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Abstract 
Aluminum nano-films are one of the functional elements that have various applications in 

different fields such as strengthening cement base materials, improving the performance and 

efficiency of concrete, and enhancing the mechanical and volumetric properties of clay. In this 

study, the mechanical responses of aluminum nano-film are investigated under uniaxial tensile 

and compressive tests using the molecular dynamics (MD) method. The initial configuration of 

the nano-film is constructed based on a 3D aluminum core—alumina shell model that provides a 

suitable description of surface oxidation in the nano-film. This model is useful to determine the 

influence of surface oxidation on the mechanical behavior of nan-film. Because of the accuracy 

and competency, the inter-atomic interactions are evaluated using the EAM+CTI potential, which 

is a hybrid potential consisting of two components, i.e., EAM and CTI potential, such that it can 

also take into account the electrostatic interactions between the atoms. After establishing the 

initial configuration, the energy minimization process is performed on the nano-film, and then its 

temperature and pressure are adapted to the environmental conditions through the relaxation 

process. The MD analysis is accomplished by the open-source LAMMPS software, and the 

visualization of outputs is performed by the open-source OVITO software. The periodic 

boundary condition is imposed on the lateral sides of the nano-film to eliminate the free surface 

effect of the atomistic analysis. The tensile and compressive tests are applied to the nano-film in 

accordance with the experimental tests, and the stress—strain curves are determined. The concept 

of Virial stress is employed to calculate the stress of the atomic model, which is equivalent to the 

conventional Cauchy stress in classical mechanics. In order to diminish the dynamic effects, 

deformation is incrementally applied to the nano-film, such that at each increment, a small strain 

is gently imposed, then the nano-film is relaxed under the deformed conditions, and finally the 

stress and strains are evaluated. The numerical simulations are verified by comparing them with 

experimental data, which demonstrates the acceptable accuracy of the obtained numerical results. 

The influence of various parameters such as the thickness and the percentages of oxide layers are 

investigated on the mechanical response and stress-strain curve of aluminum nano-film under the 

uniaxial tests. It is demonstrated that the thickness of the oxide layer significantly impacts 

mechanical behavior, such that the hardness and energy absorption capacity of the nano-film is 

increased considerably by increasing the percentage of the oxide layer thickness. However, 

increasing the total thickness of the nano-film leads to a decrease in the Young’s modulus and 

elastic limit of the specimen. It is because of the decrease in the percentage of oxide layer 

thickness by increasing the total thickness of the nano-film. Point defects are one of the important 

imperfections in the crystal structures of atomic configuration that have a significant effect on the 

mechanical behavior of materials. In order to investigate the influence of point defects, different 

percentages of voids are generated by randomly omitting some atoms in the nano-film domain. 

The generated specimens are analyzed under the uniaxial tests, and their mechanical 

characteristics are evaluated. The numerical simulations demonstrate that the hardness of the 

nano-film is significantly reduced by increasing the point defects. 

Review History 
Received: Jan 09, 2024 

Revised: Sep 25, 2024 

Accepted: Mar 12, 2025 

Keywords 

Aluminum nano-film 

Uniaxial tests 

Molecular dynamics 

analysis 

Mechanical responses 

Surface oxidation effects 

Point defects 

 

https://doi.org/10.22034/25.5.7
mailto:a.rezaeisameti@basu.ac.ir
https://orcid.org/0000-0002-7985-9840
https://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0
https://orcid.org/0000-0002-7985-9840


 

 مجله علمی مهندسی عمران مدرس

 17تا  7صفحات  - 1404، سال 5، شماره 25دوره 
DOI: 10.22034/25.5.7    

 

 a.rezaeisameti@basu.ac.ir - ORCID :0000-0002-7985-9840 رایانامه نویسنده مسئول: *

 Creative یالملل نیآزاد منتشر شده و تحت مجوز ب یصورت دسترس مقاله به نی(. اTMU Pressمدرس ) تتربی دانشگاه انتشارات ،۲۰۲۵ © تیرا یکپ

Commons Attribution-NonCommercial 4.0 قرار دارد (https://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0)نیا دیتوان یمجوز، شما م نی. بر اساس ا 
 .دیاستفاده کن یرتجاریمقاصد غ یرا ذکر کرده و از آن برا سندهیبه شرط آنکه نام نو د،یینما یو بازساز شیرایآن را و ایو  دیکن ینیبازآفر وبازنشر  ،یکپ یا مطلب را در هر قالب و رسانه

8 

محوری با  تحت آزمون تک ی دارای لایه اکسید سطحیآلومینیوم های ورقنانومکانیکی  بررسی رفتار

 روش دینامیک مولکولی
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 .، ایرانهمدان، شکده مهندسی، دانشگاه بوعلی سینادکتری تخصصی گروه مهندسی عمران، دان .1
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 چکیده

تقویو  موواد   های متنوع همچوون   های آلومینیومی از جمله اجرایی هستند که کاربردهای مختلفی در زمینه نانوورق

بوه  مطالعوه  ایون  در دارنود.  ارتقا خواص مکانیکی و حجموی خوار ر     و بتن کاراییعملکرد و پایه سیمانی و بهبود 

محوری با استفاده از روش دینامیک  آلومینیومی تح  آزمون کشش و فشار تکهای  های مکانیکی نانوورق بررسی پاسخ

بعدی هسته آلومینیومی و پوسته  شود. مدل اتمی در نظر گرفته شده برای نانوورق براسا  مدل سه مولکولی پرداخته می

. اندرکنش بین اتمی نیز تواند توصیف مناسبی از اکسیداسیون سطحی در نمونه داشته باشد اکسید آلومینیوم اس  که می

سووازی دارای د وو  خوووبی بوووده و توواکیرا  انوودرکنش  شووود تووا موودل محاسووبه مووی EAM+CTIبراسووا  پتانسووی  

سوازی انور ی    الکترواستاتیک بین ذرا  نیز در نظر گرفته شود. پس از ایجاد پیکربندی اولیوه نوانوورق، فراینود کمینوه    

محوری کششوی و فشواری منطبوا بوا      گردد. سپس آزمون تک ار میصور  پذیرفته و نمونه تح  شرایط محیطی پاید

گوردد. بوه منظوور حوذر اکورا        کرنش نمونه تعیین موی -شرایط آزمایشگاهی بر نمونه اعمال شده و نمودارهای تنش

پذیرد. در ایون   گام صور  می به دینامیکی ناشی از سرع  بالای بارگذاری، اعمال تغییرشک  بر نانوورق به صور  گام

وش برای هر گام از بارگذاری، ابتدا تغییرشک  کمی به آرامی بوه نمونوه اعموال شوده، سوپس نمونوه تحو  شورایط         ر

سازی صوور  گرفتوه بوا     شود. شبیه تغییرشک  یافته پایدار گردیده و در انتها مقادیر تنش و کرنش در نمونه ارزیابی می

هوای   هوا بوا ضوخام     سازی، نوانوورق  تایید صح  مدلشود. پس از  سنجی می های آزمایشگاهی صح  مقایسه با داده

ها بررسوی   کرنش آن-محوری ارزیابی شده و نمودار تنش مختلف و درصدهای مختلفی از لایه اکسید تح  آزمون تک

که با افوزایش درصود    گردد. نتایج حاکی از تاکیر زیاد ضخام  لایه اکسید بر رفتار مکانیکی نانوورق اس ، به طوری می

یابد.  می گیگاپاسکال افزایش  100به  75تر شده و مدول یانگ آن از حدود  درصد نمونه سخ  60تا  15سید از لایه اک

کرنش بیانگر کاهش سختی با افزایش میزان حفرا  بسیار زیر -ایی نیز بر شیب نمودار تنش همچنین تاکیر نوا ص نقطه

 .ها اس  در نمونه

 تاریخچه داوری

 19/10/1402دریاف : 

 4/7/1403بازنگری: 

 21/12/1403پذیرش: 

 کلمات کلیدی

 آلومینیومنانوورق 

 محوری های تک آزمون

 سازی دینامیک مولکولی شبیه

 های مکانیکی پاسخ

 تاکیر اکسیداسیون سطحی

 ایی نوا ص نقطه

 

 مقدمه -1

هوای بسویار نوازر و     های آلومینیوومی از جملوه الموان    نانوورق

هوای متنووع    نوظهوری هسوتند کوه کاربردهوای مختلفوی در زمینوه     

 بوتن  کوارایی عملکورد و  تقوی  مواد پایه سیمانی و بهبوود  همچون 
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ارتقا خواص مکانیکی و حجموی   و [3]سازی انر ی  ذخیره ،[2 ,1]

های  خواص مکانیکی ورقدارند. براین اسا  تعیین  [4]خار ر  

از عملکورد مطلوو     نازر نقش مهمی در  ابلی  تولید و اطمینوان 

هوای مختلفوی بورای ارزیوابی رفتوار       به طور کلی تسو  دارد.  ها آن

تووان بوه    ها ارائه شده اس  کوه از آن جملوه موی    مکانیکی نانوورق

، [6] 2محووری کششوی   ، آزمون تک[5] 1محوری فشاری آزمون تک

3نانو با میکروسکوپ اتموی آزمون نفود 
، آزموون نفوود نوانو بوا     [7]

4میکروسکوپ الکترونوی 
و آزموون   [10 ,9] 5، آزموون برآمودگی  [8]

های توصیف رفتوار   ترین تکنیک متداولاشاره نمود. از  [11]خمش 

محووری اسو  کوه     های نازر، آزمایش کشوش توک   مکانیکی ورق

و پلاسوتیک  خوواص الاسوتیک    اسوتخرا   ها را برای ترین داده ساده

اسوتفاده از ایون آزموون در    هوای اصولی در    دهد. از چالش ارائه می

گیوری   سوازی، انودازه   آمواده  توان به مواردی همچون مقیا  نانو می

گیری  تنیدگی در نمونه، هم ترازی د یا نمونه و تولید و اندازه پیش

 . [12]د نمونه اشاره نمو های مقیا  کوچک در جابجایی نیروها و

تحقیقا  متعددی برای شناسایی و درر رفتار مکانیکی تاکنون 

و  6وانوگ در ایون راسوتا،   های آلومینیومی ارائه شده اس .  نانوورق

های آلومینیومی با ضخام  کمتور   نمونه پایدار از نانوورق [13] 7فو

هوای   نوانوورق  [12] 9سویف و  8گیوهوا نانومتر را ارائه نمودند.  2از 

نووانومتر را تهیووه نموووده و رفتووار  50-30آلومینیووومی بووا ضووخام  

محووری ارزیوابی    ها را در براسا  تسو  کشوش توک    مکانیکی آن

هوا بوا    پذیری نانوورق ها دریافتند که مدول یانگ و شک  نمودند. آن

به طور کلوی، در  یابد.  ، کاهش می10های کریستالی کاهش اندازه دانه

اکسیداسویون و  هوای   درر پدیوده های آلومینیوومی   ورقساخ  نانو

هوای   تأکیرا  آن بر مکانیسم تغییر شک  مکانیکی این مواد از جنبوه 

سوزایی اسو .    اهمی  بوه  مختلف علمی، مهندسی و فناوری دارای

های آلومینیومی دارای نسب  سطح به حجم بالایی بووده و   نانوورق

در شرایط محیطی به راحتی با اکسیژن موجود در هوا واکونش داده  

شود. به منظور  ها ایجاد می از اکسیدآلومینیوم در سطح آنایی  و لایه

                                                      
1 Compression test 
2 Tensile test 
3 Atomic force microscopy (AFM)-enabled nanoindentation 
4 In situ nanoindentation in a scanning electron microscopy 
5 Bulge testing 
6 Wang 
7 Fu 
8 Haque 
9 Saif 
10 grain size 

هوای   بررسی تاکیر لایه اکسیدآلومینیوم بر خواص مکانیکی نوانوورق 

هووای مختلووف از  نمونووه [14] 12هووافمنو  11آلومینیووومی، میرینووی

محووری   های آلومینیومی را تولید نموده و تح  آزمون تک نانوورق

هوا نشوان داد کوه     رداختند. نتایج آنها پ به بررسی رفتار مکانیکی آن

ها داشوته و   لایه اکسید تاکیر  اب  توجهی بر رفتار مکانیکی نانوورق

 شود. ها می پذیری و افزایش مقاوم  آن منجربه کاهش انعطار

سوازی عوددی بوه     همواره در کنار مطالعا  آزمایشگاهی، شوبیه 

نوانو   های مختلف در مقیا  مناسب برای درر پدیده  عنوان روشی

این تحقیقوا  بوه دلیو  پیچیودگی سواختار      مورد توجه بوده اس . 

هوا و توأکیرا  زیوادی کوه فرآینودهای سواخ  و شورایط         نانوورق

ای برخوردارنود. ایون    محیطی بر روی آنها دارنود، از اهمیو  ویوژه   

توانند بوه طوور مسوتمر در توسوعه      ها می سازی ها و مدل سازی شبیه

در ند. ک موثکر باشو  یکارایی مواد نانومترهای جدید و بهبود  فناوری

بوه بررسوی رفتوار مکوانیکی      [15]و همکواران   13این راستا، پینوگ 

های آلومینیوومی تحو  آزموون نفووذ بوا اسوتفاده از روش        نانوورق

ها بیوانگر افوزایش    سازی دینامیک مولکولی پرداختند. نتایج آن شبیه

نوگ زی و  هوا بوا افوزایش سورع  بوود. می      سختی نفوذ در نانوورق

بووا اسووتفاده از روش دینامیووک مولکووولی ذو      [16]همکوواران 

های آلومینیومی براسا  تابش لیزر را مطالعه نمودند. ونگ  نانوورق

هوای آلومینیوومی را در    گسترش ترر در نانوورق [17]و همکاران 

کوارگیری روش   هوا بوا بوه    اکر اعموال حورار  بررسوی نمودنود. آن    

هوای   هوا اتوم   ودند کوه تونش و سورع    دینامیک مولکولی اکبا  نم

ایوی بوا افوزایش شوار      موجود در نانوورق به صور   اب  ملاحظوه 

اکور لایوه    [18]یابد. خویی و همکواران   حرار  خارجی افزایش می

اکسید سوطحی را بور رفتوار مکوانیکی نوانوذرا  آلومینیووم تحو         

محووری بوه صوور      های فشار هیدرواستاتیک و فشاری سه آزمون

ها اکبا  نمودند که بوا تغییور ضوخام      مطالعه نمودند. آن بعدی سه

هوای مکوانیکی نوانوذرا  آلومینیووم دسوتخوش       لایه اکسید، پاسوخ 

بوا بوه    [19]شوود. عباسوی و صوامتی     ایی موی  تغییرا   اب  ملاحظه

کوارگیری روش دینامیووک مولکووولی نشوان دادنوود کووه پارامترهووای   

ابستگی  اب  توجهی به های آلومینیومی و مختلف مکانیکی نانوورق

کاربردهوای  بوه  با توجوه  ضخام  لایه اکسید دارند. در این مطالعه 

در صنایع مختلوف ماننود تقویو      یهای آلومینیوم گسترده نانوورق
                                                      
11 Mearini 
12 Hoffman 
13 Peng 
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مواد پایه سیمانی، بهبود عملکرد بتن و خواص حجمی خوار ر   

اهمیوو  درر توواکیر اکسیداسوویون سووطحی بوور رفتووار   و همچنووین

هوا   های مکانیکی ایون الموان   های آلومینیوم، پاسخ مکانیکی نانوورق

محووری بوا اسوتفاده از روش دینامیوک مولکوولی       تح  آزمون تک

سازی نانوورق آلومینیووم   گردد. در این مطالعه برای مدل ارزیابی می

پوسوته اکسوید اسوتفاده    -با لایه اکسید سطحی از مدل هسته فلوزی 

رسی تاکیر ضخام  لایه شود که علاوه بر د   مناسب، امکان بر می

های آلومینیوم  اکسید و ضخام  نانوورق بر رفتار مکانیکی نانوورق

سوازی از پتانسوی     سازد. برای افوزایش د و  مودل    را نیز فراهم می

سووازی دینامیووک مولکووولی اسووتفاده  در شووبیه EAM+CTIترکیبووی 

شود که دارای د   و توانایی بالایی در محاسبه انودرکنش بوین    می

دهد که  نشان می مطالعهنتایج لی در نانوورق آلومینیوم اس . مولکو

افزایش ضخام  لایه اکسید باعث افزایش سختی و ظرفی  جوذ   

هوای   نقوص تأکیر . همچتین این مطالعه شود ها می انر ی در نانوورق

هوای محووری    تحو  آزموون  هوا را   در سواختار نوانوورق   1ایی نقطه

دهد تا تواکیر میکروسواختار    یممورد ارزیابی  رار  کششی و فشاری

بررسوی نووا ص   بر رفتار مکانیکی نانورق آلومینیوم بررسی گوردد.  

که افوزایش ایون نووا ص بوه طوور  ابو         دهد میای نیز نشان  نقطه

دهد و این امر تأکیر زیادی بور   توجهی سختی نانوورق را کاهش می

دوم، در بخوش  در ادامه ایون مقالوه   . ها دارد رفتار مکانیکی نانوورق

هووای آلومینیووومی و نحوووه اعمووال  سووازی نووانوورق جزییووا  موودل

شود. بخش سوم نیز به بیان نتایج حاص   ها ارائه می تغییرشک  برآن

سازی عددی و بررسی تاکیر پارامترهوای مختلوف بور رفتوار      از مدل

 شود.   ها پرداخته می مکانیکی نانوورق

 سازی نانوورق آلومینیوم جزییات مدل -2

سوازی رفتوار    دینامیک مولکولی برای مودل   سازی شبیه استفاده از

هوای   هوا یکوی از روش   آلومینیوم در سطح ذرا  و اتوم  های نانوورق

ک اسو .  یو تر از رفتار این سواختارهای نانومتر  مفید برای درر عمیا

سوازی   های فیزیکی و شیمیایی بورای شوبیه   ها از  انون سازی این شبیه

در دینامیک مولکولی، ابزارهوایی   .کنند میها استفاده  رفتار ذرا  و اتم

ای  ذره هوای بوین   مانند معادلا  حرک  نیوتنی،  وانین نیرو و پتانسی 

سوازی شوود.    گیرند تا رفتار جنبشی ذرا  مودل  مورد استفاده  رار می

سازی اجزای میکروسکوپی نانوورق آلومینیووم را بوه د و      این مدل

                                                      
1 Point defects 

ن نحووه تغییرشوک  و بازیوابی    تووا  با این روش می کند سازی می شبیه

ی و کششو محوری  آزمون تکها در پاسخ به  ها و جنبش آن شک  اتم

تغییوورا  در سوواختار اتمووی سووازی نمووود و اکوورا   فشوواری را شووبیه

تغییوورا  رفتووار و  نووانوورق آلومینیوووم تحوو  شوورایط مختلووف دمووا

را مطالعوه   هوا  های سطحی نانوورق مکانیکی بر اسا  ابعاد و ویژگی

تور و   ها نقش مهموی در ارائوه دیودگاهی عمیوا     سازی این شبیه. نمود

این امکوان  های آلومینیوم دارند و  ک نانوورقیتر از رفتار نانومتر د یا

برای کاربردهوای مختلوف    اصلاحا  مورد نیازتا  سازند را فراهم می 

 های آلومینیومی را تعیین نمود.   نانوورق

مولکوولی، انودرکنش   به طورکلی در تحلی  بوه روش دینامیوک   

گوردد  از ایون    اتمی توصیف می بین ذرا  با استفاده از پتانسی  بین

سوزایی در د و     پتانسوی  بوین اتموی نقوش بوه     رو انتخا  مناسب 

اندرکنش بین  اسا  در این مطالعه سازی خواهد داش . بر این شبیه

EAMهای آلومینیوم و اکسیژن بوا اسوتفاده از پتانسوی      اتم
2
+CTI

3 ،

شوود. انور ی    تعیوین موی   [20]و همکواران   4ه شوده توسوط  و  ارائ

پتانسوی   اتمی در این پتانسی  ترکیبی از دو بخش شام  انور ی   بین

)اتم تعبیه شده  EAME )و انر ی پتانسوی  الکترواسوتاتیک    ( CTIE ) 

 شود.   محاسبه می براسا  روابط زیراس  که 

(1) 
,

1
( ( )) ( )

2
EAM i j ij ij ij

i j i i j
i j

E F r r 




   
 

(2) 
,

1
( ) ( , , )

2
CTI i i ij ij i j

i i j
i j

E E q V r q q



  
 

بوه ترتیوب    iqوj ،iو  iهای فاصله بین اتم ijrر روابط فوق، د

بوه ترتیوب    ijVوi ،ijبورای اتوم    بوار الکتریکوی  و چگالی الکتورون  

 و، jو  iهوای   بین اتوم  کیکنش الکترواستات برهمو  کنش جفتی برهم

iF  انر ی لازم برای جاسازی اتمi   بوا   [21]اس . یوسفی و همکواران

 EAM+CTIهای مختلف اکبا  نمودند که پتانسوی    ارزیابی د   پتانسی 

اتمی آلومینیووم و اکسویژن    دارای د   مناسب برای محاسبه اندرکنش بین

سازی خمش در نانوسویم   از این پتانسی  برای مدل [22] 6و ما 5اس . هی

آلومینا استفاده نمودند و بوا مقایسوه نتوایج حاصو  از تحلیو  عوددی بوا        

 های آزمایشگاهی د   این پتانسی  را تایید نمودند.   داده

                                                      
2 Embedded atomic method 
3 Charge transfers ionic potential 
4 Zhou 
5 HE 
6 MA 
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 ( ساختار اتمی نانوورقbل هسته آلومینیومی و پوسته اکسیدآلومینیوم، )( نمای شماتیکی از مدaپیکربندی اولیه نانوورق آلومینیوم با لایه اکسید سطحی  ). 1 شکل

Figure 1. Initial configuration of aluminum nano-film with surface oxidation; (a) schematic view of the core-shell model, and (b) atomic configuration 

الووف( پیکربنوودی اولیووه مووورد اسووتفاده بوورای   -1شووک  )در 

آلومینیوم ارائه شده اس . همانگونه کوه در ایون    سازی نانوورق مدل

بعودی هسوته آلومینیوومی و پوسوته      شود، مدل سه شک  مشاهده می

کوار بورده    اکسیدآلومینیوم برای در نظر گرفتن لایه اکسید سطحی به

چنین خوویی و همکواران   و هم [23]و همکاران  1شده اس . زینگ

سازی لایوه اکسیدسوطحی بور     پوسته برای مدل-از مدل هسته [18]

و همکواران   2روزانودی انود.   روی نانوذرا  آلومینیوم استفاده نموده

-نیز رفتار مکانیکی نانوسیم آلومینیوم را براسا  مودل هسوته   [24]

هوا در هسوته آلومینیوومی     پوسته بررسی نمودند. چیونش اولیوه اتوم   

FCCسا  ساختار برا
انگسوترم صوور     046/4بوا کابو  شوبکه     3

هوا   پذیرد. همچنین در پوسته اکسیدآلومینیوم جایگواه اولیوه اتوم    می

αمطابا با ساختار کریستالی  − Al2O3   در [25]گوردد   تنظویم موی .

انگسترم درحدفاصو    3ایی به اندازه  پوسته، ابتدا فاصله-مدل هسته

شود تا از ایجواد نیروهوای    گرفته میهای پوسته و هسته در نظر  لایه

 75. نمونه اولیه دارای ابعاد [23]دافعه بسیار بزرگ جلوگیری نماید 

دارای شورایط   zو  xانگسترم بوده و نمونه در راسوتای   25 × 40 ×

 [26] 4لمپسباز  افزار متن مرزی پریودیک اس . تحلی  عددی با نرم

5اویتوباز  افزار متن رمصور  پذیرفته و ارائه گرافیکی نتایج با ن
[27] 

پس از ایجاد ساختار اولیه اتموی، انور ی نمونوه بوا     پذیرد.  انجام می

کمینووه شووده و نمونووه حالوو   6اسووتفاده از روش گرادیووان مووزدو 

کند. در ادامه به منظور اعموال شورایط محیطوی،     پایداری را پیدا می

                                                      
1 Zeng 
2 Rosandi 
3 Face center cubic 
4 LAMMPS 
5 OVITO 
6 Conjugate Gradient (CG) 

یکوکانیوه  پ 20( به مد  زمان NVTابتدا نمونه در هنگرد دما کاب  )

فشوار  -درجه کلوین  رار گرفته و سپس در هنگرد دما 300و دمای 

 پیکوکانیه و در دمای محیط و فشوار  20( به مد  زمان NPTکاب  )

شوود. پیکربنودی اتموی نمونوه پوس از       اتمسفر تحلی  می 1حدودا 

 ( ارائه شده اس . گوام  -1اعمال فرایند پایداری سازی در شک  )

فمتوکانیه در نظور گرفتوه    1میک مولکولی برابر زمانی در تحلی  دینا

شود. با توجه به مقدار بسیار کم گام زمانی در تحلیو  دینامیوک    می

مولکولی و هزینه بالای محاسبا  در این روش، عموموا بارگوذاری   

پذیرد که این امور منجربوه تواکیر بوالای      با نرخ کرنش بالا انجام می

ردد. از رو در ایون مطالعوه   گو  اکرا  دینامیکی در نتایج حاصو  موی  

پذیرد  بوه نحووی    گام صور  می به اعمال تغییرشک  به صور  گام

که جزء کوچکی از جابجایی به آرامی به نمونه اعمال شده و سپس 

گوردد. اعموال    یافتوه ریلکوس موی    نمونه تحو  شورایط تغییرشوک    

تغییرشک  در این روش منجربه حذر اکرا  دینامیکی موجوود در  

روش دینامیک مولکولی شده و نتایج حاص  نزدیوک بوه   تحلی  به 

. بوه منظوور اطمینوان از    [29 ,28]استاتیکی خواهود بوود    تحلی  شبه

سازی صور  پذیرفته، نتایج حاص  از تحلی  عوددی بوا    د   مدل

بورای   [12] 8سیفو  7گیوهاهای آزمایشگاهی ارائه شده توسط  داده

هوای آلومینیوومی    اعمال تس  کشش تک محوری بر روی نانوورق

-شود. نتایج حاصو  از مقایسوه در  الوب نموودار تونش      مقایسه می

شود،  ( ارائه شده اس . همانگونه که مشاهده می2کرنش در شک  )

توانود بوه وضوو      همگرایی مناسب نتایج آزمایشگاهی و عددی می

 های صور  گرفته در این مطالعه باشد. سازی موید د   مدل

                                                      
7 Haque 
8 Saif 
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سازی شده با روش  شبیه  کرنش نانوورق آلومینیوم-تنش رمقایسه نمودا. 2شکل 

و  1گیوهادینامیک مولکولی در این مطالعه با نتایج آزمایشگاهی ارائه شده توسط 

 [12] 2سیف
Figure 2. Validation of the stress-strain curve of Al nano-film 

determined by MD numerical simulation in this study with 

experimental data reported by Haque and Saif [12] 

 نتایج و بحث -3

ای از  مطووابا بووا روش بیووان شووده در  سووم   بوو ، نمونووه    

سوازی شوده و در    آلومینیومی با اکسیداسیون سوطحی مودل   نانوورق

شوده   سوازی  بیهشو د. در نمونوه  شوو  شرایط محیطی پایدارسازی می

مجموع درصد لایه اکسید در سطح فو انی و تحتانی نمونوه نسوب    

شود. پس از اعمال فرایند  درصد فرض می 30به ضخام  ک  ورق 

گیورد.   پایدارسازی نمونه تح  آزمون کشش و فشار ساده  رار موی 

هوای آزمایشوگاهی    سازی صور  گرفته، مشوابه بوا آزموون    در مدل

 yو  xکشویده شوده و در راسوتای     zطرر در راستای  نمونه از دو

باشد. براسا  تحلی  دینامیوک مولکوولی،    تح  اکر فشار محیط می

هوا و   ها منتق  شده و برمبنای جایگواه اتوم   تغییرشک  اعمالی به اتم

اندرکنش بین اتمی، در هر لحظه تنش نمونوه در راسوتای محووری    

اشواره گردیود، بوه منظوور     شود. همانگونه که  وبلا نیوز    ارزیابی می

گوام صوور     بوه  حذر اکرا  دینامیکی، بارگذاری به صوور  گوام  

گرفته اس   به طوری که در هر مرحله تغییرشک  بسویار کووچکی   

در نمونه ایجاد شده و سپس پیکربندی نمونه در شرایط تغییرشک  

کورنش  -( نمودار تونش 4( و )3های ) گردد. در شک  یافته پایدار می

ترتیب تح  اکر آزمون کشش ساده و فشار ساده به همراه نمونه به 

                                                      
1 Haque 
2 Saif 

در درصودهای مختلوف کورنش ارائوه شوده        نحوه تغییرشک  نمونه

تووان مشواهده نموود کوه شورایط       اس . براسا  ایون اشوکال موی   

بارگذاری منطبا با آزمون کشش و فشار سواده بووده و بوا افوزایش     

و کاهش طول  به ترتیب دچار افزایش zبارگذاری، نمونه در جه  

کورنش، رفتوار الاسوتیک    -شود. مطابا با نموودار تونش   تدریجی می

گردد  بوه نحووی کوه     خطی و سپس غیرخطی در نمونه مشاهده می

نمونه ابتدا رفتار خطی داشته و سپس به تدریج رفتار غیرخطوی در  

هوا و   شود. با توجه به ضخام  بسیار پایین نوانوورق  آن مشاهده می

کننوده بوتن و    ها به عنوان تقوی  ر مکانیکی آنهمچنین اهمی  رفتا

، در این مطالعه بررسی رفتوار  [4-2]های پایین  خار ر  در کرنش

سوازی   ها تا  ب  از شکس  و بریودگی در نمونوه شوبیه    مکانیکی آن

توان دریاف  که  شود. با مقایسه رفتار کششی و فشاری نمونه می می

کرنش تسلیم بیشتری  تح  تغییرشک  فشاری، نمونه دارای تنش و

باشود و بوه عبوارتی رفتوار کششوی و       نسب  به حال  کششوی موی  

تواند ناشوی   باشد. این امر می فشاری آن د یقا منطبا با یکدیگر نمی

از حضور درصد  اب  توجهی از لایوه اکسوید آلومینیووم در سوطح     

 فو انی و تحتانی نمونه باشد.

ومینیووم و اکسوید   با توجه به رفتار مکوانیکی کواملا متفواو  آل   

توانود تواکیر    آلومینیوم، وجود درصدهای مختلف از لایه اکسید موی 

 اب  توجهی در رفتار مکانیکی ورق آلومینیوم با لایه اکسید سطحی 

هایی با درصدهای  داشته باشد. به منظور بررسی این موضوع، نمونه

مختلفووی از لایووه اکسووید در سووطح ورق آلومینیوووم خووالص ایجوواد 

ها تح  آزمون کشش و فشار ارزیوابی   و رفتار مکانیکی آنگردیده 

داشوتن ضوخام  لایوه هسوته      شود. در این حال  با کابو  نگوه   می

آلومینیومی، درصد مختلفی از لایوه پوسوته اکسوید آلومینیووم روی     

شوود. ضوخام     سازی ایجاد موی  سطح نانوورق طبا جزئیا  شبیه

هوا یکسوان    نوانوورق لایه اکسید در سطح فو انی و تحتانی تموامی  

های ایجاد شوده تحو  آزموون کشوش و فشوار سواده        اس . نمونه

کوورنش -ارزیووابی گردیووده و نتووایج بووه صووور  نمودارهووای توونش

شود. در این نمودارها منظور از  ( نشان داده می5محوری در شک  )

درصد لایه اکسیدی نشان داده شده، نسب  مجموع ضوخام  لایوه   

تانی نمونه به کو  ضوخام  نوانوورق    اکسید در سطح فو انی و تح

توان دریاف  کوه بوا افوزایش درصود لایوه       اس . طبا نمودارها می

 نگاکسید شیب نمودار بیشتر شده که باعث افزایش مقدار مدول یا
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 درصد 5/0( dدرصد و ) 35/0( cدرصد ) 2/0( b( صفر درصد )aنمونه در کرنش )نمونه تح  اکر آزمون کشش ساده به همراه تغییرشک   کرنش –نمودار تنش . 3 شکل

 های آبی و  رمز به ترتیب بیانگر اتم اکسیژن و اتم آلومینیوم اس .( )کره
Figure 3. Stress-strain curve of uniaxial tensile test along with the snapshots of nano-film at the strain of 

(a) 0%, (b) 0.1%, (c) 0.19%, and (d) 0.28%  

 
های آبی و  درصد )کره 4/1 (d)درصد و  1( cدرصد ) 5/0( bدرصد ) 1/0( aکرنش فشار تک محوری به همراه تغییرشک  نمونه در کرنش ) –نمودار تنش . 4شکل 

  رمز به ترتیب بیانگر اتم اکسیژن و اتم آلومینیوم اس .(
Figure 4. Stress-strain curve of uniaxial compression test along with the snapshots of nano-film at the strain of 

(a) 0.1%, (b) 0.5%, (c) 1%, and (d) 1.4%  

نیووز بووا مطالعووه  [14] 2هووافمنو  1شووود.. میرینووی هووا مووی در نمونووه

وجود لایوه آلومینوا منجور بوه افوزایش      آزمایشگاهی نشان دادند که 

و  3روزاندی. شود ها می پذیری در نانوورق سختی و کاهش انعطار

با مطالعوه رفتوار نانوسویم آلومینیووم تحو  آزموون        [24]همکاران 

باعث افزایش مودول یانوگ و    اکسیدلایه محوری اکبا  نمودند که 

همچنین  .شود میها  در نمونهرابر تغییر شک  پلاستیک مقاوم  در ب

                                                      
1 Mearini 
2 Hoffman 
3 Rosandi 

با افزایش ضخام  لایه اکسید به میزان  اب  تووجهی تونش تسولیم    

تور   یابد. این تغییرا  ناشی از سخ  ها افزایش می کششی در نمونه

باشد. به  تر بودن ساختار اتمی آلومینا نسب  به آلومینیوم می و مقاوم

دارای پیونودهای یوونی بووده و سواختار      های آلومینوا  طور کلی اتم

های آلومینیوم که دارای پیونودهای   تری را نسب  به اتم بسیار محکم

 .[20]آورند  فلزی هستند، به وجود می

همانگونه که اشاره شد، با توسعه تکنولو ی در حال حاضر امکوان  

پوذیر   هوای مختلوف امکوان    های آلومینیومی بوا ضوخام    تولید ورق

 اس . در این  سم  به منظور بررسی تأکیر ضخام  کو  ورق بور   
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 ( فشار تک محوریb( کشش و )aانگسترم و درصدهای مختلف لایه اکسید تح  آزمون ) 80های آلومینیوم با ضخام   کرنش نانوورق-نمودار تنش .5شکل 

Figure 5. The impression of oxide layer thickness on the stress-strain curve of Al nano-film with a thickness of 80 Å under the 

(a) uniaxial tensile, and (b) uniaxial compression tests. 

 
 محوری ون )الف( کشش و ) ( فشار تکدرصد لایه اکسیدی و مقادیر مختلف ضخام  ک  نانوورق تح  آزم 30هایی با  کرنش نمونه-نمودار تنش. 6شکل 

Figure 6. The impression of nano-film’s thickness on the stress-strain curve of Al nano-film with a 30% oxide layer under the 

(a) uniaxial tensile, and (b) uniaxial compression tests. 

مکانیکی نمونه، این بار ضوخام  لایوه پوسوته آلومینوا کابو       رفتار 

فرض شده و بوا افوزایش ضوخام  لایوه هسوته آلومینیووم، چهوار        

انگسترم برای ک  ورق  100و  80، 60، 40ضخام  متفاو  شام  

هوا تحو     شوود. در ایون حالو  نمونوه     آلومینیوم در نظر گرفته می

گرفتوه کوه نمودارهوای    بارگذاری آزمون کشش و فشار ساده  ورار  

اسو . هموانطور    ( نشان داده شده6کرنش حاص  در شک  )-تنش

شود، در هر دو آزمون تنش کششوی و   که در شک  بالا ملاحظه می

تنش فشاری با افزایش ضخام  کو  ورق، سوختی نمونوه و تونش     

تواند باشود کوه بوا     یابد. این امر ناشی از آن می تسلیم آن کاهش می

، نسب  ضخام  پوسته آلومینا بوه ضوخام    افزایش ضخام  ورق

هوا شوده اسو .     تر نمونوه  ک  ورق کاهش یافته و منجربه رفتار نرم

کورنش  -شوود کوه رفتوار تونش     براسا  نتایج حاص  مشواهده موی  

ها به میزان  اب  توجهی تحو  اکور نسوب  ضوخام  پوسوته       نمونه

انوگ  آلومینا به ضخام  ک  ورق بوده و با تغییر این پارامتر مدول ی

شود. براین اسوا    و تنش تسلیم نمونه دچار تغییرا  محسو  می

هووای  توووان نتیجووه گرفوو  کووه مشخصووا  مکووانیکی نووانوورق مووی

آلومینیومی به صور  تابعی از نسب  ضوخام  پوسوته آلومینوا بوه     

 کرنش-ضخام  ک  ورق اس . همچنین براسا  نمودارهای تنش
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 ای بر نمودار تغییرا  مدول یانگ بر حسب درصد لایه اکسید تاکیر نوا ص نقطه (.7ل )شک

Figure 7. The impression of points defects on the Young’s modulus of Al nano-film 

با افزایش نسب  ضخام  پوسوته آلومینوا بوه ضوخام  کو  ورق،      

ای  کورنش نیوز بوه صوور   ابو  ملاحظوه      -نمودار تنشسطح زیر 

هوا بورای جوذ      یابد که بیانگر افزایش ظرفی  نانوورق افزایش می

 انر ی در طول تغییرشک  اس .

ها از عوام   و ایرادا  موجود در آن 1به طور کلی ریزساختارها

توانود   های مکانیکی  طعوا  بووده و موی    تاکیرگذار و مهم در پاسخ

هوا ایجواد نمایود. ایورادا       ایی را در رفتار آن ملاحظه تغییرا   اب 

هوا،   تواند شوام  انوواع مختلوف از جملوه تورر      ساختار موجود می

ها و مرزبندی باشد که بوا توجوه بوه گسوتردگی و      حفرا ، نابجایی

هوا نیازمنود مطالعوه بسویار      ها، بررسی تواکیرا  آن  تصادفی بودن آن

ع متداول ایورادا  موجوود در   ایی از انوا وسیعی اس . نوا ض نقطه

هوا   تواند بر رفتوار مکوانیکی نمونوه    ها اس  که می ریزساختار نمونه

ایی  اکرگذار باشد. در این بخش از مطالعه به بررسی اکر نوا ص نقطه

هوای نوازر آلومینیوومی پرداختوه      های مکوانیکی نوانوورق   بر پاسخ

ایوی   طوه درصد متفاو  برای نووا ص تق  4شود. برای این منظور  می

گوردد. در ایون راسوتا در     درصد ارزیابی می 8و  4، 2/1، 8/0شام  

ابتودا در سواختار   هایی با درصدهای مختلف از لایوه اکسوید،    نمونه

هوا بوه صوور  تصوادفی حوذر       نمونه، تعودادی از اتوم   کریستالی

هوا بوه    ای ایجاد شود. درصد این نقوص  های نقطه شوند تا نقص می

هوای موجوود در    شده به ک  تعوداد اتوم   های حذر نسب  تعداد اتم

ایوی بوا درصود     در این حال  نوا ص نقطوه  شود. نمونه محاسبه می

                                                      
1 Microstructure 

مشخص به صور  تصادفی در نمونه ایجاد شوده و سوپس منطبوا    

محووری رفتوار مکوانیکی     های تک های  بلی، تح  آزمون با  سم 

کورنش  -شود. به طور کلی شیب نمودار تنش ها ارزیابی می نانوورق

آزمون محوری در مکانیوک کلاسویک بوه عنووان مودول یانوگ        در

شود. باتوجه به تعداد بالای نمونوه و همچنوین اهمیو      شناخته می

( 7ر ، در شک  ) ها در بتن و خار مدول یانگ در کاربرد نانوورق

تغییرا  مدول یانگ برحسب تغییورا  درصود لایوه اکسوید بورای      

شوود. همانگونوه کوه     ای ارائه موی  درصدهای مختلف از نقص نقطه

ایوی، رفتوار    شود، عموما با افزایش درصد نوا ض نقطوه  مشاهده می

یابود.   ها کاهش موی  تر شده و پارامتر مدول یانگ در آن ها نرم نمونه

این موضوع در مطالعا  صور  گرفته توسط نیکروش و همکاران 

نیز مشاهده شده اس . همچنین مطوابا شوک     [31]و صامتی  [30]

هوایی بوا    ایی برای نمونوه  شود که تاکیر نوا ص نقطه ده می( مشاه7)

مقادیر مختلف درصد لایه اکسید یکسان نبوده و بوه طوور کلوی بوا     

 یابد. افزایش درصد لایه اکسید تاکیر این عام  کاهش می

 گیری نتیجه -4

هوای آلومینیووم براسوا  مودل هسوته       در این مطالعه نوانوورق 

هوای   گردیده و تحو  آزموون  سازی  پوسته اکسید فلزی مدل-فلزی

گردد. در این راسوتا ابتودا    محوری مختلف مکانیکی ارزیابی می تک

سوازی   ها و درصد لایه اکسید مختلوف مودل   هایی با ضخام  نمونه

شده و تح  شرایطی مشابه با شورایط محیطوی پایودار شودند. بوه      



 یعباس نیحس، یصامت یرضائ ریام ...تحت  ی دارای لایه اکسید سطحیآلومینیوم های ورقنانومکانیکی  بررسی رفتار

16 

هوای متعودد بوا درصود لایوه اکسوید        منظور بررسی گسترده، نمونه

 100توا   40های مختلف ورق در بوازه   مچنین ضخام مختلف و ه

هوای تولیود شوده     سازی گردید. رفتار مکانیکی نمونوه  انگسترم مدل

هوای   های مختلف بررسی شده و نتایج حاص  بوا داده  تح  آزمون

های صور  گرفته د   و توانایی  آزمایشگاهی مقایسه شد. ارزیابی

هوای مکوانیکی    خبالای مودل اتموی ایجواد شوده را در تعیوین پاسو      

سوازی   های آلومینیومی را تایید کرد. نتایج حاصو  از شوبیه   نانوورق

عددی حاکی از آن اس  که با افزایش درصود لایوه اکسوید شویب     

کوورنش، توونش تسوولیم و انوور ی ذخیووره شووده در  -نمووودار توونش

 15با افزایش درصد لایوه اکسوید از   کند.  ها افزایش پیدا می نانوورق

شود و مدول یانگ آن از  تر می درصد، نمونه به تدریج سخ  60به 

 .یابوود گیگاپاسووکال افووزایش مووی 100گیگاپاسووکال بووه  75حوودود 

هوای   ایی از ویژگی های عددی نشان داد که نوا ص نقطه سازی شبیه

ها هستند و به طور کلوی بوا افوزایش     مهم در ساختار اتمی نانوورق

تور شوده و مقوادیر مودول یانوگ       ایی رفتار نمونه نورم  نوا ص نقطه

 8یابد. بررسی رفتار مکانیکی بیانگر آن اس  که افزایش  کاهش می

درصد مدول یانوگ   25تواند تا حدود  ای می درصدی نوا ص نقطه

 نانوورق را کاهش دهد. 

 قدردانی نویسندگان

 . کنند نویسندگان از حمای  معنوی دانشگاه  دردانی می

 تعارض منافع

 .گونه تعارض منافعی وجود ندارد برای نویسندگان هیچ

 سهم نویسندگان

 .با هم برابر اس سهم نویسندگان 

 منابع مالی

 .اند نویسندگان از منابع مالی شخص یا نهادی استفاده نکرده
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