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  چکیده

شبیه سازي دینامیک  روش از ادهبا استف ژرمانیم - هاي سیلیسیم گرمایی نانولولههاي  ویژگی بر ايمختلف نقص نقطهتأثیر درصدهاي  هدف از این تحقیق بررسی
هاي  هاي گرمایی نانولوله ترسف انجام شده است. ویژگیبین اتمی بر مبناي پتانسیل  (NPT)م فشار ه هم دما و مولکولی  می باشد.  این شبیه سازي در هنگرد

 . نتایج حاکی از آنمحاسبه شده است اي تلف نقص نقطهبا حضور درصدهاي مخ و ظرفیت گرمایی ویژه از جمله دماي ذوب، انرژي همدوسیژرمانیم  - سیمیسیل
  یابد. ت به حالت ایده آل کاهش مینسب و ظرفیت گرمایی ویژه و در نتیجه دماي ذوباي پایداري حرارتی کاهش یافته  است که با افزایش درصد نقص نقطه
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Abstract  

 
The aim of this investigation was to calculate the thermal properties of silicon- germanium nanotubes in 
presence point defect. These simulations were performed by molecular dynamics simulation technique in the 
isothermal- isobaric (NPT) ensemble based on Tersoff interatomic potential. The thermal properties including 
cohesive energy, melting temperature and isobaric heat capacity of imperfect silicon- germanium nanotubes are 
calculated and compared to the perfect nanotube. The simulation results show that thermal stability, melting 
temperature and isobaric heat capacity decrease with increasing point defect. 
  
 

  قدمهم
ها در  هادي به کاربردشان در صنعت نیمه ها با توجه نانولوله

 قرار دادناند. با  خیر مورد توجه بسیاري قرار گرفتههاي ا سال
 هاي هاي کربنی به جاي اتم نانولولهسیم در ساختار یهاي سیل اتم

. کربن و [1]آید  سیمی به دست مییي سیلها کربن، نانولوله
سیم یدارند. سیلسیم در یک ستون از جدول تناوبی عناصر قرار یسیل

هاي بیشتري در پوسته بیرونی خود نسبت به کربن  الکترونداراي 
سیمی در یهاي سیل شود که نانولوله است و همین عامل باعث می

هاي کربنی هیدروژن بیشتري را جذب کنند و به  مقایسه با نانولوله
انرژي نسبت به  ي سیمی براي ذخیرهیهاي سیل همین علت نانولوله

سیمی یهاي سیل . نانولوله[2]تر هستند  هاي کربنی مناسب نانولوله

الکتریکی و ساختاري یکتایی از جمله مقاومت هاي  داراي ویژگی
رسانندگی گرمایی بسیار عالی هستند و در  و مکانیکی بالا، پایداري

وچک الکترونیکی آشکارسازها، حسگرهاي بیوشیمیایی و قطعات ک
ز طرفی ژرمانیم در همان ستون گیرند. ا ر میمورد استفاده قرا

ي مناسبی براي استفاده در  سیم و کربن قرار دارد و گزینهیسیل
ژرمانیم علاوه بر اینکه خواص . [3]یک است ونالکتر صنایع نانو

سیم دارد بیشتر به دلیل یساختاري و الکترونی مشابه با سیل
ز ا سیم دارد مورد توجه قرار گرفته است.یهایی که با سیل تفاوت
هاي ذاتی  توان به بالا بودن تحرك حامل ها می ي این تفاوت جمله

عملکرد بهتر ترانزیستورهاي اثر میدان اشاره کرد که منجر به 
  . [4]  شود می
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ي شبه گرافن از  ژرمانیم از رول کردن ورقه -سیمیهاي سیل نانولوله
ند لانه زنبوري قرار دار هاي شبکه یسیم و ژرمانیم که درهاي سیل اتم

ژرمانیم به صورت نیمه  -سیمیهاي سیل تشکیل شده است. نانولوله
.  [5]یعت وجود دارندبي پهناي باند در ط رسانا با طیف گسترده

دهند و  هاي مکانیکی عالی از خود نشان می ها ویژگی این نانولوله
ها، نوك  ها، نانو حفاري توان در نانوانبرك ها می از آن

یون استفاده کرد  -هاي لیتیوم آند باتري ها و به عنوان میکروسکوپ
[3,6] .  

اي در زمینه  هاي تجربی، نظري و محاسباتی گسترده پژوهش
ژرمانیم انجام شده است، به عنوان مثال  -سیمینانومواد سیل

Zhang سیمیهاي سیل و همکارانش دریافتند با خم کردن نانوفیلم - 
 ،[7]شود د میژرمانیم تولی -سیمیهاي سیل ژرمانیم، نانولوله

Schmidt   فیلم  خمشو همکارانش به طور تجربی با روش
و همچنین   [8]ژرمانیم تولید کردند - سیمیهاي سیل نازك نانولوله

Liu Xin  به کمک همکارانش با شبیه سازي دینامیک مولکولی
با آرایش اتمی متناوب از ژرمانیم  -سیمیي سیل نشان دادند نانولوله

یی برخوردار است و متوجه شدند با افزایش بالا پایداري حرارتی
. [3]شود  قطر نانولوله نقطه ذوب بیشتر شده و نانولوله پایدارتر می

A.R.Setoodeh  و همکارانش با استفاده از روش شبیه سازي
ژرمانیم  -سیمیهاي سیل دینامیک مولکولی مدول یانگ مؤثر نانولوله
 [9].  ا بررسی نمودنده و تأثیرات شعاع و طول را روي این ویژگی

 [10]شبیه سازي دینامیک مولکولی و روش مربوط به مونت کارلو 
راي بو همچنین  [11]ها  ي نمودارهاي فازي سیستم براي محاسبه

هاي ذوب و انجماد با موفقیت مورد استفاده قرار  ي پدیده مطالعه
، که با اعمال شرایط شبه طبیعی و مراقبت در سطح [12,13]گرفته 

آورد و انجام  می یک محیط کاملاً کنترل شده به وجود میات
  سازد. هاي پرهزینه و یا حتی غیرممکن را امکان پذیر می آزمایش

شود و بلورهاي واقعی  بلور کامل در طبیعت به ندرت یافت می 
هاي  . نقص[14]هایی از حالت بلوري کامل دارند  همیشه انحراف

ها خواص مکانیکی، گرمایی  آن هستند زیرا وجود  بسیار مهمبلوري 
در این شبیه لذا  دهند. و شیمیایی یک جامد را تحت تأثیر قرار می

 ژرمانیم را در حالتی که داراي -سیمیهاي سیل سازي نانولوله
ستند مورد شبیه ه جا از نوع تهی اي نقص نقطه درصدهاي مختلف

و آل مقایسه کرده  نتایج را با حالت ایده سازي قرار دادیم و
هاي گرمایی  روي برخی از ویژگیاي را  توانستیم تأثیر نقص نقطه

هاي  سازي نانولوله نتایج حاصل از شبیه بررسی کنیم. ها آن
ها، نوك  تر نانوانبرك ژرمانیم ما را در ساخت دقیق -سیلیسیم

   کند. یون یاري می -هاي لیتیوم ها و باتري میکروسکوپ
  جزئیات شبیه سازي

نویسی فرترن نوشته و  پیوتري به زبان برنامهکام کدابتدا یک 
هاي کایرال متفاوت مشخص  اتم را با اندیس 1200ي  اولیه ساختار

 - سیمیي سیل نانولوله [15]و با استفاده از نرم افزار لمپس  کرده
شبیه سازي  [16]ژرمانیم را بر مبناي پتانسیل برهمکنشی ترسف 

در نظر  (NPT) فشارهم  هم دما و را در هنگرد. سیستم کردیم
و موستات از تر به ترتیب  گرفته و براي کنترل دما و فشار

. براي ثابت نگه [18 , 17] هوور استفاده کردیم -نوزباروستات 
و  کردهاي استفاده  داشتن تعداد ذرات، از شرط مرزي دوره

 0.002با الگوریتم سرعت ورله و گام زمانی را معادلات حرکت
در  پیکوثانیه 200 سامانه را در زمان ابتدا. در کردیم پیکوثانیه حل

سپس  .رساندیمبه تعادل اسکال پکلوین در فشار صفر  300دماي 
ظرفیت گرمایی ویژه را براي  انرژي پتانسیل، دماي ذوب و

  (4,0), (5,0), (6,0)ژرمانیم زیگزاگ -سیمیهاي سیل نانولوله
ژرمانیم  -لیسیمهاي سی و نانولوله (7,0) ,(8,0), (9,0), (10,0)

آل و داراي  ایده (9,3) ,(8,3) ,(7,3) ,(6,3) ,(5,3) ,(4,3)کایرال 
را SiGe, Ge ,Si  هاي اي اتم درصدهاي مختلف نقص نقطه

 محاسبه کردیم.

ظرفیت گرمایی گام زمانی، نمودارهاي انرژي پتانسیل برحسب 
اي  ي ذوب برحسب درصدهاي مختلف نقص نقطه و نقطه ویژه
 و SiGe(5,0) هاي براي نانولوله SiGe, Ge ,Siهاي  اتم

SiGe(5,3) تأثیر که با توجه به این نمودارها  .ستا رسم شده
گذار فاز جامد به مایع، تغییرات انرژي برحسب اي بر  نقص نقطه

  شود. خواص گرمایی مشخص می دما و
ي انرژي پتانسیل  نشان دهنده 2 و1نمودارهاي به عنوان نمونه 

آل و داراي  ایده SiGe(5,3)و SiGe(5,0) هاي  نانولوله
ي  در مرحله SiGeهاي  اتم اي درصدهاي مختلف نقص نقطه

افزایش است مشخص  ها شکل این طور که در تعادل است. همان
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و در  شده درصد نقص در نمونه باعث افزایش انرژي پتانسیل
  شود. می ها کاهش پایداري نانولوله باعث نتیجه
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 برحسب گام زمانی براي در حالت تعادل نمودار انرژي پتانسیل:  ١شکل 

SiGe(٥,٠) SiGe ي نانولوله    هاي اتماي  درصدهاي مختلف نقص نقطه 
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نمودار انرژي پتانسیل در حالت تعادل برحسب گام زمانی براي :  ٢شکل   

SiGe(5,3) ي نانولوله   SiGe هاي اتم اي درصدهاي مختلف نقص نقطه    
ي ذوب براي  ي تغییرات نقطه نشان دهنده 4و 3نمودارهاي 

آل و داراي درصدهایی  ایدهSiGe(5,3) و SiGe(5,0)هاي نانولوله
شود   ها مشاهده می اي است. همانطوریکه در شکل از نقص نقطه

هاي  اي براي هریک از اتم با افزایش درصدهاي مختلف نقص نقطه
SiGe, Ge, Si یابد. ها کاهش می ي ذوب نانولوله نقطه  
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اي  ي ذوب برحسب درصدهاي مختلف نقص نقطه : نمودار نقطه 3شکل 
  (٥,٠)SiGeي  نانولوله
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اي  ي ذوب برحسب درصدهاي مختلف نقص نقطه : نمودار نقطه 4شکل 
  (٥,٣)SiGe ي هنانولول

ظرفیت گرمایی ویژه تغییرات آنتالپی برحسب دماست. از آنجاییکه 
شبیه سازي در فشار صفر پاسکال انجام شده است آنتالپی با انرژي 

 برابر بوده و خواهیم داشت:
 

        H(T) = E(T) + PV                                             (1)  
 

                                           )2(  
ظرفیت گرمایی ویژه برحسب دما را براي  6و 5نمودارهاي 

 و SiGe(5,0)ي  ها اي نانولوله درصدهاي مختلف نقص نقطه

SiGe(5,3) یابیم که بالا رفتن  درمی ها دهد. از این شکل نشان می
رمانیم باعث ژ -سیمیهاي سیل اي در نانولوله درصد نقص نقطه

  شود. می ها گرمایی ویژه آن کاهش ظرفیت
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اي  : نمودار ظرفیت گرمایی ویژه برحسب درصدهاي مختلف نقص نقطه 5شکل 

  (٥,٠)SiGe ي نانولوله
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اي  : نمودار ظرفیت گرمایی ویژه برحسب درصدهاي مختلف نقص نقطه6شکل 

  (٥,٣)SiGe ي نانولوله

 تیجه گیرين
آل  ژرمانیم ایده -هاي سیلیسیم در ابتدا خواص گرمایی نانولوله

ي ذوب این  محاسبه گردید. نتایج به دست آمده براي نقطه
در توافق خوبی  [3]ها با مقادیر گزارش شده در مقاله  نانولوله

 - هاي سیلیسیم ي بعد این خواص براي نانولوله هستند. در مرحله
  Ge ,Siهاي اي اتم مختلف نقص نقطه صدهايدر ژرمانیم با

SiGe,  مورد  با استفاده از روش شبیه سازي دینامیک مولکولی
با اعمال نقص  ایج حاکی از آن است کهنت. بررسی قرار گرفت

ها انرژي پتانسیل در حالت تعادل افزایش  اي در این نانولوله نقطه
کاهش  ت.هاس ي کاهش پایداري نانولوله یابد، که نشان دهنده می

شود. به  می ها آنکاهش یافتن دماي ذوب ها باعث  پایداري نانولوله
دهد ظرفیت گرمایی ویژه در فشار  علاوه نتایج شبیه سازي نشان می

همچنین  یابد. اي کاهش می ثابت با افزایش درصدهاي مختلف نقطه
در  Geو  Siهاي  اتم تغییر درصدبا همین روش تأثیر  توان می

بررسی ها  آنهاي گرمایی  بر ویژگیرا  ژرمانیم -یلیسیمهاي س نانوله
  کرد.
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