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 چکیده

ی قرار سازی دینامیک مولکولی مورد بررساستفاده از شبیهدر این پژوهش، رفتار اصطکاکی تماس بین سیلیسیم کارباید و تیتانیوم با 

های کنشو تیتانیوم با هندسه مکعب مستطیل ایجاد شده و برهم 4H-SiCهایی از جنسسازی سیستم، بلوکمنظور مدلگرفته است. به

 حرکت و نرمال نیروی اعمال شامل سازیشبیه فرآیند. گردید تعریف جونز–و لناردTersoff ، EAM هایاتمی با استفاده از پتانسیلبین

بوده و ضریب اصطکاک از نسبت نیروی اصطکاکی میانگین به نیروی نرمال محاسبه شده است.  SiC سطح روی بر تیتانیوم بلوک لغزشی

اهش ل اعمالی منجر به کدهد که افزایش نیروی نرمااثر پارامترهای فشار و دما بر ضریب اصطکاک مورد تحلیل قرار گرفت. نتایج نشان می

د. این گردسازی میکه تغییر شرایط دمایی باعث بروز رفتار اصطکاکی خطی اما پایدار در طول شبیهشود، در حالیضریب اصطکاک می

تواند در طراحی و کننده اصطکاک فراهم ساخته و میهای کنترلتری از مکانیزمعمیق درکSiC–Ti س مطالعه با ارائه تحلیل اتمی تما

 .های پیشرفته تریبولوژیکی مورد استفاده قرار گیردسازی سیستمبهینه

 .اصطکاک؛ نانواصطکاک بیضر ؛یمولکول کینامید وم؛یتانیت د؛یکاربا میسیلیس :کلمات کلیدی
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Abstract 
In this study, the frictional behavior of the contact between silicon carbide and titanium is investigated using 

molecular dynamics simulation. To model the system, rectangular blocks of 4H-SiC and titanium are 

constructed, and the interatomic interactions are described using the Tersoff, embedded atom method 

(EAM), and Lennard–Jones potentials. The simulation procedure involves the application of a normal load 

followed by the sliding motion of the titanium block over the SiC surface, and the coefficient of friction is 

calculated as the ratio of the averaged friction force to the applied normal force. The effects of normal load 

and temperature on the coefficient of friction are systematically analyzed. The results indicate that 

increasing the applied normal load leads to a reduction in the coefficient of friction, while variations in 

temperature result in a linear yet stable frictional behavior throughout the simulation. This study provides 

atomistic insight into the SiC–Ti contact and contributes to a deeper understanding of the mechanisms 

governing friction at the nanoscale, with potential implications for the design and optimization of advanced 

tribological systems. 
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 مقدمه -1
پدیده اصطکاک و سایش از عوامل اصلی محدودکننده عملکرد 

رود و نقش شمار میو عمر مفید قطعات مهندسی به

های ای در مصرف انرژی، قابلیت اطمینان و هزینهکنندهتعیین

های صنعتی دارد. با پیشرفت فناوری و حرکت سیستمداری نگه

مقیاس و شرایط کاری شدید، نیاز های کوچکسوی سیستمبه

 های ریز وتر رفتار اصطکاکی مواد در مقیاسبه شناخت دقیق

شود. در این راستا، توسعه مواد نانو بیش از پیش احساس می

رسی های عددی نوین، امکان برپیشرفته و استفاده از روش

های بنیادی اصطکاک را فراهم کرده است. اصطکاک و مکانیزم

های تریبولوژیکی مؤثر بر عملکرد، ترین پدیدهسایش از مهم

شوند. بازده انرژی و عمر مفید قطعات مهندسی محسوب می

 ویژه در کاربردهای پیشرفتهکاهش تلفات ناشی از اصطکاک، به

مواد در  صنعتی، نیازمند شناخت عمیق رفتار تماس

های مختلف است. در این راستا، توسعه مواد پیشرفته مقیاس

های جدیدی را سازی اتمی، افقهای شبیهو استفاده از روش

 .های بنیادی اصطکاک فراهم کرده استبرای تحلیل مکانیزم

 ]11و  4[

ها به دلیل سختی بالا، در میان مواد مهندسی، سرامیک

مقاومت عالی در برابر سایش، جایگاه پایداری حرارتی مناسب و 

 ای در کاربردهای تریبولوژیکی دارند. سیلیسیم کارباید  بهویژه

 هایهای پیشرفته، در محیطترین سرامیکعنوان یکی از مهم

گیرد. مطالعات نشان با بار و دمای بالا مورد استفاده قرار می

پ تایپلی به ساختار بلوری، نوع SiCدهد که رفتار اصطکاکی می

های اصطکاکی آن با و شرایط تماس وابسته است و تماس

سیم باشد. سیلیتغییرشکل زیرسطحی و تمرکز تنش همراه می

به دلیل سختی بالا، مدول الاستیسیته زیاد، پایداری  کارباید

ترین حرارتی و مقاومت عالی در برابر سایش، یکی از مهم

شمار لوژیکی بههای مهندسی در کاربردهای تریبوسرامیک

اند که ضریب اصطکاک و رفتار رود. مطالعات نشان دادهمی

تایپ، شرایط تماس و به عواملی نظیر نوع پلی SiC سایش

 محیط عملیاتی وابسته است. بررسی اصطکاک بین سطوح

SiC   و همچنین تماس آن با مواد فلزی، بیانگر نقش مهم

ی ی و زیرسطحهای تغییرشکل سطحساختار بلوری و مکانیزم

 ]14و  11، 8[ .تدر تعیین رفتار اصطکاکی اس

طور قابل توجهی تحت به SiC در مقیاس نانو، رفتار اصطکاکی

های تجربی های اتمی قرار دارد که با روشتأثیر مکانیزم

های سختی قابل مشاهده هستند. با گسترش روشبه

سازی دینامیک مولکولی، امکان بررسی رفتار اصطکاکی شبیه

SiC شده روی در مقیاس اتمی فراهم شده است. مطالعات انجام

دهد نشان می 6H و 3C ،4Hنظیر  SiCهای مختلف تایپپلی

ری گیطور مستقیم تحت تأثیر جهتکه ضریب اصطکاک به

شرایط بارگذاری و نحوه لغزش قرار دارد. این  سطح،

های ها، ترکدهند که ایجاد نابجاییها نشان میسازیشبیه

ای دهکننزیرسطحی و تغییرات ساختاری موضعی نقش تعیین

های دینامیک سازیکنند. شبیهایفا می SiCدر رفتار اصطکاکی 

ی هاتایپاند که نانواصطکاک در پلیمولکولی نشان داده

های زیرسطحی و منجر به ایجاد نابجایی، ترک SiC مختلف

شود. همچنین جهت خراش، وجود های موضعی میآسیب

های نانومقیاس و زبری سطح، تأثیر مستقیمی بر دوقلویی

، 16[ د.میزان نیروی اصطکاک و الگوی تخریب زیرسطحی دارن

 ]10و  13، 7، 17

وم ویژه تیتانیدر تماس با فلزات مختلف، به SiC رفتار اصطکاکی

ای بوده است. نتایج و آلومینیوم، موضوع تحقیقات گسترده

دهد که نوع فلز مقابل، شرایط محیطی مانند رطوبت نشان می

طور قابل توجهی توانند بههای اکسیدی، میو تشکیل لایه

ضریب اصطکاک و نرخ سایش را تغییر دهند. در کاربردهای 

. ناپذیر استها با فلزات امری اجتنابی، تماس سرامیکصنعت

تیتانیوم و آلیاژهای آن به دلیل نسبت استحکام به وزن بالا، 

سازگاری مناسب، کاربرد مقاومت به خوردگی و زیست

ها در برابر سایش یکی از ای دارند، اما رفتار ضعیف آنگسترده

اند که دهشود. مطالعات نشان داهای اصلی محسوب میچالش

 تواند منجر به رفتاربا فلزاتی نظیر تیتانیوم می SiCتماس 

های فصل مشترک ای شود که به ویژگیاصطکاکی پیچیده

ها و در قالب پوشش SiC وابسته است. علاوه بر این، استفاده از

شده، منجر به بهبود خواص تریبولوژیکی های تقویتکامپوزیت

 ]2 و 6، 5[ .و کاهش سایش شده است

تیتانیوم و آلیاژهای آن به دلیل نسبت استحکام به وزن بالا و 

مقاومت خوردگی مناسب، در صنایع هوافضا و پزشکی کاربرد 

 ها در برابر سایشای دارند، با این حال رفتار ضعیف آنگسترده

شود. تقویت آلیاژهای های اصلی محسوب مییکی از محدودیت

، منجر به افزایش SiC نظیرپایه تیتانیوم با ذرات سرامیکی 

سختی و بهبود مقاومت اصطکاکی شده است. مطالعات 

دهد که نیز نشان می TiC/Ni هایسازی روی کامپوزیتشبیه
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های سایش به شدت به بار اعمالی و تکرار تماس وابسته مکانیزم

 ]18و  22، 6، 9، 21[ .دهستن

ن ابزارها یعنوان یکی از مؤثرترسازی دینامیک مولکولی بهشبیه

برای بررسی رفتار اصطکاکی مواد سرامیکی در مقیاس نانو 

ی هاکنششود، زیرا امکان تحلیل مستقیم برهمشناخته می

شبیه سازی  سازد. مطالعاتاتمی در ناحیه تماس را فراهم می

های مختلف تایپشده روی پلیانجام دینامیک مولکولی

نشان   6H-SiCو  3C-SiC ،4H-SiCسیلیسیم کارباید نظیر 

شدت تحت تأثیر اند که ضریب اصطکاک این ماده بهداده

گیری سطح و شرایط بارگذاری قرار دارد. ساختار بلوری، جهت

ها حاکی از آن است که فرآیند اصطکاک سازینتایج این شبیه

هایی نظیر ایجاد نابجایی، تغییرشکل با مکانیزم SiC در

 همراه است که مستقیما  پلاستیک موضعی و آسیب زیرسطحی 

 ]14و  20 ،10 ،19[ .گذارندبر مقدار نیروی اصطکاک اثر می

و  SiCاگرچه مطالعات متعددی به بررسی رفتار تریبولوژیکی 

ها در اند، بخش قابل توجهی از این پژوهشفلزات پرداخته

 اند. از سوی دیگر،مقیاس ماکرو یا در شرایط تجربی انجام شده

خالص  SiCهای دینامیک مولکولی بیشتر بر روی سازیشبیه

–SiCهای فلزی دیگر متمرکز بوده و تماس مستقیم یا سیستم

Ti ه دهندمسئله نشان کمتر مورد توجه قرار گرفته است. این

 ،12، 1[ مواد اسوجود خلأ پژوهشی در تحلیل اتمی این جفت

 ]14و  15

ویژه در تماس اصطکاکی بین سیلیسیم کارباید و فلزات، به

های دینامیک مولکولی نقش مهمی در سازیتیتانیوم، شبیه

نند. کهای حاکم بر ضریب اصطکاک ایفا میشناسایی مکانیزم

اند که نشان داده SiC–Ti ه روی تماسشدمطالعات انجام

تفاوت در ماهیت پیوندهای اتمی و خواص مکانیکی دو ماده، 

های منجر به تمرکز تنش در فصل مشترک و ایجاد آسیب

شود. نتایج این یا سطح تیتانیوم می SiC موضعی در

 ها بیانگر آن است که ضریب اصطکاک در تماسسازیشبیه

SiC–Ti   تأثیر شرایط تماس، ساختار سطحی و به شدت تحت

 تغییرشکل اتمی در ناحیه فصل مشترک قرار دارد و تحلیل

بینی امکان درک دقیق این رفتار و پیش دینامیک مولکولی 

 سازد انتخابمواد را فراهم میعملکرد تریبولوژیکی این جفت

سیلیسیم کارباید و تیتانیوم در این پژوهش به دلیل کاربرد 

های مهندسی پیشرفته و تفاوت ها در سیستمگسترده آن

                                                       
1 Atomsk 

  .بنیادین در ماهیت پیوندهای اتمی صورت گرفته است

عنوان یک سرامیک سخت با پیوندهای کووالانسی قوی و به

عنوان فلزی با پیوندهای فلزی، شرایط مناسبی را تیتانیوم به

های ناهمجنس فراهم برای مطالعه اصطکاک در فصل مشترک

د به توانررسی ضریب اصطکاک در این سیستم میکنند. بمی

های انتقال تنش، آسیب زیرسطحی و کنترل درک بهتر مکانیزم

 ]11و  19، 15، 3[ .اصطکاک منجر شود

مند تماس شده، بررسی نظامهای انجامبا وجود پژوهش

در مقیاس اتمی و تحت شرایط مختلف  SiC–Tiاصطکاکی 

ویژه تأثیر محدود است. بهفشار، دما و سرعت لغزش همچنان 

های حاکم زمان این پارامترها بر ضریب اصطکاک و مکانیزمهم

طور جامع مورد مطالعه قرار نگرفته است. بر رفتار اصطکاکی به

سازی دینامیک رو، در این پژوهش با استفاده از شبیهازاین

مولکولی، تماس بین سیلیسیم کارباید و تیتانیوم تحت شرایط 

شود خلأ موجود در مطالعات ررسی شده و تلاش میمختلف ب

 پیشین برطرف گردد.

 

 جزئیات شبیه سازی -2
 مواد اولیه و هندسه مدل -2-1

منظور بررسی رفتار اصطکاکی بین سیلیسیم در این پژوهش، به

کارباید و تیتانیوم، یک مدل اتمی متشکل از دو بلوک جامد با 

هندسه مکعب مستطیل در نظر گرفته شد. در گام نخست، 

 بازبا استفاده از کد متن  SiC-3Cبلوک سیلیسیم کارباید از نوع 

وطه، در واحد آنگستروم و بر اساس ساختار بلوری مرب1 اسکاتم

ایجاد گردید. پس از آنگستروم  38در  120در  120و با ابعاد 

ساخت مدل اتمی، فایل داده خروجی تهیه شده و جهت انجام 

منتقل  2لمپس افزارهای دینامیک مولکولی به نرمسازیشبیه

 .شد

یک بلوک از جنس تیتانیوم  لمپس افزاردر ادامه، در محیط نرم

مکعب مستطیل و با ابعادی کوچکتر از بلوک صورت به

صورت . ابعاد بلوک تیتانیومی بسیلیسیم کارباید تعریف گردید

منظور . این انتخاب هندسی بهمی باشد 30در  70در  70

سازی تماس یک جسم لغزان فلزی بر روی سطح شبیه

عنوان ماده انجام شده است. بلوک تیتانیوم به SiC سرامیکی

ظر عنوان زیرلایه سخت در نسیلیسیم کارباید بهفلزی و بلوک 

2 LAMMPS 
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نانه بیصورت واقعگرفته شدند تا شرایط تماس اصطکاکی به

سازی نمایانگر حالت ابتدایی شبیه 1شکل  .سازی شودمدل

 پیش از اعمال نیروی لغزشی است.

 

 
 Tiبر روی بلوک  SiCتصویری از قرار گیری بلوک  -1شکل 

 سلزیدر حین شبیه

 

 در بلوک دو هر که شد طراحی ایگونهبه مدل کلی هندسه

 ررسیب امکان و باشند داشته قرار اضافی قید بدون و آزاد شرایط

 میان مشترک فصل در اتمی کنشبرهم و اصطکاکی رفتار دقیق

 برای را مناسبی شرایط هندسی، آرایش این. گردد فراهم هاآن

 پاسخ و موضعی هایتغییرشکل تماس، نیروهای تحلیل

 .کندمی ایجاد سیستم اصطکاکی

برای سازگاری با  NVT انسمبل با که حاضر سازیشبیه در

 خپاس بر انسمبل اندازه تأثیر است، شده انجام شرایط دمایی

 ندازها. است گردیده بررسی دقیق طور به سیستم دینامیکی

 احیهن در هااتم از کافی تعداد که شد انتخاب ایگونهبه انسمبل

 نیروها میانگین و آماری رفتار تا باشند داشته وجود تماس

 رد اما شود، ظاهر موضعی نوسانات از مستقل و پایدار صورتبه

 افزایش سبب که مدل اندازه حد از بیش افزایش از حال عین

 شود،می انرژی کنترل در دقت کاهش و محاسباتی زمان

 همگرایی آزمون مبنای بر اندازه این انتخاب. است شده اجتناب

 محج و هااتم تدریجی افزایش از پس که معنا بدین شد؛ انجام

 و ثابت مقدار به اصطکاک ضریب و نیرو پاسخ سازی،شبیه

 در انتخابی انسمبل کفایت دهندهنشان که رسید تکرارپذیر

 .است مدل حرارتی پایداری و دمایی شرایط با تطابق

 
عداد براساس تضریب اصطکاک همگرایی نمودار  -2شکل 

 در شبیه سازی با شرایط ثابت اتم

 

نتایح ضریب اصطکاک را با تغییر شرایط ابعادی  2شکل 

انسمبل نشان میدهد. همانطور که مشاهده میشود مقدار 

ضریب اصطکاک پس از افزایش تعداد اتمها همگرا شده و 

 نسبت به اندازه مستقل میشود.

 

  روش مدلسازی -2-2

منظور توصیف دقیق رفتار مکانیکی و بهدر این پژوهش، 

 سازی دینامیکتریبولوژیکی مواد مورد بررسی، از روش شبیه

های نشکمولکولی استفاده شد که امکان تحلیل مستقیم برهم

سازد. اتمی و استخراج پاسخ سیستم در مقیاس نانو را فراهم می

حل راترین ماتمی مناسب، یکی از مهمهای بینانتخاب پتانسیل

شود، زیرا دقت سازی دینامیک مولکولی محسوب میدر شبیه

سازی پیوندهای اتمی طور مستقیم به صحت مدلنتایج به

 .وابسته است

ها بر اساس ماهیت انتخاب پتانسیل مدلسازی، روش بخش در

فیزیکی و نوع پیوندهای حاکم بر هر ماده انجام شده است. 

 Embedded Atom Method (EAM) برای تیتانیوم از پتانسیل

لزی، های فکنشاستفاده شد، زیرا این پتانسیل قادر است برهم

اثرات چگالی الکترونی و رفتار مکانیکی فلزات را با دقت 

 لکاربید از پتانسیسازی نماید. برای سیلیسیممناسبی مدل

Tersoff  طور خاص برایاستفاده گردید، زیرا این پتانسیل به 

ه ای پیوندها توسعالانسی با وابستگی زاویهسازی مواد کوومدل

 SiC یافته و در بازتولید خواص مکانیکی، ساختاری و شکست

 هایکنش بین اتمهمچنین برای برهم .عملکرد مناسبی دارد

Ti و SiC تابع پتانسیل ترکیبی مطابق با مطالعات معتبر ،

وجب ها مپیشین تعریف گردید. انتخاب این مجموعه پتانسیل
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 قتد و شده سرامیک–کنش فلزتر برهمبینانهبازنمایی واقع

 .بخشدمی بهبود را مکانیکی و اصطکاکی نتایج

استفاده شد.  1EAM سازی بلوک تیتانیوم، از پتانسیلبرای مدل

این پتانسیل با در نظر گرفتن اثرات چندجسمی و محیطی، 

یتانیوم تتوانایی مناسبی در توصیف رفتار فلزات انتقالی از جمله 

دارد و در مطالعات متعددی برای بررسی خواص مکانیکی و 

مورد   EAM تریبولوژیکی فلزات به کار رفته است. پتانسیل

 تر اعتبار آن دراستفاده از منابع معتبر استخراج شده و پیش

بازتولید خواص فیزیکی تیتانیوم نظیر انرژی پیوندی، مدول 

 .د شده استالاستیسیته و رفتار تغییرشکل تأیی

های درون بلوک سیلیسیم کارباید، کنشمنظور توصیف برهمبه

ای طور ویژه براستفاده شد. این پتانسیل به Tersoff از پتانسیل

مواد با پیوندهای کووالانسی طراحی شده و قابلیت توصیف 

استفاده از . ای و طول پیوند را داراستزمان تغییرات زاویههم

، SiC سازی دقیق ساختار بلوریامکان مدل Tersoff پتانسیل

های بلوری، تغییرشکل زیرسطحی و رفتار شکست تشکیل نقص

کند. پارامترهای مورد موضعی را در شرایط تماس فراهم می

اب های پیشین انتخاستفاده برای این پتانسیل نیز از پژوهش

شده اند که تطابق مناسبی با نتایج تجربی و عددی گزارششده

برای زمان اعمال نیروی لغزش بین دو بلوک در  2شکل  .نددار

  سازی است.سازی و نزدیک به پایان شبیهفرآیند شبیه

 

 
 Tiبر روی بلوک  SiCتصویری از قرار گیری بلوک  -3شکل 

 سلزیدر حین لغزش در شبیه

 

از آنجا که سیستم مورد بررسی شامل دو ماده ناهمجنس با 

 کنش بینسازی برهمماهیت پیوندی متفاوت است، برای مدل

                                                       
3 Embedded Atom Method 

 جونز–بلوک تیتانیوم و سیلیسیم کارباید از پتانسیل لنارد
دلیل سادگی و پایداری عددی، استفاده شد. این پتانسیل به2

ی در سطحینهای بکنشسازی برهمطور گسترده برای شبیهبه

گیرد. در این ای مورد استفاده قرار میهای چندمادهسیستم

 (ε)و   (σ)جونز یعنی -پارامتر های لناردراستا، ابتدا مقادیر 

های تیتانیوم، سیلیسیم و کربن از منابع معتبر مربوط به اتم

 .دانارائه شده( 1استخراج گردید که این مقادیر در جدول )

( که در ادامه نشان داده شده، نشانگر نحوه 2( و )1معادلات )

جونز در این پژوهش بوده است. -پتناسیل لناردمحاسبه ضرایب 

ای است که در آن پتانسیل بین پارامتر سیگما متعرف فاصله

دو ذره برابر با صفر میشود و بر حسب آنگستروم بوده. از سوی 

ه پتانسیل است که بر نشان دهنده عمق چا 𝜀 دیگر پارامتر

 .حسب الکتروولت بوده

 

(1) 𝜎𝑥𝑦 =  
𝜎𝑥 + 𝜎𝑦

2
 

 

(2) 𝜀𝑖𝑗 =  √𝜀𝑖 ∗  𝜀𝑗 
 

 جونز-پارامتر لناردمقادیر ضرایب  -1جدول 

σ(A) Ɛ(ev) پیوند مولکولی 

83/3 0173/0 Si-Si 

36/3 0028/0 C-C 

2/2 0242/0 Ti-Ti 

595/3 0069/0 Si-C 

015/3 0205/0 Si-Ti 

78/2 0013/0 C-Ti 

 

پس از تعیین پارامترهای اولیه، مقادیر مؤثر سیگما و اپسیلون 

با استفاده از روابط استاندارد  Ti و SiC کنش بینبرای برهم

ترکیب پارامترها محاسبه شد. در این روش، سیگما مؤثر 

عنوان میانگین هندسی پارامترهای دو ماده و اپسیلون مؤثر به

کنش تعریف گردید. عنوان میانگین هندسی انرژی برهمبه

استفاده از این رویکرد امکان ایجاد یک مدل پایدار و قابل 

م سازی تماس بین سیلیسیم کارباید و تیتانیوبیهاعتماد برای ش

4 Lennard–Jones 
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شده در سازد و نتایج آن با روندهای گزارشرا فراهم می

 .خوانی داردمطالعات مشابه هم

 

 بارگذاری اعمال و سازیشبیه شرایط -2-3

سازی دینامیک مولکولی در چند مرحله متوالی فرآیند شبیه

شخصی به بلوک نیروی فشاری م انجام شد. در مرحله نخست،

تیتانیوم اعمال گردید تا این بلوک به سمت بلوک سیلیسیم 

کارباید حرکت کرده و تماس بین دو سطح برقرار شود. اعمال 

طور این نیروی فشاری تا زمانی ادامه یافت که بلوک تیتانیوم به

در تماس قرار گرفت و شرایط تماس پایدار  SiC کامل با سطح

 .ایجاد شد

ی تماس، بلوک تیتانیوم با سرعت مشخصی در پس از برقرار

راستای سطح سیلیسیم کارباید به حرکت درآمد. این حرکت 

ادامه یافت. در  SiC تا رسیدن بلوک تیتانیوم به انتهای سطح

زمان اثر فشار نرمال و حرکت لغزشی باعث ایجاد این حالت، هم

پدیده خراش و اصطکاک بین دو سطح شد که امکان محاسبه 

 .ندکوی اصطکاک و در نتیجه ضریب اصطکاک را فراهم مینیر

 ها در سه مجموعه شرایط مختلف شامل تغییر فشارسازیشبیه

تغییر دما انجام شدند. در بررسی اثر فشار، دمای سیستم بر و 

متر  5کلوین و سرعت حرکت بلوک تیتانیوم برابر با  300روی 

گانه سازی جدابر ثانیه ثابت نگه داشته شد. سپس چهار شبیه

نانونیوتن انجام گرفت.  40و  20، 10، 5تحت نیروهای فشاری 

منظور ایجاد تماس و اعمال بار نرمال بین بلوک این نیروها به

 .تیتانیوم و سیلیسیم کارباید اعمال شدند

ونیوتون و سرعت نان 5در بررسی اثر دما، نیروی فشاری برابر با 

متر بر ثانیه ثابت در نظر گرفته شد.  5لغزش برابر با 

، 400، 300، 200دمای مختلف شامل  12ها در سازیشبیه

انجام شدند تا  کلویندرجه  900و  800، 700، 600، 500

 .ودطور جامع بررسی شتأثیر دما بر رفتار اصطکاکی سیستم به

زی های با توجه به هر تعداد گام های زمانی در این شبیه سا

شبیه سازی و میزان روند پیشروی لازم در هرکدام متغیر بوده 

در نظر گرفت. علاوه  250000ولی به طور میانگین میتوان آنرا 

بر آن خود گام زمانی مد نظر به منظور جلوگیری از هم 

 تنظیم گردیده است. 001/0گسیختگی شبیه سازی بر روی 

اعمال بار و مرحله لغزش  ه،یشامل مرحله تعادل اول لیهر تحل

ساعت  12تا  10 نیب یدما و بارگذار طیبوده و بسته به شرا

سامانه  یزمان بر رو نیداشته است. ا ازین یزمان محاسبات

 و یزمان یهامورد استفاده و با توجه به تعداد گام یمحاسبات

 بوده است. ریاندازه مدل متغ

 حفظ و کنترل برای لانژون ترموستات سازی،شبیه این در

 کار به( کلوین 900 تا 200) نظر مورد مقادیر در سیستم دمای

 یک و تصادفی نویز افزودن با ترموستات این. است شده گرفته

 در را حرارتی نوسانات ها،اتم حرکت معادلات به میرایی عامل

 مقدار از دور به دما انحراف از و کرده سازیمدل سیستم

 این در تعادل ایجاد فرایند .کندمی جلوگیری شدهتنظیم

 :است شده انجام ایمرحله صورت به سازیشبیه

 چند معمولا ) مشخصی زمان مدت برای سیستم ابتدا. 1

 الح به عمودی بار اعمال بدون و نظر مورد دمای در( پیکوثانیه

 خود پایدار و اولیه پیکربندی به هااتم تا شودمی رها خود

 .برسند

 به نظر مورد نرمال نیروی اولیه، تعادل به رسیدن از پس. 2

 ترموستات نظارت تحت مجددا  سیستم و شده اعمال آرامی

 دینامیکی تعادل به ثابت، دمای در تا گیردمی قرار لانژون

 .یابد دست جدیدی

 نیروی مانند) شده محاسبه نیروهای تعادل، مرحله این در. 3

 .گیرندمی قرار تحلیل مبنای( اصطکاک و جداسازی

 

 ل،تعاد ایمرحله دو فرایند این و لانژون ترموستات از استفاده

 رارتیح پایدار شرایط در مولکولی دینامیک که کندمی تضمین

 دهکننمنعکس حاصل، نتایج و شده سازیشبیه مکانیکی و

 .باشد اتمی مقیاس در سیستم واقعی فیزیکی رفتار

 

 اصطکاک و معیارهای ارزیابیمحاسبه ضریب  -2-4

منظور تحلیل رفتار اصطکاکی سیستم و استخراج ضریب به

اصطکاک، نیروهای وارد بر بلوک تیتانیوم در طول فرآیند لغزش 

شده، نیروی های انجامسازیمورد بررسی قرار گرفت. در شبیه

و نیروی  هشده به بلوک تیتانیوم کنترل شدنرمال اعمال

مؤلفه نیروی موازی با سطح تماس در  عنواناصطکاکی به

راستای حرکت بلوک تعریف گردید. این نیرو در طول زمان 

ای ناشی گیری شد تا نوسانات لحظهسازی ثبت و میانگینشبیه

 .از ارتعاشات اتمی کاهش یابد

صورت نسبت نیروی اصطکاک ضریب اصطکاک سیستم به

. برای شده محاسبه گردیدمتوسط به نیروی نرمال اعمال

 سازی که سیستم بهای از زمان شبیهافزایش دقت نتایج، بازه
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عنوان مبنای محاسبات حالت پایدار اصطکاکی رسیده بود، به

در نظر گرفته شد. در این بازه، تغییرات نیروی اصطکاک حول 

یک مقدار میانگین نوسان داشته و اثرات گذرای اولیه حذف 

 .اندشده

اصطکاک، رفتار تغییرشکل علاوه بر محاسبه ضریب 

زیرسطحی، الگوی خراش ایجادشده بر سطح سیلیسیم کارباید 

های اتمی در ناحیه تماس نیز مورد بررسی قرار و توزیع تنش

گرفت. تحلیل این پارامترها امکان برقراری ارتباط بین تغییرات 

های اتمی حاکم بر فرآیند لغزش را ضریب اصطکاک و مکانیزم

در نهایت، مقایسه نتایج حاصل از شرایط مختلف  کند.فراهم می

فشار، دما و سرعت، مبنایی برای ارزیابی جامع رفتار 

 .سازدفراهم می SiC–Ti تریبولوژیکی سیستم

در این پژوهش، ضریب اصطکاک بین بلوک تیتانیوم و سطح 

کنشی سیلیسیم کارباید با استفاده از نیروهای برهم

دینامیک مولکولی محاسبه شده سازی شده از شبیهاستخراج

است. پس از اعمال نیروی نرمال مشخص به بلوک تیتانیوم و 

رسیدن سیستم به حالت پایدار تماس، حرکت لغزشی بلوک 

شده در راستای افقی آغاز گردید. در تیتانیوم با سرعت کنترل

کنشی وارد بر بلوک طول فرآیند لغزش، مؤلفه نیروی برهم

عنوان نیروی اصطکاکی و مؤلفه حرکت به تیتانیوم در راستای

عنوان نیروی نرمال ثبت شد. برای عمود بر سطح تماس به

های حذف اثر نوسانات اولیه و رسیدن به رفتار پایدار، تنها داده

سازی مورد تحلیل قرار مربوط به بازه زمانی پایدار شبیه

( نمایانگر نحوه کحاسبه ضریب 3معادله شماره ) .گرفتند

 کاک در این پژوهش بوده است.اصط

 

(3) 𝜇 =  
𝑓𝑥

𝑓𝑧
 

نیروی لغزنده در جهت محور  𝑓𝑥، ضریب اصطکاک 𝜇که در آن 

x  بر روی سیلیسیم کارباید و تیتانیوم و𝑓𝑧  نیروی فشاری وارده

از طرف بلوک تیتانیومی بر روی بلوک سیلیسیم کارباید می 

 باشد.

در  ایاصطکاکی لحظهمنظور افزایش دقت محاسبات، نیروی به

 گیری زمانی شده و مقدار میانگینطول مسیر لغزش میانگین

عنوان نیروی اصطکاک مؤثر در نظر گرفته شد. ضریب آن به

صورت نسبت نیروی اصطکاک میانگین به نیروی اصطکاک به

شده تعریف گردید. علاوه بر این، تغییرات ضریب نرمال اعمال

، دما و سرعت لغزش مورد اصطکاک در شرایط مختلف فشار

د. طور مستقل ارزیابی شومقایسه قرار گرفت تا اثر هر پارامتر به

معیار پایداری ضریب اصطکاک در این پژوهش، رسیدن مقدار 

ای با نوسان محدود در طول زمان لغزش بوده است آن به ناحیه

دهنده برقراری تماس اصطکاکی پایدار بین دو ماده که نشان

 .باشدمی

 

 نتایج و بحث -3
 نتایج -3-1

 

 
نمودار بررسی انرژی پتانسیل سیستم در فرآیند  -4شکل 

 سازیشبیه

 

توان گفت که انرژی می 3در شکل شده بر اساس نمودار ارائه

ت تند سازی با یک افپتانسیل سیستم در مراحل ابتدایی شبیه

و نوسانات نسبتا  شدید همراه است که بیانگر فرآیند ریلکس 

شدن اولیه سیستم و خروج آن از شرایط اولیه غیربهینه است.. 

مانده نیز ماهیت آماری حرکت وجود نوسانات کوچک باقی

 .دکنها در چارچوب دینامیک مولکولی را تأیید میحرارتی اتم

 

 

  



 
 

 

 و تیتانیوم تحت اقر فشار، دما و سرعت لغزش با شبیه سازی دینامیک مولکولی 4H-SiCرفتار اصطکاکی تحلیل اتمی   |278

 

 3/ شماره 16/ دوره 1405ها/ سال ها و شارهمکانیک سازه

 

 
ای ضریب اصطکاک در نیروهای نمودار میله -5شکل 

 مختلف در فرآیند شبیه سازی

 

بررسی ضریب اصطکاک در نیرو های مختلف مورد  4شکل 

این نمودار دهد. بررسی در طول شبیه سازی را نشان می

شده در وابستگی ضریب اصطکاک به نیروی نرمال اعمال

که  ایگونهدهد؛ بهسازی دینامیک مولکولی را نشان میشبیه

 با افزایش نیرو از مقادیر کم تا نیروهای بالاتر، کاهش معناداری

تر، شود. در نیروهای پاییندر ضریب اصطکاک مشاهده می

ی از تواند ناشضریب اصطکاک مقدار نسبتا  بالایی دارد که می

های سطحی و سهم غالب درگیری مؤثرتر ناهمواری

های چسبنده اتمی در ناحیه تماس باشد. با افزایش کنشبرهم

این  هیابد کتدریج کاهش مینیروی اعمالی، ضریب اصطکاک به

ها در رفتار معمولا  به هموارتر شدن مؤثر تماس، بازآرایی اتم

شود. فصل مشترک و افزایش سهم لغزش پایدار نسبت داده می

این روند کاهشی بیانگر رفتار غیرخطی اصطکاک در مقیاس 

 از الزاما  نیرو–دهد که رابطه اصطکاکنانو است و نشان می

 هاییزممکان به بلکه ند،کنمی پیروی آمونتون کلاسیک قانون

 تهوابس سازیشبیه در بارگذاری شرایط و سطح ساختار اتمی،

 .است

 
ای ضریب اصطکاک در دماهای مختلف نمودار میله -6شکل 

 در فرآیند شبیه سازی

 

ک برای دما های مختلف شبیه انمودار ضریب اصطک 5در شکل 

این نمودار تغییرات ضریب اصطکاک سازی ترسیم شده است. 

دهد کلوین نشان می 900تا  200بر حسب دما را در بازه دمایی 

و بیانگر آن است که ضریب اصطکاک در این محدوده دمایی 

دهد. در دماهای رفتار نسبتا  پایدار و غیرخطی از خود بروز می

تواند تر، مقدار ضریب اصطکاک اندکی بالاتر است که میپایین

 هایکنشتر برهمها و درگیری قویه محدود بودن تحرک اتمب

اتمی در فصل مشترک تماس نسبت داده شود. با افزایش بین

های میانی، نوسانات جزئی در ضریب اصطکاک دما تا محدوده

ها، شود که ناشی از افزایش انرژی جنبشی اتممشاهده می

 قیاسبازآرایی ساختاری سطح و تسهیل فرآیند لغزش در م

اتمی است. در دماهای بالاتر نیز اگرچه انتظار کاهش پیوسته 

رود، اما مقادیر تقریبا  ثابت یا حتی ضریب اصطکاک می

دهد که حاکی از رقابت میان های جزئی نشان میافزایش

های دینامیکی و شدگی حرارتی سطح و افزایش ناپایدارینرم

 دهد که اثرمی های ارتعاشی است. این نتایج نشانکنشبرهم

سازی دینامیک مولکولی یک پدیده دما بر اصطکاک در شبیه

های اتمی، شرایط تماس و خواص پیچیده و وابسته به مکانیزم

 .توان آن را با یک روند خطی ساده توصیف کردماده بوده و نمی
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نیروی افقی لغزنده تیتانیوم و سیسلیسیم نمودار  -7شکل 

 نانونیوتن 40و  20، 10، 5کربنیاد در نیروی 

 

حات شدن صفاین نمودار تغییرات نیروی مورد نیاز برای کشیده

زی و تحت ساکربناید را در طول زمان شبیهتیتانیوم و سیلیسیم

واحد نمایش  40و  20، 10، 5های عمودی متفاوت بارگذاری

استپ صفر(، نیروی جداسازی دهد. در ابتدای فرآیند )تایممی

 3.8طور محسوسی بیشتر است )های بالاتر بهریبرای بارگذا

برای بار  2.0و  20برای بار  3.0، 10برای بار  3.0، 5برای بار 

دهنده تأثیر مستقیم بار تواند نشاناین تفاوت اولیه می(. 40

ای عمودی بر استحکام پیوند اولیه یا درگیری سطحی لحظه

 .بین دو ماده باشد

د: برای شوفتار متمایز مشاهده میسازی، یک ربا پیشرفت شبیه

واحد، نیروی جداسازی به سرعت به یک  10و  5های بارگذاری

رسد و تا انتهای واحد می 1.0مقدار ثابت و پایدار تقریبا  برابر با 

ه دهد کماند. این نشان میسازی بدون تغییر باقی میشبیه

 لتحت بارهای نسبتا  کم، سیستم به سرعت به یک حالت تعاد

رسد. در مقابل، برای پویا با نیروی جداسازی ثابت می

واحد، نیروی جداسازی پس  40و  20تر های سنگینبارگذاری

ای از کاهش اولیه، رفتار پایدار ثابتی نشان نداده و در محدوده

واحد( نوساناتی را تا پایان  2.25تا  1.0مشخص )بین حدود 

 ت پایدار ممکن استکند. این نوساناسازی حفظ میزمان شبیه

تر جدایش، مانند تغییر شکل های پیچیدهدهنده مکانیزمنشان

های ریزسطحی یا پلاستیک موضعی، ایجاد و انتشار ترک

های سطح در هنگام گیرکردن و رهاشدن متناوب ناهمواری

 .جداسازی تحت بارهای بالا باشد

 

تصال ادهد که پاسخ مکانیکی در نتیجه، تحلیل نمودار نشان می

ن بار کربناید در برابر جداسازی به میزابین تیتانیوم و سیلیسیم

عمودی وابسته است. تحت بارهای کم، سیستم رفتاری ساده و 

دهد، در حالی پایدار با نیروی جداسازی ثابت از خود نشان می

که با افزایش بار، رفتار سیستم پویاتر شده و نیروی جداسازی 

این موضوع اهمیت در نظر گرفتن  شود.متغیر و نوسانی می

بینی رفتار سطوح در سطح تنش عمودی را در طراحی و پیش

 .سازدتماس تحت نیروهای جدایشی آشکار می

 

 و صحه سنجی مقایسه سنجی -3-2

سازی منظور ارزیابی صحت و قابلیت اعتماد مدل شبیهبه

شده در مطالعه گزارشتجربی های حاضر، نتایج حاصل با داده

[ مورد مقایسه قرار گرفت. با توجه به 23و همکاران ]ژائوئ 

سازی مستقیم برای سامانه های تجربی یا شبیهنبود داده

–SiC در مقیاس اتمی، از سامانه مرجع Ti–4H-SiC تماس

SiC  عنوان مبنای اعتبارسنجی در شرایط تماس خشک به

 .غیرمستقیم استفاده شد

تحت  SiC–SiC جفت تماس در مطالعه مرجع، رفتار اصطکاکی

شرایط تماس خشک بررسی شده و ضریب اصطکاک برای 

گزارش  0.55تا  0.48در محدوده تقریبی  SiC هاینمونه

باشد. در می 0.52گردیده است که مقدار میانگین آن حدود 

سازی و منظور اعتبارسنجی روش مدلپژوهش حاضر، به

–SiC ه سامانفته، کارراتمی بههای بینارزیابی دقت پتانسیل

SiC سازی گردید و ضریب اصطکاک تحت شرایط مشابه شبیه

 .دست آمدبه 0.487برابر با 

دهد که اختلاف نسبی بین مقدار حاصل مقایسه نتایج نشان می

شده در مرجع گزارشمیانگین سازی حاضر و مقدار از شبیه

درصد است که با توجه به تفاوت در هندسه مدل،  6حدود 

سازی، قابل مرزی، ابعاد سامانه و ماهیت اتمی مدل شرایط

 دهنده اعتبارشود. این انطباق مناسب، نشانقبول ارزیابی می

اتمی و های بینسازی، صحت انتخاب پتانسیلروش شبیه

ل شده برای تحلیل رفتار اصطکاکی فصقابلیت اعتماد نتایج ارائه

 .باشدمی Ti–4H-SiC مشترک
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در  SiC–SiC ضریب اصطکاک سامانهقایسه م -8 شکل

شده شرایط تماس خشک بین مطالعه حاضر و نتایج گزارش

منظور اعتبارسنجی مدل [ به23و همکاران ]ژائو توسط 

 .سازیشبیه

 

 جمع بندی -3-3

سازی دینامیک مولکولی در این پژوهش نشان داد تایج شبیه

در   4H-SiC که رفتار اصطکاکی فصل مشترک بین تیتانیوم و

شدت تحت تأثیر بار نرمال و دما قرار دارد. مقیاس اتمی به

بررسی اثر بار نرمال نشان داد که با افزایش نیروی نرمال، 

یابد؛ این رفتار ناشی از کاهش سهم ضریب اصطکاک کاهش می

سطحی و گذار تدریجی از رژیم نسبی نیروهای چسبندگی بین

شده کنترل شده توسط چسبندگی به رژیماصطکاک کنترل

ی دهد که رفتار اصطکاکباشد. این نتایج نشان میتوسط بار می

در مقیاس نانو از قوانین کلاسیک اصطکاک، از جمله قانون 

 .کندآمونتون، تبعیت کامل نمی

همچنین بررسی اثر دما نشان داد که در بازه دمایی مورد 

توجهی بر مقدار ضریب مطالعه، تغییرات دما تأثیر قابل

کاک نداشته و رفتار اصطکاکی سیستم تقریبا  پایدار باقی اصط

دهد که در شرایط حاضر، مانده است. این موضوع نشان می

های کنشمکانیزم غالب اصطکاک بیشتر تحت کنترل برهم

مکانیکی و برشی در فصل مشترک بوده و انرژی حرارتی 

 شده برای ایجاد تغییر اساسی در سازوکار تماس و لغزشاعمال

کافی نبوده است. در نتیجه، پایداری نسبی ساختار فصل 

مشترک در بازه دمایی مورد بررسی موجب حفظ رفتار 

 در مجموع، نتایج این پژوهش. اصطکاکی تقریبا  ثابت شده است

های اتمی حاکم بر رفتار اصطکاکی تری از مکانیزمدرک عمیق

 نوانعبه تواندمی و دهدمی ارائه سرامیک–در فصل مشترک فلز

 رد تریبولوژیکی هایسامانه سازیبهینه و طراحی برای مبنایی

 قرار استفاده مورد مرتبط مهندسی کاربردهای و نانو مقیاس

 .گیرد
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