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 چکیده 

 

.   سازديکمتر فراهم م   نهینانوساختارها را با صرف زمان و هز  يامکان بررس  يمولکول  ک ینامی د  یسازهیشب دانه در  استفاده از مدل درشت

درشت مدل  پژوهش حاضر،  م  يسطح   دمان یچ  فیتوص  یبرا   یا دانهدر  ارائه  اگرددينانوخودروها  در  م  ن ی.  فرض  در    شوديمدل،  که 

  ي تعادل یکربندی پ خودرودو نانو نیب  لیپتانس ی انرژ زی. آنالکنديم فایها نقش عمده را اچرخ  نیبرهمکنش ب ،خودروهانانو نیبرهمکنش ب 

 ي حرارت  یداریپا  ن،یکلو  600تا    200مختلف از    یدر دماها  خودروشامل دو نانو  یخوشه  یسازهیشب. با  کنديم  فینانوخودروها را توص

  یو در دما ماندهي باق دارینانوخودروها پا يتعادل یهایکربندیپ ن،یکلو 200 ی. در دمارندیگي قرار م شیمورد آزما يتعادل یهایکربندیپ

  600  ی است که در دما  ي در حال  نیدهند. ا تیوضع  رییتغ  گر ید  یکربندیبه پ   يتعادل  ی کربندی پ کی از   تواننديمنانوخودروها    نیکلو  400

شامل    یيهاخوشه  يسطح  دمانیچ  . در گام بعد،شوديمها  آن  یيباعث جدا   خودرو به دو نانو  شدهمنتقل  يحرارت  ین و بالاتر، انرژیکلو

نانو نتااز مدل درشت  آمدهدستبه  یهاينیبشی. پگردديم  يبررس  خودروچهار و هشت  با  مدل   رامونیپ  يمطالعات قبل  جیدانه مطابق 

 .شامل نانوخودروهاست یهااتم خوشه-تمام
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    Abstract 
    Using coarse-grained molecular dynamics (CGMD), the simulations of the nanostructures are 

performed considerably faster and with low computational costs. In the present study, a coarse-

grained model is proposed for describing the surface assembly of a molecular machine, called as 

nanotruck. In this model, we assumed that the interactions of fullerene wheels have the main role in 

the nanocars interactions. The analysis of the potential energy reveals three stable configurations in 

the interaction of two nanocars. The stable configuration of nanocars obtained from the coarse-

grained model is in agreement with the results of the all-atom molecular dynamics simulations. 

Simulating the stable configurations at the temperatures of 200, 400 and 600 K, we examined the 

thermal stability and separation of nanocars. Since each stable configuration shows a specific radius 

of gyration, we employed this parameter to study the thermal stability of configurations at different 

temperatures. At 200 K, the nanocars maintain their stable configurations, and at the temperature of 

400 K, the nanocars are able to change their relative orientations. The thermal energy supplied at 600 

K and higher temperatures is sufficient to break the cluster of two nanocars, and the molecules are 

separated at this temperature range. The potential energy of the interaction of two molecules finds 

zero value during the simulation time, which refers to the separation of nanotrucks at this temperature. 

In the next step, we evaluate the surface arrangement of larger clusters including four and eight 

nanocars. Considering the relative orientations of each pair of neighboring nanocars it is concluded 

that, the stable orientations of nanocars are similar to those observed in the cluster of two nanocars. 

The results of the coarse-grained model on the assembly of nanocars are consistent with the 

conclusions of the all-atom simulations of nanocars. The proposed coarse-grained model can be 

employed to study the assembly of other fullerene-based nanocars. 
 

Keywords: Molecular dynamics simulations, coarse-graining, nanocars, molecular machines, self-assembly 
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   :مقدمه1−

ساخت نانومواد با ابعاد کوچک، ساخت    ق یدق  یهااز روش  ي ک ی   

رو است  نییپا  کردیبا  بالا  طر[1]به  از  نانومواد  آن  در  که    ق ی، 

.  [2]آیندمي  دست  به  يمولکول  یهاسازه  شیپ  1سامانيخود

روش    قیاز طر  موردنظرنانوساختار    آمیزموفقیتمونتاژ    منظوربه

که    سازه  پیش   یهاولکولم  یهايژگیبه بالا، ابتدا و  ن ییساخت پا

ط  باشوندميمتصل    گریکدیبه    یيخودآرا   ندی فرآ  يدر    د ی، 

ب[3]شوند  یيشناسا ارتباط  حاضر  حال  در  ساختار    نی. 

  ی اریتوجه بس  یيخودآرا  ندیفرآ  جهیو نت  سازه  پیش  یهامولکول

 . [7-4]ترا به خود جلب کرده اس هاپژوهشاز 

به بالا    نییپا  دگاهیساخت نانومواد با د  منظوربه که    یيهاحوزه  از

  ي مولکول  یهانیو سنتز ماش  ياست، طراح  قرارگرفته  موردتوجه

ها« شناخته  سطح است که به نام »نانوخودرو  یرو  کنندهحرکت

به    هیظاهر شب  ازنظرکه    يمولکول  یهانیماش  نی. ا[8]شوندمي

و محور   يچرخ، شاس  رینظ  یياجزا زمرسوم هستند، ا یهانیماش

ا[9]شوندمي  لیتشک  پتانسساختار  نی.    ي سطح   یيجابجا  لیها 

 گیرندميقرار    يابیهدف مورد ارز  نی، و با ا [10]نانومواد را دارند

با   نانوساختارهایيسطح بتوانند    یکه با انتقال هدفمند مواد رو

طرف از  دهند.  شکل  کوچک    ي لمولکو  یهانیماش  نیا  ،يابعاد 

  ک ی خود    توانندمي  تربزرگمواد    یساختار  یهاواحد  عنوانبه

  ، روی ازاین. [11]اورندیرا به وجود ب  موردنیازمونتاژ -ساختار خود

ب  ینحوه  يبررس   ی ها و نحوهنانوخودرو  نیحرکت و برهمکنش 

  م، یسطح دار ینانوخودرو رو  کیاز   شیب کههنگاميها اتصال آن

 .است تیحائز اهم

نانوخودرو  يبررس  ریاخ  یهاسال  در روحرکت  سطح،    یها 

.  [15-12]تاس  قرارگرفته  يپژوهش  یاز کارها  یاریبس  موردتوجه

سال   خاص2006در  نوع  خودروها  ي،  نام    يمولکول  یاز  به 

سنتز    [16]توز و همکارانش  مزی « و »نانوکار« توسط جتراک»نانو

آن در  که  فولرشد،  مولکول  چهار  از  چرخ    عنوان به  نیها 

کرو  شدهاستفاده ساختار  به    نیا  ن،یفولر  یاست.  را  مولکول 

.  کنديم  لیجهت استفاده در نانوخودروها تبد  يمناسب   ینهیگز

،  [17]نیکربور-ينظر پ  یگرید  یاز ساختارها  ،یدر مطالعات بعد

ترک  [14]نیادمنت    ی هاچرخ  عنوانبه   [18]یفلز-يآل  باتیو 

آ لحاظ  به  شد.  استفاده    ن یا  یيجابجا  ،يشگاهیزمانانوخودرو 

  ي ناش   يک ی الکتر  دانیم  قیاز طر  معمولاًسطح    یرو  هانینانوماش

روش    نی. از ا[19]گیردميصورت    2روبشيتونلي   کروسکوپیاز م

برا نانوخودروها که  در    2017بار در سال    ن یاول  یدر مسابقات 

 .[20]دیاستفاده گرد زیفرانسه برگزار شد، ن

 
1 assembly-Self 

همکارانش  مویآک تئور  نیاول   [21] و    ي ابیارز  منظوربه  یتلاش 

نانوخودرو ا  یها روحرکت  را انجام دادند. در  پژوهش    ن یسطح 

 نیکلو  400  ی بالا  ی سطح طلا در دما  یها روحرکت نانوخودرو

جابجا ا  دایپ   توجهيقابل  یي دامنه  که  مشاهدات    ن یکرد،  با 

حرکت نانوخودروها    يستطابق دارد. با توجه به برر  يشگاهیآزما

گرافن  دوبعدیسطوح    یرو ن  [22]مانند    ن یا  [23]بوردیتریو 

  ن یا ینانوخودروها رو  کسانی  ی که، در دما  شودميحاصل   جهینت

  ی شتر یب  یي و جابجا  انتشار بیضر  یسطوح، نسبت به سطوح فلز

هدفمند    تیهدا  یاز مطالعات رو  یگری . دسته دکنندميرا تجربه  

نانوخودرو نعمت  گرفتهانجامسطح    یرو  هاحرکت  و    ي است. 

د   [26-24]همکارانش روش  کمک  حرکت    يمولکول  کی نامیبه 

شراجهت تحت  را  نانوخودرو  .  اندکردهگزارش    يمختلف  طی دار 

  شود ميدار نانوخودروها  که باعث حرکت جهت  يطی شرا  ازجمله

از پله ترک[27]در سطح  ياتم  یهااستفاده  و    [24]يبی، سطوح 

کرنش  [25]یيدما  انیدگرا  جادیا گرادیان  سطح   [ 28]و    در 

سطح، حرکت    کاریدستبر    يمبتن  یها. علاوه بر روشباشدمي

  شده گزارش  زینانوخودرو با شش چرخ ن   يدر نوع  يدار سطح جهت

 . [17]است

پژوهش  يبرخ  در   ي  مولکول  یيخودآرا  ،يشگاهیآزما  یهااز 

  ن یاز ا  دریکي است.   قرارگرفته  موردتوجهسطح    ینانوخودروها رو

نوع قسمت   شدهساخته  يمولکول  نیماش  يمطالعات،  دو  از  که 

تشک  پ   گرددمي  ل یمکمل  کمک  به  در    ا یو    يدروژنیه  وندیکه 

فلز  گرید  يمدل برهمکنش  متصل    گریکدیبه    گاندیل-با 

ا[11,  2]شوندمي از  استفاده  به    ی وندیناپ  یهابرهمکنش  نی. 

پذ  لیدل برا  یيفضا  یریجهت  نانوخودروها   یمناسب  ساخت 

  وند یپ  یبرقرارکنندهدو عامل    جاد یهستند. در ادامه، با ا  موردتوجه

ساختار  يدروژنیه واحد  زنج   نیا  یدر    خود   رهینانوخودروها، 

اشودمي  دیتول  مونتاژ که  نام  رهیزنج  نی،  شده   دهی»نانوقطار« 

آزما[29]است مشاهدات  در  زنج  يشگاهی.  خودمونتاژ    رهیطول 

شده است.    یریگاندازه  کرومتریروش تا چند م  نیاز ا  آمدهدستبه

خودآرا  کهدرحالي ماش   یياز  ساخت    ي مولکول  یهانیدر 

آرا  دمانیاست، چ  شدهاستفاده سطح    یساختارها رو  نیا   شیو 

طرف  قرارگرفته  موردتوجهکمتر   از  آزما  ،ياست.  در  با    شگاهیما 

رو  ایمجموعه نانوخودروها  هست  یاز  مواجه  .  [19]میسطح 

  ي سطح   دمانینانوخودروها و چ  ن یب  ی وندیشناخت برهمکنش ناپ

طراح  تواندميها،  آن واقع    دیمف  يسطح  ینانوساختارها  يدر 

 .شود

2 Scanning tunneling microscope 
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بررس  يمتداول  روش در  سطح  يکه    ي مولکول  يحرکت 

- تمام  يمولکول  ک ینامی د  یسازهیشب   ،گیردميقرار    مورداستفاده

  دان یاز م غالباًروش که در آن  نی. استفاده از ا[34-30]اتم است

، متضمن صرف شودمياستفاده    [21]3ي مولکول  کیمکان   یروین

  منظور به. در پژوهش حاضر،  باشديم  توجهيقابل  نهیوقت و هز

تع  شیافزا جهت  محاسبات    ي سطح   شیآرا  نییسرعت 

ن و  بررس   زینانوخودروها    ی خودروهانونا  يسطح  ش یآرا  يامکان 

طراح  گر،ید به    سازی شبیه  یبرا  ای دانهدرشتمدل    ياقدام 

پا  ي مولکول  یهانیماش ابتدا،    نیفولر  هیبر  در  است.  شده 

ها  آن  يتعادل  یهایکربند یو پ   خودرودو نانو  يبرهمکنش سطح

درشت مدل  تغدیآيم  دست  بهدانه  توسط  با   یدما  ریی. 

در    يتعادل  یهایکربندیپ   نیا  يحرارت  یداریپا  ، یسازهیشب

ارز  یدماها از مدل    یهاينی بشی. پ شودمي  يابیمختلف  حاصل 

نتادرشت با  قبل  جیدانه  رو  يمطالعات  تمام  ی که  اتم  -مدل 

امکان استفاده    ،درنهایت.  گرددمي  سهیمقا  شده انجام  نانوخودروها  

ا برا  نیاز  هشت    تربزرگ  یهاستمیس  یمدل  و  چهار  شامل 

 . شودمي يجداگانه بررس طوربه خودرونانو

 ی محاسبات  یها روش۲-
نانو  منظوربه آرایش سطحي  همچنین  خودروبررسي سریع  و  ها 

به   اقدام  دیگر،  نانوخودروهای  سطحي  چیدمان  ارزیابي  امکان 

های مولکولي شد. در این مدل  دانه ماشینطراحي مدل درشت

طریق  فرض مي از  را  نانوخودروها بیشترین برهمکنش  شود که 

، چهار ذره متناظر  1مطابق شکل  رونیازاها با یکدیگر دارند.  چرخ

گرفته    چهارچرخبا   نظر  در  در    کهیيازآنجا.  شوندي منانوخودرو 

چرخ یکدیگر  نانوخودروها،  به  شیمیایي  پیوندهای  کمک  به  ها 

با جملات پیوندی    هاچرخنیز    دانه درشت، در مدل  اندشدهمقید  

خمش   زیاد   ی اهیزاوو  سختي  ضریب  با    هارمونیک 

(10000eV/Å2    10000وeV/𝑟𝑎𝑑2  )  متصل یکدیگر  به 

سازی داشته باشیم.  تا ساختارهای صلبي را حین شبیه  شونديم

  خودرو بینیم، پیوندهایي که طول نانومي  1که در شکل طور  همان

مشخص   را  شکل  تعادليکننديممستطیلي  فاصله   ،  22 8⁄ Å 

دارای    کنند يمرا مشخص    خودرودارند و پیوندهایي که عرض نانو

12 طول تعادلي 0⁄ Å طول تعادلي . مقادیری که برای باشنديم

است، معادل فاصله  شدهگرفته( در نظر هاچرخپیوند بین ذرات )

.  [24]باشديماتم  -در مدل تمام  خودروهای نانومرکز جرم چرخ

درجه  90ای نیز برابر  های تعادلي در جملات خمش زاویهزاویه

روی رئوس    خودرونانو  یهاچرخ، تا ذرات مشابه  شدهگرفتهدر نظر  

یک مستطیل قرار گیرند. لازم به ذکر است که، جرم ذرات، معادل  

 اتم کربن )جرم فولرین( در نظر گرفته شد.  60جرم 

 
3 Molecular mechanics force field 

 
 خودرو دانه نانواتم و درشت -نمایش مدل تمام  -۱شکل

دانه، ابتدا  درشتبرای تعریف برهمکنش بین ذرات چرخ در مدل  

فاصله بین مرکز جرم    برحسبانرژی برهمکنش بین دو فولرین  

یک فولرین    داشتننگهها محاسبه شد. به این منظور، با ثابت  آن

جابجایي   دو    یبعدکیو  بین  برهمکنش  انرژی  دیگر،  فولرین 

اتم بین  پتانسیل  انرژی  محاسبه مجموع  طریق  از  های  مولکول 

های دو فولرین توسط تابع  آمد. برهمکنش بین اتم  به دستها  آن

لنارد پتانسیل    آن   پارامترهایو    شدهفیتعر  12-6جونز  -انرژی 

ε = 2 4⁄  meV    وσ = 3 4⁄  Å    نظر   شده گرفتهدر 

، انرژی برهمکنش بین دو  2مطابق شکل   بیترتنیابه.  [35]است

آید.  مي به دستها مولکول فولرین برحسب فاصله مرکز جرم آن

شکل    طورهمان در  مي  2که  تابع  مشاهده  از  استفاده  با  شود، 

  برازش ای به نمودار انرژی برهمکنش دو فولرین  مورس، منحني

گونه برهمکنش بین دو فولرین به شکل زیر، توسط کرده و این 

 . گردديمتعریف    آنگستروم  20با شعاع قطع    تابع پتانسیل مورس

𝑈(𝑥) = 𝐷 (𝑒(−2𝛼(𝑥−𝑥0)) − 2𝑒(−𝛼(𝑥−𝑥0)))   (1) 

 از  اندعبارتشده،   برازشدر رابطه فوق ضرایب تابع مورس 

 D = 0 21⁄  eV،𝛼 = 1 29⁄  1/Å و  𝑥0 = 10 29⁄  Å. 

 
انرژی برهمکنش دو مولکول فولرین برحسب فاصله مرکز جرم   -۲شکل

برای تعریف پتانسیل بین دو مولکول و تابع  شدهاستفادهها. تابع مورس آن

پتانسیل جهت ایجاد دافعه در مرکز نانوخودرو نیز برحسب فاصله ذرات رسم 

 . اندشده
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آن مواجه  نانوخودرو چهار ذره  یسازهیشب مشکلي که در   با  ای 

- نانوخودروهاست. مطابق نمایش تمام  فرورفتنهستیم، در هم  

)شکل نانوخودرو  چرخ1اتم  بین  فواصل  شاسي  (،  توسط  ها 

در این   توانندينمهای نانوخودروی  دیگر است و چرخ شدهاشغال

دانه با چهار  فواصل قرار گیرند. اما هنگام استفاده از مدل درشت

نانوخودروی    یهاچرخذره،   داخلي  بخش  درون  نانوخودرو  یک 

قرار   با شاسي    رندیگيممقابل  مکان  این  طبیعي  در حالت  که 

 .است شدهاشغالنانوخودرو 

مشکل،    منظوربه این  مرکز   ذرهکیحل  در  شاسي  جرم  به 

(. تفاوت این  1در شکل    قرمزرنگ)ذره    شوديمنانوخودرو تعبیه  

برهمکنش دافعه با   صرفاًها در این است که، این ذره ذره با چرخ

که در  طورهمانکند. برقرار مي شونديمذراتي که به آن نزدیک 

 هاچرخکنید، انرژی پتانسیل برهمکنش سایر  مشاهده مي  2شکل  

همان تابع پتانسیل مورس است که   درواقعمرکزی    یذرهبا این  

به نیرو دافعه   صرفاًکه    شدهانتخابدر آن شعاع قطع به نحوی  

اثر   نانوخودرو   دهديماجازه  دو  نامطلوب  پیکربندی  از  مانع  و 

 شود. مي

مدل   سرعت    منظوربه ،  شدهارائهدر    ها یسازهیشبافزایش 

شود. از  و مسئله در دو بعد حل مي م یریگينمای در نظر زیرلایه

نوز در    [37,  36]هوور -ترموستات  ثابت  دمای  ایجاد  برای 

شبیه  شدهاستفاده  یسازهیشب نرمسازیاست.  کمک  به  افزار  ها 

ورله سرعتي    یریگانتگرالشده و از روش    ی سازادهیپ  [ 38]لمپس

مدل    یسازهیشب . برای  شوديمبرای حل معادلات حرکت استفاده  

زماني  درشت گام  از  نانوخودروها  استفاده    1دانه  فمتوثانیه 

 گردد.مي

 

 :جیبحث و نتا -3

۱ −  خودرو برهمکنش دو نانو  لیپتانس یانرژ -3

نانو  منظوربه دو  تعادلي  موقعیت  انرژی  خودرودرک  آنالیز   ،

دانه،  پتانسیل انجام شد. در این آنالیز، با استفاده از مدل درشت

. نانوخودرو دیگر، ردیگيممختصات قرار    مبدأیک نانوخودرو در  

جاروب مکان را  مرکزی  نانوخودروی  اطراف  در  مختلف  های 

نانوخودرو  مي نانوخودروی مرکزی،  کند. در هر نقطه در اطراف 

بر سطح   عمود  محور  هر   چرخدميدرجه     90دوم حول  در  و 

گردد. برای  موقعیت انرژی پتانسیل بین دو نانوخودرو محاسبه مي

انرژی پتانسیل   نانوخودرو مرکزی، کمترین  هر نقطه در اطراف 

  آمده دستبهبین دو نانوخودرو که از چرخش نانوخودرو محیطي 

. به این طریق، ما در فواصل مختلف دو نانوخودرو،  گرددميثبت 

ازای   به  را  نانوخودرو  دو  برهمکنش  پتانسیل  انرژی  کمترین 

(  خودرونسبي مختلف دو نانو  هایزاویهمتفاوت )  های بندیپیکر

. لازم به ذکر است که، انرژی برهمکنش بین  آوریممي  به دست

نانو دافعه   خودرودو  پتانسیل  و  مورس  پتانسیل  طریق  از 

یطي با  . نانوخودروی محشودميمحاسبه    2در شکل    شدهمعرفي 

0   هایگام  آنگستروم در اطراف نانوخودروی مرکزی جابجا  ⁄01

. علت چرخش  چرخدميدرجه    1های  و در هر نقطه با گام  شودمي

نانوخودروی محیطي در هر نقطه، تقارن موجود در    ایدرجه  90

 .باشدمي( 2D)تقارن  خودروساختار نانو

نانو3شکل   دو  بین  پتانسیل  انرژی  کمترین  فواصل   خودرو،  در 

آن جرم  مرکز  در  مختلف  و  نشان   هایبندیپیکرها  را  متفاوت 

دهد. طبق این شکل، با توجه به تقارن موجود در نانوخودرو  مي

سه نوع نقطه کمینه موضعي وجود دارد. انرژی برهمکنش    تقریباً

0-  بین دو نانوخودرو در این حالات تعادلي، معادل 84⁄،  -0 64⁄ 

0-و   ، در حالات تعادلي 3ست. بر اساس شکل  ولت الکترونا  ⁄64

0-  ، که به ترتیب دارای انرژی پتانسیل2و    1 0-و    ⁄84 64⁄ 

نقاط  ولت  الکترون در  محیطي  نانوخودروی  جرم  مرکز  هستند، 

(-16 0⁄ Å 9 و 5⁄ Å)     6)و 6⁄ Å 31 و 3⁄ Å)  در  مي باشد. 

یکدیگر   با  نانوخودرو  دو  محورهای  انرژی،  کمینه  حالات   این 

جرم  باشدميموازی   مرکز  سوم،  تعادلي  حالت  در  طرفي  از   .

نقطه در  محیطي  24)ی  نانوخودروی  2⁄ Å و -1 4⁄ Å)    قرار

بر  عمود  نانوخودرو  دو  محور  راستای  حالت  این  در  و  داشته 

 باشد. یکدیگر مي

 
، نانوخودرو کهدرحالي کمترین انرژی پتانسیل بین دو نانوخودرو  -3شکل 

مختصات قرارگرفته و نانوخودرو محیطي در اطراف آن به نقاط  مبدأمرکز در 

 گیرد. مختلف جابجا شده و نسبت به آن در زوایای مختلف قرار مي 

پیکربندی  منظوربه بهتر  نانوخودرو،  نمایش  دو  تعادلي  های 

شده، در شکل    بردهنام  ها در سه حالت تعادلي  موقعیت نسبي آن

برای    شدهارائه  دانهدرشتبه نمایش درآمدند. بر اساس مدل    4

پیکربندی تعادلي دو   پایدارترین  1ها، پیکربندی شماره  خودرونانو

و    2های شماره  . با توجه به انرژی پیکربندیباشدمينانوخودرو   

3  (-0 64⁄  𝑒𝑉  .این ساختارها از پایداری یکساني برخوردارند ،)
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که   پژوهشي  تمام  اخیراً در  مدل  نانو-روی  انجام  خودرواتم  ها 

یافت    خودرو، سه حالت تعادلي برای سیستم دو نانو[39]دادیم

نانوخودرو در حالات   موقعیت نسبي دو  تحقیق،  شد. طبق این 

پیکربندی مشابه  تعادلي  تعادلي  حالت    آمدهدستبههای  از 

مدل  باشندميدانه  درشت در  تعادلي  حالات  انرژی  طرفي،  از   .

با  -تمام کمي  درشت  آنچهاتم،  مدل  دستدانه  از  ،  آیدمي  به 

- دانه و تمامتفاوت مقادیر انرژی در مدل درشتمتفاوت است.  

دانه  درشت   خودرواتم مربوط به در نظر گرفتن ذره مرکزی در نانو

است.   درشت  طوربهشده  مدل  برای    شدهارائهدانه  خلاصه، 

درست    خودرونانو را  نانوخودرو  دو  تعادلي  نسبي  موقعیت 

بیني کرده، اما مقدار انرژی حالات تعادلي را کمي متفاوت  پیش

 زند. تخمین مي

 
متناظر با کمینه   هایپیکربندی موقعیت نسبي دو نانوخودرو در   -4شکل 

 انرژی پتانسیل. 

  

−2 −  ی: تعادل یهایکربندیپ یحرارت یداریپا 3

 شدهمشخصها  خودرواتم نانو-در بررسي مدل تمام  آنچهطبق    

های تعادلي متناظر با  ، با توجه به اینکه پیکربندی[39,  7]است

نقاط کمینه موضعي انرژی پتانسیل هستند، در اثر افزایش دما  

انرژی    توانندميها  خودرونانو کمینه  )یک  تعادلي  یک حالت  از 

موضعي(، خارج شده و پیکربندی تعادلي دیگری را پیدا کنند. با  

کلوین و    200، دو نانوخودرو در دمای  ذکرشدهتوجه به پژوهش  

  400. در دمای  کنندميپیکربندی تعادلي خود را حفظ   ترپایین

های تعادلي به یکدیگر گزارش شده، و   پیکربندی  کلوین، تغییر

کلوین و بیشتر(، با توجه به انرژی حرارتي   600در دماهای بالا )

 .[7]گرددمياز یکدیگر مشاهده   خودرودو نانوزیاد، جدایش 

درشت  منظوربه مدل  صحت  پایداری  بررسي  تخمین  در  دانه 

پیکربندی نانوحرارتي  دو  تعادلي،  در  درشت  خودروهای  دانه 

گرفتند.   يبررس  موردکلوین    600و    400،  200دماهای   قرار 

کمیتي که برای بررسي پایداری حرارتي ساختارهای تعادلي مورد  

قرار مي به خوشه دوتایي  ارزیابي  گیرد، شعاع ژیراسیون مربوط 

 است.  خودرونانو

𝑅𝑔 = √
1

𝑁
∑ |𝒓(𝑖) − 𝒓𝑐𝑚|2 𝑁

𝑖=1          (2) 

اخیر،   رابطه  جرم    𝒓𝑐𝑚 و 𝒓(𝑖)در  مرکز  مختصات  ترتیب  به 

خوشه   درون  نانوخودروهای  جرم  مرکز  مختصات  و  خوشه 

همچنین،  باشندمي  .𝑁   در خوشه موجود  نانوخودروهای  تعداد 

. مطابق شکل  شودميدر نظر گرفته    2است که در این حالت برابر  

از  5 هریک  ژیراسیون    هایپیکربندی،  شعاع  خود  از  تعادلي 

دمای    فردیمنحصربه در  نشان    200را  در دهدمي کلوین   .

  تری نزدیک، با توجه به اینکه ذرات در فاصله  1پیکربندی شماره  

، شعاع ژیراسیون نسبت  گیرندمي نسبت به مرکز جرم خوشه قرار  

پیکربندی سایر  ) به  است  کمتر  Rgها 
̅̅̅̅ = 9 39⁄ Å در  .)

، شعاع ژیراسیون به ترتیب 3و    2تعادلي شماره    هایپیکربندی

15مقادیر متوسط   86⁄ Å  11و 65⁄ Å  با توجه به  کندميپیدا .

شبیه در  ژیراسیون  شعاع  مقادیر  بودن  با  ثابت  سازی 

کلوین، این نتیجه    200تعادلي مختلف در دمای    های پیکربندی

پایدار هستند.  که این پیکربندی  شود ميحاصل   دما  ها در این 

نسبي تعادلي شماره    هایوضعیتنانوخودروهایي که در ابتدا در  

  سازی شبیه، پیکربندی خود را تا پایان اندشدهدادهقرار    3و    2، 1

مي  10) حفظ  حرارتي  نانوثانیه(  پایداری  طرفي،  از  کنند. 

تعادلي در این دما، با مطالعات قبلي پیرامون پایداری    هایوضعیت

نانوپیکربندی تعادلي  تمامخودروهای  سازگاری -های  اتم 

 . [39]دارد

 
  3و  2،  1تعادلي شماره  هایپیکربندی شعاع ژیراسیون مربوط به  -5شکل 

 . کلوین   200در دمای  سازیشبیهدر حین 

بعدی،   گام  نانو  هایپیکربندیدر  دو  در   خودروتعادلي  را 

مي   460و    430،  400دماهای قرار  آزمایش  مورد  دهیم.  کلوین 

را در دماهای مذکور و در   خودرو، شعاع ژیراسیون دو نانو6شکل 

شبیه  10طول   مينانوثانیه  نشان  شکل،  سازی  این  طبق  دهد. 

، در حین  2شعاع ژیراسیون متناظر با پیکربندی تعادلي شماره  

ميشبیه پیدا  کمتری  مقادیر  تغییر  سازی  معنای  به  که  کند 

نانو نسبي  طول  خودرووضعیت  در  .  باشدمي  سازیشبیهها 

دوتایي    طورهمان خوشه  ژیراسیون  شعاع  تغییرات  در  که 

در    خودرونانو نانوخودرو  دو  است،  زماني    هایبازهمشخص 

شماره   پیکربندی  با  متناظر  ژیراسیون  شعاع    3مشخصي 

(11 65⁄ Å  زماني کوتاهي   هایدر بازه  درواقع.  کنندمي( را پیدا

به پیکربندی تعادلي   2وضعیت نسبي از پیکربندی تعادلي شماره  

کلوین، بسامد تغییر    460. با افزایش دما به  کندميتغییر    3شماره  
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افزایش مي نانوخودروها  نسبي  با  وضعیت  دما  این  در  زیرا  یابد، 

  کنند ميافزایش انرژی گرمایي، دو نانوخودرو این توانایي را پیدا 

مشاهده کردیم   3تا از نقاط کمینه انرژی پتانسیل که در شکل  

های تعادلي با انرژی دیگری را تجربه کنند.  خارج شده و وضعیت

تعادلي   هایپیکربندیتغییر وضعیت نسبي نانوخودروها، و تبدیل  

اتم خودروهای مولکولي در دمای  -تمام  هایبررسيبه یکدیگر در  

دانه  ، که این صحت مدل درشت[39]کلوین نیز گزارش شده  400

 .  کندمي تأییدرا  شدهارائه

کردیم،    طورهمان مشاهده  قبل  قسمت  در    های پیکربندیکه 

کلوین و بالاتر از    400تعادلي پایداری حرارتي خود را در دمای  

مي نانوحالباایندهند.  دست  دو  دما  این  در  همچنان    خودرو، 

ها خودرودرون یک خوشه قرار داند و جاذبه واندروالسي بین نانو

 . شودميها مانع جدایش آن

 
در دماهای   خودروشعاع ژیراسیون مربوط به خوشه دوتایي نانو -6شکل

 .سازیکلوین برحسب زمان شبیه  460و   430، 400

  های پژوهشکلوین و بیشتر، طبق    600ی  با افزایش دما به بازه

تمام نانوخودروهای  سطحي  حرکات  پیرامون  و  -اخیر  اتم 

مشابه را  [40,  22]ساختارهای  امکان  این  بالا  حرارتي  انرژی   ،

مولکول  کندميفراهم   واندتا  جاذبه  بر  غلبه  رها  خود  بین  الس 

  ي مولکولنیب، انرژی پتانسیل  7کنند و از یکدیگر جدا شوند. شکل  

خوشه برای  نانورا  دو  شامل  دماهای    خودروی    630و    600در 

مي نشان  دو  کلوین  پتانسیل،  انرژی  تغییرات  اساس  بر  دهد. 

دمای   در  بازه   600نانوخودرو  در  زماني  کلوین    ي توجهقابل ی 

کنند که این به معنای جدا شدن دو سطح انرژی صفر پیدا مي

به   افزایش دما  با  از یکدیگر است.  بازه   630مولکول  کلوین در 

طولاني ميزماني  پتانسیل صفر  انرژی  انرژی  تری سطح  و  شود 

مولکول  واجذب  باعث  دما  این  در  ذرات  یکدیگر گرمایي  از  ها 

شود. لازم به ذکر است که افت مجدد مقدار انرژی پتانسیل از  مي

مجدد   اتصال  و  برخورد  معنای  به  کمتر  مقادیر  به  صفر  مقدار 

 نانوخودروها روی سطح است. 

 
در دماهای   خودرودو نانوانرژی پتانسیل مربوط به خوشه شامل  -7شکل

 کلوین.  630و  600

زمان برخي  با  در  متناظر  انرژی  مقدار  به  انرژی  سطح  ها، 

بازه  رسديم  3و  2تعادلي    هایپیکربندی این  های محدود و در 

نانوخودرو در این موقعیت قرار ميزماني دو  تعادلي  گیرند. های 

صورت   جدایش  از  پس  یکدیگر  به  نانوخودروها  مجدد  برخورد 

در    سازیشبیهسازی دارد. اگر  گرفته، بستگي به ابعاد جعبه شبیه

یک جعبه بسیار بزرگ صورت گیرد، نانوخودروها پس از یک بار  

تا مجدد روی    زمانمدتجدا شدن،   نیاز دارند  را  زیادی  بسیار 

 ورد کرده و یکدیگر را پیدا کنند. سطح برخ

−3 −  : نانوخودرو تربزرگ یهاخوشه یسطح شیآرا 3

را در دماهای مختلف    خودرودو نانوآرایش سطحي    ازآنکهپس   

ی که  خودروهای نانوبررسي کردیم، ساختارهای دوبعدی خوشه

بررسي    باشندميخودرو    8و    4شامل   این  میکن يمرا  برای   .

خوشه دمای  منظور،  در  مذکور  وضعیت   200های  که  کلوین 

  20تعادلي نانوخودروها به لحاظ حرارتي پایدار هستند، به مدت 

این    سازیشبیهنانوثانیه   به  اخیر،  مطالعه  در  طرفي  از  شدند. 

نانوخودرو، اتصالات   تربزرگهای  موضوع پي بردیم که در خوشه

های تعادلي است که  مشابه با پیکربندی  خودروبین هر زوج نانو

نانو ،  8آمد. در شکل    به دست  خودرودر بررسي خوشه دوتایي 

نانو نهایي  از  خودروساختار  پس  را  مشاهده  20ها   نانوثانیه 

 .  میکنيم

 
های الف(  سازی خوشهاز شبیه آمدهدستبهساختارهای نهایي  -8شکل 

 کلوین.  200و ب( چهارتایي نانوخودرو، در دمای  یيتاهشت 

هر زوج نانوخودرو   ينسب   تیشکل، در اکثر موارد وضع  نیطبق ا

تعادل اتصالات  مشابه  قسمتدستبه   يمجاور  در  قبل    یهاآمده 

که سه تا از نانوخودروها    می کنيمب، ملاحظه  8در شکل    .باشديم

قرار دارند و نانوخودروی چهارم    2در پیکربندی تعادلي شماره  
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. در  کندميرا با نانوخودروی همسایه تجربه    3پیکربندی شماره  

در    یيتاهشت خوشه   موجود  نانوخودروهای  در  دقت  با  نیز، 

رسیم که در اغلب حالات،  همسایگي همدیگر به این نتیجه مي

های تعادلي وضعیت نسبي نانوخودروها مشابه وضعیت پیکربندی

است که در خوشه دوتایي دیده شد. لازم به ذکر است که، وجود  

در  پیکربندی دوتایي  خوشه  به  مربوط  تعادلي    ی هاخوشههای 

 . باشدمياتم -نانوخودرو مطابق با نتایج مدل تمام تربزرگ 

محدودیت تماماز  روش  به  نانوخودروها  رفتار  مطالعه  اتم -های 

دانه حاضر،  باشد. روش درشتبر بودن اجرای محاسبات ميزمان

هدفب محاسباتي  ا  هزینه  چیدمان    منظوربهو    کاهش  بررسي 

که در بخش    طورهمان.  است  دهیگردسطحي نانوخودروها ارائه  

1 − 2و   3 − ملاحظه    3 مطالعه  روش  گردیداین    شده ارائه، 

تعادليپیکربندی پایداری    را  های  و  نانوخودرو  دو  اتصال  در 

آن تعداد    کند. مي  ينی بشیپ   يدرستبه  را  هاحرارتي  افزایش  با 

نانوخودرو، اگر   چه نانوخودروها در یک خوشه به چهار و هشت 

ها  دانه خوشهدر مدل درشت  شدهمشاهده های تعادلي  پیکربندی

های تعادلي پیکربندی  مطابق با(،  3و    2،1های شماره  )پیکربندی

تمام  آمدهدستبه مدل  درشت-از  روش  اما  است،  دانه  اتم 

دهد.  بیني دقیقي در مورد تعداد هر نوع پیکربندی ارائه نميپیش

شکل  مثالعنوانبه در  شبیه8،  نتیجه  که  هشت  الف  سازی 

ودرو در زوج نانوخ  یک،  دهددانه را نشان مينانوخودروی درشت

شماره   تعادلي  گرفته  2پیکربندی  مدل   کهيدرحال.  اندقرار  در 

دو زوج نانوخودرو    ، [39]سازیاتم این خوشه نتیجه شبیه-تمام

تعادلي شماره   بنابراین، مدل  دهديمنشان    2را در پیکربندی   .

های  دانه حاضر در بررسي نوع اتصال نانوخودروها در خوشهدرشت

آن حرارتي  پایداری  و  برای    استفادهقابلها  مولکولي  و  بوده 

های مختلف اتصال، استفاده از مدل  بیني دقیق تعداد گونه پیش

 شود.اتم توصیه مي-تمام

 : یریگجهینت4-

دانه  با استفاده از روش دینامیک مولکولي، به ارائه مدل درشت   

های مولکولي پرداخته شد.  جهت بررسي چیدمان سطحي ماشین

، برهمکنش نانوخودروهای برپایه فولرین بیشتر  شدهارائهدر مدل  

دانه  شود. در ساختار درشتها در نظر گرفته مياز طریق چرخ

نانوخودرو و    هایچرخ  عنوانبهها، چهار ذره  خودرونانو فولریني 

مرکزی   ذره  مي  عنوانبهیک  اختیار  ذرات  شاسي  شوند. 

، توسط باندهایي با ضریب سختي بالا به  خودرونانو  دهندهلیتشک 

متصل   تمام   شونديمیکدیگر  مدل  مشابه  نانوخودروی -تا  اتم 

داشته باشیم. به کمک تابع انرژی    سازیشبیهصلبي را در حین  

برهمکنش   مورس،  چرخ  ي واندروالسپتانسیل  بین  های  موجود 

ی  و با در نظر گرفتن بخش دافعه  شونديمتعریف    نانوخودروها 

برهمکنش از  مرکزی،  ذره  برای  پتانسیل  نامطلوب    تابع 

 آید.  ها جلوگیری به عمل ميخودرونانو

پیکربندی تعیین  نانوبرای  دو  تعادلي  انرژی  خودروهای  آنالیز   ،

روی خودر بر  آنالیز،  وپتانسیل  این  در  انجام شد.  مولکولي  های 

در   نانوخودرو  مي  مبدأیک  فرض  ثابت  و  مختصات  شود 

نانوخودروی دیگر به نقاط مختلف در اطراف نانوخودرو مرکزی  

دور    شدهمنتقل یک  بر سطح  عمود  محور  نقطه حول  هر  در  و 

به اچرخانده مي نانوخودشود.  نقاط مختلف در اطراف  ی  ورزای 

ازای   به  و  نانو  یهایریگجهتمرکزی  دو  مختلف    خودرو نسبي 

شود. با توجه به تغییرات  کمترین سطح انرژی پتانسیل، ثبت مي

و   مختلف  فواصل  ازای  به  که  پتانسیل  انرژی  سطح 

آید، سه نقطه  مي  ستبه د   خودرو متفاوت دو نانو یهایریگجهت

نقاط  کمینه   نیدر ا گردد. با کمترین انرژی پتانسیل ملاحظه مي

های تعادلي دو نانوخودرو انرژی پتانسیل که متناظر با پیکربندی

0-   برابر با يمولکولنیبهستند، انرژی برهمکنش  84⁄ ،-0 64⁄ 

0-و   باشد. وضعیت نسبي دو نانوخودرو در  مي  ولتالکترون  ⁄64

از بررسي مدل    آمدهدستبههای تعادلي مطابق با نتایج  پیکربندی

 باشد. مي خودرواتم سیستم دو نانو-تمام

به   مربوط  پتانسیل  انرژی  سطح  و  ژیراسیون  شعاع  مطالعه  با 

نانو دو  بین  پیکربندیخودروبرهمکنش  حرارتي  پایداری  های  ، 

کلوین بررسي شدند. در    600و    400،  200تعادلي در دماهای  

کلوین، شعاع ژیراسیون مربوط به هر سه پیکربندی    200دمای  

دهد، که این  نشان مي  سازی شبیهتعادلي مقدار ثابتي را در طول  

باشد. در  ها در این دما ميبه معنای پایداری حرارتي پیکربندی

با    400دمای   متناظر  مقدار  بین  ژیراسیون  شعاع  کلوین، 

تعادلي شماره   در    2و شعاع ژیراسیون پیکربندی    3پیکربندی 

کلوین، بسامد تغییر   460و    430تناوب است. با افزایش دما به  

بازه دمایي    در  جه یدرنت.  ابدیيمافزایش    روخودپیکربندی دو نانو

کنند تا از کلوین، نانوخودروها انرژی لازم را پیدا مي 400اطراف 

یک نقطه کمینه انرژی پتانسیل به نقطه دیگر )از یک پیکربندی  

تعادلي به پیکربندی دیگر( تغییر وضعیت دهند. در بازه دمایي 

( انرژی حرارتي    600بالاتر  بیشتر(،  و  دو    شدهمنتقلکلوین  به 

مي  یقدربه  خودرونانو نانوخودرو  افزایش  دو  که  بر    قادرندیابد، 

از یکدیگر جدا شوند.   جاذبه واندروالسي بین خود غلبه کنند و 

دانه خوشه دوتایي نانوخودرو در دماهای رفتار دمایي مدل درشت 

تمام  600و    400،  200)  بردهنام مدل  مطالعه  با  اتم -کلوین(، 

 سازگاری دارد.    خودروخوشه شامل دو نانو

شامل    تربزرگ  یهاخوشه  سازیشبیهبا   نانوخودرو   8و    4که 

نانوباشندمي تعادلي  موقعیت  دمای  خودرو،  در  کلوین   200ها 

نانو  دستبه هر  اتصال  نحوه  گرفتن  نظر  در  با  با   خودروآمد. 
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مجاور   زوج    میابیيدرمنانوخودروهای  هر  نسبي  آرایش  که، 

در   شدهدهیدهای تعادلي  نانوخودروی مجاور مشابه با پیکربندی

-است، که این مورد در تحقیقات مدل تمام  خودروسیستم دو نانو

  شده ارائهدانه است. مدل درشت شدهمشاهده ها نیز خودرواتم نانو

نانو سطحي  چیدمان  بررسي  تعادلي خودروبرای  پیکربندی  ها، 

  ي ن یبشی پ ي درستبهها را  ها و پایداری حرارتي آنخودروزوج نانو

درشتمي مدل  این  سهم  کند.  بودن  غالب  فرض  با  که  دانه 

، قابل  باشدمي  دو نانوخودروها در برهمکنش بین  برهمکنش چرخ

نانوخودروها،   سایر  برای  برپایه   ژهیوبه توسعه  نانوخودروهای 

وقت    باشدميفولرین   و  هزینه  صرف  در  روش  بدین    طور بهو 

 گردد. مي یيجوصرفه یاملاحظهقابل
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