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 خلاصه

شکل ا رشد ترک در فلزات، ناحیه مجاور نوک ترک دچار تغییرگسترش ترک در ابعاد ماکرو همواره مورد توجه محققین و دانشمندان بوده است. ب

شود، سازد. در این پژوهش سعی میهای خیلی حساس ضروری میشود که بررسی منشا آنها نیاز به مدلسازی در مقیاس اتمی را برای کاربردهایی می

شدگی، لغزش صفحات شناسایی و حوزه پلاستیک های اتمی نظیر تولید نابجایی، ایجاد حفره، جفتکلیه پدیدهبا مدلسازی ترک در ابعاد اتمی، 

 گردد.ک نیز مطالعه میها در رشد ترتاثیر موقعیت صفحات لغزش و مسیر حرکت نابجایی نوک ترک در ابعاد اتمی بطور کامل مشخص گردد.

  تواند موثر باشد.شناخت دقیق این ناحیه در تعیین مسیر دقیق گسترش ترک و توزیع دقیق تنش در مجاورت این ناحیه می
 

 مدلسازی اتمی، ترک، حوزه پلاستیک، فلزاتکلمات کلیدی: 
 

 

 مقدمه .1

 
دیربییاز مییورد توجییه و مطالعییه بییوده اسییت. زیییرا ممکیین اسییت در بررسییی رونیید رشیید و گسییترش تییرک و نحییوه آوییاز آن در الییو  مهندسییی ، از 

 و بییه همییین دلیییل نیییاز اسییت تییا تمهیییدات کییافی در مقابییل اییین پدیییده در نظییر گرفتییه شییود. بییه گسیییخت ی و نییابودی قطعییه گییردد نهایییت منجییر

از جملییه  .]2[  ]1[شکسییت مییواد ارامییه نمودنییدهییایی بییرای از اولییین دانشییمندانی بودنیید کییه برمتنییای سییاختار میکییرو معیییار 6و ایییروین 5گریفییی 

هییای پلاسییتیک قابییل هییا بودنیید کییه در حییین بارگییتاری دچییار تغییرشییکلبییا آن مواجییه شییدند، دسییته ای از تییرک همکییارانشمسییاملی کییه ایییروین و 

پییتیر تییرک، تشییکیل ناحیییه پلاسیتیک در اتییرا  نییوک تییرک ، ایجییاد و انتشییار رفتییار تییرد یییا شیکل شییدند. پدیییده هییای متعیددی از جملییهتوجیه مییی

گردنید کیه تریوری هیای محیی  هیای پیوسیته، بیه خیوبی قیادر و وییره در آزمایشیات مشیاهده میی 8، وقیو  پدییده هیایی هم یون تغییرفیاز7نابجایی هیا

 .[6] [5] [4] [3] شودمدلسازی در ابعاد ریز مانند ابعاد اتمی ایجاد می به توجیه و بررسی منشاء و روند آنها نیستند و نیاز به

گردنیید، کییه در نهایییت سییتت گسییترش تییرک میییدر پلاستیسیییته محلییی در نییواحی نییوک تییرک، مجمواییه ای از پدیییده هییای اتمییی ایجییاد 

شییود تییرک بیییش از خرفیییت خییود بییار یییا تیینش تحمییل کنیید و درنتیجییه شییرو  بییه رشیید .  پلاسییتیک شییدن نییوک تییرک موجییت مییی[7] شییوندمییی

منشییاء اتمییی پدیییده هییای مییوثر بییر آن اسییت و در نماییید.  بییه دسییت آوردن معیییار دقیییق و مناسییتی از پلاستیسیییته نییوک تییرک، نیازمنیید بررسییی 

 نهایت از این مطالعات می توان مدل های رفتاری مناست جهت آواز وگسترش ترک را استخراج نمود.
 

 

                                                 
 عمران ، دانشگاه تهرانمهندسی ، دانشکده  سازه -عمران مهندسی ارشد  یکارشناس یدانشجو 1
 عمران ، دانشگاه تهران مهندسی ، دانشکده سازه -عمران مهندسی ارشد  یکارشناس یدانشجو 2
 عمران ، دانشگاه تهران مهندسی ، دانشکده سازه -عمران مهندسی  دکترای یدانشجو 3
 عمران ، دانشگاه تهران مهندسی دانشکده یعلم اتیهعضو  4

5 Griffiths 
6 Irwin  
7 Dislocations  
8 Phase transformation  
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 روش مدلسازی .2

 
 ،تییوان روش مونییت کییارلواز جملییه اییین روش هییا مییی مییی شییودبررسییی پدیییده هییای نییوک تییرک، بییه کییار گرفتییه  درروش هییای اتمییی متعییددی 

. در تمییامی روش هییای اتمییی درجییات آزادی فراوانییی در نظییر گرفتییه مییی شییود کییه منجییر بییه را نییا  بییرد2و دینامیییک مولکییولی 1اسییتاتیک مولکییولی

 4کییردن روش هییای اتمییی بییا روش هییای پیوسییته 3افییزایش زمییان و هزینییه محاسییتاتی حییل مسییامل بییا اییین روش هییا مییی گییردد. در نتیجییه ایییده کوپییل

در برخیی از مسیامل ماننید مسیاله گسیترش تیرک، نییاز بیه دقیت بیاب منیتم از بخیش اتمیی ، حتیی در بخیش هیایی کیه بیا روش . ه اسیتمطرح گردیید

را نییا  بییرد کییه  6دارای چنییین دقتییی، مییی تییوان روش شییته پیوسییته 5شییوند، وجییود دارد. از جملییه روش هییای چندمقیاسیییهییای پیوسییته مدلسییازی مییی

  .[8] ل ماده استهد  اصلی آن حداقل سازی انرژی در ک

شییدید تیینش اسییت، بییا کمییک روش در اییین روش، ناحیییه نییوک تییرک کییه دارای حساسیییت فییراوان نسییتت بییه تغییییرات و گرادیییان 

از مییدل شییود. در نییواحی دورتییر از نییوک تییرک، بییه جییای اسییتفاده اسییتاتیک مولکییولی مییدل مییی گییردد و مینیییم  سییازی انییرژی در آن انجییا  مییی

های پرهزینه اتمیی، بیا فیرر قیرار گیرفتن اتی  هیا در زییر المیان هیای اجیزا محیدود، انیرژی المیان هیا از ترییق حیداقل سیازی انیرژی اتی  هیای قیرار 

شیود. هی  چنیین بیرای کیاهش تعیداد اتی  هیا و درجیات آزادی در نظرگرفتیه شیده، در المیان هیایی کیه گرادییان ییا گرفته در زییر آنهیا، محاسیته میی

شییود. در مییدل تغییییرات شییدید وجییود نییدارد، یییک اتیی  بییه انییوان نماینییده کییه بیییان ر ویژگییی هییا و خروصیییات آن المییان اسییت، در نظییر گرفتییه مییی

میی تییوان اتی  موجیود در گوشییه المیان  را نماینییده در  بیه انییوان م،یال،شیوند. هیای مختلی ، اتیی  هیای متفیاوتی بییه انیوان نماینیده در نظییر گرفتیه مییی

همان ونییه کییه  مطالعییه. در اییین [9] . یییک راه دی ییر در نظییر گییرفتن اتیی  یییا تعییدادی از اتیی  هییای مرکییزی المییان بییه انییوان نماینییده اسییتنظییر گرفییت

مشییاهده مییی شییود، المییان هییای نییواحی نییوک تییرک تییا ابعییاد اتمییی ریییز شییده انیید. بییه اتییارت دی ییر گییره هییای المییان هییای موجییود در  1شییکل  در

 باشد.ه بح  و چالش بران یز نمی، انتخاب ات  نماینددر این ناحیهالت همین به نواحی نوک نماینده هیچ اتمی دی ری نیستند. 

 
 

  
 [10] نواحی دور و نزدیک ترک در روش شبه پیوسته مش بندی  -1شکل 

 

 
 

                                                 
1 Molecular statics 
2 Molecular dynamics  
3 Couple 
4 Continuum  
5 Multiscale  
6 QuasiContinuum Method 



 

 
 نمونه مدلسازی شده .3

 
آن سییترو  و دارای یییک تییرک میییانی بییا تییول اولیییه  2000*1000صییفحه ای ازجیین  میی  بییا ابعییاد شییود، مشییاهده مییی 2شییکل همان ونییه کییه در 

و محییور  [110] ابییربر xمحییور  جهییت گیییریآن سییترو ،  در دمییای صییفر کلییوین مدلسییازی شییده اسییت.  10آن سییترو   و بازشییدگی اولیییه  120

y  باشد.می [001]برابر 

 

 
 خورده نمونه ترک هندسه -2شکل 

 

تییوان کنیید. میییشییود، انتخییاب تییابع پتانسیییل بییین اتمییی مناسییت اهمیییت پیییدا میییزمانیکییه مقیییاس مدلسییازی در حیید اتمییی کوچییک مییی

تیابع پتانسییل اتمیی اسیت کیه بیا یکتیار مشیتق گییری از آن، نییرو و بیا دو بیار مشیتق گییری سیختی بیه  ،گفیت مهی  تیرین فیرر در ایین دسیته مسیایل

 کیه پتانسییل بیین اتمیی ایین میورد اسیتفاده قیرار گرفتیه اسیت.  1EAM ونید بیین اتی  هیا، پتانسییل بیین اتمییجهیت محاسیته انیرژی پی آیید.دست میی

بییه انییوان یییک روش نیمییه تجربییی بییرای محاسییته انییرژی کییل   Baskesو   Dawاولییین بییار توسیی   ذکییر شییده اسییت،  (1رابطییه مربییو  بییه آن در  

. در اییین روش انیرژی اتی  هییا بیه شییدت متیاثر از اتیی  هیای اتییرا  ییا بییه [11] مجموایه ای از اتی  هییا بیا چیییدمان دلخیواه و بییرای فلیزات مطییرح شید

بییرای هییر اتیی   در اییین پتانسیییل بررسییی واامییال  پییارامتر جاذبییه و چ ییالی الکتییرون هییا 2هیی  چنییین تییاثیر  .  اسییتاتییارت دی ییر شییرای  محیطییی اتیی

 می شود.

      (1)                                                                                                                                     𝑬𝒕𝒐𝒕 = ∑ 𝑭𝒊(𝝆𝒉,𝒊) +𝒊

𝟏

𝟐
∑ 𝝓𝒊𝒋(𝑹𝒊𝒋)𝒊,𝒋

𝒊≠𝒋

           

چ ییالی   𝜌ℎ,𝑖 .شییودمحاسییته مییی 𝜌 چ ییالی الکترونیییکییه بییا اسییتفاده از  𝑖اتیی   جاذبییهنییرژی اتییارت مربییو  بییه ا𝐹𝑖  در اییین رابطییه کییه 

-نیییروی دافعییه  بازدارنییدگی( بییین هسییتهنییز  𝜙𝑖𝑗 شییود.هیای اتییرا  آن محاسییته میییاتیی  جمییع چ ییالی الکترونیییبیا کییه 𝑖  الکترونیی میزبییان در اتیی 

 .[11] باشداز ه  جدا شده اند، می 𝑅 که با فاصله 𝑗و  𝑖های های جفت ات 

 

 

 مدلسازی نتایج .4

 
آن سییترو  لتییه هییای صییفحه  0.2بارگییتاری کششییی مطییابق مییود اول بییه صییفحه دارای تییرک اامییال شییده اسییت. در هییر گییا  زمییانی بییه انییدازه 

نییو  و نییرر بارگییتاری ثابییت در نظییر گرفتییه شییده در اییین شییتیه سییازی کشیییده مییی شییود و زمییان کییافی بییرای ریلکیی  کییردن بییه آن داده مییی شییود. 

و در نییواحی دورتییر از تییرک، گیرنیید   هییای موجییود در ناحیییه نزدیییک نییوک تییرک تحییت تیینش بیشییتری قییرار میییاسییت. پیی  از اامییال بییار ، اتیی

                                                 
1 Embedded Atom Method 

u 

u 



 

 
پیییش بینییی شییده توسیی  روش هییای نمییودار تیینش هییای بدسییت آمییده از مییدل شییته پیوسییته در کنییار تیینش هییای  . شییوندتیینش هییا کمتییر مییی مقییادیر

 آورده شده است. 3شکل در  های پیوستهمتعار  تحلیلی متتنی بر محی 

 

 
 

 تنش های روش شبه پیوسته و تنش های بدست آمده از روابط کانتینیوم نمودار-3شکل 
 

 .[12] باشندمحاسته میقابل  (2رابطه   تنش های تحلیلی با

 2            )                                                                                                                                       𝛔𝒚𝒚 =
𝑲𝑰

√𝟐𝝅𝒓
𝐜𝐨𝐬

𝜽

𝟐
(𝟏 +

𝒔𝒊𝒏
𝜽

𝟐
𝒔𝒊𝒏

𝟑𝜽

𝟐
) 

,𝑟)تحییت بارگییتاری مییود اول اسییت و ضییریت تمرکییز تیینش  𝐾𝐼فییو  در رابطییه  𝜃) کییه متییدا سییت مولفییه هییای دسییت اه مخترییات قطتی

 .باشدمیآن در نوک ترک 

تمییی تطییابق خییوبی بییا نتییایم تحلیلییی شییود، در نییواحی دور از تییرک نتییایم مدلسییازی اهمان ونییه کییه در نمودارهییای تیینش مشییاهده مییی

پدیییده سییین وبریتی تیینش بییه الییت وقییو   نییوک تییرک روش هییای تحلیلییی فاقیید دقییت و توانمنییدی کییافی هسییتند و در نییواحی نزدیییک  امییا دارد،

روش هیای اتمیی بیا دقیت بیاب ایین کیار  ،در مقابیل ستیسییته در نیوک تیرک را میدل کننید.تواننید بیه خیوبی وقیو  پلانمیی ( ایین روش هیادر ماکرو 

 دهند.را انجا  می

دهیید. ، نشییان میییه اسییت(آن سییترو  کشیییده شیید19.6 نمونییه گییا  بارگییتاری  98دیییده هییای رر داده در نمونییه را پیی  از پ  4شییکل 

جییایی تولیید شیده و گسییترش بنیا 5 م،یال بییه انیوانجیایی بیه نمونییه، پدییده هیای اتمیی متعییددی در آن دییده میی شیود بپی  از اامیال ایین مقییدار جیا

 می یابند.



 

 
 

 
 نمایی از نابجایی های رخ داده در نمونه در انتهای بارگذاری -4شکل 

 

بییا پیشییرفت بارگییتاری در مقیییاس اتمییی پدیییده هییایی رر مییی دهیید کییه در نهایییت منجییر بییه وقییو  پلاستیسیییته محلییی در ناحیییه نییوک 

  5شییکل در همان ونییه کییه  بییا آوییاز رونیید اامییال بییار و پیییش از وقییو  هییر پدیییده ای،  تییرک در مقیییاس مییاکرو مییی شییوند.تییرک و گسییترش 

 .در این نمونه شرو  به افزایش می کند و این روند تا انتهای بارگتاری، ادامه می یابد 1باز شدگی نوک ترکشود، مشاهده می
 

 
 بازشدگی اولیه و نهایی نوک ترک -5شکل 

 

یییا فیییای خییالی در نقییا   2ای کییه در اییین نمونییه مشییاهده مییی شییود، افییزایش فاصییله بییین اتیی  هییا از حیید نرمییال و وقییو  حفییرهاولییین پدیییده 

 بعیید ازمختلیی  نمونییه اسییت. بییا ادامییه یییافتن بارگییتاری در مراحییل بعیید و تحییت نیروهییای جاذبییه و دافعییه ایجییاد شییده، سییاختار کریسییتالی میینظ  مییاده 

و  جفییت شییدگی و شییکل گیییری سییطوح تغییییر در جهییت گیییری بخشییی از اتیی  هییا نسییتت بییه حالییت اولیییه و وقیی، 3آوییاز و گسییترش نابجییایی هییا

کیرده و در نهاییت بیه سیتت ایجیاد و اامیال تینش بیه اتی  هیا شیده، خرفییت تنشیی اتی  هیا را پیر  وقیو  نابجیایی  .شکست، به شدت نامنظ  میی گیردد

                                                 
1 Crack tip opening displacement 
2 void 
3 dislocation 



 

 
 تغییرکنیید در نهایییتهییر اتیی   اگرسییاختار شییتکه اتمییی و همسییایه هییاینجییر شییود. ایجییاد پلاستیسیییته و سییر  گسییترش تییرک در مقیییاس اتمییی م

. اگییر دو بیییه اتمییی کییه در کنییار هیی  قییرار دارنیید، تحییت بارگییتاری دارای گیرنییدت  صییفحات جدیییدی در کریسییتال( شییکل میییسییطوح شکسیی

اگییر مییاده  تییوان گفییتدر مجمییو  مییی گییردد.جهییت گیییری هییای متفییاوت شییوند پدیییده جفییت شییدگی رر داده و سییتت افییزایش شییکل پییتیری مییی

، ایین انییرژی صیر  ایجیاد و گسیترش پدییده هیایی ماننید افیزایش بازشیدگی نیوک تییرک، باشید قتیل از شکسیت، انیرژی نسیتتا زییادی جیتب کیرده

و بییدون وقییو  مییاده دارای شکسییت شییکل پییتیر اسییت. در حالییت دی ییر، اگییر مییاده بطییور ناگهییانی  جییایی و یییا جفییت شییدگی گییردد، اصییطلاحاًنابییه

وقییو    6شییکل در  در ادامییه، شییود.چنییین پدیییده هییایی بییا شییکل گیییری صییفحات جدییید در آن دچییار شکسییت شییود، شکسییت آن تییرد نامیییده مییی

انیرژی افیزایش بازشیدگی خواهید داشیت ولیی تیول تیرک بیا جیتب کیه  شیودمشیاهده میی پیتیرتیرک شیکل نمونیه پدیده های ذکیر شیده در ییک

 . ای نداردرشد قابل ملاحظه آن

 
 وقوع حفره، جفت شدگی و مشاهده سطح شکست در ناحیه نزدیک نوک ترک -6شکل 
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بییه دلیییل اهمیییت وقییو  و گسییترش تییرک در فلییزات و تییاثیر ویرقابییل انکییار پدیییده هییای اتمییی بییر روی  اییین رونیید، بییا اسییتناد بییه نتییایم موجییود مییی 

دارنیید. در نییواحی نزدیییک تییرک کییه  تحلیلییی متعییار تییوان گفییت مییدل هییای اتمییی در نییواحی دور از تییرک تطییابق بسیییار خییوبی بییا روش هییای 

محیدود در محاسییته تینش و پییش بینییی وقیایع، ناکارآمیید هسیتند، روش هیای اتمییی بیا دقییت بسییار بیاب شییرای  و پدییده هییا را  روش هیایی شیتیه اجییزا

 کنند. مدلسازی می

و ویییره نیییز هسییت کییه اییین  دگیروش هییای اتمییی امکییان بررسییی و مشییاهده پدیییده هییایی هم ییون ایجییاد حفییره، نابجییایی، جفییت شییدر 

ی جییتب کییرده و سییتت شییکل پییتیر شییدن شکسییت مییاده مییی شییوند. در حالییت دی ییر ممکیین اسییت مییاده بییه پدیییده هییا در صییورت وقییو ، انییرژ

، از قتیییل جفییت شییدگی و ویییره وقییو  پدیییده هییاییبییدون  بییا ایجییاد شییدن صییفحه لغییزش در آن،صییورت ناگهییانی، بییا جییتب انییرژی نسییتتا کمییی و 

 سطح شکست

 جفت شدگی حفره



 

 
جییایی و جفییت شییدگی گرفییت وقییو   پدیییده هییایی ماننیید نابییه تییوان نتیجییهمییی لییتا اصییطلاحا بییه صییورت تییرد دچییار شکسییت و گسیییخت ی شییود.

 شود. ستت جتب انرژی، تشکیل محلی ناحیه پلاستیک و در نهایت وقو  شکست شکل پتیر در مواد می
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