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پذیري مورد توجه محققان و متخصصان صنعتی قرار گرفته دار به دلیل داشتن خواص خوبی از استحکام و انعطافهاي اخیر فولادهاي نیتروژندر سال   دهیچک

برخوردار  ییبالا تیمختلف از اهم زاتیبالا در تجه نانیاطم تیبا قابل آلیاژها نیاستفاده از ا به منظور دارفولادهاي نیتروژن یکیخواص مکان ییشناسااست. 

آلیاژي  بلورسازي اشاعه ترك در نانو رود. هدف از این پژوهش، شبیهیمهم به شمار م يرامترها، از پاماده در برابر اشاعه ترك مقاومت ییتوانا انیم نیاست. در ا

مطالعه در دنیا مبدل شده  هاي مورد اي در مقیاس مولکولی، به یکی از پرطرفدارترین موضوع هاي رایانه سازي باشد. امروزه علوم نانو و شبیه نیتروژن می -آهن

هاي  هاي مولکولی از بین روش حل سیستم شترین رو است که معین سازي دینامیک مولکولی ، روش شبیهدر ابعاد نانومتريهاي عددي  است. یکی از روش

 - آهنو پارامترهاي مربوط به آلیاژ  )MEAM( شده اتم محاط شده نیتروژن با اعمال تابع پتانسیل تصحیح -آهن بلوريسیستم  در تحقیق حاضر،موجود است. 

 300Kدر دماي  Å /ps 0.8مورد مطالعه، تحت بارگذاري کششی با مقدار سرعت  بلورچنین مسیر رشد ترك در نانوریزساختار و همشود.  ازي میس نیتروژن شبیه

به دلیل ایجاد  شکل پلاستیک از نوك تركها، تغییریش کرنش و در نتیجه ایجاد تنش در نمونهبا افزاکه  دهد مینشان  نتایجگیرد.  مورد بررسی و تحلیل قرار می

. سرعت کند یم دایاشاعه پ هیرشد ترك اول يشرویپ هیو به سمت ناح هایی در ساختار جوانه زدهتنش حفرهبیشتر  گردد. با افزایشتمرکز تنش در آن شروع می

باشند که ناشی از تغییر  ابتدا داراي رفتار غیرخطی و سپس رفتار خطی می بلوريمقادیر تنش در هر سه جهت  یابد میبا افزایش طول ترك افزایش رشد ترك 

  باشد.  سازي می جهت رشد ترك در طول زمان شبیه

 نیتروژن.  -، آهنبلورسازي دینامیک مولکولی، اشاعه ترك، نانو شبیه :يدیکلمات کل

Crack Propagation in nanocrystalline Iron-Nitrogen Via Molecular 
Dynamics Simulation 

Roghayeh Mohammadzadeh1, Naiyer Razmara2*  

1Azarbaijan Shahid Madani University, Department of Material Engineering, Tabriz, Iran. 
2Azarbaijan Shahid Madani University, Department of Mechanical Engineering, Tabriz, Iran. 

Abstract    Recently, nitrogen alloyed steels have attracted the attention of researchers and industrial specialists due to 
their combination of strength and elongation. The identification of mechanical properties of nitrogen alloyed steels is 
very important for using these alloys with high reliability in various applications. Meanwhile, the resistance of material 
to crack propagation is one of the important parameters. Nowadays, nanoscience and computer simulations at nanoscale 
are noticed as the most studied subjects in the world. Molecular Dynamics Simulation (MDS) is one of the numerical 
methods at nanoscale which is the most deterministic method among available methods for the solution of molecular 
systems. The aim of this study is to simulate the crack propagation in Iron-Nitrogen nanocrystalline. In this regard, Iron-
Nitrogen nanocrystalline is modeled by applying Modified Embedded Atom Method (MEAM) interatomic potential 
using the related parameters for Iron-Nitrogen alloy. The microstructure of crack growth in nanocrystalline with 
dimension 100 40 3A A A      are investigated under tensile loading with velocity magnitude of 0.8 Å /ps at temperature 
of 300K. The results show that crack velocity increases with the increase in crack length. The increase in the peak of 
radial distribution function curve during different time steps is as a result of change in the positions of particles during 
crack propagation. Also, the results indicates that the magnitudes of stress at three crystal directions has firstly nonlinear 
behavior and then changes to linear one which is due to the change of direction of crack growth during simulation time 
steps. Also, the track-growth direction and the track opening are investigated under simulation conditions. 

Keywords: Molecular Dynamics Simulation, Crack Propagation, Nanocrystalline, Iron-Nitrogen. 
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  مقدمه - 1

 یکارافتادگ از دچار مختلفی يها راه از يفلز قطعات

و اثرات  دتریشکست بر اثر خستگی ممکن است شد .شوند یم

 گریو صنعت، د يفناور عیسر شرفتیداشته باشد. با پ شتريیب

استفاده از فلزات بدون پوشش سخت و مقاوم در برابر 

مورد  یجهت ساخت ابزارآلات صنعت ،یو خوردگ یدگییسا

ها  کم، استفاده از آن یدوام نسب لیبه دل رایز ستیاستفاده ن

 اصلاح اتیعمل کی یدهتروژنین. ]1[ ستیو اقتصادي ن یمنطق

 ،یخستگ استحکام بهبود جهت گسترده طور به که است سطح

 استفاده یصنعت قطعات یشیسا مقاومت و یخوردگ مقاومت

سخت کردن  يها از روش یکی يگاز یدهتروژنین. ]2[ شود یم

 اژیآل کیبه سطح  تروژنیروش ن نیکه در ا باشد یم یسطح

 گیرد یصورت انجام م  ینبد یندفرآ ین. اشود یمنفوذ داده  یآهن

قرار  یتروژنمناسب در تماس با گاز ن يکه فلز در دما

 نیتروژن هايدر کوره آهنی آلیاژهاي. با قراردادن ]3[ گیرد یم

 هیموسوم به لا تروژن،یاز ن یترد و شکننده غن هیلا کی دهی،

. شود یم لیشده تشک  داده تروژنیدر سطح قطعه ن دیسف دیترین

 باتیصورت ترک و آهن به تروژنین يها متشکل از اتم هیلا نیا

  .است تروژنین -آهن يفلزنیب

 تواند یم یصنعت قطعات در ترك رشد قیدق ینیب شیپ

 يعدد و یتجرب مطالعات. دهد کاهش را يدارنگه يها نهیهز

. اکبردوست و اند شده  انجام نهیزم نیا در یفراوان

گسترش ترك در  یرمس يعدد یقتحق یک یط ]4[همکارانش 

 - یمرکب کشش ينوك گرد تحت بارگذار یاردارقطعات ش

منظور از دو روش  نیا يبرا اند. قرار داده بررسیرا مورد  یبرش

گام  به موسوم به روش گام یو روش افتهی المان محدود توسعه

که هر دو روش قادر به  دهد ینشان م یج. نتااست شدهاستفاده 

 هستند. یتیگسترش ترك در قطعات گراف یرمناسب مس ینتخم

 تنش نهیشیب اریمع میبر مفاه یگام که متک به روش گام نیچنهم

 شروع هیزاو از يتر قیدق نیتخم تواند یم است یطیمح

 .کند ارائه افتهی توسعه محدود المان روش به نسبت شکست

ورق  یکمدل رشد ترك مورب را در  ]5[ يو شکور یکاظم

 يپر يمختلف به روش تئور يها تحت کشش با سرعت

 دهند یم  نشان حاصل جی. نتااند ک مورد مطالعه قرار دادهینامید

 یوابستگ ه،یترك اول هیکه نحوه رشد ترك علاوه بر زاو

سرعت  شیکه با افزايطوربه دارد بار اعمال سرعت به ياریبس

و ماده  افتد یچندشاخه شدن ترك اتفاق م دهیاعمال بار پد

و همکارانش در پی  وانگ .دهد یاز خود نشان م يرفتار تردتر

عمق و  کم يها که ترك یافتندحوزه در ینخود در ا یقاتتحق

 یهنوك ترك اول یهاز زاو یخاص یطسطحی تحت شرا دار یهزاو

 یلتبد یخطرناك عرض يها به ترك یتنش يو نوع بارگذار

با استفاده از مدل اجزاء محدود و  ]7[ کابو. ]6[ شوند یم

را در  یشکل حاصل از خستگ ییرتنش و کرنش، تغ یلتحل

دهد که ینشان م یجنموده است. نتا یبررس یوبع یکینزد

شکل بزرگ تغییر ایجادبوده و باعث  آور زیان اضافی هاي تنش

نشان  ]8[برتا و همکارانش  نیچنهم. شود می عیبدر اطراف 

با سطح فلزات شروع به رشد  يدادند که ترك در ابتدا مواز

کرده و در  دایپ رییجهت رشد ترك تغ یاما بعد از مدت کند یم

  .دینما یم يشرویجهت عمق نمونه پ

 و قطعات از استفاده در مسائل نیتر مهم از یکی امروزه

 شتریب چه هر ییکارا و مؤثر عمر شیافزا ،یصنعت ابزارهاي

بر بودن فرآیند خستگی فلزات،  زمان . به علتباشد یم ها آن

 آلیاژتحقیقات اندکی درباره انتشار ترك خستگی در مورد 

انجام شده  یتجرب يها با استفاده از روش یتروژنن-آهن دوتایی

 يها یلزوم توسعه بررس ،يزمان با پیشرفت نانوفناور . هماست

در اندازه اتمی امري بدیهی است. فارکاس  یکیو مکان یکیزیف

 کینامید يساز هیبا استفاده از روش شب ]9[و همکاران 

با اندازه ده  نیکل نانوبلور در را خستگی ترك رشد ،1یمولکول

کرده و نشان دادند که سرعت رشد ترك  يساز هیشب ينانومتر

با  ]10[به مقدار شدت تنش بستگی دارد. تانگ و همکاران 

دینامیک مولکولی رفتار رشد ترك  يساز هیاستفاده از شب

خستگی تکبلور منیزیم را بررسی نموده و نشان دادند که 

سرعت رشد ترك خستگی در جهات مختلف با افزایش دما 

  .ابدی یکاهش م

اطراف  يهاییساختار نابجا ]11[و همکاران  دشپانده

کلی با نوك ترك را در شرایط بارگذاري یکنواخت و سی

و  اینواستفاده از دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار دادند. 

در مقیاس نانو  آهن کریستالپلیفرآیند شکست  ]12[همکاران 

دینامیک  سازي شبیهرا تحت بارگذاري سیکلی به روش 

  مولکولی انجام دادند.

 
1 Molecular Dynamics Simulation (MDS) 
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ها اشاره شد،  که در این مقاله به آن یمطالعاتدر تمام 

فلزات خالص انجام  يبرا یمولکول کینامید يها يساز هیشب

رشد  یاتم يساز هیشب نهیدر زم یقاتیگرفته است و کار تحق

وجود ندارد. هدف از  تروژنین -آهن ییدوتا ياژهایترك در آل

رشد  ریمس نییرشد ترك و تع ندیفرآ زیآنال یکار پژوهش نیا

در ابعاد نانو با استفاده از  تروژنین -آهن اژیترك در آل

 يدو عامل، پارامترها نیاست. ا یمولکول کینامید يساز هیبش

 یمدت زمان شکست قطعات و فواصل زمان نییمهم در تع

 است.  یبازرس

 قیتحق روش - 2

  یمولکول کینامید روش  1- 2

ترین  از دقیقی مولکول کینامید سازي روش شبیه

که براي  باشد مقیاس نانو می سازي در هاي شبیه روش

 .رود کار میبه يا ذرهپیچیده چند هاي سازي سیستم شبیه

 
  .سازي دینامیک مولکولی یهشبواره الگوریتم طرح. 1شکل 

 
ي موجود در ها يدشوارو  ها تیمحدودبا توجه به 

ي ساز هیشبنانو،  اسیمقی در شگاهیآزماي ها يریگ اندازه

ي مختلف ها دهیپد اتیجزئ فیتوصی قادر به مولکول کینامید

 کینامیدي کدهای کیگراف جینتابا استفاده از  توان یماست و 

دست ی بهمولکول اسیمقدر  ها دهیپدی از مناسب دیدی مولکول

 در این روش مسیر. شود یمخواص منجر  قیدقآورد که به فهم 

تحت شرایط مرزي  هامیلتوناستفاده از حل معادلات  با ذرات

و  فاز آید. با تحلیل مسیر ذرات در فضاي دست میمناسب به

هاي  بین کمیت يا واقع واسطه استفاده از مکانیک آماري که در

اطلاعاتی در مورد  توان میکروسکوپی و ماکروسکوپی است می

جمله انرژي، خواص ساختاري،  خواص مختلف سیستم از

نظر  روش از نیآورد. ا دستدینامیکی، مکانیکی و غیره به

ت که با اس وتنینی بر قانون دوم مبتنی روشی، کیزیف
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. دیآ یمدست حرکت ذرات به ریمسمعادله،  نیاي از ریگ انتگرال

ی کینامیترمودي رفتار ساز هیشبي براواقع این روش  در

 نیب، سرعت و مکان ذرات است. در روینها با استفاده از  سیستم

ي ساز هیشب. در باشد یم روینعامل  ترین مهمعوامل،  نیا

دست به لیپتانس کاز ی روین، کیکلاسی مولکول کینامید

و  ستا ها آنهسته  ای ها مولکولی از مکان تابع، لیپتانس. دیآ یم

ی (پروتون و نوترون) در اتمو ذرات زیر ها الکترون تیموقعبه 

ی مولکول کینامیدروش  قتیحق. در ستینوابسته  ها مولکول

 نیاکه در  نهد یمرا بنا  ها مولکول اي از حرکت ذرات یریتصو

و  وارهیدبا  ها آنو برخورد  ها مولکول میمستق، حرکت ریتصو

ي ا مجموعهروش چنانچه  نیا. در شوند یمو ... لحاظ  گریکدی

ذرات در  نیبکنش به همراه معادله برهم هیاول طیشرااز 

 بینی پیشی قابل مولکول ستمیسي بعددسترس باشد، رفتار 

نامیک ي دیساز هیشباي از الگوریتم وارهخواهد بود. طرح

  نشان داده شده است. 1مولکولی در شکل 

  يساز هیشب طیشرا و یاتم مدل  2- 2

در مورد انتخاب مدل  دیباي ساز هیشباز شروع هر  شیپ

 میتصم ستمیسی اتم نیبي ها نشکبرهم فیتوصي براي انرژ

طور بهی مولکول کینامید هاي سازي شبیه ازآنجاکه. میریبگ

ي برا ادیزي تکرارهادر  ذره وي ادیزي تعداد برا معمول

ي ها مدلاز  شهیهم، شود یمبه حالت تعادل انجام  دنیرس

ي ها کنشبرهم. میکن یممنظور استفاده  نیاي برای تجرب

. شود یم انیب لیپتانستابع  کی با استفاده از یمولکول نیب

 لیپتانسي انتخاب تابع معناي به ساز هیشبانتخاب مدل در 

ي ساز هیشبی هر اصلي ورود، لیپتانستابع  گرید عبارت بهاست. 

ي ها کنشبرهم لیدلبه  لیپتانستابع  نیاي است. ا انهیرا

 کي یبراشده و  فیتعري ساز هیشبی در دامنه مولکول نیب

شده  لیتشکذره  امولکول ی Nی که از تعداد مولکول ستمیس

  .]13[ شود یم انیبصورت رابطۀ زیر  است، به

1 2 3
( ) ( ) ( , ) ( , , ) ...

i i j i j k
i i j i i j i k j

r r r r r r r
  

           

 دهد. یها را نشان م بردار مکان مرکز اتم r که در آن

1
 واره،یمانند د یدان خارجیک میکننده اثر  انیب 

2
 برهم 

 جفت مولکول و يها کنش
3

 ان سه یم يها کنشبرهم 

 برهم ،ذکرشده يها کنشبرهم انی. در ما ذره استیمولکول 

 ستمیس کیسهم را در  نیشتریدو مولکول ب نیب يها کنش

 يبرا ها يساز هیعلت در اغلب شب نیدارد. بد یمولکول

 لیپتانس يانرژ یمحاسبات يها یدگیچیاز پ يریجلوگ

 ایجفت اتم  کی نیب يها کنشصورت برهم را به یمولکول نیب

  :گرید عبارت . بهرندیگ یصورت مجزا در نظر م مولکول به

1 2( ) ( ) ( , )


     N
i i j

i i j i

r r r r  

ی را مدل مولکول نیب کنشبرهم لیپتانسي انرژتابع،  نیا

عدم  لیدلدو ذره وابسته است. به  نیبو تنها به فاصله  کند یم

هستند و  ستاریپا مولکولی بیني روهاین، کنندهرایمي روینوجود 

 :شود یماُم توسط رابطه زیر محاسبه  iي وارد بر مولکول روین

i i

i

F
r


   


 

ذرات کل  نیب کنشبرهم دیبا لیتوابع پتانس ایتابع  نیا

تابع  نیچند ای کیاز  لیدل نیرا محاسبه کنند. بد ستمیس

 نیب کنشبرهم دیبا نیچن. همشودیبهره برده م لیپتانس

شود. درگذشته توابع  حیاطراف تشر طیها و مح مولکول

داده  شینما یجفت يها کنشاغلب توسط برهم لیپتانس

 يها و مولکول ها ستمیس يساز هیشب ياما امروزه برا شدند، یم

رغم ی. علشود یتر استفاده م کامل يها کنشاز برهم تر دهیچیپ

 در هنوز یتجرب و ينظر کیزیف نهیزم در ریاخ يها شرفتیپ

مانده یکنش ذرات ناشناخته باقبرهم لیپتانس موارد ياریبس

 در ستمیس يبرا يشنهادیپ لیپتانس کی موارد گونه نیاست. در ا

. گردند یاعمال م يساز هیشب ندیفرآ در و شده گرفته نظر

 مشاهدات از یکیحداقل  با يساز هیشب جینتا سهیمقا باسرانجام 

 يبرا شده شنهادیپ لیپتانس توان یم ستم،یس به وابسته یتجرب

 روش که شده سبب امر نیهم درواقع. کرد حیرا تصح ستمیس

محک زدن  يبرا کارآمد يابزار صورت به یمولکول کینامید

کار مختلف به يها لیو آزمودن پتانس يا ذره چند يها يتئور

در ابعاد  نیتروژن -آهن آلیاژي سیستم. در پژوهش حاضر رود

 1اتم محاط شده شده تصحیح پتانسیلبا اعمال  نانومتري

 لمپس باز منبع کد توسط يساز هیشب نیا. شود یم سازي یهشب

 لیانجام گرفته و تحل نوکسیل طیدر مح ++Cبه زبان  ]14[

صورت گرفته  یجانب يافزارها توسط نرم ستمیس زساختاریر

  است. 

 
1 Modified embedded-atom method (MEAM) 

)1( معادله  

)2معادله (  

)3معادله (  
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بار  نیاول ياتم محاط شده برا شده حیتصح لیپتانس

رابطه  نیاول لیپتانس نیارائه شده است. ا ]15[بسکس  توسط

 اژهایآل و عناصر از یعیوس فیط يساز مدل يبرا یتجربمهین

 با گوناگون عناصر يبرا منفرد ونیفرمولاس کی از که باشد یم

 حالت لیپتانس نیا. کند یم استفاده متفاوت يبلور يساختارها

که در آن سهم  باشد یم 1ز پتانسیل اتم محاط شدها افتهی توسعه

. است شده لحاظ یاضیر ونیفرمولاس در زین يا هیزاو يروهاین

 تروژنین -آهن اژیآل يبرا ستمیس کل یاتم نیب کنشبرهم يانرژ

 با مطابق شده محاط اتم شده حیتصح لیپتانس مدل استفاده با

  مدل شده است. ]16[ همکاران و یل توسط ریز فرمول

1
( ) ( )

2
i i i j i j

i i j

E F r 


 
  

 
 

 

)که در آن  )i iF بوده و  2تابع محاط
i چگالی

)و  iالکترونی در مکان اتم  )ij ijr 
 iي ها اتمبین  3پتانسیل جفتی

 باشد. می ijrبا فاصله بینابینی  jو 

شده اتم محاط شده  پارامترهاي مرتبط با پتانسیل تصحیح

2NN-MEAM نیتروژن در مدل موردنظر  -مربوط به آلیاژ آهن

وارد شده است. این پارامترها براي آهن خالص و نیتروژن 

  اند. شده فهرست 1خالص در جدول 

براي آهن خالص و نیتروژن  2NN-MEAMپارامترهاي پتانسیل  1.جدول 

  .]16[ خالص

N Fe نام عنصر 

4.88 4.29 ( )cE eV  

5.96 5.07   

1.80 0.56 A
 

2.75 4.15 (0)  

4.00 1.00 (1)  

4.00 1.00 (2)  

4.00 1.00 (3)  

1.00 1.00 (0)t  

0.05 2.60 (1)t  
1.00 1.80 (2)t  
0.00 -7.20 (3)t  
2.00 0.36 

minC  

2.80 2.80 
maxC  

1.00 1.00 
0  

 

براي  2NN-MEAMپارامترهاي مرتبط به پتانسیل 

 
1 Embedded-atom method (EAM) 
2 Embedding function 
3 Pair potential 

در  شده انتخابنیتروژن متناسب با مقادیر  -سیستم آلیاژي آهن

  بیان شده است.  2جدول 

ي با طول اضلاع بعد سهسازي، یک جعبه  سیستم شبیه

287 114.8 8.61A A A    تعداد اتم  25423باشد که حاوي  می

باشد. آهن با  اتم نیتروژن می 1000اتم آهن و  24423کل با 

هاي  نانومتر بوده و اتم 285/0و پارامتر شبکه  BCCساختار 

اند. ساختار  طور تصادفی در داخل آن پخش شده نیتروژن به

 3و  2ترتیب در شکل به BCCبه صورت  Fe-Nآهن و آلیاژ 

  نشان داده شده است.

  
  شبکه مکعبی مرکزدار. سلول واحد آهن با 2.شکل 

  
 نیتروژن. -سلول واحد آهن  .3شکل

 zآزاد بوده و در جهت  yو  xشرایط مرزي در جهت 

ساختار اتمی و توزیع ذرات  4باشد. شکل  سیستم تناوبی می

دهد. مدل اتمی سیستم به  در ساختار آهن را نشان می تروژنین

) رنگ اهیسي شده است. گروه اتمی بالایی (بند میتقسپنج ناحیه 

اتم،  937) حاوي رنگ اهیساتم، گروه اتمی پائینی ( 932حاوي 

)4معادله (  
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اتم،  2627) حاوي قرمزرنگگروه اتمی بالایی در سمت چپ (

اتم و  2627) حاوي رنگ یآبگروه اتمی پائینی در سمت چپ (

) حاوي رنگ بنفشگروه اتمی اصلی متحرك در سمت راست (

قرار گرفته و  xباشند. صفحه ترك در جهت  اتم می 23554

رگذاري در دو باشد. فرآیند با ضخامت صفحه می zجهت 

مرحله مدل شده است: در مرحله اول بارگذاري، سیستم به 

ي ساز نهیکمگام زمانی براي رسیدن به آسایش و  10000تعداد 

سازي شده است. در مرحله دوم بارگذاري، مقدار  انرژي شبیه

اعمال شده است. با بررسی  yدر جهت  Å/ps 8/0سرعت 

سرعت بارگذاري توان دریافت که در هاي مختلف میسرعت

هاي کم نظر در مدت زمانمذکور، فرآیند رشد ترك در آلیاژ مد

باشد. گام زمانی سازي، قابل مشاهده و ارزیابی میشبیه

سازي  فمتوثانیه بوده و تعداد تکرار کل شبیه 0001/0سازي  شبیه

  باشد. می 1000000

 .]16[ نیتروژن -براي آلیاژ آهن  2NN-MEAMپارامترهاي پتانسیل  .2جدول

 پارامتر شده انتخاب مقادیر

0.5 0.5 0.7Fe N
c cE E  

cE 

2.09 
er 

2.195 B 

0.5 0.5Fe Nd d d 

0.16 
min ( )C Fe N Fe  

0.16 
min ( )C N Fe N  

0.16 
min ( )C Fe Fe N  

1/2 1/2 2
min min[0.5( ) 0.5( ) ]Fe NC C 

min ( )C Fe N N  

1.44 
max ( )C Fe N Fe  

2.80 
max ( )C N Fe N  

2.80 
max ( )C Fe Fe N  

2.80 
max ( )C Fe N N  

0 0/ 18N Fe   0 

 
 .نیتروژن -ساختار اتمی اولیه آلیاژ آهن .4 شکل

 قرار یاتم شبکه چپ سمت وسط نقطه در هیاول ترك

 صفحه بر عمود y شکل در جهترییتغ يگرفته است. بارگذار

 انجام يطور ثابت کرنش نرخ يبارگذار. است شده اعمال ترك

 .ابدی یم رییتغ yبا مختصات  یخط صورت به سرعت که شود یم

بندي سرعت دماي سیستم با اعمال ترموستات مقیاس

  کلوین ثابت شده است. 300در 

  بحث و جینتا - 3

سازي  ریزساختار رشد ترك را در حین شبیه 5شکل 

کلوین  300نیتروژن در دماي  -آهن بلوردینامیک مولکولی نانو

دیده  5چنان که از شکل دهد. هم هاي مختلف نشان می در زمان

دار اولیه،  شود، در اثر اعمال بارگذاري کششی به نمونه ترك می

وجود تمرکز تنش بهبه علت تغییر هندسه شکل در نوك ترك 

شود که در مراحل اولیه رشد ترك یعنی  آید. مشاهده می می

هاي کششی در نوك ترك متمرکز  ثانیه، تنشپیکو 5/2زمان 
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زنی اولیه ترك، پیشروي ترك آغاز  شوند و بعد از جوانه می

  شود.  می

، 5/7سازي  هاي شبیه با افزایش طول ترك اولیه (زمان

) سرعت رشد ترك در بارگذاري پیکوثانیه 5/17و  5/12

یابد و به علت افزایش بیشتر تمرکز تنش در نوك  افزایش می

دهد. با افزایش  ترك، انهدام نمونه با سرعت بیشتري رخ می

سازي یا به عبارتی با ادامه بارگذاري نمونه  بیشتر زمان شبیه

ي دیگري از نمونه  یهناحپیکوثانیه)، در  5/22(زمان 

شود. در اثر اعمال تنش  می زده  جوانهي ا حفره شده، سازي یهشب

 5/32، 5/27هاي  شود (زمان کششی بیشتر به نمونه، مشاهده می

پیکوثانیه) که اندازه این حفره زیاد شده و به سمت 5/37 و

یت با نها درکند.  ناحیه پیشروي رشد ترك اولیه اشاعه پیدا می

 5/42ان اتصال این حفره به ترك اولیه اشاعه یافته (زم

پیکوثانیه)، سرعت رشد ترك بیشتر شده و بعد از رسیدن حفره 

و ترك اشاعه یافته به یک نقطه گلویی، دو سطح ماده از هم 

  گردد.  جدا می

  
  .نیتروژن -آهن بلورریزساختار رشد ترك در نانو .5شکل 

  

هاي مهم براي تعیـین سـاختار سیـستم،  یکی از کمیت

ها را  تـابع توزیع شعاعی است که ساختار موضعی و نظم اتم

کند و به دما و چگـالی سیـستم  نـسبت به یکدیگر مشخص می

تابع توزیع شعاعی ساختار داخلی در حقیقت، وابـسته است. 

سیستم  1تابع توزیع شعاعی .ـددهنشان تواند  میبلور را 

و  250000، 100000هاي زمانی مختلف  شده در گام سازي یهشب

نشان  6شده است. شکل  نشان داده 6در شکل  500000

 
1 Radial distribution function(RDF) 
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دهد که در هر سه گام زمانی موردنظر در تابع توزیع شعاعی  می

، 30هاي  ترتیب در فاصلهوجود دارد که به ماکزیممها سه  اتم

شود که  چنین مشاهده میآنگستروم قرار دارند. هم 50و  42

یابند.  سازي افزایش می ارتفاع هر سه پیک با افزایش زمان شبیه

ها  توان به تغییر در موقعیت اتم ها را می دلیل تغییر شدت پیک

] نیز 17]. لیو و همکاران [17در اثر پیشروي ترك نسبت داد [

آهن فریتی مشاهده  بلورهاي خستگی نانوسازي سیکلدر شبیه

اند که با افزایش طول ترك در حین خستگی، شدت نموده

 هاي منحنی تابع توزیع شعاعی با افزایش زمان تغییر میپیک

  یابد.

  
  .تابع توزیع شعاعی در تکرارهاي مختلف. 6شکل

منظور درك بیشتر پیشروي ترك در اثر اعمال   به

شده  سازي یهشبهاي تنش در سیستم  بارگذاري، مقادیر میدان

حاوي ترك مورد بررسی قرار گرفت. منحنی تنش نسبت به 

 zو  x ،yدر سه جهت مختلف  7سازي در شکل  زمان شبیه

دهد مقادیر  نشان می 7چنان که شکل شده است. هم  نشان داده

ابتدا داراي رفتار غیرخطی و  بلوريتنش در هر سه جهت 

جهت رشد ترك با باشند که به دلیل تغییر  سپس رفتار خطی می

شود که  چنین دیده میباشد. هم سازي می افزایش زمان شبیه

یافته تا به یک  کاهشزمان  گذشت باهاي تنش  شیب منحنی

برابر با استحکام  ماکزیممبرسد. این مقدار  ماکزیمممقدار 

نیتروژن در اثر اعمال بارگذاري کششی  -آهن بلورشکست نانو

، 36ترتیب برابر با به شده محاسبههاي تنش  است که مطابق داده

 است. zو  x ،yي ها جهتدر  پاسکالیگاگ 6/41و  8/47

شده با اعمال بارگذاري در  سازي یهشبتغییر ابعاد سیستم 

(الف)، (ب) و  8ي ها شکلترتیب در به zو  x ،yي ها جهت

دهد که طول  داده شده است. نتایج حاصل نشان می (ج) نشان

 ماکزیممابتدا افزایش یافته و به یک مقدار  xنمونه در جهت 

به  در نهایترسد و سپس با ادامه بارگذاري کاهش یافته و  می

رسد. دلیل افزایش اولیه طول نمونه در  یک مقدار ثابت می

توان به رشد اولیه ترك در جهت عمود بر تنش  را می xجهت 

 5در شکل  شده انجامهاي ریزساختاري  کششی مطابق بررسی

  پیکوثانیه). 5/12و  5/7، 5/2سازي  یهشبي ها زماننسبت داد (

  

  

  
(ب) جهت   xدر (الف) جهت   فشار سیستم در طول فرآیند ترك. 7شکل 

y  (ج) جهتz.  

سازي  افزایش بیشتر زمان شبیه ، با5با توجه به شکل 

پیکوثانیه) مسیر رشد  5/12هاي بالاتر از  (اشاعه ترك در زمان

ترك تغییر پیدا کرده و ترك اولیه روي صفحات با تنش برشی 

تر  کند (عمیق درجه) پیشرفت می 45بیشتر (صفحات با زاویه 

رسد که تغییر در مسیر رشد ترك  گردد) بنابراین به نظر می می
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در منحنی تغییرات طول ماکزیمم ه منجر به ایجاد نقطه اولی

  گردیده است. xنمونه در جهت 

  

  

  
در  ترك فرآینددر طول  شده سازي یهشب یستمابعاد س ییرتغ .8شکل 

  z(ج) جهت  y(ب) جهت   x(الف) جهت 

با  yشود که بعد نمونه در جهت  چنین ملاحظه میهم

افزایش تنش زیادتر گشته و با ادامه بارگذاري تغییرات بعد 

که  یابد. درحالی با شیب تندي افزایش می yنمونه در جهت 

 zسازي گویاي آن است که ابعاد نمونه در جهت  نتایج شبیه

دهد. تغییرات بعد نمونه در  تغییرات زیادي از خود نشان نمی

در حقیقت بازشدگی دهانه ترك را در حین بارگذاري  yجهت 

شکل پلاستیک ، تغییر8و  5هاي  دهد. مطابق شکل نشان می

طور  شود که سطوح ترك به گسترده در نوك ترك سبب می

که طول ترك در مجزا در نوك ترك حرکت کنند بدون این

 افزایش زیادي از خود نشان دهد. xجهت 

سازي حاصل از شبیه کرنش -منحنی تنش 9در شکل 

دار مورد مطالعه ترك بلوردینامیک مولکولی براي نمونه نانو

تنش  ،شود با افزایش کرنشنشان داده شده است. مشاهده می

نمونه افزایش یافته تا به یک نقطه تنش نهایی برسد. بعد از این 

زنی شکل پلاستیک شامل جوانه، فرآیندهاي تغییرماکزیممنقطه 

  گیرد.صورت می بلورها در حفره نپیوستهم و به

  
  دار.ترك بلورکرنش نانو -منحنی تنش .9شکل 

  

 يریگ جهینت – 4

در  مؤثرسازي دینامیک مولکولی یک ابزار بسیار  شبیه

توان رفتار  باشد که با استفاده از آن می تحلیل شکست می

ي و تحلیل کرد. در مقاله ساز مدلمکانیکی در سطح اتمی را 

نیتروژن در مقیاس نانو به  -حاضر، اشاعه ترك در آلیاژ آهن

مطالعه و تحلیل قرار  دینامیک مولکولی موردسازي  روش شبیه

گرفته است. نتایج کار حاضر براي پیکربندي اتمی خاص و در 

 BCCنیتروژن با ساختار  -کلوین براي آلیاژ آهن 300دماي 

ي کریستال و شرایط ریگ جهتاست. با تغییر  آمده دست به

سازي، توسعه ریزساختار و فرآیند شکست متفاوت  شبیه

بود. علاوه بر این، پتانسیل اتمی پارامتر بسیار تاثیرگذار خواهد 

باشد. بدین منظور براي اولین بار از  بر ریزساختار سیستم می

و پارامترهاي مربوط به آن براي  MEAMکنش پتانسیل برهم

سازي فیزیکی این سیستم آلیاژي استفاده شده است. نتایج مدل

ر طول اشاعه ترك دهند که ریزساختار رشد ترك د نشان می

دچار تغییر شده و با افزایش طول ترك سرعت رشد ترك 

چنین نتایج ارزیابی نمودارهاي تنش و یابد. هم افزایش می

باشد که  جابجایی نشانگر تغییرات در سه جهت مختصاتی می
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