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   چکیده

. بدين شدپرداخته  ،  2SiO  یشده بر روی زيرلايه  نشانیی گرافنِ لايهصفحه  پلاسمايی جهت ايجاد تخلل در  در اين پژوهش، به بررسی فرايند حکاکی

در افزار لمپس انجام پذيرفت. های اکسیژن با استفاده از نرمی گرافن توسط يونفرايند بمباران صفحه سازی دينامیک مولکولیِ، برای اولین بار شبیهمنظور

که با    دادنشان    ،حاصل   جينتامورد بررسی گرفت.    گرافن  یبر فرايند حکاکی صفحه   ، اثر پارامتر مذکورهای فرودی يونبا تغییر انرژی    سازیاين شبیه

 ع يتابع توز  يابد. بررسیمی  شيگرافن افزا  ی شده در صفحه  جاديا  هایتعداد و اندازه حفره،  eV  12تا    eV  3  بمباران کننده از  هایوني  یانرژ  شيافزا

در گرافن، با    C-C  یوندهایتعداد متوسط پ   . همچنیندر ساختار گرافن شده است  ینظم  ی موجب ب   یکه حکاک  نشان داد  نیز   بمباران  از  قبل و بعد   ی،شعاع

ب   خود نشانگرکه    يافتکاهش    ی ورود  ژنیاکس   هایاتم  ی انرژ  شيافزا بدست آمده   جينتااز طرفی    .با افزايش انرژی است کربن  ی وندهایرفتن پ  نیاز 

  Reax یرو ین دانیم سازی که در آن ازدر اين شبیه که لازم بذکر است است.  زیگرافن ناچ  یصفحه وارد شده به بی آس eV 3 یکه در انرژ مشخص نمود

 .مايبوده 3COو  2O ،CO ،2CO ،2O2C هایگونه لی شاهد تشک استفاده شده است،

 .Reaxسازی دينامیک مولکولی، میدان نیروی گرافن، حکاکی پلاسمايی، شبیه های کلیدی:واژه
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Abstract 

 In this study, the plasma etching of a graphene layer (in order to make it porous) deposited on a SiO2 substrate was investigated. 

Therefore, for the first time, the process of the graphene layer bombardment with the oxygen ions was simulated by molecular 

dynamics simulation using LAMMPS. Moreover, the effect of the bombarding ion energies on the etching process was studied. 

Our results showed that with increasing the oxygen ion energies from 3 eV to 12 eV, the number and size of the created holes 

in the graphene layer increase. Investigation of the radius distribution function of the graphene layer before and after the 

bombarding process also showed that the etching process has caused some sort of irregularities in the graphene layer. In 

addition, the average number of C-C bonds in the graphene layer decreased with the oxygen ion energies which is the indicator 

of the fact that the C-C bonds have been broken with increasing energy. Moreover, the results showed that at the energy of 3 

eV for the oxygen ions, the graphene layer remains almost undamaged. It is noteworthy that the Reax force field is used in the 

simulation which predicts the formation of O2, CO, CO2, C2O2 and CO3 species. 
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   مقدمه

در بسیاری از علوم و   امروزه فرايندهای جداسازی غشايی

غشاها  اند.  صنايع مختلف مورد توجه پژوهشگران قرارگرفته

های مختلفی از مواد در حالت جامد، برای جداسازی گونه

يافته  توسعه  گاز  و  لايهمايع  غشا   که است    نازک   يیااند. 

انتخابی جدا  می از اجزاء يک سیال را به طور  تواند برخی 

وسیگستره .  [ 1] نمايد   برای  ی  معدنی  و  آلی  مواد  از  عی 

می قرار  استفاده  مورد  غشا  بین ساخت  اين  در  گیرند، 

های باشند که در سالی از جمله موادی میکربن ساختارهای

گرفته قرار  توجه  مورد  بسیار  مواد اخیر  اين   دلیل به اند. 

 استفاده در جهت  بالايی پتانسیل از دارند، که خاصی ساختار

 تصفیهند،  برخوردار جداسازی فرآيندهای از وسیعی طیف

 سازیشیرين و هوا یتصفیه شور، از آب زدايینمک آب،

از ايده آل   یغشايک    .باشندها میکاربرداين   جمله از گاز

پذيری بالايی برخوردار است و مقاوت  نفوذپذيری و گزينش

مکانیکی و حرارتی مناسبی نیز دارد. برای کاهش مقاومت و  

عبوری بايستی ضخامت غشا تا حدامکان نازک  افزايش شار  

نیز  لازم  مکانیکی  مقاومت  از  بطوريکه  شود  انتخاب 

باشد. اندازه برخوردار  بالابردن حفره  همچنین  منظور  به  ها 

آن   پذيری  باشد.  بايستی  گزينش  خود  مطلوب  مقدار  در 

و   گرافن بالا  مکانیکی  مقاومت  آن،  اتمی  دلیل ضخامت  به 

شیمیايی،   لحاظ  از  بودن  گزينهخنثی  مناسب از  برای    های 

پذير   گزينش  غشاهای  عضو    گرافــن،  .[ 2] است  توسعه 

آلوتروپ از  نام يکی  و  کربنی  مواد  نانو  کربن خانواده  های 

 ایورقهنشان داده شده است،    1بوده و همانطور که در شکل  

از  ضلعیشش پیکربندی يک در کربن هایاتم  دوبعدی 

 هم به  2SPهیبريد   با  هااتمدر آن،  که   است زنبوری(  )لانه

)به جز    کربن اتم هر گرافنی، یصفحه يک اند. درشده متصل

 پیوند سه پیوند داده است. اين کربن ديگر اتم 3 باها(  در لبه  

آن زوايای و دارند قرار صفحه يک در  يکديگر با هابین 

 .  [ 3] است  درجه 120 با برابر و مساوی

 
1 Deoxyribonucleic acid 

گ  گاز، روغن،غشاهای  تصفیه آب، جداسازی  برای   رافنی 

 DNA  1تکثیر و انتقال سريع    و  محیطی زيست  هایآلاينده

ز گرافن به عنوان  برای استفاده ا  .[ 4-3]   مورد توجه هستند

يک غشای متخلخل نیازمند ايجاد حفراتی با سايز و توزيع 

های مورد يکی از روشباشیم.  يکنواخت در ساختار آن می

مناسب   استفاده تخلخل  ايجاد  حکاکی برای  روش   ،2 

 است.  پلاسمايی 

 

 .گرافن ساختار .1شکل 

توانیم منافذی با اندازه و  می  ، حکاکی  اين روشِاز  استفاده  با  

ايجاد تخلخل بهینه در    تعداد دلخواه در گرافن ايجاد کنیم.

کثیری  تعداد  انجام  نیازمند  مناسب  تراوايی  با  غشا  يک 

مرحله در  میآزمايش  غشا  کارکرد  و  ساخت  که  ی  باشد 

ی بسیار است. از طرفی دينامیک  موجب صرف وقت و هزينه 

شب برای  مناسب  ابزاری  و  یهمولکولی  فرآيند  اين  سازی 

هزينه اتلاف  از  از  جلوگیری  همچنین  است.  مصرفی  های 

پذيرد سازی در ابعاد مولکولی انجام میآنجايی که اين شبیه

 قادر است که توصیف عمیقی از فرايند را به تصوير بکشد.

ش رو،  اين  صفحهفرايند    سازیِبیهاز  پلاسمايی    ی حکاکی 

ن شرايط آزمايش، جهت ايجاد  تواند، به بهینه کردمیگرافن  

 تخلخل مطلوب، بیانجامد.  

ای سازی دينامیک مولکولی، مقالهشبیه  یزمینهولین مقاله در  ا

2 Etching   
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آلدر  رايت  3از  وين  سال    4و  بر   1957در  آن  در  که   است 

سیستمیکنشهم مطالعه کره  از  های  مورد  سخت  های 

سازی  اولین شبیه آن  ازسه سال پس  .  [ 5] قرارگرفته است  

پلاسمايی   کندوپاشدينامیک مولکولی، برای بررسی فرآيند  

به هريسون وسیلهمس  توسط  زنون،  و  آرگون  يون  و   5ی 

شد.   انجام  تحقیق،  همکارانش  اين   درونی نیروی يکدر 

 برهمکنش برای تا شد اعمال مرز دانه در ،اتم هر برای ثابت

ا قرار استفاده مورد اتمی بین از  گیرد.  پژوهش  اولین  ين 

 مواد علم در سازی دينامیک مولکولیشبیه روش دهایکاربر

 در را  نرم یکره مدل  6نرحما آنیشر  1964 سال . در [ 6]بود  

 برای را 7جونز  لنارد وی پتانسیل  ؛ برد  کار به خود  سازی شبیه

سیستمی   دره،  دافع و جاذبه نوعهای از  برهمکنش توصیف

اوايل  [ 7]   گرفت  کار به آرگون اتم 864 از متشکل در   .

ازجمله    چند جسمیهای  ، پس از توسعه پتانسیل1990دهه

جسمی  پتانسیل اولین   8وبر- استیلینگر  سه  سیلیکون،  برای 

فرآيند حکاکی پلاسمايی صورت پذيرفت  شبیه .  [ 8] سازی 

حکاکی  فرايند  های دينامیک مولکولی  سازیبعد از آن شبیه

سال   در  سیلیکونی  سطح  يک  واکنشی   انجام  1999يونی 

زمینه.  [ 9]   گرفت گرافن، در  سطح  پلاسمايی  حکاکی  ی 

تجربی کهکارهای  است  پذيرفته  صورت  حکاکی    ای 

ژن و آرگون در  گرافن با پلاسمای اکسی  یپلاسمايی صفحه

صفحه  [ 10]   2013سال   پلاسمايی  حکاکی  همچنین    ی و 

پلاسمای   با  سال    اکسیژنگرافن  جمله   2014در  آن    از 

صفحهحکاکی    سازیشبیه اما  .  [ 11] د  باشنمی  ی پلاسمايی 

شبیه  تنها  است.  گرفته  صورت  ندرت  به  سازی  گرافن، 

صفحه پلاسمايی  حکاکی  مولکولی  در   ،گرافن  یدينامیک 

از  2016سال   استفاده  با  انجام شده    و  هیدروژن  پلاسمای 

  زيادی آنجايیکه که اکسیژن واکنش پذيری  از  اما  .  [ 12] است  

و در کارهای تجربی بیشتر از پلاسمای اکسیژن برای    شتهدا

سازی  نیاز به شبیهشود،  گرافن استفاده می  یحکاکی صفحه

 
3 Alder   
4 Wainwright 
5 Harrison 
6 Aneesur Rahman 

وجود   آزمايشگاهی  شرايط  کردن  بهینه  جهت  فرايند،  اين 

حکاکی پلاسمايی    بررسیِاز اين رو در اين تحقیق به    دارد.

وسیلهفن  گرا  یصفحه يونبه  روش    هایی  با   اکسیژن 

شد و تصاوير حکاکی    سازی دينامیک مولکولی پرداختهشبیه

انرژیی صفحهشده تحت  گرافن  يونی  مختلفِ  های  های 

شبیه اين  نتايج  آمد.  دست  به  میفرودی  برای  سازی  تواند 

پلاسمايیِ   حکاکی  فرآيند  آزمايشگاهیِ  شرايط  کردن  بهینه 

مورد  گرافن مناسب  تخلخل  با  ساختاری  ايجاد  جهت   ،

استفاده قرارگیرد تا گرافنِ حکاکی شده به عنوان يک غشا از  

 پذيری مناسبی برخوردار باشد.گزينش

 

   سازی شبیه

 است که روش هايی از يکی  سازی دينامیک مولکولیشبیه

 کوچک، هایمقیاس در ایذره N-هایسیستم یمطالعه برای

 . در اين روش مختصات مولکولی سیستمدارد فراوانکاربرد  

های بین مولکولی به  نیروها و انرژی  بر اساسبا محاسباتی  

می شبیه [ 14-13] آيد  دست  در  مولکولی.  دينامیک   ، سازی 

گیری  انتگرالبرای پیدا کردن مکان ذرات برحسب زمان، از  

 اگر  .شودتک تک ذرات استفاده می  معادلات حرکت برای

 هر درنظر بگیريم 𝑖 ذره عنوان  به را سیستم ذرات از يکی

 بین کنشکند. برهممی وارد نیرو آن به سیستم ديگر یذره

 در و داشتهبستگی  ( 𝑟𝑗⃗⃗و )(  𝑟𝑖⃗⃗ذرات )  موقعیت  به ذرات اين

ذرات انرژی مکان  بر حسب  کل   زير صورت به پتانسیلِ 

 دارد:  نقش

(1)                                      i ,U ( , )i j i j

j

U r r=

ام ناشی از برهمکنش   iی  انرژی پتانسیل ذره iU که در آن

است.    jو   iی انرژی پتانسیل بین ذره i,jUبا ساير ذرات و 

باتوجه به اينکه در مقیاس اتمی نیروهای اتلافی بین ذرات  

وجود ندارد، نیروی وارد بر ذرات پايستار است و بنابراين  

7 Lennard-Jones 
8 Stillinger-Weber 
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دارد   قرار پتانسیل انرژی اين تحت  که اینیروی وارد بر ذره

   کرد: زير محاسبه صورت توان بهرا می

(2   )                                                           
i iF U= −                                                                                                                                                        

که در آن  
iF    ی  ذره بربردار نیروی وارد شدهi   ام است و  

 شود: می آن گرفتن شتاب سبب  نیوتن، دوم قانون طبق

(3 ) 2 2/ /i i i iF ma mdv dt md r dt= = = 

  ،m  ،iaکه در اين رابطه  
iv    و

ir   به ترتیب برابر با جرم

 اين ام است. در iی ذره، بردار شتاب، سرعت و مکان ذره

 شود ومی تعیین معین زمان يک  در ذره هر سرعت  روش

 زمانی گام که  مشخص زمانی یدوره يک برای ذره هر سپس

به  می حرکت  سرعت آن با شودمی نامیده توجه  با  کند. 

به   توجه  با  نیز  ذره  مکان  زمانی،  گام  آن  در  ذره   سرعت 

 مرحله انرژی ی بالا قابل محاسبه است. همچنین در هررابطه

ذرات مکان جديد  به  توجه  با   با و  شده محاسبه پتانسیل 

بعد   سرعت  نیرو، آن از استفاده زمان  در  ذرات،  مکان  و 

 يابدمی رتیب ادامهبه همین ت اين چرخه شوند.محاسبه می

 . [ 14] شود   حرکت ذرات حاصل مسیر یمعادله تا

 سازی جزئیات شبیه 

انجام شبیه اين تحقیق برای  از  در  سازی دينامیک مولکولی 

سازی دينامیک مولکولی  شبیه  شد واستفاده    9افزار لمپس نرم

لايه لايه،  تک  گرافن  بمباران  روی  برای  بر  شده   نشانی 

سیلیکون لايهزير اکسید  دی    های يونتوسط    (2SiO)  10ی 

  سازیِ . ورودی اصلی هر شبیهگرفت   پر انرژی انجام  اکسیژنِ

و میدان نیروی مورد  دينامیک مولکولی، تابع انرژی پتانسیل  

می جمله  آن  از  که  است  بهاستفاده     های پتانسیل  توان 

سختنز،  جو   -لنارد ی  نرم  11کره  استیلینگر12و  ، 13وبر - ، 

اشاره کرد     )(15ReaxFFمیدان نیروی واکنشی و    14ترسوف 

 
9 Large Scale Atomic/ MoLecular Massively Parallel 

Simulator 
10 Silicon Dioxide 
11 Hard Sphere Potential 
12 Soft Sphere Potential 

نیروی  [ 15]  میدان   .Reax  پیشرفته از  میدانيکی  های ترين 

تابعی   یاستفاده از روش نظريهاست که با    نیروی واکنشی

های اخیر مورد  ( توسعه پیدا کرده و در سالDFT)  16چگالی 

و همکاران    17ون دوين  2001توجه قرار گرفته است. در سال  

نیروی  میدان  فرترن  برنامه  يک  نوشتن  با  بار  اولین  برای 

ها ارائه دادند و را برای سوختن هیدروکربن  Reaxواکنشی  

با    Reax  ینیرو  . میدان[ 16]   نامیدند  ReaxFFبرنامه را    آن

به اتمی،  هیبريداسیون  در  مرتبط   پیوندهای تغییرات 

همچنین  می تشکیل و شکستن یاجازه  کووالانسی دهد 

دهد،  توصیف دقیقی از تشکیل و شکستن پیوندها ارائه می

مرتبه که  روز  چرا  به  و  محاسبه  گام  به  گام  پیوند،   های 

های  اين مرتبه  یواقعی اتمی به وسیله  هایشوند و اتصالمی

می تعیین  روش [ 17] شوند  پیوند  از  استفاده  با  همچنین   .

سازی دينامیک مولکولی واکنشی، تغییرات بار الکتريکی شبیه

واکنشاتم طول  در  به  ها  نزديک  صحتی  با  شیمیايی،  های 

صحت نتايج حاصل از محاسبات نظريه تابعی چگالی، قابل  

نیروی   میدان  در  است.  مطالعه  و  بر    Reaxمحاسبه  علاوه 

میدان در  موجود  عمومی  پتانسیل  نیروتوابع   یهای 

که   دارد  وجود  خاص  پتانسیل  توابع  تعدادی  غیرواکنشی، 

پیوند اتم ساختارهای  از  بار هر کدام  ها و ها در محیطی و 

کارگیری  ه  کنند. در بهای مختلف را توصیف میهمسايگی

و   اتمی  بارهای  معرفی  به  نیازی  کاربر  نیرو،  میدان   اين 

ها )مثلا های مربوط به پیکربندی ساختار اولیه مولکولکمیت 

.  ندارد  را اولیه  ی  در هندسه  ،ها، زوايا و طول پیوند(اتصال اتم

به   را  پیکربندی  کل  زمانی  گام  اولین  در  نیرو  میدان  اين 

می  صورت بازتولید  کل  .  [ 18-16] کند  صحیحی  انرژی 

واکنشی   نیروی  میدان  در  آن  اجزای  و  با    Reaxسیستم 

 شود: معادلات زير بیان می

1 2 3 4       systemE E E E E= + + +                           (4) 

13 Stillinger-Webber    
14 Tersoff 
15 Reactive Force Field 
16 Density Functional Theory 
17 Adri van Duin 
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1       bond lp over underE E E E E= + + +                       (5) 

2       val pen coa tors conjE E E E E E= + + + +              (6) 

3       H bond vdwaals coulombE E E E−= + +                      (7) 

4 2     c tripleE E E= +                                           (8) 

اساس  بر  سیستم  پتانسیل  انرژی  جملات  روابط  اين  در    که 

پیوندها،    𝐸1ی  دسته بندی شده است. دسته ها  ماهیت فیزيکی آن 

  𝐸2ی  های تنها، دسته شامل عدد کئورديناسیون و زوج الکترون 

ی  پیوندی و دسته غیر های  کنش برهم   𝐸3ی زوايای پیوندی، دسته 

𝐸4    شوند می دو نوع خاص پیوند را شامل . 
  

 . سازی)ج( جعبه شبیه و زيرلايه)ب( ،  گرافنی صفحه)الف(   .2کل ش

 𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑  ،انرژی کل سیستم  بیانگر  𝐸𝑠𝑦𝑠𝑡𝑒𝑚لازم بذکر است که  

پیوند 𝐸𝑙𝑝، 18انرژی  الکترون    تنها انرژی زوج   𝐸𝑜𝑣𝑒𝑟،  19های 

پیوندی بیش  پیوندی  𝐸𝑢𝑛𝑑𝑒𝑟،  20انرژی  کم   𝐸𝑣𝑎𝑙،  21انرژی 

-انرژی جبرانی برای مولکول  𝐸𝑝𝑒𝑛،  22انرژی زاويه پیوندی

 𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠،  24انرژی زاويه پیوند مزدوج  𝐸𝑐𝑜𝑎،  23گونه-های آلن

پیوندی  پیچش  زاويه  پیچش   𝐸𝑐𝑜𝑛𝑗،25انرژی  زاويه  انرژی 

مزدوج هیدروژنی   𝐸𝐻−𝑏𝑜𝑛𝑑،  26پیوندی  پیوند  ، 27انرژی 

 
18 Bond energy 
19 Lone pair 
20 Overcoordination 
21 Undercoordination 
22 Bond angle 
23 Penalty energy for allene-type molecules 
24 Body angle conjugation 
25 Bond torsion 

𝐸𝑣𝑑𝑤𝑎𝑎𝑙𝑠  برهم واندروالسی کنش انرژی    𝐸𝑐𝑜𝑢𝑙𝑜𝑚𝑏،  28های 

اصلاح انرژی برای پیوند   𝐸𝑐2، 29های کولنیکنش انرژی برهم

C-C  راديکالی دو  گونه  c   30در  c  و𝐸𝑡𝑟𝑖𝑝𝑙𝑒  31   اصلاح

-16]  باشند می   CO  اکسیژن در گونه - انرژی برای پیوند کربن 

18 ] .   

که   است  بذکر  در شبیهلازم  مکعب   ی جعبه   يک   سازی 

ابعاد   با  سه   یفضاي )در    3nm  1 /63 /98 /6مستطیلی 

 yو    x  محورهای   با شرايط مرزی متناوب در امتداد ( و  بعدی 

  32انتخاب شده از نوع آرمیچر ی گرافن . صفحه گرفت انجام  

اتم کربن   2376، شامل 2nm  3 /98 /6)دسته صندلی( در ابعاد  

، 3nm 1 /23 /98 /6 در ابعاد  ،2SiO  یو همچنین زيرلايه 

کل   ، در مجموع   بوده و کون  ی اتم اکسیژن و سیل   8424شامل  

اتم اکسیژن، سیلیکون و کربن   10800ساختار اولیه با تعداد  

ه از انتهای زيرلاي   nm  5 /0ای به ضخامت  لايه ايجاد گرديد. نیز  

برای ايجاد شد و  ها شرکت داده نشده و در واکنش   33ثابت 

 nm1 ها به ضخامت  ای از اتم لايه نیز،    تعادل دمايی در سیستم 

بالای   به  اين  در  متصل ناحیه  گرمايی  بذکر   حمام  شد. لازم 

نمای کلی و    گرافن   ی ساختار اولیه   ساختار زيرلايه، است که  

 . به نمايش درآمده است  2شکل  در  سازی  شبیه  ی جعبه 

 سازی راحل شبیهم

و گرافن    2SiO  يرلايهکه شامل ز  یهدر ابتدا برنامه با ساختار اول

با استفاده از ترموستات برندسن   NVTدر آنسامبل    باشد،می

اجرا   یگام زمان  10000به مدت  C˚300  (˚K573  )ی  در دما

رسیدن به تعادل،   پس از  تا سیستم به حالت تعادل برسد.شد  

سازی وارد شوند. های اکسیژن به جعبه شبیه لازم بود تا اتم

يکنواختی ايجاد  اتم  در  برای  جعبه    هایورود  به  اکسیژن 

صفحهشبیه اتم  xyی  سازی،  ورود  محل  اکسیژن،  در  های 

26 Body torsion conjugation 
27 Hydrogen bond   
28 Van der Waals 
29 Coulomb interaction 
30 C2 correction 
31 C-O triple bond correction 
32 Armchair 
33 Fix 

 )الف(

 )ب(

 )ج(
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قسمت مساوی    9شود، به  مشاهده می  3همانطور که در شکل  

دو  تقسیم تا  در    شد  اکسیژن  يکاتم  نواحی    هر  اين  از 

تصادفی   در واقع،    د.نسازی شو شبیه  یوارد جعبهبصورت 

سیستم، رسیدن  تعادل  به  از  اکسیژن    18  پس  طور  اتم  به 

  مشخص   جنبشی   و با انرژیِ  z-تصادفی با سرعتی در راستای  

ها در اثر نیروی وارد شده، که در اين اتم  .شدندوارد جعبه  

-محاسبه می Reaxهر گام زمانی با استفاده از میدان نیروی 

ود شتاب گرفته و به سمت زيرلايه حرکت کرده و نهايتا  ش

اين مرحله آن برخورد نمودند. در  بین یستم برای  ، سبه  از 

بدون    رسیدن،   تعادل  ی بهه مرحل  بردن اثر برخورد اولیه، وارد

سپس برای  .  شد(  ps  9 /0زمانی )  گام  6000ترموستات برای  

های  توسط اتمبه سیستم  بین بردن انرژی اضافی وارد شده  از  

برای   برندسن  ترموستات  انرژی،  پر  گام    16000اکسیژن 

( بعدی  ناحیps  4 /2زمانی  در  روشه (  گرمايی  حمام  ن  ی 

گرافن به    ی، برای اينکه صفحهنیز  بعد   یدر مرحلهگرديد.  

Cدمای  
 ps)  ديگر  گام زمانی  2000برای  برسد، برنامه    300˚

اتم اکسیژن ديگر همانند قبل وارد   18سپس    .شد  ( اجرا0/ 3

  18اين مراحل بمباران برای ورود جعبه شعبه سازی شده و 

همانناتم بمباران  د،  اين چرخه  يافت.  ادامه  برای  قبل   ،75  

  75و برای    ps 6 /3 هر چرخه . مدت زمانمرتبه تکرار شد

لازم بذکر است که    بوده است.  ps  270چرخه در مجموع  

 ،eV  3های اکسیژن )های مختلف يونای انرژیبرنامه به از

eV 6،eV  9  و eV12.اجرا گرديد ) 
 

 

جهت   xyی صفحهنمايی شماتیک از تقسیم بندی   .3ل شک

 های اکسیژن.ورود اتم

 نتایج و بحث

صفحه،  4  شکلدر   پلاسمايی  حکاکی  از  گرافن   ینمايی 

  ، ps 54 هایدر زمان eV 3 انرژی با های اکسیژن يون  توسط

ps  108  ،ps  162،  ps  216    وps  270    .نشان داده شده است

در اثر بمباران صفحه، شود،  همانطور که در شکل مشاهده می

هايی بسیار  تعدادی از پیوندهای کربن آسیب ديده و حفره

. نیز به نظر در گرافن ايجاد شده است تعداد اندک    کوچک با 

گرافن کمی بیشتر از  های رسد که آسیب وارد شده به لبه می

ی گرافن است. در واقع اکسیژن برای خارج کردن اتم  صفحه

پیوند دارد، در    3ی گرافن نیاز به شکستن  کربن از صفحه

لبه در  که  وجود  صورتی  دلیل  به  ديده،  آسیب  نقاط  و  ها 

باندهای آزاد، نیاز به شکستن دو پیوند وجود دارد و به همین  

ها اتفاق يین، حکاکی بیشتر در لبههای بسیار پادلیل در انرژی

ی گرافن  به صفحهدر مجموع آسیب وارد شده  افتاده است.  

و با گذشت زمان و افزايش   بودهبسیار ناچیز در اين انرژی، 

 های اکسیژن در محیط، روند افزايشی دارد. تعداد يون

صفحه  5شکل    پلاسمايی  حکاکی  از  با    ینمايی  گرافن 

  ، ps  54  های در زمان  eV  6های اکسیژن با انرژی بمباران يون

ps  108  ،ps  162،  ps  216    وps  270    دهدمینشان  را .

در که  انرژی  شودشکل مشاهده می  اين  همانطور  اين  ،  در 

 تعدادو بالتبع،  کربن آسیب ديده از پیوندهای بیشتری تعداد

همانگونه است.  شده    ايجاد  ی گرافندر صفحهحفره    بیشتری 

می مشاهده  اندازه حفره که  و  تعداد  زمان شود  با گذشت  ها 

حکاکی در   ، eV  3بار در مقايسه با انرژی  افزايش يافته و اين 

نیز   6  شکل ها بیشتر شده است.  ی گرافن نسبت به لبه صفحه 

 هایيون   توسطگرافن    ی هنمايی از حکاکی پلاسمايی صفح 

 ،ps  54 ،  ps  108  ،ps  162های  در زمان   eV  9  اکسیژن با انرژی 

ps  216    وps  270   همانند در اين انرژی نیز،  .  دهد را نمايش می

از   کمی   سازی تعدادشبیه  ی های اولیههای قبل، در زمان انرژی 

که اين میزان آسیب با گذشت   پیوندهای کربن آسیب ديده اند 

گرافن دچار   یصفحه   ين انرژی، زمان، افزايش يافته است. در ا

يی بیشتر و ها حفره   بیشتری نسبت به حالت قبل شده وآسیب  

 شده است.  در آن ايجاد   ی بزرگتربا اندازه 
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نشانی گرافن لايه ینمايی از فرايند حکاکی پلاسمايی صفحه  .4شکل 

  eV 3 های اکسیژن با انرژیبا بمباران يون 2SiO یلايهشده بر روی زير

  و ps 216 ، )د( ps 162 ، )ج(ps 108 ، )ب(ps 54 )الف(های در زمان

 . ps 270)ه( 

از حکاکی پلاسمايی صفحه  7  در شکل با    ینمايی  گرافن 

انرژیبمباران يون با    ps  هایدر زمان  eV  12  های اکسیژن 

54،  ps  108  ،ps  162،  ps  216   وps  270    به نمايش درآمده

 تعدادِ  در اين شکل نیز، روند حکاکی در تطابق با قبل،.  است 

اندازهبیشتر   بدست  زمان  گذشت  با  ها  حفرهبزرگتر  ی و  را 

نر می افزايش  نمايشگر  که  حکاکی  دهد  زمان  خ    است. با 

ی گرافن در اين انرژی، از هرچند آسیب وارد شده به صفحه

را    eV  9انرژیِ   افزايش چشمگیری  اما  است،  نشان  بیشتر 

دهد. اين مسئله بدين معناست که آهنگ افزايشِ میزان نمی

حکاکی شروع به کند شدن کرده است. علت اين امر، عبور  

از صفحه به دلیل سرعت بالای اتم های اکسیژن  ی گرافن 

با آن مقايسه  در  آن،  به  آسیبِ  چشمگیر  افزايش  بدون  ها، 

 است.  eV 9انرژی 

نمايی از  بر فرايند حکاکی،    ی بهتر تاثیر انرژیبرای مقايسه

اکسیژن    هایتوسط يونگرافن    یحکاکی پلاسمايی صفحه

 ps  180در زمان    eV  12و    eV  3  ،eV  6  ،eV  9های  انرژیبا  

است   8  شکلدر   درآمده  نمايش  ديده  .  به  که   همانگونه 

در مورد استفاده(،  ترين انرژی  کم)  eV  3  در انرژیشود  می

کربن    یصفحه پیوندهای  از  محدودی  تعداد  فقط  گرافن 

ديده آسیب  و  به    شکسته  شده  وارد  آسیب  هرچند  است. 

ی گرافن در اين انرژی بسیار ناچیز بوده است، اما لبه  صفحه

اند. نیز همانگونه که های گرافن دچار آسیب بیشتری شده  

ی گرافن افزايش  بیان شد با افزايش انرژی، آسیب به صفحه

 بیشترين انرژی)  eV  12  در انرژیای که  ست، بگونهيافته ا

گرافن وارد شده  ی صفحهبیشترين آسیب به   مورد استفاده(،

توان نتیجه گیری کرد که با  به طور کلی میبنابراين،  است.  

ازافزايش   کربن  eV  12به    eV   3انرژی  پیوندهای  تعداد   ،

های تشکیل حفره  شکسته شده افزايش يافته و اندازه و تعداد

نرخ شده   افزايش  واقع  در  مسئله،  اين  است.  شده  بیشتر 

می نشان  را  انرژی  با  افزايش حکاکی  اين  که  هرچند  دهد. 

کندتر انجام شده است که   eV  12به    eV  9نرخ، از انرژی  

های اکسیژن  علت اين مسئله همانگونه که بیان شد عبور اتم

ه آن، در ی گرافن بدون افزايش چشمگیر آسیب بصفحه از

 است.  eV 9مقايسه با انرژی 

  ی گرافن، برای بررسی کمی میزان آسیب وارد شده به صفحه

  یب پارامتر آس
bD، ی زير تعريف شد:با رابطه 

(9    )                                     0 0   ( ) /b b b bD N N N= − 

آن،   در  که 
0bN  پ تعداد  با  در    C-Cمتوسط    یوندهایبرابر 

 یوندهایپ  تعداد  برابر با  bN  و  قبل از برخورد  یهگرافن اول

  که در آناست    سازییهاز شب  یدر زمان مشخص  C-Cمتوسط  

 . شودیمحاسبه م یب پارامتر آس

 )الف( 

(ب)  

(ج)  

( د)  

(ه)  



 ( 1400)47، علوم و مهندسی سطح اکسیژن هایی یونبه وسیلهگرافن  یحکاکی پلاسمایی صفحه ی  مطالعه همکاران، و کاکویی  44

 

 
 

نشانی گرافن لايه ینمايی از فرايند حکاکی پلاسمايی صفحه  .5 شکل

 eV 6 های اکسیژن با انرژیبا بمباران يون 2SiO یلايهشده بر روی زير

  و ps 216 ، )د( ps 162 ، )ج(ps 108 ، )ب(ps 54 های )الف(در زمان

 . ps 270)ه( 

0bD  اگر بوده و در    یب بدون آس  ی گرافنباشد، صفحه  =

1bDکه  صورتی ی صفحه  شدن کامل  یزهاتم  یبه معن  شود،  =

بر حسب زمان  نمودار تغییرات پارامتر آسیب    .است   گرافن

بینی  همانگونه که پیش است.  به نمايش درآمده    9در شکل  

همهمی ازای  به  آسیب  پارامتر  انرژیشود،  حسب  ی  بر  ها 

ری افزايشی دارد، زيرا با گذشت زمان و افزايش  زمان رفتا

اتم صفحهتعداد  به  آسیب  میزان  ورودی،  اکسیژن   یهای 

می افزايش  آس  یشترين بيابد.  گرافن  پارامتر  در    یب مقدار 

کم،    یارمقدار بس  ينا  است که  0/ 00196با    برابر  eV  3انرژی  

ی گرافن  در اين انرژی، صفحهآن است که    ینشان دهنده

 . ماندیم یب بدون آس يباتقر

 

نشانی گرافن لايه ینمايی از فرايند حکاکی پلاسمايی صفحه  .6 شکل

 eV 9 انرژیبا های اکسیژن با بمباران يون 2SiO یلايهشده بر روی زير

و   ps 216 ، )د( ps 162 ، )ج(ps 108 ، )ب(ps 54 های )الف(در زمان

 . ps 270)ه( 

 

يافته و    يشفزای پارامتر آسیب امقدار بیشینه  eV  6  یدر انرژ

مقدار   برای  می  0/ 02048به  مذکور  مقدار   رسد. 

با    eV  12و    eV   9هایانرژی برابر  ترتیب  و    0/ 05752به 

باشد، که اين نتايج در تطابق کامل با نتايج حاصل  می  0/ 0665

 ی گرافن است. ی صفحه از نماهای حکاکی شده
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نشانی گرافن لايه ینمايی از فرايند حکاکی پلاسمايی صفحه  .7شکل

  eV انرژیبا های اکسیژن با بمباران يون  2SiO یلايهشده بر روی زير

  ps  ، )د( ps 162 ، )ج(ps 108 ، )ب(ps 54 های )الف(در زمان 12

 . ps  270)ه( و  216

 برای  ارزشمندی معیار   (RDF  ،g(r))  34شعاعی  توزيع  تابع 

می اين  .  است ها  سامانه  ساختار  توصیف  نشان  که تابع  دهد 

های همسايه تاثیر چگونه حضور يک اتم بر روی موقعیت اتم 

گذارد. تابع توزيع شعاعی، کمیتی کلیدی در مکانیک آماری می 

های ذرات همبستگی نمايد که چگونه  است، زيرا مشخص می 

کاهش می  افزايش فاصله  با  که   . يابد در يک ماده  آنجايی  از 

دين شبیه اتم سازی  موقعیت  مولکولی  به امیک  را  منفرد  های 

 
34 Radial Distribution Function 

می بیان  زمان  از  تابعی  توسط می   g(r)  کند، صورت   تواند 

 .[ 19] سازی دينامیک مولکولی محاسبه شود شبیه

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

نشانی گرافن لايه ید حکاکی پلاسمايی صفحه ننمايی از فراي .8 شکل

  psهای اکسیژن در زمان با بمباران يون 2SiO یلايهشده بر روی زير

 . eV  12)د(  و eV 9 ، )ج(eV 6، )ب( eV 3های )الف( در انرژی 180
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  eV 3 -eVی انرژ به ازایبر حسب زمان یب پارامتر آس تغییر .9 شکل

 . یورود یژناکس  یهااتم برای  12

( ب)  

(ج)  

( د)  

 )الف( 
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( د)  
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ی ندهده نشاندر تابع توزيع شعاعی،    منظم هایقلهوجود  

 است. معمولا برقرار خوبی همبستگی هااتم بین که است اين

 بین همبستگی اولین یدهندهنشان نمودار هر در اولی  هقل

 محل روی از توانمیو است بررسی   مورد سیستم در هاگونه

 وجود به همبستگی اين ،گونه دو بین که ايیفاصله قله،

شکل[ 19] آورد   بدست  را آيدمی تابع  )الف(  10  .   نتايج 

  از بمباران   قبل  ،درگرافن  C-Cشعاعی برای پیوندهای  توزيع

گرافن، به عنوان   یاولیه  در ساختارگذارد.  را به نمايش می 

اتم های   ،ی لانه زنبوری(ا يک ساختار بلوری )شش گوشه

C  فاصله اين   Å  5 /1  با  در  اند.  يافته  سازمان  يکديگر  از 

اتم کربن نزديک خود پیوند برقرار   3ساختار، هر اتم کربن با  

)الف( به نمايش درآمده   10اين واقعیت در شکل    کند.می

  Åشود اولین قله در فاصله  است؛ همانگونه که مشاهده می 

تشکیل شده و دارای بیشترين ارتفاع است که نشانگر    1/ 5

مسئله   اکثراين  که  در  اتم  است  اين ساختار  در  کربن  های 

 نسبت به هم قرار گرفته اند. Å 5 /1فاصله 

پیوندهای    RDFنتايج    گرنشان  )ب(  10شکل     C-Cبرای 

توسطبعد  درگرافن   بمباران  اکسیژنيون  از  با های   ، 

)ج( بزرگنمايی    10است و شکل    eV3-eV  12های  انرژی 

اولِ را    قله  )ب(  قسمت  به  می مربوط  نمايش  با  گذارد.  به 

 ،یانرژ  شيافزا   باگرفت که   جهینت  توانیدقت در نمودارها م

قله دهنده  ها ارتفاع  نشان  فاصله  یکه  آن  در  ذره    ی تعداد 

م پ  باشند،یمشخص  ا   دایکاهش  و    ، ارتفاع  کاهشِ  نيکرده 

ی  انرژ  . بدين معنی کهدارد  ی انرژ  شيبا افزا  یمیرابطه مستق

eV  3    ی  کاهش ارتفاع و انرژ  نتريکمدارایeV  12  ن يشتریب  

گواه آن است که  اين کاهش،    .در پی داردکاهش ارتفاع را  

کمتر    ی مشخص،شعاع  یکربن در آن فاصله  هایتعداد اتم

سالم    C-C  وندیپ  یکه دارا  هايیتعداد اتم  جه یدر نت  وشده  

اينکه، محل  اند  افتهي کاهش    باشند،یم بر    ن یچهارم. علاوه 

های اکسیژن قرار  ی اتمتاثیر بمباران به وسیله  نیز تحت قله  

جابه  و  همه گرفته  است.  شده  از  جا  نشان  مذکور  موارد  ی 

ساختار  کاهش داردگرافن    ینظم  انرژی  افزايش  در    با  و 

   .است گرافن   حکاکی  ريتصاو حاصل از جي با نتاتطابق 

در طول فرآيند    C-Cبه منظور بررسی دقیق تغییرات پیوند  

بر حسب زمان  پیوند  اين  حکاکی پلاسمايی، متوسط تعداد  

در   شکل  های  انرژیو  در  و  شده  محاسبه  به    11مختلف 

درآمده پیوند   است.  نمايش  تعداد  تقسیم   C-Cمتوسط  از 

  در ساختار گرافن به تعداد اتم های   C-Cتعداد کل پیوندهای  

همانطور که مشخص  .  آيدبدست می گرافن  در ساختار    نکرب

پیوند   است، تعداد  حکاکی    C-Cمتوسط  فرآيند  طول  در 

صفحه و گرافن    یپلاسمايی  يافته  کاهش  زمان  حسب  بر 

بیشینهاز آسیب،    3ی  مقدار  بدون  گرافنِ  به    بهدر  ترتیب 

  در   2/ 7005و    2/ 8274،  2/ 9385،  2/ 994مقادير  

در  .  رسیده است   eV  12و    eV   3،eV   6،eV   9هایانرژی

بر حسب زمان    در گرافن  C-Cتعداد متوسط پیوندهای  واقع،  

 دارد،  یکاهشروندی    ،های اکسیژنيون  با افزايش انرژیِ  و

يونزيرا   بیشتر  اکسیژن  انرژی  نیز  های  و  برخورد  در حین 

ز شدن  تر  سبب طولانی  فرايند،  شدن    مان  بیشتر  شکسته 

   گرافن شده است.   یصفحهو آسیب بیشتر به    C-Cپیوندهای  

  نظمی در ساختار اين نتیجه نیز، نتايج قبلی را تايید کرده و بی

 دهد. گرافن با انرژی و زمان را نشان می

بیان شد،  ه نیروی   ،سازیشبیهاين  در  مانگونه که  از میدان 

 میدان  در اينبه دلیل اينکه    .استفاده شده است   Reaxواکنشی  

 شوندمی روز به و  محاسبه گام به گام  پیوند های مرتبه،  نیرو

 تعیین های پیوندمرتبه اينی  لهوسی به هااتم واقعی اتصال و

 ارائه پیوندها تشکیل و شکستن از دقیقی ، توصیفشوندمی

آمدهشود.  می دست  به  نتايج  به  توجه  بمباران   ،با  از  بعد 

و    2O  ،CO  ،2CO  ،2O2Cپنج گونه مختلف  گرافن    یصفحه

3CO ها  اند که خصوصیات آندر محیط واکنش تشکیل يافته

شود،  همانگونه که ديده میآورده شده است.  (1در جدول )

  487تعداد  تشکیل شده با  ی    2O  هایبیشترين تعداد مولکول

 eV  عدد در انرژی  79  تعداد  با  eV  6    ،2CO  عدد در انرژی

12  ،CO  های  انرژی  درد  عد  12  تعداد  باeV  9    وeV  12 ،

2O2C  عدد در انرژی  8  تعداد  با  eV  6  3  وCO    عدد    3تعداد  با

 بوده است.  eV 6 در انرژی
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بعد از  بمباران، )ب(  قبل )الف( تابع توزيع شعاعی گرافن.10 شکل

،  eV  12و  eV 3 ،eV  6 ،eV 9 های اکسیژن با انرژیبمباران توسط اتم

 )ج( بزرگنمايی قله اول مربوط به نمودارِ قسمت )ب( . 

 

 

 

 

 

بر حسب زمان  گرافن  یدر صفحه C-Cمتوسط تعداد پیوند  .11 شکل

 يون های اکسیژن. های مختلفبه ازای انرژی

توسط ی گرافن صفحههای تشکیل شده بعد از بمباران گونه. 1 جدول

 eV 12و eV 3 ،eV 6، eV 9 هایهای اکسیژن با انرژی  يون

 انرژی يون اکسیژن  گونه

(eV) 

 بیشترين تعداد 
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  های دهد که گاز اکسیژن، بدلیل وفور اتماين مسئله، نشان می

اکسیژن در محیط، بیشترين احتمال تشکیل را در بین ساير  

های مختلفی که با کربن ايجاد  ها دارد و از بین ترکیب گونه

 دارای بیشترين فراوانی است.   2COکند، می

تحول   ی،مولکول  ينامیکد  سازییهشد شب  یانهمانگونه که ب

 يطیرا تحت شرا  یهاول  یکربندیِپ  يک  از  هااز اتم  یستمیس

بررس مورد  م  یمشخص  ادهدیقرار  محاسبه ين.  با    ی کار 

کردن   زمانی  گام  هر  در  هااتم  ینب  یروین روز  به  و سپس 

در   یوتن،ن  ینبردار سرعت و مکان ذرات با استفاده از قوان

به    سازییهشب  ينا  يج. صحت نتاشودیانجام م  یآن گام زمان

  یود مورد استفاده و ق  یروین  یدانم  یستم،س  ییهاول  یکربندیپ

مورد    یروین  یدانم  یان،م  يندارد. در ا  یبستگ  یستمحاکم بر س 

  ی مولکول  ينامیکد  یساز  یه در شب  يیبالا  یت استفاده از اهم

  يندهای را در فرا   هايیيت محدود  تواندیبرخوردار بوده و م

 .يدنما  يجادا  سازییهدر شب  یمورد بررس

ا)ا  Reaxیروی  ن  یدانم در  شده  به  سازی(یهشب  ينستفاده   ،

  یمی ش  ینب  یفاصله  یشرفته،پ  یروین  یدانم  يکعنوان  

م  یکوانتوم و    یواکنش  یرغنیروی    هاییدانو  کرده  پر  را 

توانا شد،  ذکر  که   از    یاریبس  یفتوص  يیهمانگونه 

را    یوندهاو شکستن پ  یلبه همراه تشک  یمیايیش  هایواکنش

ن توصیدارد.  در  ساختار  یاتخصوص  یفز  تحول    یِ و 

همچن و  بس  یننانوساختارها  عمل    یزآم  یت موفق  یارگرافن، 

تعادل    هایيتمالگور  یینهدر زم   هايیکرده است، اما ضعف

 دارد. 36یخته حالت برانگ یمیو ش 35بار 

تعادل   يجادپژوهش ا  يندر ا  يگر د  های يت جمله محدود  از

انرژ  ینب استفاده،  مورد  ذرات  زمان   یِتعداد  و   ذرات 

زمان  سازییهشب گام  واقع  در  و    ی،است،  ذرات  تعداد 

انتخاب شود تا ضمن    ایبه گونه  بايد  هاآن  یانرژ  یمحدوده

نتا.بدست  شب  یح،صح  يجدادن    ی طولان  یاربس  سازییهزمان 

   .نشود

 

 
35 Charge Equilibration 

 گیری تیجهن

صفحه پلاسمايی  حکاکی  فرايند  مطالعه،  اين  گرافن    یدر 

زيرلايه روی  بر  شده  تحت 2SiO  یلايه نشانی   با  بمباران    ، 

سازی دينامیک مولکولی مورد  روش شبیهبا  های اکسیژن،  يون

گرفت  قرار  نشان   . بررسی  انرژی    داد  نتايج  افزايش  با   که 

ازيون کننده  بمباران  اندازه eV  12تا    eV 3 های  و  تعداد   ،

صفحهحفره در  شده  ايجاد  افزايش    یهای  .  يابدمیگرافن 

  آسیب وارد شده به گرافن   eV  3  که در انرژی  علاوه بر اينکه

که اين نتیجه توسط نتايج حاصل از پارامتر    ناچیز است   بسیار

برای ی گرافن نیز تايید گرديد. همچنین  آسیب برای صفحه

پیوند مشخصات  توزيع  ساخ  یبررسی  تابع  گرافن،  تار 

های  يونی  به وسیلهبمباران  از  ( قبل و بعد  RDFشعاعی )

حکاکی    نتايج نشان داد که.  قرار گرفت محاسبه  ، مورد  اکسیژن

گرافن   در ساختار  نظمی  بی  موجب  استپلاسمايی  .  شده 

بررسی   براين،  پیوند  تعدادعلاوه    در   کربن-کربن   متوسط 

-Cتعداد متوسط پیوندهای  نشان داد که    ساختار گرافن نیز،

C  اتم انرژی  افزايش  با  گرافن،  کاهش در  اکسیژن   های 

از  يابدمی تصاوير حاصل  شد  بیان  که  همانگونه  بنابراين،   .

صفحه از  حکاکی  حاصل  نتايج  با  تطابق  در  گرافن  ی 

و   شعاعی  توزيع  تابع  آسیب،  پارامتر  به  مربوط  محاسبات 

ايش میزان حکاکی  تعداد متوسط پیوندهای کربن است که افز

يون انرژی  و  زمان  میبا  نشان  را  فرودی  از  های  اما  دهد. 

اين شبیه از  نهايی  ايجادآنجايیکه که هدف  تخلخل    سازی، 

در گرافن جهت کارکرد به عنوان يک غشای گزينش    مطلوب

می است،  کاربرد  پذير  برای  که  نمود  گیری  نتیجه  توان 

حکاکی صفحه گرافنِ  بايد    ی  غشا،  يک  عنوان  به  شده، 

پارامترهايی چون زمان، سرعت ذرات فرودی و نیز توزيع  

های ايجاد شده به  ای بهینه کرد تا حفرهها را بگونهی آناولیه

بر  علاوه  گردند،  توزيع  سطح  روی  بر  يکنواخت  صورت 

اندازه مناسب  اينکه باتوجه نوع ماده ی فیلتر شونده، دارای 

سازی جهت کاربرد  بذکر است که اين بهینه  نیز باشند. لازم

36 Excited State Chemistry 
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ی گرافن به عنوان يک غشای گزينش پذير، ضروری  صفحه

 های آتی است.و هدف پژوهش
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