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است. در  یهای دو یا تک ظرفیتی( محتملا دارای بیشترین سهم پژوهش)با آلایش با ناخالصی ،KClدر میان هالیدهای آلکاییدی، پتاسیم کلراید،  
با آلایش نانوذرات الماس صورت گرفته است. با توجه به خواص یگانه نانوذرات الماس  KCl یابی خواص مکانیکی بلوراین مقاله رشد و مشخصه

ن کار موردنظر قرار گرفته است. بلورها با روش چوکرالسکی رشد داده شده و با ناخالصی های ها در ایدر بهبود ویژگی های مواد، استفاده از آن
درصد آلاییده شده اند. سطح مقطع های شکست بلورهای خالص و آلاییده شده با استفاده از میکروسکوپ الکترونی روبشی مورد  1.5و  1، 0.5

منجر به افزایش ناهمواری سطحی و انحنای بیشتر  KClآلایش نانوذرات الماس در بلور  عنوان نتیجه، افزایش درصداند بهبررسی قرار گرفته
شود. این به معنای افزایش مقاومت مکانیکی بلور در مقابل تنش برشی با افایش میزان آلایش خطوط بریدگی سطح مقطع شکست بلور می

دست آمدند. بررسی نظری سختی بلورهای روش سختی سنجی ویکرز به نانوذرات الماس در آن است. سختی بلورهای خالص و آلاییده شده با
دست آمده نشان دهنده افزایش مقاومت مکانیکی بلورها پس از آلایش یا نانوذرات صورت نطری صورت گرفت. آنالیز نتایج بهآلاییده و خالص به

 .الماس است
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 In this work growth and characterization of potassium chloride with nanodiamond is studied. Crystals 

were grown using Czochralski crystal growth method.  KCl crystals are doped with 0.5, 1 and 1.5 

percent nanodiamond (ND) impurities. Breaking cross sections of the pure and doped crystals were 

characterized by scanning electron microscopy (SEM). As a result, increasing the doping percentage of 

the ND in the KCl crystal, leads to increasing the surface roughness and nicks curvature on the fracture 

cross section of the crystal. It means that ND doping inside KCl crystal caused mechanical hardness of 

the crystal to increase and increasing the doping percentage results in more mechanical resistant crystal.   

On the other hand, Vickers microhardness scale is used in this study. Hardness is too complex to be 

described by first principles.  Based on the dielectric chemical bond theory, a semiempirical theoretical 

formulation of the hardness of pure and doped crystals is introduced.  Analysis of the results shows 

increasing of the nanodiamond doping leads to an increase in mechanical resistance of the samples. 
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 مقدمه 1-

در  شدند( که با روش انفجار تولید میNDی )ذرات الماسرغم آن که نانوعلی

دلایل متعددی این نانوذرات تا اواخر قرن کشف شده بودند، به 1963سال 

[. این نانوذرات 1شناخته شده بود ]بیستم صرفا توسط گروهی از پژوهشگران 

کار صورت گسترده بهعنوان یک افزودنی برای بهبود کارایی مواد متعددی بهبه

این امکان  [. به دلیل قابلیت پخش بالای پودر نانوذرات الماس2رفته است ]

 KCl[. 3وجود دارد که در یک ماتریس اجزای نانو با چگالی بالا شکل بگیرد ]

بلوری هالید آلکاییدی است که در بازه وسیع طول موجی امواج 

[. یکی از معایب مهم این بلور مقاومت 4الکترومغناطیسی شفاف است ]

این بلور یونی علت آن که نوع پیوند شیمیایی [. به5مکانیکی پایین آن است ]

های مکانیکی بسیار رغم محکم بودن پیوند، این بلور در مقابل ضربهاست علی

[. این موضوع باعث شده است این بلور به دلیل سختی پایین 6شکننده است ]

که نوع های مکانیکی مورد استفاده قرار نگیرد. با توجه به ایندر دستگاه

توان با ای آن است، لذا میههای یک بلور مشخص کننده ویژگیپیوند

تر و دهنده بلور را مستحکمترفندهایی پیوندهای میان اجزای مختلف تشکیل

در نتیجه سختی آن را بالا برد یکی از راه های بیشتر کردن استحکام پیوند 

[. مطالعه و 8,7های میان اجزای سازنده بلور افزودن ناخالصی است ]

توسط محققان متعددی آلاییده شده  KClیابی بسیاری از بلورهای مشخصه

[. خواص اپتیکی جالب و نیز قیمت مناسب این 9-12صورت گرفته است ]

های ترمولومینسانس، ای در حوزهبلور سبب شده است که کاربردهای گسترده
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[. روش چوکرالسکی از جمله 13های پزشکی پیدا کند ]دزیمتری و استفاده

های ترین تکنیکماده مذاب بوده و از متداول های رشد بلور با استفاده ازروش

آن تکنیک بوته ثابت است. با ریخته شدن ماده اولیه در بوته و ذوب شدن آن، 

های آن و از سطح ماده مذاب توزیع دمایی ماده مذاب از مرکز بوته تا دیواره

تا کف بوته روندی افزایشی دارد. با مماس شدن دانه با سطح ماده مذاب رشد 

ای باشد که بلور رشد داده شده شود و اگر سرعت کشش به اندازهر آغاز میبلو

نازکتر از دانه اولیه باشد رشد بلور مناسبی وجود داشته و گردن بلور شکل 

با استفاده از روش KCl [. در این کار ابتدا تک بلور 14خواهد گرفت ]

درصد  1.5و  1، 0.5های با ناخالصی رالسکی بوته ثابت رشد داده شده وچوک

سنجی و های سختیاند. در ادامه با انجام آزمایشنانوذرات الماس آلاییده شده

های تحلیلی  نشان داده شده است که با افزودن نانوذرات الماس به نیز روش

 .توان مقاومت مکانیکی آن را افزایش دهیممی KClبلور 

 مبانی نظری -2

 بلورهافرمولاسیون مدل تحلیلی سختی  -1-2

. معنای آن مقاومت های مکانیکی مواد استسختی یکی از مهمترین ویژگی

های الاستیکی  و پلاستیکی است. تعریف تجربی ماده در مقابل تغییر شکل

تر است ای سختصورت مقاومت ماده در برابر نفوذ یا خراش مادهآن به

[. سختی خاصیتی پیچیده بوده و به پارامترهای مختلفی از قبیل دما، 16,15]

از های بلوری بستگی دارد. سایر نقصفشار، تخلخل، آلایش، جابجایی شبکه و 

ی فیزیکی گوناگونی از جمله نقطه ذوب، گاف هاسوی دیگر سختی با ویژگی

توجه به  روشن است که با [.17نواری، انرژی همبستگی و ... مرتبط است ]

پیچیده بودن این کمیت، برای توصیف نظری آن نیاز به مدل مناسبی وجود 

طور نظری رابطه زیر دارد. یکی از روابط پیشنهاد شده برای محاسبه سختی به

 [:18است ]

(1) 𝐻(GPa) = 350 [𝑁𝑒

2

3𝑒−1.191 𝑓𝑖 ]/𝑙2.5 
صورت تعداد الکترون های ظرفیتی در چگالی الکترون به eNکه در آن 

ضریب یونیدگی پیوند  ifطول پیوند برحسب آنگستروم و  lانگستروم مکعب، 

شیمیایی است. از طرف دیگر عبارتی برای سختی بلوری متشکل از ترکیب دو 

 [:19ارائه شده است ] Ωدر حجم  bو  aاتم مختلف 

(2) 𝐻 = (
𝐶

𝛺
) √(𝑒𝑎𝑒𝑏)/𝑑𝑎𝑏𝑛𝑎𝑏𝑒−𝜎𝑓𝑒 

 a,bZ ( است وb) aانرژی مرجع اتم  a,bR/a,bZ= a,beکه در آن 
 a,bn( است. b) aبیانگر شعاع اتمی اتم  a (b) a,bRدهنده عدد اتمی اتم نشان

 Cطول این پیوندهاست.  a,b dو bو  aهای دهنده تعداد پیوندها میان اتمنشان

منحنی تجربی سختی مشخص که با کمک برازش  هستند هاییثابت σو 

 ef[. 19را دارند ] 4و  1550به ترتیب مقدارهای   KClگردند که برای بلورمی
های روش از سختی آنالیز شود.تعریف می b+ea/e)be-ae[(= ef[(2به صورت 

های ، سنجه1یابی مخرب است. براساس شکل و سرشت نفوذ کنندهمشخصه

ترین اند. متداولایجاد شده 5، و راکول4براینل، 3، نوپ2متعددی از قبیل ویکرز

ها  الماسی هرمی شکل با ها ویکرز و نوپ هستندکه نفوذ کننده آنسنجه

های  به ترتیب مربعی و لوزی شکل هستند. سختی از نسیت نیروی قاعده

گیری سختی ایستا با [. آزمایش اندازه20آید ]دست مینفوذ به سطح نفوذ به

( 136˚)با زاویه راس  افزاره بارگذاری و نیز یک ویکرز الماس هرمیاستفاده از 

                                                                                                                                           
1 Indenter 
2 Vickers 
3 Knoop 
4 Brinell 
5 Rockwell 

بر  kgf 120گیرد. نفوذ کننده با باری حدود عنوان نفوذ کننده صورت میبه

کند. البته اندازه بار برای مواد مختلف متفاوت روی سطح، گودی ایجاد می

ناحیه مالی به مساحت [. در سنجه ویکرز سختی از نسبت بار اع21است ]

 آید:می نفوذ به دست

(3) 𝐻 = 1.854 
𝐹

𝑑2
 

طول خراش بر  dسختی و  kgf  ،Hبار اعمالی برحسب  Fکه در آن 

 متر است. حسب

 [:22در سنجه نوپ رابطه زیر بیان کننده اندازه سختی بلور است ]

(4) vN 𝐻(GPa) = 680.3 [
𝑇𝑆𝑖𝑗

𝑀

𝑅𝑖𝑗
3 ]2/3 

ظرفیت  ijSثابت،  Mو  j  ،Tو  iهای طول پیوند میان اتم  ijRکه در آن 

از رابطه زیر  6تعداد پیوندها در واحد حجم است. ظرفیت پیوند vNپیوند و 

 آید:دست میبه

(5) 𝑆𝑖𝑗 = exp(
𝑅0 − 𝑅𝑖𝑗

𝑏
) 

 است. ˚0.37Aثابتی جهانی برابر با bو  7پارامتر ظرفیت  0Rکه در آن 

 سختی بلورهای آلاییده -2-2

دست آمده نتایج به KClدر مطالعات صورت گرفته در خصوص آلایش 

( دارد. بستگی تغییرات Cحاکی از وابستگی سختی به چگالی مولی آلایش)

[ گزارش شده است و نیز خاطر 24]C [23،] 1/2 C 2/3صورتبه Cسختی به 

 از شبکه بلوری میزبان مستقل است.نشان گردیده که تغییر سختی 

بینی [ ارائه گردیده است پیش25ه توسط گیلمن ]مدل تئوری ک

توسط رابطه زیر  Bاست که در آن  CB 1/2 کند که سختی متناسب بامی

 شود:داده می

(6) 𝐵 = 4.7𝑒2(𝜖𝑎4)−1 
ثابت شبکه  aالکتریک استاتیک و ثابت دی ɛبار الکترون، e در آن  که

و ثابت شبکه 4.81 الکتریک برابر ثابت دی KClبلور میزبان است. در مورد 

[ است. و با قرار دادن این مقادیر و بار الکترون در رابطه 26] 629.2بلوری 

 رسیم.می B برای  0.23به اندازه  (6)

 هاآزمایش 3-

به  nm 80 نانوذرات الماس با اندازه متوسط و %99.99با خلوص  KClپودر 

و  KClپودر  100gمورد استفاده قرار گرفتند.  KCl:NDمنظور رشد بلور 

صورت جداگانه رشد داده شدند. این مواد در به NDگرم  0.15و  0.01، 0.05

( قرار داده g 125و وزن cm 6 ، عمق cm 11یک بوته پلاتینی )قطر داخلی 

، عمق mm 155قطر داخلی شدند. سپس این بوته در کوره چوکرالسکی )

(گذاشته شد. دانه کوچک بلور C˚ 1200و دمای بیشینه  mm 300داخلی 

چرخان متصل شد. دمای -بالابر زنی به سیستمدانه هسته عنوانخالص به

همه آب درون مواد تبخیر شود. بعد  ه به صورت تدریجی افزایش یافت تاکور

ثابت نگاه داشته شد. برای ذوب شدن کل مواد  C780˚از آن دما در اندازه 

دانه نیاز بود. پس از آن مواد مذاب با دقیقه زمان مورد 30بوته حدود درون 

. سرعت چرخان به راه افتاد-زنی متصل شده و همزمان سیستم بالابرهسته

قرار داده شد.  rad/min 1 ای چرخشیبوده و سرعت زاویه mm/h 8بالابری 

ور دما در هر برای افزایش قطر بل 3mmپس از رسیدن اندازه گردن بلور به 

دقیقه رشد بلور متوقف شد و  230کاهش یافت. پس از  C˚2 دقیقه 15

                                                                                                                                           
6 Bond Valence 
7 Bond Valence Parameter  
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بلور از مواد مذاب آغاز  عملیات کاهش قطر بلور به منظور جداسازی تدریجی

دقیقه  15آغاز شد. بعد از  C˚ 5گردید. مراحل این عملیات با افزایش دمای 

 60کاهش یافت.  mm/h 6، سرعت بالابری به دما C˚2همزمان با افزایش 

دقیقه بعد از آن ضمن افزایش  15 .افزایش یافت C˚3دقیقه بعد دما مجددا  

دیگر افزایش یافت. پس از آن برای  C˚5، دما mm/h 10 سرعت بالابری به

دقیقه زمان صرف شد. در نهایت کوره  10جدایش کامل بلور از مواد مذاب 

دهنده نشان "1شکل "صورت تدریجی خنک گردید. خاموش شده و بلور به

 است. KCl:(1%)NDبلور 

 نتایج و بحث -4
نمونه های بلورین رشد داده شده بر اثر اعمال ضربات مکانیکی شکسته شدند. 

مکانیکی به منظور وارسی مقطع شکست بلورها و چگونگی تغییر مقاومت 
بلورها با میزان آلایش نانوذرات الماس تصاویر میکروسکوپ الکترونی روبشی 

برداشته شده و  30مقاطع شکست بلورها توسط دستگاه فیلیپس ایکس ال 

سطح مقطع شکستگی  SEMتصویر  "2شکل "مورد بررسی قرار گرفتند. 

بلور خالص  را نشان می دهد. همان طور که در این شکل قابل تشخیص است 
 سطح مقطع نسبتا هموار بود و  خطوط بریدگی سطحی مستقیم هستند.

 0.5با آلایش  KCl:NDمقطع شکست بلور SEM تصویر  "3شکل "در 

ور درصد نانوذرات الماس نشان داده شده است. سطح مقطع نسبت به بل

خالص ناهموارتر و  خطوط بریدگی سطحی دچار انحنا شده اند. این انحنای 
خطوط بریدگی نمایانگر مقاومت بیشتر بلور در مقابل تنش برشی است. در 

درصد نمایش داده شده  1با آلایش  KCl:NDمقطع شکست بلور  "4شکل "

وط شود ناهمواری و انحنای خططور که در این شکل دیده میاست. همان

درصدی افزایش یافته است.  0.5بریدگی سطحی نسبت به حالت آلایش 
نسبت به  "5شکل "افزایش ناهمواری و انحنای خطوط بریدگی سطحی در 

بلور  مقطع شکست SEM تصویرنمایانگر  "5شکل "شود. دیده می "4شکل"

KCl:ND  درصد  1.5با آلایشND عنوان نتیجه، افزایش درصد به .است

منجر به افزایش ناهمواری سطحی و   KClذرات الماس در بلور آلایش نانو
معنای شود. این بهانحنای بیشتر خطوط بریدگی سطح مقطع شکست بلور می

آلایش افزایش مقاومت مکانیکی بلور در مقابل تنش برشی با افایش میزان 

 نانوذرات الماس در آن است.

 

 
Fig. 1 the grown KCl crystal with 1% nanodiamond doping  

 نانوذرات الماس %1با آلایش  KClبلور رشد داده شده  1شکل 

 
Fig. 2 SEM image of fracture cross section of the pure KCl crystal  

 KClمقطع شکست بلور خالص  SEMتصویر  2شکل 

 
Fig. 3 SEM image of fracture cross section of 0.5% doped KCl:ND 

crystal  
 NDدرصد  0.5با آلایش  KCl:NDبلور  مقطع شکست SEMتصویر  3شکل 

 
Fig. 4 SEM image of fracture cross section of 1% doped KCl:ND 

crystal  
 NDدرصد  1با آلایش  KCl:NDبلور  مقطع شکست SEMتصویر  4شکل 

با ویکرز محاسبه شده است. بنابراین در  1پژوهش میکرو سختی  در این

های صورت گرفته از گیریاندازه است. در grf حسب( بار اعمالی بر3معادله )

بار اعمالی در  grf 15استفاده شده است. با  60044سختی سنج بوهلر مدل 

گیری شده و نتایج ثانیه اثر عمقی نفوذ کننده هرمی الماسی اندازه 18مدت 
های جدول ملاحظه طور که از دادهگردآوری گردیدند. همان 1در جدول 

جایی که شود. از آنگردد سختی بلور با افزایش آلایش الماس افزوده میمی

ها در دهنده آنهای تشکیلنانوذرات الماس کروی شکل هستند و بیشتر اتم

های لیو یا جاخا هایتوانند جایگزین برخی از اتماند، میسطحشان قرار گرفته
 در نتیجه سختی را افزایش دهند. ای شوند وشبکه

های (، داده2با استفاده از رابطه )  KClدست آوردن سختی بلوربرای به

 و تقریب2اساس نتایج تجربی و محاسبات نظریه چگالی تابعینیاز برمورد
 

                                                                                                                                           
1 Microhardness 
2 Density Functional Theory (DFT) 
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Fig. 5 SEM image of fracture cross section of 1.5% doped KCl:ND 

crystal  
 NDدرصد  1.5با آلایش  KCl:NDبلور  مقطع شکست SEM تصویر 5شکل 

 براساس سنجه ویکرز KClمیکروسختی های به دست آمده برای بلورهای  1 جدول
Table 1 KCl Crystal Microhardness Obtained by Vickers Scale  

 VH بلور

KCl 13.1 خالص 

KCl:ND 27.3 درصد( 0.5)آلایش 

KCl:ND  44.7 درصد( 1)آلایش 

KCl:ND  54.3 درصد(1.5)آلایش 

 براساس سنجه نوپ KClدست آمده برای بلورهای میکروسختی های به 2 جدول
Table 2 KCl Crystal Microharnesses Obtained by Knoop Scale  

 

نتیجه 
 تجربی

نتیجه محاسبه شده از رابطه 
(2) 

شده  نتیجه محاسبه
 (4از رابطه )

 KCl 0.2 0.2 0.7سختی 

گردآوری  2[ استخراج شده و نتایج در جدول 15از مرجع ] 1چگالی محلی
[ 18های ارائه شده در مرجع ]اند. از طرف دیگر با استفاده از دادهشده

آورده شده  2( محاسبه و در جدول 4مبنای معادله )بر KClسختی بلور 

 است.

و  C، 1/2C 2/3نمودارهای بستگی سختی به چگالی مولی آلایش صورت 
اند. نتایج نشان داده شده 6"شکل "( به همراه نتایج تجربی در 6) رابطه

( 6رابطه ) بیشتر نزدیک به منحنی KClبرای بلور دست آمده تجربی به

 است.
با نانوذرات الماس  KClدست آمده نشان داد آلایش بلور نتایج به

 شود. با توجه بهدرصد آلایش باعث افزایش میزان سختی بلور میرحسب ب
 

 
Fig. 6 Comparison between theoretical results of impurity effect on the 

KCl crystal hardness and the empirical results  
   KClمقایسه میان نتایج نظری و تجربی تاثیر ناخالصی بر سختی بلور  6شکل  

                                                                                                                                           
1 Local Density Approximation (LDA) 

ها بالاست آن که این نانوذرات در مقیاس نانو هستند نسبت سطح به حجم آن

و جایگزینی  KCl شود با ورودشان به شبکه بلوریکه این موضوع باعث می
تری را با ها و تهی جاهای ساختار بلوری پیوندهای مستحکمهای یوندر مکان

به افزایش قابل دهند. این موضوع منجر مجاور خود تشکیل هاییون

ای در سختی بلور آلاییده شده نسبت به بلور خالص خواهد گردید و ملاحظه

بردهای مکانیکی استفاده شود که بتوان از بلور آلاییده شده در کارباعث می
 نمود.

 گیرینتیجه -5

در تحقیق حاضر، بلور با استفاده از روش چوکرالسکی و با آلایش درصدهای 

مولی متفاوت آلایش نانوذرات الماس رشد داده شدند و مقاومت مکانیکی 
دست آمده گیری شده و نتایج بهبلورها با درصدهای مختلف آلایش اندازه

نتایج زیر به صورت خلاصه از تحقیق حاضر بدست گرفتند.  مورد مقایسه قرار

 آمده است:

  آلایش نانوذرات الماس سبب افزایش مقاومت مکانیکی بلورKCl 
 شده است.

 مقاومت مکانیکی بلور KCl  در مقابل تنش برشی با افزایش میزان

 یابد.آلایش نانوذرات الماس در آن افزایش می

 صورت حسب درصد مولی آلایش بهتغییرات سختی بلور آلاییده بر
 درصد مولی آلایش تغییر می کند. 1/2توان 

 فهرست علایم -6

a   ثابت شبکه بلور میزبان(A˚) 

C چگالی مولی آلایش  

d  طول خراش (m) 

a,bd  طول  پیوندها میان اتم هایa   وb (˚A  ) 

 e بار الکترون 

a,be  انرژی مرجع اتمa (b) 

F   ( بار اعمالیkgf) 

if ضریب یونیدگی پیوند شیمیایی 

H  سختی(GPa) 

l ( طول پیوندA˚) 

Ne های ظرفیتیچگالی الکترون  (Number/A˚3) 

a,bn  تعداد پیوندها میان اتم هایa   وb   

vN   تعداد پیوندها در واحد حجم 

0R   پارامتر ظرفیت 

 Ra,b  شعاع اتمی اتمa (b( )˚A ) 

ijR    طول پیوند میان اتم هایi  وj (A˚) 

ijS  ظرفیت پیوند 

Za,b  عدد اتمی اتمa (b) 

 علایم یونانی

ɛ  الکتریک استاتیک ثابت دی 
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