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مقدمه اي بر پتانسيل هاي بين اتمي در لمپس
boundary p p p

atom_style atomic

پس ر ي بين ي يل پ بر ي
units  lj

lattice   fcc 0.2

region  mybox block  0  5   0  5    0  5 ل ا كز create_boxت 1   mybox

create_atoms 1  region mybox

mass   1    1.0

velocity  all create  1   123456 

تمركز اصلي بر روي
خطوط تعيين كننده 

pair_style lj/cut   2.5

pair coeff 1 1  1.00  1.00  2.5

نوع بر هم كنش اتمها
pدر سيستم شبيه سازي _

fix    myfix1 all  nve

timestep 0.001

زي بي م ي ر

thermo       10

thermo_style custom step etotal temp press vol

d d 1 ll 50 ddump mydump1 all xyz 50 dump.xyz

run 10000



ل د ات ن ب هاي ل پتان ب اي مقدمه اي بر پتانسيل هاي بين اتمي در لمپسمقدمه
.اتمهاي برهم كنش كننده در طول شبيه سازي بدون تغيير هستند.1

Bond_style)پتانسيل هاي باندي– potentials) ي ب ي يل )پ _ y p )

Angle_style)پتانسيل هاي زاويه اي – potentials)

ال هد دا ها ل Dihedral)تان potentials) (Dihedral_potentials)پتانسيل هاي دايهدرال–

Improper_style)پتانسيل هاي نابجا – potentials)

...ساختارهاي زيستي، پليمرها و •

.باند ثابت كه در طول زمان شبيه سازي تغيير نمي كند



ل د ات ن ب هاي ل پتان ب اي مقدمه اي بر پتانسيل هاي بين اتمي در لمپسمقدمه
.پتانسيل هايي كه اتم هاي برهم كنش كننده با زمان تغيير مي كنند.2

pair_style)پتانسيل هاي جفت جفت – potentials) ج ج ي يل p)پ _ y p )
...فلزات، نيم رساناها، برخي گازها و مايعات و •

برهم كنش بين دو اتم در نانولوله دائمي نبوده و در طول  
.زمان شبيه سازي تغيير مي نمايد



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

سه جسمي و چند جسميدو جسمي
جونز Stillinger(Lennard‐Jones)لنارد Weber Lennard)لنارد جونز Jones)

(Morse)مورس

Stillinger‐Weber
(Tersoff)ترسوف 

AIREBO AIREBO(Morse)مورس
EAM

MEAMMEAM



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

JohnJohnجونزجونزلناردلناردپتانسيلپتانسيل•• LennardLennard‐‐Jones,Jones, 19241924
ساده– رياض لحاظ به لحاظ رياضي سادهبه
برهم كنش بين اتم ها و مولكول هاي خنثي–

مقالات– در گسترده كاربرد ساده ظاهر عليرغم ظاهر ساده كاربرد گسترده در مقالاتعليرغم
...مدل سازي آرگون، پتانسيل مابين صفحات گرافن و •



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

نتيجه اعمال پتانسيل لنارد جونز به نانو لوله كربني•



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

.Philip M.Philip Mپتانسيل مورسپتانسيل مورس•• Morse, Morse, 1929     1929     
ات د ا ل لك ا تق تقريب براي مولكول هاي دواتمي–

كاربرد در مدل سازي برخي فلزات مانند مس–
ديگر ساختارهاي داراي پيوند كوالانسي–



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

StillingerStillingerوبروبر--پتانسيل استلينگرپتانسيل استلينگر•• and Weber, Phys Rev B, and Weber, Phys Rev B, 3131, , 5262 5262 ((19851985))

رساناها– نيم سازي مدل براي ها قدم اولين Siاز از اولين قدم ها براي مدل سازي نيم رساناها
وبر موجود در لمپس-فايل هاي پتانسيل استلينگر–

Si.sw

/home/kiarash/lammps‐18Jan2011/potentials
CdTe.sw

GaN.sw



جفت جفت هاي ل پتان انواع پتانسيل هاي جفت جفت انواع
J. J. TersoffTersoff, , Phys Rev B, Phys Rev B, 3737, , 6991 6991 ((19881988))پتانسيل ترسوفپتانسيل ترسوف••

بتوانايي توصيف حالات مختلف تشكيل باند اتم با پارامترهاي ثابت– ي ر ر پ ب م ب يل ي و يي و
كاربرد گسترده در مدل سازي ساختارهاي كربني و سيليكوني–

ل ف ت ل ان ا ل Siفا t ff Si.tersoffفايل هاي پتانسيل ترسوف موجود در لمپس–
SiC.tersoff

SiC.tersoff.zblSiC.tersoff.zbl
SiC_Erhart_albe.tersoff

SiCGe.tersoff
SiO.tersoff
GaN.tersoff از آخرين تصحيحات انجام شده بر پتانسيل ترسوف

L Lindsay Dو A Broido Physو Rev B 81 205441 (2010)L. Lindsay D. A. Broidoو Phys. Rev. B 81, 205441 (2010)و



جفت جفت هاي ل پتان انواع پتانسيل هاي جفت جفت انواع
فرمولاسيون پتانسيل ترسوف•

عشعاع
cutoff



هاي ل پتان pairانواع style pair_styleانواع پتانسيل هاي

,AIREBOAIREBOStuart, Stuart, TuteinTutein, , Harrison,Harrisonپتانسيلپتانسيل•• J J ChemChem Phys,Phys, 112112, , 64726472−−6486 6486 ((20002000))

روژنمدل سازي سيستم هاي كربن و هيدروژن– و ن ر م ز ل
,EAMEAMDaw, Baskes,Daw, Baskesپتانسيل پتانسيل •• Phys Rev Lett, Phys Rev Lett, 5050, , 1285 1285 ((19831983))

فل ا اژ آل ا ا ا فل ا ل مدل سازي فلزات و انواع آلياژهاي فلزي–
MEAMMEAMBaskesBaskes, , Phys Rev B, Phys Rev B, 4646, , 27272727−−2742 2742 ((19921992))پتانسيلپتانسيل••

در نظر گرفتن نيروهاي زاويه اي–
ساختا– با اژها آل و فزلات ازي اسfccbcchcpمدل ال و و الماسيfcc،bcc،hcpمدلسازي فزلات و آلياژها با ساختار–
مواد ديگر با ساختار كووالاني مانند سيليكون و كربن –



هاي ل پتان ال اع pairنحوه style

l

pair_styleنحوه اعمال پتانسيل هاي

pair_styleمشخص نمودن نوع بر هم كنش با دستور•

pair style tersoffpair_style tersoff
اگر ضرايب بر هم كنش در فايلي موجود هستند، آدرس آن را به  •

i ff .مي دهيمpair coeffدستور
pair_coeff * * SiC.tersoff Si C Sip _

و يا،
pair_coeff * * SiC.tersoff Si NULL Si



ا ش ت ا تشك با تشكر از توجه شماا


