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Considering the wide application of germanium in nano devices and its high 

density compared to silicon and the possibility of its dislocation and diffusion 

in grain boundaries, improving its properties is of great importance. In this 

study, with the help of large-scale molecular dynamics method, improving the 

mechanical properties of germanium by passing spherical iron particles on it 

has been studied. In this simulation, the interatomic forces for germanium are 

defined as TERSOFF and for iron as EAM and the interactions between them 

are defined with the LJ potential. After balancing the system in the NPT ring 

and moving the iron nanoparticle at different speeds, a tensile test was 

performed with a strain rate of 0.01 1/ps. The results show that the van der 

Waals interaction between germanium and iron particles has been established. 

These interactions made the bonds between the atoms of germanium stronger, 

and the Young's modulus and ultimate stress of germanium reached 119 and 24 

GPa, which were 10 and 9% better than pure germanium, respectively. 

Furthermore, by increasing the speed of iron nanoparticles up to the speed of 

0.005 Angstroms per picosecond, the atomic attraction increases and this 

phenomenon causes more mechanical strength in the basic structure. 
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به کاربرد وس توجه  به س  ی بالا  ینانو و چگال  های در دستگاه  ومیژرمان  عیبا  و    کونی لیآن نسبت 

برخوردار است. در  ییبالا تیها، بهبود خواص آن از اهم و انتشار آن در مرز دانه  یاحتمال دررفتگ 

با    ومیژرمان  یکیبزرگ، بهبود خواص مکان  اسیدر مق  یمولکول  کینامیمطالعه به کمک روش د  نیا

  ن یقرار گرفته است. در ا  آن مورد مطالعه  ی شکل آهن بر رو  ی استفاده از عبور دادن ذرات کرو

و   EAM صورتو آهن به TERSOFF صورتبه  ومیژرمان  ی برا   یاتمنیب  ی روها ین  سازی هیشب

 در هنگرد  ستمیس   سازی شده است. پس از متعادل  فیتعر LJ لپتانسی  با  هاآن  نیب   های اندرکنش

NPT   1 0.01   متفاوت تست کشش با نرخ کرنش  های نانوذره آهن با سرعت  رکتو ح/ps انجام

شده   جاد یو ذرات آهن ا  ومیژرمان  نیکه برهمکنش واندروالس ب  دهندینشان م  جیشده است. نتا

و تنش   انگیشده و مدول    ومیژرمان  یاتمنیب   ی اوندهیتر شدن پها باعث محکمبرهمکنش  نیاست. ا

نها ترت  دهی پاسکال رس  گا یگ  24و    119به    ومیژرمان  ییحد  به  به    9و    10  بی که  درصد نسبت 

  0.005سرعت نانو ذرات آهن تا سرعت    شی با افزا  نی خالص بهبود داشته است. همچن  ومیژرمان

بر پ اتم  هیکوثانیآنگستروم  ا  شتریب   یجاذبه  در    شتریب  یکیباعث استحکام مکان  دهیپد  نیشده و 
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 1مقدمه -1
خواص مکانیکی و حرارتی با هزینه کمتر دو عوامل  بهبود  

بنابراین  است.  صنایع  در  استفاده  مورد  مواد  برای  کلیدی 

تلاش   در  همواره  مواد  و  علم  متخصصان  و  دانشمندان 

هستند تا یا خواص مواد موجود را بهبود بخشند و یا مواد 

ها مواد جدیدی نیستند،  جدیدتری تولید کنند. کامپوزیت 

مواد   یکدیگراین  به  جزء  چند  یا  دو  مکانیکی  اتصال   از 

این مهم .  [1]اندشده تشکیل کامپوزیتی  مواد  خواص  ترین 

و  توان خواص آناست که می  نیاز، کنترل  اساس  بر  را  ها 

 
 m.ajri@uma.ac.ir* پست الکترونیک نویسنده مسئول: 

، اردبیل،  یلی دانشگاه محقق اردب   ،یو مهندس   یدانشکده فن  ک،یمکان  یمهندس  . 1

 ایران 

برابر ها داری وزن و مقاومتولید کرد. کامپوزیت بالا در  ت 

بالا  استحکام  خوب،  حرارتی  عایقی  خواص  خوردگی، 

های نانومقیاس موضوع تحقیقات  . کامپوزیت[ 4-2]  هستند

سال در  و  هفعال  مکانیکی  خواص  است.  بوده  اخیر  ای 

های  توان با روشها را می حرارتی نانو مواد و نانو کامپوزیت 

شبیه  و  )آزمایشگاهی  مولکولی  دینامیک  ( MD2سازی 

. برای مثال در مطالعه برونو فاریا در  [9-5] محاسبه نمود

با قراردادن نانولوله کربنی در داخل فلزاتی مثل    2020سال  

مولکولی   دینامیک  روش  از  استفاده  با  و  تیتانیوم  و  آهن 

2 Molcular Dynamics 
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مقاومت و مکانیسم تغییر شکل نانو کامپوزیت حاصل مورد  

. در پژوهش دیگر که توسط  [10]است  بررسی قرار گرفته 

بر روی نانو کامپوزیت گرافن انجام    2017جون هوا در سال  

شد با استفاده از روش دینامیک مولکولی خواص مکانیکی  

 . [11]  تحت تست کشش بررسی شد

مولکولی    همچنین دینامیک  روش  از  استفاده  با 

های های تغییر شکل و شکست در نانو کامپوزیت مکانیسم

است- الومینیوم شده  بررسی  نیز  در    .[12]   سیلیکونی 

با استفاده از روش دینامیک مولکولی اثرات  مطالعات دیگری  

نانو  صفحه  کمانش  پاسخ  روی  بر  سوراخ  و  ابعاد    نسبت 

آلومینیوم این -کامپوزیت  در  است.  شده  بررسی  گرافن 

تحقیق، صفحه نانو کامپوزیت آلومینیوم گرافن با استفاده از 

شده است. نتایج  سازی ساخته و شبیه   LAMMPSافزار  نرم

دهند که استحکام کمانش صفحه نانو  این مطالعه نشان می

سوراخ دلیل  به  گرافن  آلومینیوم  مربعی  شدن کامپوزیت 

تخمین خواص   نعلاوه بر ای . [13] یابدشدت کاهش میبه

نانولوله  این  مکانیکی  کمک  با  ژرمانیوم  و  سیلیکونی  های 

انجام شد تأثیر  روش  و  دما  ابعاد  مطالعه  این  در  و  است  ه 

است  قرارگرفته  بررسی  مورد  خالی  بررسی  .  [ 14] فضای 

کامپوزیت نانو  مولکولی  خواص  دینامیک  روش  توسط  ها 

ود نشان ای از خ دهد که این مواد استحکام فزایندهنشان می

 دهند. می

های سیلیکون و ژرمانیوم موادی هستند که  نانو کامپوزیت 

به ناهمگون  دوقطبی  ترانزیستورهای  در  موفقیت  عنوان با 

اند. در مطالعه حبیب رحمان در  شده هادی بکار گرفتهنیمه 

این دو عنصر   2020سال   آلیاژ  که  است  داده شده  نشان 

حالت   به  نسبت  را  بهتری  نشان خواص  هرکدام  خالص 

هادی  عنوان نیمه. از سیلیکون و ژرمانیوم به [ 15] دهندمی 

شود. با  های نانو الکتریکی پیشرفته استفاده میدر دستگاه 

ه اینکه ذخایر ژرمانیوم محدود است و تولید ژرمانیوم  توجه ب

 صورت لایهرو از ژرمانیوم به  این تر از سیلیکون است ازگران

که ژرمانیوم در   آنجایی شود. ازنازک در صنعت استفاده می 

استفاده   سیلیکون  اکسید  یا  سیلیکون  با  نزدیک  تماس 

نامبرده شده بشود، مقایسه هر دو نیمهمی  ا خواص  هادی 

از بسیاری جهات سیلیکون و ژرمانیوم    مربوطه اهمیت دارد.

می  رفتار  هم  به  شبیه  به بسیار  که  کنند،  زمانی  خصوص 

به دمای مذاب خواص آن با توجه  نرمال  را در دماهای  ها 

ذکر است که ازنظر تابع پتانسیل  کنیم. البته قابل مقایسه می 

ها شبیه به  ی آندر دینامیک مولکولی برای توجیه رفتار اتم

را در منابع  کنند.  هم عمل می این عنصر  از  مقدار زیادی 

توان یافت. ازنظر ساختاری، ژرمانیوم دارای  سنگ می زغال

رنگ سفید خاکستری و سخت است و ساختاری شبیه به  

ژرمانیوم به دلیل تأثیرپذیری بالا    .[16] الماس بلوری دارد

نرژی و حرارت نسبت به برخی عناصر دیگر بهتر عمل  از ا

هادی  کند و همین باعث شده تا در ساخت لوازم نیمهمی 

به پرکاربرد  ژرمانیوم    بسیار  استفاده شود.  صورت گسترده 

ها دارای شکاف نور کوچکی است  هادی برخلاف اکثر نیمه

مادون به  واکنش  امکان  می  که  وجود  به  را  آورد، قرمز 

طیف در  ژرمانیوم  مادونبنابراین  تجهیزات نماهای  و  قرمز 

مادون اشعه  یابنده  نیازمند  که  دیداری  است  مربوط  قرمز 

می  مورد قرار  کاربردهای استفاده  حاضر  حال  در  گیرد. 

شده است. ازجمله این هادی معرفیبیشتری برای مواد نیمه

می سیستم کاربردها  به  نوری،  توان  فیبر  به  مربوط  های 

مادونلول س نور  خورشیدی،  دیودهای  های  و  قرمز 

. همچنین این ساختار  [19-17] منتشرکننده نور را نام برد

کنند و در مدارهای در مدارهایی که در دمای بالا کار می 

های پرسرعت بسیار مورد استفاده قرار یکپارچه و ریزتراشه

مدارمی  آنگیرند.  در  آلیاژ  این  از  که  الکتریکی  ها  های 

سریع استفاده  بسیار  که  شده  هستند  مدارهایی  از  تر 

ها عملکرد  سیلیکون خالص دارند. این نوع از مدارها و تراشه

ها بهتر است  اند و در عین اینکه عملکرد آنبهتری داشته 

تراشه به  نسبت  را  کمتری  دارد.  هزینه  سیلیسیمی  های 

نسبت   در ژرمانیوم  جهت  همین  به  است  حساس  دما  به 

کلوین   0.01های مقاومت ژرمانیومی در زیر دمای  دماسنج 

استفاده   برای  موردنیاز  احتیاطی  اقدامات  دارد.  کاربرد  نیز 

ها موردبحث قرارگرفته است. مشکل  مطمئن از این دماسنج 

های این محدوده دمایی این است که به علت  اصلی دماسنج 

ی بسیار بالاست، عموماً از طرف گرمای  اینکه حساسیت دمای

بین می  از  این دقت  با روشمحیط  و  رود که  های ساخت 

نانوسیم  از  استفاده  و  نوین  این  طراحی  ژرمانیومی  های 

  2021در مطالعه اخیر در سال  .  [ 20]  شده استمشکل حل

بیان داشتند که    MDیانگ و همکاران با استفاده از روش  

عبور نانو ذرات آهن با سرعت مشخص از روی سطح بلوک  

یانگ و تنش حد  سیلیکونی می افزایش مدول  باعث  تواند 

 . [21]نهایی سیلیکون خالص گردد 

به ژرمانیوم  سیلیکون،  از  پس  اینکه  به  توجه  طور با 

دستگاه  گسترده در  نیمهای  و  الکتریکی  نانو  ها هادی های 

د و با توجه به چگالی تقریباً دو برابری آن  شواستفاده می
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تر نسبت به سیلیکون و از طرفی استحکام مکانیکی پایین 

آن، منجر به مشکلات مربوط به نابجایی در هنگام کشیدن  

می  برداشتن  تاب  و  احتمال کریستال  براین  علاوه  شود. 

نیز به دلیل چگالی  دررفتگی و انتشار از مرز دانه های آن 

 . [11] یز زیادتر استزیاد آن ن

بنابراین بررسی رفتار مکانیکی و بهبود خواص آن از اهمیت 

بالایی نسبت به سیلیکون برخوردار است. در این مطالعه اثر  

این مکانیسم بهبود بر روی بلوک ژرمانیومی با حرکت دادن 

نانو ذرات آهن کروی شکل با سرعت مشخص بررسی شده  

  کرنش و -است و رفتار مکانیکی آن شامل نمودارهای تنش

(. این روش برای 1مدول یانگ به دست آمده است )شکل  

گیرد به همین  اولین بار روی ژرمانیوم مورد بررسی قرار می

داده شرح  اتمی  ساختار  نانو  از علت  استفاده  با  شده 

اتمی شبیه موازی  بزرگ  -سازی  مقیاس  در  مولکولی 

(LAMMPS  ) [24-22]  شده استسازی شبیه .

 
مدل بلوک ژرمانیومی با نانو ذرات کروی آهن بر روی آن -1شکل 

 سازی روش شبیه -2
و   است  الماسی  مکعبی  بلوری  ساختار  دارای  ژرمانیوم 

با دو اتم ژرمانیوم    fccتوان آن را بصورت یک شبکه   می

)( دیگری در  0،0،0پایه، یکی در )
1

4
،

1

4
،

1

4
در واحدهای   (

شکل   کرد.  تجسم  مکعب  ایجاد    (2) لبه  از ساختار  شده 

 دهد. های ژرمانیوم خالص مورد مطالعه را نشان می اتم

در   آن  اولیه  فشار  و  دما  ایجاد ساختار  از  و   k300=Tپس 

1barP=  اتم جابجایی  است.  شده  الگوریتم  تنظیم  در  ها 

MD  های  شوند و نیروی توسط قوانین نیوتون محاسبه می

شوند. اتمی نیز با توابع پتانسیل محاسبه میبین 

 
نمونه ژرمانیوم خالص  -2شکل 
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شبیه این  نیروی در  بین سازی  ژرمانیوم  های  برای  اتمی 

اندرکنش  سصورت  به آنو  بین  پتانسیل  های  با   LJها 

 . [ 27- 25] تعریف شده است 

(1            )𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝐺𝑒
𝑇𝐸𝑅𝑆𝑂𝐹𝐹 + 𝐸𝐹𝑒

𝐸𝐴𝑀+𝐸𝐺𝑒−𝐹𝑒
𝐿𝐽 

پتانسیل   به فرمول  TERSOFFدر  استبندی  زیر   صورت 

[28] : 

(2                     )        𝐸𝑇𝐸𝑅𝑆𝑂𝐹𝐹 =
1

2
∑ ∑ 𝑉𝑖𝑗𝑖≠𝑗𝑖 

 
    𝑉𝑖𝑗 = 𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿)[𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿) + 𝑏𝑖𝑗𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿)] 

(3) 

 𝑓𝐴های دو جسمی و  یک رابطه برای پتانسیل  𝑓𝑅که در آن  

بین  محاسبات  که  است.  سه جسمی  تعاملات  اتمی شامل 

اتم برابر شعاع قطع    در یک  k  و  j  و   iهای  برای    rفاصله 

 شود. انجام می

 صورت زیر است: به EAMبندی پتانسیل در ادامه فرمول

(4)      𝐸𝑖
𝐸𝐴𝑀 = 𝐹𝛼 (∑ 𝜌𝛽𝑗≠𝑖 (𝑟𝑖𝑗)) +

1

2
∑ ∅𝛼𝛽(𝑟𝑖𝑗)𝑗≠𝑖 

آ در  اتم  𝑟𝑖𝑗نکه  بین  تابع    ∅است،    jو    iهای  فاصله  یک 

در محل    jچگالی بار الکترون اتم    𝜌پتانسیل زوجی است،  

دهنده انرژی  یک تابع جاسازی است که نشان  Fاست و    iاتم  

 در فضای اوربیتال اتمی است.   iموردنیاز برای قرار دادن اتم  

(5 )                 𝐸𝐿𝐽 = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)

12
− (

𝜎

𝑟
)

6
]  𝑟 < 𝑟𝑐 

ای است که در فاصله  𝜎واحد انرژی است،    𝜀در رابطه بالا  

پتانسیل یک ذره صفر می انرژی  و  آن  شعاع قطع    rشود 

توان محاسبه کرد.  است. بنابراین انرژی کل سیستم را می

از الگوریتم سرعت ورلت استفاده    MDسازی  در این شبیه

ترین کننده معادلات حرکت است. مهم شده است که تکمیل

   معادلات این الگوریتم در رابطه زیر بیان شده است.

 (6) 
𝑟𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = 

𝑟𝑖(𝑡) + 𝑣𝑖(𝑡)∆𝑡 +
1
2

𝑎𝑖(𝑡)∆𝑡2 + 𝑜(∆𝑡4) 

 (7) 
𝑣𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = 

𝑣𝑖(𝑡) +
𝑎𝑖(𝑡) + 𝑎𝑖(𝑡 + ∆𝑡)

2
∆𝑡 + 𝑜(∆𝑡4) 

𝑟𝑖(𝑡که در آن   + ∆𝑡)     و𝑣𝑖(𝑡 + ∆𝑡)    مختصات و سرعت

های فیزیکی مقدار اولیه این کمیت  𝑟𝑖(𝑡)و    ها هستنداتم

می نشان  گروهرا  تئوری،  ازلحاظ  برای دهد.  مختلفی  های 

شبیه  در  اولیه  شرایط  استفاده    MDهای  سازی ایجاد 

مطالعات قبلی، در این تحقیق از . با بررسی  [ 29]  شوندمی 

است  شده  استفاده  حرارتی  تعادل  برای  متعارف    روشی 

 Noose  سازی از ترموستات. همچنین در این شبیه[30]

Hoover  سازی در  . این شبیه[ 31,32]  استفاده کرده است

در   که  است  انجام شده  مرحله  اولسه  نانو    مرحله  انرژی 

به مدت   سازی شده است.  پیکوثانیه متعادل  100سیستم 

های مشخص از بازه  در مرحله دوم نانو ذرات آهن با سرعت

)  0.005تا    0.001 پیکوثانیه  بر  از روی  (  A/Psآنگستروم 

شوند که مدت اجرای  سطح ژرمانیوم خالص عبور داده می

قسمت   می   20این  سنانوثانیه  در  از رعتباشد.  بالاتر  های 

می  0.005 ناپایدار  ژرمانیوم  این ساختار  در  بنابراین  شود 

محدود  مقدار  این  به  آهن  نانوذره  حرکت  سرعت  مطالعه 

   ps/1شده است. در مرحله سوم تست کشش با نرخ کرنش

منحنیا   0.01 و  شده  تنشنجام  خواص -های  و  کرنش 

می محاسبه  الاستیسیته  مدول  شامل  گمکانیکی  ام  شوند. 

شبیه این  در  شبیه زمانی  مانند  بر سازی  که  مشابه  سازی 

فمتوثانیه قرار داده   1روی سیلیکون خالص انجام شده برابر  

ای قرار داده  صورت دوره. شرایط مرزی به [21]  شده است

برابر    yو     xدر جهت  سازی  شده است و طول جعبه شبیه

انگستروم و   50برابر    yبرابر و    zانگستروم و در جهت    50

 انگستروم تنظیم شده است.  84برابر  zدر جهت 

توسط هنگرد   فشار مشخص   NPTنانو سیستم  و  دما  در 

k300=T    1وbarP=  سازی شده است. علاوه بر این، متعادل

آنگستروم روی    12صورت کروی شکل با شعاع  ذرات آهن به

با  ذرات  این  سپس  و  شده  داده  قرار  ژرمانیوم  سطح 

تنظیم  سرعت جهت  های  در  ژرمانیوم  سطح  روی    Zشده 

 اند. شده حرکت داده

 نتایج و بحث -3
شبیه  ساختار  نانو  انرژی سازی پایداری  محاسبه  با  شده 

به  اتم  هر  برای  دما  و  گزارشپتانسیل  عددی  شده صورت 

تغییرات دما و انرژی برای هر   (4)و شکل    (3)است شکل  

به را  نشان میاتم  زمانی  گام  از  تابعی  این عنوان  از  دهند. 

  توان نتیجه گرفت که دمای ساختار اتمی پس ازنمودار می

کلوین رسیده است    300شده  سازی به دمای تنظیم متعادل 

  100زمان  و انرژی پتانسیل به مقدار حداقل خود در مدت

در  اتم  هر  برای  پتانسیل  انرژی  است،  رسیده  ثانیه  پیکو 

کلوین و فشار یک بار برای ژرمانیوم خالص برابر    300دمای  

و   37043منفی   کاهش  این  است.  رسیده  ولت  الکترون 

اتمدلمتعا انرژی کاهش نوسان  ها را در طول زمان سازی 

 دهد. نتیجه می
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انرژی پتانسیل برحسب گام زمانی برای ژرمانیوم  -3شکل 

 خالص 

 
 نمودار دما برحسب گام زمانی برحسب فمتوثانیه -4شکل 

 

انرژی پتانسیل برحسب گام زمانی برای ژرمانیوم  -5شکل 

 بهبودیافته

نمودار انرژی پتانسیل نانو ساختار ژرمانیوم را در   (5)شکل 

می نشان  آهن  ذره  میحضور  دیده  انرژی دهد.  که  شود 

از   پس  است.    50000پتانسیل  شده  همگرا  زمانی  گام 

شود مقدار انرژی پتانسیل  طور که دیده میهمچنین همان

که برای ژرمانیوم خالص به دست آمده    (3) نسبت به شکل  

ولت الکترون  40800یابد و به مقدار منفی  است کاهش می

محکممی باعث  پتانسیل  انرژی  کاهش  این  شدن  رسد.  تر 

بین  می پیوندهای  ژرمانیوم  میاتمی  درنتیجه  و  تواند  شود 

 .وم خالص شودباعث بهبود خواص مکانیکی ژرمانی

برای مقایسه نتایج و مشاهده اثر وجود ذره آهن در مرحله 

اول یک بلوک ژرمانیومی خالص پس از رسیدن به فاز تعادل 

هنگرد تست    =1bar  Pو    k300=Tدر    NPTبا  مورد 

انجام گرفته است. سپس منحنی تنش کرنش آن -کشش 

کرنش    % 2آورده شده است. با استفاده از معیار    (6)در شکل  

توان مدول یانگ را محاسبه نمود. با استفاده از این روش  یم

آید که مطابقت  گیگا پاسکال به دست می  108مدول یانگ  

  110تا    103خوبی با مطالعات پیشین که این پارامتر رابین  

  22اند دارد. تنش حد نهایی نیز  گیگا پاسکال محاسبه کرده

پیشین مطالعات  در  که  آمده  دست  به  پاسکال  در   گیگا 

به   22تا    20محدوده   پاسکال  استدست گیگا  ,  15]  آمده 

. مراحل تست کشش بر روی ژرمانیوم خالص در [33-35

نشان داده شده است.    (7) ف در شکل  های زمانی مختلگام

میهمان دیده  که  مقطع  طور  زمانی  گام  افزایش  با  شود 

 گردد.تر میکشش باریک

 
 کرنش نمونه خالص ژرمانیوم -نمودار تنش -6شکل 
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 جهت تست کشش(  Zتست کشش نمونه خالص ژرمانیوم )محور  -7شکل 

ژرمانیومی دیگر نانو ذرات آهن بر   بلوکدر ادامه برای یک  

سازی این نانو  روی آن قرار داده شده است و پس از متعادل

بر روی  A/Ps  0.005تا    0.001های مختلف از  ذرات سرعت

شکل   در  است.  شده  داده  حرکت  توان می  (8)ژرمانیوم 

 های در زمان حرکت نانو ذرات آهن روی سطح ژرمانیوم را 

مشاهده را    Zدر جهت   سپس تست کشش  کرد.  مختلف 

فرم    (9)های ژرمانیوم انجام گرفته است. شکل   روی نمونه

طور که دیده  دهد. همان تغییر شکل نانو ساختار را نشان می

باریک می مقطع کشش  بارگذاری  زمان  افزایش  با  تر  شود 

 . شود تا گسیختگی رخ دهدمی

      
 ns15 ns12 ns9 ns6 ns3 ns0 

 عبور نانو ذرات آهن از روی ساختار ژرمانیوم -8شکل 

     

 
ps40 ps 32 ps 24 ps 16 ps 8 ps 0 

(  Zتغییر شکل ژرمانیوم پس از حرکت نانوتارت در تست کشش )تست کشش در جهت  -9شکل 

های ژرمانیوم را پس  کرنش نمونه-نمودار تنش  (10)  شکل

دهد.  های مختلف نشان مینانوذره آهن با سرعت  از حرکت

شبیه مینتایج  نشان  مولکولی  دینامیک  با  سازی  که  دهد 

حرکت دادن نانو ذرات آهن روی ژرمانیوم خالص تنش حد 

( و این 6کند )در مقایسه با شکل  نهایی آن افزایش پیدا می

بین نشان پیوندهای  که  است  این  ژرمانیوم  دهنده  اتمی 
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مدول    %2با در نظر گرفتن معیار کرنش    تر شده است.کممح

می را  بهبودیافته  ژرمانیوم  ساختار  ساختار یانگ  با  توان 

عنوان مثال در برای سرعت  ژرمانیوم خالص مقایسه کرد. به 

مقدار    0.005حرکت   به  یانگ  پاسکال    119مدول  گیگا 

درصدی در مدول    10رسیده است که این عدد بهبود حدود  

همچنین    دهد.را نسبت به ژرمانیوم خالص نشان مییانگ  

گیگا پاسکال رسیده است    24تنش حد نهایی نیز به مقدار 

حدود   افزایش    9که  خالص  ژرمانیوم  به  نسبت  درصد 

 پیداکرده است. 

 
پس از بهبود  یومیکرنش بلوک ژرمان -نمودار تنش -10شکل

 آهن مختلف حرکت نانوذره ی هاخواص در سرعت

شود که سرعت حرکت نانو ذرات  دیده می  (10)در شکل  

منحنی بر  تأثیرگذاری  پارامتر  تنشآهن  و  - های  کرنش 

تر با افزایش سرعت  طور دقیقباشد. به خواص مکانیکی می

از   آهن  ذرات  بلوک    0.005به    0.001نانو  یانگ  مدول 

گیگا پاسکال رسیده است و تنش   119به    110ژرمانیومی از  

گیگا پاسکال افزایش پیدا کرده است    24به    23حد نهایی از  

می(.  1-)جدول هرچقدر بنابراین  که  گرفت  نتیجه  توان 

از حرکت  نزدیک   A/Ps  0.005به    A/ps0.001 سرعت 

گردد.  شود مدول یانگ و تنش حد نهایی نیز بیشتر میمی

ازلحاظ ساختاری هر چه سرعت عبور نانو ذرات آهن از روی 

می  بیشتر  ژرمانیوم  می سطح  باعث  که  شود  شود 

های بین نانو ذرات و ژرمانیوم خالص بهتر انجام  اندرکنش

بهبود می اگر  گیرد و درنتیجه خواص مکانیکی  البته  یابد. 

عبور کند باعث فروپاشی این    A/ps  0.005سرعت از مقدار  

شود و زمان کافی برای اثربخشی کاهش انرژی ساختار می

 پتانسیل ژرمانیوم خالص وجود ندارد.

های اتمی بین  دهد که برهمکنشسازی نشان میاین شبیه

ساختار پایه و نانو ذرات آهن در ناحیه مشترک تأثیر مهمی  

شده دارد. در نانو ذرات آهن، یکپارچگی ساختار تقویتبر  

اتمی  اتم ساختار  ازنظر  و  دارند  وجود  خنثی   FCCهای 

هستند. بنابراین برهمکنش واندروالس بین نمونه ژرمانیوم  

و آهن ایجاد شده است. افزایش سرعت نانو ذرات آهن باعث  

باعث   پدیده  این  و  نانو ذرات شده  بین  اتمی  ایجاد جاذبه 

شود. بنابراین ستحکام مکانیکی بیشتر در ساختار پایه میا

برهمکنش آهن  ذرات  نانو  سرعت  بینافزایش  اتمی های 

بهینه می  نتیجه  کند. درنهایت می ژرمانیوم و آهن را  توان 

توان خواص گرفت که استفاده از حرکت نانو ذرات آهن می

 بخشد. طور مؤثری را بهبود میژرمانیوم به 

 
 مدول یانگ برحسب سرعت نانوذره آهن -11شکل 

 های مختلف حرکت نانوذره آهنمدول یانگ و تنش حد نهایی نانو ساختار ژرمانیوم در سرعت -1جدول 
Velocity (A/ps) Young's modulus 

(GPa) 

Ultimate Stress 

(GPa) 

0.001 110 23 

0.002 115 23 

0.003 117 24 

0.004 118 24 

0.005 119 24 
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نتیجه گیری -4
شده توسط  های تقویترفتار نمونه ژرمانیومی خالص و سازه

افزودن نانو ذرات آهن به ساختار اولیه با استفاده از روش  

MD  سازی  مورد بررسی قرار گرفت و تعدادی از نتایج شبیه

 آمد: به شرح زیر به دست 

 ,TERSOFF EAMباانرژی پتانسیل تعیین شده   .1

LJ  سازی دینامیک مولکولی یک تابع کارآمد در شبیه

 شده ژرمانیوم آهن است. ساختار تقویت

ازنظر عددی مدول یانگ نمونه ژرمانیوم با افزودن نانو  .2

گیگا پاسکال و تنش حد   119ذرات آهن به مقدار  

 رسد. گیگا پاسکال می  24نهایی با 

اندرکنش  .3 دلیل وجود  و به  آهن  نانو ذرات  بین  های 

منفی   از  ساختار  انرژی  مقدار  به   37043ژرمانیوم 

حدود    40800منفی   و  رسیده  ولت   10الکترون 

شود درصد کاهش داشته است. و این عامل باعث می 

و که ساختار محکم یانگ  درنتیجه مدول  و  تر شود 

داشته   درصد بهبود  9و    10تنش حد نهایی به ترتیب  

 باشد. 

شده هر چه سرعت نانوذره از های انجامطبق بررسی .4

باشد    0.005تا    0.001بازه   نیز بیشتر  یانگ  مدول 

است،   ،  0.001ی  هاسرعتدر    کهی طوربه بیشتر 

بر   0.005و    0.004،  0.003،  0.002 آنگستروم 

ترتیب   به  یانگ  مدول  ،  117،  115،  110پیکوثانیه 

رسیده است. لازم به ذکر   پاسکال  گایگ   119و    118

از   سرعت  اگر  سیستم    0.005است  باشد  بیشتر 

دهد. پایداری خود را از دست می
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