
 

 

 

 

 

 

 

 

 



 دانشکده مهندسی مکانیک

 گروه طراحی کاربردی

 عنوان:

سازی نانو سیم های گروهی سازی و شبیهمدل

 ( به منظور پیش بینی خواص مکانیکی آنSiسیلیسیم )

 

 دانشجو: 

 سید امین یاسینی

 استاد راهنما:

 دکتر محمود شریعتی

 

 پایان نامه جهت اخذ درجه کارشناسی ارشد

 1931 شهریور



 

 

 

 

 



 ه
 

 اثر تقدیم

جرعه نوش جام  خدمت پدر و مادر بسیار عزیز ، دلسوز و فداکارم که پیوستهاین اثر بسیار ناچیز را 

ها روشنگر راه من در سختی انسانیت آنها بوده ام و همواره چراغ وجودشانتعیلم و تربیت ، فضیلت و 

 ، تقدیم می نمایم.دو خواهد بو و مشکلات بوده است

 

 چیدم گلی ز باغ ادب تا بروز عید

 در بارگاه میر ادب پرور آورم                                                                  

 گل دانش کنی نثار حیف است با خسان

 من گل نثار مردم دانشور آورم                                                                   

 شهریار                                                                                                             

 



 و
 

 تشکر و قدردانی

مان بخشید و به طریق علم و دانش رهنمونمان شد و ان پروردگار یکتا را که هستیکرسپاس بی

 .چینی از علم و معرفت را روزیمان ساختبه همنشینی رهروان علم و دانش مفتخرمان نمود و خوشه

 .به امید آنکه توفیق یابم جز خدمت به خلق او نکوشم
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دوران تحصیل همواره مشوق و پشتیبان تمام که در  عزیزمدانم از زحمات پدر و مادر لازم می خود

توانم موهایشان را که در راه عزت من سفید شد، نه می م. خدایااند کمال تشکر را بنمایاینجانب بوده

شان که ثمره تلاش برای افتخار من است، مرهمی دارم . پس بستهپینههای سیاه کنم و نه برای دست

 .شان بگذرانمای عمرم را در عصای دست بودن ثانیهتوفیقم ده که هر لحظه شکرگزارشان باشم و ثانیه

مسلماً این که  محمود شریعتیآقای دکتر جناب  و شایسته، همچنین از زحمات استاد ارجمند

کمال تشکر و سپاسگزاری برد، ایشان راه به جایی نمی ارزنده نظراتو نقطه هااییراهنم نامه بدونپایان

ای لحظه زندگیشان پروردگار متعال یاورشان باشد. آرزویم این است لحظهم و امیدوارم در لحظهرا دار

 از عمر خود را پیرو راه ایشان باشم و بتوانم روزی، تنها بخش کوچکی از زحمات ایشان را جبران

 نمایم.

های عاطفی، مادی، علمی و ام که در تمام جنبهتک اعضای خانوادههای تکاز زحمات و راهنمایی

 .کمال تشکر و سپاسگزاری را دارماند، معنوی پشتیبان اینجانب بوده

 دانشگاه صنعتی شاهرود و کلیه دوستان گرامی دانشجویان، اساتید محترمکلیه از  در نهایت

 مند شدم سپاسگزارم.که به نوعی از وجودشان بهرهم صمیمی و مهربان

 با آرزوی موفقیت و بهروزی برای همه عزیزان

  سید امین یاسینی
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 چکیده

 میسیلیس هایمینانو س ABAQUSو نرم افزار  یساختار کیبا استفاده از روش مکان نامهپایان نیدر ا

-دانیشده است. م لیو تحل یسازمدلبصورت منفرد و دسته نانو سیم   <000>، <001>، <011>

است.  DREIDING میدان نیروی مطالعه، نیدر ا یسازبکار گرقته شده جهت مدل یروین های

در حالت  ، بیشینه جابجایی عرضییمدول برش ،پواسون بیضر انگ،یمدول  لیاز قب یکیخواص مکان

 4تا  0 هایضخامت یبرادار دو سرگیرستون  با شرایط مرزی بار بحرانی کمانشی یر یکسر گیردار وت

 دهدینشان متحلیل نانو سیم منفرد  جیمحاسبه شده است. نتا نانومتر 01تا  5/1 هایلنانومتر با طو

-01در ضخامت های بزرگتر از و  ابدییم شیضخامت افزا شیبا افزا یو مدول برش انگیمقدار مدول 

. مقدار مدول یانگ برای هر ضخامت ثابت و یکتا کندیم لیم میسیلیس یابه خواص تودهنانومتر  7

و  <000>، <001>های است. در یک ضخامت ثابت، بیشینه مقدار مدول یانگ به ترتیب به نانوسیم

دارا  <001>و کمترین آن را  <011>تعلق دارد و همچنین بیشینه مدول برشی را نانو سیم <011>

که  هااز ضخامت نانو سیم دهد در محدوده خاصیها نشان میدسته نانو سیمتحلیل نتایج  باشند.می

دارند. بطور نمونه در  رفتاری متفاوت نسبت به حالت منفرد ،نانومتر است 3-4محدوده عموما در 

با روش  سهیروش در مقا نیحاصل از ا جینتا شود.تحلیل کمانشی، افزایش مقدار بار بحرانی دیده می

 .دارد با آن یو مطابقت مطلوبشود می محاسبه شتریبا سرعت ب یمولکول کینامید
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 مقدمه 

استفاده نشده باشد از  0سیلیسیمای در پیرامون ما وجود دارد که در آن از در دنیای امروز کمتر وسیله

ها، مدارات الکترونیکی، تلفن همراه، کنترل تلوزیون تا ماهواره ها و کاوشگرها درهمه به نوعی از رایانه

 اپتو الکترونیک، در زمینه الکترونیکی، سیلیسیممنحصر به فرد خواص  استفاده شده است. سیلیسیم

به عنوان انتخاب ایده آلی برای ساخت مدارهای  یسیمسبب شده تا سیل حرارتی و مکانیکی آن،

مجتمع)آی سی(، دستگاه های حافظه، سلول های خورشیدی، و سیستم های میکرو الکترومکانیکی 

(MEMS[.مورد توجه قرار گیرد )0-4] 

سه  ها،توجه به یک بعدی بودن این سیستم (، باMEMSدر سیستم های میکرو الکترومکانیک )

سیم و نانو های سیلیمنتخاب نانو مواد در این سیستم ها، نانو لوله کربنی، نانو سیساختار اصلی از ا

علت اصلی توجه به این نانو مواد بدان جهت است که این مواد در مقیاس  های اکسید روی است.سیم

نانو متری خواص منحصر به فردی دارند و خواص این مواد در این مقیاس تا حد زیادی بهبود یافته 

میکروالکترومکانیکی به سوی های سیستم آوری و تولید نانو ابزارها،از طرفی با رشد سریع نانو فنت. اس

مواد  از این رو کشف خواص مکانیکی ( سوق داده شده است.NEMS)های نانو الکترو مکانیکیسیستم

وجود است. با  سیماهمیت حیاتی دارد و کلید ساخت این ابزارها نانو سیم سیلی در مقیاس نانو متری،

ها از ، طراحی و ساخت این نانو سیمسیلیسیمهای مکانیکی و الکتریکی مناسب در نانو سیم پتانسیل

با بررسی مقالات در . جهت رسیدن به خواص مورد دلخواه و تولید مواد نانو ساختار حائز اهمیت است

و سیم در دهه اخیر رشد بسزایی به این موضوع پی می بریم که توجه به این نان، زمینه این نانو سیم

 .(0-0)شکل  پیدا کرده است و در آغاز راه است

 
 

 شود. نامیده میعنصر سیلیسیم)سیلیسیوم(، سیلیکون نیز  1



3 
 

  

 webofknowledge.com. تعداد مقالات سالیانه منتشر شده طبق جستجوی نانو سیم سیلیسیم بر اساس پایگاه اینترنتی 1-1شکل 

 

سپس نحوه ساخت  ،م بطور اجمالی معرفییابتدا عنصر سیلیس شده است،آنچه در فصل دوم بیان 

. درفصل سوم بر مطالعات انجام شده بر روی نانو و رشد نانو سیم سیلیسیم و انواع آن بیان می شود

مدل ساختاری و . فصل چهارم اشاره کوتاهی به انواع مدل سازی و شودمیمرور  سیم سیلیسیم

شود. فصل پنجم تحلیل نتایج نانو سیم منفرد و دسته نانو سیم بیان می دارد. درپتانسیل های آن 

 گردد.نتایج در فصل ششم ذکر می
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  :دوم فصل

 آن ساختار معرفی و سیلیسیم سیم نانو ساخت های روش

 

 

 

 

 

 ساختار آن یو معرف میسیلیس میساخت نانو س یروش ها:  
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 مقدمه 

ها در این ابعاد امروزه با پیشرفت تکنولوژی و دستیابی بشر به ابعادی در حد نانو، ساخت نانو ابزار

بسیار حائز اهمیت است. لذا بدست آوردن خواص مکانیکی و الکترونیکی این نانو مواد از ضروریات 

موادها برای ساخت نانو ابزارها، نانو  است. همان طور که در فصل قبل اشاره شد، یکی از مهمترین نانو

سیم سیلیسیم است. از این رو مطالعات وسیعی در جهت ساخت این نانو سیم با خواص مورد نیاز در 

حال انجام است که در ادامه به معرفی عنصر سیلیسیم)سیلیکون( و روش های ساخت این نانو سیم 

 پرداخته می شود. 

 (Si-سیلیسیم )سیلیکون  

قارار دارد. سیلیسایم بعاد از اکسای ن  Siجدول تناوبی باا نمااد  4در گروه  04عدد اتمی  عنصری با

و سیلیکاتها در طبیعت یافت  2SiOدومین عنصر در پوسته زمین را تشکیل می دهد و بیشتر بصورت 

 ،2SiO، و سیلیس،SiC بلور سیلیسیم، سیلیسیم کاربید، ساختار می شود. سیلیسیم شبه فلز است.

 .(0-0)شکل  الانسی مشبک استوالماس به صورت کومانند 

 

 [6. ساختار کووالانسی مشبک بلور سیلیسیم ]1-2شکل 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Silicon-unit-cell-3D-balls.png
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اند و دماای شاکننده اکسید )سیلیس( مانناد المااس، ساخت وسیلیسیم کاربید و سیلیسیم دی 

الکترونهای مستقر در سراسر شبکه بلاور رساانایی  علت داشتن جفتذوب زیادی دارند. این اجسام به 

  .شودصنعتی الماس و سیلیسیم کاربید به سختی آنها مربوط می الکتریکی ندارند. کاربرد

در کاوره الکتریکای بدسات  C°3111 از حرارت دادن سیلیس و کک در دمایی حدود سیلیسیم

 است( C°5/57سیلیسیم  دمای جوش). آیدمی

 

(0-0)  

به سیلیسیم  ابتدا سیلیسیم را توسط کلرتهیه سیلیسیم جهت مصرف در صنایع الکترونیک،  برای

 کنندتتراکلرید تبدیل می

(0-0)  

 کاهندرا توسط فلز منیزیم در دمای زیاد می 4SiClسپس

(0-3)   

حالت مذاب  کنند. سپس سیلیسیم را بهکلرید را با شستن توسط آب از سیلیسیم جدا می منیزیم

سیلیسیم بسیار خالص جهت صنایع  آنگاه برای تهیه کنند.آورده، آن را به صورت میله منجمد میدر 

کنند. به این ترتیب که میله سیلیسیم را در کوره می الکترونیک از روش ذوب موضعی استفاده

 و با حرکت دادن تدریجی گرمکن کوره، منطقه مذاب را در طول میله پیش دهندمخصوص قرار می

به تدریج در منطقه مذاب وارد  گیرند،برند. با توجه به اینکه ناخالصیها در شبکه بلور خالص جا نمیمی

شبیه به پدیده نزول نقطه  ،شودآنچه که مشاهده می .شوندشده، سرانجام در انتهای میله جمع می

 که حلال خالصماند، در حالی نقطه انجماد، جسم حل شده در محلول باقی می انجماد است. در نزول

 شده( درروش ذوب موضعی، منطقه مذاب محلولی از ناخالصیها )جسم حل  در. شودمنجمد می

شدن است، مقداری  سیلیسیم )حلال( است. در حالی که منطقه بعدی از جامد ناخالص در حال ذوب
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ول ناخالصیها موجب نزول نقطه انجماد محل. از سیلیسیم در منطقه قبلی در حال انجماد است

 ناخالصیهای حل شده در آن رو به افزایش است. شوند که غلظتباقیمانده می

تری را جدید آزاد شده از منطقه ذوب شده مخلوط شده، محلول غلیظ این محلول با ناخالصیهای 

هر منطقه در حاالی  دهد. با ادامه این فرایند در طول میله سیلیسیم ناخالص، ناخالصیهایمی تشکیل

شود و سرانجام، به انتهای قبلی جمع می در حال منجمد شدن است، با تمام ناخالصیهای که سیلیسیم

 کنند. پس از چناد باار تکارار،قسمت از میله، این فرایند را تکرار می رسند. پس از قطع اینمیله می

 .[5]است  %333333/33آید که درجه خلوص آن بیش از سیلیسیم خالص بدست می

متوجه می شویم این ماده در  (،0-0شکلیم در جهات کریستالگرافی نگاه کنیم)اگر به بلور سیلیس

-جهات مختلف دارای هندسه متفاوت است. در نتیجه خواص متفاوتی در هر جهت از خود نشان مای

دهد، بنابراین محققین نانو با استفاده از این رفتار سعی در ساخت نانو ابزارهای مورد نظر خود هستند 

ادن سیلیسیم در جهت مد نظر به مقصود خود می رسند که در قسمت بعد نحوه رشد دادن و با رشد د

 نانو سیم ها بیان می شود.

 
(1)                                                (2) 

 

                                          (3                                                 )(4) 
جهت  -4 <111>جهت  -3یعنی صفحه ای که قطر مکعب در آن قرار دارد.  <111>جهت  -2بلور سیلیسیم  -1 .2-2شکل 

 (CrystalMakerنرم افزار )عکس از  <111>
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  سیلیسیمروش ساخت نانو سیم  

بگونه ای محدود   ،است که  مواد در طول فرایند رشد به طور کلی ، تهیه نانوسیم ها مستلزم آن

ی که در آن پیوند اتمی نسبتا متقارن یدهد. در سیستم ها که تنها رشد در یک جهت که رخ ،شوند

نیازمند آن است که تقارن در طول رشد  (1D، دستیابی به رشد یک بعدی )سیمهستند، مانند سیلی

  یهانانوسیم تلاش  قابل توجه ای در زمینه ساختن ،در طول دهه گذشته .[7شکسته شده باشد]

در طول  برای شکستن تقارن فیزیکی یا شیمیایی و روش های مختلف شده است،انجام  مقیاس بزرگ

 رشد توسعه یافته اند. فرایند

در ماده  هدایت کردن که تنها با تاس 0رشد خطی یکی از طرح های رایج، استفاده از یک قالب

با قطر  ینانوسیم روشاین در  [.00-7شود ماده بصورت یک بعدی رشد نماید] یک جهت سبب می

برای بنابراین  ;حاصل، چند کریستالی هستندمواد اغلب  که ،ساخته می شود قالب تعریف شده

  می باشند.محدودیت قابل توجهی ی باحساسیت بالا دارای الکترونیکهای  کاربرد

از یک نانو بهره برداری  ،خیر مورد توجه قرار گرفته استچند سال ا که ییهاروشیکی دیگر از 

تا  3نانوقطره یایک بعد است. نانو خوشه رشد درکردن محدود به جهت کاتالیزور به عنوان   0خوشه

 بسیار شبیه به یک پایان واکنش رشد نانو سیم، درجهت ترجیحی به کار گرفته می شود، این روش 

-، هدایت میدر حال رشد یپلیمربه زنجیره  را مونومر است که افزودن  )پلیمر( 4زنده بسپارکاتالیزور 

  .نماید

 
 

1 Linear growth template 

2 Nanocluster 

3 Nanodroplet 

4 Living polymer 
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توسعه داده شده است.  ، برای ساخت نانو سیم سیلیسیمچندین روش خاص مبتنی بر این روش

[. در این روش از 00براساس کاتالیزور نانوخوشه بیان می شود] سیلیسیمدر ادامه، رشد نانو سیم 

و مایعات فوق [ 00] 3تبخیر فیزیکی[ ،01] 0با لیزر، فرسایش 0از فاز بخار شیمیاییدهی رسوب 

و  گسترشبدلیل دقت بالا و کنترل پذیری، بیشترین  CVD[ استفاده شده است. روش 00]4بحرانی

 کاربردیترین روش شده است. از این رو در ادامه این روش بیان می شود.

شود. در یسیم استفاده میجهت رشد نانو سیم های سلدر این روش از کاتالیست نانو خوشه فلزی 

این هنگام نانوخوشه فلزی بطور فعال برای جذب واکنش فاز بخار و اشباع  کردن، آن گونه که مورد 

نظر است عمل می کند و هسته جانشینی برای تبلور سازی می شود. مهمترین وی گی این روش برای 

ه کاتالیزوری که از یک آلیاژ مایع با نانوسیم مورد نظر است را رشد نانو سیم این است که می توان ماد

کون)سیلیسیم( از این قبیل مواد است. همچنین می توان یبا استفاده از نمودار فازی، انتخاب کرد. سیل

با توجه به نمودار فازی برای یک دامنه از دماها پتانسیل رشد را تعیین کرد که این همزیستی بین فاز 

 با کاتالیزور نانوسیلیسیم ع با نانو سیم جامد است. بعنوان مثال یک نمونه از رشد نانو سیم آلیاژ مای

کند که  نانو بینی می پیش  Au-Si( نشان داده شده است. نمودار فاز دوتایی 0-0در شکل)خوشه طلا 

با سیلیس درجه سلسیوس، آلیاژ مایع ریز قطره  353،نقطه یوتکتیکخوشه طلا، در دمایی بالاتر از 

حادثه ای که رخ می دهد،  فوق اشباع می شود، سیمتشکیل خواهد شد. وقتی که نانو خوشه با سیلی

بین  انرژی آزاد در سطح مشترک آلیاژ تولید می شود. هنگامی که  Si/Au-Siمایع  یک هسته جامد/

، در ددهاولیه رخ می سطح مشترکتبلور در م رشد جامد/آن، پس از  ،شدحداقل مشترک  سطح

 محدود شود. برای تولید نانوسیمباید  می کند که تحمیل را بسیار ناهمسانگرد رشد نتیجه

 
 

1 Chemical vapour deposition (CVD) 

2 Laser ablation 

3 Physical evapouration  
4 Supercritical fluids   
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یک  تی  ادامه پیدا می کند که کاتالیست در وضعیت مایع باشد.ررشد یک بعدی ترجیحی در صو 

 (3-0یم در شکل)برای ساخت نانو سیم سیلیس CVDالگو از وی گی های کلیدی از رشد به روش 

-نانوخوشه طلا در راکتور کوارتز واکنش می شامل 0زیرین بطور نمونه رشد لایه داده شده است.نشان 

تواند با رشد می کند.درجه سلسیوس رشد می 451-435در دمای  یمدهد و سپس نانو سیم سیلیس

به عنوان گاز حامل انجام شود، که این هم سبب افزایش سطح کنترل برروی  2Hیا  Ar,Heاستفاده از 

 شود.رشد می

تواند در رشد سطحی جامد و کاهش زبری ه از هیدروژن بعنوان گاز حامل میاستفاد برای مثال،

فراهم می تواند رسوب شعاعی از یک ترکیب خاص پوسته را   Heو  Arآنکه حال  [03بی اثر باشد]

( نمایش 4-0در شکل ) یمنمونه از رشد زیر لایه شامل تعداد بزرگی از نانو سیم های سیلیس یک .آورد

 داده شده است.

 
 

1 Substrates 
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 [14فرایند رشد نانو سیم] -(b)نمودار فازی  -((aمکانیزم رشد نانو سیم با استفاده از نانوخوشه طلا  .3-2شکل 

 

 
 [14میکرومتر] 11عکس نانو سیم با مقیاس  ،جهت رشد نانو سیم CVDراکتور . 4-2شکل 

 متوصیف ساختار نانو سیم سیلیسی 
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 0میکروسکوپ الکترونیکی عبوری تفکیک بالا ،هابرای تعیین جزییات ساختار این نانو سیم

(HRTEM) سنتز شده، نانو ساختار بلورین منفردی با اقطار  یمنانو سیم سیلیس .بکار گرفته می شود

اغلب شوند، ساخته میبا نانو ذره طلا هایی که نانو سیمدهد مطالعات نهایی نشان می یکنواخت است.

-این مشاهده قوی، استفاده از مکانیزم رشد بخار. بنابر(الف5-0)شکل یابند با رشد کامل خاتمه می

ها منطم ارتباط بین قطر و رشد محورهای نانو یاندازه گیر [.05]گردد( پیشنهاد میVLSجامد)-مایع

 . دهدینشان م را سیم سیلیس

های سیلیسیم رشد طولی در جهت درصد نانوسیم 35 ،مترنونا 01تا  3برای قطرهای بین 

 <000>ی در جهت ها رشد طولدرصد از نانوسیم 50نانومتر،  01 تا 01، برای قطرهای مابین <001>

 <000>رشد طولی در جهت به ها درصد نانو سیم 54 ،مترنانو 31تا  01ر بین اقطاو برای ارند د

 .شوندمتمایل می

در جهت  های سیلیکونیقطرهای کوچک نانو سیم کند رشد طولی برایاین نتایج  ثابت می

تمایل به جهت رشد  شود،مشاهده می است. <000>و برای قطرهای بزرگ رشد در جهت  <001>

اتالیزور مایع/جامد نانوسیم سیلیکونی و سطح انرژی نانو رقابت بین انرژی وجه مشترک آلیاژ ک براساس

 .دهدرشد برتر درجهت این انرژی رخ میتوان پی برد است و می سیم سیلیکون

ترین پایین ،کهگیرد می، رشد محوری در جهتی شکل برای قطرهای بزرگ نانو سیم سیلیکونی

برش  یک [.05( باشد]000موازی با صفحه منفرد )،  0مایع –اد منفرد وجه مشترک جامد انرژی آز

نمایش داده  ب(5-0)کولی در شکل در مقیاس مل  <001>در جهت از نانو سیم سیلیسیم عرضی 

 شده است.

 
 

1 High-resolution transmission electron microscopy 

2 Lowest-free-energy solid–liquid interface 
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 )ب(                                        ) الف(                                                          

از سطح مشترک کاتالیست طلا و نانو سیم از یک نانو سیم رشد یافته در جهت  HRTEMتصویر برداری  (الف 5-2شکل )

 [13متر]نانو 5مقیاس  <111>یافته در جهت از نانو سیم رشد  HRTEMتصویر برداری  (b)نانو متر(  21)مقیاس  <111>طولی 

( تصویر برداری Cنانو متر ) 3.3با قطر  <111>از نانو سیم رشد یافته در جهت  TEM( تصویربرداری a)  (ب 5-2)شکل

HRTEM  از سطح مقطع(b) ( شکل پایدار نانو سیمdسطح مقطع پیش ) بینی شده بوسیلهwulff[13] 

 

رشد یافته  <001>نانو متر را نشان می دهد که در جهت  3.1ر سطح مقطع با قطر این تصوی

کاملا وابسته است به  <001>است که یک سطح شش ضلعی است. مینمم سازی انرژی در جهت 

مطالعات مشابه ای بر روی رشد نانو سیم سیلیسیم  ( است.110( و )000سطح انرژی در سه صفحه )

با  .[ مراجعه نمایید01-07اطلاع بیشتر می توان به مقالات] جهت کسب .استو قطر آن صورت گرفته 

پی به این موضوع می بریم که هر نانو سیم می تواند دارای سطح  کریستالگرافیمشاهده صفحات 

 پردازیماشد در بخش بعدی به این موضوع میمقطع متفاوت ب

 ساختار هندسی سطح مقطع نانو سیم سیلیسیم       2-4-1

است. محقیقن با استفاده   3SPجه به نظریه اوربیتال ملکولی پیوندهای اتمی در سیلیسیم از نوع با تو

های تحلیلی مبتنی بر کمینه سازی انرژی پیوند بین ملکولی به پیش بینی در مورد نحوه از روش

ها را در فضا اتم توان مکان. با داشتن زوایا و طول پیوند میپردازندوند و زاویه پیوند بین دو اتم میپی
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و  <000>، <001>، <011>جهت  4توان یم سیممشخص نمود. با توجه به شکل بلور سیلی

سیم [ با بررسی سطوح نانو 00و همکاران] 0. تئو[00]-[07]برای این بلور در نظر گرفت  <000>

همان طور  (.5-0های گوناگون در این نانو سیم بیان نمودند )شکل سیلیسیم امکان وجود سطح مقطع

 جهتحالت و برای رشد در  هشت <001>شود برای رشد در جهت که در شکل مشاهده می

رشد  سطوح جانبی نانو سیم است که در جهت مد نظر cو   a،b ،تنها یک حالت وجود دارد  <000>

بدلیل وجود  <000>جهت  این سطوح جانبی مبتنی بر صفحات کریستالگرافی است.پیدا کرده است. 

مورد نظر نسبت  حالت، بیشتر مورد توجه قرار گرفته است و ساخت چنین نانو سیمی برای خواصیک 

مشابه  ها با کنترل رشد آسان تر و ضریب اطمینان بیشتری بهره مند است. مطالعاتبه سایر نانو سیم

ت و حتی نرم افزارهایی  جه [ و در این زمینه صورت گرفته است00وهمکاران] 0همچون لودیگری 

 Accelrysو   DSViewerPro50تولید یک مدل رایانه ای ساخته شده است که می توان به نرم افزار 

MS Modelling 3.1 ( قابل مشاهده است.7-0یک نمونه از این مدل سازی در شکل ) .اشاره کرد 

 
 

1oeT  
2 Lu 
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 <112>، <111>، <111>، <111>نانو سیم سیلیسیم رشد یافته در جهات انواع سطح مقطع ممکن برای . 6-2شکل 

 

          
 (ب)                                                             (الف)                                                   

 DSViewerPro50با نرم افزار  -الف .سازی نانو سیم سیلیسیم با پوش سطحی هیدروژنمدل . 7-2شکل 

 Accelrys MS Modelling 3.1مدل سازی با  -ب

  

های رشد آن و ساختار این نانو سیم سیلیسیم،  روش با توجه به مطالب ذکرشده در مورد اهمیت

به محاسبه خواص مکانیکی و سایر  های گوناگون تجربی و شبیه سازی، محقیق با روشنانو مواد

 می شود. این مطالعات به مواردی از مروری گذرا خواص مورد نیاز پرداخته اند که در فصل بعد



 

 

 

 

 

 

 

 :سوم فصل

 سیم نانو مکانیکی خواص روی بر شده انجام مطالعات بر مروری

 سیلیسیم

 

 

 

 

 

 

نانو  یکیخواص مکان یبر مطالعات انجام شده بر رو یمرور: 

 میسیلیس میس
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 مقدمه 

در دهه اخیر با رشد سامانه های میکرو الکترو مکانیک و سوق دادن این سامانه ها به سمت نانو الکترو 

مکانیک، محقیقن به بررسی خواص مواد بکار رفته در این سامانه ها و بهبود آنها هستند. یکی از 

ها سیلیسیم است که دارای خواص الکتریکی و مکانیکی حائز اهمیتی پرکاربردترین مواد در این سامانه

-است. در ادامه مروری بر بعضی از مطالعات انجام شده بر روی خواص مکانیکی سیلیسیم پرداخته می

 شود.

 میسیلیس میمحاسبه شده نانو س یکیبر خواص مکان یمرور 

ماده تغییر های توده و پرحجم از اتم خواص مکانیکی نسبت به حالت ،ابعاد نانو ا تغییر قطر و طول درب

محاسبه خواص ماده بر  کنند.ست آوردن این خواص اهمیت پیدا میبدلذا  .می نمایدقابل ملاحظه ای 

این طا و انحراف از واقعیت مواجه است. با خ در مقیاس نانو ،هااساس حالت پرحجم و توده از اتم

د به طور مشهود قابل مشاهده ااست که با کوچکتر شدن ابع بدلیل نسبت بزرگ سطح به حجمانحراف 

 خواص مکانیکی ،این است که لایه ای از مواد در سطح و لبه ها ،از درک این اثر یک راه ساده .است

 ... متفاوت است.غیره و یسیتهتمدول الاساز قبیل  کل مادهشان با خواص 

یق دق [ برای بررسی اثر سطح به حجم به یک سری از مطلعات04-03](0115-0117)0دولی و ر

قطر این نانو سیم  . مطالعه آنها بر اساس افزایش0پرداختند <011>م و جامع برروی نانو سیم سیلیسی

 نسبت از ملایمی نسبت با نانومتر 0 – 5/0 قطر تا یانگ مدول فهمیدند یانگ، محاسبه مدول با. بود

این رفتار تنش فشاری در  أنشان داد که منشها بررسی .(0-3)شکل یابدمی افزایش حجم به سطح

 
 

1 Lee and Rudd 

 .نانو سیم دارای پوشش سطحی با اتم های هیدروژن استدر این تحقیق،  2
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مدول یانگ  توانمی ،نسبت به ساز و کار در مقیاس اتمیسطح است. برای به دست آوردن دیدی بهتر 

اتم و  Siاتم های سطحی ) مشترکسطح دومی ( و Si )هسته اتم هسته را به دوقسمت،  اولی ناشی از

 تجزیه نمود.  ( H-H ،Si-H  تمسسیهای سطحی 

، در این غیر حساس بوداثر سطح که در مقیاس بزرگتر از مقیاس اتمی  ،دهدمی نشان این تجزیه

 براساس این نتایج است. به آن وابسته به شدتدارد و مدول یانگ اثر پرنگتری در مدول یانگ  مقیاس

 ؛[05های اتمی تجربی و تکنیک های محیط پیوسته  دارد] بقت مطلوبی با پتانسیلمطا 0اصول اولیه

 .شودمیروش با شکست مواجه  استفاده از این کوچک کهبسیار  با قطر ای سیم هاینبه استث

 
ه با حالت تحلیل بر اساس )تابع چگالی(جهت مقایسDFTتغییرات مدول یانگ برحسب عرض نانوسیم با روش . 1-3شکل 

𝑬محیط پیوسته ذکر شده، خط ممتد بر اساس رابطه  = 𝑬𝒃𝒖𝒍𝒌
𝑫𝑭𝑻 −

𝑪

𝒘
رسم شده  ،C=66.11 GPa/nmعرض سیم و  wکه  

 .[32]است

 

به شدت ناهمسانگرد که  3ار نازکیهای بسنانو سیم مدول یانگ[، 05( ]0111و همکاران) 0ما

 و <000> ،<001>، <011>آنها معطوف به نانو سیم های مطالعات .قرار داندمورد بررسی را است 

 
 

1 First-principles 

2 Ma 

3 Ultrathin 
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نانو متر بود و تغییرات مدول یانگ با دما را نیز با استفاده از روش تابع چگالی  0تا  4/1قطربا  <000>

 بررسی نمودند.

 (0117) قابل قبول بود، آنها نشان دادند  <011>برای سیم  [03]در حالی که نتایج لی و رود 

ای ظهحقابل ملاجهات مختلف، بطور رشد یافته در  ، امادر قطر سیم های مشابه دول یانگم که

م سیلیسی برای نانو سیم مدول یانگ رین مقداربیشت پی بردند ، آنهابه طور خاص .متفاوت است

مطابقت خوبی این تحقیق نتایج  را دارد. دارقمکمترین  <011>حالی که نانو سیم در  ؛است <001>

-3ل)شک( که در آن نسبت پواسون در نظر گرفته شده است[05( ]0111دارد) وهمکاران 0وئکار ل با

0)). 

داشته  نانو سیمسطح مقطع یکسان از یک تعریف  باید برای محاسبه مدول یانگ قابل توجه اینکه

این مشکل بدان جهت است که در حدود کوانتومی تعریف قطر و  .امکان پذیر نیست باشیم و این

یک روش و پرکاربردترین روش انتخاب قطر، ضخامت موثر ابر الکترونی برای اتم ها بسیار سخت است. 

 .استخارجی  های سطح، اتمسطح کرانداردر نظر گرفتن قطر نانو سیم، حد فاصل بین دورترین 

 .است اتم های سطح خارجی اختیاریبعنوان  های هیدروژناتمانتخاب 

 

 
 

1 Leu 
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 [25محاسبه تنش برحسب قطر نانو سیم]. 2-3شکل 

           

تابع خطای نشان دادند که  محاسبه شده خواص مکانیکی راتیمطالعه تغی از رویلئو و همکاران 

2𝛿𝑟0  بصورتخطا در مدول یانگ  آید کهبدست می  0rبرآورد شعاع در  𝛿𝑟0 تخمینی

𝑟0
-و در سیماست  

𝑟0کند)های بزرگ به صفر میل می  محاسبه         قطر در در نظر گرفتن ،از سوی دیگر (.∞→

–  بصورت به این دلیل که خطا، بسیار حساس است، 0نسبت پواسون
𝛿𝑟0

𝑟0
+ (

𝛿𝑟−𝛿𝑟0

𝑟−𝑟0
 شعاعی r .است(

 ؛شودبزرگ بی اثر می هایشود. در حالی که جمله اول در شعاعایجاد می 2ϵش رنکه در یک ک است

 باشد. تواند قابل توجهمی ،معمولا کوچک است که 0r-rجمله دیگر همیشه اثر دارد و  هنگامی که 

-گیریاندازه چندهرنسبتا کمتر بررسی شده است،  ی و کمانشیخمشتحلیل نانو سیم تحت بار 

 (0115آذر و همکاران)ه طبیب بطور نمون. گزارش شده است تجربی از آنهای روشهای مبتنی بر 

به انجام AFM با استفاده از  د،[ که مطالعات آنها بیشتر در محدوده یک صد تا دویست نانو متر بو07]

شد یافته در جهت آنها مدول یانگ برای نانو سیم طولی ر پرداختند. سیلیسیمآزمایش بروی نانو سیم 

 نانومتر با شرایط مرزی دو انتها ثابت و یک انتها ثابت بین 011تا  041[ برای دو قطر000]کریستالی 

aPG 33  سیمبا انجام آزمایش بروی نانو[ 01]و همکاران 3هیسن .(3-3شکل )گزارش کردند 051تا-

سیم ای به نوع نانو البته اشاره .کردند محاسبه aPG011-051سیلیسیم مدول الاستیسیته را برابر 

( قابل مشاهده است. 4-3فرض نمودند. نتایج این تحقیق درشکل) سطح مقطع آن را دایره نکردند و

اشاره نمود. توجه کمتر به  [30]و همکاران 4توان به مطالعات هافمنهمچنین از این نوع آزمایشات می

است  های اتمیسازیشبیه ردخمیده  دشواری مطالعه یک نانوسیم ناشی ازحتمالا ا هااین نوع تحلیل

 که به طور معمول به شرایط مرزی وابسته است.

 
 

1 Poisson's ratio 

2 Strain 

3 Hsin 

4 Hoffman 
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 [.27شود]اعمال می x=L/2و  x=L/4جابجایی برای حالتی که نیرو به نقطه ای از تیر به طول -. نمودار بار3-3شکل 

 

 
 [23کرنش]-تنش-(h)کرنش،-بار بحرانی -(gو نمودار ) SEMتغییر رفتار کمانشی با تصویر برداری . 4-3شکل 

 

 کهشوند، می خوش تغییر شکل بدون بازگشت پلاستیکاز تغییر شکل الاستیک، مواد دست فراتر

و  0جاستو توسط  <011> سیلیسیم برای نانوسیم . رفتار پلاستیکدهدرخ می قبل از شکست

 را <000>نانو سیم سیلیسیم  نیز رفتار پلاستیک  0منون همچنین .[31]مطالعه شده است همکاران

 
 

1 Justo 

2 Menon 
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[ انجام 33[ و جاستو]30]0وبر-استیلینگراین دو مطالعه مبتنی بر پتانسیل اتمی  .[30]نمودبررسی 

 .شده است

 وضعیتهمان گونه که در  ،دبایتنش بصورت خطی افزایش می،  εهای کوچک در کشش 

رسد تا زمانی رفتار پلاستیک به نظر می ،در حالی که در تغییر شکل بزرگتر ؛رودالاستیک انتظار می

εکه در  ∽ و همکاران بطور آزمایشگاهی نشان دادند شکست  0شکستگی رخ می دهد.کیزیوکا 0.10

εتا  ∽ لازم به ذکر است که  .[34] بینی های تئوری است برخلاف پیش کهبه تاخیر می افتد  0.25

ها  در در حالی که سیم ؛تر گرفته شده اسدر نظ هافرض خالص بودن نانو سیم با مطالعات نظری

بنابراین مقایسه دقیق آن دشوار است.  .لایه نازک اکسید پوشیده شده است با یک های تجربی،آزمایش

در  ،قابل توجه اختلافتواند  می ،متفاوت از موادبا جنس تعجب آور نیست که یک روکش سطحی 

در مقیاس  یسطحپوشش اهمیت و ضرورت  است که کند به همین دلیل ایجاد یمکانیکخواص پاسخ 

  .نانو  پدیدار می شود

لکولی و معادله سه بعدی ترسوف خواص م با استفاده از مکانیک[ 35]و همکاران  3چی یانگ تانگ

اتم    1531آنگسترم به تعداد  4/310و طول  7/00با قطر تقریی   <001>یم سیلیسیم مکانیکی نانوس

. در این شبیه سازی بررسی کردندکشش محوری و فشاری با شبیه سازی دینامیک ملکولی تحت 

این از مزیتهای مهم این شبیه سازی  که اعمال نیرو تا جایی که شکست پیوند رخ بدهد ادامه پیدا کرد

 .(5-3و  5-3هایشکلاست )

 
 

1 Stillinger and Weber 

2 Kizuka 

3 Chi Yan Tang 
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 [35تحت کشش]< 111>نانو سیم سیلیسیم  کرنش-. نمودار تنش5-3شکل 

 

 
 [35تحت فشار]< 111>نانو سیم سیلیسیم کرنش -تنش نمودار. 6-3شکل 

 

این  است. N 7- E45/0و بار بحرانی کمانشی   aPG350مدول یانگ گزارش شده از این روش 

با توجه به البته  گام زمانی صورت گرفته است. 051111در حدود تعداد  fs 5/0روش با گام زمانی 

نیازمند بررسی بیشتر نتایج این مطالعه  ،مشابه مطالعاتدر مقایسه با مقدار مدول یانگ گزارش شده، 

معادل قرار دادن  و ، 0اینشیوبا استفاده از روابط تابع چگالی و آب  (0100)و همکاران 0ساکوکار است.

دروژن [ با پوشش سطحی هی001سیار نازک ]برای نانو سیم برا مدول یانگ  ،آنها با روابط الاستیسیته

 قابل مشاهده است. 0-3نتایج این تحقیق در جدول .[35بدست آوردند.]
 
 

1 Koukaras 

2 ab initio 
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 1.12 nm2, (b) 0.74 nm2(a) 0.45 nm [36] (c) ,2م . سطح مقطع نانو سیم سیلیسی7-3شکل 

 

 [36[ ]111. محاسبات مدول یانگ نانوسیم سیلیسیم ]1-3جدول 

 

 

 ( ، یاهنگ0115)0تحقیق موارا و آمرالو از مطالعات دیگر بروی نانو سیم سیلیسیم می توان به 

 اشاره نمود .  [57،51]و همکاران   3، الونا فورمانچوک[31،37]( 0113و همکاران) 0جینگ

ر مقیاس های سیلیسیم دعه بر روی خواص مکانیکی نانو سیمهمان طور که مشاهده شد، مطال 

ها با طول و قطر برای نانو سیممند است. از طرفی مطالعات انجام شده نانو از اهمیت خاصی بهره

 محدود است و اکثرا رفتار مکانیکی این مواد در کشش ساده بررسی شده است.

 های نیرویمیدانو  4سازی مکانیک ساختاریاست با کمک مدل شدهدر این پایان نامه سعی  

خواص مکانیکی نانو سیم سیلیسیم از قبیل مدول یانگ، مدول برشی رفتار کمانشی و  5بین اتمی

 
 

1 Moura and Amaral 

2 Yuhang Jing 

3 Al'ona Furmanchuk 

4 Structural mechanics approach 

5 Force field interaction 
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، یکشش رفتار مهااددر  متر بررسی شود.نانو 01تا  3/1متفاوت بین ضریب پواسون با طول و ضخامت 

-قرار می سه تایی یهادر دسته نانو سیم ی یک نانو سیم منفرد هنگامی کهو کمانش یخمشی، پیچش

کوتاه به انواع  در فصل بعد اشاره ای .شودمی مطالعه ،صورت منفرد در دسته نانو سیم و گروهیب گیرد

 .شودنامه بیان میسازی بکار رفته در این پایان. در انتهای آن مدلگرددمیسازی در محدوده نانو مدل

 



 

 

 

 

 

 

 

 

  چهارم: فصل

 نانومواد سازی مدل انواع بر مروری

 

 

 

 

 

 

 

 نانومواد یبر انواع مدل ساز یمرور:  
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 مقدمه 4-1

های دستگاه عدم سهولت در فراهم کردنانجام آزمایشات گران قیمت و گاها همراه با خطای بالا و 

سازی در این  حوزه سازی و شبیهو سبب شده است، محققین رو به مدلگیری در حوزه ناناندازه

 شود.سازی ها پرداخته میای از انواع مدلگوشه به. در این فصل یاورندب

 در حوزه نانو یمدلساز هایروش اتیکل 

های بالا و دسترسی کم برای اکثر افراد فعال در قعی در مقیاس نانو به دلیل هزینهارتباط با دنیای وا

ی با فناوری در حوزه های مختلف فناوری نانو، امری ناشدنی است. بیشتر افراد در ابتدای مراحل آشنای

مقیاس نانو دریک فضای ذهنی سعی بر این دارند که خود را با اصول و قواعد مقیاس اتمی آشنا کنند. 

تر توان با توسعه نرم افزار های شبیه سازی واقعی، ملموسذهنی و دست نایافتنی نانو را می دنیای

برای آموزش سریع افراد استفاده شود،  توانده از نرم افزار های شبیه سازی میکرد. در جایی که استفاد

می تواند تمام جزئیات کاری یک میکروسکوپ  هااین نرم افزار ،نیاز به دستگاه واقعی نیست. برای مثال

نانوسکوپ( را بدون نیاز به خرید دستگاه آموزش دهد و روند آماده سازی نمونه را ) الکترونی روبشی

بیه سازی زیاد هستند و سطح کار آنها بسته به کاربردشان تعیین کند. موضوعات لازم برای انجام ش

-اهمیت مدل رود. کارآزمایشگاه و محاسبات و طراحی به  ،تواند در حوزه های آموزش، پ وهشمی

 ،اولین تلاش برای درک رفتار ماده .است نشان داده شده (0-4) سازی در شناخت رفتار ماده در شکل

 . استگاهی از طریق مشاهدات آزمایش

، تحت شرایط مشابهکه ی یهابرای توسعه مدل متعاقبامشاهده شده اطلاعات  گیری دقیقاندازه

ها لازم و ها برای توسعه و تکمیل تئوریمدل می کنند به کار می رود.بینی پیشرفتار مشاهده شده را 

قابل استفاده  ات ،یشآزما سازیشبیهشده در  مقایسه رفتار پیش بینیبعد از  تئوری .باشندمیضروری 

به منظور اصلاح  تئوری  و از سوی دیگر بخشد از یک سو به تئوری اعتبار می این مقایسه شده است.
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، توسعه واقعی نظریه توصیف ساختار و . بنابراینسازدمهیا می حلقه باز خوردی، ،هاسازی دادهمدل

  .[33]است شبیه سازیو  مدل سازی  درست ، شیوه رفتار مواد به شدت وابسته به

 
 [33] نمودار مراحل روند توسعه تئوری و معتبر سازی نتایج آزمایشات. 1-4شکل 

 

 معین شود.محاسباتی  یهامی تواند توسط یک مجموعه از روش خواص مکانیکی مواد نانوساختار

طیف گسترده ای از در  سااسا ،نشان داه شده (0-4)که در شکلها  همان گونه سازیاین روش مدل

 .[33]محدود شده است مقیاس زمانیطول و 

، جهت پیش بینی ساختار اتمی ،کوچک یزمانو مقیاس  برای طولکه شیمی محاسباتی  تکنیک

جهت ، رگترزبو مقیاسهای زمانی  هابرای طول است. 0اولیه اصول تئوریمی رود، بکار در درجه اول 

های روش .شودمکانیک محاسباتی استفاده می از های مهندسیمکانیکی مواد و سازه رفتارپیش بینی 

توسعه  علم و مهندسی کاملا محرز اصول مبنی بر شیمی محاسباتی و مکانیک محاسباتی سازی مدل

بزرگ و کوچک های همانند مقیاس ،متوسط به خوبی یزمان مقیاسطول و در ، ن حالبا ای .یافته است

 توسعه نیافته اند.

 
 

1 First-principles theory 
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 اشیمی سازیمدل امکان استفاده از ،هبه کار گرفته شد 0چند مقیاسی سازیهای مدلشیوه، بنابراین

 
 هامکانیکی نانوسیمهای مدلسازی در مقیاس طول و زمان مختلف جهت تعیین خواص محدوده کاربرد روش. 2-4شکل 

 

همانطور  .فراهم آورده است را ساختار و خواص مواد یش بینیجهت پو مکانیک محاسباتی محاسباتی 

سازی ابزار مدل در دسته وسیعی ازسازی مدل های، هر یک از روشه شدنشان داد (0-4)که در شکل

لکولی مبا فرض ساختار  3یکو نانو مکان 0سازی مکانیک کوانتومیمدل هایابزار .دنباشمربوطه می

 باشد.می ساختار پیوسته ماده مفروض براساس 0میکرومکانیک و 4یساختارمکانیک . است گسسته

 
 

1 Multiscale modeling techniques 

2 Quantum mechanical 

3 Nanomechanical 

4 Structural Mechanics 
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را شیمی محاسباتی مکانیک محاسباتی و  درسازی های مدل ارتباط خاص بین شیوه (3-4)شکل

  [.04]دهدنشان می

ها استفاده کرد. سازی نانوسیمبرای مدلتوان سازی نانو مواد که بیان شد را میهای مدلروش

 کربنی، بیشتر در این زمینه بوده است. یهاها  بدلیل اهمیت نانو لولهسازیتوسعه مدل

 
 ها. انواع روش مدل سازی نانوسیم3-4شکل 

 

 سازی مدل انواع 4-3-1

 کوانتومی مکانیک -الف

از نظر  QMشوند. مدلهای از روی اصول و قوانین اولیه ایجاد می (QM)های مکانیک کوانتومی مدل

شوند، به سیستمهای کوچک محدود می QMهای محاسباتی بسیار پرهزینه هستند. بنابراین مدل

مبتنی بر  QMهای مدل ها را شدیدا محدود کنند.سیمتوانند مطالعات نانو اتم، که می 011کمتر از 

 

 
1 Micromechanical 

مدل سازی مواد

یشیمی محاسبات

مکانیک کوآنتومی

آبینیشو

نانو مکانیک

مونتکارلو

سینتیک حجمی کوآنتومی کلاسیک

یمکانیک ملکول دینامیک ملکولی

مکانیک محاسباتی

میکرومکانیک

میکرو مکانیک 
تحلیلی

میکرو مکانیک 
محاسباتی

المان مرزی المان محدود

یمکانیک ساختار
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است. این  0معادله موج شرودینگر QMهستند. نقطه شروع )اصول اولیه(  0های قانون اولنظریه

لکولی به طور توان آن را برای هیچ سیستم منمیمعادله، یک معادله مقدار وی ه مرتبه دوم است که 

-ین تقریب بیان میشود. ااعمال می 3اپن هیمر -رای ساده سازی مسئله، تقریب بورندقیق حل کرد. ب

 های سنگین است. منتوم از نظر مقدار کمتر از هستهوکند که جرمهای الکترون و درنتیجه م

، روش 4ربیتالهای ملکولیومکانیک کوانتومی، روش ا حل در حوزه یتعدادی از رایج ترین روشها

ربیتال مولکولی به وهای اهستند. فرضیه 7، و تئوری تابع چگالی5، روش نیمه تجربی5")انیشیو(از ابتدا"

برای  (π)شوند؛ اما برای مطالعه سیستمهای پیوند پایکلی برای سیستمهای پیچیده استفاده نمیطور 

، روشهای بسیار دشوار و بیشتر "از ابتدا"اند. روشهای های کربن اتمی مورد استفاده قرار گرفتهحلقه

عدادی از انتگرالها یا ترمهای معادله شرودینگر را مبتنی بر قوانین اولیه هستند. روشهای نیمه تجربی ت

( یک روش رایج DFT)است. تئوری تابع چگالی  "از ابتدا"کنند؛ اما دقت آنها مشابه روشهای ساده می

 کند.کند و درعوض چگالی الکترون را تعیین میتابع موج کامل را محاسبه نمی DFTاست. 

 MC کارلو مونت روش -ب

یک سیستم برای پیش بینی رفتار و نتیجه که احتمالاتی ریاضی است  هایمدلته دساز  کارلومونت 

 شامل این روش ،غلب موارد. در ااست تابع قوانین احتمال کارلو ذاتا آماری ومونت نتایج رود. بکار می

 
 

1 First principle approaches   

2 Schrödinger Equation 

3 Born-Oppenheimer approximation  

4 Molecular orbitals method   

5 ab-initio method  

6 Semi-empirical method   

7 Density functional theory  
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های تکنیکاز برای تعیین خواص مواد  .است فضای نمونهدر چند بعدی  سازیبیشترین یکپارچه 

 .توان استفاده کردمی 4جنبشی و 3، کوانتومی 0، حجمی0کلاسیک مونت کارلو  مختلف 

 :مونت کارلو کلاسیک

، برای بدست آوردن هایی از روی توزیع تابع احتمالاین روش شامل تشکیل نمونه 

 خواص ترمودینامیکی یا ساختار هایی با کمترین میزان انرژی می باشند.

 : کار لو کوانتومی مونت

از حرکت به صورت تصادفی برای محاسبه انرژی های مکانیک کوانتوم و توابع موج برای  

عنوان حل مسائل ساختارهای الکترونی استفاده میگردد که اغلب از معادلات شرودینگر به 

 د.نقطه شروع استفاده می نمایی

 مونت کارلو حجمی :

اتم و یا تحلیل های هندسی در این روش از تولید اعداد تصادفی برای تعیین حجم هر  

 .استفاده می گردد

 : مونت کارلو جنبشی

سیدن به این روش از شبیه سازی فرایند با استفاده از پارامترهای مقیاس گذاری جهت ر 

را هنگامی که کولی مچنین شبیه سازی دینامیک مله گیرد.های زمانی بهره میمقیاس

 گیرد.، در بر میارعوامل تصادفی می شودگرفت

و مونت کارلو جنبشی  0، روش مونت کارلو به مونت کارلو متروپلیساز نظر وابستگی به زمان

های تحت تعادل است و بنابرین مستقل از کاربرد مونت کارلو متروپلیس برای سیستم شود.تقسیم می

 
 

1 Classical MC 

2 Volumetric MC 
3 volumetric MC 

4 Kinetic MC 
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-مونت کارلو، در حالی است مکانیک آماری  توزیعروش تولید با توجه به  شکل اینند. هست زمان

 [.33را  بررسی می کند] متعادلنا سیستم های سینتیک)جنبشی(، 

کوارتز،  فازو  رفتار مکانیکی به مطالعهمونت کارلو های استفاده از تکنیک با فورد و همکاران

 تطبیق خوبی ،مدلاین پیش بینی شده از بالک مدول  پرداختند. ساختارهای زئولیت کریستوبالیت و

تواند برای تعیین خواص  مدل می این این نتیجه رسیدند کهبه . آنها ده بودپیدا کر با مقادیر تجربی

، چن وهمکاران از روش مونت کارلو خواص رسانش اتمی بکار گرفت اتیزئبا جنانوساختارها سیلیکا 

 [.41نانو سیم سلیس را بررسی کردند]

 MDملکولی دینامیک -ج

محاسبه خصوصیات انتقال و تعادل در یک سیستم شبیه سازی  دینامیک ملکولی یک تکنیک برای 

های درون رود که حرکت هستهکلمه کلاسیک به این علت بکار می .باشدچند عضوی کلاسیک می

گردد که نظر میکنند. در این روش از اثرات کوانتوم صرفز قوانین مکانیک کلاسیک پیروی میذرات ا

های چرخشی و درمسائلی همچون حرکت اما .درورای بسیاری مسائل به شمار میتقریب خوبی ب

های بالا کمی این تقریب نگران کننده سبک و یا حرکت ارتعاشی با فرکانسهای ها و ملکولاتم انتقالی

 .[40]خواهد بود

لکولی کلاسیک مبتنی بر قانون دوم نیوتون در حرکتهای اتمی است. نیروهای اعمال دینامیک م

لکولی نامیک ماند. در نتیجه تئوری دین اتمها استخراج شدهپتانسیل میاشده به اتمها از انرژی 

 کند.ه از یک الگوریتم عددی حل میکلاسیک معادلات دیفرانسیل درجه دوم حرکت اتمها را با استفاد

-برای انتگرال متعددیهای کند. روشگیری زمان استفاده میاز یک الگوی انتگرال ر،به عبارت دیگ

 

 
0 Metropolis 
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و الگوریتم  0زمان وجود دارد. با این وجود، دو روش معروف الگوریتم وارلترحسب بگیری عددی 

 . [40باشد]می0اصلاح کننده گییرز-پیشگویی کننده

 MM کولیمل مکانیک -د

MM) )لکولها است. این و نیروهای موجود در داخل و بین مسازی پیوند اتمی یک روش برای مدل

تا گسترش ترک در فلزات مورد  DNAروش برای مطالعه گستره وسیعی از مسائل، از دینامیک 

اپن هیمر برای کاهش دادن برهمکنشهای اتمی به  -استفاده قرار گرفته است و از تقریب بورن

ی مجاور پیوندی و . هر اتم با اتمها[40]کندافتد، استفاده میها اتفاق میبرهمکنشهایی که بین هسته

پیوندی خود از طریق یک تابع انرژی پتانسیل برهمکنش دارد. در رایج ترین شکل، پتانسیل غیر

ای یا شود. معمولا این ترمها توابع چند جملهجفتی، هر برهمکنش توسط یک ترم جداگانه بیان می

تر برای گروه خاصی ع پیچیدهاند. این توابمثلثاتی هستند؛ هرچند که فرمهای نمایی نیز استفاده شده

ها کند که اکثر پتانسیلانرژی عمومی معرفی می یک تابع 0-4رابطه [. 40]شوداز مسائل استفاده می

، MM3وبر، -، استیلن3برنر-توان به ترسوفهای پر کاربرد میمبنای این تابع هستند. از پتانسیلبر 

DRIDEING ،UFF ،CHARMM [43نام برد.] و غیره را 

(4-0) 

𝑉(𝑟) = ∑ 𝑘𝑏(𝑏 − 𝑏0)
2

𝑏𝑎𝑛𝑑𝑠

+ ∑ 𝑘𝜃(𝜃 − 𝜃0)
2

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒𝑠

+ ∑ 𝑘𝜑[𝑐𝑜𝑠(𝑛𝜑 + 𝛿) + 1]   

𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛𝑠

+ ∑ [
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝑟𝑖𝑗
+ 
𝐴𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
12 + 

𝐶𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
6 ]

𝑛𝑜𝑛𝑏𝑜𝑛𝑑

 

 

 
 

1 Varlet’s algorithm  

2 Gear’s predictor-corrector algorithm  

3Tersoff-Brenner potential 
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مله اول میزان تغییرات انرژی در اثر تغییر ج را نشان می دهد. 0-4پارامترهای رابطه  (4-4)شکل 

-0را بیان می کند. جمله دوم تغیرات انرژی پتانسیل در اثر تغییر زاویه بین اتم های  0-0فاصله اتم 

 4-3و  0-0های عرف تغییرات پتانسیل بین صفحاتی است که اتمرا نشان می دهد.  جمله سوم م 3-4

ژی پتانسیل ناشی از تواند شامل انررخند. این جمله نیز میچمی 3-0حول محور و در آن قرار دارند

باشد. جمله پایانی این رابطه معرف پتانسیل  3-0عمود بر محور 3-0و  4-3صفحات اتم تغییر زاویه 

 ، bk ،0 b. و پتانسیل ناشی از بارهای الکتریکی استجونز -غیر پیوندی شامل لناردپتانسیل ناشی از 

δ،0 θ [44های پتانسیل است]پارامترهای ثابت میدان غیرهو. 

[ مراجعه 45-44جع]ابرای آشنایی بیشتر با انواع میدان های نیرو و کاربرد آنها می توان به مر

 .شود

 
 [44] 1-4نمایش پارامترهای رابطه  .4-4شکل 

 

 ساختاری مکانیک مدل -ه

شوند و غیره مدل می خرپا و ،های مکانیکی همچون فنر، تیرسازی پیوندهای اتمی با المانمدلدر این 

سازی با این مدل آید.ها بدست میخواص مکانیکی این المان ،های نیرودانبا استفاده از پتانسیل می

ملکولی در  سازی دینامیک ملکولی و مکانیکتواند جایگزین مناسبی برای مدلتقریب بسیار خوب می

-لولههای ساختاری در حوزه نانواولین مدل شرایط تحلیل استاتیکی و شبه استاتیک مواد جامد باشد.

 .[45]آغاز گردیده است 0110این مدل سازی از سال های کربنی معرفی شد و
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ها توان با این روشو ملکولی را می های مکانیک ملکولی هر مسئله مرتبط با حرکت اتمیدر روش

های کوچک با عمر ها معمولا به سیستمها، این روشاما به علت حجم محاسباتی بالای آن ؛دل کردم

وند. یک شها هستند، محدود میل و اتماز پیکو ثانیه تا نانو ثانیه که شامل تعداد کمی از ملکو ترکوتاه

به کارگیری و نیاز به باشد که به علت سهولت در سازی مکانیک پیوسته میپیشنهاد، استفاده از مدل

های بدست آمده از این دیدگاه اند. اما مدلدی به آن رو آوردهمحققان زیا ،زمان کمتر برای تحلیل

توانند در مقیاس نانو مورد استفاده قرار گیرند. نمی ،بدلیل آنکه با خطای نسبتا ملموسی مواجه است

بسیار نیازمند زمان از نظر زمان تحلیل نیز  ،مدل مکانیک ساختاری علاوه برنداشتن محدودیت درابعاد

 . دینامیک ملکولی استی مانند یهاکمتر از روش

 یهانامه از مدل ساختاری برای تحلیل خواص مکانیکی نانو سیمدر این پایان ذکر شده،بدلایل 

مدل و مدل ساختاری در  های نیرو بکار گرفته شدهفاده شده است. در قسمت بعد میداناست سیلیسیم

 شود.می معرفی نانو سیم سیلیسیم ساختاری 

 

 مدل سازی نانو سیم سیلیسیم با روش مکانیک ساختاری 

مدل ساختاری با استفاده از  مدل ساختاری بیان شد، "ه"قسمت  0-0-4همان طور که در بخش 

بین اتمی به تحلیل نانو مواد  های نیرویمیدانها با کانیکی و ارتباط دادن خواص المانهای مالمان

های مکانیکی تعریف شده در المانو  DREIDING میدان نیرویپردازد. در اینجا با استفاده از می

-های نرمداخته شده است. استفاده از المانسازی نانو سیم سیلیسیم پربه مدل ABAQUSافزار نرم

 .[45برای نانو لوله کربنی بکار گرفته شد]( 0113توسط پروانه و شریعتی )اولین بار  ABAQUSافزار 

DREIDING [47 ]نمایدپتانسیل زیر تعریف می انرژی تابع های نیرو بین اتمی را بصورتمیدان. 

(4-0) 𝑬 = 𝑬𝒗𝒂𝒍 + 𝑬𝒏𝒃 
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است و جمله پیوند بین ملکولی  پتانسیل هایبع انرژی نشان دهنده مجموع انرژیجمله اول در تا

 غیر پیوندی است. پتانسیل هایدوم نشان دهنده انرژی

، زاویه (AE)0زاویه پیوند(، BE) 0پیوند هایلکولی شامل انرژیانرژی پتانسیل پیوند بین م

 .است I(E( 4 صفحه ، پیچش خارج E)T( 3دوسطحی پیچش

(4-3) 𝑬𝒗𝒂𝒍 = 𝑬𝑩 + 𝑬𝑨 + 𝑬𝑻 + 𝑬𝑰 

 7، پیوند هیدروژنی Q(E( 5،الکترواستاتیک E)vdw( 5غیر پیوندی شامل واندر والسپتانسیل انرژی 

)hb(E است. 

(4-4) 𝑬𝒏𝒃 = 𝑬𝒗𝒅𝒘 + 𝑬𝑸 + 𝑬𝒉𝒃 

و هارمونیک شده آن ارائه گردیده  8پیوند طبق رابطه غیر خطی مورسدر این روش معادله انرژی 

 است.

(4-5) 𝑬𝑩(𝑹) = 𝑫𝒆[𝒆
−(𝜶𝒏𝑹−𝑹𝒆) − 𝟏]

𝟐 

(4-5) 𝑬𝑩(𝑹) = 𝟏/𝟐𝑲𝒊𝒋[𝑹 − 𝑹𝒆]
𝟐 

 و طول پیوند در حالت تعادل است eR ت،( که به تابع پتانسیل مورس مشهور اس5-4در رابطه )

eD  ت،اس (5-4)هارمونیک شده رابطه  ( که5-4. رابطه )شکندپیوند می انرژی است که در آن 

خواص پیوند بین دو  ijK در این رابطه رود.های کوچک بکار میمحدوده جابجاییبرای تحلیل در 

-نمایش داده می bKیکسان است با  jو i نامه چون دو اتمدر این پایان .کندرا مشخص می jو i اتم

 
 

1 Bond stretch 

2 Bond-angle  
3 Dihedral angle torsion 

4 Inversion or improper torsion 

5 van der Waals or dispersion 

6 Electrostatic 

7 Explicit hydrogen bonds 

8 Morse function  
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[ مراجعه 47نهفته است؛ برای اطلاع بیشتر به مرجع ] ∝در  ijK ( ضریب5-4در رابطه ) شود.

 شود.

 .های نیرو روابط بصورت زیر استبرای سایر میدان

(4-7)  𝑬𝒊𝒋𝒌(𝜽) = 𝟏/𝟐𝑪𝒊𝒋𝒌[𝒄𝒐𝒔 (𝜽) − 𝒄𝒐𝒔 (𝜽𝟎)]
𝟐 

(4-1)  𝑬𝒊𝒋𝒌(𝜽) = 𝟏/𝟐𝑲𝒊𝒋𝒌[𝜽 − 𝜽𝟎]
𝟐 

 i،  j ،kزاویه بین اتم های  θرا بیان می کند.  i،  j ،k( انرژی زاویه پیوند بین اتم های 7-4رابطه )

( 1-4رابطه )شوند. تعیین می i،  j ،k های ضرایب ثابت هستند که بر اساس اتم Cijk و Kijk است.

  ( است.7-4هارمونیک شده رابطه )

 ( پیشنهاد شده است.3-4، رابطه )DREIDINGپتانسیل پیچشی  برای

(4-3) 𝑬𝒊𝒋𝒌𝒍(𝝋) = 𝟏/𝟐𝑽𝒋𝒌{𝟏 − 𝒄𝒐𝒔[𝒏𝒋𝒌(𝝋 − 𝝋𝒋𝒌)]} 

φ  فحهصزاویه بین jkl  با صفحهljk   .است jkn  وjkv توان می نیز بطور مشابه .ثابتند ضرایب

 :( رابطه هارمونیک بدست آورد3-4) رابطه برای

(4-01) 𝑬𝒊𝒋𝒌𝒍(𝝋) = 𝟏/𝟐𝑲𝒊𝒋𝒌𝒍[𝝋 − 𝝋𝟎]
𝟐 

 گردد.یک ضریب ثابت است که بر اساس نوع پیوند و اتم مشخص می Kijkl در این رابطه نیز

 د،هایی که در یک صفحه قرار ندارنپیچش خارج از صفحه برای اتمبدلیل سختی محاسبه انرژی 

   .استفاده شود CHARMM1 میدان نیروی از رابطه هارمونیک شدهاست در این روش پیشنهاد شده 

(4-00) 𝑬𝒊𝒏𝒗(𝝍) = 𝟏/𝟐𝑲𝒊𝒏𝒗[𝝍 − 𝝍𝟎)] 

ψ  زاویه بین پیوندil  با  صفحهjik   .استKinv های که با هم ضریب ثابت است که بر اساس نوع اتم

  .شودپیوند دارند مشخص می

 :جونز بصورت زیر است-پتانسیل لنارد

 
 

1 Improper  torsion 
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(4-00) 𝑬𝑳𝒋 = 𝑫𝟎[𝝆
−𝟏𝟐 − 𝟐𝝆−𝟔] 

کمینه انرژی پتانسیل  0D واندروالس است. طول پیوند 0R ،بعد شدهفاصله بی R/Rρ=0که در آن 

بدلیل ناچیز بودن  گرفته استنامه صورت سازی که در این پایاندر مدل .است)عمق چاه پتانسیل(

های اتم انرژی پتانسیل اثرناچیز بودن ها و همچنین انرژی الکترواستاتیک در برابر سایرانرژی 

صرف نظر شده  های هیدروژن، از اتمهای سیلیسیمنسبت به اتم سیمهیدروژن در سطح خارجی نانو

بدلیل یکسان در نظر  ذکر شده است. (0-4جدول است. پارامترهای بکار رفته طبق این پتانسیل در 

𝐾𝑖𝑛𝑣، 𝐾𝑖𝑗𝑘𝑙 یباهای مورد تحلیل ضرگرفتن اتم ، 𝐾𝑖𝑗𝑘 را به ترتیب با aK ،TK ،IK شود.نمایش داده می 

 

 DREIDINGاز روش  Siضرایب میدان های نیرو برای اتم . 1-4جدول 

Kb اتم
1 Ka

2 KT
3 KI

4 D0
5 R0

6 θ0
7 𝝋𝒋𝒌 𝝍𝟎 R0

8 

Si 
48.65 

E-19 

0.6951 

E-18 

6.59 

E-21 

0.278 

E-18 

2.15 

E-19 
0.2347 109.47 180 0 0.427 

( 2J/radضریب هارمونیک پیچشی ) -3( 2J/radضریب هارمونیک زاویه پیوندی) -0( J/nmریب هارمونیک پیوندی)ض -0

( nmشعاع اتمی) -5( Jواندر والس) کمینه انرژی پتانسیلضریب  -5( 2J/radضریب هارمونیک پیچشی خارج از صفحه) -4

 (nmوالس)-شعاع واندر -1دی)درجه( زاویه اولیه در زاویه پیون -7

 

-همان طور که پیشتر گفته شد؛ خواص مکانیکی المان ،سازی به روش مکانیک ساختاریدر مدل

که در این روش مرسوم است و مورد هایی شود. المانهای نیرو بین اتمی محاسبه میها از روی میدان

گیرد تیر، خرپا، فنر و غیره است. در این پایان نامه با استفاده از المان های تعریف استفاده قرار می

 سازی پرداخته شده است.به مدل Connectorفنر و  مانند، ABAQUSشده در نرم افزار 

در فضا خواص مکانیکی مورد تا برای هر دو نقطه  دارد وجوداین توانایی  Connectorالمان در 

انتخابی  CTccennTC. تعریف شودنیرو و جابجایی بطور خطی و یا غیر خطی بصورت رابطه ای از  نظر،
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را   ABAQUSمدل استفاده شده در نرم افزار ( 5-4)است. شکل  Cartesian + Rotationاز نوع 

 دهد.نشان می

 ABAQUSمدل ساختاری در نرم افزار  .5-4شکل 

 

. این نیرو همان نیروی استداشتن نیرو برحسب جابجایی  به نیاز ،سازی با این نرم افزاردر مدل

 های نیروی بین اتمی ذکر شده نتیجه می شود:است. با توجه به پتانسیل میدان لکولیبین م

(4-03) 𝑭(𝑹 − 𝑹𝒆) =
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝑹

= 𝟐𝑫𝒆[𝒆𝒙𝒑(−𝜶𝒏𝑹 + 𝑹𝒆) − 𝟏][𝒆𝒙𝒑(−𝜶𝒏𝑹 + 𝑹𝒆)] 

(4-04) 𝑭(𝑹 − 𝑹𝒆)𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = (
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝑹

)𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = 𝑲𝒃[𝑹 − 𝑹𝒆]  

-ای میبه رابطه ،اتمی نسبت به تغیرات فاصله بین دو اتم پیوندبین کل  با گرفتن مشتق از انرژی

اگر از انرژی  ،((03-4))رابطه  استرسیم که بیانگر تغییرات نیرو بین دو اتم بر حسب فاصله دو اتم 

 و (03-4) ابطور شود.حاصل نیروی هارمونیک می ،هارمونیک شده نسبت به فاصه مشتق گرفته شود

 است.برحسب فاصله دو اتم معرف نیروی پیوند)باند( دو اتم  (4-04)

یری گمشتقاز انرژی کل پیوندی و  غیر پیوندی  (θ ،ϕ ،ψ ،vdwR)های یربطور مشابه نسبت به متغ

 شود.می

(4-05) 𝑴𝑨 =
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝜽

= −𝑪𝒊𝒋𝒌(𝒄𝒐𝒔(𝜽) − 𝒄𝒐𝒔(𝜽𝟎))𝒔𝒊𝒏(𝜽) 

(4-05) 𝑴𝑨𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = (
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝜽

)𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = 𝑲𝒂[𝜽 − 𝜽𝟎] 

 .معرف گشتاور برحسب زاویه پیوندی است (05-4)و  (05-4) وابطر

(4-07) 𝑴𝑻 =
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝝋

= −𝑽𝒊𝒋(𝒄𝒐𝒔(𝝋) − 𝒄𝒐𝒔(𝝋𝟎))𝒔𝒊𝒏(𝝋) 
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(4-01) 𝑴𝑻𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = (
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝝋

)𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = 𝑲𝑻[𝝋 − 𝝋𝟎] 

مشخص کننده گشتاور پیچشی حول  (01-4)و  (07-4)همان طور که مشخص است، روابط 

گشتاور پیچشی خارج از صفحه  (03-4)محور پیوند دو اتم بر حسب زاویه پیچش است. در رابطه 

 :معرفی می شود

(4-03) 𝑴𝑰𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = (
𝝏𝑬𝒗𝒂𝒍
𝝏𝝍

)𝑯𝒂𝒓𝒎𝒐𝒏𝒊𝒄 = 𝑲𝑰[𝝍 − 𝝍𝟎] 

با سازی، گشتاور زاویه پیوندی با یک فنر خطی مدل شده است. فنرخطی معادل این مدلطبق 

  .(0x-x=xو  0θ-θ=θ) :برابر است با Bدر  5-4شکل نشان داده شده در گشتاور زاویه پیوندی 

`

M(θ)

F(x)

L

θ 

A

B

C

L

X

 
 C. شماتیکی از فنر خطی معادل فنر پیچشی در 6-4شکل 

 

 :ه استفرض شد (00-4)رابطه ، زاویهبدلیل کوچک بودن تغییرات 

(4-01) 𝜽 = 𝟐𝒙/𝑳 

(4-00) 
𝒅𝑬𝒊𝒋𝒌

𝒅𝒙
= 𝑭(𝒙) 

  :توان نوشتمی (01-4)و  (1-4) با استفاده از رابطه
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(4-00) 𝑭(𝒙) =
𝟒𝒌𝒊𝒋 𝒙

𝑳𝟐
 

 .تغییرات طول فنر خطی است x فاصله دو اتم ، Lدر اینجا 

-آورده شود مییک رابطه هارمونیک بدست معادل، برای فنر در نظر باشد (7-4)اگر طبق رابطه 

 توان نوشت: 

(4-03) (
𝒅𝟐𝑬𝒊𝒋𝒌

𝒅𝒙𝟐
)𝒙=𝒙𝟎 = 𝒌 

(4-04) 𝒙 = 𝟐𝑳𝒔𝒊𝒏(𝜽/𝟐) 

  :DREIDINGکه برطبق پتانسیل 

(4-05) 𝑪𝒊𝒋𝒌 = 𝒌𝒊𝒋/(𝒔𝒊𝒏(𝜽𝟎))
𝟐 = 𝒌𝒂/(𝒔𝒊𝒏(𝜽𝟎))

𝟐 

 :فنر خطی هارمونیک شده برابر است با رابطه (03-4) و جایگذاری در (05-4)باتوجه به رابطه 

(4-05) 𝑭(𝒙) = (
𝟑𝒌𝒊𝒋

𝑳𝟐
)𝒙 = (

𝟑𝒌𝒂
𝑳𝟐
) 𝒙 

 .آیدخطی بدست میفنر غیر ای برایرابطه ،استفاده شود (7-4)از پتانسیل  (03-4)اگر در رابطه 

یت دارد چون تقریب کمتری در آن بکار رفته جحار (00-4)رابطه  نسبت به (05-4)استفاده از رابطه 

مقایسه ( 7-4)شکل  کارگرفته شد.[ ب45]سازی مرجع ای است که در مدل رابطه (00-4)است. رابطه 

 است. (05-4)و  (00-4) بین رابطه
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y 

x 

y 

z 

  
خط چین رابطه -B (22-4)خط نقطه رابطه   A .Angle-Bendگشتاورجابجایی برای فنر معادل -. نمودار نیرو7-4شکل 

(4-26) C-  (23-4)در  (7-4)خط پر رابطه غیر خطی بدست آمده از جای گذاری 

 

با توجه به مطالب ذکر شده  ،سازی نانو سیم سیلیسیمها برای مدلبا مشخص شدن خواص المان

 1-4شکل  نامه بروی سه مدل که دراین نانو سیم، مطالعات این پایاندر مورد هندسه  ،دومدر فصل 

شود. انتخاب این سه هندسه براساس کاربرد بیشتر و گزارش نشان داده شده است معطوف می

 آزمایشگاهی منتشر شده از نانو سیم ساخته شده است.

             <000>                                <001>                              <011>  

                                    

                          

A 

B 

C 
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 ABAQUSاز هندسه مدل شده در نرم افزار نمونه ای. 3-4شکل 

 

شکل 0-0شکل ) مدل سه تایی از نانو سیم ها انتخاب شده استها، یک برای دسته نانو سیم

ن نانو جونز بی-لنارد ناشی از پتانسیل در این مدل از فنر غیر خطی برای مدل کردن نیروی (.4-3

ناشی  و نیرو جونز-پتانسیل لنارد نمودار، (01-4شکل در  .((07-4) )رابطه تفاده شده استها اسسیم

ای که که در فاصله ؛شوددر این نمودار مشخص می برحسب فاصله دو اتم ترسیم گردیده است. از آن

 ( است.0Rواندر والس) ل پیوندطومقدار پتانسیل کمینه مقدار خود را دارد نیرو صفر است. این همان 

(4-07) 𝑭(𝒙)𝒘𝒅𝒗 = 𝒅𝑬𝑳𝒋/𝒅𝑹 = 𝑫𝟎 [−(
𝟏𝟐

𝑹
)𝝆−𝟏𝟐 + (

𝟏𝟐

𝑹
)𝝆−𝟔]                                     

ناشی از  . اثر نیروینقطه بحرانی یا جهش استاین نقطه، شود حداکثر می در جایی که نیرو،

الف(.  01-4شود )شکل ( میF=0.00032 nNنانومتر بسیار ناچیز) 3/1در فاصله  والس-واندر پتانسیل

سازی مدلنانومتر( در  0هایی با طول کوتاه )کمتر از بدلیل کوچک بودن فواصل و بررسی نانو سیم

در نظر گرفته شده است. مقدار  برای سیلیسیم نانومتر 75/1نامه این فاصله انجام شده در این پایان

 نانو نیوتن است.   1100/1نانومتر برابر  75/1نیرو در 

در راس یک مثلث متساوی الاضلاع قرار گرفته  تایی، مرکز هر نانو سیمدر دسته نانو سیم سه

ه ک هاییاست. فاصله هر نانو سیم از نانو سیم مجاور بگونه ای تعیین شده است که کمترین فاصله اتم

شکل قرار گیرد.  والس واندر پیوند یطول فاصله در سطح خارجی نانو سیم با نانو سیم مجاور دارند در

 دهد.سته نانو سیم سیلیسیم را نشان میسازی دنمونه ای از مدل (4-3

              <111<                           >114<                               >144> 

 معادل پتانسیل واندر والسفنر 



46 
 

     
 ABAQUS. نمونه ای از مدل سازی دسته نانو سیم های سه تایی در نرم افزار3-4شکل 

 

است و به شدت  مشکلتعین ابعاد سطح مقطع نانو سیم،  ،اشاره شد فصل سومهمان طور که در 

مربع و   <011>سطح مقطع برای  ،در خواص مکانیکی موثر است. طبق روشی که در آنجا ذکر شد

در نظر گرفته  ،لاع این مربع باشدمماس بر اض های سطحی،بزرگترین مربع که اتم ابعاد آن مطابق

صورت شش ضلعی انتخاب می شود. برای محاسبه نیز به همین  <001>و  <000>برای شود. می

با تقریب خوبی می توان سطح مقطع را دایره و قطر آن را بزرگترین قطر شش  <001>سطح مقطع 

برای سطح مقطع شش  غیره ضلعی در نظر گرفت. ولی برای سایر خواص سطح نظیر گشتاور لختی و

 نجام شده است.محاسبات ا ،ضلعی
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 انرژی پتانسیل واندر والس برحسب فاصله دو اتم به نانومتر -نیرو واندروالس برحسب فاصله نانومتر ب -الف 11-4شکل 
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؛ محاسبه و شبیه سازی تدر جهت رشد آن مهم اس سیلیسیماز آن جهت که خواص نانو سیم 

برای بدست آوردن  خواص مکانیکی در یک جهت )جهت رشد( متمرکز شده است. روابط مورد استفاده

از روابط ذکر شده در مقاومت  [03]-[01] در مراجع ذکر شده است. (0-4جدول  خواص مکانیکی در

ه شده استفاد مقیاس نانودر  و نسبت پواسون مصالح و الاستیسیته جهت محاسبه مقدار مدول یانگ

شود و برای محاسبه مدول بررشی بطور مشابه از این روابط استفاده می نامه نیزاست. لذا در این پایان

 ذکر شده است. در حالت نانو ،رفتاربا سایر روابط جهت مقایسه 

 هاحلیلت رفته شده در. روابط بکار گ2-4جدول 

   نوع تحلیل

[41کشش ساده]  𝐸 = (𝐹/𝐴)/(∆𝑙/𝑙) 𝜐𝑖 =
휀𝑖
휀𝑗

 

[41خمش]  𝑦 = 𝐹𝑙3/(3𝐸𝐼) 𝜃 = 𝐹𝑙2/(2𝐸𝐼) 

 

[43پیچش]  

 

𝐺 = 𝑇𝑙/(0.1406𝜑𝑎4) 

 

𝐺 = 8.8𝑇𝑙/(𝜑𝑎4) 

 

[41کمانش]          𝑃𝑐𝑟 = (𝑛𝜋)
2𝐸𝐼/(𝜇𝑙)2         휀𝑐𝑟 = (𝑛𝜋)

2𝐼/(𝐴(𝜇𝑙)2) 

F ،نیرو محوریA  ،سطح مقطع نانوسیمΔ𝑙  ،تغییرات جابجاییl   ،طول نانوسیمE،G،υ  ،بترتیب مدول یانگ ، مدول برشش، ضریب پواسونT 

کرنش بحرانی ستون 휀𝑐𝑟  )شرایط مرزی دو طرف گیر دار( است، 5.5ضریب طول ستون که در اینجا  μبار بحرانی کمانش ،  crPگشتاور پیچشی ، 

 ،n  ه شکل مود کمانششمار 

 

-قانون هوک را برای مواد غیر همسانگرد از نوع ارتوتروپیک نشان می (30-4)تا  (01-4)روابط 

، <011>کریستالگرافی نانو سیم سیلیسیم رشد یافته در سه جهت نیز جهات  00-4شکل  .[51]دهد

 کشد.به تصویر می <000>و <001>

 

a 

a 
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 نانو سیم سیلیسیمجهات کریستالوگرافی . 11-4شکل 

 

 

 Eتانسور ضرایب الاستیک،  [𝐶]بردار تنش،  {𝜎}بردار کرنش،  {휀}( (30-4)تا  (01-4)در روابط )

 سون است.انسبت پو νمدول برشی،   Gمدول یانگ، 

(4-01) {𝝈} = [𝑪]{𝜺} 

 (4-03) [𝑺] = [𝑪]−𝟏 

 (4-31) {𝜺} = [𝑺]{𝝈} 

 (4-30) 

{
 
 

 
 
𝜺𝟏
𝜺𝟐
𝜺𝟑
𝜺𝟒
𝜺𝟓
𝜺𝟔}
 
 

 
 

=

[
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
𝟏

𝑬𝟏
−
𝝂𝟏𝟐
𝑬𝟐

−
𝝂𝟏𝟑
𝑬𝟑

𝟎 𝟎 𝟎

−
𝝂𝟏𝟐
𝑬𝟏

𝟏

𝑬𝟐
−
𝝂𝟐𝟑
𝑬𝟑

𝟎 𝟎 𝟎

−
𝝂𝟏𝟑
𝑬𝟏

−
𝝂𝟐𝟑
𝑬𝟐

𝟏

𝑬𝟑
𝟎 𝟎 𝟎

𝟎 𝟎 𝟎
𝟏

𝑮𝟐𝟑
𝟎 𝟎

𝟎 𝟎 𝟎 𝟎
𝟏

𝑮𝟏𝟑
𝟎

𝟎 𝟎 𝟎 𝟎 𝟎
𝟏

𝑮𝟏𝟐]
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

{
 
 

 
 
𝝈𝟏
𝝈𝟐
𝝈𝟑
𝝈𝟒
𝝈𝟓
𝝈𝟔}
 
 

 
 

 

 

درجه کلوین ذکر شده  311خواص فیزیکی سیلیسیم در دمای تعدادی از  3-4جدول در 

 [.50-50است]
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 . خواص فیزیکی سیلیسیم3-4جدول 

 ضریب هدایت حرارتی
(cal/sec•cm•oC) 

 2dyn/cmضرایب الاستیک 
 (mn) 1فاصله صفحات شبکه

 1هثابت شبک

(mn) 
 وزن اتمی

C44 C12 C11 (111) (110) (100) 

05959 11e611/0 11e491/0 11e13/1 05919 919/0 549/0 549/0 03/11 

 

 فصل سومها در حیطه نانو بیان شد و با توجه به مطالب این فصل مروری بر انواع مدل سازیدر 

های نیرو ختار هندسی نانو سیم سیلیسیم مدل ساختاری بر مبنی پتانسیل میدانادر مورد س

DREIDIN  در نرم افزارABAQUS سازی و شد. همچنین روابط مورد استفاده در مدل سازیمدل

ها تحت کشش محوری، خواص مکانیکی معرفی گردید. در فصل پیش رو نتایج شبیه سازیمحاسبه 

 شود.مانش گزارش می، کپیچش خمش،

  

 
 

1 Crystal plan spacing 

2 Lattice constant 
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 :پنجم فصل

 سیلیسیم سیم نانو سازی شبیه نتایج تحلیل

 

 

 

 

 

 

 

 

 : تحلیل نتایج شبیه سازی نانو سیم سیلیسیم 
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 مقدمه 5-1

آزمایشگاه تعیین خواص هایی چون کشش، پیچش و غیره در خواص مکانیکی مواد تحت آزمایش

زارها خواص نیز با استفاده از نانوسکوپ و دیگر نانو اب شود. در مقیاس نانوتعیین می موادمکانیکی 

مند دقت شگاه کوچک صرف نظر از هزینه نیازآید. این آزمایآزمایشگاه بدست میمکانیکی نانو مواد در 

ایش نیز مشکل ها است. از طرفی ایجاد شرایط مرزی متفاوت برای هر آزمبسیار بالایی در اندازه گیری

محققین دیگر نگران شرایط سخت  ها،سازیمدلهایی است. ولی با وجود دیگری برای چنین آزمایش

 هایی نیستند.در چنین آزمایش

ختلف بررسی، های مها و سطح مقطعسیم منفرد با طولین فصل ابتدا رفتار مکانیکی نانودر ا

تا مشخص  ،شوددیگر بصورت منفرد و گروهی رصد میسیم سیم در کنار دو نانوسپس رفتار همین نانو

 ها دارد. سیم چه تاثیری بر رفتار مکانیکی آنغیر پیوندی بین سه نانو ناشی از پتانسیل گردد نیروی

 سیمرفتار مکانیکی نانو سیم منفرد سیلیتحلیل  5-2

 شرایط مرزی و فرضیات 

 01تا  4/1های متفاوت از نانومتر با طول 4تا  0های مختلف بین در این مطالعه نانو سیم با ضخامت

گیرد. با داشتن تغییرات کشش محوری، فشاری، عرضی، پیچشی قرار می هاینانومتر تحت بارگذاری

(، مدول یانگ، مدول برشی، ضریب پواسون، بار بحرانی 0-4طول و ابعاد هندسی طبق روابط جدول )

های نانو سیم ( ضخامت0-5شود. شکل )می کمانش و جابجایی عرضی بیشینه انتهای تیر محاسبه

در نظر گرفته شده  دارگیرسردر تحلیل، نانو سیم بصورت یک تیر یکدهد. مورد تحلیل را نشان می

مدور نشان  دهد. صفحاترو و گشتاور را نشان می( شرایط مرزی و نحوه اعمال نی0-5جدول )است. 

و گشتاور و برای انتقال نیرو  در نظر گرفته شده بصورت صلب، هاانتهای نانو سیم در ابتدا و داده شده

لذا برای نمایش  .روند محاسبات هیچ اثری ندارد بطور یکنواخت به تمام سطح نانو سیم است و در
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. همچنین شرایط مرزی و بار گذاری به این صفحات اعمال 0اندحذف شده بهتر این صفحات از تصویر

صرف نظر و خواص  هاسازی از اثر الکتروندر این مدل ،هارم بیان شدکه در فصل چشود. همانطور می

 کره فرض شده، محاسبه گردیده است.یک که بصورت  اتم مکانیکی برای هسته

 

    

 

        

 

    

 

 .ابعاد بر حسب نانو متر است ،های سیلیسیمهای مدل شده نانو سیمنمونه ای از ضخامت .1-5شکل 

 

 
 

 مربع یا مستطیل نیز در نظر گرفت.هندسه صفحات را توان می .هندسه صفحات در روند تحلیل اثری ندارد 1

a = 1.38 nm  1.76 2.15 2.91 3.68 

a = 1 nm 1.38 1.76 2.15 2.91 

1.76 w = 1.38 nm 2.15 2.91 3.68 

<100> 

a 

<111> 

a 

<110> 

w 



11 
 

گسسته بسیار سخت و دشوار است از آن سازی سون در محدوده نانو و مدلامحاسبه نسبت پو

ها با توجه به تعریف نسبت پواسون امکان پذیر نیست. گیری دقیق تغییرات فاصله اتمجهت که اندازه

از یک طرف ممکن است، اتمی دقیقا در وسط نانو سیم چه ازنظر طولی و چه از نظر عرضی قرار 

محور در جهت  y ( zیا   xت نسبت به محور نگیرد. همچنین ساختار نانو سیم در آن نقطه ممکن اس

ها، مم شدن تغییرات جابجایی عرضی اتمتقارن نداشته باشد )منظور نقطه مینی است( طول نانو سیم

های یابی بین اتمیابی و یا برونسعی به عمل آمده است تا با میان در اثر کشش طولی است(. لذا

 .سون محاسبه شودامجاورنقطه مد نظر، ضریب پو

 

 . شرایط مرزی و نحوه بارگذاری1-5جدول 

 نوع تحلیل Aشرایط مرزی در  شکل نمادین نمونه مدل سازی شده

 
 

0 x 

 کشش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 

  

0 x 

 خمش

- y 

- z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

 
 

0 x 

 پیچش

0 y 

0 z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

  

0 x 

 کمانش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 
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 کشش محوری  

 <144>نانو سیم  –الف 

(. 0-5گیرد )شکل در این تحلیل نانو سیم با شرایط مرزی ذکر شده تحت بار محوری کششی قرار می

شود. در مدول یانگ برای هر نانو سیم محاسبه می ،(0-4با توجه به روابط بیان شده در جدول )

 هایبرای ضخامت <011>و سیم سیلیسیم مدول یانگ برحسب افزایش طول نان (4-5نمودار )

صعود ابتدا روند صعودی دارد. این  ،با افزایش طولدر این نمودار مدول یانگ  مختلف رسم شده است.

بدلیل  این افزایش(. <011>فضای صفحه شبکه، متر است)حد فاصلنانو 3/1تا  4/1در حد فاصل 

های ابتدا و انتهای تیر مورد آزمایش ست و در حقیقت هیچ اتمی بین اتماها فاصله بسیار کم بین اتم

  قرار ندارد.

 با افزایش طول، روند تغییر مدول یانگ تقرییا ثابت است که با افزایش ضخامت )عرض( نانو سیم 

رفتار نانو سیم با  متفاوت بودنشود. )توده ماده( نزدیک می0حجمی مادهیانگ در حالت به مدول 

. روند [04[،]03]اثر سطح بر حجم نانو سیم است افزایش نسبت ( بدلیلa=1 nm) کوچکترین ضخامت

تغییرات مدول یانگ بیانگر این موضوع است که برای هر ضخامت از هرنانو سیم، مدول یانگ منحصر 

 به فرد است.

سیم تری از این نانوهای کوتاههای بزرگتر، طولافزایش حجم محاسبات برای ضخامتبدلیل 

توان روند ، با توجه به روند تغییرات مدول یانگ برای ضخامت های کوچکتر، میلذابررسی شده است. 

 تغییرات مدول یانگ را نیز برای آنها تعمیم داد.

شیب  غییرات ضخامت ترسیم شده است.ت ( تغییرات مدول یانگ بر اساسالف 3-5)در شکل 

 ،است )عرض نانو سیم( ابتدای نمودارها بر اثر کوچک بودن طول نانو سیم نسبت به ضخامت صعودی

 
 

1 Bulk properties 
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    ت نانو سیم به عنوان یک صفحه است. در محاسبات با توجه به رابطه ذکر شده در جدول در حقیق

گ و از مقدار حقیقی خود لذا مدول یانگ مقداری بزر ؛شودبسیار کوچک می عملا مخرج کسر(، 4-0)

های از نانو سیمتوان این محدوده ، میبرد این ابعاد به عنوان نانو سیمشود. بدلیل عدم کارمنحرف می

ته با سییشود مدول الاستبا افزایش طول مشاهده میحذف نمود.  بسیار کوتاه و ضخیم را از ترسیم

 ماده سیلیسیم دارد.ای زایشی و همگرایی به مدول تودهاف های گوناگون روندضخامت

 

                           

                        

 (Deformation Scale factor 50 )تحت کشش محوری  <111>و <111>نمونه ای از نانو سیم . 2-5شکل 

 

محاسبه  <011>[ برای دو هندسه متفاوت از نانو سیم 04و 03[ همانند مرجع ]57نتایج مرجع ]

معرفی  A ب( هندسه یکسان با این پایان نامه با نشانه 3-5( شده است. در شکل )3-5و در شکل )

 شده است.  

 روی های هیدروژن پوشش اثر و نانومتر 3/0 و 0/0 برابر هاسیم نانو اولیه طول مرجع این در

 در. دارد مطلوبی مطابقت مرجع این نتایج با نامه پایان این نتایج. است شده گرفته نظر در نیز سطح

 که هرچند. است نموده بیان تحلیل دمای و سیم نانو عرض تفاوت در را اختلاف علت مرجع این

 این. است نکرده گزارش اطلاعاتی مشخص بطور تحلیل مورد هایسیم نانو طول مورد در[ 03]لی

  .شودمی دیده نیز[ 05]دیگر محققان و ما کار در نقیصه

 

<115> 

 قبل از کشش

 

 بعد از کشش

 

<155> 
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 [57مرجع ]( در این مطالعه؛ ب( الف: برحسب عرض آن <111>. تغییرات مدول یانگ نانو سیم سیلیسیم3-5شکل 

 

 )الف(

 )ب(
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 هایضخامت برای را یانگ مدول مقدار ،نداهکرد استناد آن به مراجع این که تجربی آزمایشات

 زدودن اینکه توجه قابل البته[. 34]کندگزارش می پاسکال گیگا 01±0 ، برابرنانومتر 01 از کمتر

 .نیست دقیق کاملا نتایج لذا ؛است سخت و مهم بسیار سیم نانو سطح از اکسید

 

 
 گوناگون نانو سیم یبا افزایش طول برای ضخامت ها <111>. تغییرات مدول یانگ نانو سیم 4-5شکل 

 

 <114>نانو سیم  -ب

دهد، که در این نوع نانو سیم همانند نانو سیم نشان می <001>نتایج شبیه سازی نانو سیم سیلیسیم 

دهد. در ( این رفتار را نشان می5-5، نمودار )برحسب طول روند افزایشی داردمدول یانگ  ،<011>

( نیز تغییرات مدول یانگ برحسب ضخامت نانو سیم رسم شده است. )به منظور مقایسه با 5-5شکل )

 ها، نتایج بر حسب قطر دایره معادل سطح رسم شده است(.وشسایر ر
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است. ازطرفی  <011>سیم بیشتر از نانوبه سمت خواص حجمی سرعت همگرایی این نانو سیم در 

حجمی  نزدیک به هم به سمت خواص ای در محدوده نانومتر، 34/0 های بیشتر ازمدول یانگ در طول

 .کندسیلیسیم میل می

 
 <111>. تغییرات مدول یانگ برحسب طول نانو سیم5-5شکل 

 

 
 <111>تغییرات مدول یانگ برحسب قطر معادل سطح نانو سیم .6-5شکل 
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 مبتنی بر روش دینامیک ملکولی، برای نانو سیم ،[31( از منبع ]5-5ذکر شده در شکل ) هیجنت 

 .0نانومتر است 01( و طول a=3.86نانومتر ) 4با قطر معادل  <001>

 <000>سیم نانو  -ج

دهد که این نانو سیم نشان می  <000>سازی آزمایش کشش ساده بر روی نانو سیم سیلیسم شبیه

-د سریع افزایش مقدار مدولهای بسیار کوتاه با افزایش طول، با روننیز همانند دو نمونه دیگر، از طول

برحسب طول و برحسب قطر  شود. نمودار مدول یانگیانگ روبرو است و سپس تغییرات ثابت می

 شود.( مشاهده می1-5( و )7-5های )معادل سطح به ترتیب در شکل

-های فوق باریک قرار مینانو متر، نانو سیم در محدوده نانو سیم 0های کمتر از به ازای ضخامت

 ( کاملا مشهود است. 1-5)و  (7-5های )آشکار در مدول یانگ این بازه، در شکلگیرد. تفاوت 

 

 برحسب طول نانو سیم <111>. تغییرات مدول یانگ نانو سیم 7-5شکل 

 
 

لذا نتایج  .امکان پذیر نیست باشد،میسطح مقطع کاملا شش ضلعی ناینکه شکل بدلیل  <115>یق مساحت نانو سیممحاسبه دق1

 است. با فرض شش ضلعی حل شده همراه با تقریب
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 برحسب قطر دایره معادل <111>تغییرات مدول یانگ نانو سیم سیلیسیم .3-5شکل 

 

 پیچش   

 <144>نانو سیم  -الف

تحت پیچش نشان داده شده است در ادامه نمودار مدول  <011>نانو سیم سیلیسیم  (3-5)در شکل 

 رسم شده است.( 00-5عرض در شکل ) ( و تغییرات01-5)در شکل  طولبرشی بر حسب تغییرات 

 
 (Deformation Scale factor 50 )< 111>پیچش نانو سیم  شبیه سازی . نمایی از3-5شکل 

 

، (لیسیم)ورق نانو سی های بسیار کوتاهدر طولدهد که نشان می نتایج گزارش شده از مدول برشی

 .کندمی میلسیلیسیم حجمی و با افزایش ضخامت به مدول برشی  است برشی با افزایش همراهمدول 
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 <111>و سیم نمدول برشی برحسب تغییرات طول نارفتار  .11-5شکل 

 

شکل  این نتایج نیز مانند مدول یانگ، بیان کننده مدول برشی منحصر به فرد برای هر ضخامت است. 

ی تمام همگرای شکلدر این  دهد.نانو سیم را نشان می یرات مدول برشی برحسب ضخامتتغی (5-00)

این رفتار عدم وابستگی تغییرات مدول برشی را به طول نانو سیم  که د استها کاملا مشهوضخامت

 .دهدنشان می

 
 <111>. تغییرات مدول برشی برحسب ضخامت نانو سیم سیلیسیم11-5شکل 
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 <411>نانو سیم  -ب

در ادامه نمودار  .نشان داده شده استتحت پیچش  <001>نانو سیم سیلیسیم  (00-5) در شکل

( در شکل    aو برحسب تغییرات ضخامت ) (03-5) در شکل طولمدول برشی بر حسب تغییرات 

 رسم شده است.( 5-04)

  
 (Deformation Scale factor 6 )  <111>نمایی از پیچش مقطع نانو سیم  .12-5شکل 

 

های بسیار کوتاه روند نزولی دارد مدول برشی این نانو سیم برخلاف مدول یانگ در محدوده طول

بدلیل ساختار اتمی و هندسه نانو سیم است. با افزایش طول، مقدار  تواندمی (. این رفتار03-5)شکل 

  .دهدمدول برشی تقریبا ثابت شده و مقدار یکتایی برای هر عرض به خود اختصاص می

 
 <111>. رفتار مدول برشی برحسب تغییرات طول نانو سیم13-5شکل 
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های بسیار کوتاه، کاملا مجزا از ، در محدوده طول<001>های ، رفتار نانو سیمدهدمینتایج نشان 

 های بلندتر است.طول

 <011> ( مدول برشی این نانو سیم نسبت به نانو سیم00-5( و )03-5های )با توجه به شکل

ایی به خواص توان پیش بینی نمود در این نانو سیم روند همگرلذا می ؛روند صعودی سریعتری دارد

 های بزرگتر اتفاق افتد. حجمی در ضخامت

 
 (aبرحسب ضخامت)<111>مدول برشی نانو سیم رفتار  .14-5شکل 

 

 <111>نانو سیم  -ج

 4/5نانومتر وطول  15/3با قطر معادل   <000>( نمونه ای از پیچش نانو سیم سیلیسیم 05-5شکل )

 0101و کل اتم ها  331دهد. تعداد اتم سیلیسیم در سطح مقطع این نانو سیم نانو متر را نشان می

 عدد است.
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-نشان میرا برحسب طول های گوناگون  <000>( تغییرات مدول برشی نانو سیم 05-5شکل )

نانومتر، مدول برشی، روند نزولی سریعتری از  0 های کمتر ازدر این نمودار در محدوده طول دهد.

 .باشدساختار هندسی و طول بسیار کوتاه این نانو سیم  علت آن تواندمی های بلندتر دارد کهطول

       
 (Deformation Scale factor 16 .5)   <111>نانو سیم مقطع . نمونه ای از پیچش 15-5شکل 

 

-سیمنانونانومتر(، برای تعدادی از  0همین نمودار، مدول برشی در محدوده ذکر شده )کمتر از در 

 توان این رفتار را به سایر نانو سیم ها نیز تعمیم داد.رسم شده است که می <000>های 

 
 <111>تغییرات مدول برشی برحسب طول نانو سیم. 16-5شکل 
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. شودغییرات ضخامت مشاهده می( تغیرات مدول برشی این نانو سیم برحسب ت07-5در شکل )

-و همچنین نزدیک بودن مقدار مدول مترنانو 5/0در این نمودار رشد سریع مدول برشی تا ضخامت 

 مشخص است.ها با طول های گوناگون کاملا برشی نانو سیم

 
 (aبرحسب ضخامت)<111>مدول برشی نانو سیم  تغییرات . 17-5شکل 

 

 نسبت پواسون 

 <144>نانو سیم  -الف

( نشان داده شده است. نسبت پواسون 01-5تغییرات نسبت پواسون نسبت به ضخامت در شکل )

کند و به مقدار نسبت افزایش ضخامت روند نزولی پیدا میبرخلاف مدول برشی و مدول یانگ با 

تر ذکر شد، محاسبه نسبت پواسون در ابعاد نانو همانطور که پیش .شودماده همگرا می حجمی سونپوا

 شود.ها محاسبه میراحتی امکان پذیر نیست. با استفاده از میان یابی و یا برون یابی، جابجایی اتمبه 

ومتر(، با توجه به روند صعودی مقدار نان5/0ر کوتاه و عرض کم )کمتر از های بسیابرای نانو سیم

امت، نسبت نزدیک شود و با افزایش ضخ 1.5رود ضریب پواسون به مقدار مدول یانگ، انتظار می
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های مشاهده شده شود(. جهشپواسون با روند نزولی همراه است )نانو سیم به ورق سیلیسم تبدیل می

های در های عرضی اتمگیری دقیق جابجاییها و عدم اندازه( بدلیل میان یابی01-5ودار شکل )در نم

 سطح نانو سیم است.

 

 <111>سون با تغییرات ضخامت نانو سیم. تغییرات نسبت پوا13-5شکل 

 

 <411>نانو سیم  -ب

نانو  ضخامتسون نسبت به اتغییرات ضریب پو ،شود( مشاهده می03-5همانطور که در شکل )

بر خلاف مدول برشی و مدول یانگ روند کاهشی دارد و به  <011>همانند نانو سیم  <001>سیم

  کند.یم میل میخواص حجمی سیلیس

با طول بسیار کوتاه  <001>های ،  برای نانو سیم<011>هایدر اینجا نیز به مانند نانو سیم

رود ضریب پواسون نیز افزایش یابد، لذا انتطار مینانومتر(، مقدار مدول یانگ افزایش می 0/ 5)کمتر از 

 <001>خواص حجمی در جهت سون گزارش شده از یابد و به حداکثر مقدار خود، یعنی نسبت پوا

 .در این بازه مشخص استن مقدار ای ی نمودار به سمتروند افزایش. ( نزدیک شود35/1)
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 کاهش ،با افزایش ضخامت در طول ثابت، بدلیل تبدیل شدن نانو سیم به ورق نازک سیلیسیم

در  رود.پیش میاسون کمینه ضریب پومقدار رود. این کاهش مسلما تا می انتظار ضریب پوآسون مقدار

 ( محاسبه شده است.110سون برای صفحه )این مطالعه، مقدار نسبت پوا

 
 <111>نانو سیم نسبت به قطر معادلسون .  تغییرات نسبت پوا13-5شکل 

 

تا قطر سون برای صفحه مورد نظر انسبت پو ( محاسبه(01-4)و  (0-5)) هایبا توجه به شکل

گیری به دو صفحه و نزدیک بودن نقطه مورد اندازهبدلیل کوچک بودن این صفحه  نانومتر 5/0معادل 

شود، جهش در نمودار محو و مقدار آن به هرچه طول نانو سیم بلندتر می شوددچار انحراف می ،مجاور

 شود.ای گزارش شده، متمایل میسمت مقدار توده

 <111>نانو سیم  -ج

تغییرات نسبت پواسون نسبت به قطر معادل سطح ترسیم شده است. نوسانات  (01-5)در شکل 

نانومتر بدلایل ذکر شده در  51/0های بلندتر از موجود در نمودار مخصوصا در ابتدای نمودار برای طول

[ در این نمودار رفتاری 05نتایج ذکر شده از منبع ] محاسبه و اندازه گیری دقیق نسبت پواسون است.
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کاملا متفاوت دارد. در این منبع توضیح خاصی درمورد جهت مورد بررسی در این نانو سیم، بیان نشده 

 سون برای حالت همسانگردا، احتمالا ضریب پومذکور با توجه به روابط بکار برده شده در منبع ،است

البته قابل توجه است با رجوع به نمودار  )نسبت تغییرات مساحت به مساحت اولیه(.شده استمحاسبه 

نانومتر، با افزایش مدول یانگ کاهش ضریب  0تا  5/1(( در محدوده ضخامت 7-5مدول یانگ )شکل )

 رود. البته نتایج ذکر شده از این منبع با این موضوع مطابقت ندارد.پواسون انتظار می

 

 

 <111>ضخامت نانو سیم اسون نسبت به. تغییرات نسبت پو21-5شکل 

 

 00-5شکل )دهد. در را نشان می <000>( نمونه ای از ساختار نانو سیم فوق نازک 00-5شکل )

مشخص کننده نقطه محاسبه نسبت  نشان داده شده با پیکانمحل  (سطح مقطع این نانو سیم)الف( 

ای محاسبه لا عدم تقارن و نبود هیچ اتمی در روی سطح برب( کام 00-5پواسون است. در شکل )

این شکل بطور گویا علل دشواری در محاسبه ضریب پواسون را بیان  .شودنسبت پواسون مشاهده می

  نماید.می
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ی ارشود که این نانو سیم رفتموضوع برده میبا بررسی نتایج خواص این نانو سیم، پی به این 

 دارد. <000>هاینانو سیمکاملا متمایز با سایر 

        
محل اندازه  -ب ،محل اندازه گیری نسبت پواسون درسطح مقطع نانو سیم -الف :<111>. نانو سیم فوق نازک21-5شکل 

 گیری نسبت پواسون درامتداد طول نانو سیم

 

دهد. عدم محاسبه ضریب پواسون ورد تحلیل را نشان میهای م( کوتاهترین نانو سیم00-5شکل )

 انتها است. های ابتدا وبدلیل وجود نداشتن یک اتم در فاصله اتم <011>برایدر این مدل سازی 

    
 ( از کوتاهترین نانو سیم های مورد تحلیلyz. نمای جانبی)22-5شکل 

 

همانطور که در فصل سوم اشاره شد، تعیین مساحت سطح مقطع نانو سیم در مقدار مدول یانگ، 

ای است بین خواص مکانیکی ( مقایسه0-5مدول برشی و ضریب پواسون بسیار موثر است. جدول )

های نانو سیم سیلیسیم مورد ها، براساس تعداد اتممحاسبه شده در این پایان نامه با سایر روش

 های در نظر گرفته شده برای آن، می باشد.یش در هر سطح مقطع و ضحامتآزما
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 ها. مقایسه مدول یانگ وضریب پواسون محاسبه شده در این پایان نامه با سایر روش2-5جدول 

Si NW <111> Si NW <110> Si NW <100> 
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0.3 29.1 0.70 0.71 14 0.19 102 0.56 1.3 56 - 49.1 0.4 1.12 25 

present 

study 

0.2 62.7 0.70 1.05 38 0.16 111 0.56 1.55 84 - 53.4 0.4 1.56 49 

0.18 70.7 0.70 1.45 74 - - - - - - 61.75 0.4 1.99 81 

- - - - 122 - - - - - - 62.45 0.4 2.42 121 

- - - - 364 - - - - - - 67 0.4 3.29 225 

- - - - - - - - - - - 29.4 - 0.68 9 

Lee 

[23] 

- - - - - - - - - - - 57.57 - 1.03 21 

- - - - - - - - - - - 56.35 - 1.12 25 

- - - - - - - - - - - 71.05 - 1.56 49 

- - - - - - - - - - - 79.62 - 1.68 57 

- - - - - - - - - - - 89.42 - 2.31 109 

- - - - - - - - - - - 96.77 - 3.16 205 

- - - - - - - - - - - 104.1 - 4.42 405 

- - - - - - - - - - - 94 - 0.81 21 

Lee 

[24] 

- - - - - - - - - - - 96 - 0.86 25 

- - - - - - - - - - - 103 - 1.46 57 

- - - - - - - - - - - 106 - 2.11 109 

- - - - - - - - - - - 111 - 2.93 205 

- - - - - - - - - - - 116 - 4.22 405 

- - - - - - 135 - 0.84 48 - 35  0.43 9 

Ma 

[26] 

- 122.5 - 0.81 38 - 155 - 1.38 108 - 70  0.65 16 

- 135 - 1.22 74 - - - - - - 83  0.87 25 

- 149 - 1.62 122 - - - - - - 98  1.09 36 

- - - - - - - - - - - 103  1.30 49 

- - - - - - - - - - - 109  1.53 64 

- - - - - - - - - - - 115  1.74 81 

- - - - -  - - - - - 118  1.96 100 

0.05 43 0.95 0.65 14 0.23 139 0.4 0.66 6 - - - - - 

Leu 

[25] 
0.09 100 0.95 1.06 38 0.28 145 0.39 1.3 24 - - - - - 

0.11 118 0.95 1.47 74 0.25 150 0.39 1.94 54 - - - - - 

0.12 131 0.95 1.87 122 0.2 153 0.39 2.58 96  - - - - 

- - - - - 0.2 155 4.2 1.06 3181 - - - - - 

Kouka

ras 

[34] 

 

 
 

 .عدد است 28ها در سطح مقطع نانو سیم برابر تعداد اتم1



73 
 

، مترنانو 05ضخامت  و مترمیکرو 01حدود طولی  نتایج تجربی، مقدار مدول یانگ را برای ابعاد

برای گیری های مشابه مقدار مدول یانگ را [. اندازه07گیکا پاسکال گزارش می نمایند] 33-051بین 

 11تا  55نانومتر،  011متر و طول نانو 71تا  01ضخامتی در محدوده  با <001>سیم سیلیسیم نانو 

[ نیز مقدار مدول یانگ نانو سیم سیلیسیم 55[. لی ]55الف(] 03-5دهد)شکل پاسکال نشان میگیگا

-گیگا 071تا  50میکرومتر، 03لندی ب به طولینانومتر با  00-311را در محدوده ضخامت  <001>

توان بر این ( را می0-5( رابطه )03-5ب(. با توجه به نمودارهای ) 03-5کند)شکل پاسکال گزارش می

 .نمود ها برازشداده

(5-0) 𝑭(𝒙) = 𝒂𝒙𝒃 

و در  31/1 -03/ 01( به ترتیب 03-5برای شکل ) b و aتغیرات ضخامت و مقدار  xدر این رابطه 

 است. 03/1-41/03ب( به ترتیب  03-5شکل )

  

 [56]مرجع  [ ب،55] مرجع، الف :. مقدار مدول یانگ محاسبه شده23-5شکل 

 

، <011>های سیمیانگ برای نانوکولی مقدار مدول ایج شبیه سازی با روش دینامیک ملنت

، 0/000، 4/001به ترتیب نانو متر را  15/3و 11/3، 15/4با ضخامت به ترتیب  <000>و  <001>

 [.54نانو متر در نظر گرفته شده است] 30.1ها برابر کند. طول نانو سیماسکال بیان میگیگا پ 3/017

 )الف(

 

 )ب(
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به همراه   0-5، رابطه <001>ای نانو سیم سیلیسیم ( جهت مقایسه نتایج بر05-5در )شکل 

نتایج سایر روش ها و این پایان نامه، بر اساس قطر معادل سطح مقطع رسم شده است. در این شکل 

ها دارد. علت این اختلاف در هیچ یک از سازیلاف زیادی با نتایج حاصل از شبیهنتایج تجربی اخت

اسبه مدول یانگ براساس اندازه گیری فرکانس طبیعی و منابع مذکور بیان نشده است. روش مح

گیری در ع نانو سیم و همچنین خطای اندازهآزمایش کشش است. امکان یکنواخت نبودن سطح مقط

نامه با نتایج د، نتایج این پایانشومشاهده می 05-5رود. همانطور که در شکل این آزمایشات می

 طابقت مطلوبی دارد.حاصل از شبیه سازی دینامیک ملکولی  م

 

 

 از آزمایشات تجربی و شبیه سازی بر حسب قطر معادل سطح <111>نتایج  مقدار مدول یانگ نانو سیم . 24-5شکل 
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 کمانش  

شکل  است.هدف از تحلیل کمانشی بررسی میزان انحراف از رابطه اولر در نانو سیم های سیلیسیم 

 . دهدنشان می را <011>، <001>، <000>نانو سیم های  یکمانشرفتار نمونه ای از  (5-05)

 
 ABAQUSنمونه ای از کمانش نانو سیم مدل سازی شده در  .25-5شکل 

  

 <144>نانو سیم  -الف

کشد. در شکل روند تغییر بار بحرانی را به تصویر می <011>ی نانو سیم رفتار کمانش (05 -5)شکل 

در این نمودار، مقدار بار بحرانی کمانشی . 0شده است ( نشان دادهL/aبرحسب نسبت طول به عرض )

با استفاده از  نانومتر( 0.05ضخامت ) و بیشترین نانومتر( 0) ضخامتکمترین نانو سیم با  دوبرای 

 ذکر شده( 0-4)رسم شده است. رابطه اولر در جدول  های گوناگونطولرابطه کمانشی اولر برای 
 
 

نیاز  همچنین برای بررسی بار بحرانی طبق رابطه اولر واست  بین نتایج به منظور مقایسه بهتر L/aنسبت  نتایج برحسب هدف از بیان0

  .ستسی پیچیده نیبه محاسبه ممان دوم سطح در اشکال هند



76 
 

بررسی نمودار . با 0در نظر گرفته شده است GPa 5/000برای استفاده از این رابطه مدول یانگ  .است

بار کمانشی از رابطه اولر  ،با افزایش ضخامتهای کوتاه، طولشود که برای می پی به این موضوع برده

  با افزایش طولرفتار نمودار برای یک عرض خاص ود )سیم فوق نازک و کوتاه( و اگر شمی منحرف

رود کاهش می یابد و تا جایی پیش میاز رابطه اولر شود با افزایش طول انحراف بررسی شود؛ دیده می

 .گرددکه بر این رابطه مماس می

 

 
 L/a نسبت بر حسب <111>تغییرات بار بحرانی نانو سیم   .26-5شکل 

 

 ،شودعرض بزرگ میزمانی که نسبت طول به  ،دهداین نمودار نشان می تحلیلنتایج حاصل از 

ها در حجم است های سطحی و افزایش اتماین به خاطر کاهش اثر اتم کند.به رابطه اولر میل می نتایج

 5/1و بیشتر از  01های کمتر از در نسبت ماده است. علاوه براین ایتودهخواص حالت  به معنیکه 

 
 

 [.53بدست آمده است ] <155>که در جهت  مدول الاستیسیته حجمی سیلیسیم 1
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شود. بهتر است مطالعات دهد منحرف میچه که محاسبات نشان میاز آن ،رفتار کمانشی نانو سیم

 معطوف به این ابعاد شود. ،کمانشی نانو سیمتحلیل 

-نانو 30تا05های ر با طولمتنانو 15/4[ در این نمودار برای ضخامت 54نتایج ذکر شده از مرجع]

متر است. البته هندسه نانو سیم مورد نظر با هندسه در نظر گرفته شده در این پایان نامه متفاوت 

( تشکیل شده است در حالی که وجوه نانو سیم 001( و )011است. وجوه این نانو سیم از صفحات )

بطور مشابه با رسم  (.01-4( است)شکل 001در این پایان نامه همگی داری صفحات )  <011>

از رابطه اولر  01کوچکتر از  L/aهای شود نمودار در نسبتنمودار اولر برای این نتایج مشاهده می

 شود.شود که این رفتار در نتایج بدست آمده در این پایان نامه نیز دیده میمنحرف می

 

 <114>نانو سیم-ب

نشان می دهد، انحراف از رابطه   <001>در جهت تحلیل کمانش بروی نانوسیم سیلیسیم  رشد یافته 

(. با فرض شش 07-5دهد )شکل ، رخ می1کمانش اولر در مقادیر کمتر از نسبت طول به ضخامت 

)جایی که ممان اینرسی کمینه مقدار  yz0رود کمانش در صفحه ضلعی بودن سطح مقطع انتظار می

(. با 1-4شود)شکل حاصل می xzمانش در صفحه دهد که کخود را دارد( رخ دهد؛ ولی نتایج نشان می

توجه به نتایج و شکل سطح مقطع، فرض شش ضلعی بودن برای این نانو سیم در کمانش صحیح 

 جهت محاسبه باربحرانی کمانشی، شود هشت ضلعی در نظر گرفته شود.؛ لذا پیشنهاد میدباشنمی

 GPa051.5 [ 53]ده ای گزارش شدهمدول یانگ در نظر گرفته شده در این تحلیل طبق مدول تو

نانومتر  17/4[ برای نانو سیم با قطر معادل سطح 54نتایج کمانش از روش دینامیک ملوکولی]است. 

 است.

 
 

 (8-4شکل )صفحات تعریف شده طبق  1
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 L/wبر حسب  <111>تغییرات بار بحرانی نانو سیم   .27-5شکل 

 

نانو نیوتن در ابعاد  51تا  5بحرانی بر حسب ممان بر مجذور طول بین [ مقدار بار 01نتایج تجربی]

 (. 01-5کند )شکل نانومتر گزارش بیان می 31-41میکرو با قطر معادل

 

 ( )ابعاد میکرومتر(L0I/20^بار بحرانی کمانشی برحسب ) .23-5شکل 

  

، با سطح برازش شودطول به قطر معادل ( بر این نتایج بر حسب، 0-5اگر تابعی به فرم رابطه )

آید. این تابع مقدار بار بحرانی را بدست می b=62934و  a=-1.86نانومتر مقدار  55فرض قطر معادل 

در این نسبت، نانونیوتن محاسبه می نماید. بار بحرانی طبق رابطه اولر  311، 7/3برابر  L/wدر نسبت 
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نانو نیوتن است. البته این اختلاف غیر منطقی ریشه در تفاوت محاسبات در حوزه نانو و  003111

ابعاد میکرو است و از طرفی در محاسبه  بر اساس مقادیر دردارد. تابعی که برازش شده است  میکرو

شده است و نتایج بار بحرانی یکنواخت در نظر گرفته  ،بطور فرضیبرازش تابع بر مقادیر، قطر نانو سیم 

  در مرجع مذکور بدون اشاره به نوع قطر بطور کلی بیان شده است.

 <000>نانو سیم  -ج

، برای نانو (L) نانوسیم به طول (aنسبت ضخامت )بطور مشابه نمودار بار بحرانی کمانشی بر حسب 

کاملا  01نسبت های کمتر از انحراف از رابطه اولر برای . (03-5)شکل  رسم شده است <000>سیم 

-ای از نسبتهای بزرگ، نمودارها، برای محدودهگویا است. بدلیل حجم بالای محاسبات برای ضخامت

توان رفتار آنها را  مشابه های طول به ضخامت، رسم شده است که با توجه به روند کلی نمودار می

 های کوچکتر رسم نمود. ضخامت

 آید. ( بدست می0-5برازش منحنی بر نتایج تابعی به فرم رابطه )با استفاده از نتایج و 

(5-0) 𝑭(𝒙) = 𝒂𝒆𝒃(𝒙) 

هایی ثابت  bو  aبار بحرانی کمانشی است.  F(nNطول نانو سیم است و ) x(nmدر رابطه مذکور )

 -013/1و  337نانومتر به ترتیب  30/0برای ضخامت  bو  a. مقادیر آیداست که از برازش بدست می

شود)شکل محاسبه می -13/1و  543نانومتر به ترتیب  15/4آید و این مقادیر برای ضخامت بدست می

آید و مقدار بار بدست می 0خطی اختلالاتنتایج کمانش از روش  ABAQUS(. در نرم افزار 5-31

 قدار وی ه است. بحرانی کمانشی مربوط به یک مسئله م

که با توجه به هندسه، معادل  باشدنانومتر می  11/3[ برای  ضخامت 54نتایج ذکر شده از مرجع ]

  .نانومتر در این پایان نامه است 15/4ضخامت 

 
 

1 Linear Perturbation 
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 L/aبر حسب  <111>نانو سیم کمانشی تغییرات بار بحرانی  .23-5شکل 

 

طبق نظر این مرجع رفتار بار بحرانی مطابقت مطلوبی با رابطه اولر دارد. در مرجع مذکور مقدار 

های دهد در نسبتنتایج این پایان نامه نشان می است. شدهپاسکال محاسبه گیگا  017مدول یانگ 

L/a  ها این نسبتدر شود. مقادیر بار بحرانی از رابطه اولر منحرف می 01)طول به ضخامت( کمتر از

مقادیر مدول یانگ طبق رابطه اولر  3-5در جدول  مقادیر مدول یانگ وابسته به طول و ضخامت است.

مقادیر بدست آمده در این جدول  است نانومتر محاسبه شده است. قابل توجه 15/4برای ضخامت 

رای ضخامت  و ب 4nm 55/1نانومتر   15/4مقدار ممان دوم سطح برای ضخامت  .بطور تقریبی است

مقدار مدول  "ج 0-0-5"طبق نتایج شبیه سازی قسمت  محاسبه شده است. 4nm 5/1نانومتر،  11/3

 شود.بینی میگیگا پاسکال پیش 031نانومتر  15/4یانگ برای ضخامت 

 جهت محاسبه باربحرانی کمانشی مقادیر مدول یانگ با استفاده از رابطه اولر .3-5جدول 

7.87 6.88 5.9 4.92 3.94 L/a 

180.2 154.85 130.32 100.56 71.43 
Jing1[54] 

E(GPa) 

110 120.59 126.81 126.056 115.56 
Present Study 

E(GPa) 

1- Yuhang Jing[54]  
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های نسبتاولر مقدار بار بحرانی برای نکته قابل توجه این است که طبق رابطه  31-5در شکل 

یابد و این به دلیل کاهش طول یا افزایش ضخامت ، به شدت افزایش می5طول به ضخامت کمتر از 

است. با انحراف از رابطه اولر، این افزایش شیب در نمودار ممکن است با تاخیر رخ دهد، چون یک 

بحرانی گزارش شده از رود؛ ولی چنین رفتاری در بار رفتار طبیعی است و انتظار چنین افزایشی می

 شود.[ دیده نمی54مرجع ]

 

 
 L/a( برحسب نسبت 2-5رات بار بحرانی کمانشی طبق رابطه )ی. تغی311-5شکل 

 

  خمش  

 <011>نانوسیم  -الف

تحت تحلیل  ABAQUSسازی نانو سیم سیلیسیم، در نرم افزار ای از مدل نه( نمو30-5شکل )

حسب بر  (<011>نانو سیم ( جابجایی عرضی انتهای آزاد تیر)30-5)در نمودار شکل  خمشی است.

رسم شده است. برای مقایسه بین رفتار نانو سیم در این ابعاد، نموداری برحسب جابجایی بیشینه طول 
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رسم گردیده است. ( برای کمینه عرض و بیشینه عرض نانو سیم 0-4طبق رابطه ذکر شده در جدول )

نانومتر کاملا مشهود است.  51/3ها با عرض)ضخامت( کمتر از از رابطه ذکر شده برای نانو سیم انحراف

بر حسب تغییرات ضخامت )عرض( نانو سیم  <011>( نمودار جابجایی عرضی نانو سیم 33-5شکل )

یابد. بجایی کاهش میافزایش ضخامت جا با ،رودهمان طور که انتظار می دهد.نشان می  <011>

 متر است.نانو 4تا  5/1رسی جابجایی عرضی بین ضخامت های در بر 0محدوده بحرانی

نانو مقاومت یعنی  های عرضی زیاد بیانگر تغییر شکل نانو سیم در اثر بار خمشی است.جابجایی

-یم تحت بارشان دادن رفتار نانو سشود. هدف از ذکر این نتایج نشکسته می سیم تحت بار اعمالی

 گزاری خمشی است.

 

         
 . نمونه ای از شبیه سازی رفتار نانو سیم سیلیسیم تحت بار خمشی31-5شکل 

 
 

بحرانی در اینجا ناحیه ای است که جابجایی عرضی بیشینه، از روابط جابجایی عرضی بیشینه بدست آمده از  منظور از محدوده 1

 های مقاومت مصالح منحرف می شود.روش
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 برحسب طول <111>به انتهای آزاد نانو سیم . تغییرات جابجایی عرضی بیشینه تحت بار وارده 32-5شکل 

 

 
 )عرض(بر حسب تغییرات ضخامت <111>جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم رفتار .33-5شکل 
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 <001>نانو سیم  -ب

  (x)در جهت محور  <001>( ترسیم بیشینه جابجایی عرضی نانو سیم 35-5( و )34-5) هایدر شکل

 3.51برای نانو سیم با ضخامت  .نانو سیم نشان داده شده است ضخامتبه ترتیب برحسب طول و 

مقادیر بدست آمده از شبیه سازی ها برای این نانو سیم، تقریبا منطبق بر  های متفاوت،نانومتر با طول

 رابطه ذکر شده برای جابجایی عرضی بیشینه است.

 

 
 بر حسب طول <111>. تغییرات جابجایی عرضی بیشینه تحت بار وارده به انتهای آزاد نانو سیم 34-5شکل 

 

تحت بار  <001> تسلیم نانو سیم های کوچک،در این نانو سیم با افزایش طول در ضخامت

دهد. تری رخ میدرطول های کوتاه  <011>شود که این رفتار نسبت به نانو سیم خمشی مشاهده می

 این رفتار ریشه در ساختار هندسی این نانو سیم دارد.

 



81 
 

 
 بر حسب تغییرات ضخامت <111>. رفتار جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم35-5شکل 

 

 <000>نانو سیم  –ج 

 <000> نانو سیمضخامت تغییرات جابجایی برحسب طول و نیز  (37-5)و ( 35-5)های در شکل

بیشینه جابجایی عرضی انتهای تیر به  ،دهد که با افزایش ضخامتنتایج نشان می. رسم گردیده است

 شود.( همگرا می0-4رابطه ذکر شده در جدول ) ،نتایج حاصل از

 35-5شود. همانطور که در شکل برازش می 3-5نانومتر رابطه  30/0بطور نمونه برای ضخامت 

ومتر نتایج جابجایی عرضی بیشینه برای نان 30/0شود، در یک ضخامت ثابت بطور مثال مشاهده می

تر کند و هر چه طول بلندپیروی می 4-0نانومتر از رابطه ذکر شده در جدول  7تر از های کوتاهطول

خامت کوچکتر مقایسه شود به این موضوع گردد. اگر این ضخامت را با ضشود، دچار انحراف میمی

تبعیت  4-0های بلندتری از رابطه ذکر شده در جدول شود که با افزایش ضخامت طوله میبردپی

 گراید.سازی به رابطه مذکور میعنی با افزایش ضخامت نتایج شبیه کند؛ یمی

(5-3) 𝑭(𝒙) = 𝒂𝒙𝒃   
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است. این تابع بر  نانومتر 30/0ضخامت برای   b=2.18و مقدار  a=0.0034مقدار  3-5در رابطه 

 جابجایی عرضی برازش شده است. -مقادیر طول

 
 بر حسب طول <111>. تغییرات جابجایی عرضی بیشینه تحت بار وارده به انتهای آزاد نانو سیم 36-5شکل 

 

 
 بر حسب تغییرات ضخامت <111>جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم رفتار. 37-5شکل 
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 دسته سه تایی در یک  نانو سیم منفرد رفتار مکانیکی تحلیل 5-3

 شرایط مرزی و فرضیات  

-ها نیز در نظر گرفته میسیم منفرد برای دسته نانو سیمنو تمام فرضیات در نظر گرفته شده برای نا

با همان شرایط مرزی نانو سیم منفرد در هر تحلیل است و ، شود. اعمال بار فقط به یک نانو سیم

( هندسه و 3-4(. شکل )4-5باشد)جدول شرایط مرزی برای دو نانو سیم دیگر، دو انتها ثابت می

همانطور که در انتهای فصل دهد. سه تایی نسبت به هم نشان می ها را در یک دستهیدمان نانو سیمچ

  چهارم بیان شد

 نحوه شرایط مرزی و بارگذاری در دسته نانو سیم. 4-5جدول 

 نوع تحلیل Aشرایط مرزی در  شکل نمادین نمونه مدل سازی شده تحت بارگذاری

 
 

0 x 

 کشش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 

 

 

0 x 

 خمش

- y 

- z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

 

 

0 x 

 پیچش

0 y 

0 z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

  

0 x 

 کمانش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 
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های هر نانو سیم با نانو جونز( بین اتم-غیر پیوندی واندروالس)لنارد ناشی از پتانسیل نیروی ،در تحلیل

 1/ 75  ،(01-4شکل) سیم مجاور در نظر گرفته شده است. شعاع بی اثر شدن این نیرو طبق

 نانومتردر نظر گرفته شده است. 

 کشش محوری  

 <011>نانو سیم  –الف 

( نیروی متمرکز محوری، به نانو 4-5در تحلیل کشش محوری، طبق شرایط مرزی مفروض در جدول )

ناشی شود. در این تحلیل با توجه به اثر نیروهای سیمی که شرط مرزی انتهای آن آزاد است، وارد می

جهت مقایسه و رود. ( برای نانو سیم میΔLوالس انتظار کاهش جابجایی طولی )-واندر از پتانسیل

 <011>منفرد نتایج مربوط به تغییرات جابجایی طولی نانو سیم  ،جابجاییاین  ملموس شدن کاهش

ت. ( همین تغییرات برای دسته سه تایی نانو سیم ترسیم شده اس33-5( و در شکل )31-5) در شکل

قابل توجه اینکه بدلیل حجم زیاد محاسبات، مخصوصا در حالت دسته نانو سیم، محدوده ترسیم 

 نمودارها در این حالت نسبت به نانو سیم منفرد کمتر است.

رود، جابجایی محوری، در حالت دسته نانو سیم با با مقایسه دو نمودار همان طور که انتظار می

های کوچکتر بیشتر است و هر چه عرض ها با عرضش برای نانو سیمت. البته این کاهکاهش مواجه اس

یابد، نسبت جابجایی در حالت دسته نانو سیم به حالت منفرد به نانو سیم در طول ثابت افزایش می

 نانو متر است. 0های کمتر از برای بررسی دسته نانو سیم، عرض 0گراید. محدوده بحرانیعدد یک می

ولی در یک عرض ثابت، روند کندی در افزایش جابجایی طولی درحالت با بررسی جابجایی ط

 شود.گروهی نسبت به حالت منفرد مشاهده می

 
 

 منظور محدوده ای است که نانو سیم قرار گرفته در یک دسته سه تایی، رفتاری متمایز با حالت منفرد دارد. 1
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 در تحلیل کشش محوری  <111>رات جابجایی نانو سیم منفرد ی. تغی33-5شکل 

 

 
 ، در تحلیل کشش محوری<111>در مجاورت با دو نانو سیم دیگر <111>جابجایی نانو سیم منفرد  رفتار. 33-5شکل 
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 <114>نانو سیم  -ب

در حالت منفرد را نشان  <001>( نمودار تغییرات جابجایی محوری نانو سیم سیلیسیم 41-5شکل )

گر مشابه دی( تغییرات جابجایی همین نانو سیم در کنار دو نانو سیم 40-5دهد. در ادامه، در شکل )می

متر است. در نانو 0برای قطرهای معادل سطح کمتر از این نانو سیم  محدوده بحرانیرسم شده است. 

افزایش این محدوده میزان جابجایی طولی در دسته نانو سیم کاهش قابل توجه ای دارد که با 

. این رفتار گرایدبه کمترین مقدار خود می ،مقدار اختلاف جابجایی حالت منفرد با گروهی ،ضخامت

 است. <011>نیز مشابه نانو سیم 

در یک عرض ثابت با افزایش طول روند افزایش جابجایی طولی در حالت گروهی نسبت به حالت 

-یابد. پردر حقیقت سطح جانبی افزایش می گیرد. با افزایش طول افزایش،منفرد به کندی صورت می

های شود. در طولواضح است که با افزایش سطح جانبی در حقیقت اثر نیرو های واندروالس بیشتر می

 شود. بسیار بلند اثر این نیرو ناچیز می

 
 در تحلیل کشش محوری  <111>. تغیرات جابجایی نانو سیم منفرد 41-5شکل 
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 ، در تحلیل کشش محوری<111>در مجاورت با دو نانو سیم دیگر <111>جابجایی نانو سیم منفرد  رفتار .41-5شکل 

 

 <111 > نانو سیم -ج

محدوده بحرانی با   می توان، <000> ( برای نانو سیم سیلیسیم43-5( و )40-5های )باتوجه به شکل

 .برای تحلیل کشش محوری در نظر گرفت نانومتر را 5/0قطرهای معادل کمتر از 

در این نانو سیم نیز همانند دو نانو سیم ذکر شده، در یک عرض ثابت در حالت گروهی با افزایش 

دهد. اثر فرد رخ میطول، روند افزایش تغییرات طولی در اثر بار محوری، به کندی نسبت به حالت من

واندر والس در این نانو سیم بیشتر است و سبب افزایش محدوده بحرانی تا  ناشی از پتانسیل نیروی

نانومتر شده است. بطور حتم ساختار هندسی این نانو سیم و نحوه چیدمان در  5/0قطر معادل سطح 

 ده است. حال دسته سه تایی نسبت به دو نانو سیم دیگر منجر به این نتایج ش

نانومتر، غیر منطقی و احتمالا خطای  54/0(، در طول 43-5کاهش ناگهانی مقادیر در نمودار)

 محاسباتی است. 
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 در تحلیل کشش محوری نسبت به قطر معادل سطح  <111>رات جابجایی نانو سیم منفرد یتغی. 42-5شکل 

 

 
، نسبت به قطر معادل سطح در <111>در مجاورت با دو نانو سیم دیگر <111>فتار جابجایی نانو سیم منفرد ر. 43-5شکل 

 تحلیل کشش محوری
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  پیچش   

-می( نانو سیم تحت ممان پیچشی قرار 0-5( و )4-5در این تحلیل مطابق شرایط مرزی جدول های )

گیرد و میزان تغییرات زاویه پیچش در حالت منفرد و دسته سه تایی محاسبه  و نتایج آن بر اساس 

 گردد.قطر معادل سطح نانو سیم منفرد بیان می

 <144>نانو سیم  –الف 

بطور منفرد و گروهی در  <011>بطور مشابه با رسم میزان تغییرات زاویه پیچشی برای نانو سیم 

دهد میزان تغییرات زاویه پیچش در حالت گروهی با کاهش سیم دیگر، نتایج نشان مینانو  0مجاورت 

شود. مواجه است که با افزایش ضخامت در طول ثابت این تغییرات ثابت و با حالت منفرد یکی می

در حالت منفرد و  <011>( به ترتیب تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 45 -5( و )44-5های )شکل

در تحلیل پیچشی  <011>های محدوده بحرانی بررسی دسته  نانو سیم دهد.شان میگروهی را  ن

نانومتر است. برای یکسان سازی در پیچش، نتایج  0های کمتر از همانند کشش محوری عرض

  تغییرات زاویه پیچش بر اساس قطر معادل سطح نانو سیم منفرد نوشته شده است.

نانو متر تقعر نمودار  0تا  0شود، حد فاصل قطرهای اهده میپدیده ای که در نتایج این تحلیل مش

نانومتر این تقعر منفی  5/0درحالت منفرد مثبت است؛ ولی در حالت گروهی از طول های بزرگتر از 

با افزایش قطر در این فاصله مقدار تغییرات زاویه  این بداین معنی است که برخلاف انتظار شده است .

 یابد.پیچش نیز افزایش می

-قابل ذکر می یدر دسته نانو سیم سه تاینانومتر  0تا 0نکته دیگری که در حد فاصل قطرهای 

نانومتر، با افزایش طول، تغییرات زاویه پیچشی به کندی رشد و نتایج مربوط به  00/3باشد از طول 

 شود.تغییر زاویه به هم نزدیک می
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 نسبت به قطرمعادل سطح در حالت منفرد <111>زاویه پیچش نانو سیم  تغییرات. 44-5شکل 

 

 
 گروهیدر حالت  <111>. تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 45-5شکل 
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 <411>نانو سیم  – ب

را به ترتیب در حالت  <001>پیچشی نانو سیم سیلیسیم ( تغییرات زاویه 47-5( و )45-5های )شکل

در این  محدوده بحرانینانومتر  5/3دهد. قطرهای معادل سطح کمتر از منفرد و گروهی نشان می

 تحلیل است.   

تقعر منفی در نمودار تغییرات زاویه پیچش برحسب   <011>در این نانو سیم برخلاف نانو سیم 

ود. این رفتار بدلیل چیدمان در حالت دسته نانو سیم و ساختار هندسی شقطر معادل سطح دیده نمی

 در این نوع نانو سیم است.

رود در حالت دسته نانو سیم نسبت به حالت منفرد، در قطر یکسان، همان طور که انتظار می 

 شود که با افزایش قطر این کاهش نسبت به حالت منفرد ناچیزکاهش میزان زاویه پیچش دیده می

 گردد. می

 

 
 نسبت به قطر معادل سطح در حالت منفرد <111>. تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 46-5شکل 
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 قطر معادل سطحگروهی نسبت به در حالت  <111>. تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 47-5شکل 

 

 <111> نانو سیم – ج

در این نانو سیم نیز همچون دو نانو سیم دیگر که ذکر شد، انتظار کاهش میزان زاویه پیچش در حالت 

 <000>رود. محدوده بحرانی در تحلیل پیچشی دسته سه تایی نانو سیم سیلیسیم دسته نانو سیم می

( معین کننده این بازه 43-5( و )41-5های )نانومتر است. شکل 5/0تا  1از قطرهای معادل سطح

 هستند.

شود، با افزایش قطر میزان تغییرات زاویه پیچش به مقدار گزارش شده در همانطور که مشاهده می

شود. ولی . در این نانو سیم در حالت گروهی، تقعر منفی مشاهده نمیکندگرایش پیدا میحالت منفرد 

های گوناگون در محدوده بحرانی به هم نزدیک ت زاویه برای طولهد مقدار تغییرادنتایج نشان می

 دهد. هستند که این رفتار در نانو سیم منفرد در ضخامت های بسیار بزرگ رخ می

نانومتر یک رفتار غیر عادی است. احتمال خطای  54/0در محدوده بحرانی رفتار نانو سیم با طول 

 رود. محاسباتی در آن می
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 نسبت یه ضخامت سطح مقطع در حالت منفرد <111>. تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 43-5شکل 

 

 
 گروهی نسبت به ضخامت سطح مقطعدر حالت  <111>. تغییرات زاویه پیچش نانو سیم 43-5شکل 
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 کمانش  

 در بخش قبل با بررسی نمودارهای تغییرات جابجایی طولی و زاویه پیچشی در حالت منفرد و گروهی،

های سیلیسیم هر یک از نانو سیم درهای کشش محوری و پیچش، محدوده بحرانی برای تحلیل

در این قسمت به بررسی تحلیل کمانشی این نانو  شد. در نظر گرفته <000> و <001>، <011>

 شود.پرداخته میسیم ها 

 <144> نانو سیم – الف

( مقدار بار بحرانی کمانشی را در حالت گروهی، برای نانو سیم سیلیسیم رشد یافته در 51-5شکل )

، بار بحرانی در حالت دسته نانو (05-5)( و شکل 51-5کند. با مقایسه شکل )بیان می  <011>جهت 

، با افزایش مواجه است و سپس 5/0بزرگتر از  L/aهای نسبت به حالت منفرد در محدوده نسبت سیم

ترین مقدار برای نازکترین نانو سیم است و با افزایش گراید. این کمینهبه مقدرای تقریبا ثابت می

شود. این بدان معنی است که های بزرگتری شروع میضخامت نانو سیم، مقدار این محدوده از نسبت

شود. این در حالی است که روند ثابت ار بحرانی تقریبا ثابت میدر یک عرض ثابت، با افزایش طول، ب

و با افزایش عرض نانو سیم،  دهدرخ می 01بزرگتر از  L/aهای شدن، بر طبق رابطه اولر، در نسبت

 گراید.یابد و به رابطه اولرمیمحدوده بحرانی نیز افزایش می

ر حالت دسته سه تایی نانو سیم، ضرایب این ( برای بار بحرانی د0-5با برازش تابعی مطابق رابطه )

شود. این ضرایب برای حالت منفرد می a=271و  b=-0.28نانومتر  05/0تابع برای ضخامت)عرض( 

b=-0.43 272و  a= با افزایش ضخامت، ضریب شودمی .a  کاهش و ضریبb یابد.افزایش می  

کاهش و سپس تقریبا به یک مقدار ثابت بار بحرانی کمانشی در یک ضخامت )عرض( ثابت مقادیر 

 کند.، این مقدار نسبت به حالت منفرد بیشتر است.میل می
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 دسته نانو سیم سه تاییدر  L/aبر حسب  <111>. تغییرات بار بحرانی کمانشی نانو سیم سیلیسیم .51-5شکل 

 

 <114> نانو سیم – ب

 <001>در مجاورت با دو نانو سیم  <001>( بار بحرانی کمانشی نانو سیم سیلیسیم 50-5)شکل 

شود و با شروع می 5/0برابر  L/w های در این نمودار محدوده بحرانی از نسبت دهد.دیگر را نشان می

 . گرایدمقدار بار بحرانی به رابطه اولر می ،ضخامتافزایش 

های بزرگتری شروع ناحیه بحرانی نیز از نسبت ،افزایش ضخامتبا که  <011>برخلاف نانو سیم 

. گرددهای کمتری شروع میدر این نوع نانو سیم با افزایش ضخامت ناحیه بحرانی از نسبت ؛شودمی

 شود، مشاهده می( 07-5نکته دیگر در نتایج بار بحرانی حالت گروهی در مقایسه با حالت منفرد)شکل 

منفی است و با افزیش ضخامت این تقعر بیشتر  کمانشی در محدوده بحرانی تقعر نمودار بار بحرانی

برخلاف انتظار، افزایش باربحرانی  L/Wگردد. تقعر منفی به این معنی است که با افزایش نسبت می

  در پی دارد.را کمانشی 
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 دسته نانو سیم سه تاییدر حالت  L/aبر حسب  <111>. تغییرات بار بحرانی کمانشی نانو سیم سیلیسیم .51-5شکل 

 

 <111> نانو سیم – ج

( رسم 50-5در حالت گروهی در شکل ) <000>بار بحرانی کمانشی مربوط به نانو سیم سیلیسیم 

مشخص  5/0بزرگتر از  L/aنسبت ( محدوده بحرانی این نانو سیم، 03-5شده است. با مقایسه با شکل)

شود. این رفتار در گردد. در این نانو سیم با افزایش ضخامت، کاهش محدوده بحرانی مشاهده میمی

ال افزایش است. لذا محدوده بحرانی کمی حالی است که بار بحرانی نسبت به حالت منفرد در ح

رفتار متفاوت این نانو سیم مربوط به ساختار هندسی این نانو  گراید.می 5/0کاهش و به سمت نسبت 

 (.  3-4ها در کنار هم است)شکل سیم و همچنین چیدمان نانو سیم

نانو سیم در  شود، اثر نیروی واندروالس در این نوع( مشاهده می50-5همان طور که در شکل)

های بسیار بزرگ رسی بسیار بیشتر است و در  ضخامتحالت گروهی نسبت به دو نانو سیم مورد بر

 گراید.بحرانی کمانشی به رابطه اولر میبار
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 دسته نانو سیم سه تاییدر حالت  L/aبر حسب  <111>. تغییرات بار بحرانی کمانشی نانو سیم سیلیسیم 52-5شکل 

 

   خمش 5-3-4

 دهد. ها تحت بارگذاری خمشی را نشان می( نمونه ای از شبیه سازی، دسته نانو سیم53-5شکل )

 
 ذاری خمشیشبیه سازی نانوسیم منفرد در دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم تحت بارگ. 53-5شکل 
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نانومتر صفر  40/1شود نیروی واندروالس در شعاع الف( مشاهده می 3-4با مراجعه به شکل )  

با  47/1یابد و سپس در نقطه است )نقطعه تعادل(. حال اگر فاصله دو اتم زیاد شود، نیرو افزایش می

سیم بررسی شود بدلیل کاهش مواجه است. اگر این رفتار را در حالت تحلیل خمشی، در دسته نانو 

ها در این رود. هم راستا بودن نیروها و جابجاییر افزایش ناگهانی در جابجایی  میکاهش نیرو، انتظا

نوع تحلیل علت نمایان شدن چنین حالتی است. این پدیده در سایر حالت ها نیز به وقوع می پیوندد 

 ولی اثر نا چیزی دارد.

 <011>نانو سیم  –الف

دهد. را  در حالت گروهی نشان می <011>بیشینه جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم ( 54-5شکل )

(، کاهش شدید جابجایی عرضی کاملا نمایان است. جهش در جابجایی 33-5در مقایسه با شکل )

پیوندد. با نانومتر به وقوع می 5/0های کمتر از نانومتر و عرض 0های بلندتر از عرضی، برای طول

نتایج  ( که در0-4، رفتار نانو سیم به رابطه ذکر شده برای جابجایی بیشینه )جدول افزایش عرض

 . 0شودالف نیز نمایش داده شد، متمایل می  5-0-5 بخش

های (، نمودار در محدوده جهش دارای تقعر منفی است. همان طور که در بخش54-5در شکل )

جایی با افزایش ضخامت است که این پدیده قبل نیز بیان شد، تقعر منفی نشان دهنده افزایش جاب

 دهد. برخلاف انتظار رخ می

های شود، این است که جابجایینکته دیگر که در مقایسه با حالت منفرد در این شکل دیده می

-4نانو متر، قبل از نمودار رابطه ذکر شده در جدول ) 0/4با طول بلند تر از <011>عرضی نانو سیم 

 ه به مفهوم تاخیر در همگرا شدن نتایج به رابطه مذکور است.گیرد ک(  قرار می0

 
 

 .نمایش داده شده است Y for L=0.41در شکل بطور نمونه بصورت  0
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 یک دسته نانو سیم سه تاییدر  <111>بیشینه جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم  .54-5شکل 

 

 <001>نانو سیم  –ب 

. دهدنشان می در حالت گروهی  را <001>عرضی نانو سیم ( تغییرات بیشینه جابجایی 55-5شکل)

همانطور که پیشتر بیان  ( با کاهش شدید جابجایی عرضی مواجه است.35-5شکل) مقایسه با که در

ها در کنار هم، در حالت دسته شد در تحلیل خمشی بدلیل نوع اعمال بار و نحوه قرار گرفتن نانو سیم

شود. در این نانو سیم بدلیل ساختار هندسی نانو سیم مینانو سیم اثر نیروی واندروالس بیشتر نمایان 

شود)شکل ها در کنار در حالت گروهی، اثری از جهش مقادیر مشاهده نمیو نحوه قرار گرفتن نانو سیم

 (. ولی شیب نمودارها نسبت به حالت منفرد در حال افزایش است. 4-3

( برای 0-4به رابطه ذکر شده در جدول ) های بسیار زیاد نتایج تحلیلدر این نانو سیم در ضخامت

 گراید.جابجایی بیشینه می
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 دسته نانو سیم سه تاییدر حالت  <111>بیشینه جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم  ..55-5شکل 

 

 <111> نانو سیم – ج

شود در حالت گروهی مشخص می  <000>سیم سیلیسیم  با ترسیم بیشینه جابجایی عرضی برای نانو

((. 55-5نانومتر است )شکل ) 0تا  0های محدوده جهش در این نوع نانو سیم حد فاصل ضخامت

نانومتر،  7/1نانومتر شروع می شود. کاهش شدید جابجایی در طول  7/1جهش از طول بزرگتر از 

که در شکل مشخص است، در این نانو سیم نیز بدلیل افزایش ضخامت در طول ثابت است. همانطور 

 ( همگرا می شود.0-4همانند دو نانو سیم دیگر با افزایش ضخامت نتایج به رابطه ذکر شده در جدول )

به عبارت با شیب بیشتری به وقوع می پیوندد  <011>در این نانو سیم جهش نسبت به نانو سیم 

اثر بیشتری  ،محدوده بحرانی در این چیدمان گروهیواندروالس در ناشی از پتانسیل  دیگر نیروی

 دارد. ،نسبت به دو نانو سیم دیگر که مورد بحث قرار گرفت
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نانومتر در حالت گروهی طبق رابطه  0/3با طول  <000>با برازش منحنی بر نتایج نانو سیم 

 می شود. 0.433a=و  0a =3.431a  ،2.15-=2a=-1.17ضرایب این رابطه  4-5رابطه 

(5-4) 𝑭(𝒙) = 𝒂𝟎 + 𝒂𝟏𝒙 + 𝒂𝟐𝒙
𝟐 + 𝒂𝟑𝒙

𝟑   

 

 
 دسته نانو سیم سه تاییدر حالت  <111>. بیشینه جابجایی عرضی نانو سیم سیلیسیم 56-5شکل 

 

شده، تابع دارای یک نقطه اکسترمم نسبی است و این ( و ضرایب محاسبه 4-5طبق رابطه )

اکسترمم از نوع ماکزیمم است. این رفتار غیر منطقی است؛ چون بعد از محدوده جهش عملا اثر 

رسد و مقادیر بیشینه جابجایی عرضی به سمت رابطه ذکر نیروی واندروالس به کمترین مقدار خود می

شود برای ضخامت های بزرگتر از ناحیه بحرانی، بینی میشود . پیش( نزدیک می0-4شده در جدول )

 پیروی نماید.  3( و با درجه حداکثر منفی 3-5نتایج از یک رابطه مانند )
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 تحلیل رفتار مکانیکی دسته نانو سیم سیلیسیم 5-4

 شرایط مرزی و فرضیات 

ها است. تفاوت اساسی این تحلیل مشابه تحلیل نانو سیم منفرد در دسته سه تایی از نانو سیم فرضیات

شود، در نحوه اعمال بار و شرایط مرزی است. در اینجا شرایط مرزی انتهای که در این تحلیل دیده می

و به هر سه سیم وارد  (1/3h)هر سه سیم یکسان و به دلیل چیدمان سه تایی)مثلثی( بار به مرکز ثقل 

جدول  در (A)گاه دیگرهاعمال بار به تکی شرایط مرزی و نحوه گاه ثابت)گیردار( وهیک تکی شود.می

 .بیان شده است 5-5

 دسته نانو سیم سه تایی اری و شرایط مرزی در تحلیلنحوه بار گذ. 5-5جدول 

 نوع تحلیل Aشرایط مرزی در  شکل نمادین نمونه مدل سازی شده تحت بارگذاری

  

0 x 

 کشش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 

  

0 x 

 خمش

- y 

- z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

  

0 x 

 پیچش

0 y 

0 z 

- xθ 

0 yθ 

0 zθ 

 
 

0 x 

 کمانش

0 y 

- z 

0 xθ 

0 yθ 

0 zθ 
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با توجه به نتایج حاصل از تحلیل نانو سیم منفرد و نانو سیم منفرد در دسته  دسته نانو سیم تحلیلدر 

شود و رفتار مکانیکی تحت بار تایی، برای هر نانو سیم یک طول ثابت در نظر گرفته مینانو سیم سه

اسبه اری کشش محوری، پیچشی، خمشی و کمانشی نسبت به تغییرات ضخامت هر نانو سیم محذگ

و  54/3، 00/3 به ترتیب <000>و  <001>، <011>های های مفروض برای نانو سیمگردد. طولمی

و  3-5های بخش ا براساس محدوده بحرانی در تحلیلهاست. نحوه انتخاب این طولنانومتر  50/3

 حجم محاسبات است.

سیم مقدار مدول یانگ به با توجه به نتایج تحلیل کششی نانو سیم منفرد، با افزایش ضخامت نانو 

رود در حالت دسته نانو سیم که کند، بنابراین انتظار میخواص حجمی ماده سیلیسیم میل می

 یابد، رفتاری مشابه حالت حجمی و مطابق روابط ذکر شدهضخامت نسبت به حالت منفرد افزایش می

نیز  هاداشته باشد. بطور مشابه برای سایر تحلیل 0-4جدول در  براساس مقاومت مصاح و الاستیسیته

ها علاوه بر نتایج در این قسمت نتایج حاصل از تحلیل دسته نانو سیمبنابراین رود. این رفتار انتظار می

 .شودمیمقایسه  برای حالت دسته نانو سیم، 0-4جدول با روابط ذکر شده در نیز قبلی 

 کشش دسته نانو سیم 

 دهد.میها تحت بارگزاری کششی را نشان نمونه ای از مدل سازی دسته نانو سیم 57-5شکل 

 <011>دسته نانو سیم  -الف

رود، با افزایش تعداد نانو سیم منفرد تحت کشش انتظار می 0-4جدول با توجه به رابطه بیان شده در 

برابر  3از یک عدد به سه عدد، نسبت مقدار تغییرات جابجایی طولی در حالت منفرد به حالت گروهی 

رات جابجایی نانومتر، مقدار تغیی 3های)عرض( کمتر از دهد، برای ضخامتباشد. اما نتایج نشان می

جونز در -شود. این انحراف ناشی از تاثیر پتانسیل غیر پیوندی لنارددچار انحراف می از این رابطه طولی

نتایج این تحلیل به همراه نتایج حالت منفرد، منفرد در دسته نانو سیم  51-5شکل این ابعاد است. در

 خامت نانو سیم منفرد رسم شده است.برحسب ض 0-4جدول و رابطه ذکر شده در 
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های سیلیسیم مدل سازی شده تحت بارگذاری کشش انبی و سطح مقطع دسته نانو سیمجنمای  نمونه ای از. 57-5شکل 

 ABAQUSمحوری در نرم افزار 

 

 

 

 نانو سیم منفرد بر حسب ضخامت)عرض( <111>تغییرات جابجایی طولی دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم  .53-5شکل 
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 <001>دسته نانو سیم  -ب

دهد انحراف از رابطه ذکر نشان می <011>نتایج تغییرات طولی در این نانو سیم نیز همانند نانو سیم 

شکل  در .دهدرخ میمتر نانو 3ح نانو سیم منفرد کمتر از از قطرهای معادل سط 0-4جدول شده در 

 یج نشان داده شده است.نتا 5-53

 

 
 برحسب قطرمعادل سطح نانو سیم منفرد <111>طولی دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم  جابجاییتغییرات  . 53-5شکل 

 

 <000>دسته نانو سیم  -ج

در قطر معادل سطح  0-4جدول در این نانو سیم انحراف از رابطه ذکر شده در  51-5شکل با توجه به 

های نانومتر در محدوده نانو سیم 0-5/0شود. بیشترین انحراف در قطرهای نانومتر دیده می 3کمتر از 

 باشد.بسیار نازک می
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 برحسب قطرمعادل سطح نانو سیم منفرد <111>تغییرات جابجایی طولی دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم  .61-5شکل 

 

 پیچش دسته نانو سیم 5-4-3

نشان  ABAQUSسازی تحلیل پیچشی دسته نانو سیم ها را در نرم افزار ای از مدلنمونه 50-5شکل 

 دهد.می

 

های سیلیسیم مدل سازی شده تحت بارگذاری پیچشی در نرم افزار نمای سطح مقطع دسته نانو سیم نمونه ای از. 61-5شکل 
ABAQUS 
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 <011>دسته نانو سیم  -الف

پیچشی دسته  رات زاویهیمقدار تغی 0-4جدول با مقایسه نتایج تحلیل پیچشی و رابطه ذکر شده در 

شود. نتایج نانوسیم منفرد در نانومتر، دچار انحراف می 3نانو سیم سه تایی برای قطرهای کمتر از 

دهد که نانومتر افزایش مقدار تغییرات زاویه پیچش را نشان می 0-0دسته نانو سیم حد فاصل قطرهای

نانومتر  0/0یه در قطر تقریبی ولی مقدار تغییرات زاو ؛شوددر دسته نانو سیم این روند مشاهده نمی

 نشان داده شده است. 50-5شکل تقریبا مشابه هم است. این نتایج در 

 

 
 دبرحسب قطرمعادل سطح نانو سیم منفر <111>تغییرات زاویه پیچشی دسته نانوسیم سه تایی سیلیسیم. 62-5شکل 

 

 <001>دسته نانو سیم  -ب

برحسب قطر معادل  <001>تغییرات زاویه پیچش دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم 53-5شکل در 

را  0-4ر شده در جدول نانومتر انحراف از رابطه ذک 3نتایج برای قطرهای کمتر از  رسم شده است.
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-نانومتر دیده می 0تا  0های بسیار نازک حدفاصل بیشینه انحراف در محدوده نانو سیم دهد.نشان می

 شود.

 
 دمنفر برحسب قطرمعادل سطح نانو سیم <111>تغییرات زاویه پیچشی دسته نانوسیم سه تایی سیلیسیم. 63-5شکل 

 

 <000>دسته نانو سیم  -ج

های بسیار نازک در محدوده نانوسیم، 0-4جدول در این نانو سیم انحراف شدید از رابطه ذکر شده در 

. گرددنانومتر شروع می 4ن شده از قطر معادل کمتر از شود. انحراف بر خلاف دو نانو سیم بیادیده می

تایی با ، همگرا شدن نتایج نانو سیم منفرد در دسته نانو سیم سه54-5شکل نکته قابل مشاهده در 

 . باشدمی نانومتر 5/0برای حالت دسته نانو سیم، در قطرهای بزرگتر از  0-4رابطه بیان شده در جدول 

نانومتر برای این  5/0تر از های کمتوان بطور کلی محدوده قطر، می54-5شکل با برسی نتایج 

و مقاومت مصالح در تحلیل  الاستیسیتهسیم محدوده انحراف از روابط کلاسیک ارائه شده بر مبنای نانو

نانومتر  5پیچشی دانست. هر چند بطور خاص این محدوده برای نانو سیم منفرد تا قطرهای کمتر از 

 شود.دیده می



003 
 

 
 نانو سیم منفرد برحسب قطرمعادل سطح <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس یچشیپ هیزاو راتییتغ. 64-5شکل 

 

 خمش دسته نانو سیم  

 قابل مشاهده است. 55-5شکل تایی تحت بار خمشی در 3ای از مدل سازی دسته نانو سیم های نمونه

 
های سیلیسیم مدل سازی شده تحت بارگذاری پیچشی در نمای جانبی و سطح مقطع  دسته نانو سیم نمونه ای از. 65-5شکل 

 ABAQUSنرم افزار 
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 <011>دسته نانو سیم  -الف

از بررسی نتایج تحلیل بیشینه جابجایی عرضی در نانو سیم منفرد در دسته سه تایی، یک محدوده 

جهش در نمودار بیشینه جابجایی عرضی بر حسب ضخامت  شود. در این محدودهبحرانی مشخص می

شود ولی همانطور که در نمیدر تحلیل دسته نانو سیم این جهش دیده  گردد.نانو سیم مشاهده می

های در ضخامت 0-4جدول شود تقریبا همگرایی بین نتایج و رابطه ذکر شده در دید می 55-5شکل 

  .0دهدنانومتر رخ می 3بزرگتر از

 
 عرض نانو سیم منفردبرحسب  <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس بیشینه جابجایی عرضی راتییتغ. 66-5شکل 

 

-در دسته نانو سیم  و دسته نانو سیم  که در شکل دیده می نانو سیم منفرد با توجه به روند رفتار

رفتار این دو به هم نزدیک و همگرا  ،نانومتر 0از  تربرای عرض های بیششود می توان پیش بینی کرد 

 شوند

 
 

، برای حالت منفرد و با در نظر گرفتن مدول بالک برای هر نانو سیم 2-4محاسبات انجام شده طبق رابطه ذکر شده در جدول  1

 سیلیسیم است.
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 <001>دسته نانو سیم  -ب

مشاهده  مترنانو 4کوچکتر از  (wهای)انحراف از ضخامت <001>در تحلیل خمشی دسته نانو سیم 

رسم شده است. همانطور  57-5شکل تغییرات جابجایی عرضی در حالت دسته نانو سیم در  .شودمی

سیم به حالت نانودر حالت دسته نانو سیم  بیشینه جابجایی عرضی تغییرات ،شودکه در شکل دیده می

 د.ندارهم است و رفتاری مشابه  کممنفرد در دسته نانو سیم بسیار 

 
 منفرد میبرحسب عرض نانو س <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس یعرض ییجابجا نهیشیب راتییتغ. 67-5شکل 

 

 <000>دسته نانو سیم  -ج

نشان   <000>روند تغییرات بیشینه جابجایی عرضی دسته نانو سیم سه تایی سیلیسیم  51-5شکل 

نانو سیم منفرد در دسته سه بدست آمده از نتایج  واین تحلیل  حاصل ازنتایج با مقایسه  .دهدمی

بسیار نزدیک و روند تغییرات مشابه  نانومتر 4/0( بزرگتر از aهای)برای ضخامت شود، مشخص میتایی

شود روند پیش بینی می باشد.رفتار کاملا متفاوت می های بسیار نازکبه هم است ولی در نانو سیم

 .نانو متر رخ دهد 4 های بزرگتر ازهمگرایی به روابط ارائه شده در مقاومت مصالح برای ضخامت



006 
 

 
 منفرد میبرحسب عرض نانو س <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس یعرض ییجابجا نهیشیب راتییتغ. 63-5شکل 

 

 دسته نانو سیمکمانش  5-4-4

 ABAQUSها تحت بار کمانشی در نرم افزار نمونه ای از مدل سازی دسته نانو سیم 53-5شکل در 

 شود.مشاهده می

 

 ABAQUSدر نرم افزار  کمانشیده تحت بارگذاری های سیلیسیم مدل سازی شنمونه ای دسته نانو سیم .63-5شکل 
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 <011>دسته نانو سیم  -الف

و رابطه ذکر شده در  مادهدر حالت توده در بررسی نتایج این تحلیل با توجه به مقدار مدول یانگ 

نانو سیم محاسبه شده  تایی(مقدار بار بحرانی کمانشی، برای دو حالت منفرد و دسته )سه 0-4جدول 

 L/aبرحسب نسبت  <011>است، جهت مقایسه با نتایج حاصل از تحلیل دسته )سه تایی( نانو سیم 

 رسم شده است. 71-5شکل در 

توده ماده نتایج حاصل از رابطه اولر در حالت  با کمانشی در حالت دسته نانو سیمنتایج بار بحرانی 

-در ضخامتبرای حالت دسته نانوسیم . انحراف از رابطه اولر شودبرای نانو سیم منفرد تقریبا برابر می

 شود.تر دیده میمنانو 5/3-4 های کمتر از

 

 
 L/aنسبت برحسب  <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس بار بحرانی کمانشی راتییتغ. 71-5شکل 
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 <001>دسته نانو سیم  -ب

 .دهدنتایج حاصل از تحلیل بارکمانشی بحرانی را در حالت دسته نانو سیم نشان می 70-5شکل 

 <011>برخلاف نانو سیم نانو نیوتن است. 0111محدوده ترسیم بار بحرانی برای مقادیر کمتر از 

با توجه به شکل و هندسه سطح مقطع  نتایج دسته نانو سیم نسبت به رابطه اولر اختلاف زیادی دارد.

با توجه به نمودار و روند  این نانو سیم محاسبه ممان دوم سطح بصورت تقریبی انجام شده است.

نو سیم در در حالت دسته نا شود انحراف از رابطه اولربینی میپیش باربحرانی کمانشی، تغییرات

 نانو متر رخ دهد. 4-5کمتر از  (w)هایضخامت

ایل زیادی برای میل رابطه اولر تم ،توجه شود 0و حدود  0کمتر از به محدوده ای نسبت های اگر 

دهد در این محدوده شیب ولی نتایج شبیه سازی نشان می ؛داردبه سمت مقادیر بزرگ و بینهایت 

این رفتار هم در حالت منفرد و هم در  .ه این رابطه کمتر استتغییرات بار بحرانی کمانشی نسبت ب

  شود.حالت دسته نانو سیم  دیده می

 

 
 L/wبرحسب نسبت  <111>میسیلیس ییتاسه میدسته نانوس یکمانش یبار بحران راتییتغ. 71-5شکل 
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 <000>دسته نانو سیم  -ج

دهد برخلاف حالت منفرد که نشان می  <000> سیم سیلیسیمنتایج تحلیل کمانشی دسته نانو 

شود، در مشاهده می 0کمتر از  هاینسبتانحراف از مشابه رابطه اولر درحالت توده ماده دارد و  یرفتار

 گردد.میشروع  01 کمتر از مقادیردر  ،بسیار بزرگ هایته نانو سیم این انحراف تا نسبتحالت دس

 .ها استفاده کردتوان از رابطه اولر برای دسته نانو سیمبدان معنی است که نمیاین 

همگرایی نتایج نانو سیم منفرد، منفرد در دسته . دهدنتایج این تحلیل را نشان می 70-5شکل 

 شود.مشاهده می 5/3های بزرگتر از نانوسیم و دسته نانو سیم در نسبت

 

 

 
 L/aبرحسب نسبت  <111>میسیلیس ییسه تا میدسته نانوس یکمانش یبار بحران راتییتغ. 72-5شکل 
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 هاها و زمان صرف شده برای تحلیلتعداد اتم 5-5

زمان تحلیل،  .انجام شده استگیگا هرتزی  3/0ای اینتل مورد بررسی با پردازنده دو هسته نتایج

در  رسم گردیده است. (75-5شکل )تا  (73-5شکل )و غیره در نمودارهای  ها، بیشینه اتمتعداد مدل

 ذکر شده است. هاکمینه و بیشینه تعداد اتم های مدل شده در هر دسته از نانو سیم( 5-5جدول 

 ABAQUS در نرم افزار. کمینه و بیشینه تعداد اتم مدل شده 6-5جدول 

Si<111>WN Si<110>WN Si<100>WN  وضعیت نانو سیم 

 کمینه  15 56 14
 منفرد

 بیشینه 1015 1010 1011

 کمینه  15 161 114
 گروهی

 بیشینه 1115 1100 1114
 

 

 
 شده برای حالت منفردهای مدل . زمان تحلیل و تعداد اتم73-5شکل 
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 های مدل شده برای حالت گروهیزمان تحلیل و تعداد اتم. 74-5شکل 

 

 

 
 های مدل شده برای هر حالتمجموع زمان تحلیل و تعداد اتم .75-5شکل 

 

 



 

 

 

 

 

 

 ششم فصل

 پیشنهادات و گیری یجهنت
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 شنهاداتیو پ یریگ جهینت: 

 نتایج 6-1

 :شودحاصل میبطور خلاصه نتایج زیر  این پایان نامهبا توجه به تحلیل های انجام شده در 

 .یابدهای سیلیسیم با افزایش ضخامت افزایش میدر تمام نانو سیممدول یانگ  -0

 <000>، <001>های سیلیسیم نانو سیمبه بیشترین مدول یانگ در هر ضخامت به ترتیب  -0

 دارد. تعلق  <011>و 

متفاوت تر در مقایسه با نانو سیم های ضخیمرفتار مدول یانگ برای نانو سیم های فوق باریک  -3

 .است

افزایش ضخامت،  های سیلیسیم بامدول برشی نیز همانند مدول یانگ در تمامی نانو سیم -4

 یابد.افزایش می

های سیلیسیم سیم نانو سیم به ترتیب مربوط به نانو بیشترین مدول برشی در هر ضخامت از -5

 است. <000>و   <001>،  <011>

های در مقایسه با نانو سیم های فوق باریک نیز همانند مدول یانگشی نانو سیمرفتار مدول بر -5

 متفاوت است. ترضخیم

 ،پواسون در هر صفحه از نانو سیم متفاوت است و با افزایش طول در عرض ثابتنسبت  -7

 یابد.کاهش می ،افزایش و با افزایش عرض در طول ثابت

( در یک عرض ثابت به رابطه اولر L/aبحرانی کمانشی برای هر نانو سیم با افزایش نسبت ) ربا -1

 کند.میل می

، <011>( به ترتیب مربوط به L/aمساوی از )بیشترین بار کمانشی بحرانی در یک نسبت  -3

 .است <001> و <000>
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و  یابددر هر نانو سیم کاهش می ضخامتبا افزایش نانو سیم بیشینه جابجایی عرضی انتهای  -01

 گراید.می برای تیرهای یکسر گیردار به رابطه ذکر شده در مقاومت مصالح

های سیمثابت به ترتیب مربوط به نانو  و طول در یک ضخامت یبیشترین جابجایی عرض -00

 است. <000>و  <011> ،<001>

های غیر پیوندی در حجم و بدلیل اثر نیرو ،هادسته نانو سیم تحلیل نانو سیم منفرد در در -00

و جابجایی  پیچشجابجایی طولی در کشش محوری، زاویه پیچشی در  ها،سطح نانو سیم

-میمواجه  افزایش بار بحرانی کمانشی در کمانشو با  رو استروبکاهش  با ،عرضی در خمش

 .شود

ها، منطقه ای به نام منطقه جهش نانو سیم منفرد در دسته نانو سیمدر تحلیل خمشی  -03

های بلندتر نانو متر برای طول 0تا  0شود. این محدوده معمولا بین ضخامت های مشاهده می

 .متر استنانو 0یا  0از 

ختار هندسی و فاصله بین نانو مشاهده نشد، علت آن سا <001>منطقه جهش در نانو سیم  -04

 است. در حالت گروهی هاسیم

رود بدلیل در تحلیل دسته نانوسیم سه تایی با توجه به رفتار نانو سیم منفرد انتظار می -05

. ولی به خواص توده ماده گرایش پیدا کند سه تایی، افزایش ضخامت رفتار دسته نانو سیم

 دهد.نانو متر رخ می 3-4های بزرگتر از بطور کلی این رفتار برای ضخامت دهدنتایج نشان می

نسبت به حالت منفرد اثر پتانسیل غیر پیوندی علت انحراف نتایج در حالت دسته نانو سیم   -05

 جونز است.-لنارد

های کشش ساده، خمش، پیچش، کمانش بیشترین جابجایی طولی، جابجایی در حالت تحلیل -07

های مانشی به ترتیب برای دسته نانو سیمزاویه پیچش و بار بحرانی کعرضی، تغییرات 

 .شودمیمحاسبه   <000>و  <011> ،<000> ،<011>
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ین جابجایی طولی، جابجایی کمترهای کشش ساده، خمش، پیچش، کمانش حالت تحلیلدر  -01

های عرضی، تغییرات زاویه پیچش و بار بحرانی کمانشی به ترتیب برای دسته نانو سیم

  .شودمیمحاسبه   <011> ،<000> ،<011> ،<001>

 پیشنهادات 6-2

مانند خواص حرارتی، سختی و کرنش  ی سیلیسیمهانانو سیمخواص مکانیکی دیگر تحلیل  -0

 و غیره پلاستیک

  تحلیل با ضخامت های بزرگتر و طول های بلندتر مخصوصا در حالت تحلیل گروهیانجام  -0

 و چیدمان متفاوت نسبت به هم هابا تعداد بیشتری از نانو سیم انجام تحلیل در حالت گروهی -3

 های سیلیسیم متفاوت انجام تحلیل در حالت گروهی با نانو سیم -4

  <000>بررسی خواص نانو سیم سیلیسیم  -5

بر خواص در حالت دسته نانو سیم و منفرد، بررسی اثر هیدروژن در سطح نانو سیم سیلیسیم  -5

  مکانیکی آن

 نیرو های غیر پیوندی در نظر گرفته نشده در خواص مکانیکی این نانو سیمبررسی اثر  -7
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Abstract 

In this research, Si<100>, <110> and <111> nanowires with different lengths between 

0.5 to 20 nm and thicknesses between 1 to 4 nm, are investigated by using structural 

mechanics approach and numerical method by ABAQUS software. DREIDING is used 

for force field. Mechanical properties such as Young's module, shear modulus, Poisson's 

ratio are calculated. B.C is fix-free. The results of this study show that Young's module 

and shear modulus for all Si nanowires tendency toward Silicon bulk elastic properties 

in 7-10 nm thickness. Three structures of silicon nanowire such as <100>, <110> and 

<111> are modeled that <110> and <100> had the maximum and minimum Young’s 

modulus, respectively, howover maximum shear modulus and minimum is for <100> 

and <110> respectively. 

Analysis results show that bundle nanowires in a certain range of thickness of nano-

wires is generally in the range of 4-3 nm,  have a different behavior than the single 

mode. For example, the buckling analysis, Increase the critical load can be seen. 

Moreover, this method in comparison of other than methods such as molecular 

dynamics has higher analyzing speed and suitable accuracy. 

 

 

Keywords: Si Bundle NWs, Young's module, Buckling, Bending, Structural mechanics 
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