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ناپ  يمدلساز  -چکیده و  ترک  صنا  یيبسزا  ت ی اهم  يوستگ یمسائل  د  ع ی در  از  و  دارد  مدلساز  ربازیمختلف  است.  بوده  توجه  در   يمورد  ترک  رفتار 

بزرگتر گردد. از   يها اس یرفتار آن در مق  ينی ب  شیساختار ماده و پ  زیرفتار ر ر  باعث شناخته شدن بهت  تواندي م   ياتم   يهااس یمق  ژهیمختلف بو   يها اس یمق 
  ر یبا سا   سهیدر مقا   ياد یز   اریبس   يمحاسبات  نهی به صرف هز  ازی ن  يبودن تعداد درجات آزاد  شتری ب  لیبدل  ياتم  يهااس یبر مق  يمبتن  يمدلساز   گرید  يسو 

برا زهم  ي اسی چندمق  ي هاروش   مجموعه.  دارد  هاروش  ا  يمان  آمده  ن یحل  بوجود  پذ  يهاک ی تکن   عنوان   به  و   اندمشکلات   يمدلساز  يبرا   رشی قابل 
  ز ی ر  يرفتارها   هیکل  اندهمزمان توانسته   ياس ی چندمق  ي هاروش   دهدي قرار گرفته است. مطالعات نشان م  نیمورد استقبال محقق   ر ی اخ  ي هادر دهه   يوستگ یاپن

بزرگتر    يها اس یمق   با وستهیارتباط پ ،يشگاهیآزما  يهابا مدل   يبه تطابق مناسب   ي اب یو ضمن دست  ندینما   سازيشبیه را   يکیمکان   يهاک ی در مقابل تحر  اسیمق 
  ي وستگ یمسائل ناپ   يو دامنه مجزا که در طول چند دهه گذشته در مدلساز  يهمزمان همگن ساز  ي اسیچندمق   يهاروش را برقرار کنند. در مطالعه حاضر،  

دهه گذشته، مسئله گسترش    چدتوسعه داده شده در طول    يهاروش   سه یمقا   يمناسب برا   نه یزم   جادی شده اند. جهت ا  يبررس   اندته فمورد استفاده قرار گر 
 شده اند. سهیمقا   گریکد یبا   هاروش  نیترمهم  يو دقت محاسبات   سازيشبیه حاصل از  جیشده است و نتا يو مدلساز   يترک لبه بازطراح 
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Abstract: Modeling of crack and discontinuity related problems has had a great influence on numerous industries for a long 

time. Simulation of discontinuity behavior in different scales, especially in atomistic scales, can lead to better insight of the 

crack/discontinuity initiation and propagation phenomena and prediction of its behavior in larger scales. On the other hand, 

modeling based on fully refined scales requires huge computational effort compared to other methods due to the higher number 

of degrees of freedom. Concurrent multiscale methods have been developed to overcome the high computational cost issues of 

refined models, while preserving sufficient accuracy. Studies have shown that concurrent multiscale methods are capable of 

simulating all atomic behaviors in order to establish a compatible solution with larger scales, and to accurately resemble the 

laboratory results. In the present review, concurrent multiscale methods, which could be categorized into homogenization and 

partitioned-domain methods, are briefly investigated and compared. These methods have been widely used for modelling of 
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cracks, discontinuities and impurities in different types of problems in the past two decades. To create a suitable basis for 

comparing the main concurrent methods, the problem of edge crack propagation is redesigned and modeled, and the simulation 

results and their computational accuracy are compared. 

 

Keywords: Concurrent multiscale methods, homogenization, discrete domain methods, discontinuity. 
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توان از دو ديدگاه مكانيک انواع مسائل تَرک و ناپيوستگي را مي

کلاسيک نيوتني و مكانيک اتمي/مولكولي بررسي نمود. متناسب 

ديدگاه اين  از  يک  هر  ماهيت  بازه با  در  مسائل  نوع  اين  ها، 

ماکرومقياس تا  نانو  هستند. هاي  تشريح  حيطه قابل  ي در 

م اعمال  مكانيک کلاسيک،  با  نيوتني  ي  ها روشعادلات حرکت 

از  مختلف حل مي  بسياري  قابليت مدلسازي  ديدگاه  اين  شوند. 

اين درحالي است که .  دهاي فيزيكي با دقت مناسب را دارپديده

پديده و  مكانيک  اثرات  در  که  ميپيش  اتميهايي   شوند،بيني 

براي  معمولا مقياس  فقط  در  داراي مسائل  کوچک  بسيار  هاي 

  ند.هستيژه اهميت و

ي مختلفي براي هاروشدر حيطه مكانيک کلاسيک نيوتني،  

ي  هاروشمدلسازي مسائل ناپيوستگي ارائه شده است. يكي از  

المان  روش  مسائل،  نوع  اين  مدلسازي  در  پرکاربرد  عددي 

ايده با  که  است  يا محدود  ترک  مدلسازي  به  مختلفي  هاي 

مي در  ناپيوستگي  روش هاروش پردازد.  نظير  مستقيم،  غير  ي 

توسط بار  اولين  که  شده  پخش  همكاران  ترک  و    [1]  رشيد 

هاي موجود در ماده به صورت ميداني پيوسته استفاده شد، ترک

گردد. در روش حذف المان که بيشتر  در سراسر المان پخش مي

مدل همراه  با  به  است  رفته  کار  به  پلاستيسيته  و  خرابي  هاي 

انتگرال نقاط  المرسيدن خرابي در  المان  گيري  نهايي،  به حد  ان 

شود و رشد ترک بصورت  بندي حذف ميبه طور کامل از شبكه

 . [2]گردد غير مستقيم مدلسازي مي

اواخر دهه از  نود ميلادي دسته  در  دند  شايجاد    هاروشاي 

تقسيم مفهوم  بر  مبتني  اجازه که  مفهوم  اين  بودند.  واحد  بندي 

د.  شوبندي تعريف  شبكهدهد تا هندسه ناپيوستگي مستقل از  مي

المانهاروش بدون  و  ي  گالرکين  المان  بدون  روش  مانند 

 ي مبتني بر المان محدود مانند المان محدود تعميم يافتههاروش

پايه اساس  اين  بر  کلي  محدود  المان  شده  و  اند. گذاري 

سالهاروش در  زيادي  بسيار  المان  بدون  ايجاد ي  اخير  هاي 

کهشده معروفترين    اند  از  گالرکين  يكي  المان  بدون  روش  آنها 

اين روش براي مدلسازي رشد ترک در انواعي از مسائل    .است

مربعات   حداقل  تقريب  تابع  از  آن  در  و  است  شده  استفاده 

هاي داخلي و همراه با توصيفي اي از گرهمتحرک روي مجموعه

 شود.از مرز داخلي ساخته مي

ميدان تنش در مدلسازي ترک در مقياس ماکرو، تعيين دقيق  

مسائل   در  منظور،  اين  به  است.  مباحث  مهمترين  از  ترک  نوک 

مي غيرخطي  رفتار  گرفتن  نظر  در  بر  علاوه  به  خاص،  بايد 

حوالي  در  نابجايي  توليد  نيز  و  اتمي  پيوندهاي  شدن  شكسته 

نوک ترک توجه شود. از اين رو ميدان تنش نوک ترک محاسبه 

تواند توزيع کرو، نميي مبتني بر مقياس ماهاروششده به کمک  

بيان کند . بدليل عدم  [3]  دقيق تنش در مجاورت نوک ترک را 

مدل و  توانايي  تنش  ميدان  دقيق  تعيين  در  ماکرو  مقياس  هاي 

کريستال که  نكته  اين  به  در  توجه  مواد  دهنده  تشكيل  هاي 

ايجاد   منشأ  عنوان  به  )و  هستند  نابجايي  داراي  طبيعت 

براي حل مسائل در  محققين  کنند(،  پلاستيسيته و آسيب عمل مي

مدل مقياس کوچک  خيلي  بكار هاي  را  اتمي  مولكولي/  هاي 

رفتار تک تک    دست آمده در آن بر پايه   اند تا اطلاعات بهبرده

 کنش آنها با يكديگر باشد.  ها و برهماتم

مدل اتمدر  تمام  اتمي،  مولكولي/  ميهاي  مدل  و  ها  شوند 

گردد. اين  هاي بين اتمي بيان ميانسيل ي ميان آنها توسط پترابطه

ها که براي بررسي ساختارهاي بسيار ريز در ابعاد نانومتري مدل

تقسيم   احتمالاتي  و  تعييني  دسته  دو  به  هستند  توانا  بسيار 

بطور  هاروششوند.  مي حرکت  معادلات  آنها  در  که  تعييني  ي 

يان آنها شوند داراي انواع متفاوتي هستند که از ممستقيم حل مي 

مولكولي ديناميک  مي روش  قرار  استفاده  مورد  در گيربيشتر  د. 

  ها يا ذرات سيستم، لحظه به لحظه به وسيله اين روش، مكان اتم

ديفرا معادلات  عددي  نيوتن(  حل  دوم  )قانون  حرکت  نسيلي 

ها قابل تعيين شوند و به اين ترتيب مسير حرکت ذرهتعيين مي

دينا مدل  چنانچه  است.  تحليل  دماي صفر  و  در  مولكولي  ميک 

شود،    سازيشبيهدرجه سانتي گراد(    -273درجه کلوين )معادل  

موثر نخواهد بود. در    سازيشبيههيچ گونه پارامتر ديناميكي در  

انرژي مدل در حالت استاتيكي مطرح   اين حالت، کمينه سازي 

اين شيوه از حل، که به آن روش استاتيک مولكولي    درشود.  مي
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آنها  شودميگفته   پتانسيل  تابع  با  متناسب  اتمي  بين  نيروهاي   ،

پيوند  شود ميمحاسبه   انرژي  و و  کووالانسي  گرفته  شكل  هاي 

واندروالسي لحاظ مي شوند و جملات مربوط به انرژي جنبشي  

 گردند.و مومنتوم ذرات محاسبه نمي 

ديناميک  هاروش در   روش  خلاف  بر  احتمالاتي،  ي 

ذره مكان  هممولكولي،  از  مستقلها  پيكربندي   هستند  ديگر  و 

کند و دستگاه با حرکت دادن تصادفي يک يا چند ذره تغيير مي

از   بعد  دستگاه  کل  پتانسيل  انرژي  اگر  نيست.  زمان  به  وابسته 

تغيير پيكربندي کمتر از پيكربندي قبلي شود، تغيير مكان ذره يا  

يک  با  مكان  تغيير  صورت،  اين  غير  در  و  است  مجاز  ذرات 

احتمالي اصلاح مي تاضريب  به  مجاز شود و شبيه  گردد  سازي 

در اين   هاروشترين  کند. يكي از مهمهمين ترتيب ادامه پيدا مي

 کارلو است. -دسته، روش مونت

اتم نانو، چينش  مقياس  آنجا که در  بين از  پيوندهاي  ها و 

مي بازي  مواد  رفتار  در  مهمي  بسيار  نقش  روش آنها  کنند، 

يشتر مورد استفاده قرار گرفته است. پرهيز از  ناميک مولكولي بدي

و  مولكولي  ديناميک  روش  توسط  سختي  ماتريس  تشكيل 

شبيه در  روش  اين  توانايي  پديدههمچنين  شبه سازي  هاي 

تحقيقات   است.  کرده  چندان  دو  را  آن  محبوبيت  استاتيكي 

ديناميک  گسترده روش  کمک  با  ترک  گسترش  روي  بر  اي 

ت ميدان  آنها  در  که  است  گرفته  صورت  در مولكولي  نش 

 مجاورت نوک ترک به صورت کاملا دقيق مطالعه شده است. 

مدل مكانيدر  بر  مبتني  امكان هاي  چند  هر  مولكولي،  ک 

هاي تنش و توليد نابجايي وجود دارد اما  سازي دقيق ميدانشبيه

مدل عمدهاين  اشكالات  داراي  نيز  ميها  هزينه اي  باشند. 

و دشواري اعمال شرايط مرزي مختلف در  يار بالامحاسباتي بس

مي   هاروشاين   محدود  را  آن  از  استفاده  طرف    سازد. عملاً  از 

محيطمدلديگر،   نيز  هاي  محاسباتي  پيوسته  هزينه  عليرغم 

در مدلسازي    شرايط مرزي،  انواعمدلسازي    رو توانايي دمناسب  

بپديده و کم دقت هستند.  ناتوان  نانو  ابعاد  در  اساس  رها   ،اين 

به تحقيقات  ايجاد  روند  شد  مدل  سمت  هدايت  با که  هايي 

دو روش گفته شده استفاده   هايتواناييبتوانند از  استفاده از آنها  

 يهاروشاين ترتيب    به  را برطرف سازند.  آنها  نواقص  کنند و

 .آمدند وجود  بهمقياسي چند مدلسازي

شود که در مقياس  اي گفته ميمساله چندمقياسي به مساله

زمان يا مكان و يا هر دو نياز به استفاده از دو گستره متمايز از 

مكان و يا زمان است. به عبارت ديگر حل چندمقياسي درصدد  

با مقياس هاي زماني و مكاني  پوشش دادن دو و يا چند محيط 

سازي است. به  متفاوت )از نظر گستردگي و اندازه( در يک شبيه

متر در  ي آنگستروم و ميكروعنوان مثال چنانچه دو مقياس مكان

حل   به  نياز  گيرد،  قرار  توجه  مورد  نمونه  يک  مدلسازي 

ايجاد   شيوه  چندمقياسي  حل  در  است.  ضروري  چندمقياسي 

گام يا  و  مكاني  متفاوت  ناحيه  دو  هر  بين  متفاوت  ارتباط  هاي 

بين   تفاوت  عمده  و  است  برخوردار  بالايي  اهميت  از  زماني 

 دهد.چندمقياسي را تشكيل ميي رايج در حوزه حل هاروش

 کلي   دسته  دو  به  تواندمي  چندمقياسي  حل   يهاروش

هاي بندييكي از طبقه  (1)شكل    .شود  تقسيم  همزمان  و  ترتيبي

 . [4] کندمي ارائه را چندمقياسي يهاروش رايج

  محاسبات   آن   در   که  شودمي  گفته  دسته  آن  به  ترتيبي  روش

مقياس به  ولاً)معم  يک  کوچكتر(   پيش  مرحله  عنوان  مقياس 

)معمولاً  مقياس  براي  1پردازش بزرگتر(  ديگر   مورد  مقياس 

  از   استفاده  حالات  ترينمعمول  از   يكي  گيرد. درمي   قرار  استفاده

 براي  لازم  پارامترهاي  کوچكتر  بعد  محاسبات،  روش  اين

  از   توانمي  مثال  عنوان  به.  کندمي  فراهم   را  بزرگتر  بعد  محاسبات

 پارامترهاي  آوردن  دست  به  براي  2اساس-از   محاسبات

. کرد  استفاده  مولكولي  مكانيک  روش  در  اتمي  بين  هايپتانسيل 

  مولكولي  مكانيک  روش  از  توانمي  نيز  بزرگتر  مقياس  در

 محاسبه   را  تسليم  تنش  يا  و  الاستيسيته  مدول  نظير  رامترهاييپا

پارامترها    بر  علاوه  توانمي  حتي  بيشتر  محاسبات  انجام   با.  کرد

 .آورد  دست به را بالاتر مقياس بر حاکم  روابط کلي فرم

محققين بسياري با استفاده از روش چندمقياسي ترتيبي دقت  

  [5]اند. سان و همكاران  محاسبات مقياس بزرگتر را بهبود بخشيده 

رشته   يک  ساختار  بررسي  کامل    DNAبه  اطلاعات  و  پرداختند 

 ( ( 2) شكل  )   د محاسبه کردن   را   از بعدهاي کوچكتر   DNAزنجيره  
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 بازطراحي شده است(  ]4[)تصویر از مرجع    ي عددي در مقیاس مکان و زمانها روش -1شکل  

 

 
   ]DNA ]5مدلسازي چندمقیاسي ترتیبي زنجیره  -2شکل  

 

اي ديگر، افتخاري و همكاران با کمک مدلسازي چند در نمونه

ماکرو   و  مزو  ميكرو،  نانو،  مقياس  چهار  در  ترتيبي  مقياسي 

را  مسلح  بتن  عضو  يک  به  کربني  لوله  نانو  افزودن  تاثيرات 

نمونه مراحل انتقال اطلاعات    (3)شكل  در    .[6]اند  ارزيابي کرده

 نشان داده شده است. در اين تحقيق از مقياس کوچک به بزرگ 

از اين روش در تحليل مسائل از مقياس بزرگ به مقياس 

  7[ کوچک هم استفاده شده است، براي نمونه، شاهي و محمدي

ضمن مدلسازي آثار ديناميكي جريان خون بر دريچه قلب،    ]8و  

لايه در  آسيب  بررسي  دريچه  به  بحراني  نقاط  نرم  بافت  هاي 

بحرپرداخته نهايت،  در  و  سلولاني اند  نظر ترين  نقطه  از  را  ها 

 (4شكل  اند )هاي وارده تعيين و تحليل نمودهکرنش

  امكان   ترتيبي  مقياسيچند  هايمدل  هاينك  وجود   با

  مرزي   شرايط  با   را   موادنانو  از  بزرگتري  هاينمونه   مدلسازي

 هايي پديده  مدلسازي  در  آنها  از  استفاده  کنند،مي  ايجاد  گوناگون

بلوري    شبكه  در   اتمي  ابعاد  در  ناخالصي  وجود  و   شكست  مانند

 محققين   رو  اين  از .  [4]  داراي نقاط ضعف و کاهش دقت است

 مزاياي  از  استفاده  بر  علاوه  که  هستند  هاييمدل  ارائه  دنبال  به

  هاي پديده  بتواند  مرزي،  شرايط  اعمال  براي  ترتيبي  يهاروش

  از  استفاده  با  را  ناخالصي  وجود  يا  و  شكست  مانند  محلي

دقيق  شكل  به   مولكولي  ديناميک  مدلسازي و    در   تريموثرتر 

 . نمايند وارد مدلسازي

 
 ي همزماني چندمقیاسهاروش -2

 يک   توسط  محيط  از   بخشي  همزمان  چندمقياسي  هايمدل  در
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 ]CNT ]6مدلسازي چندمقیاسي ترتیبي ستون بتني مقاوم شده با الیاف   -3شکل  

 

 
 [8]مدلسازي چندمقیاسي آثار دینامیکي بر روي دریچه قلب و زیرساختار سلولي آن  -4شکل  
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روشي   توسط  ديگر  بخش  و  محدود  اجزا  نظير  عددي  روش 

مدل مولكولي  ديناميک  را   همزمان  يها روش  .گرددمي  نظير 

عمده  زير  دو   به   توانمي و    3سازيهمگني  هاروش گروه 

،  سازيهمگني  هاروش در  .  تقسيم نمود  4مجزا  دامنه  يهاروش

ميمقياس کوچک  و  بزرگ  بطور  هاي  نواحي  همه  در  توانند 

مقياس  دو  اين  بين  اطلاعات  و  باشند  داشته  وجود  همزمان 

مي اثر  يكديگر  بر  کوچک  و  کوچكتر   گذارند.بزرگ  مقياس 

مي تامين  را  بزرگتر  مقياس  نياز  مورد  مقياس  اطلاعات  و  کند 

فراهم   را  کوچكتر  مقياس  به  شده  اعمال  مرزي  شرايط  بزرگتر 

 کند.  مي

  و   مستقل  ناحيه  چند  يا  دو  به   مساله  مجزا،  دامنه  روش  در

 هايمقياس  با  هاناحيه  از  هرکدام  که  شودمي  تقسيم  مجاور

سعي .  [9]  گيرندمي  قرار  بررسي  مورد  متفاوت شيوه  اين  در 

شود نواحي با رفتارهاي مختلف در کنار يكديگر مدل شوند. مي

مي تقسيم  مختلف  نواحي  به  دامنه  کل  ديگر  عبارت  و  به  شود 

در  م دارند.  قرار  يكديگر  در مجاورت  بزرگتر و کوچكتر  قياس 

شيوه  دهه اين  اخير  موردهاي  چندمقياسي  حل  استقبال   از 

اند. ي متنوعي توسعه يافتههاروشاي قرار گرفته است و  گسترده

محبوب شيوهاز  اين  ميترين  شبهها  روش  به  ، 5پيوستهتوان 

 اشاره کرد.  7ها و ارتباط مقياس 6هاارتباط دامنه

حاضر   مروري  مطالعه  همزمان هاشرودر  چندمقياسي  ي 

دام  سازيهمگن دهه و  طول  در  که  مجزايي  مورد نه  اخير  هاي 

بوده محققين  قرار استقبال  اجمالي  بررسي  و  بحث  مورد  اند 

تفكيک گرفته به  آنها  از  کدام  هر  ضعف  و  قوت  نقاط  و  اند 

 .  (1جدول اند ) تشريح شده
 

 سازيهمگني چندمقیاسي هاروش  -1-2

نقص،    سازيهمگني  هاروش يک  که  مسائلي  مدلسازي  براي 

پديده هر  يا  و  وجود  آشفتگي  نمونه  در  متمرکز  بصورت  اي 

مناسب   است،  شده  پخش  مدل  کل  در  و  اين  استندارد  در   .

از   پديدههاروشدسته  ناحيه،  در  موجود  مقياس  هاي  با  هاي 

گذارند. طبيعي هاي بزرگتر اثر مي ريزتر بر روي محاسبات ميدان

بايست بر روي ناحيه ريزتر نيز اثر  ت اعمال شده مي است تغييرا

شو دوگانه  داده  ارتباط  ايجاد  باعث  موضوع  اين  که  . شودمي د 

همواره در حال بروزرساني هر يک از دو   هاروشاين دسته از  

 ند.هستناحيه ريز و درشت 

شيوه   المان سازيهمگن در  از  استفاده  با  نماينده،   8هاي 

عنوان  به  و  استخراج  ريزتر  ناحيه  از  نياز  مورد  مشخصات 

درشت  ناحيه  محاسبات  در  اوليه  مياطلاعات  استفاده  شود.  تر 

هاي )در هر کدام خواص ماده در نقاط مختلف در سرتاسر مدل

المان مقياس از  به  و  محاسبه  جداگانه  بصورت  نماينده(  هاي 

ميدرشت  منتقل  المانتر  اين  تكرار  است  بديهي  هاي  گردد. 

به   همه  نماينده  در  مواد  مشخصات  مقادير  بودن  يكسان  معناي 

تر کردن مش  که از ريز  شودمي نقاط نيست. اين شيوه حل باعث

در نواحي داراي ناخالصي، نقص و يا پيچيدگي هندسه اجتناب  

مي محاسبات  سرعت  افزايش  باعث  که  روش شود  گردد. 

سازي مرتبه اول  روش همگن  ]11و    10[  رياضياتي  سازيهمگن

سازي  و روش همگن  [13]سازي مرتبه دوم  ، روش همگن[12]

شده   مهم   [14]غني  از    سازي همگني  هاروشترين  برخي 

 هستند. 

 

 ریاضیاتي سازيهمگنروش   -1-1-2

مكانيک   سازيهمگنروش   مسائل چندمقياسي  براي  رياضياتي 

( براي تقريب ميدان  در نقطه ماکرو  1جامدات بر اساس رابطه )

 :شودميتعريف 

(1) 

n
M j j M m

j 1

M
m

( ) ( ; )u x u x x

x
x



=

= 

=



 

تعداد جملات بسط است که بر اساس دقت مورد  n  آنکه در  

انتخاب   بدست  و    شودمي نياز  ريزتر  مقياس  محاسبات  از 

ريز  مي مقياس  بين  ارتباط  حلقه  و  mآيد 
x درشت مقياس   و 

M
x 11و  10[ کند م ميرا ترسي[  . 

به   سازيهمگنروند خلاصه   براي مسائل الاستيسيته  رياضياتي 

 :[15] شرح زير است

حل  ميدان   )رابطاز  ريز  2ه  مقياس  در  نماينده  المان  در   ) 
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 ي چندمقیاسي همزمان دامنه مجزاهاروش -1جدول 

 نام روش
نام 

 اختصاري 

سال 

 انتشار
 روش دسته

انطباق  

درجات 

 آزادي 

ناحيه 

 انتقال

روش حل  

معادلات  

 حاکم 

معادله حاکم بر  

رابطه محيط  

 پيوسته و اتمي 

 مرتبه اول سازيهمگن

( First Order Computational 

Homogenization) 

 ندارد ندارد سازي همگن 1963 -
  -انرژي

 نيرويي 
 غيرخطي

 پيوسته شبه

(Quasicontinuum ) 
QC 1996 ندارد دارد دامنه مجزا 

  -انرژي 

 نيرويي 
 کوشي بورن

 رياضياتي سازيهمگن

(Mathematical Hemoginization ) 
 ندارد ندارد سازي همگن 1998 -

  -انرژي

 نيرويي 
 غيرخطي

 پيوند اتم و نابجايي
(Coupled Atomistic and 

Discrete Dislocations) 
CADD 2002 نيرويي  ندارد دارد دامنه مجزا 

  -کوشي بورن 

 طيغيرخ

 مرتبه دوم سازيهمگن

( Second Order Computational 

Homogenization) 
 ندارد ندارد سازي همگن 2002 -

  -انرژي

 نيرويي 
 غيرخطي

 ها ارتباط مقياس 

(Bridging Scales) 
BSM 2003 کوشي بورن انرژي  ندارد دارد دامنه مجزا 

 ها ارتباط دامنه

(Bridging domain) 
BDM 2004   کوشي بورن انرژي  دارد ندارد مجزادامنه 

 پيوند اتم و محيط پيوسته 
(Atomistic to Continuum) 

AtC 2007 الاستيک خطي  نيرويي  دارد دارد دامنه مجزا 

 پيوسته کلاستري شبه

(Cluster-based 

Quasicontinuum) 

CQC 2009 ندارد دارد دامنه مجزا 
  -انرژي 

 نيرويي 
 کوشي بورن

 غني شده سازيهمگنروش 

( Micro-based enriched 

multiscale homogenization ) 
EMSHM 2017 ندارد دارد سازي همگن 

  -انرژي 

 نيرويي 
 غيرخطي

 هاي متغيرچندمقياسي با گره

(Variabel Node Multiscale 

Method) 
VNMM 2019 انرژي  ندارد دارد دامنه مجزا 

-کوشي بورن 

 غيرخطي

 انرژي  ندارد دندار دامنه مجزا DCMM DCMM 2022روش 
 -خطي 

 غيرخطي

 MD-SMD-MPMروش 
MD-

SMD-

MPM 
 دارد ندارد دامنه مجزا 2023

  -انرژي 

 نيرويي 

 -خطي 

 غيرخطي
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 آيد: بدست مي 
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تانسوررفتاري همگن شده   بار همگن شده  hDسپس   و بردار 
bhf ماکرو  در مقياسM

x شوند:متناظر المان نماينده محاسبه مي 

(3) 
m
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m
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m

1
( ) df x f
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در    سازيهمگن همكاران  و  فيش  کارهاي  در  رياضياتي 

تغيير شكل  بزرگمدلسازي  مارکنسكف [16]  هاي  کارهاي  در   ،

خرابي   مدلسازي  در  همكاران  مدلسازي   [17]و  در  و 

ترموالكتريک  کامپوزيت گرفته     [18]هاي  قرار  استفاده  مورد 

رياضياتي براي مدلسازي    سازيهمگناست. همچنين از روش  

  ]19[در تحقيق فاطمي و همكاران    9داررفتار مواد آلياژي حافظه

است   شده  استفاده  ريز  مش  مستقيم  محاسبات  با  آن  مقايسه  و 

 (. 5شكل )

دقيق  بسط   پيچيده    سازيهمگنروابط  مسائل  براي  رياضياتي 

مهندسي، بسيار سخت است که نيازمند توسعه روابط لازم براي  

توسعه   ت. از اين رو،ساعمال شرايط مرزي ريزمقياس مختلف ا

آن بصورت محدود انجام شده است و تحقيقات بيشتر به سمت  

 محاسباتي متمايل شده است. سازيهمگن

 

 10محاسباتي مرتبه اول سازيهمگنروش   -2-1-2

مبنايي  تئوري مقالات    سازي همگنهاي  توسط  محاسباتي 

هاي اخير توجه ريزي شده است. در دههپايه  ]20-27[متعددي  

محاسباتي بيشتر از قبل شده    سازيهمگن به مساله چندمقياسي  

مستقيم   نظر گرفتن  در  با  نمونه  کامل يک  مدلسازي  زيرا  است 

هاي محاسباتي و زمان  تواند از نظر هزينههمه ريز اجزاء آن مي

ايده اصلي   نباشد.  بهينه  يافته   سازيهمگني  هاروشاختصاص 

مقياس ريزتر حاصل   گيري خواص بر رويمحاسباتي از ميانگين

از  مي يكي  اوليه  هاروششود.  بنام    سازيهمگني  محاسباتي 

اين روش کرنش )يا    سازيهمگن اول معروف است. در  مرتبه 

تغيير   درشتگراديان  محيط  مرزي  شكل(  شرايط  عنوان  به  تر 

اعمال   ريزتر  محيط  ماده  شودميروي  رفتاري  معادله  سپس   ،

تنش مي-)رابطه  بدست  ريزتر  مقياس  حل  از  در آيد.  کرنش( 

نماينده المان  از  ريزتر  نقطهشودمياستفاده    مقياس  هر  از .  اي 

  نماينده در نظر گرفته تواند متناظر يک المان تر ميمقياس درشت

المان اين ويژگي را نشان مي   (6)شكل  شود.   اندازه طول  دهد. 

m(lنماينده   ط  ( اندازه  از  کمتر  مراتب  درشت  به  مقياس  ول 

M(l تري را از ماده استخراج هاي رفتاري دقيقاست و ويژگي  (

 کند. مي

موقعي با  چنانچه  مادي  نقطه  يک  فعلي  موقعيت   xت  و 

با   آن  انديس   Xاوليه  دو  از  و  داده شود  به     mو   Mنشان 

بين  ارتباط  استفاده شود،  براي دو مقياس درشت و ريز  ترتيب 

( رابطه  توسط  ريز  مقياس  در  قبلي  و  فعلي  بيان  5موقعيت   )

 :شودمي

(5) m m md dx F X= 
مرتبه اول جابجايي نقاط در مقياس ريز    سازيهمگندر روش  

با کمک تانسور گراديان تغيير شكل بدست آمده از مقياس بالا 
M( )F   مي المان بدست  داخلي  اثرات  احتساب  براي  و  آيد 

)ناش ناخالصينماينده  از  )ي  رابطه  موجود(  افزودن  5هاي  با   )

(  6متناظر با اثرات ميكرو نوسانات بصورت رابطه ) dωجمله  

 شود:بازنويسي مي 

(6) m M md d dx F X ω= + 
روش   تو  سازيهمگن در  ماده  مشخصات  ابتدا  اول،  سط  مرتبه 

مي بدست  ريز  مقياس  در  نماينده  المان  معادل حل  تنش  آيد. 

درشت   Mمقياس 
P    ريز مقياس  تنش  توزيع  mاز 

P    مطابق

 :شودمي( محاسبه 7رابطه )

(7) 
e

M m

em

e

1
dP P


= 
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 ]19[ي ات ی اضی ر  سازيگنهم  ياسی چندمق يمدلساز  -5شکل  

 

 
 سازي همگندر مساله  ندهیالمان نما شینما  -6شکل  

 

ماده   خواص  تانسور  Mو 
D    رابطه مطابق  درشت،  مقياس  در 

 :شودمي( محاسبه 8)

(8) M M M:P D F =  
درشت مقياس  حل  در  مشخصات  اين  استفاده  سپس  مورد  تر 

مي شكل  .گيردقرار  تغيير  گراديان  ماتريس  محاسبه  را   امكان 

شود  نمايد. اين گراديان بر روي المان نمونه اعمال ميفراهم مي

کند تا بصورت تكراري ادامه پيدا مي  (7)شكل  و حل بر اساس  

 همگرايي کافي حاصل شود. 

مسائل    سازيهمگنروش   مدلسازي  براي  اول  مرتبه 

از جمله کامپوزيت هاي پخش شده در مواد و ها، ترکمختلف 

مي استفاده  مدلسازي خرابي  براي  روش  اين  از  استفاده  شود. 

در  کامپوزيت مقياس  دو  هر  در  محدود  اجزا  با کمک روش  ها 

متعددي   مي  ]28-31[منابع  روش  ديده  توسعه  شود. 

براي  سازيهمگن اول  بيشتر  مرتبه  به دقت  يا  [32]   دستيابي  و 

پيچيده   ساختار  با  مواد  مدلسازي  با    [33]امكان  آن  ترکيب  و 

 نيز در مطالعات زيادي ديده شده است.  [34]  هاروشساير 

پياده سازي    سازيهمگناگرچه روش   قابليت  اول،  مرتبه 

 هايي نيز  در مسائل متعددي دارد اما اين روش داراي محدوديت
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اگر مس[35]  باشدمي گراديان.  داراي  تغيياله  خيلي هاي  ر شكل 

پياده  قابليت  باشد،  درشت  مقياس  در  روي بزرگ  بر  آن  سازي 

اين  از  استفاده  و  نيست  فراهم  مناسب  دقت  با  ريزتر  مقياس 

روش نتيجه مناسبي نخواهد داشت. همچنين، اين روش در حل 

ناحيه  در يک  آشفتگي  يا  و  نقص  ناخالصي،  داراي  که  مسائلي 

 متمرکز را دارند از کارايي مناسبي برخوردار نيست. 

که روش   نمود  توجه  استوار    سازي همگن بايد  اصل  اين  بر 

اختلاف چشم  مقياس درشت  ابعاد  که  مقياس  است  ابعاد  با  گيري 

هاي  ريز دارند اما اين اختلاف به معناي ايجاد مقياس ريز در اندازه 

اند  بلكه  نيست،  نمونه  مي ازه واقعي  نمونه  واقعي  بسيار  هاي  تواند 

شده باشد )به عنوان مثال اندازه مقياس  ريزتر از مقياس ريز انتخاب  

که   ريز ممكن است بصورت پيوسته در نظر گرفته شود در حالي 

و   هم  از  جدا  اتمي  بصورت  است  ممكن  واقعي  ريز  مقياس 

مي  که  ريزي  مقياس  بنابراين  باشد(.  مشخصات  غيرپيوسته  بايست 

رفتاري ماده را تعيين کند، ممكن است در صورت وجود نواقص  

 کريستالي يا اتمي داراي خطاي زيادي باشد. 

 

 11مرتبه دوم سازيهمگنروش   -2-1-3

يافته   ارتقا  نام    سازيهمگن روش  با  اول   سازيهمگن مرتبه 

توسعه داده شده است. اين روش براي  نيز  ]36-38[مرتبه دوم  

گرداي داراي  مسائل  دقت  انحل  که  بزرگي  تغييرشكل  هاي 

بااندازه آنها  مقياسگيري  اندازه  محدوده  در  باشد،  يد  ريز  هاي 

مي بر  بكار  ريز  مقياس  در  فعلي  موقعيت  روش  اين  در  رود. 

)M  اساس گراديان تغيير شكل مرتبه اول مقياس درشت )F   و

دوم   مرتبه  شكل  تغيير  )Mگراديان  )G مط( رابطه  ( 9ابق 

 شود. محاسبه مي

(9) m M m m M m1
d d d d d

2
x F X X G X ω= + + 

)Mکه در اين رابطه گراديان تغيير شكل مرتبه دوم   )G    مطابق

 .شودمي( محاسبه 10رابطه )

(10) M MG F=  
مرتبه دوم در هنگام اعمال شرايط مرزي    سازيهمگندر روش  

گراديان تغيير   از مقياس درشت بر روي مقياس ريز، از تانسور

Mشكل  
F    گراديان نيز  Mو 

G    مطابق استفاده    (8)  شكلآن 

 شود.مي

تنش   تانسور  ريز،  مقياس  حل  از  بعد  روش  اين  در 
M( )Q ( محاسبه 11در مقياس درشت مطابق رابطه )شودمي . 

(11) 
m
e

M m m m m m

em

e

1
( )d

2
Q P X X P


= + 

  

(  13( و )12و اجزاي تانسورهاي مادي مرتبه چهار از دو رابطه )

 شوند:محاسبه مي

(12) 1 2h hM M M: :
P P

P D F D G =  +  

(13) 3 4h hM M M: :
P P

Q D F D G =  +  
Mکه مبتني بر محاسبه 

P ( است.7طبق رابطه ) 

ش  سازيهمگنروش   تغيير  گراديان  اساس  بر  دوم   كلمرتبه 

 تر المان نماينده، رفتارهاي غيرخطي هاي پيچيدهتواند ساختار مي
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را   نقص  و  شكست  شدگي،  نرم  روش   سازيشبيهنظير  نمايد. 

باشد که   1Cبايست داراي پيوستگي  مرتبه دوم مي  سازيهمگن

دو   بين  پيوستگي  تامين  براي  ويژه  تمهيدات  ياس  مقنيازمند 

 است.  [39]درشت و ريز 
 

 12غني شده سازيهمگنروش   -2-1-4

ويژه،   مسائل  برخي  حل  همگنهاروشدر  متعارف  سازي  ي 

مرتبه اول و دوم براي بيان ارتباط ساختارهاي مقياس درشت و  

نمي کافي  دقت  داراي  ريز  ديگر،  مقياس  عبارت  به  باشد. 

مقيافرمول دو  درگير  شرايط نميس  بندي  تابع  فقط  تواند 

است گراديان لازم  و  باشد  ماکرو  مقياس  از  اعمالي  هاي 

نظر   در  هم  ميكرو  مقياس  به  وابسته  مستقل  گرفته متغيرهاي 

مساله   مثال،  عنوان  به  نوک    سازيهمگنشوند.  مجاورت  در 

عمال يک ميدان گراديان تواند توسط اترک و يا بدنه ترک نمي

روي   بر  درشت  مقياس  از  آمده  بدست  يكنواخت  جابجايي 

محاسبه شود. در اين حالت مي بايست ميدان بدست   يزمقياس ر

از   ناشي  نوسانات  و  ريز  مقياس  درشت،  مقياس  از  آمده 

فرمول در  درشت  مقياس  منظور   سازيهمگنبندي  کينماتيک 

 .  [40]گردند 

بر   (9)  شكل مبتني  الگوي  در   دو  را  ميكرو  و  ماکرو 

نمايد. براي محاسباتي به اختصار ارائه و مقايسه مي  سازيهمگن

 مراجعه شود.  [14] مرجع جزئيات بيشتر به

ران  سازي غني شده که توسط بايسته و همكاشيوه همگن

است کرده  پيدا  غني  ،توسعه  ايده  از  استفاده  ميدان  با  سازي، 

کرنش موجود در المان نماينده در مقياس کوچک را به مقياس 

م ميبزرگتر  درنتقل  روش  اين  حل  مراحل    [14]  مرجع  کند. 

انرژي   اينكه  بر  علاوه  روش  اين  در  است.  شده  داده  نشان 

کرنشي مقياس درشت به کرنش مقياس بزرگ وابسته است بلكه 

نيز  است  اثرگذار  کرنشي  انرژي  بر  که  ريز  مقياس  عوامل  به 

 (. 10)شكل وابسته است 

نيز استفاده شده است.   اين روش براي حل مساله ترک لبه 

به ترتيب نمايي از مدلسازي مساله ترک    (12)و    (11)  هايشكل 

هاي نماينده در کل مدل و نتايج حاصل از و نحوه چيدمان المان

مي   سازيشبيه نشان  در را  روش  اين  از  استفاده  نتايج  از  دهند. 

مي لبه  ترک  خطاي  مدلسازي  به  مقايسه    %8توان  خطاي  در  با 

فون   سازيهمگنروش    75% تنش  ميزان  تعيين  در  اول  مرتبه 

 .]14[نوک ترک اشاره کرد   13ميزس 

 

 ي چندمقیاسي دامنه مجزا هاروش  -2-2

کلي   طور  دو هاروشبه  که  مجزا  دامنه  همزمان  چندمقياسي  ي 

کنند از جهت نوع  ناحيه پيوسته و اتمي را به يكديگر متصل مي

تق کلي  دسته  دو  به  ناحيه  دو  مياتصال  اول سيم  دسته     شوند. 
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 ]14 [هشديغن  سازيمراحل حل روش همگن  -10شکل  

 

 
 ]14 [هشديغن ي سازحل مساله ترک لبه با روش همگن -11شکل  

 

و محيط پيوسته و اتمي  د   يي هستند که بدون ناحيه انتقال،ها روش 

مي  متصل  يكديگر  به  به  را  را  محيط  دو  اين  ديگر  دسته  کنند. 

انتقال  ناحيه  مي   14کمک  متصل  يكديگر  دو    ( 13) شكل  ند.  ن ک به 

اين   متفاوت  نشان مي   ها روش گونه  اين شكل   دهد. را     Aدر 
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  ]14 [هشدي غن يسازلبه با روش همگن  رکمساله ت سازيشبیه  ج ینتا -12شکل 

 

 
 انتقال  هی انتقال ب( بدون ناح هیناح يهمزمان دامنه مجزا الف( دارا ياسی دو روش چندمق يکل ي شما -13شکل  

 

ناحيه انتقال است. هيچ   Tناحيه پيوسته و    Cناحيه اتمي،  

خاصي   برتري  کلي  حالت  در  دسته  دو  اين  از  به  نسيک  بت 

در   حاکم  فرضيات  و  ارتباط  نوع  اما  ندارد،  ي  ها روشديگري 

کنند که برخي ايجاد مي  هاروشهايي را در بين  مختلف، تفاوت

 کند. را کارآمدتر از سايرين مي هاروشاز اين 

اتم موقعيت  انطباق  عدم  يا  و  ناحيه  انطباق  با    Aهاي 

يک از دو دسته داراي   در هر  Cدرجات آزادي ناحيه پيوسته  

و   دقت  در  بسزايي  تاثير  انتقال،  ناحيه  بدون  يا  و  انتقال  ناحيه 

بطور نمادين انواع    (14)شكل    مقياسي دارد.کارآمدي روش چند

ر نظر گرفتن انطباق و يا عدم  پيوند ناحيه اتمي و پيوسته را با د 

اتم ميانطباق  نشان  آزادي  درجات  و  اتمها  چنانچه  هاي  دهد. 

گره  Aناحيه   روي  ناحيه  بر  شوند    Cهاي  داده  و  قرار 

حرکت آنها به يكديگر مقيد گردد، سازگاري دو محيط اتمي و  

مي  برقرار  کامل  بطور  آشوپيوسته  به  که  سازگاريد  قوي    ن 

از  شودمياطلاق   موجود  سازگاري  انطباق،  عدم  صورت  در   .

اگرچه   است.  ضعيف  سازگاري  سازگاري  ها روشجنس  با  ي 

اتصال  اما  دارند  ناحيه  دو  پيوند  در  بالايي  بسيار  دقت  قوي، 

اتم به  پيوسته  ناحيه  آزادي  درجات  آن،  تمامي  مستلزم هاي 

تغييرات   در صورت  که  است  مش  کردن  ريز  پيچيده  الگوريتم 

بندي جهت برقراري سازگاري قوي، هزينه محاسباتي را به  مش

 دهد.شدت افزايش مي

ماده با  ممكن متناسب  دارد  وجود  اتمي  ناحيه  در  که  اي 

براي    Aهاي ناحيه  ز به تكميل ليست همسايگي اتماست نيا

پتانسيل  دراينمحاسبه  باشد.  اتمي  بين  براي    هاي  صورت، 

ناحيه پيوسته )  اتم در  ( و  Cکاهش ميزان خطا از يک سري 

مي استفاده  انتقال  ناحيه  مجاورت  همسايگي  در  ليست  که  شود 

)اتم اتمي  ناحيه  در  موجود  اتمAهاي  و  نا(  انتقال  هاي  حيه 

(T را تكميل کند ). هايي با دايره  (14)ها که در شكل  اين اتم

ناميده   15هاي مجاوربه رنگ خاکستري نشان داده شده است، اتم

 شوند. مي
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 بدون انطباق  ها و درجات آزادي ناحیه پیوسته، الف( با انطباق کامل، ب( موقعیت اتم -14شکل  

 

 
 انتقال  هیب( با ناح ، انتقال  هیمجاور در دو حالت الف(بدون ناح  هیل  هاياتم تی موقع  -15شکل  

 

اتم    (15)شكل  گونه که در    همان در    Aنشان داده شده است، 

دو حالت بدون ناحيه انتقال و با ناحيه انتقال، داراي ليست   هر

آزادي  همسايه درجه  داراي  آنها  تمامي  که  است  کامل  هاي 

همسايه ليست  اما  اتم  هستند  اتمBهاي  با  کامل  ،  آزاد  هاي 

مي نمي و  شدن  شود  تكميل  جهت  مجاور  اتم  تعدادي  بايست 

يک  هاي مجاور در هيچها به مدل اضافه شود. اتمليست همسايه

نيستند. هاروش از   مستقل  آزادي  درجه  داراي  چندمقياسي  ي 

هاي حاکم  ها در هر گام بر اساس فرضيهميزان جابجايي اين اتم

 شود.و متناسب با نزديكترين درجه آزادي به آنها تعيين مي

تفاوت ديگر  اساسياز  چندمقياسي هاروشبين    هاي  ي 

. در روش اول،  است همزمان، توجه به نوع حل معادلات حاکم  

که در روش دوم تعادل    د، در حاليشومعادلات انرژي کمينه مي

-نه  شود. هر چند که احتمال همگرايي در کمينيرويي برقرار مي

ر  د سازي انرژي بيشتر از حالت برقراري تعادل نيرويي است، اما

از  کمينه برخي  در  انرژي  زائد   هاروشسازي  نيروهاي 

ميغير ايجاد  کاهش    [41]  شوندفيزيكي  سبب  آنها  وجود  که 

مي  نتايج  نيروي دقت  هيچ  نيرويي،  تعادل  برقراري  در  شود. 

غير نمياضافي  ايجاد  برخي  فيزيكي  در  است  ممكن  اما  شود، 

. عدم همگرايي در صورتي ممكن [4]  موارد روش همگرا نگردد

پتانسيل و   دهد که تعادل نيرويي در نقاط اکسترمم تابع  است رخ

 نقاط عطف رخ دهد.

از   سازي تابع انرژي، انرژي کل محيط  در شيوه کمينه

 د:شو( محاسبه مي14رابطه )

(14) 
A C T = + + 

 

رابطه   اين  و    Aدر  اتمي  خالص  ناحيه  انرژي   Cانرژي 

است.   پيوسته  خالص  ناحيه  هاروش در    Tناحيه  داراي  ي 

در  انرژي  اين  مقدار  است.  انتقال  ناحيه  انرژي  همان  انتقال، 

روش،هاروش اين  در  است.  صفر  انتقال  ناحيه  بدون     ي 

 گردد.( کمينه مي15نسبت به جابجايي  بر اساس رابطه )

(15) min ( )
u

u x→ 
 

( رابطه  توسط  نيروها  نيرويي،  تعادل  برقراري  شيوه  (  16در 

بردار جابجايي درجات آزادي    uد. در اين رابطه  شومحاسبه مي

راب معادله  حل  با  که  است  پيوسته  و  محاسبه 16)  طهاتمي   )

 گردد.مي

(16) f
u


=


 

آن   در  اتم uکه  آزادي  درجات  جابجايي  درجات  بردار  و  ها 

 ( است.  FEها در بخش پيوسته )آزادي گره

دقيق بررسي  راستاي  بر  هاروش تر  در  علاوه  شده،  ذکر  ي 

 ي چندمقياسي هاروش تفاده از اسمرور ادبيات فني در خصوص 
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 ترک  يدارا ينومیورق آلوم يمشخصات هندس  -16شکل  

 

 
 گیري نابجایيایجاد صفحات لغزش با شکل -17شکل  

 

از   برخي  کمک  با  ترک،  مدلسازي  در  مجزا  دامنه  همزمان 

، يک ورق آلومينيومي به عرض  ( 1)ي مندرج در جدول  هاروش

آنگستروم   100  ولآنگستروم داراي ترک لبه به ط  200و طول  

پتانسيل   تابع  کمک  با  شده   EAM  [42]را  مطالعه  و  مدلسازي 

تعداد   مواد  کريستالوگرافي  ساختار  در  اتم    11669است. 

حور قائم بر و م  (1,1,1)آلومينيوم با محور افقي بر روي امتداد  

مدل شده است. مشخصات هندسي و نوع    (1,1,0-)روي امتداد  

 نشان داده شده است. (16)شكل بارگذاري ورق در 

نرخ  با  در معرض يک جابجايي  قائم  امتداد  در  اين ورق 

بگيردثابت قرار مي نابجايي در آن شكل  اولين  تا  از  گيرد  بعد   .

گيري نابجايي، رفتار گسترش ترک و نيز ميزان انرژي کل  شكل

گردد. براي راستي آزمايي نتايج بدست آمده  سيستم ارزيابي مي

عيار قابل قبول جهت محاسبه خطاها، مثال مذکور  م  و ايجاد يک

ابتدا با روش استاتيک مولكولي تک مقياسي مدل شده است. در  

اتمي   تمام  بصورت  که  مساله  کل  پتانسيل  انرژي  شيوه  اين 

مي کمينه  است  شده  مدلسازي  ميمسطح  که  به  گردد  آنرا  توان 

 نهايت نيز تعميم داد. بعدي با يک بعد بييک مساله سه

با   نابجايي  اولين  قائم،  امتداد  در  جابجايي  اعمال  از  بعد 

شود و باعث يک افت در  يدرجه از نوک ترک ايجاد م  45زاوبه  

انر  نمودار  هر    (17)شكل  د.  شوژي  سطح  در  جابجايي   ميزان 
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 یي نابجا لی، راست( بعد از تشک   یينابجا  لی، وسط( همزمان با تشکیينابجا  لیچپ( قبل از تشک ،ي کرنش ي انرژ يچگال  -18شکل  

 

 
 ي مولکول کی روش استات  يبرا ضخامت  واحد در  هاتمام اتم ياتم نی ب يروینمودار مجموع ن -19شکل  

 

 دهد. سه راستا را نشان مي

مي  نمونه  کرنشي  انرژي  چگالي  ترسيم  تغييرات  با  به  توان 

اتم  بي رفتار  و  اغتشاش  ايجاد  و  کها  ساختار  در  ستالي رينظمي 

مطابق   برد.  پي  فلزي  در  (18)شكل  مواد  تنش  سطح  تغيير  با   ،

انرژي  چگالي  نابجايي  مسير  در  نيز  و  ترک  نوک  مجاورت 

 يابد. کرنشي نيز افزايش مي

شبيه بيشتر  جابجايي  اعمال  ميبا  پيدا  ادامه  و سازي  کند 

نيز ميزا مدل  پايين  و  بالا  ضلع  دو  روي  بر  ترک  بازشدگي  ن 

مي اينافزايش  به  توجه  با  بين   يابد.  نيروي  مجموع  معيار  که 

تواند به عنوان يک معيار مناسب جهت سنجش اوليه و اتمي مي

استفادها روشمقايسه   مورد  مختلف  نمودار ي  گيرد،  قرار  ه 

آلومينيوم   اتمي در واحد ضخامت يک لايه  بين  نيروي  مجموع 

آنگستروم( بر حسب ميزان جابجايي اعمال شده، براي    4.938)

گردد و در ادامه براي ترسيم مي  ( 19)شكل  مدل تمام اتمي در  

يكديگر   هاروشساير   با  آنها  ونتايج  استخراج  نمودار  اين  نيز 

 د.شومقايسه مي

هر  در  گام  هر  در  اتمي  بين  نيروي  محاسبه  ميزان خطاي 

از   )هاروشيک  رابطه  اساس  بر  چندمقياسي  محاسبه  17ي   )

انديس  مي بارگذاري است و    iشود که در آن  نشان دهنده گام 
Multiscale

if    وMS

if    اتمي در بين  بيانگر ميزان نيروي  به ترتيب 

بارگ استاتيک iذاري  گام  ومرجع  مدلسازي چندمقياسي  براي  ام 

 مولكولي است. 
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 پیوستهروش شبه  -1-2-2

تادمور   پيوستهشبه روش   سال    16توسط  در  همكاران    1996و 

شد کرده  ]43[  ارائه  پيدا  جايگاهي  آنچنان  امروزه  روش  اين   .

هاي بسيار زيادي مورد استفاده قرار گرفته  است که در مدلسازي

ب وب    طوري  هاست.  در  شده  منتشر  اطلاعات  اساس  بر  که 

آن  س از  ]44[ايت رسمي  بيش  اين روش   300،  با کمک  مقاله 

 اند. منتشر شده

هاي مختلفي نظير گسترش  سازيدر شبيه  پيوستهشبهروش  

نفوذ  ]45-48[ترک   نانو  پديده  با ]51-49[،  مواد  بررسي   ،

نامنظم   خستگي]52[ساختار  پديده  تماس ]54و    53[  ،  نانو   ،

ده  شاستفاده    ]59[و اثر سطح    ]56-58[  ، مدلسازي مرزدانه]55[

پديدهمدهاي  نمونه  (20)شكل  است.   با  لسازي  مختلفي  هاي 

 دهد. را نشان مي پيوستهشبهروش 

سال روش در  توسعه  روي  بر  بسياري  محققين  اخير  هاي 

براي مدلسازي   پيوستهشبهاند. توسعه روش  کار کرده  پيوستهشبه

از روش کوشي بورن مرتبه بالا  ، استفاده  ]61و    60 [در دماي بالا

روش  ]63و    62[ در  المان  بدون  بكارگيري روش    پيوستهشبه، 

،  ]66و    65[، تعريف قواعد جديد براي انتخاب اتم نماينده  [64]

زائد نيروهاي  حذف  الگوريتم  مدلسازي ]68و    67[   ابداع   ،

حافظه  شكلي  آلياژهاي  ساختار    [69]دار  با  مواد  مدلسازي  و 

 از جمله اين تحقيقات است. ]71و  70[مرکب 

ئل ترک نيز مورد  سادر حل م  پيوستهشبهاده از روش  فاست

بررسي وضعيت شكل است.  گرفته  قرار  محققين  گيري استقبال 

روش   کمک  با  آن  گسترش  و  با    پيوسته شبهترک  فلزات  در 

و واتنه و استباي    [72]لو و لي    مطالعاتدر    BCCساختار اتمي  

شبيه  [73] ساختار  سازيو  و    مطالعاتدر    FCCهاي  در  شائو 

کريستالي    [74]ونگ   جزئيات  بررسي  نوک    (21)شكل  و  در 

 شود.  ديده مي [75]اخوان و همكاران  مطالعاتترک در 

همزمان   چندمقياسي  روش  از  در    پيوسته شبه استفاده 

چندلايه  مواد  در  ترک  رفتار  پژوهش   21اي مدلسازي  هاي  در 

سازي رفتار ترک بين  براي شبيه   [76]چنگ داوو و همكاران  

تحت  ه لاي  مواد  مكانيكي  مشخصات  دريافت  و  فلزات  اي 

پ  فنگ  ژو کشش،  و  وئو  طول    [77]هش  تاثير  بررسي  براي 

هاي مواد در گسترش  گيري اوليه کريستال اوليه ترک و جهت 

لايه  مواد  مشخصات  و  ديده  ترک  و  شود مي اي،  عليزاده   .

 [54]همكاران  
بار چرخه لايه  در يک پژوهش، گسترش ترک بين اي اي تحت 

مدلسازي نمودند. در اين پژوهش،   پيوستهشبهرا به کمک روش  

رژيم گسترش ترک با رابطه پاريس مقايسه شد و رفتار توليد و 

نابجايي نيمه  از جنس  نابجايي  بررسي  انتشار  مورد  هاي شاکلي 

اين    (22)شكل  قرار گرفته است.   از    را نشان   سازيشبيهنمايي 

 دهد.مي

براي مدلسازي گسترش ترک   هتپيوسشبهاستفاده از روش  

هاي رن ژنگ کيو و  اي در پژوهشدر بارهاي خستگي و چرخه

ماده   [53]  همكاران دو  در  ترک  گسترش  رفتار  مدلسازي  در 

چرخه بار  تحت  آهن  و  کمک  نيكل  با  دوم  و  اول  مود  در  اي 

مي  پيوستهشبهروش   ديده  تاثينيز  به  مقاله،  اين  در  بهم  شود.  ر 

ها در نوک ترک در شكست  آميختگي و در هم تنيدگي نابجايي

گيري پذير ترک اشاره شده است. پرداختن به شكليا شكل د  تر

نابجايي در مقايسه   پيوستهشبهها از نقاط قوت روش  و حرکت 

 ست.هاروشبا ساير 

روش   شبكهپيوستهشبه در  اتم،  از  مياي  مدل  و  شوها  د 

ت سيستم  کل  اتمانرژي  انرژي  ميوسط  محاسبه  انرژي ها  گردد. 

( تعريف 18توسط رابطه )  (23) شكل  يک شبكه تمام اتمي نظير  

 د.شومي

(18) 
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است که از طريق پتانسيل بين اتمي   iانرژي اتم    iکه در آن  

مي اتم  atomNو   آيدبدست  کل  دامنه تعداد  در  موجود  هاي 

اتم اين  دايرهاست.  بصورت  شكل  ها  در  رنگ  آبي    ( 23)هاي 

 اند.نشان داده شده
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، ج( گسترش ترک  [58]، ب( مدلسازي مرزدانه [59]، الف(مدلسازي اثر سطح پیوستهشبههاي مدلسازي با کمک روش نمونه  -20شکل  

 [51] ازي نانو نفوذ در سطح زبرلس، و(مد [50] ، ه( مدلسازي نانو نفوذ در سطح صاف[52] با ساختار نامنظم  مواد ، د(مدلسازي[54] خستگي 
 

 
 [75] پیوستهشبهبررسي وضعیت ساختارهاي کریستالي درن نوک ترک با کمک روش   -21شکل  
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 [54]ت(انتهاي سیکل اول اي، چپ( شرایط اولیه، راس اي تحت بار چرخهوضعیت اتم ها در مدلسازي ترک بین لیه -22شکل  

 

 
 مدلسازي تمام اتمي  -23شکل  

 

 
 پیوسته شبهنمایش روش  -24شکل  

 

کاسته   پيوستهشبه در روش   آزادي  درجات  تعداد  از  آنكه  براي 

المان از  شبكه  يک  بهشود،  گرهگونهها  که  روي اي  بر  آن  هاي 

مياتم ايجاد  باشند  منطبق  توسط  ها  دامنه  کل  که  بطوري  گردد 

بندي شود. در نواحي که دقت اتمي مورد هاي مثلثي شبكهالمان

مادي )نظير ترک در  17هاي غيرخطي و نواقصنياز است و پديده

المان   ( 24شكل  وسط   ابعاد  است  موجود  آن  در  در  شبكه  هاي 

اتمي شبكه  پارامتر  اندازه  مي18حد  گرفته  نظر  در  در  و  شود 

المان ابعاد  افزاي نواحي دورتر  اتمش داده ميها  هاي داخل  شود. 

درجات  المان ترتيب  اين  به  ندارند.  مستقل  آزادي  درجه  ها 

 شود. هاي شبكه ميحدود به درجات آزادي گرهله مساآزادي م

 هاي  شود، ابعاد المانديده مي  (24)همانگونه که در شكل  



 ي محمد لی و سه زادهی عل دیام

    

 21 1402 زمستان،  2 ه، شمار42هاي عددي در مهندسي، سال روش

 
 [ 79] ي در مدل دوبعد ز یس-گنری حجم و ش ینما -25شکل  

 

 
 FCC  [79]، ب( ساختار BCC[، الف( ساختار 78] يدر مدل سه بعد  ز یس-گنری حجم و ش ینما -26شکل  

 

شبكه  پارامتر  اندازه  به  شكل(  )وسط  تَرک  مجاورت  در  مثلثي 

ابعاد  نقص  داراي  ناحيه  از  شدن  دور  با  تدريج  به  و  هستند 

بندي کل دامنه به دو ناحيه  کند. با تقسيمها افزايش پيدا ميمثلث

A    وC  ( مي18رابطه  را  )تو(  رابطه  بصورت  ( 19ان 

 بازنويسي کرد. 

(19) 

atom

a c

A C

N

i i i

i 1 i i

W( ( ))F u
=  

 

 =  +    

 

( رابطه  با  19در  نقص  داراي  ناحيه  انرژي  بيانگر  اول  جمله   )

اتمي  شبكه ابعاد  در  )Aبندي  )   انرژي بيانگر  دوم  جمله   و 

شبكه داراي  بزرگتر ناحيه  )Cبندي  )  است  .a    وc   به

هاي موجود درناحيه اتمي و پيوسته ترتيب نماينده مجموعه اتم

محاسبه   در  چگالي   W(F(u))عبارت    Cهستند.  انرژي 

کرنشي است که به بردار تغيير شكل الماني که اتم در آن قرار  

اختصاص يافته به هر    19سيز-حجم ويگنر iدارد وابسته است.

مطابق    [78]اتم   بعدي،  دو  مدل  يک  در  که  ، (25)كل  شاست 

محدوده محصور بين عمود منصف خطوط واصل بين آن اتم و  

 هاي مجاور است.اتم

ويگنر سه-حجم  فضاي  در  محدوده  سيز  همان  بعدي 

ط واصل بين آن اتم طومحصور بين صفحات عمود بر وسط خ

سيز براي دو -حجم ويگنر   (26)شكل    هاي مجاور است.و اتم

 . [79]دهد  ساختار اتمي فلزي متفاوت را نشان مي

اتم تعداد  شمارش  نظر با  در  و  المان  هر  در  موجود  هاي 

ا حجم  اتم گرفتن  از  کدام  هر  به  يافته  کل  ختصاص  انرژي  ها، 

(  19جمله دوم رابطه )ر  المان قابل محاسبه است. به عبارت ديگ

 تغيير خواهد کرد: هابر روي المانبه جمع 
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آن   در  eکه 

cS  المان ناحيه  مجموعه  و  Cهاي   است 
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 آلومینیومي رقمساله ترک لبه و پیوستهشبهنماي اولیه مدل   -27شکل  

 

e    حجم المان است که با عبارتatom

e iN    برابر است. در

atomاين رابطه 

eN هاي المان تعداد اتمe .است 

المان کرنشي  انرژي  محاسبه  ناحيه  جهت  در   Cهاي 

گردد. اتم نماينده در  تعريف مي  20، اتم نمايندهپيوستهه شبروش  

مي قرار  المان  کل  داخل  به  محاسبه  از  بعد  آن  انرژي  و  گيرد 

مي داده  تعميم  اتم  المان  با  ارتباط  در  کامل  توضيحات  شود. 

 آورده شده است. 2-2-5نماينده در بخش 

روش   بيشتر  بررسي  راستاي  ورق  پيوستهشبهدر  مساله   ،

توسط    2-2شده در بخش  رح  مطآلومينيومي داراي ترک گوشه  

گره داراي   1974شود. در ابتدا تعداد  اين روش نيز مدلسازي مي

نماي    (27)شكل  شود.  اتم ايجاد مي  11669درجه آزادي براي  

المان ترکاصلي  مساله  روش    بندي  کمک  با  را    پيوستهشبهلبه 

 دهد. نشان مي

رود، با اعمال  ميظار  انت  پيوستهشبه گونه که از روش   همان

جابجايي بر روي دو انتهاي ورق در امتداد قائم، تنش در نوک  

ترک رو به افزايش خواهد بود تا جايي که اولين نابجايي توليد 

ريزنمودن مش شو الگوريتم خودکار  نابجايي،  اولين  ايجاد  با  د. 

گردد و در نواحي نوک ترک و نزديک نابجايي ساختار  اجرا مي

مسامش ريزتر    لهبندي  آلومنيومي  فلز  اتمي  شبكه  ابعاد  حد  در 

نابجايي را نشان مي  (28)شكل  شده است.   دهد.  پيدايش اولين 

شكل با  روش  همزمان  نابجايي،  حرکت  و   پيوستهشبهگيري 

ريزت را  نابجايي  و  ترک  نوک  به  نزديک  ميمحدوده  تا  ر  کند 

نمايد. ثبت  را  نابجايي  غيرخطي  رفتار  با    اثرات  رو  اين  از 

المان  تعداد  بر  نابجايي،  افزوده  گسترش  مدل  و    شودمي هاي 

 يابد.ناحيه داراي مش بندي ريز گسترش مي

کانتورهاي تنش قائم را در هر سه مرحله تحليل    (29)شكل  

ايجاد نشان مي با  پيداست  نابجايي،    دهد. همانگونه که  و حرک 

. اين آشفتگي متناسب با نوع  شودميميدان تنش داراي آشفتگي  

تواند ميزان بيشينه تنش و موقعيت  ماده مي   ليو ساختار کريستا

به رفتار شكل   آن را تغيير دهد پذير و يا و در مواد فلزي بسته 

افزايش  اين  است،  مرتبط  نيز  کريستالي  به ساختار  که  ماده  ترد 

  (29). شكل  شودميتنش باعث ايجاد خرابي و يا ترک در مدل  

پذي شكل  مي رفتار  نشان  را  ترک  نوک  در  ر  که  همانگونه  دهد. 

ادامه    شودميديده    اين شكل ترک رشد سازيشبيهبا  اينكه  با   ،

نمي  فاصله مي زيادي  از همديگر  لبه ترک  گيرند و کند ولي دو 

بازتر   بصور  شودمي ترک  کماکان  ترک  نوک  منحني و شكل  ت 

مي  بر   ماند.باقي  افقي  محور  با  آلومينيوم  اتم  کريستالي  ساختار 

امتداد   امتداد    (1,1,1)روي  روي  بر  قائم  محور    (1,1,0-)و 

 .شودميپذير گيري ترک شكل موجب شكل 

ساختار   که  است  تشخيص  قابل  زماني  نابجايي  تشكيل 

کريستالي در مواد داراي يک صفحه مازاد بر صفحات طبيعي باشد.  

لغزش  ( 31) و    ( 30)   ي ها شكل در   صفحات  ايجاد  ترتيب  به   ، 
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 سازي از نوک ترک در سه مقطع مختلف از شبیه پیوستهشبهي در روش  گسترش نابجای  -28شکل  

 

 
 ي ساز هیدر سه مقطع مختلف از شب  پیوستهشبهتنش قائم در روش  -29شکل  

 

 
 تشخیص اولین نابجایي تشکیل شده   -30شکل  

 

 
 توزیع تنش پیرامون نابجایي اول در زمان پیدایش نابجایي دوم -31شکل  
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 QCروش   يها در واحد ضخامت براتمام اتم ياتم نی ب يرویار مجموع ننمود -32شکل  

 

 
 QCروش   براي ضخامت  واحد در  هاتمام اتم ياتم نی ب يروینمودار مجموع ن -33شکل  

 

مجاورت   در  تنش  توزيع  و  نابجايي  اولين  تشكيل  زمان  در 

به  نابج است  گرفته  شكل  دوم  نابجايي  که  زماني  در  اول  ايي 

نابجايي است.  داراي تصوير کشيده شده  داده شده  نمايش  هاي 

آنها در سطح  باعث حرکت  که  تنش هستند  دو جهت مختلف 

 شود. ماده مي

همراه شكل داخلي  انرژي  سطح  کاهش  با  نابجايي  گيري 

شكل از  حاصل  لغزش  که  چرا  آزاد است  باعث  نابجايي  گيري 

مي انرژي  بر شدن  داخلي  انرژي  نمودار  رسم  با  بنابراين  گردد. 

مي اعمالي  جابجايي  نابجاييحسب  وقوع  آستانه  نيز توان  را  ها 

در   که  همانگونه  داد.  شده    (32)شكل  تشخيص  داده  نمايش 

ب نمودار  در  شده  ايجاد  نوسان  در  است،  نابجايي  ايجاد  دليل 

 ساختار ماده است.

به   نسبت  گام  اتمي در هر  بين  نيروي  ميزان خطاي مجموع 

رابطه   مطابق  مولكولي  استاتيک  مرجع  شده    ( 12) روش  محاسبه 

نشان داده شده است. حداکثر خطا به ميزان    ( 33) شكل  است و در  

اتفاق مي   % 5  اً حدود  نابجايي شكل مي زماني  که  از  افتد  بعد  گيرد. 

مش  شبكه  نابجايي  گيري  مي شكل  اساسي  تغييرات  که  بندي  کند 

در   حل  گام  چند  گذشت  از  بعد  اما  خطاست.  اين  ايجاد  منشا 

ميزان خطا در مقايسه با روش استاتيک مولكولي کاهش    سازي شبيه 

مي چشم  پيدا  از  گيري  کمتر  به  و   رسد.  مي   % 1کند 



 ي محمد لی و سه زادهی عل دیام

    

 25 1402 زمستان،  2 ه، شمار42هاي عددي در مهندسي، سال روش

 
 نمایش روش پیوند اتم و نابجایي   -34شکل

 

در مقايسه با   پيوستهشبه ها خطاي روش  با توجه به اين شاخص 

 د.شوروش استاتيک مولكولي مناسب ارزيابي مي 

 

 22یينابجا اتم و  وندیپروش  -2-2

 د شارائه    24و ميلر  23توسط شيلكروت  2002اين روش در سال  

امكان  ]81و    80[ که  است  استوار  اين  بر  روش  اصلي  ايده   .

پيوسته   اتمي و  ناحيه  از مرز مشترک  نابجايي و عبور آن  ايجاد 

اتمشوفراهم   روش  اين  در  )قسمت د.  اتمي  ناحيه  مجاور  هاي 

اند، نشان داده شده   (34)شكل  متراکم شبكه اجزا محدود( که در  

وظيفه تكميل ليست همسايگي را دارند. از آنجا که ناحيه اتمي  

نتايج دقيق همواره در مجاورت نقص د  هاي موجو براي گرفتن 

-، نابجايي و وجود لايهدر ماده و مدل اعم از ناپيوستگي، ترک

هاي مختلف قرار دارد، لذا توليد نابجايي از ناحيه اتمي شروع 

کنند. ها به سمت ناحيه پيوسته حرکت ميشود و اين نابجاييمي

در   نابجايي  وجود  تشخيص  جهت  باند  يک  از  روش  اين  در 

 شود.  ناحيه اتمي استفاده مي

در    اين روش با برهم نهي ميدان الاستيک ناشي از نابجايي

بي اثرات محيط  پيوسته،  ناحيه  محدود  اجزا  حل  و  نهايت 

مي لحاظ  را  ابتدا  نابجايي  نابجايي،  و  اتم  پيوند  روش  در  کند. 

نهايت ميدان جابجايي ناشي از وجود نابجايي در يک محيط بي

تعيين مي تئوري الاستيسيته  اثراتوسط  نابجايي  شود و سپس  ت 

اثرات ل مشخص ميبر روي مرزهاي ماده بطور کام اين  گردد. 

داده   ( نشانIدر بخش )  (35)شكل    به کمک نيرو و جابجايي در

نظر گرفتن مرز   با در  پيوسته  ناحيه  بعد،  شده است. در مرحله 

شود که اي مدل ميها، بگونهکاملا صلب در ناحيه اتصال به اتم

هيچ گونه نيرو   (35)( شكل  II( و )Iهاي )نتايج برهم نهي بخش

جابجا  و )يا  بخش  نكند.  تحميل  مدل  به  را  اضافي  از  IIIيي   )

ات  (35)شكل   ناحيه  مدلسازي  است نمايانگر  ثابت  مي  اثرات   .

نمودن مرز مشترک بصورت يک نيرو بر روي اين ناحيه اعمال 

هاي مساله نيز بر روي ناحيه  شود و ساير نيروها و جابجاييمي

مي  اتمي )ميدان  اعمال  پاسخ  بنابراين  بدست  شوند.  جابجايي( 

هاي  آمده از روش پيوند اتم و نابجايي، همان مجموع جابجايي

(( در ناحيه  III( در ناحيه پيوسته و بخش )II( و )Iدو بخش )

 باشد. اتمي مي

حل  براي  نابجايي  و  اتم  پيوند  روش  توسعه  که  هرچند 

هاي متعددي بوده است اما در مسائل سه بعدي داراي پيچيدگي 

و 2018سال   آنسيائوکس  الگوريتم   [82]همكاران    ،  و  تئوري 

آن  از  و  نمودند  ارائه  را  بعدي  سه  به  روش    براي  توسعه 

  ها نابجايي  بين  تعامل  و  پيچيده  بلوري  ساختار  با  مواد  سازيشبيه

نمودنداتم  و استفاده  و   .ها  هوداپ  تحقيقات،  اين  ادامه  در 

را رو  [83]همكاران   نابجايي  و  اتم  پيوند  بعدي  سه  ش 

ند و با مقايسه  پرداخت  روش  اعتبارسنجي  و به  سازي نموده ه پياد

با  هايسازي شبيه  نتايج بعدي    نشان   آزمايشگاهي  هايداده   سه 

که روش،  دادند     دقت  با  مواد  رفتار   سازيشبيه  براي  اين 
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 ي اتم هیج( ناح ،ياتم هیرات ناحبا اث  وستهی ب( دامنه پ وسته، یالف( کل دامنه پ ، یي اتم و نابجا وندیروند حل روش پ -35شکل  

 

 
 مدلسازي ورق آلومینیوم داراي ترک لبه با روش پیوند اتم و نابجایي  -36شکل  

 

در ادامه، چو و همكاران    .است  مناسب  کم،  خطاي  درصد  و  بالا

پيوند    روش  در  هيبريدي  هاينابجايي  ديناميک  بررسي  به  [84]

نابجايي و  در  اتم  بعدي  پيچيده   بلوري  ساختار  با  مواد  سه 

  پرداختند.

ابتداي  نفوذ در  نانو  نابجايي در مسائل  اتم و  پيوند  روش 

همكاران و  ميلر  توسط  روش  گرفته    ]86و    85[  پيدايش  بكار 

شد. همچنين، اين روش براي مدلسازي نابجايي و پلاستيسته از 

در خصوص   اما  است  گرفته  قرار  استفاده  مورد  پيدايش  ابتداي 

داراي  روش  اين  آن  مدلسازي  و  ترک  به  مربوط  مسائل 

 هاي فراواني است.محدوديت

مسال نابجايي،  و  اتم  پيوند  روش  بررسي  ورق  براي  ه 

 [41]يومي داراي ترک لبه با کمک کد ارائه شده در مرجع  نآلومي 

 . (36شكل مدلسازي شده است )

گام حسب  بر  نيرو  در  نمودار  بارگذاري   (37)شكل  هاي 

 ( 38)شكل  طور که ميزان خطا در    نشان داده شده است. همان

مي گام  نشان  به  مربوط  خطا  ميزان  24دهد حداکثر  به  و    % 7ام 

 ( بيشتر است. %5) پيوستهشبه  است که از بيشينه خطاي روش

زمان   و    سازيشبيههمچنين  اتم  پيوند  روش  کمک   با 
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 یي اتم و نابجا وندیدر روش پ  يومی نیمساله ورق آلوم يرو ینمودار ن -37شکل  

 

 
 یي اتم و نابجا وند یدر روش پ  يوم ینیمساله ورق آلوم  ي روی ن ينمودار خطا -38شکل  

 

 
 یي نابجا لیج( بعد از تشک ،یينابجا  لیوسط( همزمان با تشک ،یينابجا  لیچپ( قبل از تشک ،ي کرنش ي انرژ يچگال  -39شکل  

 

روش   از  در    پيوسته شبه نابجايي  است.  و    ( 39)   هاي شكل بيشتر 

نمودارهاي چگالي انرژي کرنشي و جابجايي نشان  به ترتيب    ( 40) 

مي  اند. در اين دو شكل با تشكيل اولين نابجايي ميدان ات داده شده 

مي  وسيعي  تغييرات  دوم  دچار  نابجايي  ادامه  در  اما   شود. 
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 یينابجا  يری گصفحات لغزش با شکل  جاد یا  -40شکل  

 

 
 ها نمایش روش ارتباط مقیاس -41شکل  

 

پيش  مدل  برخلاف  مي   پيوستهشبهبيني  اتمي شكل  تمام  گيرد  و 

 دهد.که ميزان خطاي روش را افزايش مي

 

 25هااسیارتباط مقروش   -2-2-3

مقياس ارتباط  توسط روش  ليو  26واگنر ها  با    ]87[  27و  و 

به دو جابجايي ريز مقياس   ميدان جابجايي کل  ايده جداسازي 
m( )u  و درشت مقياسM( )u  :ابداع شد 

(21) M mu u u= + 
ارت روش  مقياسدر  مطابق  باط  و    (41)شكل  ها،  اتمي  ناحيه 

پيوسته بر روي يكديگر منطبق هستند و ناحيه اتمي در راستاي 

 شود.تر کردن پاسخ )ميدان جابجايي( استفاده ميدقيق

Mدر اين روش، جابجايي درشت مقياس  
u   از حل شبكه

mآيد و جابجايي ريز مقياس  اجزا محدود بدست مي
u   از کسر

جابجايي درشت مقياس از جابجايي کل اتمي حاصل   28تصوير

 :  [88] شودمي
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رابطه،   اين  شكل،    Nدر  توابع  جرم   AMماتريس  ماتريس 

بردار درجات    Mاتمي و   ماتريس جرم درشت مقياس است. 

و    dآزادي   ميدان  کل  قرار   qدر  اتمي  مدلسازي  نواحي  در 

 دارند.  

العات نسبتا محدودي در خصوص بكارگيري و توسعه  مط

مقياس ارتباط  جمله روش  آن  از  که  است  گرفته  صورت  ها 

در خصوص تشريح روش   [88]توان به مقاله ليو و همكاران  مي

کربني،  لوله  نانو  شدن  خم  مقياسي  چند  غيرخطي  مثال  حل  و 

اتمي  مدلسازي  و  اتمي  ترک  رشد  ديناميكي   مدلسازي 
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 [88]ها ي دینامیکي رشد ترک به روش ارتباط مقیاسمدلساز -42شکل  

 

 
 ها اسی در روش ارتباط مق  يومی نیمساله ورق آلوم يرو ینمودار ن -43شکل  

 

  ( 42)شكل  ناپيوستگي ضعيف )باند برشي( نمايش داده شده در  

 اشاره کرد. 

مقياس  ارتباط  با روش  آلومينيومي  ورق  مدلسازي  مساله  ها 

نمايش داده شده    ( 43) شكل  شده است و نتايج حاصل از مدل در  

بيشترين ميزان خطاي انرژي در هر گام نسبت    ( 44) شكل  است.  

را   مولكولي  استاتيک  اتمي  تمام  حل  مي   %4به  اين  نشان  دهد. 

هاي  ميزان از خطا قابل قبول است. اين روش در اين مساله پاسخ 

تري نسبت به روش پيوند اتم و نابجايي ارائه داده است زيرا  دقيق 

نظير   به محيط  اعمال شده  ناقص  اثرات فرضيات  اين روش،  در 

 آنچه در روش پيوند اتم و نابجايي موجود هست، وجود ندارد. 

 

 ها ارتباط دامنهروش   -4-2-2

از   ارتباط  هاروش يكي  روش  چندمقياسي،  مدلسازي  مهم  ي 

ژيائودامنه توسط  که  بليتچكو  29هاست  شده    30و  داده  توسعه 

. اين روش جهت اتصال دو ناحيه اتمي و پيوسته به [89]  است

 (.45 شكلکند )يكديگر از ناحيه انتقال استفاده مي



 ...ياسی چندمق هايبر روش  يمرور  
 

 1402 زمستان،  2ه ، شمار42هاي عددي در مهندسي، سال روش 30

 
 ها اسیدر روش ارتباط مق يوم ینیمساله ورق آلوم  ي روی ن ينمودار خطا -44شکل  

 

 
 ها روش ارتباط دامنه  -45شکل

 

کمينه در شيوه  از  روش،  سيستم اين  کل  انرژي  تابع  سازي 

پيوستهشودمياستفاده   ناحيه  انرژي   .C( )  ناحيه انرژي   ،

)Aاتمي )    انتقال ناحيه  در  انرژي  )Tو  )   زير روابط  از 

 شوند:محاسبه مي
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ضريب لاگرانژ است که جابجايي دو محيط    λ(  25در رابطه )

هماهنگ  يكديگر  با  ضعيف  سازگاري  با  را  اتمي  و  پيوسته 

)  .]90[کند  مي روابط  )23در  و  توابع  24(   )Cw (x)    و

Aw (x)   تابع وزن محيط پيوسته و اتمي هستند که به ترتيب 

 ند. شوتعريف مي (46)مطابق شكل 

در    همان که  وزن    مشهود  (46)شكل  گونه  تابع  است، 

پيوسته در ناحيه پيوسته مقدار يک را دارد و در ناحيه اتمي برابر 

اين تابع بصورت خطي در ناحيه انتقال از يک    .[15]  صفر است

برعكس    شود. تابع وزن ناحيه اتميبه صفر به تدريج کاسته مي

شماي کلي براي يک   (46)کند. در شكل  ناحيه پيوسته عمل مي

اين   در  است.  شده  ترسيم  نيز  بعدي  سه  بصورت  دامنه  چهارم 

 شكل، پوسته آبي رنگ تابع وزن ناحيه اتمي و پوسته زرد رنگ  
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 ب الف

ي ناحیه پیوسته و اتمي در محدوده ناحیه انتقال، الف( نمایش یک بعدي،  هابکارگیري توابع وزن جهت ترکیب انرژي -46شکل  

 [ 15ب(نمایش سه بعدي ] 
 

 تابع وزن ناحيه پيوسته است.

به دو قسمت   را  انرژي محيط  يافتن جابجايي،  براي  اين روش 

1  2و کند. تقسيم مي 

(26) 
21

C T A



 = + + 

و   1سازي انرژي کل، از هر يک از توابع  سپس جهت کمينه

2 91[ شودنسبت به درجات آزادي مدل مشتق گرفته مي[ . 
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الي )27هاي )در رابطه پارامترهاي  29(   )
icu    ،

iau    وiλ   به

ترتيب درجات آزادي ميدان جابجايي در محيط پيوسته و اتمي 

روش  هستند.  اتصال  ناحيه  برقراري  قيدهاي  آزادي  درجات  و 

ها توسط محققين بسياري مورد استفاده قرار گرفته ارتباط دامنه

مدل  .]92-94[است   توسعه  راستاي  در  و  اين روش  مواد  هاي 

بگونه است  بوده  توجه  مورد  توسعه روش  مدلسازي  نيز  که  اي 

، مدلسازي ساختارهاي کربني از  31مواد با شبكه اتمي کامپوزيت

يافته توسعه  محدود  اجزا  روش  بكارگيري  و  سو  در    32يک 

پيوس دامنهمحيط  ارتباط  روش  توسعه  بارز  موارد  از  بوده  ته،  ها 

 . ]96و  95[است 

بخش   لبه  ترک  دامنه   2-2مساله  ارتباط  روش  کمک  ها  با 

ترسيم    ( 48) و    ( 47) هاي  شكل ه است و نتايج آن در  مدلسازي شد 

روش   به  نسبت  روش  اين  خطاي  ميزان  بيشترين  است.  شده 

درصد است. در اين روش وجود نيروهاي   6/ 5استاتيک مولكولي 

خطا   افزايش  باعث  مساله  به  شده  اعمال  قيود  بدليل  اضافي 

  پيوستهشبه گردد. هر چند خطاي اين روش در مقايسه با روش  مي 

 اندکي بالاتر است اما ميزان خطا در حد قابل قبول است. 

 

 33وستهیپ طیاتم و مح وندیپروش -2-2-4-1

.  ]97-100[ها است  اين روش نسخه نيرويي روش ارتباط دامنه

در   اين روش  مدلسازي  کلي  داده شده    (49)شكل  روند  نشان 

بصورت   اتمي  و  پيوسته  ناحيه  انرژي  نيز  روش  اين  در  است. 

 کند.  طول ناحيه انتقال تغيير ميخطي در 

اتم بر  وارد  هستند  نيروهاي  آزادي  درجه  داراي  که  هايي 

ناحيه  )اتم بر روي  Aهاي  مانده  باقي  نيروهاي  بردار  نيز  و   )

 آيند: هاي اجزا محدود از روابط زير بدست ميگره

(30) 
a

ij

i

j A
j i

(r )
f

r



=


 

(31) 
C

I

N
df P

x


= 

 
 

به ترتيب نيروي بين اتمي و بردار نيروي باقي مانده    Ifو    ifکه در آن  

  تابع شكل المان است.   Nتنش اول پايولا و    Pبر روي گره است،
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 هادر روش ارتباط دامنه  يومی نیمساله ورق آلوم يرو ینمودار ن -47شکل  

 

 
 ها در روش ارتباط دامنه يوم ینیمساله ورق آلوم  ي روی ن ينمودار خطا -48شکل  

 

 
 وسته یپ ط یاتم و مح وندیروش پ ش ینما -49  شکل
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 ها،ها، ب( اتم نماینده بصورت کلاستري از اتمنمایش حالت مختلف اتم نماینده، الف( اتم نماینده در گوشه  -50شکل  

 ها و سه اتم نماینده در مرکز ج( اتم نماینده در گوشه و در مرکز، د( اتم نماینده در گوشه 

 

 کلاستري پیوستهشبه روش   -5-2-2

روش   در  نماينده  اتم  انتخاب  روش  روي  بر  فراواني  مطالعات 

در    پيوستهشبه که  است  شده  آنها    (50)شكل  انجام  از  برخي 

 نمايش داده شده است.

را    (الف   -50)شكل   نماينده  اتم  از  استفاده  متداول  شيوه 

اوليه روش  نشان مي پيشنهاد شده    پيوستهشبه دهد که در نسخه 

( حالت  در  مجموعهbاست.  اتم(  از  گرهاي  مجاور  هاي  هاي 

نمونه  اتم  عنوان  به  مثلثي  ميشبكه  انتخاب  اين  گيري  به  شود. 

و به    [101]شود  کلاستري گفته مي  پيوستهشبهشيوه حل روش  

هريک از مجموعه دواير قرمز به همراه دواير آبي رنگ مجاور  

مي گفته  اآن يک کلاستر  در  نماينده شود.  اتم  انرژي  ين روش 

هايي که در يک کلاستر قرار )دايره قرمز( از ميانگين انرژي اتم

مي بدست  حالت دارند  در  )آيد.  )جهاي  و  ارتقاي  د(  جهت   )

در ميان المان مورد  گيري  روش محاسبه انرژي تعدادي اتم نمونه

 گيرند.استفاده قرار مي

در    پيوستهشبه در روش   که  نمايش    (51)شكل  کلاستري 

دايره است،  شده  گرهداده  پيرامون  رنگ  سبز  نمايش  هاي  ها، 

 شود.کلاستري است که در تعيين انرژي المان استفاده مي

گره  )همان  اتم  يک  تنها  به  کلاستر  دايره  شعاع  چنانچه 

روش   با  آمده  بدست  نتايج  شود،  محدود   پيوستهشبهالمان( 

بزرگ انتخاب شود  تفاوتي نخواهد داشت و چنانچه شعاع دايره  

اتمبگونه تمامي  که  نمونهاي  اتم  عنوان  به  موجود  گيري  هاي 

با   کامل  بطور  مدل  آنگاه  شوند،  اتمي  هاروش انتخاب  تمام  ي 

مو يافتن  و  مراحل حل  اتمام  از  بعد  کرد.  قعيت برابري خواهد 

اتم آزادي،  درجات  هستند  نهايي  نماينده  اتم  به  مقيد  که  هايي 

بورن کوشي  فرضيه  منتقل   35توسط  خود  نهايي  موقعيت  به 

 شوند. مي

 
 36ریمتغ يهابا گره ياسیچندمقروش   -2-2-6

چند گرهروش  با  با  مقياسي  که  است  جديد  روشي  متغير  هاي 

شود.  سازي مي و پياده  طراحي  37هاي متغيراستفاده از المان با گره

اجزا   کلاسيک  روش  و  المان  بدون  روش  تلفيق  با  المان  اين 

و   بر محدود  را  هموار  ميدان  يک  شعاعي،  پايه  توابع  کمک  با 

مي  ايجاد  دامنه  کل  سختي  روي  ماتريس  و  شكل  توابع  و   کند 
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 کلاستري  پیوستهشبهروش   -51شکل  

 

 
 ر یمتغ هاي روش المان با گره، ب(دامنه با روش بدون المان شینماالف(  -52شکل  

 

مي تشكيل  را  ويژگيالمان  از  امكان  دهد.  المان  اين  بارز  هاي 

هاي داخلي در هر موقعيتي و به تعداد دلخواه در  قرارگيري گره

و  توابع شكل  استخراج  نحوه  با  آشنايي  است. جهت  المان    هر 

گره  با  المان  بهماتريس سختي  متغير  رجوع    [102]  مرجع   هاي 

 بصورت نمادين اين المان را نشان مي دهد.  ( 52)شكل د. شو

مي زير  قواعد  گرفتن  نظر  در  با  المان  حل  اين  در  تواند 

 مقياسي همزمان بكار برده شود. مسائل چند

هاي مرسوم اجزا المان بايد در طول اضلاع خود مشابه المان -

المان   دو  در  ميدان  سازگاري  و  پيوستگي  و  کند  عمل  محدود 

 مجاور را تضمين کند.

 ز المان قرار گيرند.در مرهاي مياني نبايد گره -

بايست مشابه ساختار اتمي آن ماده هاي مياني ميآرايش گره -

مرزدانه  و  حفره  ترک،  ناخالصي،  نظير  نقص  هرگونه  باشد. 

گرهمي کمک  با  واقعي  کاملا  بصورت  مياني بايست  هاي 

 مدلسازي شود. 

صورتي  گره  در  آرايش  مياني  که  هيچهاي  گونه  مطابق 

مشابه   مزبور  المان  حالت  اين  در  نشود،  تنظيم  اتمي  ساختار 

تواند مورد استفاده قرار گيرد هاي متداول اجزا محدود ميالمان

گره(الف-  53  شكل) آرايش  که  صورتي  در  )که .  مياني  هاي 

مي همزمان  با  بطور  مطابق  باشند(  داشته  نيز  را  اتم  نقش  توانند 

)شكل   FCCآرايش اتمي واقعي آن ماده، به عنوان مثال فلزات  

گرافن  ب-  53 يا  و  آنگاه  ج -53)شكل    [103](  (، چيده شود، 

مي المان  روش اين  در  چندمقياسي  المان  عنوان  به  تواند 

 هاي متغير مورد استفاده قرار گيرد. مقياسي با گرهچند
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 ج ب الف

 ، ج( ساختار گرافنFCCب( ساختار  ، ي اسی الف( بدون ساختار چندمق ر،ی متغ  هايالمان با گره -53شکل  

 

هاي متغير، يک مش دلخواه در روش چندمقياسي با المان با گره

مي مدل  اتمي  محيط  روي  اتمي،  بر  نقص  محدوده  در  شود. 

هاي معمول اجزا محدود  هاي چند مقياسي جايگزين المانالمان

که  شومي الماناتم  همهند  آن  داخل  گرههاي  عنوان  به  هاي ها 

اتم روش  اين  در  بود.  خواهند  آزادي  درجه  داراي  ها  مياني 

اتممي مدلسازي  اما  شوند  مدل  مكاني  هر  در  داخل  توانند  هاي 

هاي آنها که در محدوده شعاع قطع المان چندمقياسي و همسايه

 گيرند ضروري است.قرار مي

شود که يک مدل تمام اتمي ديده مي   (الف  -54)شكل  در  

وش ردر مرکز آن يک نقص )نابجايي( وجود دارد. با استفاده از  

نابجايي را  مي  VNMMچندمقياسي همزمان   اطراف  ناحيه  توان 

المان چندمقياسي شبيه اتمبا کمک  نمود. ساير  هاي مدل سازي 

و    ب  -  54)شكل    توانند به دو حالت نشان داده شده درنيز مي

ارتباط    (ج نظير روش  اول که  ايجاد گردند. در حالت  در مدل 

)شكل  دامنه است  اتم(ب -54ها  همسايگي  ،  در  موجود  هاي 

هاي  شوند. در اين حالت، اتمهاي المان چندمقياسي مدل مياتم

خاکستري رنگ نمايش داده شده در شكل، جهت تكميل ميدان 

شود. در حالت  هاي داراي درجه آزادي بكار برده مي نيروي اتم

ها  است کليه اتم  پيوستهشبه( که مشابه روش  ج-54دوم )شكل  

هاي موجود  ند. در اين حالت انرژي المانشوبطور کامل مدل مي

روش  مي مشابه  اتم  پيوستهشبهتواند  انرژي  زيرين از  هاي 

 محاسبه شود. 

اتم )اتمموقعيت  هستند  آزادي  درجه  داراي  که  هاي هايي 

شكل   رنگ  چند54قرمز  روش  توسط  ادامه (  در  که  مقياسي 

هاي خاکستري تشريح خواهد شد بدست مي آيد و موقعيت اتم

مي نيستند  آزادي  درجه  داراي  که  فرضيه  رنگ  توسط  بايست 

بر  [104]کوشي بورن تعيين شود   اين فرضيه جابجايي    اساس. 

ناحيه داراي روند تغيير شكل يكنواخت هستند اتم هايي که در 

از   استفاده  بود.  پيوسته خواهند  تغيير شكل محيط  تابع گراديان 

غي رفتار  داراي  نواحي  در  بورن  کوشي  به رفرضيه  منجر  خطي 

آن  گردد که موضوعيت استفاده از  توليد خطاي بسيار بالايي مي

مي هاروش در   ترديد  دچار  را  چندمقياسي  نيازمند ي  و  کند 

 اصلاحاتي است.

atomها  چنانچه موقعيت اوليه اتم

iX   و موقعيت نهايي آنها
atom

ix  ( بين موقعيت اوليه و نهايي برقرار 32آنگاه رابطه )  ،باشد

 است:

(32) atom atom

i ix FX= 
گراديان تغيير شكل است که از حل ناحيه پيوسته   Fکه در آن  

تواند با کمک اجزا محدود  آيد. حل ناحيه پيوسته ميبدست مي

چند روش  در  شود.  محاسبه  داراي  غيرخطي  المان  با  مقياسي 

( محاسبه  33هاي متغير انرژي کل يک سيستم مطابق رابطه )گره

 شود.مي

(33) 
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 الف

 
 ج ب

 ها،اتم يتمام  ي بدون مدلساز ریمتغ  هايبا گره ياسی(، ب( مدل چندمقیينقص )نابجا يدارا يالف( مدل تمام اتم -54شکل  

 ا ه اتم يتمام  يبا مدلساز ریمتغ يهابا گره ياسچندمقی   مدل(  ج

 

گراديان تغيير   Fتابع چگالي انرژي کرنشي،    Wدر اين رابطه  

المان،    eشكل،   extحجم 
f    اعمال خارجي  نيروهاي  بردار 

گره،   به  گره  nodeNشده  کل  convها،  تعداد 

eN    وVNME

eN 

هاي  هاي داراي گرههاي متداول اجزا محدود و المانتعداد المان

المان روش،  اين  در  است.  را  متغير  محدود  اجزا  متداول  هاي 

در  مي که  يكنواخت  تغيير شكل  داراي گراديان  نواحي  در  توان 

بك است  صادق  بورن  کوشي  فرضيه  تابع آن  بنابراين  برد.  ار 

المان کرنشي  انرژي  پتانسيل  چگالي  انرژي  با  متداول  هاي 

 ها برابر خواهد بود: هاي زير اين الماناتم
 

(34) 
conv conv
e aN N

i i
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W( ( ))F u 
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( رابطه  و     (،29در  اتمي  بين  پتانسيل  convتابع 

aN   تعداد

)اتم رابطه  است.  محدود  اجزا  متداول  المان  زير  قابل  34هاي   )

هاي متغير نيست زيرا گراديان تغيير شكل تعميم به المان با گره

يكنواخت   شعاعي  پايه  توابع  از  استفاده  دليل  به  المان  اين  در 

گره [105]  نيست با  المان  انرژي  بنابراين  مي.  متغير  تواند هاي 

 د:شو ( محاسبه 35توسط رابطه )

(35) 
VNME VNME
a eN N

j j

1 j 1

W( ( ))F u

= =

   +  
 

هاي متغير  عبارت اصلاحي انرژي المان با گره  در اين رابطه  

 :[105] ( قابل محاسبه است36است که توسط رابطه )
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)mکه در آن   )u،انرژي کل سيستمX  ها، موقعيت اوليه اتم
M

u  و  هاي پيوستهمقدار جابجايي از حل معادلات محيط  m
u 

پاسخ  اصلاح  جهت  جابجايي  محيطميزان  پيوسته هاي  هاي 

گره داراي  المان  با  چندمقياسي  روش  هدف  متغير  است.  هاي 

دستيابي به دقت اتمي در حل است. لذا، انرژي يک سيستم بر  

پتانسيل )اساس  رابطه  صورت  به  اتمي  بين  قابل  37هاي   )

 محاسبه است. 
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( نسبت 37براي محاسبه ميزان کل جابجايي لازم است رابطه )

 به دو جزء جابجايي کمينه شود. 
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(39) 
M m

m m

( ( ))(
0

X u uu)

u u

  + +
= =

 
 

 

M( مقدار جابجايي  39( و )38ه )رابطاز حل همزمان دو  
u    و

m
u   گره کليه  اتمبراي  و  ميها  بدست  مشترک ها  جمله  آيد. 

M m( )X u u + ( باعث کوپل  39( و )38در دو رابطه )  +

مي  يكديگر  به  معادله  دو  آنجاشدن  از  کل   ي يشود.  انرژي  که 

است تابع حالت  به مسير کمينه  [106]  سيستم  بستگي و  سازي 

لذا مي دومرحله ندارد،  با يک حل  )  ايتوان  روابط  و  38طبق   )

 ( در يک روند تكراري انرژي کل سيستم را کمينه کرد. 39)

آزادي  داراي درجه  اتم که  نهايي هر  نهايت، جابجايي  در 

 آيد: ست مي( بد40مستقل است از رابطه )

(40) M mu=u u+ 

عبارت   اين  Mدر 
u  درشت و  حرکت  mمقياس 

u   حرکت

 باشد.ريزمقياس مي

با کمک اين روش مساله ترک لبه حل شده است و نتايج  

روش   با  همكاران    پيوسته شبه آن  و  عليزاده  مقاله    [107]در 

اتم، از    10201شود. در اين مقاله يک محيط شامل  مقايسه مي 

غني  يک  جملات  در  ناپيوستگي  ايجاد  براي  پله(  )تابع  سازي 

  7طول  ه  آنگستروم با يک ترک لبه ب   100ورق مربعي به ابعاد  

اين ورق در ضلع تحتاني از هر دو    آنگستروم مدل شده است. 

شود. مدل  امتداد بسته شده است و از ضلع فوقاني کشيده مي 

VNMM    با دو شبكه بندي ساختار منظم و بدون ساختار ايجاد

گره مي  با  المان  دو  در  شود.  آنچه  نظير  متغير    ( 55) شكل  هاي 

اند. اين ترک  ده شده است پيرامون ترک را احاطه کرده نشان دا 

و با کشيده شدن ورق گسترش    شود مي از ابتدا در مدل ايجاد  

المان مي  توسط  ورق  بقيه  مدل  يابد.  محدود  اجزا  متداول  هاي 

 شده است. 

هاي داراي گره متغير نزديک ترررک، تنهررا توسررط تررابع  المان 

گونه اندرکنشي    هاي دو سمت ترک هيچ اند تا اتم اي غني شده پله 

که نوک ترک در ناحيه اتمي قرار دارد، لذا    جا   نداشته باشند. از آن 

سازي نوک ترررک اعتبرراري نخواهررد داشررت.  استفاده از توابع غني 

و    پيوسررته شبه با سه مرردل متفرراوت از روش    VNMMمدل روش  

 د. شو يک مدل از روش استاتيک مولكولي مقايسه مي 

داراي سرراختار  (56)شرركل ه در نشرران داده شررد (Cمدل )

متراکم شبكه بندي در ناحيرره ترررک اسررت و در نررواحي دورتررر 

( نيررز ناحيرره Dهاي ايجاد شده ثابررت اسررت. مرردل )اندازه شبكه

( دارد اما در اين مدل با دورتر شدن از ترررک Cمشابهي با مدل )

( ابعاد ناحيرره ريررز شررده Eشود. در مدل )ابعاد شبكه بزرگتر مي

 نزديک به ترک کمتر از دو مدل قبلي است.
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 الف

 
 ب

 B، ب( مدل Aمساله ترک لبه، الف( مدل  يبرا VNMMمدل روش  -  55شکل  

 

   
 ج ب الف

 

 E، )ج( مدل D، ب( مدل  Cحل ترک، الف( مدل  پیوسته شبه يهامدل – 56شکل  

 

وجود ندارد لذا   پيوستهشبهسازي روش  که امكان غنييي  از آنجا

بصورت ترکيبي و با توسط فاصله دادن  پيوستهشبهترک در مدل 

مشخصررات   (2)جرردول  دو اتم از يكديگر ايجرراد شررده اسررت.  

 دهد.ها را نشان ميتمامي مدل

علاوه بر اختلاف زياد در تعداد درجررات آزادي، خطرراي نسرربي 

نسبت به مدل استاتيک مولكررولي بسرريار کررم و   VNMM  روش

 است. %5محدود به حداکثر 
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 ها مشخصات مدل -2جدول 

بيشينه خطاي 

 جابجايي
 تعداد درجه آزادي  ها تعداد گره ها تعداد اتم

تعداد 

 المان

اندازه تقريبي المان 

نزديک ترک  

 )آنگستروم(

 روش مدل

- 10201 - 20402 - - - MS 

3/26% 10201 465 942 380 5 A VNMM 

5/14% 10201 111 234 108 20 B VNMM 

4/79% 10201 818 1636 1265 5 C QC 

6/8% 10201 450 900 576 20 D QC 

6/66% 10201 300 600 404 20 E QC 

 

 
 DCMM [15]تقسیم بندي میدان در روش  -  57شکل  

 

 DCMM39روش چندمقیاسي  -2-2-7

ي چندمقياسي توسعه داده شده براي هاروشکه بيشتر    در حالي

مواد داراي ساختار کريستالي مررنظم هسررتند، مرروادي   سازيشبيه

ها ساختارهاي نررامنظمي ها و پروتئيننظير شيشه، پليمر، آمورف

سازي چندمقياسي مررواد براي شبيه DCMM [108]دارند. روش 

داراي ساختار غير کريستالي توسعه يافته اسررت. در ايررن روش، 

بنرردي يكنواخررت و هاي متعددي )ساختار مشکل دامنه به المان

. هر يک از شودميبندي تقسيم (57)شكل يكنواخت( مطابق  غير

هايي کرره در مجرراورت ميرردان داراي گراديرران تغييرشرركل المان

ها نقش المانشديد قرار دارند نقش محيط با مقياس ريز و ساير  

 کنند.محيط با مقياس درشت را بازي مي

روش   در  محدود  اجزا  مشابه  مي  DCMMحل  بصورت  تواند 

ابتدا   روش،  اين  در  يابد.  گسترش  غيرخطي  مسائل  انواع  براي 

شبيه کامل  بصورت  ميكرو  ميمقياس  تمام  سازي  نمونه  و  شود 

رسد. سپس  اتمي به حالت تعادل در دماي مورد نظر مساله مي

مي اعمال  ماکرو  مقياس  بر  اوليه  ماکرو تحريک  مقياس  و  شود 

گره  شودميحل   جابجايي  مقياس  و  شكل  تغيير  گراديان  و  ها 

)Mماکرو   )F  مي روي  محاسبه  بر  گراديان  اين  سپس  گردد. 

اعمال   ميكرو  مقياس  مي  شودميمدل  اندازه  که  به  مدلي  تواند 

قانون   که  آنجا  از  باشد.  المان  چند  از  ترکيبي  يا  و  المان  يک 

ها صادق نيست، براي ايجاد کوشي بورن بر روي اين دامنه اتم

)مقياس   مجزا  اتمي  شبكه  روي  بر  جابجايي  پيوسته  ميدان  يک 
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از   استفاده مي هاروشميكرو(،  المان  بدون  نهايت ي  در  و  شود 

ميكرو   مدل  شكل  تغيير  )mگراديان  )F    .است محاسبه  قابل 

گراديان   ضربي  تجزيه  اساس  بر  اتم  هر  نهايي  موقعيت 

ميكرو    Fتغييرشكل   اجزاء  mبه 
F    ماکرو Mو 

F   اعمال با 

 ( قابل محاسبه است: 41رابطه )

(41) M m
F=F F 

با روش حداقل مربعات وزني    Fتابع گراديان تغيير شكل  

اتممانده روي  بر  برازش ها  ميكرو  مقياس  در  موجود  هاي 

ميدانشودمي ميكرو،  مدل  تحليل  با  و  .  محاسبه  جديد  هاي 

مي  تعيين  ماکرو  معادل  تا  مقادير  تكراري  روند  اين  و  شوند 

 حصول همگرايي نهايي ادامه خواهد يافت. 

فرمول بندي کلي حاکم بر مسئله چندمقياسي مطابق روابط  

 :  [15] استزير 
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اي از مدلسازي انجام شده توسط اين روش را  نمونه  (59)شكل  

 است نشان مي دهد.  [15]که برگرفته از مرجع 

دماي   نيز  و  کريستالي  ساختارهاي  به  روش  اين  نبودن  محدود 

هاي اين روش است. اين در حالي صفر درجه کلوين از مزيت

بيشتر   که  براي هاروشاست  حلي  راه  همزمان  چندمقياسي  ي 

 اند.توسعه به دماي غير صفر کلوين ارائه نداده 

 

 MD-SMD-MPM ياسیچندمقروش   -8-2-2

روشرري  [109]در مقالرره ارائرره شررده توسررط ونررگ و همكرراران 

مقياس بزرگ در تمامي دماها بررين   سازيشبيهچندمقياسي براي  

ناحيه اتمي و پيوسته ابررداع شررده اسررت. در ايررن روش، ناحيرره 

و ناحيرره اتمرري توسررط   MPM  انپيوسته توسط روش بدون الم

. دو ناحيه اتمي و پيوسررته شودميروش ديناميک مولكولي مدل  

 40توسط روش ديناميک مولكولي هموار شده  (60)شكل  مطابق  

 شوند.به يكديگر متصل مي

باعث   شده  هموار  مولكولي  ديناميک  روش  از  استفاده 

  SMDشود اتصال اصلي بين دو ناحيه برقرار شود. در روش  مي

اضافه  مولكولي  ديناميک  روش  به  شده  بندي  المان  شبكه  يک 

شود. در اين روش تمامي متغيرهاي فيزيكي نظير موقعيت و  مي

مي محاسبه  اتمي  شبكه  روي  بر  معادلات جابجايي  و  شود 

حل   مجزا  بندي  المان  شبكه  روي  بر  گام  شودميمومنتوم  در   .

شده   بندي  المان  شبكه  از  آمده  بدست  مقادير  براي بعدي، 

شود. شبكه المان بندي، بروزرساني جابجايي اتم ها استفاده مي

  ( 61)شكل  گرهي است.    4هاي  يک شبكه ساده متشكل از المان

ن  SMDنمايشي از مراحل حل به روش     [110]  دهدشان ميرا 

 شود:که به شرح زير خلاصه مي

  iشوند و مقدار تابع شكل در موقعيت اتم  ها تشكيل مي المان  -1

 . شود مي . اين مقدار در هر گام زماني بروز  شود مي محاسبه  

اتم -2 روي  از  نيروها  و  مومنتوم  مقادير جرم،  به  اختصاص  ها 

 ( 61)هاي المان مطابق با بخش )الف( شكل گره

المان  -3 شبكه  گام  حل  در  1ها 

2
n )ب(  + بخش  با  مطابق 

 ( 61)شكل 

اتم -4 بر اساس محاسبات بدست آمده بروزرساني موقعيت  ها 

1nو محاسبه گام    ( 61)مطابق با بخش )ج( شكل  +
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 DCMM [15]میدان اتمي در روش  سازي شبیه -  58شکل  

 

 
 DCMM [15]با روش  سازي شبیه -  59شکل  

 

 
 MD-SMD-MPM [109]مدلسازي   -60شکل  
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 SMD [110]مراحل روش  -61شکل  

 

 
 MD-SMD-MPM [109]هاي مجاور ناحیه انتقال در روشاتم -62شکل  

 

محاسبه نيروهاي اتمي و بروزرساني آنها متناسب با موقعيت  -5

 جديد بدست آمده 

نيروي گره -6 المانمحاسبه  نيروهاي محاسبه هاي  بر اساس  ها 

 (61)شده اتمي گام قبل مطابق با بخش )د( شكل 

اتمبر -7 گاموزرساني سرعت  اساس  بر  1n ها  1 و  +

2
n + 

 ( 61)مطابق با بخش )ه( شكل 

گام  -8 محاسبات  انجام  براي  زيرين  المان  مجدد  بازسازي 

 (61)بعدي مطابق با بخش )و( شكل  

روش  در  اتمي  و  پيوسته  ناحيه  کمک    به   MD-SMD-MPM  دو 

مي   SMDروش   متصل  مجاورت  يكديگر  در  اتم  وجود  شوند. 

روش  اتم  در  مولكولي  ديناميک  ناحيه  کاهش    SMDهاي  باعث 

افزايش دقت مي   خطاي  و  نيروهاي اضافي    ( 62) شكل  شود.  ايجاد 

 دهد. هاي مجاور ناحيه انتقال را نشان مي هاي اتم نمايشي از همسايه 

تضمين    MPMپيوستگي ناحيه پيوسته توسط روش بدون المان  
ملكولي    شودمي ديناميک  توسط  اتمي  ناحيه  ديگر  سوي  از  و 

شد شودميمدل   مدل  بخش  در  ناحيه  دو  هر  روش .  توسط  ه 

SMD ( 63شكل  هم پوشاني دارند.) 

مقياس از مزيت امكان مدلسازي  اين روش  بزرگ  هاي  هاي 
مي  و  است  متعدد  آزادي  درجات  با  براي  اتمي  آن  از  توان 

مدلسازي مسائل چندمقياسي در دماي متفاوت با در نظر گرفتن  

 گراديان دما در زمان استفاده کرد. 
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 MD-SMD-MPM [109] ناحیه انتقال در روش  -63شکل  

 

 بنديجمع -3
ي چندمقياسي همزمان که در  ها روش در اين مقاله در ميان انبوه  

ها پرداخته  ترين آن شوند، به مهم حوزه مدلسازي مواد استفاده مي 

 از چند ديدگاه قابل بررسي هستند:   ها روش شده است. اين  

محاسبات،    سازيهمگني  هاروش -1 در  پيچيدگي  وجود  با 

به   تنها  و  ندارند  را  شده  غيرهمگن  نواقص  مدلسازي  امكان 

 پردازند.رفتار ميانگين مواد مي سازيشبيه

که از دقت بالايي در پيوند    پيوستهشبهي نظير روش  هاروش -2

دو ناحيه پيوسته و اتمي برخوردار هستند، در راستاي برقراري  

المان  ابعاد  کردن  ريزتر  به  مجبور  قوي  در  سازگاري  هستند.  ها 

هاي دقت بالا به همراه کاهش هزينه  اين صورت، عليرغم ايجاد

يكديگر،   به  ناحيه  چند  يا  دو  پيوند  خصوص  در  محاسباتي 

هاي بالاي توليد شبكه مناسب )در حد ابعاد شبكه اتمي( هزينه

 کنند. را به مدل تحميل مي

يي که نياز به ريز کردن مش در ابعاد اتمي دارند، در  هاروش -3

تر را از بين  هاي عددي به ابعاد واقعيواقع امكان گسترش مدل

اين  مي ديگر  عبارت  به  ابعاد    هاروشبرند.  به  مدلسازي  در 

المان از  استفاده  به  مجبور  بسيار  واقعي  و  کوچک  بسيار  هاي 

 بزرگ در يک مدل هستند.

تر کردن مش ها که نيازي به ريزيي نظير ارتباط دامنههاروش -4

دا ناحيه  دو  بين  ارتباط  در  پاييني  دقت  اينندارند،  گونه   رند. 

بدليل استفاده از سازگاري ضعيف بين دو ناحيه مجبور   هاروش

 به اعمال قيد مضاعف در ناحيه انتقال هستند.

هاي زيرين به عنوان منبع تعيين انرژي يي که از اتمهاروش -5

مي استفاده  پيوسته  ميناحيه  فرضيهکنند،  کمک  به  هايي بايست 

بيني کنند. بنابراين امكان  ها را پيشنظير کوشي بورن حرکت اتم

مدلسازي تمامي مواد را نخواهند داشت زيرا تمامي ساختارهاي 

نمي تبعيت  بورن  کوشي  قاعده  از  لزوما  آنكه اتمي  حال  کنند. 

هاي مبتني بر مشخصات ماکرو )معادلات رفتاري  استفاده از مدل

ماکرو( مي آزمايشات  اساس  بر  نواحي  استخراج شده  در  توانند 

 قت قابل قبولي را ارائه نمايد.از نقص د  دورتر

ي چندمقياسي همزمان در ابتدا براي مدلسازي  ها روش بيشتر   -6

مي  استفاده  مولكولي  استاتيک  روش  محدود  از  باعث  که  کنند 

دماي   مي   سازي شبيه شدن  کلوين  درجه  دماي صفر  اين  شو به  د. 

ممكن است در مسير توسعه به استفاده از روش ديناميک    ها روش 

هاي  مولكولي روي بياورند اما هزينه محاسباتي بالا يكي از چالش 

 هستند.   ها روش جدي پيش روي اين دسته از  

توسعه   -7 گرفته،  صورت  مطالعات  به  توجه  ي  هاروشبا 

چندمقياسي که اثرات انتقال دما در مكان و زمان، ارتباط پيوسته 

مقياس و  نواحي  محدوديت  بين  ايجاد  بدون  را  مختلف  هاي 
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 م کند، مورد انتظار است.فراه

روش محدوديت -8 از  که  پيوسته  ناحيه  بين  ارتباط  نوع  هاي 

استفاده   محدود  غير هاروشبا    شودمياجزا  اتمي ي  پيوسته 

مشكل  اين  حل  براي  که  است  زيادي  خطاهاي  منشا  همواره 

برند ي بدون المان بهره مي هاروشي چندمقياسي که از  هاروش

 هاي ايجاد شده را کاهش دهند. توانند خطا مي

ايده هاروش در    -9 بر  مبتني  شده  داده  توسعه  چندمقياسي  ي 

ميدانغني از  يک  هر  مدل سازي،  موجود  متغيرهاي  هاي 

هزينهمي کاهش  براي  موثر  راهكاري  و  توانند  محاسباتي  هاي 

سازي در  کسب دقت مورد نظر گردند. استفاده از جملات غني

ته تاکنون نتايج خوبي از  هاي پيوسمسائل تک مقياسي در محيط 

دقت و سرعت محاسبات را نشان داده است، اما توسعه آنها به  

بودن  هاروش گسسته  ماهيت  به  توجه  با  چندمقياسي  ي 

هاي مبتني بر اتم به دقت بسياري براي کوپل دو ناحيه با  ميدان

 اعمال توابع غني سازي دارد. 

تلاش توسعه عليرغم  خصوص  در  گرفته  صورت  هاي 

ميهاروش نظر  به  چندمقياسي،  اين  ي  از  يک  هر  دامنه  رسد 

شبيه  هاروش امكان  عمل  در  و  است  کاراي  محدود  سازي 

محيطي  شرايط  و  اندازه  نظر  از  واقعيت  به  نزديک  فرآيندهاي 

  ي نوين دارد.هاروشنياز به توسعه 
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