
 

 81   تابستان ۱۳۹8| شماره دوم | سال ششم  تاریخ دریافت : ۱۳۹۷/۱2/۱2

 تاریخ پذیرش : ۱۳۹8/04/04

 

 سازیشبیه :گادولینیم نانوساختارها کوریدمای بر شکل و اندازه اثر

 کارلومونت

 پورصالحی رضا  |*کیاده حسن دلاوری حمید | بصیر محسنی علیرضا

 ایران ،تهران مدرس، تربیت دانشگاه مهندسی، و نیف دانشکده ،مواد مهندسی بخش 

hamid.delavari@modares.ac.ir 

 

  مقدمه -۱

 مورد فناوری از ایگسترده طیف در مغناطیسی مواد امروزه
 برق، تولید مانند کاربردهایی مواد این د.نگیرمی قرار استفاده
 اسپیکرها، ها،باتری اطلاعات، پردازش اطلاعات، سازیذخیره

 سرطان اندرم و هدفمند رسانیدارو حسگرها، زیست ها،کاتالیست
  کار به دما از وسیعی گستره در مغناطیسی مواد .[5-۱] دارند
 مواد کوریدمای به توجه با ییگرما نوسانات بنابراین، روند،می
 است. گذارتأثیر آنها مغناطیسی ویژگی بر مستقیم طوربه

 کاربردهای در هاآن هاستفاد موجب مغناطیسی مواد کوریدمای
 حسگرهای کاربردها، این از یکی است. شده فناورانه متنوع

 کار اساس .[6] است گرمایشی لوازم در استفاده مورد مغناطیسی
 کوریدمای به دما رسیدن با که است اینگونه حسگرهای این
 مغناطیسی خاصیت ماده حسگر، در استفاده مورد مغناطیسی ماده

 دما که هنگامی و شودمی متوقف گرمادهی و داده دست از را خود
 گرفته سر از گرمادهی کند، پیدا کاهش کوریدمای از کمتر به

 خطرات از توانمی بیرونی کنترل نبدو ترتیب بدین شود.می
 تنظیم مطلوب طور به را دما و کرد جلوگیری دما افزایش از ناشی
 کوریدمای واسطه به مغناطیسی نانوذرات ،همچنین کرد.

 رمادرمانیگ ،[۷] مغناطیسی هایسردساز مانند دیگری کاربردهای
 و [۱۱] گرما کمک به مغناطیسی ضبط ،[۱0-8] خودکنترلی

 عناصر شده، بیان کاربردهای در دارند. [۱2] مغناطیسی کلیدزنی
 قرار استفاده مورد گادولینیم و نیکل کبالت، آهن، جمله از تفاوتیم

سلول  درمانی گرما در گادولینیم عنصر ،مثال عنوانبه گیرند.می
 استفاده مورد [۱4] مغناطیسی سردسازهای و [۱۳] سرطانی های
 .است گرفته قرار

 شکل قبیل از تفاوتیم عوامل که است داده نشان هاپژوهش
 به مواد مغناطیسی ویژگی بر  شیمیایی ترکیب و [۱6] اندازه ،[۱5]

 اساس بر نازک لایه و نانومیله کروی، هایشکل با گادولینیم کوریدمای بر نوساختارنا شکل و اندازه اثر ،پژوهش این در :چكيده

 از اندازه کاهش با مینیگادول یکرو نانوذرات یکوریدما است. شده سازیشبیه ومپایر افزارنرم از استفاده با و کارلومونت الگوریتم
 قطر شیافزا با ،مینیگادول یهالهینانوم یکوریدما که شد مشاهده .دیابمی کاهش نیکلو 245 به کلوین 28۹ از نانومتر، ۱ به ۱0

 گادولینیم، نازک لایه ضخامت شیافزا با ،همچنین .ابدییم شیافزا ثابت، طول با همچنین و ثابت یابعاد نسبت کی در نانومیله
 ثابت و تطبیق پژوهشگران سایر توسط شده معرفی معادلات با ،سازیشبیه هایداده نهایت، در .ابدییم شیافزا یکوریدما

 شود.می استخراج معادلات

 ومپایر. کارلو،مونت سازیشبیه گادولینیم، شکل، و اندازه اثر کوری،دمای :کليدی واژگان
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 اثر بررسی هایروش از یکی است. مؤثر کوریدمای خصوص
 سازیشبیه مغناطیسی، نانوذرات کوری ایدم بر شده بیان عوامل
 ،ایرایانه هاینوآوری افزون روز گسترش است. مغناطیسی ویژگی
 پیشرفته بسیار محاسباتی هایقابلیت افزایش و افزاری سخت
 بر زمان و پیچیده هایسازیشبیه انجام پذیریتوجیه به منجر
 روش کوریدمای سازیشبیه هایروش از یکی .است شده

 هایالگوریتم از طبقه یک کارلومونت روش است. کارلوونتم
 هایگیری نمونه بر خود نتایج محاسبه برای که است گرمحاسبه

روش از استفاده به گرایش ند.کمی اتکاء تصادفی شونده تکرار
 با دقیق پاسخ محاسبه که شودمی بیشتر زمانی کارلومونت های

 اهمیت به توجه با .[۱۷] ستا ممکننا قطعی هایالگوریتم کمک
 و اندازه اثر پژوهش این در ،شده بیان کاربردهای در کورییدما

 کارلومونت سازیشبیه روش به گادولینیم نانوساختارهای شکل
 است. گرفته قرار بررسی مورد

 محاسبات روش -۲

کوری نانوذرات گادولینیم از مدل اسپین سازی دمایبرای شبیه
س هامیلتونی اساشد. در این مدل انرژی سیستم براتمی استفاده 

 شوداست محاسبه می ۱ یکه به فرم معادلهاسپین کلاسیک 
[۱8] . 

(۱)                                  

یک  j  ،iSو   iهای جایگاه اندرکنش تبادلی بین اتم ijJدر آن که 
جهت  jSای و بردار واحد نشان دهنده جهت اسپین موضعی لحظه

بردار واحد نشان دهنده جهت  ،همچنین اسپین همسایه است.
 آید.دست میهب 2 یاسپین از معادله

(2)                                                                         

که در آن  [۱۹] آیددست میهب ۳ی اندرکنش تبادلی نیز از معادله

cT کوری، دمایBk  ،ثابت بولتزمنz  فاکتور  عدد همسایگی و
 اصلاح است.

(۳)                                                             

. [20] شدافزار ومپایر انجام ستفاده از نرممحاسبات عددی با ا
با استفاده از الگوریتم هینژ امانه وابسته به دما برای یک س ویژگی

. برای مدل اسپین [2۱ و ۱8] کارلو محاسبه شدو نواک مونت

سازی شده با معادلهکلاسیک، وابستگی مغناطش به دمای شبیه
یک عدد ثابت  . که در آن [۱8] به خوبی قابل برازش است 4ی 

 است.

(4)                                               

گادولینیم با ساختار هگزاگونال و  ساختارهاینانو ،در این پژوهش
مورد بررسی قرار  کروی، نانومیله و لایه نازک های نانوذرهشکل

ها با نانومتر و نانومیله ۱0ا ت۱ هایگرفت. نانوذرات کروی با اندازه
های با نانومیله ،نانومتر و همچنین 50و طول  ۹ تا 2قطرهای 

نازک  هاینانومتر و لایه ۹تا  2و قطرهای  5نسبت ابعادی ثابت 
نانومتر مورد بررسی قرار گرفت. برای  ۹تا  ۱های با ضخامت

شرایط مرز دورهنانومتر با  ۱0 ۱0ایجاد لایه نازک، یک صفحه 
در نظر گرفته شد و ضخامت صفحه در  yو  xای در راستای 

 ( قرار داده شد.00۱) zجهت 

گام برای رسیدن مغناطش به  ۱0000تعداد  ،در این پژوهش
گیری مغناطش در هر گام برای میانگین 20000حالت پایدار و 

ندازه کلوین در نظر گرفته شد. ا ۱مرحله و گام افزایش دما برابر با 
سلول واحد، ثابت میرایی، اندرکنش تبادلی، گشتاور اسپین اتمی و 
 ثابت ناهمسانگردی برای عنصر گادولینیم به ترتیب برابر با

 6۳6/۳ ،۱ ،J/link 2۱-۱0×28/۱ ، 6۳/۷ ،J/atom 
دمای کمینه و بیشینه برای  ،. همچنین[۱8] است ۹۳/5×42-۱0 

 650و  صفرکوری نانوذرات گادولینیم برابر با سازی دمایشبیه
 کلوین در نظر گرفته شد.

 بحث و نتایج -۳

 نانوذرات کروی -۳-۱

حسب دما برای نانوذرات کروی گادولینیم در نمودار مغناطش بر
با  ،شودطور که مشاهده میرسم شده است. همان ۱شکل 

یابد. در دماهای بالاتر از فزایش دما مغناطش کاهش میا
شود و به شکل یک دم دیده میکوری مغناطش صفر نمیدمای

شود. این پدیده ناشی از اثر اندازه محدود است. زیرا با توجه به 
ای ایجاد یک مغناطش خود به خودی لحظه ،امانهاندازه کوچک س

 . شودمی شود که به شکل دم در نمودار پدیدارمی
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 گادولینیم یکرو نانوذرات یبرا دما حسب بر مغناطش :۱شکل

شود که مغناطش ذره یک مشاهده می ۱در شکل  ،همچنین
نانومتری کاهش شدیدی نسبت به دما دارد و با افزایش اندازه، 

بد. یاشیب کاهش مغناطش بر حسب افزایش دما، کاهش می
کوری نیز با از دمای پساطش باقیمانده مقدار مغن ،همچنین

یابد. زیرا با افزایش اندازه ذرات اثر افزایش اندازه ذرات کاهش می
ای است کاهش میصورت مغناطش لحظهاندازه محدود که به

کوری برای نانو ذرات کروی گادولینیم محاسبه و در دماییابد.
با  ،شودطور که مشاهده میآورده شده است. همان 2شکل 

یابد و کوری به صورت توانی افزایش میافزایش اندازه ذرات دمای
کوری انبوهه ماده( ثابت میپس از رسیدن به یک بیشینه )دمای

اند که و همکارانشان بیان کرده [2۳] و ژیانگ [22] شود. کاو
تطابق  5 یبا معادله (Dاندازه ذره )با  کوری نانوذرات کرویدمای
nدر این معادله  دارد.

cT  وb
cT  به ترتیب دمای کوری نانوذره و

سازی های شبیهبا برازش منحنی بر داده. استانبوه گادولینیم 
دست هب ۱5۳6/0ای نانوذرات کروی گادولینیم برابر بر β ه،شد
 آمد.

(5)                                                   
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 یمنیگادول یکرو ذرات اندازه حسب بر کوریدمای :2شکل

   نازک لایه -۲-۳

حسب سازی شده لایه نازک گادولینیم برکوری شبیهدمای
شود که با می شاهدهآورده شده است. م ۳ضخامت در شکل 

کوری لایه نازک گادولینیم افزایش میدمای ،افزایش ضخامت
به حالت انبوهه ماده  لایه نازکیابد. در واقع با افزایش ضخامت، 

های سطحی و گشتاورهای مغناطیسی نزدیک شده و اثرات اتم
های یابد. در واقع با افزایش تعداد اتمها کاهش میمربوط به آن

یابد که منجر عمود برسطح، انرژی تبادلی مغناطیسی افزایش می
 .شودک میبه افزایش مغناطش لایه ناز

نسبت بین  [25]و همکارانش  و ژانگ [24]و همکارانش  فارل
 6ی کوری لایه نازک و حالت انبوهه ماده را با معادلهماید

tکه در آناند. توصیف کرده
cT کوری لایه نازک استدمای. λ  و

0C اند.نیز اعدادی ثابت 

(6)                                            

و  λادیر توان مقسازی شده میهای شبیهبا برازش منحنی بر داده

0C دست آورد.ها بر λ  0وC ی لایه نازک گادولینیم به ترتیب برا
 است. ۷46/۱و  ۱06۳/0برابر با 
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 ضخامت برحسب گادولینیم نازک لایه کوریدمای :۳شکل

   نانوميله -۳-۳

های گادولینیم در حسب دما برای نانومیلهنمودار مغناطش بر
 ،شودطور که مشاهده میرسم شده است. همان 5و  4شکل 

نانومتر کاهش مغناطش  5نانومتر و طول  ۱با قطر نانومیله 
شیب کاهش  ،قطربا افزایش  و بیشتری نسبت به دما دارد

مقدار  ،بد. همچنینیاحسب افزایش دما، کاهش میمغناطش بر
 قطر نانومیلهکوری نیز با افزایش از دمای پسمغناطش باقیمانده 

اثر اندازه محدود که  میلهقطر نانویابد. زیرا با افزایش کاهش می
یابد. شود، کاهش میای نمایان میصورت مغناطش لحظهبه

خلاف نانوذرات کروی، در شود که برمشاهده می ،بر آنافزون
 ،ها مغناطش دارای نوسانات زیادی است. همچنیننانومیله

 (به قطر طول ابعادی )نسبت نسبت افزایششود که با مشاهده می
نسبت با افزایش نسبت منظر، یابد. ات افزایش می، نوساننانومیله

های سطح و گشتاورهای یابد و اثر اتمسطح به حجم افزایش می
شود. ها موجب ایجاد این نوسانات میمغناطیسی مربوط به آن

طور گشتاورهای روی سطح تمایل به چرخش دارند و فقط به
به همین شوند. ای با گشتاورهای داخلی ذره هم راستا میلحظه
صورت  ای در حال تغییر است که بهمغناطش به طور لحظه ،دلیل

 شود.حسب دما نمایان مینوسان در نمودار مغناطش بر
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 نانومتر 50 ثابت طول با گادولینیم هاینانومیله برای دما حسب بر مغناطش نمودار :4شکل
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 5نسبت ابعادی  های گادولینیم با: مغناطش بر حسب دما برای نانو میله5شکل

 6و در شکل  های گادولینیم محاسبهکوری برای نانو میلهدمای
با افزایش اندازه  ،شودطور که مشاهده میآورده شده است. همان

یابد. کوری به صورت توانی افزایش میدماینانومیله قطر 
های گادولینیم در کوری نانومیلهدمای شود،همچنین مشاهده می

ها افزایش میی ثابت، با افزایش قطر نانومیلهیک نسبت ابعاد
کوری بعدی دمایرازش یک صفحه منحنی بر نمودار سهیابد. با ب

ی توان معادلهها میحسب اندازه قطر و طول نانومیلهبر

 Dها ارائه کرد. که در آن را برای نانومیله 

های گادولینیم  برای نانومیله طول آن است.  hقطر نانومیله و 
 دست آمد.هب 2۱0۳/0برابر 
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 هاهای گادولینیم برحسب اندازه قطر و طول آنکوری نانومیله: دمای6شکل

  گيرینتيجه -4

کارلو مغناطش نانوذرات گادولینیم با روش مونت ،در این پژوهش
کوری این دمای .افزار ومپایر مورد شبیه سازی قرار گرفتنرم باو 

و سه شکل نانوذره کروی، نانومیله  تفاوتهای منانوذرات با اندازه
. مشخص شد که شیب و لایه نازک مورد بررسی قرار گرفت

افزایش  حسب دما، با کاهش اندازه نانوذراتکاهش مغناطش بر
خلاف حالت انبوهه ماده، در دماهای بالاتر یابد. در نانوذرات برمی

شود و یک مغناطش مغناطش صفر نمی کوریاز دمای
خودی با ماند که این مغناطش خودبهخودی اندک باقی میخودبه

کوری دمای ،یابد. همچنینکاهش اندازه نانوذرات افزایش می
نانومتر، از  ۱به  ۱0نانوذرات کروی گادولینیم با کاهش اندازه از 

ی معادلهکوری نانوذرات کروی با کلوین رسید. دمای 245به  28۹

 ۱5۳6/0برای گادولینیم  βقابل تخمین است که   

توان با معادلهها را میکوری نانومیلهاست. دمای

برای گادولینیم برابر  αتخمین زد.  ی

توان با ها را میکوری لایه نازکدمایدر نهایت،  است. 2۱0۳/0

به ترتیب برای   0Cو  λ تخمین زد.  یمعادله

 است. ۱06۳/0و  ۷46/۱گادولینیم 
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Abstract: In this research, the effect of nanostructure size and shape on the Curie temperature of gadolinium (Gd) 

nanostructures with spherical, nanorod and thin film is simulated based on the Monte Carlo algorithm using 

Vampire software. The Curie temperature of spherical Gd nanoparticles decreases from 289 K to 245 K by reducing 

the diameter size of Gd nanoparticle from 10 nm to 1 nm. It was observed that the curvature temperature of 

gadolinium nanorods increases with increasing nanorod diameter at a constant dimensional ratio as well as with 

constant length. In addition, the Curie temperature increases by increasing the thickness of Gd thin film. Finally, 

the simulation data are extracted from the equations presented by other researchers in the equation. 
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