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 چكيده  اطلاعات مقاله

  دريافت مقاله: 
ــرو    پذيرش مقاله:  ــق پيش ــتالي     در تحقي ــاوت كريس ــفحات متف ــطحي ص ــده ذوب س ــي پدي ــراي بررس ب

ارائـه شـده اسـت. ايـن مـدل دربرگيرنـده        مـس  فلزات، مدلي ترموديناميكي در مثـال فلـز  
هـاي نـازك فلـز بـا گـاز، سـطح لايـه ذوب شـده بـا           هاي سطحي فصل مشترك لايـه انرژي

هــا،  يــهلا تــاثير انــرژي ســطحيدر آن و  باشــدمــيمــايع بــا  گــاز و فصــل مشــترك جامــد
روي اسـتحاله ذوب مـورد   بـر   يهـاي فلـز   گيـري كريسـتالي لايـه    ها و نيز جهـت  تعداد لايه

ــرار  ــرژي و جهــت گرفتــه اســتبررســي ق ــاثير ان ــا اعمــال ت هــاي  گيــري لايــه . در ادامــه ب
ــاز جامــد (لايــه  ــازك) و مــذاب  ســطحي در تغييــر مقــدار انــرژي آزاد گيــبس دو ف هــاي ن

هــاي نــازك فلــز مــس محاســبه و تــاثير  ع بــراي لايــهمــايبــه  اســتحاله جامــد دمــايفلــز، 
شــده محاســبه ) 111(و ) 110(، )100( در ايــن پديــده در صــفحات هــاي ســطحي انــرژي
هـا و نتـايج آزمايشـگاهي مراجـع     . نتـايج محاسـبات نـه تنهـا بـا پـيش بينـي تئـوري        است

ورت هـا بـه ص ـ   دهـد، بلكـه بـراي اولـين بـار رونـد ذوب لايـه        ديگر مطابقت خوبي نشان مي
بــه كمــك مــدل  ) تــا حجــم فلــز مــسnm 10ار نــازك (زيــر ســيهــاي ب پيوســته از لايــه

  .باشدميقابل محاسبه و تحليل  حاضر
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 1مقدمه -1

هايي براي تحليل و بررسي خصوصيات مواد در فناوري
مانند مهندسي سطح و يا نانو لازم است تا رفتار مواد در 

ها را با توجه به دانش كلاسيكي سطح و يا در ابعاد نانو آن
) مقايسه ها در ابعاد ماكرو (چگالمهندسي مواد با رفتار آن

نماييم. به طور يقين يكي از اولين و مهمترين خصوصيات 
باشد كه در چند دهه گذشته  ها ميمواد نقطه ذوب آن

هاي نازك و يا نانو مواد بوده  محور تحقيقات زيادي در لايه
باق طو در كنار اين به عنوان ابزاري براي توليد و يا ان

عاد نانو و سطح در مورد رفتار مواد در اب هاي جامعتئوري
. ذوب در ديد [3 ,2 ,1] كار گرفته شده استبهمواد

ترموديناميك كلاسيكي به عنوان يك استحاله فازي در 
                                                 

 vafa.jahangir@yahoo.comي مسئول:  پست الكترونيك نويسنده*

  كارشناسي ارشد، پژوهشگاه مواد و انرژي. دانشجوي 1
  ي سراميك، پژوهشگاه مواد و انرژي . استاديار پژوهشكده2

جامد با ساختار ماده شود كه طي آن يك  نظر گرفته مي
يك دماي مشخص به فاز ر كريستالي و نظم بلند برد د

مايع كه داراي نظم ساختاري كمتري نسبت به حالت 
. تحقيقات اوليه بر روي [1] شود باشد تبديل مي ميجامد 

ذوب مواد به دليل اهميت تكنولوژيكي و علمي اين پديده 
  .[4] گردد به اوايل قرن بيستم ميلادي باز مي

از نقطه نظر ترموديناميك كلاسيكي ذوب مواد جامد  
زماني  خالص يك جزئي به عنوان يك استحاله نوع اول،

هاي آزاد گيبس فاز جامد و فاز  انرژيرخ خواهد داد كه 
مايع ماده در شرايط در نظر گرفته شده (فشار و دماي 

  شوند. بنابراين، ثابت) با هم برابر 
)1            (o o

s s l l mn G n G at T and given P    
oكه در آن 

sG  وo
lG نرژي آزاد گيبس به ترتيب ا

 T، [kJ/mol] در فاز جامد و فاز مايع در واحد ماده
به ترتيب تعداد مول ماده  lnو  sn ،[K]دماي مطلق 
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slجامد و مايع (در اين حالت  nn  ،(p  فشار محيط
)atm 1(   وmT باشد. نقطه ذوب ماده مي  

، برابري [5] و ديدگاه انرژي پيوندي (1)با توجه به رابطه 
دهد  سطح انرژي دو فاز ماده در نقطه ذوب زماني رخ مي

شوند و بدينگونه  كه پيوندهاي بين اتمي ماده شكسته مي
كنند  ها و فاصله بين اتمي تغيير ميتعداد همسايگان اتم

هاي  يكي از اولين كساني بود كه جنبه 1ساترلند .[5]
مختلف استحاله ذوب را مورد بررسي قرار داد و در تئوري 

هاي سختي در نظر  ها را به عنوان كره سينتيكي خود اتم
گرفت كه با افزايش دما نسبت به يكديگر دچار ارتعاش 

شوند، و نظريه خود را در مورد استحاله ذوب اينگونه  مي
-افتد كه فاصله بين اتم ذوب هنگامي اتفاق مي"كرد: بيان 

 در[6 ,4].  "ها به مقدار معيني نسبت به قطر اتمي برسد

بر پايه نظريه ساترلند بيان داشت  2ميلادي ليندمن 1910
افتد كه دامنه ارتعاشات  ذوب هنگامي اتفاق مي"كه 

ها افزايش يافته و به كسر بحراني از فاصله حرارتي اتم
هاي همسايه برسد و برخورد ها نسبت به اتمي اتمتعادل

هاي همسايه رخ دهد تا منجر به مستقيم بين اتم
بعد از اين دو نظريه  [7 ,4]. "ناپايداري شبكه جامد گردد

هاي تئوري زيادي توسط و مدل آزمايشات تجربي
هاي مختلفي از دانشمندان ارائه شد. براي مثال  گروه

را بهبود بخشيد و بيان كرد كه  نظريه ليندمن 3گيلواري
دهد كه مجذور ميانگين مربعات  ذوب هنگامي رخ مي

ها به كسر بحراني از فاصله اتم دامنه ارتعاشات حرارتي اتم
با نزديكترين اتم همسايه برسد كه اين بيان از نظريه 

  .[4]گيرد ليندمن امروزه مورد استفاده قرار مي
، Au[8] فلزاتي مانندمشاهدات تجربي بسياري در مورد 

Cu[9]، In[10]، Ni[11]بيانگر اين  ، و ديگر فلزات
 شود است كه ذوب عموماً از سطح جامدات آغاز مي

در جامدات تعداد همسايگان  هاي سطحياتم .[12,13]
هاي داخلي دارند. با توجه به اينكه كمتري نسبت به اتم

                                                 
1Sutherland 
2Lindemann 
3Gilvary 

تعداد و مقدار انرژي پيوندي در هر ماده تعيين كننده 
ست كه براي شكستن اين پيوندها مورد نياز  ا مقدار انرژي

در  كه سطح مواد ، بنابراين، دمايي[1] است (نقطه ذوب)
شود بايد به طور معمول كمتر از دماي ذوب  آن ذوب مي

  باشد. جمي (بالك) ماده ح
هاي سطحي به علت اينكه تعداد به عبارت ديگر براي اتم

پيوند كمتري با اتم همسايه دارند و اين تعداد پيوند كمتر 
هاي دروني منجر به دامنه ارتعاش بيشتري نسبت به اتم

شود (در نتيجه شرايط ذوب در مدل ليندمن و  ماده مي
تر ماده  هاي درونياتم گيلواري در دماي كمتري نسبت به

بدينگونه لايه مذاب سطحي در دماي  شود)، محقق مي
كمتري نسبت به دماي ذوب بالك روي سطح جامد 

دهد كه  شود. مشاهدات تجربي نيز نشان مي تشكيل مي
ذوب جامدات با تشكيل لايه مذاب در دماي كمتر از نقطه 

و با رشد اين لايه،  ذوب بالك بر روي سطح شروع شده
با ادامه  ساختاري شبه مذاب تشكيل شده كه به تدريج

. [14] افتد ذوب در درون ماده نيز اتفاق مي اين فرايند،
هاي متفاوتي براي تحليل فرايند ذوب از سطح در تئوري

باشند كه بيشتر به مقوله كينتيك (روند)  حال توسعه مي
  .پردازند فرايند ذوب مي

سطح مواد جامد امروزه به خوبي روشن شده است كه 
با افزايش دما به سمت نقطه ذوب با  كريستالي معمولاً

و در ادامه با تر  5بازسازي سطح ،4تغيير ساختار سطح
 رسند شدن سطح خارجي به نقطه ذوب بالك خود مي

. هرچند اولين مشاهده پديده ذوب سطحي در [4,15]
انجام شد، اما  6ميلادي توسط مايكل فارادي 1841سال 
ات دقيق علمي و مشاهده اين پديده در آزمايشگاه آزمايش

انجام گرفت.  8و وندروين 7ميلادي توسط فرنكن 1984در 
هاي ذوب سطحي با توجه به مشاهدات  مهمترين ويژگي

  :[4] باشند تجربي به شرح زير مي

                                                 
4   Surface reconstruction 
5   Surface relaxation 
6   Faraday 
7Frenken 
8Van der Veen 
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الف) پيش از ذوب بالك ماده، يك لايه سطحي نامنظم 
يه شبه مايع گردد كه اين لا برروي سطح ماده تشكيل مي

هاي ساختاري، ديناميكي و سيالي  شود و ويژگي ناميده مي
  آن بين جامد و مايع خواهد بود.

ب) ضخامت لايه شبه مايع سطحي ايجاد شده با افزايش 
  يابد. دما و نزديك شدن به نقطه ذوب ماده افزايش مي

اي وابسته به ساختار كريستالي و  ج) ذوب سطحي پديده
  الي ماده است.حتي صفحات كريست

بررسي و تحليل  جهتدر اين تحقيق براي اولين قدم 
ها، با ارائه يك مدل رفتار مواد در ابعاد نانو و يا سطح آن

هاي سطحي ساده ترموديناميكي كه در آن تاثيرات انرژي
اند، پديده ذوب سطحي را  و لايه مذاب در نظر گرفته شده
در صفحات متفاوت  fccدر مثال فلز مس با ساختاري 

مورد بررسي قرار خواهيم داد. با ) 111(و  )110( ،)100(
كمك اين مدل قادر خواهيم بود علاوه بر بررسي تاثير 

گيري  هاي ماده در مقدار نقطه ذوب، نقش جهت تعداد لايه
  كريستالي را نيز در اين پديده محاسبه و تحليل نماييم.

  
  
 رح مدلش -2

ها در نقطه ذوب بالك ماده تمامي اتم (1)توجه به رابطه با 
از انرژي يكساني برخوردار هستند. انرژي كل ماده از 

هاي آن تشكيل  و گوشه يحجمي، سطحهاي اتمانرژي 
 در نظربا و  [16,17] بنابراين، مطابق مراجع شده است.

  توان نوشت، هاي سطحي ميانرژي گرفتن
(2)   ... AnGG 

، [kJ]انرژي آزاد گيبس كل ماده در واحد  G كه در آن
n  ،تعداد مول مادهG هاي دروني انرژي آزاد گيبس اتم

 و [m2]  مساحت در واحد A،[kJ/mol]در واحد 
  باشد. مي [J/m2]انرژي آزاد سطحي در واحد 

بنابراين، با كوچك/نازك كردن ماده (از حجم به سطح و يا 
را تغيير  (2)تواند معادله  مي Aنانو) تاثيرات قسمت 

وسيله مقدار عددي نقطه ذوب را نيز در داده و بدين

غيير دهد. البته در ديد كلاسيكي نقطه ذوب ت (1)معادله 
هاي سطحي چشم پوشي در واقع از اثر اتمدر علم مواد 

هاي دروني انرژي هاي سطحي و اتمشده است و براي اتم
 يكساني در نظر گرفته شده است.

براي صرف نظر كردن از تاثيرات نانو و  در اين پژوهش
 هاي لايه ر نقطه ذوب، مدل خود را برايبهمچنين شكل 

نازك يك فلز با حداقل مساحت يك مول اتم سطحي 
ترين  ، با فرض ساده1تجسم خواهيم كرد. با توجه به شكل 
هاي نازك، با افزايش  هندسه (مكعب مستطيل) براي لايه

هاي اتمي سطحي لايه به لايه ذوب شده  لايه تدريجي دما،
  دهند.  و از حالت جامد به حالت مايع تغيير فاز مي

  
  هاي فاز جامدمدل انرژي -2-1

لايه اتمي با  iتشكيل شده از  جامد براي يك مقطع
لايه iانرژي آزاد گيبس  ،الف)- 1(شكل  idضخامت 

 ( )o
sG T ) صورت زير نوشته ) به2مطابق رابطه

  شود: مي
)3(ss

sub
ssg

sur
s

o
s

t
s

o
s WAATGniTG  )(),(  

tكه در آن 
sn هاي لايه فاز جامد، تعداد مول اتم

( )o
sG T ها در واحد انرژي گيبس حرارتي لايه 

[kJ/mol] ،sur
sA  مساحت چهار وجه جانبي و وجه

sub،بالايي
sA  فصل مشترك نيز مساحت وجه پاييني)

 sg ، [m2]در نظر گرفته شده در واحد مايع و جامد) 
وجه بالايي به همراه چهار وجه (گاز - انرژي سطحي جامد 

-اتم (انرژي چسبندگي) ستحكام پيوند ssWو  )جانبي

كه در (فصل مشترك جامد و مايع) هاي وجه پاييني 
هاي جامد زيرين خود هستند در واحد تماس با اتم

[J/m2] باشد. مي  
TGo)(مقدار عددي 

s  از مقادير انتالپيo
sH  و انتروپي

o
sS فلز مس گرمايي هاي ظرفيت  فلز مس با توجه به داده

آيند.  بدست مي [20-18]از مراجع  pC در فشار ثابت
براي هر لايه فلز مس با در  (3)گونه بخش اول رابطه بدين

باشد.  نظر گرفتن حجم و مساحت آن قابل محاسبه مي
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ار عددي با در نظر گرفتن مقدنيز  (3)بخش دوم رابطه 
)(Tsg باشد قابل محاسبه مي  [21]با توجه به نتايج. 

 الف)- 1در (شكل  هاي لايه جامد در نظر گرفته شدهاتم
باشد،  هاي دروني آن ميهاي سطحي و اتممجموع اتم
  توان نوشت: بنابراين، مي

  

  
  .از حالت الف تا د برروي ستون فلزي زير لايه خود هاي فلزي . شماتيك ذوب لايه1شكل 

  

(4)    
sur
s

b
s

t
s nnn  

كه در آن 
b
sn و هاي درونيتعداد مول اتم 

sur
sn  تعداد

  باشند. هاي سطحي ميمول اتم

 در نظر بگيريم، sVهاي لايه جامد را اتماگر حجم كل 
t
snبا  برابرms

t
s VVn / خواهد بود كه در آن mV 
 چنين باهم باشد. مي [m3/mol]حجم مولي در واحد 

مساحتي كه ، sgw( كميت مساحت سطح موليتعريف 
كند در واحد  هاي سطحي ماده اشغال مييك مول از اتم

[m2/mol] ،(هاي سطحي را از توان تعداد مول اتممي
sg رابطه

sursur
s wAn / دست آورد، مقادير بهsgw 

محاسبه شده  [21]صفحات كريستالي متفاوت در مرجع 
  است.

هاي موجود برروي پيوند اتم جهت بدست آوردن استحكام
با استفاده از  پاييني (فصل مشترك جامد و مايع)وجه 

  خواهيم داشت: 1رابطه دوپره
(5)     sssgsgssW    

را  (5)باشد، رابطه  مي برابر با صفر ssبا توجه به اينكه 
sgssWتوان بصورت  مي 2 اندازه  1ر شكل د. نوشت

در نظر گرفته  idو ضخامت مقطع  a ضلع مقطع مربع

                                                 
1Dupre 

sV ،surشده است، لذا مقادير 
sA  وsub

sA توان بر  را مي
2به ترتيب با  idو  aحسب 

s iV a d ،
2( 4 )sur

s iA a ad   2وsub
sA a .جايگزين نمود 

 1بنابراين، با بازنويسي انرژي آزاد گيبس براي شكل 
  داشت:خواهيم 

2 2( , ) ( / ) ( ) ( 4 ) 2o
s s m s i sg sgG T i V V G T a ad a     

  
)6(  
  
ــرژي -2-2 ــهمــدل ان ــاز مــايع (لاي هــاي ذوب  هــاي ف

  شده)

حال چنانچه بطور مشابه محاسبات انرژي آزاد گيبس را 
انجام دهيم خواهيم  1هاي ذوب شده در شكل  براي لايه

  داشت:
)7  (ls

sub
l

sur
l

o
l

t
l

o
l WAATGniTG 

lg)(),(  

كه در آن 
t
ln هاي لايه مايع،تعداد مول كل اتم ( )o

lG T 
 ،[kJ/mol] انرژي گيبس حرارتي لايه مذاب در واحد

sur
lA  مساحت سطح قسمتي از مايع در تماس با گاز و
sub
lA  مساحت قسمتي از مايع در تماس با سطح جامد

گاز - انرژي فصل مشترك مايع lg، [m2]زيرين در واحد 

استحكام پيوند  lsW و [J/m2](كشش سطحي) در واحد 

i يك لايه اتمي مايعدو لايه اتمي مايعلايه اتمي مايع

جامد

الف ب ج د

جامد

ضخامت برابر با 
id

جامد جامد

i  جامدلايه اتمي

id
فصل مشترك مايع و جامد
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هاي مايع در تماس با جامد در (انرژي چسبندگي) اتم
  باشد. مي [J/m2] واحد

TGo)(مقدار عددي 
l  مشابه با)(TGo

s از مقادير ،

انتالپي 
o
lH  و انتروپي

o
lS  حراراتي حالت مذاب فلز مس

مذاب فلز مس در  گرماييهاي ظرفيت  و با توجه به داده
با توجه  آيند. بدست مي [19-17]از مراجع و فشار ثابت 

براي تحليل فرايند ذوب در هر مرحله (يك  1به شكل 
هاي جامد به مايع  اص) تعداد معيني از لايهضخامت خ

- تبديل فاز/حالت خواهند داشت، بنابراين، اگر تعداد اتم

( هاي دروني در دو فاز را برابر فرض كنيم
t
s

t
l nn  ،(

آنگاه خواهيم داشت (
sur
s

sur
l nn  همچنين با فرض .(

را تر اينكه مذاب يك فلز بطور كامل سطح جامد خود 
 - هاي موجود در فصل مشترك مايعانرژي اتم كند، مي

  باشد. صورت زير قابل محاسبه ميجامد به
(8)     lg2lsW  

با در نظر گرفتن اين نكته كه فاز مايع از شكل هندسي 
باشد، براي محاسبه مساحت آن از  مشخصي برخوردار نمي

-سطحي و مساحت سطح مولي بههاي رابطه تعداد اتم

  كنيم، صورت زير استفاده مي

lg

lg

sur sur s l
s l l s

sg sg

wA A
as n n A A

w w w
    

)9(  

surكه در اين رابطه 
ln  وsur

sn  به ترتيب تعداد مول
  باشند. فاز مايع و جامد ميهاي سطحي در اتم

با  lgwبه دليل عدم در اختيار بودن مقدار دقيقي براي
  توان نوشت: مي  [22]توجه به

(10)   STHw v  lglg  

vكه در اين رابطه  H در واحد  صعيدانتالپي ت
[kJ/mol]  ،S  انتروپي تصعيد فلز مس در واحد

[kJ/molK]  وα هاي شكسته شده در فصل  نسبت پيوند
 .[22] باشد گاز مي- مشترك مايع

 
24 3

( , ) ( / ) ( )o i
l s m l v

sg

ad a
G T i V V G T H T S

w


 
      

 



  
)11(  

توان تاثير ) مي11) و (6با مساوي قرار دادن دو رابطه (

ذوب تعادلي را با تغيير در هاي سطحي بر نقطه انرژي

ها محاسبه نمود. به عبارت ديگر، نقطه ذوب تعداد لايه

) محاسبه 5تا  5000هاي مختلف (از  iتعادلي به ازاي 

كه جايگذاري و حل معادلات مربوطه و  شود. از آنجاييمي

اي صورت دستي مقدور نيست، برنامهيافتن نقطه ذوب به

د كه الگوريتم كلي آن در به زبان ويژوال بيسيك نوشته ش

 نشان داده شده است. 2شكل 

 
 

  
 . الگوريتم محاسباتي2شكل

 
  
  و تحليل نتايج محاسبات عددي -3

با توجه به مدل ارائه شده در بخش قبل، مهمترين 
-هايي كه براي محاسبات عددي ذوب سطحي لايهپارامتر

5000i 

( )sG T محاسبه مساحت، حجم،                و( )lG T

) به ازاي   مشخص( 11و  6يافتن نقطه ذوب از تساوي روابط  i

خير

بله

رسم نمودار      بر حسب  
mTi

ذخيره     براي   مشخص
mTi

1i i 
5i 
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 pCاند ، شامل هاي فلز مس مورد استفاده قرار گرفته
جامد و مايع و خصوصيات صفحات كريستالي به ترتيب در 

آورده شده است. در اين محاسبات قطر اتمي  2و  1جدول 
 0.00000711نانومتر و حجم مولي آن  0.29فلز مس 

  متر مكعب بر مول در نظر گرفته شده است.
با توجه به شرط تعادل ترموديناميكي در فرايند ذوب 

ه ترتيب ب (11)و   (6))، و با استفاده از رابطه(1)(رابطه
)ها  تعداد لايه در براي فاز جامد و مايع، با تغيير )i 

هاي سطحي را در مقدار نقطه ذوب توان تاثير انرژي مي
ها محاسبه نمود. براي انجام اين محاسبات در تعادلي آن

صي كه در حال حال حاضر از يك برنامه دست نوشته شخ
كنيم. با در نظر گرفتن يك  باشد استفاده مي تكميل مي

لايه بيروني و يك لايه اتمي در فاز جامد (به عنوان زير 
لايه فاز مايع) به همراه در نظر گرفتن يك لايه اتمي به 
عنوان فصل مشترك هر يك از اين دو لايه (سطح بيروني 

به عنوان حداقل  5هاي دروني به عدد  و زير لايه) با لايه
هاي محاسباتي در هنگامي كه تنها يك لايه  تعداد لايه

  كاملا دروني را نظر بگيريم خواهيم رسيد.
، با تغيير تعداد شودملاحظه مي 3طور كه در شكل همان
كند، به عبارت ديگر وقتي  ها نقطه ذوب نيز تغيير مي لايه

داده هاي در نظر گرفته شده به تدريج كاهش  تعداد لايه
هاي سطحي (افزايش شوند، به علت اينكه تاثير اتم مي

شوند،  هاي دروني مينسبت سطح به حجم) بيشتر از اتم
 و  (6)هاي  هاي انرژي سطحي در رابطهبخشتاثير 

در انرژي آزاد گيبس بيشتر شده و باعث كاهش نقطه (11)
ها نقطه ذوب به  البته با افزايش تعداد لايه. شود ذوب مي

-هاي سطحي نسبت به اتمتدريج در اثر كم شدن اثر اتم

شود كه  مي تربه نقطه ذوب ماده بالك نزديك، هاي دروني
در تعداد لايه  Cuفلز )100( اين امر در مورد صفحه

  ) رخ داده است.nm1183.973(ضخامت  5000
هاي سطحي تعداد همسايگان كمتري به علت اينكه اتم

گيري  هاي دروني ماده دارند و ساختار و جهتنسبت به اتم
هاي سطحي كريستالوگرافي ماده تعيين كننده تراكم اتم

باشد، بنابراين، انتظار خواهيم داشت كه ذوب سطحي  مي
مقادير متفاوتي را  در صفحات كريستالي متفاوت فلز مس

هاي سطحي ماده در واقع برحسب اينكه اتم نشان دهد.
فلز  fcc كريستالي از ساختار نظر در كدام صفحهمورد 

گيري كنند، تحقق شرايط ذكر شده در نظريه  مس جهت
ها و يا تراكم اتمي براي ليندمن به علت اينكه تعداد اتم

متفاوت است نيز براي  fccصفحات مختلف ساختار 
صفحات مختلف فرق خواهد كرد و در نتيجه نقطه ذوب 
سطحي براي صفحات مختلف در ساختار كريستالوگرافي 

علاوه   (6)مس نيز متفاوت خواهد بود. بنابراين در معادله
ها، نحوه تغيير و  بر تغيير ضخامت با افزايش تعداد لايه

باشد.  متفاوت ميبراي صفحات مختلف نيز  هالايهافزايش 
) 110(، )100(براي بررسي اين پديده سه صفحه متفاوت 

را براي فلز مس محاسبه نموده كه نتايج آن در  )111( و
هاي شبيه به همراه نتايج آزمايشات و تحليل 5شكل 

  اند. سازي شده موجود در مراجع نشان داده شده
شود كاهش دما براي صفحه  طور كه ملاحظه ميهمان

و كاهش ، )110(و  )100( كمتر از دو صفحه ديگر )111(
) 110(نيز كمتر از صفحه  )100( دما براي صفحه

توان چنين نتيجه گرفت كه هرچه چگالي باشد. مي مي
ي با  ا اي بيشتر و يا به عبارت ديگر صفحه اتمي صفحه

هاي تراكم اتمي بيشتر داشته باشيم، به علت اينكه اتم
بيشتري خواهند داشت و يا به  سطحي تعداد اتم همسايه

هاي سطحي تحت تاثير تعداد همسايه عبارت ديگر اتم
تر هستند، بنابراين، نياز به  بيشتري در صفحات فشرده

ها به مقدار هاي آندماي بالاتري دارند تا ارتعاشات اتم
لازم جهت انجام استحاله ذوب برسد. بنابراين، در صفحات 

طحي در دماي بالاتري روي با چگالي اتمي بيشتر ذوب س
دهد و نقطه ذوب سطحي در اين صفحات سريعتر به  مي

  رسد. نقطه ذوب بالك مي
نتايج محاسبات ذوب صفحات كريستالي متفاوت  5شكل 

ها با مقايسه با نتايج و مس را بر حسب ضخامت لايه
طور كه هماندهد. مشاهدات موجود در مراجع را نشان مي
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شده است، آزمايشات تجربي و نشان داده  5در شكل 
شبيه سازي مطابقت خوبي را با محاسبات ما نشان 

بر اين الگوريتم محاسباتي ما به سادگي  دهند. علاوه مي

هاي  ها و همينطور تعداد لايه قادر است ضخامت لايه
  د.را نيز مشخص ساز  [24]و [23] بررسي شده در

  
  

  هاي استفاده شده براي محاسبه ظرفيت گرمايي مسر. پارامت1جدول 
2 3

2
EC A BT CT DTp

T
     

[J/mol K]

A
 2[J/mol K ]

B
 3[J/mol K ]

C
 4[J/mol K ]

D
 

[J K/mol]

E
 

 0.068611 13.97243 -31.52589 28.0987 17.72891  براي فاز جامد

 - 0.000028 -0.000004 0.333332 -0.000084 32.8445 براي فاز جامد

  
  

  . خصوصيات صفحات كريستالي 2جدول 
 )111صفحه ( )110صفحه ( )100صفحه (

2[mol/m ]sgw 
50628.2 71594.33 44749.61 

2
,0 [J/m ]sg K 

2.22 2.52 2.24 

2
,298 [J/m ]sg K 

2.21 2.52 2.23 

  
  

  
  فلز مس.)100(ها براي صفحه . نتايج محاسبات تغيير نقطه ذوب سطحي با افزايش لايه3شكل
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]
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تعداد لايه

[20]1358=نقطه ذوب
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در  fcc.نتايج محاسبات تغيير نقطه ذوب لايه سطحي با تغيير صفحه كريستالي براي فلز مس با ساختار كريستالوگرافي4شكل 

  ضخامتهاي متفاوت.
  
  
  

  
  . مطابقت نتايج محاسبات ذوب لايه سطحي صفحات كريستالي فلز مس با داده هاي مراجع موجود.5شكل 
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)111(در صفحه  fccنقطه ذوب محاسبه شده براي مس با ساختار 

لايه تعداد

[K
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  نتيجه گيري -4

هاي سطحي و اعمال تاثير انرژي با در نظر گرفتن اثر اتم
كه با تغيير در  شدها در انرژي آزاد گيبس مشاهده آن

هاي سطحي، نقطه آغاز استحاله ذوب تغيير  تعداد لايه
كند و با كاهش لايه به لايه ضخامت لايه سطحي  مي

كه  شدباشيم. همچنين ملاحظه  شاهد افت نقطه ذوب مي
ست وابسته به اي اتغيير در دماي استحاله ذوب پديد

رافي و در هر صفحه مجزاي ساختار گيري كريستالوگ جهت
fcc  مربوط به مس، مقدار افت دماي شروع استحاله

. نتايج فوق همچنين روشن ساخت كه نه باشد متفاوت مي

هاي سطحي در نقطه ذوب تنها ضريب پرشوندگي اتم
ها ها تاثير گذار است، بلكه انرژي سطحي آنسطحي آن

كند و در واقع تقابل هندسه ا مينيز نقش مهمي را ايف
ها هاي سطحي (پر شوندگي) و انرژي سطحي لايهاتم

شود. تعيين كننده مقدار افت در نقطه ذوب صفحات مي
نشان داد كه افت نقطه  fccمحاسبات مربوط به فلز مس 

به ترتيب كاهش  )111(و  )110( ،)100( هايذوب لايه
نتايج محاسبات همچنين مطابقت خوبي را با يابد. مي

هاي موجود در سازيهاي شبيهها و خروجيآزمايش
  دهد.مراجع نشان مي
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