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 چكیده
سازی شده روش دینامیک مولکولی است، شبیهکه اساس آن کد لمپس،  ازبا استفاده  غبار با دیوار گرافیتی برخورد نانوذره این پژوهشدر 

غبار درنظر گرفته شده  کار دو نوع دانه های مختلفی دارند. در اینها و اندازهها، شکلدر توکامک دشانذرات غبار بر اساس سازوکار تولی است.

کنند. ای گرافیتی برخورد میدیوارهکه با شکل پولکی ای از جنس گرافیت و با هندسهنانوذره شکل و سپستنگستن کروی ابتدا نانوذره :است

ات کنند که منجر به تغییرکنند و گشتاور تصادفی ایجاد میغبار برخورد می های هیدروژن با دانها و مولکولهاتمها، یوندر دستگاه گداخت، 

بر سرعت انتقالی، چرخش غبار حول محور تقارنش نیز درنظر گرفته سازی علاوهشود. بنابراین در شبیهای دانه میحرکت زاویهدر اندازه کوچکی

 برخلاف نانوذره دهند کهنتایج نشان می شود برآورد شده است.که منجر به تخریب سطح می سرعت نانوذراتی، آستانهبرای چنین شده و 

روی سطح بچسبند و یا  در تخریب سطوح گرافیتی ندارند بلکه با توجه سرعت برخورد، ممکن است مهمیهای گرافیتی نقش تنگستن، دانه

 .تخریب شده و به محیط بازگردند
 

 غبار، کد لمپس، گرافیت، تنگستن، چرخش نانوذره :هااژهکلیدو
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Abstract 
In the present work, we have simulated the collision of dust nanoparticles with graphite wall using 

LAMMPS code, based on the molecular dynamics method. Dust particles have different shapes and sizes 

depending on their production mechanism in Tokamaks. In this work, two types of dust grains have been 

considered: a spherical tungsten nanoparticle and a graphite nanoparticle with an oblate geometry that 

collides with a graphite wall. In the fusion device, ions, hydrogen atoms, and molecules collide with the 

dust grain and create stochastic torques, leading to minor variations in the angular momentum of the 

grain. Therefore, in the simulations, the dust rotation around its symmetry axis has also been considered 

in addition to the transfer velocity. For such nanoparticles, the threshold speed of nanoparticles that leads 

to surface damage has been estimated. The results show that, unlike tungsten nanoparticles, graphite 

grains do not play a significant role in the degradation of the graphite surfaces. Still, due to the speed of 

the collision, they may either stick to the surface or be damaged and return to the environment. 
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 مقدمه. 1
در رآکتور توکامک، پلاسما با ترکیب میدان مغناطیسی قطبی و 

 به توجه باشود. خلأ محصور می ای در محفظهچنبره
 وارید به و کرده فرار انندتویم ذرات محدود، محصورسازی

تواند به دیواره می -کنش پلاسما. برهمکنند برخورد اطراف
است، آسیب  1کنندهاول که شامل دیوار اصلی و منحرف دیواره

شوند، پلاسما کنده می محفظه هایی که از جدارهبرساند. اتم
های توانند وارد پلاسما شده و آن را آلوده کنند. برخلاف اتممی

های سنگین عناصر آهن، نیکل، کروم، سبک مانند هیدروژن، اتم
اکسیژن و ... حتی در دماهای گداخت نیز کاملاً یونیزه 

های ا با عدد اتمی بالاتر، چون الکترونهشوند. ناخالصینمی
کنند. تری دارند، خیلی شدیدتر انرژی تابش میمقید بیش

فرسایش و افزایش ناخالصی و غبار در پلاسما باعث سرد و رقیق 
 .[1]شود شدن آن و در نتیجه کاهش بازدهی گداخت می

هستند،  پلاسما ذرات معرض درکه  بمناس مواد نتخاببنابراین ا
ی بودن آن بسیار اقتصاد و کتورآر منیا عملکرد نیتأم یبرا

هـا و کنتـرل ایـن ناخالصـی چنینهم [.3، 2]اهمیت دارد 
پیشـرفت هـای مختلـف فیزیک ایـن ذرات بـرای بررسـی جنبـه

های انرژی صنعتی امری عنـوان منبعکتورهـای آینـده بـهآر
هـا پـیش وجـود ذرات ریزجامـد از مـدت .کاملاً ضروری اسـت

مغناطیسی  گداختهای عنـوان ناخالصی در دستگاهبـه "غبـار"
غبار هم کیهای فیزیتـاکنون برخی جنبهو  مشاهده شده است

غبار چون سـازوکارهـای تولیـد غبـار، نیروهای اعمال شده روی 
 .]5 ،4[است  شدههـا مطالعه و برخورد غبـار بـا مـواد دیـواره

های گوناگونی شبیه پولک، نامنظم و گاهی این غبار شکل 
های متفاوت تولید سازوکاردارد که احتمالاً های کروی نیز شکل
جا شده، تراکم های جابهشدن لایهپوستهچون پوستهغبار هم
اندازی غبار از ها در نواحی سرد پلاسما، بیرونناخالصی

های تخریب باعث سازوکارهای پوششی پلاسما و دیگر سطح
ابعاد این  بازه [.5]های غبار شده است گوناگون شدن شکل

 سرعت [.6] است ها میکرون گستردهدهذرات از چند نانومتر تا 
 به شده مشاهده عیسر یهانیدورب توسط که یمنفرد غبار ذرات
های تجربی حاصل از عملکرد داده .[7] رسدیم m/s صد چند

یندهای افر های غباری که در طیدانه دندهنشان می توکامک
در پلاسما  kms 1-1 تر ازشوند با سرعتی بیشتولید میخاصی 

کنند. با استفاده از این سرعت و طول عمرهای حرکت می
قبل از  μm 1 های غبار گرافیتی به شعاع، دانهدست آمدهبه

. کنندیمطی ITER  دررا  m 1-10 تبخیر شدن مسیری حدود
گرافیت تقریباً  مانندطول عمر تنگستن  ،ITER در توکامک

ms/01  است. 
                                                           
1. Divertor 

سو نقش با ارزشی در درک و ای از یکهای رایانهسازیشبیه
توانند کنند و از سوی دیگر میمیها ایفا بینی نتایج مدلپیش

سازی وقوع برخی مشاهدات تجربی را توجیه نمایند. شبیه
یک ابزار محاسباتی مفید برای  (MD) 2دینامیک مولکولی

 ای در مقیاس نانو است. ذرههای بسسیستم
پلاسما در  -کنش دیواربرهم 2013پیش از این در سال 

ولکولی انجام شده که در توکامک با استفاده از روش دینامیک م
آن اثر برخورد نانوذره کروی تنگستنی با دیوار تنگستنی در دو 

[. 8سازی شده است ]شبیه m/s 1000و  m/s 100ت سرع
بیند. در نتایج نشان داد که در هر دو حالت، دیوار آسیب نمی

که دانه غبار  اتریک و همکارانش نشان دادند 2019سال 
یابد و به تنگستن در  برخورد با دیوار تنگستنی تغییر شکل می

 [.9چسبد ]دیوار می
در میان مواد مصرف شده برای دیواره اول توکامک، گرافیت 

ای که دارد، دلیل عدد اتمی پایین و خواص ترمومکانیکی ویژهبه
از سوی آید. شمار میی دیواره اول توکامک بهگزینه مناسبی برا

طور های کربنی توکامک در اثر برخورد با پلاسما بهدیوارهدیگر 
کنند توجهی فرسایش یافته و تعداد زیادی غبار تولید میقابل

غبار به سطح  در این پژوهش، اثر برخورد دانهبنابراین  [.10]
سازی شده است. ابتدا شبیه 3گرافیتی با استفاده از کد لمپس

شکل از جنس تنگستن و سپس ای کرویهای غبار نانوذرهدانه
شکل در نظر گرفته شده است. پولکی گرافیتی با هندسه نانوذره

غبار در تخریب سطح نیز  سازی اثر چرخش دانهدر این شبیه
 بررسی شده است.

 

 چرخش غبار. 2

توان های گداخت را میغبار در دستگاه چرخشی دانه حرکت
 تلقی عنوان یک پارامتر مهم در توصیف دینامیکی حرکت دانهبه

 کرد.
، یعنی ورود و خروج چه سطح دانه غبار ناهمگن باشدچنان

از یک  ثالمعنوان )به صورت نامتقارن باشدذرات روی دانه به
، (تر کنده شوندیشای دیگر بناحیه وارد شده و از ناحیه

نظمی تصادفی در شکل یا سطح دانه گشتاورهای ناشی از این بی
یندهای مختلفی اشود. فرحرارتی دانه میمنجر به چرخش فوق

ترین که یکی از مهم شودحرارتی دانه غبار میباعث چرخش فوق
است  روی سطح دانه مولکول هیدروژن تشکیل و تبخیرها آن
[11]. 

شود با توجه به وقتی اتم هیدروژن روی سطح غبار وارد می
طور و یا به( 4ییکطور ضعیف )جذب فیزفرودی، یا به دمای اتم

                                                           
2. Molecular Dynamics 

3. LAMMPS Code 

4. Physisorption 
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پیوندد. پس از چسبندگی به سطح می (1قوی )جذب شیمیایی
جست و زنی کوانتومی و یا ها از طریق مکانیزم تونلبه سطح، اتم

های شوند. سپس اتمخیز حرارتی روی سطح غبار پخش می
-یرویند لانگماهیدروژن روی سطح غبار از طریق دو فر

و  کردهکنش برهم (ER) 3رایدل -و الی (LH) 2وودلهینش
ها مولکول این. [13 ،12]دهند مولکول هیدروژن تشکیل می

چه حال چنان .شوندتبخیر می پس از تشکیل روی سطح سریعاً
نظمی گشتاورهای ناشی از این بی ،سطح دانه ناهمگن باشد

حرارتی دانه تصادفی در شکل یا سطح دانه منجر به چرخش فوق
های خاصی از زیرا تشکیل مولکول هیدروژن در مکان ؛شودمی

گرد توزیع طور همسانافتد که لزوماً بهسطح دانه اتفاق می
 اند. نشده

حرکت ، نموی از اندازهدر هر دوره تناوب چرخش مکانیکی
)ایزاویه )J شود که منجر به چرخش فوقبه دانه وارد می

ای حرکت زاویهها اندازهترین آنولی مهم .شودحرارتی دانه می
تشکیل و سپس تبخیر مولکول هیدروژن روی  واسطهاست که به
 بیان شد،طور که شود. همانغبار به آن اعمال می سطح دانه

آید، باعث وجود میبه H2تشکیل  واسطهگشتاور منظمی که به
برابر سرعت چرخشی حرارتی  100تا  10شود دانه با سرعتی می

 .[13] حول خود بچرخد
 تیماه شود،یم وارد پلاسما در غبار یوقت نیبنابرا

 نیز باشد کم آن تعداد حتی اگر و کندیم رییتغ آن یکینامید
 در درواقع. داشت خواهد پلاسما عملکرد در ییسزابه ریثأت

 و زهیونی یهااتم یبرا یچاه عنوانبه غبار توکامک، لبه یپلاسما
 اهآن یازابه و بلعدیم را اهآن کند،یم عمل دروژنیه زهیونیریغ

 عنوانبه غبار ذرات نیبنابرا. کندیم دیتول دروژنیه مولکول
 لیتشک و پلاسما یپرانرژ یهااتم بیبازترک یبرا جاذب سطوح

 به منجر و گرفته طیمح از را یانرژ دروژن،یه یهامولکول
 جذب واسطهبه واقع در. دنشویم پلاسما یخاموش و سردشدن

 سطح با هایی آندماهم و غبار سطح یرو دروژنیه یهااتم
 شودیم فیتضع پلاسما و رفته هدر پلاسما یانرژ که است

[14]. 
 

 سازی. فرضیات و مدل شبیه۳

لمپس یکی از کدهای دینامیک مولکولی است که قابلیت 
ای از ذرات در فازهای مختلف گاز، مایع و سازی مجموعهمدل

جامد را داراست. در این کد با اعمال معادلات حرکت نیوتن، 
دست درپی بهصورت پیهای اتمی بهای از موقعیتمجموعه

                                                           
1. Chemisorption 

2. Langmure-Hinshelwood 
3. Eley-Rideal 

کاربری  واسطهتوان به نداشتن آید. از معایب کد لمپس میمی
ی و ناتوانی در تولید تصاویر متحرک اشاره کرد. در این کگرافی

غبار به سطح یا دیوار گرافیتی  سازی برخورد دانهکار برای شبیه
و برای  2013 فزاری لمپس مربوط به نسخهانرم از بسته

افزار استفاده شده است. هردو نرم Ovitoافزار تصویرسازی از نرم
 .[16 ،15]ایگان در اختیار کاربران قرار دارد صورت ربه

عنوان کننده بهاول توکامک و یا صفحات منحرف دیواره
سطح گرافیتی اند که شامل سطح هدف در نظر گرفته شده

اتم در سه لایه است.  این سطوح به موازات  104796متشکل از 
اند. در نظر گرفته شده nm 30× nm 30و به ابعاد  xy صفحه

A/3دیگر ها از یکلایه فاصله ، ساختار شبکه هگزاگونال و  35

A/2ثابت شبکه  های گرافیت، به عرض است. تمام مرز لایه  5

A5 ثابت در نظر گرفته شده است. دمای تعادلی ،K 700  با
بولتزمن اعمال شده است که این در  -استفاده از توزیع ماکسول

 پلاسما در توکامک است.  حدود دمای لبه
ها از طریـق میـدان کنشسازی برهممدل پژوهشاین  در

واقـع میـدان نیـروی  اسـت کـه در انجام شدهنیـروی واکنشی 
بین دو اتم  غیرپیوندی بوده و تشخیص پیوندها برحسب فاصله

گیرد های کوانتومی صورت میدر ساختار مربوطه، برطبق ضریب
رو نیروی پتانسیل کـه در میـدان نیرو لحاظ شده است. از این

های عمومی وابسته بـه ده از نوع پتانسیلنظر گرفته ش در
صـورت مجمـوعی از انرژیانرژی سیستم به است. 4پیوند مرتبـه

. مولکـولی استهـای درونکنشهـای معین مربوط به بـرهم
انرژی پیوندهای کووالانسی  برای محاسبه Rebo 5تابع پتانسیل

از  سازیشود. در این شبیهاتمی استفاده میو نیروی بین
های کربن هر لایه از گرافیت برای اتم 6Aireboپتانسیل 

است و در  Reboپتانسیل  یافتهواقع تعمیم استفاده شده که در

)کنش واندروالسیآن برهم )LJ

ijE ای پیچشیو انرژی زاویه

( )Torsion

kijlE [:71]شود نیز درنظر گرفته می 
 

(1)   Re

, , ,

bo LJ Torsion

ij ij kijl

i j i k i j l i j k

E E E E
  

 
   

 
  

1
2

 

 

شود، افزاری لمپس اجرا مینرم که در بستهصورتیبه همان
جونز توصیف  –های گرافیت با پتانسیل لناردکنش بین لایهبرهم

 شده است: 

                                                           
4. Bond order 

5. Reactive Empirical Bond Order 

6. Adaptive Intermolecular Reactive Bond Order 
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(2               )LJ cE r r
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ev سازی عمق چاه پتانسیل که در این شبیه /0003 ،

Aشودای که در آن پتانسیل صفر میفاصله  /2 و شعاع   42

crقطع  A12  گذاری شده است.جای 
 

 سازی. نتایج شبیه۴
 کروی تنگستن نانوذره ۴.1

و ساختار  u 84/183غبار از جنس تنگستن با جرم اتمی  دانه
در  nm 3شکل و به شعاع آن کروی است که هندسه bcc شبکه

نظر گرفته شده است. برای تشکیل دانه از پتانسیل بین اتمی 
1eam جفت برای عناصر کنش جفتاستفاده شده که نوعی برهم

هر اتم عبارت است و آلیاژهای فلزی است و انرژی کل آن برای 
 :[18]از 
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های لازم برای )مجموع انرژی 2انرژی نهفته F که در آن
، است. تشکیل ماده( است که تابعی از چگالی الکترون اتمی،

 کنش و ضرایب پتانسیل برهمα  وβ های نوع اتمi ام وj ام

3NIST [91 ] هستند. ضرایب پتانسیل از سایت مرجع
های بین اتم کنشچنین پتانسیل برهماند. همگذاری شدهجای

 جونز درنظر گرفته شده است. -دیوار و دانه، لنارد
است  nm30×nm50×nm50سازی شبیه ابعاد جعبه

، zشرایط مرزی تناوبی و در راستای  yو  xکه در دو بعد طوریبه
ها آزاد )غیرتناوبی( درنظر گرفته شده است. تعداد کل اتم

nm/4تنگستن در فاصله و مرکز دانه 111970 از دیوار   5
 سیستم در جعبه شرایط مکانی اولیه 1گرافیتی است. در شکل 

 سازی نشان داده شده است. شبیه
 

 
 سازی.شبیه سیستم در جعبه شرایط مکانی اولیه .1شكل 

                                                           
1. Embedded Atom Method 
2. Embedded Energy 
3. National Institute of Standards and Technology 

 های انتقال از مرتبهبا سرعت zتنگستن در راستای  دانه

کند. در این مدل به دیوار برخورد می km/sدهم تا چند یک

درنظر گرفته شده است. سیستم اولیه در  K 700 دمای اولیه

رسد و سپس در شرایطی که برای به تعادل می ps 1مدت زمان 

و برای دیوار آنسامبل  (NVE)دانه آنسامبل میکروکانونیکی 

سازی برخورد طی اعمال شده است، شبیه (NVT)کانونیکی 

 شود. انجام می ps 10مدت زمان 

برخورد  تنگستن به دیوار را در لحظه برخورد نانوذره 2شکل 

سرعت که  دهد. برای پیدا کردن آستانهو پس از آن نشان می

را در جهت  شود، ابتدا سرعت نانوذرهمنجر به تخریب دیواره می

–z و به اندازه m/s 500 الف(.  2شود )شکل در نظر گرفته می

ج نشان داده  2ب و  2طور که در شکل در این شرایط، همان

  گردد.که دیوار تخریب شود، نانوذره برمیشده است، بدون آن
توجهی چنان تخریب قابل، همkm/s 2با افزایش سرعت تا 

نشان داده شده است،  3طور که در شکل دهد ولی همانرخ نمی

علاوه بر دیوار، نانوذره هم تخریب  km/s 8/2به ازای سرعت 

ای تخریب برای چنین نانوذره عبارتی سرعت آستانهشود. بهمی

km/s 8/2 دست آمد. به 

چه این دانه با این دهند که چنانسازی نشان مینتایج شبیه

( و تحت زاویه به دیوار برخورد کند،    km/s 8/2سرعت آستانه )

باز هم منجر به ای باشد، که برخورد تحت چه زاویهفارغ از این

 ترتیب نتیجهج به 4ب و  4های شود. شکلتخریب دیوار می

درجه نسبت را نشان  30و  45ی برخورد دانه تحت زاوایا

 دهد. می

کروی تنگستنی چرخان به دیوار  در ادامه، اثر برخورد دانه

و   nm3ی غبار سازی شده است. شعاع دانهگرافیتی شبیه

جرم  است. با محاسبه z–و در جهت  km/s 2سرعت انتقالی آن 

حرارتی آن ای فوقتنگستن، سرعت زاویه و لختی دورانی کره

radحدود  / s11
/6 4 10    طور که در شود. همانبرآورد می

شوند و شود، دانه و دیوار تخریب میالف مشاهده می 5شکل 

 گردد )شکل شده دوباره به محیط برمیتخریب چنین دانههم

ای در حالت بدون ب(. این در حالی است که برای چنین دانه 5

دهد. رخ می km/s 8/2 چرخش تخریب در سرعت آستانه

بنابراین، دینامیک چرخش برای چنین غبارهایی آثار تخریبی 

 دنبال دارد.تری را بهبیش
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 )الف(
 

 
 )ب(

 

 
 )ج(

 

به دیوار  m/s 500تنگستن با سرعت انتقالی  برخورد نانوذره .2شكل 
 برخورد، ب( پس از برخورد و ج( برگشت نانوذره. گرافیتی الف( در لحظه

 

 
 

ی تنگستن با سرعت تخریب دیوار گرافیتی در برخورد نانوذره .۳شكل 
 .km/s 8/2انتقالی 
 

 
 

 )الف(

 
  (ب)

 
  (ج)

تنگستن با سرعت انتقالی  تخریب دیوار گرافیتی در برخورد نانوذره .۴شكل 

km/s 8/2 45 الف( قبل از برخورد، ب( بعد از برخورد تحت زاویه  و
30ج(  . 

 
 )الف(

 
 

  (ب)
 

برخورد غبار کروی تنگستن به دیوار گرافیتی با سرعت انتقالی  .۵شكل 

km/s 2 ای و سرعت زاویهrad / s11
/6 4 10     حول محورz )الف .

 محیط.شده به تخریب تخریب دانه و دیوار، ب( بازگشت دانه

 
 شكل گرافیتیپولكی نانوذره ۴.2

وار غبار از جنس گرافیت و شکل هندسی آن کره جا دانهدر این

ترین شعاع آن که بزرگطوریپخت درنظر گرفته شده است، به

nm10  ترین شعاع و کوچکnm1   اتم  149893باشد. تعداد

وجود  nm 40×  nm70 × nm 70سازی به ابعاد شبیه در جعبه

دارد. در راستای موازی با صفحات گرافیت، شرایط مرزی تناوبی 

و در راستای عمود بر آن، غیرتناوبی درنظر گرفته شده است. 

و برای سطوح گرافیتی  NVEگرافیتی آنسامبل  برای دانه

 شده است.  فرض NVTآنسامبل 

 گرافیتی چرخان با دیوار، تحت زاویه برخورد دانه 6در شکل 

نشان داده شده است. سرعت  km/s 4/1درجه و با سرعت  45

حرارتی و معادلفوق گرافیتی از مرتبه ای دانهزاویه

rad / s6=10    دانه حول محور [14]در نظر گرفته شده است .

ج مشاهده  6ب و  6طور که در شکل چرخد و همانتقارنش می

کند. گرافیتی روی سطح رسوب می شود، در این شرایط دانهمی

های طور معمول برخورد دانهدهد بهسازی نشان مینتایج شبیه

 ای که دارند، منجر به رسوب ساختار لایه واسطهگرافیتی، به

 شود.ها روی سطح دیوار  میآن

 zv 
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افزایش  km/s 5غبار تا  با حفظ شرایط، سرعت انتقالی دانه

دهد نشان می 7سازی برخورد در شکل شبیه داده شد. نتیجه

های شود و لایهکه دیوار آسیب ببیند، دانه تخریب میبدون آن

ای گرافیت و گردد. باتوجه به ساختار لایهآن به محیط برمی

ها در مقایسه با نیروی قوی والس بین لایهرنیروی ضعیف واند

لایه، چنین تخریبی برای دانه دور از  کووالانسی بین اتمی در هر

 انتظار نیست.

 

 
  (الف)

 
  (ب)

 
 )چ(

 
 شکل گرافیتی به دیوار گرافیتی با سرعت پولکی برخورد دانه .۶شكل 

km/s 1 ای درجه و با سرعت زاویه 45 تحت زاویهrad / s6=10    حول

tمحور تقارنش، الف( زمان اولیه ps  ب( بعد از برخوردps 12t=   )و ج

ps 16 t=. 

 

 
 )الف(

 
  )ب(

 

 شکل گرافیتی به دیوار گرافیتی با سرعت پولکی برخورد دانه. ۷شكل 

km/s 5 ای درجه و با سرعت زاویه 45 تحت زاویهrad / s6=10    حول

 .=ps 16 tب(  =ps 10 tمحور تقارنش، الف( 

 

  گیری. نتیجه۵

به دیوار  nm 3تنگستن به شعاع  در این مقاله اثر برخورد نانوذره

دهد برای چنین سازی شده است. نتایج نشان میگرافیتی شبیه

سرعت انتقالی که منجر به تخریب دیوار  غباری، آستانه دانه

سازی نشان داد این خواهد بود. نتایج شبیه km/s 8/2شود می

سرعت تخریب با  برخورد است و آستانه سرعت مستقل از زاویه

radوجود سرعت چرخشی  / s11
/6 4 10    به ،km/s 2 

 یابد. کاهش می

شکل به پولکی غبار گرافیتی چرخان با هندسه در ادامه، دانه

سازی نشان نتایج شبیهسازی شده است. دیوار گرافیتی شبیه

گرافیتی در ابعاد نانو، حتی با وجود چرخش، های دهد دانهمی

چنین در توجهی روی دیواره گرافیتی ندارند. هماثر تخریبی قابل

ای که ساختار لایه واسطههای گرافیتی بههای پایین، دانهسرعت

های بالا، کنند و در سرعتدارند، روی سطح دیوار رسوب می

 .شوندها تخریب میخود دانه
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