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مختلف هستند.  عیمتنوع در صنا  يکاربردها يبالا دارا يریپذو شکل نییپا ي خود از جمله چگال   ژهیبه خواص وبا توجه  ي ومینیآلوم يهاورق  -چکیده

 رد   ي حت   ن ییپا  اریبس  ي هاقطعات با ضخامت  نیا  دیدر حال حاضر امکان تول  ،ي آلومینیوم  يهاساخت ورق  نه یصورت گرفته در زم  ي هاشرفتیبا توجه به پ
ا  اسیمق از  است.  شده  فراهم  ا  نینانو  در  بررس  نیرو  به  مکان  ي پژوهش  شب  نیا  ي کیرفتار  از  استفاده  با  د  يمبنا  بر  يعدد  يسازه یمواد   ک ینامیروش 

 ي فلز دیاکس  ه و پوست  ياساس مدل هسته فلز  بر  ه یاول  يساز مدل  ژن،یدر مجاورت اکس  ومینیآلوم  يبالا  يریپذبه واکنش. با توجه  شودي پرداخته م   ي مولکول
است. پس  ریپذامکان ي ومینینازک آلوم يهاورق ي ک یبر رفتار مکان ي سطح دیاکس ه ی مختلف لا يهاضخامت تأثیر ي که در آن امکان بررس  ردیپذي صورت م

 تحت  هانمونه   ،ي ک یمکان  رفتار  ي . به منظور بررسشودي م   يسازنه یکم  هاآن  يشده و انرژ  يدارسازیپا  ي طیمح  طیشرا  تحت  هانمونه   ه،یساختار اول  جادیاز ا
 سیمختلف ماتر  يهاه یو درا ي مدول بالک، مدول برش  انگ،ی مدول  جمله  از ها آن يکیمختلف مکان  يشده و پارامترها يابیارز يکیمختلف مکان يهاآزمون

  يسنج موجود صحت  ي شگاه یآزما  جیبا نتا   يعدد  يسازه یصورت گرفته از شب  يهايساز. دقت مدلشودي م  يریگمختلف اندازه  يخواص ماده در دماها 
اساس.  شودي م مکان  ي پارامترها  نییتع  يبرا  ي لیتحل  ي روابط  ،يعدد  جینتا  بر  آلوم  يهاورق  ي ک یمختلف  ضخامت  ي ومین ینازک  لا  ي هابا  از   هیمختلف 

دماها  ي سطح  ونیداسیاکس ارائه    ي در  مقاشدمختلف  تحل  سه ی.  دادهه  ب   يلیروابط  با  آمده  آن  انگریب  ،يشگاه یآزما  يهادست  مناسب   نیهمچن  و   هادقت 
 و ماکرو است. کرویبا ابعاد م ي آلومینیوم يهاروابط حاصل به ورق يریپذمیتعم تیقابل
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Abstract: Thin aluminum films have various applications in different industries because of their special properties, including 

low density and high ductility. Due to the progress in the manufacturing process, it is now possible to produce ultra-thin 

aluminum films with very low thickness, even on the nanoscale. This paper aims to numerically investigate the mechanical 

behavior of ultra-thin aluminum films using the molecular dynamics (MD) method. Because of the high reactivity of aluminum 

in the vicinity of oxygen, the representative volume elements (RVEs) of the aluminum film are simulated based on the aluminum 

core-alumina shell model to study the effect of different thicknesses of the surface oxide layer. In order to stabilize the atomistic 

RVEs under environmental conditions, the relaxation process is applied, and the total energy of the system is minimized. Then, 

the relaxed configuration of RVEs is analyzed under different mechanical tests, and their different mechanical parameters such 

as Young's modulus, bulk modulus, shear modulus, and different material characteristics are calculated at different 

temperatures. The accuracy of the numerical simulations is validated by comparing the results with the experimental data. Based  
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on the MD results, analytical relations are presented to determine the different mechanical parameters of thin aluminum films as 

a function of the oxide layer thickness and ambient temperature. Comparison of the proposed analytical relations with the 

experimental data, demonstrates their capability and generalizability for the micro- and macro-size aluminum sheets. 

 

 

Keywords: Thin aluminum films; Mechanical parameters; Molecular dynamics method; Effects of temperature; oxide layer 

thickness. 
 

 

 فهرست علائم

EAME  انرژي مربوط به پتانسيلEAM 
CTIE انرژي الكترواستاتيک 

ijr هايفاصله بين اتم i  و j 
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ij  هايکنش جفتي بين اتم برهم i و j 
ijC درايه ij  از ماتريس خواص ماده 
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totE  انرژي پتانسيل کل سيستم اتمي v(t)  در زمان  ذره سرعتt 

im  اتم جرمi a(t)  شتاب ذره در زمانt 
 

 

 مقدمه -1

با خود  آلومينيوم  ويژه  خواص  به  بسيار   ، توجه  صنايع  در 

است.   شده  استفاده  فلز گوناگوني  داشتن    اين  به  توجه  با 

همچون هوافضا،  ي و متفاوت خود، در صنايعهاي خاص ويژگي

بستهحمل صنايع  خودروسازي،  الكتريكي،  ونقل،  صنايع  بندي، 

. صنايع ساختماني و بسياري از صنايع ديگر کاربرد فراواني دارد

ساختمان در  سازهآلومينيوم  و  از  ها  وسيعي  طيف  در  ها 

مي قرار  استفاده  مورد  متفاوت  آن  کاربردهاي  از جمله  که  گيرد 

سقف مي پنجره،  و  در  به  خارج توان  و  داخل  آلومينيومي  هاي 

کارخانهساختمان و  روکشورق  ها،ها  پيشهاي  ساخته  دار 

ساختمان نماي  براي  مغازهآلومينيومي  ويترين  عظيم،    ها، هاي 

تجهيزات هدايت آب و    ها، تجهيزات و وسايل معماريبانسايه

ک  اشاره  سالرد.  باران  اخير،  در  ريز  هاي  قطعات  توليد  توانايي 

نازک  مقياس   صفحات  کاربردهاي  افزايش  به  ي  آلومينيوممنجر 

زمينه است در  شده  مختلف  با  آلومينيومهاي  ورق  .هاي  ي 

، بهبود ]2و    1[توليد مواد بر پايه سيمان  بهبود  ضخامت نانو در  

و  اختلاطح  رط عملكرد  بهبود    ]3[بتن   کارايي،  همچنين  و 

مكانيكي و حجمي خاک رس   متنوعي    ]4[خواص  کاربردهاي 

داراست.   توجهرا  واکنش  با  درو آلومينيبالاي  پذيري  به   م 

اکسيژن، پديده  مجاورت  اکسيداسيوندرک  و    سطحي  هاي 

بر  تأثير آن  مكانيكي    مكانيزمات  شكل  هاي  نانوورقتغيير 

است.    داراي  ي آلومينيوم بسزايي  ورقاهميت  هاي  نانو 

اندازه  يآلومينيوم و  پردازش  توليد،  مرحلة  با  گدر  صنعتي  يري 

اکسيدي واکنش  آساني  به  بالا  حجم  به  سطح  نسبت  به   توجه 

اي از اکسيد فلزي در سطح اين قطعات ايجاد  ايجاد کرده و لايه

اين  . لايه اکسيد فلزي تشكيل شده در سطح بيروني  ]5[  شودمي

از تماس با محيط بيروني محافظت    هاي فلزي را، هستهقطعات

کند و از طرفي تغييرات قابل توجهي را در خواص شيميايي،  مي

اين نوري  و  مغناطيسي  الكتريكي،  وجود    مكانيكي،  به  قطعات 

لايه]6[  آوردمي آزاد  سطح  رو  اين  از  نقش .  شده،  اکسيده  ي 

داشته و    و مكانيكي  مستقيمي در کنترل و تعيين خواص فيزيكي

و    هاي سطحي، چگاليون نقصعوامل مختلفي همچ   تأثيرتحت  

يكي    ،نانو   . وجود پوشش اکسيد فلزي در مقياساست خامت  ض

چالش ويژگياز  با  نانو  مواد  توسعه  طريق  هاي  از  خاص  هاي 
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ها هاي لايه اکسيد سطحي، فضاهاي خالي، حفرهکنترل ناخالصي

هاي گسترده صورت گرفته  وجود تلاش  است. با  و مورفولوژي

بسيار   کامل  طور  به  سطحي  اکسيداسيون  کنترل  زمينه،  اين  در 

  -مبتني بر هسته فلزي   ساختارهاي  اين اساس  دشوار بوده و بر

نظر   از  هم  و  تجربي  نظر  از  هم  نانو،  مواد  فلزي  اکسيد  پوسته 

 .]7[ است  تئوري مورد مطالعه گسترده قرارگرفته

کاربرد  به  توجه  نانوورق با  متنوع  ي، آلومينيوم هاي  هاي 

بررسي  براي  آزمايشگاهي  صورت  به  متعددي  مطالعات 

از جمله تحقيقات ها صورت گرفته است.  خواص مكانيكي آن 

مي  راستا،  اين  در  گرفته  ها صورت  مطالعه  به  و   1گيوتوان 

نمونه   ]8[  2سيف  آن  در  که  کرد  با  اشاره  آلومينيومي  هاي 

هاي مختلف ساخته شده و تحت تست آزمون کشش ضخامت

 نتايج حاصل از اين مطالعه نشان داد  .تک محوري قرار گرفتند 

با کاهش ضخامت ورق که   نازکدر حالت کلي  مقاومت    هاي 

مي  افزايش  ميريني ياب آنها  بررسي   ]9[  4هافمن و    3د.  به  نيز 

خواص مكانيكي سه لايه آلومينيوم خالص، اکسيد آلومينيوم و 

اکسيدآلومينيوم تحت کشش   يک لايه کامپوزيتي از آلومينيوم و 

پرداختند.   محوري  اساس تک  ورق   بر  حاصل،  هاي  نتايج 

کامپوزيتي مقاومت کششي نهايي بالاتري را نسبت به آلومينيوم 

شكست بالاتري   هاي پذيري و کرنش داشته و همچنين انعطاف 

مي  نشان  آلوميناي  به  نسبت  وجود   .دهندرا  هاي تلاش   با 

براي   شده  گزارش  آزمايشگاهي  مطالعات  گرفته،  صورت 

نانوورق  مكانيكي  رفتار  آلوميني شناخت  تعيين وهاي  و  مي 

آن تأثير عوامل   مكانيكي  خواص  بر  و گذار  محدود  بسيار  ها 

 بر است.  هزينه 

محدوديت به  توجه  مطالعات با  در  موجود  هاي 

عموما   ريز،  مقياس  در  قطعات  مطالعات   آزمايشگاهي  روش 

عنوان به  گرفته    عددي  کار  به  زمينه  اين  در  مناسب  ابرازي 

زمينه، مي  اين  در  گرفته  صورت  تحقيقات  جمله  از  شود. 

که   کرد اشاره    ]10[و همكاران    5توان به مطالعات روزاندي مي 

به   آن  نانوسيم  بررسي در  مكانيكي  آلومينيومي رفتار  هاي 

شبيه  مطالعه  اين  در  است.  شده  هاي نانوسيم  سازيپرداخته 

اساس آلومينيومي   فلزي   بر  هسته  فلزي -مدل  اکسيد  پوسته 

تغيير اثر  تحت  قطعات  اين  مكانيكي  رفتار  و  گرفته   صورت 

از روش ديناميک مولكولي    شكل کششي و  استفاده  با  فشاري 

است.   نمونه   ها آن ارزيابي شده  که  داد  داده نشان  پوشش  هاي 

کششي  مقاومت  اکسيد،  با  اما شكل   شده  بيشتري کمتر  پذيري 

آلوميني  اکسيد  پوشش  ضخامت  افزيش  با  همچنين  م، ودارند. 

شكل  و  کششي  نانوسيم مقاومت  مي پذيري  افزايش  به   .يابد ها 

ارزيابي   با   تأثير منظور  فلزي  نانوذرات  شكستگي  و  تجمع 

در   اکسيد  ما   فرايند پوشش  انفجار،  يا  احتراق  و   6سنتز، 

دو ] 11[همكاران   برخورد  بررسي  با   به  آلومينيوم  نانوذره 

سرعت در  آلومينيوم  اکسيد  از پوشش  استفاده  با  مختلف  هاي 

زِنگ  پرداختند.  مولكولي  ديناميک   ]12[همكاران    و   7روش 

نانوذرات    فتار ر  سطحي   آلومينيوم ترموديناميكي  اکسيد  لايه  با 

با   ها دريافتند که آن   ند. کرد دهي بررسي  حرارت   فرايند را تحت  

م ميزان نفوذ و افزايش دما و کاهش ضخامت پوسته اکسيد آلوميني

آلوميني هسته  به  پوسته  لايه  از  پيدا و اکسيژن  افزايش  کند. مي   مي 

همكاران    8سن  اساس  ]13[و  نشان   ي مولكول   ک ي نام يد روش    بر 

اکس   دادند  افزا   وم ين يآلوم   م ي نانوس   ي ري پذ شكل   ، ون يداس ي که   شي را 

. دهد ي از خود نشان م  ي االعاده رفتار فوق   د ي و پوسته اکس   دهد ي م 

اثر اکسيداسيون سطحي را   اي در مطالعه ] 14[خويي و همكاران  

نانوذرات   رفتار  و   آلومينيوم بر  هيدرواستاتيک  آزمون  تحت 

آن سه  مطالعات  دادند.  نشان  افزايش محوري  دهنده  نشان  ها 

محوري پذيري نانوذرات تحت آزمون سه مقاومت و کاهش شكل 

اکسيد است. افزايش درصد ضخامت لايه  به    با  توجه  اهميت با 

رفتار   تأثير درک   بررسي  به  مطالعه  اين  در  اکسيداسيون سطحي، 

نانوورق  پرداخته آلومينيوم هاي  مكانيكي  مختلف  دماهاي  در  ي 

شود. در ادامه در شده و پارامترهاي مختلف مكانيكي ارزيابي مي

نانوورق  اوليه  پيكربندي  ايجاد  نحوه  بيان  به  دوم  هاي بخش 

-سازي رفتار مكانيكي آن يات مدل ئ ي پرداخته شده و جز آلومينيوم 

شود. در نهايت در روش ديناميک مولكولي ارائه مي  بر اساس ها  

مدل  از  حاصل  نتايج  سوم،  ارائه  بخش  عددي  به شدسازي  و  ه 

 شود.بررسي نتايج پرداخته مي 
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روش   بر اساس ي آلومینیوم هاي سازي نانوورق مدل  -2

 دینامیک مولکولي 
کاربرد   به  توجه  با  پژوهش  اين  در  شد،  اشاره  که  همانگونه 

هاي نازک آلومينيومي در صنايع مختلف به بررسي  گسترده ورق

مواد   اين  مكانيكي  اساسرفتار  مولكولي    بر  ديناميک  روش 

مي مدلپرداخته  مبني  بر  راستا  اين  در  عددي  شود.  سازي 

اکسيداسيون سطحي تحت  نانوورق با  آلومينيوم  تغيير    تأثيرهاي 

بارگذاري و  قرار  شكل  فشاري  و  کششي  از  اعم  مختلف  هاي 

نمونه مكانيكي  رفتار  کميت گرفته و  ارزيابي  با  مكانيكي  ها  هاي 

برشي،   مدول  پواسون،  ضريب  يانگ،  مدول  همانند  پرکاربرد 

در و  بالک  ارزيابي  يهامدول  ماده  ماتريس خواص  مختلف  هاي 

سازد تا شود. روش ديناميک مولكولي اين امكان را فراهم ميمي

بتوان رفتار مكانيكي اين قطعات را به صورت عددي و با دقت  

ارزيابي   براي  کرداتمي  نيوتن  معادلات حرکتي  روش  اين  در   .

مي استفاده  ذرات  حرکات  معادله توصيف  که  طوري  به  شود؛ 

شامل   اتمي  سيستم  بر  اساسذره    Nحاکم  بيان    بر  زير  رابطه 

 . شودمي

(1                 )                tot
i i i

i

E
m a (t) F (t)

r (t)


= = −


 

در رابطه فوق  
totE  بر اساس انرژي پتانسيل کل سيستم اتمي که  

مي تعيين  اتمي  بين  پتانسيل  شود.  تابع 
im،ir  وiF   ترتيب به 

اتم   نيرو  بردار  و  مكان  بردار  و  iجرم،  است.    tام  زمان  بيانگر 

شود معادله حاکم بر سيستم اتمي، يک  همانگونه که مشاهده مي

مي که  است  دوم  مرتبه  ديفرانسيل  با معادله  را  آن  توان 

سرعتيبه ورلت  الگوريتم  در  ]15[  کردحل    11کارگيري   .

سرعتي،   ورلت  و  الگوريتم  مختصات  وضعيت  بودن  معلوم  با 

 t+tختصات ذرات در زمان  ، مtسيستم در زمان   ذرات سرعت 

 شود: تعيين مي مطابق با رابطه زير تيلور طبس  بر اساس

(2       )2

i i i i

1
r (t t) r (t) t v (t) t a (t)

2
+ = +  +   

 

ivدر رابطه فوق   (t)    وia (t)    بردار  به ترتيب بردار سرعت و

اتم   زمان  ام  iشتاب  سرعتي،    tدر  ورلت  الگوريتم  در  است. 

نيم گام شتاب  انتهاي  و  ابتدا  در  شتاب  ميانگين  به صورت  گام 

گرفته مي نظر  در  نيمزماني  در  از شود و سرعت  استفاده  با  گام 

   شود:ميمحاسبه مطابق زير  (3رابطه )

(3 ) i
i i
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فوق   روابط  iFدر  (t)    که است  اتمي  بين  اساس نيروي    بر 

( رابطه  مطابق  ذرات  بين  شده  تعريف  محاسبه  1پتانسيل   )

اساس.  شودمي )  بر  )2معادلات   ،)5( و  مي6(  ترتيب  (  به  توان 

.  کردموقعيت، سرعت و شتاب ذرات را در انتهاي هر گام تعيين  

ايد توجه داشت که رابط ورلت سرعتي داراي خطاي از مرتبه  ب

 پذير است.  چهار بوده و اين روش نسبت به زمان برگشت 

شود، پتانسيل بين اتمي  گونه که در روابط مشاهده ميهمان

مه جمله  دقت ماز  در  بسزايي  نقش  که  است  عواملي  ترين 

در   ]16[سازي ديناميک مولكولي دارد. يوسفي و همكاران  مدل 

سازي  هاي مختلف براي مدلبه ارزيابي دقت پتانسيل  ايمطالعه

و  اتم اکسيژن  آن  آلومينيومهاي  نشان  پرداختند.  که  ها  دادند 

ژوCTI9EAM+10پتانسيل   توسط  شده  ارائه  همكاران   12،  و 

مدل]17[ در  مناسبي  دقت  داراي  اتم،  اندرکنش  هاي سازي 

و اکسيژن است. اين پتانسيل به صورت ترکيبي از دو    آلومينيوم

و پتانسيل انرژي    (EAM)پتانسيل شامل پتانسيل اتم تعبيه شده  

بر  است که انرژي بين ذرات را به ترتيب    (CTI)الكترواستاتيک  

 کند:روابط زير تعريف مي اساس

(7 ) EAM ij ij i j ij

i, j i j i
i j
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فوق،   روابط  در 
EAME    پتانسيل به  مربوط    EAM  ،ijrانرژي 
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،  jو    iهايفاصله بين اتم 
i    چگالي الكترون براي اتمi  ،ij  

، jو   iهاي  کنش جفتي بين اتم برهم 
iF  انرژي لازم براي جاسازي

است.    iاتم  
CTIE   نرژي الكترواستاتيک،  ا

iq  براي   بار الكتريكي

همه جفت   ني ب   ک ي کنش الكترواستاتبرهم  يها ي انرژ   ijVو    ، iاتم  

به   ها اتم  پتانسيل  است.  کلي  پتانسيل   EAMطور  جمله  هاي از 

سازي فلزات و آلياژهاي فلزي است که بر پايه پرکاربرد براي مدل 

نيمه  صورت  به  آن  پارامترهاي  و  بوده  کوانتومي  تجربي مكانيک 

پتانسيل، تعيين مي اين  در  اندرکنش ( شامل  ij)  جزء اول  شود. 

اتم  بين  که    ها جفتي  اندرکنش است  از  ناشي  انرژي 

لحاظ مي  -الكترواستاتيكي هسته )کند و  هسته را  جزء دوم 
iF  )

انرژي که تحت عنوان  گيرد  در نظر مي هاي چنداتمي را  اندرکنش 

. در اين پتانسيل، انرژي شودشناخته مي   iلازم براي جاسازي اتم  

لازم براي قرارگيري اتم در يک جايگاه در شبكه اتمي، تابعي از 

چگالي الكترون در آن جايگاه است؛ به طوري که چگالي الكترون 

برهم  از  مكان  هر  توسط در  شده  ايجاد  الكترون  چگالي  نهي 

اتم تک  ب تک  نظر  مورد  اتم  چگالي  منهاي  مي ه ها  با دست  آيد. 

کند، فرض اينكه چگالي اتمي با تغييرات فاصله به آرامي تغيير مي

ساده  در  و تابع چگالي  لحاظ شده  ثابت  به صورت  ترين حالت 

انرژي لازم براي جاسازي هر اتم برابر با مجموع انرژي حاصل از 

الكترون  در  چگالي  اتم  همان  انرژي چگالي  علاوه  به  ديگر  هاي 

مي  گرفته  ] نظر  پتانسيل  18شود   .]EAM   با را  فلزي  پيوندهاي 

اما توانايي مدل سازي ميدقت مناسبي مدل  سازي پيوندهاي کند، 

ن اثرات کرد براي لحاظ    CTIيوني را ندارد. از اين رو، پتانسيل  

پتانسيل   به  يوني  اندرکنش  بتواند افزوده مي  EAMناشي  تا  شود 

. در کند اکسيد را به خوبي مدل  آلومينيوم انرژي ذرات در ساختار  

)، جزء اول  TICپتانسيل  
iE  ) انرژي ناشي از پيوند يوني و جزء

 . بر]71[کند را بيان مي ها همه جفت اتم  ن ي ب انتقال بار   ( ijVدوم )

سازي داراي قابليت مدل   EAM+CTIاين اساس، پتانسيل ترکيبي  

دارا است.   اکسيدفلزي را  فلزي و  و همكاران   13جئون پيوندهاي 

 تأثيردما و همچنين  تأثير [ با استفاده از اين پتانسيل به بررسي 19] 

 جنس ماده بر روند اکسيداسيون سطحي فلزات پرداختند. 

ورق شد،  اشاره  قبل  بخش  در  که  نازک  همانگونه  هاي 

پذيري بالايي در مجاورت اکسيژن داشته و از ي واکنشآلومينيوم

هاي نازک از اکسيدآلومينيوم در سطح  اين رو همواره داراي لايه

اين   مكانيكي  رفتار  بر  توجهي  قابل  ميزان  به  که  هستند  خود 

 فرايندهاي زياد در  گذارد. با توجه به پيچيدگيمي  تأثيرها  نمونه

اين   در  تجربي،  آزمايشات  انجام  بالاي  هزينه  و  اکسيداسيون 

مكانيكي    تأثيرمطالعه   خواص  بر  سطحي  اکسيداسيون 

ورق حجم نانوساختارهاي  به  سطح  نسبت  معمولا   که  هايي 

. از اين  شودميسازي اتمي بررسي  مدل  بر اساسزيادي دارند،  

سازي اين پوسته اکسيد فلزي براي مدل  -رو از مدل هسته فلزي

. در اين مدل به منظور جلوگيري  ]14[شود  ها استفاده مينمونه

فاصله ابتدا  در  بزرگ،  بسيار  دافعه  نيروهاي  پيدايش  به از  اي 

هاي پوسته و هسته در نظر گرفته  انگستروم مابين لايه  3اندازه  

اوليه]12[شود  مي ساختار  اتم.  به  ي  آلومينيومي  هسته  در  ها 

برابر    14FCCصورت   شبكه  ثابت  نظر انگسترو  4/ 046با  در  م 

مي  اوليهگرفته  همچنين ساختار  اتمشود.  اکسيدي  پوسته  در   ها 

ساختار کوراندوم )  بر اساسآلومينيوم 
2 3Al O−) سازي مدل

ها . نحوه چينش اتم]20[ است شود که در دماي محيط پايدار  مي

( شكل  در  کوراندوم  کريستالي  ساختار  است 1در  شده  ارائه   )

پايدارسازي  ]21[ منظور  به  اتمي،  اوليه  ساختار  ايجاد  از  پس   .

انرژي سازنه يکمفرايندها  نمونه مي   15ي  اين  صورت  در  پذيرد. 

نمونه   انرژي  ابتدا  اساسراستا،  مزدوج  بر  گراديان   16روش 

( ثابت  دما  هنگرد  از  استفاده  با  سپس  شده،  در NVTمينيمم   )

زمان   محيط    20مدت  دماي  با  منطبق  نمونه  دماي  پيكوثانيه 

ه و در ادامه با استفاده  شددرجه کلوين تنظيم    300برابر    حدودا 

)  -از هنگرد دما ثابت  پيكوثانيه    20( در مدت زمان  NPTفشار 

با شرايط محيطي حدودا  در هر سه جهت  نمونه    1برابر    فشار 

سازي دما و فشار، گام پايدار  فرايندشود. در  اتمسفر سازگار مي

شبيه  برابر  زماني  مولكولي  ديناميک  نظر    1سازي  در  فمتوثانيه 

اي از ساختار اتمي المان حجمي ( نمونه2شود. شكل )گرفته مي

براي از    آلومينيومنانوورق    نمونه     فرايند بعد 
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 ]20[نماي شماتیک از ساختار کریستالي کوراندوم  -1شکل 

 

 
 با لایه اکسید سطحي  آلومینیومنماي شماتیکي از المان حجمي نمونه براي نانوورق  -2شکل 

 

نمونه اين  است.  شده  ارائه  دارايپايدارسازي  د  ابعا  ها 

از ضخامت  انگسترو  50×50×50 مختلفي  درصدهاي  و  است  م 

گرفته   نظر  در  نمونه  تحتاني  و  فوقاني  سطح  در  اکسيد  لايه 

در  مي نمونه  شرايط  zو    xراستاي  شود.  صورت  مرزي  به  ها 

شود تا نتايج حاصل قابليت تعميم به  پريوديک در نظر گرفته مي 

سازي ساختارهاي  تر را دارا باشد.  پس از مدلهاي بزرگنمونه

نمونهآلومينيومهاي  نانوورق بارگذاريي،  تحت  مختلف  ها  هاي 

گرفته و   قرار  برشي  اساسکششي، فشاري و  نتايج حاصل،    بر 

اندازهپارامترهاي مختلف مكانيكي براي نمونه شود.  گيري ميها 

تغيير  فرايند دما  اعمال  هنگرد  در  انجام   -شكل  ثابت  فشار 

پذيرفته و به منظور حذف اثرات ديناميكي ناشي از نرخ کرنش  

گام اين روش گام صورت ميبهبارگذاري به صورت  پذيرد. در 

ارائه شده است، ابتدا   ]22 [و همكاران  17بارگذاري که توسط لي

آرام   بسيار  صورت  اعمال    جاييجابهبه  نمونه  به  کوچكي 

تغييرشكل پايدار   فرايندشود که  شود و سپس اجازه داده مي مي

شود و انرژي آن به حالت پايدار برسد. اين روش بارگذاري اين  

مي فراهم  را  صورت  امكان  به  را  بارگذاري  بتوان  تا  سازد 

اعمال  شبه نمونه  بر  تحليل]23[  کرداستاتيكي  تمامي  در  هاي  . 

زماني   گام  گرفته  مولكولي صورت  لحاظ    1ديناميک  فمتوثانيه 

 شده است. 

لازم به ذکر است که به منظور محاسبه پارامترهاي مختلف  

، محاسبه تنش در مقياس نانو و  آلومينيوممكانيكي براي نانوورق  

سازي آن با مفاهيم مكانيک محيط پيوسته ضروري است.  معادل

گسترده مطالعات  راستا  اين  و    ايدر  روابط  و  گرفته  صورت 

کلاسيوسديدگاه است.  شده  ارائه  مختلفي  و   ]24 [18هاي 

را براي محاسبه تنش بيان    20وايرالتئوري   ]62و    25 [19مكسول

کارکرد کرد و  دقت  متعددي  مطالعات  در  حاضر  حال  در  ند. 

تنش وايرال   بر اساسمناسب محاسبه تنش براي ساختار اتمي،  
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رابطه   بر اساس  iاتم  اثبات شده است. در اين حالت تنش براي  

 : شودزير تعيين مي

(9 ) ij iji ii j i

1 1
( m v v r f )

V 2 
 = −  +  

حجم،    Vتانسور تنش وايرال،  در رابطه فوق، 
im    و

iv   به

نيز به ترتيب بردار   ijf  و  i  ،ijr ترتيب جرم و بردار سرعت اتم

اتم  جاييجابه بين  نيرو  تساي  jو    iهاي  و  بر   ]27 [21هستند. 

رابطه  اساس کوشي،  اتمي  تئوري  ساختارهاي  براي  را  تنش  ي 

کيرکود و  ايرون  داد.  اساس ]28 [22گسترش  مكانا  بر    ک يصول 

و  رتعادليغ  يآمار د  ع يتوز  ي سري  براي  راک يدلتا  را  روابطي   ،

ارائه   تنش  نالکردمحاسبه  براي  ]29 [23ند.  را  تحليلي  رابطه 

ارائه   سري  بسط  به  نياز  بدون  تنش  هارديکردمحاسبه  و   24. 

مفهوم    بر اساساستفاده از توابع وزني و  با  ] 31و    30[همكاران  

گيري روابطي را براي محاسبه تنش در مقياس نانو مبتني  ميانگين

  بر اساس ند.  کردبر مفاهيم مكانيک محيط پيوسته کلاسيک ارائه  

ژو انرژي،  و  جرم  بقاي  ژو  ]32 [25مكداول و    12اصول    ]33 [و 

تنش معادل مكانيک محيط پيوسته کلاسيک را براي محيط اتمي  

اساس ميانگين   بر  تعيين  مفهوم  وايرال  تنش  از  حجمي  گيري 

اين اساس اثرات غيرمحلي بودن در ساختار اتمي    کردند که بر

نيز تنش ميانگين  ]34 [26را ناچيز کرده است. سابرامانين و سان

وايرال را به صورت معادل تنش کوشي در محيط پيوسته اثبات  

سانکرد و  چنگ  براي  کرداثبات   ]35[  27ند.  لازم  حجم  که  ند 

محاسبه  ميانگين در  غيرمحلي  اثرات  بردن  بين  از  جهت  گيري 

کره پريوديک  حالت  براي  اتمي،  ساختار  در  شعاع  تنش  به  اي 

اي به شعاع پنج  ثابت شبكه اتمي و در حالت غيرپريوديک کره

برابر ثابت شبكه اتمي است. ديدگاه محاسبه تنش براي ساختار  

اساس نانو   ميانگين  بر  مطالعات مفهوم  در  وايرال  تنش  گيري 

مطالعات  جمله  از  است.  شده  واقع  پذيرش  مورد  متعددي 

مي گرفته  ] صورت  مراجع  به  اشاره  38-36توان  در   کرد[  که 

مدلآن  براي  روش  اين  از  پيوسته ها  محيط  چندمقياسي    سازي 

مقياس  از  مادي  نقطه  در هر  تنش  استفاده شده و  اتمي  مقياس 

تئوري مكانيک محيط پيوسته کلاسيک مطابق با    بر اساسبزرگ  

ميانگين  اتمي  مفهوم  نمونه  حجمي  المان  از  وايرال  تنش  گيري 

است.  شدمحاسبه   اثرات  ه  حذف  منظور  به  نيز  مطالعه  اين  در 

مفهوم   از  المان ميانگين غيرمحلي  روي  بر  وايرال  تنش  گيري 

ي استفاده شده است.  آلومينيومحجمي نمونه اتمي براي نانوورق  

نحوي   به  نمونه  مرزي  شرايط  همچنين  و  نمونه  که    است ابعاد 

محيط به مكانيک  مفاهيم  با  منطبق  تنش  ارائه  شرايط  خوبي 

. در اين حالت تنش و کرنش کندپيوسته کلاسيک را فراهم مي

آيد که بيانگر  دست ميهگيري ببراي کل نمونه با مفهوم ميانگين

ي در مقياس  آلومينيومتنش معادل در يک نقطه مادي از نانوورق  

تنش رابطه  رو  اين  از  است.  پارامترهاي  -درشت  و  کرنش 

تعيين   پيوسته کلاسيک  تئوري مكانيک محيط  با  مختلف منطبق 

تئوري مكانيک محيط پيوسته،    بر اساس. در اين حالت،  شودمي

در  مي برشي  يا  و  محوري  راستاي  در  کمي  بسيار  کرنش  توان 

ها به تغييرات نمونه ايجاد کرد و با محاسبه نسبت تغييرات تنش

تعيين   را  نمونه  الاستيک  پارامترهاي مختلف  . روش  کردکرنش 

بيان شده در مطالعات مختلفي نيز به کار گرفته شده است. اين  

[ براي  43-39روش در مراجع معتبر و متعددي همچون مراجع ] 

استخراج  و  الاستيک  پارامترهاي  و  مكانيكي  مشخصات  تعيين 

تنش پيوسته  -نمودار  محيط  مكانيک  مفاهيم  با  منطبق  کرنش 

ديناميكي   تحليل  از  استفاده  با  و  اتمي  ساختار  براي  کلاسيک 

اينجا در  همچنين  است.  برده شده  کار  به  نرم  مولكولي  افزار از 

لمپسمتن اويتو   ]44[  28باز  انجام    ]45[  29و  براي  ترتيب  به 

 شود. هاي ديناميک مولكولي و بررسي نتايج استفاده ميتحليل
 

 نتایج و بحث  -3
اشاره   که  پارامترهاي شدهمانگونه  تغييرات  مطالعه  اين  در   ،

مختلف مكانيكي شامل مدول يانگ، مدول برشي، مدول بالک،  

درايه و  پواسون  ماده،  ضريب  خواص  ماتريس  مختلف  هاي 

11شامل  
11

11

C


=


  ،11
12

12

C


=


12و    
44

12

C


=


براي    

دماهاي آلومينيومهاي  نانوورق در  مختلف  اکسيد  درصد  با  ي 

ارزيابي   برشودميمختلف  پاسخ  .  منظور  مكانيكي  اين  هاي 

نانوورق  نمونه مختلف  تغييرشكل  آلومينيومهاي  هاي  تحت 

بر ها  سازي شده و پارامترهاي مكانيكي مختلف آنمختلف شبيه
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تعيين    اساس کلاسيک  پيوسته  محيط  مكانيک  تئوري  تعاريف 

در شكل  جزئيات  شود.  مي مكانيكي  مختلف  پارامترهاي  تعيين 

ابتدا 3) است،  شده  داده  نشان  که  همانگونه  است.  شده  ارائه   )

تغييرشكل بسيار کمي در يكي از راستاهاي محوري و يا برشي  

سپس   و  شده  ايجاد  نمونه  تغييرات  در  نسبت  محاسبه  با  و 

نمونهتنش در  کرنش  تغييرات  به  مختلف  ها  پارامترهاي   ،

اساسالاستيک   کلاسيک    بر  پيوسته  محيط  مكانيک  تئوري 

از مفهوم تنش محاسبه مي اينجا  به ذکر است که در  شود. لازم 

وايرال مي   ميانگين  نمونه  استفاده  مجموعه  براي  تنش  تا  شود 

تعيين   با دقت مناسبي  اينجا]43و    42[  شوداتمي  به . در  ابتدا   ،

مدل دقت  بررسي  پارامترهاي  منظور  تعيين  در  شده  ايجاد  هاي 

نمونه يانگ،  مدول  و  پواسون  ضريب  مكانيكي،  هاي  مختلف 

مدل   خالص  آلومينا  و  آلومينيوم  از  شدشامل  حاصل  نتايج  و  ه 

دادهمدل  از  حاصل  نتايج  با  عددي  آزمايشگاهي  سازي  هاي 

ارزيابي   اين مقايسه در جدول  شودميموجود  از  نتايج حاصل   .

مي1) مشاهده  که  همانگونه  است.  شده  ارائه  در (  نتايج  شود، 

هاي آزمايشگاهي هستند که اين امر نيز دقت نتايج  محدوده داده

تواند عددي و تعيين مناسب پارامترهاي مختلف مكانيكي را مي

آمده، درصدهاي   دستبهسنجي نتايج  د. پس از صحت کنتاييد  

شبيه نانوورق  نمونه  روي  اکسيد  لايه  از  و  مختلفي  شده  سازي 

آن مكانيكي  مختلف  ارزيابي  پارامترهاي  اين  .  شودميها  براي 

نمونه نانوورق آلومينيوم با ضخامت کل يكسان، اما با    12منظور  

مجموع درصد لايه اکسيد متفاوت در سطح فوقاني و تحتاني در 

اعمال   از  پس  و  شده  گرفته  اثر    فرايندنظر  تحت  پايدارسازي، 

بر  شوند.  هاي کششي، فشاري و برشي قرار داده مي تغيير شكل

پيوسته،    اساس محيط  مكانيک  تعاريف  و  حاصل  نتايج 

نمونه مكانيكي  در  پارامترهاي  حاصل  نتايج  و  شده  محاسبه  ها 

 شود.  ( ارائه مي4قالب نمودارهايي در شكل )

شود، با افزايش درصد  ( مشاهده مي 4همانطور که در شكل )

گيگاپاسكال،   150به حدود     60لايه اکسيد مقدار مدول يانگ از  

 100کند. با افزايش  بيشتر از دو برابر مقدار اوليه افزايش پيدا مي 

برابر  سه  به  نزديک  برشي  مدول  مقدار  اکسيد  لايه  درصدي 

مي پيدا  از  افزايش  بالک  مدول  به    65کند،   120گيگاپاسكال 

تا  0/ 45گيگاپاسكال افزايش پيدا کرده و مقدار ضريب پواسون از 

م با ه  44C و   11C  ،12  C مقادير. همچنين است رو به کاهش  0/ 28

مي  افزايش  اکسيد  لايه  درصد  در افزايش  تغييرات  اين  يابند. 

اين  12C اما در   است با افزايش دو برابري   44C و  11C پارامترهاي

مي مشاهده  کمتر  اشكال افزايش  اين  در  که  همانگونه  شود. 

مي اکسيد  مشاهده  لايه  درصد  مقادير   تأثيرشود،  بر  بالايي  بسيار 

لايه  درصد  تغيير  با  و  داشته  نمونه  مكانيكي  مختلف  پارامترهاي 

مي  مختلف  پارامترهاي  مقادير  قابل اکسيد،  تغييرات  دچار  تواند 

اي   اي ملاحظه  از  ورق   رو ن  شود.  کاربرد  در  نازک بايستي  هاي 

اکسيد   لايه  درصد  ميزان  به  بالايي  توجه  و   کرد آلومينيوم، 

هاي عددي در سازي پارامترهاي مكانيكي متناسب با آن را در مدل 

گرفت.   نانوورق نظر  مختلف  پارامترهاي  تغيير  کلي  طور  هاي به 

تر بودن تر و مقاوم ي با درصد لايه اکسيد ناشي از سخت آلومينيوم 

هاي . به طور کلي اتم است ساختار اتمي آلومينا نسبت به آلومينيوم  

تري را آلومينا داراي پيوندهاي يوني بوده و ساختار بسيار محكم 

اتم  به  به نسبت  فلزي هستند،  پيوندهاي  داراي  که  آلومينيوم  هاي 

آورند. از اين رو با افزايش ضخامت لايه اکسيد مدول  وجود مي 

آن  پواسون  ضريب  و  يافته  افزايش  نمونه  برشي  مدول  و  يانگ 

شود که تغييرات پارامترهاي همچنين مشاهده مي يابد.  کاهش مي 

به صورت غيرخطي   مختلف مكانيكي با درصد لايه اکسيد عموما 

درون   است  از  استفاده  رو  اين  از  تعيين و  براي  خطي  يابي 

اي تواند خطاي قابل ملاحظه ها مي مشخصات مكانيكي اين نمونه 

 داشته باشد.    را دربر

پارامترهاي  به از  دما  کلي  مكانيكي  تأثيرطور  رفتار  بر  گذار 

مختلف،  نمونه مطالعات  در  و  بوده  مختلف  بر    تأثيرهاي  دما 

جمله  پاسخ از  است.  شده  ارزيابي  مختلف  مواد  مكانيكي  هاي 

مي زمينه  اين  در  گرفته  صورت  تحقيقات مطالعات  به  توان 

اشاره کرد که در آن به صورت تجربي به    ]48[  2و سيف  1هاکيو 

مكانبررسي   در    يومينيآلوم  يهالميف  يحرارت  -ي كيخواص 

ها نشان دادند که افزايش دما منجربه  اند. آنپرداخته  نانو  اسيمق

نانوورق در  يانگ  مدول  اين  مي  آلومينيومهاي  کاهش  در   شود. 
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 جزییات نحوه محاسبه پارامترهاي مختلف مکانیکي  -3شکل 

 

 مترهاي مکانیکي آلومینیوم و آلومینا ا مقایسه نتایج پار -1جدول 

 آلومينا 

 

 آلومينيوم 

 

 مشخصات مواد 
 آزمايشگاهي  سازي شبيه آزمايشگاهي  سازي شبيه

22/144 

28/0 

]46[     166 -  106 

]46[   28/0 -  26/0 

69 

35/0 

]47  [ 70 

]47[   33/0 

 مدول يانگ )گيگاپاسكال( 

 ضريب پواسون

 

بررسي   منظور  به  ورق  تأثيرمطالعه  مكانيكي  رفتار  بر  هاي دما 

هاي صورت گرفته در قسمت قبل  سازينازک آلومينيومي، مدل

  800و    600،  400،  250براي چهار دماي مختلف ديگر شامل  

ه و مقادير پارامترهاي مختلف مكانيكي محاسبه  شدکلوين تكرار 

رفتار  شودمي بر  دما  اثر  بررسي  آلومينيوم  ورقمكانيكي  .  هاي 

ه شدبراي درصد اکسيدهاي مختلف، مطابق قسمت قبل اعمال  

نمونه مختلف  مكانيكي  پارامترهاي  اکسيدهاي  و  درصد  با  ها 

ه است. نتايج حاصل در  شددماهاي متفاوت محاسبه    درمختلف  

سه کانتورهاي  )قالب  شكل  در  است.  5بعدي  شده  ارائه   )

مي مشاهده  که  به  همانگونه  مختلف  پارامترهاي   شود، 
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  44C و )چ( 12C، )ج(  11C ، )ت( مدول بالک )ث(نمودار تغییرات )الف( مدول یانگ )ب( مدول برشي، )پ( ضریب پواسون  -4شکل 

 ي آلومینیومهاي ر حسب درصد لایه اکسید براي نانوورقب

 

هاي آلومينيومي  صورت تابع دما و درصد لايه اکسيد براي ورق

است.   تعيين  اساسقابل  به وضوح    بر  شكل  قابل  تأثيراين  ات 

ورق مكانيكي  رفتار  در  دما  مشاهده  توجه  آلومينيومي  هاي 

آنمي در  که  نحوي  به  تقريبا شود،  صورت  به  يكنواخت    ها 

مي کاهش  دما  با  مكانيكي  کلي،  پارامترهاي  طور  به  بر  يابد. 

)  اساس شكل  در  شده  ارائه  درايه5نمودارهاي  مقادير  هاي  (، 

کاهش   دما  افزايش  با  نمونه  مكانيكي  خواص  ماتريس  مختلف 

در  مي بالک  مدول  و  برشي  مدول  يانگ،  مدول  مقادير  يابند. 

يابد که نشان دهنده کاهش  درصدهاي با افزايش دما کاهش مي

تنش   نمودار  نرم  -شيب  رفتار  نمونهکرنش و  با    است ها  تر  که 

سيف   و  هاکيو  آزمايش  در  شده  مشاهده  همخواني   ]48[روند 

شود که وابستگي پارامترهاي مختلف  دارد. همچنين مشاهده مي

تواند  به دما تابعي از ميزان درصد لايه اکسيد است. اين امر مي

و   بوده  حرارتي  عايق  آلومينيوم  اکسيد  که  باشد  آن  از  ناشي 

تغييرات حجمي آن با دما ناچيز است در صورتي که آلومينيوم 

قابل   دما  با  آن  حجمي  تغييرات  و  بوده  حرارتي  قوي  رساناي 

 ملاحظه است. 

تر نتايج حاصل، توابعي تحليلي براي  به منظور ارائه کاربردي

ورق مكانيكي  پارامترهاي  به  محاسبه  آلومينيومي  نازک  هاي 

. روابط  شودميصورت تابعي از دما و درصد لايه اکسيد تعيين  

درصد    90بالاي     تحليلي ارائه شده همگي داراي ضريب تعيين

در   کم  خطاي  درصد  بيانگر  ضريب  اين  بودن  بالا  هستند. 

معادلات هستند.   اين  بالاي  ارائه شده و دقت  تحليلي  معادلات 

 آمده از قرار زير هستند:  دست بهمعادلات تحليلي 
 

(10) 0.2 2E 230T [(OLT) 1]−= + 
(11 ) 0.2 2G 87T [2(OLT) 1]−= + 
(12 ) 0.15 2K 174T [(OLT) 1]−= + 
(13 ) 0.2 2

11C 222T [4.2(OLT) 1]−= + 
(14 ) 0.2 2

12C 183T [(OLT) 1]−= + 
(15   ) 0.2 2

44C 71T [2(OLT) 1]−= + 
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برحسب دما و   C44 (جو )C12 ( ث، ) C11 (ت)نمودار تغییرات )الف( مدول یانگ، )ب( مدول بالک و )پ( مدول برشي  -5شکل 

 درصد لایه اکسید 

 

متغيرهاي بالا  معادلات  دهنده OLT در  مجموع  نشان  نسبت  ي 

لايه اکسيد در سطح فوقاني و تحتاني به ضخامت کل   ضخامت 

و بوده  آلومينيوم  کلوين   T ورق  برحسب  دما  .  است بيانگر 

 .  است همچنين واحد تمام معادلات بر حسب گيگاپاسكال 
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 مقایسه مدول یانگ گزارش شده در مطالعات آزمایشگاهي با مقادیر حاصل از معادلات ارائه شده -2جدول 

 پاسكال( ا)گيگ مدول يانگ گراد(دما )سانتي درصد خطا  منابع

 ] 48[نتايج آزمايشگاهي 
32/4 43 

995/63 

 22/61 معادلات پيشنهادي 

 ]48[نتايج آزمايشگاهي 
43/2 76 

42/58 

 84/59 معادلات پيشنهادي 

 ]48[نتايج آزمايشگاهي 
3/2 97 

70/56 

 04/58 معادلات پيشنهادي 

 

معادلات   بين    دست به بنابر  غيرخطي  رابطه  وضوح  به  آمده، 

ي با دما و ضخامت  آلومينيوم پارامترهاي مختلف مكانيكي نانوورق  

درون  از  استفاده  رو،  اين  از  است.  مشاهده  قابل  اکسيد  يابي  لايه 

توجهي  تواند خطاي قابل اين پارامترها مي   تأثير خطي براي تخمين  

.  به منظور بررسي دقت معادلات تعيين  کند را در محاسبات ايجاد  

اي بين مقادير آزمايشگاهي گزارش شده توسط هاک  شده، مقايسه 

پذيرد. اين مقايسه در سه  با معادلات فوق صورت مي   ]48[و سيف  

نتايج  درجه سانتي   97و    76،  43دماي   است.  گرفته  گراد صورت 

 ( ارائه شده است.  2حاصل از اين مقايسه در جدول ) 

شود که روابط تحليلي توانايي بالايي  به وضوح مشاهده مي 

مي مناسبي  دقت  با  و  تخمين داشته  را  آزمايشگاهي  نتايج  تواند 

با داراست.  را  مناسبي  همگرايي  و  ضخامت    زده  به  توجه 

تر  هاي بررسي شده در مطالعه آزمايشگاهي که بسيار بزرگورق

است،   مولكولي  ديناميک  تحليل  براي  شده  استفاده  نمونه  از 

مولكولي  مي ديناميک  تحليل  از  حاصل  نتايج  که  دريافت  توان 

نمونه به  منحصر  قابليت  تنها  و  نبوده  کم  بسيار  ابعاد  با  هاي 

نمونهتعميم به  ضخامت پذيري  با  بزرگهايي  در هاي  حتي  تر 

پذيري نتايج به . قابليت تعميماستابعاد ميكرو و ماکرو را دارا  

هاي بزرگ، ويژگي بسيار مهمي براي معادلات تعيين شده نمونه

مي و  کرده  گسترده  را  روابط  اين  کاربرد  دامنه  که  تواند  است 

ها باشد. در اين قسمت بيانگر عدم انحصار نتايج براي نانو ورق

دقيق بررسي  منظور  تعميمبه  قابليت  ارائه تر  معادلات  پذيري 

نمونه براي  بزرگشده،  مكانيكي  هاي  مختلف  پارامترهاي  تر، 

ورق ضخامت براي  با  بزرگ  4و    3،  2هاي  هايي  از  برابر  تر 

اوليه  نمونه نمونهي  ترتيب  )به  و  شدتعيين  (  Cو    A  ،Bهاي  ه 

جزئيات  ند.  شو ( مقايسه مي15( تا ) 10مقادير حاصل از روابط )

ها به ترتيب در  تر و نتايج حاصل از تحليل آنهاي بزرگنمونه

  دستبهنتايج    بر اساس( ارائه شده است.  4( و )3)  هايجدول

توان نتيجه گرفت که نتايج با درصد خطاي بسيار کمي  آمده مي

ميبه نشان  و  هستند  نزديک  قابليت  هم  روابط  اين  که  دهد 

براي  تعميم  مكانيكي  پارامترهاي  تعيين  براي  مناسبي  پذيري 

 تر را دارا هستند. هاي بزرگنمونه
 

 گیرينتیجه  -4
ورق گسترده  کاربرد  به  توجه  با  پژوهش  اين  نازک  در  هاي 

آلومينيومي در صنايع مختلف به بررسي رفتار مكانيكي اين مواد  

براي   از روش ديناميک مولكولي  منظور  اين  پرداخته شد. براي 

استفاده   مكانيكي  مختلف  پارامترهاي  اوليه  شدتعيين  ساختار   .

بندي کريستالي ايجاد  شبكه  بر اساس  آلومينيوماتمي از نانوورق  

فلزي   هسته  آن  در  که  اساسشد  پوسته    FCCساختار    بر  و 

دا  تسازي شد. در ابساختار کوراندوم مدل  بر اساسفلزي    اکسيد

نمونه کمينهانرژي  نمونه  ها  فشار  و  دما  سپس  و  شده  سازي 

پايدار   محيط  فشار  و  دما  با  بارگذاريشودميمنطبق  هاي  . 

شبه صورت  به  برشي  و  محوري  نمونه  مختلف  به  استاتيكي 

با تعاريف    شداعمال   و پارامترهاي مختلف مكانيكي آن مطابق 

داده با  حاصل  نتايح  مقايسه  شد.  ارزيابي  هاي  متعارف 

مدل بالاي  توانايي  و  مناسب  دقت  بيانگر  سازي آزمايشگاهي 

 صورت گرفته براي تعيين پارامترهاي مختلف مكانيكي است.  
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 تر هاي بزرگ جزئیات نمونه  -3جدول 

D  C  B  A  نمونه 

 لايه اکسيد )درصد(   48  20  32  24

 

 تر با مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي هاي بزرگ مقایسه خواص مکانیکي نمونه  -4جدول 

درصد  

 خطا

مدول بالک  

 )گيگاپاسكال(

درصد  

 خطا

مدول برشي  

 )گيگاپاسكال(

درصد  

 خطا

مدول يانگ 

 )گيگاپاسكال(
 نمونه

92/5 
80/85 

75/0 
26/34 

36/5 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  86/85

2/91 52/34 73/90  ((A   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

13/4 
52/72 

59/4 
33/25 

03/4 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  37/66

65/75 55/26 16/69  ((B   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

89/2 
87/76 

65/2 
26/28 

84/4 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  94/72

16/79 03/29 65/76  ((C   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

40/5 
75/73 

45/4 
15/26 

65/4 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  64/69

96/77 37/27 04/73  ((D   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

درصد  

 خطا
44C 

 )گيگاپاسكال(

درصد  

 )گيگاپاسكال( 12C خطا
درصد  

 نمونه )گيگاپاسكال( 11C خطا

83/5 
46/29 

94/4 
71/80 

22/3 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  52/156

18/31 72/76 48/151  ((A   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

09/5 
78/21 

27/4 
22/68 

28/6 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  91/92

89/22 27/71 14/99  ((B   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

15/1 
30/24 

67/4 
32/72 

16/0 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  76/113

02/24 87/75 95/113  ((C   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

64/3 
50/22 

59/3 
38/69 

95/1 
 مقادير حاصل از معادلات پيشنهادي  80/98

35/23 97/71 77/100  ((D   نتايج حاصل از تحليل ديناميک مولكولي 

 

اساس اکسيد    بر  لايه  ضخامت  درصد  افزايش  حاصل،  نتايج 

منجربه کاهش ضريب پواسون، افزايش مدول يانگ، مدول بالک  

ورق در  برشي  مدول  ميآلومينيومهاي  و  همچنين  ي  شود. 

به صورت غيرخطي بوده و    هاي مختلف عمدتا وابستگي کميت 

درون از  مياستفاده  داشته  يابي خطي  توجهي  قابل  تواند خطاي 

گذار بر تأثيرنتايج عددي، دما از عوامل    بر اساسباشد. همچنين  

ا  ي است، به طوري که ب آلومينيومهاي  خواص مكانيكي نانوورق

کاهش   بالک  مدول  و  برشي  مدول  يانگ،  مدول  دما  افزايش 

اساس يابد.  مي تخمين    بر  براي  تحليلي  روابط  عددي،  نتايج 

نانوورق ارائه شد.  آلومينيومهاي  پارامترهاي مختلف مكانيكي  ي 
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با داده هاي آزمايشگاهي، دقت مناسب و  مقايسه روابط تحليلي 

هاي بزرگ در ابعاد  پذيري روابط تحليلي به نمونهقابليت تعميم

 .کرد ميكرو و حتي ماکرو رو اثبات  

 

 

 نامهواژه
1. Haque 

2. Saif 

3. Mearini 

4. Hoffman 

5. Rosandi 

6. Ma 

7. Zeng 

8. Sen 

9. Embedded atomic method 

10. Charge transfers ionic potential 

11. Velocity Verlet algorithm 

12. Zhou 

13. Jeon 

14. Face center cubic 

15. Relaxation 

16. Conjugate gradient 

17. Li 

18. Clausius 

19. Maxwell 

20. Virial  

21. Tsai. 

22. Irving and Kirkwood . 

23. Noll 

24. Hardy 

25. McDowell 

26. Subramaniyan and Sun 

27. Cheng and Sun 
28. LAMMPS 

29. OVITO 

 

 مراجع
1. Kozlova, I. V., Zemskova, O. V., Semenov, V. S., 

and Stepina, I. V., “Effect of Nano-Aluminum 

Component on the Cement Properties”, IOP 

Conference Series: Materials Science and 

Engineering, Vol. 1079, No. 3, p. 032071, 2021. 

2. Zhang, A., Yang, W., Ge, Y., Du, Y., and Liu, P., 

“Effects of Nano-SiO2 and Nano-Al2O3 on 

Mechanical and Durability Properties of Cement-

Based Materials: A Comparative Study”, Journal of 

Building Engineering, Vol. 34, p. 101936, 2021. 

3. Muzenski, S., Flores-Vivian, I., Farahi, B., and 

Sobolev, K., “Towards Ultrahigh Performance 

Concrete Produced with Aluminum Oxide 

Nanofibers and Reduced Quantities of Silica Fume”, 

Nanomaterials, Vol. 10, No. 11, 2020. 

4. Ghaffarpour Jahromi, S., and Zahedi, H., 

“Investigating the Effecting of Nano Aluminum on 

Mechanical and Volumetric Properties of Clay”, (In 

EN), Amirkabir Journal of Civil Engineering, Vol. 

50, No. 3, pp. 597-606, 2018. 

5. Yang, Z., He, L., Chen, J., Cong, H., and Ye, H., 

“Microstructure and Thermal Stability of an 

Ultrafine Al/Al2O3 Composite”, Journal of 

Materials Research, Vol. 18, No. 2, pp. 272-278, 

2003. 

6. Balog, M., Poletti, C., Simancik, F., Walcher, M., 

and Rajner, W., “The Effect of Native Al2O3 Skin 

Disruption on Properties of Fine Al Powder 

Compacts”, Journal of Alloys and Compounds, Vol. 

509, pp. S235-S238, 2011. 

7. Aral, G., Islam, M. M., and van Duin, A. C. T., “Role 

of Surface Oxidation on The Size Dependent 

Mechanical Properties of Nickel Nanowires: A 

ReaxFF Molecular Dynamics Study”, Physical 

Chemistry Chemical Physics, 10.1039/C7CP06906E 

Vol. 20, No. 1, pp. 284-298, 2018. 

8. Haque, M. A., and Saif, M. T. A., “Mechanical 

Behavior of 30–50 nm Thick Aluminum Films Under 

Uniaxial Tension”, Scripta Materialia, Vol. 47, No. 

12, pp. 863-867, 2002. 

9. Mearini, G. T., and Hoffman, R. W., “Tensile 

Properties of Aluminum/Alumina Multi-Layered 

Thin Films”, Journal of Electronic Materials, Vol. 

22, No. 6, pp. 623-629, 1993. 

10. Rosandi, Y., Luu, H. T., Urbassek, H. M., and 

Gunkelmann, N., “Molecular Dynamics Simulations 

of The Mechanical Behavior of Alumina Coated 

Aluminum Nanowires Under Tension and 

Compression”, RSC Advances, 

10.1039/D0RA01206H Vol. 10, No. 24, pp. 14353-

14359, 2020. 

11. Ma, B., Zhao, F., Cheng, X., Miao, F., and Zhang, J., 

“The Mechanical and Thermal Responses of 

Colliding Oxide-Coated Aluminum Nanoparticles”, 

Journal of Applied Physics, Vol. 121, No. 14, p. 

145108, 2017. 

12. Zeng, H., Cheng, X., Zhang, C., and Lu, Z., 

“Responses of Core-Shell Al/Al2O3 Nanoparticles to 

Heating: ReaxFF Molecular Dynamics Simulations”, 

The Journal of Physical Chemistry C, Vol. 122, No. 

16, pp. 9191-9197, 2018. 

13. Sen, F. G., Alpas, A. T., van Duin, A. C. T., and Qi, 

Y., “Oxidation-Assisted Ductility of Aluminium 

Nanowires”, Nature Communications, Vol. 5, No. 1, 

p. 3959, 2014. 

14. Khoei, A. R., Khajehpour, B., and Rezaei Sameti, A., 

“Surface Oxidization Effect on The Mechanical 

Behavior of Aluminum Nanopowders Under Triaxial 

Compression Test”, Applied Surface Science, Vol. 

606, p. 154907, 2022. 

15. Nikravesh, Y., Rezaei Sameti, A., and Khoei, A.  R., 

“An Atomistic–Continuum Multiscale Analysis for 



 يصامت ي رضائ  ریو ام ي عباس  نیحس

    

 117 1403 تابستان، 1 ه، شمار43هاي عددي در مهندسي، سال روش

Heterogeneous Nanomaterials and It’s Application in 

Nanoporous Gold Foams”, Applied Mathematical 

Modelling, Vol. 107, pp. 353-378, 2022. 

16. Yousefi, E., Sun, Y., Kunwar, A., Guo, M., Moelans, 

N., and Seveno, D., “Surface Tension of Aluminum-

Oxygen System: A Molecular Dynamics Study”, 

Acta Materialia, Vol. 221, p. 117430, 2021. 

17.  Zhou, X. W., Wadley, H. N. G., Filhol, J. S., and 

Neurock, M. N., “Modified Charge Transfer-

Embedded Atom Method Potential for Metal/Metal 

Oxide Systems”, Physical Review B, Vol. 69, No. 3, 

p. 035402, 2004. 

18. Abdolhosseini Qomi, M. J., “Hierarchical Multi-

Scale Modeling of Surface Effect in Crystalline 

Nano-Structures Via Cauchy-Born Hypothesis”, 

M.Sc. thesis, Sharif University of Technology, 2008. 

19. Jeon, B., Sankaranarayanan, S. K. R. S., and 

Ramanathan, S., “Atomistic Modeling of Ultrathin 

Surface Oxide Growth on a Ternary Alloy: Oxidation 

of Al−Ni−Fe”, The Journal of Physical Chemistry C, 

Vol. 115, No. 14, pp. 6571-6580, 2011. 

20. Zhang, Z., Zhou, S., and Chen, Z., “Preparation and 

Morphology of Single Crystal (Al2O3 Nano- Particles 

by Combustion Chemical Deposition”, Procedia 

Engineering, Vol. 27, pp. 1284-1291, 2012. 

21. Kirfel, A. and Eichhorn, K., “Accurate Structure 

Analysis with Synchrotron Radiation, The Electron 

Density in Al2O3 and Cu2O”, Acta Crystallographica 

Section A, Vol. 46, No. 4, pp. 271-284, 1990. 

22. Li, J., Xian, Y., Zhou, H., Wu, R., Hu, G., and Xia, 

R., “Microstructure-Sensitive Mechanical Properties 

of Nanoporous Gold: A Molecular Dynamics Study”, 

Modelling and Simulation in Materials Science and 

Engineering, Vol. 26, No. 7, p. 075003, 2018. 

23. Li, J., Li, J., Chen, Y., and Chen, J., “Strengthening 

Modulus and Softening Strength of Nanoporous 

Gold in Multiaxial Tension: Insights from Molecular 

Dynamics”, Nanomaterials, Vol. 12, No. 24, 2022. 

24. Clausius, R., “On a Mechanical Theorem Applicable 

to Heat”, Philosophical Magazine, Vol. 40, pp.122-

127, 1870. 

25. Maxwell, J.  C., “On Reciprocal Figures, Frames and 

Diagrams of Forces”, Transactions of the Royal 

Society of Edinburgh, Vol. XXVI, pp.1-43, 1870. 

26. Maxwell, J. C., “Van Der Waals on the Continuity of 

the Gaseous and Liquid States”, Nature, Vol 10, pp. 

477-480, 1874. 

27. Tsai, D. H., “The Virial Theorem and Stress 

Calculation in Molecular Dynamics”, The Journal of 

Chemical Physics, Vol. 70, No. 03, pp.1375-1382, 

1979. 

28. Irving, J. H., and Kirkwood, G., “The Statistical 

Mechanics Theory of Transport Processes. iv. The 

Equations of Hydrodynamics”, The Journal of 

Chemical Physics, Vol. 18, No. 6, pp. 817-829, 1950. 

29. Noll, W., “Die Herleitung Der Grundgleichungen 

Der Thermomechanik Der Kontinua Aus Der 

Statistichen Mechanik”, Journal of Rational 

Mechanics and Analysis, Vol. 4, pp. 627-646, 1955. 

30. Hardy, R. J., “Formulas for Determining Local 

Properties in Molecular Dynamics Simulation: Shock 

Waves”, The Journal of Chemical Physics, Vol. 76, 

No. 1, pp. 622-628, 1982. 

31. Hardy, R. J., Root, S., and Swanson, D. R., 

“Continuum Properties from Molecular 

Simulations”, AIP Conference Proceedings, Vol. 

620, pp. 363-366, 2002. 

32. Zhou, M., “A New Look at the Atomic Level Virial 

Stress: On Continuum-Molecular System 

Equivalence”, Proceedings of the Royal Society of 

London Series A, Vol. 459, pp. 2347-2392, 2003. 

33. Zhou, M., and McDowell, D. L., “Equivalent 

Continuum for Dynamically Deforming Atomistic 

Particle Systems”, Philosophical Magazine A, Vol. 

82, pp. 2547-2574, 2002. 

34. Subramaniyan, A., and Sun, C., “Continuum 

Interpretation of Virial Stress in Molecular 

Simulations”, International Journal of Solids and 

Structures, Vol. 45, pp. 4340-4346, 2008. 

35. Cheng, S., and Sun, C. , “Convergence of Local 

Atomistic Stress Based on Periodic Lattice”,  

International Journal of Solids and Structures, Vol. 

51, pp. 2027-2035, 2014. 

36. Khoei, A. R., Rezaei Sameti, A., and Nikravesh, Y., 

“A Continuum-Atomistic Multi-Scale Technique for 

Nonlinear Behavior of Nano-Materials”, 

International Journal of Mechanical Sciences, Vol. 

148, pp. 191-208, 2018. 

37. Khoei, A. R., Mofatteh, H., and Rezaei Sameti, A., 

“A Multiscale Framework for Atomistic–Continuum 

Transition in Nano-Powder Compaction Process 

Using a Cap Plasticity Model”, International Journal 

of Mechanical Sciences, Vol. 255, p. 108482, 2023.  

38. Khoei, A. R., Rezaei Sameti, A., and Mofatteh, H., 

“Multiscale Analysis of Nano-Powder Compaction 

Process Using the FEM–MD Technique”, Powder 

Technology, Vol. 423, p. 118507, 2023. 

39. Li, Z., Gao, Y., Zhan, S., Fang, H., and Zhang, Z., 

“Molecular Dynamics Study on Temperature and 

Strain Rate Dependences of Mechanical Properties of 

Single Crystal Al Under Uniaxial Loading”, AIP 

Advances, Vol. 10, p. 075321, 2020. 

40. HE, Y., and MA, B., “Molecular Dynamics Analysis 

on Bending Mechanical Behavior of Alumina 

Nanowires at Different Loading Rates”, Transactions 

of Nonferrous Metals Society of China, Vol. 32, pp. 

3687-3698, 2022. 

41. Erturk, A., Yildiz, Y., and Kirca, M., “Mechanical 

Performance and Morphological Evolution of Heat-

Treated Nanoporous Gold: A Molecular Dynamics 

Study”, Physica E: Low-dimensional Systems and 

Nanostructures, Vol. 108, pp. 15-21, 2019. 

42. Matheson, S., and Mordehai, D., “Size-Dependent 

Elastic Modulus of Nanoporous Au Nanopillar”, 

https://www.sciencedirect.com/journal/international-journal-of-solids-and-structures
https://www.sciencedirect.com/journal/international-journal-of-solids-and-structures
https://www.sciencedirect.com/journal/international-journal-of-solids-and-structures
https://www.sciencedirect.com/journal/international-journal-of-solids-and-structures
https://www.sciencedirect.com/journal/transactions-of-nonferrous-metals-society-of-china
https://www.sciencedirect.com/journal/transactions-of-nonferrous-metals-society-of-china


 ... مختلف يبر پارامترها ي سطح ونیداسیدما و اکس ریتأث 
 

 1403 ستانتاب، 1ه ، شمار43هاي عددي در مهندسي، سال روش 118

Acta Materialia, Vol. 185, No. 1, pp. 441-452, 2020. 

43. Li, J., Xian, Y., Zhou, H., Wu, R., Hu, G., and Xia, 

R., “Mechanical Properties of Nano Crystalline Nano 

Porous Gold Complicated by Variation of Grain and 

Ligament: A Molecular Dynamics Simulation”, 

Science China Technological Sciences, Vol. 61, No. 

1, pp. 1353-1363, 2018. 

44. Plimpton, S., “Fast Parallel Algorithms for Short-

Range Molecular Dynamics”, Journal of 

Computational Physics, Vol. 117, No. 1, pp. 1-19, 

1995. 

45. Stukowski, A., “A Triangulation-Based Method to 

Identify Dislocations in Atomistic Models”, Journal 

of the Mechanics and Physics of Solids, Vol. 70, pp. 

314-319, 2014. 

46. Gong, M. F., Qiao, S. R., and Mei, F., “Determining 

Young’s modulus and Poisson’s ratio of thin hard 

films”, Surface Engineering, Vol. 30, No. 8, pp. 589-

593, 2014/08/01 2014. 

47. . Grünwald, E., Nuster, R., Paltauf, G., Maier, T., 

Wimmer-Teubenbacher, R., Konetschnik, R., Kiener, 

D., Leitgeb, V., Kock, A., and Brunner, R., “Laser 

Ultrasonic Thin Film Characterization of Si-Cu-Al-

Cu Multi-Layered Stacks”, Materials Today: 

Proceedings, Vol. 4, No. 7, Part 2, pp. 7122-7127, 

2017. 

48. Haque, M. A. and Saif, M. T. A., “Thermo-

Mechanical Properties of Nano-Scale Freestanding 

Aluminum Films”, Thin Solid Films, Vol. 484, No. 1, 

pp. 364-368, 2005. 
 

https://link.springer.com/journal/11431

