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سازي دینامیک مولکولی یک روش موثر براي شبیه. هاي نازك استروندگی ابزاري ارزشمند براي تعیین خصوصیات مکانیکی لایهفرونانو  
کار روندگی روي سه قطعه ، به منظور بررسی سختی فلزات مختلف، فرآیند نانو فروپژوهشدر این . ي آزمایش نانوفروروندگی استمطالعه

جابجایی، نیکل و -هاي نیروطبق منحنی. شودسازي دینامیک مولکولی مطالعه میهاي نیکل، مس و آلومینیوم به کمک شبیهبا جنس
جابجایی بدست آمده براي سه قطعه، -بر اساس منحنی سختی. کنندآلومینیوم به ترتیب بیشترین و کمترین نیرو را به ابزار اعمال می

جابجایی -جابجایی نیکل با منحنی نیرو-جابجایی آلومینیوم و سختی-منحنی نیرو. نیکل بیشترین سختی را دارند آلومینیوم کمترین و
ها نشان داد که تغییر شکل در سازي تغییر فاز اتمنتایج شبیه .شد اعتبار تعیین جابجایی نیکل تحقیقات گذشتگان-آلومینیوم و سختی

انباشتگی اتمی بعد از اتمام فرآیند روي سطح مس با نتایج . پلاستیک است-مینیوم الاستیکنیکل عمدتا به صورت پلاستیک و در آلو
سازي عیوب کریستالی در قطعات مشخص شد در عمق و با شبیه. سازي المان محدودي تحقیق گذشتگان تعیین اعتبار شدتجربی و شبیه

هاي زیرین فرورفتگی هم وجود ي فروروندگی، در سطح قطعه و لایهاحیهبارگذاري یکسان، توزیع عیوب کریستالی در آلومینیوم علاوه بر ن
ها بعنوان عامل اصلی ایجاد لغزش و تغییر شکل در قطعات حرکت نابجایی. دارد در حالی پراکندگی عیوب در مس و نیکل کمتر است
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 Nano-indentation is a valuable method for determining the mechanical properties of thin films. In this paper, 
in order to investigate the hardness of different metals, the nano-indentation process on three workpieces with 
nickel, copper and aluminum is studied by simulating molecular dynamics. According to the force-
displacement curves, nickel and aluminum apply the most and the least force to the indenter, respectively. 
Based on the hardness-displacement curve obtained for the three components, aluminum has the lowest and 
nickel the highest hardness. The force-displacement curve of aluminum and hardness-displacement curve of 
nickel was validated by the force-displacement curve of aluminum and hardness-displacement of nickel in the 
previous study. The results of atomic phase transfer simulation showed that the deformation in nickel is 
mainly plastic and in aluminum elastic-plastic. Atomic accumulation was validated after the completion of the 
process on the copper surface with experimental results and simulation of finite element research of the past. 
By simulating crystal defects in workpieces, it was found that at the same depth and load, the distribution of 
crystal defects in aluminum, in addition to the depression area, is also present in the surface of the part and the 
underlying layers, while the dispersion of defects in copper and nickel is less. Dislocation motion was 
investigated as the main cause of slipping and deformation in workpieces. 
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  مقدمه -1

به بار اعمال شده را آن نسبت  ماده واکنش یک یکیمکان خواص
و  يدامنه سودمندبا استفاده از خواص مکانیکی، . دهد ینشان م

. شودیم یینانتظار داشت تع از ماده توانیکه م یعمر خدمت
و  يکمک به طبقه بند يبرا یکیاز خواص مکانچنین هم

خواصی که براي  ینترمتداول .شودیاستفاده م وادم ییشناسا
، یريپذ، انعطافتنش: عبارتند ازشود یک ماده تعریف می

خواص  .و مقاومت به شکست ، مقاومت در برابر ضربهیسخت
بدست مربوطه  هاي یشانجام آزما یقطرقطعه از  یکیمکان
یکی از . شوندمی استفادهکاربرد مورد نظر  يبراسپس  آیند، می
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گیري خواص مکانیکی مواد در ابعاد ها براي اندازهترین روشرایج
مدول الاستیک و سختی  .]1[روندگی است فرو نانو، آزمایش نانو

. شونداز جمله پارامترهایی است که با این روش محاسبه می
ی در موضع یکشکل پلاست ییرتغسختی، مقاومت ماده در برابر 

مشخص تعریف رونده با اعمال نیروي اثر نفوذ یک ابزار فرو
که  ابزاري، روندگینانو فرو یشآزما طیدر . ]2[ شود می

ماده  یکاغلب (آن شناخته شده باشد  یکیمکان یاتخصوص
آن  یاتکه خصوص يابه نمونه) سخت مانند الماس یاربس

در رفتن ابزار افزایش فروبا . شودیفشار داده م ،ناشناخته است
و  یابدیم یشافزا ابزارنوك  يداده شده رو راربار ق داخل نمونه،

 یندر ا. رسدیشده توسط کاربر م یفمقدار تعر یکبه  يبه زود
و شود  ثابت نگه داشته مدت کوتاهیبار ممکن است  ،مرحله
 مساحتحداکثر بار بر  ی با تقسیمسخت. برداشته شود سپس

  .]3[آید بدست می ماندهیباق يهمنطقه تورفت
روندگی و اي در حوزه آزمایش نانو فرومطالعات گسترده

راتینام و . صورت گرفته استخواص مکانیکی حاصل از آن 
تک کریستال با  1روندگی آلومینیومفروهمکاران آزمایش نانو

انجام  K 388و  K 265را در دو دماي ) 100(کریستالی  يصفحه
نتایج نشان داد با افزایش درجه حرارت فرآیند، افزایش . دادند

قابل توجهی در عمق نفوذ و کاهش در سختی، مدول الاستیک و 
چنین مشاهده شد هم. پذیري الاستیک مشاهده شدبرگشت

 شودافزایش دما باعث افزایش قابل توجه در نرمی آلومینیوم می
 کروي ابزاري از سختی، گیرياندازه هايسیستم برخی در. ]4[

 در سنجیسختی که زمانی. شودمی استفاده فرورونده بعنوان
 تیز کاملا نوك با ابزاري هیچ واقع در گیرد،می صورت نانو ابعاد

 در جهت همین به. دارد انحنا کمی همیشه و ندارد وجود
 برخی در. گیرندمی نظر در کروي را ابزار تحقیقات، از بسیاري
 خیلی نمونه به نسبت ابزار سختی که است شده فرض مقالات

. ]6، 5[ کنندمی نظر صرف ابزار شکل تغییر رفتار از و است زیاد
 ي ابزار روي تغییر شکلهندسه تأثیردر تحقیقات گذشتگان 
طبق نتایج، شکل فرورونده بطور قابل . قطعه بررسی شده است

سوین و . گذار است تأثیر نانوفروروندگی توجهی در فرآیند
تفاوت ابزار نوك تیز و کروي در فرآیند  تأثیرهمکاران به بررسی 

نتایج نشان داد استفاده از ابزار . پرداختند روندگیفرونانو 
تیز داشته باشد تواند مزایایی نسبت به نوكي کروي میفرورونده

. دهداز جمله اینکه مشکل تماس در نوك ابزار را کاهش می
توان با این ابزار تغییر رفتار الاستیک به پلاستیک یا بعلاوه می

رفتگی با وضوح بالاتري دنبال کرد و شکننده را در حین فرو
                                                             
1 Aluminum (Al) 

. ]7[ آوردبینش بیشتري نسبت به رفتار واقعی مواد بدست 
کریستال  21 يي دانهبا بررسی اثر اندازهمیلمان و همکاران 

ي روندگی نشان دادند که کاهش اندازهفرومختلف در فرآیند نانو
 شودپذیري میدانه منجر به افزایش سختی و کاهش انعطاف

هایی در ابعاد تواند در فهم پدیدههایی که مییکی از روش. ]8[
. هاي دینامیک مولکولی استسازينانو موثر باشد، روش شبیه

سازي دینامیک مولکولی به و همکاران، با استفاده از شبیه فنگ
ات دما در فرآیند نانو فروروندگی، با استفاده از ابزار تأثیربررسی 

باربرداري - رگذاريدرسرعت با 2صلب الماس و قطعه کار مس
ثابت پرداختند و به این نتایج رسیدند که در عمق مشخص 

یابد و فرورفتگی، با افزایش دما نیروي فروروندگی کاهش می
شود مقدار تغییر شکل پلاستیک قطعه افزایش یافته و باعث می

نظم تغییر فاز  کار از ساختار کریستالی اصلی به ساختار بی قطعه
یش دما، باعث کاهش سختی و مدول یانگ چنین افزاهم. دهد
سازي تفاده از شبیهپینگ و همکاران، با اس .]9[ شودمی

تغییرات نرخ بارگذاري فرآیند نانو  تأثیردینامیک مولکولی 
فروروندگی را در فیلم نازك آلومینیوم روي قطعه سیلیکون 

نتایج نشان داد وقتی سرعت فروروندگی پایین . بررسی کردند
، تغییر شکل زیادي روي فیلم آلومینیوم ایجاد )m/s 50(است 

نیرو از طریق  )m/s250(در حالی که در سرعت بالا  .شودنمی
تري فیلم به قطعه منتقل شده و جابجایی و تغییر شکل بزرگ

روندگی فیلم سازي فرو یعقوبی و همکاران شبیه. ]10[ایجاد شد  
روي بستر سیلیکونی را با شرایط مرزي و  3تک کریستال نیکل

شرایط  تأثیرمشاهده شد که . هاي متفاوت انجام دادندضخامت
مرزي روي بستر الاستیک، به ضخامت فیلم و شعاع ابزار کروي 
بستگی دارد به این طریق که با کاهش شعاع ابزار و افزایش 

و  چونگ .]11[ شودمرزي کمتر می ضخامت فیلم، اثر شرایط 
سازي دینامیک مولکولی تغییر فاز همکاران با روش شبیه

کریستال تحت نانو فروروندگی را بررسی کردند و سیلیکون تک
به این نتیجه رسیدند که در اثر بار ابزار فرورونده و از طریق 

سیلیکون  شدن ساختار تتراهدران، ساختار مکعب الماسی صاف 
بعد از باربرداري، بستر با از  .شد به ساختار تتراگونال تبدیل 

ها، از ساختار تتراگونال به یک ساختار دست دادن بخشی از اتم
شکل تبدیل شده و با نوبت دوم بارگذاري، دوباره ساختار  بی
و همکاران  نایر. ]12[شکل به ساختار تتراگونال تبدیل شد  بی

بستر، هاي بین اتمی و شرایط مرزي براي بررسی اثر پتانسیل
می به ضخامت ابزار، نانو فروروندگی را روي فیل سرعت و شعاع

                                                             
2 Copper (Cu) 
3 Nickel (Ni) 
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nm20 هاي سازي کردند و دریافتند که سرعت بالا و شعاع شبیه
در حالی که استفاده از . کمی بر سختی دارند تأثیرمختلف ابزار 

پتانسیل بین اتمی و شرایط مرزي متفاوت، تفاوت بسزایی در 
، لیو و همکاران .]13[ کنداد میایجسختی و عمق فروروندگی 

الماس ( هاي سخت و نرم دینامیک مولکولی از فیلم  سازي شبیه
، تحت نانو فروروندگی را در دما، بار و نرخ بارگذاري )طلا  و

ها، داد که در هر دو جنس فیلم نتایج نشان . متفاوت انجام دادند
یافت، در اثر افزایش سرعت نواسانات هنگامی که دما افزایش 

اتمی، قطعه دچار رفتار نرمی شده و باعث کاهش مدول یانگ 
شد و با افزایش بار و نرخ بارگذاري، سختی و مدول یانگ افزایش 

 سازي شبیهتارسکی با استفاده از  چوکیک و زین .]14[ یافت 
 هاي تشکیل شدهدینامیک مولکولی ارتباط بین ساختار فیلم

ها را بررسی روي قطعه و تغییر شکل پلاستیک ایجاد شده در آن
یک فیلم پوششی نیکل روي طلا با ساختار هگزاگونال . کردند

فشرده و یک فیلم نیکل روي بستر مس، با ساختار مکعب مرکز 
هاي نیکل مشاهده شد که افزایش سختی در فیلم. پر ایجاد شد

چنین بین هم .شودباعث کاهش ضخامت لایه حرارتی می
ها ها و توزیع تغییر شکل پلاستیک روي آنساختار فیلم

مس، تغییر / به این صورت که در نیکل. همبستگی دیده شد
/ شکل از مرکز فرورفتگی گسترش پیدا کرد ولی در نیکل

ها هم گسترش تغییرشکل آلومینیوم علاوه بر مرکز، در مرزدانه
روندگی ران فرایند نانو فروو همکا اکسو شوي .]15[ وجود داشت

کار با آلیاژ  و نانو خراش را با استفاده از ابزار صلب الماسی و قطعه
طی این شبیه. سازي کردندآلومینیوم شبیه-تیتانیوم 1کربن

ها زارش شد که با نتایج سایر گروهگ GPa157سازي مدول یانگ 
ي چنین نشان دادند که سرعت ابزار در محدودههم. مطابق بود

m/s15- 1، کمی بر مدول یانگ دارد و در طول لغزش بین  تأثیر
]. 16[دارد ي خطی وجود نیروي اصطکاك و بار نرمال رابطه

والش و همکاران فروروندگی فیلم سیلیکون نیترید با ساختار 
نتایج نشان داد در . سازي کردندشکل را شبیه کریستالی و بی

به ساختار کریستالی  عمق فرورفتگی یکسان، بار اعمال شده
همکاران فرآیند  فنگ و .]17[ استشکل  بیشتر از ساختار بی

شکل کربنی روي  نانو فروروندگی را با استفاده از ابزار مخروطی 
هاي چنین ورق گرافیتی، در دما و سرعتقطعه الماس و هم

که با افزایش سرعت  نتایج نشان داد. سازي کردندمتفاوت شبیه
فروروندگی و زاویه مخروطی ابزار، بیشینه نیروي تماس، افزایش 

چنین نشان هم. یافت و با افزایش دما این نیرو کاهش یافت
دادند بیشینه نیروي تماس درسرعت و دماي یکسان، براي قطعه 
                                                             
1 Carbon (C) 

لو و همکاران با ]. 18[ استتر از ورق گرافیتی الماس، بزرگ
شکل فرآیند نانو فروروندگی را کره و هرمی ابزار نیماستفاده از 

نتایج نشان داد ابزار نیمه کروي نیروي . سازي کردند شبیه
 همکاران و حسینی. ]19[کند بیشتري از ابزار هرمی اعمال می

 ماشینکاري فرآیند مولکولی دینامیک سازيشبیه از استفاده با
. کردند بررسی را ابزار بر وارد نیروهاي در ابزار قطر اثر مس،
 به بشدت ابزار بر وارد عمودي نیروي داد نشان ایشان نتایج

 ابزار قطر افزایش با که نحو این به است وابسته ابزار يهندسه
 وابستگی برشی نیروي که حالی در. یافت افزایش عمودي نیروي
جاو و همکاران با دو ابزار  ].20[ داشت ابزار يهندسه به اندکی
سازي یهتیز و نوك گرد، فرآیند نانوخراش را روي نیکل شبنوك 
ي فروروندگی اگر ابزار نتایج ایشان نشان داده در مرحله. کردند

ي تحت فرورونده ي کوچکی از منطقهنوك تیز باشد تنها ناحیه
اي که دهد در حالی که در استفاده از فروروندهتغییر شکل می

شود جایی بیشتري در قطعه مینوك آن گرد باشد باعث ایجاد ناب
حرکت . شودي تغییر شکل بزرگتري در بستر ایجاد میو منطقه
ها نابجایی. گذار استتأثیرها در نیروي نانوفروروندگی نابجایی

کنند و نیروي کنند و ماده را ضعیف میانرژي آزاد می
نتایج نشان داده است نیروي راستاي . شودفروروندگی کمتر می

قطعه در استفاده از ابزار نوك تیز کمتر از ابزار با نوك عمود بر 
ي سختی نیرو یک پارامتر خیلی مهم در محاسبه. گرد است

اي براي فرورونده است و در صورت استفاده از هر نوع هندسه
ي نوك تیز رود فروروندهانتظار می. نتایج میتواند متفاوت باشد

همکاران  گول و]. 21[بدهد سختی کمتري را براي قطعه نشان 
 یلیکونو س یلیکونس یپلسازي نانو فروروندگی شبیه
یستال را به منظور تحلیل مکانیزم تغییرشکل، با ابزارهاي کر تک

نتایج . هرمی و کروي براي هر دو ساختار انجام دادند برکویچ
با . گیردنشان داد درتمام موارد، در فشار بالا انتقال فاز صورت می

سیلیکون در شیوه  کریستال و پلی سیلیکون تکاین حال بین 
سیلیکون انتقال  در پلی. انتقال فاز و مقدار آن تفاوت وجود دارد

و  ردي .]22[فرورفتگی است ها بیشتر از ناحیه  فاز در مرزدانه
کبالت روي بستر - نیکل-همکاران نانو فروروندگی فیلم آلومینیوم

مکانیکی فیلم را به ازاي سازي کرده و خواص آلومینیوم را شبیه
نتایج نشان داد سرعت . هاي متفاوت ابزار بدست آوردندسرعت

گذار است، به این نحو که تأثیرابزار بشدت در سختی فیلم 
شود، علاوه بر افزایش سرعت ابزار باعث افزایش سختی بستر می

هاي تشکیل شده روي این افزایش سرعت باعث شد مقدار توده
سازي و همکاران به کمک شبیه ژائو ].23[ کندا بستر کاهش پید

دینامیک مولکولی به بررسی تغییرشکل سیلیکون با ابزار الماس 
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در ناحیه فرورفتگی، سیلیکون از ساختار مکعب . پرداختند
الماسی به تتراگونال تغییر پیدا کرد و بعد از بارگذاري دوباره به 

ر تغییر شکل ساختار قبل خود بازگشت و فقط نواحی که دچا
اي با پلاستیک شدند تغییر ساختار ندادند و به صورت حفره

نانو  سازي شبیهکیم و اوه،  .]24[ عمق کمتر باقی ماندند
انجام دادند و ) 111(و ) 100(فروروندگی را روي سطوح 

ها در طول ، اتم)111(دریافتند که با بارگذاري روي سطوح 
لین و  .]25[ شوندمی شکل جابجایی ابزار داراي ساختار بی

ها را گیري کریستالی و تغییر فاز اتمهمکاران اثر جهت
) 110(روندگی روي سطح سازي کردند و دریافتند که فرو شبیه

) 001(باعث گسترش انتقال فاز و لغزش بیشتر نسبت به سطح 
   .]26[شود می

 فیلم نانوفروروندگی فرآیند در حفره وجود اثر همکاران و ژو
 بررسی مولکولی دینامیک سازيشبیه کمک به را نیکلی نازك

 متفاوت هايحفره شعاع و عمق تأثیر سازي شبیه این در. کردند
 شدن ترنرم باعث حفره وجود داد نشان ایشان نتایج. شد بررسی
 فرورفتگی عمق یکسان، بارگذاري در شودمی باعث و شده قطعه

 که شد مشخص و شود ایجاد عیب بدون قطعه به نسبت بیشتري
 عمق اگر و ریختهفرو حفره فروروندگی فرآیند طی در

. شودمی ناپدید حفره نباشد، بزرگ کافی ياندازه به فروروندگی
 بردن بین از براي ابزار فروروندگی عمق که دادند نشان چنینهم

  ]. 27[ .دارد بستگی حفره عمق و اندازه به حفره
 فرآیند مولکولی دینامیک سازيشبیه در همکاران و حسینی
 در حفره وجود تأثیر بررسی به کریستالتک مس ماشینکاري

 اتمی شکل تغییر مکانیسم و ابزار بر وارد هاينیرو در کار،قطعه
 يقطعه از استفاده با داد نشان ایشان نتایج. پرداختند کارقطعه

 عیب بدون يقطعه به نسبت ابزار بر وارد عمودي نیروي معیوب،
دیواره هاي اتم کمتري، فشار اعمال با و یافت گیريچشم کاهش

 شدند عمودي نیروي کاهش باعث و داده شکل تغییر حفره ي
]28[. 

-هاي مختلف سختیسختی فلزات در ابعاد ماکرو با روش
و تفاوت در سختی سه فلز نیکل، مس و  شده گیريسنجی اندازه

آلومینیوم به این ترتیب که نیکل بعنوان فلز با سختی بیشتر و 
. ، مشخص شده استاست آلومینیوم بعنوان فلز با سختی کمتر

سنجی تجربی در مطالعات گذشتگان انجام نانو سختیبررسی 
و سازي شبیه ،ها به روش دینامیک مولکولیشده و برخی از آن

اما در سایر مطالعات دینامیک مولکولی بررسی . اندکردهالعه مط
هاي متفاوت دیده تفاوت سختی فلزات در ابعاد نانو براي جنس

در این مقاله، به منظور بررسی اثر جنس قطعه در  .نشده است

ي بدون سختی فلزات، فرایند نانو فروروندگی براي سه قطعه
آلومینیوم با استفاده از ابزار هاي نیکل، مس و عیب با جنس

سازي دینامیک مولکولی بررسی و صلب الماس و به کمک شبیه
با توجه به اینکه در  .نتایج حاصل از آن گزارش شده است

مقیاس نانو نسبت سطح به حجم قطعه بیشتر از ماکرو است 
فلزات در مقیاس نانو بیشتر از ماکرو  رود مقدار سختیانتظار می

از زمانی . مقاله نشان داده شده است در این تفاوت باشد و این
گردد که ابزار فرورونده وارد قطعه شده و به جاي اول خود باز می

شود که در مساحت اثر باقی قطعه دچار تغییر شکل و عیوبی می
چگونگی  تحقیقدر این  .استگذار تأثیرمانده از فروروندگی 

در ریز ساختار سه فلز مختلف و اینکه چه نوع  ایجاد تغییرشکل
نشان داده شده و با مقایسه شوند عیوبی باعث خرابی ماده می

بعنوان جنس که شود توضیح داده می هاي هر یک از آننتیجه
  .گذاردمی تأثیرچگونه در سختی آن ویژگی ذاتی هر فلز،  یک

  
  روش تحقیق -2
 يبسته از استفاده روندگی بافرو نانو سازي شبیه ،تحقیقاین  در
 براي این منظور. شد انجام 1لمپس مولکولی دینامیک افزاري نرم

 به مناسب زمان گذشت با سپس و تولید اتمی شبکه ابتدا
از  استفاده با روندگینانوفرو فرایند. است رسیده پایداري

ي کروي هاي نیکل، مس، آلومینیوم و یک ابزار فرورونده نمونه
 جزئیات با ادامه در که شده است کریستال، انجام تک الماس

  .شود می ارائه
  
  آماده سازي نمونه - 2-1

روندگی را نمایی از مدل محاسباتی فرآیند نانو فرو 1شکل 
مشخصات مکانیکی، فیزیکی ساختار کریستالی، . دهدنمایش می

  . نشان داده شده است 1کارها در جدول قطعهاتمی و 
 .است nm34/6 × nm45/8 ×nm 45/8ابعاد هر سه نمونه 

اتم  5889 و تعداد nm4ابزار کروي از جنس الماس، با قطر ثابت 
فرآیند . بالاي قطعه قرار دارد nm3باشد که در فاصله کربن می

  .شودبراي ابزار انجام می m/s100فروروندگی در سرعت ثابت 
  
  هاي نیرومیدان -2-2

 آلومینیوم و کربن از چهار نوع اتم نیکل، مس، سازي در این شبیه
ها کنش بین اتمو سه نوع تابع پتانسیل بین اتمی، براي برهم

  .استفاده شده است
  

                                                             
1 LAMMPS 
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Fig. 1 View of the nano-indentation computational model 

  روندگینانو فرو محاسباتی مدل از نمایی 1 شکل
  

 ]29[ کارفیزیکی و اتمی قطعهمشخصات کریستالی، مکانیکی،  1 جدول
Table 1 Crystalline, mechanical, physical and atomic properties of the 
workpiece [29]  

  آلومینیوم  مس  نیکل  مشخصه  

مشخصات 
  کریستالی

  Fcc 1  Fcc  Fcc  ي کریستالیشبکه
  352/0  3165/0  3986/0 (nm)ثابت شبکه 

  )111(  )111(  )111(  صفحه کریستالی

مشخصات 
  مکانیکی

  200 128 - 110  70   (GPa) مدول یانگ
  76  48  26  (GPa)مدول برشی 

رسانایی گرمایی 
(W/(m⋅K)) 

9/90  401  273  

 انبساط حرارتی
(µm/(m⋅K))  4/13  5/16  1/23  

مشخصات 
  فیزیکی

  جامد  جامد  جامد  فاز
g/cm) چگالی )  

 K   90/8  96/8  70/2 300در  دماي  

مشخصات 
  اتمی

  31148  36396  41752  تعداد
  124  128  143 (pm)  شعاع اتمی

69/58   546/63  98/26 (u) جرم اتمی   
  
  تابع پتانسیل فلزي - 2-2-1

 درکلیه هـاآن خواص یعنی نیستند دارجهت فلزي پیوندهاي
 یکـدیگر بـه را هااتم که هاییالکترون زیرا. است یکسان جهات

 کرنش. نیستند موقعیـت بخصوصی داراي کننـدمـی متصـل

                                                             
1 Face-centered cubic 

 و گیردمی صورت هااتم نسبی مکان تغییر با هم فلزات زیاد
 شود،نمی ضعیف پیوند ولی کندمی عوض پیونـد را جهت
 فلزات شـود کهمی باعث رفتار این. ماندمی جا بر پا و شکند نمی
 ساختار بعلت هم آنها حرارتی و الکتریکی هدایت. باشند نرم

حسینی و همکاران اثر پتانسیل بین اتمی  .باشدمی هاآن پیوند
سازي دینامیک مولکولی فرآیند کار را به کمک شبیهقطعه

تابع نتایج ایشان نشان داد . ماشینکاري مس، بررسی کردند
 عنصري و یا آلیاژي تک سازي فلزاتراي مدلبEAM2 پتانسیل

محاسبه خواص کند و قابلیت می تـامینتري هـاي دقیـقجواب
مکـانیزم  بینیالاستیک و پلاستیک، تولید عیوب و پیش

همچنین با استفاده از این تابع . داردرا در فلزات  شکسـت
سطحی،  توان خواص سطحی را از جمله انرژيپتانسیل می

در . دبازسازي سطحی و خواص چسبندگی سطحی مدل کر
 تفاده از اصـلهـا را بـا اسـتوان چگالی کـل الکترونفلزات می

ها تقریب زد و این موضوع پایه تابع برهم نهی خطی از توزیع اتم
 سکسااو و بد 1984 در سـال]. 30[ باشدمی EAMپتانسیل 

دسـت ب )1(نرژي پتانسیل کـل فلـزات را بـا اسـتفاده از رابطـه ا
  .]32، 31[ دآوردنـ

)1(  퐸 = 	 푓 (휌ℎ ) +
1
2 ∅ 푅

( )

 

تابع پتانسیل از جمع انرژي ناشی از چگالی در واقع این 
푓زمینه الکترونی پس (휌ℎ ∅ و انرژي پتانسیل جفتی ( (푅 ) 

푅در این رابطه . بدست آمده است  푓ها و فاصله بین یون 	
هاي زمینه که با چگالی با الکترون	푖 وجود بین اتممانرژي 

 انرژي .دهدنشان میاند را توزیع شده 휌ℎالکترونی محلی 
-جفتی از نوع الکترواستاتیکی دفعی است، که براي یون پتانسیل

این انرژي بصورت . شودگرفته می هاي مثبـت فلـزي در نظـر
با استفاده از  ].33[ تها وابسته نیسصریح به چگالی الکترون

کرد توان انرژي پتانسیل جفتی را محاسبه یم )3(و ) 2( روابط
]31 ،32.[ 
)2(  ∅ (푅 ) = 	 푍 (푅 )	푍 (푅 )/푅  
)3(  푍 (푅 ) = 	 푍 (1 + 훽푅 )푒  

푍 در این رابطه (푅 شارژ الکترونی موثر میان دو یون را  (
توان با استفاده از بار دهد و شارژ موثر را مینشان می

 휗	و	،훽	훼ضـرایب ثابـت و 푍 هـاي خـارجیهـاي لایـه الکترون
این ضرایب براي فلزات مختلف بدست آمده  مقدار. بدست آورد

푓تابع .[32] است (휌ℎ اي هبا الکترونi انرژي موجود بین اتم  (
اند را نشان شده گـالی الکترونـی محلـی توزیـعچزمینه که بـا 

                                                             
2 Embedded atom model 
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هاي شامل گروه کنشدر واقع این تابع، انرژي برهم. دهدمی
براي اینکه بتوان . کندسازي میدر فلزات مدل چنـد ذره را

در ابر  هـاي موجـودانرژي برهم کنش بین یک اتم با الکترون
هاي الکترونی اطراف آن را بدست آورد، باید چگالی این الکترون

توان براي فلزات می. محاسبه کرد مستقر در اطـراف هـر اتـم را
 اتم را با استفاده از اصل یک فچگالی الکترونی محلی در اطرا

 .دست آوردب )4( هاي مجاور مطابق رابطهبرهم نهی چگالی اتم

)4(  휌 = 휌 (푅 )
,

 

 iهایی است که توسط اتم گالی الکترونچ 휌در این رابطه 
ین چگالی، تابع ا .ه اشتراك گذاشـته شـده اسـتب jا اتم ب

این تابع بـا اسـتفاده از . باشدمی jو  i هايموقعیت بین اتم
و با استفاده از عدد الکترون و  1فوك- هارتري توابـع مـوجی

فلز بدست  راي هـرب dو s هاي اوربیتال چگالی الکترونی در لایه
푓	تابع  .دآیمی (휌ℎ است و فقط وابسته به  2یک تابع عمومی(

چگالی الکترونی  چگالی الکترونی محلی است و به اینکـه ایـن
بـراي اسـتفاده از تـابع . چگونه بوجود آمده است ارتباطی نـدارد

푓	، ادیرنیاز است که مق )1(طبق رابطه ، EAMپتانسـیل  (휌ℎ ) 
∅ (푅  푍از  ـابعیت ∅با توجه به اینکـه . بدست آید 휌و  (

توان مقـادیر اولیـه هاي موجود میت، با استفاده از تئورياس
푍 (푅 اینکه تابع پتانسیل دقت  رايبرا تخمـین زد ولـی  (

هـا بـا اسـتفاده از کافی داشته باشد، نیاز است کـه مقـادیر آن
 Ni ،Cuهاي براي ارتباط بین اتم .تجربی بدست آید هايآزمایش

 )1(ي با استفاده از رابطه EAMدر بستر، تابع پتانسیل  Al و
  .[32,31]شود تعریف می

  
 C-Alو  Ni-C ،C-Cuهاي کنش بین اتمبراي برهم -2-2-2

 .استفاده شده است )5(رابطه  از 3تابع پتانسیل مورس

)5(  푈 = 퐷 푒 − 2푒 	 
	푟 < 푟 															 

 منحصر بفرد برايیک پارامتر  αانرژي پیوستگی،  Dدر این تابع 
د و بستگی دار بالک مادهو مدول  یمواد است که به انرژي کشش

푟 هاي تابع پارامتر ].34[ باشدفاصله تعادلی بین اتمی می
نیکل، مس و ربن با فلزات کنش کپتانسیل مورس براي برهم

  .است] 37 -35[ مطابق مراجع آلومینیوم
  
در ابزار، تابع پتانسیل  Cهاي براي ارتباط بین اتم - 2-2-3

                                                             
1 Hartree-Fock Wave Function 
2 Universal Function 
3 Morse 

  ].38[ شودتعریف می )7(و  )6(با استفاده از روابط  4ترسوف

)6(  퐸 =
1
2 푉  

)7(  푉 	= 	 푓 푟 푓 푟 + 푏 	푓 푟  
풇풄، )7(در رابطه  풓풊풋 ،풇푹 풓풊풋  و풇푨 풓풊풋 ترتیب تابع  هب 	

قطع، پتانسیل جفتی دافعه و جاذبه هستند که به ترتیب با 
ي نوعی نشان دهند b풊풋 .شوندمحاسبه می )10تا  8(روابط 

تواند نیروي جاذبه را نسبت به دافعه وابستگی است که می
 )13تا  11(تقویت یا تضعیف کند که با استفاده از روابط 

  .شودمحاسبه می

푓 (푟) =

																			1 ∶ 	푟 < 푅 − 퐷
1
2−

1
2 sin

휋(푟 − 푅)
2퐷 	 :	푅 − 퐷 < 푟 < 푅 + 퐷

																					0 ∶ 	푟 > 푅 +퐷	

 

)8(    
)9(  푓 (푟 ) 	= 	퐴 푒푥푝(−훾 푟 ) 
)10(  푓 푟 	= 	−퐵 푒푥푝(−훾 푟 ) 

 تلرانس D و اتمی بین پتانسیل قطع شعاع R، )8(در رابطه 
 حداقل R-D که، نحوي به شودمی تعریف قطع، شعاع يمحدوده

و  ]39[ باشدمی قطع شعاع حداکثر R+D و پتانسیل قطع شعاع
  .ثابت هستند )10(و  )9(در روابط  Bو   Aمترهاياپار
)11(  푏 	= 	 1 + 훽 훿 ퟐ  

)12(  훿 	= 푓 (푟 푔 휃 푒푥푝(훾 (푟 − 푟 )
،

 

)13(   
푔(휃) 
= 	 휇 	(1 +

푐
푑 −

푐
[푑 + (푐표푠휃 − 푐표푠휃 ) 	]) 

 rj kو  ri j يزاویه پیوندي بین بردارها ijk ،)12(ي در رابطه
 C-Cپارامترهاي بکار رفته در تابع پتانسیل ترسوف براي . است

 .است ]40[ مطابق
  
  شرایط مرزي و اولیه - 2-3

قطعه ثابت در نظر گرفته ي زیرین از سازي سه لایه در این شبیه
به . شکل نشوند شده است تا در حین انجام فرآیند، دچار تغییر

و  xسازي، در راستاي محورهاي  منظور کاهش اثر مقیاس شبیه
y از آنجا که باید . شده است تعریف  5يا شرایط مرزي دوره

باشد،  مشخص گیردمی صورت آن در فروروندگی که قطعه سطح
دماي . شوداي در نظر گرفته نمیرزي دورهشرط م Zدر جهت 

و گام زمانی شود تنظیم می K300کل فرآیند در دماي ثابت 
به پایداري  ps5ابتدا سیستم به مدت . باشد می fs  1برابر

                                                             
4 Tersoff 
5 Periodic Boundary Conditions 
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رون قطعه کار د nm5/1ابزار فرورونده تا عمق حدود . رسد می
  .گرددنفوذ کرده و باز می

  
  نتایج -3

ي فرورونده صرف نظر شده هندسه تأثیردر این مقاله از بررسی 
 nm4ها با استفاده از ابزاري کروي به قطر سازيو تمام شبیه

 برحسب سختی و نیرو منحنی از حاصل نتایج. انجام شد
 در و شده گزارش اتمی جابجایی و کریستالی عیوب جابجایی،

  .شودمی مقایسه گذشتگان تحقیقات از مقاله دو با مواردي
  
  منحنی نیرو برحسب جابجایی -1- 3

کماندوري و همکاران رفتار آلومینیوم تک کریستال با 
فروروندگی و هاي کریستالی متفاوت را در فرآیند نانوگیري جهت

سازي دینامیک مولکولی بررسی خراش با استفاده از شبیهنانو
پایین، میزان روندگی هاي فرونتایج نشان داد در عمق. کردند

چنین نشان داد در هم. شودتغییر شکل پلاستیک کنترل می
روندگی آلومینیوم داراي صفحات کریستالی فرآیند نانو فرو

، جابجایی صفحات لغزش هم در جهت موازي با )110(
یابد ولی در آلومینیوم فروروندگی و هم عمود برآن گسترش می

فروروندگی گسترش ، فقط در جهت )001(با صفحات کریستالی 
با توجه به اینکه عمق فروروندگی آلومینیوم با  .]41[ یابدمی

یکسان بوده و مقادیر نیروي فروروندگی ) 111(و ) 110(صفحات 
-توان از نمودار نیرودر هر دو مورد بسیار نزدیک است، می

براي مقایسه با نمودار ) 110(جابجایی فروروندگی در سطح 
-نمودار نیرو .ي حاضر استفاده کردمقالهجابجایی در -نیرو

 .نشان داده شده است 2در شکل  ]41[ جابجایی مرجع
  

  
Fig. 2 Force-displacement curve in the process of nano-indentation for 
[41] 

 آلومینیوم مرجع فروروندگیجابجایی در فرآیند نانو-منحنی نیرو 2شکل 
]41[  

جابجایی را براي سه جنس متفاوت -هاي نیرومنحنی 3شکل 

بر این اساس، . دهداز قطعه تحت نانو فروروندگی نمایش می
ي وارد بر قطعه در هر سه جنس قطعه کار، با افزایش نیرو

کند اما میزان افزایش آن در سه جابجایی ابزار افزایش پیدا می
نسبت به  Cuو  Cuنسبت به  Alجنس متفاوت است بطوریکه 

Ni جابجایی -طبق نمودار نیرو .شودنیروي کمتري متحمل می
درون آلومینیوم بیشترین عمق فروروندگی ، 3 و 2هاي در شکل

و بیشترین نیروي فروروندگی در  nm 5/1 در هر دو مورد حدود
است و میزان تغییرات نیرو در طول  nN100هر دو مورد حدود 

توان اطمینان حاصل پس می. جابجایی ابزار تقریبا یکسان است
سازي حاضر درست کرد که توابع پتانسیل بکار رفته در شبیه

  .کنندعمل می
  

  
Fig. 3 Force-displacement curve in the process of nano-indentation 
with different metals 

  مختلف فلزات با جابجایی در فرآیند نانوفروروندگی-منحنی نیرو 3شکل 
  
  ي سختیمحاسبه - 2- 3

هاي مکانیکی مواد است که ترین پارامترسختی یکی از مهم
شکل . باشدفروروندگی ممکن می گیري آن با آزمایش نانو  اندازه

شماتیک منحنی نیرو بر حسب جابجایی در فرآیند نانو  4
را می توان با  Hسختی . فروروندگی نشان داده شده است

   .]42[ محاسبه کرد )14(استفاده از رابطه 
)14(  퐻	 = 	 퐹 /퐴  
)15(  퐴 = 휋(2푅ℎ − ℎ ) 
)16(  ℎ 	= 	h − 0/75(

퐹
푆 ) 

بیشترین نیروي وارد شده به جسم  푭풎풂풙، )14( يدر رابطه
 hc مساحت اثر سطح تماس است که تابعی از عمق تماس Acو 

با استفاده از روابط  ترتیب به hcو  Ac. باشدمی Rو شعاع ابزار 
ترتیب شیب منحنی  هب hmaxو  S. شوندمحاسبه می )16(و  )15(
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قبل از تماس دو . باربرداري و بیشترین عمق فروروندگی هستند
کار، سختی معنایی ندارد و با افزایش  ي ابزار و بستر قطعه ناحیه

رود سختی قطعه عمق نفوذ ابزار مطابق با شکل، انتظار می
 ].42[ بدافزایش یا

  

 
 

  
Fig. 4 Schematic of the force-displacement curve in the nano-
indentation process [42] 

  ]42[ در فرآیند نانو فروروندگی جابجایی-شماتیک منحنی نیرو 4شکل 
  

سختی بر حسب جابجایی را براي  منحنی 5شکل 
در هر سه منحنی با . دهدهاي مختلف قطعه نشان می جنس

یابد و مقدار سختی افزایش می ،nm9/0افزایش جابجایی تا 
دلیل آن این است که . مانداي نسبتا ثابت میسپس در محدوده

تا زمانی که ابزار به حداکثر عمق فروروندگی برسد به تدریج بار 
یابد ولی از آنجا که سرعت افزایش بار بیشتر از هم افزایش می

روندگی است، نمودار سترش مساحت اثر حاصل از فروسرعت گ
هنگامی که بار به مقدار بحرانی . جابجایی صعودي است-سختی

رسد در صورت برابر بودن سرعت اعمال بار و گسترش ناحیه می
طبق نتایج، . ماندتحت فروروندگی، مقدار سختی ثابت می

، راي نیکلمقدار سختی ب ،nm5/1درحداکثر عمق فروروندگی 
 7و  GPa  28، 17حدوداز راست  ترتیب همس و آلومینیوم ب

با صفحه کریستالی چنین نمودار سختی نیکل هم 5شکل . است
را  ]43[ مرجعرا براي  m/s100سرعت حرکت ابزار  با) 111(

انطباق قابل قبولی بین شود که مشاهده می. دهدنشان می
درصد تفاوت . وجود دارد ]43[ منحنی تحقیق حاضر و مرجع

نهایی که  عمق، در 5شکل  در سختی نیکل بین دو منحنی
محاسبه ) 17( گذاري اعمال شده است، طبق رابطهحداکثر بار

   .شودمی
)17(  푃퐷	= × 100  

مقدار سختی در مقاله حاضر است که  p، )17(ي در رابطه
] 43[ مقدار سختی در مقاله مرجع  qو GPa 28حدود مقدار آن

بر این اساس درصد . است GPa26است که مقدار آن حدود 
% 7 حدود،5تفاوت سختی براي دو منحنی سختی نیکل شکل 

   .است
  

  
Fig. 5 Hardness-displacement curve in nano-indentation process with 
different metals 

  مختلف فلزات با نانوفروروندگی فرآیند در جابجایی-سختی منحنی 5شکل 
  

نیکل، مس و آلومینیوم را با تجربی مقدار سختی  2جدول 
مشاهده . دهدهاي برینل و ویکرز را در ابعاد ماکرو نشان میروش

شود در ابعاد بزرگ هم سختی نیکل بیشترین و سختی می
مقدار  رفتمیانتظار که  طور همان. آلومینیوم کمترین است

به مراتب  سازي دینامیک مولکولیدر شبیه سختی بدست آمده
بیشتر از مقدار سختی مهندسی در ابعاد ماکرو باشد چرا که در 
مقیاس نانو نسبت سطح به حجم قطعه بیشتر از ماکرو است و به 

هاي درگیر در سطح بسیار بیشتر از همین ترتیب تعداد اتم
از آنجا که سختی . بزرگ استهاي هاي تجربی در اندازهمدل

شدت وابسته به مساحت  هبدست آمده با استفاده از فروروندگی ب
توان تفاوت در مقادیر سختی بدست آمده سطح نمونه است، می

هاي سختی سنجی ابعاد فروروندگی و روشبا استفاده از نانو
سازي شرایط لازم بذکر است که در شبیه. بزرگ را درك کرد

شود ولی آزمایش تجربی ي فرآیند در نظر گرفته میآل براایده
   .شودبا شرایط واقعی انجام می
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 ]29[ مقادیر تجربی سختی فلزات در اندازه ماکرو 2جدول 
Table 2 Experimental values of metals hardness in macro size [29] 

  سختی برینل    جنس
(MPa)  

 سختی ویکرز
(MPa)  

  638  667 - 1600   نیکل

  343 -369  235 - 878   مس

  160 - 350  160 - 550   آلومینیوم
 
  کار قطعه در ریزساختاري تغییرات -3- 3

بررسی تغییر فاز یک روش معمول براي توصیف تغییر ساختار 
مدل تغییر فاز  6شکل . بلوري در طی فرآیندهاي مکانیکی است

ابزار ي حداکثر بارگذاري فرورونده و بعد از برداشتن در دو مرحله
 شود زمانی که ابزار شروع به فرومشاهده می. دهدرا نشان می

. شوندهاي زیر ابزار فشرده میکند، اتمرفتن درون قطعه می
وقتی انرژي کرنشی ذخیره شده در شبکه تغییر شکل یافته از 
مقدار مشخصی بیشتر شود، پیوند اتمی بین فلزي شکسته شده 

و آرایش اتمی به تدریج  ریزدو ساختار منظم شبکه بهم می
. شودشکل شده و یک لایه آمورف روي سطح قطعه ایجاد می بی

رسد تغییر فاز به اطراف زمانی که ابزار به حداکثر عمق می
ي طبق نتایجی که از محاسبه. یابدي فرورفته گسترش میمنطقه

رود انتظار میدر عمق فروروندگی یکسان،  ،سختی بدست آمد
بیشتر و نیروي ابزار  نیکل در مقابل ورود هايمقاومت اتم

ي کمتري هاي نیکل تا محدودهفروروندگی نیز بیشتر باشد و اتم
در همان عمق  آلومینیوم. از زیر سطح دچار تغییر شکل شوند

مقاومت کمتري نسبت به تغییر شکل نشان  فروروندگی یکسان،
شود می ي بزرگتري از زیر سطح دچار تغییر شکلداده و تا ناحیه

زمانی که . و لذا نیروي لازم براي فرو روندگی کمتر خواهد بود
هایی که شود، اتمروندگی به اتمام رسیده و ابزار برداشته میفرو

شوند و شبکه تا حدي پیوندشان شکسته شده بود ترکیب می
در آلومینیوم بیشتر از مس و در مس بیشتر از . شودسازي میباز

این به . شودهاي تغییر فاز یافته دیده مینیکل کاهش عمق اتم
هاي آمورف به بخش زیادي از اتمدر آلومینیوم این معناست که 

ساختار قبلی خود بازگشتند و داراي بیشترین خاصیت ارتجاعی 
یا تغییر شکل الاستیک است و بخش زیادي از فرورفتگی که در 

تغییر . ها پر شدطی فرآیند ایجاد شده بود توسط برگشت اتم
رفتگی نهایی شکل در مس ترکیبی از الاستیک و پلاستیک و فرو

که در اثر اعمال بار ابزار در نیکل ایجاد شده است داراي عمق 
  . پلاستیک بزرگتري است

  

  

  
 هاانباشتگی اتم - 4- 3

هاي فلزي درگیر با اعمال بار توسط ابزار درون قطعه، پیوند اتم
ها درون گودال حاصل در  اطراف ابزار شکسته شده، برخی از اتم

ها به روي سطح شوند و برخی از آنریخته می ،از فروروندگی
هایی و تپه شوندي گودال روي یکدیگر انباشته میآمده و در لبه

گیري لیو و همکاران اثر جهت .دهنداتم را تشکیل می از
روندگی را هم با استفاده از کریستالی مس در فرآیند نانوفرو

سازي المان محدودي آزمایش تجربی و هم با استفاده از شبیه
متناظر با آن  و m10 و m4/3 يهابراي ابزار فرورونده با شعاع

در این . بررسی کردند m 10 و nm 310تا عمق فرورفتگی
گیري کریستالی ها لغزش کریستالوگرافی و جهتسازيشبیه

-مشاهده شد که نمودار نیرو. بطور کامل نمایش داده شد
جابجایی در تمام جهات و صفحات کریستالی حاصل از آزمایش 

بنابراین . سازي تطابق خوبی با یکدیگر داشتندتجربی و شبیه
ل را بر اساس مدل عددي توان خواص مس تک کریستامی

تصاویر  7شکل  .]44[ روندگی تعیین کردمناسب از نانوفرو
از سطح نمونه در سطوح  1حاصل از میکروسکوپ نیروي اتمی

                                                             
1 AtomicForce Microscopy (AFM)  

Fig. 6 Phase transfer in a workpiece with different materials 
  هاي مختلفکار با جنستغییر فاز در قطعه 6 شکل
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-رنگ روشن نشان. دهدکریستالوگرافی مختلف را نشان می
دیده . روي سطح بعد از فروروندگی است انباشتگی موادي دهنده

در  )011(در چهار طرف، در سطح  )100(شود که در سطح می
در سه طرف به طور متقارن  )111(دو طرف و در سطح 

 .]44[ انباشتگی مواد شکل گرفته است
 

 
 

  
  

  
Fig. 7 AFM images of depressions made on a copper workpiece with a 
spherical indenter (tip radius 3.4 μm) in different crystallographic 
directions [44] 

 با مس کار قطعه روي بر شده ساخته رفتگیفرو از AFM تصاویر 7شکل 
 مختلف هاي جهت در )4/3	μm  نوك شعاع( کروي يفرورونده یک

 ]44[ کریستالوگرافی

  
سازي فروروندگی مس الف نتیجه حاصل از شبیه - 8شکل      

و شکل  ]44[ به روش المان محدود در تحقیق لیو و همکاران
  سازي دینامیک مولکولی نانوفروب نتیجه حاصل از شبیه -8

در مقاله حاضر را  )111(روندگی مس، با سطح کریستالی 
دهد الف نشان می -8ها در شکل راهنماي رنگ. دهدنمایش می

شوند رنگ آن که هرچه مواد به قسمت بیرونی سطح منتقل می
و در مناطق به سمت قرمز رفته و علامت آن مثبت است 

روندگی بسمت رنگ آبی و مقادیر منفی تر حاصل از فرو عمیق
سه ناحیه با مقادیر مثبت  )111(به این ترتیب در سطح  .رودمی

بدست آمد که با نتایج حاصل از آزمایش تجربی ایشان در شکل 
هاي اتم ي ازج حجم بیشتر - 7شکل در  .]44[ خوانی داردهم 7

ي شمال که با رنگ سفید مشخص شده است در ناحیه انباشته
ي دوم که انباشتگی ، ناحیهمحل فرورفتگی )ربع دوم( غربی

و مقدار کمتري ) ربع سوم(ي جنوب شرقی بیشتري دارد ناحیه
سطح مس است و  )ربع اول(ي شمال شرقیانباشتگی در ناحیه

ل مد. شودبه این ترتیب در سه طرف انباشتگی اتمی دیده می
الف بطور کلی میزان انباشتگی اتم در  -8المان محدود در شکل 

دهد و در سه طرف سطح مس را تقریبا یکسان نشان می
ترین سطح که انباشتگی اتم با رنگ قرمز نشان داده شده  بیرونی

شود که در دو جهت شمال شرقی و جنوب است، مشاهده می
دارد که این نتیجه  غربی انباشتگی اتم شمال شرقی بیشتر از

طبق . ج سازگاري زیادي ندارد - 7ي شکل با نتیجهبطور دقیق 
 ب -8شکل  سازي دینامیک مولکولی که درنتایج حاصل از شبیه
شترین انباشتگی اتم در یکه بتوان دید می نشان داده شده است

ي جنوب ي شمال غربی، سپس ناحیهسطح مس مربوط به ناحیه
تصویر حاصل از ي شمال شرقی است و شرقی و بعد ناحیه

سازي دینامیک مولکولی تطابق بیشتري نسبت به روش شبیه
  .ج دارد -7المان محدود با شکل 

  

  
Fig. 8 Comparison of finite element simulation images [44] and 
molecular dynamics simulation for copper at the crystal surface (111) 

و  ]44[ سازي المان محدودي  تصاویر حاصل از شبیهمقایسه 8شکل 
  )111(سازي دینامیک مولکولی براي مس در سطح کریستالی شبیه
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از آنجا که روش المان محدود از توابع پیوسته براي تحلیل       
کند، دقت کمتري نسبت به روش دینامیک مولکولی استفاده می

دینامیک مولکولی جزئیاتی را نشان سازي دارد و روش براي مدل
سازي المان محدود یا تصاویر آزمایشگاهی دهد که با شبیهمی

 .پذیر نیستامکان
هاي ها در مدلانباشتگی اتمسازي هاي حاصل از شبیهنقشه						

 9در شکل  ،)111(نیکل، مس و آلومینیوم در سطوح کریستالی 
و گستردگی انباشتگی ها از آنجا که تپه. شده استنشان داده 

ي گسترش نابجایی در مواد دهندهها در سطح نمونه نشاناتم
-ها میها و هم طول گسترش انباشتگی اتماست، هم ارتفاع تپه

شکل پلاستیک قطعه بعد  تواند اطلاعات بیشتري در مورد تغییر
هاي قرمز در سطح آلومینیوم حضور اتم. دهد ارائه از فرآیند
ارتفاع بیشتري  روي سطح آلومینیومها انباشتگیدهد نشان می

نسبت به دو فلز دیگر دارد و در مقابل ارتفاع انباشتگی در سطح 
ي چنین طول گسترههم. نیکل کمتر از دو فلز دیگر است

ها در سطح آلومینیوم بیشتر از دو فلز دیگر و در انباشتگی اتم
در آلومینیوم گودال بجاي مانده از فرآیند . نیکل کمترین است

عمق کمتر و در نیکل عمق بیشتري دارد که این نتیجه با شکل 
  . مطابق است 6
 

  
Fig. 9 Molecular dynamics images of depressions made in Nickel, 
Copper and Aluminum at the crystal surface (111) 

نیکل، مس  در شده ساخته فرورفتگی از دینامیک مولکولی تصاویر 9 شکل
 )111(در سطح کریستالی  و آلومینیوم

  
شود که گسترش با توجه به موارد گفته شده نتیجه می      

هاي نابجایی و تغییرشکل پلاستیک در نیکل بیشتر متوجه اتم
هاي انباشته زیر سطح قطعه شده است و در مورد آلومینیوم اتم

زیر سطح  هاي در سطح دچار تغییر شکل پلاستیک هستند و اتم
با تغییر شکل الاستیک بخشی از گودال ایجاد شده را پر 

شود  ي تصاویر انباشتگی سه فلز مشخص میبا مشاهده. کنند می
 تأثیرها در سطح  بطور قابل توجهی تحت که انباشتگی اتم
  .  جنس قطعه است

  
  کریستالی عیوب -5- 3

نظر کار بدون حفره و بصورت یکپارچه در در این مقاله قطعه
. نظر شده استگرفته شده است و از وجود حفره در آن صرف

طی تغییر شکل پلاستیک ماده، بخش زیادي از کار مکانیکی به 
حرارت تبدیل شده و بخش کمی انرژي در داخل ماده ذخیره 

هاي بخشی از این انرژي ذخیره شده ناشی از نابجایی. شودمی
اي به عیوب نقطهذخیره شده در ماده است و بخشی هم مربوط 

تفاوت در . شوداست که قابل توجه نبوده و از آن صرف نظر می
انرژي ذخیره شده تغییر شکل موجب تفاوت در میزان سختی 

ها دارد و نیز تغییرات انرژي ذخیره شده به جهات تک کریستال
شروع پدیده لغزش در یک جامد  .کریستالی نیز وابسته است

در صفحات لغزش و در جهات ها کریستالی با لغزش اتم
اي ي لغزش، صفحهصفحه معمولاً. دهدکریستالی معین رخ می

که بالاترین تراکم اتمی را دارد و جهت لغزش جهتی در 
  .تر هستندها بهم نزدیکي لغزش است که در آن اتم صفحه
ها در ساختار کریستالی فلزات را دلیل اصلی لغزش اتم      

ناپذیر تغییر شکل پلاستیک برگشت. دانستتوان تنش برشی  می
ي کریستالی دهد که در آن شبکههایی رخ میي لغزشدر نتیجه

چنین تغییر اندازه و هم. کندشکل و جهت خود را حفظ می
 شودي بلوري باعث ایجاد تغییر شکل الاستیک میاعوجاج شبکه

 کار، به منظور تعیین علت تغییرشکل پلاستیک در قطعه .]45[
ها و عیوب کریستالی در ماده مورد بررسی قرار باید رفتار نابجایی

در مواد با ساختار کریستالی مکعب وجوه مرکز پر، هر اتم . گیرد
داراي پیوندهاي متقارن در همسایگی خود است که بزرگی این 
پیوندها ممکن است به علت تغییر شکل الاستیک تغییر کند ولی 

در . ماندو متقارن باقی می چیدمان اتمی همچنان یکسان
صورتی که در نزدیکی یک اتم عیب کریستالی به وجود بیاید، 
ساختار کریستالی دیگر متقارن نخواهد بود و با استفاده از این 

هر اتم در ساختار مکعب . توان عیب را تشخیص دادخاصیت می
. است) جفت مزدوج(اتم  12بدون عیب، داراي  وجوه مرکز پر
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محاسبه  17ي با استفاده از رابطه 1اصیت تقارن مرکزيپارامتر خ
  .]46[ شودمی

)17(  퐶푆푃 = R⃗i+R⃗i+6
,

 

جفت اتم  6بردارهاي مزدوج براي  Ri+6و  R풊در این رابطه 
کار را تحت  تغییرشکل پلاستیک در قطعه 10شکل . هستند

فرایند نانو فروروندگی براي سه جنس متفاوت قطعه کار، در 
ابزار با استفاده از خاصیت تقارن مرکزي نشان  nm5/1عمق
خاصیت تقارن مرکزي در ساختار کریستالی بدون عیب . دهد می

در صورتی که این عدد . و بدون تغییر شکل الاستیک صفر است
، ساختار کریستالی کم اعوجاج و باشد 4/3 کمتر ازبدون بعد 

عیوب مختلف باشد،  16تا  4/3 باشد و اگر بین بدون عیب می
شود در نیکل منطقه مشاهده می. کریستالی را نشان خواهد داد

ي تري از قطعه بدون عیب است و توزیع عیوب در ناحیهبزرگ
در مس عیوب . فروروندگی و سطح قطعه اتفاق افتاده است

بیشتري نسب به نیکل در منطقه فروروندگی ظاهر شده است و 
  . قطعه کشیده شده است ترهاي درونیپراکندگی آن به قسمت

  

  
Fig. 10 Central symmetry parameter in a workpiece with different 
materials 

  هاي مختلفکار با جنسدر قطعه مرکزي تقارن پارامتر 10 شکل
	 	

در آلومینیوم بیشترین میزان عدم تقارن ساختار کریستالی 
                                                             
1 Centro symmetry Parameter (CSP) 

دو ماده  دهد که آلومینیوم نسبت بهشود و نشان میدیده می
دیگر بیشترین تغییر ساختار را در فرآیند نانوفروروندگی داشته 
است و توزیع عیوب در سطح آلومینیوم نسبت به دو جنس دیگر 

علاوه بر آن تا منطقه بزرگی زیر فرورفتگی نیز دچار . بیشتر است
-عیب کریستالی شده است که این اتفاق در مس کمتر دیده می

  .اردشود و در نیکل وجود ند
	 	
  نابجایی -6- 3

	هاي متفاوتهاي قطعه را در عمقحرکت نابجایی 11شکل 
هاي تولید و انباشتگی نابجایی. دهندنمایش می

 جفت یک به کلی طور به شاکلی جزئی هاينابجایی (2شاکلی
 3گسل انباشتگی وجود به منجر تواند می که دارد اشاره نابجایی

ي در شبکه ( 4کامل ،) .شود که یک نقص مسطح است،
در راستاي بردار صفحات زمانی که لغزش  Fccکریستالی 

 5رود-استیر ،). دهدنابجایی کامل رخ می صورت گیرد، [110]1/2
به  }111{ مختلف صفحاتدو نابجایی کامل در زمانی که (

کنند تا به  شوند، حرکت می شاکلی تقسیم می هاي جزئینابجایی
یک  این تعامل،محصول نهایی  .میکنندتعامل برقرار هم برسند و 

ابجایی هاي جزئی ن( 6، فرانک).خواهد بود رود-استیر نابجایی
اتم ها حرکت  نفوذفرانک بدون حرکت هستند، اما می توانند با 

. ي لغزش هستندهایی از پدیدهها نشانهدیگر نابجاییو  )کنند
گیرد وقتی که عمق فروروندگی کم است هیچ نابجایی شکل نمی

و با افزایش عمق بارگذاري و افزایش تدریجی نیرو، مقدار 
وقتی که نیرو به مقدار بحرانی برسد، . یابدها افزایش مینابجایی

 شکل تغییر که این به توجه با. شودها میباعث تجمع نابجایی
 هانابجایی حرکت اثر در دائمی شکل تغییر یک بعنوان پلاستیک

برهم  هانابجایی متقابل و اثر جدید ابجایین ایجاد افتد،می اتفاق
شود که این عامل از ها میباعث گره خوردن و قفل شدن نابجایی

لغزش بیشتر صفحات جلوگیري کرده و باعث سخت شدن قطعه 
شود دیده می 11که در شکل  طور همان. شوددر آن مرحله می

تشکیل  ها زودتر و بیشتر از دو ماده دیگردر آلومینیوم نابجایی
شدند و لغزش صفحات بیشتر اتفاق افتاده است و این عامل 

ي پلاستیک در ناحیه- الاستیک باعث افزایش تغییر شکل
اگرچه . کندتر میفروروندگی شده و عمق ناحیه اثر ابزار را بزرگ

تر از دو جابجایی در آلومینیوم پایین-که سطح منحنی نیرو
عمق پلاستیک و مساحت  منحنی دیگر است ولی به دلیل بزرگی

                                                             
2 Shockley 
3 Stacking fault 
4 Perfect 
5 Stair-rod   
6 Frank   
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رود که قطعه روندگی، انتظار میتر طی فروي بزرگبجاي مانده
تر باشد که این نتیجه با نتایج آلومینیومی از دو مورد دیگر نرم

  .نیز مطابقت دارد 5حاصل از شکل 
 

  
Fig. 11  Dislocations motion in a workpiece of different materials 

 هاي مختلفکار با جنسها در قطعهنابجاییحرکت  11 شکل

  
  گیري نتیجه -4

ي سازي دینامیک مولکولی یک روش اثرگذار براي مطالعهشبیه
توان به سازي میاز طریق شبیه. هاي مکانیکی استفرآیند

چنین ي مکانیزم فرآیند فروروندگی پاسخ داد همسوالات حوزه
قابل مشاهده نیست، هایی که در آزمایش واقعی برخی پدیده

در این مقاله، نانو فروروندگی سه فلز نیکل، . قابل بررسی است
مس و آلومینیوم با استفاده از ابزار الماسی کروي شکل به کمک 

  :روش دینامیک مولکولی بررسی شد و نتایج زیر بدست آمد
-جابجایی قطعات با جنس-هاي نیروي منحنیبا مقایسه -

د که آلومینیوم کمترین و نیکل شوهاي متفاوت دیده می
تعیین اعتبار نیروي . کندبیشترین نیرو را به ابزار اعمال می

جابجایی فروروندگی -بدست آمده با استفاده از منحنی نیرو
انجام شد و مشاهده شد  ]41[ آلومینیوم در تحقیق گذشتگان

بیشترین نیروي وارد بر ابزار از  nm5/1که در عمق فرورفتگی 
 .است nN100طرف آلومینیوم در هر دو تحقیق برابر و مقدار آن 

 سازي فرو- جابجایی حاصل از شبیه-هاي سختیمنحنی -

   روندگی، سختی نیکل، مس و آلومینیوم را به ترتیب
GPa 28 ،17  جابجایی نیکل با -منحنی سختی. نشان دادند، 7و

، به 5با توجه به شکل . تعیین اعتبار شد ]43[ تحقیق گذشتگان
دلیل تفاوت در سرعت افزایش نیرو و گسترش مساحت 

روند  9/0 جابجایی تا جابجایی حدود-فرورفتگی، منحنی سختی
 .ماندصعودي داشته و بعد آن ثابت می

با بررسی تغییر فاز ایجاد شده در هر یک از قطعات در  -
برداشتن ابزار مشاهده شد که روندگی و بعد از حداکثر عمق فرو

آلومینیوم بیشترین تغییر شکل الاستیک را دارد درحالی که 
 .تغییر شکل در نیکل عمدتا بصورت پلاستیک است

ها در سطح سازي دینامیک مولکولی انباشتگی اتمشبیه -
سازي قطعه مسی با تصاویر حاصل از آزمایش تجربی و شبیه

. تعیین اعتبار شد ]44[ گذشتگانالمان محدود آن در تحقیق 
تري از نتایج نشان داد روش دینامیک مولکولی تصویر دقیق

ها دارد و مطابقت بهتري با تصویر انباشتگی اتمی انباشتگی اتم
. سازي المان محدود دارددر آزمایش تجربی نسبت به شبیه

ها در سطح آلومینیوم بیشتر از مس و در مس انباشتگی اتم
 .نیکل استبیشتر از 

بررسی عیوب کریستالی در سه فلز نشان داد، بیشترین  -
گستردگی عیوب کریستالی در حداکثر عمق بارگذاري را 

 .آلومینیوم دارد و کمترین آن مربوط به نیکل است
در ابتدا وقتی نیروي بارگذاري کم بود نابجایی در قطعات  -

یش پیدا کردند و ها افزابا افزایش تدریجی بار، نابجایی. دیده نشد
با رسیدن نیرو به . باعث تغییر شکل پلاستیک در قطعات شدند

شود و مقدار بیشینه، تجمع نابجایی مانع از حرکت یکدیگر می
یابد و بعد از آن ثابت مقدار سختی تا این مرحله افزایش می

 .ماند می
  

  میفهرست علا -5
퐴 ضریب ثابت  
퐴   )nm(مساحت اثر سطح تماس  
퐵 ضریب ثابت  
푏  ijضریب استحکام پیوند  
푐 استحکام اثر زاویه اي  

퐷 
، )eV(انرژي پیوستگی در پتانسیل مورس 

  )nm(نصف عرض پیوند در پتانسیل ترسوف 
푑 تیزي زاویه غیر پیوندي  
퐸  پتانسیلEAMپتانسیل ترسوف ،  
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퐹   )nN(بیشینه نیروي وارد شده به بستر  
푓 (푟   )eV(پتانسیل جفتی جاذبه    (
푓 (푟   )eV(تابع قطع  (
푓 푟   )eV(پتانسیل جفتی دافعه  
푓 (휌ℎ   )eV(زمینه انرژي ناشی از چگالی الکترونی پس  (
푔(휃) تابع در پتانسیل ترسوف  
퐻  سختی)GPa(  
ℎ   )nm( عمق پلاستیک 
ℎ   )nm(بیشترین عمق فروروندگی  

푅 
، شعاع ابزار )nm(مرکز شعاع قطع پتانسیل 

)nm(  
푅 ,푅   جفت اتم 6بردارهاي مزدوج براي  
푟   )nm(شعاع قطع پتانسیل  															
푟   )j )nmو  iفاصله بین اتم  
푟   )nm(فاصله تعادلی بین اتمی  
푆 شیب منحنی باربرداري  
푈 پتانسیل مورس  
푉   )j )eVو  iهاي بین اتم انرژي پیوندي 
푍 (푅   نشارژ الکترونی موثر میان دو یو (

  علایم یونانی
훼  1(ضریب ثابت، مدول الاستیک/nm(  
β ضریب ثابت  
휗 ضریب ثابت  
훿  iتعداد همسایگی موثر اتم  
휃 زاویه پیوند  
휃 푟بین بردارهاي زاویه پیوندي  	 		푟   )درجه( و	
∅ (푅   )eV(انرژي پتانسیل جفتی  (
휆 ,휆 ,휆   )nm/1(ضرایب برداري  
휇   ضریب ثابت 
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