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 چكیده

صورت  دو رشد نانوساختارها را در شبکه الماسی تحت زاويه مايل با روش مونت کارلو و توليد اعداد تصادفی شبيه سازی نموديم. مرحله هسته بندی به

. همچنين ب گرديدانتخاپتانسيل سه ذره ای ترسف  سپسو  مطابق پتانسيل لنارد جونزتدا ، برهم کنش ذرات ابدر مرحله هسته بندیمربعی و مثلثی انجام شد. 

مربعی و  در هر دو هسته بندیسطح با تغيير پتانسيل از لنارد جونز به ترسف مقادير ناهمواری  .دنيز الماسی در نظر گرفته ش ساختار شبکه در رشد حجمی

رود، تراکم نتايج امان نشان داد با افزايش زاويه فد. يگرد بررسیسطح  و ناهمواری تراکم بسته بندی به وسيله اثر زاويه فرودی بر روی رشدمثلثی کاهش يافت. 

 افزايش يافت.سطح بسته بندی کاهش و مقدار ناهمواری 
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Abstract  
Nanostructures growth for a diamond lattice under oblique angle by Monte-Carlo method and random number generation are 

simulated. Nucleation stage have done by two kinds; square and triangular. At nucleation stage, interactions between particles have 

chosen at first Lennard-Jones and then Tressof. With variation potential from Lennard-Jones to Terssof, surface roughness decreases 

for both square and triangular nucleation. Oblique angle effect on growth is studied by packing density and surface roughness. Our 

results showed that with increasing incident angle, packing density decreases and surface roughness increases. 
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 مقدمه

د که در مواشبيه سازی کامپيوتری از تحقيقات گسترده علم 

ه است پشتيبانی می کند. يک شبيتوسعه و پردازش مواد جديد 

سازی کامپيوتری اقدام به تفسير مشاهدات تجربی می کند و 

حدود بيش از  .]1[ تئوری و تجربه را به هم پيوند می دهد

سال پيش، رابرتس به اين موضوع اشاره نمود که روش  20

يزيک و مکمل فگيرد محاسباتی در دسته سوم فيزيک قرار می 

فيزيک محاسباتی، شبيه سازی  تئوری و تجربی است.

کامپيوتری و آزمايش کامپيوتری نيز نام هايی است که اغلب 

. روش های محاسباتی ]2[ به اين دسته سوم اطلاق می شود

به دو گروه تقسيم می شوند بر حسب اين که دارای يک روش 

 ی و يا دارای يکمشخصی باشند مانند روش ديناميک مولکول

. روش ]3[ روش تصادفی باشند مانند روش مونت کارلو

کاربردهای زيادی دارد از جمله مطالعه  ،تصادفی مونت کارلو

معمولا لايه های نازک   .]4[ مدهای رشد لايه های نازک

ضخامتی کمتر از يک ميکرومتر دارند و از جمله روش های 

براساس روش  1لايه نشانی زاويه مايلتهيه آن ها روش 

در اين روش، مسير  .است  2 (PVD)رونشست بخار فيزيکی 

. دو است αذرات فرودی مستقيم و تحت زاويه مشخص 

پديده مهم، خود سايه اندازی و محدوديت در تحرک پذيری 

ه به ذرات فرودی، باعث ايجاد ساختارهايی می شوند ک

 اندازه و چگالی اين صورت ستون هايی مجزا هستند.

-6[ است αنانوستون های متخلخل تابعی از زاويه ورودی 

 فدر طول فرآيندهای رشد فيلم نازک، خصوصيات مختل. ]5

ا به پارامترهای مختلفی مثل دمای زير لايه، زاويه نانو ساختار ه

فرودی، اثر سايه اندازی، مهاجرت اتم ها روی سطح زيرلايه 

لايه و  ماده زير (، نرخ لايه نشانی، زبری،پخش سطحی)

                                                           
1 -Oblique Angle Deposition 

2 - Physical Vapor Deposition 

3- Zig-zag 

تغيير زاويه فرود و همچنين  گازهای رسوبی بستگی دارد.

که در آن با  GLADچرخش و عدم چرخش زيرلايه در روش 

چرخش زيرلايه حول دو محور يکی در راستای سطح زيرلايه 

و عمود بر شار ذرات فرودی و ديگری عمود بر سطح زيرلايه 

 ،حول محور اولبه اين ترتيب که چرخش  .گيردانجام می

کند و چرخش زيرلايه حول زاويه ذرات فرودی را کنترل می

ت تغيير ساختار خواهد داشمحور دوم با سرعتی معين تأثير در 

، 3زاگ -منجر به تشکيل ساختارهای متفاوتی از جمله زيگ که

تفاوت در  اين تنوع .]7[ شودمی 6، خميده5، ستونی4مارپيچ

د. گرددر خواص آنها نيز میساختار فيزيکی باعث تفاوت 

برای اينکه ساختار را برای کاربرد خاصی بهينه کنيم، لازم 

است بتوانيم اثرات شرايط رونشست در ساختار رشد يافته را 

روی  زی براثر زاويه فرودی در اين شبيه سا بينی کنيم.پيش

ست کميتی به نام تراکم بسته بندی که برابر ا رشد فيلم نازک با

حجم قسمت اشغال شده ساختار به حجم کل آن،  با نسبت

يکی تشکيل  است:رشد شامل دو مرحله  بررسی می شود.

جزاير دو بعدی روی سطح زيرلايه )مرحله هسته بندی( که 

به صورت تصادفی تشکيل می گردند و سپس ايجاد 

. همچنين از ساختارهای ستونی )مرحله رشد حجمی( است

آنجايی که دستگاه های اصلی، ميکروبردازشگرها و حافظه ها 

از سيليکان ساخته می شوند ساخت دستگاه های 

اپتوالکترونيکی بر پايه سيليکان موثرترين روش برای مجتمع 

اين،  يکی است. علاوه برونالکتر –کردن سيستم های اپتيکی 

ه جمله اين ک دارد از تکنولوژی سيليکان خواص قابل توجهی

بزرگترين و اصلی ترين تکنولوژی قابل دسترس تا به امروز 

ظ پيچيدگی به خوبی می تواند ساختاری در ابوده است. از لح

. با دحد نانومتر و ساختاری بزرگ در مقياس گيگا داشته باش

 هندسه ای را ساختهر نوع  تکنولوژی سيليکان می توان

4- Helical 

5- Pillars 

6- Chevron 
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ز ه بعدی، نانوساختارها. ابرای مثال کاواک اپتيکی، ساختار س

آنجايی که  عنصر سيليکان دارای ساختار الماسی است، به 

همين دليل در اين مقاله در بخش رشد حجمی شبکه الماسی 

ناوری فدر  بخصوص. اين شبيه سازی را شبيه سازی نموديم. 

 از اهميت بسزايی برخوردار است. نانو 

 الگوریتم مدلشرح 

شبيه سازی که قبلا در اين گروه کد در اين کار، از برنامه 

. [8] استفاده شده است استنويسی شده و در حال تکميل 

کد نويسی شده بود اما به دليل زمان  C++ابتدا برنامه به زبان 

زياد اجرای برنامه و همچنين محدوديت در تعريف ماتريس 

تبديل شد. به اين ترتيب، زمان  90ها، کد برنامه به زبان فرترن 

اجرای آن کاهش يافت و از يک ساعت به پانزده دقيقه رسيد. 

الگوريتم مدل که طبق آن برنامه نوشته شده است به شرح زير 

 300*300*300سيستم در نظر گرفته شده دارای ابعاد ست: ا

است. فيزيک مدل، بر اساس شبيه سازی مونت کارلو و توليد 

. در اين سيستم سه بعدی و مکعبی شکل، استاعداد تصادفی 

در  x-yصورت می گيرد و صفحه  zرشد در راستای محور 

نی اارتفاع صفر همان سطح زيرلايه محسوب می شود و تا زم

که ذره ای روی آن فرود نيامده باشد کاملا هموار و صاف 

فرض شده است. در اين صفحه به دليل داشتن مرز و محدود 

، شرايط مرزی دوره ای اعمال شده است تا اثرات آن بودن

مرزها از بين رود. توليد ذرات به صورت تصادفی است و از 

 از فرودبه سمت زير لايه فرستاده می شوند. پس  hارتفاع 

بر روی سطح زيرلايه، پديده پخش سطحی  αذرات با زاويه 

اتفاق می افتد به اين ترتيب که ذرات با گام های تصادفی که 

ناميده می شود شروع به پخش می کنند تا  "گام مونت کارلو"

به اولين همسايگی خود برسند يا تعداد گام های تعريف شده 

د ن گام مونت کارلو بايستبه پايان برسد. اگر ذره پس از پايا

تبديل به يک مونومر )تک ذره( می شود. اما اگر قبل از اتمام 

                                                           
1-  Lennard - Jonse 

آن به ذره ديگری برخورد کند تشکيل جزيره می دهد و ساکن 

خواهد شد. در مرحله هسته بندی توصيف شده، پوشش 

سطحی معينی )نسبت تعداد خانه های پر به کل خانه ها( 

ات با يکديگر با پتانسيل تعريف می شود و بر هم کنش ذر

محاسبه می شود که اين پتانسيل اولين بار در  1جونز-لنارد

در شبيه سازی مونت کارلو  2توسط وود و پارکر 1957سال 

مرحله هسته بندی دو بعدی است و بر روی استفاده شد. 

زيرلايه ای که کاملا صاف و هموار فرض شده است انجام 

 می گيرد. 

 

 

 فلوچارت الگوريتم مدل شبيه سازی. .1شكل 

فرود ذرات بر روی اين زيرلايه و ساکن شدن آن ها طبق گام 

مونت کارلو ، با توجه به احتمالی است که به وسيله پتانسيل 

به دست می آيد. رابطه استفاده شده در اين برنامه، برای به 

2  - Wood & Parker 
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دست آوردن تعداد گام های مونت کارلو به صورت زير 

 :]9-10 [است

(1)                                                                    

                                                     𝐷 =
2𝑎

√3
𝑑 

نشان داده شده  1فلوچارت مدل شرح داده شده در شکل 

 است.

هر شکل ده  خطا گزارش و خطا برای در نظر گرفتن محاسبه

 بار تکرار گرديد. 

 مرحله هسته بندی

قبل از رشد حجمی، مرحله هسته بندی است. مرحله هسته 

بندی دو بعدی است و بر روی زيرلايه ای که کاملا صاف و 

شده است انجام می گيرد. فرود ذرات بر روی  هموار فرض

اين زيرلايه و ساکن شدن آن ها طبق گام مونت کارلو با توجه 

ر د حتمالی است که به وسيله پتانسيل به دست می آيد.به ا

اين مقاله دو نوع پتانسيل در نظر گرفته شد، ابتدا پتانسيل لنارد 

جونز که يک پتانسيل دوذره ای است و سپس پتانسيل سه  –

در مدت زمانی که ذرات ذره ای ترسف را انتخاب نموديم. 

خش در حالت جذب فيزيکی روی سطح زيرلايه در حال پ

به ذره ديگری برخورد و با تعداد کمی از ذرات يک هستند 

های کوچک، نسبت سطح به دهند. هستههسته تشکيل می

حجم کوچکی دارند در نتيجه احتمال بازتبخير زيادی خواهند 

ها افزايش يابد احتمال باز تبخير از داشت. وقتی اندازه هسته

بحرانی تمايل ها در حالت اندازه يابد و هستهسطح کاهش می

ر های مهم دبيشتری به روی سطح ماندن دارند. يکی از پديده

( و تشکيل 1بندی بهم چسبيدن ذرات )انعقادمرحله هسته

ی های بحرانباشد. با پوشيده شدن سطح با هستهجزاير می

در دو بعد هسته  گردد.بزرگ، لايه نازک زيرين تشکيل می

                                                           
1-  Coalescence 

2- Square nucleation 

الف(   نظر گرفت : بندی ذرات را می توان به دو صورت در

  3ب( هسته بندی مثلثی   2هسته بندی مربعی

i)در هسته بندی مربعی، برای يک نقطه  ,j ، همسايه های در (

i)نظر گرفته شده به صورت  ±1,j i)و  ( ,j است يعنی  (±1

همسايه است و شرايط مرزی دوره ای اين  4يک نقطه دارای 

i)شبکه به صورت ) ±1)mod L,j( و )i ,(j ±1)mod L )

اشاره به باقی مانده  mod Lبعد شبکه است و  Lکه  است

. اين تضمين می کند Lتقسيم دارد يعنی باقی مانده تقسيم بر 

که مکان های خاصی در مرزهای شبکه وجود ندارد و همه 

 نقاط تحت شرايط مرزی دوره ای يکسان هستند. 

 تمعمولترين شبکه که در شبيه سازی مون ،بعد از شبکه مربعی

کارلو استفاده می شود شبکه مثلثی است. در ابتدا ممکن است 

که به نظر برسد که شبکه مثلثی بايد سخت تر باشد اما ثابت 

شده است که يک روش ساده وجود دارد که آن را به آسانی 

به شبکه مربعی تبديل می کند. اگر نزديکترين همسايه در طول 

شود در اين  مسير مورب هر مربع در شبکه مربعی اضافه

صورت يک شبکه با توپولوژی منظم مثلثی به دست می آيد. 

بنابراين می توان يک شبکه مثلثی را با همان روشی که يک 

شبکه مربعی را نشان می دهند، نمايش داد. تنها چيزی که 

تغيير می کند نقاطی هستند که که نزديکترين همسايه های 

مثلثی برای يک  مورب را نشان می دهد. در يک هسته بندی

i)نقطه  ,j ، همسايه های در نظر گرفته شده به صورت (

(i ±1,j ) ،(i ,j ±1) ،(i +1,j i)و  (1- -1,j يعنی  است (1+

i)همسايه است و  6يک نقطه دارای  +1,j i)و  (1- -1,j +1) 

دو همسايه جديد هستند. اگر از شرايط مرزی دورهای استفاده 

 modام اين مختصاتکنيم در اين صورت لازم است که در تم

3  - Triangular nucleation 
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L  محاسبه شود کهL  بعد شبکه است.  اين دو هسته بندی در

 نمايش داده شده اند. 2شکل 

)الف(                                                

 

 )ب(                                                     

 .]11[ )ب(مثلثیهسته بندی دو بعدی : )الف( مربعی،  .2شكل

 حجمی ساختار الماسیشبكه الماسی و رشد 

هر اتم دارای چهار همسايه اول و  شبکه فضايی الماسیدر 

 .. ساختار الماسی نسبتا توخالی استهمسايه دوم است دوازده

ه در ک همچنين ساختار الماسی مثالی از پيوند کووالانت است

ستون چهار جدول تناوبی عناصر يافت می شود. کربن، 

ن، ژرمانيم و قلع در ساختار الماسی متبلور می شوند. اسيليک

با توجه به اين که بيشتر صنعت نيمه هادی و صنعت 

و اين عنصر دارای  است Siوالکترونيک بر پايه تکنولوژی اپت

ماسی شبکه ال مقاله، به همين دليل در اين ساختار الماسی است

پس از مرحله هسته بندی، رشد حجمی  را شبيه سازی نموديم.

( BDداريم. . مدل رشد در اين مرحله رونشست بالستيک )را 

فضای خلا موجود که در اين مدل ذره با زاويه مايل وارد  است

شده و با ديدن اولين همسايگی به آن می چسبد و اين گونه 

                                                           
1- Visual Molcular  Dynamic 

ساختار رشد می يابد. همچنين طبق فلوچارت، در اين مرحله، 

نشست ذرات و مختصات آنها طبق زاويه فرودی ذرات و 

. تفاوت ساختارها در تعداد نزديکترين استساختار شبکه 

ر شبکه الماسی تعداد . داستهمسايگی ها و محل آنها 

که مختصات اين  استتا  4نزديکترين همسايگی های اول 

تعداد در برنامه وارد شده و رشد انجام می شود. برای به دست 

آوردن مختصات نزديکترين همسايه ها، دستگاه مختصاتی 

 در نظر گرفته شد.  3مطابق شکل 

 

 .]10[مختصاتنمايش نزديکترين همسايه ها در دستگاه . 3 شكل

نشان داده شده است نزديکترين  3همانطور که در شکل 

)همسايه در مختصات 
1

4
,
1

4
,
1

4
که با در نظر گرفتن  است (

. مختصات سه استتا  4ايگی ها سه مکعب ديگر، تعداد همس

): هستندديگر به صورت زير  هطنق
−1

4
,
1

4
,
1

4
) ،(

1

4
,
−1

4
,
1

4
) 

)و 
−1

4
,
−1

4
,
−1

4
پس از اجرای برنامه، مختصات ذرات  .(

نشانده شده در پوشه هايی ذخيره شد و با استفاده از نرم افزار 

VMD Versi on9.1 .1اين ساختار ترسيم گرديدVMD  يک

بسته نرم افزاری برای تجسم سه بعدی، مدلسازی و تجزيه و 

تحليل سيستم های مولکولی است و به اين ترتيب به عنوان 

. استند، مورد استفاده در پژوهش های علمی يک ابزار قدرتم
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با اين نرم افزار را نشان امان ساختار ترسيم شده  4شکل 

 دهد:می

 

 .]10[ نمايش هرم تشکيل شده در شبکه الماسی .4شكل 

 

هسته  در هر دو جونز –نتایج شبیه سازی با پتانسیل لنارد 

 بندی مربعی و مثلثی

هسته بندی دو بعدی در رشد حجمی شبکه الماسی در دو 

در جونز  –فاده از پتانسيل لنارد با استشکل مربعی و مثلثی 

نظر گرفته شد و مقادير تراکم بسته بندی آنها برای چند زاويه 

 .فرودی در جدول زير گزارش شده است

 

جونز در  –مقادير تراکم بسته بندی چند زاويه با پتانسيل لنارد  .1جدول 

 دو هسته بندی مربعی و مثلثی.

Tri angul ar  Square ˚α 

20% 16% 0 

16% 14% 20 

15% 13% 40 

9% 8% 60 

1% 1% 85 

 
تراکم بسته بندی در شبکه الماسی بر حسب زاويه در دو هسته  .5شكل 

 بندی مربعی و مثلثی.

 

شکل ستون های رشد يافته نيز ابتدا در هسته بندی مربعی و 

 6کل شبه صورت سپس در هسته بندی مثلثی برای سه زاويه 

 .است

همانطور که مشاهده می شود با تغيير هسته بندی از مربعی به 

      مثلثی مقدار تراکم بسته بندی افزايش يافته و تخلخل 

شار ذرات ای ستون ها در راست ها کاهش می يابد.ستون

ورودی مايل رشد کرده اند. با افزايش زاويه، ستون های کمتر 

اوت . که اين تفو با فضای خالی بيشتری به دست آمده است

ای . يعنی در زاويه هبه ميزان سايه اندازی ساختار وابسته است

      ی بيشتر و ميزان تخلخل افزايش بالاتر ميزان سايه انداز

 يابد.می

( 2طبق معادله ) βو زاويه ستون های  αرابطه زاويه فرود  

( برای 3) معادله و درجه 6۰برای زاويه های کوچکتر از 

 :]12[ است 6۰های بزرگتر از زاويه

(2)                                                                                                    
2 tan𝛽 = tan𝛼 

(3         )                                                                                                          

𝛽 = 𝛼 − sin−1 [
1−cos𝛼

2
] 
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روابط بالا روابط تجربی هستند و شکل ستون های به دست 

 آمده در اين بخش، درستی اين روابط را تاييد می کنند.

 

          )الف(

 
 )ب(

 

 )ج(

نمايش ستون های رشد يافته در شبکه الماسی درهسته بندی  .6شكل

 .درجه 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0مربعی : )الف(زاويه 

)الف(                                                                 

 

 )ب(

 
 )ج(

نمايش ستون های رشد يافته در شبکه الماسی درهسته بندی  .7شكل

 درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0مثلثی : )الف(زاويه 

سطحی از يک سری ذره تشکيل شده شده در نظر بگيريد. هر 

مکان سطح ارتفاع معينی دارد. به طور کلی سطح رشد يافته 

  سطحی ناهموار است.  محاسبه ناهمواری سطح يکی از
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)الف(

 )ب(

 )ج(

 شکل های سه بعدی ناهمواری سطح برای هسته بندی مربعی: .8شكل

 درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0)الف(زاويه 

اده از ف. با استاستهای مهم برای يک مدل شبيه سازی کميت

 : ]13[رابطه زير می توان اين ناهمواری را به دست آورد 

ℎ̅(𝑡) =
1

𝐿×𝐿
∑ ∑ ℎ(𝑖, 𝑗, 𝑡)𝐿

𝑗=1
𝐿
𝑖=1              

(4                                                                                       )

𝑊(𝐿, 𝑡) =

√ 1

𝐿×𝐿
∑ ∑ (ℎ(𝑖, 𝑗, 𝑡) − ℎ̅(𝑡))

2
𝐿
𝑗=1

𝐿
𝑖=1                      

(5                                                   )  

 

 

 )الف(

               )ب(                                     

 

 )ج(                                                        

 شکل های سه بعدی ناهمواری سطح برای هسته بندی مثلثی: .9شكل

 درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0)الف(زاويه 

همانطور که مشاهده می شود با افزايش زاويه فرودی 

ين اناهمواری و تخلخل افزايش می يابد. نمودار زير تغييرات 

 همينبه  استمدل شبيه سازی بر پايه روش مونت کارلو 

قابل  tعلت زمان محاسبه نمی شود و به طور کلی متغير 

. در اين قسمت شکل های سه بعدی استصرف نظر 

Siناهمواری سطح با کمک نرم افزار  gmapl ot در  10.0 

درجه برای دو هسته بندی مربعی و مثلثی  85و  40، 0زوايای 

و در پايان کميت ناهمواری فصل مشترک بر  رسم شده است

 حسب تغييرات زاويه ورودی بررسی می گردد.
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اويه فرودی را نشان می دهد. اين نمودارها از ناهمواری با ز

 .( برای مدل شبيه سازی به دست آمده است5رابطه )

 

در هر دو هسته بندی و با بر حسب زاويه فرودی ناهمواری  .10شكل

 جونز. –پتانسيل لنارد 

با توجه به شکل ها و نمودارهای به دست آمده، می توان 

ی تغيير هسته بندی از مربعنتيجه گيری نمود که ناهمواری با 

 .به مثلثی کاهش يافته و سطح هموارتری به دست آمده است

نتایج شبیه سازی با پتانسیل ترسف و در هر دو هسته بندی 

 مربعی و مثلثی

جونز برای بلورهای گازهای بی اثر خنثی و  –پتانسيل لنارد 

fفلزات  cc می تواند توصيف کاملی از نيم مناسب است و ن

ه يرساناها که به طور عمده دارای شبکه الماسی هستند ارا

دهد.  به همين دليل در اين قسمت، در بخش هسته بندی 

پتانسيل لنارد جونز را تغيير داده و پتانسيل ترسف را قرار 

داديم که برای نيم رساناها استفاده می شود و کميت های 

نظر  با در مجدداندازه گيری شده در قسمت های قبل را 

اکم بسته در ابتدا مقادير تر گرفتن اين پتانسيل محاسبه نموديم.

بندی آنها برای چند زاويه فرودی در جدول زير گزارش شده 

 است.

مقادير تراکم بسته بندی چند زاويه با پتانسيل ترسف در دو  .2جدول 

 هسته بندی مربعی و مثلثی.

Tri angul ar  Square ˚α 

20% 19% 0 

16% 17% 20 

15% 15% 40 

9% 9% 60 

1% 1% 85 

 

تراکم بسته بندی در شبکه الماسی بر حسب زاويه با پتانسيل . 11شكل 

 ترسف در دو هسته بندی مربعی و مثلثی.

 13و  12های شکلبه صورت شکل ستون های رشد يافته نيز 

در اين قسمت نيز مشاهد می شود که ستون ها در . است

ای شار ذرات ورودی مايل رشد کرده اند. با افزايش راست

زاويه، ستون های کمتر و با فضای خالی بيشتری به دست 

، اين تفاوت به ميزان سايه اندازی ساختار وابسته آمده است

يعنی در زاويه های بالاتر ميزان سايه اندازی بيشتر و  است
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و زاويه  αزان تخلخل افزايش می يابد. رابطه زاويه فرود  مي

 6۰( برای زاويه های کوچکتر از 2طبق معادله ) βستون های 

و  است 6۰( برای زاويه های بزرگتر از 3) معادله و درجه

ستون های به دست آمده در اين بخش نيز درستی اين روابط 

 .]12[تجربی را تاييد می کنند 

)الف(                                                                  

 
 )ب(

 
 )ج(

نمايش ستون های رشد يافته در شبکه الماسی درهسته بندی  .12شكل

 درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0مربعی : )الف(زاويه 

     
)الف(                                                                                      

 
 )ب(

 
 )ج( 

نمايش ستون های رشد يافته در شبکه الماسی درهسته بندی  .13شكل

 درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0مثلثی : )الف(زاويه 

شکل های سه بعدی ناهمواری سطح با کمک نرم افزار 

Si gmapl ot درجه برای دو  85و  40، 0در زوايای  10.0 



     79   (1395)29، علوم و مهندسی سطحشبیه سازی رشد نانوساختارهای الماسی تحت زاویه مایل در هسته بندی مربعیثابت داریانی و همكاران،  

 

 
 

)ب(                                                    )الف(                                                      

 )ج(

 .درجه 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0)الف(زاويه  شکل های سه بعدی ناهمواری سطح برای هسته بندی مربعی:  .14شكل

 

          )ب(                  )الف(       

 )ج( 

درجه. 85درجه، )ج(زاويه  40درجه، )ب( زاويه  0)الف(زاويه  شکل های سه بعدی ناهمواری سطح برای هسته بندی مربعی:   .15شكل



 (1395)29، علوم و مهندسی سطحشبیه سازی رشد نانوساختارهای الماسی تحت زاویه مایل در هسته بندی مربعیثابت داریانی و همكاران،     80

 

 

   15و  14شکل هسته بندی مربعی و مثلثی به صورت  

 است.

 –نمودارهای زير نشان می دهد که با تغيير پتانسيل از لنارد 

جونز به ترسف مقادير ناهمواری در هسته بندی مربعی و 

 مثلثی  کاهش يافت.

 

د با دو پتانسيل لنار بر حسب زاويه فرودی ناهمواریتغييرات  .16شكل 

 جونز و ترسف در هسته بندی مربعی. –

 

تغييرات ناهمواری بر حسب زاويه فرودی با دو پتانسيل لنارد  .17شكل 

 جونز و ترسف در هسته بندی مثلثی. –

 نتیجه گیری 

 هسته بندی شبيه سازی در دو بعد ودر ابتدا  در اين مقاله،

د جونز تانسيل لنارذرات را به دو صورت مربعی و مثلثی و با پ

. سپس در بخش رشد حجمی، ساختار را از در نظر گرفتيم

sc  تراکم بسته بندی و  تغيير داديم و تغييرات الماسیبه

مان انتايج  ر حسب زاويه فرود بررسی نموديم.ناهمواری را ب

د مقدار تراکم بسته بندی نشان داد که با افزايش زاويه فرو

از مدل  سپسکاهش و ميزان ناهمواری افزايش می يابد. 

پتانسيل ترسف در هسته بندی استفاده شد و همين نتايج با 

مقادير متفاوت به دست آمد. پتانسيل ترسف يک پتانسل سه 

ذره ای است که شکل واقعی تری از بر هم کنش ذرات را 

 جونز برای بلورهای –لنارد از طرفی پتانسيل نشان می دهد. 

fگازهای بی اثر خنثی و فلزات  cc  مناسب است و نمی تواند

توصيف کاملی از نيم رساناها که به طور عمده دارای شبکه 

ه دهد. به همين دليل اين پتانسيل را به کار يالماسی هستند ارا

 –برديم و نتايج نشان می دهند که با تغيير پتانسيل از لنارد 

جونز به ترسف مقادير ناهمواری در هر دو هسته بندی مربعی 

 و مثلثی کاهش يافت.

 قدردانی

 .اين کار توسط دانشگاه الزهرا حمايت مالی شده است
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