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 تشکر و قدردانی
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وند منان خواستارم.  موفقیت درتمام مراحل زندگی ایشان را از خدا
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 چکیده

مربوط به آن شده  یعو صنا ینیماش یعبخش مهم از توسعه صنا یکبه  یلتبد یامروزه، صنعت روانکار

 ینو همچن یرپذنایدمصرف و حفظ منابع تجد یسازینهچون به یدیجد یهااست. با مطرح شدن بحث

 یخاص یگاهجابخصوص در حوزه نانوتکنولوژی روانکارها  یمطالعه بر رو یطی،مح یستالزامات ز یترعا

توانند خواص روغن موتورهای نانو، روغن پایه حاوی نانوذرات افزونی هستند که میکرده است.  یداپ

ترین نوع نانوذرات روانکار نانوذرات الماس به عنوان یکی از مهمتریبولوژی روغن موتور را بهبود بخشند. 

های در ابعاد نانو با استفاده از روشروانکاری  های. امکان فهم مکانیزمشناخته شده در این حوزه است

دینامیک مولکولی برای  بـر اسـت. امـروزه روش جـایگزین محاسـباتیآزمایشگاهی بسیار سخت و هزینه

و در این  استآمده کاربرد به کمک توسعه این در ابعاد نانو  روانکاری و سایش قطعاتپدیده فهم بهتر 

راستا رساله حاضر به شبیه سازی فرایند دینامیک مولکولی فرایند سایش با استفاده از نانو ذره الماس 

وجهی بر روی مکانیزم سازی تاثیر قابل تترین هسته شبیهمهم انتخـاب تـابع پتانسـیل بعنـوان پردازد.می

صحه گذاری روش دینامیک مولکولی ، این رواز  .گـذاردمـی کار و نانوذرهقطعه و نیروهای وارد بر سایش

 سازی دینامیکبر اساس نتایج شبیه انجام پذیرفته است. فروروندگیسازی فرآیند نانوشبیهبا استفاده از 

 %10ها در محدوده با دیگر پژوهش نانوفروروندگیشبیه سازی بدست آمده در فرایند  تفاوت ،مولکولی

 گزارش شده است. 

سازی شده و عوامل موثر در آن بررسی ی الماس شبیهکار آهنی در حضور نانوذرهفرآیند نانوسایش قطعه

 24/0شود. بر اساس نتایج بدست آمده استفاده از نانو ذره الماس امکان کاهش ضریب اصطکاک را از می

کاری با خنک که درجه حرارت سطوح را بتوانآورد. نتایج نشان داد که در صورتیبوجود می 05/0به 

. افزایش دما و شودمیثابت نگه داشت، افزایش سرعت لغزشی سطوح منجر به کاهش ضریب اصطکاک 

سازی شبیه دهد.کار را افزایش میبار اعمال شده به بلوک بالایی، ضریب اصطکاک بین نانوذره و قطعه

دینامیک مولکولی نانوسایش برای قطعاتی با دو جنس متفاوت آهن و آلومینیوم انجام شد. نتایج نشان 

ی آهنی کمتر از ضریب اصطکاک در دو قطعه با جنس متفاوت داد که ضریب اصطکاک در دو قطعه

نفوذ زیاد ذره الماس است. دلیل این موضوع نرم بودن فلز آلومینیوم در مقایسه با آهن است که باعث 

ای بر روی اثر وجود پستی و مطالعه اولیه نامهپایانچنین در این شود. همبه داخل آلومینیوم می

است،  یج، مشاهده شد که سطحی که دارای برجستگیسطح انجام گرفت. بر اساس نتا برجستگی

تواند دارای است می ی کوچک سطحیحفرهبیشترین ضریب اصطکاک را داراست و سطحی که دارای 

تری باشد. با این حال وجود نانوذره در مقایسه با حالتی که نانو ذره وجود ضریب اصطکاک کوچک

 نداشته باشد، تفاوت ضریب اصطکاک زیادی دارد.

 روانکاری، نانوذره، روغن موتور، نانوسایش، دینامیک مولکولینانو  کلمات کلیدی:
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 مقدمه 1-1

ماشین آلاتی که مورد استفاده بشر قرار دارد، قطعاتی وجود دارد که در اثر حرکات و  تجهیزات اکثردر 

با لغزش سطوح روی هم و برخورد آنها  تواند وظیفه خود را بدرستی انجام دهد.ها، دستگاه مینسبی آن

یکدیگر که با  پلاستیکی و...و  کامپوزیتی ی،سطح فلز در اثر تماس دو. آیدجود میبا یکدیگر سایش بو

. شودایجاد میاصطکاک  کنند و تحت نیروی عمودی قرار میگیرند،یحرکت م خلاف جهت همدر 

دستگاه  شود سرعت فعالیت و حرکتباعث میو  شودیم گرماو  های حرارتیتنش یجاداصطکاک باعث ا

دستگاه  ییاصطکاک، کارا کاهشدو قطعه و  درگیریتا با کاهش  ود. روانکار وظیفه داردبه شدت کند ش

ترین نوع روانکار ترین و پرمصرفروغن موتور معروفکم کند.  یزرا ن یراتتعم هایینهو هز ادهد یشرا افزا

 قطعات موتور یشاز سا یریجلوگ دهد و باعثرا کاهش میقطعات  یناصطکاک ب اینکهکه علاوه براست 

از  غبارفلز و گرد و  یز، انتقال ذرات رخنک سازی موتور گرفتن ضربه،چون  یگرید یف، وظاشودمی

نگاه داشتن قطعات  یزا و تمهرینگ ها،سوپاپاز رسوب دوده در  یریروغن و جلوگ یلترداخل موتور به ف

هر کاربرد  یو مناسب برا اص مطلوبخوبه منظور داشتن روانکار با  امروزه به عهده دارد. یزموتور را ن

 ین. اشوندیافزوده م یهمختلف، به روغن پا کاربردهای با ذرهبصورت نانو هایمشخص، انواع افزودن

پاک  خوردگی ،و ضد یداسیونخواص ضد اکس ی،بهبود روانکار یفاز وظا یکهر  توانندیمنانوذرات 

 به عهده داشته باشند. یب،را در ترک یرهو غ گرانروی کنندگی،

ها و مکانیزم از کافی اطلاعات هنوز ولی باوجود افزایش کاربرد نانو ذرات در بهبود عملکرد روغن،

 هایمحدودیت دارای هامکانیزم این تجربی بررسی. ندارد وجود های میکروسکوپی اثرات نانو ذارتجنبه

هزینه های بالا و با  بر بودن،بر زمانعلاوه  یاسمق یندر ا آزمایشگاهی مطالعات انجام. است متعددی

از  منظور هستند. ینا یبرا یمناسب یگزینجا یکارهاراه یساز یهشب هایهمراه است. روش گاها خطا

توان خواص ماده را بصورت پیوسته در نظر گرفت، روش المان آنجا که در مقیاس نانو و ابعاد اتمی نمی

در این مقیاس، خواص ریزساختاری مواد  علاوه بر آن همراه است.های متعددی محدود با محدودیت
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ابعاد ، عیوب مواد، ثوابت کریستالی، خواص وابسته به جهت، ساختار کریستالیمانند خواص شیمیایی، 

 بسیار تاثیرگذار هستند. ی، ذرات فاز دوم و ... در نوع عملکرد قطعات و مکانیزم روانکاردانه

و درک فرایندهای بررسی برای  قوی و ارزشمندبه عنوان ابزار  1میک مولکولیسازی دیناشبیه امروزه

در ابعاد نانو دارد.  یروانکار هایدر مطالعه مکانیزم ایگستردهمیکروسکوپی شناخته شده است و کاربرد 

 دارد روش المان محدود به نسبت بالاتری مکانی و زمانی پذیریروش دینامیک مولکولی  قابلیت تفکیک

 یندفرآ اینکه به توجه با. کند سازیشبیه اتمی مقیاس در را ذراتنانو و قطعات ریزساختار تواندو می

 دینامیک سازیروش شبیه شود،یانجام م هاافزودنیو با استفاده از نانو یدر ابعاد نانومتر یروانکار

 است. روانکارینانو سازوکار مطالعه برای روش تریندقیق و بهترین مولکولی

 معرفی روانکاری  2-1
-ازطراح یاریبس یتکه موفق یطور های بسیار مهم در علوم مهندسی، دانش روانکاری استیکی از رشته

 یحرکت نسب یسازدانش آسانی، روانکار . دانشبود خواهد یدانش فن ینا از یآگاه درگرو یصنعت یها

 و گیرندیم قرار درگیر سطح دو بینکه  گازیا  یعما جامد، یهایه. به لایکدیگر است تماس با سطوح در

 یریسطوح جلوگ یبرو یبآس یجاداز ا و بخشندیرا بهبود م یگرید یسطح برو یکحرکت  یکنواختی

 یعتوسعه صنا بخش مهم از یکبه  یلتبد یصنعت روانکار ،هشود. امروز یکنند روانکارگفته م یم

 ینهچون به یدیجد یهاشدن بحث ا مطرحب ین،ا مربوط به آن شده است. علاوه بر یعوصنا ینیماش

 یمطالعه بررو یطی،مح یستالزامات ز یترعا ینچنوهم ناپذیریدحفظ منابع تجد مصرف و یساز

زودرس  یاز کارافتادگ و یشاز فرسا یریجلوگ یاست. برا یداکردهعلوم پ یندرب یخاص یگاهجا روانکارها

برنامه  یکوجود  در حداقل زمان، انیکیبازده مک ینیشتربه ب یدسترس ینو همچن یآلات صنعت ینماش

 یکمناسب،  یبرنامه روانکار درقرن حاضر. خواهد بود یازمورد ن یطشرا ینمناسب جز مهم تر یروانکار

 مقدار، متفاوت باشد. نوع روانکار، یمیقد یروانکار یفتعار با یکم یداست که شا یدارپا یبرنامه روانکار

                                                 
1 Molecular Dynamics (MD) 
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 .شوندشناخته می یعمل روانکار یک یتدر موفق موثرچهارعامل بعنوان  ی،روانکارزمان و مکان مناسب 

 یروانکار یکانجام  یبرا یزن را یطیمح زیستو الزامات  ینقوان و رعایت یراتتعمی ونگهدار یهاینههز

 یهاخودرو و روانکار یدسته بزرگ روانکارها به دو از نظر عملکردی هارروانکا .باید درنظر داشتموفق 

 یهاهکنند جامد، روان یدسته روان کننده ها به چهار و به لحاظ حالت فیزیکی کرد یمتقس یصنعت

 شوند.بندی میتقسیم گازی یها و روان کننده ها یسگر یع،ما

 یکاربردها یهستند که برا یمتفاوت یمولکول هایبا ساختار یمیاییخودرو، مواد ش یروانکارها

. های منحصر به فردی هستنددارای ویژگی شده اند و یدها تولمختلف خودرو یدر قسمت ها ختلفم

و در  شده یطول عمر قطعات داخلباعث افزایش تواند  یخودرو م یروان کننده مناسب برا یکانتخاب 

که با نام ترین روانکار خودرو، روغن موتور است رایج. های اضافی را کاهش دهدهزینه مدت یطولان

 یضتعو یفاصله زمان ،روانکار مناسب یک استفاده از است. از آنجا کهدر بازار معروف  یزن نیروغن ماش

به حفظ منابع  البته و یستز یطبه حفظ محتواند میمسئله  یناکند، یم یادک خودرو را زیروغن  

باتوجه به ست. ا روانکارها یدانش فن یتاهم یانگرب ید ناپذیر کمک فراوانی کند که این خود موضوعتجد

شعار شرکت  با این حال نظرگرفت، یددربا یزرا ن یمصرف یهاینههز یفیت،علاوه بر ک یروانکار در اینکه

 یا در اکثر موارد، هزینهاست.  ینترارزان یبه جا ین گزینهکننده روانکار، انتخاب بهتر یدبزرگ تول یها

 یبرا یدکه بااست  یاینههزبسیار کمتر از تر بپردازیم بهتر ولی گراننکار ارو یک یبرا توانیمیکه م

 پرداخته شود.  ،ازاستفاده روانکار نامناسب است یکه ناش کقطعات مستهل یراتتعم

 کاربرد روانکار 3-1

 توان به موارد زیر اشاره کرد:ترین وظایف روانکار میاز مهم

به حداقل رساندن  عثباقطعات متحرک  یناز روغن با ضخامت مناسب ب یا یهلا یلتشکروانکاری: با  

 .شودمی کار ینقطعات در ح ییدگیاصطکاک و سا
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باعث و  انتقال داده از سطوح مورد نظرناشی از عملیات مکانیکی را شده  یجادحرارت اانتقال حرارت: 

 شود.می خنک کردن قطعات متحرک

 یضربه ها یمنف یراز تأثبا کاهش ضربات در حین انجام حرکات مکانیکی  تواندمی روغنگیری: ضربه

 .کند یریجلوگ یکدیگرقطعات بر 

 زنگ زدگیو  خوردگی شیمیاییمقابل  در یسطوح قطعات فلزاز توانند می هارروانکاحفاظت از سطوح: 

 .محافظت کنند

 یفرار گازهااز  پیستونو  بین سیلندراز روغن  یا یهلا یلبا تشکبندی: در موتورهای احتراق داخلی، آب

 .شودیم یریمتراکم شده جلوگ

قطعات را به صورت معلق  ییدگیاز سا یروغن و ذرات ناش یهاز تجز یمواد ناش یدها باروانکاانتقال مواد: ر

 نگه داشته و با خود حمل کنند.

  را به عهده دارد. یرون دهنده نقش انتقال روانکار (یدرولیکه یالات)س موارد یبعضانتقال نیرو: در 

 نانوذرات افزودنی در روانکاراثر  4-1

 تندرو یموتورها ساختامروزه با  یشد، ولیاستفاده م یه به منظور روانکاریپا یهادر گذشته از روغن

ساخت  یمنظور و برا ینهم به. یستن اینگونه موتورها یازن یجوابگو یهپا یها، استفاده از روغنسبکو 

و مواد  یهعملکرد مورد نظر داشته باشد، روغن پاکه مشخصات لازم را بر حسب روانکار مناسب  یک

کار موتور و محافظت از موتور را به وجود  یلازم برا یطشرا دشود تا بتوان یمخلوط میکدیگر با  یافزودن

  آورد.

آید، روغن موتور است و ها بوجود میترین روانکارها که از ترکیب روغن پایه و افزرودنییکی از مهم

قطعات  ییدگیقطعات(، کاهش سا یناصطکاک ب )کاهش یدارد که عبارتند از: روانکار یمهم یفوظا

 ینروغن و رسوبات ب یهحاصل از تجز یباتو ترک دهنگه داشتن قطعات داخل موتور از دو یزموتور، و تم

موتور،  یقطعات داخل کردنخنک  سیلندر،و  پبستون ینکامل ب یبندآب آن، یشووشستو قطعات 
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 یهاقطعات متحرک موتور در دما ینهکرد بهکار یری،گو ضربه یت قطعات موتور در مقابل خوردگمحافظ

روغن  یاصل یفیتشده درخصوص ساختار روغن موتور، ک یانب یبات. با توجه به ترکیرهو غ مختلف

ه عنوان اخیر نانو ذرات به دلیل خواص منحصر بفردشان ب یهاآن است. در سال یوابسته به مواد افزودن

 ها در روانکارها پدیدار شده اند.نوع جدیدی از افزودنی

افزوده  یهبه روغن پا یمشخص مقادیرشده و در  ساخته یخاص یهاروش یشگاه و باآزما نانوذرات در

نتایج نشان داده . گیردیقرار م یبررس مورد یمختلف یهارفتار روغن روانکار با روشدر  ییرو تغ شوندمی

فاقد مواد  یهنسبت به روغن پا یعملکرد بهتر ،نانو یو مواد افزودن یهمخلوط روغن پاکه در اغلب موارد 

از آن  یو غلظت یهمتناسب با روغن پا ینانوافزودن یافتنهدف  ینبنابرا دهد،یم نشان از خود یافزودن

 .شته باشدکارکرد را دا ینبهتر روانکار روغن یطشرا یناست که در ا

که در  ییاگر تعداد خودروها کنند،یاستفاده م ینفت یهپا یهاکه از روغن صنایع مختلفصرف نظر از 

در نظر گرفته شود،  کنندیماستفاده از روغن موتور را  زیادی هستند و حجم در رفت و آمدکشور در 

خاک  هااست که ورود آن یسم هاییندهانواع آلا حاویموضوع درک خواهد شد. روغن مستعمل  یتاهم

 خواهد شد.انواع سرطان ثللاعلاج م یگاه هاییماریب یجادا باعث یسطح یرز ی،سطح یهاآب و

شود یکاهش اصطکاک قطعات استفاده میس، برای گر انواع روغن یا کوچک هم از یدر موتورها یحت

نیازمند این  یکیطعات مکان.  قاستممکن  یرغ کاریروان یستمموتور بدون س یک رسد تصورو بنظر می

 ،از اصطکاک ینشوند و حرارت ناش یشدچار فرسا یکدیگر،با  تعامل تا هنگام حرکت و مواد هستند

کند، یم یفاخودرو ا یکدر روغن موتور که  یمهم یفبا توجه به وظاو  اوصاف ین. با اپیدا کندکاهش 

 .یستممکن ن یسادگ ساخت آن به ساختمان شیمیایی روغن موتور پیچیده خواهد بود

 های بسیار ریزیو دندانه هابرجستگی و یپست یهرچقدر هم که صاف به نظر برسند دارا یسطوح فلز

ذرات بزرگ یک روانکار . شوندیمو سایش  یدهم موجب اصطکاک شد روی هستند که به هنگام حرکت

تواند حفرات خیلی ریز سطوح را پر کند یکه نم دهدیم یلسطح فلز تشک یرو لایه یک فقط معمولی،

یکه به دلیل ذرات نانویی که در روانکارهای حاوی افزودنی وجود درصورت کند، یریجلوگ یشاز سا و 
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 یاررا تا حد بس یشنفوذ کنند و اثر سا هایزحفرهدرون ر بهکه  دهندیرا به روانکارها م یژگیو دارد، این

 ییجوو اصطکاک صرفه یشسا یدهاز پد های ناشیینهاق، در هزاتف ینآورند. به موجب ا یینپا یخوب

 .گیردتوجهی صورت می قابل یاقتصاد

 یرموتور تاث یسوخت و بازده ییبر صرفه جو یمکمل روغن، به طور اساس یبه عنوان افزودن نانوذرات

 نانو ذکر شده است عبارتند از: هاییافزودن ینکه برای ا یخواص ی،د. به طور کلگذارن

 دو سطح تماس ینکاهش اصطکاک ب یجهسطح و درنت حفرات ریزپر کردن   •

 رسوبات سخت در موتور یلاز تشک یریجلوگ •

 یمحافظت در برابر زنگ زدگ •

 موتور یداخل یکیمکان یاجزا ینب یمحافظت در برابر خوردگ •

 آنقدرت موتور و عملکرد  یشافزا •

 قابل توجه یزانکاهش مصرف سوخت به م •

 از اگزوز یخروج یندهآلا یهش گازهاکا •

 موتور روغن ویسکوزیته داشتن نگه ثابت •

 جلوگیری از کاهش حجم روغن موتور •

 ی پژوهشپیشینه 5-1

 یرشناخت انواع نانو ذرات و کاربرد و تاث ینهرا در زم یقابل توجه یقاتپژوهشگران تحق یراخ یهادر سال

 یقاتکار رفته در تحقه ب هاییآورها، ابزار و نواند که استفاده از اصول، روشها انجام دادهها در روانکارآن

امروزه بسیاری از نانوذرات فلزی، غیر در روند مطالعه حاضر داشته باشد.  ییکمک به سزا تواندیم یشانا

ند. که در این میان نانوذرات کربنی به دلیل شومعدنی، کربنی و غیره به عنوان روان کننده استفاده می

 درجه بالای پایداری ساختاری و غیر فعال بودن به لحاظ شیمیایی مورد توجه است.

 یهادر دما رانانو ذرات کربن  یداری از روغن و پا یهامحلول یبولوژیرفتار ترزین و همکاران  
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و  یافت هشاصطکاک کا یبذره به روغن، ضرنانو  یبا اضافه کردن محلول حاو کردند. یابیمختلف ارز

. چوی و [1]یافت نسبت به حالت قبل از افزودن نانو ذرات، کاهش  یشیسطوح سا یبه تبع آن دما

مورد را  های متفاوتبا غلظت 160C هاییافزودن حاوی یمعدن یهاروغن یشیسا یاتخصوصهمکاران 

اصطکاک و کاهش  یشترموجب کاهش ب یشتر،نشان داد که نانو ذرات با غلظت ب یج. نتادادندقرار  یبررس

نانو  و بخشدیبهبود مروغن را  یروانکار یتو افزودن نانو ذرات خاص شوندیدر صفحات م ییدگیسا

شده  یشیو بهبود خواص سا یباربر یتقابل یشو طلا باعث افزا یتمخلوط نانو ذرات گراف یروانکار حاو

 ینهزم یناز نانو ذرات مورد مطالعه در ا یگرگروه د . یک[2] درصد کاهش داد 3از  یشو مصرف برق را ب

 ،5/0 یهاول در روغن، با غلظتنانو ذرات محل یشیرفتار ضد ساباتز و همکاران فلزات هستند.  یداکس

 ها،یشو پس از انجام آزما کردند یبررسرا  ZnO ،3ZrO2 ،4 CuO 2 از نانو ذرات یرصد وزند 2و  1

ها، اصطکاک نشان داد که در تمام محلول یجگرفت. نتاقرار یمورد بررس SEM 5 تصاویرسطح با استفاده 

 Al 6نانو ذرات  ینکه ب اییسهدر مقا. لاد و همکاران [3] کرد یداکاهش پ یهنسبت به روغن پا یشو سا

اضافه  Alاگر نانو ذره  زیاد شود،که بار وارد به سطح  یطیکه در شرا نتیجه گرفتند، دادندانجام  7TiO2و 

سطوح به شدت کاهش  یشاضافه شود، سا TiO2ر با همان مقدار بار، اگ یول یابدیم یشافزا یششود، سا

درصد  3/0است. در غلظت  یخوب یداریو پا یتحلال یدارا TiO2نشان داد  یجنتاچنین یابد. همیم

نانو  یاز حرکت غلتش یکرد که ناش یدادرصد کاهش پ 86 یهاصطکاک نسبت به روغن پا یبضر ی،وزن

ضریب حال  یناما با ا یابدیم یشاصطکاک افزا یبذرات، ضر نوظت و تجمع ناغل یشذرات است. با افزا

ای یش نسبت به زمانی که نانوذرهسا ینکمتر است و همچن یه بدون ناوذراتنسبت به روغن پااصطکاک 

 ینچننقطه پاشش، نقطه اشتعال و هم ی،گرانرو. احمدی و همکاران، [4]یابد یبه شدت کاهش م نباشد

                                                 
1Carbon60  
2 Zinc oxide 
3 Zirconium dioxide  
4 Copper(II) oxide 
5 Scanning electron microscope  
6 Aluminum 
7 Titanium dioxide 
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 5/0و 2/0، 1/0 مختلف یهادر غلظترا  یدنانو ذرات مس اکس ی روغن حاوی حرارت یتهدا یبضر

بدست  یج. براساس نتاکردند یابیارز، نبه عنوان چهار پارامتر مهم در عملکرد روغ ی نانوذرات،درصد وزن

 %9/7و  %3 یببه ترت ی،وزن صددر 1/0و نقطه اشتعال نانو ذرات با غلظت  یحرارت یتهدا یبآمده، ضر

نسبت به روغن  تریینپا یغلظت یبه عنوان عامل مهم در روانکار یسکوزیتهو ینچنکردند. هم یدابهبود پ

قرار گرفته است، نانو  ینکه مورد مطالعه محققیگرد ینانوذره .[5] داشت یداکسبدون نانو ذره مس

روغن موتور  یوربهره یشافزا یروان کننده برا یافزودن به عنوان یک MoS2. باشدیم 1MoS2ورق

روش ارزان  یککه  ایگلوله یابذره، از روش آس یننانو روانکار از ا یدتول یخودرو استفاده شده است. برا

 یهابا استفاده از آزمونخود  یقاتتحق وان و همکاران در. شودیم فادهکارآمد است است یارو بس یمتق

که  یبا زمان یسهکه در مقا رسدیم 075/0به  MoS2اصطکاک روغن با  یبکه ضر دادندنشان  یشیسا

اصطکاک،  یببا کاهش ضر MoS2نانو ذره . کمتر است یلی( خ16/0بدون نانو ذرات است ) یهروغن پا

که اثر  رسدی. به نظر مدهدیم یشرا افزا یهعملکرد روغن پا یداریپا یشسطوح و افزا یشکاهش سا

شود. یداده م یصتشخ یضرور یشتر،ب یقاتحقبه ت یازدارد و ن یبستگ MoS2به غلظت  یشیضد سا

ذرات روغن روانکار در حضور نانو یلمو استحکام ف تانتقال حرار یشافزا یلبه دل تواندیم یداریپا یشافزا

نشان  یشاتیهستند.  داران و همکاران با انجام آزما یبریدیذرات هذرات، نانونانو یگرگروه د. [6]باشد

و  یابدیم یشذرات و کاهش دما، افزاغلظت نانو یشبا افزا یبریدیه یالنانو س یسکوزیتهدادند که و

و نسبت  ییدما جز ییرنسبت به تغ یکسوزیتهو یتبوده است. حساس %46 یسکوزیته،و یشاکثر افزاحد

نانو ذرات  یروانکار هاییزمو مکان یشیو همکاران خواص سا . یو[7] تر استغلظت حساس ییراتبه تغ

 ینانو ذرات مس بررس یاثر دما بر خواص نسب یقتحق ینرا مورد مطالعه قرار دادند. در ا یروانکارر مس د

سنج استفاده شده است.  یسخت یکذرات مس، از نانو یشیسا هاییزممکان یشترب هاییبررس یشد و برا

 یو سخت ستیسیتهنازک مس با مدول الا یپوشش محافظت یکبالا،  یکه در دماها دهدینشان م یجنتا

 . [8]شودینانو ذرات م یبولوژیکیو باعث بهبود عملکرد تر شودیم یلسطح تشک یرو یینپا

                                                 
1 Molybdenum disulfide 
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کردند.  یبررس یهر روغن پامتفاوت محلول د یوزن یرا با درصدها یکلن یچو و همکاران اثر نانو ذره

دما و  یطکم دارد، در شرا یمیاییحساس به درجه حرارت است، واکنش ش یرذره غ یننشان داد ا یجنتا

و شاخص  داشتند یبهتر یشیرفتار سا پایه روغن به نسبت هاندارد و تمام محلول یفشار بالا خوردگ

نانو ذره  یدرصد وزن 5/0و  0/ 2 با  ییهااست. در محلول یهاز روغن پا بیشتر هاتمام محلول یبرا یباربر

کو . [9]درصدکاهش اصطکاک داشتند  30و  7 چنینو هم یشدرصد کاهش در سا 54و  3 /4 یببترت

 ینشان داد وقت یجروغن در حضور نانو ذره فلورن پرداختند. نتا یسکوزیتهو ین به بررسو همکارا

نانو ذرات  یین،پا یسکوزیتهندارد اما در و یچندان یربالا باشد حضور نانو ذرات تاث یهروغن پا یسکوزیتهو

و همکاران نشان دادند که نانو ذره  یول. [10] شوندیروانکار م یشیو سا یبولوژیخواص تر یباعث بهبود

و  یسطوح باعث بهبود خواص روانکار یبا رسوب رو چنینشده و هم یمس باعث بهبود خواص حرارت

Ni- 1از نانو ذرات   یدرصد وزن 5/0راجنهان و همکاران نشان دادند در حضور . [11] شودیاصطکاک م

MoS2 و  یل. [12] کرد یدادرصد بهبود پ 20تا  15و  50تا  40 یباصطکاک بترت یبو ضر یش، سا

 یبهتر یپراکندگ 3AlZrلاح شده با  اص ZrO2و  2SiO2 نانو ذرات یدندکهرس یجهنت ینهمکاران به به ا

 یبضر ین،از نانو ذرات به عنوان غلظت به یدرصد وزن 1/0. غلظت شوندیحل م یداشته و به خوب

 غلتشیصفحات به حرکت  یحرکت لغزش یلکار با تبد یندرصد کاهش داد که ا 24/16اصطکاک را 

مختلف در  یاثر اندازه و شکل نانو ذرات کربن ییسههانگ و همکاران به مقا. [13]نانو ذرات انجام شد 

سطوح مانع از اصطکاک  ینبا حفظ فاصله ب یکه نانو ذرات کرو دهدینشان م یجپرداختند. نتا کاریروغن

 ضریب تر،تراکم راحت یلبه دل یبریکه نانو ذرات ف یدر حال دهندیاصطکاک را کاهش م یبشده و ضر

 یشترروانکار ب یلمضخامت نانو ذرات جمع شده از ف چنینو همدارند  ینسبت کرو یبالاتر کاصطکا

چو و  .[14] کنندیم یریروغن در سطوح جلوگ یانو از جر شوندیسطح م یزبر یششده و باعث افزا

 یدرصد وزن 3نشان داد غلظت  یجالماس در روانکار پرداختند. نتا یاثر نانو ذره کرو یهمکاران به بررس

                                                 
1 Nickel-Molybdenum disulfide 

2 Silicon dioxide 
3 Aluminum zirconium 
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 یبموثر است اما ضر یشغلظت در کاهش سا یشکاهش اصطکاک مناسب است. افزا ینانو ذره برا

 .[15]شود یغلظت باعث تجمع ذرات م یشافزا یراز دهدیش ماصطکاک را کمتر کاه

ترین ساختار سرامیکی تک عنصری است که از کربن خالص تشکیل شده و به طور الماس مهم 

کیلومتری از سطح زمین و در زمان طولانی شکل  200یا 150طبیعی تحت فشارهای زیاد در اعماق 

تواند ره الماس در هر تن روغن موتور به عنوان افزودنی میگرم از نانوذ 200تا  10گیرد. استفاده می

دهی پایدارترند و علاوه بر افزایش طول عمر و راندمان هایی شود که در برابر رسوبمنجر به تولید روغن

دهد و حرکت قطعات موتور را تسهیل % کاهش می 40تا  20موتور، اصطکاک سطوح در تماس را بین 

 کند.می

ی افزودنی الماس در بهبود خواص شود اثر نانوذرهکارشناسی ارشد که در ادامه ارائه می رسالهدر 

  گیرد.روانکاری روغن موتور مورد بررسی قرار می

پرداخته شد و عواملی و کاربرد آن در صنایع مختلف  روانکاریو نانو یفصل اول ابتدا به اهمیت روانکار در

 به سپس با تکیه به مقالات پیشین،. شدتاثیرگذار است، معرفی  ریروانکانانو فرایند کیفیت در که

 روش دو فصل در. پرداخته شد تحلیلی و تجربی از دیدگاه ذراتنانو یروانکارنانو هایمکانیزم هایتئوری

 در. شودمی بیان شده استفاده فرضیات و تئوری ابتدا فصل این در. شودمی معرفی مولکولی دینامیک

 شد خواهند ارائه دارد، کاربرد مولکولی دینامیک روش در که پتانسیلی توابع و نیرویی هایمیدان ادامه،

 مولکولی دینامیک سازی. فصل سوم به شبیهشودمی بیان روش این سازیپیاده چگونگی نهایت در و

 فصل این در. پردازدمختلف می هایجنس با کریستالتک یفلز اتقطع نانوفروروندگی یکیمکان فرایند

از جمله  رعوامل تاثیرگذا ، نانوفروروندگی هایفرایند مدلسازی در مولکولی دینامیک روش سازیپیاده با

ی و با مقالات چاپ شده در زمینه گیردتاثیر توابع پتانسیل مواد مختلف مورد بحث قرار می

با استفاده از روش  یبر روانکار اثر نانوذره یبررس فصل چهارم به در. شودصحه گذاری می نانوفروروندگی

مطالعه خواهد  دما، فشار. در این فصل تاثیر عواملی از جمله سرعت لغزش، پردازدی میمولکول ینامیکد

 شد.
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توانند های متفاوت، میسطوح لغزشی لزوما از یک جنس یکسان نیستند و هر یک از سطوح  با جنس

از این رو برای بررسی اثر نانوروانکاری نانوذره الماس  عملکرد متفاوتی در فرآیند سایش داشته باشند.

سازی با دو جنس آلومینیوم و آهن انجام درفرآیند سایش فلزات با دوجنس متفاوت، یکبار دیگر شبیه

شد به این نحوه که بلوک پایین از جنس آلومینیوم و بلوک بالایی از جنس آهن در نظر گرفته شده 

توان به عنوان موضوعی دینامیک مولکولی پیشین بررسی نشده است و میاست. این مورد در مطالعات 

 جدید به آن پرداخت.

یکی دیگر از کاربردهای نانو است.  زبری سطح یکی از دلایل افزایش اصطکاک در قطعات صنعتی 

 نیستند کامل جامدات چنین بلورهایها و بهبود اصطکاک است. همذرات برطرف کردن این ناصافی

 ساختمان دارای که کریستالی کریستالوگرافی، نظر از. باشندمی کریستالی شبکه عیوب دارای یعنی

 بلوری، عیوب از منظور و شودمی نامیده آلایده کریستال باشد، واحد سلول تکرار از منظم کاملاً ایشبکه

 بلورهای تمام که ایماده طبیعت در. باشدمی اتمی قطر محدوده در آن ابعاد که است ایشبکه نظمی بی

 تأثیر تحت شدت به مواد برخی مکانیکی و فیزیکی خواص همچنین و ندارد وجود باشند نقص بی آن

 نیمه الکتریکی هدایت فلزات، استحکام پلاستیسیته، در عیوب این طوری کهبه باشدمی عیوب حضور

 ساختمان در نواقص وجود استحکام، دلایل ترینمهم از یکی همچنین و دارند توجهی قابل تأثیر و ... رسانا

 به اغلب ماده خاص هایویژگی برخی و نیست مضر همیشه اثر این البته که شودمی تلقی کریستالی

در مطالعات  .گردندمی ایجاد خاص عیوب از شده کنترل مقادیر کردن وارد از استفاده با و عمدی صورت

دینامیک مولکولی پیشین، به تاثیر این پدیده در سایش پرداخته نشده است بنابراین در فصل چهار، 

روی سطح بلوک پایین و وجود  برجستگیها یعنی وجود همچنین به بررسی اثر هر یک از این ناصافی

-جمع مختلف فصول رد آمده بدست نتایج پنجم فصل در نهایتاشود. حفره روی سطح آن پرداخته می

 .شد خواهد ارائه فصل این در تحقیق این ادامه پیشنهادات و شودمی بندی
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 سازی دینامیک مولکولیشبیه:  
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های های آزمایشگاهی، کمک بسیاری به فهم پدیدهای در کنار فعالیتهای رایانهامروزه شبیه سازی

های آزمایشگاهی در مقیاس میکرو و نانو، علم محاسباتی نانو به دلیل محدودیتکند. به فیزیکی می

کند. ها در مقیاس میکرو و نانو یاری میعنوان مکمل علوم آزمایشگاهی، محققان را در فهم پدیده

های شبیه سازی سازی دینامیک مولکولی، به عنوان یک روش معین در میان روشروش شبیه

سازی دینامیک مولکولی یک شبیه  ای اخیر مورد توجه محققان قرارگرفته است.همولکولی، در سال

ها برای تولید میلادی آغاز شده است. در این روش از رایانه 1950ی رشته تحقیقاتی است که در دهه

توان شود و میهای در حال تعامل استفاده میهای نمایشی از مولکولمجموعه ای از تصاویر و فیلم

های دینامیک مولکولی بر پایه انرژی روشات مربوط به خواص موردنیاز را با آن انجام داد. محاسب

گیرد سه مرحله را در برمی )اتمی( 1گسسته هایدستگاهسازی شده است. شبیه ها بناپتانسیل بین اتم

[16:] 

 .(جامد، مایع و یا گاز) ایجاد یک مدل از ماده مدنظر .1

 . هنگام شبیه سازی(ها درحرکت اتم مسیر های اتمی مدل)محاسبه مسیر .2

خواص  مقادیر عددی بدست آوردن درسیستم، برای تجزیه و تحلیل مسیرهای محاسبه شده .3

 سیستم.

 شود. سپسهای موجود در روش دینامیک مولکولی پرداخته میابتدا به فرضیات و تئوری ،در ادامه

 .رددگسازی روش دینامیک مولکولی ارائه میچگونگی پیاده

 دینامیک کلاسیک 1-2

شود. می از قوانین مکانیک کلاسیک استفاده، در روش دینامیک مولکولی هامسیر حرکت اتممحاسبه 

 .[17] شوندمعرفی می در ادامه این روش

                                                 
1 Discrete Systems 
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 1دینامیک نیوتنی 1-1-2

 2-1ی رابطه شود.باعث حرکت انتقالی آن می iی کروی به ذره 𝐹𝑖اعمال نیروی  یدردینامیک نیوتن

نیرو  با مستقیماشتاب ، m))اتمیثابت بودن جرم فرض که در آن با  دهدرا نشان میقانون دوم نیوتن 

 در ارتباط است.

(2-1) 𝐹𝑖 = 𝑚𝑟̈𝑙 

 

(2-2) 𝑟̈𝑙 = 𝑑2𝑟𝑖/𝑑𝑡2 

عادله دیفرانسیل مرتبه دوم مانند م 3N منجر به ایجاد معادله نیوتن باشد آنگاه ولکولتعداد م  N اگر

 نمایی از موقعیت، سرعت، شتاب و نیروی وارد بر اتم را در دستگاه کارتزین نشان 2-1 شکلشود. می 1

وان به قانون اول نیوتن تمی و سرعت ثابت بودهاعمال نشود،  i اتم اگر هیچ نیروی خارجی بهدهد. می

 .رسید

 

 
 [19سرعت، شتاب و نیروی وارد بر ذره در دستگاه کارتزین ] ت،یموقع .2-1شکل 

                                                 
1Newtonian Dynamics  
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 1ینامیک همیلتونید 2-1-2

، ولی قانون دوم شودمینیروی وارد بر مولکول و موقعیت آن گذشت زمان منجر به تغییر در  اگر چه

انرژی کل موجود در هر اگر تغییری از خارج در سیستم ایجاد نشود، زمان است.  نیوتن مستقل از

. با فرض اینکه شودتقسیم میکلی پتانسیل و جنبشی  به دو بخشماند. این انرژی می سیستم، ثابت

 هاآنانرژی پتانسیل تابع موقعیت  ها واتمباشد، انرژی جنبشی تابع اندازه حرکت  ها ثابتجرم مولکول

-3خواهد بود که بصورت رابطه  هاآن موقعیتو ها انرژی کل، تابعی از اندازه حرکت اتم است. بنابراین

 .ام داردن  H این رابطه تابع همیلتون شود.بیان می 2

(2-3) 𝐻(𝑟𝑁, 𝑝𝑁) =
1

2𝑚
∑ 𝑝𝑖

2

𝑖

+ ∑ 𝑈(𝑟𝑖) = 𝐸 = Const

𝑖

 

 

به ترتیب انرژی پتانسیل و اندازه حرکت 𝑝  و 𝑈و دهدمی ت هر اتم را نشانعیموق r طه در این راب

وابستگی مستقیم به زمان ندارد، با استفاده از  2-3اینکه تابع همیلتون طبق رابطه  . با توجه بههستند

 .[17] رسید( 2-5و  2-4روابط )به معادلات حرکت همیلتونی  توانمیتوان میمشتق گیری 

(2-4) ∂𝐻

𝜕𝑝𝑖
=

𝑝𝑖

𝑚
= 𝑟̇𝑖 

(2-5) 𝜕𝐻

𝜕𝑟𝑖
= −𝑝̇𝑖 

بوجود عمود بر هم  معادله دیفرانسیل مرتبه اول اسکالر در سه راستای6N تعداد معادلات همیلتونی 

در دیدگاه همیلتونی نیرو به حقیقت معادلات نیوتنی مرتبه دوم است. در  3Nبا  معادل کهآورند می

دیدگاه  ولی در افتدحرکت اتفاق میبه دلیل ثابت فرض کردن انرژی، ندارد و  صورت صریح وجود

                                                 
1Hamiltonian Dynamics  
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سازی معادلات سازی و سادهبیه. برای سهولت در شداندحرکت را در اثر نیروی بوجود آمده می نیوتنی،

برای بدست آوردن شود. می از دینامیک همیلتونی به جای نیوتنی استفاده ،در روش دینامیک مولکولی

 :بصورت زیر استمعادلات همیلتونی فرضیاتی صورت گرفته است که 

 انرژی باشد. در صورتی که سیستم با محیط تبادلاین معادلات برای یک سیستم ایزوله می 

 .داشته باشد، یک جمله از جنس انرژی به روابط فوق اضافه خواهد شد

 ی بر اساس رابطه𝑝𝑖 = 𝑚𝑟̇𝑖هم مرتبط هستندبا دازه حرکت و سرعت ، ان. 

 .، وجود نداردمرتبط باشدبا زمان صریح  ای که بصورتدر تابع همیلتونی جمله

 میدان نیرو 2-2

به  هایستمس ینشده اند. ا یلنانو هستند حداقل از چند صد اتم تشک یاسکه در مق هایییستماکثر س

 یهاکرد. روش یسازمدل یکوانتوم یکمکان یهاتوان آنها را بر اساس روشیهستند که نم ی بزرگقدر

از  یاگر ما تعداد یسر و کار دارند لذا حت یستمس یکموجود در  یهابا الکترون یک کوانتومیمکان

مورد  یستیذره با یادی(، هنوز هم تعداد زیتجرب-یمهن ی)روش ها یریمنگ نظر هم درها را الکترون

سازی . در شبیهیدنما یم یرگزمان یاررا بس هایییستمس ینچن یه سازیکه شب یردقرار گ یبررس

شوند معادلات جداگانه ریاضی بیان می به صورت ایبین ذره وای دینامیک مولکولی نیروهای درون ذره

دارند. حالت میکروسکوپی یک سیستم  سازینتایج شبیه دقتو  صحتدر  زیادیاهمیت  ی آنهر دوو 

شود. میمشخص ( هاها و مولکولاتم)تشکیل دهنده آن  مجموعه ذراتو موقعیت بر حسب اندازه حرکت 

موقعیت  شوداند، بیان میمواد ارائه داده مولکولییا  اتمی از سیستم اپنهایمر-در تقریبی که بورن

تابعی از ندارد و فقط یک سیستم  (همیلتونی)انرژی تاثیر چندانی در به هسته اتم  ها نسبتالکترون

مولکولی  که به دینامیک)های نیرو های مبتنی بر میدانروشدر . [18اشد]بها میمختصات هسته اتم

و انرژی جنبشی را فقط  هافقط تابعی از موقعیت هسته انرژی پتانسیل یک سیستم را (،نیز مشهورند
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 همیشه بنابراین. کنندهای الکترونی صرف نظر میگیرند از حرکتها در نظر میتابعی از سرعت هسته

  شود.استفاده میدارند،  اتم زیادیهایی که تعداد دینامیک مولکولی برای انجام محاسبات در سیستماز 

نقش بسیار مهمی را در تشکیل  زی است وسابه عنوان ورودی اصلی برنامه شبیه انرژی پتانسیل

شود می بین ذرات ایجاد کنشبرهم انرژی پتانسیل بر اثر نیروهای. کندانرژی کلی همیلتونی بازی می

هایی جمله رود، تفکیک انرژی پتانسیل کل بهها به کار میسازیلذا روشی که تقریباً در تمام شبیه

 .[16] شودکه در ادامه بررسی میهای مختلف است کنشجداگانه برای برهم

 اجزاء تابع پتانسیل 1-2-2

هاست و به ی آنها یا هستهلهمانطور که در بخش گذشته بیان شد، پتانسیل تابعی از موقعیت مولکو

در روش دینامیک ها بستگی ندارد. ها و ذرات زیراتمی ) پروتون ونوترون( در مولکولموقعیت الکترون

های درون یک مولکول پتانسیل بین اتم)  دو بخش پتانسیل درون مولکولی مولکولی،  پتانسیل کل به

های یک مولکول با پتانسیل بین اتم ) مولکولی و پتانسیل بین( شودتعریف میکه با اصطلاح پیوندی 

 شود.میتقسیم  شود(بیان میهای دیگر که با اصطلاح غیرپیوندی مولکول

 تشکیل شده های مختلفیاز اتم شود که مولکول، فرض میپیوندیبرای محاسبه انرژی پتانسیل 

باشد. مولکول می ها نسبت به هم از مشخصات هندسی آنو فاصله و زوایای فضایی قرارگیری اتم است

ها، انرژی حاصل از باز و بسته شدن حاصل از کشش بین اتم انرژی، هاانرژیسه نوع پر کاربرد این 

ین سه نوع انرژی ا 2-2 شکل است.چرخش حول پیوندهای ساده  انرژی حاصل ازها، و های بین اتمزاویه

 .[19] دهدنشان می پرکاربرد را پیوندی
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 [19]های درون مولکولیبعضی از انرژی .2-2شکل 

 

کرد  فرضتوان میاست. در این حالت  ناپیوندیهای بخش دیگری از انرژی پتانسیل مربوط به انرژی

ی کننده ها تعیینو تنها موقعیت آن نسبت به دیگر مولکولاست مولکول بصورت یک جسم صلب  هر که

یک تابع ریاضی برای انرژی پتانسیل سیستم مورد از های دینامیک مولکولی در روشعموما  انرژی است.

کار  مولکولی به هایسازیشبیههای نیرویی که امروزه در. میدانشود( استفاده مییا مولکول اتم)نظر 

تشکیل شده  مولکولی سیستم بینو  درون مولکولیروند، رابطه ساده چهار جزیی که از نیروهای می

 (.6-2 رابطه( شوداست، ارائه می

U = ∑ 𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟𝑎 − 𝑚𝑜𝑙𝑒𝑐𝑢𝑙𝑎𝑟

𝑁

+ ∑ 𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟 − 𝑚𝑜𝑙𝑒𝑐𝑢𝑙𝑎𝑟

𝑁

= ∑ 𝑈

𝑏𝑜𝑛𝑑

+ ∑ 𝑈

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒

+ ∑ 𝑈

𝑑𝑖ℎ𝑒𝑑

+ ∑ 𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟 − 𝑚𝑜𝑙𝑒𝑐𝑢𝑙𝑎𝑟

𝑁

 

(2-6) 

 

کششی، زاویه پیوندها و زاویه چرخشی ) انرژی درون مولکولی مربوط به در این رابطه سه جمله اول

 کندهای سیستم را توصیف میهای بین مولکولکنشهم تابع پتانسیل برهم چهارم جمله ( وپیوندها

روش فرض متفاوت بوده و  در هرداد.  مختلف بسطهای توان به روشجملات معادله فوق را می .[19]

  .استروابط ریاضی حاصل هم متفاوت 

ا توجه به اینکه است. ب 2واندروالسی و 1پیوندی خود شامل دو بخش الکترواستاتیکینا های کنشبرهم

                                                 
1 Electrostatic  
2 Van der waals  
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ت باردار نامه از ذراهای این پایانکنش الکترواستاتیکی مربوط به ذرات باردار است و در شبیه سازیبرهم

 شود.از توضیح آن صرف نظر میاست استفاده نشده 

باشند. از طرفی ذرات  توانند دو به دو با هم تبادل انرژی داشتهذرات میای، ذرهN  دریک سیستم

نیروهای  نبوددر  کنند.انرژی  تبادلباهم   Nبه  Nتوانند سه به سه یا چهار به چهاریا میاین سیستم 

 𝑁∅طه . در این رابآیدبدست می 2-7به صورت رابطه  ایذره Nی یک سیستم براخارجی، انرژی کل 

 .ای استذره N انرژی تعاملات مجموع دهنده نشان

(2-7)        φ = ∅2 + ∅3 + ⋯ + ∅𝑁 

φ = φ(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑁) 
∅2 = ∑ 𝑈2(𝑟𝑖, 𝑟𝑗)

𝑖<𝑗

 

        ∅3 = ∑ 𝑈3(𝑟𝑖, 𝑟𝑗 , 𝑟𝑘)

𝑖<𝑗<𝑘

 

                   ∅𝑛 = ∑ 𝑈𝑛(𝑟𝑖, 𝑟𝑗 , … 𝑟𝑛)

𝑖<𝑗<𝑘<⋯𝑛

 

 

 ترتیب، نیبر هم کنش هر ذره تنها با یک ذره دیگر است. به هم انرژی حاصل از 𝑈2، 2-7در رابطه 

𝑈3 و  استحاصل از برهم کنش هر ذره با دو ذره مجاورش  انرژی𝑈𝑛 بر هم کنش هر  نرژی حاصل ازا

بدست هایی انرژی در هر ذره از جمعانرژی پتانسیل موجود بنابراین است.  پیرامونشره ذ n-1ا ذره ب

تکرار که از  شوندطوری نوشته میهای جمع زنی کند. اندیسکه آن ذره با ذرات اطراف تبادل می آیدمی

 .جلوگیری شود(   jiوij به عنوان مثال )ها بر هم کنش ارششم در

ت و بیشترین مقدار اس پتانسیل انرژی بخش بزرگترین 1جفتی پتانسیل یا 2∅( ، 2-7در ) جمله دوم

 پتانسیل از آنجا که شود.می نظربرای ساده کردن محاسبات معمولا از جملات بعدی صرفرا دارد. لذا 

با وارد کردن نوشت.  𝑈2(𝑟𝑖𝑗)ورت به ص توان آن رامی دارد بستگیها جفت اتم به فاصله تنها جفتی

 توان سهم جملات حذف شده رامی ماندههای باقی خطی در جملهخطی یا غیر پارامترهای مختلف

                                                 
1 Pair potential 
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 سازی افزایشهای پتانسیل بین چند ذره در تابع پتانسیل، دقت شبیهدر نظر گرفتن جمله باجبران کرد. 

های سازیدر بسیاری از شبیهخواهد شد و حجم محاسبات  گیری در اما موجب افزایش چشمابد یمی

های سازی حالتتقریب قابل قبولی برای شبیههم که  شودای استفاده میتقریب دو ذره مهندسی از

مولکولی،  های دینامیکشدر رواز این رو  .حجم محاسبات در آن کمتر استهم  باشد وواقعی می

 .دارد ای بین دقت نتایج و زمان در انتخاب نوع تابع پتانسیل تحلیل وجودههمیشه مصالح

 اتمی در دینامیک مولکولینیروهای بین 2-2-2
 

نیروهای توان ها، میبا مشتق گیری از تابع انرژی نسبت به مختصات اتمسازی دینامیک مولکولی شبیهدر 

 وانتمیآید می گیری تحلیلی بدستبا مشتقای که با استفاده از رابطهبین اتمی را محاسبه کرد. 

، دینامیک مولکولیدر . دادگیری عددی انجام بیشتر نسبت به مشتق سرعتو  دقتمحاسبات را با 

ها نسبت مشتق شود. لذا در محاسبهبر حسب مختصات دکارتی مرجع بیان می ها همیشهموقعیت اتم

از انرژی  گیریشود. با استفاده از مشتقمیهای زنجیری استفاده قانون مشتق ازبه مختصات اتمی، 

 .[16]شود میمحاسبه  8بصورت رابطه  ، k در جهت Fنیروی بین اتمی،  U پتانسیل

(2-8) 
𝐹𝑘 = −

𝜕𝑈

𝜕𝑟𝑘
=

𝜕𝑈(𝑟𝑖𝑗)

𝜕𝑟𝑖𝑗
(

𝜕𝑟𝑖𝑗

𝜕𝑟𝑘
)       𝑘 = 𝑥, 𝑦 𝑜𝑟 𝑧 

 

 سازی دینامیک مولکولیتوابع پتانسیل کاربردی در شبیه 3-2

مولکولی که از کرد مشخص باید ، ابتدا شودها محاسبه تابع انرژی پتانسیل بین مولکولقبل از اینکه 

چه نوع مدلی برای  . یعنی آنکههایی داشته باشدباید چه ویژگی است تشکیل شدهها مجموعه ای از اتم

گیرد سازی مورد استفاده قرار میچه فرضیاتی و چه نوع سادهو  شودنظر گرفته می یک مولکول در
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ای مورد استفاده های رایانهسازیشبیه که به طور معمول در هایی از توابع پتانسیل[. اکنون نمونه16]

 شود. بیان می گیرندقرار می

 1جونز-تابع پتانسیل لنارد 1-3-2

 : [17] ستا 2-9جونز به صورت رابطه  -شکل عمومی تابع پتانسیل لنارد

 

(9-2) 
𝑈𝑟 = 𝑘𝜀[(

𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑛

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑚

 ]             

-2 شکل)ای است که در آن انرژی پتانسیل برابر صفر است فاصله σو  صله بین اتمیفا 𝑟𝑖𝑗ه درآن ک

3 n .( و m د ثابت هستند. اعدا است وترتیب توان جملات دافعه و جاذبه بε کمینه  به نام 2-9ر رابطه د

 .آیددست میب 2-10از رابطه k انرژی پتانسیل است و 

 

(2-10) 𝑘 = (
𝑛

𝑛 − 𝑚
) (

𝑛

𝑚
)(

𝑚
𝑛−𝑚

)       

 حسب فاصله بین اتمی کنش بین دو اتم را برنمودار این تابع پتانسیل و نیروی برهم 2-3شکل 

 د.دهنمایش می

 
 دواتم  نبی کنشبرهم یرویلنارد جونز و ن لینمودار تابع پتانس. 2-3شکل 

 

                                                 
1 Lennard-Jones Potential 
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نجیب  برای مطالعه خواص ترمودینامیکی گازهای رااین تابع پتانسیل ، لنارد و جونزنخستین بار 

( 11-2) . تابع پتانسیلگرفته شدهای متنوعی به کار اما بعد از آن برای مطالعه سیستم دادند.پیشنهاد 

وشته ن زیر تبه صورm=6 و  n=12   دادن قرار با که است تابع این شکل ترینمتداول جونز –ارد لن

 .شودمی

(2-11) 
𝑈𝑟 = 𝑘𝜀[(

𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

6

 ]             

𝑟𝑚در  2-11در رابطه   εمقدار = با  ی جمله 2-11در رابطه  (. 3-2شکل ) افتدفاق میات 21/6

پتانسیل جذبی است.  ینشان دهنده علامت منفی ی باجملهمثبت نماینده پتانسیل دافعه و  علامت

ساخته  6از توان 12توان  از آنجا که .زده شده استتوانی مرتبه دوازدهم تقریب  انرژی دافعه با جمله

 شود.یمحاسبات بسیار زیاد مسرعت و یابداسبات کاهش میححجم م، شودمی

 1تابع پتانسیل مورس 2-3-2
 

تابع پتانسیل جفتی شود، سازی فلزات استفاده مییکی از توابع پتانسیل بین اتمی ساده که برای  شبیه

 12رابطه  کند. این تابع بصورت. سادگی این تابع امکان کاهش زمان محاسبات را فراهم میاستمورس 

  .[19]د شووشته مین

(2-12) 𝑈(𝑟𝑖𝑗) = 𝐸0{𝑒−2𝛼(𝑟𝑖𝑗−𝑟0) − 2𝑒−𝛼(𝑟𝑖𝑗−𝑟0) }            

-4  لکباشد. شفاصله تعادلی بین اتمی می 𝑟0دول الاستیک وم α ،2ژی پیوستگیانر 𝐸0در این تابع

 . دهدمی مس و بین دو اتم مس را نشانکربن و ای از تابع پتانسیل بین دو اتم نمونه 2

                                                 
1Morse Potential 

  
2 Cohesion Energy 
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 [19]های کربن و مس های مس و بین اتمنمودار تابع پتانسیل مورس بر حسب فاصله بین اتمی، بین اتم .2-4شکل 

 

 1تابع پتانسیل فلزها 3-3-2

 آخرلایه  هایالکترونبا از دست دادن های آخرهستند. این عناصر های لایهعناصر فلزی دارای الکترون

هسته مرکزی قسمت درونی هر اتم که شامل  آورند.الکترونی به وجود می دریای الکترونی یا ابریک ، خود

خارجی از  لایههای اینکه الکترون ماند. با توجه بهاست از آن باقی می مدارهای داخلی هایو الکترون

لایه های کند. الکترونو همانند یک یون عمل می شدبار مثبت خواهد  اند، این قسمت دارایدست رفته

کنند و در به سادگی در قسمت ابر الکترونی حرکت می ،ی وابسته نیستندمرکز که دیگر به هسته آخر

  .دهدونگی پیوند فلزی را نشان میچگ 2-5شکل . [20]ند به چندین اتم وابسته هست هر زمان

 
 [20]نمودار پیوند فلزی .2-5شکل 

 

                                                 
1Metals Potential  
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های مثبت به یکدیگر و ابرالکترونی وجود دارد، یونهای مثبت یونای که بین ی دوگانهدر اثر جاذبه

در تمام جهات یکسان است و این یوندهای فلزی خواص پآورند. پیوند فلزی را بوجود میمتصل شده و 

نند دارای کها را به یکدیگر متصل میهایی که اتمزیرا الکترون نیستند 1دارجهتیعنی پیوندهای فلزی 

گیرد و جهت صورت میزیادی در فلزات ، کرنش هانیستند. با تغییر مکان نسبی اتم مشخصی موقعیت

رفتار ویژگی باعث ماند. این شکند و پا برجا میشود، نمیکند ولی پیوند ضعیف نمیرا عوض می پیوند

 .[16] باشدها میساختار پیوند آنبه دلیل  نیزها آنالکتریکی ی و حرارت. هدایت شودمی فلزات نرم

و دهد میتری های دقیقجواب (تک عنصری و یا آلیاژی)برای مدلسازی فلزات  2EAMابع پتانسیلت

را در فلزات دارد.  بینی مکانیزم شکستقابلیت محاسبه خواص الاستیک و پلاستیک، تولید عیوب و پیش

خواص چسبندگی از جمله   فلزات توان خواص سطحیهمچنین با استفاده از این تابع پتانسیل می

 .[21و22] مدل کردا بازسازی سطحی رسطحی،  انرژیسطح، 

اند. هکرد محاصرهرا های یونی مثبت هستهابر الکترونی، شود، دیده می 2-5همانطورکه درشکل 

ها بدست مجاورت با الکترون ها وانرژی وارد بر هر هسته از مجموع انرژی حاصل از مجاورت با هسته

ه ها تقریب زدنهی خطی از توزیع اتم برهم ها با استفاده از اصلچگالی کل الکترون، آید. در فلزاتمی

 انرژی پتانسیل 1984در سال  باشد. داو و باسکسمیEAM تابع پتانسیل پایه و این موضوع شود می

 .[21و22] بدست آوردند 2-13فلزات را با استفاده از رابطه  ، کل

(2-13) 
𝑈𝑚𝑒𝑡𝑎𝑙 =

1

2
∑ ∑ 𝑉𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗) +

𝑁

𝑗≠𝑖

𝑁

𝑖=1

∑ 𝐹(𝜌𝑖)

𝑁

𝑖=1

 

 

 چگالیانرژی ناشی از 𝐹(𝜌𝑖)جمع انرژی پتانسیل جفتی و ( اول ی)جمله 𝑉𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗) رابطهاین در 

  های مثبت است.تعداد یون N و است زمینهالکترونی پس

                                                 
1 Directional 
2 Embedded Atom Model (EAM) 



 

26 

 

 1از نوع الکترواستاتیکی دفعیشود های مثبت در نظر گرفته میکه برای یونانرژی پتانسیل جفتی 

با توان انرژی پتانسیل جفتی را می .[20] ها وابسته نیستی الکترونبه چگال مستقیمااین انرژی  .است

 .[21و22محاسبه نمود] 2-15و 2-14استفاده از روابط 

(2-14) 

 

𝑉𝑖𝑗(𝑟) = 𝑍𝑖(𝑟)𝑍𝑗(𝑟)/𝑟 

 

(2-15) 𝑍𝑟 = 𝑍0(1 + 𝛽𝑟𝑣)𝑒−𝛼𝑟 

موثر با  شارژ .باشدمی هابین یونصله فا 𝑟𝑖𝑗کترونی موثر میان دو یون و شارال 𝑍(𝑟𝑖𝑗)در این رابطه 

,αضرایب ثابت و  𝑍0های خارجی های لایهاستفاده از بار الکترون 𝛽, 𝑣  مقادیر این ضرایب  آید.میدست ب

 .[22] برای فلزات مختلف بدست آمده است

اند شدهتوزیع  𝜌𝑖چگالی الکترونی محلی های زمینه که بابا الکترونi نرژی موجود بین اتم ا 𝐹(𝜌𝑖) تابع

کند. سازی میشبیهدر فلزات  را 2ایهای چند ذرهگروه تعاملاتدهد. در واقع این تابع، انرژی را نشان می

آن، باید  در ابر الکترونی اطراف های موجودکنش بین یک اتم با الکترونانرژی برهمبدست آوردن برای 

 𝜌𝑖محاسبه کرد. چگالی الکترونی محلی ر هستند را مستق در اطراف هر اتم ی کههایچگالی این الکترون

بدست  16های مجاور مطابق رابطه  برهم نهی چگالی اتم با استفاده از اصل در فلزات اطراف یک اتم در

 آید.می

(2-16) 
𝜌𝑖 = ∑ 𝜌𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗)

𝑁

𝑖=1,𝑗≠𝑖

 

 

 .شودمیه اشتراک گذاشته ب iا اتم  ب jهایی است که توسط اتم  گالی الکترونچ 𝜌𝑖𝑗در این رابطه 

. این تابع با استفاده عدد الکترون و چگالی ( است𝑟𝑖𝑗 ) i ، jهای  چگالی، تابع موقعیت بین اتم این

. [21و22] آیدفوک بدست می-هارتری توابع موجی فلز و رای هرب dو sهای اوربیتال الکترونی در لایه

                                                 
1 Repulsive Electrostatic Potential 
2 Multi-Body Interaction 
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 .دهدبین اتمی نشان می س را نسبت به فاصلهی از چگالی الکترونی اتم مامونهن 2-6شکل 

 

 

 
 [23] هادو اتم برحسب فاصله آن نیب یالکترون ینمودار چگال .2-6شکل 

 

چگالی الکترونی چگونه بوجود آمده است ارتباطی  است و به اینکه این 1تابع عمومییک  𝐹(𝜌𝑖) تابع

 رابطه ، طبقEAM فقط وابسته به چگالی الکترونی محلی است. برای استفاده از تابع پتانسیل و ندارد

های استفاده از تئوریا ب ،است 𝑍(𝑟) از تابعی 𝑉𝑖𝑗 ازآنجا کهد. نت آیبدس 𝜌𝑖و  𝐹(𝜌𝑖) ،𝑉𝑖𝑗مقادیر  ، باید15

دقت کافی داشته باشد، نیاز است  رسیدن به برای اماخمین زد را ت 𝑍(𝑟) توان مقادیر اولیهموجود می

ی از مقادیر اونهنم 2-8و شکل 2-7بدست آید. شکل  تجربی ایهشها با استفاده از آزمایکه مقادیر آن

 دهد.مختلف نشان می ا برای فلزاتر 𝑍(𝑟)و 𝐹(𝜌𝑖)توابع

                                                 
1 Universal Function 

 

 

 
 بر حسبانرژی اتم نمودار  .2-7شکل 

 [22الکترونی پس زمینه ]

 بر حسبشار الکترونی موثر نمودار  .2-8شکل 

 [22] ی بین اتمیفاصله
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 ابع(. ولی ت2-17رابطه ) ای معادله صریح ریاضی استدار 𝑍(𝑟)تابع همانگونه که قبلا هم بیان شد، 

𝐹(𝜌) قرار  فادهتهای جدولی مورد اسباشد و مقادیر کل آن بصورت دادهدارای رابطه صریح ریاضی نمی

 .[16] گیردمی

 1تابع پتانسیل ترسوف 4-3-2

-یلیکونکربن، س-کربن یوندهایشامل پ یکووالانس هاییستماستفاده در س یبرا یل ترسوفپتانستابع 

را به  یو چند جسم یاثرات دو جسم یلپتانس ینتوسعه داده شده است. ا یمژرمان-ژرمانیم و یلیکونس

 یو انرژ یونداست که اثر مرتبه پ یها یلپتانس یناز اول یلپتانس ینا. کند یم یبترک یک مدلدر  یخوب

قدرت هر  ی،واقع هاییستمآن است که در س یلپتانس ینا یاصل ی یدها. کند یلحاظ م یزرا ن یوندپ

 یفضع یوندهایدارد، پ یههمسا یادیکه تعداد ز یاتم یعنیدارد،  بستگی آن یموضع یطبه مح یوندپ

 یک یگرد یاز نگاه یلپتانس ینا .دهد یم یلدارد تشک یکمتر یها همسایه که ینسبت به اتم یتر

 یپارامتر است. انرژ13 یترسف دارا یلپتانس .دارد یبستگ یطاست که قدرت آن به مح یجفت یلتانسپ

 یندر ا یجمله جاذبه ا یباما ضر ی شود،م یسازمانند مدل -یجفت ینش هاکبه صورت مجموع بر هم

 یلتابع پتانس. دارد یبستگ یموضع محیط کند( به یم یفارا ا یوندمانند )که نقش مرتبه پ-یجفت یلپتانس

 .[23] شودیم یفتعر 2-18و  2-17ترسوف  با استفاده از روابط 

(2-17) 𝐸 =
1

2 ∑ ∑ 𝑉𝑖𝑗𝑗≠𝑖𝑖
 

(2-18) 𝑉𝑖𝑗  =  𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗)[𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗) + 𝑏𝑖𝑗  𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗)] 

محدود کردن فاصله  یتابع هموار برا به ترتیب یک  𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗)و 𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗) ،𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗)، 2-18ی در رابطه

 یشمقابل پ یهااتم یاتم هاییتالارب یکه به علت همپوشان، پتانسیل جفتی دافعه  پتانسیل اعمال

                                                 
1Tersoff Potential  
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 2-21و  2-20، 2-19هستند که به ترتیب با روابط  یوند،از پ یجاذبه ناش یجفت یلپتانسید و آیم

ند نیروی جاذبه را نسبت به دافعه توای نوعی وابستگی است که مینشان دهند 𝑏𝑖𝑗 .شوندمحاسبه می

 شود.محاسبه می 2-24تا   2-22تقویت یا تضعیف کند که با استفاده از روابط 

(2-19) 𝑓𝑐(𝑟)

= {

                   1 ∶  𝑟 < 𝑅 − 𝐷
1

2
−

1

2
𝑠𝑖𝑛 (

𝜋(𝑟 − 𝑅)

2𝐷
) : 𝑅 − 𝐷 < 𝑟 < 𝑅 + 𝐷

                     0 ∶  𝑟 > 𝑅 + 𝐷 

} 

(02-2) 𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗)  =  𝐴 𝑒𝑥𝑝( −𝛾1 𝑟𝑖𝑗) 

(12-2) 𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗)  =  −𝐵 𝑒𝑥𝑝( −𝛾2 𝑟𝑖𝑗) 

اول در نظر گرفته  هاییههمسا یهتا لا شوندیانتخاب م ای، به گونه2-19در رابطه  Rو  D یپارامترها

 .ثابت هستند 2-21و  2-20در روابط  Bو   A یمترهاارپاشود و 

(22-2) 
𝑏𝑖𝑗  =  (1 + 𝛽𝑛𝛿𝑖𝑗

𝑛 )
−

1
𝟐𝑛 

(23-2) 𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗)  =  𝐴 𝑒𝑥𝑝( −𝛾1 𝑟𝑖𝑗) 

(24-2) 𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗)  =  −𝐵 𝑒𝑥𝑝( −𝛾2 𝑟𝑖𝑗) 

 .ستا 𝑟𝑗𝑘و  𝑟𝑖𝑗ی بردارها ینب یوندیپ یهزاو 𝜃𝑖𝑗𝑘،2-23 یدر رابطه

 شرایط مرزی در دینامیک مولکولی 4-2

با  یساز یهاست. شب یو مولکول یاتم یرهایمحاسبه مس ی،مولکول ینامیکد یساز یهشب یهدف اصل

 یساز یهه سلول شبک Vحجم ثابت  یکر اتم دN با  یدستگاه یعنیشود.  یانجام م کوچک دستگاه یک

رات، سازی دینامیک مولکولی، برای آنکه بتوان با تعداد نسبتا کمی از ذ. در شبیهدهد یم تشکیل را

 هایخواص ماکروسکوپی را بدرستی شبیه سازی کرد، باید شرایط مرزی بدرستی تعیین شوند. محیط
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تغییرات  ماکروسکوپی، هایمحیط سیتمدر  دارند.یکدیگر با  یهایکروسکوپی تفاوتیو م ماکروسکوپی

الی است که در این در ح. به دیواره نزدیک هستند تاثیرگذار استکه ها از اتم محیطی به بخش کوچکی

با تعداد ها به دیواره نزدیک هستند. در یک سیستم ای از اتمبخش عمدهسیستم میکروسکوپی  یک

N𝑚اتم، = خواص که قطعا در  هستند ارای خواص مرزید )هانیمی از آن یعنی(تم ا 500ددوح 103

سازی استفاده از شبیهاست. برای بدست آوردن خواص ماکروسکوپی با  تاثیرگذار سیستم نتایج وسیستم 

 هاینمایی از تفاوت حرکتی مولکول 9-2. شکل  دینامیک مولکولی نیاز است که اثرات مرزی حذف شوند

 .دهدرا نشان می مرزیهای و مولکولداخل سلول 

 
 یمرز هایمولکول و جسم درداخل هااز تفاوت حرکت مولکول یینما .2-9شکل 

 

هستند نزدیک به سطح آزاد  کهشخص است،  مولکول های چندلایه م 2-9همانگونه که در شکل 

از سطح  در فاصله بیشترکه  هاییو تغییر مکان بیشتر هستند ولی مولکولبیشتر دارای درجه آزادی 

متفاوت  هایهای نزدیک به مرز دارای انرژی و تغییرمکانمولکولمحدودی دارند. قرار دارند، تغییر مکان 

 .[16]داشته باشند ای کپه خواصنند توانمی و هستند
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 1شرایط مرزی متناوب 1-4-2

 را یخواص ماکروسکوپ ،از ذرات یبا استفاده از تعداد نسبتا کم یساز یهشب یکآنکه بتوان در  یبرا

. از آنجا که تعداد ذرات موجود در در نظر گرفت یرا به درست یمرزها و اثرات مرز یدنمود با تعیین

تمامی ذرات  سازیشبیههای محاسباتی، زیاد است و بدلیل وجود محدودتی اجسام ماکروسکوپی بسیار

عنوان مثال حجم  به). شودها از تعداد محدودی ذرات استفاده میسازیبه در شبیه امکان پذیر نیست

A اما ذرات موجود در حجم 2-10ر شکل د .)A  همانند ذرات اجسام ماکروسکوپی نیستند. برای رفع

که نیروهای وارد  شودمیای انجام سازی به گونههشبیشود و مرزی متناوب تعریف می این مشکل شراط

مایی از شرط مرزی متناوب را نشان ن 2-10ای باشد. شکل جسم کپه مشابه شرایط در مرزها بر ذرات

 .دهدمی

 
 شرط مرزی متناوب چگونگینمایی از .2-10شکل 

 

و شده  در کنار یکدیگر تکرار طور متناوب به (A)شرط مرزی حجم اولیه با درنظر گرفتن در واقع 

ها همانند آن وانرژی و حرکاتدیگر حالت مرزی نداشته باشند  Aهای مرزی حجم شود اتمباعث می

توان ضمن می استفاده از شرط مرزی متناوببا  (.10-2شکل ) در نظر گرفته شود داخلی جسمذرات 

برای آن  2-26و 2-25روابط  داد کهمحاسبات شرکت  را در فقط حجم اولیه حفظ خواص ماکروسکوپی

                                                 
1Periodic boundary condition  
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 .حاکم است

(25-2) 𝑖𝑓 𝑅𝛼[𝑖] >
𝑙𝛼

2
  →   𝑅𝛼[𝑖] = 𝑅𝛼[𝑖] − 𝑙𝛼             𝛼 = 𝑥, 𝑦 𝑜𝑟 𝑧 

(26-2) 𝑖𝑓 𝑅𝛼[𝑖] <
−𝑙𝛼

2
  →   𝑅𝛼[𝑖] = 𝑅𝛼[𝑖] + 𝑙𝛼          𝛼 = 𝑥, 𝑦 𝑜𝑟 𝑧 

از مرز  هاابعاد حجم اولیه است. اگر یکی از اتم 𝑙𝛼وα ر راستای دi  ختصات اتمم 𝑅𝛼 در این معادلات

از مرز مقابل  2-26و 2-25از طریق تصحیح مختصات با استفاده از روابط  آنگاهحجم اولیه خارج شود، 

مطالعات (. 2-10شکل ) شودمرکز مختصات تعریف میبه عنوان د. وسط حجم اولیه شومیوارد حجم 

انرژی کل  درپایستاری جرم، متناوب،که استفاده از شرط مرزی  دهدمینشان  1اصول پایستاری بر روی

 .[17] شودمی ایهآورد ولی باعث عدم پایستاری مومنتوم زاویبوجود نمی ، خطاییو مومنتوم خطی

 شرایط مرزی دیگر 2-4-2

 شود.دینامیک مولکولی علاوه بر شرط مرزی متناوب، شرایط مرزی دیگری نیز تعریف میدر شبیه سازی 

شود. می ثابت در نظر گرفتهدر آن ها است که موقعیت اتم 2، شرط مرزی ثابتیکی از شرایط مرزی

بدین معنی است دارد و ها، دما را ثابت نگه میبا تنظیم سرعت اتمکه در آن  3شرط مرزی دما ثابت

 .[16]ها( در آن ثابت بماند خارج شده از این جسم به میزانی است که دما ) سرعت اتم

 سازی دینامیک مولکولیسازی شبیهپیاده 5-2
 

یک از موارد  در هر که شوندها ثابت فرض میهای دینامیک مولکولی برخی کمیتسازیدر شبیه عموما

در نظر ثابت  را  تعداد ذراتو  حجمدما،  هاتمسازی متفاوت هستند. به عنوان مثال در برخی سیسشبیه

                                                 
1 Conservation 

2 Fixed Boundary Condition 
3 Constant Temperature  
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به  تواناز این قبیل هنگردها میو نیز م دارد. پنا(NVT) 1. چنین سیستمی هنگرد کانونیگیرندمی

 .باشندحجم و تعداد ذرات ثابت میانرژی، نمود که در آن  اشاره( NVE)2کوچک هنگرد کانونی

، انرژی تغیر است. مقادیرم 1023تا 103از نامیک مولکولی در شبیه سازی دی (هااتم)ها تعداد مولکول

اعداد بسیار کوچکی (، ... مانند متر، ژول، گرم،)هم حسب واحدهای ماکروسکوپی  و غیره و حجم جرم

افزایش خطاهای عددی حاصل از گرد  . انجام محاسبات با چنین اعداد کوچکی باعثداشتخواهند 

که در آن واحدها با استفاده استفاده از متغیرهای بدون بعد برای رفع این مشکل شود. کردن اعداد می

استفاده ها و یکی دیگر از روش شوندمیبدون بعد  جرم، حجم و غیره ،انرژیهای مناسبی از از ترکیب

 .[16]است در مقیاس مولکول  یاز واحدها

 شعاع قطع اثر پتانسیل 1-5-2
 

های نیروهای وارد بر اتمدینامیک مولکولی، محاسبه های سازیشبیه درمرحله  ترینمهمو ترین طولانی

های موجود در سیستم باید برای تمام جفت اتم هاکنش بین اتمبرهماست.  انرژی پتانسیلو  سیستم

حجم محاسبات انجام چنین کاری میسر نیست چرا که ها عملاً در بسیاری از مدل محاسبه شود. اما

های نزدیک هر ناشی از همسایه ،بد. از آنجا که بخش اعظم انرژی پتانسیل و نیروهایاافزایش میبشدت 

را  . این فاصلهشودچشم پوشی میتاثیر ذرات همسایه  ، ازاست، لذا از یک فاصله مشخص به بعد ذره

𝑟. یعنی به ازای  کنندگذاری مینام " 3شعاع قطع اثر پتانسیل"تحت عنوان  > 𝑟𝑐 رابر، انرژی پتانسیل ب 

شعاع قطع اثر پتانسیل  2-27ی رابطهاست.  4ع قطع پتانسیلشعا 𝑟𝑐شود که در آن صفر قرار داده می

 کند:جونز محاسبه می-ی لناردرا برای رابطه

                                                 
1 Canonical Ensemble 
2 Micro Canonical Ensemble 

3 Truncation Potential  
4 Cut off radius  
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(27-2) 
𝑈(𝑟) = {

4𝜀 [(
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

6

]                     𝑟 ≤ 𝑟𝑐 = 2.5𝜎

0                                                        𝑟 > 𝑟𝑐 = 2.5𝜎

 

 

هایی مولکول تنها با ذره و این قرار دارد𝑟𝑐 با شعاع  قرمز رنگ دایره ی، درونمرکز ذره2-11در شکل 

 یکدر فرض کنیم،  Lطولیک جعبه مکعبی به . اگرکنش خواهد داشتبرهم که در این ناحیه قرار دارند

جعبه ی لبه  ینکمتر از نصف طول کوتاه تر یستیقطع را با یمتناوب، فاصله یمرز یطمساله با شرا

 یوندیناپ یکند با توجه به برهم کنش ها یترعا یستیقطع با یکه فاصله  یگرید یدق. انتخاب نمود

-لنارد یلپتانس یوندیناپ یتنها برهم کنش ها یستم،س یکشود. اگر در  یم یستم مشخصموجود در س

 یستمیشود اما اگر در س یم یجادا یجدر نتا یاندک یاربس یخطا  2.5𝜎ی فاصلهجونز باشد، با استفاده از

 .[16] شود بزرگتر انتخاب یاربس یدقطع با یموجود باشند فاصله  یکیالکترواستات یهابر هم کنش

 های ناپیوندیلیست همسایه 2-5-2

هنوز  یراکند. زنمی در زمان محاسبه ایجاد قابل توجهیاستفاده از شعاع قطع اثر پتانسیل کاهش تنها 

ها در آن ییا فاصلهکه آ یم گرفته شودو آنگاه تصم شدهمحاسبه  یستمفاصله هر دو اتم را در س یدهم با

-N(N به محاسبه  زیاتم نا N ینفاصله ب یمحاسبه  یر.خ یاداشته باشند  تعاملاست که بتوانند  یحد

 نیازمند زمان زیادی است.بزرگ  هاییستمس در فاصله دارد که2/(1

در اند، گرفتهاتم قرار  آن قطع یکه در فاصله  ییهااتم ی،مولکول ینامیکد یها یساز یهدر اکثر شب

پتانسیل ی در محاسبه یماگر بدان ین. بنابراندارند یچندان ییرتغ یساز یهمرحله شب 20تا10هر ینح

به  یازو بدون ن یماهر اتم را مستق یها یههمسا یمتوان یمیریم، در نظر بگ یدرا با ییهااتم ناپیوندی، چه

های اتماین روش، در . شد یشنهادبار توسط ورله پ ینروش اول ینایم. ده یصفاصله تشخ یمحاسبه 

معمولا (. 𝑟𝑙)شوند، ذخیره میدر شعاعی بزرگتر از شعاع قطع اثر پتانسیل هستندکه اطراف هر هسته 

𝑟𝑙 = 𝑟𝑐 + 0.3𝜎 در آن کهσ  های بیشتری را دربر است و تعداد همسایه فاصله تعادلی بین دو اتم
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 (.2-11شکل ) گیردمی

 

 𝑟𝑙و   𝑟𝑐ها در شعاع قرارگیری اتم .2-11شکل 

 

 ، دیگر نیاز نیستشوندمی ها تعویض کند و همسایهنواحی بتدریج تغییر میبا توجه به اینکه 

جدید هر اتم در هر چند  هایروزکردن همسایهبا به ها در هر مرحله بررسی شود وهمسایگی تمام اتم

 .[16] ابدیگام زمانی، زمان محاسبات کاهش می

 سازی دینامیک مولکولیالگوریتم شبیه 3-5-2

این الگوریتم،  طبقدهد. می سازی دینامیک مولکولی را نمایشای کلی از الگوریتم شبیهشم 2-12شکل 

کاهش حجم  برایسپس  شود.شرایط مرزی اعمال میتابع پتانسیل و اعمال شرایط اولیه،  انتخاباز  بعد

معادلات از  پس از آنشود. های غیرپیوندی تشکیل میهمسایه محاسبات با تعیین شعاع قطع، لیست

-4در بخش ) شودمیزمانی گیری نتگرالاست، ا (اصل همیلتون)نیوتن  حرکت که بر اساس قانون دوم

درگام  را محاسبه وسیستم یری زمانی،  خواص مورد نظر گپس از انتگرال (شود.وضیح داده میت 5-2

 . [16]شود میاین الگوریتم  ،زمانی بعدی
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 سازی دینامیک مولکولیالگوریتم شبیه .2-12شکل 

 های حرکت نیوتنگیری از معادلهانتگرال 4-5-2

را  خواص مختلفی و آیدهای حرکت نیوتن، به دست میها در سیستم با حل معادلهحرکت اتممسیر 

های معادله گیری عددی ازوان با استفاده از آن محاسبه کرد. یک روش استاندارد برای انتگرالتمی

شوند به به گام حل میمعادلات حرکت بصورت گام است. در این روش  1حرکت روش تفاضل محدود

 dtهای زمانی کوچک و ثابت تعداد زیادی از فاصله گیری بهزمان مورد نظر برای انتگرالین صورت که ا

 ، tزمان ها دربا ترکیب کردن موقعیت، سرعت، شتاب ذره شود وم دارند، تفکیک مینا 2که گام زمانی

 روش تفاضل محدود ابداع یی که براساسهاالگوریتمدر تمام  بدست آید.t+dt بعدی  ها در زمانمقدار آن

                                                 
1 Finite Difference Method 
2 Time step 
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توان با استفاده از بسط سری ها را میها و خواص دینامیکی اتمموقعیتشود که شده است فرض می

گیری بهینه باید حافظه اندکی نیاز داشته باشد و دارای سرعت برآورد کرد. یک الگوریتم انتگرالتیلور 

ای انرژی و اندازه حرکت تبعیت کند و دقت کافی در حل محاسبات باشد. علاوه بر این باید از قوانین بق

سازی دینامیک مولکولی برای اطمینان از بقای انرژی کل، انرژی جنبشی داشته باشد. معمولا در شبیه

 شود.های زمانی( رسم می( بر حسب زمان ) یا گام2-14( و انرژی کل )شکل 2-13و پتانسیل )شکل 

 
 

بر حسب گام  لیو پتانس یجنبش یانرژ .2-13شکل 

     یزمان

 یکل بر حسب گام زمان یانرژ .2-14شکل 

 

 

رود که کاهش و مشخص است، بر اساس قانون بقای انرژی انتظار می 2-13همانگونه که در شکل 

افزایش انرژی پتانسیل و جنبشی برابر و در خلاف جهت هم باشند. یک الگوریتم خوب ضمن حفظ 

 سازد.تر را میسر میهای زمانی بزرگاز گامثبات انرژی ، امکان استفاده 

، ابتدا بااستفاده از بسط تیلور، 2ی سرعتییا الگوریتم ورله 1ها مانند الگوریتم ورلهدر بعضی از الگوریتم

گیری از تابع پتانسیل شود و سپس با مشتقی بعدی محاسبه میها در در لحظهموقعیت و سرعت اتم

ها که سرعت . این الگوریتم[20]شود ها محاسبه میی اتمب وارد به همهنسبت به موقعیت مکانی، شتا

 های متداول و پرکاربرد در دینامیک مولکولی هستند.بالایی هم دارند از روش

                                                 
1 Verlet Algorithm 
2 Velocity Verlet Algorithm 
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 انتخاب شرایط اولیه 5-5-2

 ها است که نیاز است تا برای هر مسئلهندی و سرعت اولیه اتمبمنظور از شرایط اولیه، انتخاب پیکره

 .دینامیک مولکولی بصورت صحیح انتخاب شود

 انتخاب پیکره بندی اولیه 1-5-5-2

بندی هاین پیکر سازی باید یک پیکربندی اولیه برای سیستم انتخاب شود. در انتخابهر شبیه شروعدر

سازی برای شبیه تاثیر گذار است.سازی کاملا باید دقت شود، زیرا در موفقیت یا عدم موفقیت شبیه

به حالت مورد نظر نزدیک  بندی اولیهه ولی در حالت تعادل سیستم، بهتر است که پیکردینامیک مولک

 .باشد

 اولیه هایسرعتانتخاب  2-5-5-2

های محدودتر هباز جامداتدر این سرعت . های موجود در یک مجموعه دارای سرعت هستندتمام اتم

مقدار و هر کدام  یستن های یک مجموعه یکسان. این سرعت برای تمام اتمهستندبصورت ارتعاشی  و

آماری مانند توزیع  های یک مجموعه، از توزیعها در اتمولی عموما توزیع سرعتخاص خود را دارند 

انرژی جنبشی شاخصی  Tحرارت  درجه 2-28 هطبق رابط. [17] کندپیروی می 1بولتزمن-ماکسول

  [.17]است  𝑣ت سرعها یا اتم

(82-2) 
3(𝑁 − 1) ×

1

2
𝑘𝐵𝑇 =

𝑚

2
∑ 𝑣𝑖

2

𝑁

𝑖=1

 

 هایباشد. در انتخاب سرعتها میجرم اتمm ها و تعداد اتمN  ،ریب بولتزمنض 𝑘𝐵در این رابطه 

 برای هر اتم بصورت تصادفی انتخاب شده  اولیه باید سه مرحله در نظر گرفته شود. اول اینکه سرعت

 –ماکسول توزیع. کند پیروی بولتزمن –های تصادفی از توزیع ماکسولباشد ولی توزیع این سرعت

                                                 
1 Maxwell-Boltzmann distribution 
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دست به  تصادفی اعداد کننده تولید یک از استفاده با را آن توانمی و است گوسی توزیع یک بولتزمن

 1و 0 در بازه ند که اعداد تصادفی رااای طراحی شدههای تولید اعداد تصادفی به گونهالگوریتماکثر آورد.

های تصادفی با سرعت ای بههای نسبتا سادهوان با استفاده از روشتولید کنند و میبطور یکنواختی ت

های اولیه طوری سرعتکل سیستم نباید حرکت صلب داشته باشد لذا توزیع گوسی رسید. دوم اینکه 

ای مقیاس شود گونه بهباید ها . بزرگی این سرعتدحرکت کل سیستم صفر باش تنظیم شوند که اندازه

 .[16] باشدT یستم دارای دمای مدنظرس 28-2 که طبق رابطه

 انتخاب گام زمانی 6-5-2

ندارد. اگر  ی برای انتخاب گام زمانی وجودقطعو  سریع های دینامیک مولکولی قاعدهسازیدر شبیه

و برای تحلیل  طی شدهگام زمانی بیش از حد کوچک باشد، در هر مرحله فقط بخش محدودی از مسیر 

 باعث افزایشبعلت گرد کردن اعداد،  توانداین مسئله می که ادی استهای زمانی زیمسئله نیاز به گام

گیری ناپایداری در الگوریتم انتگرالباعث خطا شود. همچنین اگر گام زمانی بیش از اندازه بزرگ باشد 

 ت.اس15-2بصورت شکل   سازی با بزرگی گام زمانی[. ارتباط خطای کلی شبیه16] شودمی

 
 [17سازی با بزرگی گام زمانی]ارتباط خطای کل شبیه .2-15شکل 
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ری فرآیند شبیهپیاده:     سازی دینامیک مولکولیسازی و صحه گذا
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های المان روش و زمان بالاتری نسبت به مکانذیری پروش دینامیک مولکولی دارای قابلیت تفکیک

 سازیکار را در مقیاس اتمی شبیهتواند ریزساختار مواد ابزار و قطعهمیهای عددی است محدود وروش

دهد که قابل مقایسه می ارائه سایشح وتری از سطکند. همچنین روش دینامیک مولکولی تصاویر واقعی

برای بررسی اثر نانوذره در روانکاری و اصطکاک لازم است  باشد. با توجه به اینکهبا نتایج تجربی می

از تغییر شکل پلاستیک در مقیاس اتمی  نانوسایشفرایند  سازی از فرآیند نانوسایش انجام گیرد وشبیه

سازی دینامیک مولکولی بهترین شود، شبیهو نهایتا به شکست پیوندهای بین اتمی منجر می شروع شده

آزمایشگاهی  داین روش نسبت به هزینه فراین .استفرآیند نانو سایش ترین روش برای مطالعه دقیق و

توان تاثیر عوامل مختلف را می تر و مقرون به صرفه است و با استفاده از آن، بسیار کم هزینهنانوسایش

های محاسباتی، گیر قابلیت محاسبات عددی توسط رایانهدر سالیان اخیر با رشد چشم. مشاهده کرد

انجام  ز روش دینامیک مولکولیاستفاده ا نو سایشان سازی فرایندمتعددی در زمینه مدل تحقیقات

سرعت، دما،  از جمله عوامل موثر در نانوسایشتوان بسیاری از ا استفاده از این روش می. بگرفته است

 .شود(ارائه داده می 4)در فصل را مورد بررسی قرارداد، جنس قطعه ... فشار

مولکولی، انتخاب  ترین عامل در شبیه سازی دینامیکهمانطور که در فصل قبل گفته شد، مهم

های نیرو و توابع پتانسیل بین اتمی است. از آنجا که محیط شبیه سازی دینامیک مولکولی بصورت میدان

ها با یکدیگر را به طور تجربی بدست آورد، ی واکنش و پیوند اتمتوان نحوهآزمایشگاه مجازی است و نمی

لط بودن توابع پتانسیل اطمینان حاصل کرد. لذا باید قبل از شروع شبیه سازی در مورد درست و یا غ

ی انجام و معرفی دو مقاله 1نانوفروروندگیی فرآیند در این فصل با پیاده سازی دو شبیه سازی در زمینه

 شود.شده در این زمینه،  توابع پتانسیل، شرایط دمایی و مرزی و ...  صحه گذاری می

 

 

 

                                                 
1 Nano-indentation 
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 نانو فرایند مولکولی دینامیک سازیپیشینه تحقیقات شبیه 1-3

  فروروندگی

و  یشکست، رفتار خستگ یچقرمگ ،2یسیتهاستحکام، مدول الاست ،1یمواد شامل سخت یکیخواص مکان

خواص  ینوارد شده هستند. ا یهایرورفتار مواد در برابر ن یکننده یینهستند که تع یخواص یخزش

 یشوند. پس از بررس یطور کامل بررس به یستیبا یرد،قطعه مورد استفاده قرار گ یکاز آنکه  یشپ

 یمناسب بودن آن برا یج،آمدن نتامربوطه و بدست  هاییشانجام آزما یققطعه از طر یکیخواص مکان

 یافته، توسعه 1970 یدر اواسط دهه نانوفروروندگی یشآزما. [24]گردد یکاربرد مورد نظر مشخص م

. [25] مواد در ابعاد نانو است یکیمکان یپارامترها گیریاندازه برای هاروش یناز کارآمدتر یکیاست و 

 توانیرا م ی. سختشوندیمحاسبه م یندفرآ یناست که با ا هاییاز جمله داده یکو مدول الاست یسخت

خراشنده با اعمال  یانده ورابزار فرو یکدر اثر نفوذ  یموضع یکشکل پلاست ییرمقاومت ماده در برابر تغ

مشخص وارد سطح بستر  یرویابزار با اعمال ن یش،آزما ینا یدر ط .[26] کرد یفمشخص تعر یروین

ابزار به درون بستر به  یو عمق فرورفتگ یرو. نشودیدر بستر آغاز م یکشکل الاست ییرو تغ شودیم

 هایرون یششود. در طول انجام آزما یکشکل پلاست ییرکه قطعه دچار تغ ییتا جا یابندیم یشافزا یجتدر

-یرون یو با استفاده از منحن شودیشده و ثبت م گیریاندازه یابزار در هر مرحله از بارگذار ییو جابجا

-با اندازه یبعد از باربردار چنیناز خواص مورد نظر را بدست آورد و هم یبرخ توانیحاصل م جابجایی

 دشویقطعه محاسبه م یخت، س4گذارنانو دندانه یروین یشینهو داشتن ب 3مساحت سطح اثر تماس یریگ

 هایپارامتر یزحاصل از آن و ن یکیو خواص مکان نانوفروروندگی یشدر حوزه آزما. [29و 28،27]

که در اینجا به برخی از آنجا اشاره  صورت گرفته است ایمطالعات گسترده یند،فرآ یندر ا یرگذارتاث

                                                 
1 Hardness 
2 Elastic modul 

3 Projected Area 
4 Indenter 
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 ینامیکد سازییهشب یوهرا به ش نانوفروروندگی ینددما در فرآ یرات. فنگ و همکارانش، تاثشودمی

 یثابت، مورد بررس یباربردار ی، با سرعت بارگذار2و ابزار صلب الماس  1قطعه کار مس یبرا ی،مولکول

-یرون یمنحن یرو یکپلاست ییدما، مقدار جابجا یشکه با افزا یدندرس یجنتا یناند و به اقرار داده

کار فاز قطعه ییرو باعث تغ یابدیدر عمق مشخص کاهش م فروروندگی یرویو ن یافته یشافزا ییجابجا

دما، باعث  یشکه افزا شودیمشخص م چنین. همشودیم نظمیبه ساختار ب صلیا یستالیاز ساختار کر

 یندفرآ ینرخ بارگذار ییراتتغ یرو همکاران، تاث ینگپ .[29]شود یقطعه م یو سخت یانگکاهش مدول 

 ینا طی در. اندکرده سازییهرا شب یلیکونبستر س یرو ینیومنازک آلوم یلمرا در ف نانوفروروندگی

 ینیومآلوم یلمف یرو یادیشکل ز ییر(، تغm/s 50باشد ) یینپا فروروندگیسرعت  یوقت سازی،یهشب

به بستر منتقل شده و باعث  یلمف یقاز طر یرو(، ن m/s250در سرعت بالا )  هک یدر حال شودینم یدهد

را  یلیکونس یستالفاز تک کر ییرچونگ و همکارش تغ .[30]شود یم یبزرگتر ییشکل و جابجا ییرتغ

گذار در اثر بار دندانه یلیکونس یکه ساختار مکعب الماس دریافتند و ندکرد یبررس نانوفروروندگیتحت 

بستر با  ی،. بعد از باربردارشودیم یلاگونال تبد، به ساختار تترلشدن ساختار تتراهدراصاف یقو از طر

. با نوبت دوم شودیم یلتبد شکلیساختار ب یکا، از ساختار تتراگونال به هاز اتم خشیاز دست دادن ب

چنگ و همکاران،  .[31]شود یم یلمجددا به ساختار تتراگونال تبد شکلیساختار ب یبارگذار

را در بار، دما و نرخ  نانوفروروندگینرم و سخت )طلا و الماس(، تحت  هاییلماز ف یاتم هایسازییهشب

بار و نرخ  یشبا افزا ها،یلمکه در هر دو جنس ف دهدینشان م یجاند. نتامتفاوت انجام داده یبارگذار

قطعه دچار رفتار  یابد،یم یشکه دما افزا یهنگام اام یابندیم یشافزا یو سخت یانگمدول  ی،بارگذار

 . یعقوبی[32]شود یم یانگو باعث کاهش مدول  شودیم یسرعت نوسانات اتم یشاز افزا یناش ینرم

و  یمرز یطبا شرا یلیکونیبستر س یرو یکلن یستالتک کر یلمف فروروندگی سازییهدر شب انو همکار

از ضخامت  یتابع یک،بستر الاست یرو یمرز یطشرا یرکه تاث اندیدهرس یجنتا ینمتفاوت، به ا هایضخامت

                                                 
1 Copper (Cu) 
2 Diamond (C) 
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 مرزی یطابزار، اثر شرا شعاعضخامت و کاهش  یشکه با افزا یقطر یناست به ا یو شعاع ابزار کرو یلمف

با  باریکرا  یتریدن یلیکونس یلمف فروروندگی سازییهوالش و همکاران شب. [33]شود یم یدهکمتر د

 نیروی ثابت، عمق در که است شده دهمشاه. اندانجام داده شکلیبا ساختار ب باریکو  یستالیساختار کر

 تارسکیینو ز یکچوک .[34] بوده است شکلیاز ساختار ب یشترب یستالیساختار کر یاعمال شده برا

 مورد را هاشده در آن یجادا یکشکل پلاست ییربستر و تغ یشده رو یلتشک هاییلمساختار ف ینارتباط ب

 یلمف یکو  1BCCبستر مس، با ساختار  یرو یکلن یپوشش یلمف یککار  ینا برای. اندقرار داده بررسی

 یکلن هاییلمدر ف یسخت یشکه افزا شودیشده است. مشاهده م یجادا 2HCPطلا با ساختار یرو یکلن

 ییرتغ یعو توز هایلمساختار ف ینب یهمبستگ چنیندر ارتباط است.  هم یحرارت یهبا کاهش ضخامت لا

 فروروندگیاز مرکز  3Ni/Cuشکل در  ییرنحو که تغ ینشده است؛ به ا یافت هاآن یرو یکشکل پلاست

 شکل وجود دارد تغییر گسترش هم هادر مرزدانه کز،علاوه بر مر 4Ni/Auدر   یول کندیم یداگسترش پ

 .اندکرده سازییهشکل را شب یو هرم کرهیمن یابزارها یبرا نانوفروروندگی یند[. لو و همکاران فرآ35]

فنگ و  .[36]یابد یم یشافزا یبا ابزار هرم یسهدر مقا کرهیمابزار ن یابزار برا یرویکه ن دریافتند هاآن

قطعه الماس و با استفاده از ابزار  چنینو هم یتیورق گراف یرا رو نانوفروروندگی یندهمکاران فرآ

 یهزاو یشکه با افزا دهدینشان م نتایج. اندمتفاوت انجام داده هایدر دما و سرعت ی،کربنشکل یمخروط

دما  یشحال با افزا ینو در ع یابدیش میتماس، افزا یروین یشینهب ،فروروندگیابزار و سرعت  یمخروط

سرعت و  ،فروروندگیتماس در عمق  یروین یشینهها نشان دادند بآن چنین. همیابدیکاهش م یرون ینا

 سازییهو همکاران در شب اکسویشو .[37] است یتیقطعه الماس، بزرگتر از ورق گراف یبرا یکسان، یدما

مدول  5Al-CTi  یاژکار با آلصلب و قطعه یو نانو خراش با استفاده از ابزار الماس نانوفروروندگی یندفرا

ها آن چنینداشته است. هم خوانیهم هاگروه یرسا یجگزارش کردند که با نتا یگاپاسکالگ 157را  یانگ

                                                 
1 Body centred cubic 

2 Hexagonal Close Packed 
3 Nickel(Ni)/Copper(Cu) 

4 Nickel(Ni)/Gold(Au) 
5 Carbon TitaniumAluminium 
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نشان دادند  چنیندارد. هم یانگبر مدول  یکم یرتاثm/s 1-15  دودهابزار در مح نشان دادند که سرعت

گول و همکارانش به  .[38اصطکاک و بار نرمال وجود دارد] یروین ینب یدر طول لغزش رابطه خط

 ینامیکد سازییهشب یستالکرتک یلیکونو س سیلیکونیدر پل ییرشکلتغ یزممکان یلمنظور تحل

 نتایج. اندهر دو ساختار انجام داده یبرا یو کرو یهرم  یچبرکو یرا با ابزارها نانوفروروندگی یمولکول

و  یزانحال در م ین. با ایردگیدرتمام موارد، در فشار بالا انتقال فاز صورت م دهدکهینشان م یشانا

انتقال  سیلیکونیپلتفاوت وجود دارد. در  سیلیکونیو پل یستالکرتک یلیکونس ینانتقال فاز ب یوهش

 یرو نانوفروروندگیو همکارانش  یرنا .[39]باشد یابزار م یفرورفتگ یهاز ناح یشترها بفاز در مرزدانه

و شراط  یاتم ینب هاییلاثرات سرعت و شعاع ابزار، پتانس یبررس یرا برا nm 20به ضخامت  یمیفل

قابل  یرمختلف ابزار تاث هایگرفتند که سرعت بالا و شعاع یجهکردند و نت سازییهبستر، شب یمرز

 یبمتفاوت، به ترت یمرز یطو شرا یاتم ینب یلپتانس زکه استفاده ا یندارند. در حال یتوجهب بر سخت

 .[40کردند] یجادا فروروندگیو عمق  یدر سخت یتفاوت قابل توجه

 یرا به ازا یلمف یکیخواص مکان ینیوم،ومبستر آل یرو 1AlNiCo یلمف سازییهو همکارانش با شب یرد

 یشاست. افزا یرگذارتاث یلمف یسخت یشدت رومتفاوت ابزار بدست آوردند. سرعت ابزار به هایسرعت

 یندر ح دهش یلتشک هایمقدار توده ینعلاوه بر ا شود،یبستر م یسخت یشسرعت ابزار باعث افزا

 سازییهچائو اکسو و همکارانش با شب .[41]یابدیسرعت، کاهش م یشبستر، با افزا یرو نانوفروروندگی

شده در ماده سخت الماس  یجادا یکشکل پلاست ییرکه تغ یدندرس یجهنت ینالماس به ا نانوفروروندگی

 یمران[. ا42]باشد یفاز الماس از ساختار مکعب الماس به هگزاگونال م ییرو تغ هاییاز انتشار نابجا یناش

 یجنتا ینبا سرعت و شعاع ابزار متفاوت، به ا یکلن نانوفروروندگی یندفرا سازییهش در طول شبو همکاران

 یشدن اندازه ابزار باعث کاهش سختقطعه و بزرگ یسخت یشسرعت ابزار باعث افزا یشکه افزا یدندرس

. شودیم فروروندگی یروینه نیشیشدن ب یشتربزرگ شدن ابزار باعث ب ینآن خواهد شد و علاوه بر ا

قطعه  یو سخت یرون یشینهب ی،باربردار-یبارگذار یکلتعداد س یشنشان دادند که با افزا چنینهم یشانا

                                                 
1 Aluminum Nickel Cobalt 
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با ابزار الماس را مورد مطالعه قرار  یلیکونس ییرشکلژائو و همکارانش تغ .[43]کندیم یداکاهش پ

و  یابدیم ییراس به تتراگونال تغالم یشده از ساختار مکعب نانوفروروندگی یهدر ناح سیلیکون. اندداده

 یکشکل پلاست ییرکه دچار تغ یو فقط نواح گرددیدوباره به ساختار قبل خود بازم یبعد از بارگذار

و اوه،  یم[. ک44]مانند یم یبا عمق کمتر باق ایدهند که به صورت حفرهیساختار نم ییراند تغشده

سطوح  یرو وقتی که شدند متوجه وکرده  سازییه( شب111( و )100سطوح ) یرو نانوفروروندگی

و  ین[. ل45] شوند یم شکلیساختار ب یابزار دارا جابجایی طول در هااتم شود،یم ی( بارگذار111)

 یرو فروروندگیکه  دریافتند و ندکرد بررسی را هافاز اتم ییرو تغ یستالکر گیریهمکاران اثر جهت

[. تان و 46] شود ی( م001نسبت به سطح ) یشترفاز و لغزش ب یل( باعث گسترش تبد110سطح )

 ی( را بررس111) یستالیحفره در مس با صفحه کر یرتاث یمولکول ینامیکد یساز یههمکاران با شب

 یتنش در سطح داخل ی. انباشتگشودیم یدباشد، حفره ناپد یادز فروروندگیعمق  یوقت یافتندکردند. در

 یکساندادند در شعاع  شانن چنیندارد. هم یدر سخت داریمعنا یرود حفره تاثکه وج دهدیحفره نشان م

 ینامیکد یساز یهشب یبو همکاران با ترک یو [.47شود] یم یشترب یو سخت یروعمق حفره، ن یشبا افزا

 بررسی را سخت گذاردندانه یکمس با  یمفل یحفره رو یو المان محدود اثرات شکل هندس یمولکول

 یشانبرحسب جابجا یرون هاییشده و منحن یجادپنج شکل مختلف حفره ا یساز یهشب ینکردند. در ا

 یه[. ژو و همکاران با شب48هندسه حفره به عنوان نقص نشان داده شد]  یدشد یراتشد و تاث یسهمقا

 یشنما یکردند. برا یرا بررس یکلنازک ن یلمف یحفره رو یکاثر  یسه بعد یمولکول ینامیکد یساز

 ینشان داد نسبت به زمان یجمتفاوت در نظر گرفتند. نتا هایشعاع و عمق حفره، آنها را در اندازه یرتاث

 چنینبزرگتر شد. هم فروروندگیشده و عمق  تربرابر، ماده نرم ینباشد و در بارگذار یاحفره یچکه ه

بزرگ  یبه اندازه کاف فروروندگیک عمق  یو هنگام ریزدیحفره فرو م فروروندگی ینشان داد در ط

 .[49] شود یم یدباشد، حفره ناپد
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-سازی دینامیک مولکولی و معرفی بسته نرممحیط شبیه 2-3

 افزاری

های زمانی های مجموعه با گامروی اتمانجام شده در روش دینامیک مولکولی محاسبات از آنجا که 

 سازی یک ناحیه کوچک هم باید محاسباتشبیهبرای  شود،مینجام ا (15𝑠−10)فمتوثانیه   بسیار کوچک

در بنابراین  نیاز است که است.  زمان زیادیو  امکانات محاسباتی قوی نیازمند زیادی انجام شود که

 سازی و نیز بازدهالگوریتم تحلیل بهینه ،دینامیک مولکولی، ضمن حفظ دقت در نتایج محاسبات عددی

 1لینوکسهای اخیر با پیشرفت روز افزون علوم رایانه، سیستم عاملهای در سال .محاسباتی افزایش یابد

ها امکان در این سیستم .های مناسبی را برای محیط محاسباتی فراهم کرده استابلیتق 2و ویندوز

تغییرات  اعمال این بدین معنی است که، امکان بصورت رایگان وجود دارد. 3های مرجعفایل دسترسی به

امروزه  .خاصی توسعه داد هایکاربرد ای را برایتوان به عنوان مثال برنامهد دارد و میدر فایل مرجع وجو

سازی با بازده اند که امکان شبیهشده در بحث دینامیک مولکولی نرم افزارهای بسیار قدرتمندی تهیه

دینامیک مولکولی، سازی با توجه به تحقیقات انجام شده پیرامون نرم افزارهای شبیهکند. بالا را فراهم می

نانو  سازی دینامیک مولکولی فرایندشبیهدر  خوبیهای بسیار قابلیت 4LAMMPSافزاری نرم بسته

 است در آمریکا 5های ملی سندیاافزاری، محصول آزمایشگاهاین بسته نرم .داردگذاری و نانوسایش دندانه

بیولوژیکی، فلزی،  ورت اتمی، پلیمری،را بص گاز ، مایع وجامدازی ذرات در حالات سشبیهکه قابلیت 

. زبان برنامه نویسی در این [23]دارد  شرایط مرزی راو  توابع پتانسیل مختلفبا استفاده از  و داردانه

عددی با راندمان بالایی است که امکان تحلیل مسئله را با  هایاست و دارای الگوریتم C ++افزار نرم

 بادهد. به کاربر می )هاسازی رایانهموازی(ها ای از هستهمجموعه و یا)سری( استفاده از یک هسته 

                                                 
1 Linux Operating System 

2 Windows Operating System 
3 Open Source 

4 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
5 US Sandia National Labs 
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توان از چند اتم تا چندین میلیارد اتم را مدل کرد که بسته به می افزاریاستفاده از این بسته نرم

ای با استفاده تاکنون تحقیقات ارزنده .افزاری قابل تغییر استتجهیزات سخت های مورد نیاز ومجموعه

انجام پذیرفته  گذاری و نانوسایشنانودندانه سازی فراینددر زمینه شبیه LAMMPSافزاری ته نرماز بس

با  ، نانوسایش4گذاری و در فصل نانودندانهفرایند  سازیاین تحقیق نیز، مراحل مختلف شبیه. در است

 .افزاری انجام خواهد شداستفاده از این بسته نرم

 

 روندگینانوفروسازی فرآیند الگوریتم شبیه 3-3
 

ستفاده شده نانوفروروندگی ا سازی دینامیک مولکولی فرایندالگوریتمی که در این تحقیق برای شبیه

 :تاس 3-1است، بصورت شکل 

 
 نانو فروروندگیسازی دینامیک مولکولی فرآیند الگوریتم شبیه .3-1شکل 
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 سازی سه بعدی فرآیند نانوفروروندگیشبیه 4-3

های نرم و سخت نیکل و سیلیکون انجام شد. روی دو قطعه با جنس شبیه سازی فرآیند نانوفروروندگی 

، ترسوف و مورس و در مدل نانوفروروندگیسیلیکون  EAMدر مدل نانوفروروندگی نیکل، توابع پتانسیل 

بسیاری از پارامترهای  جونز صحه گذاری شدند. از آنجا که-علاوه بر توابع معرفی شده، تابع پتانسیل لنارد

ی مطالب به صورت کلی و برای یک فرآیند نانوفروروندگی ارائه سازی یکسان است، ادامههر دو شبیه

 ها تاثیرگذار باشد جداگانه ارائه شده است.شده است و هر جا تفاوت

 معرفی مدل 1-4-3

 دهد. را نمایش می یفروروندگنانوفرایند دینامیک مولکولی مدل  3-2شکل  

 

 
 یفرورندگفرایند نانو  یمولکول کینامیمدل د .3-2شکل 

 

با توجه  نانوفروروندگی، یندفرا یمولکول ینامیکد سازییهشب ینهشده در زمدر اکثر مطالعات انجام

شده و ابزار  یپوشابزار چشم ییرشکلاست، از اثر تغ یشتربا قطعه کار ب یسهدر مقا ابزار یسخت ینکهبه ا
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 یذره است که فاصله یادیدر نظر گرفته شده است. جسم صلب شامل تعداد ز ناپذیرییرشکلو تغ 1صلب

حرکت  یاوارد شود  یروکه به جسم ن یدر صورت یفاصله حت ین. اباشدیهمواره ثابت م یکدیگرها از اتم

کار، در از نفوذ ابزار به داخل قطعه یناش یروهاین یشاست که با افزا یدرحال ین. اماندیثابت م یزکند ن

هرچقدر کم ابزار  ییرشکلبا تغ یجهو در نت یابدیم یشالعمل سطح افزاعکس یروهایهر مرحله نفوذ ن

 یاز کاربردها یدر بعض ینکند. علاوه بر ا ییرتواند تغ یم یسخت یریاندازه گ یسطح مقطع موثر برا

مطالعه عملکرد خود الماس تحت  افزودنی، بعنوان وغنر در هاخاص از جمله استفاده از نانوالماس

، تفاوت در نظر گرفتن ابزار صلب در مقالات ذکر شدهاست.  ناپذیرناباجت یاد،ز یدرواستاتیکه هایتنش

در  یسخت ییراتتا ضمن گزارش تغشده است مطالعه  یگذارنانودندانه ینددر فرا یرصلبو  ابزار غ

گیرد اما از قرار یلو تحل یهخاص هم مورد تجز یکاربردها یزار الماس برااب ییرشکلکار، رفتار تغقطعه

نامه، صحه گذاری توابع پتانسیل است، فقط نتایج با ابزار غیر ی این بخش در پایانآنجا که هدف از ارائه

 کارقطعه دهد.های قطعه و ابزار را در هر دو مدل نمایش میتفاوت 3-1شود. جدول گزارش میصلب 

قطعه کار، از ابزاری از  ی. برای فروروندگاست شده گرفته نظر در عیب بدون و کریستالتک بصورت

 .است شده استفاده کربن هایجنس الماس با اتم

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                 
1 Rigid 
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 نانوفروروندگیبعدی فرایند کار و ابزار در تحلیل سهمشخصات قطعه .3-1جدول 

 حرکت اتمی مشخصات ابعادی جنس 

 نیکل قطعه کار
 FCCتک کریستال با ساختار

 a=0.352 nmثابت شبکه 
 غیر صلب

 1سیلیکون قطعه کار

تک کریستال با ساختارمکعب 

 2الماسی

 a=0.5430 nmثابت شبکه 

 صلب یرغ

 الماس ابزار
 یبا ساختارمکعب الماس یستالتک کر

 a= 0.357 nm ثابت شبکه
 غیر صلب

 است.  nm3کار قطعهی ابزار از مرکز سطح در هر دو مدل فاصله

پذیرد، های زمانی کوچک انجام میسازی اتمی عموما با تعداد اتم زیاد و با پلهشبیه هایاز آنجا که روش

 های افزایش سرعتحلیکی از راه گذارینانودندانهسازی شود. در فرایند شبیهزیاد می زمان تحلیل

ی ترابزار در زمان کوتاه حرکت ابزار، افزایش سرعتباشد. با می حرکت ابزارمحاسبات، افزایش سرعت 

گذاری نیکل دندانه سازیکند. در شبیهمشخصی را طی می گذاریعمق دندانه، (زمانی کمتر تعداد پله)

-می m/s40گذاری سیلیکون سرعت حرکت ابزار سازی دندانهو در شبیه m/s100سرعت حرکت ابزار

انجام  پیشیندر مطالعات  کریستالیشد تاثیر جهات مختلف  بیان 3-1بخش که در  همانطور باشد.

 2-3جدول  ( است.111) کریستالی قطعه کار در هر دو جنسدر این مدل صفحه . پذیرفته است

 :دهدرا در این تحلیل نشان می گذاریدندانههای مشخصه

 

 

 

                                                 
1 Silicon(Si) 
2 Diamond cubic 
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 نانوفروروندگیهای فرایند مشخصه .3-2جدول 

 (nmشعاع ابزار) ( m/sابزار) سرعت حرکت (nmعمق فرورفتگی) 

 2 100 2/1 نیکل

 14/2 40 46/2 سیلیکون

 شرایط مرزی و اولیه 2-4-3

امکان را و ستفاده شده است ( ا3-2 لشک y (وx راستای دو از شرط مرزی متناوب در  هادر این مدل

های و انرژی هاتمذکور حالت مرزی نداشته باشند و حرک های مرزی در صفحاتکند که اتمفراهم می

 .تا عوامل تاثیرگذار بر خطای محاسباتی به حداقل برسد ها همانند ذرات میانی در نظر گرفته شودآن

صورت سطح در دو طرف ب xzو صفحه  کند(ای که ابزار عمود بر آن نفوذ می)صفحهلایی با xyصفحه 

 با اعمال بار از طریق ابزارهستند و برای آن شرط مرزی در نظر گرفته نشده است تا رفتار آن  آزاد

اند تا از حرکت ثابت در نظر گرفته شده سه لایه اتمی، پایینیxy سازی شود. همچنین در صفحه شبیه

ها، مستقل از نیروی وارد بر این اتم باید هاداشتن اتم. در واقع برای ثابت نگهدکار جلوگیری کنقطعه

ها ابتدا دارای سرعت صفر هستند، دیگر موقعیت آن ن درها برابر صفر در نظر گرفته شود و چوهمسایه

نظر  از همین مکانیزم برای صلب در نام برده شد3-1های مقالاتی که در بخش در مدل کند.تغییر نمی

گیر زمانی ورله سرعتی استفاده شده است. در این مطالعه از انتگرال .شودگرفتن ابزار استفاده می

کار های قطعهبیان شده است. سرعت اولیه اتم2 یک مولکولی قبلا در فصلدینام چگونگی حل معادلات

شده است و هنگرد مورد توجه در این تحلیل،  ثابت k300بولتزمن در دمای-ماکسول بر اساس رابطه

 شود.. لذا از بیان شرایط حرارتی صرف نظر میاست NVT هنگرد
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 های زمانی و تعداد اتمگام 5-3

های مگا سازی دینامیک مولکولی، مشخصه بزرگیتاثیرگذار در نتایج شبیه کی دیگر از پارامترهایی

موجب  زمانی بزرگ در مسائلی که گرادیان تغییر شکل اتمی در آن زیاد است، هایگامست. ازمانی 

، باشندزمانی خیلی کوچک  هایو اگر گامشود. ها میبوجود آمدن خطا در محاسبه نیرو و موقعیت اتم

ها بعلت جمع خطای حاصل از گرد کردن اتم فزایش زمان مورد نیاز محاسبات، ممکن استعلاوه بر ا

گام زمانی در ، سازی اتمیزمینه مدل پیشین درهای تحلیلباعث بوجود آمدن خطا شود. عموما در 

یکی دیگر از  .استفاده شد fs 1. لذا در این تحقیق هم از گام زمانی [23] شده است خابانتfs  1بازه

بکار رفته در  هایو تعداد اتم سازیسیستم شبیه های دینامیک مولکولی، ابعادروش درهای مهم چالش

ناشی از اثر سایز  خطاهایاما ، یابدافزایش می ها کمتر باشد، سرعت محاسبات. هر چه تعداد اتماست آن

های نزدیک به اتم نسبتهای دینامیک مولکولی اگر تواند تاثیرگذار باشد. در روشبر روی نتایج می

این میزان خطا  کهشود میخطای محاسبات افزایش موجب افزایش باشد،  بالاییها عدد سطح به کل اتم

ها را در کل اتم های نزدیک به سطح بهنسبت اتم 3-3یابد. شکل ها کاهش میبا افزایش تعداد اتم

 .[50] دهدشان مین FCCساختار کریستالی 

 

 
 FCC [50]ها در شبکه کریستالی های سطحی به کل اتماتم نسبت .3-3شکل 
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در  دارد.اثر 10م باشد، این نسبت کمتر از %ات 105ها بیش از  بر این اساس در صورتی که تعداد اتم

های محاسباتی و زمانی محدودیت کار بیش از اندازه بزرگ باشد باعث بوجود آمدنصورتی که ابعاد قطعه

نتایج  کار از حد قابل قبولی کمتر باشد، باعث بوجود آمدن خطا درهای قطعهاتمو اگر خواهد شد 

 .دهدنشان می ابعاد و تعداد اتم بکار رفته در هر مدل را 3-3جدول . شودمی

 

 کار و ابزارابعاد و تعداد اتم قطعه .3-3جدول 

 تعداد اتم ابزار کار تعداد اتم قطعه قطر ابزار کارابعاد قطعه 

 a(20×)a(28 nm4 42624 5889(1 مدل نیکل

 20(a) nm3 47678 7196×(a)20 مدل سیلیکون

 

سطح مرزی تناوبی است و  دارای شرط yو  x کار دو ضلع در راستایبا توجه به اینکه در مدل قطعه

در افزایش دقت کمتر است که  های سطحی بمراتبدارای شرط مرزی مقید شده است، درصد اتم پایین

 .کندمحاسبات کمک می

 توابع پتانسیل 6-3

دهد. معادلات حاکم در این توابع ها را نمایش میلتوابع پتانسیل بکار رفته در هر یک از مد 3-4جدول

ارائه شده است. مقادیر پارامترهای بکار رفته در توابع مورس و ترسوف با استفاده از مقالات،  2در فصل 

 شده است.گزارش  3-4در جدول

 

                                                 
1 Lattice Constant (a) 
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 [52و 51،49،23] گذاریثوابت توابع پتانسیل در فرآیند نانودندانه. 3-4جدول

 ثوابت تابع پتانسیل کنشبرهم

Ni-Ni EAM  برای فلز نیکل [23]تعیین شده در 

Ni-C Morse 
 𝑟0(𝑛𝑚) = 0.256 

𝛼(𝑛𝑚−1) = 0.19875 

𝐷(𝑒𝑣) = 1.0094 

C-C Tersoff 

A=1393.6(ev) 

B=346.7(ev) 

C=38049 

D=0.015(nm) 

d=4.3484 

R=0.195(nm) 

𝜇 = 1 

𝛽 = 0.00000015724 

𝛾1 = 0.34879(𝑛𝑚−1) 

𝛾2 = 0.22119(𝑛𝑚−1) 

𝛾3 = 0.0(𝑛𝑚−1) 

n =0.72751 

m=3 

cos(𝜃0) = −0.57058 

Si-Si Tersoff 

A=1830.8(ev) 

B=471.17(ev) 

C=100390 

D=0.015(nm) 

d=16.217 

R=0.285(nm) 

𝜇 = 1 

𝛽 = 0.0000011 

𝛾1 = 0.24799(𝑛𝑚−1) 

𝛾2 = 0.173222(𝑛𝑚−1) 

𝛾3 = 0.0(𝑛𝑚−1) 

n=0.78734 

m=3 

cos(𝜃0) = −0.59825 

Si-C Morse 

𝑟0(𝑛𝑚) = 0.19475 

𝛼(𝑛𝑚−1) = 0.468 

𝐷(𝑒𝑣) = 0.435 
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 بررسی نتایج 7-3

 زمان پایاری سیستم 1-7-3

 یهاکل اتم یانرژ یمنحن ین. بر اساس ادهدیکل بر حسب زمان را نشان م یانرژ یمنحن 3-4 شکل

 یلتحل ینو در ا شوند.پایدار می ps (10−12𝑠) 1ر پس از گذ در هر دو مدل نیکل و سیلیکون، شبکه

 ه است.شد در نظر گرفته ps 5یداری زمان پا

 

 

 

 شبکه بر حسب زمان یهاکل اتم یانرژ یمنحن .3-4شکل 

 سازی فرآیند نانوفروروندگیگذاری شبیهصحه 2-7-3

 یمولکول ینامیکد یقتحق یکشده از  سازییهشب یمولکول ینامیکاعتبار مدل د یینتع یبرا

  [43]نیکل نانو فروروندگیو یک مقاله در حوزه  شبیه سازی  [،51( ]111در ) یلیسیمس یگذارنانودندانه

یر گفته شد، سا 3-4-1همانطور که در بخش  شکل استفاده شده است. یکرو یبا استفاده از ابزار الماس

به مقایسه و که اند، لذا در ادامه گذاری را با فرض ابزار صلب شبیه سازی کردهمقالات، فرآیند نانودندانه
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با مقالات مرجع پرداخته شد، ابزار صلب در نظر گرفته  های بیان شده در پایان نامهاعتبار سنجی مدل

 شد. 

های سیلیکون و نیکل تیب برای مدلبر حسب جابجایی ابزار را بتر نمودار نیرو 3-6و  3-5شکل 

جابجایی مقالات مرجع مقایسه شده است. همانطور که مشخص است -دهد که با نمودار نیرونمایش می

مرجع نزدیکی و مطابقت خوبی با مقالات مرجع دارد،  هاینامه و مقالهمقادیر نیرو برای هر دو مدل پایان

ها درست انتخاب کنش اتمهمپتانسیل تعریف شده برای برتوان اطمینان حاصل کرد که توابع لذا می

 شده است.

  
جابجایی ابزار برای قطعه -منحنی نیرو. 3-5شکل

 سیلیکون

جابجایی ابزار برای قطعه -منحنی نیرو .3- 6شکل 

 نیکل

 

مقاومت ماده در برابر تغییرشکل موضعی ناشی از نفوذ یک جسم به داخل آن سختی ماده نامیده می

گیری آن با آزمایش های مکانیکی مواد است که اندازهترین پارامترشود. سختی یکی از مهم

 نیرو بر حسب جابجایی در فرآیند نانو شماتیک منحنی 7-3باشد. شکل ممکن می فروروندگینانو

نامه و مقالات مرجع دارد مدل پایان ابعاد، با توجه به تفاوتی که در را نشان داده شده است فروروندگی

 .شودها ایجاد میسختی بر حسب جابجایی آن نیرو و بین نمودارهای یتفاوت درصد
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 بر حسب جابجایی شماتیک منحنی نیرو. 7-3شکل 

 

 .[52]محاسبه کرد  3-1را می توان با استفاده از رابطه  Hسختی 

(3-1) 𝐻 =
𝐹𝑚𝑎𝑥

𝐴𝑐
 

(3-2) 𝐴𝑐 = 𝜋𝑎2 =  𝜋(2𝑅ℎ𝑐 − ℎ𝑐
2) 

(3-3) ℎ𝑐 = ℎ𝑚𝑎𝑥 −
3

4
(

𝐹𝑚𝑎𝑥

𝑑𝑓
𝑑ℎ

) 

که  باشدیمساحت اثر سطح تماس م 𝐴𝑐وارد شده به جسم و  یروین یشترینب 𝐹𝑚𝑎𝑥 ،3-1در رابطه 

 یکار، سختابزار و بستر قطعه ییه. قبل از تماس دو ناحباشدیم Rو شعاع ابزار   ℎ𝑐 تماساز عمق  یتابع

 ی،گذارعمق دندانه یشبا افزا رودیم ار، انتظ7-3در شکل یمنحن یکندارد. با مشاهده شمات ییمعنا

بیشترین عمق فرورفتگی  ℎ𝑚𝑎𝑥و  عمق نهایی بعد از برداشتن ابزاردر شکل  ℎ𝑓یابد.  یشقطعه افزا یسخت

-9سیلیکون و شکل  ار سختی بر حسب جابجایی را برای فروروندگینمود 8-3دهد. شکل را نشان می

مقایسه   [43]نیکل با مقاله مرجع  فروروندگیمقایسه نمودار سختی بر حسب جابجایی را برای  3

 .کندمی
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 جابجایی نیکل-. منحنی سختی9-3شکل  جابجایی سیلیکون-. منحنی سختی3-8شکل 

 

کروی و غیر صلب  نانوذرهدر بررسی اثر نانوافزودنی بر روانکاری که در فصل چهار بیان خواهد شد، 

گذاری و جنس نانوذره الماس هر دو از کربن است و توابع است و از آنجا که جنس ابزار در نانودندانه

سازی دینامیک مولکولی پتانسیل و ساختار کریستالی آن یکسان است نیاز است تا در شبیه

های ایجاد شده مقادیر نیرو و تغییر شکل، ابزار غیر صلب فرض شود و اثرگذاری آن در فروروندگینانو

سازی نانوذره روانکار استفاده کرد. در این مرحله توان از آن در شبیهناشی از آن بررسی شود، سپس می

شود تا ، ابزار الماس غیرصلب در نظر گرفته میفروروندگیسازی دینامیک مولکولی فرایند نانواز شبیه

از  بر تغییرشکل ابزار و محاسبه سختی مشخص شود. در این فرآیند های الماساثر میدان نیرویی اتم

شود. باقی شرایط مرزی، دمایی و سرعت حرکت ابزار و استفاده میفرورونده کروی به عنوان ابزار نیمه

 فروروندگینمودار نیرو برحسب جابجایی را برای  3-11و  3-10ماند. شکل غیره بدون تغییر باقی می

وارد بر ابزار  یروین 3-10کند. بر اساس شکل ل با ابزار صلب و غیر صلب مقایسه میسیلیکون و نیک

ابزار،  ییرشکلاست که با تغ ینرفتار ا ینا یل. دلیابدمیصلب کاهش  با ابزار یسهدر مقا یرصلبغ

کار از طرف قطعه یشترامر مانع از وارد شدن فشار ب ینو ا یابدیکار کاهش مقطعه یازمورد ن ییرشکلتغ

همانطور که دیده میشود در شروع فرآیند، نیروها در بخش منفی محور مختصات در  .شودیبه ابزار م

تواند ناشی از این باشد که در شروع فرآیند و قبل از رسیدن به قطعه نیروها از جنس نوسان است و می

 شود.بصورت فشار وارد میتمام نیرو و پس از آن و فشاری بوده است کششی 
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 تریینپا یصلب، کم یربا ابزار غ یساز یهشب یبرا ییجابجایرو بر حسب ن نمودار 3-11در شکل 

دهنده ابزار که با هم  یلتشک هایبا ابزار صلب دارد چراکه اتم ییجابجابر حسب  یرون ینسبت به منحن

شدن فشار بالاتر به  و مانع از وارد کنندیرا تحمل م یگذارنانو دندانه یرویاز ن یدر تعامل هستند بخش

بوده و قابل  یزبدست آمده ناچ هاییرواختلاف ن فروروندگی یرحال در طول مس ین. اما با اشوندیقطعه م

یرو بر ن یدر منحن یادیز یرصلب بودن ابزار تاث یرغ یابتوان گفت، صلب  یدو شا باشدیم یچشم پوش

 .ندارد ییجابجاحسب 

 

  

 کارابزار با قطعه جابجایی-نیرو نمودار .3-10شکل 

 سیلیکون

 کار نیکلجابجایی ابزار با قطعه-نمودار نیرو. 3-11شکل

گذاری  سیلیکون و نمودار سختی بر حسب جابجایی را در فرآیند نانودندانه 3-12در ادامه شکل 

گرفته شده دهد که در آن سختی قطعه کار در حالتی که ابزار فرورونده غیر صلب درنظر می نیکل نشان

توان دید که وقتی از ابزار را غیر صلب استفاده شود. میبا حالتی که صلب در نظر گرفته شده مقایسه می

تواند افزایش نیروهای ابزار با استفاده از ابزار صلب دلیل آن میشده است، سختی قطعات کمتر است و  

در نتیجه آن علاوه بر کاهش نیروهای چنین امکان کرنش و تغییرشکل در ابزار غیرصلب باشد که و هم

 شود.ابزار، تغییر در مساحت اثر بدست آمده باعث کاهش محاسبه مقدار سختی می
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        جابجایی سیلیکون   نمودار سختی بر حسب  .3-12شکل 

و سختی بدست امده با ابزار غیر  7/35گذاری سیلیکون با ابزار صلب سختی بدست آمده برای دندانه

 درصد است. 9/12است و درصد تفاوت بین این دو،  6/31 صلب

گذاری پرداخته شده است و از ذکر تمام نامه فقط به بررسی موارد ضروری جهت صحهدر این پایان

 های مقالات ارائه شده خودداری شده است.بخش

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

0.0 0.4 0.8 1.2 1.6 2.0
0

8

16

24

32

40

 

 

H
ar

d
n

es
s 

(G
P

a)

Displacement (nm)

 Non_Rigid Indenter

 Rigid Indenter



 

63 

 

کاری با استفاده از روش دینامیک مولکولی   : بررسی اثر نانوذره بر روان

 

 

 

 

 

 

 

 

 

کاری بررسی : 4فصل   دینامیک مولکولیبا استفاده از روش  اثر نانوذره بر روان
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. شودیها، از سطح شروع ماز شکست یاریبس چراکهسطح آن است، ترین بخش در قطعات صنعتی مهم

 یک ییکارآ یت،و عمر قطعات و در نها یفیتک کنندهیینحساس و تع یارلذا، حفاظت سطح از مسائل بس

در هر عملیاتی که با استفاده از قطعات صنعتی انجام  .باشدیتمام شده محصول م یو بها یدیواحد تول

 شود.شود و با قطعات با یکدیگر برخورد دارند، اولین تاثیر ازین برخورد را سطح قطعه متحمل میمی

است که درحال تماس با یکدیگر بوده و نسبت به یکدیگر  یعلم و تکنولوژی سطوح ،1یتریبولوژ

کاهش توان را می . سایشاست یروانکار سایش و، اصطکاکدر زمینه  یو شامل تحقیقات دارند حرکت

به یکدیگر پدید  سطوح نسبت یکه در نتیجه حرکت نسب تعریف کردسطح یک جسم  از ماده یتصاعد

کاهش داده و موجب  زیادی تواند راندمان را به مقدارمی ووده بآمیز فاجعه . سایش به ندرتآیدمی

 ی. در نتیجه اهمیت اقتصادشود روغن و همچنین افزایش نرخ تعویض قطعات مصرفی، افزایش افت انرژ

در این زمینه  یترگسترده تحقیقات دو دهه گذشته یسبب شده است که در ط ین موضوعتریبولوژی، ا

 . صورت پذیرد

ترکیب  ،ساختار میکروسکوپی، همچون متغیرهای متالورژیکی نظیر سختی، چقرمگی یعوامل

 ها ( نوع و روش بارگذاری،مواد در حال تماس ) نظیر ساینده ها و مشخصات آن  ینچنشیمیایی و هم

 .گذار هستندیرتاث یشسا یدهپد یخشونت سطحی ،روانکاری و خوردگی برو سرعت، دما، زمان،

 در نظر داشت یشسا یسه مرحله برا توانیم یطور کلهب

 بالاست. یشسرعت سا درآن رحله نخست کهم 

 مرحله  ینماده در ا یعمر کار یشترب و ثابت ادامه دارد یبا سرعت یشدوم که در آن سا مرحله

 است.

 تواند می یشساو مقاومت ماده کم شده  های قبل،که در اثر سایش زیاد در مرحلهسوم  مرحله

 .سازد ماده را نابود ا سرعت بالا و به آسانیب

                                                 
1Tribology  
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 ینکهاما ا آیندیبدست م یتجرب هاییشبا آزما ر روانکارلازم در ارتباط کاربرد هر یک از ذرات د اطلاعات

 ینا یزمیالماس و ... چگونه و با چه مکان سولفات،ید یبدنمول یکل،از نانوذرات از جمله مس، ن یکهر 

 یبررس چنینقابل مشاهده است. هم یمولکول ینامیکد هایسازییهکمک شبه ب گذارندیرا م یرتاث

-ینهاز هز یاریبس تواندیاست که م پذیرامکان هایسازیهبه کمک شب هایزممکان اینگذار در یرعوامل تاث

آلوز و همکاران به منظور  د را کاهش دهد.وشیاز نانوذرات م یککه صرف امتحان کردن هر  هایی

سنتز کرده و  nm 5ی ، ابتدا نانوذره را تا اندازهCuOبررسی خواص روانکاری و ضد سایشی نانوذرات 

درصد وزنی اضافه کردند. نتایج  5/0و  1/0، 25/0بعنوان ماده پراکنده در روغن در سه غلظت سپس 

های پایین عملکرد بهتری دارد و ضریب های تریبولوژی سطح نشان داد  نانوذره در غلظتحاصل از تست

ن اثر . پاجزگر و همکارا[53]یابدای نباشد کاهش میاصطکاک و سایش نسبت به زمانی که نانوذره

و کبالت و نیز ترکیبات این سه نانوذره را در خواص سایشی سطوح  1های حاوی نانوذرات مس، آهنروغن

دهد که هر یک از این ذرات به طور قابل توجهی )تا ها نشان میهای تجربی آنبررسی کردند. آزمایش

صورت جداگانه و چه  برابر( سایش و اصطکاک را کاهش دادند. استفاده از نانوذره مس، چه به 5/1

بصورت ترکیب با ذرات دیگر موثرترین نقش را در کاهش اصطکاک و فرسودگی سطوح داشت. تجزیه و 

دهد که ذرات به صورت رسوبی روی سظح ، نشان میSEMهای تحلیل سطح با استفاده از میکروگراف

ایج نشان داد استفاده از چنین نتگذارند. همگیرند و از این طریق در کاهش اصطکاک اثر میقرارمی

. ژانگ و همکاران با استفاده از [54]ترکیب نانوذرات  فوق، موثرتر از نانوذرات به صورت جداگانه است 

، اثر نانوذره مس بر خواص روانکاری آب را بررسی کردند. با استفاده از تصاویر 2یک تستر چهارتوپ

ماند که باعث سوب مسی روی سطح باقی میمیکروسکوپی بدست آمده، مشاهده کردند که یک لایه ر

بهبود قابل توجهی در خواص تریبولوژی و ظرفیت تحمل بار آب شده و از سطوح اصطکاکی محافظت 

در روانکاری را بررسی کردند.  3𝐴𝑙2𝑂3/𝑆𝑖𝑂2. ژنگ و همکاران تاثیرات نانوذره کامپوزیتی[55]کند می

                                                 
1 Iron (Fe) 

2 Four Ball Tester 
3 Aluminium oxide/Silicon dioxide 
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خالص بهتر است.  𝑆𝑖𝑂2و  𝐴𝑙2𝑂3سایشی آن نسبت به  نتایج نشان داد عملکرد ضد اصطکاکی و ضد

. ایون و همکاران [56]کند درصد وزنی از ترکیب آن دو کمترین ضریب اصطکاک را حاصل می 5/0

ها را با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی بررسی  2CNOو  1CNDرفتار تریبولوژی نانوذرات کربنی 

گیرند و اثر غلظت یا تعداد نانوذرات، ات بین دو بلوک آهنی قرارمیسازی،  نانوذرکردند. در این شبیه

فشار و سرعت لغزشی سطوح روی این پدیده بررسی شد. نتایج نشان داد وقتی غلظت نانوذرات زیاد و 

رود و سایش سطوح صفر و ضریب اصطکاک ( است، نانوذره داخل سطوح آهن فرو نمیGpa1فشار کم )

( نانوذرات به داخل آهن فرو رفته و در آن شیار Gpa5لظت کم و فشار بالا )لغزشی هم کم است. در غ

رود. با این حال شود و ضریب اصطکاک بالا میکنند که منجر به سایش در مقیاس اتمی میایجاد می

حتی در بالاترین فشار و کمترین غلظت نیز، نانوذره به جدا سازی سطوح اصطکاک کمک کرده و در 

درصد کاهش داد که با نتایج تجربی هم  75ای نبود، اصطکاک را تقریبا تی که هیچ نانوذرهمقایسه با وق

هو و همکاران ، اثر نانو ذره مس را در آرگون مایع با استفاده از شبیه سازی . [57]مطابقت داشته است 

نیروی اعمالی و دینامیک مولکولی بررسی کردند. نتایج نشان داد در سیال پایه و سیال نانو با افزایش 

شود و در سرعت لغزش ثابت، در بارگذاری کاهش سرعت حرکت لغزش قطعات، تنش برشی کمتر می

های پایین تقریبا یکسان است تر، تنش برشی بیشتر است اما در بار گذاریی بزرگبالا و شعاع نانو ذره

ی آهنی پرداختند. در اصطکاک دو قطعه 2SiOی الماس و هو و همکاران به بررسی اثر دو نانو ذره .[85]

نتایج نشان داد در غلظت کم نانو ذرات و بارگذاری پایین، نانو ذرات مثل بلبرینگ عمل کرده و دو قطعه 

چنین توزیع حرارت کاهش پیدا کرد. در غلظت بالای نانو را از یکدیگر جدا نگه داشتند و اصطکاک و هم

 2SiOتوانند اثر محافظتی داشته باشند و فقط برای زمان معینی می ذرات و بارگذاری بالا، نانو ذرات

سازی دینامیک  چن و همکاران با استفاده از شبیه .[59]شودشکل خورد را از دست داده و خورد می

با تغییر مکانیزم لغزش به غلتش ضریب اصطکاک را کاهش  2MoSی مولکولی نشان دادند نانوذره

                                                 
1 Carbon Nano Diamond 
2 Carbon Nano Onion 



 

67 

 

سازی دینامیک مولکولی به بررسی نانو ذره مس در اران با استفاده از شبیههو و همک .[60]دهد می

ی جذب اطراف نانو ذرات باعث تولید نیتروژن اکتان پرداختند. نتایج نشان داد تشکیل لایهی روغن پایه

دید ذرات مس تغییر شکل داده و در روانکار ناپچنین نانوشود. همروانکاری سازگارتر از روغن پایه می

ی مس . هو وهمکاران، با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی اثر نانوذره[61]شوندمی

عنوان سطوح اصطکاکی در رفتار سایشی سطح پرداختند. در این تحقیق از یک جفت بلوک آهنی به

واص تریبولوژی استفاده شده است. به منظور بررسی اثر نانوذره در حرارت ناشی از اصطکاک سطوح و خ

های متفاوت با حضور نانوذره و بدون حضور نانوذره انجام دادند. سازی را تحت فشار و سرعتسطح، شبیه

یابد که نتایج نشان داد که توزیع دما و سایش سطح در حضور نانوذره بطور قابل توجهی کاهش می

ی بدون حضور نانوذره، دما و دامنهتواند دلیلی بر بهبود خواص تریبولوژی سطح باشد. در حالی که می

چنین نتایج ایشان نشان داد در گسترش تاثیر گرمایش اصطکاکی بطور قابل توجهی افزایش یافت. هم

 K100، دما به اندازه m/s30 و سرعت  MPa1000انتهای طول لغزش، بدون حضور نانوذره، در فشار 

بود. این  K38ی ابتدا و انتهای طول لغزش افزایش یافت در حالی که در حضور نانوذره اختلاف دما

بود  K17و در حضور نانوذره  K50بدون حضور نانوذره،  m/s10 و سرعت  MPa500نتیجه در فشار 

[62]. 

شد و با مروری بر تحقیقات پیشینیان ی پیرامون روانکاری و روغن موتور پرداختهدر فصل اول به مطالعه

رات افزدونی به روغن موتور بیان شد. بر اساس نتایج حاصل از تحقیق های نانوذبرخی از وظایف و کاربرد

ی الماس بعنوان بهترین نانوذره برای ی نانوذرات صورت گرفت، نانوذرههپژوهشی و میدانی که در حوز

بهبود خواص روانکاری و سایشی انتخاب شد. با توجه به جنس قطعات داخلی موتور خودرو که از فولاد 

ز آهن است، سطوح سایشی مورد مطالعه از جنس آهن انتخاب شده است. با توجه به مطالعات و آلیاژی ا

سازی ها افزاری قوی برای انجام شبیهبه عنوان نرم LAMMPSافزار ی دینامیک مولکولی، نرمدر زمینه

با در فصل دوم عوامل موثر در شبیه سازی دینامیک مولکولی بیان شد و در فصل سوم انتخاب شد. 

گذاری توابع پتانسیل بین گذاری فلز نیکل و سیلیکون، به صحهی نانودندانهمعرفی دو مقاله در زمینه
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سازی دینامیک های سیلیکون و کربن، مورد نیاز برای شبیههای فلزی و توابع پتانسیل بین اتماتم

سازی غلتشی سایش شبیه های لغزشی وابتدا مکانیز 4مولکولی فرآیند نانوسایش پرداخته شد. در فصل 

ی راه نقشه 1-4و تعریف شده سپس تاثیر عوامل موثر در فرآیند سایش شرح داده خواهد شد. شکل 

 دهد.نامه را نمایش میروند انجام مطالعات پایان

 

 
        ی راه   نقشه .4-1شکل 

 سازی دینامیک مولکولی نانوسایشالگوریتم شبیه 1-4

 شود تا مسیر شبیه سازی روشنالگوریتم شبیه سازی طراحی می 3-3در این بخش مشابه بخش 

 .دهدالگوریتم شبیه سازی دینامیک مولکولی فرآیند نانوسایش را نشان می 4-2اشد. شکل ب



 

69 

 

 
        سازی دینامیک مولکولی فرآیند نانوسایش   الگوریتم شبیه .4-2شکل 

 سازی سه بعدی نانوسایششبیه  2-4
 

ها پرداخته شده است مفصل به توضیح پارامترهای مورد استفاده در شبیه سازی 3از آنجا که در فصل 

ی انتخاب هر یک از پارامترها شود و بطور مختصر نحوهدر این فصل از ارائه مطالب تکراری خودداری می

نانو و یک  از دو بلوک آهنی استفاده با نانوسایش فرایند سازی دینامیک مولکولیبیان شده است. شبیه

بندی سیستم شبیه پیکره .است پذیرفته انجام کریستال که بین دو بلوک قرار دارد، تک الماس ذره

های آهنی مشابه به عنوان جفت اصطکاکی و با شبکهنمایش داده شده است. بلوک 4-3سازی در شکل 

ن دو بلوک بی nm3کنند. یک نانو ذره به قطر ثابت عمل می nm 287/0ی و ثابت شبکه BCCبندی 

های مرزی بالا و لایه تواند آزادانه حرکت کند و محدودیتی در حرکت ندارد.قرار داده شد. نانو ذره می

کنند. فشار ( با سرعت یکسان و در خلاف جهت هم حرکت می4-3های آبی رنگ در شکل پایین )لایه

 و xراستای دو رزی متناوب در از شرط م در این مدل شود.مرزی فوقانی اعمال می به لایه P 1نرمال

                                                 
1 Normal Load 
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)yمذکور  های مرزی در صفحاتکند که اتمامکان را فراهم میو این ستفاده شده است ( ا4-3 لشک

تا عوامل  ها همانند ذرات میانی در نظر گرفته شودهای آنو انرژی هاتحالت مرزی نداشته باشند و حرک

هستند و برای  صورت سطح آزاددر دو طرف ب xzصفحه   .تاثیرگذار بر خطای محاسباتی به حداقل برسد

سازی شبیهها و حرکت لغزشی بلوکآن شرط مرزی در نظر گرفته نشده است تا رفتار آن با اعمال بار 

در واقع برای ثابت ( ثابت هستند. 4-3های آبی رنگ در شکل های مرزی بالا و پایین) لایهلایهشود. 

ها برابر صفر در نظر گرفته ها، مستقل از همسایهکه نیروی وارد بر این اتمنیاز است  هاداشتن اتمنگه

 .کندها تغییر نمیابتدا دارای سرعت صفر هستند، دیگر موقعیت آن شود و چون در

 
 

 در حضور نانو ذره الماس یشنانو سا یاز مدل محاسبات یینما .4-3شکل 

 

مشخصات مربوط به  4-1معرفی شده، جدولبه منظور شناخت مشخصات ابعادی و ساختاری مدل 

 دهد.مدل نانوسایش را نمایش می
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 مشخصات مدل نانوسایش .4-1جدول 

 ردیف
اجزای فرآیند 

 سایش
 تابع پتانسیل مشخصات  جنس

1 
 سطح بالایی

 سطح پایینی
 آهن

 BCCتک کریستال با ساختار

 a=0.287 nmثابت شبکه 

 nm 2.97*8.61*8.61ابعاد 

   13068های آزادلایهتعداد اتم 

 5223های ثابت های لایهتعداد اتم

 (111)جهت گیری کریستالی 

 300Kشرایط دمایی ثابت 

 شرایط مرزی متناوب yو  xدر جهت 

 50m/sسرعت لغزشی ثابت 

 Mpa 500های ثابت بار اعمالی به لایه

 حرکت اتمی غیر صلب
 

EAM 

 الماس نانوذره 2

 یبا ساختارمکعب الماس یستالتک کر

 a= 0.357 nmثابت شبکه 

 nm 1.5شعاع 

 2498تعداد اتم 

 K 300شرایط دمایی ثابت 

 حرکت آزادانه

 حرکت اتمی غیر صلب

 

Tersoff 

 

 توابع پتانسیل 1-2-4

کنش بین سازی از دو نوع اتم آهن وکربن و سه نوع تابع پتانسیل بین اتمی، برای برهمدر این شبیه

برای ، EAMهای آهنی، تابع پتانسیل در بلوک Feهای برای ارتباط بین اتم شده است.ها استفاده اتم

های کربن در نانوذره، برای ارتباط بین اتم و پتانسیل لنارد جونز و کربن، تابع آهن هایتعامل بین اتم
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امیک شبیه سازی دینبکار رفته در  یلتوابع پتانس 4-2جدولشود. تابع پتانسیل ترسوف  تعریف می

 ارائه شده است. 2توابع در فصل  ین. معادلات حاکم در ادهدمولکولی نانوسایش را نمایش می

 
 [64و 63،23] ثوابت توابع پتانسیل در فرآیند نانوسایش .4-2جدول 

 ثوابت تابع پتانسیل کنشبرهم

Fe-Fe EAM برای اتم آهن  [23] تعیین شده در 

Fe-C Lennard-Jones  𝜀(𝑒𝑣) = 0.02495 

𝜎(𝑛𝑚) = 0.37 

C-C Tersoff 

A=1393.6ev 

B=346.7ev 

C=38049 

D=0.015nm 

d=4.3484 

R=0.195nm 

𝜇 = 1 

𝛽 = 0.00000015724 

𝛾1 = 0.34879nm−1 

𝛾2 = 0.22119nm−1 

𝛾3 = 0.0nm−1 
n =0.72751 

m=3 

cos(𝜃0) = −0.57058 

 

 مراحل انجام فرآیند 2-2-4

ها پایداری برسند و سطح انرژی جنبشی و پتانسیل آنهای سیستم به در ابتدا باید منتظر ماند تا اتم

(. 4-4شود )شکلمی یکنواخت شود. برای این منظور نمودار انرژی کل بر حسب زمان پایداری رسم

 صلب لایه به تدریج ، بهMPa500بار ثابت  سپس پایدار است. ps 5طبق این نمودار سیستم بعد از زمان 

شود و در زمان پایداری دوباره، هیچ باری به سیستم پایدار می یستمس مجدداً و شود می اعمال فوقانی

 m/s50یکسان هرکدام  سرعت و با مخالف جهت در مرزی بالا و پایین های لایه شود. سپساعمال نمی

 باشد.می fs1 و گام زمانی برابر شود تنظیم می k 300کنند. دمای کل فرآیند در دمای ثابت  حرکت می
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 نمودار انرژی کل بر حسب زمان .4-4شکل 

 تفاوت لغزش و غلتش 3-4

 معرفی مدل 1-3-4

نمایی از دو مدل لغزش )سایش بدون حضور نانوذره(  و غلتش )سایش در حضور نانوذره( را  4-5شکل 

های آهن بالا و دهد. در این تصویر دو نوار قرمز رنگ در بلوکقبل از شروع فرآیند سایش نمایش می

، قرار و یک نوار زرد رنگ روی محیط نانوذره درتصویر سمت راست  xyپایین در راستای عمود بر سطح 

های مرزی آزاد میانی توان جنب و جوش و ها در لایهقرار دارد. با توجه به اینکه در مدل لغزش، اتم

است، ممکن است به محض شروع  حرکت بالایی دارند و از یک سطح، شرط مرزی برایشان تعریف نشده

های بالا و پایین در هم فرو رفته و نیروی بسیار زیادی بهم اعمال کنند که این خود باعث فرآیند، اتم

ی فیلم روانکار خالص( بین دو قطعه ی کمی )به اندازهشود، لذا فاصلهی فرآیند میبروز خطا در ادامه

 تعریف شده است.
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 لغزش و غلتش نمایی از مدل .4-5شکل 

 

 دهد.مشخصات مربوط به مدل سایش لغزشی و غلتشی را نمایش می 4-3جدول 

 
 مشخصات مدل لغزش و غلتش .4-3جدول 

 نوع مدل ردیف
اجزای فرآیند 

 سایش
 تابع پتانسیل مشخصات 

1 
 سایش بدون 

 حضور نانوذره

 آهنی -بلوک بالایی

 یآهن -بلوک پایینی 
 EAM  1-4مطابق جدول 

2 
با  سایش

 حضور نانوذره

 یآهن -ییبلوک بالا

 یآهن - یینیپا بلوک
 EAM  1-4مطابق جدول 

 Tersoff 1-4مطابق جدول  نانوذره الماس

 

 است. 4-2ثوابت توابع پتانسیل استفاده شده در این مدل همانند توابع پتانسیل جدول -

 

 مکانیزم شناسی سایش 2-3-4

آید خواص نانوذره الماس بیان شد، این نتیجه بدست میبا توجه به مطالبی که در فصل اول در مورد 

تواند دارای شکل هندسی کروی بوده و از این بابت می روانکار، افزودنی ماده عنوان که، نانو ذره الماس به
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در طول لغزش دو سطح اصطکاکی همانند بلبرینگ عمل کند و بین دو سطح غلتش کند و از این طریق 

مدل دو فرآیند سایش بدون نانوذره و سایش  4-6شکل طح اصطکاک شود. مانع تماس مستقیم دو س

 MPaفشار ثابت تحت  K300در دمای ثابت  کهدهد در حضور نانوذره را بعد از اتمام فرآیند نمایش می

 . قرار داشته است m/s100لغزش  و سرعت 500

 

 

 غلتشی بعد از اتمام فرآیندb. لغزشی و a. سایش  .4-6شکل 

 

نوار قرمز رنگ  های، اتم ذرهدر صورت عدم وجود نانوشود، مشخص می 4-6همانطور که در شکل 

از راستای خود خارج شده و دچار و  یوستند و در هم فرو رفتندپ یکدیگربه بالا و پایین دو بلوک 

دو های کشیدگی به سمت چپ و راست خود شده اند که ناشی از تغییر شکل زیاد ایجاد شده در اتم

ی قطر دو بلوک به اندازهاضافه شد، سیستم  که نانوذره به یهنگام، bتصویر در سطح اصطکاک است. 

های قرمز در این حالت، اتم .ه استشد جلوگیری هاو از تماس آناز هم فاصله گرفته اند  (nm3نانوذره )

اندک در آن  شکل تغییر تغییر جهت بسیار ناچیزی دارند که بدلیل بلوک اصطکاکی رنگ روی جفت

دهد. نوار زرد رنگ روی نانوذره مکانیزم غلتیدن نانوذره بین سطوح اصطکاک را به خوبی نمایش می .است

چنان حالت کروی خود را حفظ چنین نانوذره الماس درطول فرآیند دچار تغییر شکل نشده و همهم
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 را فرسوده سطح مورفولوژی و دهدا کاهش را سایش میزان نانوذره توان گفتکرده است. بنابراین، می

 . بخشدبهبود می

الماس بر خواص سایشی سطوح مسی را بررسی کردند. نتایج ضریب  یشی و همکاران تاثیر نانوذره

های آزاد های لایهدهد، در غیاب نانوذره اتممیها در دو مدل سایش لغزش و غلتش نشان اصطکاک آن

بین دو سطح اصطکاک وجود دارد و باعث ایجاد چسبندگی و مس درون هم فرو رفته و تماس شدید 

شود. در حالی که نانوذره وجود داشته باشد، بعد از اعمال بار، نانوذره کمی درون مس فرو اصطکاک می

. [65]شود چنان خاصیت غلتکی خود را حفظ کرده و مانع از بالارفتن ضریب اصطکاک میرود اما هممی

نمودار ضریب  b-4-7اصطکاک برای فرآیند لغزش بدون نانوذره و شکل  نمودار ضریب a-4-7شکل 

 درصد است. 86دهد. درصد تفاوت در دو نمودار حدود -اصطکاک غلتشی نانوذره را نشان می

 

 
 [65]غلتشی b. لغزشی و a. نمودار ضریب اصطکاک برای سایش  .4-7شکل 

 

محصور شده با دو بلوک آهنی، بر خواص تریبولوژی  𝑆𝑖𝑂2ی الماس و هو و همکاران تاثیر دو نانوذره

های آهن درون هم فرو رفته و کردند. در هر دو مورد در صورت غیاب نانوذره اتم سطح را با هم مقایسه

شوند اما در صورتی که نانوذره وجود داشته باشد، سطوح اصطکاک کاملا های زیاد میدچار تغییر شکل

 . [59]است  از هم جدا بوده و سایش صفر
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نمودار ضریب اصطکاک در فرآیند سایش لغزشی و غلتشی بدست آمده از نتایج تحقیق حاضر  4-8شکل 

رفت بعد از افزودن نانوذره به سیستم و تبدیل دهد. طبق این نمودار همانگونه که انتظار میرا نشان می

 ست. لغزش صفحات به غلتش نانوذره، ضریب اصطکاک کاهش زیادی پیدا کرده ا

 

 
 نمودار ضریب اصطکاک لغزشی و غلتشی .4-8شکل 

 

 نمایش داده شده است. 4-4در جدول  4-8مقادیر متوسط ضریب اصطکاک حاصل از شکل 

 
 متوسط ضریب اصطکاک لغزشی و غلتشی .4-4جدول 

 درصد تفاوت نسبت به حالت بدون ذره متوسط ضریب اصطکاک فرآیند

 0 24/0 لغزش

 79 05/0 غلتش

 

ی ضریب اصطکاک را نشان شماتیک سطوح لغزش و غلتش و پارامترهای لازم برای محاسبه 4-9شکل 

 دهد. می
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 . غلتشیb. لغزشی و aشماتیک اصطکاک:  .4-9شکل 

 

شود. مطابق جهت بررسی چگونگی حل ضریب اصطکاک لغزشی و غلتشی روابط مربوط تعریف می

وجود نداشته باشد و قطعه بالایی با سرعتی معلوم شروع  ای روی سطح. زمانی که غلتندهa-4-9شکل

شود. به حرکت کند، در اثر برخورد دو سطح با یکدیگر نیروی اصطکاک در خلاف جهت حرکت ظاهر می

نسبت نیروی اصطکاک به نیروی عمود بر این قطعه که ناشی از وزن قطعه است مقدار ضریب اصطکاک 

قابل  35ی کاک در این حالت به عنوان اصطکاک لغزشی از رابطهآورد. ضریب اصطلغزشی را بدست می

-4-9محاسبه است. زمانی که قطعه بالایی دارای حرکت چرخشی  ساعتگرد و رو به جلو باشد )شکل 

bشود. محاسبه می 4-1ی ( ضریب اصطکاک بین دو سطح  به نام اصطکاک غلتشی از طریق رابطه 

(4-1) μ =
𝐹𝑅

𝐹𝑁
 

(4-2) 𝑓 = 𝐹𝑅𝑟/𝐹𝑁 

 

های اصطکاک و عمود برسطح به ترتیب نیرو 𝐹𝑁و  𝐹𝑅ضریب اصطکاک لغزشی و  𝜇 ،4-1ی در رابطه

های اصطکاک و عمود به ترتیب نیرو 𝐹𝑁و  𝐹𝑅ضریب اصطکاک غلتشی و   𝑓،4-2ی هستند. در رابطه

 باشد.شعاع غلتنده )در اینجا نانوذره( می 𝑟برسطح و 
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 سایشعوامل موثر در  4-4

های یک خاصیت ذاتی ماده نیست و بستگی به مولفه سایش، ستیسیته و سختی،لابر خالف مدول ا

از طرف  ، تریبوسیستم نام دارد.دهدیک سیستم مهندسی که سایش در آن رخ می تریبوسیستم دارد.

و  اندازه دانه، ساختمان کریستالیها ، نابجایی ،دانسیته زمان، نیرو، دما، سرعت، دیگر، عواملی از جمله

. طبق اثرگذار باشندتوانند بر رفتار سایشی و میزان اصطکاک مواد می و... حضور و توزیع فازهای ثانویه

به آماده سازی، های مهم یک تریبوسیستم است که عمدتا مولفهدیگراز  نیز کیفیت سطوح 4-10شکل

 .کیفیت تولید بستگی داردنوع و

 
 . غلتشیb. لغزشی و aشماتیک اصطکاک:  .4-10شکل 

 

توان اثر هر یک از عوامل ذکر شده را بررسی کرد. به کمک شبیه سازی دینامیک مولکولی می

کار و عیوب نامه حاضر به بررسی اثر سرعت لغزش، دمای سیستم، فشار)بار اعمالی(، جنس قطعهپایان

 پردازد.موجود در سطوح می

 د نانوسایشبررسی اثر سرعت در فرآین 1-4-4

شود. در سرعت لغزش سطوح اصطکاک به عنوان یک عامل تاثیر گذار در فرآیند سایش معرفی می

است اما از آنجا که  18تا m/s 10های موجود در خودرو سرعت لغزندگی بین قطعاتی از جمله یاتاقان

 تریبوسیستم
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شود، در این بخش ی محاسبات دینامیک مولکولی میاین سرعت پایین منجر به افزایش زمان و هزینه

شود تا میزان اهمیت کم یا به بررسی اثر سرعت در تغییر شکل اتمی در شرایط دما ثابت پرداخته می

های دما ثابت نشان داده شود. هو و همکاران فرآیند سایش سطوح اصطکاکی زیاد بودن سرعت در فرآیند

اند. بمنظور از نانوذره الماس تحلیل کرده مسی را با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی و با استفاده

، (NVE)ی لغزش را دما متغیربرررسی اثر سرعت در تغییرات دمایی، شرایط دمایی حاکم در مرحله

های مربوط به نتایج نموداری دما بر حسب طول لغزش ایشان در سرعت 4-11فرض کردند. شکل 

های و سرعت MPa500ر نانوذره، در فشارشود که در صورت عدم حضوباشد. مشاهده میمتفاوت می

 چنین در فشار افزایش یافته است. هم K350به  K300، دما از مقدار اولیه 30و m/s10لغزشی 

MPa1000 های لغزشی وسرعتm/s10دما از مقدار اولیه 30و ،k300 به ،K400  .افزایش داشته است

قرار دارد، در  (NVE)ی همانند قبل در حالتشود و شرایط دمایاما وقتی نانوذره به سیستم اضافه می

درصد از طول مسیر دما در مقدار اولیه  90، در 30و m/s10های لغزشی و سرعت MPa500 فشار 

چنین در افزایش داشته است. هم K30ثابت بوده و فقط در انتهای مسیر آن هم به اندازه  K300 یعنی 

درصد از مسیر ثابت بوده و در انتهای 90دما در ،30و  m/s10های لغزشی و سرعت MPa1000 فشار 

 .[62]افزایش داشته است  K10 مسیر به اندازه 

 

 
 [62]نمودار دما بر حسب طول لغزش  .4-11شکل 
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هو و همکاران در شبیه سازی دینامیک مولکولی اثر سرعت را در فرآیند نانوسایش یکبار  با استفاده 

محصور شده بین دو بلوک آهنی بررسی کردند. دمای سیستم  SiO2ی نانوذرهی الماس و یکبار از نانوذره

سازی در فشار ثابت و یکبار با سرعت لغزش قرار دارد. شبیه (NVE)ی لغزش در حالت متغیر در مرحله

( انجام شد. نتایج نشان داد در حالتی که نانوذره m/s500( و یکبار در سرعت بالای )m/s10سطوح کم )

شود اما در حالتی که نانوذره، ی لغزش بسیار بیشتر از دمای اولیه میارد دمای سیستم در مرحلهوجود ند

 .[59] ماندشود دما در مقدار اولیه خود ثابت میبه سیستم اضافه می SiO2چه الماس و چه 

نمودار دما بر حسب طول لغزش را برای این فرآیند در دو سرعت متفاوت  4-13و  4-12شکل  

توان دهد. باتوجه به مطالعات انجام شده در زمینه تاثیر سرعت در فرآیند نانوسایش و دما مینمایش می

ای نباشد بسیار نتیجه گرفت اهمیت کم یا زیاد بودن سرعت درایجاد خطا در محاسبات، وقتی که نانوذره

شود لذا در این اد است اما در حالی که نانوذره وجود داشته باشد تغییر بسیار کمی در دما ایجاد میزی

 تحقیق فرآیند دما ثابت در نظر گرفته شد.

 
 m/s10 [59]نمودار دما بر حسب طول لغزش در سرعت لغزشی  .4-12شکل 
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 m/s500 [59]نمودار دما بر حسب طول لغزش در سرعت لغزشی  .4-13شکل 

 

و  m/s50 ،100لغزشی مدل فرآیند سایش در حضور نانوذره را برای سه مقدار سرعت  4-14شکل 

دهد. در این تحلیل نمایش می و در انتهای زمان حل MPa500و فشار ثابت  K300، دمای ثابت200

است.  ها متفاوتطول لغزش برای هر سه حالت ثابت در نظر گرفته شده و زمان حل مسئله در آن

-شود همانگونه که انتظار میرفت در سرعت پایین برای سطوح لغزشی، حرکت نانوذره آهستهمشاهده می

تر شده و زمان حل مسئله برای طی کامل مسیر لغزش بیشتر شده است و وقتی سرعت لغزش تا 

m/s200 .افزایش یافت، زمان حل مسئله تقریبا به نصف کاهش پیدا کرده است 

 
 های متفاوتمدل محاسباتی فرآیند نانوسایش در سرعت .4-14شکل 
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 دهد.مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی در سرعت متفاوت را نشان می 4-5جدول 

 
 متوسط ضریب اصطکاک لغزشی و غلتشی .4-5جدول 

 مشخصات و تابع پتانسیل سرعت لغزش کل ردیف
تعداد گام 

 حل 
 زمان حل)ساعت(

1 m/s50   16 355 )بجز سرعت لغزش(1-4مطابق جدول 

2 m/s100  9 195 )بجز سرعت لغزش(1-4مطابق جدول 

3 m/s200  7 115 )بجز سرعت لغزش(1-4مطابق جدول 

 

 است. 4-2توابع پتانسیل استفاده شده در این مدل همانند توابع پتانسیل جدول -

کار پایین بعدی برای قطعههای متفاوت را در نمایی دو تغییر شکل ناشی از اثر سرعت 4-15شکل 

کار ایجاد های متفاوت در قطعهشود تغییر شکلی در سرعتدهد. طبق این شکل مشاهده مینمایش می

های کنده شده از هر سه مورد نزدیک به هم هستند و عمق شده تفاوت اندکی باهم دارند و تعداد اتم

اند فرض ثابت گرفتن دما باشد. همانطور که تونفوذ نانوذره در هر سه مورد یکسان است که دلیل آن می

ها کاملا بهم وابسته هستند، تغییرات سرعت در تغییرات دما قبلا بیان شد ازآنجا که دما و سرعت اتم

موثر است اما چون دما ثابت نگه داشته شده، تاثیرسرعت در تغییر شکل قطعه و شکستن پیوندهای 

توانیم به این نتیجه برسیم که در شرایط دما ثابت، برای می شود. پسهای سطح دیده نمیاتمی بین اتم

توان سرعت را بیشتر گرفت و این موضوع مشکلی تغییر شکل تر حل شدن مسئله، میتر و سریعراحت

 کند.قطعه ایجاد نمی
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 تغییرشکل قطعه در اثر تفاوت در سرعت لغزش .4-15شکل 

 

 های متفاوت نمایشلغزش را برای سایش در سرعتنمودار انرژی جنبشی بر حسب طول  4-16شکل 

های سیستم در طول فرآیند شود که به دلیل ثابت گرفتن دما، انرژی جنبشی اتمدهد. مشاهده میمی

شود با ثابت گرفتن دما دفع ها که در اثر افزایش سرعت در آن ایجاد میثابت بوده و انرژی اضافی اتم

 اند. شده و به میزان ثابت دما رسیده

 
 های متفاوتنمودار انرژی جنبشی حاصل از سرعت .4-16شکل 

 

متوسط ضریب  6-4نمودار ضریب اصطکاک غلتشی بر حسب طول لغزش و جدول 4-17شکل 

شود که دهد. مشاهده میدر سه سرعت متفاوت را نمایش می 4-17اصطکاک غلتشی حاصل از شکل 
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صفحات بیشتر باشد مقدار ضریب اصطکاک کمتر هر چه سرعت لغزش  nm16 در طول لغزش یکسان 

ها در مسیر است و دلیل آن این است که سرعت سریع حرکت نانوذره مانع از اختلال و جمع شدن اتم

کنند و مانع از ایجاد ها فرصتی برای کنار هم قرار گرفتن و چسبندگی پیدا نمیشود و اتمغلتش می

خاصیت شناوری روانکار برای جداسازی کامل سطوح از یکدیگر های پایین شود. در سرعتاصطکاک می

کند که این موضوع خطر های سخت قطعات با یکدیگر برخورد میکند و بعضی از قسمتکفایت نمی

یابد و شناوری دائمی دیدگی قطعه را به دنبال دارد. با بالا رفتن سرعت نیروی سایش کاهش میآسیب

این ترتیب به جای اصطکاک خشک بین قطعات، اصطکاک غلتشی نانوذرات  شود. بهدر روانکار ایجاد می

 شوند.گیرد و سطوح اصطکاک کاملا از هم جدا میموجود در روانکار و نیز اصطکاک سیال صورت می

 
 های متفاوتنمودار ضریب اصطکاک غلتشی بر حسب طول لغزش حاصل از سرعت .4-17شکل 

 
 های لغزشی متفاوترای سایش با سرعتمتوسط ضریب اصطکاک ب .4-6جدول 

 m/s200 m/s100  m/s50 

 074/0 05/0 05/0 ضریب اصطکاک 
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 بررسی اثر دما در فرآیند نانوسایش 2-4-4

افتد، شرایط دمایی در اکثر تحقیقات انجام شده در زمینه نانوسایش برای زمانی که لغزش اتفاق می

NVE  تعریف شده است. تا اثر تغییرات دما در حین لغزش صفحات بررسی شود اما همانطور که در

شود تغییرات دما بسیار جزئی است و تاثیر بخش گذشته گفته شد در حالتی که نانوذره وارد سیستم می

ل در تمام طو K300آن در تغییر شکل ناچیز است به همین جهت در تحقیق حاضر شرایط دمایی ثابت 

 های سیستم تعریف شده است.فرآیند برای کل اتم

که  شودیامر باعث م ینو ا یابدیم یشافزا یزآن ن یدرون یانرژ روددمای قطعه بالا میکه  زمانی

برخورد  یشترب یکدیگرها به مولکول یجهشود و در نت یشترو ب یشترماده ب یهاجنبش و تحرک مولکول

 یها با انرژعلت است که مولکول ینفاصله به ا یش. افزاگیرندیفاصله م یشترب یزن یکدیگرو از  کنندیم

شود. اما از آنجا که در قطعه می کنند و این امر موجب افزایش حجمیبرخورد م یکدیگربا  یشتریب

گیرد، حجم قطعات تا انتهای فرآیند ثابت است و تغییر تغییرات حجمی را ثابت در نظر می NVTشرایط 

کرد و قبل ازرسیدن به پایداری، سازی افزایش پیدا میلذا در هر نوبت که دمای سیستم شبیهکند نمی

توانستند از حجم شدند و نمیهای قطعه در سطوح آزاد که دچار حرکات و جنب و جوش بالا میاتم

های شدند. با توجه به مدلخود پیشروی کنند باعث ایجاد حرکات اعوجاجی روی سطح قطعات می

 تواند اتفاق بیافتد.تلف سایش در قطعات، در کل دو نوع سایش زیر در فرآیند نانوسایش میمخ

زبر در مقابل یک سطح  خت وسح وآید که سطمیپیش ان زمانی شیش خرااس: 1الف. سایش خراشان

و یکسری شیارهایی را به  سطح سخت در سطح نرم فرو رفتهو باشند  حرکتی لغزشی داشته تر،نرم

کشیده  یابه صورت تراشه توانندمی اند،حاصل شده ذکر شدهکه بر اثر مکانیزم  یذرات سایش ورد.وجود آ

های موقعیت تواند در. سایش خراشان میاست 2سایش خراشان از نوع دو جسمی درآیند. در این حالت

ش قرار آید، برای مثال وقتی ذرات ساینده در فصل مشترک دو سطح در حالت لغز بوجوددیگری نیز 

                                                 
1 Abrasive wear 
2 Two-body 



 

87 

 

نامند. می 1یان سه جسمشسایش خرااین نوع سایش را   کنند، و از هر سطح ذراتی را جدا گیرند

همین  آید. بهپدید نمی سایش دو جسمی تر،صاف و صیقلی باشد،ماده سخت سطح لغزندهدرصورتی که 

شده مشاهده نسایش خراشان سه جسمی اگر ذرات ساینده کوچک و نرم تر از مواد لغزنده باشد، ترتیب 

 یهاکه توسط دیگر مکانیزم تواند به خاطر حضور ذرات سایشی باشدسایش خراشان میچنین هماست. 

 هایحالت . دراندشدهمانده و پس از اکسید شدن سخت  سیستم باقی سایش بوجود آمده است و در

نتایج به دست  براساس  سیستم لغزش قرار بگیرند. توانند در یکینده در محیط نیز میآلادیگر ذرات 

به نسبت سختی  سایش خراشان شدتو  ضعفدر زمینه سایش خراشان،  آمده از تحقیقات انجام گرفته

سختی  سطوحی که دهنددارد. تحقیقات نشان می بستگی سطح در حال سایش ماده ساینده به سختی

به کمک امروزه  ند.تر هستدر مقابل ساییدگی مقاوم بیش از نصف سختی ماده ساینده داشته باشد

و به همین سختی را تولید کرد  سطوح سرامیکی و بین فلزی نسبتا توانمیسطح  یمهندس یفرآیندها

شماتیک دو نوع  4-18شکل  .[67] آیدحساب میبه  منطقیو  عملی حل ها یک راهدلیل کاربرد آن

  .دهدسایش خراشان را نمایش می

 

 
   سایش خراشان دو جسمی و سه جسمی    .4-18شکل 

 

                                                 
1 Three-body 
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صاف لا اند، کامفرآیندهای مختلف تولید شده در طیسطوح قطعات مهندسی که : 1ب. سایش چسبان

درگیری صورت ی پراکنده از قطعات صنعتی در چند نقطه. در نتیجه دارندنبوده و ناهمگونی متعددی 

تغییر شکل ت موضعی و رد. این امر موجب اتصالاآوهای زیادی را در این نقاط پدید میو تنش گرفته

که لغزش موضعی بین دوسطح شود ایجاد میشود. سایش چسبان در صورتی در سطح میپلاستیکی 

که  سطح دیگر شود و در نهایت بهت مزبور الادرگیر موجب انتقال ماده از یک سطح به گسیختگی اتص

یا در حالت حادتر  2 ت در فصل مشترکلااگسیختگی اتصافتد. های بالا اتفاق میعموما در درجه حرارت

شماتیکی از سایش چسبان  4-19. شکل [67] گیردبه طور مداوم صورت می 3 در عمقی از محل اتصال

 .دهدرا نمایش می

 
  . بعد از برخورد  cی برخورد، . لحظهb. قبل از برخورد، aشماتیک سایش چسبان:  .4-19شکل

 

، 6،سایش خستگی سطح5، سایش نوسانی4ایسایش ورقهتوان از دیگر سایش میچنین در انواع هم

 نام برد.

 500و  k300 ،400سازی فرآیند سایش را برای سه دمای متفاوت مدل سیستم شبیه 4-20شکل 

اعمال  MPa500و فشار ثابت  m/s100دهد. در تمام موارد سرعت لغزش سطوح اصطکاک نمایش می

نو ذره بین  قطعات بالا و پایین است و در مرکز است.  زمان حل مسئله در تمام شده است و موقعیت نا

                                                 
1 Adhesive wear 
2 Adhesive failur 

3 Cohesive failur 
4 Delamination wear 

5 Fretting wear 
6 Fatigue Surface wear 
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 موارد یکسان است.

 
 مدل سیستم شبیه سازی در دماهای مختلف .4-20شکل 

 

 دهد.مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی دردمای متفاوت را نشان می 4-7جدول 

 
 مشخصات مدل .4-7جدول 

 تابع پتانسیل مشخصات و سرعت لغزش کل ردیف

1  K300  بجز دمای سیستم(1-4مطابق جدول( 

2 K400  بجز دمای سیستم(1-4مطابق جدول( 

3 K500  بجز دمای سیستم(1-4مطابق جدول( 

 

 است. 4-2توابع پتانسیل استفاده شده در این مدل همانند توابع پتانسیل جدول -

، نانوذره کل طول قطعه را با حرکت K300توان مشاهده کرد که در دمای می 4-20با توجه به شکل 

، دوباره از ابتدای سیستم وارد yغلتشی خود پیموده و بدلیل تعریف شرایط مرزی متناوب در جهت 

، حرکت رو به جلوی ساعتگرد داشته و بخشی از y، نانو ذره در جهت مثبت k400شود. در دمای می

شود نانوذره فاصله کمی نسبت به موقعیت اولیه ، مشاهده میk500و در دمای مسیر را پیموده است 

کند که حرکت غلتشی نانوذره متوقف نشده و فقط خود دارد و چرخش نوار زرد رنگ روی آن ثابت می

دهد. از آنجا که در ی پایین را نمایش مینمایی از قطعه 4-21روند حرکت آن کند شده است. شکل 

رود، برخوردهای زیادی با یکدیگر دارند و در این ها بالا میمیزان انرژی و جنب و جوش اتمدمای بالا 
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شوند و بصورت چسبند و مانع از حرکت سریع نانوذره میهای قطعه به نانوذره میحین برخی از اتم

ی پایین باشد. تواند باعث افزایش اصطکاک نسبت به دماشوند که میای در زیر نانوذره انباشته میدهتو

از نوع خراشان به همراه  k500سایش از نوع خراشان و دردمای  k300توان گفت در دمای پایین می

 چسبان است.

 

 
 تاثیر دما در حرکت نانوذره .4-21شکل 

 

شود که در دهد. مشاهده مینمودار دما بر حسب طول لغزش در هر مورد را نمایش می 4-22شکل    

شد، در بررسی اثر سرعت، سیستم ثابت نگه داشته شده است. اگر دما متغیر فرض میهر مورد دمای کل 

های بالا نبود چرا که باعث افزایش نرخ کرنش شده و تفاوت زیادی با واقعیت امکان استفاده از سرعت

 شد.داشت و باعث ایجاد خطا در نیروها و ضرایب اصطکاک بدست آمده می

 

 
 حسب طول لغزشنمودار دما بر .4-22شکل 
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بترتیب نمودار انرژی جنبشی و انرژی پتانسیل سیستم شبیه سازی بر حسب  4-24و  4-23شکل 

 k300شود که انرژی جنبشی برای وقتی که دمای سیستمدهند. مشاهده میطول لغزش را نمایش می

درونی  است بیشترین است که دلیل آن هم افزایش انرژی k500  است،کمترین و وقتی دمای سیستم

نمودار انرژی پتانسیل در هر سه حالت یکسان است  24-4ها در اثر افزایش دما است. مطابق شکل اتم

ها تاثیری در انرژی پتانسیل ها تعریف شده است و حرکت آناتمچرا که انرژی پتانسیل تابعی از موقعیت

رود اختلاف ست، لذا انتظار میندارد. ازآنجا که انرژی کل سیستم مجموع انرژی پتانسیل و جنبشی آن ا

 .ها باشدمقدار انرژی کل در هر سه مورد به اندازه اختلاف در انرژی جنبشی آن

 
 نمودار انرژی جنبشی برحسب طول لغزش .4-23شکل 
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 نمودار انرژی پتانسیل برحسب طول لغزش .4-24شکل 

دمای متفاوت را نشان  نمودار ضریب اصطکاک برحسب طول لغزش فرآیند سایش با سه 4-25شکل 

تر و سطح نمودار در از دو نمودار دیگر پایین k300شود که سطح نمودار در دمای دهد. مشاهده میمی

های سطح بیشتر تر از بقیه است. همانطور که گفته شد با افزایش دما چسبندگی اتم، بالاk500دمای 

ین خود مانع از حرکت درست نانوذره شده و شوند و اهای نانوذره نیز میشده و باعث چسبیدن به اتم

 آید. علاوه بر اصطکاک خراش اصطکاک چسبندگی نیز بوجود می

 
 سایش در دماهای متفاوت یاصطکاک برحسب طول لغزش برا یبضرنمودار .4-25شکل 

 

دهد که براساس متوسط ضریب اصطکاک فرآیند سایش در دماهای متفاوت را نمایش می 4-8جدول 

 درصد افزایش یابد. 100تواند تا ، میk200ریب اصطکاک، در صورت گرم شدن سطح به میزان نتایج ض

 
 متوسط ضریب اصطکاک در دماهای متفاوت .4-8جدول 

 k500 k400  k300 

متوسط ضریب 

 اصطکاک 
10/0 08/0 05/0 
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 بررسی اثر فشار وارد بر سطح در فرآیند نانوسایش 3-4-4

، را 350و MPa 650 ،500سازی تحت بار اعمالی در سه مقدار متفاوت شبیهمدل سیستم  4-26شکل 

در  m/s100و سرعت لغزش  k 300دهد. در این تحلیل شرایط دمایی ثابتبعد از اعمال بار نمایش می

ای سخت با توان تحمل بار بالاست، قابلیت تحمل فشار نظر گرفته شده است. ازآنجا که الماس نانوذره

شود که بعد از اعمال بار تغییر شکل نداده و پیوندهای الاتر( را دارد و مشاهده می) و ب MPa650تا 

ی خود به عنوان ذره میانی کند و به وظیفهشود و حالت کروی خود را حفظ میاتمی آن گسیخته نمی

هد های بعد توضیح داده خواکند. تاثیرات فشار در تغییرشکل قطعات و نانوذره در بخشغلتنده عمل می

 شد.

 

 
 سیستم نانو سایش تحت فشارهای متفاوت .4-26شکل 

 

 دهد.مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی در فشار متفاوت را نشان می 4-9جدول 

 
 مشخصات مدل .4-9جدول 

 مشخصات و تابع پتانسیل سرعت لغزش کل ردیف

1 Mpa350  بجز فشار وارد بر سطح(1-4مطابق جدول( 

2 MPa500  بجز فشار وارد بر سطح(1-4مطابق جدول( 

3 MPa650  بجز فشار وارد بر سطح(1-4مطابق جدول( 
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ی الماس و سیلیکون دی اکسید در فرآیند سازی دینامیک مولکولی اثر نانوذرههو و همکاران در شبیه

 1000و  MPa500و تحت فشارهای متفاوت m/s10سایش که با دو بلوک آهنی، در سرعت لغزش ثابت 

ی صلب بالا باعث افزایش ضریب اصطکاک د به این نتیجه رسیدند که افزایش بار وارد بر لایهانجام ش

 .[59]دهد نمودار مربوط به ضریب اصطکاک را نشان می 4-27شود. شکل هنگام غلتش نانوذره می

 
 [59اصطکاک برحسب طول لغزش ] یبضرنمودار .4-27شکل 

 

ی در بهبود کیفیت تریبولوژی سطوح آهن بررسی کردند. نتیجه ایون و همکاران اثر نانوذرات کربنی را

انجام شده  m/s10تحلیل ایشان از اثر فشار در تغییرات ضریب اصطکاک که در سرعت لغزشی ثابت 

ها ضریب اصطکاک با افزایش فشار بالا CNOها و هم در مورد CNDاست. نشان میدهد که هم در مورد 

 .[65]ها بیشتر است CNDیرات در رود. با این حال مقدار تغیمی

تغییرشکل ایجاد شده روی سطح قطعه پایین، تحت سه فشار متفاوت و بعد از اتمام  28-4شکل 

، MPa350دهد. آن طور که مسیر حرکت نانو ذره روی شکل مشخص است، در فشار فرآیند را نمایش می

توان فهمید که طول مسیر را روی سطح مینانو ذره نفوذ ناچیزی در قطعه داشته اما از اثر باقی مانده 

، شیاری نسبتا  y، در مرکز قطعه و در راستای MPa500با حرکت غلتشی گذرانده است. در فشار 
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ی نفوذ بیشتر نانوذره درون قطعه دهندهایجاد شده است که نشان MPa350تر نسبت به فشارعمیق

ای به اندازه قطر نانوذره د که اثر حفرهشومشاهده می MPa650است. در شکل سمت راست و درفشار 

 MPa650شود. با اعمال فشار بالای ایجاد شده است و برخلاف دو حالت قبل شیار ایجاد دیده نمی

ی حرکت به جلو و عقب به نانوذره های آهن اطراف آن، اجازهنانوذره درون قطعه نفوذ کرده است و اتم

ی بین دو سطح رکت چرخش داشته باشد و با حفظ فاصلهدهند و فقط قادر است در محل نفوذ حنمی

 ها جلوگیری کرده و مانع ایجاد سایش و اصطکاک شود.اصطکاکی از تماس آن

 

 
 تاثیر فشار در تغییر شکل قطعه .4-28شکل

 

-میزان نفوذ نانوذره درون آهن را بعد از اعمال فشار، برای سه فشار متفاوت نشان می 4-10جدول  

 .دهد

 نفوذ نانوذره در آهن تحت فشارهای متفاوت .4-10جدول 

 MPa650 MPa500  MPa350 

 81/3 86/1 16/0  (nm)نفوذ نانوذره در دوسطح

 

نمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش را برای غلتش نانو ذره در سه فشار متفاوت  4-29شکل 

شده بود، در تحقیق حاضر نیز با افزایش ها گزارش سازیدهد. همانطور که در نتایج سایر شبیهنمایش می

 یابد.فشار ضریب اصطکاک افزایش می
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 نمودار ضریب اصطکاک بر حسب لغزش برای سایش تحت فشارهای متفاوت .4-29شکل

 

شود که دهد. مشاهده میمتوسط ضریب اصطکاک را تحت فشارهای متفاوت نشان می 4-11جدول 

کمترین ضریب اصطکاک متعلق کمترین فشار و بیشترین ضریب اصطکاک متعلق به بیشترین فشار 

 است. 

 متوسط ضریب اصطکاک فرآیند سایش تحت فشار متفاوت .4-11جدول 

 MPa650 MPa500  MPa350 

متوسط ضریب 

 اصطکاک 
13/0 074/0 06/0 

 

ی مربوط به تغییرات  ضرایب با استفاده از نمودار فشار برحسب طول لغزش، محدوده 4-30در شکل 

ی تغییرات ضریب اصطکاک بر اساس طیف دهند. در سمت راست، بازهاصطکاک و فشار را نمایش می

های سرد در فشارهای رنگی و مقدار نمایش داده شده است.  همانطور که مشخص است پراکندگی رنگ

MPa350  وMPa500  بیشتر از فشارMPa 650  بوده است. تغییرات رنگ مختصات مشخص شده در

است  MPa 350ای که متوسط فشار آن به اندازه دهد که در محدودهنشان می MPa350نمودار فشار 

را برای  06/0است.که متوسط نوسانات آن مقدار   2/0-02/0ی دارای ضریب اصطکاکی در محدوده

 دهد.می ضریب اصطکاک نشان
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ای که دهد که در محدودهنشان می MPa500تغییرات رنگ مختصات مشخص شده در نمودار فشار  

است. که   3/0-02/0ی است دارای ضریب اصطکاکی در محدوده MPa 500متوسط فشار آن به اندازه 

ت دهد و تغییرات رنگ مختصارا برای ضریب اصطکاک نشان می 074/0متوسط نوسانات آن مقدار 

ای که متوسط فشار آن به اندازه دهد که در محدودهنشان می MPa650مشخص شده در نمودار فشار 

MPa 650 است. که متوسط نوسانات آن مقدار   3/0-05/0ی است دارای ضریب اصطکاکی در محدوده

دهد در هر مرحله از محاسبه، چه دهد. این شکل نشان میرا برای ضریب اصطکاک نشان می 13/0

دهد ضریب اصطکاک غلتشی در آن مرحله چه مقدار فشاری به سیستم وارد امده و همزمان نشان می

 بوده است.
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 متوسط فشار

650MPa 
 

 

 نمایش ضریب اصطکاک و فشار در هر مرحله از فرآیند سایش .4-30شکل

 

توان نشان داد افزایش فشار ، می 4- 30و شکل  4-29اصطکاک در شکل با توجه به نمودار ضریب 

 شود.باعث افزایش ضریب اصطکاک می

 بررسی اثر جنس قطعه در فرآیند نانوسایش 4-4-4
 

توانند های متفاوت، میسطوح لغزشی لزوما از یک جنس یکسان نیستند و هر یک از سطوح  با جنس

اشند. برای بررسی اثر نانوروانکاری نانوذره الماس درفرآیند عملکرد متفاوتی در فرآیند سایش داشته ب

سازی با دو جنس آلومینیوم و آهن انجام شد به این سایش فلزات با دوجنس متفاوت، یکبار دیگر شبیه

نحوه که بلوک پایین از جنس آلومینیوم و بلوک بالایی از جنس آهن در نظر گرفته شده است. مدل 

دهند. بدون حضور نانوذره را قبل از شروع فرآیند و بعد از آن نمایش میصفحات لغزشی  4-31شکل 

های متفاوت آهن و آلومینیوم و تصویر در این شکل، تصویر سمت راست مربوط به دو بلوک از جنس

سمت چپ مدل مربوط به دو بلوک از جنس آهن است. نوارهای قرمز رنگ در هر دو تصویر به عنوان 

دهند که بعد از اتمام فرآیند سایش لغزشی در هر دو تصویر سمت چپ و نشان می کنندنشانگر عمل می
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و راست سایش از نوع چسبان اتفاق افتاده است و سطوح اصطکاک بالا و پایین کاملا به هم چسبیده و 

 های یکدیگر را جدا کرده و با خود درمسیر حرکت حمل کردند.اتم

 
 های آهن و آلومینیوملوک با جنسمدل سایش لغزشی برای دو ب .4-31شکل

 

کار متفاوت را نشان مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی لغزش در دو جنس قطعه 4-12جدول 

 دهد.می

 مشخصات مدل سایش لغزشی برای بررسی اثر جنس قطعه .4-12جدول 

 توابع پتانسیل مشخصات  مدل سایشی ردیف 

 دو سطح آهنی 1
 EAM 1-4مطابق جدول 

 EAM 1-4 مطابق

2 
 دو سطح با جنس

 آهن و آلومینیوم 

 EAM 1-4مطابق جدول 

 FCCتک کریستال با ساختار

 a=0.3986 nmثابت شبکه 

 nm 2.97*8.61*8.61ابعاد 

EAM 
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   9609های آزادتعداد اتم لایه

 3988های ثابت های لایهتعداد اتم

 (111)جهت گیری کریستالی 

 K 300شرایط دمایی ثابت 

 شرایط مرزی متناوب yو  xدر جهت 

 nm 8طول لغزش

 50m/sسرعت لغزشی ثابت 

 MPa 500های ثابت باراعمالی به لایه

 حرکت اتمی غیر صلب

 

پارامترهای مربوط به توابع پتانسیل بکار رفته در مدل سایش لغزشی با دو جنس متفاوت آهن و 

 اند.تعیین شده [23]آلومینیوم در مرجع 

ضریب اصطکاک لغزشی برای لغزش دو بلوک آهن روی هم و لغزش بلوک آهن نمودار  4-32شکل 

دهد. بر اساس نتایج حاصل از نمودار ضریب اصطکاک در لغزش دو سطح روی آلومینیوم را نشان می

 های آهن و آلومینیوم است.آهنی کمتر از ضریب اصطکاک لغزشی دو سطح با جنس
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 های آهن و آلومینیومک لغزشی برای دو بلوک آهنی و دو بلوک با جنسمقایسه نمودار ضریب اصطکا .4-32شکل

 

آلومینیوم را -آهن و آهن-متوسط ضریب اصطکاک لغزشی برای سطوح لغزشی آهن 4-13جدول 

 دهد.نشان می

 آلومینیوم-آهن و آهن-متوسط ضریب اصطکاک  لغزشی آهن .4-13جدول 

 متوسط ضریب اصطکاک 

Fe-Fe  24/0 

Fe-Al 33/0 

 

آلومینیوم را نمایش -اهن و آهن-مدل مربوط به غلتش نانوذره الماس بین دو بلوک آهن 4-33شکل 

دهد. در این شکل دو تصویر بالا مربوط به سیستم قبل از شروع فرآیند است و دو تصویر پایین، می

از سطوح وضعیت دهد. نشانگرهای قرمز روی هر یک سیسستم شبیه را بعد از اتمام فرآیند نشان می

کند. قبل از شروع فرآیند های بالا و پایین را مشخص میتغییر شکل ایجاد شده به هر یک از بلوک

هستند و بعد از حرکت لغزش هر یک از سطوح، تقریبا راستای  xyنشانگرها در راستای عمود بر سطح 

نانوذره و در طی لغزش هر  دهنده ان است که در حضوراند. این نشانعمود بر سطح خود را حفظ کرده

ها دو سطح با هم برخورد نداشته و نیروی اصطکاک خیلی کمتری نسبت به حالت لغزش یک از بلوک
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شوند و این اصطکاک از طریق غلتش نانو ذره به اصطکاک غلتشی تبدیل شده است. در مدل متحمل می

، yش رو به جلو در راستای مثبت محور سایش مربوط به دو بلوک آهنی همراه با نانوذره، نانوذره با غلت

شود و در مدل سایش مربوط به بلوک آهن و آلومینیوم همراه با نانوذره، منجر به سایش خراشان می

 بین نانوذره و آهن سایش خراشان و بین نانوذره و آلومینیوم سایش چسبان رخ داده است.

 
 آهن و آلومینیوم کآهنی و دو بلو مدل سایش غلتشی برای دو بلوک .4-33شکل

 

آهن و دو -مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی غلتش نانوذره بین دو سطح آهن 4-14جدول 

 دهد.آلومینیوم را نشان می-سطح آهن
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 مشخصات مدل سایش غلتشی با دو بلوک آهن و آلومینیوم .4-14جدول 

 تابع پتانسیل مشخصات  جنس اجزای فرآیند سایش ردیف

 EAM 1-4مطابق جدول  آهن اصطکاکی بالابلوک  1

 EAM 13-4مطابق جدول آلومینیوم بلوک اصطکاکی پایین 2

 Tersoff 1-4مطابق جدول  الماس نانوذره 3

 

ثوابت توابع پتانسیل بکار رفته در سایش غلتشی با دو سطح اصطکاکی غیر هم جنس  4-15جدول 

 دهد.را نشان می

 
 پتانسیل بکار رفته در سایش غلتشی با دو سطح اصطکاکی آهن و آلومینیومثوابت توابع  .4-15جدول 

 پارامترها تابع پتانسیل   برهمکنش

Al-Al, Fe-Al, Fe-Fe EAM 
-آهنآهن، -برای اتم آهن [23] تعیین شده در

 آلومینیوم-آلومینیوم و آلومینیوم

Al-C Morse 
 𝑟0(𝑛𝑚) = 0.22 

𝛼(𝑛𝑚−1) = 0.278 

𝐷(𝑒𝑣) = 0.28 

Fe-C Lennard-Jones 
 𝜀(𝑒𝑣) = 0.02495 

𝜎(𝑛𝑚) = 0.37 

C-C Tersoff 

A=1393.6ev 

B=346.7ev 

C=38049 

D=0.015nm 

d=4.3484 

R=0.195nm 

𝜇 = 1 

𝛽 = 0.00000015724 

𝛾1 = 0.34879 nm−1 

𝛾2 = 0.22119 nm−1 

𝛾3 = 0.0 nm−1 
n =0.72751 

m=3 

cos(𝜃0) = −0.57058 
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، مقدار سختی برای فلز 1حاصل از آزمایش تجربی سختی سنجی ویکرزباتوجه به سختی بدست آمده 

. از آنجا که [66]گزارش شده است  Gpa  167/0و مقدار سختی برای فلز آلومینیوم Gpa  608/0آهن

رود در طی فرآیند سایش، نانو ذره، نفوذ بیشتری تری نسب به آهن است، انتظار میآلومینیوم فلز نرم

سازی دینامیک مولکولی نتایج حاصل از شبیه 4-34در آلومینیوم نسبت به آهن داشته باشد. شکل 

و در پایان  فرآیند لغزش سطوح اصطکاکی را  MPa500سایش آهن و آلومینیوم، بعد از اعمال بار 

های صلب بالا، نانوذره مقداری درون آهن عمال فشار به لایهشود که بعد از ادهد. مشاهده مینمایش می

کند. از طرفی بعد از اعمال بار روی فلز آلومینیوم، فرو رفته و یک گودال نه چندان عمیق در آن ایجاد می

تر و بزرگتری نسبت به آهن ایجاد شده است. تصویر مربوط نانوذره درون آلومینیوم نفوذ کرده و اثر عمیق

دهد، نانوذره از طرق تبدیل فرآیند لغزش به غلتش، شیاری در ان کار لغزش بلوک آهن نشان میبه پای

کل طول قطعه بالا ایجاد کرده است. درحالی که در تصویر مربوط به پایان لغزش آلومینیوم اثری از شیار 

ست و فقط در اثر شود و گودال ایجاد شده بعد از اعمال بار در اندازه خود باقی اروی سطح دیده نمی

لغزش بلوک آلومینیوم در راستای شرایط مرزی متناوب، مکان آن تغییر کرده است. در اثر نفوذ نانوذره 

تواند حرکت غلتشی های آلومینیوم، نانوذره نمیدرون قطعه و محدود شدن حرکت نانوذره توسط اتم

ه بین سطوح آهن و آلومینیوم مانع شود و فقط با حفظ فاصلداشته باشد و عملا غلتش نانوذره صفر می

 شود.از برخورد آن دو شده و مانع از ایجاد اصطکاک لغزشی می

 

 

 

 

 

                                                 
1 Vickers 
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 تغییر شکل سطوح آهن و آلومینیوم در اثر سایش .4-34شکل

 

نانوذره و آهن و آلومینیوم بدون -نانوذره، آلومینیوم-نمودار ضریب اصطکاک بین آهن 4-35شکل 

دهد. همانطور که مشخص است ضریب اصطکاک در حضور نانوذره بین می حضور نانوذره را نمایش

سطوح آهن و آلومینیوم بسیار کمتر از ضریب اصطکاک بین دو سطح آهن و آلومینیوم بدون حضور 

 شود. نانوذره است و این یعنی نانوذره باعث کاهش ضریب اصطکاک می
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 ای قطعه با دو جنس آهن و آلومینیومنمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش بر .4-35شکل

 

و درصد تفاوت نسبت به زمانی  4-35متوسط ضریب اصطکاک حاصل از نمودار شکل  4-16جدول 

 هد.ای وجود ندارد را نمایش میکه هیچ نانوذره

 
 متوسط ضریب اصطکاک در سایش با دو سطح آهنی و آلومینیومی .4-16جدول 

 به حالت بدون ذرهدرصد تفاوت نسبت  ضریب اصطکاک  

Fe-C  05/0 79 

Al-C 06/0 81 

 

 بررسی اثر عیوب سطحی در فرآیند نانوسایش 5-4-4
 

 تعریف آن آلایده مقدار از نرمال، بردار جهت در حقیقی سطح یک انحرافات صورت به سطح زبری

 سطح باشد، کوچک انحرافات این مقدار اگر و است زبر سطح باشد، زیاد انحرافات این مقدار اگر. شودمی

یکی دیگر از است.  . زبری سطح یکی از دلایل افزایش اصطکاک در قطعات صنعتی[61]است  صاف

 جامدات چنین بلورهایها و بهبود اصطکاک است. همکاربردهای نانو ذرات برطرف کردن این ناصافی

 دارای که ریستالیک کریستالوگرافی، نظر از. باشندمی کریستالی شبکه عیوب دارای یعنی نیستند کامل
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 از منظور و شودمی نامیده آلایده کریستال باشد، واحد سلول تکرار از منظم کاملاً ایشبکه ساختمان

 ایماده طبیعت در. باشدمی اتمی قطر محدوده در آن ابعاد که است ایشبکه نظمی بی بلوری، عیوب

 به مواد برخی مکانیکی و فیزیکی خواص همچنین و ندارد وجود باشند نقص بی آن بلورهای تمام که

 هدایت فلزات، استحکام پلاستیسیته، در عیوب این طوری کهبه باشدمی عیوب حضور تأثیر تحت شدت

 استحکام رسانا، فوق الکتریکی هدایت دائمی، هایمغناطیس مغناطیسی، ماند پس رسانا، نیمه الکتریکی

 هایحرارت درجه در کریستالی سرامیکی مواد حرارتیهدایت  قابلیت بالا، هایحرارت درجه مقابل در

 ساختمان در نواقص وجود استحکام، دلایل ترینمهم از یکی همچنین و دارند توجهی قابل تأثیر پایین

 به اغلب ماده خاص هایویژگی برخی و نیست مضر همیشه اثر این البته که شودمی تلقی کریستالی

  .گردندمی ایجاد خاص عیوب از شده کنترل مقادیر کردن وارد از استفاده با و عمدی صورت

روی سطح بلوک پایین و  برجستگیها یعنی وجود در این بخش به بررسی اثر هر یک از این ناصافی

 شود.وجود حفره روی سطح آن پرداخته می

های سطح صاف بدون عیب، سطح دارای حفره و سازی را در حالتمدل سیستم شبیه 4-36شکل 

دهد. ازآنجا که در مدل عیب حفره، حفره درون قطعه قرار دارد، برای میی نمایش رجستگدارای ب سطح

اعمال شده و نمای دو بعدی آن نمایش داده شده  xنمایش بهتر، برشی از وسط سیستم در راستای 

 است.

 
 مدل سایش با وجود عیوب سطحی .4-36شکل
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سایش با وجود عیوب سطحی روی قطعه کار  مشخصات مربوط به مدل شبیه سازی 4-17جدول 

 است. 4-2سازی همانند جدولدهد. توابع پتانسیل بکار رفته در این شبیهپایین را نمایش می

 برجستگیمشخصات مدل در حالات قطعه با سطح صاف، دارای حفره و دارای  .4-17جدول 

تابع 

 پتانسیل
 مشخصات

اجزای فرآیند 

 سایش
 ردیف مدل سایش

EAM  1-4مطابق جدول 
 بلوک آهنی بالا

سطح صاف  بلوک آهنی پایین

 بدون عیب
1 

Tersoff  نانوذره الماس 1-4مطابق جدول 

EAM بلوک آهنی بالا 1-4مطابق جدول 

سطح دارای 

 حفره
2 EAM 

 1-4مطابق جدول 

 13020هابا این تفاوت که تعداد اتم

 است.

 بلوک آهنی پایین

Tersoff  نانوذره الماس 1-4مطابق جدول 

EAM  بلوک آهنی بالا 1-4مطابق جدول 

سطح دارای 

 برجستگی
3 EAM 

 1-4مطابق جدول 

 13094هابا این تفاوت که تعداد اتم

 است.

 بلوک آهنی پایین

Tersoff  نانوذره الماس 1-4مطابق جدول 

 

بلوک پایین را نشان شماتیکی از فرآیند سایش با نانوذره و در حضور یک حفره روی  4-37شکل 

دهند. خط چین خطوط سیاه، قبل از شروع لغزش و خطوط قرمز  بعد از لغزش را نمایش می دهد.می

کند. با حرکت نانو ذره به طرف روی نانوذره حرکت غلتشی و به سمت حفره نانوذره را مشخص می

پر کردن تو رفتگی دارند های اطراف تو رفتگی به سمت یکدیگر نزدیک شده و سعی در تورفتگی ، اتم

 شود. که این باعث بهبود صافی سطح می
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 شماتیک سایش با وجود حفره در قطعه پایین .4-37شکل

 

دهد. طبق دینامیک مولکولی سایش در حضور حفره روی سطح را نشان می تصویر 4-38شکل 

دارد ) تصویر سمت چپ(. با ای نسبت به حفره روی سطح قرار شکل، در شروع فرآیند نانوذره با فاصله

شود )شکل وسط(. در شروع حرکت صفحات لغزشی نانوذره به سمت حفره غلتیده و به آن نزدیک می

ی ای که در اثر حضور نانوذره روی قطعه بوده است در کنار حفرهشود که حفرهپایان فرآیند مشاهده می

ای با طول بلندتر اما عمق کمتر د و حفرهشوموجود در سطح قرار گرفته و موقعیتش در آنجا تثبیت می

های ی سطحی به سمت حفره بوده و لایههای اطراف حفرهتشکیل داده است و دلیل آن حرکت اتم

توان گفت نانوذره با حرکت اند. پس میزیرین حفره را پر کردند و سعی در از بین بردن حفره داشته

ا حد زیادی برطرف سازد و باعث بهبود کیفیت سطح ی موجود در سطح را تغلتشی خود توانسته حفره

 شود.
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 تغییر شکل ناشی از سایش در سطح دارای حفره .4-38شکل

 

ی موجود نمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش را برای سایش در حضور حفره 4-39شکل 

 کند.می در سطح نمایش داده آن را با نمودار ضریب اصطکاک سایش روی سطح بدون عیب مقایسه

 

 
 نمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش .4-39شکل

 

روی بلوک پایین را  برجستگیشماتیکی از فرآیند سایش با نانوذره و در حضور یک  4-40شکل 

دهند. خط خطوط سیاه، قبل از شروع لغزش و خطوط آبی بعد از لغزش را نمایش می دهد.نشان می

کند. حرکت نانو ذره به طرف سمت حفره نانوذره را مشخص میچین روی نانوذره حرکت غلتشی و به 

شده و در اثر نیرویی که از طرف نانوذره  برجستگیهای ، باعث شکسته شدن پیوند بین اتمبرجستگی

های حاصل از شود و اتممتلاشی شده و از شدت آن کم می رجستگیشود، باعمال میبرجستگی به 



 

111 

 

 شود.شوند و این باعث بهبود کیفیت سطح میپخش می ، روی سطح قطعهبرجستگیخورد شدن 

 

 
 در قطعه پایین برجستگیشماتیک سایش با وجود  .4-40شکل

 

دهد. طبق روی سطح را نشان می برجستگیدینامیک مولکولی سایش در حضور  تصویر 4-41شکل 

روی سطح قرار دارد) تصویر سمت چپ(.  برجستگیای نسبت به شکل، در شروع فرآیند نانوذره با فاصله

شود و در پایان فرآیند با شروع حرکت صفحات لغزشی نانوذره به سمت حفره غلتیده و به آن نزدیک می

موجود  برجستگیای که در اثر حضور نانوذره روی قطعه بوده است در کنار شود که حفرهمشاهده می

های آن بین اتم ر سطح کاسته شده و پیوند منظمموجود د برجستگیدر سطح قرار گرفته و از شدت 

، دیگر حرکت رو به جلو نداشته و در سر جای برجستگیشکسته شده است. نانو ذره بعد از رسیدن به 

توان گفت نانوذره با کند. میی سطوح به بهبود اصطکاک بین سطوح کمک میخود با حفظ فاصله

موجود در سطح را تا حد زیادی برطرف ساخته و باعث بهبود  برجستگیحرکت غلتشی خود توانسته 

 کیفیت سطح شده است.
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 رجستگیتغییر شکل ناشی از سایش در سطح دارای ب .4-41شکل

 

موجود برجستگی  نمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش را برای سایش در حضور 4-42شکل 

 کند.سایش روی سطح بدون عیب مقایسه میدر سطح نمایش داده آن را با نمودار ضریب اصطکاک 

 
 نمودار ضریب اصطکاک بر حسب طول لغزش .4-42شکل

 

متوسط ضریب اصطکاک حاصل از سایش نانو ذره روی سطوح صاف، دارای حفره و  4-18جدول 

ای وجود ندارد را دهد. همچنین نتایج نسبت به زمانی که هیچ نانوذرهرا نشان می رجستگیدارای ب

 هد.مینمایش 
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 برجستگی مشخصات مدل در حالات قطعه با سطح صاف، دارای حفره و دارای  .4-18جدول 

 ضریب اصطکاک 
درصد تفاوت نسبت به 

 حالت بدون نانوذره

درصد تفاوت نسبت 

 به سطح صاف

 0 79 05/0 سطح صاف

 6/16 60 06/0 سطح دارای تورفتگی

 5/37 73 08/0 رجستگیسطح دارای ب

 

 نتایجبندی جمع 5-4

ابتدا تعریفی از فرآیند سایش ارائه شد. سپس به شناخت انواع سایش پرداخته شد و بعد از  4در فصل 

معرفی عوامل تاثیر گذار در سایش به شبیه سازی دینامیک مولکولی فرآیند نانوسایش با استفاده از دو 

با قدرت تحمل بار بالاست، بلوک آهنی و نانوذره الماس پرداخته شد. از آنجا که الماس ذره ای سخت 

( نانو ذره کروی ماند و تغییر شکل نداد. مشاهده شد که در طول  MPa 650با اعمال فشار )حداکثر تا 

لغزش سطوح، نانو ذره با تبدیل حرکت لغزشی به غلتشی باعث بهبود اصطکاک شد و ضریب اصطکاک 

ه: سرعت لغزش، دما، فشار، جنس قطعه کاهش یافت. اثر عوامل تاثیر گذاری از جمل 05/0به  24/0از 

 کار و عیوب سطحی، به کمک شبیه سازی دینامیک مولکولی بررسی شد و نتایج آن ارائه شد.
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 ی پیشنهادهاگیری  و ارائهنتیجه:  
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 گیرینتیجه 1-5

 یهدر ابعاد نانو، شب یقاتبه توسعه و تحق یلو تما یا یانهسرعت محاسبات را یشبا افزا یراخ یاندر سال

طرف  یکاز  هایساز یهشب ینکرده است. ا یداها پدر پژوهش وسیعی مولکولی کاربرد ینامیکدی ساز

 یزاز ر یادیاطلاعات ز یگرد طرف و زمان شود و از یشاتآزما یینهدر هز ییتواند باعث صرفه جومی

  محققان قرار می دهد. یارا در اختر یعملکرد هاییزمساختار و مکان

ابتدا  یقتحق ینپرداخت. در ا ینینانو ذره در روغن موتور بنز یبولوژیکیبه مطالعه اثر تر یقتحق این

ی روغن ساز داخل کشور، نانو ذره یعصنا یدیبررسی امکانات تول و منابع علمی معتبر یبا جستجو

در  یرسطوح درگ یشسا فرایند انتخاب شد. سپس ینیروغن موتور بنز یبعنوان افزودنی برا الماس،

 روغن نانو ذره در یاثرگذار یزمشد تا مکان یساز یهمولکولی شب ینامیکد یهاموتور با استفاده از روش

های مورد استفاده در شبیه سازی، اما قبل از آن به جهت تعیین اعتبار توابع پتانسیل و نیرو .یدبدست آ

گذاری انجام شد تا از درست بودن توابع بکار رفته در ی نانودندانههشی در حوزهی علمی و پژودو مقاله

 شبیه سازی نهایی اطمینان حاصل شود.

، دماهای متفاوت، فشار سطوح  متفاوت های لغزشسرعتدر  ه الماسذرنانواثر کارکرد در ادامه، 

 روش دینامیک مولکولیاز با استفاده  متفاوت، جنس قطعه کار متفاوت و در سطوحی دارای نقص،

 .مطالعه شد

سازی فرآیند نانوفروروندگی با استفاده از روش دینامیک شبیه 1-1-5

 مولکولی
 

 هسته اصلی روش دینامیک مولکولی تعریف توابع پتانسیل بین اتمی است که بتواند رفتار ماده

نیکل و  نو فروروندگینالذا قبل از شبیه سازی فرآیند نانو سایش، فرآیند را با دقت بالا مدل کند. 

سیلیکون انجام شد تا توابع پتانسیل لازم در فرآیند نانوسایش در آن استفاده شود و به کمک مقالات 
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سازی ی شبیهگذاری شود. در تمام تحقیقات صورت گرفته در حوزهتحقیقاتی در این زمینه صحه

شود اما با توجه به شباهت مکانیزم نانوذره گذاری استفاده میدینامیک مولکولی، از ابزار صلب برای دندانه

روانکار و ابزار فرورونده و از آنجا که باید اثر تغییر شکل نانوذرات در سایش بررسی شود، نیاز بود تا اثر 

سازی گذاری تحلیل شود تا صحه گذاری بدرستی انجام گیرد. در شبیهتغییر شکل ابزار در نانودندانه

-، لناردجونز، مورس و ترسوف که در شبیهEAMو سیلیکون، توابع پتانسیل نانوفروروندگی فلز نیکل 

سازی دینامیک مولکولی فرآیند نانوسایش استفاده شد و با مقالات به چاپ رسیده در این زمینه تعیین 

اعتبار شد. براساس  نتایج، نمودار نیرو برحسب جابجایی و سختی بر حسب جابجایی فلز نیکل مطابقت 

مودار نیرو برحسب جابجایی و سختی برحسب جابجایی مقاله مرجع داشت. نتایج نشان داد خوبی با ن

در هر دو مورد با استفاده از ابزار غیر صلب، سختی بدست آمده، کمتر از وقتی است که ابزار صلب درنظر 

رای درصد، و ب 9/12گرفته شود. درصد تفاوت سختی سیلیکون با استفاده از ابزار صلب و غیر صلب 

 درصد گزارش شد. 6/3نیکل 

-بررسی عوامل تاثیرگذار در نانوسایش با استفاده از شبیه 2-5

 سازی دینامیک مولکولی

وظایف و نقش نانوذرات در روانکارها و بهبود خواص  1مکانیزم نانوذره در فرآیند سایش: در فصل 

در بهبود خواص روانکاری شناخته  ترین نانوذرهی الماس بعنوان مهمروانکاری و سایشی بیان شد. نانو ذره

-شود. نانوذره الماس با ساختار کریستالی مکعب الماسی از کربن تشکیل شده است که بعنوان نانوذرهمی

شود. از آنجا که الماس دارای شکل هندسی کروی است ، افزودن آن ای سخت در صنعت شناخته می

فاصله ایجاد کند و از تماس مستقیم آنها شود بین سطوح درگیر اصطکاکی به روغن پایه باعث می

تواند تا حد قابل توجهی منجر به کاهش ضریب اصطکاک بین سطوح جلوگیری کند که این موضوع می

سازی دینامیک مولکولی فرآیند سایش که با استفاده از دو بلوک آهنی و یک شود. نتایج حاصل از شبیه
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ز اعمال فشار به بلوک اصطکاکی بالا و شروع حرکت نانوذره )الماس( صورت گرفت، نشان داد بعد ا

کند و با این کند و نقش بلبرینگ بین سطوح را ایفا میصفحات لغزشی، نانوذره شروع به غلتیدن می

کار حرکت لغزشی صفحات اصطکاکی به حرکت غلتشی نانوذره تبدیل شده و ضریب اصطکاک لغزشی 

 کند.گیری پیدا میشمبه ضریب اصطکاک غلتشی تبدیل شده و کاهش چ

: عوامل مختلفی در یک تریبوسیستم تاثیرگذارند که در این پایان نامه اثر برخی از آنها از جمله

سرعت لغزش سطوح اصطکاکی، دمای فرآیند، فشار وارد بر سطح، جنس قطعه و عیوب سطحی قطعه، 

 سازی دینامیک مولکولی بررسی شد.با استفاده از شبیه

های لغزشی سازی سایش در سرعتغزش در فرآیند نانوسایش: نتایج حاصل از شبیهتاثیر سرعت ل

نشان داد، وقتی سرعت حرکت صفحات کم باشد مانع از شناوری روانکار  50و  m/s200 ،100متفاوت 

پیماید یا اینکه زمان بیشتری صرف شده و نانوذره در سرعت کم بخش کوچکی از طول قطعه را می

های بالا نیز ول قطعه دارد ازین رو برای بالا رفتن سرعت محاسبات باید سرعتغلتیدن در کل ط

-گیری و چسبندگی پیدا میهای سطح اصطکاک فرصت کافی برای کنار هم قراربررسی میشد.  اتم

کنند. مطالعه و بررسی مقالات شبیه سازی دینامیک موکلولی در زمینه نانوسایش نشان داد در حضور 

ماند ازین رو در این پایان ی لغزش ثابت میشرایط دمایی متغیر، دمای فرآیند در مرحله نانوذره و در

( را بررسی کرد. m/s200های بالاتر )نامه شرایط دمایی ثابت اعمال شده است تا بتوان تاثیر سرعت

 یابد. مشاهده شد که با افزایش سرعت لغزشی، ضریب اصطکاک کاهش می

وسایش: بمنظور بررسی اثر دما در فرآیند نانوسایش، شبیه سازی دینامیک تاثیردما در فرآیند نان

انجام شد. افزایش دما باعث   500و  K300 ،400مولکولی نانوسایش سه مرتبه و در دماهای ثابت 

های قطعه سعی بر خارج شدن از حجم های تشکیل دهنده سیستم شده و اتمافزایش انرژی درونی اتم

دهد، رو حجم سیستم ثابت و بدون تغییر در نظر گرفته شده است.  نتایج نشان می خود را دارند ازین

پیماید در دمای بالاتر ضریب اصطکاک سطح بیشتر است و نانوذره مسیر کمتری از طول قطعه کار را می

های بهم چسبیده در مسیر حرکت تواند سایش چسبان ناشی از افزایش دما باشد. اتمکه دلیل آن می
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 شوند.نانوذره قرار گرفته و مانع از پیشروی آن می

-تاثیر فشار در فرآیند نانوسایش: جهت بررسی اثر فشار وارد بر سطح در فرآیند نانوسایش، شبیه

انجام شد. بر اساس نتایج بدست آمده در فشار  350و MPa650 ،500ها در سه فشار متفاوت سازی

MPa350 کند و اثر بجای مانده حاصل از غلتش نانوذره روی سطح نانوذره نفوذ کمتری در قطعه می

های ، نانوذره بیشترین نفوذ در قطعه را دارد به نحوی که اتمMPa650کم عمق است و با افزایش فشار تا 

شوند و در این مرحله نانوذره با حفظ آهن اطراف نانوذره مانع از حرکت غلتشی رو به جلوی نانو ذره می

گذارد. طبق نتایج ای نباشد تاثیر میح در بهبود اصطکاک نسبت به حالتی که نانوذرهفاصله بین دو سط

 با افزایش فشار ضریب اصطکاک افزایش یافت.

کار در فرآیند نانوسایش: سطوح اصطکاکی همیشه از جنس یکسان نیستند. به تاثیرجنس قطعه

بار دیگر با دو جنس متفاوت انجام منظور بررسی اثر جنس سطوح سایشی در فرآیند سایش، فرآیند یک 

دهد شد. در این شبیه سازی بلوک بالایی از آهن و بلوک پایین از الومینیوم انتخاب شد. نتایج نشان می

های آلومینیوم و نانوذره افتد و بین اتمبعد از اعمال بار نانوذره درون آلومینیوم نفوذ کرده و گیر می

دهد اما در مورد اهن، چسبندگی ایجاد نشده و سایش از رخ میسایش از نوع چسبان همراه خراشان 

دهد وقتی دو بلوک اصطکاکی از جنس یکسان آهن بودند، ضریب نوع خراشنده است. نتایج نشان می

 اصطکاک کمتر از سایش با دو بلوک آهن و آلومینیوم شد. 

عیوب سطحی مانند  تاثیرعیوب سطحی در فرآیند نانوسایش: سطوح فلزی صاف نیستند و دارای

هستند. بمنظور بررسی اثر عیب سطح، شبیه سازی یک مرتبه با حضور یک حفره  برجستگی حفره و 

دهد روی سطح پایین انجام شد. نتایج نشان می برجستگیروی سطح پایین و یک مرتبه با حضور یک 

اطراف حفره به سمت  های نزدیکبا  شروع حرکت غلتشی نانوذره به سمت حفره و اعمال نیرو به اتم

شود و به این ترتیب میتواند در بهبود کیفیت سطح حفره، انها را به سمت حفره کشانده و حفره پر می

ای نباشد اثرگذار باشد. با حرکت غلتشی نانوذره و نیز بهبود ضریب اصطکاک نسبت به زمانی که نانوذره

های آن از هم جدا شکسته شده و اتم برجستگیهای موجود در سطح، پیوند اتم رجستگیبه طرف ب
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دیگر نتوانست از موقعیت خود  رجستگیشدند و روی سطح قطعه توزیع شدند و نانوذره با رسیدن به ب

جلوتر حرکت کند و در جای خود غلتش داشت و از این طریف در کاهش اصطکاک بین سطوح و بهبود 

سطح صاف در حضور نانوذره کمتر از  کیفیت سطح تاثیر گذاشت. با این حال متوسط ضریب اصطکاک

 دو سطح دیگر در حضور نانوذره است.

 پیشنهادها 3-5

 زمینه ای درهای ارزندهدهد که روش دینامیک مولکولی دارای قابلیتنشان می نامهپایان نتایج این

و درک مناسبی از فرایندهای میکروسکوپی را در  است نانوروانکاری و نانوسایشسازی فرایند مدل

گذارد که دسترسی به آن بصورت تجربی یا غیر ممکن است و یا اینکه هزینه بسیار زیاد را می اختیار

 .شوددارد. در ادامه پیشنهاداتی جهت ادامه این پژوهش ارائه می در بر

o مواد ترد و یا  مله فلزات آلیاژی،تر از جمواد با خواص پیچیده در انوسایشفرایند ن سازیمدل

 .هادر آن سایش شکل که دارای توابع پتانسیل خاصی هستند و بدست آوردن مکانیزممواد بی

o  و نانوذره های تخریب و بررسی مکانیزم نانوسایشدر فراینـد  نانوذرهبررسـی وضـعیت سـایش

 .های استحکام بخشی آنروش

o کـار درهـا در مـاده قطعـهها و یا وجـود رسـوبخالیای مانند جابررسی تاثیر عیوب نقطه 

 نانوسایش.فرایند 

o ر.کاها در قطعهکارهای چندکریستالی و بررسی تاثیر انواع مرزدانهسازی قطعهمدل 

o های طراحی آزمون و مطالعه آماری نتایج برای بدست آوردن تاثیر عوامـلسازی روشپیاده 

 نانوسایش.متقابل بر هم و همچنین فرموله کردن تاثیر هریک از پارامترهای 
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Abstract 
 

Today, the lubrication industry has become an important part of the development of the 

machine industry and related industries. With the emergence of new issues such as 

optimization of consumption and conservation of non-renewable resources, as well as 

compliance with environmental requirements, the study of lubricants, especially in the field 

of nanotechnology has found a special place. Nano-engine oils are base oils containing added 

nanoparticles that can improve the tribological properties of engine oils. Diamond 

nanoparticles are one of the most important types of lubricant nanoparticles known in this 

field. The ability to understand nano-dimensional lubrication mechanisms using laboratory 

methods is very difficult and costly. Today, an alternative method of calculating molecular 

dynamics to better understand the phenomenon of lubrication and wear of nano-dimensional 

parts has been developed with the help of this application. The selection of the potential 

function as the most important simulation core has a significant effect on the wear 

mechanism and the forces acting on the workpiece and nanoparticles. Therefore, the 

validation of the molecular dynamics method has been done using the simulation of the nano 

indentation process. Based on the results of molecular dynamics simulation, the difference 

obtained in the nanoindentation simulation process with other studies is reported in the range 

of 10%. 
The nano wearing process of the iron workpiece is simulated in the presence of diamond 

nanoparticles and the effective factors are investigated. Based on the obtained results, the 

use of diamond nanoparticles makes it possible to reduce the coefficient of friction from 0.24 

to 0.05. The results showed that if the surface temperature can be kept constant by cooling, 

increasing the sliding speed of the surfaces will reduce the coefficient of friction. Increasing 

the temperature and load applied to the upper block increases the coefficient of friction 

between the nanoparticle and the workpiece. Molecular dynamics simulation of nanowear 

was performed for parts with two different materials, iron and aluminum. The results showed 

that the coefficient of friction in two pieces of iron is less than the coefficient of friction in 

two pieces of different materials. The reason for this is the softness of aluminum metal 

compared to iron, which causes high penetration of diamond particles into aluminum. Also 

in this dissertation, a preliminary study was done on the effect of the presence of post and 

surface prominence. Based on the results, it was observed that the surface that has a 

protrusion has the highest coefficient of friction and the surface that has a small surface 

cavity can have a smaller coefficient of friction. However, the presence of nanoparticles has 

a large difference in the coefficient of friction compared to the absence of nanoparticles. 
Keywords: Nanolubrication, Nanoparticle, Engine oil, Nanowear, Molecular dynamics. 
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