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 تقدیم به پدر و مادر عزیزم

 بهترین را برایم خواستندآنان که همواره 
 و ساختند.                                                                                
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 تشکر و قدردانی

 ست از آن توست.توست و هر چه ه پروردگارا، سپاس بی نهايت از آن توست که قدرت مطلقی، آنچه دارم از بخشش و بزرگی 

د و با ارزشمندترین راهنمای بزرگوارم سرکار خانم دکتر سمیه مهرابیان که زحمت راهنمایی این پایان نامه را برعهده داشتن سپاس ویژه از استاد

 تان سراسر شادکامی و سرزندگی باشد.ام. امیدوارم که زندگیها را از جانب ایشان دریافت نمودهراهنمایی

 مه یاری رساندند.ناانی که به نوعی مرا در به انجام رساندن این پایانبا تشکر خالصانه از تمامی اساتید، دوستان و کس
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 تعهد نامه

و  فیزیکدانشکده  فیزیک پلاسمادانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته  مریم کاکوییاینجانب 

ن با گراف ییپلاسما یحکاک سازیهیشبنامه دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایان یاههستمهندسی 

 .شوممتعهد می دکتر سمیه مهرابیانی یراهنماتحت  یمولکول کینامیدروش 

 برخوردار است . نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالتتحقیقات در این پایان 

 های محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است .در استفاده از نتایج پژوهش 

 تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در هیچ جا  نامهمطالب مندرج در پایان

 ارائه نشده است .

  تی دانشگاه صنع» باشد و مقالات مستخرج با نام کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می

 خواهد رسید . به چاپ«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « شاهرود 

 نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از حقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان

 رعایت می گردد. نامهپایان

 ها( استفاده شده است ضوابط و های آننامه، در مواردی که از موجود زنده )یا بافتدر کلیه مراحل انجام این پایان

 اخلاقی رعایت شده است .اصول 

 نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده در کلیه مراحل انجام این پایان

                                                                                                                                                                      است اصل رازداری، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .

 تاریخ                                                 

 امضای دانشجو                                                 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

افزارها و تجهیزات ای، نرمهای رایانهکلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه

 در تولیدات علمی باشد. این مطلب باید به نحو مقتضیاست( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود میساخته شده

 باشد.نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی. استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایانمربوطه ذکر شود
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 چکیده

بررسی  2SiO هیلا ریز یشده بر رو ینشان لایه صفحه گرافن ییپلاسما یحکاک ندیفرا ،پژوهش نیدر ا

 سازی  با روش دینامیک مولکولیقرار گرفته و  شبیه ژنیاکس یهاونیبمباران  شود. صفحه گرافن تحتمی

ی رودی فهاونی یانرژ ریتاث یهدف بررس با ،سازیشود. در این شبیهبا استفاده از نرم افزار لمپس انجام می

شود. همچنین شارذرات تغییر داده می eV 21تا  3ها به ترتیب از د حکاکی صفحه گرافن، انرژی یونبر فراین

کننده  بمباران هایونی یانرژ شیکه با افزا دهدیحاصل، نشان م جی. نتایابد. فرودی بین دو مقدار تغییر می

سطح  بیآس زانیم. ابدییم شیزاشده در صفحه گرافن اف جادیا های، تعداد و اندازه حفرهeV 21 تا 3از 

 نییشکسته در صفحه گرافن، تع C-C یوندهایاز پ یبه عنوان کسر( bD) بیپارامتر آس فیبا تعر را گرافن

حاصل  جیبوده است. نتا 2و  0 نیصفحه گرافن، ب یمختلف برا یو فلوها یپارامتر در انرژ نی. مقدار امیکرد

 0fاز  هاونیشار  شیافزا نیو همچن eV  21 تا 3بمباران کننده از  هایونی یانرژ شینشان داده که با افزا

شده در صفحه گرافن  جادیا هایتعداد و اندازه حفره اتم اکسیژن(، 21)ورود  0f1تا اتم اکسیژن(  9)ورود 

 00/0و  0 نیب 0f1فلو  یو برا 00/0و  0 نیب 0fدر فلو  بیمقدار پارامتر آس نیشتریکرده است. ب دایپ شیافزا

 یبررس داشته است. یشیروند افزا یو فلو ذرات ورود یبر حسب زمان، انرژ بیبوده است. مقدار پارامتر آس

در ساختار  ینظم یموجب ب یکه حکاک دهدی(، قبل و بعد از بمباران نشان مRDF) یشعاع عیتابع توز

 یورود ژنیاکس هایاتم یانرژ شیدر گرافن، با افزا C-C یوندهایتعداد متوسط پ زیگرافن شده است. ن

بدست  جینتا ن،یاست. همچن یانرژ شیکربن با افزا یوندهایرفتن پ نیکه خود نشانگر از ب ابدییکاهش م

که در  ستاست. لازم بذکر ا زیوارد شده به صفحه گرافن ناچ بیآس eV 3 یدهد که در انرژ یآمده نشان م

، 2O ،CO ،2CO هایگونه لیاده شده است، شاهد تشکاستف Reax یروین دانیکه در آن از م سازیهیشب نیا

2O2C  3وCO مایبوده. 

 .Reax یروین دانیم، سازی دینامیک مولکولی: گرافن، حکاکی پلاسمایی، شبیهکلمات کلیدی



 ج

 لیست مقاله مستخرج شده از پایان نامه

 کیامنید یسازبیهوش شصفحه گرافن با ر ییپلاسما یحکاک ی، بررس2391 ه،یسم ان،یمهراب م؛یمر ،ییکاکو

 پلاسما، شاهرود کیزیو ف یکنفرانس مهندس نیهفتم ،یمولکول
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 فصل اول 1

 مقدمه و کلیات
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 مقدمه 

راستا، غشاها برای  در اینای برخوردارند. در بسیاری از علوم و صنایع، فرآیندهای جداسازی از اهمیت ویژه

ای است نازک که غشا لایه اند.های مختلفی از مواد در حالت جامد، مایع و گاز توسعه یافتهجداسازی گونه

تواند برخی از اجزاء یک سیال را به طور انتخابی جدا نماید. در یک فرآیند غشایی، معمولا دو فاز وجود می

 های نوین درفناوری غشایی از فناوری اند.کی از هم جدا شدهدارد که بوسیله فاز سوم )غشا( به طور فیزی

 . فرآیند غشایی برایاستهای مختلف صنعتی در حال استفاده باشد و در بخشعرصه صنایع گوناگون می

ش اصلی . بخرودها کنترل شده است بکار میجداسازی ترکیبات مختلف بوسیله غشاهایی که اندازه منافذ آن

توان آن را مانند یک سد بین دو فاز در نظر گرفت. البته در این باشد که میی، خود غشا میهر فرآیند غشای

ای است که جداسازی فرآیند علاوه بر اندازه، عوامل دیگری نیز دخالت دارند. به عبارت دیگر غشا وسیله

های غشایی به سادگی وریسازد. با بکارگیری فناها ممکن میهای مولکولی آنمواد را عموما بر اساس اندازه

فرآیندهای  های آلوده را برای استفاده در کشاورزی و یا برای مصارف خانگی بازیافت نمود.توان آبمی

غشایی دارای مزایای زیادی به لحاظ مصرف انرژی، هزینه، سادگی فرآیند و فضای مورد نیاز نسبت به دیگر 

 های جداسازی است.روش

ها، اندازه قطر منافذ و اختلاف فشار مورد نیاز در دو سمت غشا، به اندازه مولکولفیلترهای غشایی بر اساس 

 شوند.بندی میتقسیم 0فیلتراسیون و میکرو 3فیلتراسیون ، اولترا1فیلتراسیون ، نانو2چهار گروه اسمز معکوس

اندمان باشد و از نظر ر ای انتخاب شود که برای کاربرد مورد نظر بهترین گزینهماده سازنده غشا باید به گونه

 جداسازی و استحکام مکانیکی، عملکرد مناسبی در شرایط جداسازی داشته باشد.

                                                 
2 Reverse osmosis 

1 Nanofiltration 
3 Ultrafiltration 

0 Microfiltration 
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 استفاده در جهت بالایی پتانسیل از دارند، که خاصی ساختار دلیل به کربنی هایساختار حاوی غشاهای

 شور، از آب زداییمکن آب، سازیشیرین و برخوردار هستند. تصفیه جداسازی فرآیندهای از وسیعی طیف

 غشایی است. فرآیندهای غشایی جداسازی فرآیندهای کاربردهای جمله از گاز سازیشیرین و هوا یتصفیه

-2) شکلدر . [1-2] اندپتروشیمی یافته و نفت، گاز صنایع در متنوعی کاربردهای گذشته دهه دو خلال در

 آب آورده شده است. زدایینمکشماتیکی از غشای گرافن به عنوان فیلتر در (2

 

های نمک به رنگ یونسفید و قرمز و های آب به رنگ ی که در آن مولکولنانومتر منافذ با گرافن یغشا: 2-2شکل 

 .[1]نشان داده شده است طلایی 

 

ها باید تا حد امکان نازک باشد تا شار حلال عبوری از آن به حداکثر لکولایده آل برای جداسازی م غشا یک

بردن به منظور بالا هاهمقدار خود برسد اما از نظر مکانیکی از شکستن آن جلوگیری کند. همچنین اندازه حفر

ثی نبه دلیل ضخامت اتمی آن، مقاومت مکانیکی بالا و خ گرافن. گزینش پذیری آن در مقدار مطلوب باشد

تنی های مبفناوریباشد. برای توسعه غشاهای گزینش پذیر میبودن از لحاظ شیمیایی، مناسب ترین ماده 

ازی سکنند که قادرند نقشی مهم در شیرینفراهم می ایصرفه ای کارآمد و بابر غشا، فرآیندهای تصفیه

 هم آب کمبود .کنندیرین ایفا های شور به عنوان یک راه حل مناسب برای غلبه بر چالش کمبود آب شآب

 سراسر در آینده و حال سلامت افراد جدی چالش و تهدید یک عنوان به کیفی لحاظ از هم و کمی لحاظ از

 پیش است. براساس مطرح کنندزندگی می توسعه حال در های کشور در که مردمی برای مخصوصا جهان
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 آب کمبود دچار )جهان درصد جمعیت 31 )یعنی کشور 01 حدود 1015 سال در ملل سازمان بینی

 کنترل و تشخیص در آن قابلیت بالای دلیل به فناوری این از استفاده رو این شد. از خواهند آشامیدنی

 .است ناپذیر اجتناب امری کننده آلوده منابع از ایمحدوده

 

 کربن و گرافن 

باشد که میg/mol 022/21جرمی  و عدد 0و عدد اتمی  Cجدول تناوبی با نماد کربن عنصری شیمیایی در 

باشد. های مختلف می2یک عنصر غیر فلزی است و چهار الکترون در لایه ظرفیت خود دارد و دارای آلوتروپ

های زنده وجود ی جانداران و بافتاز نظر فراوانی سیزدهمین عنصر موجود در طبیعت است. کربن در همه

دهد. باشد و پایه شیمی آلی را تشکیل میخته شده برای بشر میداشته و یکی از عناصر بنیادی و حیاتی شنا

 دیگری متفاوت هایونهگ. بود شده شناخته چوب ذغال و دوده صورت به انسان برای دیرباز از عنصر این

 ساختار به یا هم به نسبت کربن هایاتم گیریشکل به صرفاً هاگونه این تفاوت که دارند وجود نیز کربن از

های کربن در آنهای اتمها به چگونگی برقرای پیوندخواص فیزیکی این ساختار. گرددبرمی هاآن ایشبکه

کربنی مختلف  هایترکیب ایجادهای ساختاری و ها بستگی دارد و در اصل هیبرید اتم کربن باعث تفاوت

ن مواد شناخته شده تریالماس شفاف و یکی از سختشود، مشاهده می (1-2همانطور که در شکل )شود. می

و  شونددر طبیعت است در حالیکه گرافیت سیاه و به آسانی با کشیدن آن روی یک سطح از هم جدا می

 .[3] باشدترین مواد مییکی از نرم

                                                 
2 Allotrope 
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 چپ(. )سمت الماس ( وراست )سمت گرافیت کربنی، مختلف ساختار : دو1-2شکل 

 

 2907 سال در بار نخستین، است کربن هایآلوتروپ از یکی نامو  مواد کربنی گرافــن، عضو خانواده نانو

 ساختار و داد قرار بررسی مورد را گرافن جامد حالت زیکفی زمینه در نوشت. او گرافن درباره 2والاس فیلیپ

 نظریه و آماری مکانیک در 1واگنر -مرمین قضیه نام به ایقضیه اما. نمود بینی پیش را آن الکترونیکی

 پایدارنا را ایماده چنین و غیرممکن را بعدی دو ماده یک ساخت که داشت وجود کوانتومی هایمیدان

 ماده این ساخت به موفقدر دانشگاه منچستر  0و کنستانتین نووسلف 3آندره گایم 0010در سال  .دانستمی

 به نیز 1020 فیزیک نوبل جایزه. باشد درست کاملا تواندنمی واگنر -مرمین قضیه که دادند نشان و شدند

قــات حقیای از تاکتشاف گرافن موج گسترده. گرفت تعلق دانشمند دو این به دوبعدی ایماده ساخت دلیل

گرافن جدیدترین عضو خانواده . معطوف نمود 12های علمــی را به این ماده شــگفت انگیز در قرن و فعالیت

 های، نانولوله(0D)ی صفر بعدی عنوان نانو مادهبه 5باشد که شامل فولرنمواد کربنیِ گرافیتیِ چندبعدی می

                                                 
1 Philip Russell  Wallace 
1 Mermin–Wagner 

3 Andre Geim 
0 Konstantin Novoselov 

5 fullerene 
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 باشند. این مادهمی (3D) بعدیعنوان یک ماده سهبه 1و گرافیت (1D)بعدی ی یکعنوان نانو مادهبه 2کربنی

 با هااتمکه  باشدزنبوری( می)لانه ضلعیشش پیکربندی یک در کربن هایاتم از (2D)دوبعدی  ایورقه

د. شونهای کربن تشکیل میصفحات گرافن با کنار هم قرار گرفتن اتم .اندشده متصل هم به 2SPهیبرید 

 قرار صفحه یک در پیوند سه است. اینداده پیوند  کربن دیگر اتم 3 با کربن اتم هر ،گرافنی صفحه یک در

 چهارظرفیتی هایاتم از کدام هراست.  درجه 210 با برابر و مساوی یکدیگر با هابین آن زوایای و دارند

. اندداده شکیلت را گسترده شبکه یک و اندشده متصل دیگر کربن اتم سه به کووالانسی پیوند سه با کربن،

 نیز ظرفیت الکترون چهارمین ترتیب، این به و است گرفته قرار مشابه کاملاً  ایلایه روی بر خود لایه این

 وندیپی که است واندروالسی پیوند نوع از چهارم، الکترون پیوند این اما است، داده شیمیایی پیوند یک

 روی بر راحتی به آن هایلایهب شده است که وجود همین الکترون چهارم در گرافیت موج. است ضعیف

 این از یکی تنها آن در که است ایگرافن ماده. بروند کار به مداد نوک در توانندمی و خورندمی سر هم

 مانده باقی آزاد الکترون عنوان به کربن، پیوندی الکترون چهارمین عبارتی به و دارد وجود گرافیت هایلایه

گرافن دارای خواص فیزیکی، مکانیکی، حرارتی و نوری بسیاری است. به عنوان نمونه سختی آن  .[0] است

ر از فولاد است. غشاهای گرافنی برای تصفیه آب، جداسازی گاز، برابر بیشت 100برابر بیشتر از الماس و  30

ازلحاظ تئوری گرافن برای شصت سال  .و ذخیره انرژی مورد توجه هستند DNA3تکثیر و انتقال سریع 

برای توصیف خواص مواد مختلف برپایِ کربن بکار رفته  طورگستردهمطالعه قرارگرفته و به است که مورد

 دیجیتالی، نمایشگرهای در زیادی کاربردهای جدید، کربنی ماده یک حکم در ن،همچنین گراف .است

 ترانزیستورها ها،کامپوزیت نانو شفاف، الکترودهای خورشیدی، هایسلول ها،خازن ابر فوتونی، حسگرهای

 دارد. مواد فیلتراسیون و

                                                 
2 carbon nanotube 
1 graphite 

3 Deoxyribonucleic acid 
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 زیست هایآلاینده روغن، آب، برای فیلتر عنوان به همانگونه که بیان شد، غشاهای گرافنی کاربردهایی

م هایی ایجاد کنیبرای استفاده از گرافن به عنوان فیلتر لازم است که در آن حفره .[5] دارند و... محیطی، گاز

توانیم منافذی با اندازه و است. با استفاده از حکاکی می 2، روش حکاکیمورد استفاده هاییکی از روشکه 

  .کنیم تعداد دلخواه در گرافن ایجاد

 

 حکاکی 

 باشد.یمیایی می)یا( ش ی عملیات فیزیکی و، زدودن یک ماده از روی سطح به وسیلهحکاکی

 

 حکاکی فیزیکی  2-3-2

ایی هکنند و به دنبال آن قسمتهای مثبت، سطح ویفر را با سرعت زیاد بمباران میدر حکاکی فیزیکی یون

هایی که به صورت جامد به سطح شوند. در این فرآیند مولکولها کنده میاز سطح به وسیله بمباران یون

های منفی به دلیل شوند. یونشوند و به صورت گاز از سطح جدا میها ترکیب میبا یون چسبیده بودند

 .[0]نند کاینکه اندازه کوچکی دارند به سطح ویفر دسترسی ندارند و نقش مستقیمی را در حکاکی ایفا نمی

 

 حکاکی شیمیایی 2-3-1

ه شوند و با لایه نشاندشود که این گازها یونیزه میدر روش حکاکی شیمیای از گازهای فعالی استفاده می 

                                                 
2 Etching  
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کنند و از این طریق باعث میدهند و محصولات فراری ایجاد شده روی سطح واکنش شیمیایی انجام می

 شوند.هایی از این لایه میحذف قسمت

 از مستقل حکاکی نرخ که یدرحالتشود. تقسیم می ناهمسانگردو  2فرآیند حکاکی به دو دسته همسانگرد

ن های متفاوت یکساسرعت حکاکی در جهت که شودیم دهینام همسانگرد حکاکی ندیفرآ ،ی باشدریگجهت

ند، کباربرداری به شکل یک موج کروی در تمام نقاط در معرض حکاکی گسترش پیدا می باشد و جبههمی

 وجود به هاجهت همه در بایتقر گرد سطح با هاییهحفر و دارد وجود هاجهت همه در یخورندگ باًیتقر

 ینتیجه حکاک های متفاوت است.به معنای سرعت حکاکی متفاوت در جهت ناهمسانگرد. در مقابل آیدمی

 .[7]ای هرمی شکل است ، حفرهناهمسانگرد

 

 .ناهمسانگرد: شماتیک حکاکی همسانگرد و 3-2شکل 

 

 تفاوت حکاکی فیزیکی و شیمیایی:

اشد و نرخ بمکانیزم حکاکی فیزیکی و شیمیایی با یکدیگر متفاوت است. حکاکی فیزیکی همسانگرد می 

باشد. در این روش شدت بمباران یونی بسیار پذیر می دارد و میزان نرخ حکاکی آن کنترل بالاییحکاکی 

 هایی از سطح را حکاکیکنند و قسمتها با سرعت بیشتری به سطح برخورد میزیاد است و درنتیجه یون

                                                 
2 Isotropic 
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اشد بپذیری نرخ حکاکی آن کم میبوده و همچنین کنترل ناهمسانگردکنند. در مقابل حکاکی شیمیایی می

کنند و درنتیجه عملکرد ضعیفی نسبت به حکاکی فیزیکی به سطح برخورد میها با سرعت کمتری و یون

 .[0] دارد

 دو روش کلی وجود دارد: شیمیایی حکاکیجهت انجام 

     2مرطوب حکاکی

       1خشک حکاکی

    

  مرطوب حکاکی 2-3-3

 این روش ساده ترین روشباشد. مرطوب به معنی باربرداری از زیرلایه در یک محلول مایع می حکاکی

د. در شواستفاده می رسانابطور وسیع در فرآیند ساخت قطعات نیم مرطوب حکاکی. فرآیند است حکاکی

ای هدهیم که با انجام واکنشکنیم در یک محلول مناسب قرار می حکاکیخواهیم این روش قسمتی را که می

  .[0]شوند های سطح کنده میشیمیایی، اتم

 

 خشک  حکاکی 2-3-0

شود که در آن از محلول شیمیایی برای باربرداری استفاده خشک به نوعی از باربرداری اطلاق می حکاکی

پلاسمایی از نوع  حکاکیشود. توسط یک بخار خورنده و یا پلاسما انجام می حکاکینشده و عملیات 

                                                 
2 Wet Etching 

1 Dry Etching 
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 نتیجه بمباران یونی مستقیم در حکاکیدهد. این های تقریبا عمودی را نتیجه میبوده و دیواره مسانگردناه

 ودشبالا و ساختارهای متراکم ممکن می چگالیتولید الگوهایی با  حکاکیبا این  .باشدراکتور پلاسما می

[7].  

 

 .یون واکنشی حکاکیخشک در  حکاکیمکانیسم  :0-2شکل 

 

  از: که عبارتندباشد حکاکی خشک شامل انواع مختلفی می

 روش حکاکی پلاسمایی

 1دهنده های واکنشروش یون 

 ز نادرروش حکاکی با باریکه یونی گا 

 روش حکاکی با باریکه یونی گاز فعال. 

 باشد، مانندها در هیچ محلول مایعی ممکن نبوده و یا بسیار مشکل میموادی وجود دارند که حکاکی آن

                                                 
2 Reactive-ion etching 
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GaN، SiC، TiC [1] های حکاکی پلاسمایی باربرداری کردتوان توسط تکنیکو الماس اما این مواد را می. 

که شامل ی خنثایگاز شبهواژه پلاسما به  شود.فرآیند حکاکی به وسیله پلاسما، حکاکی پلاسمایی نامیده می

و های برانگیخته و غیر برانگیخته های آزاد، مولکولها، رادیکالی مثبت و منفی، اتمهاها، یونالکترون

که  ،شودگفته می باشندکنش با یکدیگر میدرحالت کلی به گازهایی که یونیزه هستند و دائم درحال برهم

بت و مث یاد بارهاتعد باشد کهبه این معنا میبودن پلاسما  یخنثشبه. دهندنشان میعی از خود رفتار تجم

ا حرکت ، بارها ب. در پلاسمااستباردار  ویژگی دیگر پلاسما، حرکت تجمعی ذرات است.برابر  باًیآن تقر یمنف

های وجود آورند و سبب پیدایش میدان های متمرکزی از بارهای مثبت یا منفی را به طور موضعی بهتوده خود

ها بر شود. این میدانتولید می نیزنتیجه میدان مغناطیسی  الکتریکی شوند. با حرکت بارها، جریان و در

ی حرکات در پلاسما گذارند. لذا منظور از رفتار جمعیاند، اثر میشده حرکت سایر ذرات باردار که دورتر واقع

ما واژه پلاس. به حالت پلاسما در مناطق دور نیز بستگی دارد است که نه تنها به شرایط موضعی، بلکه

ایجاد  شامل،های مختلف تولید پلاسما روش .[9] ارائه شد 2بوسیله لانگمیر 2917ین بار در سال نخست

ر فشار، بطور کلی از نظ باشد.می ایجاد پلاسما از طریق تخلیه الکتریکیو  پلاسما از طریق افزایش دمای گاز

ظر همچنین از ن و خلاپلاسما را به سه دسته پلاسمای فشار پایین، پلاسمای فشار اتمسفری و پلاسمای 

از گازهایی که برای تولید پلاسما استفاده . ودشصلی داغ و سرد تقسیم میدمایی پلاسما به دو دسته ا

 . [20]را نام برد  4CF ،SiF، آرگون ،هلیوم ،توان هیدروژنشود میمی

                                                 
2 Langmuir 
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 : نمایی از فرآیند حکاکی پلاسمایی.5-2شکل 

 

انجام  2ی واکنشی برانگیخته شده با میدان فرکانس رادیوییحکاکی پلاسمایی در محفظه خلا توسط گازها

د، اشنبدو ذرات برانگیخته شده و یونیزه شده در محفظه برای فرآیند حکاکی پلاسمایی مهم می شود. هرمی

 .[1] اشدب)واکنشی( و فیزیکی )بمباران( می از این رو حکاکی پلاسمایی ترکیبی از فرآیندهای شیمیایی

باشد. برای انجام حکاکی پلاسمایی، پیوندهای حکاکی پلاسمایی بر پایه تبخیر محصولات واکنشی می

توانند تعیین کننده امکان انجام واکنش شیمیایی باید شکسته شوند. از این رو مقادیر انرژی پیوندها می

انتقال ، یهای فعال گازگونهشکیل ت چهار فرآینددر فرآیند حکاکی پلاسمایی، پلاسما از طریق حکاکی باشد. 

 حکاکی .[21-22]گذارد تاثیر می خارج کردن محصولات واکنشو  واکنش با سطح، فعال به سطح هایگونه 

برای  رود ومی بشمار میکروالکترونیک صنعت برای مهم یی بسیارروش پردازش پلاسما یک ،پلاسمایی

 گرافن، ساختارهای نانوی حکاکی برای رایج ابزاری و گیردساخت مدارهای مجتمع مورد استفاده قرار می

توان از روش حکاکی پلاسمایی برای ایجاد حفره بنابراین می .[9-1] است هانانوریبون و هال هایمیله مانند

                                                 
2 Radio frequency  (RF) 
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با روش ن گراف حکاکی پلاسمایی صفحه سازیشبیهلذا ما در این تحقیق به  ،در ساختار گرافن استفاده نمود

 ایم.پرداخته 2دینامیک مولکولی

 

 بیشینه تحقیق 

است که  2957در سال  3و وین رایت 1ای از آلدرسازی دینامیک مولکولی، مقالهاولین مقاله در مورد شبیه

 از سه سال پس .[23] های سخت مورد مطالعه قرارگرفته استکرهشامل سیستمی  هایکنشبرهمدر آن 

ی یون وسیله پلاسمایی مس به کندوپاش، برای بررسی فرآیند دینامیک مولکولیسازی اولین شبیه آن

 سازیشبیه در اولین بار برای 2900 سال در و همکارانش انجام شد. 0آرگون و زنون، توسط هریسون

 یک .شد انجام 5هاون بروک ملی آزمایشگاه در تابشدر اثر  مس هدف آسیب فرآیند مولکولی دینامیک

. گیرد قرار استفاده مورد اتمی بین برهمکنش برای تا شد اعمال دانه مرز در اتم هر برای ثابت درونی نیروی

 آنیشر 2900 سال در .[20] ه استبود مواد علم در مولکولی دینامیک روش کاربرد اولین احتمالا ینا

-برهمکنش توصیف برای جونز لنارد پتانسیلاز وی  .برد کار به خود سازیشبیه در را نرم یکره مدل 0رحمان

 عنوان به وی از کهاستفاده کرد  آرگون اتم 100 از ی متشکلسیستم در دافعه و جاذبه نوع هر دو های از

 چند جسمی هایپس از توسعه پتانسیل ،2990در اوایل دهه .[25] شود می یاد لکولیوم دینامیک پدر

پلاسمایی  حکاکیسازی فرآیند برای سیلیکون، اولین شبیه 7وبر-استیلینگرسه جسمی  ازجمله پتانسیل

                                                 
2 Molecular dynamics (MD) 
1 Alder  
3 Wainwright 
0 Harrison 

5 Brookhaven 
0 Aneesur Rahman 

7 Stillinger-Weber 
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یونی واکنشی یک سطح  حکاکیهای دینامیک مولکولی سازیآن شبیه از بعد .[21] صورت پذیرفت

برای سطح سیلیکون  حکاکی های دینامیک مولکولیسازیشبیه .[20] شد انجام 2999سیلیکونی در سال 

های حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن، به ندرت سازیشبیه رسید. به انجام 1025در سال  Brو  Clبا یون 

 1020سازی دینامیک مولکولی حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن در سال . تنها شبیهصورت گرفته است

کارهای تجربی برای حکاکی پلاسمایی سطح گرافن انجام  .[27]شده است  هیدروژن انجام یتوسط پلاسما

و  [21] 1023شده است از جمله حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با پلاسمای اکسیژن و آرگون در سال 

  .[29] باشدمی 1020همچنین حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با پلاسمای تجربی در سال 

پذیری بیشتری دارد و در کارهای تجربی از پلاسمای اکسیژن برای حکاکی که اکسیژن واکنشاز آنجایی

حه سازی حکاکی پلاسمایی صفشود، از این رو ما در این تحقیق به بررسی و شبیهصفحه گرافن استفاده می

 :استزیر  به شرحپیش رو روند تحقیق ایم. وش دینامیک مولکولی پرداختههای اکسیژن با رگرافن توسط اتم

پرداخته شده است و پس از  گرافنهای کاربرد ها و، ویژگیروش ساخت ،ساختاربه بررسی   در فصل دوم

 وضیحت سازیشبیه استفاده شده در افزارهایسازی دینامیک مولکولی و نرممبانی شبیهدر فصل سوم آن 

  دارد.به تجزیه و تحلیل و ارائه نتایج اختصاص نیز فصل چهارم  .است داده شده
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 فصل دوم 2

 گرافن
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 مقدمه 

های ساخت و های گرافن، روشهای آن، ویژگیگرشکلیو د یکربن یساختارهابه بررسی فصل  در این

  شود.پرداخته می آن همچنین کاربردهای متنوع

 

  کربن 

باشد می 𝑔/𝑚𝑜𝑙 022/21  و عدد جرمی  0و عدد اتمی  Cتناوبی با نماد کربن عنصری شیمیایی در جدول 

های مختلف و چهار الکترون در لایه ظرفیت خود دارد و دارای آلوتروپ باشدمی فلزیکه یک عنصر غیر

های ی جانداران و بافتباشد. از نظر فراوانی سیزدهمین عنصر موجود در طبیعت است. کربن در همهمی

باشد و پایه شیمی آلی را وجود داشته و یکی از عناصر بنیادی و حیاتی شناخته شده برای بشر می زنده

تواند با خودش و تعداد زیادی از عناصر مختلف دهد. این عنصر دارای ویژگی جالبی است که میتشکیل می

 ل کردهول تناوبی تبدیکند. شیمی خاص این عنصر، آن را به یک عنصر استثنایی در جد دیگر پیوند برقرار

ساختارهای کربنی گستره وسیعی از تنوع و کاربرد را در  .انگیز طبیعت استاست و یکی از عناطر شگفت

-ترکیب. [10]باشد ها میاند که این گستردگی به دلیل شیمی خاص این اتمشیمی به خود اختصاص داده

بن اما کر ، ... های کربن در طبیعت بسیار است، مانند: دی اکسید کربن، نفت، مواد آلی موجود درگیاهان و

ورت دو نوع آلوتروپ بلوری الماس و گرافیت وجود دارد. کربن توانایی خالص در طبیعت بسیار کم و به ص

. خواص متصل شوند رهای کربن دیگبه اتمتواند با طول دلخواه پیوند کوالانسی را دارد و می 0تشکیل 

 ور کلیبه طها بستگی دارد کربن در آن هایهای اتمبه چگونگی برقرای پیوند ی کربنیهافیزیکی ساختار

د. برای شوخصوصیات مختلف میایجاد ترکیبات کربنی با های ساختاری و ید اتم کربن باعث تفاوتهیبر

ترین مواد شناخته شده در طبیعت است در حالیکه گرافیت سیاه و به مثال الماس شفاف و یکی از سخت
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 .[10] باشدترین مواد میشوند و یکی از نرمآسانی با کشیدن آن روی یک سطح از هم جدا می

 

 های کربنآلوتروپ 

باشند. می ها جامدفرم این همه که دشومی یافت در طبیعت مختلف آلوتروپ چندین صورت به کربن،

 هایآلوتروپ به توجهبا. کربن هستند کربن هایاتم شامل ایشده تعریف ساختارهای کربن هایآلوتروپ

-شناخته توانمی را گرافیت و باشد. الماسمی دارا را بعدی سه تا صفر از ازساختارها متفاوتی انواع مختلف،

 .انستد خانواده این اعضای ترین شده

 

 .[12] های کربنآلوتروپ 3-1انواع : 2-1شکل 
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 آمورف  کربن 1-3-2

 .آمورف و شبه کریستال کریستال، شوند:می تقسیم دسته سه به جامد مواد اتمی، ترتیب در نظم به توجه با

 عمدتاً  که هیچ ساختار کریستالی ندارد،که دارد  اشاره کربن هایاتم از نامنظم بسیار شبکه به آمورف کربن

در این ساختار  spباشد و تقریبا هیچ پیوند می 3sp پیوند درصد 20 حدود و 2sp پیوندهای درصد 90 دارای

 کوچک یمحدوده در هانظم برخی ولی ندارد نظمی وسیع یمحدوده در آمورف کربن اگرچه وجود ندارد.

 .[11] شودمی دیده

 

 .[13] ساختار کربن آمورف :1-1شکل 

 

 گرافیت 1-3-1

 کربن هایاتم از بعدی سه کریستال است. گرافیت طبیعت در کربن ساختارهای ترینمهم از یکی گرافیت

بن با سه های کرها در یک صفحه قرار دارند و هر کدام از اتمباشد. در ساختار آن تمام اتممی 2sp هیبرید با

 سال صد چهار از بیش طبیعی گرافیت اند.آنگستروم مرتبط 0/2درجه و طول پیوند  210اتم دیگر با زاویه 

دارا  علت به بیستم قرن از ماده این وجود این با کردندمی استفاده نوشتن برای آن از شد و کشف پیش
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چند لایه است که   صورت به گرافیت اختار. سیافت راه صنعت به کم وزن و ارزان تولید بالا، رساناییبودن 

باشد. در گرافیت پیوندهای موجود در صفحات دو بعدی کووالانسی و قوی می nm3/0  هافاصله این لایه

 گرافیت هستیم. به همین علت واندروالسی ضعیف پیوندهایباشند ولی در جهت عمود بر صفحات شاهد می

 .[10] رودمی شمار به خوبی رسانای

 

 .[10] : ساختار گرافیت3-1شکل 

 

 الماس 1-3-3

 این ماده دارای و ندارد وجود آزادی الکترون بنابراین هیچ و است کووالانسی پیوندهای موجود الماس، در

 مواد ترینسخت از یکی به را الماس که هستندی قوی کووالانسی پیوندها همین. باشدمی ضعیف رسانایی

 پرداخت و سایش برای سنباده عنوان به توانمی الماس از دلیل همین به .کنندمی تبدیل طبیعت در موجود

 در کربن هایاتم و است مکعبی الماس بلور .برش استفاده کرد ابزارهای برای پوشش یک به عنوان و فلزات

با  کربن هایاتم آن در است کهشده تشکیل nm 305/0 ثابت شبکه وجهی با چهار پیکربندی یک
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 .[15] اند به هم متصل شده 3spهیبریداسیون

 

 .[15] : ساختار الماس0-1شکل 

 

 فولرن 1-3-0

باشد و اولین آلوتروپ می ایلوله وار، بیضوی کروی توخالی، شکل به کربن اتم هایشکل دگر از یکی فولرن 

 ودهند می تشکیل را بسته ساختار یک کربن هایاتم آن در .استشده کشف2915 سال ربن است که درک

هر کربن در ساختار فولرن، د. ندار جالبی الکتریکی خواص و کندمی رفتار بعدی صفر سیستم یک صورت به

 فولرن هایمولکول .دهدتشکیل می 2باشد و با سه اتم کربن دیگر پیوندهای سیگمامی 2spدارای هیبرید 

 ساختمانشان هافولرن. کنند ایجاد را بلوری یشبکه و قرارگیرند هم کنار واندروالسی نیروی توانند بامی

 ساختار در اما دارد، وجود شش ضلعی هایحلقه گرافیتی ساختار در کهتفاوت  این با است گرافیت شبیه

وجود  آزمایشگاه در فولرن ساختمتنوعی برای  هایشرو .استشده دیده نیز ضلعی پنج هایحلقه هافولرن

 .[10] باشندمی کربن از شده پلاسمای غنی یا بخار یک تولید شامل همگی که دارد

 

                                                 
2 Sigma bond 
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 (CNT) کربنی های لوله نانو 1-3-5

و بطور کاملا  2توسط دانشمندی به نام سومیو ایجیما میلادی2992سال دراولین بار  کربنی هایلوله نانو

شدند. وی ساختاری جدید از کربن را کشف و تولید کرد که خواص منحصربه فرد  فیزیکی،  کشفاتفاقی 

ای که از پیچ خوردن های کربن در ساختاری استوانهله کربنی، اتمدر یک نانو لو .شتمکانیکی و الکتریکی دا

وند و شاند، این صفحات کربنی بر روی یکدیگر انباشته میشود آرایش یافتهصفحات گرافیتی ایجاد می

نی، های کربشوند. در واقع نانولولههرلایه از طریق پیوندهای ضعیف واندروالسی به لایه زیرین متصل می

ها به صورت چند دیواره و تک دیواره موجود هستند.  است. نانولولهاست که به شکل لوله درآمده گرافیتی

 ردف به منحصر هاییژگیو از یکی( نانومتر نیچند) هاآن کوچک قطر و( کرونیم چند از شیب) بلند طول

 نیب شده لیتشک هایوندیپ عتیطب به ادییز حد در کربن هاینانولوله یکیمکان خواص. شودیم هاآن برای

 .[17] است وابسته کربن هایاتم

                                                 
2 Sumio Iijima 

 : ساختار فولرن.5-1شکل 
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 .[17] : ساختار نانولوله کربنی0-1شکل 

 

 گرافن 1-3-0

 تاریخچه گرافن 1-3-0-2

 بتوانیم اگر که کرد بینیپیش و کرد بیان گرافن یدرباره مطالبی را لاسوا آقای 2907 سال در بار اولین برای

 ساخت برای را زیادی هایتلاش بود و خواهد توجهی قابل الکترونیکی خصوصیات دارای کنیم جدا را گرافن

 هاتئوری در فقط که شد گرفته نظر در اده آموزشیم یک عنوان به هاسال برای گرافن .داد انجام ماده این

 شده ساخته قبل هامدت از گرافن واقع ندارد. در پایدار وجود ماده عنوان به که شدمی تصور و داشت وجود

 خیلی نازک خیلی ماده این مشاهده اینکه نشود: اول کشف ماده این که شدند سبب دلیل چند ولی بود

 کوانتومی هایمیدان نظریه و آماری مکانیک در وینگر-قضیه مرمین نام به ایقضیه اینکه دوم بود، سخت

 کرده اثبات و دانستمی پایدارنا را ایماده چنین و ممکن غیر را بعدی دو ماده یک که ساخت داشت وجود

وجود  بعد دو حالت در تواندنمی گرافن باشد. پس داشته برد بلند نظم تواندنمی بعدی دو که ماده بودند
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 او. کرد استفاده گرافن اصطلاح از که بود کسی اولین 2901 سال در 2بهوم پیتر هانز. [3] باشدداشته

 چند و لایه تک گرافیت ساخت .کند استفاده لایه تک کربن فویل بیان برای اصطلاح این از خواستمی

 تینپلا لایهزیر روی بر کربن، گرمایی تجزیه بوسیله همکارانش و 1 لانگ آقای توسط 2975 سال در لایه

 روی بر گرفته شکل هایلایه این چنین خصوصیات بین انسجام فقدان علت به شد. اما شروع کریستال تک

 در فرآیند محصول، از سودمندی کاربرد تعیین ناکامی در همچنین و پلاتین از مختلف کریستالی صفحه

 از دوباره گرافن تولید برای هاتلاش مدت طولانی، از بعد. [3] نشد مطالعه وسیع طور به زمان از دوره یک

 آقایان توسط که انگلستان، منچستر دانشگاه از گروه  فیزیکدان یک 1000 سال در اینکه شد. تا آغاز 2999

 را گرافن از پایداری لایه طبیعی و متفاوت هایشیوه استفاده از با شدندمی سرپرستی 0نووسلو و 3جیم

 نوبل جایزه و آورد وجود به کربن به مربوط هایدر بررسی و تحولی بود توجهی قابل تاورددس که ساختند

 تولید آسانی به را شده کریستالی بالای کیفیت با گرافنی رهیافت، اهدا شد. اینها نآ به 1020 فیزیک

 تک ایورقه و ندکرد شروع بعدی سه گرافیت از هاآن .شد منجر بیشتر های آزمایشگاهیفعالیت به و کرد

 گرافیت شد ذکر که طورکردند. همان جاستخرا شود،می نامیده میکرومکانیکی شکاف که روشی با را لایه

 ضعیف اتصال همین اند، گرفته قرار ضعیفی نیروی با هم روی که است گرافن هایلایه از تک لایه لایه ماده

 سه بلورهای از شروع و پایین، به بالا روش از فادهاست دادند. با قرار خود کار مایه دست منچستر گروه را

 .[11] کردند تولید را دنیا بعدی دو ماده اولین بزرگ بعدی

                                                 
2 Hanns-Peter Boehm 

1 Mineralogy 
3 Andre Geim 

0 Konstantin Novoselov 
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 .[19] : ساختارهای کربنی7-1 شکل

 

 ساختار گرافن 1-3-0-1

 ترکیبات از بسیاری پایه و است شده معرفی کربن هایشکل تریناصلی عنوان به بعدی دو یماده این گرافن،

 به فولرن و بعدی یک یماده نانو عنوان به کربنی هاینانولوله بعدی، سه یماده یک عنوان به گرافیت نظیر

های کربن با هیبرید بعدی از اتم ی دواست که به یک ورقه باشد. گرافن نامیمی بعدی صفر یماده عنوان نانو

2sp اتم هر گرافن، صفحه یک در .اندشود که در یک ساختار لانه زنبوری به یکدیگر متصل شدهداده می 

 باقی کربن اتم هر از الکترون یک و شوندمتصل می یکدیگر به کوالانسی پیوند با دیگر کربن اتم 3 با کربن

 مساوی یکدیگر با هاآن بین زوایای و دارند قرار صفحه یک در پیوند سه کند. ایننمی برقرار پیوند که ماندمی

 یآنگستروم است. صفحات گرافنی با فاصله 01/2در گرافن  c-cباشد. طول پیوندهای می درجه 210 با برابر و

 ای گرافیت را بوجود آورند. پیوندهایهشوند تا تودهآنگستروم بر روی یکدیگر انباشته می 35/3ای بین لایه

 و گرمایی هایویژگی لذا دهند،می شکل را الماس که است پیوندهایی شبیه گرافن در C-C کوالانسی

جالبی ازجمله:  هایویژگی از بسیاری به منجر گرافن بعدی دو باشد. طبیعتالماس می مشابه گرافن مکانیکی

 بالا، بسیار بار هایحامل پذیریتحرک بالا، چگالی بالا، ماییگر رسانندگی بالا، الکتریکی رسانندگی
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 مواد ترینفرد به منحصر از یکی عنوان بهشود و منجر می العاده فوق مکانیکی خواص و اپتیکی رسانندگی

-دست آن به کنون تا بشر که است ایماده تریننازک و ترینسخت گرافن. استشده شناخته حاضر حال

 .[11] استیافته

 

 .[30] : ساختار گرافن1-1شکل 

 

 روش های ساخت گرافن 1-3-0-3

گروه لانگ برای اولین بار گرافیت کم لایه بر روی سطح بلور پلاتین را با استفاده از روش 2975در سال 

CVD2 با استفاده از  1گروه لو 2999در سال . [32] تولید کردندAFM3 ، برداری مکانیکی را بر روی لایه

با این وجود، گرافن تک لایه برای . [31] به منظور تهیه گرافن تک لایه انجام دادند 0یک گرافیت پیرولیتی

 گرافن روی بر مطالعات از زیادی توسط گروه نووسلف تولید و گزارش شد. بخش 1000 اولین بار در سال

                                                 
2 chemical vapor deposition 

1 Lu 
3 Atomic force microscopy  
0 Pyrolytic Graphite 
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 دارد وجود فیزیکی و شیمیایی متعدد هایروش گرافن، ساخت است. برای آن ساخت به مربوط مستقیما

 هاآن کردنجدا و گرافیت در گرافن صفحات یروی بینن بردن بین از ها،آن از تعدادی مشترک فصل که

 نامند.می پایین به بالا هایروش را هاروش از این دسته که باشدها میلایه تک به رسیدن برای هم از

 هاروش این که باشدمی هم کنار کربن هایاتم به تک تک چیدن بر مبتنی هم هاروش از دیگر تعدادی

 :به دو دلیل پیچیده استگرافن در عمل رسیدن به ساختار . خوانندمی بالا به پایین هایروش را نیز

ای دهش ماده تهیه لاگرافنی بسیار دشوار است، معمو لایهکنترل شرایط برای جدا کردن یک تک  - 2

ه گرافنی است که هر کدام حاوی تعداد صفحات لایهایی از چند شود، شامل مجموعهکه گرافن نامیده می

 .اوتی هستندمتف

های گرافن انعطاف پذیرند یعنی خم مسطح وجود ندارد، صفحه لاگرافن با ساختار اتمی کام -1 

های بزرگ مربوط به روش تهیه گرافن است شود. خمیدگیدار میشان موجشوند و یا سطحشوند، تا میمی

 . [33] است های جدا شدهلایههای کوچک خاصیت ذاتی و موج

 

 .آل ایده گرافن تصویر ، )چپ(واقعی گرافن تصویر )راست(شکل 9-1شکل 
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ها در ادامه توضیح ترین آنمتداول شود کههای بسیار متنوعی برای ساخت گرافن بکار برده میامروزه روش

 است.داده شده

 

 مکانیکی کردن جدا 1-3-0-0

 شود.می استفاده مکانیکی انرژی گرافیت از هایورقه بین واندروالسی نیروهای بر غلبه برای در این روش،

 در روش دیگر،. باشدمی واندروالسی نیروهای بر کردن غلبه برای چسب نوار از استفاده ها،روش این از یکی

 کار . اینودشمی ، کشیدهاست سیلیکون اکسید جنس از معمولا که لایه زیر یک روی گرافیت نمونه یک

 .[30] بچسبد لایه زیر به و شده جدا ازگرافیت گرافن از لایه یک که گرددمی سبب

 

 (CVD)بخار  فاز شیمیایی گذاریرسوب 1-3-0-5

 است فرآیندی ،بخار شیمیایی گذاریاست. رسوب شیمیایی بخار نشانیلایه گرافن، اختس برای دیگر روش

 و تولید برای شده کهفعال محیط یک در گازی گرهایواکنش از شیمیایی هایواکنش یا و تجزیه شامل

توان با استفاده از این روش ود. چند لایه از گرافن را میشمی استفاده پایدار جامد محصول یک تشکیل

 باشد. موادمی حرارتی تجزیه از ناشی گازی، ترکیبات و گازها بین هایواکنش روش، این در سنتز کرد.

 )در کم فشار و معین دمای در لایه زیر سطح بر و شودمی سیستم وارد گازی فاز از نظر، مستقیماً  مورد

 کربن حاوی ماده یک که اولیه ماده بخار روش این شود. درمی نشانده اتمسفر فشار در یا و میلی تور( حد

 نشیندمی زیرلایه سطح روی و شودمی دارد، پاینی فشار و بالا دمای معمولا عملگر که محفظه وارد است

 تجزیه از غلبا روش این شود. گرافن درمی تشکیل زیرلایه سطح بر نظر مورد محصول از همگن لایه یک و
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کیفیت و ضخامت رشد گرافن به آهنگ گرم و سرد . شودتولید می نیکل سطح بر آن گذاریرسوب و اتیلن

 CVDدر یک کوره گرمایی انجام شود آن را روش  CVDشدن زیرلایه بستگی خواهد داشت. اگر روش 

پلاسمای غنی  CVDش نامند و هنگامیکه در این روش رشد به کمک پلاسما انجام شود، روگرمایی می

 .[35] شودشده نامیده می

 

 شیمیایی برداریلایه 1-3-0-0

ی هزینهاین روش  .باشدمی گرافیت از شیمیایی سنتز روش ،گرافن سنتز هایروش پرکاربردترین از یکی

 توسط و ریزندمحلولی می درون را گرافیت روش این و امکان تولید محصول در مقیاس بالا را دارد. در کم

 صفحات چرخش این طی شود؛می چرخانده رخد،چ می دقیقه در دور هزار چند سرعت با که 2سانتریفیوژ

  .[35] کنندمی رسوب و شده جدا هم از گرافن

 

 لیزری پرتوهای از استفاده 1-3-0-7

ایجاد   گرافن هایو لایه کندمی برخورد کربنی اولیه ماده از هدف صفحه یک به لیزر پرتوی روش این در

نرود.  بین هدف از لیزر، ماده پرتو بالای دمای اثر در تا باشد خیلی پایین باید روش این انجام کند. دمایمی

 گرافیت سطح از دیگری از پس یکی گرافن هایشود که در آن لایهمی گفته نیز لیزری روش، سایش به این

 .[35] شوندمی جدا و ساییده

 

                                                 
2 centrifuge 
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 الکتریکی قوس تخلیه 1-3-0-1

 از استفاده با الکترودهای گرافیت تبخیر ،زیاد تقریبا مقیاس در ایلایه 1 تا 2 گرافن تولید برای روش یک

بالا  جریان شامل ی گرافنتهیه جهت مطلوب شرایط باشد.می هیدروژن اتمسفر الکتریکی در قوس تخلیه

  .[30] است) torr 100 بیشتراز( هیدروژن زیاد رفشا و) V50 بیشتراز (بالا ولتاژ ،(A 200از )بیشتر

 پردازیم.به بررسی خواص منحصر به فرد آن میحال های ساخت گرافن، پس از توضیح روش

 

 خواص گرافن 1-3-7

های بسیار منحصر به فردی را نشان میهای زیادی ویژگی، در زمینهای که داردویژهگرافن به دلیل ساختار 

 .گردددهد که در زیر بیان می

 

 خواص نوری گرافن 1-3-7-2

 علت ای شده است. بهوجب به وجود آمدن شفافیت بالا برای گرافن تک لایهویژه گرافن، م نوریخواص 

واقع، گرافن که دارای ضخامت یک  کنند. درمی گذر آن میان از آسانی به هافوتون است، نازک گرافن اینکه

 جذب اپتیکی دامنه در موج طول از مستقل را نور سفید ورودی بر روی شبکه خود از %3/1 است،لایه اتم 

 .[37] کند و این عدد بیانگر آن است که گرافن معلق هیچ رنگی نداردمی
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 چگالی 1-3-7-1

شده  برگرفته در مقطع هر سلول واحد شش وجهی گرافن، شش اتم کربن را در خود جای داده است. سطح

mg را گرافن سطحی چگالی توانمی محاسبات اساس است. بر 2nm 051/0 برابر وجه شش توسط m2⁄  

 .[31] بدست آورد 77/0

 

  مکانیکی مقاومت 1-3-7-3

𝑁 گرافن شکست مقاومت 𝑚2⁄ فن، با ضخامت مشابه گرا فولاد از فرضی نازک فیلم یک برای. باشدمی 01 

𝑁مقاومت شکست در حدود
𝑚2⁄ 01/0-010/0 است و بیان کننده آن است که استحکام گرافن محاسبه شده

باشد. این ویژگی به دلیل ساختار الکترونیکی کم انرژی و غیر معمول گرافن تک برابر فولاد می 200تقریبا 

 .[39] باشدای میلایه

 

 رسانایی الکتریکی گرافن 1-3-7-0

باشد. رسانایی الکتریکی این ماده در مقایسه با مس بیشتر می 𝛺32 ر مقاومت صفحه دو بعدی گرافن براب

 .[30]باشد و درنتیجه هادی بهتری استمی

 

 خواص مغناطیسی 1-3-7-5

 و بوده مغناطیسی ممان دارای شوند،می نامیده خالی هایفضا که گرافن ساختار در هااتم خالی جای

 هایالکترون با شدت به مغناطیسی هایممان این. کنند عمل کوچکی رباهای آهن صورت به توانندمی
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 در اضافی الکتریکی مقاومت به منجر و داشته کنشبرهم کنند،می حمل را الکتریکی جریان که گرافن

 .[00] پائین دماهای

 

 خواص گرمایی 1-3-7-0

رسانایی گرمایی گرافن تقریباً . باشدمی یکربن لوله نانو و الماس شبیه بالایی گرمایی هدایت دارای گرافن

𝑤

𝑚𝐾
 به گرافن صفحه یک که است آن یکپارچه امر به دلیل ساختار ینا است. اندازه گرفته شده 5000 

و  ترسریع گرما نتیجه در و شودمی وجبم یکپارچگی همین. شوددرنظر گرفته می مولکول یک صورت

 .[39] کند پیدا انتقال بیشتر

 

 گرافن الکتریکی خواص 1-3-7-7

 قطعات ساخت در مواد کاندیدهای از یکی عنوانه ب خود فرده ب منحصر الکتریکی هایژگیوی دلیلبه گرافن

 انرژی ترازهای توانندمی فقط هاالکترون عادی رساناهای نیمه در. رودمی بشمار نزدیک آینده در الکترونیک

 ظهور بدون انرژی هایدبان و است متفاوت رساناها نیمه سایر با گرافن رفتار ولی، باشند داشته را مشخصی

 .[31] کنندمی پیدا تماس دیگرهم با انرژی گاف هیچ

 

 گرافن کاربردهای 1-3-1

موارد زیر   به توانمی جمله از که کندمی ایجاد را مختلفی هایکاربرد ماده این برای گرافن بالای پتانسیل

 نام برد:
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 گرافن پودر از استفاده با الکتریکی هایباتری کارایی افزایش

 طولانی زمان مدت برای غذا نگهداری جهت پلاستیکی ظروف تهیه

 ترقوی بادی هایتوربین ختسا

  ترهای سبکایجاد هواپیماها و ماهواره جهتها جای فیبرهای کربن در کامپوزیت استفاده به

 رسانا در ترانزیستورهاهای نیمهجای سیلیکوناستفاده به 

 های خورشیدی و نمایشگرهاپوشش شفاف رسانا برای سلول

 هاایجاد ابرخازن

  OLED 1و  ها DLC2پیشرفت صفحات لمسی در

 پزشکی کاربردهای

 جرم حساس بسیار شناساگرهای 

 گریزی آب و دوستی آب خواص

  سریع وبسیار کوچک بسیار ترانزیستورهای ساخت

 .[00] انرژی ذخیره 

 

                                                 
2 Liquid Crystal Display 

1 organic light-emitting diode 
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 فصل سوم 3

 یمولکول  سازی دينامیکشبیهمبانی 
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 مقدمه

 سازی وهشبیو مفاهیم ، نیاز به دانستن اصول دینامیک مولکولی سیستم مورد نظر سازیشبیهانجام برای 

 در این فصلایم. شتهدا هاسازی و تجزیه و تحلیل دادهبرای اجرای کدهای شبیه های لازم نرم افزار همچنین

های و نرم افزار استفاده شده ، پتانسیل واکنشیامیک مولکولیدینسازی روش شبیه مبانی به توضیح و تفسیر

LAMMPS2، VMD1، OVITO3 و PACKMOL0 شد پرداخته. 

 

 سازی مولکولیشبیه 

های تجربی و نظری است و در کنار روشی سوم علم شناخته شدهامروزه فیزیک محاسباتی به عنوان شاخه

های را مورد بررسی و مطالعه قرار داد. عددی کردن مدلهای مختلفی توان با استفاده از آن، سیستممی

سازی شبیهو های محاسباتی نامند. روشای میهای رایانهسازیتئوریک یا نظری به کمک رایانه را شبیه

ی ساختار و خواص فیزیکی و شیمیایی مواد های موجود برای بررسی و محاسبهای، از بهترین روشرایانه

. باشندمی (MCکارلو ) مونت و (MDمولکولی ) دینامیک مولکولی،سازی شبیه اصلی ادهخانو دوباشند. می

ا کرده این است که در این زهای محاسباتی و تقریبی مجسازی مولکولی را از دیگر روشویژگی که شبیه

 آیده دست میهای بین مولکولی بمطابق با محاسباتی از نیروها و انرژی روش مختصات مولکولی سیستم

[02]. 

 مولکولی باید مراحل زیر را طی کرد:-سازی یک دستگاه در مقیاس اتمیطور کلی برای شبیهبه

                                                 
2 Large Scale Atomic/ MoLecular Massively Parallel Simulator 

1 Visual Molecular Dynamics 
3 Open Visualization Tool 

0 A package for building initial configurations for molecular dynamics simulations 
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 تگاه با یکدیگر و با محیط اطرافهای دسکنش ذرهالف( ساختن مدلی برای برهم

 ی مسیرهای مولکولیمحاسبهسازی و ب( انتخاب روش شبیه

 مسیرها و محاسبه خواص ترمودینامیکی.ج( تجزیه و تحلیل 

 

 سازی دینامیک مولکولیشبیه 

زیک یشده ف ها اجازه دارند برای یک دوره از زمان تحت قوانین شناختهها و مولکولدینامیک مولکولی اتمدر 

-ییکی از ویژگ. شودها حاصل میو بدین ترتیب چشم اندازی از حرکت اتمنند کنش ککلاسیک باهم برهم

د و بنابراین نآیها از حل عددی معادلات حرکت بدست میهای دینامیک مولکولی این است که موقعیت

 و EMD2تعادلی مولکولی کدینامی دستۀ دو به را  مولکولی دینامیک هایسازیشبیهارتباط زمانی دارند. 

 حال در هایسیستم خواص بررسی به پژوهش این در که آنجایی کنند. ازمی تقسیم NEMD1 غیرتعادلی

هدف کلی  .[01] گیردمی قرار بررسی مورد تعادلی مولکولی سازیشبیه ادامه در شود،می پرداخته تعادل

𝐹پیدا کردن مکان ذرات برحسب زمان، از طریق حل معادله مولکولی دینامیک = 𝑚𝑎   برای تک تک ذرات

 ردهای مختلف عددی استفاده کرد. توان از روشباشد و برای حل این معادله دیفرانسیل میسازی میشبیه

شود تا یک مدل فیزیکی مناسب را برای توصیف سیستم  انتخاب سیستم برای اولیه پیکربندی یک باید ابتدا

سازی در روش شبیه است. بسیار مهم زیرا شود دقت انتخاببا  باید پیکربندی این تحت بررسی پیدا کنیم،

در  سازیای فرضی با ابعاد معین به نام جعبه شبیهدینامیک مولکولی ذرات بصورت تصادفی در درون جعبه

های، ماده ها، یا بر اساس ماده و سیستم مورد نظر مولکولاین ذرات که همان اتم شوند.نظر گرفته می

                                                 
2 Equilibrium Molecular Dynamics 

1 Nonequilibrium Molecular Dynamics 
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-سرعت بعد باید یمرحله شوند. درهایی با پیوندهای بین مولکولی در نظر گرفته میهستند به صورت کره

 یذره هر درنظر بگیریم 𝑖 ذره وانعن به را سیستم ذرات از یکی اگر شود. تعیین ذرات برای ایاولیه های

بستگی  (𝑟𝑗)و ( 𝑟𝑖) ذرات موقعیت به ذرات این بین کنشکند. برهممی وارد نیرو آن به ، 𝑗سیستم دیگر

 دارد: نقش زیر صورت به پتانسیل کل بر حسب مکان ذرات انرژی در و داشته

(3-2)                                                                           𝑈𝑖  =  ∑ 𝑈𝑖,𝑗𝑗  (𝑟𝑖 , 𝑟𝑗) 

در مقیاس اتمی نیروهای اتلافی بین ذرات وجود ندارد به همین دلیل نیروی وارد بر ذرات پایستار است، 

  رد:ک زیر محاسبه صورت توان بهدارد را می قرار پتانسیل انرژی این تحت که اینیروی وارد بر ذره

(3-1                )                                                                                             𝐹𝑖 =  −𝛻 𝑈 (𝑟𝑖 ) 

  شود:می خاص جهت یک در ذره گرفتن شتاب سبب نیوتن دوم قانون طبق برنیروی وارد شده 

(3-3)                                                                                 iF =  𝑚 
𝑑𝑣𝑖  

𝑑𝑡
=  𝑚

𝜕2𝑟𝑖

𝜕𝑡2
= i𝑚𝑎 

 هر سپس و شودمی تعیین معین زمان یک در ذره هر سرعت روش این درام است.  𝑖سرعت ذره  𝑣𝑖که 

 در هر  و کندمی حرکت سرعت آن با شودمی یدهنام زمانی گام که مشخص زمانی یدوره یک برای ذره

 ادامه چرخه این آید،می بدست سرعت سپس و نیرو آن از استفاده با و شده محاسبه پتانسیل انرژیمرحله 

 در و ذرات سرعت و مکانی یمعادله زمانهم صورتبه روش شود. این حاصل مسیر یمعادله تا یابدمی

 .[03]کند می محاسبه شد بیان که صورتی به را مسیر یمعادله نهایت
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 تاریخچه 3-1-2

سازی ی شبیهایده 2900گردد. اولین کسی که در سال سازی مولکولی به تاریخچه رایانه برمیبیهتاریخچه ش

-بود. اولین شبیه 2ها توسط رایانه را مطرح کرد، شخصی به نام فرمیای از اتمرفتار میکروسکوپی مجموعه

کامپیوتر مانیاک در بوسیله  2953و همکارانش در سال  1سازی با استفاده از یک مایع توسط متوبولیس

توان برای محاسبه ها نشان دادند که چگونه با استفاده از روش مونت کارلو میلوس آلاموس انجام شد آن

 بهها ایده شرایط مرزی متناوب را مطرح کردند و همچنین آن ،خواص دو کره صلب دوبعدی استفاده کرد

چند سال پس از آن،   .[23] پرداختند طیغیرخ ضعیف هایکنشبرهم و خطی هایکنشبرهم سازیشبیه

سازی دینامیک مولکولی برای توصیف دینامیک مایعات که سیستمی متشکل از اولین شبیه 2957در سال 

با  را مایع وجامد فاز میان  انتقال ها برای اولین بارآنهای صلب بود توسط آلدر و وین رایت انجام شد. کره

-شبیه در اولین بار برای 2900 سال در .[03] سازی کرات سخت مشاهده وبررسی کردنداستفاده از شبیه

 نیروی شد. یک انجام هاون بروک ملی آزمایشگاه در مس هدف به تابش آسیب مولکولی دینامیک سازی

 گیرد. این قرار استفاده مورد اتمی بین کنشبرهم برای تا شده اعمال دانه مرز در اتم هر برای ثابت درونی

 مدل رحمان آنیشر  2900 الس در .[20]بود مواد علم در ولکولیم دینامیک روش کاربرد اولین احتمالا

 کنشبرهم توصیف برای را جونز لنارد پتانسیلوی  .[25] استفاده کرد خود سازیشبیه در را نرم یکره

 دینامیک پدر عنوان به وی از که برد. کار به آرگون اتم 100 از سیستم یک در دافعه هم و جاذبه هم

 شود.می یاد لکولیوم

 

                                                 
2 Fermi 

1 Nicholas Metropolis 
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 سازی دینامیک مولکولیشبیهمزایا و معایب  3-1-1

 مزایای روش دینامیک مولکولی عبارتند از:

یابی به این شرایط در محیط یابی به شرایط فشار، چگالی و دماهای بالا و پایین که دستامکان دست -الف

 ممکن است.آزمایشگاه مشکل و گاهی غیر

 امکان کنترل فرآیندهای در حال اجرا در مقیاس اتمی  -ب

 های سیستم در هر لحظهن استخراج دادهامکا -ج

 کم هزینه بودن اجرای فرآیند -ه

های موجود در علم البته تمام روش کند.می فراهم را اتمی/ مولکولی سطح یک دقیق همچنین اطلاعات

 سازی دینامیک مولکولی عبارت است از:علاوه بر مزایا دارای معایبی نیز هستند. معایب روش شبیه

 ه از مکانیک کلاسیک برای توصیف حرکت ذراتاستفاد -الف

 ای برای برخی عناصر و موادمشخص نبودن شکل دقیق پتانسیل میان ذره -ب

 چندین پیکو تا ثانیه نانو صد زمانی یگستره در سیستم بررسی امکان ،سازیمحدودیت زمان شبیه -ج

 .[03] سازیشبیه در استفاده مورد کامپیوترهای با مرتبط و همچنین محدودیت هنیثا
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 هاهنگرد 

حالت  یک کدام، هر که شودتعریف می فاز فضای در خاص نقاط زا ایمجموعه صورت به 2هنگرد یک

 است میکروسکوپیکی حالات مجموعه هنگرد به طور کل یککنند. می مشخص را سیستم ترمودینامیکی

 معادلات حرکت، از زمانی گیریمیانگین باشد، زیاد ذرات تعداد وقتیدارند.  یکسان ماکروسکوپی حالت که

 حل را مسئله توانمی هنگردی میانگین از استفاده با بنابراین شود؛می پیچیده یسازشبیه زمان روی بر

  (،NVE) 1میکروکانونیاز:  اندعبارت گیرندمی قرار استفاده مورد معمولاً  که آماری هنگرد کرد. چهار

متغیرهای  هنگرد، هر (. برایμVT) 5بزرگ کانونی و (NPT) 0فشارهم-دماهم ،(NVT)3کانونی

 .[00]باشند می ثابت شده یاد دینامیکیترمو

 

 میکروکانونی هنگرد 3-3-2

 کل و انرژی ثابت حجم ثابت، ذرات تعداد وسیله به سیستم ترمودینامیکی حالت میکروکانونی، هنگرد در

 باشد،می مولکولی دینامیک پیش فرض و است های ایزولهسیستم مختص هنگرد شود. اینمی مشخص ثابت

 میکروکانونیکال هنگرد نیوتنی، حرکت حل معادلات دارد. بامی نگه پایسته را نیوتنی حرکت ادلاتمع زیرا

 .[00] گرددمی ایجاد خودکار صورت به

 

                                                 
2 Ensemble 
1 Microcanonical ensemble 

3 Canonical ensemble 
0 Isothermal–isobaric ensemble 

5 Grand canonical ensemble 



00 

 کانونی هنگرد 3-3-1

 دما داشتننگه ثابت زیرا ،دارد میکروکانونی کانونی اهمیت بیشتری نسبت به هنگردهنگرد در سازیشبیه

 هاییروش ثابت، دمای به برای دستیابی هاروش ترینباشد. سادهمی انرژی داشتننگه ثابت تر ازمطلوب

 و 1برندسن ،2اندرسن هایباشد. ترموستاتمی حرارتی حمام به اتصال یا سرعت بندیمقیاس مانند

 .[05] هستند دینامیک مولکولی در هاپرکاربردترین از 3هوور_نوز

 

 هم دما-هم فشار هنگرد 3-3-3

 هاییباشد. روشمی ثابت سیستم دمای و سیستم فشار سیستم، ذرات تعداد هم دما-هم فشار هنگرد در

 کرد. در استفاده نیز فشار کنترل برای توانمی را شودمی استفاده سازیشبیه دما در کنترل برای که

-0است. باروستات سازیشبیه یجعبه یاندازه تغییر ارفش کنترل روش برای ترینمولکولی ساده دینامیک

 .[00] باشندمی هاپرکاربردترین از نوز هوور و اندرسن برندسن، های

 

 هنگرد کانونی بزرگ 3-3-0

دما و پتانسیل شیمیایی ثابت هستند. این آنسامبل  امانه انرژی ثابت است و نه تعداد ذرات،  هنگرددر این 

ر در . این سیستم اگباشدمیهای باز مناسب است که در تبادل ضعیف با یک مخزن ستمبرای توصیف سی

                                                 
2 Andersen thermostat 

1 Berendsen thermostat 
3Nose–Hoover thermostat  
0 barostat 
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 .[00] تبادل ضعیف با سیستم های دیگر با دما و پتانسیل شیمیایی مشابه باشد در تعادل است

 ثابت نگه داشتن دما 

 ،شود که بسته به نوع هنگرد انتخابیسازی ها معمولا در هنگرد های متفاوت مکانیک آماری انجام میشبیه

ت ی آن دما در مقدار مشخصی ثابای که بوسیلهسازی است. برنامهبه ثابت نگه داشتن دما در طول شبیه نیاز

های مختلفی برای ثابت نگه داشتن دما وجود دارد که بسته به شود ترموستات نام دارد. روشداشته مینگه

  .شوداده میها استفنوع سیستم و شرایط محیطی انتخاب شده برای عملکرد سیستم از آن

 ترموستات برندسن

در روش برندسن برای سازی دینامیک مولکولی است. این روش، روشی متداول برای کنترل دما در شبیه

شود. این خارجی که دارای دمای ثابت مورد نظر است، جفت می 2با یک حمام گرمایی سامانهتثبیت دما، 

جام انه در صورت لزوم با سیستم تبادل گرمایی کند کعمل می گرمایییک منبع انرژی به صورت حمام 

 ، به طوری که سرعتکنندتغییر میی ضریب کنترل این ترموستات ها در هر گام به وسیلهدهد. سرعتمی

 تغییر دما با اختلاف دمای حمام و سیستم متناسب باشد:

 
𝑑𝑇(𝑡)

𝑑𝑡
 = 

1

𝜏
 ( 𝑇𝑏𝑎𝑡ℎ − 𝑇 (𝑡) )                                                                          (3-0)        

 Tbath  دمای حمام وT(t) باشد.دمای سیستم میτ یتعیین کننده که مقدار آنشدگی است پارامتر جفت 

ت اف مورد نظرشدت جفت شدن حمام و سیستم است. با این روش دمای سیستم به صورت نمایی تا دمای 

 گام های زمانی پی در پی برابر است با: میان. تغییر دما کندمی

                                                 
2 Heated bath 
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∆𝑇 =  
𝛿𝑡

𝜏
 ( 𝑇𝑏𝑎𝑡ℎ  − 𝑇 (𝑡)) (3-5      )                                                                        

 :کنندتغییر میها با فاکتور زیر در این روش سرعتبنابراین، 

𝜆 = √1 + 
𝛿𝑡

𝜏
 ( 

𝑇𝑏𝑎𝑡ℎ

𝑇(𝑡)
 − 1 )                                                                       (3-0)      

 .[07] تا با دمای فعلی سیستم همخوانی داشته باشندد نشوضرب می 𝜆ها در فاکتور در هر گام زمانی سرعت

 

 ایهای بین ذرهپتانسیل 

 دنشومی بیان ریاضی هایمعادله از ایمجموعه صورتبه ایذره بین هاینیرو کامپیوتری هایسازیشبیه در

سازی دینامیک مولکولی برای محاسبه در شبیهد. ندار سازیشبیه نتایج صحت و دقت در اهمیت زیادی و

-به بیان دیگر ورودی اصلی هر شبیه ای است.سیل بین ذرهای نیاز به دانستن انرژی پتاننیروهای بین ذره

ینی خواص بهای نیرو به طور عمده به منظور پیشپتانسیل است. میدان انرژی ، تابعدینامیک مولکولیسازی 

شوند. برای تعریف یک میدان نیرو باید شکل تابعی و پارامتری آن را مشخص معینی تعین و پارامتری می

 -اند از آن جمله، پتانسیل  لناردی از توابع انرژی پتانسیل به عنوان میدان نیرو ارئه شدهکرد. تعداد زیاد

هستند. پارامترها  ReaxFF 0و   5ترسوف ،0وبر-، استیلینگر3و نرم  1ی سختهای مدل کره، پتانسیل2جونز

  .[01]آیند می دست هب پیشرفته کوانتوم مکانیک محاسبات و تجربیهای از کار پتانسیل میدان در و توابع

                                                 
2 Lennard-Jones potential 

1 Hard Sphere Potential 
3 Soft sphere potential 

0 Stillinger-Webber   
5 Tersoff 

0 Reactive Force Field 
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 شده است.استفاده  ReaxFFاز میدان نیروی  به دلیل خصوصیات منحصر بفرد آن سازیدر این شبیه

 ReaxFFمیدان نیروی  

که بر اساس محاسبات  باشدیم یواکنش یروین هایاندیم نتریشرفتهیاز پ یکی ReaxFF یروین دانیم

 هایو در سال کرده است دای(  توسعه پDFT) یچگال یتابع هیو به خصوص با استفاده از روش نظر یکوانتوم

برنامه  کیبا نوشتن  ارب نیاول یو همکاران برا  نیون دو 1002مورد توجه قرار گرفته است. در سال  ریاخ

 ReaxFFبرنامه را  نیارائه دادند و نام ا هادروکربنیسوختن ه یرا برا ReaxFF یواکنش یروین دانیفرترن م

 هایسازیهیشب نیروش حد وسط ب کی ReaxFF یواکنش یروین دانیبر م یمبتن سازیهی. شبدندینام

 پتانسیل اینکرده است.  دایگسترش پ یمحاسبات یمیش هایروش یهیاست و بر پا یکیو کلاس یکوانتوم

 .[09] است شده داده توسعه مقیاس بزرگ شیمیایی پذیر واکنش هایسیستم سازیبرای شبیه واقع در

 شکستن یاجازه کووالانسی پیوندهای بهبا تغییرات مرتبط در هیبریداسیون اتمی،  ReaxFF روین هایدانیم

 ایهچرا که مرتبه ،دهندیارائه م وندهایو شکستن پ لیاز تشک یقیدق فیوصدهد همچنین تمی تشکیل و

 نییعت وندیپ هایمرتبه نیا لهیبه وس یاتم یو اتصال واقع شوندیگام به گام محاسبه و به روز م وند،یپ

ای هسازی واکنشگیری از توابع پتانسیل ویژه، توانایی شبیهبا بهره ReaxFFمیدان نیرو  [.50] شوندیم

سازی دینامیک مولکولی ین با استفاده از روش شبیههای زمانی مناسب را دارد. همچنشیمیایی در بازه

 های شیمیایی، با صحتی نزدیک به صحت نتایج حاصلها در طول واکنشواکنشی، تغییرات بار الکتریکی اتم

علاوه بر توابع  ReaxFFاز محاسبات نظریه تابعی چگالی، قابل محاسبه و مطالعه است. در میدان نیروی 

های نیرو غیرواکنشی، تعدادی توابع پتانسیل خاص وجود دارد که میدان پتانسیل عمومی موجود در

یل پتانسکنند. های مختلف را توصیف میها و همسایگیها در محیطساختارهای پیوندی و بار هر کدام از اتم

مربوط به بخش پیوندی این میدان نیرو بسیار پیچیده و متنوع هستند و این موضوع باعث شده است که با 
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های کوانتومی، بتوان از آن به طور خیلی دقیقی برای بهینه سازی این میدان نیرو بر اساس نتایج روش

ون معرفی ساختار شیمیایی و اتصال هر کدام دهای شیمیایی استفاده کرد. به این معنا که بتوصیف واکنش

شیمیایی موجود در هندسه اولیه  ها به یکدیگر در اولین گام زمانی، این میدان نیرو تمام ساختارهایاز اتم

های موجود در سامانه بین ساختارهای پیوندی مختلف در صورتی که هر کدام از اتمرا شناسایی کرده و 

د کنها در موقعیت جدید را به طور صحیح از نظر شیمیایی و هندسی اصلاح میجابجا شوند، خواص آن اتم

د. در بکارگیری این میدان نیرو، کاربر نیازی به معرفی بارهای دهو در نهایت ساختارهای درستی را ارائه می

 ها، زوایا و طول پیوند( درها ) مثلا اتصال اتمهای مربوط به پیکربندی ساختار اولیه مولکولاتمی و کمیت

 کندیتولید م هندسه اولیه ندارد. این میدان نیرو در اولین گام زمانی کل پیکربندی را به طور صحیحی باز

[09-50].  

 

 توابع پتانسیل میدان نیروی واکنشی 3-0-2

 شود:به صورت معادلات زیر بیان می ReaxFFانرژی کل سیستم و اجزای آن برای میدان نیروی واکنشی 

 انرژی کل سیستم 3-0-2-2

𝐸𝑠𝑦𝑠𝑡𝑒𝑚 = 𝐸1 + 𝐸2 + 𝐸3 + 𝐸4                                                                                ( 3-7 ) 

𝐸1 =  𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 + 𝐸𝑙𝑝 + 𝐸𝑜𝑣𝑒𝑟 + 𝐸𝑢𝑛𝑑𝑒𝑟                                                                      ( 3-1 ) 

𝐸2 = 𝐸𝑣𝑎𝑙  +𝐸𝑝𝑒𝑛  + 𝐸𝑐𝑜𝑎 + 𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠 + 𝐸𝑐𝑜𝑛𝑗                                                                        ( 3-9 ) 

𝐸3 = 𝐸𝐻−𝑏𝑜𝑛𝑑  + 𝐸𝑣𝑑𝑊𝑎𝑎𝑙𝑠 + 𝐸𝑐𝑜𝑢𝑙𝑜𝑚𝑏                                                                            ( 3-20 ) 

𝐸4 =  𝐸𝑐2 + 𝐸𝑡𝑟𝑖𝑝𝑙𝑒                                                                                                             ( 3-22 ) 



05 

انرژی  Eover، 1های تنهاانرژی زوج الکترون Elp، 2بیانگر انرژی پیوند Ebond(، 22-3( تا )7-3های )در رابطه

-انرژی جبرانی برای مولکول Epen، 5انرژی زاویه پیوندی Eval، 0رژی کم پیوندیان Eunder، 3بیش پیوندی

انرژی زاویه  Econj، 1انرژی زاویه پیچش پیوندی Etors، 7انرژی زاویه پیوند مزدوج Ecoa، 0گونه-های آلن

، 22های واندروالسیکنشرهمانرژی ب EvdWaals، 20انرژی پیوند هیدروژنی EH−bond، 9پیچش پیوندی مزدوج

Ecoulomb 21های کولنیکنشانرژی برهم ،Ec2  اصلاح انرژی برای پیوندC-C  23در گونه دو رادیکالی≡C

C ،Etriple 20اکسیژن در گونه -اصلاح انرژی برای پیوند کربنCO باشد. در روابط بالا، جملات انرژی می

پیوندها، شامل عدد  E1ها دسته بندی شده است. دسته پتانسیل سیستم بر اساس ماهیت فیزیکی آن

پیوندی، های غیرکنشبرهم E3زوایای پیوندی، دسته  E2های تنها، دسته کئوردیناسیون و زوج الکترون

 های بالامعادله در شده یمعرف یجزئ یهایانرژ شرح ریز دردو نوع خاص پیوند قرار گرفته اند.  E4دسته 

 دهیم:میشرح  را

 

                                                 
2 Bond energy 

1 Lone pair 
3 Overcoordination 

0 Undercoordination 
5 Bond angle 

0 Penalty energy for allene-type molecules 
73 -body angle conjugation 

1 Bond torsion 
90 -body torsion conjugation 

20Hydrogen bond  
22 van der Waals 

21 Coulomb interaction 
23 C2 correction 

20 C-O triple bond correction 
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 مرتبه پیوند و انرژی پیوند 3-0-2-1

ها بین یک جفت اتم از فاصله بین اتمی آن.BO ی پیوند این است که مرتبه ReaxFFیک فرض اساسی 

بین   ReaxFFهای پیوند، میدان نیروی واکنشی شود. در محاسبه مرتبهطبق معادله زیر محاحسبه می

تفاوت  (ππ) و پیوندهای نوع پای دوگانه (π) نوع پای یگانه ، پیوندهای(σ) های پیوندهای نوع سیگماسهم

 شود.قائل می

 

𝐵𝑂𝑖𝑗
.  = 𝐵𝑂𝑖𝑗

𝜎  + 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜋  + 𝐵𝑂𝑖𝑗

𝜋𝜋 = exp [𝑝𝑏𝑜1( 
𝑟𝑖𝑗

𝑟0
𝜎 )𝑝𝑏2] + exp [𝑝𝑏𝑜3( 

𝑟𝑖𝑗

𝑟0
𝜋  )𝑝𝑏4] + exp 

[𝑝𝑏𝑜5( 
𝑟𝑖𝑗

𝑟0
𝜋𝜋 )𝑝𝑏6]  (3-21 )                                                                                                                     

 

این انرژی هستند.  هایثابت pbo5و  pbo3و  pbo1از یکدیگر است و  jو  iفاصله دو اتم   rij در این رابطه

r0کمیت های
σ  ،r0

π ،r0
ππ های کووالانسی هستند.شعاع 

 شود.انرژی پیوند محاسبه می (23-3)با استفاده از رابطه 

𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 = − 𝐷𝑒
𝜎 𝐵𝑂𝑖𝑗

𝜎  exp  [𝑝𝑏𝑒1 ( 1 – ( 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜎  ) 𝑝𝑏𝑒2 ] − 𝐷𝑒

𝜋 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜋  − 𝐷𝑒

𝜋𝜋 𝐵𝑂𝐼𝐽
𝜋𝜋 (3-23)                

De های پیوندی و ثابت pbe2 و pbe1در این رابطه 
σ، De

π  و De
ππهای تفکیک پیوندهای به ترتیب انرژی

 سیگما، پای یگانه و پای دوگانه هستند.

 

 های تنهاانرژی زوج الکترون 3-0-2-3

شود. برای محاسبه بیش های اطراف یک اتم محاسبه می( تعداد زوج الکترون20-3با استفاده از رابطه )
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های لایه شود که برابر تفاضل تعداد کل الکترون( استفاده می25-3پیوندی مربوط به این رابطه از رابطه )

 پیوندهای آن اتم است. ظرفیت از جمع مرتبه

 𝑛𝑙𝑝 .𝑖 = int ( 
∆𝑖

𝑒

2
 ) + exp  [−  𝑝𝑙𝑝1  ( 2 + ∆𝑖

𝑒 –  2 𝑖𝑛𝑡 {
∆𝑖

𝑒

2
}  )2]                                             ( 3-20 ) 

∆i
e = - Vali

e + ∑ BOij
neighbours(i)
j=1                                                                               ( 3-25 ) 

ثبت شده است. در مواردی که مرتبه  ReaxFFهای عمومی در میدان نیرو در بخش ثابت plp1ار ثابت مقد

ها های تنها اطراف اتم( تعداد زوج الکترون20-3یابد، با استفاده از رابطه )پیوند کل از مقدار رایج آن افزایش 

 گیرند.از مقدار بهینه خود فاصله می

∆𝑖
𝑙𝑝

= 𝑛𝑙𝑝.𝑜𝑝𝑡 - 𝑛𝑙𝑝.𝑖                                                                                                              ( 3-20 ) 

این  هبشود فاصله گرفتن عدد کئوردیناسیون هر اتم از مقدار بهینه آن منجر به افزایش انرژی سامانه می

شود. مقادیر ثابت زوج ( محاسبه می27-3شود و مقدار آن از رابطه )رانی گفته میانرژی جبافزایش انرژی، 

فهرست  ReaxFFها در میدان نیروی واکنشی برای هر اتم در قسمت مربوط به اتم  plp2های تنها الکترون

 شده است.

𝐸𝑙𝑝 = 
𝑝𝑙𝑝2  ∆𝑖

𝑙𝑝

  1+𝑒𝑥𝑝 (−75 ∆
𝑖
𝑙𝑝

 )
                                                                                                         (3-27)  

 

 انرژی بیش پیوندی 3-0-2-0

 > 0، زمانیکه 2برای اتمی که عدد کئوردیناسیون آن بیشتر از مقدار معمول آن است یا اصطلاحا بیش پیوند

                                                 
2 Undercoordination 
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∆𝑖 ( یک انرژی جبرانی به سیستم تحمیل می29-3( و )21-3باشد، از طریق روابط ) شود. میزان انرژی

یابد یاتم مربوطه، کاهش م ل پیوند درهای تنها در تشکیجبرانی بیش پیوندی با سهیم شدن جفت الکترون

 شود.ها راحت تر انجام میو به عبارتی بیش پیوند شدن این اتم

𝐸𝑜𝑣𝑒𝑟 = 
∑ 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛1

𝑛𝑏𝑜𝑛𝑑
𝑗=1  𝐷𝑒

𝜎 𝐵𝑂𝑖𝑗 

 ∆
𝑖
𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟𝑟

 + 𝑉𝑎𝑙𝑖

  ∆𝑖
𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟𝑟

 [  
1

1+ 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 2 ∆
𝑖
𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟𝑟

 )
 ]                                          (3-21)  

∆𝑖
𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟𝑟

=∆𝑖
∆𝑖

𝑙𝑝

  1+ 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 3 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 4     {∑   ( ∆𝑗 − ∆
𝑗
𝑙𝑝

 ) ( 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜋  + 𝐵𝑂𝑖𝑗

𝜋𝜋 )
𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠(𝑖)
𝑗=1

    } )
                       (3-29)  

ار قر ReaxFFها در میدان نیروی پذیر هستند که مقادیر آنهای تنظیمثابتpovun4 تا povun1 های ثابت

های شیمیایی امکان ایجاد حالت بیش پیوندی برای یک اتم وجود دارد. داده شده اند. در طول انجام واکنش

های احتمالی نیاز است که در میدان نیروی واکنشی های شیمیایی، سازوکارها و واسطهبه دلیل تنوع واکنش

ReaxFF های تنهای اطرافوط به الکتروناز جملاتی مشابه جملات بیش پیوندی، کم پیوندی، جملات مرب 

های جبرانی استفاده شود تا این میدان نیرو توصیف کاملی از این نوع ها و جملات انرژی و جملات انرژیاتم

 ها را داشته باشد.واکنش

 

 انرژی کم پیوندی 3-0-2-5

است،  ( 𝑖∆ < 0)  2برای اتمی که عدد کئوردیناسیون آن کمتر از مقدار معمول آن است یا اصطلاحا کم پیوند

های متصل به اتم مرکزی در نظر گرفته شده و از رابطه های پای بین اتمسهم انرژی نامستقر شدن الکترون

شود. به عبارتی از این رابطه تنها برای وارد کردن اثرات ناشی از پایداری رزونانسی در ( محاسبه می3-10)

                                                 
2 Undercoordination 
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 شود.های اشباع نشده استفاده میهیدروکربن

𝐸𝑢𝑛𝑑𝑒𝑟=-𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 5
1− 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 6 ∆𝑖

𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟
 ) 

1+ 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 2 ∆
𝑖
𝑙𝑝𝑐𝑜𝑟

 )
×

1

1+ 𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 7 [ 𝑒𝑥𝑝 (  𝑝𝑜𝑣𝑢𝑛 8   ∑ ( ∆𝑗 − ∆
𝑗
𝑙𝑝

) ( 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜋  + 𝐵𝑂𝑖𝑗

𝜋𝜋 ) 
𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠 (𝑖)
𝑗=1

]
       (3-10)                                         

ها در میدان نیروی های تنظیم پذیر هستند که مقادیر آنثابت povun 8تا   povun 2های در این رابطه ثابت

ReaxFF اند.قرار داده شده 

 

 انرژی زوایای پیوندی 3-0-2-0

زمان پیوند شیمیایی با درجه برای مواردی که بین یک اتم مرکزی و دو اتم دیگر هم 2انرژی زوایای پیوندی

 ReaxFFشود، مهم است. سهم انرژی زوایای پیوندی در میدان نیروی واکنشی پیوند غیر صفر تشکیل می

 شود.با استفاده از روابط زیر محاسبه می

𝐸𝑣𝑎𝑙 = 𝑓7 (𝐵𝑂𝑖𝑗) 𝑓7 ( 𝐵𝑂𝑗𝑘 ) 𝑓8 ( ∆𝑗 ) × {𝑘𝑎  −  𝑘𝑎 𝑒𝑥𝑝  [− 𝑘𝑏 ( 𝜃0( 𝐵𝑂) − 𝜃𝑖𝑗𝑘) 2 ] } (3-12)  

 

𝑓7( 𝐵𝑂𝑖𝑗 ) = 1 – exp ( −𝜆11 𝐵𝑂𝑖𝑗
𝜆12 )                                                                                ( 3-11 ) 

 

𝑓8 (∆𝑗)=
2 + 𝑒𝑥𝑝 ( 𝜆13.∆𝑗 )

1 + 𝑒𝑥𝑝 ( 𝜆13.∆𝑗 ) + 𝑒𝑥𝑝 ( − 𝑝𝑣1 .∆𝑗)
× [𝜆14 −

 
( 𝜆14 – 1 ) ( 2 + 𝑒𝑥𝑝 ( 𝜆15 ∆𝑗) ) 

1+ 𝑒𝑥𝑝 ( 𝜆15 ∆𝑗 ) + 𝑒𝑥𝑝 ( −𝑝𝑣2∆𝑗 )
]                                                                                             ( 3-13 ) 

                                                 
2 Valence angle terms 
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ورودی میدان نیروی  فایلپذیر هستند که در تنظیم 𝑝𝑣2 وka ،kb ،  pv1پیوندی های انرژی زاویه ثابت

ReaxFF ل های دیگر مثشود. مقادیر ثابتدر بخش زاویه پیوندی مقدار دهی می𝜆 های ها در بخش ثابت

 اند.عمومی قرار داده شده

 

 انرژی جبرانی 3-0-2-7

هایی با دو پیوند دوگانه متصل به یک اتم، در انرژی زاویه پیوندی یک جمله انرژی برای پایدار کردن سامانه

 شود.( برای سامانه درنظر گرفته می15-3( و )10-3بر طبق روابط ) 2جبرانی

𝐸𝑝𝑒𝑛= 𝑝𝑝𝑒𝑛 1 𝑓9 (∆𝑗)exp[−𝑝𝑝𝑒𝑛 2 ( 𝐵𝑂𝑖𝑗 –  2 ) 2] ×exp[− 𝑝𝑝𝑒𝑛 2 ( 𝐵𝑂𝑗𝑘 –  2 ) 2]               ( 3-10 ) 

𝑓9( ∆𝑗) = 
2+ 𝑒𝑥𝑝 (−𝑝𝑝𝑒𝑛3 ∆𝑗)  

1+ 𝑒𝑥𝑝 ( −𝑝𝑝𝑒𝑛3 ∆𝑗) + 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑝𝑒𝑛4 ∆𝑗 )
                                                                          (3-15)  

های این روابط هستند که در فایل ثابت ppen 1   ،ppen 2 ،ppen 3 ،ppen 4(، 15-3( و )10-3در روابط )

 اند.های عمومی مقداردهی شدهدر بخش ثابت ReaxFFورودی میدان نیروی 

 

 ای(ملات مزدوج )سه ذرهانرژی ج 3-0-2-1

هایی برای توصیف پایداری حاصل از مزدوج شدن )رزونانس( گروه نیترو و گروه ReaxFFدر میدان نیروی 

است. ( آورده شده10-3ای لازم است که این عبارت در رابطه )ی مزدوج شدگی سه ذرهمشابه آن یک جمله

های عمومی در بخش ثابت ReaxFFدر این رابطه در میدان نیروی  pcoa 1 ،pcoa 2 ،pcoa 3 ،pcoa 4های  ثابت

                                                 
2 Energy penalty 
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 اند.فهرست شده

𝐸𝑐𝑜𝑎=𝑝𝑐𝑜𝑎1
1

1 + 𝑒𝑥𝑝 ( 𝑝𝑐𝑜𝑎2 ∆𝑗
𝑣𝑎𝑙 )

×exp[−𝑝𝑐𝑜𝑎3 ( −𝐵𝑂𝑖𝑗  +  ∑ 𝐵𝑂𝑖𝑛
𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠(𝑖)
𝑛=1  )2] × 

exp[−𝑝𝑐𝑜𝑎3 ( −𝐵𝑂𝑗𝑘  +  ∑ 𝐵𝑂𝑘𝑛
𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠(𝑖)
𝑛=1  )2] × 

 exp[−𝑝𝑐𝑜𝑎4 ( 𝐵𝑂𝑖𝑗 − 15 )2] × exp[−𝑝𝑐𝑜𝑎4 ( 𝐵𝑂𝑗𝑘 − 15 )2]   (3-10    )                                                   

 

 ای(انرژی جملات مزدوج )چهار ذره  3-0-2-9

( 17-3سهم اثرات مزدوج شدگی پیوندها در انرژی مولکول با استفاده از روابط )ReaxFF نیرویدر میدان 

pcot آیند. مقادیر ثابت( به دست می11-3و ) pcotو  1 در این روابط در بخش زوایای پیچش پیوندی در 2

 اند.قرار داده شده ReaxFFمیدان نیروی  فایل

𝐸𝑐𝑜𝑛𝑗=𝑓12(𝐵𝑂 𝑖𝑗,𝐵𝑂 𝑗𝑘, 𝐵𝑂 𝑘𝑙)𝑝𝑐𝑜𝑡1[1 ( 𝑐𝑜𝑠2 𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙 –  1) 𝑠𝑖𝑛 𝜃𝑖𝑗𝑘 𝑠𝑖𝑛 𝜃𝑗𝑘𝑙  ]                      ( 3-17 ) 

𝑓12 ( 𝐵𝑂 𝑖𝑗 , 𝐵𝑂 𝑗𝑘 , 𝐵𝑂 𝑘𝑙 ) = exp [−𝑝𝑐𝑜𝑡2 ( 𝐵𝑂𝑖𝑗  −  
3

2
)2] ×Exp [−𝑝𝑐𝑜𝑡2 ( 𝐵𝑂𝑗𝑘  −  

3

2
)2] × 

Exp [−𝑝𝑐𝑜𝑡2 ( 𝐵𝑂𝑘𝑙  −  
3

2
)2]                                                                                                (3-11)  

 

 های دو وجهی )پیچش پیوندی(انرژی زاویه 3-0-2-20

ط به زوایای پیوندی، فقط لازم است از وابستگی صحیح انرژی مربوط به زاویه پیچشی همانند جملات مربو

𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙 ی پیوندها در مواردی که مرتبه پیوند به صفر )در آستانه شکستن پیوند( و به بیشتر از یک به مرتبه

 ( انجام32-3( تا )19-3کند، مطمئن شویم. این کار با کمک روابط ))در تشکیل پیوند دوگانه( میل می

 شود.می
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𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠 = 𝑓10 ( 𝐵𝑂 𝑖𝑗 , 𝐵𝑂 𝑗𝑘 , 𝐵𝑂 𝑘𝑙 ) 𝑠𝑖𝑛 𝜃𝑖𝑗𝑘 𝑠𝑖𝑛 𝜃𝑗𝑘𝑙 × [
1

2
 𝑉1 ( 1 + 𝑐𝑜𝑠 𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙 )  +   

1

2
 𝑉2   ×

𝑒𝑥𝑝 {𝑝𝑡𝑜𝑟1 ( 𝐵𝑂𝑗𝑘
𝜋  –  1 +  𝑓11 (∆𝑗. ∆𝑘) 2}  × ( 1 −  𝑐𝑜𝑠 𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙 )  + 

1

2
 𝑉3 (1 +

𝑐𝑜𝑠 3𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙) ]                                                                                                                       ( 3-19 ) 

 

 𝑓10 ( 𝐵𝑂 𝑖𝑗 , 𝐵𝑂 𝑗𝑘 , 𝐵𝑂 𝑘𝑙 ) = [1 – 𝑒𝑥𝑝( − 𝑝𝑡𝑜𝑟2 𝐵𝑂 𝑖𝑗)] × [1 – 𝑒𝑥𝑝( − 𝑝𝑡𝑜𝑟2 𝐵𝑂 𝑗𝑘)] × 

[1 – 𝑒𝑥𝑝( − 𝑝𝑡𝑜𝑟2 𝐵𝑂 𝑘𝑙)]                                                                                                    ( 3-30 ) 

𝑓11 ( ∆𝑗  . ∆𝑘 )=
2 + 𝑒𝑥𝑝 [− 𝑝𝑡𝑜𝑟3 ( ∆𝑗

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒
 + ∆𝑘

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒
 )] 

1+ 𝑒𝑥𝑝 [− 𝑝𝑡𝑜𝑟3 ( ∆
𝑗
𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒

 + ∆𝑘
𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒

 )]+  𝑒𝑥𝑝 [− 𝑝𝑡𝑜𝑟4 ( ∆
𝑗
𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒

 + ∆𝑘
𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒

 )]
                       ( 3-32 ) 

 

های میدان نیرو برای در روابط بالا در فهرست ثابت  𝑉1   ،𝑉2 ،𝑉3 ،𝑝𝑡𝑜𝑟1 ،𝑝𝑡𝑜𝑟2 ،𝑝𝑡𝑜𝑟3،𝑝𝑡𝑜𝑟4مقادیر ثابت 

وند یاند. در حین واکنش شیمیایی، زمانیکه مرتبه پیوند به صفر برسد، پهای پیچشی قرار داده شدهزاویه

شود. از طرف دیگر، زمانی که های سدهای پیچشی در برگیرنده آن پیوند صفر میشود و انرژیشکسته می

ی پیوند به بیشتر از یک برسد، مثلا یک پیوند دوگانه در حال تشکیل باشد، مجموعه پیوندی چهار مرتبه

 .ندکایت فیزیکی میل میباشد و انرژی پیچشی به بینهاتمی در محل این پیوند قادر به پیچش نمی

 

 های پیوند هیدروژنیکنشانرژی برهم 3-0-2-22

Xی انرژی پیوند هیدروژنی به مرتبه پیوند برای سامانه وابستگی جمله − H— Z ( توصیف 31-3با رابطه )

 شود.می

𝐸𝐻𝑏𝑜𝑛𝑑 = 𝑝ℎ𝑏1 [1 –  𝑒𝑥𝑝 (− 𝑝ℎ𝑏2 𝐵𝑂𝑋𝐻 )] × Exp [− 𝑝ℎ𝑏3 ( 
𝑟ℎ𝑏

0

𝑟𝐻𝑍
 +  

𝑟𝐻𝑍

𝑟ℎ𝑏
0  –  2 )] 𝑠𝑖𝑛8 (

𝜃𝑋𝐻𝑍

2
) 
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)                                                                                                                                             ( 3-31 ) 

rhbدر این رابطه 
همان انرژی تفکیک پیوند هیدروژنی  phb1دلی پیوند هیدروژنی است. ثابت ی تعافاصله 0

ای پیوند هیدروژنی است و فاصله لحظه rHZاست،   Z و x ، Hهایای بین اتمزاویه لحظه θXHZاست، کمیت 

میدان نیرو در  یلفاها در پذیر هستند. مقادیر همه این ثابتدر این رابطه تنظیم phb3و phb2  هایثابت

 بخش مربوط به پیوند هیدروژنی گزارش شده است.

 

 اصلاح انرژی پیوندهای ویژه 3-0-2-21

بین دو کربن موجود در مولکول  ReaxFF: میدان نیروی 𝑪𝟐صلاح انرژی پیوند سه گانه در گونه دو رادیکالی ا

د، در حالی که هم بر طبق گیردو رادیکالی یک پیوند سه گانه خیلی قوی را با خطای زیادی درنظر می

شود های رادیکال انتهایی ناپایدار مینظریه اربیتال مولکولی و محاسبات این پیوند سه گانه توسط الکترون

توصیف  . برایتر نیستکربن خیلی قوی-از پیوند دوگانه کربن کربن–این پیوند کربن ،و به همین دلیل

 شود.( معرفی می33-3ی جزئی مطابق رابطه )یک سهم انرژی ناپایدار  𝐶2صحیح پایداری 

𝐸𝐶2
 = 𝑘𝐶2

 ( 𝐵𝑂 𝑖𝑗 - ∆𝑖 - 
4

100
 × ∆𝑖

4
 – 3 )  if        𝐵𝑂 𝑖𝑗 - ∆𝑖 - 

4

100
 × ∆𝑖

4
 > 3                        

𝐸𝐶2
= 0        if   𝐵𝑂 𝑖𝑗 - ∆𝑖 - 

4

100
 × ∆𝑖

4
  ≤ 3                                                                      ( 3-33 ) 

 

میزان انحراف اتم کربن از عدد کئوردیناسیون رایج خود در سامانه شیمیایی مورد بررسی  i∆در این رابطه، 

kC2آید و مقدار ثابت آن بدست میاست و از تفاضل بین ظرفیت آن و مجموع مرتبه پیوندهای اطراف 
در  

 های عمومی در میدان نیرو داده شده است.فهرست ثابت
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برای توصیف صحیح انرژی پیوند سه گانه در مولکول مونواکسید :  𝐂𝐎گانه در مولکول اصلاح انرژی پیوند سه

را  COشود که ( استفاده می30-3(، از یک جمله انرژی پایداری پیوند سه گانه مطابق با رابطه )COکربن )

 اکسیژن تعریف شده است.-کند. این انرژی فقط برای پیوند بین کربنپایدار و بی اثر می

 

𝐸𝑡𝑟𝑖𝑝 = 𝑝𝑡𝑟𝑖𝑝1 exp [− 𝑝𝑡𝑟𝑖𝑝2  (  𝐵𝑂 𝑖𝑗  −  
5

2
 )2] × 

 
 𝐸𝑥𝑝 [− 𝑝𝑡𝑟𝑖𝑝2 ( ∑ 𝐵𝑂𝑖𝑘

𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠(𝑖)
𝑛=1  − 𝐵𝑂 𝑖𝑗 )] +𝐸𝑥𝑝 [− 𝑝𝑡𝑟𝑖𝑝2 ( ∑ 𝐵𝑂𝑗𝑘

𝑛𝑒𝑖𝑔ℎ𝑏𝑜𝑢𝑟𝑠(𝑗)
𝑛=1  − 𝐵𝑂 𝑖𝑗 )] 

1+25 𝑒𝑥𝑝 [𝑝𝑡𝑟𝑖𝑝3 ( ∆𝑖−∆𝑗 )] 
                ( 3-30 ) 

                   

های عمومی میدان نیرو قرار داده در میان فهرست ثابت ptrip4 و  ptrip1 ، ptrip2 ، ptrip3 های مقادیر ثابت

 اند.شده

 

 انرژی برهمکنش های غیر پیوندی 3-0-2-23

 انرژی برهمکنش های وان در والسی

از یک پتانسیل نمایی  ReaxFFهای وان در والسی در میدان نیروی واکنشی کنشی برهمبرای محاسبه

 ( توصیف شده است.30-3( و )35-3شود که در روابط )یشبیه پتانسیل مورس استفاده م

𝐸𝑣𝑑𝑊=Tap× 𝐷𝑖𝑗 ×  {𝑒𝑥𝑝 [𝛼𝑖𝑗 ( 1 −
𝑓13(𝑟𝑖𝑗)

𝑟𝑣𝑑𝑊
  )] –  2 𝑒𝑥𝑝 [

1

2
 𝛼𝑖𝑗  ( 1 −

𝑓13(𝑟𝑖𝑗)

𝑟𝑣𝑑𝑊
  )] }                                                                                                          ( 3-35 ) 

𝑓13(𝑟𝑖𝑗) =  [𝑟𝑖𝑗
𝑃𝑣𝑑𝑊1  +  ( 

1

𝛾𝑤
 ) 𝑝𝑣𝑑𝑊1]

1

𝑃𝑣𝑑𝑊11
                                                                         ( 3-30 ) 
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یک ضریب نمایی هستند  αijشعاع وان در والسی و  rvdWانرژی تفکیک پیوند وان در والس،  Dijهای ثابت

به   PvdW1و γwها داده شده است. مقادیر ثابت های اتمی مقادیر آنمیدان نیرو در بخش ثابت فایلکه در 

 های عمومی فهرست شده است.های اتمی و ثابتترتیب در بخش ثابت

 های کولنیکنشمانرژی بره

ها در فواصل کوتاه بین اتمی از پتانسیل کولنی تر دافعه شدید هسته اتمدر این پتانسیل برای توصیف دقیق

 شود.( استفاده می37-3بر طبق رابطه )

𝐸𝑐𝑜𝑢𝑙𝑜𝑚𝑏 = Tap × 𝐶  × 𝑞𝑖 × 𝑞𝑗 ×   [𝑟𝑖𝑗
3  +   ( 

1

𝛾𝑖𝑗
 )3]

−1

3
                            (3-37  )                   

ورودی هندسه خوانده  فایلسازی از هستند که در ابتدای شبیه jو   iهایبار اتمی اتمqj و qi در این رابطه، 

جمله  Tapها اختصاص میابد. جمله ی شوند و بعد از آن در هرگام زمانی بارهای جدید تولید شده به آنمی

همان ضریب  𝐶کنش کولنی است و ثابت ثابت انرژی برهم γijلاح شکستگی و ناپیوستگی در انرژی است. اص

(4πε0 )
 است. 1−

 

 گیری عددی معادلات حرکتانتگرال 

باید  دیفرانسیلی معادلات باشد. اینمی نیوتن حرکت معادلات براساس حل مولکولی دینامیک محاسبات

 حرکت معادلات عددی گیریانتگرال از هدف .شود حل سرعت و شتاب برای محاسبهبعد از هرگام زمانی 

 توانمی را مختلفی خواص است که مختلف هایدر زمان هااتم موقعیت تعیین برای عبارتی یافتن نیوتن،

 سازیشبیه در اساسی و نقش مهم دارای جهت همین به هاگیریکرد. انتگرال محاسبه آن از استفاده با

 یک هر که اندشده پیشنهاد گیریلبرای انتگرا متفاوتی هایالگوریتم و ها. روشباشندمی ملکولی ینامیکد
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 اساس بر کنونی مکان از را اتم یک مکان هایگیرانتگرال باشند. اینمی خود خواص معایب و مزایا دارای

گیرترین سازی زمانی شبیهبرنامهبرند. این قسمت از می جلو به رو زمانی، گام و سرعت خالص، نیروی

های ا و برنامههالگوریتمهمانگونه که بیان شد، سازی است. ی دقت و صحت نتایج شبیهقسمت و تعیین کننده

 2ها الگوریتم ورلتاز جمله پرکاربردترین آناز معادلات حرکت وجود دارد که  یگیرمتفاوتی برای انتگرال

 .[52]شود داخته میپرآن به توضیح است که در زیر 

 الگوریتم ورلت

 شود،می استفاده مولکولی دینامیک سازیشبیه در گسترده صورت به که هایروش ترینساده از یکی

 و سادگی دلیل به ورلت گرفت. الگوریتم قرار استفاده مورد 1تورل توسط بارلیناو که است، ورلت الگوریتم

 مولکولی دینامیک هایسازیشبیه حرکت در معادلات از گیریانتگرال روش ترینمتداولبه عنوان  پایداری،

د. این گیربا استفاده از این الگوریتم صورت می دینامیک مولکولیهای سازیبیشتر شبیه و شودمی استفاده

 اساسی فرمول در کند.ای از مسیر حرکت محاسبه میهای ناپیوستهالگوریتم سرعت و موقعیت را در زمان

اساس این روش . [51]آید می به دست هااتم موقعیت 3تیلور طبس از استفاده با الگوریتم، این برای موجود

در یک گام قبل و یک  𝑟(𝑡)در نظر گرفتن سه جمله اول بسط تیلور و حذف بقیه جملات برای موقعیت 

 جزئیات شود. تضمین انتگرال پایداری تا باشد ثانیه فمتو زیر مقیاس در باید Δ𝑡باشد. می  𝑡گام بعد از زمان

 است: زیر صورت به روش این

{
𝑟(𝑡 + 𝛥𝑡) =  𝑟(𝑡) + 𝛥𝑡𝜈(𝑡) + (

1

2
) 𝛥𝑡2𝑎(𝑡) +  ⋯

𝑟(𝑡 − 𝛥𝑡)  =  𝑟(𝑡)  − 𝛥𝑡 𝜈(𝑡) + (
1

2
) 𝛥𝑡2 𝑎(𝑡)  + ⋯ 

(3-31)                                                         

                                                 
2 Verlet algorithm 
1 Loup Verlet 

3 Taylor series 
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 رسیم:می نتیجه زیر به معادله بالا جمع دو با

r(t + ∆t) = 2r(t) − r(t − ∆t) + ∆t2 a(t)                                                                     ( 3-39 ) 

این  صفر، زمانی گام در موقعیت لیۀاو مقدار داشتن با باشد و تنهااین معادله رابطه اصلی الگوریتم ورلت می 

توان به سادگی با را می  a(t)گیری میکنیم،هستند. از آنجا که از معادلات نیوتن انتگرال حل قابل معادلات

 تقسیم کردن نیرو بر جرم بدست آورد:

a(t) = − (
1

m
) ∇u ( r(t) )                                                                                          ( 3-00 ) 

  :آیدبا جایگذاری و ساده سازی معادلات بالا سرعت به صورت زیر به دست می

𝑉 =
𝑟(𝑡+∆𝑡)−𝑟(𝑡−∆𝑡)

2∆𝑡
(3-02 )                                                                                        

 ارتباط که در یاست. مشکل𝑡2∆  (02-3) معادله درها سرعت یو برا  𝑡4∆ه از مرتب (39-3)خطا در معادله 

𝑡 یدر زمان بعد تیبا محاسبه سرعت وجود دارد آن است که قبل از دانستن موقع + ∆𝑡  سرعت توانینم 

 2رکزمتم کاملاً تمیالگور نیآن است که ا تورل تمیرا محاسبه کرد. نکته دوم در ارتباط با الگور tدر زمان 

𝑟(𝑡 یعنیاست  + ∆𝑡)  و 𝑟(𝑡 − ∆𝑡) یریپذ سبب برگشت نیدارند و ا ینقش متقارن( 39-3)در معادله  

 آن متیالگور نیا گرید تیمز .شودیمرحله انجام م کیدر  هاتیموقع یشروی. سوم آنکه پشودیآن م یزمان

 هستیپا . به علاوه باشودیم تیرعادر آن  یبه خوب یانرژ یبزرگ، بقا یزمان یهاگام یبرا یکه حت است

لازم به ذکر است که  .[51] برقرار است زین یاندازه حرکت خط یمطمئن بود که بقا توانیم روهایبودن ن

گام زمانی مورد استفاده نباید بیش از حد کوچک باشد زیرا در این صورت مسیر حرکت فقط بخش محدودی 

                                                 
2 Centred 
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-تگرالنپیماید و در صورتی که بیش از اندازه بزرگ باشد منجر به ناپایداری در الگوریتم ااز فضای فاز را می

 شود.گیری می

 

 متناوب شرایط مرزی 

-شبیه یک درد. نتعریف شو 3و غیرمتناوب 1توانند به دو صورت متناوبمی 2شرایط مرزی ،هاسازیدر شبیه

به . گذاردمی سیستم خواص روی بر بسیاری تأثیر مرزی مناسب شرایط انتخاب مولکولی دینامیک سازی

های تخمین و سرعت انجام محاسبات، محققان همواره به دنبال راه ها وی رایانهعلت محدودیت در حافظه

د سازی با تعداهرود شبیکار میهایی که برای این منظور بهکاهش زمان محاسبه بوده اند. یکی از این روش

 سازیشبیه سلول تکرار با ذره محدود تعداد این که اندکی از ذرات در عوض در نظر گرفتن کل سیستم است.

 دیواری دهند. هیچ تشکیل را نهایتیبی سیستم ،0تصویر هایسلول عنوانبه سازیشبیه یهاتمام جهت در

 ییهاتصویر، کپی هایکنند. سلول عبور مرزها میان از توانندمی ذرات وندارد  وجود اصلی سلول وجوه بر

 هایحرکت اندازه و هاکانم با ذرات، تعداد سایز، شکل، دارای هاآن یعنی هستند؛ اصلی سلول از دقیق

کند، تصویر متناوب آن در تمام در این حالت وقتی یک ذره در سلول اصلی حرکت می باشند.می مشابه

سازی اگر در حین شبیه .[53] کندهای دیگر نیز دقیقا در همان جهت و به همان صورت حرکت میسلول

 شود و جایگزین ذره خارج شدهای از جعبه بیرون رود، یک ذره مجازی از وجه مقابل جعبه وارد میذره

عمال ماند به این اصل اها و یا به عبارتی دانسیته تعداد در جعبه مرکزی ثابت میبنابراین تعداد ذره ،شودمی

                                                 
2 Boundary Condition 

1 Periodic boundary conditions 
3 Non-periodic boundary conditions 

0 Image cells 
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 .[53] گویندشرایط مرزی متناوب می

 

 .[50](یخاکستر) مکعب یاصل سلول کی یبرا یا دوره یمرز طیشرا از دو بعدی شینما :2-3شکل 

 

 از: نداعبارت که باشد،می ویژگی دو دارای مرزی شرط

 وارد خواص همان با مقابل وجه از شوندمی سازی خارججعبه شبیه وجه یک از هایی کهمولکول-2

 .شوندمی دامنه

 ذرات با است قطع شعاع محدوده در محاسباتی جعبه مرزهای با هاآن فاصله که هاییمولکول-1

 دهند.می کنشبرهم جعبه مقابل وجه نزدیک

شوند و تعداد ذرات با استفاده از این دو خصوصیت شرط مرزی تناوبی، اثرات سطوح از سیستم حذف می

 ماند.سازی ثابت میدر طول شبیه

دهد. شرط مرزی برخلاف شرط مرزی متناوب، شرط مرزی غیرمتناوب اجازه تکرار سلول واحد را نمی
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 .[53] باشداسبه خواص حرارتی و مکانیکی مهم مینامتناوب برای مح

 

 لمپس افزار نرم 

 ه لمپسکلم افزار لمپس استفاده شده است.سازی دینامیک مولکولی از نرمدر این تحقیق برای انجام شبیه

 های مختلف( به شدت موازیسازی سیستمی بستری برای شبیه)فراهم کننده مخفف عبارت شبیه ساز

-یستمسازی س)توانایی در شبیه مولکولی اتمی/ های سنگین(سازی)توانایی نرم افزار در موازی سازی شبیه

 افزار دراین نرمباشد. های پرذره( میسازی سیستم)توانایی شبیه های اتمی و مولکولی( مقیاس بزرگ

در اختیار همه GNU 1و به صورت کامل تحت لیسانس  شد میلادی آماده 2999در سال  2آزمایشگاه سندیا

ای هلی از طریق اینترنت قابل دسترسی است و برای بررسی سیستممولکودینامیک این کد قرار گرفت. 

همچنین دارای دامنه وسیعی . شوداستفاده میای های آلی بیولوژیکی، فلزی و دانهاتمی، پلیمری، مولکول

ف و تعری امکان این نرم افزاربرد و شرایط مرزی گوناگون است.  ها، نیروهای کوتاه برد و بلنداز پتانسیل

های این نرم افزار، توان بالای ترین ویژگی. یکی از مهمدهدهای جدید را به کاربران خود میدن پتانسیلافزو

های افزار دارای راهنما با زبانی ساده و حاوی مثالاین نرم. باشدمیهای پر ذره سازی سیستمآن در شبیه

 .[55] ود قابل اجرا استهای موجلمپس بر روی تمام سیستم عاملهمچنین باشد. گوناگون می

 لمپس ساختمان کدهای ورودی

کدهای ورودی نوشت.  txtنامه در فایل افزار لمپس باید با استفاده از کدهای آن یک بربرای استفاده از نرم

 باشد:قسمت می 0)پیش فرض( دارای  لمپس به صورت عمومی

                                                 
2 Sandia National Laboratories 

1 General public license 
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 قالب بندی

 هاها و مولکولمعرفی اتم

 تنظیمات و پیکربندی

 شوند. دو بخش سه و چهار، در یک کد به طور مکرر تکرار می. کدهای اجرایی

با استفاده از  .] 50،57 [فاده شده استاست VMDویتو و های انرم افزار از برای آنالیز و مشاهده مولکولی 

 زیآنال همچنین .[57] تولید شده استینامیک مولکولی پیکربندی اولیه سازی دبرای شبیه افزار پکمول  نرم

 .[51]افزار اویتو  از نرمشده  یسازهیشب یاتم یاساختاره یو مشاهده
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 فصل چهارم 12
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 مقدمه 

یم، بر انویسی در دینامیک مولکولی به دست آوردهدر این فصل با آشنایی که از مفاهیم اصلی و مبانی برنامه

 وریهفبرنامه که در تاریخ هشت  لینوکسکنیم. ما از نسخه تحت سازی میپایه کد لمپس اقدام به شبیه

د سازی انجام شده است و قصکنیم. از آنجایی که بیش از یک شبیهار یافته، استفاده میدوهزار نوزده انتش

سازی ها را بر اساس ساختار کلی یکسان انجام ها را داریم پس بهتر است، تمام شبیهسازیمقایسه بین شبیه

ود آمده در نتایج را با های به وجتوان تفاوتها میسازیهای شبیهدهیم. اما با تغییرات در برخی از مولفه

دهیم، سپس با توجه به هر سازی را شرح میهم مقایسه کرد. به این دلیل ابتدا ساختار کلی برنامه شبیه

 دهیم.ها موارد تغییر داده شده را توضیح میسازیمجموعه از شبیه

 

 سازی دینامیک مولکولیمراحل شبیه 

 سازیساختار کلی شبیه 21-1-2

توسط  2SiO هیلاریز یشده بر رو ینشان هیلا ه،یگرافن تک لا بمباران یبرا ولیدینامیک مولک یسازهیشب

 نیب ی،اتم نیب هایبرهمکنش. شده استنجام ا  LAMMPSبا استفاده از نرم افزار پر انرژی ژنیاکس هایاتم

 شکستن و بازدر آن که  شودتوصیف می( ReaxFF) ریواکنش پذ یروین دانیتوسط م Cو  Si  ،Oیهااتم

-09] شودبررسی می 2SiO هیرلایز در حضوری کیزیو ف ییایمیش یهاواکنش نیو همچن وندیپ بیترک

را از روی فایل پتانسیل موجود  ریواکنش پذ یروین دانیم سازی پارامترهای مورد نیازبرنامه شبیه  .[50

ه کفایل ورودی ابتدا  باشد. درسازی مورد نظر، ایجاد ساختار میبرای انجام شبیه اولین مرحلهخواند. می

گیری تعداد ابعاد، نوع شرایط مرزی، و نوع واحدهای اندازهسازی، مشخصات ساختاری فضای شبیهشامل 
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که در آن  استفاده شده است Realدر این پروژه از سیستم ابعادی به نام شود. به برنامه داده میباشد، می

 باشد.واحد انرژی کیلو کالری بر مول، زمان فمتو ثانیه و واحد طول بر حسب آنگستروم می

-ساختار فضای شبیهانجام شده است.   3nm 2/03/91/0د سازی در جعبه مکعب مستطیلی با ابعاشبیه

 2آرمیچرب شده از نوع انتخا ی گرافنصفحه. است yو  x  امتداددر  متناوب شرایط مرزیسازی سه بعدی، با 

 3nm در ابعاد  2SiO زیرلایههمچنین اتم کربن و  1370شامل ،2nm 3/91/0در ابعاد )دسته صندلی( 

2/13/91/0،  با تعداد اولیه کل ساختار  در مجموعباشد. اتم اکسیژن و سیلسکون می 1010شامل

است ساخته شده VMDو PACKMOL ی افزارها اتم اکسیژن، سیلیکون و کربن با استفاده از نرم 20100

 . و به صورت فایل ورودی به برنامه داده شده است

های مختلف و باشد که در آن ناحیهمی 2SiOساختار اولیه گرافن قرار داده شده روی زیرلایه ( 2-0) شکل

ختار اولیه سای )الف( ساختار زیرلایه، )ب(نشان دهنده (1-0) شکلسازی نشان داده شده است. ابعاد شبیه

سازی مورد استفاده در این پروژه از سه ناحیه جعبه شبیه باشد.سازی میو )ج( نمای کلی جعبه شبیه گرافن

ند. ناحیه اهای سیلیکون و اکسیژن بوده که تشکیل زیرلایه دادهتشکیل شده است. ناحیه اول شامل مولکول

از آخرین مولکول زیرلایه قرار داده  nm0/0 ی باشد که به طور پیش فرض در فاصلهدوم، صفحه گرافن می

-باشند و با فاصلههای اکسیژن ورودی برای بمباران صفحه گرافن میناحیه سوم که شامل اتم .شده است

 شوند.سازی، در هر چرخه  وارد سیستم میاز آخرین اتم کربن گرافن تا بالای جعبه شبیه nm  0/0ی

 

 

                                                 
2 Armchair 
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 2SiO: ساختار اولیه گرافن قرار داده شده روی زیرلایه 2-21شکل 

 

 سازی.: )الف( زیرلایه، ) ب( گرافن اولیه، )ج( جعبه شبیه1-21شکل 

 اشد.بحرکت، الگوریتم ورلت می گیری از معادلاتسازی برای انتگرالالگوریتم مورد استفاده در طول شبیه

های اولیه سرعت گیری انتخاب شده است.برای محاسبات انتگرال fs 25/0 با توجه به نوع سیستم گام زمانی
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 یدر طول اجرا سازی تولید شده است.و دمای انتخابی در شبیه زمنبولت-با استفاده از تابع توزیع ماکسول

تجسم  ی. براشده اند رهیذخ لیو تحل هیتجز یبرا 2دامپ یخروج لیدرفا هاها و دادهاتم تیموقع ی،سازهیشب

 .شده استاستفاده  VMDو  Ovitoنرم افزارهای  از ،ها بعد از اجراو عکس

 سازیمراحل شبیه 21-1-1

𝛼کریستال −  به عنوان زیرلایه قرار داده شده است.  𝑧در امتداد محور nm 2/1( با ضخامت 2SiO) کوارتز

( با استفاده از ترموستات برندسن K 573) C0 300باشد، در دمای و گرافن می 2SiOشامل سیستم اولیه که 

 سازی برای اینکه سیستم ازدر شبیه شود تا سیستم به حالت تعادل اولیه برسد.( اجرا میps 5/2به مدت )

و در  ت بماندتا ثابشده  1از انتهای زیرلایه فیکس nm 5/0 ای به ضخامتلایهحالت تعادل خارج نشود، 

در  nm 2  ها به ضخامتای از اتملایه ،ها شرکت داده نشود. برای ایجاد تعادل دمایی در سیستمواکنش

که در آن از ترموستات برندسن استفاده شده  متصل شده استبه حمام گرمایی بالای ناحیه فیکس شده، 

 .است

های در محل ورود اتم yو   xیصفحهسازی، های اکسیژن به جعبه شبیهورود اتم برای ایجاد یکنواختی

هر اتم اکسیژن در یکی از این نواحی وارد  و شده استبندی تقسیم مساوی قسمت( 33) 9 به، اکسیژن

 nm ارتفاع از اتم اکسیژن به طور تصادفی( 0f1)فلو  21و ( 0f)فلو  9 چرخهدر هر  شود.سازی میجعبه شبیه

 بعد از شوند.جعبه میوارد  eV21 -3 با انرژی جنبشیو  z-در راستای   بالای صفحه گرافن با سرعتی 0/0

وارد مرحله ، هیاول برخورد کینامید حل یبرابرای ، سیستم اکسیژن وارد شده هایاتملایه نشانی  اتمام

 شده وارد یاضاف یانرژ بردن نیب از یبرا .شود( میps 9/0) زمانی گام 0000تعادل بدون ترموستات برای 

                                                 
2 Dump 

1 Fix 



01 

گام  20000برای  ،fs 5/7دمایی  2ترموستات برندسن با ثابت دامپینگ ی،انرژ پر اکسیژن یهااتم توسط

 صفحه گرافن اینکه برایدر مرحله بعدی،  .شودمیی حمام گرمایی روشن در ناحیه( ps 0/1زمانی بعدی )

مراحل بمباران برای  .شودبرنامه اجرا می( ps 3/0گام زمانی ) 1000برسد،  C0 300 به دمایسرد شود تا 

 ps هر چرخه به مدت مدت زماندفعه تکرار شده است.  75اتم اکسیژن در هر چرخه، برای  21و  9ورود 

 .بوده است ps 170چرخه در مجموع  75و برای  0/3

 برررسی تعادل 

 بررسی برای مختلفی هایبه تعادل برسد. روش و باید نیست ادلتع حالت در لزوما اولیه شرایط تحت سیستم

پایستگی انرژی کل و ثابت بودن حجم، فشار یا دمای سیستم و خطی شدن از جمله  دارد وجود تعادل

ل سازی دنباهای ترمودینامیکی در حین اجرای شبیهمقدار این کمیت .باشدمیانگین مربع جابجایی می

ه تعادل رساندن سامانه قطع ها به حد مناسب و پایداری رسیدند، مرحله بکه این کمیت زمانیشود و می

 سیستم رسیدن تعادل به بررسی برای ps 5/2  انرژی و دما در مدت در این تحقیق، از بررسی. [52] شودمی

  .شده استها توضیح داده در مورد آنکه در ادامه  شده استفاده

 انرژی نمودار بررسی طریق از سامانه رسیدن تعادل به بررسی 21-3-2

 زمان حسب بر

ی به تعادل رسیدن سامانه اظهار نظر نمود، نمودار انرژی توان دربارهیکی از متغییرهایی که بر اساس آن می

برای  زمانبر حسب  پتانسیل انرژی ( نمودار تغییرات3-21) شکل باشد. درپتانسیل بر حسب زمان می

 است.  شده داده نشان (ps5/2 سازی )گام زمانی اولیه شبیه 20000

                                                 
2 Damping Constant  
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 : نمودار انرژی پتانسیل سیستم بر حسب زمان. 3-21شکل 

 

 است سازی، سطح انرژی پتانسیل بالا بودههای زمانی اولیه شبیهافت که درگامتوان دری( می3-21از شکل )

ولی با گذشت زمان مقدار انرژی به تدریج کاهش یافته و در نهایت  باشدمیکه در این حالت سیستم ناپایدار 

  باشد.میی رسیدن سیستم به حالت تعادل کند که نشان دهندهنوسان می یحول مقدار

 زمان حسب بر دما نمودار بررسی طریق از سامانه رسیدن عادلت به بررسی

ا ببرای اطمینان حاصل یافتن از رسیدن به تعادل، کمیت دما نیز مورد بررسی قرار گرفته است. سیستم 
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 . ه استبه تعادل رسید k  573در دمایاستفاده از ترموستات برندسن 

 

 نمودار دمای سیستم بر حسب زمان.: 0-21شکل 

 

 شده داده نشان (ps 5/2سازی )گام اولیه شبیه 20000زمان برای  نسبت به دما ( تغییرات0-21در شکل )

کنند و این متغییر نوسان می k  573دمای سیستم حول مقدار ps 25/0بعد از گذشت زمان  .است

 د.باشسازی ثابت مانده است که بیانگر به تعادل رسیدن سیستم میشبیه ترمودینامیکی در طول

 سازیشبیه نتایج 

انجام  0f1و  0fو با شار  eV  21و 9، 0، 3هایهای اکسیژن با انرژیفرایند حکاکی گرافن، توسط بمباران یون
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شده وارد جعبه های مشخص های اکسیژن به صورت تصادفی و با سرعت متناسب با انرژیشده است. یون

های خروجی مورد تجزیه و تحلیل قرار های انجام شده، فایلسازیبعد از اتمام شبیه .ه اندسازی شدشبیه

 سازی توضیح داده شده است.گرفته و نتایج شبیه

 حکاکی گرافن 21-0-2

 eV 3یانرژو   0f فلوبا  ژنیاکس یاهونیصفحه گرافن با بمباران  ییپلاسما یاز حکاک یینما (5-0) شکل

همانطور که در شکل )الف( مشاهده . داده شده استنشان  ps 170و  120، 201، 201، 50 هایدر زمان

فقط در چند ناحیه، تعدادی از پیوندهای کربن آسیب دیده اند، بنابراین آسیب  ps 50شود، در زمان می

نشان داده شده است،  ps 201 وارد شده به صفحه گرافن بسیار ناچیز بوده است. شکل )ب( بمباران در زمان

شکسته شده است ولی در مجموع آسیب وارد شده بسیار ناچیز است. در زمان  C-Cتعدادی از پیوندهای 

ps 201 های سازی که موجب افزایش اتمکه در شکل )ج( نمایش داده شده است، با افزایش زمان شبیه

 ی کربن افزایش یافته است. در شکلشده اکسیژن ورودی به سیستم شده است، تعداد پیوندهای شکسته

ها تعدادی از پیوندهای نشان داده شده است، در برخی نواحی که در آن ps 120)د( بمباران صفحه در زمان 

تشکیل شده است،  C-Cهای قبلی دچار آسیب شده بوده، باز ترکیب رخ داده است و پیوند کربن در زمان

نشان  ps 170زمان  دراند. شکل )ه( ادی از پیوندهای کربن ازبین رفتههمچنین در برخی از نواحی دیگر تعد

داده شده است، همانند زمان قبلی، در تعدادی از نواحی که پیوند کربن شکسته و سبب ایجاد حفره شده 

جب ایم که موبود، شاهد بازترکیب و  همچنین در برخی نواحی دیگر شاهد شکستن پیوندهای کربن بوده

( نتیجه گیری کرد که با افزایش زمان 5-0توان از شکل )ه گرافن شده است. به طور کلی میحکاکی صفح

صفحه گرافن دچار آسیب ناچیز و  وایم بوده C-Cشکست و بازترکیب پیوندهای  ، ما شاهدسازیشبیه

 اندکی در آن ایجاد شده است. هایحفره
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با بمباران یون  2SiO هیلا ریز یرو : نمایی از فرایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر5-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 3و انرژی 0f های اکسیژن با شار
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 و انرژی 0f1های اکسیژن با شار ( نمایی از حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با بمباران یون0-0در شکل )

eV 3 و  120، 201، 201، 50های در زمانps 170 نشان داده شده است. شکل )الف( در زمان  ps50 

اند و شاهد تعدادی حفره در صفحه گرافن هستیم. شکل باشد، تعدادی از پیوندهای کربن شکسته شدهمی

سازی های قبلی شبیهشکسته شده در زمان C-Cهای باشد، شاهد باز ترکیب پیوندمی ps 201 )ب( در زمان

باشد، روند فرآیند حکاکی می ps 201 . شکل )ج( در زمانباشیمو همچنین آسیب پیوندهای کربن جدید می

ی آسیب ایم ولهای قبلی شاهد شکستن و بازترکیب پیوندهای کربن بودهافزایش یافته است و همانند زمان

نشان داده شده است، تعدادی از پیوندهای  ps 120 است. شکل )د( برای زمانصفحه گرافن همچنان ناچیز 

ند. اهای قبلی، باز ترکیب و همچنین تعدادی از پیوندهای کربن شکسته شدهکربن شکسته شده در زمان

ایم و در نتیجه میزان باشد، شاهد پیوندهای کربن شکسته شده بیشتری بودهمی ps 170شکل )ه( زمان 

گیری کرد که با توان نتیجه( می27-0ارده به صفحه گرافن افزایش یافته است. با دقت در شکل )آسیب و

اند که به دنبال آن برخورد با صفحه های اکسیژن بیشتری وارد سیستم شدهسازی، اتمافزایش زمان شبیه

 ده است. های ایجاد شده بیشتر شگرافن افزایش یافته است و در نتیجه تعداد و اندازه حفره

و به ازای دو فلو  eV 3 ( که برای بمباران یون های اکسیژن با انرژی0-0( و )5-0با مقایسه دو شکل )

، تعداد 0f1به  0fگیری کرد که، با افزایش شار ذرات فرودی از توان نتیجهمختلف نمایش داده شده است می

های ایجاد شده در تعداد و اندازه حفره شده است و در نتیجه بیشترهای بمباران کننده صفحه گرافن یون

 شده است.صفحه گرافن نرخ حکاکی موجب افزایش صفحه گرافن افزایش یافته است و 



70 

 

یون با بمباران  2SiO هیلا ریز یرو : نمایی از فرایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر0-21شکل 

 .ps 170 ، )ه(120، )د( 201 ، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 3 و انرژی 0f1های اکسیژن با شار
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 eVیانرژ و با  0fبا شار  ژنیاکس یاهونیصفحه گرافن با بمباران  ییپلاسما یاز حکاک یینما (7-0) شکل

همانطور که در شکل )الف( مشاهده  .نشان داده شده است ps 170و  120، 201، 201، 50 هایدر زمان 0

اند و آسیب صفحه گرافن در چند ناحیه، تعدادی از پیوندهای کربن آسیب دیده ps 50شود، در زمان می

نشان داده شده است، در این زمان تعداد بیشتری از  ps 201بسیار ناچیز بوده است. شکل )ب( زمان 

در شکل )ج( نمایش داده  ps 201شده است. زمان  شکسته و باعث ایجاد تعدادی حفره C-Cپیوندهای 

های اکسیژن ورودی به سیستم، تعداد شده است، با افزایش زمان شبیه سازی به دلیل افزایش تعداد اتم

پیوندهای شکسته شده نیز افزایش یافته است و همچنین شاهد بازترکیب تعدادی از پیوندهای کربن شکسته 

، همانند زمان قبلی بازترکیب و باشدمی ps 120یم. شکل )د( برای زمان اشده در برخی از نواحی بوده

هایی با تعداد و اندازه بزرگتر ایجاد شده است. در شکل )ه( که برای زمان حفره و ایمشکست پیوند را داشته

ps 170 ایم و همچنین تعدادنشان داده شده است، شاهد بازترکیب تعداد کمی از پیوندهای کربن بوده 

اند و حفره هایی با اندازه بزرگتر و تعداد بیشتر ایجاد شده شکسته و آسیب دیده C-Cبیشتری از پیوندهای 

 است.

سازی، شاهد شکست و بازترکیب گیری کرد که با افزایش زمان شبیهتوان نتیجه( می7-0با توجه به شکل )

آسیب دیده و شکسته شده از تعداد  خواهیم بود و از آنجایی که تعداد پیوندهای کربن C-Cپیوندهای 

هایی در آن ایجاد شده بازترکیب شده بیشتر بوده است، صفحه گرافن دچار آسیب و حفره C-Cپیوندهای 

 اند، اختلاف چندانیتعداد پیوندهای کربنی که بازترکیب و شکسته شده ps 120تا  50های است. در زمان

تعداد پیوندهای شکسته شده از تعداد  ps 170است اما در زمان  اند و آسیب صفحه گرافن ناچیز بودهنداشته

فحه گرافن و ص است پیوندهای بازترکیب شده بیشتر بوده است و به همین دلیل نرخ حکاکی افزایش یافته

 دچار آسیب بیشتری شده است.
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با بمباران یون های  2SiO هیلا ریز یرو لاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر: نمایی از فرایند حکاکی پ7-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د(  201، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 0 و انرژی  0f اکسیژن با شار
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 eV 0 و انرژی 0f1های اکسیژن با شار ( نمایی از حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با بمباران یون1-0شکل )

، باشدمی ps 50شکل )الف( برای زمان  نشان داده شده است. ps 170و  120، 201، 201، 50های در زمان

تعدادی از پیوندهای کربن شکسته شده و تعدادی حفره در صفحه گرافن ایجاد شده است. شکل )ب( برای 

های قبلی و همچنین شکسته شکسته شده در زمان C-Cباشد، شاهد باز ترکیب پیوندهای می ps 201زمان 

، روند فرآیند باشدمی ps 201ایم. شکل )ج( برای زمان شدن پیوندهای کربن و ایجاد حفره در گرافن بوده

یم. اهای قبلی ما شاهد شکستن و بازترکیب پیوندهای کربن بودهحکاکی افزایش یافته است و همانند زمان

های قبلی بوده است و تعداد پیوندهای کربن همانند زمان، فرآیند باشدمی ps 120شکل )د( برای زمان 

باشد، شاهد می ps 170زمان  در. شکل )ه( باشیممیشکسته شده افزایش یافته و ما شاهد حفره های بزرگ 

ایم و در نتیجه میزان آسیب وارد شده به صفحه گرافن و تعداد پیوندهای کربن شسته شده بیشتری بوده

( که برای بمباران 1-0( و )7-0های ایجاد شده افزایش یافته است. با مقایسه دو شکل )هاندازه و تعداد حفر

گیری کرد که، با توان نتیجهو دو فلو مختلف نمایش داده شده است می eV 0یون های اکسیژن با انرژی

ه و در نتیجه های بمباران کننده صفحه گرافن بیشتر شد، تعداد یون0f1به  0fافزایش شار ذرات فرودی از 

 نرخ حکاکی افزایش یافته است.
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با بمباران یون  2SiO هیلا ریز یرو : نمایی از فرایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر1-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201 )ج(، 201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 0 و انرژی 0f1های اکسیژن با شار
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 eVیانرژ و با  0fبا شار  ژنیاکس یاهونیصفحه گرافن با بمباران  ییپلاسما یاز حکاک یینما (9-0) شکل

، شکل ps 50 شکل )الف( در زمان. نشان داده شده است ps 170و  120، 201، 201، 50هایدر زمان 9

 ps)ه( در زمان شکل و  ps 120، شکل )د( در زمان ps 201، شکل )ج( در زمان ps 201)ب( در زمان 

های های قبلی انجام شده است و در زماناست. روند فرآیند حکاکی همانند انرژینشان داده شده 170

سبب  سازی کهایم. با افزایش زمان شبیهمختلف شاهد آسیب، شکست و باز ترکیب پیوندهای کربن بوده

بیشتری شکسته و یا دچار آسیب شده اند و  C-Cشود، پیوندهای ورودی می های اکسیژنافزایش تعداد اتم

های انتهایی بنابراین تعداد و اندازه حفره ایجاد شده است با افزایش زمان، افزایش یافته است. در زمان

سازی، تعداد پیوندهای کربن آسیب دیده و شکسته شده بیشتر از تعداد پیوندهای کربن بازترکیب شبیه

های ایجاد شده افزایش یافته است و صفحه گرافن دچار ه بوده است و به همین اندازه و تعداد حفرهشد

 آسیب بیشتری شده است و نرخ حکاکی افزایش پیدا کرده است.
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با بمباران یون  2SiO هیلا ریز یرو ه بر: نمایی از فرایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شد9-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201 ، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 9و انرژی 0f های اکسیژن با شار
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 و انرژی 0f1های اکسیژن با شار ( نمایی از حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با بمباران یون20-0در شکل )

eV 9 و 120 ،201، 201، 50های در زمان  ps170 نشان داده شده است. شکل )الف( در زمان  ps50 ،

)ه( در زمان شکل و  ps 120، شکل )د( در زمان ps 201، شکل )ج( در زمان ps 201شکل )ب( در زمان 

ps 170 های مختلف شاهد های قبلی انجام شده است و در زمان. روند فرآیند حکاکی همانند انرژیباشندمی

 C-Cسازی، تعداد پیوندهای ایم. با افزایش زمان شبیهباز ترکیب پیوندهای کربن بودهآسیب، شکست و 

شکسته شده و یا آسیب دیده افزایش یافته است، بنابراین تعداد و اندازه حفره ایجاد شده افزایش یافته است. 

اند. ترکیب شدههای قبلی، باز شکسته شده زمان C-Cفقط تعداد محدودی از پیوندهای  ps 120در زمان 

های انتهایی گیری کرد که در زمانتوان نتیجه، بازترکیب ناچیز بوده است. میps 170همچنین در زمان 

سازی، تعداد پیوندهای کربن آسیب دیده و شکسته شده بیشتر از تعداد پیوندهای کربن بازترکیب شبیه

د شده افزایش یافته است و صفحه گرافن دچار های ایجاشده بوده است و به همین دلیل اندازه و تعداد حفره

 آسیب بیشتری شده است و نرخ حکاکی افزایش پیدا کرده است.

و دو فلو  eV 9( که برای بمباران یون های اکسیژن با انرژی یکسان 20-0( و )9-0با مقایسه دو شکل ) 

به   0fشار ذرات فرودی از  توان به این نتیجه دست یافت که، با افزایشمختلف نمایش داده شده است می

0f1های ایجاد شده در های بمباران کننده افزایش یافته است و در نتیجه تعداد و اندازه حفره، تعداد یون

 صفحه گرافن بیشتر شده است و حکاکی با سرعت بیشتری انجام شده است.
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با بمباران  2SiO هیلا ریز یرو ایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر: نمایی از فر20-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201 ، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 9و انرژی 0f1 های اکسیژن با شاریون
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 یانرژ و با 0fشار با  ژنیاکس یاهونیصفحه گرافن با بمباران  ییپلاسما یاز حکاک یینما (22-0) شکلدر 

eV 21 و  120، 201، 201، 50 هایدر زمانps 170 شکل )الف( در زمان. نشان داده شده است  ps50 ،

)ه( در زمان شکل و  ps 120، شکل )د( در زمان ps 201، شکل )ج( در زمان ps 201شکل )ب( در زمان 

ps 170 های ی قبلی انجام شده است و در زمانهااست. روند فرآیند حکاکی همانند انرژینشان داده شده

سبب  سازی کهایم. با افزایش زمان شبیهمختلف شاهد آسیب، شکست و باز ترکیب پیوندهای کربن بوده

و یا دچار آسیب شده اند. بیشتری شکسته  C-Cشود، پیوندهای های اکسیژن ورودی میافزایش تعداد اتم

سازی، تعداد پیوندهای کربن آسیب های انتهایی شبیهزمان گیری کرد که درتوان نتیجهبه طور کلی می

ایجاد  هایهدیده و شکسته شده بیشتر از تعداد پیوندهای کربن بازترکیب شده بوده است. بعضی از حفر

های جدیدی شکل گرفته است و شان بزرگتر شده و در برخی نواحی حفرههای قبلی اندازهشده در زمان

 است. یافتهب بیشتری شده است و نرخ حکاکی افزایش صفحه گرافن دچار آسی
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با بمباران  2SiO هیلا ریز یرو : نمایی از فرایند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر22-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201 ، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 21 و انرژی  0f های اکسیژن با شاریون
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 eVو انرژی 0f1های اکسیژن با شار ( نمایی از حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با بمباران یون21-0شکل )

، شکل ps50  شکل )الف( در زماننشان داده شده است.  ps 170و  120، 201، 201، 50های در زمان 21

 ps)ه( در زمان شکل و  ps 120، شکل )د( در زمان ps 201زمان ، شکل )ج( در ps 201)ب( در زمان 

های قبلی ولی با شدت بیشتری انجام شده است. روند فرآیند حکاکی همانند انرژینشان داده شده  170

 ایم. در این مرحله شاهدهای مختلف شاهد آسیب، شکست و باز ترکیب پیوندهای کربن بودهاست و در زمان

ایم و تعداد پیوندهای آسیب دیده و شکسته شده بیشتر از تعداد ی پیوندهای کربن بودهبازترکیب اندک

وان تبازترکیب شده بوده است و روند فرآیند حکاکی با سرعت بیشتری انجام شده است. به طور کلی می

ده ش سازی، تعداد پیوندهای کربن آسیب دیده و شکستههای انتهایی شبیهدر زمانگیری کرد که نتیجه

بلی های قهای ایجاد شده در زمانهبعضی از حفر .بیشتر از تعداد پیوندهای کربن بازترکیب شده بوده است

های شکل گرفته است و صفحه گرافن دچار آسیب شان بزرگتر شده و در برخی نواحی جدید حفرهاندازه

فزایش زمان باعث افزایش فرآیند گیری کرد، که اتوان نتیجه( می21-0با دقت در شکل ) بیشتری شده است.

های اکسیژن با ( که برای بمباران یون21-0( و )22-0با مقایسه دو شکل ) .حکاکی گرافن شده است

توان نتیجه گرفت که، با افزایش شار ذرات فرودی و دو فلو مختلف نمایش داده شده است می eV 21انرژی

است و در نتیجه تعداد و اندازه  افزایش یافتهه گرافن های بمباران کننده صفح، تعداد یون0f1به  0fاز 

 .بیشتر شده استهای ایجاد شده در صفحه گرافن حفره

سازی شده در این پژوهش بوده است که در آن بالاترین انرژی و بیشترین فلو شبیه 0f1و فلو  eV 21انرژی 

یشتر هایی با تعداد بده است و سوراخهای اکسیژن ورودی دیصفحه گرافن بیشترین آسیب در اثر برخورد اتم

 و اندازه بزرگتری ایجاد شده است.
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 هایبا بمباران یون 2SiO هیلا ریز یرو کی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده براز فرایند حکا نمایی: 21-21شکل 

 .ps 170، )ه( 120، )د( 201 ، )ج(201، )ب( 50های )الف( در زمان eV 21 و انرژی 0f1 اکسیژن با شار
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 0f1های اکسیژن با شار( نشان دهنده نمایی از حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن با بمباران یون23-0شکل )

 ترینکه کم eV 3باشد. در انرژیمی ps 210در زمان  eV 21)د(  و 9، )ج( 0)ب(  ،3های )الف( و انرژی

سازی بوده است، در صفحه گرافنی فقط تعداد محدودی از پیوندهای های ورودی در این شبیهانرژی اتم

که بیشترین  eV 21اند و آسیب وارد شده به گرافن ناچیز بوده است. در انرژیکربن شکسته و آسیب دیده

ه با گیری کرد کنتیجهتوان انرژی بوده است، بیشترین آسیب به گرافن وارد شده است. به طور کلی می

، تعداد پیوندهای کربن شکسته شده و روند فرآیند حکاکی افزایش یافته است eV 21به  3افزایش انرژی از 

 های تشکیل شده افزایش پیدا کرده است و مقدار پارامتر آسیب بیشتر شده است.و اندازه و تعداد حفره

 

-با بمباران یون 2SiO هیلا ریز یرو : نمایی از فراید حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده بر23-21شکل 

 .eV 21، )د( 9 ، )ج(0، )ب( 3های )الف( در انرژی ps 210در زمان  0f1 های اکسیژن با شار

 

 تابع توزیع شعاعی 21-0-1

را  r∆کروی به ضخامت  یها است. پوستهامانهس ساختار توصیف برای ارزشمندی معیار شعاعی توزیع تابع

 گیریم. حجم این پوسته برابر است با:ی خاص درنظر میاز یک ذره rی در فاصله

V =
4

3
 π ( r + ∆r)3 −

4

3
πr3 ≈ 4πr2∆r                                                                           (0-2)  
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است و بنابراین تعداد  4πρr2∆rها در پوسته برابر باشد، تعداد کل ذره ρ درواحد حجم برابرها اگر تعداد ذره

 کند.تغییر می r2ها در این عنصر حجمی با فاصله به صورتاتم

کند. بنابراین ی دیگر بیان میاز یک ذره rی احتمال پیدا شدن یک ذره را در فاصله g(r)تابع توزیع شعاعی 

g(r) های تیز است که فاصله و ارتفاع ن بعد است. در یک بلور، تابع توزیع شعاعی دارای بی نهایت قلهبدو

( تابع ρ)با چگالی Vای، در حجم ذره Nای است. برای یک دستگاه ی ساختار شبکهها ویژگی مشخصهآن

 شود:توزیع شعاعی با عبارت زیر تعریف می

ρg(r⃗) =
1

N
〈∑ ∑ δ(r⃗ − r⃗ij)

N
j≠i

N
i 〉           (0-1                    )                                          

 تابعی فقط هااتم آرایش یکنواخت، همگن هایمحیط برای. است زمان روی گیریمیانگین، <>که در آن

rijشود. و از آنجایی که در نظر گرفته نمی  r⃗⃗⃗ بردار جهت و است اتمی بین یفاصله از = rjiتوان نوشت:، می 

ρg(r) =
1

N
〈∑ ∑ δ(r − rij)

N
j≠i

N
i 〉                                                                         (0-3)  

 ( داریم:3-0ی )در طرفین رابطه rگیری روی با انتگرال

ρ ∫ g(r)dr =
2

N
〈∑ ∑ ∫ δ(r − rij)

N
j≠i

N
i 〉 =

2

N

N(N−1)

2
= N − 1 ≅ N (0-0 )                    

ρ مقدار کمیت

N−1
g(r)V(r, ∆r) های کروی به شعاع که در آن، حجم بین پوستهr  وr+∆r  را مشخص

قرار گیرد.  r∆و ضخامت  rشعاع  با دیگر، اتم کروی یپوسته یک در اتم یک که است آن کند، احتمالمی

 کنیم:( را به شکل زیر بازنویسی می0-0ی )رابطه

𝜌 ∑ 𝑔(𝑟)𝑉(𝑟, ∆𝑟) =∆𝑟

2

𝑁
∑ 〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)∆𝑟𝑁

𝑗<𝑖
𝑁
𝑖=1 〉∆𝑟 (0-5   )                                                  

,N(rبا معرفی  ∆r) ی جدایی های سامانه با فاصلهکه برابر با تعداد ذرهr  و∆r ،است 
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N(r, ∆r) = ∑ ∑ δ(r − rij)∆rN
j<i

N
i=1 (0-0   )                                                                          

g(r) =
〈N(r,∆r〉

1

2
NρV(r,∆r)

(0-7)                                                                                                        

 گام صورت بگیرد، برای تابع توزیع شعاعی داریم: Mاگر میانگین گیری زمانی در طول 

g(r) =
∑ NK(r،∆r)   M

K=1

M
N

2
ρV(r،∆r)

 (0-1   )                                                                                             

NKکه  (r،∆r)ی عملگر شمارش در گام زمانی ، نتیجه𝑡𝑘 رای محاسبه است. بNK (r،∆r) ی ابتدا فاصله

ی نسبی یکسانی از یکدیگر هستند هایی که در فاصلهها را محاسبه کرده و سپس تعداد ذرهبین جفت ذره

دهد که نشان می ابعاین تاست.  وابسته سامانه چگالی و دما به شعاعی توزیع تابع. [59] کنیمرا تعیین می

زیع همچنین تابع توگذارد. چگونه حضور یک اتم بر روی زمان میانگین و موقعیت اتم های همسایه تاثیر می

ر های ذرات دنماید که چگونه همبستگیشعاعی، کمیتی کلیدی در مکانیک آماری است، زیرا مشخص می

ورت های منفرد را به صامیک مولکولی موقعیت اتماز آنجایی که دینیابد.یک ماده با افزایش فاصله کاهش می

 دهنده نشان منظم هایقله نمودار هر درمحاسبه شود.  آنتواند توسط می  g(r)کند، تابعی از زمان بیان می

-نشان شعاعی توزیع تابع نمودار هر در اول قله است. معمولا برقرار خوبی همبستگی هااتم بین که است این

 اییفاصله ،قله محل روی از توانمی و باشدبررسی می مورد سیستم در هاگونه بین مبستگیه اولین یدهنده

  .[59] آورد بدست را آیدمی وجود به همبستگی این گونه دو بین که
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 قبل از بمباران. های کربن در گرافنتابع توزیع شعاعی اتم: منحنی 20-21شکل 

 

 را (RDF) یشعاع عی، تابع توزژنیاکس یهاگرافن در طول بمباران اتم ساختار وندیمشخصات پ یبررس یبرا

-0) شکلو قبل از بمباران در   K  573تابع توزیع شعاعی گرافن در دمای .میکرد رسم قبل و بعد بمباران

های متعددی وجود دارد که کنشاست. واضح است که در ابعاد اتمی بین ذرات برهمه شده( نشان داد20

 ها یاکنشی مواد هستند. این برهمها باعث در کنار هم قرار داشتن اجزای تشکیل دهندهکنشهمین برهم

شود ذرات میکنش بین اجزا باعث از نوع کوتاه برد هستند یا از نوع بلند برد. در هر صورت وجود برهم

به  شوند. با توجهتر باشند ذرات نسبت به هم مقیدتر میها قویکنشنسبت به هم مقید شوند. هرچه برهم

، یعنی احتمال حضور ذرات باشدمیصفر  g(r)، مقدار 0A 2/2 کمتر از rتوان فهمید که در ( می20-0) شکل
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 لهقباشد. بزرگترین ز وجود نیروی دافعه میدلیل آن نی و کنشی وجود نداردبرهم درنتیجه وجود ندارد و

باشد که در آن احتمال حضور ذرات در این فاصله از یکدیگر نسبت به فواصل می  0A  5/2 =r منحنی در

ه باشد که نیروی جاذبه بر نیروی دافعاست که دلیل آن به وجود آمدن پیوند در این فاصله می بیشتردیگر 

 ت افزایش یافته است.کنش بین ذراغالب است و برهم

گرافن قبل و بعد از بمباران توسط در C-C ی پیوندهایبرا RDF جینشان دهنده نتا)الف( ( 25-0شکل )

 کیبه عنوان  C یهاگرافن، اتم هیدر ساختاراولباشد. می 0fو فلو  eV 21-3های های اکسیژن در انرژیاتم

ساختار،  نیاند. در ا افتهیسازمان  گریکدیاز  0A  5/2 ( با فاصلهیلانه زنبور ی)شش گوشه یساختار بلور

  کنند.یبرقرار م وندیخود پ کیاتم کربن نزد 3هر اتم کربن با 
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 eVو  9، 0، 3های اکسیژن با انرژی : تابع توزیع شعاعی گرافن قبل و بعد از بمباران بمباران توسط اتم25-21شکل 

 . )ب( قله اول. )ج( قله دوم. )د( قله سوم. )ذ( قله چهارم و )ر( قله پنجم تابع توزیع شعاعی.0fفلو  با21
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 هااتم بین که است این دهنده نشان منظم هایشود، پیک( مشاهده می25-0همانطور که از شکل )

شکل )ج( دومین  ،0A 5/2 هلفاصشکل )ب( نشان دهنده اولین قله نمودار در . است برقرار خوبی همبستگی

 و 0A 7/3 ، شکل )ذ( چهارمین قله در فاصله0A 9/1، شکل )د( سومین قله در فاصله 0A 5/1قله در فاصله 

 0A 1چهارمین قله در این نمودار، به اندازه  باشد.می 0A 3/0 شکل )ر( نشان دهنده پنجمین قله در فاصله 

توان می هابا دقت در نمودارتشکیل شده است.   0A 9/3فاصله  روی محور افقی جابجایی داشته است و در

، دباشتعداد ذره در آن فاصله مشخص میارتفاع قله که نشان دهنده  ،یانرژ شیبا افزانتیجه گرفت که 

ترین کم eV 3کاهش پیدا کرده است و این کاهش ارتفاع رابطه مستقیمی با افزایش انرژی دارد یعنی انرژی

 بیشترین کاهش ارتفاع را دارد. eV 21 و انرژیکاهش ارتفاع 

 ها کم میشه و نظم اطراف اتم مرکزی باای است که بیشترین نظم دارد و به ترتیب شدت قلهقله اول فاصله

در نمودار باشد می C-Cاول که محل تشکیل پیوند  قلهدر  کاهش ارتفاعکند. افزایش فاصله کاهش پیدا می

هایی که های کربن در آن فاصله شعاعی کمتر شده اند و در نتیجه تعداد اتمتمگواه آن است که تعداد ا

شود و این نتیجه باشند کاهش یافته اند و از نظم ساختاری گرافن کاسته میسالم می C-Cدارای پیوند 

 .باشدهای ایجاد شده در صفحه گرافن میحفره تصاویرکاملا مطابق با نتایج 

ای هگرافن قبل و بعد از بمباران توسط اتم های کربن دراتم مودار تابع توزیع شعاعین)الف( ( 20-0در شکل )

شکل )ب( نشان دهنده اولین . نشان داده شده است 0f1فلو به ازای و  eV 21و 9، 0، 3اکسیژن با انرژی 

 فاصله ، شکل )د( سومین قله در 0A 5/1، شکل )ج( دومین قله در فاصله 0A 5/2قله نمودار در فاصله 

0A9/1 ذ( چهارمین قله در فاصله( 0، شکلA 7/3  نشان دهنده پنجمین قله در فاصله )0 و شکل )رA 3/0 

 0Aروی محور افقی جابجایی داشته است و در فاصله  0A 1باشد. چهارمین قله در این نمودار، به اندازه می

ان ی، ارتفاع قله که نشانرژ شیبا افزاتوان نتیجه گرفت که با دقت در نمودارها میتشکیل شده است.  9/3

باشد، کاهش پیدا کرده است و این کاهش ارتفاع رابطه مستقیمی دهنده تعداد ذره در آن فاصله مشخص می
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بیشترین کاهش ارتفاع را  eV 21 ترین کاهش ارتفاع و انرژیکم eV 3 با افزایش انرژی دارد یعنی انرژی

 دارد.

 

 

 9، 0، 3های اکسیژن با انرژی تابع توزیع شعاعی گرافن قبل و بعد از بمباران بمباران توسط اتم)الف( : 20-21شکل 

 .. )ب( قله اول. )ج( قله دوم. )د( قله سوم. )ذ( قله چهارم و )ر( قله پنجم تابع توزیع شعاعی0f1و فلو  eV 21 و 
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 های اکسیژن با انرژیزیع شعاعی گرافن قبل و بعد از بمباران بمباران توسط اتم( تابع تو72-0در شکل )

eV 9 0فلو  به ازای وf  0وf1  0در فلو  ارتفاع قلهدر قله اول . داده شده استنشانf باشد. دلیل آن بیشتر می

های کربنی که تما تعداددر نتیجه شود و بیشتر می C-Cاین است که با افزایش فلو، آسیب به پیوند های 

ارتفاع قله کم  و ، کاهش پیدا کرده استقرار دارند باشدمی C-Cدر محل قله اول که محل تشکیل پیوند 

 ابدیاز اتم مرکزی، نظم کاهش می با افزایش فاصلهکه  نشان دهنده آن استهای بعدی نمودار قله. شده است

توان نتیجه گرفت که باشد پس میبیشتر می 0f1 ها در فلویکاهش ارتفاع قله (27-0و با توجه به شکل )

 نظمی در ساختار گرافن شده است.افزایش فلو موجب افزایش بی

 

های اکسیژن با های کربن در گرافن قبل و بعد از بمباران بمباران توسط اتم: تابع توزیع شعاعی اتم27-21شکل 

 .0f1 و 0fو به ازای فلو  Ve 9 انرژی
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 پارامتر آسیب 21-0-3

سطح  بیآس زانیشکسته در صفحه گرافن، م C-C یوندهایاز پ یبه عنوان کسر bD بیپارامتر آس فیبا تعر

اتم با  افتهی وندیپ یهاونی ایها ا، مولکولهتعداد اتم) ونیناسیکورد عددرا از  bD. شودیم نییگرافن تع

مختلف  هاییانرژ ی( برا9-0با استفاده از فرمول )آسیب  پارامتر شود.یحاسبه مم C هایاتم متوسط (مرجع

بر حسب زمان  نمودارهایی صورت به را هاحاصل از آن جیو نتا شده استمتفاوت محاسبه  یفلودو  ه ازایو ب

 . ه شده استداد شینما سازی،هیانجام شب

𝐷𝑏 =
𝑁𝑏0−𝑁𝑏

𝑁𝑏0
                                                                                                                   ( 0-9 ) 

برابر است با  bN، قبل از برخورد هاولی گرافن در C-C متوسط یوندهایبرابر است با تعداد پ b0Nدر آن،  که

 .شودمیرا محاسبه  بیپارامتر آس در آن که یسازاز شبیه مشخصیان زم در C-C متوسط یوندهایتعداد پ

شدن کامل ورق  زهیاتم یبه معنباشد،  bD 1 =اگر . باشدمی بیصفحه بدون آس کی باشد، bD 0 =اگر 

 ازی،سدر این شبیه صفحه گرافنپارامتر آسیب . نمانده است یبستر باق یبر رو C-C وندیپ چیگرافن است و ه

 . باشدیم  bD >0 <2 ،21و  eV  3 ،0 ،9هاییدر انرژ

بر  0fفلو به ازای و  eV 21و 9، 0، 3 های اکسیژن ورودی با انرژی( پارامتر آسیب برای اتم21-0در نمودار )

یابد و در افزایش میهای اکسیژن ورودی اتمتعداد  سازی،حسب زمان رسم شده است. با افزایش زمان شبیه

صفحه گرافنی دچار آسیب بیشتری و  شدهبا صفحه گرافن  های اکسیژنبرخورد اتم موجب افزایش نتیجه

مقدار پارامتر آسیب  بیشترین (21-0) شکلبا توجه به باشد. صعودی می در زمان، روند این نمودار .شودمی

صفحه گرافن تقریبا آسیبی ندیده  این است که باشد که نشان دهندهمی eV 3، 002211/0 برای انرژی

های اکسیژن ورودی در این باشد و بیشتر از انرژی اتممی C-C ،eV 510/3رژی پیوند ان از آنجایی کهاست. 

با  .های ورودی انرژی کافی برای آسیب به پیوندهای کربن را نداشته اندباشد به همین علت اتممرحله می
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در  .است هافزایش یافت 00910/0مقدارش به بیشترین  bDشود که مشاهده می eV 0 به 3افزایش انرژی از 

 eV 21 که . در بالاترین سطح انرژیباشدمی 03395/0مقدار پارامتر آسیب به بیشترین  eV 9انرژی 

وارد شده آسیب بیشترین رسیده است که نشان دهنده  00021/0مقدار پارامتر آسیب به بیشترین  باشد،می

ش ، با افزایگیری کرد کهان نتیجهتومی به دست آمده نمودارهایباشد. با استفاده از صفحه گرافن میبه 

در ساختار گرافن افزایش پیدا  C-Cهای اکسیژن ورودی به سیستم، میزان آسیب به پیوندهای انرژی اتم

 .رده استک

 

به  و 21و  eV 3 ،0 ،9 رژیهای اکسیژن ورودی با ان: نمودار پارامتر آسیب بر حسب زمان برای اتم21-21شکل 

 .0fفلو  ازای
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فلو  به ازای وeV 21و  9، 0، 3 هایهای اکسیژن ورودی با انرژی( پارامتر آسیب برای اتم29-0در نمودار )

0f1  .انرژی دربر حسب زمان رسم شده استeV 3 ، باشد می 00290/0مقدار پارامتر آسیب برابر با بیشترین

این  eV 0 در انرژی باشد.میتقریبا صفحه بدون آسیب  آن است که ینشان دهنده ،این مقدار بسیار کم که

 05751/0مقدار پارامتر آسیب نیز به بیشترین  eV 9 . با افزایش انرژی بهرسیده است 01001/0مقدار به 

 آسیب پارامتر باشدمی eV 21 در بالاترین انرژی کهشود، همانطور که مشاهده می. کرده استافزایش پیدا 

سازی و با افزایش زمان شبیه کهرفت توان نتیجه گمی. رسیده است 0005/0 خود یعنیبه بیشترین مقدار 

و مقدار  شودمیصفحه گرافن دچار آسیب بیشتری ، 0f1به   0fهای اکسیژن از اتم فلوی افزایشهمچنین 

 .کندپیدا میاین پارامتر افزایش 

 

به ازای و  eV 21و 9، 0، 3های اکسیژن ورودی با انرژی : نمودار پارامتر آسیب بر حسب زمان برای اتم29-21شکل 

 .0fفلو 
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به  و eV 21 های اکسیژن ورودی با انرژیاتمبرای ( نمودار پارامتر آسیب بر حسب زمان 10-0در شکل )

 0f1فلو و برای  0002/0برابر با  0f مقدار پارامتر آسیب برای فلو رسم شده است. بیشترین 0f1 و 0fفلو ازای 

ث باعافزایش فلو، که  گیری کردتوان نتیجهباشد. با مقایسه دو نمودار رسم شده، میمی 0005/0برابر با 

شکسته شدن پیوندهای آسیب و  افزایش موجبو  شدهبه صفحه گرافن  هاتعداد برخورد اکسیژن افزایش

C-C اکسیژن  هایاتم مستقیم بین فلوی یک رابطه بنابراین .یابدمقدار پارامتر آسیب افزایش میود و شمی

 ورودی و پارامتر آسیب وجود دارد. 

 

 

 و 0fه ازای فلو و بeV 21های اکسیژن ورودی با انرژی : نمودار پارامتر آسیب بر حسب زمان برای اتم10-21شکل 

 0f1. 



200 

 

 C-Cمتوسط  وندیتعداد پ 21-0-0

متوسط  وندیتعداد پ ،حکاکی پلاسمایی ندیدر طول فرآ کربن وندیپ راتییدر مورد تغ قیدق یبه منظور بررس

متوسط  وندیتعداد پ نشان داده شده است. ( 12-0) در شکل شده ومحاسبه های مختلف در انرژی و زمان

زمان در گرافن  C یبه تعداد اتم هااولیه گرافن  در ساختار C-C یوندهایپ لک تعداد میاز تقس C-C یبرا

در طول فرآیند حکاکی پلاسمایی صفحه  C-Cمتوسط  وندیتعداد پ .ه استمحاسبه شد و انرژی مورد نظر

 3 ، از0f1 و با شار eV 3های اکسیژن با انرژیبا بمباران یون 2SiO هیلا ریز یرو گرافن لایه نشانی شده بر

 تعداد کاهش یافته است که مربوط به شکستن تعداد محدودی از پیوندهای کربن بوده است. 990/1به 

، تعداد پیوند 0f1 و با شار eV 9در انرژی ، 9315/1به  3، از 0f1 و با شار eV 0در انرژی متوسط  وندیپ

فلو بوده است، تعداد پیوند که ماکزیمم انرژی و  0f1 و با شار eV 21در انرژیو  1170/1به  3متوسط از 

 های قبلی بوده استکاهش یافته است. در اینجا مقدار کاهش یافته بیشتر از انرژی 7005/1به  3متوسط از 

 باشد.که مربوط به شکستن تعداد بیشتری از پیوندهای کربن می
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در طول فرآیند حکاکی پلاسمایی صفحه گرافن لایه نشانی شده  C-Cمتوسط  دونیدر تعداد پ رییتغ: 12-21شکل 

 .0f1و با شار eV 21و 9، 0، 3هایهای اکسیژن با انرژیبا بمباران یون 2SiO هیلاریز یرو بر

 

در گرافن، با افزایش  C-Cگیری کرد که تعداد متوسط پیوندهای توان نتیجه( می12-0) با توجه به شکل

های اکسیژن به صفحه گرافن باعث یابد زیرا بر اثر برخورد اتمهای اکسیژن ورودی کاهش میمانرژی ات

 سالم کاهش یافته است. C-Cشده است و تعداد پیوندهای  C-Cآسیب و شکسته شدن پیوندهای 
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 های تشکیل شدهگونه 21-0-5

 نیرو هایمیدانینکه در به دلیل ا و شده استاستفاده  Reaxff میدان نیروی واکنشیسازی از در شبیه

ReaxFF  هایمرتبه این وسیله به اتمی واقعی اتصال و شوندمی روز به و محاسبه گام به گام پیوند، هایمرتبه 

با توجه به نتایج به  .شودداده می ارائه پیوندها شکستنو تشکیل  از دقیقی توصیفشوند، می تعیین پیوند

 های ورودی واکنش انجامهای کربن سطح گرافن و اکسیژن، بین اتمدست آمده بعد از بمباران صفحه گرافن

های کنده شده با خود و با های کربن از صفحه گرافن و واکنش این اتمکه موجب کنده شدن اتم شده است

 .است شده مشاهدههای اکسیژن با اکسیژن هایی بین اتمو همچنین واکنش شده است های اکسیژناتم

 ( آورده شده است. 11-0در نمودار ) شده های تشکیلگونه
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و به ازای  eV 21و 9، 0، 3های های اکسیژن با انرژی های تشکیل شده بعد از بمباران توسط اتم: گونه11-21شکل 

 .0f1و  0f فلو

 

که در بمباران صفحه  بوده 019با تعداد  2Oسازی مولکول های ی تشکیل شده در این شبیهبیشترین گونه

 انجام شده است.  0f1و فلو  eV 0گرافن با انرژی

 در گرافن را نداشته C-Cهای چون اتم های فرودی انرژی لازم برای شکستن پیوند  0fو فلو  eV 3در انرژی

رین گونه تشکیل بیشت 0f1شکل گرفته است. در همین انرژی ولی با فلو  2Oمولکول  عدد 201و فقط  اند

 .عدد مولکول بوده است 330با تعداد  2Oشده 
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و  eV 0در انرژی تشکیل شده اند.عدد  0 و 155به ترتیب  COو  2Oهای مولکول، 0fو فلو  eV 0در انرژی

تشکیل شده اند.  9و  3، 017به ترتیب با تعداد نیز  2CO مولکول ،COو  2O هایمولکول علاوه بر 0f1فلو 

 است. بوده 0f1و فلو  eV 0در انرژی ،سازیتشکیل شده در این شبیه 2Oاد مولکول بیشترین تعد

 3با تعداد  3COو  33با تعداد  2CO، 0با تعداد  CO، 902با تعداد  2O هایمولکول ،0fو فلو  eV 9در انرژی

 دشکیل نشده بوتر تکه در انرژی و فلوهای پایین شکل گرفته 3COگونه ، این مرحلهدر  .اندشکل گرفتهعدد 

به ترتیب با تعداد  2COو  2O ،COهای ما شاهد تشکیل مولکول 0f1و فلو  eV 9همچنین در انرژی .است

 .ایمبوده 05و  21، 025

ها که در مراحل قبل شاهد تشکیل آن 3COو  2O ،CO ،2CO یگونه چهارعلاوه بر  0fو فلو  eV 21در انرژی

عدد  0و  0، 51، 0، 203ها به ترتیب است. تعداد این گونه گرفتهشکل نیز  2O2Cگونه جدید  ،ایمهبود

ز گونه متفاوت ا پنج، شاهد تشکیل بوده استکه بالاترین انرژی و فلو  0f1و فلو  eV 21در انرژی باشند.می

 2COعدد، مولکول  21با  COعدد، مولکول  335با  2Oمولکول  ایم که شاملبودههای کربن و اکسیژن اتم

 . باشدمیعدد  1با  2O2Cعدد و مولکول  1با  3COعدد، مولکول  79با 

 eVدر انرژی 2COعدد، مولکول  017، با 0f1و فلو  eV 0تشکیل شده در انرژی 2Oبیشترین تعداد مولکول 

عدد،  21، با 0f1و فلو  eV 9و در انرژی 0f1و فلو  eV 21در انرژی COعدد، مولکول  79، با 0f1و فلو  21

عدد بوده  1، با 0f1و فلو  eV 0در انرژی 2O2Cعدد و مولکول  3، با 0f1و فلو  eV 0در انرژی 3COمولکول 

 است. 
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 نتیجه گیری 

ونیبا بمباران  2SiO هیلاریز یشده بر رو ینشان هیصفحه گرافن لا ییپلاسما یحکاک ندیمطالعه، فرا نیدر ا

مورد  یمولکول کینامیبا روش د ند،آیدر فر یودفر یهاونیو شار  یانرژ ریتاث یبا هدف بررس ژن،یاکس یها

شکسته در صفحه  C-C یوندهایاز پ یبه عنوان کسر bD بیپارامتر آس فیبا تعر. ه استقرار گرفت یبررس

کردیم. مقدار این پارامتر در انرژی و فلوهای مختلف برای صفحه  نییسطح گرافن تع بیآس زانیگرافن، م

تا  3بمباران کننده از  هایونی یانرژ شیکه با افزا هحاصل نشان داد جیانت بوده است. 2و  0گرافن، بین 

eV 21 0از  هاونیشار  شیافزا نیو همچنf  0تاf1شده در صفحه گرافن  جادیا های، تعداد و اندازه حفره

بع تا ژن،یاکس هایساختار گرافن در طول بمباران اتم وندیمشخصات پ یبررس یبرا کرده است. دایپ شیافزا

موجب  ییپلاسما یکه حکاک می. مشاهده کردمی( را قبل و بعد بمباران محاسبه کردRDF) یشعاع عیتوز

فلو  یو برا 00/0و  0 نیب 0fدر فلو  بیمقدار پارامتر آس نیشتریب در ساختار گرافن شده است. ینظم یب

0f1 یشیروند افزا یذرات ورود و فلو یبر حسب زمان، انرژ بیبوده است. مقدار پارامتر آس 00/0و  0 نیب 

 ابدییکاهش م یورود ژنیاکس هایاتم یانرژ شیدر گرافن، با افزا C-C یوندهایمتوسط پ تعداد داشته است.

 eV یدهد که در انرژ یبدست آمده نشان م جینتا باشد. یکربن م یوندهایرفتن پ نیکه نشان دهنده از ب

از  یقیدق فیتوص ReaxFF روین هایدانیدر م نکهیا لیدل به است. زیوارد شده به گرافن ناچ بیآس 3

 3COو  2O ،CO، 2CO، 2O2C هایگونه لیما شاهد تشک شود،یارائه داده م وندهایو شکستن پ لیتشک

 .مایبوده
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 فصل پنجم 22

 نتیجه گیری و پیشنهادات
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 نتیجه گیری 

با بمباران  2SiO هیلا ریز یشده بر رو ینشان هیصفحه گرافن لا ییپلاسما یحکاک ندیمطالعه، فرا نیدر ا

 یمولکول کینامیبا روش د ند،یدر فرا یفرود یهاونیو شار  یانرژ ریتاث یبا هدف بررس ژن،یاکس یهاونی

 نتیجه توانمی آمده دست به نتایج به توجه با. ه استقرار گرفت یمورد بررس و با استفاده از نرم افزار لمپس

تا   0fها از ونیشار  شیبا افزا نیو همچن  eV 21تا  3بمباران کننده از  یاهونی یانرژ شیکه با افزاگرفت 

0f1و صفحه گرافن دچار آسیب  کندیم دایپ شیشده در صفحه گرافن افزا جادیا یها، تعداد و اندازه حفره

 ژنیاکس یهاونی یانرژ نیمناسب تر ،یسازهیشب نیدر ابا توجه به نتایج به دست آمده . بیشتری شده است

 . بوده است eV 21و  9صفحه گرافن،  یحکاک ندیانجام فرا یبرا
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Abstract 

In this research, the plasma etching process of graphene sheet layered on SiO2 substrate is 

investigated. The graphene sheet is bombarded with oxygen ions and the simulation is 

performed by molecular dynamics using LAMMPS software. In this simulation, in order to 

investigate the effect of the energy of the incoming ions on the graphene sheet etching 

process, the ion energies are changed from 3 to 12 eV, respectively. Also, the flux changes 

between the two values. The results show that by increasing the energy of the bombarding 

ions from 3 to 12 eV, the number and size of holes created in the graphene sheet increase. 

By defining the damage parameter, Db, as the fraction of broken C-C bonds in the graphene 

sheet, we determined the degree of damage to the graphene surface. The value of this 

parameter in different energies and fluxs for graphene sheet was between 0 and 1. The results 

show that with increasing the energy of the bombarding ions from 3 to 12 eV and also 

increasing the flux of ions from f0 (9 oxygen) to 2f0 (18 oxygen), the number and size of holes 

created in the graphene sheet have increased. The maximum value of damage parameter in 

flux f0 was between 0 and 0.04 and for flux 2f0 was between 0 and 0.06. Value of damage 

parameter has increased withtime, energy and flux of incoming particles. 

Examination of the radial distribution function (RDF) before and after bombardment shows 

that the etching has caused irregularities in the structure of graphene. Also, the average 

number of C-C bonds in graphene decreases with increasing energy of the input oxygen 

atoms, which indicates the loss of carbon bonds with increasing energy. Also, the results 

show that at 3 eV energy the damage to the graphene sheet is negligible. It should be noted 

that in this simulation, which uses the Reax force field, we have witnessed the formation of 

O2, CO, CO2, C2O2 and CO3 species. 

Keywords: Graphene, Plasma Etching, Molecular Dynamics Simulation, Reax Force Field. 
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