاَل

جْاز اًجابم سحا٘اابر اٗاي      کبسآهاذ  سٍؿٖ سجذٗس ثِ

سَاى    ثب اػشهبدُ اص اٗي سٍؽ هٖ[3] اػزحَصُ تشدٗذُ 
ٕ  هبؿا٘ي ساشٕ اص جضئ٘ابر هکابً٘ضم    ثِ دسک کبهس  کابس

 ًبًَهششٕ قطؼبر سشد اص جولِ ػ٘ل٘کَى دػز ٗبفز 

ّبٕ حبكس دبساهششّبٕ ثؼ٘بسٕ ثش كحز خشٍجٖ 

تزاس سأث٘شسَاًٌذ ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ هٖ اص ٗک ؿجِ٘
ٗکٖ اص اٗاي   ثبؿٌذ  سؼشٗف كح٘ح اًذسکٌؾ ث٘ي رسار

ٖ   هَاسد هٖ سَاًاذ  ثبؿذ کِ دس كَسر اًشخابة ثٌْ٘اِ ها

ثِ ػضاٖٗ دس ساشٗات سفشابس ٗاک ػ٘ؼاشن ٍاقؼاٖ       سأث٘ش
ّب سَػ  سبثغ دشبًؼ٘س سؼشٗف داؿشِ ثبؿذ  اٗي اًذسکٌؾ

ًبًَهششٕ  کبسٕ هبؿ٘يػبصٕ تشدًذ  دس اسسجبط ثب ؿجِ٘هٖ

ػ٘ل٘کَى، هحاا٘ي سابکٌَى اص سَاثاغ دشبًؼا٘س هخشلهاٖ     
 2007دس ػبل  [4]اًذ  جبٕ ٍ ّوکبساًؾ ػشهبدُ ًوَدُا

اص ساابثغ دشبًؼاا٘س سشػااَ  جْااز هطبلؼااِ هکاابً٘ضم    

کابس ػا٘ل٘کًَٖ اػاشهبدُ ًوَدًاذ      ًشم قطؼِ کبسٕ هبؿ٘ي
ظاَس ثشسػاٖ سغ٘٘ااشار   ثااِ هٌ [5]تَئاس ٍ ّوکابساًؾ   

ًبًَهششٕ، اص  کبسٕ هبؿ٘يدس ح٘ي  SiCکبس ػبخشبس قطؼِ
بدُ ًوَدًاذ  ثاذٗي كاَسر    سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ  اػاشه 

ّب چگًَگٖ سَل٘ذ فابص تشافٌاٖ ؿاکس سا کاِ ػاجت       آى
ؿذ ًـبى دادًذ  طٍ ٍ ّوکابساًؾ  ثشؽ ًشم اٗي هبدُ هٖ

ثب اػشهبدُ اص سبثغ دشبًؼا٘س سشػاَ ، سحاَل فابصٕ      [6]
 ِ هااَسد  کاابسٕ هبؿاا٘يکاابس ػاا٘ل٘کًَٖ سا دس حاا٘ي قطؼا

٘س ّب ّوچٌ٘ي اص ّو٘ي سبثغ دشبًؼثشسػٖ قشاس دادًذ  آى

ِ   جْز سؼشٗاف اًاذسکٌؾ اسان    کابس  ّابٕ اثاضاس ٍ قطؼا
ثب اػاشهبدُ اص سابثغ    [7]اػشهبدُ ًوَدًذ  لَ ٍ ّوکبساًؾ 

ِ  دشبًؼ٘س سشػَ  ث٘ي اسان  ٍ  ّابٕ قطؼا  کابس ػا٘ل٘کًَٖ 

Si-Cهبؿا٘ي ّبٕ صٗشػاطحٖ حبكاس اص   ، آػ٘ت  ٕ  کابس
اص  [8]ًبًَهششٕ سا ثشسػاٖ ًوَدًاذ  ّاِ ٍ ّوکابساًؾ     

َ  ٍ هاَسع جْاز سؼشٗاف    سشک٘ت سبثغ دشبًؼ٘س سشػ

ِ  Si-Si  ٍSi-Cّابٕ  اًذسکٌؾ ػابصٕ دٌٗبه٘اک   دس ؿاج٘
هَلکَلٖ فشآٌٗاذ ػاٌگضًٖ ًابًَهششٕ اػاشهبدُ ًوَدًاذ       
-ػلاٍُ ثش سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ ، سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش

ّبٕ اخ٘اش هاَسد سَجاِ هحااا٘ي قاشاس      ٍثش ً٘ض دس ػبل
 [9]چبٍؿٖ ٍ ّوکابساًؾ   تشفشِ اػز  ثطَس هابل صاسع

 ٔثب اػشهبدُ اص اٗي سبثغ دشبًؼ٘س ثِ هطبلؼا  2016دس ػبل 

  ّبٕ ًبثجبٖٗ دس کشٗؼشبل دلاػش٘ؼ٘شِ دشداخشٌذ  هکبً٘ضم
ّاب  آى سأث٘شسَاثغ دشبًؼ٘س هخشلف ٍ ثشسػٖ  ٔهابٗؼ 
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ثش ًشبٗج هؼئلِ، هَضَػٖ اػز کِ سٌْاب سَػا  سؼاذاد    

ثشخاٖ   کوٖ اص هحاا٘ي هَسد ثشسػٖ قشاس تشفشِ اػاز  
سبثغ دشبًؼ٘س دس فشآٌٗاذّبٕ   سأث٘شبر ثِ ثشسػٖ اص سحا٘ا
ِ  [11]، دلاػوب [10]ػبصٕ آة  ؿجِ٘ إ  ٍ ثوجبساى خَؿا

دس سحا٘ااٖ کاِ    [13]اًذ  سًچ ٍ اٌٗبػبکٖ  دشداخشِ [12]
ػاابصٕ دٌٗبه٘ااک هَلکااَلٖ فشآٌٗااذّبٕ  دس هااَسد ؿااجِ٘

  ٖ کاِ   ػبٗـٖ اًجبم دادُ ثَدًذ، اػلام کشدًاذ دس كاَسس

حبػاجبسٖ دس حاس هؼابدلار    ّذ  فا  کبّؾ ّضٌِٗ ه
 سااَاى اص سَاثااغ دشبًؼاا٘س جهشااٖ ؿااشٍدٌٗگش ثبؿااذ، هااٖ

(pair potentials) ّااب  اػااشهبدُ کااشد  ثااب اٗااي حاابل، آى

اظْبسًظشٕ دس هَسد دقز اٗي سَاثاغ دشبًؼا٘س ًکشدًاذ     
ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکاَلٖ   ثِ ؿجِ٘ [14]لٖ ٍ ّوکبساًؾ 

تشچِ ثاِ  ّب ا دشداخشٌذ  آى (Lapping)کبسٕ  فشآٌٗذ ل٘ؼِ
ػبصٕ سبک٘ذ داؿشٌذ،  ّب دس اٗي ؿجِ٘ اّو٘ز اًذسکٌؾ اسن

اهب فا  اص سابثغ دشبًؼا٘س سشػاَ  دس سحا٘اابر خاَد      
ّب دل٘س اٗي هَضَع سا سَاًبٖٗ ثبلإ  اػشهبدُ ًوَدًذ  آى

اٗي سبثغ دشبًؼ٘س دس سؼشٗف دًَ٘ذّبٕ کٍَالاًؼٖ اػلام 
 کشدًذ 
  ِ  ػاابصٕ دٌٗبه٘ااک اٗااي سحا٘ااابر دس صهٌ٘ااِ ؿااج٘

ٕ  هبؿ٘يهَلکَلٖ  ٖ     کابس  ثبؿاذ   ًابًَهششٕ ً٘اض اًاذک ها
ثاِ ثشسػاٖ    2011دس ػابل   [15]حؼٌٖ٘ ٍ ّوکبساًؾ 

ٕ  هبؿا٘ي ثاش   EAMسابثغ دشبًؼا٘س هاَسع ٍ     سأث٘ش  کابس

ّاب ًـابى دادًاذ کاِ سابثغ      کبس هؼٖ دشداخشٌاذ  آى  قطؼِ
اص سَاًابٖٗ   EAM (Embedded Atom Model)دشبًؼ٘س 

لاػاش٘ک ثشخاَسداس   ثْششٕ جْز د٘ـجٌٖ٘ سغ٘٘ش ؿکس د

ػاِ   ساأث٘ش ثِ هابٗؼاِ   [16]ثبؿذ  اٍلٍَجَثٖ ٍ چي هٖ
ثش ًشابٗج   EAMجًَض، هَسع ٍ -ًَع سبثغ دشبًؼ٘س لٌبسد

ّاب  کابس هؼاٖ دشداخشٌاذ  آى   طؼًِبًَهششٕ ق کبسٕ هبؿ٘ي

ػلاز سَكا٘ف ثْشاش     ثِ EAMدسٗبفشٌذ کِ سبثغ دشبًؼ٘س 
   ٖ  دّاذ  اٗاي   اسلبلار فلضٕ، ثْششٗي ًش٘جاِ سا اسائاِ ها

اٗي سَاثغ دشبًؼ٘س  سأث٘شهحاا٘ي دس سحا٘ابر دٗگش خَد 

، ؿکس ثشادُ ٍ اًاشطٕ دشبًؼا٘س   کبسٕ هبؿ٘يسا ثش ً٘شٍٕ 
چبٍؿاٖ ٍ ّوکابساًؾ      صاسع[17,18]ثشسػٖ ًوَدًاذ  

 ABOPاص دٍ سااااابثغ دشبًؼااااا٘س سشػاااااَ  ٍ  [19]

 (Analytic bond-order potentials) ِ٘ػبصٕ جْز ؿج

اػاشهبدُ   SiCکابس   هششٕ قطؼًِبًَ کبسٕ هبؿ٘يدهب ثبلإ 
ثاشداسٕ  ًوَدًذ  آًْب ّوچٌ٘ي ثب ثشسػٖ هکابً٘ضم ثاشادُ  

، دهاابٕ رٍة ٍ ABOPدسٗبفشٌااذ کااِ ساابثغ دشبًؼاا٘س   

ًبدبٗااذاسٕ ث٘ـااششٕ سا ًؼااجز ثااِ هاااذاس ٍاقؼااٖ اسائااِ 
  دس سحا٘ااٖ کاِ اخ٘اشاو سَػا  طاًا  ٍ      [20]دّاذ   هٖ

اًجابم دازٗشفز، اص ػاِ     2017دس ػبل  [21]اٍسثبػک 

ٍثااش، سشػااَ  ٍ ٗااک ساابثغ -ثغ دشبًؼاا٘س اػااش٘لٌ٘گشسااب
دشبًؼاا٘س جذٗااذ جْااز سَكاا٘ف سفشاابس دلاػش٘ؼاا٘شِ ٍ 

ػ٘ل٘کًَٖ اػشهبدُ ؿاذُ اػاز    ّبٕ فبصٕ قطؼِ اػشحبلِ

ٍثاش ثْشاشٗي   -آًْب ًـبى دادًذ کِ سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش
داسد   سغ٘٘ش ؿاکس دلاػاش٘ک  ًش٘جِ سا دس سَك٘ف سفشبس 

ثْشاش اػاز اص    ر فبصٕ،حبل آًکِ جْز ثشسػٖ سحَلا
 سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ  اػشهبدُ تشدد  

سبکٌَى سحا٘ق جبهؼٖ کِ ثطَس خبف ٍ جابهغ ثاش    
ٕ  هبؿا٘ي سَاثغ دشبًؼ٘س هخشلف ثش سًٍذ  سأث٘شسٍٕ   کابس

کاابس ػاا٘ل٘کًَٖ هطبلؼااِ ًوبٗااذ اًجاابم ًاابًَهششٕ قطؼااِ
سَاثاغ   ساأث٘ش ثشسػاٖ  ًذزٗشفشِ اػز  دس اٗي سحا٘اق ثاِ   

ٍثاش ٍ هاَسع ثاش ًشابٗج     -ػاش٘لٌ٘گش دشبًؼ٘س سشػَ ، ا
ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ اٗي فشآٌٗذ دشداخشاِ ؿاذُ   ؿجِ٘
هؼائلِ اص جولاِ اثؼابد    دٗگش هٌظَس، ؿشاٗ   ٗياِ اػز  ث
، دس سوابهٖ  کبسٕ هبؿ٘يکبس، ٌّذػِ اثضاس ٍ ؿشاٗ  قطؼِ

ّب ٗکؼبى دس ًظش تشفشِ ؿذُ اػاز  ثشسػاٖ   ػبصٕؿجِ٘
کبس، ثشداسٕ، دهبٕ قطؼِشادُاٗي دبساهشش ثش هکبً٘ضم ث سأث٘ش

ٍ اًااشطٕ ػ٘ؼااشن، هااَاسدٕ   کاابسٕ هبؿاا٘يً٘شٍّاابٕ 

 اًذ ثبؿٌذ کِ هَسد ثشسػٖ قشاس تشفشِ هٖ
 

 سبزی دینبهیک هولکولیرونذ شبیه

ؿاوبس٘ک هاذل     .کبری هبشینهنذسه هسئله و شرایط 

ػاابصٕ دٌٗبه٘ااک هَلکااَلٖ فشآٌٗااذ ثؼااذٕ اص ؿااجِ٘ػااِ

ٕ  هبؿ٘ي ًـابى دادُ ؿاذُ    (1ؿاکس )  ًابًَهششٕ دس  کابس

کبس هَسد اػشهبدُ دس اٗاي سحا٘اق اص جاٌغ    اػز  قطؼِ

دسجِ کلاَٗي   293کشٗؼشبل ثب دهبٕ اٍلِ٘ ػ٘ل٘کَى سک
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ؿاذُ   اسوٖ ًَ٘سًَٖ، دهبثبثز ٍ ثبثاز  ٔثبؿذ  ػِ ًبح٘هٖ

ِ کبس سؼشٗف ؿذُدس اٗي قطؼِ ٕ اًذ  ًبحِ٘ اٍل، ػِ لاٗا

ِ     (fixed) اسوٖ ثبثز  کابس  دس کاف ٍ ػاوز چاخ قطؼا

إ سً (  ّذ  اص سؼشٗاف اٗاي   ّبٕ قَُْثبؿذ )اسن هٖ

ِ اسن کابس دس حا٘ي فشآٌٗاذ    ّب جلَت٘شٕ اص حشکز قطؼا

ّبٕ آثٖ سً (  ػِ لاِٗ اسواٖ  ثبؿذ)اسنهٖ کبسٕ هبؿ٘ي

ِ ثؼذٕ کِ دس ثبلإ اٗي اسن ّابٕ  اًاذ، اسان  ّب قشاس تشفشا

ّاب ًااؾ اًشاابل    ّؼشٌذ  اٗي اسن (thermostat) دهبثبثز

ّاب سا اٗهاب   کٌٌاذُ ّاب ٍ خٌاک  س اص ثاشادُ حشاسر حبكا 

کٌٌااذ  دهاابٕ اٗااي ًبح٘ااِ، ثااب اػااشهبدُ اص سٍؽ     هااٖ

تابم   10ّاب دس ّاش   ػاشػز اسان   (scaling) دّٖ ها٘بع

دسجِ کلَٗي )ثشاثش ثاب دهابٕ    293صهبًٖ ٗکجبس، ثشاثش ثب 

ّابٕ  کبس( ًگبُ داؿشِ ؿذُ اػاز  هابثاٖ اسان   اٍلِ٘ قطؼِ

ّابٕ  اًاذ، اسان  ادُ ؿاذُ کبس کِ ثب سً  ػجض ًـبى دقطؼِ

ًَ٘سًَٖ ثاَدُ ٍ ثاب سَجاِ ثاِ حشکاز اثاضاس ٍ ؿاشاٗ         

هؼئلِ، هطبثق ثب قَاً٘ي دٌٗبه٘ک ًَ٘سًَٖ سفشبس خَاٌّاذ  

کشد  اٗي قؼوز، ًبحِ٘ اكلٖ هاَسد ثشسػاٖ دس حا٘ي    

ّابٕ اٗاي ًبح٘اِ    ثبؿذ  سفشبس اسنهٖ کبسٕ هبؿ٘يفشآٌٗذ 

ذُ سؼ٘٘ي تشدٗا  (NVE)هطبثق ثب ٌّگشد کبًًَٖ کَچک 

کشٗؼشبل ػ٘ل٘کًَٖ هَسد هطبلؼاِ دس  کبس سکقطؼِاػز  

اٗي سحا٘اق داسإ ػابخشبس کشٗؼاشبلٖ الوابع هکؼجاٖ      

(cubic diamond)     ِثاب ثبثاز ؿاجک Å5 431  ٖ  ثبؿاذ ها

آل ثب كهحِ کشٗؼشبلٖ اٗذُ كَسر ثِکبس   اٗي قطؼِ[22]

دس جْز  کبسٕ هبؿ٘ي( سؼشٗف تشدٗذُ ٍ ساػشبٕ 001)

   ز [ اػوبل ؿذُ اػ010]

ٕ  هبؿ٘ياثضاس ًاـٖ اػبػٖ دس سؼ٘٘ي ً٘شٍّبٕ    کابس

کٌاذ  دس ػواس، اص الوابع    ٍ كبفٖ ػطح ًْبٖٗ اٗهب هٖ

ؿَد  ثب اٗي اثضاس ثشؿٖ اػشهبدُ هٖ ػٌَاى ثِکشٗؼشبل سک

حبل، ثب سَجِ ثِ ػبٗؾ ثؼ٘بس اًذک اٗي هابدُ دس حا٘ي   

ّبٕ دٌٗبه٘اک  ػبصٕ، هؼوَلاو دس ؿجِ٘کبسٕ هبؿ٘يفشآٌٗذ 

كاالت دس ًظااش  كااَسر ثااِلٖ، اثااضاس ثشؿااٖ سا هَلکااَ

  دس سحا٘ابر د٘ؾ سٍ ً٘اض اص ّوا٘ي   [25-23]ت٘شًذ  هٖ

سٍٗکشد اػشهبدُ ؿذُ اػز  ثب اٗي حبل، ؿجکِ کشٗؼشبلٖ 

ٍ دٗگش خَاف اسوٖ اثاضاس دق٘اابو هطابثق ثاب اثضاسّابٕ      

ٌّذػاِ   (1جاذٍل )  الوبع طج٘ؼٖ سؼشٗف ؿذُ اػاز  

ٖ  هؼئلِ هَسد هطبلؼِ دس اٗي دظٍّؾ  دّاذ   سا ًـابى ها

ػبصٕ ثش هجٌبٕ د٘ـاٌِ٘  کبس ٍ دبساهششّبٕ ؿجِ٘اثؼبد قطؼِ

دٗگشٕ کاِ سَػا  ًَٗؼاٌذتبى اٗاي     دظٍّؾ ٍ سحا٘ق 

  [26]هابلِ اًجبم دزٗشفشِ، اًشخبة ؿذُ اػز 

 

 
 ًبًَهششٕ  کبسٕ هبؿ٘يدٌٗبه٘ک هَلکَلٖ فشآٌٗذ  ػبصٕکبس ٍ اثضاس هَسد اػشهبدُ دس ؿجِ٘ؿوبس٘ک قطؼِ  1ؿکس 
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 هـخلبر هذل دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ هَسد هطبلؼِ   1جذٍل 

 کبرهشخصبت قطعه

     19.0085(height)  5.431(width)   (length) 38.017 کبرابعبد قطعه

 2 کبرنسبت طول به عوق قطعه

 293K کبردهبی اولیه قطعه

 198110 کبرهبی قطعهتعذاد کل اتن

 26590 هبی شرط هرزیتعذاد اتن

 25030 هبی دهب ثببتتعذاد اتن

 کبسٕ هبؿ٘يؿشاٗ   هشخصبت ابسار برشی

 1.05nm کبسٕ هبؿ٘يػوق  الوبع جنس ابسار

 m/s 100 ػشػز ثشؽ 3nm شعبع لبه ابسار

ِ ؿؼبع ث کبسٕ هبؿ٘يًؼجز ػوق  10- زاویه پیشبنی ابسار

 لجِ اثضاس
0.35 

 15 زاویه آزاد ابسار

 nm 30 کبسٕ هبؿ٘يطَل  27839 هبی ابسارتعذاد اتن

 

 سَاثغ دشبًؼ٘س هَسد اػشهبدُ جْز سؼشٗف اًذسکٌؾ ث٘ي رسار هخشلف دس ػ٘ؼشن   2جذٍل 

 کبرقطعه کبرقطعه -ابسار 

 سشػَ  هَسع (1تببع پتبنسیل )حبلت 

 سشػَ  سشػَ  (2تببع پتبنسیل )حبلت 

 ٍثش-اػش٘لٌ٘گش هَسع (3تببع پتبنسیل )حبلت 

 

ر ث٘بى داؿز کاِ  أسَاى ثِ جشهٖ  .انذرکنش بین اتوی
ػبصٕ دٌٗبه٘اک  سشٗي ػبهس دس سؼ٘٘ي ًشبٗج ٗک ؿجِ٘هْن

هَلکااَلٖ، ًحااَُ سؼشٗااف اًااذسکٌؾ رسار آى ػ٘ؼااشن 

 ؼاا٘س سحل٘لااٖ  دس ف٘ضٗااک، اص سَاثااغ دشبً[2] ثبؿااذ هااٖ
(analytical potential) ّاب  جْز سؼشٗف اٗي اًذسکٌؾ

ؿَد  دس اٗي داظٍّؾ اص سشک٘ات ػاِ سابثغ     اػشهبدُ هٖ

ٍثش جْز اًجابم  -دشبًؼ٘س هَسع، سشػَ  ٍ اػش٘لٌ٘گش
ّب اػشهبدُ ؿذُ ٍ سفشبس ػ٘ؼشن دس ّش ٗک اص ػبصٕؿجِ٘

سابثغ  ( 2جاذٍل )  اٗي ؿاشاٗ  ثشسػاٖ تشدٗاذُ اػاز     

ّاب  ػبصٕاػشهبدُ دس ّش ػشٕ اص اٗي ؿجِ٘ دشبًؼ٘س هَسد
 دّذ سا ًـبى هٖ

سبثغ دشبًؼ٘س هَسع، اص جولِ سَاثغ دشبًؼ٘س جهشاٖ   

ٕ کااٌؾهشػااَم جْااز اػواابل ثااشّن    ّاابٕ دًَ٘ااذ

(bonded interaction) ٖاٗي سبثغ دشبًؼا٘س  [11]ثبؿذ ه  
ػابصٕ ً٘شٍّابٕ دافؼاِ دس ثاشد کَسابُ ٍ      سَاًبٖٗ د٘ابدُ 

س ثشد هشَػا  داؿاشِ ٍ دس فَاكاس    ً٘شٍّبٕ جبرثِ سا د

  ٖ کٌاذ  هطابثق   دٍسسش اسوٖ ً٘ض ثِ آساهٖ ثِ كهش ه٘اس ها
(، اٗي سبثغ دشبًؼ٘س اص دٍ قؼوز ًوبٖٗ سـک٘س 1) ٔساثط

 ؿذُ اػز:
 

(1)       0 02

0 2
    

 ij ijr r r r

ijU r E e e   
 

ثِ سشس٘ات ػجابسر اػاز اص فبكالِ         ٍ     کِ دس آى
ٍ       ّوچٌا٘ي i  ٍjاسان  ث٘ي إ سؼبدلٖ ٍ فبكلِ لحظِ

ثبؿٌذ کاِ ثاش   هذٍل الاػش٘ؼ٘شِ ٍ اًشطٕ دَ٘ػشگٖ هٖ  
  اًذ هجٌبٕ خَاف ف٘ضٗکٖ هبدُ اسائِ تشدٗذُ

 سشٗي سبثغ دشبًؼ٘س هَسد اػشهبدُ دس سؼشٗاف هشػَم 
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دشبًؼا٘س سشػاَ    ّابٕ ػا٘ل٘کَى، سابثغ    اًذسکٌؾ اسان 
ثغ ثبؿذ؛ کِ ٗک سبثغ دشبًؼ٘س چٌذجضئٖ اػز  اٗي سب هٖ

ها٘لادٕ ؿاْشر صٗابدٕ دس صهٌ٘اِ      90دشبًؼ٘س دس دِّ 
ػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکاَلٖ ثاِ دػاز آٍسد  ثاب اٗاي      ؿجِ٘

 حاابل، اٗااي ساابثغ دشبًؼاا٘س داسإ ًااابط ضااؼهٖ هبًٌااذ 

سحَل تشاف٘ز ثاِ الوابع ٍ ّوچٌا٘ي     ضؼ٘ف سَك٘ف
 ٖ   ّوچٌا٘ي اٗاي سابثغ    [27] ثبؿاذ ؿکؼز هَاد سشد ها

ٌٖ سفشابس ػ٘ؼاشن دس   دشبًؼ٘س اص سَاًبٖٗ کبفٖ دس د٘ـاج٘ 

کاس   ٕسشػَ  اًشط  [19] دهبّبٕ ثبلا ثشخَسداس ً٘ؼز
ِ  كاَسر  ثِؼشن سا ٘ػ ّابٕ  کاٌؾ ّان ثاش اص  ٕاهجوَػا

صٗاش   ٔساثط كَسر ثِجهشٖ ٍ ثش هجٌبٕ هخشلبر اسوٖ، 

   [28] ٕ کشدػبص هذل
 

(2)   ∑   
 

 
∑∑ (   )

     

 

 

س، ثبثاز ًجاَدى اػاشحکبم    هجٌبٕ اٗاي سابثغ دشبًؼا٘    
دًَ٘ذٕ ث٘ي دٍ اسن ٍ ٍاثؼشگٖ آى ثاِ ؿاشاٗ  هح٘طاٖ    

 ثبؿذ هٖ (3) ٔثبؿذ  اٗي سبثغ دشبًؼ٘س هطبثق ساثطهٖ
 
 (3)          

 ij c ij ij R ij ij A ijU r f r a f r b f r  

 

 کِ دس آى:
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 i ،j  ٍkّاابٕ هؤلهااِش ٗااک اص فااَق، ّاا ٔدس ساثطاا 
ثبؿٌذ کِ دس اٗاي ساثطاِ   ّبٖٗ هٖدٌّذُ ٗکٖ اص اسن ًـبى

 ِ ث٘ابًگش   rijاًاذ  ػالاٍُ ثاش اٗاي،     هَسد سَجِ قشاس تشفشا
ٖ  θijkفبكلِ اسوٖ ٍ  ثبؿاذ   صاٍِٗ دًَ٘ذٕ ث٘ي ػِ اسن ها

ٖ کٌٌذًُ٘ض ضشاٗت اكلاد   ٍ    ،    ثبؿاٌذ کاِ   إ ها

دًَ٘اذّبٕ ٍالاًاغ ٍ ٌّذػاِ     ساأث٘ش جْز ٍاسد کاشدى  
ً٘اض ثاِ سشس٘ات     fR  ٍfAاًذ  ػ٘ؼشن ٍاسد هؼبدلِ تشدٗذُ

ّابٕ  ثبؿٌذ  ٗکٖ اص حؼيدافؼِ ٍ جبرثِ هٖ ّبٕقؼوز

سبثغ دشبًؼ٘س سشػاَ ، دس ًظاش تاشفشي صاٍٗاِ دًَ٘اذٕ      
 ثبؿذ    هٖ
ٍثش ً٘ض سبثؼٖ چٌذ جضئاٖ   -سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش 

وٌذ ثاب ّوا٘ي ًابم دس ػابل     ثبؿذ کِ سَػ  دٍ داًـهٖ
هؼشفٖ تشدٗذ  دس اٗي سبثغ دشبًؼ٘س، هبّ٘ز چٌاذ   1985

   ِ ّابٕ  إ ػابدُ اص اًاذسکٌؾ  جضئٖ ً٘شٍّاب ثاب هجوَػا
 اًااذسؼشٗااف ؿااذُ (  )جضئااٖ ٍ ػااِ (  )دٍجضئااٖ 

[29, 30]: 
 

(4)        2 3

2 3 .
 

    
 
 ij ij jik ij ik

ij jik

λ
U V V A v r v r r

A
  

 

٘ک اٗي سبثغ سَاًبٖٗ هٌبػجٖ دس سَك٘ف سفشبس الاػش 
ٍ خَاف حشاسسٖ ثؼ٘بسٕ اص هَاد کٍَالاًز )اص جولاِ  

دٗگش اٗاي   ٔ  هـخل[31,32]ثبؿذ ػ٘ل٘کَى( سا داسا هٖ
سبثغ دشبًؼ٘س، سَاًابٖٗ سؼشٗاف سجاذٗس فابصٕ دس دهابٕ      

  [33] ثبؿذًضدٗک ثِ رٍة هٖ
 

اًشخبة ؿشاٗ      .دینبهیک هولکولی سبزی هذلشرایط 
ٍ  هٌبػت ٍ ًحَُ اػوبل كح٘ح آى ُ ثاش داًاؾ   ّاب، ػالا

تؼششدُ دٌٗبه٘ک هَلکاَلٖ، ً٘بصهٌاذ سؼال  ػو٘اق ثاش      
ػبصٕ ٍ ّوچٌ٘ي هجبًٖ سٗبضٖ ٍ ف٘ضٗاک   افضاس ؿجِ٘ ًشم
ثبؿذ  ٗکٖ اص اٗي ًکبر هْن، سؼشٗف كح٘ح ؿشاٗ   هٖ

ِ  هشصٕ هؼئلِ هٖ ٕ ثبؿذ  دس اٗاي ؿاج٘ ّاب، ؿاشاٗ    ػابص
هشٌابٍة ٍ دس   كاَسر  ثِ Xکبس دس ساػشبٕ هشصٕ قطؼِ

ِ  دٍ ػطح جلَٖٗ ٍ  XYکابس )كاهحبر   ٍ فَقبًٖ قطؼا
XZ غ٘شسٌابٍثٖ ٍ ػاطَد آصاد سؼشٗاف     كاَسر  ثِ( ً٘ض
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اًذ  اٗي ػطَد داسإ ّ٘چ هحاذٍدٗشٖ ًجاَدُ ٍ    تشدٗذُ

ثاشداسٕ ٍ كابفٖ   سَاًٌذ هکابً٘ضم ثاشادُ  طَس کبهس هٖ ثِ
ت٘اشٕ  سٍؽ اًشگاشال ًـبى ثذٌّذ  ّوچٌ٘ي اص ػطح سا 

ثااب تاابم  (velocity Verlet algorithm) ٍسلااِ ػااشػشٖ

، ػاشػز ٍ ؿاشبة   جْز سخوا٘ي هَقؼ٘از   1fsصهبًٖ 
رسار ٍ ػذغ هحبػجِ خَاف سشهَدٌٗابه٘کٖ اػاشهبدُ   

 ؿذُ اػز 
ِ ػل٘شغن سؼشٗف اسن  کابس سحاز ؿاشاٗ     ّبٕ قطؼا

   ِ ػابصٕ ٍ ٗاک   ٍاقؼٖ، قطؼبر سحاز دٍ هشحلاِ کوٌ٘ا
هٌظاَس  ِ سػبًٖ قاشاس تشفشٌاذ  اٗاي کابس ثا     هشحلِ سؼبدل

ل رسار سحز ؿشاٗ  هؼئلِ ثَدُ آًـٌٖ٘ کبهلاو اٗذُ جبٕ
دس هشحلااِ اٍل، دااغ اص سؼشٗااف اػااز  ثااذٗي هٌظااَس 

ػابصٕ اػوابل تشدٗاذ     کبس ٍ اثضاس، الگَسٗشن کوٌِ٘قطؼِ
هَسد ًظش حشکز کاشدُ   کبسٕ هبؿ٘يػذغ اثضاس سب ػوق 
ػبصٕ ً٘ض د٘بدُ ؿذ  دس اداهِ، دهابٕ  ٍ دٍه٘ي تبم کوٌِ٘

ٗف ؿاذُ ٍ کاس   دسجِ کلَٗي سؼش 293کبس ثشاثش ثب قطؼِ
د٘کَثبًِ٘ ٍ ثذٍى ّ٘چگًَِ حشکشاٖ   25ػ٘ؼشن ثِ هذر 

دس اثضاس، ثِ حبل خَد سّب ؿذ سب سؼابدل ًْابٖٗ حبكاس    
 تشدد 
 (LAMMPS) افاضاس لواذغ  دس اٗي سحا٘اق اص ًاشم   

 کبسٕ هبؿ٘يػبصٕ دٌٗبه٘ک هَلکَلٖ فشآٌٗذ جْز ؿجِ٘
  ّوچٌاا٘ي جْااز [34] ًابًَهششٕ اػااشهبدُ ؿااذُ اػااز 

ٕ  هبؿا٘ي ٍ هکابً٘ضم  ّاب  ر اسان هـبّذُ هخشلاب  اص  کابس
 ثْشُ ثشدُ ؿذُ اػز (OVITO) افضاس هٌجغ ثبص اٍٍٗشَ ًشم

[35]   ِ ّااب ثااب اػااشهبدُ اص ػ٘ؼااشن   ػاابصٕاٗااي ؿااج٘

طاداي ثاب    (Keio) ثبلإ داًـگبُ کَِ٘-افضاسٕ سَاى ػخز
ّؼشِ اًجبم دزٗشفز ٍ ه٘بًگ٘ي صهبى ّش سحل٘اس دس   48

 ػبػز ثَد  24حذٍد 
 

 نتبیج و بحث

 (2ؿکس )  .برداریتببع پتبنسیل بر هکبنیسم براده تأثیر

اسوٖ ٍ ٌّذػاِ ثاشادُ سَل٘ذؿاذُ دس قطؼاِ      سغ٘٘ش ؿکس
کشٗؼاشبل سا ثاب ػاِ ًاَع سشک٘ات سابثغ       ػ٘ل٘کًَٖ ساک 
ٖ     دّذ دشبًؼ٘س ًـبى هٖ دّاذ کاِ   اٗاي ؿاکس ًـابى ها

ّاب،  چگًَِ کَچکششٗي سغ٘٘شٕ دس سبثغ دشبًؼ٘س ث٘ي اسان 

 تشدد ّب هٖثشادُهٌجش ثِ سغ٘٘ش ؿکس 
تاشدد کاِ   ، هـبّذُ هٖ(ٍ ة الف-2ؿکس )هطبثق  

ّابٕ  د٘ـشٍٕ اثضاس، ػجت اٗجبد اػَجبج دس قؼوز اسن
کابس تشدٗاذُ اػاز  دل٘اس اٗاي هَضاَع،       ػطحٖ قطؼِ

ٍٗظتااٖ ساابثغ دشبًؼاا٘س سشػااَ  دس سَكاا٘ف خااَاف 
ثبؿذ  ثب اٗي حبل، ٌّگبه٘کِ اص سبثغ الاػش٘ک قطؼبر هٖ
ّبٕ اثاضاس ٍ  ٕ سَك٘ف اًذسکٌؾ اسندشبًؼ٘س هَسع ثشا

 کبسٕ هبؿ٘ي(، الف-2ؿکسکبس اػشهبدُ ؿذُ اػز )قطؼِ
ّبٕ هٌاطاغ سَل٘اذ   کبهلاو ثِ كَسر سشد دس آهذُ ٍ ثشادُ

ٕ  هبؿ٘ياًذ  دس اٗي ؿشاٗ  ک٘ه٘ز ػطح ؿذُ ؿاذُ   کابس
دل٘س حز  اثاشار   ً٘ض کبّؾ ٗبفشِ اػز  اٗي هَضَع ثِ
ِ چٌذجضئٖ ً٘شٍّابٕ ثا٘ي اسواٖ دس اثا     کابس  ضاس ٍ قطؼا

سَجاِ ثاِ سَاًابٖٗ ثابلاسش سابثغ      ؿذ  ثب اٗي حابل، ثب ثب هٖ
  ِ ًظاش   دشبًؼ٘س سشػَ  دس سَك٘ف خَاف ػاطحٖ، ثا

-سػذ کِ كبفٖ ػاطح حبكاس اص ؿاشاٗ  سشػاَ     هٖ
 ؿااکس)سشػااَ  اص كااحز ثاابلاسشٕ ثشخااَسداس ثبؿااذ 

 کااابسٕ هبؿااا٘ي، (ح-2)ؿاااکس هطااابثق   [28] ة(-2
ساابثغ دشبًؼاا٘س   کاابس ػاا٘ل٘کًَٖ ثااب اػااشهبدُ اص   قطؼااِ
ٍثش، آؿاهشگٖ اسواٖ کوشاش ٍ كابفٖ ػاطح      -اػش٘لٌ٘گش

سَاى دس دّذ  دل٘س اٗي هَضَع سا هٖ ثْششٕ سا ًـبى هٖ
کِ اٗي سبثغ دشبًؼ٘س ًاطاِ   دٍ هَضَع ٗبفز  ًخؼز آى

سؼل٘ن ثبلاسشٕ سا ًؼجز ثِ سبثغ دشبًؼ٘س سشػاَ  اسائاِ   
ّب هابٍهز ث٘ـششٕ کِ دس اٗي كَسر اسن؛ [12]دّذ هٖ
ٖٗ اص خَد ًـبى خَاٌّاذ داد  اص طاش    جب جبثِا ثشإ س

 ِ کابس، سابثغ   دٗگش ثب د٘ـشٍٕ اثضاس ٍ افضاٗؾ دهبٕ قطؼا
إ اص سحَلار فابصٕ سا  ٍثش هجوَػِ-دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش
ٖ کبس سؼشٗف هٖدس دسٍى قطؼِ سَاًاذ ثاش   کٌذ کِ اٗي ها
 هؼشا٘ن ثگزاسد  سأث٘شّب حشکز اسن

 

ًواَداس سغ٘٘اش    (3ؿاکس )   .تببع پتبنسیل بر دهاب  تأثیر
کبس سا ثب د٘ـشٍٕ اثضاس دس ػاِ سشک٘ات سابثغ    دهبٕ قطؼِ

اٗي ؿاکس، سًٍاذ   دّذ  هطبثق دشبًؼ٘س هخشلف ًـبى هٖ
ِ ّاب  سغ٘٘شار دهب دس سوبهٖ حبلاز  افضاٗـاٖ   كاَسر  ثا

ثبؿذ  دل٘س اٗي هَضَع، ٍجاَد اكاطکبک، افاضاٗؾ     هٖ
اًااشطٕ جٌجـااٖ ٍ ّوچٌاا٘ي ٍسٍد حااشاسر ًبؿااٖ اص   

  کبس اػز ثِ دسٍى قطؼِ کبسٕ هبؿ٘ي
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 ًبًَهشش د٘ـشٍٕ اثضاس ثب اػشهبدُ اص سَاثغ دشبًؼ٘س هخشلف:  30کبس دغ اص قطؼِسغ٘٘ش ؿکس اسوٖ   2ؿکس 

 ، کبس()قطؼٍِ سشػَ   کبس(قطؼِ-)اثضاسسشػَ   -، ة(کبسکبس( ٍ سشػَ  )قطؼِ قطؼِ-هَسع )اثضاس -الف

 کبس( )قطؼٍِثش -گشاػش٘لٌٍ٘  کبس(قطؼِ-)اثضاسهَسع  -ح
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دد سبثغ دشبًؼ٘لٖ کِ اًاذسکٌؾ ثا٘ي   تشل٘کي هـبّذُ هٖ

ث٘ـششٕ ثش  شسأث٘کٌذ، ّبٕ اثضاس ٍ قطؼِ سا سؼشٗف هٖاسن

کِ ثاب ثبثاز ًگابُ     طَسٕ کبس داسد؛ ثًِوَداس دهبٖٗ قطؼِ

ّابٕ اثاضاس الوابع ٍ    داؿشي اًذسکٌؾ هَسع ثا٘ي اسان  

ِ کبس ػ٘ل٘کًَٖ ٍ سغ٘٘ش اًذسکٌؾ اسنقطؼِ کابس  ّبٕ قطؼا

ٍثش، فا  سغ٘٘ش اًذکٖ دس سًٍذ -اص سشػَ  ثِ اػش٘لٌ٘گش

کاابس سد دادُ اػااز  دل٘ااس اٗااي افااضاٗؾ دهاابٕ قطؼااِ

جضئٖ دس ّش ّبٕ دٍجضئٖ ٍ ػِضَع، ٍجَد قؼوزهَ

 ثبؿذ ٍثش هٖ-دٍ سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ  ٍ اػش٘لٌ٘گش

اٗي ثذاى هؼٌب اػز کاِ دس ّاش دٍ ؿاشاٗ ، ساشٗجابو      

ّب د٘ابدُ ؿاذُ اػاز  دس    ّبٕ ٗکؼبًٖ ث٘ي اسناًذسکٌؾ

کبس سحاز سابثغ دشبًؼا٘س    ث٘ي اٗي دٍ حبلز، دهبٕ قطؼِ

٘ـاشش اص حبلاز   ث % 8/5د ٍٍثش دس ًْبٗز حذ-اػش٘لٌ٘گش

سَاى دس سفشابس  دل٘س اٗي هَضَع سا هٖدٗگش ثَدُ اػز  

، (2ؿکس )ق کبس جؼز  هطبثسغ٘٘ش ؿکس الاػش٘ک قطؼِ

ٍثاش، سغ٘٘اشار   -کبس سحز سبثغ دشبًؼا٘س اػاش٘لٌ٘گش  قطؼِ

الاػش٘ک کوششٕ سا سجشثِ کشدُ اػاز ٍ ث٘ـاشش اًاشطٕ    

ضاٗؾ دهاب  ثشداسٕ ٍ دس ًش٘جِ افكش  ثشادُ کبسٕ هبؿ٘ي

 تشدٗذُ اػز 

تشدد کِ سغ٘٘ش اًذسکٌؾ اص طش  دٗگش، هـبّذُ هٖ 

کبس اص هَسع ثاِ سشػاَ ، ػاجت    ّبٕ اثضاس ٍ قطؼِاسن

کاِ دهابٕ    طَسٕ افضاٗؾ هحؼَع دهب تشدٗذُ اػز  ثِ

کبس ًؼجز ثِ دٍ حبلز دٗگش ثِ طَس هشَػ  ًْبٖٗ قطؼِ

ؿذُ اػز  دل٘س اٗي هَضاَع دس هبّ٘از   ث٘ـشش  % 3/28

ثبؿاذ  سحاز اٗاي    ذ جضئٖ سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ  هٖچٌ

ّابٕ  ّبٕ ث٘ـششٕ دس سؼشٗف اًذسکٌؾ اسان ؿشاٗ ، اسن

کابس دخ٘اس تشدٗاذُ ٍ ؿاشاٗ  ثاِ حبلاز       اثضاس ٍ قطؼِ

سَاى تهز کِ اػشهبدُ ؿَد  ل٘کي هٖسش ًضدٗک هٍٖاقؼٖ

اص سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ  جْز سؼشٗف اًذسکٌؾ سوابهٖ  

سشٗي تضٌِٗ دس ث٘ي اًذ هٌبػتسَّبٕ اٗي ػ٘ؼشن، هٖاسن

 هَاسد ثشسػٖ ؿذُ ثبؿذ 

 
 ساأث٘ش   .کابری  هبشاین تببع پتبنسیل بر نیروهبی  تأثیر

سَاثغ دشبًؼ٘س هخشلف ثاش ً٘شٍّابٕ ثشؿاٖ ٍ ػواَدٕ     

آٍسدُ ؿذُ  (4ؿکس )کبس ػ٘ل٘کًَٖ دسقطؼِ کبسٕ هبؿ٘ي

کابس سد داد،  اػز  هطبثق آًچِ دس سغ٘٘شار دهبٖٗ قطؼِ

تشدد دس ؿاشاٗطٖ کاِ اص   ٘ض هـبّذُ هٖدس اٗي قؼوز ً

ّابٕ   سبثغ دشبًؼ٘س هَسع جْز سَك٘ف اًذسکٌؾ اسان 

ػاا٘ل٘کَى ٍ کااشثي اػااشهبدُ تااشدد، سغ٘٘ااشار ً٘ااشٍٕ   

ثِ ٗکذٗگش ًضدٗک خَاٌّذ ثَد  ثب اٗي حبل  کبسٕ هبؿ٘ي

ّاابٕ اثااضاس ٍ اػواابل ساابثغ دشبًؼاا٘س سشػااَ  ثاا٘ي اساان

 % 1/32د ذٍکبس، ػجت افضاٗؾ ه٘بًگ٘ي ً٘شٍّب سب ح قطؼِ

تشدد  اٗي هَضَع کبهلاو ثب حجن ثشادُ سَل٘ذ ؿاذُ ٍ   هٖ

کابس ّوخاَاًٖ داسد  صٗاشا ً٘اشٍٕ     سغ٘٘شار دهبٖٗ قطؼِ

کابس، ػاجت افاضاٗؾ حجان ثاشادُ ٍ دس      ث٘ـشش دس قطؼِ

   تشدد کبس هًٖش٘جِ افضاٗؾ دهبٕ قطؼِ

ًکشِ قبثس سَجِ دٗگش اص اٗي ًشابٗج، ه٘اضاى ً٘اشٍٕ     

ثبؿااذ  هطاابثق اٗااي ؿااکس، دس هااٖ کاابسٕ هبؿاا٘ياٍل٘ااِ 

كَسس٘کِ اص سبثغ دشبًؼ٘س هَسع ثشإ سؼشٗف اًذسکٌؾ 

کبس ٍ اثضاس اػاشهبدُ تاشدد، دس اثشاذإ    ّبٕ ث٘ي قطؼِاسن

هاذاسٕ ً٘شٍٕ هٌهٖ ثَجَد خَاّاذ آهاذ؛    کبسٕ هبؿ٘ي

ف٘ضٗکٖ هؼئلِ دس سٌابق  اػاز  اٗاي    کِ اٗي ثب هبّ٘ز 

 َ سع دس هَضااَع ثااِ دل٘ااس ٍٗظتااٖ ساابثغ دشبًؼاا٘س هاا

ٖ     د٘بدُ ثبؿاذ   ػبصٕ ً٘شٍّبٕ جبرثاِ دس ثاشد هشَػا  ها

ِ  ٗؼٌٖ د٘ؾ اص ثشخَسد اسن کابس، اٗاي   ّبٕ اثضاس ثاب قطؼا

ّب ثش سٍٕ ٗکذٗگش ً٘شٍٕ جبرثِ ٍاسد کشدُ ٍ ػاجت   اسن

 تشدًذ هٌهٖ هٖ کبسٕ هبؿ٘ياٗجبد ً٘شٍٕ 
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 سغ٘٘شار ً٘شٍٕ ػوَدٕ  -سغ٘٘شار ً٘شٍٕ ثشؿٖ، ة -دشبًؼ٘س ثش الف سبثغ سأث٘ش  4ؿکس 

 

 (5ؿاکس )   .کبری هبشینتببع پتبنسیل بر انرشی  تأثیر
ٕ  سأث٘ش ّابٕ جٌجـاٖ،   سَاثغ دشبًؼ٘س هخشلف سا ثش اًاشط

    ٖ  ؿاکس  دّاذ  هطابثق   دشبًؼ٘س ٍ کاس ػ٘ؼاشن ًـابى ها
، ثذٍى دس ًظش تشفشي ًَع سبثغ دشبًؼ٘س، اًشطٕ (الف-5)

    ِ کابس  جٌجـٖ ػ٘ؼشن ثاب د٘ـاشٍٕ اثاضاس دس دسٍى قطؼا
ٗبثذ  اًشطٕ جٌجـٖ ػ٘ؼشن ثِ طاَس هؼاشا٘ن   افضاٗؾ هٖ

ثب ػشػز حشکز رسار اسسجابط داسد  دق٘اابو ثاِ ّوا٘ي     
 جب جبثِّبٕ ث٘ـششٕ دل٘س ٌّگبه٘کِ ثب د٘ـشٍٕ اثضاس اسن

تشدد، ػاطح اًاشطٕ جٌجـاٖ ػ٘ؼاشن ً٘اض افاضاٗؾ       هٖ
 % 7/76ب ؾ اًشطٕ جٌجـٖ ثشاثش ثا ٗبثذ  ث٘ـششٗي افضاٗ هٖ

ّبٕ ػا٘ل٘کَى ٍ  ٍ هشثَط ثِ اًذسکٌؾ سشػَ  ث٘ي اسن
ثبؿاذ  اٗاي هَضاَع دل٘اس افاضاٗؾ      ػ٘ل٘کَى هٖ-کشثي

ٖ     دهبٕ قطؼِ کٌاذ  کبس سا سحاز اٗاي ؿاشاٗ  سَج٘اِ ها
(؛ صٗشا دهب ًوَدٕ کوّٖ اص ه٘ضاى اًشطٕ جٌجـٖ 3ؿکس )

شاٗطٖ تشدد دس ؿا ثبؿذ  ّوچٌ٘ي هـبّذُ هٖػ٘ؼشن هٖ
کِ اص سبثغ دشبًؼا٘س هاَسع جْاز سؼشٗاف اًاذسکٌؾ      

ّبٕ کشثي ٍ ػا٘ل٘کَى اػاشهبدُ ؿاذُ اػاز، ؿا٘ت       اسن
سغ٘٘شار اًشطٕ جٌجـٖ ثؼ٘بس ًضدٗاک ٍ ساشٗجابو ٗکؼابى    

 ثبؿذ هٖ
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 )الف(

 
  

 )ة(

 
  

 )ح(

 
 اًشطٕ کس ػ٘ؼشن  -دشبًؼ٘س، ح اًشطٕ -اًشطٕ جٌجـٖ، ة -سبثغ دشبًؼ٘س ثش الف سأث٘ش  5ؿکس 

 

سَاى دل٘س اٗي هَضاَع سا اّو٘از ث٘ـاشش اًاذسکٌؾ     هٖ

ّابٕ دسًٍاٖ   کابس ًؼاجز ثاِ اسان    ّبٕ اثضاس ثب قطؼِاسن

 (ة ٍ ح-5ؿاکس ) ّوچٌ٘ي هطابثق   کبس داًؼز  قطؼِ

تشدد کِ اًشطٕ دشبًؼ٘س ٍ اًشطٕ کس ػ٘ؼشن هـبّذُ هٖ

َع، ٍاسد ّوَاسُ دس حبل افضاٗؾ اػز  دل٘س اٗاي هَضا  

ثبؿذ کِ ػاجت ساًاؾ   آهذى ً٘شٍٕ خبسج اص ػ٘ؼشن هٖ

، (ة-5ؿاکس ) تاشدد  طجاق   کبس هٖاثضاس دس دسٍى قطؼِ

ّبٕ ػا٘ل٘کَى ًااؾ   تشدد کِ اًذسکٌؾ اسنهـبّذُ هٖ

ه٘اضاى اًاشطٕ دشبًؼا٘س ػ٘ؼاشن اٗهاب       اكلٖ سا دس سؼ٘٘ي

کاِ ثاب دس ًظاش تاشفشي سابثغ دشبًؼا٘س        طَسِٕ کٌٌذ  ث هٖ

ٗي ثخؾ ٍ سغ٘٘ش سبثغ دشبًؼ٘س ث٘ي اثاضاس  سشػَ  ثشإ ا

 تشدد   هحؼَػٖ هـبّذُ ًوٖکبس، سغ٘٘ش ٍ قطؼِ
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ؿاکس     هبی زیرساطحی  تببع پتبنسیل بر آسیب تأثیر
 کشٗؼاشبل کبس سکّبٕ صٗشػطحٖ قطؼِسَصٗغ آػ٘ت (6)

ػ٘ل٘کًَٖ سا سحز ػِ سشک٘ت هخشلف اًذسکٌؾ اسواٖ  
٘اس ّوؼابٗگٖ   دّذ  اٗي کبس ثب اػاشهبدُ اص سحل ًـبى هٖ
كااَسر  (Common Neighbor Analysis)هشػااَم 

  ثِ دل٘س اٌٗکِ ثشَاى دٗذ ثْشاشٕ ثاِ   [41] دزٗشفشِ اػز
کابس داؿاز،   سَصٗغ ػَ٘ة ٍ سغ٘٘شار فبصٕ دسٍى قطؼِ

ِ  اسن حاز    (Si-I)کابس ثاب ػابخشبس الوبػاٖ     ّابٕ قطؼا

 ٓدٌّذ ّبٕ ػه٘ذسً  ًـبىاًذ  دس اٗي ؿکس، اسنتشدٗذُ
ّبٕ آثاٖ ٍ ػاجض   ثبؿٌذ  ّوچٌ٘ي اسنٖػبخشبس آهَس  ه

ث٘بًگش ػابخشبس الوابع ّوؼابٗگٖ اٍل ٍ دٍم ّؼاشٌذ      

ِ  ّٓاب دس دٗاَاس  ٍجَد اٗاي اسان   کابس ٍ هاشص رسار   قطؼا
کبس  دٌّذُ هحذٍدُ ػبخشبس کشٗؼشبلٖ قطؼِ آهَس ، ًـبى

دٌّاذُ   کابس ًـابى  )ثب دًَ٘ذّبٕ هؼلق( ٍ دس دسٍى قطؼِ
ػاابصٕ ج ؿااجِ٘  ًشاابٗ[42] ثبؿااذسـااک٘س ًبثجاابٖٗ هااٖ

ٍجااَد ٗااک لاٗااِ آهااَس  دس ػااطح     ٓدٌّااذ ًـاابى
تشدد کِ ثبؿذ  ّوچٌ٘ي هـبّذُ هٖؿذُ هٖ کبسٕ هبؿ٘ي

ِ     ٓدس سوبهٖ هَاسد، ثاشاد  كاَسر   اٗجابد ؿاذُ کابهلاو ثا
، دس (الااف– 6ؿااکس ) آهااَس  دسآهااذُ اػااز  هطاابثق

هَسع، حجان  -اػشهبدُ اص سشک٘ت سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ 

ة ًبثجبٖٗ ٍ جابٕ خابلٖ دس   ثؼ٘بس صٗبدٕ اص اًَاع ػَ٘
ؿَد  دل٘س اكلٖ اٗي هَضَع دٍس ثشد کبس دٗذُ هٖقطؼِ

ثبؿذ کِ اثشار خَد سا ثاش  ثَدى سبثغ دشبًؼ٘س هَسع هٖ

 ٓػل٘شغن اػشهبد  دّذ کبس ًـبى هّٖبٕ صٗشٗي قطؼِلاِٗ
هَسع، -فشاٍاى هحاا٘ي اص سشک٘ت سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ 

ٍس اص اًشظبس ثاَدُ  ٍجَد اٗي حجن اص ػَ٘ة کشٗؼشبلٖ د

 ٖ سػاذ کاِ اػاشهبدُ اص اٗاي سشک٘ات      ٍ اٌٗطَس ثِ ًظش ها
 ٖ -ثبؿاذ  ثاب سغ٘٘اش اًاذسکٌؾ اثاضاس     چٌذاى هٌبػت ًوا

ٖ      قطؼِ تاشدد کاِ هااذاس    کابس ثاِ سشػاَ ، هـابّذُ ها

ّب کبّؾ ٗبفشِ ٍ فا  دس قؼاوز صٗاشٗي اثاضاس    ًبثجبٖٗ
ٖ ِ اٗاي ًبثا   أة(  هٌـ-6)ؿکس اًذ هشوشکض ؿذُ ّاب  جابٗ
ٖ  ذسٍاػشبس٘ک اثضاس ثِ دسٍى قطؼِفـبس ّ٘ ثبؿاذ   کابس ها

ٖ (ح– 6ؿاکس ) هطابثق   کاِ اص سشک٘ات سابثغ     ، دس حابلش
ٍثش ٍ هاَسع اػاشهبدُ ؿاذُ اػاز،     -دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش

سؼذادٕ سحَل فبصٕ ثاِ حبلاز الوابع ّگضاتًَابل دس     
کِ حجن  ؿَد  اص آًجبٖٗؿذُ دٗذُ هٖ کبسٕ هبؿ٘يػطح 

ص هااَاسد دٗگااش حبكااس اص اٗااي حبلااز ث٘ـااشش ا  ٓثااشاد
سااَاى ًش٘جااِ تشفااز کااِ هاااذاس فـاابس  ثبؿااذ، هااٖ هااٖ

     ِ کابس ٍاسد  ّ٘ذسٍاػشبس٘ک ث٘ـاششٕ ً٘اض ثاِ ػاطح قطؼا

ّابٕ  تشدٗذُ کِ اٗي ػجت سحَل فبصٕ سؼاذادٕ اص اسان  
-ػطحٖ ؿذُ اػز  اص آًجبٗ٘کِ سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش

ػابصٕ خاَاف الاػاش٘ک    ٍثش سَاًبٖٗ ث٘ـششٕ دس د٘ابدُ 

ٖ  کابس داسد،  قطؼِ تاشدد کاِ هااذاس ػ٘اَة     هـابّذُ ها
ؿذر کبّؾ ٗبفشاِ ٍ فاا     صٗشػطحٖ دس اٗي حبلز ثِ

 ؿَد کبس دٗذُ هٖٗک ػ٘ت ًبثجبٖٗ دس دسٍى قطؼِ

 

 

 

 
 

کبس ّبٕ صٗشػطحٖ قطؼِت٘شٕ ٍ سَصٗغ آػ٘تؿکس  6ؿکس 

 کشٗؼشبل ػ٘ل٘کًَٖ سحز سبثغ دشبًؼ٘س سک

 سشػَ ، -سشػَ  -ةهَسع، -سشػَ  -الف

 هَسع   -اػش٘لٌ٘گش ٍثش -ٍ ح
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 گیری نتیجه

دس اٗي هابلِ اص سشک٘ت ػِ ًَع سابثغ دشبًؼا٘س هاَسع،    
ِ  -سشػَ  ٍ اػش٘لٌ٘گش ػابصٕ دٌٗبه٘اک   ٍثش جْاز ؿاج٘

ًاابًَهششٕ اػااشهبدُ تشدٗااذ    کاابسٕ هبؿاا٘يهَلکااَلٖ 
 ثبؿذ:ّبٕ اٗي سحا٘ق ثِ ؿشد رٗس هٖسشٗي ٗبفشِ هْن
  دشبًؼا٘س دٍجضئاٖ هاَسع جْاز     اػشهبدُ اص سبثغ

کابس، ػاجت   ّبٕ اثضاس ٍ قطؼِسؼشٗف اًذسکٌؾ اسن
 تشدد ّبٕ هٌاطغ هٖاٗجبد ثشؽ سشد ٍ ثشادُ

 ٍثش ثْششٗي كبفٖ ػاطح ٍ  -سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش

ٕ  هبؿا٘ي کوششٗي اػَجبج لجِ سا دس  ًابًَهششٕ   کابس
اػاشهبدُ اص سابثغ دشبًؼا٘س    دّاذ   ػ٘ل٘کَى اسائِ هٖ
ّابٕ اثاضاس ٍ   شٗف اًذسکٌؾ اسنسشػَ  جْز سؼ

 کبسٕ هبؿ٘يکبس ثبػث افضاٗؾ ه٘بًگ٘ي ً٘شٍٕ قطؼِ
ٖ  % 1/32 ٓثِ اًاذاص  تاشدد  ّوچٌا٘ي اٗاي سابثغ     ها

دسكااذٕ ًَػاابًبر  26دشبًؼاا٘س، ػااجت افااضاٗؾ 

ًؼجز ثِ سبثغ دشبًؼا٘س هاَسع    کبسٕ هبؿ٘يً٘شٍٕ 
 ؿذُ اػز 

 ثؼا٘بس   سأث٘شکبس، ّبٕ اثضاس ٍ قطؼِ اًذسکٌؾ ث٘ي اسن

، اًااشطٕ کاابسٕ هبؿاا٘ي٘ـااششٕ ثااش سٍٕ ً٘ااشٍٕ ث
   ِ کاابس داسد  دس هابثاااس،  جٌجـااٖ ٍ دهاابٕ قطؼاا

کبس، ًااؾ اكالٖ سا   ّبٕ دسٍى قطؼِ اًذسکٌـٖ اسن
دس سؼ٘٘ي اًشطٕ دشبًؼ٘س ٍ اًشطٕ کس ػ٘ؼاشن اٗهاب   

 کٌٌذ هٖ

 اص اًااشطٕ کااس  % 84/98د طااَس ه٘اابًگ٘ي حااذٍِ ثاا

بثغ ثبؿذ  لزا سا ػ٘ؼشن هشثَط ثِ اًشطٕ دشبًؼ٘س هٖ
ّابٕ  دشبًؼ٘لٖ کاِ جْاز سؼشٗاف اًاذسکٌؾ اسان     

 ساأث٘ش ت٘اشد،  کبس هَسد اػشهبدُ قشاس هٖدسًٍٖ قطؼِ

 ثؼ٘بس ث٘ـششٕ ثش اٗي هاذاس خَاّذ داؿز 

       اػشهبدُ اص سابثغ دشبًؼا٘س سشػاَ  جْاز سؼشٗاف
 کبس ػ٘ل٘کًَٖ ثب ٗکذٗگش ٍّبٕ قطؼِاًذسکٌؾ اسن

اص  ساشٗي ًش٘جاِ سا  اثضاس الوبع، ًضدٗاک ثب  ّوچٌ٘ي
ثشداسٕ ٍ ّوچٌ٘ي سفشابس هابدُ   ح٘ث هکبً٘ضم ثشادُ

  دّذ اسائِ هٖ

 نبهه واشه

 اثضاس الوبع سک کشٗؼشبل
Single Crystal 

Diamond tool (SCD) 

 Thermostat atoms ّبٕ دهبثبثزاسن

 Subsurface damages ّبٕ صٗشػطحٖ آػ٘ت

 Bonded interaction ّبٕ دًَ٘ذٕکٌؾثشّن

 Interaction potential ٌؾدشبًؼ٘س اًذسک

 Pair potential دشبًؼ٘س جهشٖ

 Pair potentials دشبًؼ٘س جهشٖ

 Surface finish دشداخز ػطحٖ

 ٍثش-سبثغ دشبًؼ٘س اػش٘لٌ٘گش
Stillinger-Weber 

potential function 

 Analytical potential سبثغ دشبًؼ٘س سحل٘لٖ
 Tersoff potential function سبثغ دشبًؼ٘س سشػَ 

 Morse potential function سبثغ دشبًؼ٘س هَسع

 سحل٘س ّوؼبٗگٖ هشػَم
Common Neighbor 

Analysis (CNA) 

 کبس سحَل فبصٕ قطؼِ
Material phase 

transformation 

  Brittle fracture ّبٕ ًبؿٖ اص ثشؽ سشد سشک

 Equilibration سػبًٖسؼبدل

 Lattice spacing ثبثز ؿجکِ

ت٘شٕ ٍسلِ اًشگشال سٍؽ

 ػشػشٖ

Velocity verlet 

algorithm 

ػابصٕ دٌٗبه٘اک    سٍؽ ؿجِ٘
 هَلکَلٖ

Molecular dynamics 

simulation 

 Scaling دّٖ سٍؽ ها٘بع

 Flank angle آصاد اثضاس ٔصاٍٗ

 Rake angle د٘ـبًٖ اثضاس ٔصاٍٗ

 Cubic diamond ػبخشبس کشٗؼشبلٖ الوبع هکؼجٖ
 Simulation cell ػبصٕػلَل ؿجِ٘

 Amorphous silicon ػ٘ل٘کَى آهَس 

 Tool edge radius اثضاس ٔؿؼبع لج

 Cutting edge radius اثضاس ثشؿٖ ٔؿؼبع لج
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 Chip morphology ؿکس ظبّشٕ ثشادُ
 Depth of cut ػوق ثشؽ

 Lapping کبسٕ ل٘ؼِ

کبسٕ حبلز ًشم  هبؿ٘ي
 خَاس()چکؾ

Ductile mode 

machining 

 Nanometric machining کبسٕ ًبًَهششٕ يهبؿ٘

 Chip formation هکبً٘ضم سـک٘س ثشادُ
 OVITO افضاس اٍٍٗشَ ًشم

 LAMMPS افضاس لوذغًشم

 Thrust force ً٘شٍٕ ػوَدٕ

 Ensemble ٌّگشد
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