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 چکیده
های تعادل و ذوب در تحقیق حاضر ویژگی .و برای بررسی نانوساختارها نیز بسیار مناسب است روش دینامیک مولکولی کاربردهای فراوانی در علوم دارد

ها  کنش بین اتم ی محاسباتی لمپس بررسی شده است. بدین منظور برای توصیف برهم با استفاده از بسته Ti3C2و  Ti2C بعدی کاربیدهای تیتانیوم دو ترمودینامیکی

، ها بعد از به تعادل رسیدن سامانه اعمال شده است. هاای نیز در این نانوساختار استفاده شده است. افزون بر این شرط مرزی دوره ReaxFFمیدان نیروی از پتانسیل 
های  ذوب، ویژگی یندآفردر   (Mean Square Displacement)میانگین مربع جابجایی و افزایش داده شد و سپس با بررسی تغییرات انرژی پتانسیل هامای آند

 مورد مطالعه قرار گرفته است. بعدی کاربیدهای تیتانیوم دوترمودینامیکی 

   سازی دینامیک مولکولیب، شبیهذو ،، تعادلکاربیدهای تیتانوم دو بعدی واژه های کلیدی:
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Abstract  

 
Molecular dynamics method has many applications in nanostructures. In the present study, the equilibrium and 

thermodynamic properties of 2D Ti2C and Ti3C2 MXenes have been investigated using LAMMPS computational 

packages. For this purpose, the potential of forc field ReaxFF has been used to describe the interaction atoms. 

In addition to, a periodic boundary condition is also applied in this nanostructures. After the systems reached 

equilibrium, their temperature was raised and then, by examining the changes in potential energy and the mean 

square displacement in the melting state, the thermodynamic properties of 2D titanium carbideds are studied. 
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  قدمهم
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(TMDsخررانواده د ،)برره نررام  یبعررد از مررواد مسررتقل دو یگررری

کشف  2011( در سال MXenesفلزات واسطه ) یدهایتری/ندیرباک

  .]1[شد

 MXenes یکلفرمول  یدارا Mn+1XTx ( 3,2,1هستند=n که در ،)

 (،رهیو غ Sc، Ti، Zr ،Nbواسطه )مانند  لزف کیدهنده  نشان Mآن 



 

X و تروژنین ایکربن  برابر با Tx دار گروه عامل نشان دهند 

  .]2[است( Fو O ،OH، Cl) سطح  دهنده پایان

فررد   منحصرربه  ییایمیو شر  یکر یزیف ،یبا توجه به خواص سراختار 

MXenesحسررگرها،  ننرردما یشررمار یبرر عملرری ی، کاربردهررا

و  یسر یالکترومغناط یهرا  محراف   زورهرا، یکاتال ،یانرژ یساز رهیذخ

 .شده است افتی آنها برای رهیغ

 MXenesتیتررانیوم  هایکاربیرردTi2C  وTi3C2  سرراختارهای دو

هرای تیترانیوم    های کربن برین دو سرطح از اترم    هستند که اتم بعدی

الکتریکری  هرای مکرانیکی و    ویژگری  دارا برودن با  اند و احاطه شده

 ژی بره ربررای ذخیرره انر     مواد امیدوار کننرده جزء  ،منحصر به خود

     .  ]3و4 [آیند حساب می

                                                                                                   
 روش محاسباتی

های فیزیرک محاسرباتی    شاخهیکی از لکولیودینامیک مشبیه سازی 

هایی  ها در بازه لکولوها و م کنش میان اتماین روش برهم است. در

سرازی   وسریله کرامپیوتر شربیه    از زمان براساس قروانین فیزیرک، بره   

مولکولی با  کلاسیک دینامیککامپیوتری یک کد  نیز شود. لمپس می

سرازی اتمری،   کراربرد آن در مردل  . سازی مواد اسرت تمرکز بر مدل

تمرامی  . های دانه درشت اسرت انهسامپلیمری، بیولوژیکی، فلزی و 

روش دینامیک مولکولی و در نرم  ی برپایهدر این تحقیق محاسبات 

انجرام گرفتره   ای  با اعمال  شرط مررزی دوره و  لمپس متن بازافزار 

سرازی  رای شربیه بر  ReaxFFمیردان نیرروی    از پتانسریل  .]5[است

دین هرای بنیرا   ز ویژگیا .های چندتایی استفاده شده استکنشبرهم

نسری  این است کره بانردها در پیونردهای کووا     ReaxFFپتانسیل 

مرتبره  شروند، بلکره    صورت پیوندهایی ثابت در نظر گرفتره نمری   به

اساس موقعیت لحظهای اتمی به صرورت پیوسرته تیمرین    پیوند بر

گردد تا بتواند شکست و تشکیل پیونردها   شده و بروزرسانی می زده

 .]6[در سیستم را مدل کند
ی کرررل سرررررامانه و اجرررزای آن بررررای میررردان نیرررروی   نررررژا

 .است معرفی شده( 5) تا( 1)در روابط   ReaxFFواکنشرری
 

   
Esystem=E1+E2+E3+E4                     (1  )                   

 
E1=Ebond+Elp+Eover+Eunder                                    (2)   

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

E3=EH-bond+EvdWaals+Ecoulmb                                  (4) 

E4=Ec2+Etriple                                                       (5) 

ی پتانسیل سامانه بر اسراس ماهیرت   های انرژ ها، جمله در این رابطه

است. به ایرن معنرا کره سرهم پیونردها،       بندی شده فیزیکی آنها دسته

 در یرک دسرته و  کئوردیناسریون   عدد وتنها شامل زوج الکترونهای 

،سرهم  2Eبا نماد  و  پیوندی در یک دسته های زاویه،سهم  1Eبا نماد 

و  3Eنمراد   جداگانه و برا  رهمکنش ها ی غیرپیوندی در دسته ایب

که بیانگر اصرلا  انررژی   ،سهم دو نوع خاص پیوندی آخر  در دسته

   .اند قرار گرفته 4E با نماد است

شبیه سازی شده در حالت تعرادل   MXene Ti2C 1شکلبراساس 

قررار   Ti برین دو صرفحه از اتمهرای    C دهد که اتمهای را نشان می

 Ti اترم  4 با C هر اتم Ti3C2 نیز با افزایش  یه در 2دارد. در شکل

 پیوند دارد و سامانه در تعادل ترمودینامیکی است.

 
 شبیه سازی شده Ti2C بعدی دو : ساختار1شکل

 

فشار جنبشی، فشار ویریال و همچنین فشار کرل   3با توجه به شکل

 دست آوردیرم.   در حالت تعادل به Ti3C2 بعدی دو برای ساختاررا 

طبق تعریف، فشار ویریرال فشرار ناشری از نیرروی وارد برر ذرات      

تواند مقادیر مثبت و منفی را به خود اختصراص  صفحه است که می

شرود و بررای گازهرا     دهد. این فشار بیشتر در جامدات مشاهده می

و فشرار   Pa520 صفر است. با توجه به نمودار، فشار جنبشی حرول 

بنرابراین   ،شند فت و خیز می برا در حال ا -Pa520ویریال نیز حول 

دهد کره مطرابق   برآیند این دو فشار در سامانه فشار کل را نشان می

Ti 

C 



 

کررد.  خواهرد  افرت و خیرز   صفر  حول در حالت تعادل  3با نمودار

بنابراین سامانه در یک فاز که همان جامد بلروری اسرت بره تعرادل     

در پس از  تعرادل  سیسرتم    رسیده و پایداری آن تثبیت شده است.

ها، فشرار و دمرای ثابرت( در فشرار یرک      )تعداد اتم NPTآنسامبل 

و   Ti2Cبررسی اثر تغییررات دمرا برر روی     K300اتمسفر و دمای 

Ti3C2   انجام گرفت. بدین منظور دما را تراK4000   افرزایش داده و

 .ایم قرار داده fs 0.5ی زمانی را همچنین بازه

 

 شبیه سازی شده Ti3C2 بعدیدو ساختار :2شکل                     
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 فشار (c)ویریال و  (b)فشار کل،  (a): 3شکل

 در حالت تعادل بعدی دو Ti3C2جنبشی 

 

نشران   K4000تا  K300از  پتانسیل سامانه راتغییرات انرژی  4شکل

تغییرات انرژی پتانسیل  K1700تا دمای   MXene Ti2Cدهد. در  می

انررژی پتانسریل کراهش     K1982 ریکنواخت است اما با افزایش دما د

هرا در ایرن    رسد. در حقیقت پیوند یافته و به حداقل مقدار خود می

دما در حال گسسته شدن از یکردیگر هسرتند و سرامانه شرروع بره      

برا  ی خود را از دست داده است.  فاز کرده است و شکل اولیه گذار

نیرز تغییرر در انرژی پتانسریل در      MXene Ti3C2افزایش  یره در  

  کند. گذار فاز می نه شروع بهاشود و سام آغاز می K2873دمای 

برر حسرب دمرا در     MSDی آخر این تحقیرق، تغییررات    در مرحله

 حالت ذوب مورد بررسی قرار گرفته است. 
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 در حالت ذوب Ti3C2 و  Ti2Cبعدی  ساختار دو : انرژی پتانسیل4شکل
 
 

هری    K1700تا  Ti2Cی  یهساختار دو بعدی و تک   5ر شکلد

تغییر فازی ندارد و نانوساختار در فاز جامرد بلروری اسرت. امرا برا      

یابد و  ناگهان شیب نمودار روند صعودی می K1982افزایش دما تا 

دهد فاز سامانه در حال تغییر است. در این مرحله ساختار  نشان می

برا  همچنین  رفته است.کاملا تغییر شکل یافته و به اصطلا  از بین 

، دمرای ذوب افرزایش یافتره و    MXene  Ti3C2افزایش تعداد  یه در

 .رسد می K2873ی  به اندازه
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و Ti2C ساختار دو بعدیبر حسب دما در حالت ذوب  MSDتغییرات  :5شکل
Ti3C2 

 

 نتیجه گیری
سازی دینامیک مولکولی در طور خلاصه، با استفاده از شبیهبه 

، ReaxFFبا استفاده از پتانسیل و زار لمپس اف ی نرم بسته

بعدی  کاربیدهای تیتانیوم دوت تعادل و ذوب در های حال ویژگی

Ti2C  وTi3C2  در  هاساختار . ابتداگرفته استمورد بررسی قرار

به تعادل  NPTآنسامبل  در در فشار یک اتمسفر K300 دمای

 ر حسبب فشار ویریال و فشار کلتغییرات  منحنیرسیده است. 

دست آورده است.  که سامانه پایداری  زم را به هندد نشان میدما 

ها نشان دادیم تجزیه و تحلیل دادهدر مرحله بعد با افزایش دما و 

به ترتیب در دمای  Ti3C2و  Ti2C بعدی های دوکه ساختار

K1982  وK2873 ی )جامد  ل اولیهشروع به از دست دادن شک

که در نتیجه فرآیند ذوب  دهند مییر فاز و تغی کنند میبلوری( خود 

دستیوش تغییر  اتفاق افتاده است. در این مرحله نیز انرژی پتانسیل

   باشد. می های تغییر در ساختار شده است که نشان دهنده
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با استفاده از تغییرات انرژی کل برحسب دما ظرفیت : 1یحاتتوض

ای که انرژی برحسب دما  شود. در ناحیه گرمایی ماده بررسی می

کنیم،  ( یک تابع خطی برازش میK1700تا  K300خطی است )

 باشد. برابر با ظرفیت گرمایی می ی قرمز( )ناحیه شیب این خط
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ار انجام شده است. با این بر روی این ساختیک بررسی نظری : 2

 هگزارش شدایم با پتانسیل  تفاوت که پتانسیلی که ما بهره گرفته

استفاده  ReaxFFسی از دو پتانسیل ر. در هر دو برمتفاوت است

  شده است.

 


