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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 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. 
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 مقاله پژوهشي       

 

 ی ومینینازک آلوم یهاورق یکیمختلف مکان یبر پارامترها یسطح  ونیداسیدما و اکس ریتأث
 

 

 ⁕ یصامت  یرضائ ریو ام یعباس نیحس

 ران ی همدان، ا نا،یس یدانشگاه بوعل ،یعمران، دانشکده مهندس  یگروه مهندس

 
 

مختلف هستتتندب بتتا  عیمتنوع در صنا یکاربردها یبالا دارا یریپذو شکل نییپا ی خود از جمله چگال  ژهیبه خواص وبا توجه    ی ومینیآلوم  یهاورق  -چکیده

 اسیمق  در  ی حت  نییپا  اریبس  یهاقطعات با ضخامت  نیا  دیدر حال حاضر امکان تول  ،ی ومینیآلوم  یهاساخت ورق  نه یصورت گرفته در زم  یهاشرفتیتوجه به پ

پرداختتته   ی مولکتتول  کینامیروش د  یبر مبنا  یعدد  یسازه یمواد با استفاده از شب  نیا  ی کیرفتار مکان  ی پژوهش به بررس  نیرو در ا  نینانو فراهم شده استب از ا

کتته   ردیپذی صورت م  یفلز  دیاکس  وسته و پ  یبر اساس مدل هسته فلز  ه یاول  یسازمدل  ژن،یدر مجاورت اکس  ومینیآلوم  یبالا  یریپذبه واکنشب با توجه  شودی م

 ه،یتت ستتاختار اول جادیاستب پس از ا ریپذامکان  ی ومینینازک آلوم  یهاورق  ی کیبر رفتار مکان  ی سطح  دیاکس  ه یمختلف لا  یهاضخامت  ریتأث  ی در آن امکان بررس

 ی کیمختلف مکتتان یهاها تحت آزموننمونه  ،ی کیرفتار مکان ی رسب به منظور برشودی م یسازنه یها کمآن  یشده و انرژ  یدارسازیپا  ی طیمح  طیها تحت شرانمونه 

مختلتتف  یخواص ماده در دماها سیمختلف ماتر یهاه یو درا ی مدول بالک، مدول برش انگ،یها از جمله مدول آن ی کیمختلف مکان  یشده و پارامترها  ی ابیارز

 ،یعتتدد  جیب بتتر استتاس نتتتاشتتودی م  ی ستتنجموجود صحت  ی شگاهیآزما  جیبا نتا  یعدد  یسازه یصورت گرفته از شب  یهایسازب دقت مدلشودی م  یریگاندازه

مختلتتف   یدر دماهتتا  ی ستتطح  ونیداسیاکس  ه یمختلف از لا  یهابا ضخامت  ی ومینینازک آلوم  یهاورق  ی کیمختلف مکان  یپارامترها  نییتع  یبرا  ی لیتحل  ی روابط

 یهتتاروابتتط حاصتتل بتته ورق یریپذمیتعم تیقابل نیها و همچندقت مناسب آن انگریب ،ی شگاهیآزما یهابه دست آمده با داده ی لیروابط تحل سه یارائه شدب مقا

 بو ماکرو است کرویبا ابعاد م ی ومینیآلوم
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 فهرست علائم

EAME  انرژي مربوط به پتانسیلEAM 
CTIE انرژي الکترواستاتیک 

ijr هايفاصله بین اتم i  و j 
iq براي اتم   بار الکتریکيi 

i   چگالي الکترون براي اتمi 
ijV هاجفت اتم  نیب  کیکنش الکترواستاتبرهم  يهاي انرژ 

ij  هايکنش جفتي بین اتم برهم i و j 
ijC درایه ij  از ماتریس خواص ماده 

iF  انرژي لازم براي جاسازي اتمi T دما 

G  مدول برشي K  مدول بالک 

E  مدول یانگ OLT  ضخامت کلي لایه اکسید 

totE  انرژي پتانسیل کل سیستم اتمي v(t)  در زمان  ذره سرعتt 

im  اتم جرمi a(t)  شتاب ذره در زمانt 
 

 

 مقدمه -1

با خود  آلومینیوم  ویژه  خواص  به  بسیار   ، توجه  صنایع  در 

است.   شده  استفاده  فلز گوناگوني  داشتن    این  به  توجه  با 

همچون هوافضا،  ي و متفاوت خود، در صنایعهاي خاص ویژگي

بستهحمل صنایع  خودروسازي،  الکتریکي،  ونقل،  صنایع  بندي، 

. صنایع ساختماني و بسیاري از صنایع دیگر کاربرد فراواني دارد

ساختمان در  سازهآلومینیوم  و  از  ها  وسیعي  طیف  در  ها 

مي قرار  استفاده  مورد  متفاوت  آن  کاربردهاي  از جمله  که  گیرد 

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

کارخانهساختمان و  روکشورق  ها،ها  پیشهاي  ساخته  دار 

ساختمان نماي  براي  مغازهآلومینیومي  ویترین  عظیم،    ها، هاي 

تجهیزات هدایت آب و    ها، تجهیزات و وسایل معماريبانسایه

ک  اشاره  سالرد.  باران  اخیر،  در  ریز  هاي  قطعات  تولید  توانایي 

نازک  مقیاس   صفحات  کاربردهاي  افزایش  به  ي  آلومینیوممنجر 

زمینه است در  شده  مختلف  با  آلومینیومهاي  ورق  .هاي  ي 

، بهبود ]2و    1[تولید مواد بر پایه سیمان  بهبود  ضخامت نانو در  

و  اختلاطح  رط عملکرد  بهبود    ]3[بتن   کارایي،  همچنین  و 

مکانیکي و حجمي خاک رس   متنوعي    ]4[خواص  کاربردهاي 

داراست.   توجهرا  واکنش  با  درو آلومینیبالاي  پذیري  به   م 

اکسیژن، پدیده  مجاورت  اکسیداسیوندرک  و    سطحي  هاي 

بر  تأثیر آن  مکانیکي    مکانیزمات  شکل  هاي  نانوورقتغییر 

است.    داراي  ي آلومینیوم بسزایي  ورقاهمیت  هاي  نانو 

اندازه  يآلومینیوم و  پردازش  تولید،  مرحلة  با  گدر  صنعتي  یري 

اکسیدي واکنش  آساني  به  بالا  حجم  به  سطح  نسبت  به   توجه 

اي از اکسید فلزي در سطح این قطعات ایجاد  ایجاد کرده و لایه

این  . لایه اکسید فلزي تشکیل شده در سطح بیروني  ]5[  شودمي

از تماس با محیط بیروني محافظت    هاي فلزي را، هستهقطعات

کند و از طرفي تغییرات قابل توجهي را در خواص شیمیایي،  مي

این نوري  و  مغناطیسي  الکتریکي،  وجود    مکانیکي،  به  قطعات 

لایه]6[  آوردمي آزاد  سطح  رو  این  از  نقش .  شده،  اکسیده  ي 

داشته و    و مکانیکي  مستقیمي در کنترل و تعیین خواص فیزیکي

و    هاي سطحي، چگاليعوامل مختلفي همچون نقص  تأثیرتحت  

یکي    ،نانو   . وجود پوشش اکسید فلزي در مقیاساست خامت  ض

چالش ویژگياز  با  نانو  مواد  توسعه  طریق  هاي  از  خاص  هاي 

ها هاي لایه اکسید سطحي، فضاهاي خالي، حفرهکنترل ناخالصي

هاي گسترده صورت گرفته  وجود تلاش  است. با  و مورفولوژي

بسیار   کامل  طور  به  سطحي  اکسیداسیون  کنترل  زمینه،  این  در 

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

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

 .]7[ است  تئوري مورد مطالعه گسترده قرارگرفته

کاربرد  به  توجه  نانوورق با  متنوع  ي، آلومینیوم هاي  هاي 

بررسي  براي  آزمایشگاهي  صورت  به  متعددي  مطالعات 

از جمله تحقیقات ها صورت گرفته است.  خواص مکانیکي آن 

مي  راستا،  این  در  گرفته  ها صورت  مطالعه  به  و   1گیوتوان 
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نمونه   ]8[  2سیف  آن  در  که  کرد  با  اشاره  آلومینیومي  هاي 

هاي مختلف ساخته شده و تحت تست آزمون کشش ضخامت

 نتایج حاصل از این مطالعه نشان داد  .تک محوري قرار گرفتند 

با کاهش ضخامت ورق که   نازکدر حالت کلي  مقاومت    هاي 

مي  افزایش  میریني یاب آنها  بررسي   ]9[  4هافمن و    3د.  به  نیز 

خواص مکانیکي سه لایه آلومینیوم خالص، اکسید آلومینیوم و 

اکسیدآلومینیوم تحت کشش   یک لایه کامپوزیتي از آلومینیوم و 

پرداختند.   محوري  اساس تک  ورق   بر  حاصل،  هاي  نتایج 

کامپوزیتي مقاومت کششي نهایي بالاتري را نسبت به آلومینیوم 

شکست بالاتري   هاي پذیري و کرنش داشته و همچنین انعطاف 

مي  نشان  آلومیناي  به  نسبت  وجود   .دهندرا  هاي تلاش   با 

براي   شده  گزارش  آزمایشگاهي  مطالعات  گرفته،  صورت 

نانوورق  مکانیکي  رفتار  آلومینی شناخت  تعیین وهاي  و  مي 

آن تأثیر عوامل   مکانیکي  خواص  بر  و گذار  محدود  بسیار  ها 

 بر است.  هزینه 

محدودیت به  توجه  مطالعات با  در  موجود  هاي 

عموما   ریز،  مقیاس  در  قطعات  مطالعات   آزمایشگاهي  روش 

عنوان به  گرفته    عددي  کار  به  زمینه  این  در  مناسب  ابرازي 

زمینه، مي  این  در  گرفته  صورت  تحقیقات  جمله  از  شود. 

که   کرد اشاره    ]10[و همکاران    5توان به مطالعات روزانديمي 

به   آن  نانوسیم  بررسي در  مکانیکي  آلومینیومي رفتار  هاي 

شبیه  مطالعه  این  در  است.  شده  هاي نانوسیم  سازيپرداخته 

اساس آلومینیومي   فلزي   بر  هسته  فلزي -مدل  اکسید  پوسته 

تغییر اثر  تحت  قطعات  این  مکانیکي  رفتار  و  گرفته   صورت 

از روش دینامیک مولکولي    شکل کششي و  استفاده  با  فشاري 

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

کششي  مقاومت  اکسید،  با  اما شکل   شده  بیشتري کمتر  پذیري 

آلومینی  اکسید  پوشش  ضخامت  افزیش  با  همچنین  م، ودارند. 

شکل  و  کششي  نانوسیم مقاومت  مي پذیري  افزایش  به   .یابد ها 

ارزیابي   با   تأثیر منظور  فلزي  نانوذرات  شکستگي  و  تجمع 

در   اکسید  ما   فرایند پوشش  انفجار،  یا  احتراق  و   6سنتز، 

دو ] 11[همکاران   برخورد  بررسي  با   به  آلومینیوم  نانوذره 

سرعت در  آلومینیوم  اکسید  از پوشش  استفاده  با  مختلف  هاي 

زِنگ  پرداختند.  مولکولي  دینامیک   ]12[همکاران    و   7روش 

نانوذرات    فتار ر  سطحي   آلومینیوم ترمودینامیکي  اکسید  لایه  با 

با   ها دریافتند که آن   ند. کرد دهي بررسي  حرارت   فرایند را تحت  

م میزان نفوذ و افزایش دما و کاهش ضخامت پوسته اکسید آلومینی

آلومینی هسته  به  پوسته  لایه  از  پیدا و اکسیژن  افزایش  کند. مي   مي 

همکاران    8سن  اساس  ]13[و  نشان   ي مولکول   ک ی نام ید روش    بر 

اکس   دادند  افزا   وم ین یآلوم   م ی نانوس   ي ری پذ شکل   ، ون یداس ی که   شی را 

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

اثر اکسیداسیون سطحي را   اي در مطالعه ] 14[خویي و همکاران  

نانوذرات   رفتار  و   آلومینیوم بر  هیدرواستاتیک  آزمون  تحت 

آن سه  مطالعات  دادند.  نشان  افزایش محوري  دهنده  نشان  ها 

محوري پذیري نانوذرات تحت آزمون سه مقاومت و کاهش شکل 

اکسید است. افزایش درصد ضخامت لایه  به    با  توجه  اهمیت با 

رفتار   تأثیر درک   بررسي  به  مطالعه  این  در  اکسیداسیون سطحي، 

نانوورق  پرداخته آلومینیوم هاي  مکانیکي  مختلف  دماهاي  در  ي 

شود. در ادامه در شده و پارامترهاي مختلف مکانیکي ارزیابي مي

نانوورق  اولیه  پیکربندي  ایجاد  نحوه  بیان  به  دوم  هاي بخش 

-سازي رفتار مکانیکي آن یات مدل ئ ي پرداخته شده و جز آلومینیوم 

شود. در نهایت در روش دینامیک مولکولي ارائه مي  بر اساس ها  

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

 شود.بررسي نتایج پرداخته مي 

 

روش   بر اساس ی آلومینیوم های سازی نانوورق مدل  -2

 دینامیک مولکولی 
کاربرد   به  توجه  با  پژوهش  این  در  شد،  اشاره  که  همانگونه 

هاي نازک آلومینیومي در صنایع مختلف به بررسي  گسترده ورق

مواد   این  مکانیکي  اساسرفتار  مولکولي    بر  دینامیک  روش 

مي مدلپرداخته  مبني  بر  راستا  این  در  عددي  شود.  سازي 

اکسیداسیون سطحي تحت  نانوورق با  آلومینیوم  تغییر    تأثیرهاي 

بارگذاري و  قرار  شکل  فشاري  و  کششي  از  اعم  مختلف  هاي 

نمونه مکانیکي  رفتار  کمیت گرفته و  ارزیابي  با  مکانیکي  ها  هاي 
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برشي،   مدول  پواسون،  ضریب  یانگ،  مدول  همانند  پرکاربرد 

در و  بالک  ارزیابي  یهامدول  ماده  ماتریس خواص  مختلف  هاي 

سازد تا شود. روش دینامیک مولکولي این امکان را فراهم ميمي

بتوان رفتار مکانیکي این قطعات را به صورت عددي و با دقت  

ارزیابي   براي  کرداتمي  نیوتن  معادلات حرکتي  روش  این  در   .

مي استفاده  ذرات  حرکات  معادله توصیف  که  طوري  به  شود؛ 

شامل   اتمي  سیستم  بر  اساسذره    Nحاکم  بیان    بر  زیر  رابطه 

 . شودمي

(1                                 )tot
i i i

i

E
m a (t) F (t)

r (t)


= = −


 

  بر اساس انرژي پتانسیل کل سیستم اتمي که  totEدر رابطه فوق  

مي تعیین  اتمي  بین  پتانسیل  ،imشود.  تابع 
ir  وiF   ترتیب به 

اتم   نیرو  بردار  و  مکان  بردار  و  iجرم،  است.    tام  زمان  بیانگر 

شود معادله حاکم بر سیستم اتمي، یک  همانگونه که مشاهده مي

مي که  است  دوم  مرتبه  دیفرانسیل  با معادله  را  آن  توان 

سرعتيبه ورلت  الگوریتم  در  ]15[  کردحل    11کارگیري   .

سرعتي،   ورلت  و  الگوریتم  مختصات  وضعیت  بودن  معلوم  با 

 t+tختصات ذرات در زمان  ، مtسیستم در زمان   ذرات سرعت 

 شود: تعیین مي مطابق با رابطه زیر تیلور طبس  بر اساس
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در رابطه فوق  
iv (t)    و

ia (t)    بردار  به ترتیب بردار سرعت و

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

نیم گام شتاب  انتهاي  و  ابتدا  در  شتاب  میانگین  به صورت  گام 

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

   شود:ميمحاسبه مطابق زیر  (3رابطه )
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فوق   روابط  در 
iF(t)    که است  اتمي  بین  اساس نیروي    بر 

( رابطه  مطابق  ذرات  بین  شده  تعریف  محاسبه  1پتانسیل   )

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

.  کردموقعیت، سرعت و شتاب ذرات را در انتهاي هر گام تعیین  

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

 پذیر است.  چهار بوده و این روش نسبت به زمان برگشت 

شود، پتانسیل بین اتمي  گونه که در روابط مشاهده ميهمان

مه جمله  دقت ماز  در  بسزایي  نقش  که  است  عواملي  ترین 

در   ]16[سازي دینامیک مولکولي دارد. یوسفي و همکاران  مدل 

سازي  هاي مختلف براي مدلبه ارزیابي دقت پتانسیل  ايمطالعه

و  اتم اکسیژن  آن  آلومینیومهاي  نشان  پرداختند.  که  ها  دادند 

ژوCTI9EAM+10پتانسیل   توسط  شده  ارائه  همکاران   12،  و 

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

و اکسیژن است. این پتانسیل به صورت ترکیبي از دو    آلومینیوم

و پتانسیل انرژي    (EAM)پتانسیل شامل پتانسیل اتم تعبیه شده  

بر  است که انرژي بین ذرات را به ترتیب    (CTI)الکترواستاتیک  

 کند:روابط زیر تعریف مي اساس

(7 ) EAM ij ij i j ij

i, j i j i
i j
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فوق،   روابط  پتانسیل    EAMEدر  به  مربوط    EAM  ،ijrانرژي 

  i  ،ijچگالي الکترون براي اتم    j  ،iو    iهايفاصله بین اتم 

انرژي لازم براي جاسازي  j ،iFو   iهاي  کنش جفتي بین اتم برهم 

براي   بار الکتریکي  iqنرژي الکترواستاتیک،  ا   CTIEاست.    iاتم  

همه جفت   نی ب   ک ی کنش الکترواستاتبرهم  يها ي انرژ   ijVو    ، iاتم  

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

سازي فلزات و آلیاژهاي فلزي است که بر پایه پرکاربرد براي مدل 

نیمه  صورت  به  آن  پارامترهاي  و  بوده  کوانتومي  تجربي مکانیک 

پتانسیل، تعیین مي این  در  اندرکنش ( شامل  ij)  جزء اول  شود. 

اتم  بین  که    ها جفتي  اندرکنش است  از  ناشي  انرژي 

   ( iFجزء دوم )کند و  هسته را لحاظ مي  -الکترواستاتیکي هسته 
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 ]20[نمای شماتیک از ساختار کریستالی کوراندوم  -1شکل 

 

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

. در این پتانسیل، انرژي شودشناخته مي   iلازم براي جاسازي اتم  

لازم براي قرارگیري اتم در یک جایگاه در شبکه اتمي، تابعي از 

چگالي الکترون در آن جایگاه است؛ به طوري که چگالي الکترون 

برهم  از  مکان  هر  توسط در  شده  ایجاد  الکترون  چگالي  نهي 

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

کند، فرض اینکه چگالي اتمي با تغییرات فاصله به آرامي تغییر مي

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

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

الکترون  در  چگالي  اتم  همان  انرژي چگالي  علاوه  به  دیگر  هاي 

مي  گرفته  ] نظر  پتانسیل  18شود   .]EAM   با را  فلزي  پیوندهاي 

اما توانایي مدل سازي ميدقت مناسبي مدل  سازي پیوندهاي کند، 

ن اثرات کرد براي لحاظ    CTIیوني را ندارد. از این رو، پتانسیل  

پتانسیل   به  یوني  اندرکنش  بتواند افزوده مي  EAMناشي  تا  شود 

. در کند اکسید را به خوبي مدل  آلومینیوم انرژي ذرات در ساختار  

انرژي ناشي از پیوند یوني و جزء (  iE)، جزء اول  CTIپتانسیل  

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

سازي داراي قابلیت مدل   EAM+CTIاین اساس، پتانسیل ترکیبي  

دارا است.   اکسیدفلزي را  فلزي و  و همکاران   13جئون پیوندهاي 

 تأثیردما و همچنین  تأثیر [ با استفاده از این پتانسیل به بررسي 19] 

 جنس ماده بر روند اکسیداسیون سطحي فلزات پرداختند. 

ورق شد،  اشاره  قبل  بخش  در  که  نازک  همانگونه  هاي 

پذیري بالایي در مجاورت اکسیژن داشته و از ي واکنشآلومینیوم

هاي نازک از اکسیدآلومینیوم در سطح  این رو همواره داراي لایه

این   مکانیکي  رفتار  بر  توجهي  قابل  میزان  به  که  هستند  خود 

 فرایندهاي زیاد در  گذارد. با توجه به پیچیدگيمي  تأثیرها  نمونه

این   در  تجربي،  آزمایشات  انجام  بالاي  هزینه  و  اکسیداسیون 

مکانیکي    تأثیرمطالعه   خواص  بر  سطحي  اکسیداسیون 

ورق حجم نانوساختارهاي  به  سطح  نسبت  معمولا   که  هایي 

. از این  شودميسازي اتمي بررسي  مدل  بر اساسزیادي دارند،  

سازي این پوسته اکسید فلزي براي مدل  -رو از مدل هسته فلزي

. در این مدل به منظور جلوگیري  ]14[شود  ها استفاده مينمونه

فاصله ابتدا  در  بزرگ،  بسیار  دافعه  نیروهاي  پیدایش  به از  اي 

هاي پوسته و هسته در نظر گرفته  انگستروم مابین لایه  3اندازه  

اولیه]12[شود  مي ساختار  اتم.  به  ي  آلومینیومي  هسته  در  ها 

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

مي  اولیهگرفته  همچنین ساختار  اتمشود.  اکسیدي  پوسته  در   ها 

2ساختار کوراندوم )  بر اساسآلومینیوم  3Al O−) سازي مدل

ها . نحوه چینش اتم]20[  است شود که در دماي محیط پایدار  مي

( شکل  در  کوراندوم  کریستالي  ساختار  است 1در  شده  ارائه   )

پایدارسازي  ]21[ منظور  به  اتمي،  اولیه  ساختار  ایجاد  از  پس   .

انرژي سازنه یکمفرایندها  نمونه مي   15ي  این  صورت  در  پذیرد. 

نمونه   انرژي  ابتدا  اساسراستا،  مزدوج  بر  گرادیان   16روش 

( ثابت  دما  هنگرد  از  استفاده  با  سپس  شده،  در NVTمینیمم   ) 
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 با لایه اکسید سطحی  آلومینیومنمای شماتیکی از المان حجمی نمونه برای نانوورق  -2شکل 

 

زمان   محیط   20مدت  دماي  با  منطبق  نمونه  دماي  پیکوثانیه 

درجه کلوین تنظیم شده و در ادامه با استفاده    300حدودا  برابر  

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

برابر   با شرایط محیطي حدودا   در هر سه جهت  نمونه    1فشار 

سازي دما و فشار، گام شود. در فرایند پایداراتمسفر سازگار مي

شبیه  برابر  زماني  مولکولي  دینامیک  نظر    1سازي  در  فمتوثانیه 

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

براي فرایند    آلومینیومنانوورق    نمونه  از  ارائه  بعد  پایدارسازي 

م است  انگسترو  50×50×50د  ابعا   ها داراي شده است. این نمونه

و درصدهاي مختلفي از ضخامت لایه اکسید در سطح فوقاني و  

گرفته مي نظر  در  نمونه  در  تحتاني   شرایط  zو    xراستاي  شود. 

نمونه ميمرزي  گرفته  نظر  در  پریودیک  صورت  به  تا  ها  شود 

نمونه به  تعمیم  قابلیت  بزرگنتایج حاصل  باشد.   هاي  دارا  را  تر 

ها  ي، نمونهآلومینیومهاي  سازي ساختارهاي نانوورقپس از مدل

بارگذاري قرار  تحت  برشي  و  فشاري  کششي،  مختلف  هاي 

و   اساسگرفته  مکانیکي    بر  مختلف  پارامترهاي  حاصل،  نتایج 

نمونه اندازهبراي  تغییر  فرایندشود.  گیري ميها  شکل در    اعمال 

ثابت انجام پذیرفته و به منظور حذف اثرات    -هنگرد دما فشار 

گام صورت  به  بارگذاري  کرنش  نرخ  از  ناشي  گام  بهدینامیکي 

مي ليصورت  توسط  که  بارگذاري  روش  این  در  و    17پذیرد. 

آرام ] 22 [همکاران بسیار  صورت  به  ابتدا  است،  شده  ارائه 

شود و سپس اجازه داده  کوچکي به نمونه اعمال مي  جایيجابه

که  مي آن به حالت    فرایندشود  انرژي  و  پایدار شود  تغییرشکل 

سازد تا  پایدار برسد. این روش بارگذاري این امکان را فراهم مي

  کرد استاتیکي بر نمونه اعمال  بتوان بارگذاري را به صورت شبه

هاي دینامیک مولکولي صورت گرفته گام  . در تمامي تحلیل]23[

 فمتوثانیه لحاظ شده است.  1زماني 

لازم به ذکر است که به منظور محاسبه پارامترهاي مختلف  

، محاسبه تنش در مقیاس نانو و  آلومینیوممکانیکي براي نانوورق  

سازي آن با مفاهیم مکانیک محیط پیوسته ضروري است.  معادل

گسترده مطالعات  راستا  این  و    ايدر  روابط  و  گرفته  صورت 

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

را براي محاسبه تنش بیان   20وایرالتئوري   ]62و    25 [19مکسول

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

تنش وایرال   بر اساسمناسب محاسبه تنش براي ساختار اتمي،  

رابطه   بر اساس  iاتم  اثبات شده است. در این حالت تنش براي  

 : شودزیر تعیین مي

(9 ) ij iji ii j i

1 1
( m v v r f )

V 2 
 = −  +  

به   ivو    imحجم،    Vتانسور تنش وایرال،  در رابطه فوق، 

نیز به ترتیب بردار   ijf  و  i  ،ijr ترتیب جرم و بردار سرعت اتم

اتم  جایيجابه بین  نیرو  تساي  jو    iهاي  و  بر   ]27 [21هستند. 

رابطه  اساس کوشي،  اتمي  تئوري  ساختارهاي  براي  را  تنش  ي 

کیرکود و  ایرون  داد.  اساس ]28 [22گسترش  مکانا  بر    ک یصول 

و  رتعادلیغ  يآمار د  ع یتوز  ي سري  براي  راک یدلتا  را  روابطي   ،

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

ارائه   سري  بسط  به  نیاز  بدون  تنش  هارديکردمحاسبه  و   24. 
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مفهوم    بر اساساستفاده از توابع وزني و  با  ] 31و    30[همکاران  

گیري روابطي را براي محاسبه تنش در مقیاس نانو مبتني  میانگین

  بر اساس ند.  کردبر مفاهیم مکانیک محیط پیوسته کلاسیک ارائه  

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

تنش معادل مکانیک محیط پیوسته کلاسیک را براي محیط اتمي  

اساس میانگین   بر  تعیین  مفهوم  وایرال  تنش  از  حجمي  گیري 

این اساس اثرات غیرمحلي بودن در ساختار اتمي    کردند که بر

نیز تنش میانگین  ]34 [26را ناچیز کرده است. سابرامانین و سان

وایرال را به صورت معادل تنش کوشي در محیط پیوسته اثبات  

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

محاسبه  میانگین در  غیرمحلي  اثرات  بردن  بین  از  جهت  گیري 

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

اي به شعاع پنج  ثابت شبکه اتمي و در حالت غیرپریودیک کره

برابر ثابت شبکه اتمي است. دیدگاه محاسبه تنش براي ساختار  

اساس نانو   میانگین  بر  مطالعات مفهوم  در  وایرال  تنش  گیري 

مطالعات  جمله  از  است.  شده  واقع  پذیرش  مورد  متعددي 

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

مدلآن  براي  روش  این  از  پیوسته ها  محیط  چندمقیاسي    سازي 

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

تئوري مکانیک محیط پیوسته کلاسیک مطابق با    بر اساسبزرگ  

میانگین  اتمي  مفهوم  نمونه  حجمي  المان  از  وایرال  تنش  گیري 

است.  شدمحاسبه   اثرات  ه  حذف  منظور  به  نیز  مطالعه  این  در 

مفهوم   از  المان میانگین غیرمحلي  روي  بر  وایرال  تنش  گیري 

ي استفاده شده است.  آلومینیومحجمي نمونه اتمي براي نانوورق  

نحوي   به  نمونه  مرزي  شرایط  همچنین  و  نمونه  که    است ابعاد 

محیط به مکانیک  مفاهیم  با  منطبق  تنش  ارائه  شرایط  خوبي 

. در این حالت تنش و کرنش کندپیوسته کلاسیک را فراهم مي

آید که بیانگر  دست ميهگیري ببراي کل نمونه با مفهوم میانگین

ي در مقیاس  آلومینیومتنش معادل در یک نقطه مادي از نانوورق  

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

تعیین   پیوسته کلاسیک  تئوري مکانیک محیط  با  مختلف منطبق 

تئوري مکانیک محیط پیوسته،    بر اساس. در این حالت،  شودمي

در  مي برشي  یا  و  محوري  راستاي  در  کمي  بسیار  کرنش  توان 

ها به تغییرات نمونه ایجاد کرد و با محاسبه نسبت تغییرات تنش

تعیین   را  نمونه  الاستیک  پارامترهاي مختلف  . روش  کردکرنش 

بیان شده در مطالعات مختلفي نیز به کار گرفته شده است. این  

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

استخراج  و  الاستیک  پارامترهاي  و  مکانیکي  مشخصات  تعیین 

تنش پیوسته  -نمودار  محیط  مکانیک  مفاهیم  با  منطبق  کرنش 

دینامیکي   تحلیل  از  استفاده  با  و  اتمي  ساختار  براي  کلاسیک 

اینجا در  همچنین  است.  برده شده  کار  به  نرم  مولکولي  افزار از 

لمپسمتن اویتو   ]44[  28باز  انجام    ]45[  29و  براي  ترتیب  به 

 شود. هاي دینامیک مولکولي و بررسي نتایج استفاده ميتحلیل
 

 نتایج و بحث  -3
اشاره   که  پارامترهاي شدهمانگونه  تغییرات  مطالعه  این  در   ،

مختلف مکانیکي شامل مدول یانگ، مدول برشي، مدول بالک،  

درایه و  پواسون  ماده،  ضریب  خواص  ماتریس  مختلف  هاي 
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براي    

دماهاي آلومینیومهاي  نانوورق در  مختلف  اکسید  درصد  با  ي 

ارزیابي   برشودميمختلف  پاسخ  .  منظور  مکانیکي  این  هاي 

نانوورق  نمونه مختلف  تغییرشکل  آلومینیومهاي  هاي  تحت 

بر ها  سازي شده و پارامترهاي مکانیکي مختلف آنمختلف شبیه

تعیین    اساس کلاسیک  پیوسته  محیط  مکانیک  تئوري  تعاریف 

در شکل  جزئیات  شود.  مي مکانیکي  مختلف  پارامترهاي  تعیین 

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

تغییرشکل بسیار کمي در یکي از راستاهاي محوري و یا برشي  

سپس   و  شده  ایجاد  نمونه  تغییرات  در  نسبت  محاسبه  با  و 

نمونهتنش در  کرنش  تغییرات  به  مختلف  ها  پارامترهاي   ،

اساسالاستیک   کلاسیک    بر  پیوسته  محیط  مکانیک  تئوري 

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

وایرال مي   میانگین  نمونه  استفاده  مجموعه  براي  تنش  تا  شود 

تعیین   با دقت مناسبي  اینجا]43و    42[  شوداتمي  به . در  ابتدا   ،

 هاي ایجاد شده در تعیین پارامترهاي منظور بررسي دقت مدل
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 جزییات نحوه محاسبه پارامترهای مختلف مکانیکی  -3شکل 

 

 مقایسه نتایج پارامترهای مکانیکی آلومینیوم و آلومینا  -1جدول 

 آلومینا 

 

 آلومینیوم 

 

 مشخصات مواد 
 آزمایشگاهي  سازي شبیه آزمایشگاهي  سازي شبیه

22/144 

28/0 

]46[     166 -  106 

]46[   28/0 -  26/0 

69 

35/0 

]47  [ 70 

]47[   33/0 

 مدول یانگ )گیگاپاسکال( 

 ضریب پواسون

 

نمونه یانگ،  مدول  و  پواسون  ضریب  مکانیکي،  هاي  مختلف 

مدل   خالص  آلومینا  و  آلومینیوم  از  شدشامل  حاصل  نتایج  و  ه 

دادهمدل  از  حاصل  نتایج  با  عددي  آزمایشگاهي  سازي  هاي 

ارزیابي   این مقایسه در جدول  شودميموجود  از  نتایج حاصل   .

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

 هاي آزمایشگاهي هستند که این امر نیز دقت نتایج  محدوده داده
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  44C و )چ( 12C، )ج(  11C ، )ت( مدول بالک )ث(نمودار تغییرات )الف( مدول یانگ )ب( مدول برشی، )پ( ضریب پواسون  -4شکل 

 ی آلومینیومهای ر حسب درصد لایه اکسید برای نانوورقب

 

تواند عددي و تعیین مناسب پارامترهاي مختلف مکانیکي را مي

آمده، درصدهاي   دستبهسنجي نتایج  د. پس از صحت کنتایید  

شبیه نانوورق  نمونه  روي  اکسید  لایه  از  و  مختلفي  شده  سازي 

آن مکانیکي  مختلف  ارزیابي  پارامترهاي  این  .  شودميها  براي 

نمونه نانوورق آلومینیوم با ضخامت کل یکسان، اما با    12منظور  

مجموع درصد لایه اکسید متفاوت در سطح فوقاني و تحتاني در 

اعمال   از  پس  و  شده  گرفته  اثر    فرایندنظر  تحت  پایدارسازي، 

بر  شوند.  هاي کششي، فشاري و برشي قرار داده مي تغییر شکل

پیوسته،    اساس محیط  مکانیک  تعاریف  و  حاصل  نتایج 

نمونه مکانیکي  در  پارامترهاي  حاصل  نتایج  و  شده  محاسبه  ها 

 شود.  ( ارائه مي4قالب نمودارهایي در شکل )

شود، با افزایش درصد  ( مشاهده مي 4همانطور که در شکل )

گیگاپاسکال،   150به حدود     60لایه اکسید مقدار مدول یانگ از  

 100کند. با افزایش  بیشتر از دو برابر مقدار اولیه افزایش پیدا مي 

برابر  سه  به  نزدیک  برشي  مدول  مقدار  اکسید  لایه  درصدي 

مي پیدا  از  افزایش  بالک  مدول  به    65کند،   120گیگاپاسکال 

تا  0/ 45گیگاپاسکال افزایش پیدا کرده و مقدار ضریب پواسون از 

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

مي  افزایش  اکسید  لایه  درصد  در افزایش  تغییرات  این  یابند. 

این  12C اما در   است با افزایش دو برابري   44C و  11C پارامترهاي

مي مشاهده  کمتر  اشکال افزایش  این  در  که  همانگونه  شود. 

مي اکسید  مشاهده  لایه  درصد  مقادیر   تأثیرشود،  بر  بالایي  بسیار 

لایه  درصد  تغییر  با  و  داشته  نمونه  مکانیکي  مختلف  پارامترهاي 

مي اکسی  مختلف  پارامترهاي  مقادیر  قابل د،  تغییرات  دچار  تواند 

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

اکسید   لایه  درصد  میزان  به  بالایي  توجه  و   کرد آلومینیوم، 

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

گرفت.   نانوورق نظر  مختلف  پارامترهاي  تغییر  کلي  طور  هاي به 

تر بودن تر و مقاوم ي با درصد لایه اکسید ناشي از سخت آلومینیوم 

هاي . به طور کلي اتم است ساختار اتمي آلومینا نسبت به آلومینیوم  
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تري را آلومینا داراي پیوندهاي یوني بوده و ساختار بسیار محکم 

اتم  به  به نسبت  فلزي هستند،  پیوندهاي  داراي  که  آلومینیوم  هاي 

آورند. از این رو با افزایش ضخامت لایه اکسید مدول  وجود مي 

آن  پواسون  ضریب  و  یافته  افزایش  نمونه  برشي  مدول  و  یانگ 

شود که تغییرات پارامترهاي همچنین مشاهده مي یابد.  کاهش مي 

به صورت غیرخطي   مختلف مکانیکي با درصد لایه اکسید عموما 

درون   است  از  استفاده  رو  این  از  تعیین و  براي  خطي  یابي 

اي تواند خطاي قابل ملاحظه ها مي مشخصات مکانیکي این نمونه 

 داشته باشد.    را دربر

پارامترهاي  به از  دما  کلي  مکانیکي  تأثیرطور  رفتار  بر  گذار 

مختلف،  نمونه مطالعات  در  و  بوده  مختلف  بر    تأثیرهاي  دما 

جمله  پاسخ از  است.  شده  ارزیابي  مختلف  مواد  مکانیکي  هاي 

مي زمینه  این  در  گرفته  صورت  تحقیقات مطالعات  به  توان 

اشاره کرد که در آن به صورت تجربي به    ]48[  2و سیف  1هاکیو 

مکانبررسي   در    يومینیآلوم  يهالمیف  يحرارت  -ي کیخواص 

ها نشان دادند که افزایش دما منجربه  اند. آنپرداخته  نانو  اسیمق

نانوورق در  یانگ  مدول  این  مي  آلومینیومهاي  کاهش  در  شود. 

بررسي   منظور  به  ورق  تأثیرمطالعه  مکانیکي  رفتار  بر  هاي دما 

هاي صورت گرفته در قسمت قبل  سازينازک آلومینیومي، مدل

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

ه و مقادیر پارامترهاي مختلف مکانیکي محاسبه  شدکلوین تکرار 

رفتار  شودمي بر  دما  اثر  بررسي  آلومینیوم  ورقمکانیکي  .  هاي 

ه شدبراي درصد اکسیدهاي مختلف، مطابق قسمت قبل اعمال  

نمونه مختلف  مکانیکي  پارامترهاي  اکسیدهاي  و  درصد  با  ها 

ه است. نتایج حاصل در  شددماهاي متفاوت محاسبه    درمختلف  

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

مي مشاهده  که  صورت  همانگونه  به  مختلف  پارامترهاي  شود، 

ورق براي  اکسید  لایه  درصد  و  دما  قابل  تابع  آلومینیومي  هاي 

ات قابل توجه  تأثیراین شکل به وضوح    بر اساس تعیین است.  

شود، به  هاي آلومینیومي مشاهده ميدما در رفتار مکانیکي ورق

آن در  که  تقریبا نحوي  صورت  به  پارامترهاي    ها  یکنواخت 

مي کاهش  دما  با  کلي،  مکانیکي  طور  به  اساس یابد.    بر 

 ( شکل  در  شده  ارائه  درایه5نمودارهاي  مقادیر  مختلف  (،  هاي 

کاهش مي دما  افزایش  با  نمونه  مکانیکي  یابند.  ماتریس خواص 

مقادیر مدول یانگ، مدول برشي و مدول بالک در درصدهاي با  

یابد که نشان دهنده کاهش شیب نمودار  افزایش دما کاهش مي

که با روند مشاهده    است ها  تر نمونهکرنش و رفتار نرم  -تنش  

و سیف   هاکیو  آزمایش  در  دارد. همچنین   ]48[شده  همخواني 

شود که وابستگي پارامترهاي مختلف به دما تابعي از  مشاهده مي

تواند ناشي از آن باشد  میزان درصد لایه اکسید است. این امر مي

که اکسید آلومینیوم عایق حرارتي بوده و تغییرات حجمي آن با  

آلومینیوم رساناي قوي حرارتي  که  ناچیز است در صورتي  دما 

 بوده و تغییرات حجمي آن با دما قابل ملاحظه است. 

تر نتایج حاصل، توابعي تحلیلي براي  به منظور ارائه کاربردي

ورق مکانیکي  پارامترهاي  به  محاسبه  آلومینیومي  نازک  هاي 

. روابط  شودميصورت تابعي از دما و درصد لایه اکسید تعیین  

درصد    90بالاي     تحلیلي ارائه شده همگي داراي ضریب تعیین

در   کم  خطاي  درصد  بیانگر  ضریب  این  بودن  بالا  هستند. 

معادلات هستند.   این  بالاي  ارائه شده و دقت  تحلیلي  معادلات 

 آمده از قرار زیر هستند:  دست بهمعادلات تحلیلي 
 

(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]−= + 
متغیرهاي بالا  معادلات  دهنده OLT در  مجموع  نشان  نسبت  ي 

لایه اکسید در سطح فوقاني و تحتاني به ضخامت کل   ضخامت 

و بوده  آلومینیوم  است.   T ورق  کلوین  برحسب  دما  بیانگر 

 همچنین واحد تمام معادلات بر حسب گیگاپاسکال است.  
 

معادلات   بین    دست به بنابر  غیرخطي  رابطه  وضوح  به  آمده، 

ي با دما و ضخامت  آلومینیوم پارامترهاي مختلف مکانیکي نانوورق  

درون  از  استفاده  رو،  این  از  است.  مشاهده  قابل  اکسید  یابي  لایه 

 توجهي  تواند خطاي قابل این پارامترها مي   تأثیر خطي براي تخمین  
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برحسب دما و   C44 (جو )C12 ( ث، ) C11 (ت)نمودار تغییرات )الف( مدول یانگ، )ب( مدول بالک و )پ( مدول برشی  -5شکل 

 درصد لایه اکسید 

 

.  به منظور بررسي دقت معادلات تعیین  کند را در محاسبات ایجاد  

اي بین مقادیر آزمایشگاهي گزارش شده توسط هاک  شده، مقایسه 

پذیرد. این مقایسه در سه  با معادلات فوق صورت مي   ]48[و سیف  

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

 ( ارائه شده است.  2حاصل از این مقایسه در جدول ) 

 شود که روابط تحلیلي توانایي بالایي  به وضوح مشاهده مي 
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 مقایسه مدول یانگ گزارش شده در مطالعات آزمایشگاهی با مقادیر حاصل از معادلات ارائه شده -2جدول 

 پاسکال( ا)گیگ مدول یانگ گراد(دما )سانتي درصد خطا  منابع

 ] 48[نتایج آزمایشگاهي 
32/4 43 

995/63 

 22/61 معادلات پیشنهادي 

 ]48[نتایج آزمایشگاهي 
43/2 76 

42/58 

 84/59 معادلات پیشنهادي 

 ]48[نتایج آزمایشگاهي 
3/2 97 

70/56 

 04/58 معادلات پیشنهادي 

 

 تر های بزرگ جزئیات نمونه  -3جدول 

D  C  B  A  نمونه 

 لایه اکسید )درصد(   48  20  32  24

 

مناسبي مي دقت  با  و  تخمین داشته  را  آزمایشگاهي  نتایج  تواند 

با داراست.  را  مناسبي  همگرایي  و  ضخامت    زده  به  توجه 

تر  هاي بررسي شده در مطالعه آزمایشگاهي که بسیار بزرگورق

است،   مولکولي  دینامیک  تحلیل  براي  شده  استفاده  نمونه  از 

مولکولي  مي دینامیک  تحلیل  از  حاصل  نتایج  که  دریافت  توان 

نمونه به  منحصر  قابلیت  تنها  و  نبوده  کم  بسیار  ابعاد  با  هاي 

نمونهتعمیم به  ضخامت پذیري  با  بزرگهایي  در هاي  حتي  تر 

پذیري نتایج به . قابلیت تعمیماستابعاد میکرو و ماکرو را دارا  

هاي بزرگ، ویژگي بسیار مهمي براي معادلات تعیین شده نمونه

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

ها باشد. در این قسمت بیانگر عدم انحصار نتایج براي نانو ورق

دقیق بررسي  منظور  تعمیمبه  قابلیت  ارائه تر  معادلات  پذیري 

نمونه براي  بزرگشده،  مکانیکي  هاي  مختلف  پارامترهاي  تر، 

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

اولیه  نمونه نمونهي  ترتیب  )به  و  شدتعیین  (  Cو    A  ،Bهاي  ه 

جزئیات  ند.  شو ( مقایسه مي15( تا ) 10مقادیر حاصل از روابط )

ها به ترتیب در  تر و نتایج حاصل از تحلیل آنهاي بزرگنمونه

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

توان نتیجه گرفت که نتایج با درصد خطاي بسیار کمي  آمده مي

ميبه نشان  و  هستند  نزدیک  قابلیت  هم  روابط  این  که  دهد 

براي  تعمیم  مکانیکي  پارامترهاي  تعیین  براي  مناسبي  پذیري 

 تر را دارا هستند. هاي بزرگنمونه
 

 گیرینتیجه  -4
ورق گسترده  کاربرد  به  توجه  با  پژوهش  این  نازک  در  هاي 

آلومینیومي در صنایع مختلف به بررسي رفتار مکانیکي این مواد  

براي   از روش دینامیک مولکولي  منظور  این  پرداخته شد. براي 

استفاده   مکانیکي  مختلف  پارامترهاي  اولیه  شدتعیین  ساختار   .

بندي کریستالي ایجاد  شبکه  بر اساس  آلومینیوماتمي از نانوورق  

فلزي   هسته  آن  در  که  اساسشد  پوسته    FCCساختار    بر  و 

دا  تسازي شد. در ابساختار کوراندوم مدل  بر اساسفلزي    اکسید

نمونه کمینهانرژي  نمونه  ها  فشار  و  دما  سپس  و  شده  سازي 

پایدار   محیط  فشار  و  دما  با  بارگذاريشودميمنطبق  هاي  . 

شبه صورت  به  برشي  و  محوري  نمونه  مختلف  به  استاتیکي 

با تعاریف    شداعمال   و پارامترهاي مختلف مکانیکي آن مطابق 

داده با  حاصل  نتایح  مقایسه  شد.  ارزیابي  هاي  متعارف 

مدل بالاي  توانایي  و  مناسب  دقت  بیانگر  سازي آزمایشگاهي 

 صورت گرفته براي تعیین پارامترهاي مختلف مکانیکي است.  

نتایج حاصل، افزایش درصد ضخامت لایه اکسید    بر اساس 

 منجربه کاهش ضریب پواسون، افزایش مدول یانگ، مدول بالک 
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 تر با مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادی های بزرگ مقایسه خواص مکانیکی نمونه  -4جدول 

درصد  

 خطا

مدول بالک  

 )گیگاپاسکال(

درصد  

 خطا

مدول برشي  

 )گیگاپاسکال(

درصد  

 خطا

مدول یانگ 

 )گیگاپاسکال(
 نمونه

92/5 
80/85 

75/0 
26/34 

36/5 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  86/85

2/91 52/34 73/90  ((A   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

13/4 
52/72 

59/4 
33/25 

03/4 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  37/66

65/75 55/26 16/69  ((B   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

89/2 
87/76 

65/2 
26/28 

84/4 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  94/72

16/79 03/29 65/76  ((C   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

40/5 
75/73 

45/4 
15/26 

65/4 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  64/69

96/77 37/27 04/73  ((D   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

درصد  

 خطا
44C 

 )گیگاپاسکال(

درصد  

 )گیگاپاسکال( 12C خطا
درصد  

 نمونه )گیگاپاسکال( 11C خطا

83/5 
46/29 

94/4 
71/80 

22/3 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  52/156

18/31 72/76 48/151  ((A   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

09/5 
78/21 

27/4 
22/68 

28/6 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  91/92

89/22 27/71 14/99  ((B   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

15/1 
30/24 

67/4 
32/72 

16/0 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  76/113

02/24 87/75 95/113  ((C   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

64/3 
50/22 

59/3 
38/69 

95/1 
 مقادیر حاصل از معادلات پیشنهادي  80/98

35/23 97/71 77/100  ((D   نتایج حاصل از تحلیل دینامیک مولکولي 

 

ورق در  برشي  مدول  ميآلومینیومهاي  و  همچنین  ي  شود. 

به صورت غیرخطي بوده و    هاي مختلف عمدتا وابستگي کمیت 

درون از  مياستفاده  داشته  یابي خطي  توجهي  قابل  تواند خطاي 

گذار بر تأثیرنتایج عددي، دما از عوامل    بر اساسباشد. همچنین  

ا  ي است، به طوري که ب آلومینیومهاي  خواص مکانیکي نانوورق

کاهش   بالک  مدول  و  برشي  مدول  یانگ،  مدول  دما  افزایش 

اساس یابد.  مي تخمین    بر  براي  تحلیلي  روابط  عددي،  نتایج 

نانوورق ارائه شد.  آلومینیومهاي  پارامترهاي مختلف مکانیکي  ي 

با داده هاي آزمایشگاهي، دقت مناسب و  مقایسه روابط تحلیلي 

هاي بزرگ در ابعاد  پذیري روابط تحلیلي به نمونهقابلیت تعمیم

 .کرد میکرو و حتي ماکرو رو اثبات  
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