
Journal of Advanced Materials and Technologies: Vol. 14, No. 4, (Winter 2026), 72-89 

 

 

Please cite this article as: Mirzaei, L., & Mosleh-Shirazi, S. (2026). Modeling and molecular dynamics simulation of mechanical properties of   
Al-TiC nanocomposites, Journal of Advanced Materials and Technologies (JAMT), Vol. 14, No. 4, 72-89. 

https://doi.org/10.30501/jamt.2026.563480.1349. 
 

2783-0829/© 2026 The Author(s). Published by MERC. 

This is an open access article under the CC BY license (https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/legalcode).  
 

 
MERC 

 

 

Journal of Advanced Materials and Technologies 
J o u r n a l  H o m e p a g e :  w w w . j a m t . i r  

 

Original Research Article - Extended Abstract 

 

Modeling and molecular dynamics simulation of mechanical properties of  

Al-TiC nanocomposites 

Leila Mirzaei  1, Sareh Mosleh-Shirazi 2* 

 

1 M.Sc. in Materials Engineering, Department of Materials Science and Engineering, Shiraz University of Technology, Shiraz, Iran. 
2 Assistant Professor, Department of Materials Science and Engineering, Shiraz University of Technology, Shiraz, Iran. 

. 

*Corresponding Author’s Email: mosleh@sutech.ac.ir (Sareh Mosleh-Shirazi) 
 

Paper History: 
Received: 2025-12-02 

Revised: 2026-01-04 

Accepted: 2026-06-06 

 Abstract Al-TiC nanocomposites have been the subject of extensive materials research due to their unique 

mechanical properties and low weight. The purpose of this research was to examine the impact of different weight 
fractions of TiC on the mechanical properties of aluminum, such as hardness and tensile properties. For modeling, 

molecular dynamics simulations were used as a precise approach to investigate pure aluminum and Al-TiC 

nanocomposites containing 0, 1, 2, 3, 4, and 5 wt% TiC. The simulated density values revealed a linear increase 
from 2.70 to 2.84 g/cm³ with increasing TiC content up to 5 wt%. Tensile property analysis showed that Young's 

modulus and ultimate tensile strength increased by 32% and 54%, respectively. Two predictive models were 

developed for tensile strength and Young's modulus. Nanoindentation simulations displayed a remarkable 257% 
improvement in hardness, from 35 to 125 HV. The developed hardness regression model exhibited high accuracy. 

Micro-mechanism analysis indicated that three main strengthening factors were effective load transfer, dislocation 

pinning, and residual stresses. Comparative validation with experimental data showed excellent correlation. This 
work provides valuable guidelines for designing optimized Al-TiC nanocomposites through highly accurate 

predictive models. The findings suggest that a TiC content of 3-4 wt% is the optimal composition for balancing 

mechanical properties and density. 
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1. INTRODUCTION 

Aluminum matrix nanocomposites reinforced with 

TiC nanoparticles represent a significant innovation in 

materials science and engineering. These novel 

materials synergistically combine the low density of 

aluminum (density = 2.7 g/cm³) with the excellent 

mechanical properties of TiC reinforcements (hardness 

= 28-35 GPa), offering substantial potential for weight-

critical applications in aerospace, automotive, and 

defense technologies (Habba et al., 2024). The unique 

combination of properties in Al-TiC nanocomposites 

arises from complex interactions across multiple length 

scales, particularly at the metal-ceramic interface, where 

stress transfer and deformation mechanisms are 

governed by atomic-scale effects (Guo et al., 2020). 

Despite extensive experimental research on such 

materials (Golla et al., 2023; Reddy et al., 2018), 

fundamental understanding of several key aspects 

remains incomplete, including the specific contribution 

of the interfacial structure to load transfer efficiency, the 

quantitative roles of different strengthening 

mechanisms, and the optimal nanoparticle size and 

distribution for maximizing property enhancement. This 

knowledge gap significantly hinders the rational design 

and systematic optimization of such nanocomposites for 

specific engineering applications. The present study 

addresses these challenges through an integrated 

computational approach that combines molecular 

dynamics simulations with predictive modeling, 

providing unprecedented insight into the structure-

property relationships of Al-TiC nanocomposites from 

the atomic to the microscale. 

 

2. MATERIALS AND METHODS 

The research employed an advanced multiscale 

simulation framework using the LAMMPS molecular 

dynamics package along with well-parameterized 

interatomic potentials. The hybrid potential scheme 

combined the Embedded Atom Method (EAM) for 

aluminum-aluminum interactions with the Tersoff 

potential for titanium-carbon and aluminum-titanium 

carbide interfacial bonds, providing a realistic 

representation of both metallic bonding in the matrix 

and the covalent/ionic character at the interfaces. The 

simulation system consisted of a carefully constructed 

computational cell with dimensions of 100 × 100 × 100 

Å³, containing an FCC aluminum matrix (lattice 

parameter = 4.05 Å) and systematically varying 

concentrations of spherical TiC nanoparticles (lattice 

parameter = 4.32 Å) ranging from 0 to 5 wt%. The 

nanoparticle diameters were precisely controlled within 

the range of 15-25 Å to correspond with experimental 

observations while avoiding finite-size effects. 

To obtain physically sound and consistent results, 

the study employed a rigorous two-step simulation 

procedure. First, the system underwent extensive 

equilibration through energy minimization using 

conjugate gradient algorithms, followed by NPT 
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ensemble relaxation at 300 K for 1 ns with a time step 

of 1 fs. Second, comprehensive mechanical 

characterization was performed through uniaxial tensile 

testing along the [100] crystallographic direction at a 

strain rate of 10⁻¹ s⁻¹ and nanoindentation simulations 

using a spherical indenter with a diameter of 50 Å at a 

loading rate of 0.5 m/s. The simulation results were 

thoroughly validated against experimental data for Al-

TiC nanocomposites and exhibited good agreement in 

elastic constants and yield strength values. 

 

3. RESULTS AND DISCUSSION 

Simulation results revealed several important and 

nuanced findings regarding the mechanical properties 

and strengthening mechanisms of Al-TiC 

nanocomposites. The elastic properties exhibited a 

characteristic nonlinear enhancement with increasing 

TiC content, with Young's modulus increasing from 72 

GPa for pristine aluminum to 95 GPa for the 5 wt% TiC 

composite. This behavior was accurately predicted by a 

modified Halpin-Tsai model (Luo et al., 2018), w in 

which nanoparticle clustering effects were incorporated 

through an empirical shape factor, ξ = 2 + 40Vp, 

demonstrating excellent predictive capability (R² = 

0.97) across the entire composition range. Tensile 

simulations showed a 54% increase in ultimate tensile 

strength, from 130 MPa to 200 MPa, accompanied by a 

reduction in fracture strain from 30% to 17%, indicating 

a transition toward semi-brittle fracture behavior. The 

hardening was correctly replicated by considering three 

synergistic mechanisms: (1) pinning of dislocations at 

nanoparticle interfaces (σorowan = 18√𝑉𝑝 MPa), (2) 

effective load transfer to the harder ceramic phase 

(σtransfer = 25Vp MPa), and (3) creation of beneficial 

residual stresses by thermal expansion mismatch (σthermal 

= 12Vp MPa) (Ahmadi et al., 2021; Zhuang et al., 2024). 

Nanoindentation simulations revealed a dramatic 257% 

increase in Vickers hardness, from 35 HV for pure 

aluminum to 125 HV for the Al-5 wt% TiC composite. 

The hardness evolution exhibited three distinct regimes: 

a rapid increase at low TiC concentrations (0-2 wt%), a 

linear enhancement in the intermediate range (2-4 wt%), 

and a saturation trend above 4 wt% due to nanoparticle 

clustering effects. Atomic-scale characterization 

provided unprecedented insight into interfacial 

behavior, revealing that dislocation pinning accounted 

for approximately 40% of the overall strengthening 

effect, while load transfer and thermal mismatch effects 

contributed 35% and 25%, respectively. The study 

identified 3-4 wt% TiC as the optimal concentration 

range, providing the best balance between enhanced 

mechanical properties (≈110 HV hardness, ≈185 MPa 

UTS) and sufficient ductility (≈19% fracture strain). 

 

4. CONCLUSION 

This multiscale study represents a significant 

advancement in the understanding and design of Al-TiC 

nanocomposites through several important contributions 

that bridge fundamental science and engineering 

applications. The present work establishes the first 

atomic-scale quantitative analysis of the strengthening 

mechanisms in this material system, providing detailed 

insight into the complex interactions among dislocation 

dynamics, load transfer efficiency, and thermal 

mismatch effects at the nanoscale. The advanced 

predictive models developed in this work for elastic (R² 

= 0.97), plastic (R² = 0.96), and hardness (R² = 0.98) 

properties constitute a robust framework for 

computational materials design and optimization, 

substantially reducing the need for expensive and time-

consuming experimental trials. 

The finding that 3-4 wt% represents the optimal TiC 

content establishes a practical benchmark for industrial 

applications requiring balanced mechanical properties, 

particularly in lightweight structural components where 

strength and damage resistance are critical. Among the 

most significant findings, the interfacial structure-

property correlations demonstrate that effective 

interface engineering is the primary factor governing 

nanocomposite behavior, with dislocation-nanoparticle 

interactions accounting for approximately 40% of the 

overall strengthening effect. 

These findings have important implications for a 

wide range of engineering applications, including 

lightweight structural components for next-generation 

aircraft and spacecraft, wear-resistant components in 

automotive braking systems and engine parts, and 

thermal management systems for advanced electronic 

packaging. The integrated simulation and modeling 

methodology employed in this research establishes a 

new paradigm for accelerating nanocomposite 

development and can be extended to other metal-

ceramic systems, potentially reducing conventional 

design cycles by several orders of magnitude. 

Future research directions emerging from this work 

should focus on three primary areas: temperature-

dependent property characterization to establish 

performance under service conditions, creep and fatigue 

behavior assessment to evaluate long-term reliability, 

and manufacturing process optimization to translate 

these fundamental insights into large-scale production. 

The quantitative predictions and fundamental insights 

provided by this study will facilitate the more efficient 

design of high-performance Al-TiC nanocomposites and 

serve as a framework for investigating other advanced 

material systems through multiscale simulation 

techniques. 
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 شرفته یپ  یهایفناور  و  مواد  فصلنامه 
J o u r n a l  H o m e p a g e :  w w w . j a m t . i r  

 ی پژوهش کامل مقاله

 Al-TiC یهاتینانوکامپوز یکیخواص مکان یمولکول کینامید  یسازه یشبو  یمدلساز
 

 * 2مصلح شیرازی  ساره، 1لیلا میرزایی
 

 . دانشکده مهندسی و علم مواد، دانشگاه صنعتی شیراز، شیراز، ایرانارشد مهندسی مواد، کارشناسی 1

 .دانشکده مهندسی و علم مواد، دانشگاه صنعتی شیراز، شیراز، ایراناستادیار،  2

 : مقاله خچه یتار
 11/09/1404: هیاول ثبت

 14/10/1404: بازنگری

 16/03/1405: یقطع  رشیپذ

از    سبک،  وزن  و  فردمنحصربه  یکیمکان  خواص  لی دلبه  Al-TiC  یهاتینانوکامپوز         هدیچک  یکی    اتموضوعبه 

 TiC مختلف یوزن  یکسرها ریتأث یبررس   ق،ی تحق  نیا  از هدف. اندشده تبدیل  مواد شرفتهیپ  هایتوجه در پژوهشمورد

  با   یمولکول  کی نامید  یهایسازهی شب  از  ،ی سازمدل  یبرا .  است  کشش   و  یسخت  مانند  وم،ینی آلوم  یکیمکان  خواص  بر

  حاوی  Al-TiC یهاتینانوکامپوز و خالص  ومین یآلوم  یبررس یبرا  ق یدق کردیرو کی عنوانبه لمپس افزارنرماستفاده از 

،  TiC  یدرصد وزن  5  شینشان داد که با افزا  یچگال  یساز هیشب  جینتا.  شد  استفاده  TiC  یوزن  درصد  5  و  4  ،3  ،2  ،1  ،0

و    انگ یمدول    ،یخواص کشش  ی. در بررسافتی  شیافزا  g/cm³  84/2به    70/2از    یخط  صورتبه  تیکامپوز  یچگال

مدول    یبرا  یلیخواص، دو مدل تحل   ن یا  ینیبشی پ  ی. برا ندافتی  شیفزاادرصد    54و    32  بیترت به  یینها  یاستحکام کشش

  ی درصد  257بهبود   ،ینانوفرورفتگ  یسازهی شبروش  استفاده از  با   یسخت  یسازهی شب.  شد  ارائه  یاستحکام کشش و  انگ ی

برخوردار    ییاز دقت بالا  شدهارائه  ی. مدل سخت افزایش یافت  HV 125 به  35از  که مقدار سختی  طوریهب  ؛نشان داد   را

بار مؤثر،    یاز سه عامل اصل  یبهبودها ناش  نینشان داد که ا  هازمیکرومکان یم  لیبود. تحل    شدن حرکت  محدودانتقال 

نتایج  سازی با  نتایج شبیه  بیانگر تطابق خوب  ،های تجربیمقایسه با داده.  است ماندپس  یها تنش  وجودو    هایینابجا

    یها تینانوکامپوز  یطراح  یبرا   یارزشمند   یراهنما  ق،یدق   یلیتحل  یها پژوهش با ارائه مدل  نی. ابود  آزمایشگاهی

Al-TiC    یوزن  درصد   3-4  ب یکه ترک   نتایج نشان داد.  کندفراهم می  نهی با خواص به TiC ن یتعادل ب  نیبهتر  تواند ی م 

 .ایجاد کندرا  یو چگال یکیخواص مکان 
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 :هادواژه یکل

 ،  یسازمدل

 سازی، شبیه

 نانوکامپوزیت، 

 کشش،  

 سختی

 

 مقدمه  -1
پرکاربرد در صنایع مختلف  های  یکی از فلز  (Al)آلومینیوم  

زمینه در  و  هوافضا،  است  خودروسازی،  مانند  مختلفی  های 

الکترونیک  ساختمان و  می  وفوربهسازی  فلز  استفاده  این  شود. 

ویژگیبه در  دلیل  خوب  مقاومت  پایین،  چگالی  همچون  هایی 

قابلیت شکل دارد برابر خوردگی و  زیادی  بالا، محبوبیت    دهی 

(Yang et al., 2019; Khosravi & Akhlaghi, 2015)  حالنیباا ،

پایین آن است    نسبتاًآلومینیوم، استحکام و سختی    یکی از معایب 

می کاربردها  که  برخی  در  باشدمشکلتواند  مسئله  ساز  این   .

شود که  موجب محدودیت استفاده از آلومینیوم در شرایطی می

بارگذاری برابر  به استحکام بالا و مقاومت در  های سنگین  نیاز 

دارد   Jafari et al., 2024; Alizadeh et al., 2021 ;)وجود 

Shirazi & Akhlaghi, 2019-Mosleh) . 

  نانوذرات   با  آلومینیوم  تقویت   به  ایویژه  توجه  ،راًیاخ

 (TiC) تیتانیوم  کاربید  ها،آن   بین  در  که  است   شده  سرامیکی

  و   حرارتی  پایداری  بالا،  بسیار  سختی  نظیر  هایی ویژگی  دلیلبه

  مؤثر   کنندهتقویت   ماده  یک  عنوانبه  آلومینیومی،  زمینه  با  سازگاری 

Maziarz et al., 2024; Hu et al., 2019 ;)  است   شده  شناخته

Wojcik et al., 2020)  .که  اندداده  نشان  اخیر  هایپژوهش 

  خواص   چشمگیر  افزایش  باعث   آلومینیوم  به  TiC افزودن
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  سایش   به  مقاومت   و  کششی  استحکام  سختی،  نظیر  مکانیکی

;.Balasundar et al., 2024, 2025 Abbasi Nahr et al ;)شود  می

Hamid et al., 2021; Becerril et al., 2022-Bedolla) .  عنوان به  

  268  تا   سختی  افزایشکه    کردند  گزارش  همکاران  و  1هبا   مثال،

  با ،   Al-TiCنانوکامپوزیت   در  سایشی  مقاومت   بهبود  و  درصد

 Habba et)است    پذیرامکان  ، تولید  نوین  یندهای فرااستفاده از  

al., 2024)  .،ترکیب    از  استفاده  با  2احمدزاده مطالعه  همچنین

گلوله  فرایند اغتشاشی   ندیفراو   3ای آسیاب    بهبود  ،4اصطکاکی 

  گزارش   را  مکانیکی  خواص  ارتقای   و  ذرات  یکنواخت   توزیع

 .(Ahmadzadeh, 2025) است  کرده

پیشرفت  این مواد حاصل   یتوجهقابلهای  اگرچه  در درک 

  نانوذرات   یکنواخت   توزیع  مانند  هاییچالشهمچنان  شده است،  

باقی    ،مکانیکی  خواص  با  فرآوری  پارامترهای  اثربخش  ارتباط  و

مسائل،    .است مانده   این  حل    با   جامع  مطالعاتانجام  برای 

  های سازیشبیه  و  آزمایشگاهی  ترکیبی  هایروش  از  گیریبهره

Zhang et al., ; Shinde et al., 2021)  است   ضروری  ،پیشرفته

، رابطه بین پارامترهای فرآوری، ریزساختار و  نیبراعلاوه.  (2022

درصد   5برای ترکیبات حاوی بیش از    ژهیوبهخواص مکانیکی  

است   طوربه،   TiCوزنی نشده  درک  شکاف  .کامل  های  این 

انجامدانشی،   جامع    ضرورت  روشبا  مطالعات  های  ترکیب 

مشخصه رویکردهای  پیشرفته  و  را    یسازمدلیابی  محاسباتی 

 . (Farid et al., 2023) دکنمیبرجسته 

از روش پرکاربرد برای مطالعه و بررسی  یکی  های مفید و 

به محققان   که  است   5سازی دینامیک مولکولی خواص مواد، شبیه

امکان را می نانو و تحت این  دهد که رفتار مواد را در مقیاس 

بارگذاری مختلف  کنندمدل  ،شرایط   & Yazdchi)  سازی 

Zardosht et al., 2025; Shirazi, 2025-Mosleh)  . از استفاده 

زمینه  های سازی دینامیک مولکولی در تحلیل نانوکامپوزیت شبیه

ها  تحت تنشرا  تواند اطلاعات دقیقی از رفتار این مواد  می  ،فلزی

ویژه  به  .(Khandan et al., 2024)  و بارهای مختلف فراهم کند

نانوکامپوزیت  که ویژگیدر  بستگی  ها  نانو  مقیاس  به  مواد  های 

توانند کمک کنند تا درک بهتری از نحوه  ها میدارد، این روش

شبیهبهزمینه  فاز  با   کنندهتقویت  تعامل این  آید.  ها  سازیدست 

سختی، استحکام کششی و    مانند  ،توانند خواص مختلف موادمی

 
1. Habba 
2. Ahmadzadeh 

3. Ball milling (BM) 

تا شکست   پیشدرصد کشش  اطلاعات    بینیرا  این    به کنند و 

تر  توانند به طراحی مواد با خواص مطلوبغیرمستقیم می  طور

 .(Zhang et al., 2014; Srivastava et al., 2021) کمک کنند

  های روش  هایمحدودیت   دلیلبه  تجربی  مطالعات

  هایی پدیده  مستقیم  ۀمشاهد  در  محدودی  توانایی  یابی،مشخصه

مشترک    ،ذره-نابجایی   کنشبرهم  مانند فصل  در  تنش  توزیع 

 مقیاس   در  نابجایی  منابع  عالیت ف  همچنین  و  کنندهتقویت -زمینه

  سازی شبیه  اگرچه  دیگر،سویاز .  (Li et al., 2025)  دارند  اتمی

  ها پدیده  این  بررسی  برای  لازم  پتانسیل   (MD)مولکولی  دینامیک 

  ارائه   بر  حوزه   این  در  موجود  مطالعات  بیشتر   اما  کند،می  فراهم  را

اند  بوده  متمرکز  ،مکانیکی  خواص  کلی  مقادیر  یا  کیفی  هایداده

(Ren et al., 2024)  .یک   وجود  عدم  آشکار،  پژوهشی  شکاف  

  از   ک یهر  سهم  بتواند  که  است  ی کمّ  و   سامانمند  ۀمطالع

و   اوروان  اثر  بار،  انتقال  شامل  تقویت   اصلی  هایسازوکار

  را  6حرارتی   انبساط  ضریب   اختلاف  از  ناشی  ماندپسهای  تنش

 ,.Barman et al)کند    سازیمدل  و  گیریاندازه  جداگانه  طوربه

Praski et al., 2025; Hou et al., 2022; 2025) . 

  خواص   برای  موجود  بینی پیش   هایمدل  ،نیبراعلاوه

  برخوردار   لازم  دقت  از   اغلب   ،هانانوکامپوزیت   این   مکانیکی

  که   دارند  قرار  ایشدهساده  فرضیات   یۀ پا  بر  زیرا  ؛نیستند

  مقیاس   اثرات  و  مشترک   فصل  در   اتمی  ۀدیچیپ  یهاکنشبرهم

  مدل   مثال،  برای.  (Saurabh et al., 2025)گیرند  می  نادیده  را  نانو 

 تأثیر  یانگ،  مدول  بینیپیش  برای  تسای-هالپین  کلاسیک

 نظر  در   را  مشترک   فصل  یهاکنشبرهم  و  ذرات  شناسیریخت 

 . (Zhou et al., 2024) گیردنمی

 تا  0  )از TiC مختلف  وزنی  درصدهای  تأثیر  تحقیق،  این  در

  کمک   به  آلومینیوم  کششی  و  سختی  خواص  بر(  درصد  5

  اصلی   نوآوری.  است   شده  بررسی  مولکولی  دینامیک  سازی شبیه

  ر یتأث  بر  تمرکز  با  دقیق  سازیشبیه  مدلیک    ارائه  پژوهش،این  

TiC   با حاصل    نتایج  مستقیم  مقایسه  و  نانوکامپوزیت   رفتار  بر  

میاست   معتبر   و  جدید  تجربی  هایداده رویکرد  این   تواند. 

  عملکرد   با  ییها نانوکامپوزیت   طراحی  دانش  ارتقای  ساززمینه

 . شود بهینه مکانیکی

4. Friction stir processing (FSP) 
5. Molecular Dynamics (MD) 

6. Coefficient of Thermal Expansion (CTE) 
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 ق یتحق روشمواد و  -2
  وم یتانیتبررسی تأثیر نانوذرات کاربید    ،این تحقیق  از  هدف 

((TiC    آلومینیوم مکانیکی  خواص  های  سازیشبیه  ق یازطربر 

 افزارها از نرم سازیبرای انجام این شبیه  .دینامیک مولکولی است 

سازی رفتار  ابزار قوی برای مدل  یک  شد. لمپساستفاده    1لمپس 

دهد تا رفتار مواد در مقیاس اتمی است که به ما این امکان را می 

 .(Mirzaei et al., 2022)شود  مواد تحت شرایط مختلف بررسی  

شبیه جنس سیستم  از  مکعبی  ابرسلول  یک  شامل  سازی 

  4/ 05  برابر با)پارامتر شبکه     FCC  آلومینیوم خالص با ساختار

با ساختار بلوری مکعبی     TiCآنگستروم( بود. نانوذرات کروی

 25-15آنگستروم( و با قطر تقریبی    4/ 32  برابر با)پارامتر شبکه  

( مختلف  وزنی  درصدهای  در  ( 5و    4،  3،  2،  1،  0آنگستروم 

تصادفی در زمینه آلومینیوم توزیع شدند. ابعاد نهایی    صورتبه

آنگستروم بود و از شرایط مرزی    100×100×100ابرسلول تقریباً  

 .تناوبی در تمامی جهات استفاده شد

از    یهاکنشبرهم  یسازمدلبرای   ترکیبی  از  اتمی  بین 

برای  پتانسیل شد.  استفاده  اتم  یهاکنشبرهمها  های  بین 

EAM ز پتانسیلا Al)-(Al آلومینیوم
 ,.Roy et al)  شداستفاده   2

برای  (2021 اتم  یهاکنشبرهم.  در  بین  کربن  و  تیتانیوم  های 

استفاده شد    3ترسوف   از پتانسیل  TiC   C)-C, Ti-Ti, C-(Tiذره

(Zheng et al., 2022)  برای فصل    کنشبرهم  یسازمدل.  در 

تیتانیوم کاربید  آلومینیوم و  پتانسیل ا(  Al-Ti, Al-C)  مشترک    ز 

جونز  بهینه  4لنارد  پارامترهای  استفاده  با  پارامترهای  شدشده   .

دست  ه ( ب1ها با استفاده از رابطه )برای این جفت  (σ  و  ε)  پتانسیل

 : (Wang et al., 2020)آمد 

(1 ) V(r) = 4ε [(
σ

r
)
12

− (
σ

r
)

6

] 

 r ها  انرژی پتانسیل است که به فاصله اتم V(r) ،رابطهنیدرا

پارامتر   است.  میزان  نشانε وابسته  و  پتانسیل  چاه  عمق  دهنده 

اتم  بین  جذب  پارامتر  قدرت  و  است  که  فاصلهσ ها  است  ای 

ها  ای که اتمیعنی فاصله  ؛شودانرژی پتانسیل در آن برابر صفر می

رسانند. این پارامترها معمولاً از  اثر جاذبه و دافعه را به تعادل می

 
1. Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 

(Lammps) 
2. Embedded Atom Method 

3. Tersoff 

4. Lennard-Jones (LJ) 

5. Conjugate Gradient 

های آزمایشگاهی یا محاسبات کوانتومی  سازی با دادهطریق بهینه

میبه شبیهآیند.  دست  این  این  سازی،  در  برای  معمول  مقادیر 

 ولتالکترون  Al-Ti ،  055 /0در جفت  ب یترتبه(  σ  و  ε)پارامترها  

و    ولتالکترون  Al-C   ،035 /0  در جفت  و  ،آنگستروم  2/ 88و  

 آنگستروم در نظر گرفته شد. 2/ 50

قبل از اعمال هرگونه تغییر شکل، ساختار اولیه با استفاده از  

گرادیان  مزدوج  هندسی  5الگوریتم  نظر  تا   6سازی بهینه  ،از  شد 

به   پتانسیل سیستم  برسد. سپس، سیستم در دمای   کمینهانرژی 

نانوثانیه    1مدت  به (NPT  کلوین و فشار صفر )شرایطدرجه    300

ترموستات    . ازشد  7سازیتعادلم  (fs) فمتوثانیه  1با گام زمانی  

کنترل دما و فشار استفاده شد.  9باروستات   و  8هوور -نوز برای 

پایداری سیستم با بررسی همگرایی انرژی کل، دما و چگالی به  

 تأیید شد. ،مقادیر ثابت 

شبیه یکبرای  کرنش  کشش،  باسازی              سرعت  محوره 
1-s  2-10x1   [ جهت  اعمال  100در  شب  .شد[    ی هایسازهیدر 

نانوثان  یزمان  ت یمحدود  لیدلبه  ،یمولکول  کینامید (،  ه ی)در حد 

چند معمولاً  کرنش  بزرگ  نینرخ  مقادمرتبه  از    ی تجرب  ریتر 

م اشودیانتخاب  اگرچه  بس  نی.  مقاد  شتریب  اریمقدار    ر ی از 

تحق  یشگاهیآزما اما  داده  نیشیپ  قاتیاست،  روند  نشان  که  اند 

باق  ،حاکم  ی سازوکارها  و  کرنش–تنش  یفیک   راتییتغ   ی مشابه 

سختی با استفاده  سازی  شبیه  .(Kedharnath et al, 2021)  مانندیم

 10فرورفتگی از نانوفرورفتگی مجازی انجام شد که در آن یک نانو 

آنگستروم    50از جنس الماس با قطر    رییتغرقابلیغ صلب و  کروی  

مدل شدند.   11های فرورنده با پتانسیل نوعی صلبمدل شد. اتم 

 از رابطه زیر محاسبه شد    (HV) استاندارد ویکرز  براساس سختی  

(Tang et al., 2023) : 

(2 ) HV =
1.8544. Pmax

d2
 

آن   در  )برحسب    maxPکه  بار  اعمالی  نیروی  حداکثر 

 قطر فرورفتگی )برحسب میکرومتر( است.  dنیوتن( و میلی

بهت یدرنها نتایج  شبیهدست ،  از  دادهسازیآمده  با  های  ها 

  ، سازیهای شبیهتجربی موجود مقایسه شد تا صحت و دقت مدل

6. Energy Minimization 

7. Equilibration 
8. Thermostat Nose-Hoover 

9. Barostat 

10. Nanoindenter 

11. Rigid 
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 شود. این مقایسه به ما کمک کرد تا تأثیر واقعی  دییتأارزیابی و  

TiC     همچنین، از این نتایج برای  شودبر خواص آلومینیوم درک .

بینی رفتار این مواد در شرایط  سازی و پیشهای شبیهبهبود مدل

 .د شداستفاده خواه ،مختلف

شبیه پارامترهای  کسر   ازجملهسازی،  انتخاب  محدوده 

پتانسیلTiC  حجمی و  ذرات  اندازه  بین،    براساس اتمی،  های 

پذیرفته استانداردهای  و  پیشین  شبیهمطالعات  در  سازی  شده 

انجام   مولکولی   ,Esmaeili & Dashtbayazi)   شددینامیک 

Zhou et al., ; Habba et al., 2023; Habba et al., 2024; 2022

ایزوله    منظوربه،  1. رویکرد تغییر یک پارامتر در هر زمان (2023

کسر   مورد،  این  )در  عامل  هر  خاص  تأثیر  شناسایی  و  کردن 

  ها سازیشبیهتمامی  انتخاب شد.    ،های مکانیکیحجمی( بر پاسخ

 سه بار تکرار شد. 

  با  TiC-Al نانوکامپوزیتبرای    2ها حالت   چگالی  سازی شبیه

شد  3چگالی  تابع   نظریه  از   استفاده   ابتدا   ،ندیفرا  این   در.  انجام 

 تا  شد  سازیبهینه  کامل  طوربه Al-TiC نانوکامپوزیت   ساختار

  از   استفاده  با  سپس.  شود  تعیین  پایه   حالتِ  انرژی  کمترین

 چگالی  و  انرژی  باند  محاسبات  ،PAW)(4  مناسب   پتانسیلشبه

  بعدی سه  توزیع  مشاهده  به منظور.  شد  اجرا الکترونی هایحالت 

  مقدارگیری   الگوریتم  بار،  چگالی  اختلاف  و   الکترونی  چگالی

شبکه با  الکترونی  500 6برش   انرژیو    k5  8x8x8ای  نقاط 

  در   الکترونی  تجمع  و  بار  جابجایی  تا  فت ر  کار  به   ولت الکترون

 . شود بررسی TiC و آلومینیوم مشترک  فصل

 نیشده در اانجام  یسازهیشب   یمراحل اصلواره    طرح  1شکل  

 .دهدیپژوهش را نشان م

 

 

 

 

 

 
1. One-variable-at-a-time 

2. Density of states (DOS) 
3. Density Functional Theory (DFT) 

4. Projector Augmented Wave (PAW) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 یسازهی: الف( شبیسازهیشب یمراحل اصل واره طرح .1شکل 

ج(  و ، محورهک ی کشش  یساز ه ی، ب( شبAl-TiC تی نانوکامپوز

 ی نانوفرورفتگ یسازهیشب

 بحث  و  جینتا -3

  چگالی   تغییرات  و  مکانیکی  رفتار  پژوهش،  این  در

  بررسی   مورد  ، کششی  بارگذاری  تحت   Al-TiC  نانوکامپوزیت 

  بر   گرم  2/ 70  از  هانمونه  چگالی  که  داد  نشان  نتایج.  گرفت   قرار

  2/ 83  تا  افزایشی  طوربه  خالص  آلومینیوم  برای   مکعب   مترسانتی

 TiC وزنی درصد 5 حاوی نمونه برای مکعب  مترسانتی بر گرم

  بالای   چگالی  دلیلبه  چگالی  افزایش  این.  است   یافته  افزایش

  حضور   مکعب( و  مترسانتی  بر   گرم  4/ 93   )حدود   TiCذرات

  قانون  براساس چگالی بینیپیش. است  آلومینیومی زمینه در هاآن 

 : (3) رابطه از استفاده با 7ها مخلوط

5. k-points 

6. Energy cutoff 
7. Rule of Mixture 

 )الف(

 )ب(

 )ج(
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(3 ) 1

𝜌𝑐

=
𝑤𝑅

𝜌𝑅

+
𝑤𝑚

𝜌𝑚

 

 چگالی  𝜌𝑅 و    𝜌𝑚  کامپوزیت،  چگالی 𝜌𝑐آن    در  که  شد  انجام

  است  هاآن  وزنی  کسر 𝑤𝑅 و 𝑤𝑚 و   کنندهتقویت   ذرات  و  زمینه

(Munoz et al., 2024)  .نانوکامپوزیت نتایج چگالی  بررسی    با 

Al-TiC    می(2)شکل مشاهده  روش،  سه  هر  که    ؛ شود 

قانون مخلوطشبیه تجربی  سازی،  آزمایش   ,.Golla et al)ها و 

Khalil et al., 2016; 2023)با افزایش  را  روند افزایش چگالی    ؛

شده  ، مقادیر محاسبهحالنیبااکنند.  تأیید می  TiC  وزنیدرصد  

مخلوط قانون  پایین  ،هاتوسط  شبیهاغلب  نتایج  از  و  تر  سازی 

اختلافداده این  است.  آزمایشگاهی  از ساده  ،های  سازی  ناشی 

مخلوط قانون  ریزساختاری،  مدل  عوامل  گرفتن  نادیده  و  ها 

ذرات و اتصال فصل مشترک است.    غیریکنواخت تخلخل، توزیع  

های آزمایشگاهی به واقعیت  سازی و دادهنتایج شبیه  ،عوضدر

صحت    است تر  نزدیک میشبیهو  تقویت  را  کند.  سازی 

و تجربی برای تحلیل    سازیشبیههای  از داده، استفاده  درمجموع

دقیق نانوکامپوزیت رفتار واقعی و  قانون  تر  ها ضروری است و 

بیشتر  مخلوط تخمین  عنوانبهها  و  اولیه  مدل  سریع یک    زننده 

داردکار مدل  .  برد  مادهدر  که  است  شده  فرض  فاقد   ،حاضر 

واقعختخل حالت  در  اما  است،  تخل  یل    ز ی ر  یهالخوجود 

مطالعات    تواندیم استحکام شود.  کاهش  و  تنش  تمرکز  باعث 

نشان  (   ,.Golla et al., 2023; Munoz et al., 2024e.g)  یتجرب

  ی جزئ  ر یمعمولاً تأث  ،درصد  2ل کمتر از  خاند که درصد تخلداده

خواهند   یچقرمگ  دیتر باعث افت شدبزرگ  یهالخخلدارد، اما ت

( مدل  ،رونیااز   ؛(2005et al,  Modiشد  لحاظ   نده،یآ  یهادر 

 . شودیم شنهادیپ ینیبشیدقت پ شیافزا یل براخکردن اثر تخل

 
1. Ultimate Tensile Strength (UTS) 

 
های  به روش  Al-TiC مقایسه چگالی نانوکامپوزیت .2 شکل

  درصد وزنی برحسبهای تجربی ها و دادهسازی، قانون مخلوط شبیه
TiC 

تحت بارگذاری کششی   Al-TiC رفتار مکانیکی کامپوزیت 

کلیدی  (  3)شکل   پارامترهای  گرفتن  نظر  در  تنش   ازجملهبا 

مورد    ، و چقرمگی  کرنش شکست ،  نهایی  استحکام کششیتسلیم،  

سازی کشش  نتایج حاصل از شبیه  1جدول    بررسی قرار گرفت.

 TiC را برای درصدهای مختلف وزنی Al-TiC نانوکامپوزیت 

)شکل  کرنش  -های تنشدهد. این نتایج از تحلیل منحنینشان می

 . است  به دست آمده( 3

 
 Al-TiCآزمون کشش نانوکامپوزیت  سازیشبیه .3شکل

 خالص  آلومینیوم (UTS) 1نهایی   کششی  سازی استحکامشبیه

  آزمایشی   هایداده  براساساست.    مگاپاسکال  130  با  برابر

  (UTS)نهایی  کششی   استحکام  معتبر،  مقالات  در   منتشرشده

 تاریخچه  و  خلوص  درجه  تولید،  فرایند  به  بسته  ،خالص  آلومینیوم

. دارد  قرار  مگاپاسکال  135  تا  90  بین  ایبازه  در  معمولاً  حرارتی،
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 پژوهشگران  سایر  شده توسطگزارش با نتایج تجربی  آنو مقایسه  Al-TiC سازی خواص کششی نانوکامپوزیتنتایج شبیه .1جدول 

 

(Munoz et al., 2024; Guo et al., 2022)  . در  و همکاران  1گو 

 چندین   از  بعد  خالص  آلومینیوم  که  کردند  گزارش  2022  سال

نهایی  به  نورد  پاس کششی   مگاپاسکال   136  حدود استحکام 

  برای   مشابهی  مقادیر  همچنین،.  (Guo et al., 2022)  است   رسیده

  در .  است   شده  گزارش  شدهاکسترود  یا  شدهآنیل  صنعتی  آلومینیوم

نهایی    ،نیز  دیگر  تجربی  تحقیقات  برخی کششی  استحکام 

مگاپاسکال   130حدود    2آلومینیوم خالص در حالت کارسرد شده

 . (Kumar et al., 2018; Khani, 2018) گزارش شده است 

 نهایی  کششی  استحکام برای  مگاپاسکال  130  عدد  بنابراین،

  ی ندها یفرا  با   و   آزمایشگاهی  خاص  شرایط   در  خالص  آلومینیوم

 محدوده   در  و  باشد  واقعی  تواندمی  ،دقیق  کنترل  یا   سازریزدانه

  اولیه،   مواد  کیفیت   به(  مگاپاسکال  90–110  حدود)  شدهگزارش

) Mirfalah  دارد  و نرخ کرنش کشش بستگی  مکانیکی  عملیات

)Zha et al., 2015; Wang et al., 2008; Nasiri et al., 2018  

  منابع   گزارش  و  سازیشبیه  هایداده  طبق ،   TiCذرات  افزودن

  نهایی   کششی  استحکام  در  توجهیقابل  افزایش  موجب   ،علمی

 به   نسبت درصد    60–70  حدود  معمولاً  افزایش  این.  شودمی

 کششی  استحکام مقدار  و  گزارش شده است   خالص  آلومینیوم

 
1. Guo 

 مگاپاسکال   200  حدود  ات   Al–TiCهایترکیب   برای  نهایی

Veeresh Kumar et al., ; Samer et al., 2015)  است   انتظارقابل

2021) . 

  افزایش   بادهد که  نشان می  نیز  سازیشبیه  از  حاصل  نتایج

 آلومینیوم   در  مگاپاسکال  130  از   استحکام،   TiCوزنی    درصد

  های داده  با  که  ،یابدافزایش می  مگاپاسکال  200نزدیک    به  خالص

 Ahmadi)دارد  خوانی مناسبی  هم  ،پیشین  یسازمدل  و  تجربی

Veeresh Kumar et al., 2021; et al., 2021)  .افزایش   این  

 همراه  پذیریانعطاف  و  شکست   کرنش  کاهش  با  غالباً  استحکام

 تنش   تمرکز   و هانابجایی  حرکت   کردن  محدود  از ناشی  که است 

Karantzalis ; Dey et al., 2021)است  سخت  ذرات اطراف در

et al., 1997) . 

نیز  چقرمگی ،هانمونه  در TiC درصد افزایش با ،نیبراعلاوه

شکست    انرژی  جذب  ظرفیت   بهبود  بیانگر  که  است   یافته  افزایش

  مختلف   مطالعات   در   مشابهی   های یافته .  است 

  تقویت  از  حاکی  که  است   شده  گزارش   Al-TiC های کامپوزیت 

2. Cold worked 

 MJ/m)3( ی چقرمگ  (%)شکست  کرنش (MPa) یی نها ی کشش  استحکام (MPa) میتسل تنش TiC ی وزن درصد

0 0/5±0/85 

)Golla et al., 2023( 82 

(Rai et al., 2016) 80 

0/7±130 

(Golla et al., 2023) 145 

(Guo et al., 2022) 136 

(Reddy et al., 2018) 119 

0/2±0/30 

(Rai et al., 2016) 30 

30/0±50/2 

 

1 0/4±0/105 

 

0/6±150 

(Reddy et al., 2018) 135 

8/1±0/26 25/0±80/2 

 

2 5/3±0/125 

(Farid et al., 2023) 125 

(Golla et al., 2023) 112 

5/5±160 

(Golla et al., 2023) 152 

(Reddy et al., 2018) 151 

(Farid & Yu, 2025) 157 

5/1±0/23 22/0±10/3 

 

3 0/3±0/145 

(Rai et al., 2016) 123 

 

5/4±170 

(Reddy et al., 2018) 186 

2/1±0/21 

(Rai et al., 2016) 16 

20/0±40/3 

 

4 0/3±0/160 

(Golla et al., 2023) 128 

0/5±185 

(Golla et al., 2023) 168 

0/1±0/19 18/0±70/3 

 

5 5/2±0/180 

(Rai et al., 2016) 142 

0/4±200 

(Salur et al., 2021) 186 

1/1±17 

(Rai et al., 2016) 12 

15/0±00/4 
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Reddy et al., ; Pan et al., 2022)  است   مکانیکی  خواص  کلی

Veeresh Kumar et al., 2021; Samer et al., 2015; 2018) . 

  ی توجه قابلتأثیر ،  TiCدهد که افزودن ذراتنتایج نشان می

دارد کامپوزیت  کششی  رفتار  پیوسته  با    کهطوریبه  ؛بر  افزایش 

. یابدمیمعکوس کاهش    صورتبه  1ازدیاد طول   میزان  ،استحکام

ماده  در  تغییر شکل پلاستیک    سازوکار تغییر در    بیانگر،  رونداین  

درصد بود که با    30نمونه آلومینیوم خالص،  ازدیاد طول  است.  

وزنی  5افزودن   این   17به  ،   TiCدرصد  یافت.  کاهش  درصد 

ها و تشکیل تمرکز  دلیل محدودیت در حرکت نابجاییکاهش به

 .(Zeng et al., 2022)  ست ا TiC تنش در اطراف ذرات

چقرمگی  جنبه  مینتایج    ،نیز  2از  کهنشان  افزایش    دهد  با 

. چقرمگی که از سطح زیر یابدمیبهبود این پارامتر ، TiCدرصد 

تنش می-منحنی  محاسبه  ازکرنش  برای   MJ/m³  5 /2  شود، 

 TiC درصد  5برای نمونه حاوی   MJ/m³   4  آلومینیوم خالص به

بهبود   این  است.  یافته  طول،   رغمیعلافزایش  ازدیاد  کاهش 

افزایش استحکام بر رفتار کلی ماده   توجهقابلدهنده تأثیر  نشان

با محدود کردن تغییر شکل   سو   کی  از TiC ذرات،  درواقعاست.  

  ، دیگر  سوی  ازو    اندپذیری شدهموجب کاهش شکل  ،پلاستیک

  اند دادهبا افزایش استحکام، توانایی جذب انرژی ماده را بهبود  

(Zeng et al., 2022)  کلی   روند  با   مطالعه  این  نتایج  بنابراین،؛  

  آلومینیومی   زمینه  هایکامپوزیت در    چقرمگی  و  استحکام  افزایش

داردهم،   TiCذرات  با  شدهت یتقو  می  و  خوانی  که  نشان  دهد 

به  می دست    پذیریشکل  و  استحکام  میان  ایبهینه  تعادلتوان 

 . کندمی  تقویت   را  شدهارائه  هایتحلیل  اعتبار  کهموضوعی    یافت؛ 

نسبت    یبه عوامل متعدد  توانیبهبود را م   نیا  یاصل  یسازوکارها

ا TiC داد. ذرات باعث خم    رقابلی موانع غ  جادیبا   شدن،نفوذ، 

 سازوکار)  شوندیدر پشت خود م  هاییو تجمع نابجا 3زدن  حلقه

همچن نواح  هایینابجا  یچگال  ن یاوروان(.  فصل    کینزد  یدر 

به قابلمشترک  .) ,.Zeng et alابدییم  شیافزا  یاملاحظهطور 

اهم  2022( از  آن است که    ت ی نکته حائز    ، یدرصد وزن  4پس 

برخ بهبود  ایابدمیکاهش  خواص    ینرخ    بر افزون  ،دهیپد  نی. 

تخلخل    شیبا افزا  یواقع  یهادر نمونه  تواندیتجمع نانوذرات، م

تخلخل  زین  یزساختاریر باشد.  اثر   جادشدهیا  یهاهمراه  در 

عنوان  به  توانندیذرات، م  یبالا یدر درصدها  یندیمشکلات فرا

 
1 Elongation 

2. Toughness 

و باعث آغاز زودرس ترک و کاهش    کنندتمرکزدهنده تنش عمل  

شده در کرنش افت ملاحظه  ،موضوع  نیشوند که ا  یریپذانعطاف 

توج را  شب .)Guo et al., 2020(  کندیم  هیشکست   ی سازهیدر 

به نظرگ   لیدلحاضر،  در  منحن  ی ریعدم  - تنش  ی هایتخلخل، 

 .شوندیصورت صاف و منظم مشاهده مرنش بهک 

 -محاسبه مدول یانگ از روی نمودار تنش  کهنیا  بهباتوجه

)شکل   شبیه  یراحتبه(  4کرنش  با  بنابراین  نبود،  سازی  میسر 

نانوکامپوزیت   یانگ  مدول  الاستیک،  سفتی    Al-TiCماتریس 

شد.  شبیه  و تنش مقادیر بین  الاستیک سفتی  ماتریسسازی 

محیط در کرنش است   مشهور هوک  قانون به   پیوسته یک 

(Landau et al., 2020): 

(4 ) 

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2

𝜎3

𝜏23

𝜏31

𝜏12]
 
 
 
 
 

=

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 𝐶14 𝐶15 𝐶16

𝐶21 𝐶22 𝐶23 𝐶24 𝐶25 𝐶26

𝐶31 𝐶32 𝐶33 𝐶34 𝐶35 𝐶36

𝐶41 𝐶42 𝐶43 𝐶44 𝐶45 𝐶46

𝐶51 𝐶52 𝐶53 𝐶54 𝐶55 𝐶56

𝐶61 𝐶62 𝐶63 𝐶64 𝐶65 𝐶66]
 
 
 
 
 

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2

𝜀3

𝛾23

𝛾31

𝛾12]
 
 
 
 
 

 

، آرایه سمت چپ عناصر تانسور تنش و در سمت  4در رابطه  

 پس کرنش هستند. تانسورو عناصر    ij(C(راست، ماتریس سفتی  

، مکعب نمونه  لمپسافزار  در نرم  خود جای در هااتم دادن قرار از

 مورد رتیب تبه   yzو   xy  ،xzو سه صفحه    x  ،y  ،zدر سه جهت  

 اعمال از پس  .شد داده برشی قرار و عمودی هایشکل تغییر

 ،سیستم روی بر انرژی حداقل روش مربوطه، در جهات تنش

این   در .خود برسد تعادل حالت  به سیستم تا  است  اعمال شده

 ؛کنندمی تغییر زمانی هایگام در سیستم  شکل و اندازه،  روش

پتانسیل   انرژی حداقل حالت  در ،  سیستم نهایی چیدمان براین بنا

بود.  اتم خواهد  واردهتنشها  که   ییهاجهت  در نمونه بر های 

نرم افزار   شد. گیریاندازه افزارنرم  توسط ،شده  اعمال شکل تغییر

 را محاسبه تنش تانسور یهامؤلّفه لحظه  هر در است  قادر  لمپس

 کرنش تنش بر ماتریس تقسیم کردن با  سپس کند. فراخوانی و

 . دینمامحاسبه  سفتی را ماتریس ثوابت  ،شدهاعمال

مثال در    با   ،برای  تنش  کرنشx  راستایاعمال    1ε  متناظر  ، 

𝐶11درنتیجه خواهیم داشت:    وشود  می  جادیا =
𝜎1

𝜀1
طور به.  ⁄

  ، کرنش برشیyzدر صفحه   𝜏23 پس از اعمال تنش برشی  ،مشابه

𝛾23 می بهحاصل  برشی  سفتی  ثابت  و  𝐶44  صورتشود  =

𝜏23
𝛾23

 . دشو محاسبه می ⁄

3. Looping 
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ثوابت    کهنیا  بهباتوجهبعد از محاسبه عناصر ماتریس سفتی،  

و   (G)، مدول برشی  (E)این ماتریس وابسته به مدول الاستیک  

 را الاستیکتوان این خواص  می  ،باشدمی  (ν)ضریب پواسون  

ادامه  کرد. محاسبه  نانوکامپوزیت  نمونه برای از    ،در  استفاده  با 

سبه محا   (G)و مدول برشی  (E)، مدول الاستیک  6و    5روابط  

 : (Udoh et al., 2023)شدند 

(5 ) E =
(C11 − C12)(C11 + 2C12)

(C11 + C12)
 

  

(6 ) G = C44 

دارای    جادشدهیابا استفاده از مدل    شدهانجامسازی  تایج شبیهن

نشان داده   4در شکل  ،  44Cو    11C  ،12Cسه ثابت ماتریس سفتی  

همان است.  میشده  مشاهده  که  درصد شود  گونه  افزایش  با 

ثابت  TiCوزنی تمامی  الاستیک  ،  بهبود    صورتبههای  پیوسته 

گیگاپاسکال برای آلومینیوم    108ز  ا  11C،  کهیطوربه  ه است؛یافت

 وزنی  درصد  5 گیگاپاسکال برای نمونه حاوی  142خالص به  

TiC   این    یدرصد  31دهنده بهبود  که نشان  ه است افزایش یافت

برای بهبود  روند  این  است.  افزایش(    درصد  28)   12C پارامتر 

،  توجهجالب شود. نکته  افزایش( نیز مشاهده میدرصد    25)  44C و

برای آلومینیوم خالص   2/ 18که از    است  44C/12C تغییرات نسبت 

 TiCدرصد وزنی    2 های حاویبرای کامپوزیت   2/ 23به حدود  

است  می .رسیده  نظر  به  کوچک  اگرچه  تغییر  اما این  رسد، 

  ماده پس از افزودن ذرات   1ناهمسانگرد تغییر در رفتاردهنده  نشان

TiC  دیگر محققان  های تجربیِست. مقایسه این نتایج با دادها ،  

ثابت نشان می تغییرات  یافتهدهد که روند  با  های  های الاستیک 

الاستیک   دارد  ،آزمایشگاهیمدول   Farid et)  همخوانی خوبی 

Reddy et ; Joseph et al., 2021; Golla et al., 2023; al., 2023

al., 2018). 

 
1. Anisotropic 

 
سازی دینامیک  ثوابت ماتریس سفتی با استفاده از شبیه .4 شکل

 مولکولی در برابر تغییرات کسر وزنی کاربید تیتانیوم

سازی مدول یانگ و مدول برشی نانوکامپوزیت  شبیه  5شکل  

Al-TiC  می نشان  شبیهدهد.  را  یانگ  مدول  شده  سازیمقایسه 

مرجع   TiC-Al نانوکامپوزیت تجربی  نتایج   ,.Golla et al)با 

درصد است. این   9دهد که میزان خطا کمتر از نشان می ، (2023

  مانند )  ریزساختاری  اختلاف، سامانمند و ناشی از حذف عیوب

 .است   آلایده  اتمی  مدل  در(  مشترک   فصل  ناپیوستگی  و  تخلخل

شبیه  همچنین خوبسازی  مدل  بسیار  داده  یانطباق  های  با 

بینی  قبول روش عددی در پیش و اعتبار قابلدارد  آزمایشگاهی  

 . دهدرا نشان میمدول یانگ کامپوزیت 

 

نانوکامپوزیت سازی مدول برشی و مدول یانگ شبیه .5 شکل

TiC-Al  و مقایسه نتایج با مرجع(Golla et al., 2023 ) 

توان به عوامل متعددی های اصلی این بهبود را میسازوکار

 TiC آلومینیوم به ذرات زمینهنسبت داد. اولاً، انتقال بار مؤثر از  

 TiC . ثانیاً، ذرات سختشودانجام میبالاتر    با مدول الاستیک 

شوند. میزمینه  موجب ایجاد محدودیت در تغییر شکل الاستیک  
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فصل مشترک افزایش    ها دربرای نابجایی  1قفلثالثاً، چگالی نقاط  

 تنها تأییدی بر بهبود نه  ، هااین یافته.  (Yang et al., 2019)  یابدمی

لکه بینش ب  کشش است،  آزمونشده در  خواص مکانیکی مشاهده

تری درباره تغییرات خواص الاستیک در مقیاس اتمی ارائه  عمیق

 . دهدمی

ب  -6شکل   و  سهنشانالف  توزیع  چگالی  دهنده  بعدی 

.  است Al-TiC کامپوزیت الکترونی و اختلاف چگالی بار در نانو 

دهنده تغییرات چگالی الکترونی  نشان  ،نواحی آبی و خاکستری

مرز   تقویت   زمینهدر  میدان  است کننده  و  تنش  که حضور  های 

کشد. این به تصویر می  وضوحبه را   TiC اتمی در اطراف ذرات

تفاوت  نشان  ،نواحی اثر  در  بار  چگالی  کمبود  یا  تجمع  دهنده 

در    یمؤثرکه موانع    است  TiC پتانسیل الکترونی بین آلومینیوم و

مهار  ند و به تقویت از نوع  نک ها ایجاد میرابر حرکت نابجاییب

 .دنکن کمک می نابجایی

 
بعدی چگالی الکترونی و اختلاف چگالی بار  توزیع سه .6 شکل

  Al-TiCکامپوزیتدر نانو

دهد.  های الکترونی را نشان میتوزیع چگالی حالت  7شکل 

پیک افزایش  فرمیمشاهده  سطح  نزدیکی  در  مشخص    ،های 

 TiC بیانگر پایداری الکترونیکی و تقویت پیوند بین آلومینیوم و

قوی پیوندهای  این  حضور  غیرمستقیم    صورتبهتر  است. 

نابجاییاثبات جابجایی  برای  انرژی  مانع  افزایش  و  کننده  ها 

 . استمهار حرکت نابجایی  سازوکارتقویت 

 
1. Specific Strength 

 
       کامپوزیتدر نانو های الکترونیتوزیع چگالی حالت  .7 شکل

Al-TiC  . 

افزایش    زمانهم  خواص  چگالیبا  در  چشمگیری  بهبود   ،

شد مشاهده  کامپوزیت  از  .  مکانیکی  یانگ   95به    72مدول 

استحکام   و  مگاپاسکال  180به   85تنش تسلیم از  گیگاپاسکال،  

مگاپاسکال ارتقا یافت. نکته حائز اهمیت    200به    130نهایی از  

  بهبود خواص مکانیکی در محدوده   سرعت این بود که بیشترین  

دلیل تشکیل  اتفاق افتاد، که احتمالاً به TiC درصد وزنی  4تا    2

تقویت  ذرات  از  بهینه  این شبکه  است.  محدوده  این  در  کننده 

تجربی دیگر محققان که افزایش مشابهی   مطالعاتها با نتایج  یافته

در   کردهچگالی  را  گزارش  مکانیکی  خواص  همخوانی و  اند، 

Maziarz et al., 2024; Harti et al., 2016 ;)  دادخوبی نشان می

Samer et al., 2015) . 

 و خواص مکانیکی نشان   چگالیتر رابطه بین  تحلیل دقیق

  میزان   به 1، نسبت استحکام به وزنچگالیرغم افزایش  داد که علی

طور مشخص، این نسبت برای بهبود یافته است. به  یتوجهقابل

حدود   خالص  که  حالیدر  ؛بود MPa·cm³/g15 /48 آلومینیوم 

 MPa·cm³/g  42 /70  به  TiC  درصد وزنی  5برای نمونه حاوی  

درصدی است. این بهبود   43دهنده بهبود افزایش یافت که نشان

کاربردهای   وزن،  به  استحکام  نسبت  در  این    بالقوهّچشمگیر 

وزن با استحکام کامپوزیت را در صنایعی که نیازمند مواد سبک

هستند،   می  شیازپشیببالا  قرار  تأکید  در    ژهیوبه؛  دهدمورد 

تعادل بین خواص   TiC درصد وزنی  4-3محدوده   بهترین  که 

 .مشاهده شدچگالی مکانیکی و افزایش 

 درصد  4 تا 3 محدوده در  ویژهبه خواص، بهبود  کلی لگویا

 خم  و  مهار کلیدی  سازوکار  دو  به  عمدتاً  توانمی  ،را   TiCوزنی

  و (  اوروان  )مکانیزم TiC سخت   ذرات  توسط  هانابجایی  کردن
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سخت    سرامیکی  ذرات  به  نرم  آلومینیومی   زمینه   از   مؤثر  بار  انتقال

Veeresh Kumar et al., ; Ahmadi et al., 2021)داد    نسبت 

2021) . 

 از   پس  خواص  برخی  بهبود  نرخ  کاهش  اهمیت،  حائز  نکته

  نانوذرات  1تجمع   از  ناشی  احتمالاً  پدیده  این.  است   وزنی  درصد  4

ب  Al–TiCدر    ،نی براعلاوه.  بالاست   درصدهای  در  4از    شیبا 

تجمع ذرات    لیدلبه  یحفرات داخل  لیاحتمال تشک   ،یوزن  درصد

TiC  بالا  یمرز  یو انرژ  یفازنیب  ص ینقا  رایز  ؛ابدییم  شیافزا ،  

 طوربه و همکاران  2گوکه    طورهمان.  شوندیمانع تراکم کامل م

  تمرکز   منبع  عنوانبه  تواندمی  ذرات  تجمع  دادند،  نشان  تجربی

  ها، نابجایی  حرکت   کردن  مسدود  با  زمانهم  و   کرده  عمل  تنش

  ین ا.  (Guo et al., 2020)شود    ترک   رشد  و  آغاز   تسهیل  باعث

  درصدهای   در  شکست   کرنش  تدریجی  کاهش  دهندهتوضیح  ،امر

  این  در  که  وزنیدرصد    4-3  بهینه   درصد  بنابراین،.  است   بالاتر

  ذرات  توزیع  آن  در  که  است   اینقطه   احتمالاً  شد،  شناسایی  مطالعه

  منفی   تأثیر  بدون  ،تقویت   هایسازوکار  و  است   یکنواخت   هنوز

یانگ  .  رسندمی  خود  کارایی  حداکثر  به  تجمع،  از  ناشی مدول 

تسای محاسبه  -شده هالپینکامپوزیت با استفاده از مدل اصلاح

 : (Tóth & Virág, 2025; Luo et al., 2018) شودمی

(7 ) )pηV -(1  / )p(1 + 2ηV mE = E 

 :که در آن

(8 ) ξ)+ 2 mE/p(E / 1) - mE/pEη = (   

η  و است    ها و شکل ذراتوابسته به نسبت مدول  یپارامتر  

ξ  محاسبه    9با استفاده از رابطه    ی ذرات کرو  یشکل برا  ب یضر

 : شودیم

(9 ) pξ = 2 + 40V 

 یتسا-نیهالپاز اصلاح مدل    ξ = 2 + 40Vp  یعبارت تجرب

گرفته شده   و همکاران  3لو کار    براساس  ینانوذرات کرو   یبرا

ها در  شکل مؤثر آن  رییپارامتر، اثر تراکم ذرات و تغ  نیاست. ا 

 Luo)  مهم است  ،که در نانومواد پراکنده  کندیرا لحاظ م  نهیزم

Tóth & Virág, 2025; et al., 2018).    زمینه مدول یانگ  همچنین

 
1. Agglomeration 

2. Guo 
3. Luo 

4. Mori-Tanaka   

در    GPa  450و    72  ترتیب،به  آلومینیوم و ذرات کاربید تیتانیوم

 .(Farid et al., 2023)نظر گرفته شد 

بینی  سازی را پیشنتایج شبیه،  0/ 97این مدل با ضریب تعیین  

ا.  کندمی اصلاح  نیدر  مدل  از   ی برا  یتسا-نیهالپشده  مطالعه 

  را   (= 0R²/ 97)  ییمدول مؤثر استفاده شده است که دقت بالا

  ی بررس یبرا زین 5ی اشلب و 4تاناکا -یمور یها. مدل دهدینشان م

در نظر گرفته شدند و نشان دادند که اختلاف آنها با مدل   یقیتطب

از   کمتر   ی تسا-نیهالپ  مدل  ،رونیااز  است، درصد    5حاضر 

انتخاب شد   ،یعدد  یهابا داده شتریب  یو سازگار  یسادگ   لیدلبه

)Fedotov et al, 2022.) 

 ی ماکروسکوپ ت یتقو  یهاسازوکارحاضر عمدتاً  یسازمدل 

را در نظر    یحرارت  6ی ناسازگاراوروان و    سازوکارشامل انتقال بار،  

در مدل   یطور ضمنبه  یدر سطح اتم  هایی. اثرات نابجاردیگ یم

همان است؛  شده  لحاظ  ژانگاوروان  مطالعات  در  که  و   7طور 

نیز،    همکاران برهم  یاحمدو  شده،  گزارش  همکاران  کنش و 

استحکام مؤثر    شیمنجر به افزا  کننده ت یبا ذرات تقو   هایینابجا

 (.Ahmadi et al., 2021; Zhuang et al., 2024) شودیم

سه  همچنین،   ترکیب  از  نهایی  کششی   سازوکار استحکام 

 :(Zhuang et al., 2024) آیددست میتقویت به

(10 ) th+ Δσ or+ Δσ lt+ Δσ mUTS = σ 

 :که در آن

σm = 130 MPa )استحکام زمینه خالص(                 

Δσlt = 25Vp (تقویت ناشی از انتقال بار(     

Δσor = 18√V𝑝 )تقویت اوروان(                      

Δσth = 12Vp (تقویت ناشی از عدم تطابق حرارتی(   

بالادر   روابط  حجم  pV  تمامی  در    TiCذرات    یکسر 

از دقت  ،  0/ 96است. این مدل ترکیبی با ضریب تعیین    ت ی کامپوز

 . بالایی برخوردار است 

استحکام و مدول یانگ مختلف در بهبود های سازوکارسهم 

ا  ،Al-TiCنانوکامپوزیت   بار،    نیبه  انتقال  که  است  صورت 

نابجا   ت یمحدود افزا  هاییحرکت    ها یینابجا  یچگال  شیو 

5. Eshelby 

6. Mismatch 
7. Zhuang 
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ا  25و    40،  35حدود    ب یترتبه از  به خود    نیدرصد  را  بهبود 

 .انداختصاص داده

نانوکامپوزیت نتایج شبیه داده Al-TiC سازی سختی  های  با 

مرجع  (Samer et al., 2015; Reddy et al., 2018)   تجربی 

 .شدمشاهده  نتایجمقایسه شد و توافق بسیار خوبی بین 

  ی هاو داده یسازهیحاصل از شب یسخت ریمقاد انیاختلاف م

بیانگر    ،این مقدار خطاکه  دست آمد  درصد به  12کمتر از    ،یتجرب

پیش در  مناسب مدل عددی  کامپوزیت  دقت  رفتار سختی  بینی 

تواند تغییرات سختی سازی میدهد روش شبیهاست و نشان می

 . درستی بازتاب دهدبه  TiCرا با افزایش درصد وزنی

 
با  و مقایسه Al-TiC نانوکامپوزیت سازی سختی شبیه .8 شکل

 دیگران نتایج

 HV  35  سازی نشان داد که سختی کامپوزیت ازنتایج شبیه

افزایش    Al-5TiCبرای نمونه   HV  125  برای آلومینیوم خالص به

ی درصدها  یدر تمام  یسخت  شی روند افزاهمچنین،  .  ه است یافت

  TiCبالاتر    ریدر مقاد  حال،  این  با  ؛حفظ شده است   TiCوزنی  

  ابد یی کاهش م  یاندک   ،سختی  شیافزا  بِیش  ،(درصد  4از    شی)ب

  ی موضع  یهالختخل  لیاز تراکم ناقص و تشک  ی ناش  تواندیکه م

باعث تمرکز تنش و    ینواح  نی ا  .باشد  TiCدر اثر تجمع ذرات  

از شدت افزایش    ،و درنتیجه  شوند یم  یچقرمگ  یکاهش موضع

 ,.Guo et al)   .دنکاهکننده میسختی در درصدهای بالاتر تقویت 

مدل  سختی    یدرصد   572بهبود    نیا.  (2020 از  استفاده  با 

 : (Khani, 2018)  شد لیها تحلشده مخلوطاصلاح

(11 ) pVpkHV ) +pV-(1m= HV ROMHV 

 
1. Multiscale 

  HVو    35که در آن سختی زمینه آلومینیوم و کاربیدتیتانیوم  

  با   ضریب کارایی انتقال بار و برابر  Kگرفته شد.    در نظر  2800

 است.  0/ 4

تجربی جدیدی ارائه  بینی، مدل نیمهبرای افزایش دقت پیش

 : (2019et al.,  Prakash) شد

(12 ) ) p+ βln (1 + γ V 2/3
p+ αV m= HV newHV 

  15و    15،  82برابر با    γو  ،  β ،αشده  ضرایب بهینهکه در آن  

در    TiC کسر حجمی ذرات pV،  21  و  11  رابطه. در دو  است 

، دقت بالاتری 0/ 98این مدل با ضریب تعیین    .کامپوزیت است 

 . دهدهای کلاسیک نشان مینسبت به مدل

Munoz et ; Habba et al., 2024) های تجربی  مقایسه با داده

al., 2024)  بینی کمتر  خطای پیش  ،دهد که مدل جدیدنشان می

مخلوط  کهی درحال  ؛دارد درصد  5از   سادهمدل  خطایی    ،های 

ناشی از در نظر گرفتن    ،دهد. این بهبودنشان میدرصد    34حدود  

 . پیچیده در فصل مشترک است   یهاکنشبرهماثرات غیرخطی و  

 و  ندشد  اصلاح (Halpin-Tsai) شدهارائه  تحلیلی  هایمدل 

  نتایج   ،(درصد  96<)  بالا  بسیار  دقت   با  استحکام  ترکیبی  مدل

  دهدمی نشان هامدل  این موفقیت . کردند  بینیپیش را سازیشبیه

  تقویت  سازوکار  چندین  یکمّ  سهم  گرفتن  نظر   در  با  توانمی  که

نتیجه  به   زمان،هم  صورتبه   مکانیکی   رفتار   از   دقیق یک 

  رگرسیونی   مدل  بالای  دقت .  یافت   دست  ها نانوکامپوزیت 

 نکته  این  بر  نیز(  درصد  98)  سختی   بینیپیش  برای  یافتهتوسعه

 قالب   در  توانمی  را  نانو   مقیاس  در  یهاکنشبرهم   که  دارد  تأکید

  ها مدل  این.  کرد  خلاصه  هوشمندانه  اما  ساده  نسبتاً  ریاضی   روابط

  به   نیاز  بدون  مواد  این  مهندسی  طراحی  برای  ارزشمند  ابزاری

 کنند.می فراهم برزمان و پرهزینه هایسازیشبیه انجام

 ؛است   تخلخل  از  یعار  ،یفعل  یسازهیشب  یهامدل 

 مانند   ییهاروش  به  دشدهیتول  یواقع  یهانمونه  در  کهیدرحال

  ی چگال  بر  یاملاحظهقابل  ریتأث  تواندیم  تخلخل  پودر،  یمتالورژ

 .باشد  داشته(  شکست  و  استحکام  ژهی وبه)  یکیمکان  خواص  و

 شده کنترل  ی هاحفره  جادیا  با  نده،یآ  مطالعات  در  شود یم  شنهادیپ

  بر   تخلخل   ریتأث  ،1اسه یچندمق  یهامدل  از   استفاده  ا ی  ابرسلول  در

 . شود  یبررس TiC-Al ت ینانوکامپوز یکیمکان رفتار
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مولکولی   سازی شبیه  اگرچه  ،ت یدرنها دینامیک 

  های سازوکار  توانست   اما  دارد،  را  خود  ذاتی  هایمحدودیت 

  با   را   Al-TiCنانوکامپوزیت   مکانیکی  رفتار  بر  حاکم  اصلی

  با   شده مشاهده  روندهای  کلی  تطابق.  کند  آشکار   ،اتمی  جزئیات 

  این   در  شدهکارگرفتهبه  هایمدل   و  روش  اعتبار ،تجربی  هایداده

 کند.می  تأیید را مطالعه

 

 یریگجهینت -4
  ، سازی دینامیک مولکولیاز شبیه  گیریبهرهبا  این پژوهش  

و   مکانیکی  رفتار  بررسی  در  تقویت  های  سازوکاربه 

که    دهدمیها نشان  . یافتهه است پرداخت   Al-TiC نانوکامپوزیت 

منجر به بهبود چشمگیر    ،درصد وزنی  5تا   TiC نانوذراتافزودن  

 54درصدی مدول یانگ،    32افزایش    ازجملهخواص مکانیکی  

درصدی سختی ویکرز   257درصدی استحکام کششی نهایی و  

اتمی،  شود. تحلیلمی داد که سه سازوکار اصلی در  های  نشان 

دارند: نقش  بهبود  بار  این  مهار  (سهم  درصد  35)  انتقال   ،

تنش(  سهم  درصد  40)ها  نابجایی  درصد   25)  ماندپسهای  و 

شامل مدل   -یافته در این مطالعههای تحلیلی توسعهمدل  .(سهم

هالپیناصلاح برای  -شده  )بینی  پیشتسای  یانگ  دقت  با  مدول 

  96دقت  با  ، یک مدل ترکیبی برای استحکام کششی )(درصد  97

  - (درصد  98دقت  با  و یک مدل رگرسیونی برای سختی )   (درصد

با     Al-TiCهای ابزارهای ارزشمندی برای طراحی نانوکامپوزیت 

می  مندهدف  مکانیکی  خواص بهفراهم  نتایج  آمده دست کنند. 

ترکیب  حاک  که  است  آن  از  وزنی  4-3ی  تعادل     TiCدرصد 

، حالنیباا ؛کندای بین خواص مکانیکی و چگالی ایجاد میبهینه

های  ها در چارچوب محدودیت لازم به ذکر است که این یافته

شبیه مولکولی،  ذاتی  دینامیک  بسیار   ازجملهسازی  کرنش  نرخ 

بالا، اندازه محدود سیستم اتمی و وابستگی نتایج به دقت پتانسیل  

میبین تفسیر  انتخابی،  ، هات یمحدود  نیا  رغمیعل  .شونداتمی 

  ن یساختار و خواص در ا  نیاز رابطه ب  یقیدرک عم  قیتحق  نیا

است که مدل    دیفراهم کرده است. لازم به تأک   هات ینانوکامپوز 

تخلخل کند که در آن  را فرض می  آلدهیا  ستمیس  کی،  یسازهیشب

  ط ی. در شرااست یکنواخت   کاملاًنانوذرات حذف شده و توزیع 

تجمع    یزساختاریر  یپارامترها  د،یتول  یواقع تخلخل،  مانند 

ک  و  مشترک   ت یفیذرات  خواص    یاکنندهنییتع  ریتأث  ،فصل  بر 

 یبه بررس  یمطالعات آت  شودیم  شنهادیخواهند داشت. پ  یینها
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