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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 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. 
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 مقاله پژوهشي       

 

 ز یر اسیدر مق یوستگیمسائل ناپ لیهمزمان در تحل یاسیچندمق یهابر روش   یمرور
 

 

   ⁕ یمحمد  لیو سه زادهیعل د یام

 ، تهران، ایراندانشگاه تهران ،یعمران، دانشکدگان فن یدانشکده مهندس  ع،ی محاسبات سر  شگاهی آزما
 

 یهااااسیرفتار ترک در مق یمورد توجه بوده است. مدلساز ربازیمختلف دارد و از د عیدر صنا یی بسزا  تیاهم  ی وستگیمسائل ترک و ناپ  یمدلساز  -چکیده

 گاارید یبزرگتاار گااردد. از سااو یهااااسیرفتااار آن در مق ی نیب شیساختار ماده و پ زیباعث شناخته شدن بهتر رفتار ر  تواندی م  ی اتم  یهااسیمق  ژهیمختلف بو

هااا دارد. روش ریبااا سااا سااه یدر مقا یادیاا ز اریبساا  ی محاسبات  نه یبه صرف هز  ازین  یبودن تعداد درجات آزاد  شتریب  لیبدل  ی اتم  یهااسیبر مق  ی مبتن  یمدلساز

 ریاخ یهادر دهه  ی وستگیاپن یمدلساز یبرا رشیقابل پذ یهاکیاند و به عنوان تکنمشکلات بوجود آمده  نیحل ا  یهمزمان برا  ی اسیچندمق  یهامجموعه روش

 یهاااکیدر مقاباال تحر اسیاا مق زیاا ر  یرفتارهااا  ه یاند کلهمزمان توانسته   ی اسیچندمق  یهاروش  دهدی قرار گرفته است. مطالعات نشان م  نیمورد استقبال محقق

بزرگتر را برقرار کنند. در مطالعه حاضر،   یهااسیمق  با  وسته یارتباط پ  ،ی شگاهیآزما  یهابا مدل  ی به تطابق مناسب  ی ابیو ضمن دست  ندینما  یسازه یرا شب  ی کیمکان

شده   ی اند بررسمورد استفاده قرار گرفته   ی وستگیمسائل ناپ  یو دامنه مجزا که در طول چند دهه گذشته در مدلساز  یهمزمان همگن ساز  ی اسیچندمق  یهاروش

شااده اساات و   یو مدلساز  ی چد دهه گذشته، مسئله گسترش ترک لبه بازطراح   لتوسعه داده شده در طو  یهاروش  سه یمقا  یمناسب برا  نه یزم  جادیاند. جهت ا

 .شده اند  سه یمقا گریکدیها با روش  نیترمهم  ی و دقت محاسبات  یسازه یحاصل از شب  جینتا
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 فهرست علائم

D
M

 کل  یيبردار جابجا  u تانسور خواص ماده  

d  دانی در کل م  ي بردار درجات آزاد Mu درشت )ماکرو(  اسیدر مق یيجابجا 

mXd ( کروی)م زیر  اسیدر مق هیاول ت یموقع راتییتغ mu ( کروی)م زیر اسیدر مق یيجابجا 

mdx ( کروی)م زیر  اسیدر مق يفعل  ت یموقع راتییتغ W(F(u)) ي کرنش  يچگال يتابع انرژ 

F مرتبه اول رشکلییتغ انیگراد سیماتر (x)AW ي اتم هیتابع وزن ناح 

MF 

 اسیمرتبه اول مق رشکلییتغ انیگراد سیماتر

 درشت )ماکرو( 
(x)CW وسته ی پ هیتابع وزن ناح 

mF  ( کرو ی )م   ز ی ر   اس ی مرتبه اول مق   رشکل یی تغ   ان ی گراد   س ی ماتر X ه یاول ت یموقع 

f ي داخل رویبردار ن mX ( کروی)م زیر اسیدر مق هیاول ت یموقع 
extf  ي خارج يروهایبردار ن atom

iX اتم  هیاول ت یموقعi 

f
MS

i   اتم    ي رو   ي رو ی بردار نi   ي مولکول   ک ی در روش استات x يفعل  ت یموقع 

f
Multiscale

i اتم  يرو يرویبردار نi ي اسیدر روش چندمق mx ( کروی)م زیر اسیدر مق يفعل  ت یموقع 

MG 

 اسیمرتبه دوم مق رشکلییتغ انیگراد سیماتر

 درشت )ماکرو( 
atom

ix اتم  یينها ت یموقعi 

I يهمان سیماتر  کل  يانرژ 

M  اسی جرم درشت مق  س ی ماتر A  ياتم   ه یناح   ي انرژ 

AM يجرم اتم سیماتر C وسته یپ هیناح يانرژ 

N  تابع شکل   س ی ماتر T انتقال هیناح يانرژ 
atomN  تعداد کل اتم ها 

i اتم  لی تابع پتانسi 
atom

eN
  

 ي اتم هیناح  e Aمربوط به المان  يتعداد اتم ها
conv

eN
 

 وسته یپ هیناح C متداول اجزا محدود يهاتعداد المان 
conv

aN
 

 حجم المان e المان متداول اجزا محدود ریز يهاتعداد اتم 
nodeN

 
 iبه اتم   افتهیحجم اختصاص  i ها تعداد کل گره

eNVNME

 
 انتقال هیناح T ریمتغ يهاگره يدارا يهاتعداد المان 

MP   ماکرو  اسیمق ولایتنش اول پا  لاگرانژ ب یضر 
mP  ياتم هی موجود در ناح  يمجموعه اتم ها  کرو یم اسیمق ولایتنش اول پا 

q وسته یپ هی موجود در ناح  يمجموعه اتم ها  ياتم  هیدر ناح يبردار درجات آزاد 

 وسته یپ هیناح يمجموعه المان ها   

 قدمهم -1

توان از دو دیدگاه مکانیک  انواع مسائل تَرک و ناپیوستگي را مي

کلاسیک نیوتني و مکانیک اتمي/مولکولي بررسي نمود. متناسب  

دیدگاه این  از  یک  هر  ماهیت  بازه  با  در  مسائل  نوع  این  ها، 

ماکرومقیاس تا  نانو  هستند. هاي  تشریح  حیطه قابل  ي در 

اعمال   با  نیوتني  معادلات حرکت  کلاسیک،  ي  ها روشمکانیک 
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از  مختلف حل مي بسیاري  مدلسازي  قابلیت  دیدگاه  این  شوند. 

این درحالي است که .  دهاي فیزیکي با دقت مناسب را دارپدیده

پدیده  و  مکانیک  اثرات  در  که  ميپیش   اتميهایي   شوند،بیني 

براي  معمولا مقیاس  فقط  در  داراي  مسائل  کوچک  بسیار  هاي 

   ند.هستاهمیت ویژه 

ي مختلفي براي  هاروشدر حیطه مکانیک کلاسیک نیوتني،  

ي  هاروشمدلسازي مسائل ناپیوستگي ارائه شده است. یکي از  

المان   روش  مسائل،  نوع  این  مدلسازي  در  پرکاربرد  عددي 

ایده با  که  است  یا  محدود  ترک  مدلسازي  به  مختلفي  هاي 

مي در  ناپیوستگي  روش هاروشپردازد.  نظیر  مستقیم،  غیر  ي 

توسط بار  اولین  که  شده  پخش  همکاران    ترک  و   [1]رشید 

هاي موجود در ماده به صورت میداني پیوسته  استفاده شد، ترک 

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

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

انتگرال نقاط  المان  رسیدن خرابي در  نهایي،  المان به حد  گیري 

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

 .[2]گردد غیر مستقیم مدلسازي مي

نود میلادي دسته دهه  اواخر  از  در  دند شایجاد    هاروشاي 

تقسیم مفهوم  بر  مبتني  اجازه  که  مفهوم  این  بودند.  واحد  بندي 

د. شو بندي تعریف  دهد تا هندسه ناپیوستگي مستقل از شبکهمي

المانهاروش بدون  و   ي  گالرکین  المان  بدون  روش  مانند 

 ي مبتني بر المان محدود مانند المان محدود تعمیم یافتههاروش

شده گذاري  پایه  اساس  این  بر  کلي  محدود  المان  اند.  و 

سالهاروش در  زیادي  بسیار  المان  بدون  ایجاد ي  اخیر  هاي 

گالرکین  شده المان  بدون  روش  آنها  معروفترین  از  یکي  که  اند 

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

مربعات  حداقل  تقریب  تابع  از  آن  در  و  است  شده  استفاده 

هاي داخلي و همراه با توصیفي اي از گرهمتحرک روي مجموعه

 شود. از مرز داخلي ساخته مي

در مدلسازي ترک در مقیاس ماکرو، تعیین دقیق میدان تنش 

در مسائل   منظور،  این  به  است.  مباحث  مهمترین  از  ترک  نوک 

مي غیرخطي  رفتار  گرفتن  نظر  در  بر  علاوه  به خاص،  باید 

حوالي  در  نابجایي  تولید  نیز  و  اتمي  پیوندهاي  شدن  شکسته 

نوک ترک توجه شود. از این رو میدان تنش نوک ترک محاسبه 

تواند توزیع ي مبتني بر مقیاس ماکرو، نميهاروششده به کمک  

بیان کند . بدلیل عدم [3]  دقیق تنش در مجاورت نوک ترک را 

مدل و  توانایي  تنش  میدان  دقیق  تعیین  در  ماکرو  مقیاس  هاي 

کریستال که  نکته  این  به  در  توجه  مواد  دهنده  تشکیل  هاي 

ایجاد  منشأ  عنوان  به  )و  هستند  نابجایي  داراي  طبیعت 

براي حل مسائل در محققین  کنند(،  پلاستیسیته و آسیب عمل مي

مدلمقیاس کوچک  خیلي  بکار  هاي  را  اتمي  مولکولي/  هاي 

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

 کنش آنها با یکدیگر باشد. ها و برهماتم

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

گردد. این  هاي بین اتمي بیان مي ي میان آنها توسط پتانسیلرابطه

ها که براي بررسي ساختارهاي بسیار ریز در ابعاد نانومتري  مدل

تقسیم   احتمالاتي  و  تعییني  دسته  دو  به  هستند  توانا  بسیار 

بطور هاروششوند.  مي حرکت  معادلات  آنها  در  که  تعییني  ي 

شوند داراي انواع متفاوتي هستند که از میان آنها مستقیم حل مي

مولکولي دینامیک  مي روش  قرار  استفاده  مورد  در  بیشتر  گیرد. 

ها یا ذرات سیستم، لحظه به لحظه به وسیله این روش، مکان اتم

نیوتن(   دوم  )قانون  حرکت  دیفرانسیلي  معادلات  عددي  حل 

ها قابل تعیین شوند و به این ترتیب مسیر حرکت ذرهتعیین مي

دماي صفر  در  مولکولي  دینامیک  مدل  چنانچه  است.  تحلیل  و 

شود،    سازي شبیهدرجه سانتي گراد(    -273درجه کلوین )معادل  

موثر نخواهد بود. در    سازيشبیههیچ گونه پارامتر دینامیکي در  

این حالت، کمینه سازي انرژي مدل در حالت استاتیکي مطرح  

این شیوه از حل، که به آن روش استاتیک مولکولي    درشود.  مي

آنها  شودميگفته   پتانسیل  تابع  با  متناسب  اتمي  بین  نیروهاي   ،

و    شودميمحاسبه   کووالانسي  گرفته  شکل  پیوندهاي  انرژي  و 

واندروالسي لحاظ مي شوند و جملات مربوط به انرژي جنبشي  

 گردند.و مومنتوم ذرات محاسبه نمي

دینامیک  هاروشدر   روش  خلاف  بر  احتمالاتي،  ي 

 و پیکربندي  هستند ها از همدیگر مستقلمولکولي، مکان ذره
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 بازطراحی شده است(  ]4[)تصویر از مرجع   های عددی در مقیاس مکان و زمانروش -1شکل 

 

کند و  دستگاه با حرکت دادن تصادفي یک یا چند ذره تغییر مي

از   بعد  دستگاه  کل  پتانسیل  انرژي  اگر  نیست.  زمان  به  وابسته 

تغییر پیکربندي کمتر از پیکربندي قبلي شود، تغییر مکان ذره یا 

یک   با  مکان  تغییر  صورت،  این  غیر  در  و  است  مجاز  ذرات 

احتمالي اصلاح مي تا مجاز شود و شبیهضریب  به  گردد  سازي 

در این    هاروشترین  کند. یکي از مهمهمین ترتیب ادامه پیدا مي

 کارلو است. -دسته، روش مونت 

اتم نانو، چینش  مقیاس  در  که  آنجا  بین  از  پیوندهاي  ها و 

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

دینامیک مولکولي بیشتر مورد استفاده قرار گرفته است. پرهیز از  

و   مولکولي  دینامیک  روش  توسط  سختي  ماتریس  تشکیل 

شبیه در  روش  این  توانایي  پدیدههمچنین  شبه  سازي  هاي 

تحقیقات  است.  کرده  چندان  دو  را  آن  محبوبیت  استاتیکي 

دینامیک  گسترده  روش  کمک  با  ترک  گسترش  روي  بر  اي 

در   تنش  میدان  آنها  در  که  است  گرفته  صورت  مولکولي 

 مجاورت نوک ترک به صورت کاملا دقیق مطالعه شده است. 

مدل  امکان در  چند  هر  مولکولي،  مکانیک  بر  مبتني  هاي 

هاي تنش و تولید نابجایي وجود دارد اما  سازي دقیق میدانشبیه

مدل عمدهاین  اشکالات  داراي  نیز  ميها  هزینه اي  باشند. 

و دشواري اعمال شرایط مرزي مختلف در   محاسباتي بسیار بالا

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

محیطمدلدیگر،   نیز  هاي  محاسباتي   پیوسته  هزینه  علیرغم 

در مدلسازي   شرایط مرزي،  انواعمدلسازي    رو توانایي دمناسب  

بپدیده  کم دقت هستند.  ناتوان و  نانو  ابعاد  در  اساس  رها    ، این 

به تحقیقات  ایجاد   روند  شد  مدل   سمت  هدایت  با  که  هایي 

دو روش گفته شده استفاده    هايتوانایيبتوانند از  استفاده از آنها  

ترتیب    به  را برطرف سازند.  آنها  نواقص  کنند و   ي هاروشاین 

 .آمدند وجود بهمقیاسي چند مدلسازي

شود که در مقیاس اي گفته ميمساله چندمقیاسي به مساله

زمان یا مکان و یا هر دو نیاز به استفاده از دو گستره متمایز از  

مکان و یا زمان است. به عبارت دیگر حل چندمقیاسي درصدد 

هاي زماني و مکاني پوشش دادن دو و یا چند محیط با مقیاس

سازي است. به  متفاوت )از نظر گستردگي و اندازه( در یک شبیه

متر در  عنوان مثال چنانچه دو مقیاس مکاني آنگستروم و میکرو 

حل   به  نیاز  گیرد،  قرار  توجه  مورد  نمونه  یک  مدلسازي 

ایجاد   شیوه  چندمقیاسي  حل  در  است.  ضروري  چندمقیاسي 

گام یا  و  مکاني  متفاوت  ناحیه  دو  هر  بین  متفاوت  ارتباط  هاي 

بین  تفاوت  عمده  و  است  برخوردار  بالایي  اهمیت  از  زماني 

 دهد.ي رایج در حوزه حل چندمقیاسي را تشکیل ميهاروش

  کلي   دسته  دو   به  تواندمي  چندمقیاسي  حل  يهاروش

هاي  بنديیکي از طبقه  (1)شکل    .شود  تقسیم  همزمان  و  ترتیبي

 . [4] کندمي ارائه را چندمقیاسي  يهاروش رایج



 ی محمد لیو سه زادهیعل دیام

 

 1402  ، 2ه ، شمار42هاي عددي در مهندسي، سال روش 6

 
   ]DNA ]5مدلسازی چندمقیاسی ترتیبی زنجیره  -2شکل 

 

  محاسبات   آن  در  که  شودمي  گفته  دسته   آن  به  ترتیبي  روش

مقیاس به  یک  کوچکتر(  مقیاس    پیش   مرحله  عنوان  )معمولاً 

بزرگتر(   مقیاس   براي  1پردازش مقیاس  )معمولاً    مورد   دیگر 

  از   استفاده  حالات  ترینمعمول  از  یکي   گیرد. درمي  قرار  استفاده

 براي  لازم  پارامترهاي  کوچکتر  بعد  محاسبات،  روش  این

  توان از مي  مثال  عنوان  به.  کندمي  فراهم  را  بزرگتر  بعد  محاسبات

  پارامترهاي   آوردن  دست   به   براي  2اساس-از   محاسبات

. کرد  استفاده  مولکولي  مکانیک  روش  در  اتمي  بین  هايپتانسیل

 مولکولي  مکانیک   روش   از  توان مي  نیز  بزرگتر   مقیاس  در

 محاسبه  را   تسلیم  تنش  یا  و  الاستیسیته  مدول  نظیر  پارامترهایي

پارامترها    بر   علاوه  توانمي  حتي  بیشتر   محاسبات  انجام  با .  کرد

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

محققین بسیاري با استفاده از روش چندمقیاسي ترتیبي دقت  

  [5]اند. سان و همکاران  محاسبات مقیاس بزرگتر را بهبود بخشیده 

رشته   یک  ساختار  بررسي  کامل    DNAبه  اطلاعات  و  پرداختند 

 (( 2)شکل )   محاسبه کردند   را   از بعدهاي کوچکتر   DNAزنجیره  

اي دیگر، افتخاري و همکاران با کمک مدلسازي چند در نمونه

ماکرو   و  مزو  میکرو،  نانو،  مقیاس  چهار  در  ترتیبي  مقیاسي 

را   مسلح  بتن  عضو  یک  به  کربني  لوله  نانو  افزودن  تاثیرات 

نمونه مراحل انتقال اطلاعات    ( 3)در شکل    .[6]اند  ارزیابي کرده

 نشان داده شده است. در این تحقیق از مقیاس کوچک به بزرگ 

از این روش در تحلیل مسائل از مقیاس بزرگ به مقیاس  

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

ضمن مدلسازي آثار دینامیکي جریان خون بر دریچه قلب،    ]8و  

لایه در  آسیب  بررسي  دریچه  به  بحراني  نقاط  نرم  بافت  هاي 

بحرانيپرداخته نهایت،  در  و  سلولاند  نظر ترین  نقطه  از  را  ها 

 ( 4اند )شکل هاي وارده تعیین و تحلیل نمودهکرنش

  امکان   ترتیبي  مقیاسيچند  هايمدل  اینکه  وجود  با

  مرزي   شرایط  با  را  نانومواد  از   بزرگتري  هاينمونه  مدلسازي

 هایيپدیده  مدلسازي  در  آنها  از  استفاده  کنند،مي  ایجاد  گوناگون

بلوري    شبکه   در   اتمي  ابعاد  در  ناخالصي  وجود  و   شکست   مانند

 محققین  رو  این  از.  [4]  داراي نقاط ضعف و کاهش دقت است 

  مزایاي   از  استفاده   بر  علاوه   که  هستند  هایيمدل  ارائه   دنبال  به

 هايپدیده  بتواند  مرزي،  شرایط  اعمال  براي  ترتیبي  يهاروش

  از   استفاده  با  را  ناخالصي  وجود  یا  و  شکست  مانند  محلي

دقیق  شکل  به  مولکولي  دینامیک  مدلسازي و   در  تريموثرتر 

 .نمایند وارد مدلسازي

 
 ی چندمقیاسی همزمانهاروش  -2

یک    توسط  محیط  از  بخشي  همزمان  چندمقیاسي  هايمدل  در

روشي   توسط  دیگر  بخش  و  محدود  اجزا  نظیر  عددي  روش 

مي مدل  مولکولي  دینامیک  را    همزمان  هايروش  .گرددنظیر 

روش  دو  به  توانمي عمده  همگنزیرگروه  و    3سازيهاي 

سازي،  هاي همگندر روش.  تقسیم نمود  4مجزا  دامنه  هايروش

ميمقیاس کوچک  و  بزرگ  بطور  هاي  نواحي  همه  در  توانند 

مقیاس   دو  این  بین  اطلاعات  و  باشند  داشته  وجود   همزمان 
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 [8]مدلسازی چندمقیاسی آثار دینامیکی بر روی دریچه قلب و زیرساختار سلولی آن  -4شکل 
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مي اثر  یکدیگر  بر  کوچک  و  کوچکتر  بزرگ  مقیاس  گذارند. 

مي تامین  را  بزرگتر  مقیاس  نیاز  مورد  مقیاس  اطلاعات  و  کند 

فراهم  را  کوچکتر  مقیاس  به  شده  اعمال  مرزي  شرایط  بزرگتر 

 کند. مي

  و   مستقل  ناحیه  چند  یا  دو  به  مساله  مجزا،  دامنه   روش  در

  هاي مقیاس  با  هاناحیه  از  هرکدام  که  شودمي  تقسیم  مجاور

سعي  .  [9]  گیرندمي  قرار  بررسي  مورد  متفاوت شیوه  این  در 

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

مي تقسیم  مختلف  نواحي  به  دامنه  کل  دیگر  عبارت  و  به  شود 

در   دارند.  قرار  یکدیگر  در مجاورت  کوچکتر  بزرگتر و  مقیاس 

مورددهه چندمقیاسي  حل  از  شیوه  این  اخیر  استقبال   هاي 

اند. ي متنوعي توسعه یافتههاروشاي قرار گرفته است و  گسترده 

محبوب شیوهاز  این  ميترین  شبهها  روش  به  ،  5پیوستهتوان 

 اشاره کرد.  7ها و ارتباط مقیاس 6هاارتباط دامنه

حاضر   مروري  مطالعه  همزمان  هاروشدر  چندمقیاسي  ي 

دهه  سازيهمگن طول  در  که  مجزایي  دامنه  مورد و  اخیر  هاي 

بوده محققین  قرار  استقبال  اجمالي  بررسي  و  بحث  مورد  اند 

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

 .  (1اند )جدول تشریح شده
 

 سازیهمگنی چندمقیاسی هاروش -1-2

نقص،   سازيهمگني  هاروش یک  که  مسائلي  مدلسازي  براي 

پدیده هر  یا  و  وجود  آشفتگي  نمونه  در  متمرکز  بصورت  اي 

مناسب   است،  شده  پخش  مدل  کل  در  و  این  است ندارد  در   .

از   پدیدههاروشدسته  ناحیه،  در  موجود  مقیاس  هاي  با  هاي 

گذارند. طبیعي  هاي بزرگتر اثر ميریزتر بر روي محاسبات میدان

بایست بر روي ناحیه ریزتر نیز اثر  است تغییرات اعمال شده مي

دوگانه   ارتباط  ایجاد  باعث  موضوع  این  که  شود  .  شودميداده 

همواره در حال بروزرساني هر یک از دو    هاروشاین دسته از  

 ند. هستناحیه ریز و درشت 

شیوه   المانسازيهمگندر  از  استفاده  با  نماینده،    8هاي 

عنوان   به  و  استخراج  ریزتر  ناحیه  از  نیاز  مورد  مشخصات 

درشت  ناحیه  محاسبات  در  اولیه  مياطلاعات  استفاده  شود.  تر 

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

المان مقیاس  از  به  و  محاسبه  جداگانه  بصورت  نماینده(  هاي 

مي درشت  منتقل  المانتر  این  تکرار  است  بدیهي  هاي  گردد. 

همه   در  مواد  مقادیر مشخصات  بودن  یکسان  معناي  به  نماینده 

که از ریزتر کردن مش    شودمينقاط نیست. این شیوه حل باعث  

در نواحي داراي ناخالصي، نقص و یا پیچیدگي هندسه اجتناب  

مي محاسبات  سرعت  افزایش  باعث  که  روش  شود  گردد. 

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

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

شده   مهم  [14]غني  از    سازي همگني  هاروشترین  برخي 

 هستند. 

 

 ریاضیاتی سازیهمگنروش  -1-1-2

مکانیک    سازيهمگنروش   براي مسائل چندمقیاسي  ریاضیاتي 

( براي تقریب میدان  در نقطه ماکرو  1جامدات بر اساس رابطه )

 : شودميتعریف 

(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  nکه در آن  

انتخاب   بدست  و    شودمينیاز  ریزتر  مقیاس  محاسبات  از 

ریز  مي مقیاس  بین  ارتباط  حلقه  و  mآید 
x  درشت مقیاس   و 

M
x 11و  10[ کندرا ترسیم مي[ . 

به    سازيهمگنروند خلاصه   ریاضیاتي براي مسائل الاستیسیته 

 : [15] شرح زیر است 

حل  میدان   )رابطاز  ریز 2ه  مقیاس  در  نماینده  المان  در   )

 آید:بدست مي

(2 ) m

m

m
m m
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m m
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تانسوررفتاري همگن شده   بار همگن شده    hDسپس  و بردار 
bhf   در مقیاس ماکروM

x شوند: متناظر المان نماینده محاسبه مي 
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 ی چندمقیاسی همزمان دامنه مجزا هاروش -1جدول 

 نام روش
نام 

 اختصاري

سال 

 انتشار
 دسته روش

انطباق 

درجات  

 آزادي 

ناحیه  

 انتقال

روش حل  

معادلات  

 حاکم 

معادله حاکم بر  

رابطه محیط 

 پیوسته و اتمي

 مرتبه اول  سازيهمگن 

( First Order Computational 

Homogenization ) 

 ندارد  ندارد  سازيهمگن  1963 -
  -انرژي

 نیرویي 
 غیرخطي

 پیوسته شبه

(Quasicontinuum ) 
QC 1996  ندارد  دارد دامنه مجزا 

  -انرژي 

 نیرویي 
 کوشي بورن 

 ریاضیاتي  سازيهمگن 

(Mathematical Hemoginization ) 
 ندارد  ندارد  سازيهمگن  1998 -

  -انرژي

 نیرویي 
 غیرخطي

 پیوند اتم و نابجایي
(Coupled Atomistic and 

Discrete Dislocations) 
CADD 2002  نیرویي  ندارد  دارد دامنه مجزا 

  -کوشي بورن  

 غیرخطي

 مرتبه دوم  سازيهمگن 

( Second Order Computational 

Homogenization ) 
 ندارد  ندارد  سازيهمگن  2002 -

  -انرژي

 نیرویي 
 غیرخطي

 هاارتباط مقیاس

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

 ها ارتباط دامنه

(Bridging domain ) 
BDM 2004  کوشي بورن  انرژي  دارد ندارد  دامنه مجزا 

 پیوند اتم و محیط پیوسته
(Atomistic to Continuum) 

AtC 2007  الاستیک خطي  نیرویي  دارد دارد دامنه مجزا 

 پیوسته کلاستريشبه

(Cluster-based 

Quasicontinuum) 

CQC 2009  ندارد  دارد دامنه مجزا 
  -انرژي 

 نیرویي 
 کوشي بورن 

 غني شده سازيهمگن روش 

( Micro-based enriched 

multiscale homogenization ) 
EMSHM 2017  ندارد  دارد سازيهمگن 

  -انرژي 

 نیرویي 
 غیرخطي

 هاي متغیر چندمقیاسي با گره

(Variabel Node Multiscale 

Method) 
VNMM 2019  انرژي  ندارد  دارد دامنه مجزا 

-کوشي بورن

 غیرخطي

 انرژي  ندارد  ندارد  دامنه مجزا  DCMM DCMM 2022روش 
  -خطي 

 غیرخطي

 MD-SMD-MPMروش 
MD-

SMD-

MPM 
 دارد ندارد  دامنه مجزا  2023

  -انرژي 

 نیرویي 

  -خطي 

 غیرخطي
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 ]19[ی اتیاض یسازی رهمگن یاسیچندمق  یمدلساز -5شکل 

 

(3 ) 
m
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m

1
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در   سازيهمگن همکاران  و  فیش  کارهاي  در  ریاضیاتي 

تغییر شکل بزرگمدلسازي  مارکنسکف  [16]  هاي  کارهاي  در   ،

خرابي   مدلسازي  در  همکاران  مدلسازي    [17]و  در  و 

ترموالکتریک  کامپوزیت  گرفته     [18]هاي  قرار  استفاده  مورد 

ریاضیاتي براي مدلسازي   سازيهمگناست. همچنین از روش  

  ]19[در تحقیق فاطمي و همکاران    9داررفتار مواد آلیاژي حافظه

است  شده  استفاده  ریز  مش  مستقیم  محاسبات  با  آن  مقایسه  و 

 (. 5)شکل 

دقیق   روابط  پیچیده   سازيهمگنبسط  مسائل  براي  ریاضیاتي 

مهندسي، بسیار سخت است که نیازمند توسعه روابط لازم براي  

توسعه   اعمال شرایط مرزي ریزمقیاس مختلف است. از این رو،

آن بصورت محدود انجام شده است و تحقیقات بیشتر به سمت  

 محاسباتي متمایل شده است.  سازيهمگن

 

 10محاسباتی مرتبه اول سازیهمگنروش  -2-1-2

مبنایي  تئوري مقالات   سازي همگنهاي  توسط  محاسباتي 

هاي اخیر توجه  ریزي شده است. در دههپایه  ]20-27[متعددي  

محاسباتي بیشتر از قبل شده    سازي همگنبه مساله چندمقیاسي  

گرفتن مستقیم  نظر  در  با  نمونه  کامل یک  مدلسازي  زیرا  است 

هاي محاسباتي و زمان  تواند از نظر هزینههمه ریز اجزاء آن مي

ایده اصلي   نباشد.  بهینه  یافته    سازي همگني  هاروشاختصاص 

گیري خواص بر روي مقیاس ریزتر حاصل  محاسباتي از میانگین

از  مي یکي  اولیه  هاروششود.  بنام    سازيهمگني  محاسباتي 

این روش کرنش )یا    سازيهمگن مرتبه اول معروف است. در 

درشت  محیط  شکل(  تغییر  مرزي  گرادیان  شرایط  عنوان  به  تر 

اعمال   ریزتر  محیط  ماده  شودميروي  رفتاري  معادله  سپس   ،

تنش مي-)رابطه  بدست  ریزتر  مقیاس  حل  از  در آید.  کرنش( 

نماینده المان  از  ریزتر  نقطه شودمياستفاده    مقیاس  هر  از .  اي 

تواند متناظر یک المان نماینده در نظر گرفته  تر ميمقیاس درشت 

المان  این ویژگي را نشان مي  (6)شود. شکل   اندازه طول  دهد. 

m(lنماینده   درشت    ( مقیاس  طول  اندازه  از  کمتر  مراتب  به 

M(l تري را از ماده استخراج  هاي رفتاري دقیق است و ویژگي  (

 کند.مي
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 سازیهمگن در مساله  ندهی المان نما شینما  -6شکل 

 

 
 سازی مرتبه اول همگن  یاسی حل مساله چند مق -7شکل 

 

با   مادي  نقطه  یک  فعلي  موقعیت  موقعیت    xچنانچه  و 

با   آن  اندیس   Xاولیه  دو  از  داده شود و  به     mو   Mنشان 

بین   ارتباط  ترتیب براي دو مقیاس درشت و ریز استفاده شود، 

( رابطه  توسط  ریز  مقیاس  در  قبلي  و  فعلي  بیان  5موقعیت   )

 شود: مي

(5 ) m m md dx F X= 
سازي مرتبه اول جابجایي نقاط در مقیاس ریز در روش همگن 

با کمک تانسور گرادیان تغییر شکل بدست آمده از مقیاس بالا 
M( )F  مي المان  بدست  داخلي  اثرات  احتساب  براي  و  آید 

ناخالصي از  )ناشي  )نماینده  رابطه  موجود(  افزودن 5هاي  با   )

(  6متناظر با اثرات میکرو نوسانات بصورت رابطه ) dωجمله  

 شود: بازنویسي مي 

(6 ) m M md d dx F X ω= + 

همگن روش  توسط  در  ماده  مشخصات  ابتدا  اول،  مرتبه  سازي 

مي بدست  ریز  مقیاس  در  نماینده  المان  معادل حل  تنش  آید. 

درشت   Mمقیاس 
P    ریز مقیاس  تنش  توزیع  mاز 

P    مطابق

 شود: ( محاسبه مي7رابطه )

(7 ) 
e

M m

em

e

1
dP P


= 
  

ماده   خواص  تانسور  Mو 
D   رابطه مطابق  درشت،  مقیاس  در 

 : شودمي( محاسبه 8)

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

مي شکلقرار  تغییر  گرادیان  ماتریس  محاسبه  امکان  را  گیرد. 

شود  نماید. این گرادیان بر روي المان نمونه اعمال ميفراهم مي

کند تا  بصورت تکراري ادامه پیدا مي  (7)و حل بر اساس شکل  
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 همگرایي کافي حاصل شود. 

مسائل   سازيهمگنروش   مدلسازي  براي  اول  مرتبه 

کامپوزیت  از جمله  هاي پخش شده در مواد و  ها، ترک مختلف 

مي استفاده  مدلسازي خرابي  براي  روش  این  از  استفاده  شود. 

در  کامپوزیت  مقیاس  دو  هر  در  محدود  اجزا  کمک روش  با  ها 

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

بیشتر    سازيهمگن به دقت  براي دستیابي  اول  یا [32] مرتبه  و 

پیچیده   ساختار  با  مواد  مدلسازي  با   [33]امکان  آن  ترکیب  و 

 نیز در مطالعات زیادي دیده شده است.  [34] هاروشسایر 

پیاده سازي    سازيهمگناگرچه روش   قابلیت  اول،  مرتبه 

هایي نیز  در مسائل متعددي دارد اما این روش داراي محدودیت 

گرادیان[35]  باشدمي داراي  مساله  اگر  تغییر شکل خیلي  .  هاي 

پیاده قابلیت  باشد،  درشت  مقیاس  در  روي  بزرگ  بر  آن  سازي 

این  از  استفاده  و  نیست  فراهم  مناسب  دقت  با  ریزتر  مقیاس 

روش نتیجه مناسبي نخواهد داشت. همچنین، این روش در حل 

ناحیه   در یک  آشفتگي  یا  و  نقص  ناخالصي،  داراي  که  مسائلي 

 متمرکز را دارند از کارایي مناسبي برخوردار نیست.  

که روش   نمود  توجه  استوار    سازي همگن باید  اصل  این  بر 

اختلاف چشم  درشت  مقیاس  ابعاد  که  مقیاس  است  ابعاد  با  گیري 

هاي  ریز دارند اما این اختلاف به معناي ایجاد مقیاس ریز در اندازه 

اندازه  بلکه  نیست،  نمونه  مي واقعي  نمونه  واقعي  بسیار  هاي  تواند 

ریزتر از مقیاس ریز انتخاب شده باشد )به عنوان مثال اندازه مقیاس  

که   ریز ممکن است بصورت پیوسته در نظر گرفته شود در حالي 

و   هم  از  جدا  اتمي  بصورت  است  ممکن  واقعي  ریز  مقیاس 

مي  که  ریزي  مقیاس  بنابراین  باشد(.  مشخصات  غیرپیوسته  بایست 

رفتاري ماده را تعیین کند، ممکن است در صورت وجود نواقص  

 کریستالي یا اتمي داراي خطاي زیادي باشد. 

 

 11مرتبه دوم سازیهمگنروش  -2-1-3

یافته   ارتقا  نام    سازيهمگنروش  با  اول    سازي همگنمرتبه 

توسعه داده شده است. این روش براي   نیز  ]36-38[مرتبه دوم  

گردایان داراي  مسائل  دقت  حل  که  بزرگي  تغییرشکل  هاي 

مقیاساندازه اندازه  محدوده  در  باید  آنها  باشد، گیري  ریز  هاي 

مي بر بکار  ریز  مقیاس  در  فعلي  موقعیت  روش  این  در  رود. 

)Mاساس گرادیان تغییر شکل مرتبه اول مقیاس درشت   )F   و

دوم   مرتبه  شکل  تغییر  )Mگرادیان  )G ( رابطه  (  9مطابق 

 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 این رابطه گرادیان تغییر شکل مرتبه دوم   )G    مطابق

 . شودمي( محاسبه 10رابطه )

(10 ) M M
G F=  

مرتبه دوم در هنگام اعمال شرایط مرزي    سازيهمگندر روش  

از مقیاس درشت بر روي مقیاس ریز، از تانسور گرادیان تغییر  

Mشکل  
F    گرادیان نیز  Mو 

G  شکل مطابق  استفاده    (8)  آن 

 شود. مي

تنش   تانسور  ریز،  مقیاس  حل  از  بعد  روش  این  در 
M( )Q ( محاسبه 11در مقیاس 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 ) 

شکل    سازيهمگنروش   تغییر  گرادیان  اساس  بر  دوم  مرتبه 

تر المان نماینده، رفتارهاي غیرخطي  تواند ساختارهاي پیچیدهمي

را   نقص  و  شکست  شدگي،  نرم  روش    سازيشبیهنظیر  نماید. 

باشد که    1Cبایست داراي پیوستگي  مرتبه دوم مي  سازيهمگن

مقیاس   دو  بین  پیوستگي  تامین  براي  ویژه  تمهیدات  نیازمند 

 است.  [39]درشت و ریز 
 

 12غنی شده سازیهمگنروش  -2-1-4

ویژه،   مسائل  برخي  حل  همگنهاروشدر  متعارف  سازي  ي 

مرتبه اول و دوم براي بیان ارتباط ساختارهاي مقیاس درشت و  

 باشد. به عبارت دیگر،  مقیاس ریز داراي دقت کافي نمي
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 سازی مرتبه دوم همگن  یاسی حل مساله چند مق -8شکل 

 

 
 ]14 [ماکرو  اسیبر رفتار مق یمبتن  یسازی محاسباتچپ( همگن کرو، یم  اسی بر رفتار مق یمبتن یسازی محاسباتراست( همگن  -9شکل 

 

نميفرمول مقیاس  دو  درگیر  شرایط بندي  تابع  فقط  تواند 

است گرادیان لازم  و  باشد  ماکرو  مقیاس  از  اعمالي  هاي 

گرفته  نظر  در  هم  میکرو  مقیاس  به  وابسته  مستقل  متغیرهاي 

مساله   مثال،  عنوان  به  نوک    سازيهمگنشوند.  مجاورت  در 

تواند توسط اعمال یک میدان گرادیان ترک و یا بدنه ترک نمي

روي   بر  درشت  مقیاس  از  آمده  بدست  یکنواخت  جابجایي 

مقیاس ریز محاسبه شود. در این حالت مي بایست میدان بدست  

از  ناشي  نوسانات  و  ریز  مقیاس  درشت،  مقیاس  از  آمده 

فرمول در  درشت  مقیاس  منظور   سازيهمگنبندي  کینماتیک 

 .  [40]گردند 

در   ( 9)  شکل را  میکرو  و  ماکرو  بر  مبتني  الگوي  دو 

نماید. براي  محاسباتي به اختصار ارائه و مقایسه مي  سازيهمگن

 مراجعه شود.  [14] مرجع  جزئیات بیشتر به

سازي غني شده که توسط بایسته و همکاران  شیوه همگن 

است  کرده  پیدا  غني   ،توسعه  ایده  از  استفاده  میدان با  سازي، 

کرنش موجود در المان نماینده در مقیاس کوچک را به مقیاس  

مي  منتقل  دربزرگتر  روش  این  حل  مراحل    [14]  مرجع  کند. 

انرژي   اینکه  بر  علاوه  روش  این  در  است.  شده  داده  نشان 

کرنشي مقیاس درشت به کرنش مقیاس بزرگ وابسته است بلکه  

 به عوامل مقیاس ریز که بر انرژي کرنشي اثرگذار است نیز  
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 ]14 [هشدی غن سازیمراحل حل روش همگن -10شکل 

 

 
 ]14 [هشدیغن یسازحل مساله ترک لبه با روش همگن  -11شکل 

 

 

  ]14 [هشد یغن  یسازسازی مساله ترک لبه با روش همگنشبیه جی نتا -12شکل 

 

 (. 10وابسته است )شکل 

است.   شده  استفاده  نیز  لبه  ترک  مساله  حل  براي  روش  این 

( به ترتیب نمایي از مدلسازي مساله ترک 12( و )11هاي )شکل

هاي نماینده در کل مدل و نتایج حاصل از  و نحوه چیدمان المان

ميشبیه نشان  را  در سازي  روش  این  از  استفاده  نتایج  از  دهند. 

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

A  75%  تنش روش همگن میزان  تعیین  در  اول  مرتبه  سازي 

 .]14[نوک ترک اشاره کرد  13فون میزس
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 انتقال  هی انتقال ب( بدون ناح  هیناح یهمزمان دامنه مجزا الف( دارا  یاسیدو روش چندمق یکل یشما  -13شکل 

 

 
 بدون انطباق   ها و درجات آزادی ناحیه پیوسته، الف( با انطباق کامل، ب(موقعیت اتم -14شکل 

 

 های چندمقیاسی دامنه مجزا روش -2-2

کلي روش طور  دو  به  که  مجزا  دامنه  همزمان  چندمقیاسي  هاي 

کنند از جهت نوع ناحیه پیوسته و اتمي را به یکدیگر متصل مي

مي تقسیم  کلي  دسته  دو  به  ناحیه  دو  اول اتصال  دسته  شوند. 

هایي هستند که بدون ناحیه انتقال، دو محیط پیوسته و اتمي روش 

مي  متصل  یکدیگر  به  به را  را  محیط  دو  این  دیگر  دسته  کنند. 

انتقال  ناحیه  مي   14کمک  متصل  یکدیگر  ) به  شکل  دو 13کنند.   )

این روش  متفاوت  نشان مي گونه  را  این شکل   دهد. ها  ناحیه  در 

ناحیه انتقال است. هیچ یک از    Tناحیه پیوسته و    Cاتمي،  

دیگري   به  نسبت  خاصي  برتري  کلي  حالت  در  دسته  دو  این 

در   ارتباط و فرضیات حاکم  نوع  اما  ي مختلف،  هاروشندارد، 

بین  تفاوت در  را  مي  هاروشهایي  این  ایجاد  از  برخي  که  کنند 

 کند.را کارآمدتر از سایرین مي هاروش

اتم موقعیت  انطباق  عدم  یا  و  ناحیه  انطباق  با    Aهاي 

یک از دو دسته داراي    در هر  Cدرجات آزادي ناحیه پیوسته  

و   دقت  در  بسزایي  تاثیر  انتقال،  ناحیه  بدون  یا  و  انتقال  ناحیه 

بطور نمادین انواع    (14)شکل    مقیاسي دارد. کارآمدي روش چند

پیوند ناحیه اتمي و پیوسته را با در نظر گرفتن انطباق و یا عدم 

اتم ميانطباق  نشان  آزادي  درجات  و  اتمها  چنانچه  هاي  دهد. 

گره  Aناحیه   روي  ناحیه  بر  و    Cهاي  شوند  داده  قرار 

حرکت آنها به یکدیگر مقید گردد، سازگاري دو محیط اتمي و  

مي برقرار  کامل  بطور  قوي  شو پیوسته  سازگاري  آن  به  که  د 

از  شودمي اطلاق   موجود  سازگاري  انطباق،  عدم  صورت  در   .

اگرچه   است.  ضعیف  سازگاري  سازگاري  هاروشجنس  با  ي 

اتصال   اما  دارند  ناحیه  دو  پیوند  در  بالایي  بسیار  دقت  قوي، 

اتم به  پیوسته  ناحیه  آزادي  درجات  مستلزم تمامي  آن،  هاي 

تغییرات   در صورت  که  است  مش  کردن  ریز  پیچیده  الگوریتم 

بندي جهت برقراري سازگاري قوي، هزینه محاسباتي را به  مش

 دهد.شدت افزایش مي

ماده با  ممکن  متناسب  دارد  وجود  اتمي  ناحیه  در  که  اي 

براي   Aهاي ناحیه  است نیاز به تکمیل لیست همسایگي اتم

پتانسیل دراینمحاسبه  باشد.  اتمي  بین  براي   هاي  صورت، 

پیوسته )  اتم در ناحیه  از یک سري  ( و Cکاهش میزان خطا 

مي استفاده  انتقال  ناحیه  مجاورت  همسایگي  در  لیست  که  شود 

)اتم اتمي  ناحیه  در  موجود  اتمAهاي  و  انتقال  (  ناحیه  هاي 

(T.را تکمیل کند ) هایي  با دایره  ( 14)ها که در شکل  این اتم

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

 شوند.مي
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 انتقال   هیب( با ناح ،انتقال  هیمجاور در دو حالت الف(بدون ناح هیل  هایاتم تیموقع  -15شکل 

 

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

دو حالت بدون ناحیه انتقال و با ناحیه انتقال، داراي لیست    هر

آزادي  همسایه درجه  داراي  آنها  تمامي  که  است  کامل  هاي 

همسایه لیست  اما  اتم  هستند  اتمBهاي  با  کامل ،  آزاد  هاي 

مينمي و  شدن شود  تکمیل  جهت  مجاور  اتم  تعدادي  بایست 

یک  هاي مجاور در هیچها به مدل اضافه شود. اتملیست همسایه

نیستند.  هاروشاز   مستقل  آزادي  درجه  داراي  چندمقیاسي  ي 

هاي حاکم ها در هر گام بر اساس فرضیهمیزان جابجایي این اتم

 شود. و متناسب با نزدیکترین درجه آزادي به آنها تعیین مي

تفاوت دیگر  بین  از  اساسي  چندمقیاسي  هاروشهاي  ي 

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

که در روش دوم تعادل   د، در حاليشو معادلات انرژي کمینه مي

-شود. هر چند که احتمال همگرایي در کمینه  نیرویي برقرار مي 

سازي انرژي بیشتر از حالت برقراري تعادل نیرویي است، اما در  

از  کمینه برخي  در  انرژي  زائد    هاروشسازي  نیروهاي 

ميغیر ایجاد  کاهش   [41]  شوندفیزیکي  سبب  آنها  وجود  که 

مي  نتایج  نیروي  دقت  هیچ  نیرویي،  تعادل  برقراري  در  شود. 

غیر نمياضافي  ایجاد  برخي فیزیکي  در  است  ممکن  اما  شود، 

. عدم همگرایي در صورتي ممکن  [4] موارد روش همگرا نگردد

پتانسیل و   است رخ دهد که تعادل نیرویي در نقاط اکسترمم تابع

 نقاط عطف رخ دهد. 

از    سازي تابع انرژي، انرژي کل محیط  در شیوه کمینه

 شود: ( محاسبه مي14رابطه )

(14 ) 
A C T =  + + 

 

رابطه   این  و    Aدر  اتمي  خالص  ناحیه  انرژي   Cانرژي 

است.   پیوسته  خالص  ناحیه  هاروشدر    Tناحیه  داراي  ي 

در   انرژي  این  مقدار  است.  انتقال  ناحیه  انرژي  همان  انتقال، 

روش،هاروش این  در  است.  صفر  انتقال  ناحیه  بدون     ي 

 گردد. ( کمینه مي15نسبت به جابجایي  بر اساس رابطه )

(15 ) min ( )
u

u x→ 
 

( رابطه  توسط  نیروها  نیرویي،  تعادل  برقراري  شیوه  ( 16در 

بردار جابجایي درجات آزادي   uد. در این رابطه  شو محاسبه مي

( رابطه  معادله  حل  با  که  است  پیوسته  و  محاسبه 16اتمي   )

 گردد. مي

(16 ) f
u


=


 

آن   در  اتم  uکه  آزادي  درجات  جابجایي  درجات بردار  و  ها 

 ( است.  FEها در بخش پیوسته )آزادي گره

ي ذکر شده، علاوه بر مرور  هاروشتر  در راستاي بررسي دقیق

از   استفاده  خصوص  در  فني  چندمقیاسي  هاروشادبیات  ي 

از   برخي  کمک  با  ترک،  مدلسازي  در  مجزا  دامنه  همزمان 

(، یک ورق آلومینیومي به عرض  1هاي مندرج در جدول )روش

آنگستروم را   100آنگستروم داراي ترک لبه به طول  200و طول 

پتانسیل   تابع  کمک  شده    EAM  [42]با  مطالعه  و  مدلسازي 

تعداد   مواد  کریستالوگرافي  ساختار  در  اتم    11669است. 

و محور قائم بر    (1,1,1)آلومینیوم با محور افقي بر روي امتداد  

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

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

نرخ   با  جابجایي  یک  معرض  در  قائم  امتداد  در  ورق  این 

از ثابت قرار مي بعد  نابجایي در آن شکل بگیرد.  اولین  تا  گیرد 

گیري نابجایي، رفتار گسترش ترک و نیز میزان انرژي کل  شکل
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 ترک  یدارا  ینومیورق آلوم یمشخصات هندس -16شکل 

 

 
 گیری نابجاییایجاد صفحات لغزش با شکل -17شکل 

 

گردد. براي راستي آزمایي نتایج بدست آمده سیستم ارزیابي مي

و ایجاد یک معیار قابل قبول جهت محاسبه خطاها، مثال مذکور  

ابتدا با روش استاتیک مولکولي تک مقیاسي مدل شده است. در  

اتمي   تمام  بصورت  که  مساله  کل  پتانسیل  انرژي  شیوه  این 

مي کمینه  است  شده  مدلسازي  ميمسطح  که  به  گردد  آنرا  توان 

 نهایت نیز تعمیم داد. بعدي با یک بعد بيیک مساله سه

 45بعد از اعمال جابجایي در امتداد قائم، اولین نابجایي با زاوبه  

مي ایجاد  ترک  نوک  از  در سطح  درجه  افت  یک  باعث  و  شود 

سه راستا    میزان جابجایي در هر  (17)د. شکل  شو نمودار انرژي  

 دهد.را نشان مي

مي نمونه  کرنشي  انرژي  چگالي  ترسیم  تغییرات  با  به  توان 

اتم بيرفتار  و  اغتشاش  ایجاد  و  کریستالي  ها  ساختار  در  نظمي 

( مطابق شکل  برد.  پي  فلزي  در  18مواد  تنش  تغییر سطح  با   ،)

انرژي   چگالي  نابجایي  مسیر  در  نیز  و  ترک  نوک  مجاورت 

 یابد. کرنشي نیز افزایش مي

شبیه بیشتر  جابجایي  اعمال  مي با  پیدا  ادامه  و  سازي  کند 

نیز  مدل  پایین  و  بالا  ضلع  دو  روي  بر  ترک  بازشدگي  میزان 

مي بین  افزایش  نیروي  مجموع  معیار  که  این  به  توجه  با  یابد. 

تواند به عنوان یک معیار مناسب جهت سنجش اولیه و  اتمي مي

 هاي مختلف مورد استفاده قرار گیرد، نمودار  مقایسه روش
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 یینابجا  لی، راست( بعد از تشک یینابجا لی، وسط( همزمان با تشک یینابجا لیچپ( قبل از تشک   ،یکرنش یانرژ  یچگال -18شکل 

 

 
 ی مولکول کیروش استات  یبرا  ضخامت واحد در هاتمام اتم  یاتم نی ب یرو ینمودار مجموع ن -19شکل 

 

آلومینیوم  در واحد ضخامت یک لایه  اتمي  بین  نیروي  مجموع 

آنگستروم( بر حسب میزان جابجایي اعمال شده، براي    4.938)

گردد و در ادامه براي ( ترسیم مي19مدل تمام اتمي در شکل )

روش یکدیگر سایر  با  آنها  ونتایج  استخراج  نمودار  این  نیز  ها 

 شود. مقایسه مي

هر  در  گام  هر  در  اتمي  بین  نیروي  محاسبه  میزان خطاي 

از   )هاروشیک  رابطه  اساس  بر  چندمقیاسي  محاسبه  17ي   )

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

if    وMS

if    بیانگر میزان نیروي بین اتمي در به ترتیب 

بارگذاري   استاتیک  iگام  مدلسازي چندمقیاسي ومرجع  براي  ام 

 مولکولي است. 

(17 ) 
2

2
Multiscale MS

i i

MS

i

Error 100
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−
=  

 

 پیوسته روش شبه  -1-2-2

تادمور  پیوستهشبهروش   سال    16توسط  در  همکاران    1996و 

شد کرده  ]43[  ارائه  پیدا  جایگاهي  آنچنان  امروزه  روش  این   .

هاي بسیار زیادي مورد استفاده قرار گرفته  است که در مدلسازي

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

آن   از  ]44[سایت رسمي  بیش  این روش    300،  کمک  با  مقاله 

 اند.  منتشر شده
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، ج( گسترش ترک  [58]، ب( مدلسازی مرزدانه [59]پیوسته، الف(مدلسازی اثر سطح های مدلسازی با کمک روش شبه نمونه  -20شکل 

 [51] ، و(مدلسازی نانو نفوذ در سطح زبر[50] ، ه( مدلسازی نانو نفوذ در سطح صاف[52] مواد با ساختار نامنظم ، د(مدلسازی[54] خستگی

 

هاي مختلفي نظیر گسترش  سازيدر شبیه  پیوستهشبهروش  

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

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

استفاده شده    ]59[و اثر سطح    ]56-58[  ، مدلسازي مرزدانه]55[

شکل   پدیدهنمونه  (20)است.  مدلسازي  با  هاي  مختلفي  هاي 

 دهد. را نشان مي پیوستهشبهروش 

سال روش  در  توسعه  روي  بر  بسیاري  محققین  اخیر  هاي 

براي مدلسازي    پیوستهشبهاند. توسعه روش  کار کرده  پیوستهشبه

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

در روش  ]63و    62[ المان  بدون  بکارگیري روش    پیوسته شبه، 

، ]66و    65[، تعریف قواعد جدید براي انتخاب اتم نماینده  [64]

زائد نیروهاي  حذف  الگوریتم  مدلسازي ]68و    67[   ابداع   ،

حافظه شکلي  آلیاژهاي  ساختار    [69]دار  با  مواد  مدلسازي  و 

 از جمله این تحقیقات است.  ]71و  70[مرکب 

در حل مسائل ترک نیز مورد    پیوستهشبهاستفاده از روش  

 گیري  استقبال محققین قرار گرفته است. بررسي وضعیت شکل 
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 [75]پیوسته بررسی وضعیت ساختارهای کریستالی درن نوک ترک با کمک روش شبه  -21شکل 

 

 
 [54]ای، چپ( شرایط اولیه، راست(انتهای سیکل اول ای تحت بار چرخهوضعیت اتم ها در مدلسازی ترک بین لیه  -22شکل 

 

در فلزات با    پیوستهشبهترک و گسترش آن با کمک روش  

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

شبیه  [73] ساختارو  در  و   مطالعاتدر    FCCهاي  سازي  شائو 

)شکل    [74]ونگ   کریستالي  جزئیات  بررسي  نوک    (21و  در 

 شود. دیده مي [75]اخوان و همکاران  مطالعاتترک در 

همزمان   چندمقیاسي  روش  از  در    پیوسته شبه استفاده 

چندلایه  مواد  در  ترک  رفتار  پژوهش   21اي مدلسازي  هاي  در 

سازي رفتار ترک بین  براي شبیه   [76]چنگ داوو و همکاران  

تحت  لایه  مواد  مکانیکي  مشخصات  دریافت  و  فلزات  اي 

فنگ   و  وئو  پژوهش  طول    [77]کشش،  تاثیر  بررسي  براي 

هاي مواد در گسترش  گیري اولیه کریستال اولیه ترک و جهت 

لایه  مواد  مشخصات  و  دیده  ترک  و  شود مي اي،  علیزاده   .

 [54]همکاران  

بار چرخهدر یک پژوهش، گسترش ترک بین لایه اي  اي تحت 

مدلسازي نمودند. در این پژوهش،    پیوستهشبهرا به کمک روش  

رژیم گسترش ترک با رابطه پاریس مقایسه شد و رفتار تولید و  

نابجایي نیمه  از جنس  نابجایي  بررسي  انتشار  مورد  هاي شاکلي 

این    ( 22)قرار گرفته است. شکل   از  را نشان    سازي شبیهنمایي 

 دهد. مي

براي مدلسازي گسترش ترک    پیوستهشبهاستفاده از روش  

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

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

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

مي  پیوسته شبهروش   دیده  بهم نیز  تاثیر  به  مقاله،  این  در  شود. 

ها در نوک ترک در شکست  آمیختگي و در هم تنیدگي نابجایي

 گیري  پذیر ترک اشاره شده است. پرداختن به شکل ترد یا شکل
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 مدلسازی تمام اتمی  -23شکل 

 

 
 پیوسته نمایش روش شبه  -24شکل 

 

نابجایي حرکت  روش  و  قوت  نقاط  از  در    پیوستهشبهها 

 ست. هاروشمقایسه با سایر 

روش   شبکهپیوستهشبهدر  اتم،  از  مياي  مدل  و شو ها  د 

اتم انرژي  توسط  سیستم  کل  ميانرژي  محاسبه  انرژي ها  گردد. 

( تعریف  18توسط رابطه ) (23) یک شبکه تمام اتمي نظیر شکل 

 د. شو مي

(18 ) 
atomN

A i

i 1=

 = =  

 

است که از طریق پتانسیل بین اتمي    iانرژي اتم    iکه در آن  

مي اتم  atomNو   آیدبدست  کل  دامنه  تعداد  در  موجود  هاي 

اتم این  دایرهاست.  بصورت  شکل  ها  در  رنگ  آبي    ( 23)هاي 

 اند.نشان داده شده

روش   آزادي    پیوستهشبهدر  درجات  تعداد  از  آنکه  براي 

المان از  بهکاسته شود، یک شبکه  گرهگونهها  که  بر اي  آن  هاي 

اتم ميروي  ایجاد  باشند  منطبق  دامنه  ها  کل  که  بطوري  گردد 

المان شبکهتوسط  مثلثي  دقت  هاي  که  نواحي  در  شود.  بندي 

پدیده و  است  نیاز  مورد  نواقصاتمي  و  غیرخطي  مادي 17هاي 

شکل   وسط  در  ترک  ابعاد    (24)نظیر  است  موجود  آن  در 

در نظر گرفته 18هاي شبکه در حد اندازه پارامتر شبکه اتميالمان

المانمي ابعاد  دورتر  نواحي  در  و  ميشود  داده  افزایش  شود.  ها 

ها درجه آزادي مستقل ندارند. به این ترتیب هاي داخل الماناتم

گره آزادي  به درجات  محدود  مساله  آزادي  هاي شبکه  درجات 

 شود.  مي

هاي  شود، ابعاد الماندیده مي  (24)همانگونه که در شکل  

شبکه   پارامتر  اندازه  به  شکل(  )وسط  تَرک  مجاورت  در  مثلثي 

ابعاد  نقص  داراي  ناحیه  از  شدن  دور  با  تدریج  به  و  هستند 

بندي کل دامنه به دو ناحیه کند. با تقسیمها افزایش پیدا ميمثلث 

A    وC  ( مي18رابطه  را   )( رابطه  بصورت  (  19توان 

 بازنویسي کرد. 
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 [ 79] یدر مدل دوبعد ز ی س-گنریحجم و شینما  -25شکل 

 

 
 FCC [79 ]، ب( ساختار BCC[، الف( ساختار 78] یدر مدل سه بعد ز ی س-گنریحجم و شینما  -26شکل 
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( رابطه  با  19در  نقص  داراي  ناحیه  انرژي  بیانگر  اول  جمله   )

اتمي  شبکه ابعاد  در  )Aبندي  )   انرژي بیانگر  دوم  جمله  و 

شبکه داراي  بزرگتر ناحیه  )Cبندي  )    .استa    وc   به

هاي موجود درناحیه اتمي و پیوسته  ترتیب نماینده مجموعه اتم

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

الماني که اتم در آن قرار  کرنشي است که به بردار تغییر شکل 

اختصاص یافته به هر   19سیز-حجم ویگنر iدارد وابسته است.

مطابق شکل    [78]اتم   بعدي،  دو  مدل  یک  در  که  ، (25)است 

محدوده محصور بین عمود منصف خطوط واصل بین آن اتم و  

 هاي مجاور است. اتم

ویگنر سه-حجم  فضاي  در  محدوده سیز  همان  بعدي 

محصور بین صفحات عمود بر وسط خطوط واصل بین آن اتم 

اتم سیز براي دو  -حجم ویگنر  (26)شکل    هاي مجاور است.و 

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

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

اتم  از  کدام  هر  به  یافته  اختصاص  حجم  کل گرفتن  انرژي  ها، 

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

 ها تغییر خواهد کرد:به جمع بر روي المان

(20 ) 

atom

e
a c

A C

N

i i e

i 1 i e S

W( ( ))F u
=  

 

 =  +    
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المان کرنشي  انرژي  محاسبه  ناحیه  جهت  در   Cهاي 

گردد. اتم نماینده در  تعریف مي  20پیوسته، اتم نمایندهروش شبه

مي قرار  المان  کل  داخل  به  محاسبه  از  بعد  آن  انرژي  و   گیرد 
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 مساله ترک لبه ورق آلومینیومی  پیوستهشبه نمای اولیه مدل   -27شکل 

 

 
 سازیپیوسته از نوک ترک در سه مقطع مختلف از شبیه گسترش نابجایی در روش شبه  -28شکل 

 

مي داده  تعمیم  اتم  المان  با  ارتباط  در  کامل  توضیحات  شود. 

 آورده شده است.  2-2-5نماینده در بخش 

روش   بیشتر  بررسي  راستاي  ورق  پیوستهشبهدر  مساله   ،

توسط    2-2آلومینیومي داراي ترک گوشه مطرح شده در بخش  

گره داراي   1974شود. در ابتدا تعداد  این روش نیز مدلسازي مي

نماي    (27)شود. شکل  اتم ایجاد مي  11669درجه آزادي براي  

المان روش  اصلي  کمک  با  لبه  ترک  مساله  را    پیوستهشبهبندي 

 دهد.نشان مي

رود، با اعمال انتظار مي  پیوستهشبهگونه که از روش   همان

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

ترک رو به افزایش خواهد بود تا جایي که اولین نابجایي تولید 

ریزنمودن مش شو  الگوریتم خودکار  نابجایي،  اولین  ایجاد  با  د. 

گردد و در نواحي نوک ترک و نزدیک نابجایي ساختار  اجرا مي 

ریزتر  مش آلومنیومي  فلز  اتمي  شبکه  ابعاد  حد  در  مساله  بندي 

نابجایي را نشان مي  (28)شده است. شکل   دهد. پیدایش اولین 

شکل با  روش  همزمان  نابجایي،  حرکت  و    پیوسته شبهگیري 

مي ریزتر  را  نابجایي  و  ترک  نوک  به  نزدیک  تا  محدوده  کند 

 اثرات رفتار غیرخطي نابجایي را ثبت نماید. از این رو با  
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 ی سازه یپیوسته در سه مقطع مختلف از شبتنش قائم در روش شبه  -29شکل 

 
 

 
 تشخیص اولین نابجایی تشکیل شده  -30شکل 

 

 
 توزیع تنش پیرامون نابجایی اول در زمان پیدایش نابجایی دوم  -31شکل 

 

المان تعداد  بر  نابجایي،  افزوده  گسترش  مدل  و    شودميهاي 

 یابد. ناحیه داراي مش بندي ریز گسترش مي

کانتورهاي تنش قائم را در هر سه مرحله تحلیل    (29)شکل  

نابجایي،  نشان مي ایجاد و حرک  با  پیداست  که  دهد. همانگونه 

. این آشفتگي متناسب با نوع  شودميمیدان تنش داراي آشفتگي  

تواند میزان بیشینه تنش و موقعیت  و ساختار کریستالي ماده مي

پذیر و یا  و در مواد فلزي بسته به رفتار شکل  آن را تغییر دهد

افزایش   این  است،  مرتبط  نیز  کریستالي  به ساختار  که  ماده  ترد 

  ( 29). شکل  شودميتنش باعث ایجاد خرابي و یا ترک در مدل  

مي نشان  را  ترک  نوک  پذیر  در  رفتار شکل  که  همانگونه  دهد. 

دیده   ادامه    شودمياین شکل  ترک رشد  سازيشبیهبا  اینکه  با   ،

از همدیگر فاصله ميزیادي نمي لبه ترک  گیرند و  کند ولي دو 

بازتر   منحني    شودميترک  بصورت  کماکان  ترک  نوک  و شکل 

مي بر    ماند.باقي  افقي  محور  با  آلومینیوم  اتم  کریستالي  ساختار 

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

 . شودميپذیر گیري ترک شکلموجب شکل

ساختار   که  است  تشخیص  قابل  زماني  نابجایي  تشکیل 

کریستالي در مواد داراي یک صفحه مازاد بر صفحات طبیعي باشد.  

لغزش ( 31) و    ( 30)   هاي در شکل  ایجاد صفحات  ترتیب  به  در    ، 

مجاورت در  تنش  توزیع  و  نابجایي  اولین  تشکیل     زمان 
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 QCروش  یها در واحد ضخامت برا تمام اتم  یاتم نی ب یرو ینمودار مجموع ن -32شکل 

 

 
 QCروش  برای ضخامت واحد در هاتمام اتم  یاتم نی ب یرو ینمودار مجموع ن -33شکل 

 

به   است  گرفته  شکل  دوم  نابجایي  که  زماني  در  اول  نابجایي 

نابجایي است.  داراي  تصویر کشیده شده  داده شده  نمایش  هاي 

آنها در سطح   باعث حرکت  که  تنش هستند  مختلف  دو جهت 

 شود. ماده مي

همراه  شکل داخلي  انرژي  سطح  کاهش  با  نابجایي  گیري 

شکل از  لغزش حاصل  که  چرا  آزاد است  باعث  نابجایي  گیري 

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

مي اعمالي  جابجایي  نابجایيحسب  وقوع  آستانه  نیز  توان  را  ها 

شکل   در  که  همانگونه  داد.  شده    (32)تشخیص  داده  نمایش 

در  نابجایي  ایجاد  بدلیل  نمودار  در  شده  ایجاد  نوسان  است، 

 ساختار ماده است. 

به   گام نسبت  در هر  اتمي  بین  نیروي  میزان خطاي مجموع 

رابطه   مطابق  مولکولي  استاتیک  مرجع  شده    ( 12) روش  محاسبه 

نشان داده شده است. حداکثر خطا به میزان    ( 33) است و در شکل  

اتفاق مي   % 5  اًحدود  مي زماني  نابجایي شکل  که  از  افتد  بعد  گیرد. 

مش  شبکه  نابجایي  گیري  مي شکل  اساسي  تغییرات  که  بندي  کند 

در   حل  گام  چند  گذشت  از  بعد  اما  خطاست.  این  ایجاد  منشا 

میزان خطا در مقایسه با روش استاتیک مولکولي کاهش    سازي شبیه 

مي چشم  پیدا  از  گیري  کمتر  به  و   رسد.  مي   % 1کند 
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 نمایش روش پیوند اتم و نابجایی -34شکل

 

در مقایسه با    پیوستهشبهها خطاي روش  با توجه به این شاخص

 د.شو روش استاتیک مولکولي مناسب ارزیابي مي

 

 22یی اتم و نابجا وند یپروش  -2-2

  د شارائه    24و میلر  23توسط شیلکروت  2002این روش در سال  

امکان  ]81و    80[ که  است  استوار  این  بر  روش  اصلي  ایده   .

پیوسته   اتمي و  ناحیه  از مرز مشترک  آن  نابجایي و عبور  ایجاد 

اتمشو فراهم   روش  این  در  )قسمت  د.  اتمي  ناحیه  مجاور  هاي 

اند، نشان داده شده  (34)متراکم شبکه اجزا محدود( که در شکل  

وظیفه تکمیل لیست همسایگي را دارند. از آنجا که ناحیه اتمي 

نتایج دقیق همواره در مجاورت نقص  هاي موجود  براي گرفتن 

-در ماده و مدل اعم از ناپیوستگي، ترک، نابجایي و وجود لایه

نابجایي از ناحیه اتمي شروع   لذا تولید  هاي مختلف قرار دارد، 

کنند.  ها به سمت ناحیه پیوسته حرکت ميشود و این نابجایيمي

در   نابجایي  وجود  تشخیص  جهت  باند  یک  از  روش  این  در 

 شود.  ناحیه اتمي استفاده مي

این روش با برهم نهي میدان الاستیک ناشي از نابجایي در 

بي اثرات  محیط  پیوسته،  ناحیه  محدود  اجزا  حل  و  نهایت 

مي لحاظ  را  ابتدا  نابجایي  نابجایي،  و  اتم  پیوند  روش  در  کند. 

نهایت  میدان جابجایي ناشي از وجود نابجایي در یک محیط بي

تعیین مي تئوري الاستیسیته  نابجایي  توسط  اثرات  شود و سپس 

اثرات  بر روي مرزهاي ماده بطور کامل مشخص مي این  گردد. 

( نشان داده Iدر بخش )  (35)شکل    به کمک نیرو و جابجایي در

مرز  گرفتن  نظر  در  با  پیوسته  ناحیه  بعد،  در مرحله  شده است. 

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

هیچ گونه نیرو   (35)( شکل  II( و ) Iهاي )نتایج برهم نهي بخش

( بخش  نکند.  تحمیل  مدل  به  را  اضافي  جابجایي  یا  از  IIIو   )

ثابت    (35)شکل   اثرات  است.  اتمي  ناحیه  مدلسازي  نمایانگر 

نمودن مرز مشترک بصورت یک نیرو بر روي این ناحیه اعمال 

هاي مساله نیز بر روي ناحیه  شود و سایر نیروها و جابجایيمي

مي اعمال  بدست  اتمي  جابجایي(  )میدان  پاسخ  بنابراین  شوند. 

هاي  آمده از روش پیوند اتم و نابجایي، همان مجموع جابجایي

(( در ناحیه  III( در ناحیه پیوسته و بخش )II( و )Iدو بخش )

 باشد. اتمي مي

حل   براي  نابجایي  و  اتم  پیوند  روش  توسعه  که  هرچند 

هاي متعددي بوده است اما در مسائل سه بعدي داراي پیچیدگي

همکاران  2018سال   و  آنسیائوکس  الگوریتم    [82]،  و  تئوري 

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

  ها نابجایي  بین  تعامل  و  پیچیده  بلوري  ساختار  با  مواد  سازيشبیه

نمودنداتم  و استفاده  و    .ها  هوداپ  تحقیقات،  این  ادامه  در 

را   [83]همکاران   نابجایي  و  اتم  پیوند  بعدي  سه  روش 

پرداختند و با مقایسه    روش  اعتبارسنجي  سازي نموده و بهپیاده

با  هايسازيشبیه  نتایج بعدي    نشان   آزمایشگاهي  هايداده  سه 

که روش،  دادند     دقت  با  مواد  رفتار  سازيشبیه  براي  این 
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 ی اتم  هیج( ناح ،یاتم هی با اثرات ناح وستهیب( دامنه پ  وسته،ی الف( کل دامنه پ  ،ییاتم و نابجا وندیروند حل روش پ -35شکل 

 

 
 مدلسازی ورق آلومینیوم دارای ترک لبه با روش پیوند اتم و نابجایی  -36شکل 

 

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

پیوند    روش   در  هیبریدي   هاينابجایي   دینامیک   بررسي   به  [84]

نابجایي و  در  اتم  بعدي  پیچیده    بلوري  ساختار  با   مواد  سه 

  پرداختند.

ابتداي   نفوذ در  نانو  نابجایي در مسائل  اتم و  پیوند  روش 

همکاران   و  میلر  توسط  روش  گرفته    ]86و    85[پیدایش  بکار 

شد. همچنین، این روش براي مدلسازي نابجایي و پلاستیسته از 

اما در خصوص   است  گرفته  قرار  استفاده  مورد  پیدایش  ابتداي 

داراي   روش  این  آن  مدلسازي  و  ترک  به  مربوط  مسائل 

 هاي فراواني است. محدودیت 

ورق   مساله  نابجایي،  و  اتم  پیوند  روش  بررسي  براي 

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

 . (36مدلسازي شده است )شکل 

گام بر حسب  نیرو  شکل  نمودار  در  بارگذاري    ( 37)هاي 

 (38)طور که میزان خطا در شکل    نشان داده شده است. همان

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

 ( بیشتر است.  %5) پیوستهشبهاست که از بیشینه خطاي روش  

زمان   و    سازي شبیههمچنین  اتم  پیوند  روش  کمک   با 
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 یی اتم و نابجا  وندیدر روش پ یومین یمساله ورق آلوم یرو ینمودار ن -37شکل 

 

 
 یی اتم و نابجا وندیدر روش پ یومینی مساله ورق آلوم یروین  ینمودار خطا -38شکل 

 

 
 یی نابجا لیج( بعد از تشک ،یینابجا لیوسط( همزمان با تشک  ،یینابجا لیچپ( قبل از تشک   ،یکرنش یانرژ  یچگال -39شکل 

 

روش   از  شکل   پیوسته شبه نابجایي  در  است.  و    ( 39)   هاي بیشتر 

به ترتیب نمودارهاي چگالي انرژي کرنشي و جابجایي نشان    ( 40) 

اند. در این دو شکل با تشکیل اولین نابجایي میدان اتمي  داده شده 

مي  وسیعي  تغییرات  دوم  دچار  نابجایي  ادامه  در  اما   شود. 
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 یینابجا  یریگصفحات لغزش با شکل جادیا -40شکل 

 

 
 هانمایش روش ارتباط مقیاس -41شکل 

 

پیش مدل  برخلاف  مي  پیوستهشبهبیني  اتمي شکل  تمام  گیرد و 

 دهد. که میزان خطاي روش را افزایش مي

 

 25هااسیارتباط مق روش  -2-2-3

مقیاس ارتباط  توسطروش  لیو   26واگنر ها  با   ]87[  27و  و 

مقیاس   ریز  به دو جابجایي  کل  میدان جابجایي  ایده جداسازي 
m( )u   و درشت مقیاسM( )u   :ابداع شد 

(21 ) M m
u u u= + 

مقیاس ارتباط  روش  شکل  در  مطابق  و    ( 41)ها،  اتمي  ناحیه 

پیوسته بر روي یکدیگر منطبق هستند و ناحیه اتمي در راستاي 

 شود. تر کردن پاسخ )میدان جابجایي( استفاده مي دقیق

Mدر این روش، جابجایي درشت مقیاس  
u    از حل شبکه

mآید و جابجایي ریز مقیاس  اجزا محدود بدست مي
u    از کسر

جابجایي درشت مقیاس از جابجایي کل اتمي حاصل    28تصویر

 : [88] شودمي
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رابطه،   این  شکل،    Nدر  توابع  جرم   AMماتریس  ماتریس 

بردار درجات    Mاتمي و   است.  مقیاس  ماتریس جرم درشت 

و    dآزادي   میدان  کل  قرار   qدر  اتمي  مدلسازي  نواحي  در 

 دارند.  

مطالعات نسبتا محدودي در خصوص بکارگیري و توسعه  

مقیاس ارتباط  جمله  روش  آن  از  که  است  گرفته  صورت  ها 

در خصوص تشریح روش    [88]توان به مقاله لیو و همکاران  مي

کربني،  لوله  نانو  شدن  خم  مقیاسي  چند  غیرخطي  مثال  حل  و 

اتمي   مدلسازي  و  اتمي  ترک  رشد  دینامیکي   مدلسازي 
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 [88]ها مدلسازی دینامیکی رشد ترک به روش ارتباط مقیاس  -42شکل 

 

 
 هااسیدر روش ارتباط مق  یومین یمساله ورق آلوم یرو ینمودار ن -43شکل 

 

 (42)ناپیوستگي ضعیف )باند برشي( نمایش داده شده در شکل  

 اشاره کرد. 

مقیاس  ارتباط  با روش  آلومینیومي  ورق  مدلسازي مساله  ها 

نمایش داده شده   ( 43) شده است و نتایج حاصل از مدل در شکل  

بیشترین میزان خطاي انرژي در هر گام نسبت   ( 44)است. شکل  

را   مولکولي  استاتیک  اتمي  تمام  حل  مي   %4به  این نشان  دهد. 

هاي میزان از خطا قابل قبول است. این روش در این مساله پاسخ 

تري نسبت به روش پیوند اتم و نابجایي ارائه داده است زیرا دقیق 

نظیر  به محیط  ناقص اعمال شده  اثرات فرضیات  این روش،  در 

 آنچه در روش پیوند اتم و نابجایي موجود هست، وجود ندارد.

 

 ها ارتباط دامنهروش  -4-2-2

از   ارتباط  هاروشیکي  روش  چندمقیاسي،  مدلسازي  مهم  ي 

ژیائو دامنه توسط  که  بلیتچکو   29هاست  شده    30و  داده  توسعه 

. این روش جهت اتصال دو ناحیه اتمي و پیوسته به  [89]  است 

 (. 45 کند )شکلیکدیگر از ناحیه انتقال استفاده مي 
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 هااس ی در روش ارتباط مق یومینی مساله ورق آلوم یروین  ینمودار خطا -44شکل 

 

 
 ها روش ارتباط دامنه  -45شکل

 

کمینه در شیوه  از  روش،  سیستم این  کل  انرژي  تابع  سازي 

پیوسته شودمياستفاده   ناحیه  انرژي   .C( ) ناحیه انرژي   ،

)Aاتمي )    انتقال ناحیه  در  انرژي  )Tو  )    زیر روابط  از 

 شوند:محاسبه مي
 

(23 ) 
C

C Cw ( )W( ( ))dx u x


 =  
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A i A j i j

i A j A
j i
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+  

 
 

(25 ) A A A

T i i i( ). ( )λ x u x u  = −  
 

ضریب لاگرانژ است که جابجایي دو محیط    λ(  25در رابطه )

هماهنگ   یکدیگر  با  ضعیف  سازگاري  با  را  اتمي  و  پیوسته 

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

Aw (x)   اتمي هستند که پیوسته و  تابع وزن محیط  ترتیب  به 

 ند. شو تعریف مي (46)مطابق شکل 

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

پیوسته در ناحیه پیوسته مقدار یک را دارد و در ناحیه اتمي برابر  

این تابع بصورت خطي در ناحیه انتقال از یک    .[15]صفر است  

شود. تابع وزن ناحیه اتمي برعکس  به صفر به تدریج کاسته مي

شماي کلي براي یک    (46)کند. در شکل  ناحیه پیوسته عمل مي 

این   در  است.  شده  ترسیم  نیز  بعدي  سه  بصورت  دامنه  چهارم 

 شکل، پوسته آبي رنگ تابع وزن ناحیه اتمي و پوسته زرد رنگ 
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 ب الف 

ی ناحیه پیوسته و اتمی در محدوده ناحیه انتقال، الف( نمایش یک بعدی،  هابکارگیری توابع وزن جهت ترکیب انرژی  -46شکل 

 [ 15ب(نمایش سه بعدی ]
 

 تابع وزن ناحیه پیوسته است. 

به دو قسمت   انرژي محیط را  یافتن جابجایي،  براي  این روش 

1  2و کند. تقسیم مي 

(26 ) 
21

C T A



 = + + 

و   1سازي انرژي کل، از هر یک از توابع  سپس جهت کمینه

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

iau    وiλ   به

ترتیب درجات آزادي میدان جابجایي در محیط پیوسته و اتمي  

روش  هستند.  اتصال  ناحیه  برقراري  قیدهاي  آزادي  درجات  و 

ها توسط محققین بسیاري مورد استفاده قرار گرفته  ارتباط دامنه

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

بگونه بوده است  توجه  توسعه روش مورد  مدلسازي  نیز  که  اي 

، مدلسازي ساختارهاي کربني از  31مواد با شبکه اتمي کامپوزیت 

یافته توسعه  محدود  اجزا  روش  بکارگیري  و  سو  در    32یک 

دامنه  ارتباط  روش  توسعه  بارز  موارد  از  پیوسته،  بوده  محیط  ها 

 . ]96و  95[است 

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

ترسیم   (48)و   ( 47) هاي  مدلسازي شده است و نتایج آن در شکل 

روش  به  نسبت  روش  این  خطاي  میزان  بیشترین  است.  شده 

درصد است. در این روش وجود نیروهاي  6/ 5استاتیک مولکولي 

خطا  افزایش  باعث  مساله  به  شده  اعمال  قیود  بدلیل  اضافي 

 پیوستهشبه گردد. هر چند خطاي این روش در مقایسه با روش مي 

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

 

 33وستهیپ طیاتم و مح وند یپروش -2-2-4-1

.  ]97-100[ها است  این روش نسخه نیرویي روش ارتباط دامنه

در شکل   این روش  مدلسازي  کلي  داده شده    (49)روند  نشان 

بصورت   اتمي  و  پیوسته  ناحیه  انرژي  نیز  روش  این  در  است. 

 کند. خطي در طول ناحیه انتقال تغییر مي

اتم بر  وارد  هستند  نیروهاي  آزادي  درجه  داراي  که  هایي 

ناحیه  )اتم باقي مانده بر روي  Aهاي  نیروهاي  نیز بردار  ( و 

 آیند:هاي اجزا محدود از روابط زیر بدست ميگره
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به ترتیب نیروي بین اتمي و بردار نیروي باقي مانده   Ifو  ifکه در آن  

  تابع شکل المان است.   Nتنش اول پایولا و    Pبر روي گره است، 
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 هادر روش ارتباط دامنه  یومین یمساله ورق آلوم یرو ینمودار ن -47شکل 

 

 
 هادر روش ارتباط دامنه  یومینی مساله ورق آلوم یروین  ینمودار خطا -48شکل 

 

 
 وسته یپ طیاتم و مح وندی روش پ شینما  -49 شکل
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 ها، ها، ب( اتم نماینده بصورت کلاستری 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  

 

 کلاستری پیوستهشبه روش  -5-2-2

روش  در  نماینده  اتم  انتخاب  روش  روي  بر  فراواني  مطالعات 

شکل    پیوستهشبه در  که  است  شده  آنها    ( 50)انجام  از  برخي 

 نمایش داده شده است. 

را    (الف  -50)شکل   نماینده  اتم  از  استفاده  متداول  شیوه 

پیشنهاد شده    پیوستهشبهدهد که در نسخه اولیه روش  نشان مي

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

نمونه اتم  عنوان  به  مثلثي  ميشبکه  انتخاب  این  گیري  به  شود. 

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

هریک از مجموعه دوایر قرمز به همراه دوایر آبي رنگ مجاور  

مي گفته  کلاستر  نماینده  آن یک  اتم  انرژي  این روش  در  شود. 

هایي که در یک کلاستر قرار  )دایره قرمز( از میانگین انرژي اتم

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

گیري در میان المان مورد روش محاسبه انرژي تعدادي اتم نمونه

 گیرند.استفاده قرار مي 

در شکل    پیوستهشبهدر روش   که  نمایش    (51)کلاستري 

دایره است،  شده  گرهداده  پیرامون  رنگ  سبز  نمایش هاي  ها، 

 شود. کلاستري است که در تعیین انرژي المان استفاده مي

گره   )همان  اتم  یک  تنها  به  کلاستر  دایره  شعاع  چنانچه 

روش   با  آمده  بدست  نتایج  شود،  محدود    پیوسته شبهالمان( 

تفاوتي نخواهد داشت و چنانچه شعاع دایره بزرگ انتخاب شود  

اتمبگونه تمامي  که  نمونهاي  اتم  عنوان  به  موجود  گیري  هاي 

با   کامل  بطور  مدل  آنگاه  شوند،  اتمي هاروشانتخاب  تمام  ي 

موقعیت   یافتن  و  مراحل حل  اتمام  از  بعد  کرد.  برابري خواهد 

اتم آزادي،  درجات  هستند  نهایي  نماینده  اتم  به  مقید  که  هایي 

بورن کوشي  فرضیه  منتقل    35توسط  خود  نهایي  موقعیت  به 

 شوند.مي

 
 36ریمتغ یهابا گره یاسیچندمق روش  -2-2-6

چند گرهروش  با  با  مقیاسي  که  است  جدید  روشي  متغیر  هاي 

شود. سازي ميو پیاده طراحي  37هاي متغیراستفاده از المان با گره

اجزا   کلاسیک  روش  و  المان  بدون  روش  تلفیق  با  المان  این 

بر   را  هموار  میدان  یک  شعاعي،  پایه  توابع  کمک  با  و  محدود 

مي ایجاد  دامنه  کل  سختي  روي  ماتریس  و  شکل  توابع  و   کند 
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 کلاستری پیوستهشبه روش  -51شکل 

 

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

 

مي تشکیل  را  ویژگيالمان  از  امکان  دهد.  المان  این  بارز  هاي 

هاي داخلي در هر موقعیتي و به تعداد دلخواه در قرارگیري گره

و  توابع شکل  استخراج  نحوه  با  آشنایي  است. جهت  المان    هر 

گره با  المان  بهماتریس سختي  متغیر  رجوع    [102]  مرجع  هاي 

 بصورت نمادین این المان را نشان مي دهد. (52)د. شکل  شو 

مي زیر  قواعد  گرفتن  نظر  در  با  المان  حل این  در  تواند 

 مقیاسي همزمان بکار برده شود. مسائل چند

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

المان   دو  در  میدان  سازگاري  و  پیوستگي  و  کند  عمل  محدود 

 مجاور را تضمین کند.

 هاي میاني نباید در مرز المان قرار گیرند.گره -

بایست مشابه ساختار اتمي آن ماده هاي میاني ميآرایش گره -

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

گرهمي کمک  با  واقعي  کاملا  بصورت  میاني  بایست  هاي 

 مدلسازي شود. 

صورتي گره  در  آرایش  هیچکه  مطابق  میاني  گونه  هاي 

مشابه   مزبور  المان  حالت  این  در  نشود،  تنظیم  اتمي  ساختار 

تواند مورد استفاده قرار گیرد هاي متداول اجزا محدود ميالمان

گره(الف-  53  )شکل آرایش  که  صورتي  در  )که  .  میاني  هاي 

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

)شکل    FCCآرایش اتمي واقعي آن ماده، به عنوان مثال فلزات  

گرافن  ب-  53 یا  و  آنگاه  ج-53)شکل    [103](  (، چیده شود، 

مي المان  روش  این  در  چندمقیاسي  المان  عنوان  به  تواند 

 هاي متغیر مورد استفاده قرار گیرد.  مقیاسي با گرهچند
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 ج ب الف

 ، ج( ساختار گرافن FCCب( ساختار  ،یاسی الف( بدون ساختار چندمق  ر،یمتغ هایالمان با گره  -53شکل 

 

هاي متغیر، یک مش دلخواه در روش چندمقیاسي با المان با گره

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

هاي معمول اجزا محدود هاي چند مقیاسي جایگزین المانالمان

که  شو مي الماناتم  همهند  آن  داخل  گرههاي  عنوان  به  هاي  ها 

اتم روش  این  در  بود.  خواهند  آزادي  درجه  داراي  ها میاني 

اتممي مدلسازي  اما  مدل شوند  مکاني  هر  در  داخل  توانند  هاي 

هاي آنها که در محدوده شعاع قطع  المان چندمقیاسي و همسایه

 گیرند ضروري است. قرار مي

شود که  یک مدل تمام اتمي دیده مي  (الف  -54)در شکل  

در مرکز آن یک نقص )نابجایي( وجود دارد. با استفاده از روش  

نابجایي را  مي   VNMMچندمقیاسي همزمان   اطراف  ناحیه  توان 

شبیه المان چندمقیاسي  اتمبا کمک  نمود. سایر  هاي مدل سازي 

و   ب  -  54)شکل    توانند به دو حالت نشان داده شده درنیز مي

ارتباط    (ج نظیر روش  که  ایجاد گردند. در حالت اول  در مدل 

)شکل  دامنه است  اتمب-54ها  همسایگي  (،  در  موجود  هاي 

هاي  شوند. در این حالت، اتمهاي المان چندمقیاسي مدل مياتم

خاکستري رنگ نمایش داده شده در شکل، جهت تکمیل میدان 

شود. در حالت  هاي داراي درجه آزادي بکار برده مينیروي اتم

ها  است کلیه اتم  پیوسته شبه( که مشابه روش  ج-54دوم )شکل  

هاي موجود  شوند. در این حالت انرژي المانبطور کامل مدل مي

روش  مي مشابه  اتم  پیوستهشبهتواند  انرژي  زیرین از  هاي 

 محاسبه شود.

اتم )اتمموقعیت  هستند  آزادي  درجه  داراي  که  هاي هایي 

شکل   رنگ  چند54قرمز  روش  توسط  ادامه  (  در  که  مقیاسي 

هاي خاکستري  تشریح خواهد شد بدست مي آید و موقعیت اتم

مي نیستند  آزادي  درجه  داراي  که  فرضیه  رنگ  توسط  بایست 

تعیین شود   بورن  بر  [104]کوشي  این فرضیه جابجایي    اساس. 

هایي که در ناحیه داراي روند تغییر شکل یکنواخت هستند  اتم

از  استفاده  بود.  پیوسته خواهند  تغییر شکل محیط  گرادیان  تابع 

به   منجر  غیرخطي  رفتار  داراي  نواحي  در  بورن  کوشي  فرضیه 

گردد که موضوعیت استفاده از آن تولید خطاي بسیار بالایي مي 

ميهاروشدر   تردید  دچار  را  چندمقیاسي  نیازمند  ي  و  کند 

 اصلاحاتي است. 

atomها  چنانچه موقعیت اولیه اتم

iX    و موقعیت نهایي آنها
atom

ix  ( بین موقعیت اولیه و نهایي برقرار  32آنگاه رابطه )  ،باشد

 است: 

(32 ) atom atom

i ix FX= 
گرادیان تغییر شکل است که از حل ناحیه پیوسته    Fکه در آن  

تواند با کمک اجزا محدود آید. حل ناحیه پیوسته ميبدست مي

چند روش  در  شود.  محاسبه  داراي  غیرخطي  المان  با  مقیاسي 

( محاسبه  33هاي متغیر انرژي کل یک سیستم مطابق رابطه )گره

 شود. مي
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 ها، اتم یتمام یبدون مدلساز  ریمتغ هایبا گره   یاسی(، ب( مدل چندمقیینقص )نابجا یدارا یالف( مدل تمام اتم -54شکل 

 اهاتم  یتمام یبا مدلساز ری متغ یهابا گره   یاسچندمقی مدل( ج

 

گرادیان تغییر  Fتابع چگالي انرژي کرنشي،    Wدر این رابطه  

المان،    eشکل،   extحجم 
f    اعمال خارجي  نیروهاي  بردار 

گره،   به  گره  nodeNشده  کل  convها،  تعداد 

eN    وVNME

eN 

هاي  هاي داراي گرههاي متداول اجزا محدود و المانتعداد المان

المان روش،  این  در  است.  را  متغیر  محدود  اجزا  متداول  هاي 

در  مي که  یکنواخت  تغییر شکل  گرادیان  داراي  نواحي  در  توان 

تابع   بنابراین  برد.  بکار  است  صادق  بورن  کوشي  فرضیه  آن 

المان کرنشي  انرژي  پتانسیل  چگالي  انرژي  با  متداول  هاي 

 ها برابر خواهد بود:هاي زیر این الماناتم
 

(34 ) 
conv conv
e aN N

i i

i 1 1

W( ( ))F u 

= =

    

 

( رابطه  و     (، 29در  اتمي  بین  پتانسیل  convتابع 

aN    تعداد

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

هاي متغیر نیست زیرا گرادیان تغییر شکل  تعمیم به المان با گره

یکنواخت   شعاعي  پایه  توابع  از  استفاده  دلیل  به  المان  این  در 

گره[105]  نیست  با  المان  انرژي  بنابراین  مي.  متغیر  تواند  هاي 

 د: شو ( محاسبه 35توسط رابطه )

(35 ) 
VNME VNME
a eN N

j j

1 j 1

W( ( ))F u

= =

   +  
 

هاي متغیر  عبارت اصلاحي انرژي المان با گره  در این رابطه  

 :[105] ( قابل محاسبه است 36است که توسط رابطه )

(36 ) 
VNME
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m M m
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 =  + + 



 ی محمد لیو سه زادهیعل دیام

 

 1402  ، 2ه ، شمار42هاي عددي در مهندسي، سال روش 38

)mکه در آن   )u ،انرژي کل سیستمX  ها، موقعیت اولیه اتم
M

u  و  هاي پیوستهمقدار جابجایي از حل معادلات محیط  m
u 

پاسخ اصلاح  جهت  جابجایي  محیطمیزان  پیوسته  هاي  هاي 

گره داراي  المان  با  چندمقیاسي  روش  هدف  متغیر  است.  هاي 

دستیابي به دقت اتمي در حل است. لذا، انرژي یک سیستم بر 

پتانسیل )اساس  رابطه  صورت  به  اتمي  بین  قابل  37هاي   )

 محاسبه است. 
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( نسبت 37براي محاسبه میزان کل جابجایي لازم است رابطه )

 به دو جزء جابجایي کمینه شود.  
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(39 ) 
M m
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M( مقدار جابجایي  39( و )38ه )رابطاز حل همزمان دو  
u    و

m
u  گره کلیه  اتمبراي  و  ميها  بدست  مشترک  ها  جمله  آید. 

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

مي یکدیگر  به  معادله  دو  آنجاشدن  از  کل    يیشود.  انرژي  که 

تابع حالت است کمینه  [106]  سیستم  به مسیر  بستگي  و  سازي 

مي لذا  دومرحلهندارد،  با یک حل  )توان  روابط  طبق  و  38اي   )

 ( در یک روند تکراري انرژي کل سیستم را کمینه کرد. 39)

آزادي   اتم که داراي درجه  نهایي هر  نهایت، جابجایي  در 

 آید:( بدست مي40مستقل است از رابطه )

(40 ) M m
u=u u+ 

عبارت   این  Mدر 
u   درشت و  حرکت  mمقیاس 

u    حرکت

 باشد.ریزمقیاس مي

لبه حل شده است و نتایج  با کمک این روش مساله ترک 

روش   با  همکاران    پیوسته شبه آن  و  علیزاده  مقاله   [107]در 

اتم، از   10201شود. در این مقاله یک محیط شامل  مقایسه مي 

غني  یک جملات  در  ناپیوستگي  ایجاد  براي  پله(  )تابع  سازي 

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

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

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

VNMM   با دو شبکه بندي ساختار منظم و بدون ساختار ایجاد

گره مي  با  المان  دو  در شکل  شود.  آنچه  نظیر  متغیر   (55) هاي 

اند. این ترک نشان داده شده است پیرامون ترک را احاطه کرده 

و با کشیده شدن ورق گسترش   شود مي از ابتدا در مدل ایجاد  

المان مي  توسط  ورق  بقیه  مدل یابد.  محدود  اجزا  متداول  هاي 

 شده است. 

هاي داراي گره متغیر نزدیک ترررک، تنهررا توسررط تررابع  المان 

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

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

سازي نوک ترررک اعتبرراري نخواهررد داشررت.  استفاده از توابع غني 

و    پیوسررته شبه با سه مرردل متفرراوت از روش   VNMMمدل روش 

 د. شو یک مدل از روش استاتیک مولکولي مقایسه مي 

داراي سرراختار  (56)نشرران داده شررده در شررکل  (Cمدل )

متراکم شبکه بندي در ناحیرره ترررک اسررت و در نررواحي دورتررر 

( نیررز ناحیرره Dهاي ایجاد شده ثابررت اسررت. مرردل )اندازه شبکه

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

( ابعاد ناحیرره ریررز شررده Eشود. در مدل )ابعاد شبکه بزرگتر مي

 نزدیک به ترک کمتر از دو مدل قبلي است.
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 الف

 
 ب

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

 

   
 ج ب الف

 

 E، )ج( مدل D، ب( مدل Cحل ترک، الف( مدل  پیوستهشبه  یهامدل  – 56شکل 

 

وجود ندارد لذا   پیوستهشبهسازي روش  که امکان غنيیي  از آنجا

بصورت ترکیبي و با توسط فاصله دادن   پیوستهشبهترک در مدل  

مشخصررات   (2)دو اتم از یکدیگر ایجرراد شررده اسررت. جرردول  

 دهد.ها را نشان ميتمامي مدل

علاوه بر اختلاف زیاد در تعداد درجررات آزادي، خطرراي نسرربي 

نسبت به مدل استاتیک مولکررولي بسرریار کررم و   VNMM  روش

 است. %5محدود به حداکثر  
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 هامشخصات مدل  -2جدول 

بیشینه خطاي 

 جابجایي 
 تعداد درجه آزادي  هاتعداد گره  هاتعداد اتم 

تعداد  

 المان 

اندازه تقریبي المان  

نزدیک 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 بندی میدان در روش  - 57شکل 

 

 DCMM39روش چندمقیاسی  -2-2-7

ي چندمقیاسي توسعه داده شده براي هاروشکه بیشتر    در حالي

مواد داراي ساختار کریستالي مررنظم هسررتند، مرروادي   سازيشبیه

ها ساختارهاي نررامنظمي ها و پروتئیننظیر شیشه، پلیمر، آمورف

سازي چندمقیاسي مررواد براي شبیه DCMM [108]دارند. روش 

داراي ساختار غیر کریستالي توسعه یافته اسررت. در ایررن روش، 

بنرردي یکنواخررت و هاي متعددي )ساختار مشکل دامنه به المان

. هر یک از شودميبندي  تقسیم  (57)یکنواخت( مطابق شکل  غیر

هایي کرره در مجرراورت میرردان داراي گرادیرران تغییرشررکل المان

ها نقش شدید قرار دارند نقش محیط با مقیاس ریز و سایر المان

 کنند.محیط با مقیاس درشت را بازي مي

روش   در  محدود  اجزا  مشابه مي  DCMMحل  بصورت  تواند 

ابتدا  روش،  این  در  یابد.  گسترش  غیرخطي  مسائل  انواع  براي 

شبیه کامل  بصورت  میکرو  ميمقیاس  تمام سازي  نمونه  و  شود 

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

مي اعمال  ماکرو  مقیاس  بر  اولیه  ماکرو  تحریک  مقیاس  و  شود 

گره  شودميحل   جابجایي  مقیاس  و  شکل  تغییر  گرادیان  و  ها 

)Mماکرو   )F  مي روي  محاسبه  بر  گرادیان  این  سپس  گردد. 

اعمال   میکرو  مقیاس  مي  شودميمدل  اندازه  که  به  مدلي  تواند 

قانون  که  آنجا  از  باشد.  المان  چند  از  ترکیبي  یا  و  المان  یک 

ها صادق نیست، براي ایجاد کوشي بورن بر روي این دامنه اتم

)مقیاس   مجزا  اتمي  روي شبکه  بر  پیوسته جابجایي  میدان  یک 
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از   ميهاروشمیکرو(،  استفاده  المان  بدون  نهایت  ي  در  و  شود 

میکرو   مدل  شکل  تغییر  )mگرادیان  )F    .است محاسبه  قابل 

گرادیان   ضربي  تجزیه  اساس  بر  اتم  هر  نهایي  موقعیت 

میکرو    Fتغییرشکل   اجزاء  mبه 
F    ماکرو Mو 

F   اعمال با 

 ( قابل محاسبه است: 41رابطه )

(41 ) M m
F=F F 

با روش حداقل مربعات وزني   Fتابع گرادیان تغییر شکل  

اتممانده روي  بر  برازش  ها  میکرو  مقیاس  در  موجود  هاي 

میدانشودمي میکرو،  مدل  تحلیل  با  و  .  محاسبه  جدید  هاي 

مي تعیین  ماکرو  معادل  تا مقادیر  تکراري  روند  این  و  شوند 

 حصول همگرایي نهایي ادامه خواهد یافت. 

فرمول بندي کلي حاکم بر مسئله چندمقیاسي مطابق روابط  

 : [15] است زیر 
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اي از مدلسازي انجام شده توسط این روش را  نمونه  (59)شکل  

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

دماي   نیز  و  کریستالي  ساختارهاي  به  روش  این  نبودن  محدود 

هاي این روش است. این در حالي صفر درجه کلوین از مزیت 

بیشتر   که  براي  هاروشاست  حلي  راه  همزمان  چندمقیاسي  ي 

 اند. توسعه به دماي غیر صفر کلوین ارائه نداده

 

 MD-SMD-MPM یاسیچندمق روش  -8-2-2

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

مقیاس بزرگ در تمامي دماها بررین   سازيشبیهچندمقیاسي براي  

ناحیه اتمي و پیوسته ابررداع شررده اسررت. در ایررن روش، ناحیرره 

و ناحیرره اتمرري توسررط   MPM  پیوسته توسط روش بدون المرران

. دو ناحیه اتمي و پیوسررته شودميروش دینامیک مولکولي مدل  

 40توسط روش دینامیک مولکولي هموار شده  (60)مطابق شکل  

 شوند.به یکدیگر متصل مي

باعث   شده  هموار  مولکولي  دینامیک  روش  از  استفاده 

  SMDشود اتصال اصلي بین دو ناحیه برقرار شود. در روش  مي

اضافه   مولکولي  دینامیک  روش  به  شده  بندي  المان  شبکه  یک 

شود. در این روش تمامي متغیرهاي فیزیکي نظیر موقعیت و  مي

مي محاسبه  اتمي  شبکه  روي  بر  معادلات جابجایي  و  شود 

حل   مجزا  بندي  المان  شبکه  روي  بر  گام شودميمومنتوم  در   .

براي   شده  بندي  المان  شبکه  از  آمده  بدست  مقادیر  بعدي، 

المان بندي، بروزرساني جابجایي اتم ها استفاده مي شود. شبکه 

  ( 61)گرهي است. شکل    4هاي  یک شبکه ساده متشکل از المان

از مراحل حل به روش     [110]  دهدرا نشان مي  SMDنمایشي 

 شود: که به شرح زیر خلاصه مي

 iشوند و مقدار تابع شکل در موقعیت اتم  ها تشکیل مي المان  -1

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

اتم -2 روي  از  نیروها  و  مومنتوم  مقادیر جرم،  به  اختصاص  ها 

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

المان -3 شبکه  گام  حل  در  1ها 

2
n )ب(   + بخش  با  مطابق 

 ( 61)شکل 

اتم -4 آمده بروزرساني موقعیت  ها بر اساس محاسبات بدست 

 ( 61)مطابق با بخش )ج( شکل  +1nو محاسبه گام 
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 DCMM [15]میدان اتمی در روش  سازیشبیه  - 58شکل 

 

 
 DCMM [15]با روش  سازیشبیه  - 59شکل 

 

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

 

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

 

محاسبه نیروهاي اتمي و بروزرساني آنها متناسب با موقعیت   -5

 جدید بدست آمده 

نیروي گره -6 المانمحاسبه  نیروهاي محاسبه  هاي  بر اساس  ها 

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

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

2
n + 

 ( 61)مطابق با بخش )ه( شکل 

گام   -8 محاسبات  انجام  براي  زیرین  المان  مجدد  بازسازي 

 (61) بعدي مطابق با بخش )و( شکل 

روش  در  اتمي  و  پیوسته  ناحیه  کمک    به   MD-SMD-MPM  دو 

مي   SMDروش   متصل  مجاورت  یکدیگر  در  اتم  وجود  شوند. 

روش  اتم  در  مولکولي  دینامیک  ناحیه  کاهش    SMDهاي  باعث 

افزایش دقت مي  اضافي و  نیروهاي  ایجاد    ( 62) شود. شکل  خطاي 

 دهد. هاي مجاور ناحیه انتقال را نشان مي هاي اتم نمایشي از همسایه 

تضمین    MPMپیوستگي ناحیه پیوسته توسط روش بدون المان  
ملکولي   شودمي دینامیک  توسط  اتمي  ناحیه  دیگر  سوي  از  و 

روش شودمي مدل   توسط  شده  مدل  بخش  در  ناحیه  دو  هر   .

SMD  (.63هم پوشاني دارند )شکل 

مقیاساز مزیت  مدلسازي  امکان  این روش  بزرگ  هاي  هاي 

مي و  است  متعدد  آزادي  درجات  با  براي  اتمي  آن  از  توان 

مدلسازي مسائل چندمقیاسي در دماي متفاوت با در نظر گرفتن  

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

 

 بندیجمع  -3
ي چندمقیاسي همزمان که در ها روش در این مقاله در میان انبوه  

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

 از چند دیدگاه قابل بررسي هستند:  ها روش شده است. این 

محاسبات،    سازيهمگني  هاروش -1 در  پیچیدگي  وجود  با 

به  تنها  و  ندارند  را  شده  غیرهمگن  نواقص  مدلسازي  امکان 

 پردازند. رفتار میانگین مواد مي سازيشبیه

که از دقت بالایي در پیوند   پیوستهشبهي نظیر روش  هاروش -2

دو ناحیه پیوسته و اتمي برخوردار هستند، در راستاي برقراري  

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

هاي  این صورت، علیرغم ایجاد دقت بالا به همراه کاهش هزینه

یکدیگر،   به  ناحیه  چند  یا  دو  پیوند  خصوص  در  محاسباتي 

هاي بالاي تولید شبکه مناسب )در حد ابعاد شبکه اتمي( هزینه

 کنند.را به مدل تحمیل مي

یي که نیاز به ریز کردن مش در ابعاد اتمي دارند، در  هاروش -3

تر را از بین  هاي عددي به ابعاد واقعيواقع امکان گسترش مدل

این  مي دیگر  عبارت  به  ابعاد    هاروشبرند.  به  مدلسازي  در 

المان از  استفاده  به  مجبور  بسیار  واقعي  و  کوچک  بسیار  هاي 

 بزرگ در یک مدل هستند.

تر کردن مش  ها که نیازي به ریزیي نظیر ارتباط دامنههاروش -4

این  دارند.  ناحیه  دو  بین  ارتباط  در  پاییني  دقت  گونه   ندارند، 

بدلیل استفاده از سازگاري ضعیف بین دو ناحیه مجبور    هاروش

 به اعمال قید مضاعف در ناحیه انتقال هستند.

هاي زیرین به عنوان منبع تعیین انرژي  یي که از اتمهاروش -5

مي  استفاده  پیوسته  ميناحیه  فرضیهکنند،  کمک  به  هایي  بایست 

بیني کنند. بنابراین امکان  ها را پیشنظیر کوشي بورن حرکت اتم

مدلسازي تمامي مواد را نخواهند داشت زیرا تمامي ساختارهاي  

نمي تبعیت  بورن  کوشي  قاعده  از  لزوما  آنکه اتمي  حال  کنند. 

هاي مبتني بر مشخصات ماکرو )معادلات رفتاري  استفاده از مدل

ماکرو( مي آزمایشات  اساس  بر  نواحي  استخراج شده  در  توانند 

 دورتر از نقص دقت قابل قبولي را ارائه نماید.

ي چندمقیاسي همزمان در ابتدا براي مدلسازي ها روش بیشتر   -6

مي  استفاده  مولکولي  استاتیک  روش  محدود از  باعث  که  کنند 

دماي   مي   سازي شبیه شدن  کلوین  درجه  دماي صفر  این شو به  د. 

ممکن است در مسیر توسعه به استفاده از روش دینامیک  هاروش 

هاي مولکولي روي بیاورند اما هزینه محاسباتي بالا یکي از چالش 

 هستند.  ها روش جدي پیش روي این دسته از  

توسعه   -7 گرفته،  صورت  مطالعات  به  توجه  ي  ها روشبا 

چندمقیاسي که اثرات انتقال دما در مکان و زمان، ارتباط پیوسته 

مقیاس و  نواحي  محدودیت بین  ایجاد  بدون  را  مختلف  هاي 
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روش  محدودیت  -8 از  که  پیوسته  ناحیه  بین  ارتباط  نوع  هاي 

استفاده   محدود  غیرهاروشبا    شود مياجزا  اتمي  ي  پیوسته 

مشکل   این  حل  براي  که  است  زیادي  خطاهاي  منشا  همواره 

برند ي بدون المان بهره ميهاروشي چندمقیاسي که از  هاروش

 هاي ایجاد شده را کاهش دهند.توانند خطامي

ایده  هاروشدر    -9 بر  مبتني  شده  داده  توسعه  چندمقیاسي  ي 

میدانغني از  یک  هر  مدل سازي،  موجود  متغیرهاي  هاي 

هزینهمي کاهش  براي  موثر  راهکاري  و  توانند  محاسباتي  هاي 

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

هاي پیوسته تاکنون نتایج خوبي از مسائل تک مقیاسي در محیط

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

بودن  هاروش گسسته  ماهیت  به  توجه  با  چندمقیاسي  ي 

هاي مبتني بر اتم به دقت بسیاري براي کوپل دو ناحیه با  میدان

 اعمال توابع غني سازي دارد. 

تلاش توسعه علیرغم  خصوص  در  گرفته  صورت  هاي 

ميهاروش نظر  به  چندمقیاسي،  این  ي  از  یک  هر  دامنه  رسد 

شبیه  هاروش امکان  عمل  در  و  است  کاراي  محدود  سازي 

محیطي  شرایط  و  اندازه  نظر  از  واقعیت  به  نزدیک  فرآیندهاي 

  ي نوین دارد.هاروشنیاز به توسعه 
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