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 ک مولکولیسازی دینامیشبیه باپایدار همبسته تصادفی  هایپتانسیلدر  پخشبررسی 
 1؛ ندایی اسکویی، احسان 2و1احمدی برجی، مهدی

 دانشكده فيزيك دانشگاه تحصيلات تكميلي علوم پايه گاوازنگ، زنجان1
 دانشكده فيزيك دانشگاه گيلان، رشت2

 چکیده
، مورد ايدارپهمبسته تصادفي ات كلاسيكي روي سطوح سازي ديناميك مولكولي لانژويني، حركت ذرشبيه در اين مقاله، با استفاده از

يك استفاده كرديم كه )حركت براوني كسري(   mLfاز توزيع براي مدل كردن پتانسيل تصادفي اين سطوح مطالعه قرار گرفته است. 
بسته به كه دهد نتايج ما نشان مي باشد.مي( fBmحركت براوني كسري )بوده و تعميمي از با همبستگي بلندبرد پايدار توزيع تصادفي 

هاي پخش متفاوتي قابل مشاهده است كه هم شامل پخش فيكي است رژيم مقادير دما، ضريب اصطكاک، زبري سطح و پايداري محيط،
 .حالت خاصي از اين تحقيق بوده استدهيم كه نتايج محققين پيشين تنها نشان مي عادي فراپخشي و فروپخشي.هاي غيرو هم رژيم

 مقدمه
از بسياري بندي با مدل ارتباطدر مورد ئل مهمي ا، مسنظمبيسطوح  روي ،نانوذراتها و ، مولكولهاپخش اتم    

امل ش ربردها،كا يبوجود آورده است. برخ يدر فرآيندهاي صنعتآنها كاربرد همچنين هاي فيزيكي و طبيعي، و پديده

 علاوه بر اين، توزيع است. ات مركب سطحيهاي زيستي، رسانش از ميان جامدهاي آلي روي سطح بافتپخش مولكول

تمام [. 1] است fBmهاي سطح يك فيلم نازک، كميتي تصادفي با همبستگي بسيار زياد با تابع توزيع نزديك به ارتفاع

ذره با  اند كه برهمكنشهايي از نوع گسسته بودهسازيها شبيههاي انجام شده براي پخش در اين قبيل محيطسازيشبيه

عمولاً در معي، ذرات قيندها وارد نشده بود در حاليكه در مسائل وانشده بود و لذا ميرايي در اين فرآسيال در نظر گرفته 

ده لانژوين استفاي ، از معادلهبراي مدل كردن اين مسئلهما تواند آب، نفت و يا گاز باشد قرار دارند. يك سيال كه مي

ابل ي قكسر لوي حركت در ترم اتلافي در نظر گرفته شده است. ،ور در آني غوطهكرديم كه برهمكنش سيال با ذره

همبستگي مثبت، منفي و يا  هايي با، توزيعاز آنتوان مياين  علاوه برو  بودهو ناپايدار هاي ناهمسانگرد تعميم به حالت

كه گيرد يمرا در بر  يندهاآوسيعي از فر تحليل ما محدودهنابراين ب ايجاد كرد.بدون همبستگي )حركت براوني معمولي( 

  .داراي كاربردهاي فراواني نيز هستند

 محیط همبستگی سازی و شبیه mfLپتانسیل 
ع ها، از توزيها و ناخالصيهمچنين براي به حساب آوردن نقص هاي سيستم وسازي خود براي همبستگيما در مدل     

داراي و  وده،بو پايدار  متناسب-خوداين توزيع، ايم. كه در آن پايداري سيستم قابل كنترل است، استفاده كرده fLmكلي 

 ابطوو از ر است بردبلند هايبستگيهم

(1) 

𝛼 دهد.هاي سيستم را نشان مياست و پايداري همبستگي 2و  0عددي بين  𝛼 ند.كپيروي مي =  fBmهمان توزيع  2

. اين كميت چگونگي همبستگي [ است0،1)ي بازهدر يك عدد حقيقي سيستم بوده و  )زبري(نماي هارست  Hاست.

/1 رد .است mfLنوع فرآيند  كنندهتعيين  Hمقدار كند.را تعيين مي 2H  ،اند يعني همبسته مثبتبه طور  هاافزايش

1iام افزايشي باشد، قدم iاگر قدم 1ر د ي افزايشي است، وام به احتمال بيشتر/ 2H ،  نداهستمبه نفيمبه طور 

1iام افزايشي باشد، قدم iيعني اگر قدم در ي كاهشي است.ام به احتمال بيشتر 𝛼 = 2 ،1/ 2H  ي مشخصه

 [.3و2] است عموليحركت براوني م
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 سازیجزئیات شبیه الگوریتم و

راي معادله لانژوين حركت ب ايم.سازي ديناميك مولكولي لانژويني استفاده كرده، از روش شبيهحركت سبازي براي شببيه      

 به صورت زير است mيك ذره به جرم

(2)                                                                                                        𝑚 𝓇�̈� = −
𝜕𝒱(𝓇𝑑)

𝜕𝓇𝑑
− 𝜇 𝓇�̇� + 𝜉𝑑(𝓉) 

ضريب  پتانسيل محيط،  𝒱(𝓇𝑑) ي مشتق نسبت به زمان،دهنده ، علامت نقطه نشان𝑦و  𝑥 مكان نماينده 𝓇𝑑كه در آن، 

 ي اتلاف افت و خيزاست كه از رابطه 𝑑ي سفيد در جهت ي نوفهنيروي تصادفي ناهمبسته 𝜉𝑑و  ،اصطكاک

(3)                                                                             < 𝜉𝑑(𝓉)𝜉𝑑′(𝓉′) >= 2𝜇𝑘𝐵𝒯𝛿𝑑𝑑′𝛿(𝓉 − 𝓉′) 

گيري عددي به روش تفاضل محدود، نيروي وارد بر ذره را بندي سطح و مشتقمش ما با استفاده از[. 4كند ]تبعيت مي

وريتم ه و با استفاده از روش الگمحاسبه نموديم، و از شرط مرزي تناوبي براي پتانسيل استفاده كرد yو xهايدر جهت

 .[ معادلات را حل نموديم5رونگه كوتاي تصادفي مرتبه دوم ]

 نتایج و بحث و بررسی
براي مقادير مختلف  بعدي، دو fLm نمونه چهار[. 6] ايمكردهاستفاده  SRA از تكنيك fLmسازي محيط براي شبيه    

، شكل 𝐻 بالاي شود براي مقاديرطور كه در شكل ديده ميهمان نشان داده شده است. (1شكل )در زبري و پايداري 

ها و چاه 𝛼 با كاهش .كاهش همراهندها با يك افزايشيك روند كلي افزايشي يا كاهشي دارد ولي براي مقادير كمتر، 

 شود.بيشتر مي 𝛼 كنند كه عمق/ارتفاع و احتمال بوجود آمدن آنها با كاهشهايي ظهور ميقله

هاي ذره به طور مداوم در چاه ،، متفاوت است. اگر زبري سطح زياد باشدسطحهاي مختلف ذره در زبريحركت     

بينيم كه مي 2در شكل همچنين  .كم باشد تغيير جهت ذره كمتر است دهد. اما اگر زبريپتانسيل افتاده و تغيير جهت مي

مچنين به تفاوت مسافت ميانگين طي شده در . هافتدها فرورفته و به تله مي، در چاهمقادير كمتر پايداريذره در در 

 ها دقت كنيد.شكل
𝐻 با fLmدر محيط  حركت: 2شكل )ج( )ب( )الف( = 0.8 

𝛼)الف( با  = 𝛼و )ب( 2 =  و )ج(  1.25

𝛼 = و  ضريب اصطكاک، زمان نهايي . 0.5

𝛾 به ترتيب عبارتند از: بعددماي بي = 0.4، 

𝜏 = مش  ، و از0.2و  20000

    ايم.اي استفاده كردهنقطه 1024×1024

( است. اين كميت، در رفتار پخشي معمولي، يك MSDتوان برآورد كرد، ميانگين مربع جابجايي )كميتي آشنا كه مي

با توجه به طبيعت تصادفي است.  𝜏2/𝐷𝑤~〈𝑟2(𝜏)〉 ي خطي با زمان دارد ولي در پخش غيرعادي، بصورترابطه

نمودار  ايم.گيري كردهها ميانگينن اجراهاي زيادي روي ذرات و پتانسيلي سفيد، بيو نيروهاي نوفهنظم بيهاي محيط

MSD ( 3بر حسب زمان در شكل ) براي مقادير مختلفدر دو پايداري متفاوتH همانطور كه  .نشان داده شده است

   

𝛼دو بعدي با  fLm: 1شكل  =

)ب(  H=0.9و )الف(  2

H=0.2ج( ، و همچنين براي( 

H=0.8  و𝛼 = 1 . 

 )ج( )ب( )الف(
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𝛼دركنيد مشاهده مي = /1براي ،  2 2H با افزايش ،H 1يابد اما براي شيب نمودار افزايش مي/ 2H  افزايش

H ؛ اما با كاهش تاثيري در شيب نمودار ندارد𝛼هاي ، تاثير زبري𝐻 > ملا از شود و نمودارها كانيز نمايان مي  1/2

 يابد. هاي زبرتر روي رژيم پخش كاهش ميشوند. دراين حالت اثر محيطهم تفكيك مي
𝛼 بر حسب زمان براي )الف( MSD: نمودار 3شكل )ب( )الف( = 2 

𝛼و )ب( = 𝜏تا  Hقادير مختلفدر م 1.25 =

گيري ميانگينساير فاكتورها مانند شكل قبل بوده و . 10000

 اجرا براي پتانسيل بوده است.  20اجرا براي ذره و  001روي 

  
𝐷𝑤 2فراپخشي است كه براي رژيمها بعد فركتالي قدمD

w
، 2فروپخشي برايD

w
 و براي پخش عادي ،

2D
w

 .( نمودارالف-4در شكل ) استD
w

0.4در دمابر حسب     .در دماي پايين حركت نشان داده شده است

 شوند. با اين حال سطوحفرپخشي است اما با افزايش دما همگي به سمت حركت فيكي نزديك مي 𝐻براي اكثر مقادير 

بر حسب ضريب اصطكاک است كه نشان  𝐷𝑤ب( نمودار -4دهند. شكل )نرمتر تمايل به سمت فراپخشي را نشان مي

دهد با اصطكاک كم، صرفنظر از زبري يا نرمي سطح، حركت همواره فراپخشي است. اما افزايش مقدار اصطكاک مي

تواند حركت را به رژيم فروپخشي نيز سوق دهد. با اين حال، افزايش بيشتر اصطكاک، تمام بسته به زبري سطح، مي

بينيم كه افزايش پايداري ج( مي-4در ) 𝐻بر حسب  𝐷𝑤در نهايت براي نمودار  كشاند.ا به رژيم فيكي ميها رحالت

بيشتر  هاي ذرهتواند حركت را از رژيم فروپخشي به فيكي سوق دهد. هرچه پايداري كمتر باشد گيرافتادگيسطح مي

/1را براي  يكيخوبي حركت ف اين شكل بهافتد. ها به تله ميشده و ذره مدت بيشتري در چاه 2H   و فروپخشي

/1را براي 2H  دهد.نشان مي 

گفته شده بود كه زبري سطح هيچ تاثيري بر رژيم پخش ندارد. اما در اين كار با مطالعه  ،[7فر ]سهيمي و سعادتدر كار 

هركدام از اين اثر زبري، پايداري، دما و اصطكاک نشان داده شد كه تحقيق آنها تنها يك حالت خاص از كار ما بوده و 

 تواند اثر مخصوص به خود را داشته باشد. فاكتورها مي
بر حسب  𝐷𝑤: نمودار 4شكل  )ج( )ب( )الف(

هاي 𝐻در  γ)الف( دما و )ب( 

در  Hمختلف و )ج( بر حسب 

𝛼 .ساير كدامدر هرهاي مختلف ،

    فاكتورها مانند شكل قبل است.
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