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 چکیذُ
 زاضز، زض ؾبِیبٖ اذیط وبضثطز ٚؾیؼی یپصیطي لبثُ لجِٕٛٞطاٜ اؾتحىبْ ٚ قىُ ذٛال ضس ؾبیف ثٝاظ آ٘دب وٝ ٘یىُ 

 ٌصاضي ٘یىُ ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛیٞب زاقتٝ اؾت. زض ایٗ ٔمبِٝ فطایٙس ٘ب٘ٛ ز٘سا٘ٝزض ظٔیٙٝ پٛقف

وطٚي زض ٘ظط ٌطفتٝ قس. نحت ٘تبیح ؾرتی ثط حؿت خبثدبیی اثعاض ثب ٘یٕٝ  وبض ثهٛضت ته وطیؿتبَ ٚ اثعاض ثهٛضتغؼٝؾبظي قس. لقجیٝ

-ظٔب٘ی وٝ ٘ب٘ٛ ز٘سا٘ٝ. اؾتزاضاي ذٛال خٟتی زض ٔمیبؼ اتٕی ؾبذتبضوطیؿتبِی، ٞب تؼییٗ اػتجبض قس. زیٍط پػٚٞف ٘تبیح ٔٛخٛز زض

تٛا٘س تغییط وٙس قٛز، ٔىب٘یعْ تغییطقىُ، ٘یطٚي اثعاض ٚ ؾرتی لغؼٝ ٔیثؼسي ٔی يلایٝضؾس ٚ ٘ٛثت ثٝ ثٝ اتٕبْ ٔی لایٝ اتٕی یه  ٌصاضي

٘ب٘ٛٔتط قس.  5/1( زض ػٕك 111ٔغبِؼٝ لطاض ٌطفت. ثط اؾبؼ ٘تبیح، ثیكتطیٗ ؾرتی ٔطثٛط ثٝ نفحٝ وطیؿتبِی ) ٔٛضززض ایٗ پػٚٞف وٝ 

اثعاض غیطنّت ا٘دبْ ٌطفت تب اثط تغییطقىُ اثعاض ثط فطآیٙس ؾرتی ٔٛضز ٔغبِؼٝ لطاض ٌیطز. ثط ؾبظي زض زٚ حبِت اثعاض نّت ٚ قجیٝ فطآیٙس

زض ته وطیؿتبَ ٘یىُ افعایف زاقت. اظ عطف زیٍط % 4/6٘تبیح، ثسِیُ ػسْ تغییطقىُ اثعاض نّت ٘یطٚٞبي ٚاضز ثط اثعاض ثٝ ٔیعاٖ  اؾبؼ

 زض اثعاض نّت ٘ؿجت ثٝ اثعاض غیطنّت افعایف یبفت. %6/3غح تٕبؼ ٚ افعایف ٘یطٚ، ؾرتی تب وبٞف ؾ ثسِیُ

 وطیؿتبَ؛ خٟت وطیؿتبِی؛ اثعاض غیطنّت.ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی؛ تهٌصاضي؛ قجیٝ٘ب٘ٛ ز٘سا٘ٝ :کلوات کلیذی
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Abstract 
Nickel has great potential for engineering applications in the field of coating  due to have good anti-wear 

properties with acceptable strength and ductility. In this study, molecular dynamics simulations of nano-

indentation were performed using a single crystal of Nickel with the hemispherical shape of diamond tip. 

Result of derived hardness in various indenter depths was validated with another research paper. At the 

atomic scale, the crystal structure has directional properties. When nanoindentation of one atomic layer is 

completed and it is the turn of the next layer, the mechanism of deformation, tip force and hardness can be 

changed. So in this paper, the effect of crystallography orientation was studied. According to the results, 

nickel at the crystalline surface (111) had the maximum hardness at depth of 1.5 nm. simulations were 

conducted with rigid and non-rigid indenters to study the effect of tool deformation on derived hardness. The 

results show that due to the lack of change in the rigid shape of the tool, the tip force increased by 6.4% in 

nickel single crystal. Furthermore, due to the decrease of contact level and increase tip force, the hardness 

increased up to 3.6% in rigid tool compared with non-rigid indenter. 

Keywords: Nano-indentation; Molecular Dynamics Simulation; Single Crystal, Crystallographic Orientation, 

Non-Rigid Probe. 
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 هقذهِ  -1
ؾرتی، اؾتحىبْ، ٔسَٚ  ،قبُٔ ٔٛاز ٔىب٘یىی ذٛال

چمطٍٔی قىؿت، ضفتبض ذؿتٍی ٚ ذعقی  ،الاؾتیؿیتٝ

ٞبي ضفتبض ٔٛاز زض ثطاثط ٘یطٚ ذٛانی ٞؿتٙس وٝ تؼییٗ وٙٙسٜ

ٔٛضز  ائبزٜیٗ ذٛال پیف اظ آ٘ىٝ ا .ٞؿتٙس قسٜ ٚاضز

پؽ اظ  اؾتفبزٜ لطاض ٌیطز، ثبیؿتی ثٝ عٛض وبُٔ ثطضؾی قٛ٘س.

ٞبي  ثطضؾی ذٛال ٔىب٘یىی لغؼٝ اظ عطیك ا٘دبْ آظٔبیف

ثطاي وبضثطز آٖ آٔسٖ ٘تبیح، ٔٙبؾت ثٛزٖ   ؾتٔطثٛعٝ ٚ ثس

وٝ  ٌصاضيا٘ٝ٘ب٘ٛز٘سآظٔبیف  .[1] زقٛ ٔٛضز ٘ظط ٔكرم ٔی

یىی اظ وبضآٔستطیٗ  ،تٛؾؼٝ یبفتٝ اؾت 1970 اٚاؾظ زٞٝزض 

ٞبي ٔىب٘یىی ٔٛاز زض اثؼبز ٌیطي پبضأتطٞب ثطاي ا٘ساظٜضٚـ

ٞبیی خّٕٝ زازٜ ظؾرتی ٚ ٔسَٚ الاؾتیه ا .[2] ٘ب٘ٛ اؾت

تٛاٖ قٛ٘س. ؾرتی ضا ٔیاؾت وٝ ثب ایٗ فطآیٙس ٔحبؾجٝ ٔی

زض اثط  تغییط قىُ پلاؾتیه ٔٛضؼی ٔمبٚٔت ٔبزٜ زض ثطاثط

 ثب اػٕبَ ٘یطٚي ٔكرم تؼطیف وطزضٚ٘سٜ ٘فٛش یه اثعاض فطٚ

[3]. 

ٚاضز  ي ٔكرم، اثعاض ثب اػٕبَ ٘یطٚآظٔبیف ایٗ زض عی

ثؿتط آغبظ ٔی قٛز ٚ تغییط قىُ الاؾتیه زضؾغح ثؿتط ٔی

تسضیح ثٝ  ٚ ػٕك فطٚضفتٍی اثعاض ثٝ زضٖٚ ثؿتط ٘یطٚقٛز. 

تغییط قىُ  تب خبیی وٝ لغؼٝ زچبض یبثٙسافعایف ٔی

ٞب ٚ خبثدبیی اثعاض زض عَٛ ا٘دبْ آظٔبیف ٘یطٚ پلاؾتیه قٛز.

ٚ ثب  قٛزٌیطي قسٜ ٚ ثجت ٔیزض ٞط ٔطحّٝ اظ ثبضٌصاضي ا٘ساظٜ

 ثطذی اظ تٛاٖخبثدبیی حبنُ ٔی-اؾتفبزٜ اظ ٔٙحٙی ٘یطٚ

 ثؼس اظ ثبضثطزاضي چٙیٗذٛال ٔٛضز ٘ظط ضا ثسؾت آٚضز ٚ ٞٓ

ٌیطي ٔؿبحت ؾغح اثط تٕبؼ ٚ زاقتٗ ثیكیٙٝ ثب ا٘ساظٜ

ٚ  5، 4] ٛزقؾرتی لغؼٝ ٔحبؾجٝ ٔیٌصاض، ز٘سا٘ٝ٘یطٚي ٘ب٘ٛ

6]. 

ٌصاضي ٚ ذٛال ٔىب٘یىی ز٘سا٘ٝزض حٛظٜ آظٔبیف ٘ب٘ٛ

 ،ٌصاض زض ایٗ فطآیٙسٞبي تبثیطٚ ٘یع پبضأتط اظ آٖ حبنُ

زیٙبٔیه  نٛضت ٌطفتٝ اؾت. ضٚـ ايٌؿتطزٜٔغبِؼبت 

ٔؿیطٞبي اتٕی اظ لٛا٘یٗ  ِٔٛىِٛی وٝ زض آٖ ثطاي ٔحبؾجٝ

قٛز، اثعاضي اضظقٕٙس ثطاي فٟٓ ٔىب٘یه ولاؾیه اؾتفبزٜ ٔی

ٞبي ؾبزٜ زض ایٗ ضٚـ اظ فطوٞبیی زض اثؼبز ٘ب٘ٛ اؾت. پسیسٜ

تطي قٛز، ثٙبثطایٗ ٘تبیح زلیكوٕتطي اؾتفبزٜ ٔی قٛ٘سٜ

زض ایٗ ضٚـ فطو . [7] ٞبي ٔكبثٝ ذٛز زاضز٘ؿجت ثٝ ضٚـ

اتٕی زض آٖ  زض نٛضتی وٝ تغییطي اظ ذبضج ٔدٕٛػٝ ،قٛزٔی

ٚاضز ٘كٛز، ٔدٕٛع ا٘طغي خٙجكی ٚ پتب٘ؿیُ ٕٞٛاضٜ ٔمساضي 

ب ٚ ا٘طغي ٞثبثت اؾت. ا٘طغي خٙجكی  تبثغ ا٘ساظٜ حطوت اتٓ

ٚ ٕٞىبضا٘ف،  فًٙ. [8] ٞب اؾتپتب٘ؿیُ تبثغ ٔٛلؼیت اتٓ

 ؾبظيثٝ قیٜٛ قجیٝ ضا ٌصاضيز٘سا٘ٝزض فطآیٙس ٘ب٘ٛ تبثیطات زٔب

، ٚ اثعاض نّت إِبؼ 1ٔؽ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی، ثطاي لغؼٝ وبض

ا٘س  زاضي ثبثت، ٔٛضز ثطضؾی لطاض زازٜثبضثط-ثب ؾطػت ثبضٌصاضي

 ٔمساض خبثدبییوٝ ثب افعایف زٔب، ثٝ ایٗ ٘تبیح ضؾیس٘س ٚ 

یبفتٝ ٚ ٘یطٚي خبثدبیی افعایف -پلاؾتیه ضٚي ٔٙحٙی ٘یطٚ

ٚ ثبػث تغییط  یبثسٌصاضي زض ػٕك ٔكرم وبٞف ٔی ز٘سا٘ٝ

٘ظٓ  وبض اظ ؾبذتبض وطیؿتبِی انّی ثٝ ؾبذتبض ثی فبظ لغؼٝ

 ؾجتافعایف زٔب،  قٛز وٝچٙیٗ ٔكرم ٔیٞٓ ؛قٛزٔی

پیًٙ ٚ  .[9] قٛزٔی ؾرتی لغؼٝٔسَٚ یبً٘ ٚ  وبٞف

ٌصاضي  ز٘سا٘ٝفطآیٙس ٘بٕ٘ٛٞىبضاٖ، تبثیط تغییطات ٘طخ ثبضٌصاضي 

ؾبظي  قجیٝ٘بظن آِٛٔیٙیْٛ ضٚي ثؿتط ؾیّیىٖٛ زض فیّٓ ضا 

ٌصاضي  ، ٚلتی ؾطػت ز٘سا٘ٝؾبظي ٘س. زض عی ایٗ قجیٝوطز

(، تغییط قىُ ظیبزي ضٚي فیّٓ آِٛٔیٙیْٛ m/s 50) ثٛزپبییٗ 

(، ٘یطٚ اظ m/s250 ) زض ؾطػت ثبلازض حبِی وٝ  .قسزیسٜ ٕ٘ی

عطیك فیّٓ ثٝ ثؿتط ٔٙتمُ قسٜ ٚ ثبػث تغییط قىُ ٚ 

ٚ ٕٞىبضـ تغییط فبظ  چًٛ٘ .[10] قس طي ٔیتثعضي خبثدبیی

ٌصاضي ثطضؾی  ته وطیؿتبَ ؾیّیىٖٛ ضا تحت ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ؾیّیىٖٛ زض اثط  وٝ ؾبذتبض ٔىؼت إِبؾی ٚ زضیبفتٙس٘س وطز

ثٝ  ،قسٖ ؾبذتبض تتطاٞسضاٖ ٌصاض ٚ اظ عطیك نبف ز٘سا٘ٝثبض 

 ثؼس اظ ثبضثطزاضي، ثؿتط ثب اظس. ق ؾبذتبض تتطاٌٛ٘بَ تجسیُ ٔی

ٞب، اظ ؾبذتبض تتطاٌٛ٘بَ ثٝ یه زؾت زازٖ ثركی اظ اتٓ

تبض ٌصاضي ؾبذقس. ثب ٘ٛثت زْٚ ثبضقىُ تجسیُ ٔی ؾبذتبض ثی

. [11] قسیتجسیُ ٔقىُ ٔدسزا ثٝ ؾبذتبض تتطاٌٛ٘بَ  ثی

ٞبي ٘طْ ٚ ٞبي اتٕی اظ فیّٓ ؾبظي ٚ ٕٞىبضاٖ، قجیٝچًٙ 

ٌصاضي ضا زض ثبض، زٔب ٚ  ز٘سا٘ٝ، تحت ٘ب٘ٛٚ إِبؼ( 2علا ) ؾرت

ز وٝ از ٘كبٖ ٞب آٖ٘س. ٘تبیح ٌصاضي ٔتفبٚت ا٘دبْ زاز٘طخ ثبض

ثبض ٚ ٘طخ ثبضٌصاضي، ٔسَٚ ٞب، ثب افعایف زض ٞط زٚ خٙؽ فیّٓ

أب ٍٞٙبٔی وٝ زٔب افعایف  ،فتیب ٔییبً٘ ٚ ؾرتی افعایف 

٘بقی اظ افعایف ؾطػت ، لغؼٝ زچبض ضفتبض ٘طٔی فتیبٔی

 .[12] قسوبٞف ٔسَٚ یبً٘ ٔی ؾجتٚ  ٘ٛؾب٘بت اتٕی

ته  فیّٓ ٌصاضي ؾبظي ز٘سا٘ٝ یؼمٛثی ٚ ٕٞىبضـ زض قجیٝ

ثب قطایظ ٔطظي ٚ  ضٚي ثؿتط ؾیّیىٛ٘ی وطیؿتبَ ٘یىُ

                                                        
1 Copper (Cu) 
2 Gold (Au) 
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ح ضؾیس٘س وٝ تبثیط قطایظ ٞبي ٔتفبٚت، ثٝ ایٗ ٘تبیضربٔت

ت فیّٓ ٚ قؼبع الاؾتیه، تبثؼی اظ ضربٔ ثؿتطٔطظي ضٚي 

ٔت ٚ وٝ ثب افعایف ضرب ایٗ عطیك ثٝ ،اثعاض وطٚي اؾت

 .[13] قسٔطظي وٕتط زیسٜ ٔی وبٞف قؼبع اثعاض، اثط قطایظ

فیّٓ ؾیّیىٖٛ  ٌصاضي ز٘سا٘ٝؾبظي  قجیٝ ٚ ٕٞىبضاٖ ٚاِف

ثبض ثب ؾبذتبض  وطیؿتبِی ٚ یهثبض ثب ؾبذتبض  یه ضا ٘یتطیس

ٔكبٞسٜ قس وٝ زض ػٕك ثبثت، ٘یطٚي قىُ ا٘دبْ زاز٘س.  ثی

قىُ  تبض وطیؿتبِی ثیكتط اظ ؾبذتبض ثیاػٕبَ قسٜ ثطاي ؾبذ

اضتجبط ثیٗ ؾبذتبض تبضؾىی  یه ٚ ظیٗوچٛ .[14] ثٛزٜ اؾت

ٞبي تكىیُ قسٜ ضٚي ثؿتط ٚ تغییط قىُ پلاؾتیه فیّٓ

ٔٛضز ثطضؾی لطاض زاز٘س. ثطاي ایٗ وبض ٞب ضا ایدبز قسٜ زض آٖ

1ثب ؾبذتبض  ،ٔؽ ثؿتط٘یىُ ضٚي  پٛقكی یه فیّٓ
BCC  ٚ

2یه فیّٓ ٘یىُ ضٚي علا ثب ؾبذتبض
 HCP  ٜایدبز قس. ٔكبٞس

ٞبي ٘یىُ ثب وبٞف ضربٔت وٝ افعایف ؾرتی زض فیّٓ قس

چٙیٗ ٕٞجؿتٍی ثیٗ ٞٓ  ؛لایٝ حطاضتی زض اضتجبط اؾت

ٞب یبفت ٚ تٛظیغ تغییط قىُ پلاؾتیه ضٚي آٖ ٞبفیّٓؾبذتبض 

اظ ٔطوع  Ni/Cuثٝ ایٗ ٘حٛ وٝ تغییط قىُ زض  .قس

ػلاٜٚ ثط Ni/Au ِٚی زض  ،طزوٌصاضي ٌؿتطـ پیسا ٔی ز٘سا٘ٝ

 قتقىُ ٚخٛز زاٞب ٞٓ ٌؿتطـ تغییطٔطوع، زض ٔطظزا٘ٝ

 اثعاضٞبيٌصاضي ثطاي  ِٛ ٚ ٕٞىبضا٘ف فطآیٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ .[15]

 آٟ٘ب زضیبفتٙس وٝ .ؾبظي وطز٘س ضا قجیٝ قىُوطٜ ٚ ٞطٔی  ٘یٓ

افعایف وطٜ زض ٔمبیؿٝ ثب اثعاض ٞطٔی  ٘یطٚي اثعاض ثطاي اثعاض ٘یٓ

ٌصاضي ضا  ز٘سا٘ٝ٘ب٘ٛفًٙ ٚ ٕٞىبضا٘ف فطآیٙس  .[16] یبثسٔی

بؼ ٚ ثب اؾتفبزٜ اظ چٙیٗ لغؼٝ إِضٚي ٚضق ٌطافیتی ٚ ٞٓ

ٞبي ٔتفبٚت ؾطػت ، زض زٔب 3ٚوطثٙی قىُ اثعاض ٔرطٚعی

ز وٝ ثب افعایف ظاٚیٝ ٔرطٚعی زا٘كبٖ آٟ٘ب ا٘دبْ زاز٘س. ٘تبیح 

ٌصاضي، ثیكیٙٝ ٘یطٚي تٕبؼ، افعایف  ٚ ؾطػت ز٘سا٘ٝ اثعاض

؛ یبثسوبٞف ٔی یبثس ٚ زض ػیٗ حبَ ثب افعایف زٔب ایٗ ٘یطٚٔی

ثیكیٙٝ ٘یطٚي تٕبؼ زض ػٕك  ،٘س٘كبٖ زازآٟ٘ب چٙیٗ ٞٓ

ِٕبؼ، ٚ زٔبي یىؿبٖ، ثطاي لغؼٝ اٌصاضي، ؾطػت  ز٘سا٘ٝ

وؿٛ ٚ ٕٞىبضا٘ف ا قٛي .[17] تط اظ ٚضق ٌطافیتی اؾتثعضي

اؾتفبزٜ ثب ٌصاضي ٚ ٘ب٘ٛ ذطاـ  فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ ؾبظي زض قجیٝ

4 ثب آِیبغ وبض اظ اثعاض إِبؾی نّت ٚ لغؼٝ
CTi-Al  ً٘ٔسَٚ یب

                                                        
1 Body-Centered Cubic 
2 Hexagonal Close-Packed  
3 Carbon (C) 
4 Carbon Titanium_Aluminium 

 ٞبوطز٘س وٝ ثب ٘تبیح ؾبیط ٌطٌٜٚیٍبپبؾىبَ ٌعاضـ  157 ضا

٘كبٖ زاز٘س وٝ ؾطػت اثعاض زض آٟ٘ب چٙیٗ ٞٓ ؛ذٛا٘ی زاقت ٞٓ

زض  ٚ ٔسَٚ یبً٘ زاضزتبثیط وٕی ثط ، m/s 15-1 ٔحسٚزٜ

عَٛ ِغعـ ضاثغٝ ذغی ثیٗ ٘یطٚي انغىبن ٚ ثبض ٘طٔبَ 

ثٝ ٔٙظٛض تحّیُ ٔىب٘یعْ  ٌَٛ ٚ ٕٞىبضا٘ف .[18] ٚخٛز زاضز

وطیؿتبَ  ته ؾیّیىٖٛ ٚ ؾیّیىٖٛ پّیزض قىُ تغییط

 ٌصاضي ضا ثب اثعاضٞبي ز٘سا٘ٝبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی ٘ب٘ٛؾ قجیٝ

5ثطوٛیچ
ا٘دبْ زاز٘س. ٘تبیح  ؾبذتبضٞطٔی ٚ وطٚي ثطاي ٞط زٚ  

تٕبْ ٔٛاضز، زض فكبض ثبلا ا٘تمبَ فبظ نٛضت  زض ،زازایكبٖ ٘كبٖ 

قیٜٛ ا٘تمبَ فبظ ثیٗ  ثب ایٗ حبَ زض ٔیعاٖ ٚ .ٌیطزٔی

ؾیّیىٖٛ تفبٚت ٚخٛز زاضز. زض  وطیؿتبَ ٚ پّی ؾیّیىٖٛ ته

ثیكتط اظ ٘بحیٝ  ،ٞب ؾیّیىٖٛ ا٘تمبَ فبظ زض ٔطظزا٘ٝ پّی

ٌصاضي  ٘بیط ٚ ٕٞىبضا٘ف ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ .[19] اؾتضفتٍی اثعاض فطٚ

ضا ثطاي ثطضؾی اثطات ؾطػت  nm 20 ضٚي فّیٕی ثٝ ضربٔت

ثیٗ اتٕی ٚ قطاط ٔطظي ثؿتط، ٞبي ٚ قؼبع اثعاض، پتب٘ؿیُ

ٞبي ؾبظي وطز٘س ٚ ٘تیدٝ ٌطفتٙس وٝ ؾطػت ثبلا ٚ قؼبع قجیٝ

زض حبِی وٝ  .ؾرتی ٘ساض٘س ثط یلبثُ تٛخٟٔرتّف اثعاض تبثیط 

ٔتفبٚت، ثٝ پتب٘ؿیُ ثیٗ اتٕی ٚ قطایظ ٔطظي اؾتفبزٜ اظ 

ٌصاضي  بثُ تٛخٟی زض ؾرتی ٚ ػٕك ز٘سا٘ٝتطتیت تفبٚت ل

 ؾبظي فیّٓ ضزي ٚ ٕٞىبضا٘ف ثب قجیٝ .[20] سوٙٔیایدبز 
6

AlNiCo ذٛال ٔىب٘یىی فیّٓ ضا ثٝ آِٛٔیٙیْٛ ضٚي ثؿتط ،

ثعاض ثسؾت آٚضز٘س. ؾطػت اثعاض ا ٞبي ٔتفبٚتاظاي ؾطػت

. افعایف ؾطػت اثعاض ثٛزقست ضٚي ؾرتی فیّٓ تبثیطٌصاض  ثٝ

-تٛزٜ قس، ػلاٜٚ ثط ایٗ ٔمساضٔی تطثبػث افعایف ؾرتی ثؿ

ٌصاضي ضٚي ثؿتط، ثب  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ ٍٞٙبْتكىیُ قسٜ ٞبي 

چبئٛ اوؿٛ ٚ  .[21] یبفت ٔیوبٞف  ،افعایف ؾطػت

دٝ ٌصاضي إِبؼ ثٝ ایٗ ٘تی ؾبظي ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ قجیٝ ثبٕٞىبضا٘ف 

ایدبز قسٜ زض ٔبزٜ ؾرت ضؾیس٘س وٝ تغییط قىُ پلاؾتیه 

ٞب ٚ تغییط فبظ إِبؼ اظ ؾبذتبض إِبؼ ٘بقی اظ ا٘تكبض ٘بثدبیی

 .[22] اؾتٔىؼت إِبؼ ثٝ ٍٞعاٌٛ٘بَ 

ٌصاضي  ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ زض فطایٙس قجیٝ

ثٝ ٔطظي  ایٗ قططقٛز. ٔیاؾتفبزٜ  7ايزٚضٜٔطظي  اظ قطط

زض ضٚ٘س وٝ  اؾتٔٛثط زض ٌؿتطـ ٘بثدبیی  ػٙٛاٖ یه ٔب٘غ

ایٕطاٖ ٚ  .[23] قٛزقسٖ فیّٓ ٔی فطآیٙس ٔٙدط ثٝ ؾرت

                                                        
5 Berkovich 
6 Aluminum Nickel Cobalt 
7 Periodic 
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ٌصاضي ٘یىُ  ظي فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝؾب ٕٞىبضا٘ف زض عَٛ قجیٝ

ثب ؾطػت ٚ قؼبع اثعاض ٔتفبٚت، ثٝ ایٗ ٘تبیح ضؾیس٘س وٝ 

قسٖ  ثعضي ٚافعایف ؾرتی لغؼٝ  ؾجتافعایف ؾطػت اثعاض 

ٚ ػلاٜٚ ثط ایٗ  قٛزٔیا٘ساظٜ اثعاض ثبػث وبٞف ؾرتی آٖ 

٘یطٚي ثیكتط قسٖ ثیكیٙٝ  ؾجت ،سٖ اثعاضثعضي ق

وٝ ثب  چٙیٗ ٘كبٖ زاز٘سقٛز. ایكبٖ ٌٞٓصاضي ٔی ز٘سا٘ٝ

ثبضثطزاضي، ثیكیٙٝ ٘یطٚ ٚ -افعایف تؼساز ؾیىُ ثبضٌصاضي

ٚ ٕٞىبضا٘ف  غائٛ .[24] وٙسؾرتی لغؼٝ وبٞف پیسا ٔی

٘س. لطاض زاز ٔغبِؼٝضا ٔٛضز  تغییطقىُ ؾیّیىٖٛ ثب اثعاض إِبؼ

ٌصاضي قسٜ اظ ؾبذتبض ٔىؼجی  ؾیّیىٖٛ زض ٘بحیٝ ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ٚ ثؼس اظ ثبضٌصاضي زٚثبضٜ ثٝ  یبثسثٝ تتطاٌٛ٘بَ تغییط ٔیإِبؼ 

زچبض تغییط ٌطزز ٚ فمظ ٘ٛاحی وٝ ٔی جُ ذٛز ثبظؾبذتبض ل

زٞٙس وٝ ثٝ نٛضت تغییط ؾبذتبض ٕ٘ی ،قىُ پلاؾتیه قس٘س

ػلاٜٚ ثط ٔٛاضز . [25] سٙٔب٘اي ثب ػٕك وٕتط ثبلی ٔیحفطٜ

شوط قسٜ، تحمیمبتی ٞٓ زض ظٔیٙٝ ثطضؾی اثط خٟت وطیؿتبِی 

ٌصاضي  ثط ؾرتی ٔبزٜ ا٘دبْ ٌطفتٝ اؾت. ویٓ ٚ اٜٚ، ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ا٘س ٚ ٔتٛخٝ ؾبظي وطزٜ( قجی111ٝٚ ) (100ضٚي ؾغٛح )

 ٞبقٛز، اتٓ( ثبضٌصاضي ٔی111ا٘س وٝ ٚلتی ضٚي ؾغٛح )قسٜ

 .[26] قٛ٘سقىُ ٔی زض عَٛ خبثدبیی اثعاض زاضاي ؾبذتبض ثی

ٞب ضا ٌیطي وطیؿتبَ ٚ تغییط فبظ اتِٓیٗ ٚ ٕٞىبضاٖ اثط خٟت

( 110ٌصاضي ضٚي ؾغح ) ٚ زضیبفتٙس وٝ ز٘سا٘ٝ ٘سثطضؾی وطز

ٌؿتطـ تجسیُ فبظ ٚ ِغعـ ثیكتط ٘ؿجت ثٝ ؾغح  ؾجت

ثٝ  ،ٞبي ظیط ؾغحی ٕٔىٗ اؾتحفطٜ .[27] قٛز( ٔی001)

خبٖ ٚ ٕٞىبضاٖ  ٌصاضي ٔٛثط ثبقٙس.قست زض فطآیٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

-ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی فطآیٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝثب اؾتفبزٜ اظ قجیٝ

زض حضٛض  BCCوطیؿتبِی ٌصاضي ضا ضٚي ؾغح آٞٗ ثب قجىٝ

وٝ  ظٔب٘ی ،حفطٜ ظیط ؾغحی ثطضؾی وطز٘س. ٘تبیح ٘كبٖ زاز

ٞب زضٖٚ ػث فطٚپبقی اتٓوٙس، ثباثعاض ثٝ زاذُ حفطٜ ٘فٛش ٔی

 ،زٞسٔی ٘كبٖ ٘تبیح وٙس.ٔی پیسا وبٞف آٖ حدٓ ٚ قسٜ حفطٜ

وٙس ٚ ثٝ ٞب ذیّی وبضآٔس ػُٕ ٔیحفطٜ زض خصة ٘بثدبیی

وٙس ٚ ي پلاؾتیه ضا ٔحسٚز ٔیعٛض ٔٛثطي ٌؿتطـ ٘بحیٝ

 .[28] زٞس٘یع ذٛال ٔىب٘یىی لغؼٝ ضا تحت تبثیط لطاض ٔی

ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی فطآیٙس اٚ٘جٛ ٚ ٕٞىبضاٖ ثٝ قجیٝ

ٞبي ٘بظن پبلازیْٛ، ٚا٘بزیْٛ، ٔؽ ٚ ٌصاضي فیّٓز٘سا٘ٝ٘ب٘ٛ

ٞب اظ ؾبظي٘یٛثیٓ ضٚي ثؿتط ٚا٘بزیْٛ پطزاذتٙس. زض ایٗ قجیٝ

 K  300-700( ٚ زٔبٞبي ٔتفبٚت50   ) ؾطػت ثبضٌصاضي

٘تبیح ٘كبٖ زاز ثب وبٞف زٔب، ٘یطٚي  اؾتفبزٜ قسٜ اؾت.

ٔمبٚٔت ٔبزٜ افعایف یبفت ٚ ثب وبٞف زٔب،  ٌصاضي ٚز٘سا٘ٝ

 .[29] ٞب وبٞف یبفتٔسَٚ الاؾتیه ٚ ؾرتی فیّٓ

یىی اظ ػٛأُ ٟٔٓ ٚ تبثیطٌصاض زض فطایٙس ٘ب٘ٛ 

ٞٓ زاضاي  ٞب ٘ؿجت ثٝوبض ایٗ اؾت وٝ زا٘ٝ ٌصاضي لغؼٝ ز٘سا٘ٝ

ٞبي وطیؿتبِی ٔتفبٚتی ٞؿتٙس. اظ آ٘دب وٝ زض ٔمیبؼ خٟت

ظٔب٘ی وٝ  ،اؾتِی زاضاي ذٛال خٟتی اتٕی ؾبذتبضوطیؿتب

ٌصاضي یه زا٘ٝ ثٝ اتٕبْ ضؾیس ٚ ٘ٛثت ثٝ زا٘ٝ ثؼسي  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ٌصاضي ٚ ؾرتی  ضؾیس، ٔىب٘یعْ تغییطقىُ، ٘یطٚي ز٘سا٘ٝ

تبثیط خٟبت  ،ِصا ٘یبظ اؾت ؛[30] تٛا٘س تغییط وٙس لغؼٝ ٔی

 وبض ٔٛضز اضظیبثی لطاض ٌیطز. وطیؿتبِی لغؼٝ

ؾبظي  قجیٝزض ظٔیٙٝ  قسٜ  ٔغبِؼبت ا٘دبْ اوثط زض

ثب تٛخٝ ثٝ ایٙىٝ ٌصاضي،  فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝزیٙبٔیه ِٔٛىِٛی 

اظ اثط ؾرتی اثعاض زض ٔمبیؿٝ ثب لغؼٝ وبض ثیكتط اؾت، 

 اثعاض نّت ٚ تغییطپٛقی قسٜ ٚ  تغییطقىُ اثعاض چكٓ

خؿٓ نّت قبُٔ تؼساز . زض ٘ظط ٌطفتٝ قسٜ اؾت٘بپصیط  قىُ

. اؾت اظ یىسیٍط ٕٞٛاضٜ ثبثت ٞب اتٓ  وٝ فبنّٝ شضٜ اؾتظیبزي 

ٚاضز قٛز یب  ٘یطٚ خؿٓ ایٗ فبنّٝ حتی زض نٛضتی وٝ ثٝ

. ایٗ زضحبِی اؾت وٝ ثب افعایف ٔب٘سحطوت وٙس ٘یع ثبثت ٔی

وبض، زض ٞط ٔطحّٝ  ٘یطٚٞبي ٘بقی اظ ٘فٛش اثعاض ثٝ زاذُ لغؼٝ

٘تیدٝ یبثس ٚ زض  اِؼُٕ ؾغح افعایف ٔی ٘یطٚٞبي ػىؽ ،٘فٛش

غ ٔٛثط ثطاي ا٘ساظٜ ثب تغییطقىُ ٞطچمسض وٓ اثعاض ؾغح ٔمغ

تٛا٘س تغییط وٙس. ػلاٜٚ ثط ایٗ زض ثؼضی اظ  ٌیطي ؾرتی ٔی

زض ضٚغٗ ٞب اظ خّٕٝ اؾتفبزٜ اظ ٘ب٘ٛإِبؼ ذبلوبضثطزٞبي 

ٞبي ز إِبؼ تحت تٙفافعٚز٘ی، ٔغبِؼٝ ػّٕىطز ذٛثؼٙٛاٖ 

 فطایٙس زض ایٗ ٔمبِٝ، ٘بپصیط اؾت. ٞیسضٚاؾتبتیه ظیبز اختٙبة

ثب زض ٘ظط ٌطفتٗ خٟبت وطیؿتبِی ٔتفبٚت  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ ٌصاضي

    قٛز ٚ تفبٚت زض ٘تبیح آٖ ٌعاضـٔغبِؼٝ ٔی لغؼٝ وبض

ثب زض ٘ظط ٌطفتٗ  تفبٚت زض ٘تبیح فطایٙس، چٙیٗ ٞٓ ؛قٛزٔی

قٛز تب ضٕٗ ٌعاضـ  ٔغبِؼٝ ٔی نّتٚ  غیط اثعاض نّت

ضفتبض تغییطقىُ اثعاض إِبؼ  وبض، تغییطات ؾرتی زض لغؼٝ

 ٌیطز.ٔٛضز تدعیٝ ٚ تحّیُ لطاض ثطاي وبضثطزٞبي ذبل ٞٓ 

 

 گذاری ساسی فزایٌذ ًاًَدًذاًِ یِشث -2
ٌصاضي ثب اؾتفبزٜ اظ ؾبظي ٘ب٘ٛ ز٘سا٘ٝ فطآیٙس قجیٝزض ایٗ ٔمبِٝ 

1 افعاضي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی ثؿتٝ ٘طْ
 Lammpsٜا٘دبْ قس 

                                                        
1 Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 

https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AC%D8%B3%D9%85&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88
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قجىٝ اتٕی تِٛیس ٚ ؾپؽ ثب ٌصقت اثتسا زض ایٗ ضاؾتب  اؾت.

ؾپؽ فطایٙس  ضؾیسٜ اؾت.پبیساضي ثٝ ظٔبٖ ٔٙبؾت 

ٌصاضي ثب اؾتفبزٜ اظ اثعاض إِبؼ ته وطیؿتبَ ا٘دبْ  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

 قٛز. ثب خعئیبت اضائٝ ٔیازأٝ پصیطفتٝ اؾت وٝ زض 
 

 آهادُ ساسی ًوًَِ -2-1

 .ٕ٘بیف زازٜ قسٜ اؾت 1ثٙسي اثعاض ٚ ثؿتط زض قىُ  پیىطٜ

1ثٙسي ثب قجىٝ Niٔٛاز ثؿتط اظ 
 FCC ٝ2ٚ  ثبثت قجى     

(nm )352/0 ٌٝ٘صاضي زض اثؼبز اؾت. ثؿتط تحت ٘ب٘ٛز٘سا 

(nm)34/6×45/8×45/8  اؾت. اظ اثعاض ٘یٕٝ وطٚي اظ خٙؽ

قٛز.  اؾتفبزٜ ٔی 4( nmٞبي وطثٗ، ثب لغط ثبثت )إِبؼ ثب اتٓ

ثطاي اثعاض  100(m/sٌصاضي زض ؾطػت ثبثت )فطآیٙس ز٘سا٘ٝ

  قٛز.ا٘دبْ ٔی

 

 ّای ًیزٍهیذاى -2-2

ٞبي حبنُ اظ یه پبضأتطٞبي ظیبزي زض زضؾتی ذطٚخی

ٌصاض ٞؿتٙس. تؼطیف ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی تبثیطقجیٝ

ؾبظي، یىی اظ ٔٛاضزي ٞب زض قجیٝوٙف ثیٗ اتٓزضؾت ثطٞٓ

-ٞبي قجیٝذٛا٘ی ٚ ٘عزیىی ذطٚخیتٛا٘س زض ٞٓاؾت وٝ ٔی

 ٔمبزیط ٚالؼی ٔٛثط ثبقس. حؿیٙی ٚ ٕٞىبضاٖ ثٝ وٕه ؾبظي ٚ

 

 
 ًوایی اس هذل هحاسثاتی ًاًَدًذاًِ گذاری -1 شکل

 تک کزیستال ًیکل

                                                        
1 Face Centered Cubic 
2 Lattice Constant (a) 

    ٔؽ  ثطزاضيثطازٜؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی فطآیٙس قجیٝ

ٞبي لغؼٝ وبض ثب اتٓ ٗتبثغ پتب٘ؿیُ ثی تبثیطوطیؿتبَ، ته

ضا زض خبثدبیی  EAM4ٚ  3اؾتفبزٜ اظ زٚ تبثغ پتب٘ؿیُ ٔٛضؼ

وبض ٚ ٘یطٚي ثطقی اثعاض ثطضؾی وطز٘س. ٞبي لغؼٝاتٕی اتٓ

ٞبي ٔٙبؾت تبثغ پتب٘ؿیُ زِیُ لبثّیتثٝ ،٘تبیح ٘كبٖ زاز

-تط ذٛال الاؾتیهثٟتط ٚ زلیك ، ٔحبؾجEAMٝفّعي  

پصیط وبض أىبٖٚ تِٛیس ػیٛة وطیؿتبِی زض لغؼٝپلاؾتیه 

اؾتفبزٜ اظ تبثغ پتب٘ؿیُ ٘یطٚي ثطقی ثسؾت آٔسٜ ثب اؾت. 

EAM، اتٕی زض ػٕك لغؼٝ ٘فٛش وطزٜ  وٕتط ثٛزٜ ٚ خبثدبیی

زض ایٗ  .[31] ٚ آؾیت وٕتطي ثٝ ؾغح لغؼٝ ٚ اثعاض ٚاضز قس

٘ٛع تبثغ پتب٘ؿیُ ثیٗ  ؾٝ ٚ Ni  ٚCؾبظي اظ زٚ ٘ٛع اتٓ  قجیٝ

 .ٞب اؾتفبزٜ قسٜ اؾتثطاي تؼبٔلات ثیٗ اتٓ ،اتٕی

 

 کاراتوی قطعِپتاًسیل تیي  -2-2-1

ثب  EAM ب٘ؿیُزض ثؿتط، تبثغ پت Niٞبي ثیٗ اتٓ اضتجبطثطاي 

 [33ٚ  32] قٛزتؼطیف ٔی 1 اؾتفبزٜ اظ ضاثغٝ

(1)    ∑  (   )  
 

 
∑ ∑    (   )

 (  ) 

 

زض ٚالغ ایٗ تبثغ پتب٘ؿیُ اظ خٕغ ا٘طغي ٘بقی اظ چٍبِی 

ٚ ا٘طغي پتب٘ؿیُ خفتی  (   )  ظٔیٙٝ اِىتطٚ٘ی پؽ

فبنّٝ ثیٗ      ثسؾت آٔسٜ اؾت. زض ایٗ ضاثغٝ (   )   

ضا ٞبي ظٔیٙٝ ثب اِىتطٖٚ iا٘طغي ٔٛخٛز ثیٗ اتٓ    ٞب ٚ یٖٛ

  وٝ ثب چٍبِی اِىتطٚ٘ی ٔحّی زٞس  ٘كبٖ ٔی
 

 ا٘س.تٛظیغ قسٜ 

 

 کار ٍ اتشارّا تیي قطعِپتاسیل اتن -2-2-2

عجك  پتب٘ؿیُ ٔٛضؼ، تبثغ C  ٚNi ٞبيثطاي تؼبُٔ ثیٗ اتٓ

 .[34] اؾتفبزٜ قسٜ اؾت 2ضاثغٝ 

 

(2) 
    [    (       )      (      )] 

         

فبنّٝ    ٔسَٚ الاؾتیه ٚ  αا٘طغي پیٛؾتٍی،  Dزض ایٗ تبثغ 

ٔمبزیط پبضأتطٞبي  1خسَٚ  .[35] اؾتتؼبزِی ثیٗ اتٕی 

بي ٘یىُ ٚ وطثٗ ضا ٞثىبض ضفتٝ زض تبثغ پتب٘ؿیُ ٔٛضؼ ثیٗ اتٓ

 .زٞسٕ٘بیف ٔی
 

                                                        
3 Morse 
4 Embedded-Atom Method 
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 Ni-C [24] پاراهتزّای تاتع پتاًسیل هَرس -1جذٍل 

D (ev) α(    )        

0094/1 19875/0 256/0 

 

 پتاًسیل تیي اتوی اتشار -2-2-3

ؾبظي یه ٔطتجٝ ثب خٟت ثطضؾی ٚ ٔمبیؿٝ تبثیط اثعاض، قجیٝ

پصیط  قىُتغییط٘بپصیط ٚ یه ٔطتجٝ ثب اثعاض قىُ اثعاض تغییط

 ثب تبثغ پتب٘ؿیُ ٞباتٓقىُ پصیط قٛز. زض اثعاض تغییطا٘دبْ ٔی

قٛز ثب تؼطیف ٔی 4 ٚ 3وٝ ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚاثظ  1تطؾٛف

 .[36] یىسیٍط تؼبُٔ زاض٘س

(3)   
 

 ∑ ∑        

 

(4)       (   )[  (   )        (   )] 

ٝ تطتیت تبثغ لغغ، ث  (   )  ٚ (   )  ، (   )  ، 4 زض ضاثغٝ

تطتیت ثب ضٚاثظ  ُ خفتی زافؼٝ ٚ خبشثٝ ٞؿتٙس وٝ ثٝپتب٘ؿی

٘ٛػی ٚاثؿتٍی  ٘كبٖ زٞٙس     .قٛ٘سٔحبؾجٝ ٔی 7ٚ  6، 5

تٛا٘س ٘یطٚي خبشثٝ ضا ٘ؿجت ثٝ زافؼٝ تمٛیت یب اؾت وٝ ٔی

 قٛز.ٔیٔحبؾجٝ  10تب  8وٝ ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚاثظ تضؼیف وٙس 

  ( )  {

                            
 

 
 
 

 
   (

 (   )

  
)               

                               

} 

(5)  

(6)   (   )        (      ) 

(7)   (   )         (      ) 

قٛ٘س ٔی ا٘تربة ايٌٛ٘ٝ ثٝ ،5 ضاثغٝ زض D ٚ R ٔتطٞبيضابپ

ٚ   Aٚ پبضٔتطٞبي ٞبي اَٚ زض ٘ظط ٌطفتٝ قٛزٕٞؿبیٝتب لایٝ 

B  ثبثت ٞؿتٙس. 7ٚ  6زض ضٚاثظ 

(8)       (   
    

 )
 
 

    

     ∑   (    (    )   (  
 (       )

 

   ، 

 

(9)  

                                                        
1Tersoff  

 ( )       (  
  

  
 

(10)                            
  

[   (          )
  ]
) 

    ٚ     ظاٚیٝ پیٛ٘سي ثیٗ ثطزاضٞبي       ،9زض ضاثغٝ 
ٔمبزیط پبضأتطٞبي ثىبض ضفتٝ زض تبثغ پتب٘ؿیُ زض . [36] اؾت

 .ٕ٘بیف زازٜ قسٜ اؾت 2 خسَٚ
 

 C-C [36]پاراهتزّای تاتع پتاًسیل تزسَف  -2جذٍل 
 = 0/1  

 = 00000015724/0  

 
 
= 34879/0  (  - ) 

 
 
= 22119/0  (  -   

 
 
= 0/0  (  - ) 

n= 72751/0  

cos(  )= - 57058/0  

A= 6/1393  (ev)                                

B= 7/346  (ev) 

C= 38049 

D= 015/0  (nm) 

d= 3484/4  

R= 195/0  (nm) 

M= 0/3  

 

 شزایط هزسی ٍ اٍلیِ -2-3
ٌطفتٝ ثبثت زض ٘ظط  ظیطیٗ ثؿتطٔطظي  لایٝؾبظي  زض ایٗ قجیٝ

 ؾجعضً٘ ) قىُ ٘كٛ٘س فطآیٙس، زچبض تغییط ٍٞٙبْقٛز تب ٔی

زض ؾبظي،  ثٝ ٔٙظٛض وبٞف اثط ٔمیبؼ قجیٝ. (1 قىُزض 

قسٜ  تؼطیف ايزٚضٜقطایظ ٔطظي  x  ٚyضاؾتبي ٔحٛضٞبي 

ط ٔطظي طق٘یبظي ثٝ زض ٘ظط ٌطفتٗ  z زض خٟت .[37] اؾت

-ز٘سا٘ٝوٝ ٔكرم ثبقس ظیطا ثبیس ؾغح لغؼٝ  ؛٘یؿت ايزٚضٜ

زٔبي وُ فطآیٙس زض زٔبي ٌیطز. ٌصاضي زض آٖ نٛضت ٔی

 . اؾت 1(fs) پّٝ ظٔب٘ی ثطاثط  ٚ قٛزٔی تٙظیٓ 300 (k)ثبثت  

 

 تزرسی ًتایج -3

 تزرسی پاراهتزّای هذل -3-1
تغییطقىُ اتٕی ٚ ٞبي ٔسَ ٔی تٛا٘س ثط ٘تبیح تؼساز اتٓ

اظ حسي ٌیطي ٘یطٚ تبثیطٌصاض ثبقس. اٌط قجىٝ اتٕی  ٘ساظٜا

یبثس ٚ  ٞبي ؾغح ثٝ حدٓ افعایف ٔی وٛچىتط ثبقس، ٘ؿجت اتٓ

ٚ اظ  [38] ٔحبؾجبت قٛزتٛا٘س ثبػث ثٛخٛز آٔسٖ ذغب زض  ٔی

. زٞس ٞب حدٓ ٔحبؾجبت ضا افعایف ٔیعطفی افعایف تؼساز اتٓ

ٌصاضي زض ؾٝ  ز٘سا٘ٝطایٙس ٘ب٘ٛف 2ثط ایٗ اؾبؼ ٔغبثك قىُ 

 ؼ ٘تبیح ثسؾتثط اؾباثؼبز ٔرتّف ا٘دبْ پصیطفت. 

 وبض ٚ ثبظٌكت اثعاض، ػٕك ٚآٔسٜ پؽ اظ ٘فٛش اثعاض زض لغؼٝ

 زض ؾٝ ،ا٘سٞب وٝ زچبض تغییطقىُ پلاؾتیه قسٜٔحسٚزٜ اتٓ

 ا٘س.حبِت اتٕی تفبٚت لبثُ تٛخٟی ٘ىطزٜ
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 اتن 42524شاهل  34/6×45/8×45/8 (nm) (الف)

 
 اتن 64288شاهل  04/7×86/9×86/9 (nm) (ب)

 
 اتن 81000شاهل  74/7×56/10×56/10 (nm) (ج)

تاثیز اتعاد قطعِ کار تز تغییز شکل اتوی در ًَاحی  -2شکل 

 دًذاًِ گذاری

ٌصاض  ٔٙحٙی ٘یطٚ ثط حؿت ػٕك ٘فٛش اثعاض ز٘سا٘ٝ 3قىُ 

 وبض ٔمبیؿٝ ضا ثطاي اثؼبز ٔرتّف اتٕی لغؼٝ وبض ضا زض لغؼٝ

 5/1تب ػٕك ثب تغییط ٔىبٖ اثعاض  3ثط اؾبؼ قىُ  س.وٙ ٔی

٘ب٘ٛ٘یٛتٗ افعایف  300٘ب٘ٛٔتط، ٘یطٚ ٚاضز ثط اثعاض تب ٔحسٚزٜ 

یبثس ٚ زض ٞط ؾٝ اثؼبز ٔرتّف، ٘تبیح یىؿب٘ی ٔكبٞسٜ  ٔی

قٛز وٝ ٘كبٖ اظ وبفی ثٛزٖ ا٘تربة قجىٝ اتٕی ثب تؼساز  ٔی

 اتٓ ضا زاضز. 42524

ػلاٜٚ ثط ایٗ، ثب ثطضؾی تبضیرچٝ ا٘طغي پتب٘ؿیُ، ا٘طغي 

ا٘طغي وُ ثط حؿت ظٔبٖ ٔسَ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی، خٙجكی ٚ 

ٞب پؽ اظ اػٕبَ ضفتبض اتٓ 5/0( psٔكرم قس وٝ ثؼس اظ ٌصض )

ضؾٙس. ثب تٛخٝ ثٝ ایٙىٝ ظٔبٖ  قطایظ اِٚیٝ ثٝ پبیساضي ٔی

ا٘تربة قسٜ اؾت، ثبضٌصاضي ٚ  5 (ps)پبیساضي ثطاي ٔسَ 

زٜ ثطضؾی ٘تبیح وبٔلا پؽ اظ ٌصض پبیساضي زض ٔسَ اتفبق افتب

 .اؾت

 

ساسی دیٌاهیک هَلکَلی فزایٌذ  شثیِگذاری  صحِ -3-2

 گذاری ًاًَدًذاًِ
ؾبظي قسٜ اظ  ثطاي تؼییٗ اػتجبض ٔسَ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی قجیٝ

ٌصاضي ٘یىُ ثب  یه تحمیك زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

اؾتفبزٜ اظ اثعاض إِبؾی وطٚي قىُ اؾتفبزٜ قسٜ اؾت وٝ زض 

ٔبزٜ زض ثطاثط تغییطقىُ ٔٛضؼی آٖ ؾرتی یؼٙی ٔمبٚٔت 

٘بقی اظ ٘فٛش یه خؿٓ ثٝ زاذُ آٖ ٔحبؾجٝ قسٜ اؾت. 

ٞبي ٔىب٘یىی ٔٛاز اؾت وٝ تطیٗ پبضأتطؾرتی یىی اظ ٟٔٓ

   ٌصاضي ٕٔىٗ اؾت.  ز٘سا٘ٝ ٌیطي آٖ ثب آظٔبیف ٘ب٘ٛ ا٘ساظٜ

قٕبتیه ٔٙحٙی ٘یطٚ ثط حؿت خبثدبیی زض فطآیٙس  4قىُ 

 زازٜ قسٜ اؾت.ٌصاضي ٘كبٖ  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

 ٔحبؾجٝ وطز. 11ثب اؾتفبزٜ اظ ضاثغٝ  تٛاٖ ٔیضا  Hؾرتی 

(11)   
    
  

 

(12)      
   (       

 ) 

(13)            (
    
  

  

) 

ثیكتطیٗ ٘یطٚي ٚاضز قسٜ ثٝ خؿٓ ٚ      ، 11 زض ضاثغٝ

   ٔؿبحت اثط ؾغح تٕبؼ اؾت وٝ تبثؼی اظ ػٕك تٕبؼ    

ٚ  12 ضٚاثظ اظ اؾتفبزٜ ثب ثتطتیت    ٚ    اؾت. R اثعاض قؼبع ٚ

 ثؿتط ٚ اثعاض  ٘بحیٝ زٚ تٕبؼ اظ لجُ قٛ٘س.ٔی ٔحبؾجٝ 13
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 گذاراتشار دًذاًِ جاتجاییتزحسة  هٌحٌی ًیزٍ -3 شکل

 کارقطعِ اتعاد هختلف تزای

 

 
 [5] جاتجاییتز حسة  شواتیک هٌحٌی ًیزٍ -4شکل

 

افعایف ػٕك ٘فٛش اثعاض ثب ٚ  ، ؾرتی ٔؼٙبیی ٘ساضزوبض لغؼٝ

ؾرتی لغؼٝ افعایف یبثس.  ،ضٚز، ا٘تظبض ٔی4 قىُٔغبثك ثب 

     زض قىُ، ػٕك ٟ٘بیی ثؼس اظ ثطزاقتٗ اثعاض ٚ    

 5قىُ . [5] زٞسثیكتطیٗ ػٕك فطٚضفتٍی ضا ٘كبٖ ٔی

ثب  ضاتحمیك حبضط خبثدبیی ثط حؿت ٔٙحٙی ؾرتی ٔمبیؿٝ 

ثب  5 قىُ ٔٙحٙی زٚ ٞط زض زٞس.ٔی ٘كبٖ [24] ٔطخغ تحمیك

 ٘ب٘ٛٔتطي 9/0 خبثدبیی تب افعایف خبثدبیی، ٔمساض ؾرتی ٘یع

 
 هٌحٌی سختی تز حسة جاتجایی  -5 شکل

 

    اي ٘ؿجتب ثبثتیبثس ٚ ؾپؽ زض ٔحسٚزٜاثعاض افعایف ٔی

 5/1ٌصاضي  ٔب٘س. عجك ٘تبیح زض حساوثط ػٕك ز٘سا٘ٝٔی

ٌیٍب پبؾىبَ  28٘ب٘ٛٔتط، ٔمساض ؾرتی زض ٔسَ ٔٛضز ٘ظط 

 اؾت ٚ ا٘غجبق لبثُ لجِٛی ثیٗ ٔٙحٙی تحمیك حبضط ٚ ٔطخغ

، زض 5. زضنس تفبٚت ثیٗ زٚ ٔٙحٙی قىُ ٚخٛز زاضز [24]

عجك  ،ا٘تٟبیی وٝ حساوثط ثبض ٌصاضي اػٕبَ قسٜ اؾت ٘مغٝ

 قٛز.ٔحبؾجٝ ٔی 14 ضاثغٝ

(14)      
   

 
     

ٔمساض ؾرتی زض ٔمبِٝ حبضط اؾت وٝ  A ،14 زض ضاثغٝ

 ٔمساض ؾرتی زض ٔمبِٝ ٔطخغ  GPa  80/27 ٚBٔمساض آٖ

. ثط ایٗ اؾبؼ اؾت GPa 0/26آٖ  ٔمساضاؾت وٝ  [22]

 % اؾت.5/6، 5زضنس تفبٚت ؾرتی ثطاي زٚ ٔٙحٙی قىُ 

  

 تاثیز جْات کزیستالی تستز -3-3
زض ؾٝ ٌصاضي  فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝؾبظي  زض تحمیك حبضط قجیٝ

   ا٘دبْوبض  لغؼٝ( 111( ٚ )110(، )100خٟت وطیؿتبِی )

ضا ثطاي  ٘یطٚ ثط حؿت خبثدبیی ٕ٘ٛزاض 6قسٜ اؾت. قىُ 

ٔتفبٚت ؾٝ خٟت وطیؿتبِی وبض ثب  لغؼٌٝصاضي  ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

 زٞس.٘كبٖ ٔی

٘یطٚي ٚاضز ثط اثعاض زض ؾٝ خٟت  6 ثط اؾبؼ قىُ

ِٚی زض خٟت  ،ٞؿتٙس ٘عزیهوطیؿتبِی ٔٛضز ٔغبِؼٝ ثٟٓ 

( ٘یطٚٞبي ٚاضز ثط اثعاض وٕتط ثسؾت آٔسٜ 110وطیؿتبِی )

 ثعاضوبض ثط حؿت خبخبیی اؾرتی لغؼٝ ٕ٘ٛزاض 7قىُ  اؾت.

ثط اؾبؼ  .زٞس ٔرتّف ٘كبٖ ٔیوطیؿتبِی ٞبي  خٟتزض 

٘تبیح، زض ثیكتطیٗ ػٕك ٘فٛش اثعاض فطٚضٚ٘سٜ، ثیكتطیٗ 
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( ٚ وٕتطیٗ ؾرتی زض 111ٕطثٛط ثٝ نفحٝ وطیؿتبِی )ؾرتی

 ( ثسؾت آٔس.110نفحٝ وطیؿتبِی )

خبثدبیی اتٕی  8تط ایٗ ٔٛضٛع، قىُ  خٟت ثطضؾی زلیك

ٌصاضي ثطاي خٟبت وطیؿتبِی  ضا زض عَٛ فطآیٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ایٗ تهبٚیط خبثدبیی اتٕی ضا زٞس. ٘كبٖ ٔیوبض  ٔتفبٚت لغؼٝ

  ٌصاض ضا ٕ٘بیف اثعاض ز٘سا٘ٝ 5/1تب  5/0 (nm)زض خبثدبیی 

 زض  ِغعـ پسیسٜ وبض لغؼٝ زاذُ ثٝ اثعاض ٘فٛش ثب زٞٙس.ٔی

 

 
هٌحٌی ًیزٍ تزحسة جاتجایی تزای جْات  -6 شکل

 کزیستالی هتفاٍت

 

وطیؿتبِی ٞب ٚ ػیٛة  ؾغٛح ٔرتّف ثب ثٛخٛز آٔسٖ ٘بثدبیی

 آیس تب ٟ٘بیتب پؽ اظ ثطٌكت اثعاض، ایٗ زض لغؼبت ثٛخٛز ٔی

وبض ٕ٘ٛز وٙٙس. ثب  اثطات زض لبِت تغییطقىُ پلاؾتیه زض لغؼٝ

ٞب ثیكتط قسٜ ٚ ثٝ ٘ٛثٝ ذٛز افعایف ػٕك ٘فٛش ایٗ پسیسٜ

ػٕك  8قٛ٘س. ٔغبثك قىُ ٔٙدط ثٝ افعایف ٘یطٚ ٔی

( 110بٖ اتٕی )زض لغؼٝ ثب چیسٔ (hp)تغییطقىُ پلاؾتیه 

 ثیكتط زیٍط حبِت زٚ اظ (111) وطیؿتبِی خٟت زض ٚ وٕتط

 

 
هٌحٌی سختی  تزحسة جاتجایی تزای جْات  -7 شکل

 کزیستالی هتفاٍت

 
گذاری پس اس  فزایٌذ ًاًَدًذاًِ ری هختلفگذا جاتجایی اتوی قطعات تا جْات کزیستالی هتفاٍت در عوق دًذاًِ -8 شکل
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ؾغح تٕبؼ (  ) ، ثب وبٞف 12ثٛزٜ اؾت. ٔغبثك ضاثغٝ 

ثب افعایف  11عجك ضاثغٝ یبثس، أب  وبض ثب اثعاض وبٞف ٔی لغؼٝ

وٝ  ٘كبٖ  7یبثس ٚ ثب تٛخٝ ثٝ قىُ ٘یطٚ ؾرتی افعایف ٔی

( 110وبض ثب خٟت وطیؿتبِی ) زٞس ؾرتی زض لغؼٝٔی

تٛاٖ ( ثیكتطیٗ اؾت ٔی111وٕتطیٗ ٚ زض خٟت وطیؿتبِی )

 پی ثطز، اثط ٘یطٚ ثیكتط اظ اثط ٔؿبحت ؾغح تٕبؼ اؾت.
 

 تزرسی رفتار اتشار غیزصلة -3-4

 کار هحاسثِ سختی در قطعِ -3-4-1

ؾبظي زیٙبٔیىی ِٔٛىِٛی فطایٙس  زض ایٗ ٔطحّٝ اظ قجیٝ

. قٛز ٌصاضي، اثعاض إِبؼ غیطنّت زض ٘ظط ٌطفتٝ ٔی ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ٞبي إِبؼ ثط تغییطقىُ اثعاض ٚ تب اثط ٔیساٖ ٘یطٚیی اتٓ

اظ اثعاض  ٔحبؾجٝ ؾرتی ٔكرم قٛز. زض ایٗ فطآیٙس

ٌصاض اؾتفبزٜ  ٘ب٘ٛٔتط ثٝ ػٙٛاٖ ز٘سا٘ٝ 2وطٚي ثٝ قؼبع  ٘یٕٝ

. اؾت 1قٛز. اثؼبز ثؿتط ٚ قؼبع اثعاض ٔغبثك ثب قىُ  ٔی

وّٛیٗ ٚ ثب ؾطػت حطوت اثعاض  300فطآیٙس زض زٔبي ثبثت 

ؾبظي  ٔتط ثط ثب٘یٝ ا٘دبْ قسٜ اؾت. قجیٝ 100ثطاثط ثب 

زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی یىجبض ثب فطو اثعاض نّت ٚ ثبض زیٍط ثب فطو 

 ٞب ثب اؾتفبزٜ٘دبْ ٔی پصیطز. زض اثعاض غیط نّت، اتٓغیطنّت ا

قطح زازٜ قسٜ  2-2وٝ زض ثرف  Tersoffاظ تبثغ پتب٘ؿیُ 

ٔٙحٙی ؾرتی ثط  9اؾت، ثب یىسیٍط زض تؼبُٔ ٞؿتٙس. قىُ 

ٚ  ٌصاضي ثب اثعاض نّت حؿت خبثدبیی ضا ثطاي فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ؾرتی ثسؾت آٔسٜ  9ٔغبثك قىُ زٞس. غیطنّت ٘كبٖ ٔی

. زِیُ آٖ اؾتثب اؾتفبزٜ اظ اثعاض نّت ثیكتط اظ اثعاض غیطنّت 

تٛا٘س افعایف ٘یطٚٞبي اثعاض ثب اؾتفبزٜ اظ اثعاض نّت ٚ  ٔی

وٝ زض  أىبٖ وط٘ف ٚ تغییطقىُ زض اثعاض غیطنّت ثبقس

٘تیدٝ آٖ ػلاٜٚ ثط وبٞف ٘یطٚٞبي اثعاض، تغییط زض ٔؿبحت اثط 

 قٛز.ٔمساض ؾرتی ٔی ٔحبؾجٝسٜ ثبػث وبٞف ثسؾت آٔ

تغییطات ٘یطٚ ٚ ؾرتی ثطاي فطایٙس ٘ب٘ٛ  3خسَٚ 

ٌصاضي ثب اثعاض نّت ٚ غیطنّت ضا زض حساوثط ػٕك  ز٘سا٘ٝ

 زٞس. خبثدبیی ٘كبٖ ٔی

٘یطٚي ٚاضز ثط اثعاض غیطنّت زض ٔمبیؿٝ  3ٔغبثك خسَٚ 

اظ اثعاض اؾتفبزٜ یبثس.  ثب اثعاض نّت ثٝ ٔیعاٖ ا٘سوی وبٞف ٔی

% 4/6تٛا٘س ثبػث افعایف  نّت زض ٔمبیؿٝ ثب اثعاض غیطنّت ٔی

% ذغب زض ٔحبؾجٝ ؾرتی 6/3ذغب زض ٔحبؾجٝ ٘یطٚ ٚ افعایف 

 ٘یىُ قٛز.

 

 
 هٌحٌی سختی تز حسة جاتجایی تزای ًاًَ -9 شکل

 گذاری تا اتشار صلة ٍ غیز صلة دًذاًِ

 

 ٍ سختی تزای اتشار صلة ٍ غیزصلة تفاٍت ًیزٍ -3جذٍل 

 nm 5/1 در عوق

  (nN)٘یطٚ  (GPa)ؾرتی 

 اثعاض نّت 2/297 8/27

 اثعاض غیط نّت 4/279 8/26

 زضنس تفبٚت 4/6 6/3

 

 کار عیَب کزیستالی در قطعِ -3-4-2

وبض  ثطاي ایٙىٝ ثتٛاٖ ػّت تغییطقىُ پلاؾتیه ضا زض لغؼٝ

ٞب ػیٛة وطیؿتبِی ٚ ٘بثدبییثطضؾی وطز، ٘یبظ اؾت وٝ ضفتبض 

زض ٔبزٜ ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌیطز. زض ٔٛاز ثب ؾبذتبض 

، ٞط اتٓ زاضاي پیٛ٘سٞبي ٔتمبضٖ زض  FCCوطیؿتبِی

ثٝ ػّت  ،ٕٞؿبیٍی ذٛز اؾت. ثعضٌی ایٗ پیٛ٘سٞب ٕٔىٗ اؾت

ِٚی چیسٔبٖ اتٕی وٕبوبٖ  ،تغییط قىُ الاؾتیه تغییط وٙس

نٛضتی وٝ ػیت وطیؿتبِی  ٔب٘س. زضیىؿبٖ ٚ ٔتمبضٖ ثبلی ٔی

زض ٘عزیىی اتٓ ثٝ ٚخٛز ثیبیس، ؾبذتبض وطیؿتبِی زیٍط قىُ 

تٛاٖ ٔتمبضٖ ٘رٛاٞس زاقت ٚ ثب اؾتفبزٜ اظ ایٗ ذبنیت ٔی

 ثسٖٚ ػیت، FCCػیت ضا تكریم زاز. ٞط اتٓ زض ؾبذتبض 

اتٓ )خفت ٔعزٚج( اؾت. پبضأتط ذبنیت تمبضٖ  12زاضاي 

 .[39] قٛزٔحبؾجٝ ٔی 14 ثب اؾتفبزٜ اظ ضاثغٝ 1ٔطوعي

                                                        
1 Centrosymmtery Parameter(CSP) 
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(14)     ∑ | ⃗    ⃗    |   ٚ    

خفت اتٓ  6ثطزاضٞبي ٔعزٚج ثطاي      ٚ    زض ایٗ ضاثغٝ 

وبض ضا تحت  پلاؾتیه زض لغؼٝ تغییطقىُ 10ٞؿتٙس. قىُ 

ٌصاضي ثطاي زٚ حبِت اثعاض نّت ٚ غیطنّت  فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

ذبنیت تمبضٖ ٞبي ٔرتّف اثعاض ثب اؾتفبزٜ اظ  زض خبثدبیی

زٞس. ذبنیت تمبضٖ ٔطوعي زض ؾبذتبض ٘كبٖ ٔی ٔطوعي

وطیؿتبِی ثسٖٚ ػیت ٚ  ثسٖٚ تغییط قىُ الاؾتیه نفط 

ثبقس،  4/3ثسٖٚ ثؼس وٕتط اظ  اؾت. زض نٛضتی وٝ ایٗ ػسز

 . اٌط ثیٗاؾتؾبذتبض وطیؿتبِی وٓ اػٛخبج ٚ ثسٖٚ ػیت 

ثبقس، ػیٛة ٔرتّف وطیؿتبِی ضا ٘كبٖ ذٛاٞس زاز  16تب  4/3

ضا ٘كبٖ  ٞبي ؾغحیثبقس، اتٓ 16ٚ زض نٛضتی وٝ ثیف اظ 

، زض حبِت فطو اثعاض نّت، ثب 10ذٛاٞس زاز. ثط اؾبؼ قىُ

ٛٔتط ٞٓ ػیٛة وطیؿتبِی ٔب٘سٌبض ٘ب٘ 5/0خبثدبیی اثعاض 

زض حبِی وٝ اٌط اثعاض ثسضؾتی  ،آیس وبض ثٛخٛز ٔی زضلغؼٝ

وبض زض ٘بحیٝ  غیطنّت زض ٘ظط ٌطفتٝ قٛز، تغییط قىُ لغؼٝ

الاؾتیه ذٛاٞس ثٛز ٚ ثب ثطٌكت اثعاض ػیٛثی زض لغؼٝ وبض 

وبض ٞٓ زض حبِت  آیس. ثب افعایف ٘فٛش اثعاض زض لغؼٝثٛخٛز ٕ٘ی

قٛز  ض نّت، ٘بحیٝ تغییطقىُ پلاؾتیه ثعضٌتط ٔیفطو اثعا

وٙٙس  ٞبي ثیكتطي زض لغؼٝ وبض ٘فٛش ٔی ٞب تب ػٕك ٚ ٘بثدبیی

ایٗ زض حبِی اؾت وٝ اٌط اثعاض غیطنّت ثبقس، ٘بحیٝ 

تغییطقىُ ٔب٘سٌبض وٛچىتط ٚ زض ٘تیدٝ ضٕٗ اػٕبَ 

ٞبي وٕتط ثٝ اثعاض، ؾغح ٔمغغ زضٌیط ٞٓ ثعضٌتط ٔی  ٘یطٚي

 وبض وٕتط ٌعاضـ ذٛاٞس قس. لغؼٝ ٟ٘بیت ؾرتیقٛز ٚ زض 

 

 جوع تٌذی ًتایج -4
ٌصاضي ٘یىُ ثب  ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝقجیٝ

اؾتفبزٜ اظ اثعاض إِبؾی ٘یٕٝ وطٚي قىُ زض زٔبي ثبثت ا٘دبْ 

قس. زض ٔطحّٝ اَٚ ثٝ ٔٙظٛض ثطضؾی ضفتبض ٔبزٜ ٘یىُ زض 

عاض نّت ٔٛضز ٔغبِؼٝ لطاض ٌطفت فطایٙس، ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ ٌصاضي ثب اث

ؾبظي زیٙبٔیه ِٔٛىِٛی ثب اؾتفبزٜ اظ  ٚ نحت ٘تبیح قجیٝ

اػتجبضؾٙدی قس ٚ زضنس تفبٚت ؾرتی ثسؾت  [24] ٔطخغ

% ٔحبؾجٝ قس. زض 5/6ٔطخغ  آٔسٜ زض ٔمبِٝ حبضط ٚ ٔمبِٝ

ٌصاضي  ازأٝ اثط تغییط زض خٟبت وطیؿتبِی زض فطایٙس ٘ب٘ٛز٘سا٘ٝ

٘یطٚي ٚاضز ثط ٌطفت. ٘تبیح ٘كبٖ زاز وٝ  ٔٛضز ثطضؾی لطاض

( ثٟٓ 111( ٚ )110(، )100اثعاض زض ؾٝ خٟت وطیؿتبِی )

( ٘یطٚ 110٘عزیه ٞؿتٙس، ثب ایٗ حبَ زض خٟت وطیؿتبِی )

وٕتط اؾت. ٘تبیح حبنُ اظ ٔٙحٙی ؾرتی ثط حؿی خبثدبیی 

( ؾرت تطیٗ ٚ 111زٞس، لغؼٝ ثب خٟت وطیؿتبِی )٘كبٖ ٔی

 ْ تطیٗ حبِت ذٛز ضا زاضز.( ٘ط110زض خٟت )

 

 
 گذاری تا اتشار صلة ٍ غیزصلة ذاًِهقایسِ تشکیل عیَب کزیستالی تا استفادُ اس خاصیت تقارى هزکشی تزای ًاًَدً -10 شکل
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 ٘تبیح حبنُ اظ ٔغبِؼٝ اثط اثعاض نّت ٚ غیطنّت ٘كبٖ

 لغؼٝ پلاؾتیهٞب ٚ اضتفبع ٘بحیٝ زٞس وٝ خبثدبیی اتٓٔی

 ٌصاضي ثب اثعاض نّت ثعضٌتط اظ ٚلتی وٝ اظ اثعاضتحت ز٘سا٘ٝ

 آیس؛ ٕٞچٙیٗقٛز، ثسؾت ٔیغیطنّت زض ٘ظط ٌطفتٝ ٔی

 ثسِیُ ػسْ تغییطقىُ اثعاض نّت ٘یطٚٞبي ٚاضز ثط اثعاض زض

 .زاقتٝ اؾتافعایف  %4/6وبض اظ خٙؽ ٘یىُ ثٝ ٔیعاٖ  لغؼٝ

 اظ عطف زیٍط ثسِیُ وبٞف ؾغح تٕبؼ ٚ افعایف ٘یطٚ،

 % زض اثعاض نّت ٘ؿجت ثٝ اثعاض غیطنّت افعایف6/3ؾرتی تب  

 یبثس.ٔی
 

 ّا ٍ ارقامعلاین، ًشاًِ -5

a ٞبي زٚ خؿٕیثبثت زض ثطٞٓ وٙف 

   ٔؿبحت اثط ؾغح تٕبؼ،    

b ٞبي زٚ خؿٕیثبثت زض ثطٞٓ وٙف 

 ijضطیت اؾتحىبْ پیٛ٘س     

c ٝاياثط ٘یطٚي ظاٚی 

D  ،ا٘طغي پیٛؾتٍیev 

d ٝايٚضٛح ٚاثؿتٍی ظاٚی 

E ُتبثغ پتب٘ؿی 

 nNثیكتطیٗ ٘یطٚي ٚاضز قسٜ ثٝ لغؼٝ،      

 evپتب٘ؿیُ خفتی خبشثٝ،    

 تبثغ لغغ     

   evپتب٘ؿیُ خفتی زافؼٝ،     

 GPaؾرتی،   

 ػٕك تٕبؼ   

 ػٕك ٟ٘بیی ثؼس اظ ثطزاقتٗ اثعاض   

 ٌصاضيثیكتطیٗ ػٕك ز٘سا٘ٝ     

m ٓٞٞبي ؾٝ خؿٕیوٙفثبثت زض ثط 

n ٓٞٞبي زٚ خؿٕیوٙفثبثت زض ثط 

R ٓٞٞبي زٚ خؿٕیوٙفپبضأتط ثط 

 nmقؼبع لغغ پتب٘ؿیُ،    

 nmفبنّٝ تؼبزِی ثیٗ اتٕی،    

  ijعَٛ پیٛ٘س    

U  پتب٘ؿیُ ٔٛضؼتبثغ 

 i  ٚjا٘طغي پیٛ٘س ثیٗ اتٓ     

α  ،ٔسَٚ الاؾتیه     

𝛽 ٓٞٞبي زٚ خؿٕیوٙفثبثت زض ثط 

 iػسز ٕٞؿبیٍی ٔٛثط اتٓ     

 ي پیٛ٘سظاٚیٝ  

 ij  ٚjkثیٗ زٚ ثطزاض  ظاٚیٝ    

 تؼبزِی پیٛ٘س ظاٚیٝ   

 

 هزاجع -6
[1] Zaoui A, Pineau A, François D (1991) 

Comportement mécanique des matériaux. Tome: 

Elasticité et Plasticité.  
[2] Poon B, Rittel D, Ravichandran G (2008) An 

analysis of nanoindentation in linearly elastic 

solids. Int J Solids Struct 45(24): 6018-6033. 

[3] Cardarelli F ( 2008)  Materials handbook: a concise 

desktop reference. Springer Science & Business 

Media. 

[4] Ziegenhain G, Hartmaier A, Urbassek HM (2009) 

Pair vs many-body potentials: Influence on elastic 

and plastic behavior in nanoindentation of fcc 

metals. J Mech Phys Solids 57(9): 1514-1526. 

[5] Fischer-Cripps AC (2004) Contact mechanics In 

Nanoindentation. springer New York NY. 

[6] Fischer-Cripps  AC, Gloyna EF, and Hart WH 

(2000) Introduction to contact mechanics. Springer 

New York. 

[7] Rezaei M, Azimian A (2013) Investigation of 

structural properties of electrosmotic flow in a 

nanochannel by molecular dynamics simulation. 

Journal of Solid and Fluid Mechanics 2(4): 77-91. 

(In Persian) 

[8] Hosseini SV, Vahdati M (2012) Effect of tool 

geometry and cutting speed on heat generation in 

nanometric cutting of copper single crystal. Journal 

of New Materials 2(8):45-57. (In Persian) 

[9] Fang TH, Weng CI, Chang JG (2003) Molecular 

dynamics analysis of temperature effects on 



 

 

 

 225 |ینیو حس یارمهذ 

 

 0/ شماره 00/ دوره 0011سال ها/ ها و شارهمکانیک ساسه

 

nanoindentation measurement. Mat Sci Eng A-

Struct 357(1-2): 7-12. 

[10] Peng P, Liao G, Shi T, Tang  Z, Gao Y ( 2010) 

Molecular dynamic simulations of nanoindentation 

in aluminum thin film on silicon substrate. Appl 

Surf Sci 256(21): 6284-6290.  
[11] Cheong WCD, Zhang LC (2000) Molecular 

dynamics simulation of phase transformations in 

silicon monocrystals due to nano-indentation. 

Nanotechnology 11(3): 173.  

[12] Liu CL, Fang TH, Lin JF (2007) Atomistic 

simulations of hard and soft films under 

nanoindentation. Mat Sci Eng A-Struct 452: 135-

141. 

[13] Yaghoobi M, Voyiadjis GZ (2014)  Effect of 

boundary conditions on the MD simulation of 

nanoindentation. Comput Mater Sci 95:626-636. 

[14] Walsh P, Omeltchenko A, Kalia RK, Nakano A, 

Vashishta P, Saini S (2003) Nanoindentation of 

silicon nitride: A multimillion-atom molecular 

dynamics study. Appl Phys Lett 82(1): 118-120. 

[15] Chocyk D, Zientarski T (2018) Molecular 

dynamics simulation of Ni thin films on Cu and Au 

under nanoindentation. Vacuum 147: 24-30. 

[16]  Lu C, Gao Y, Michal G, Huynh NN, Zhu HT, 

Tieu AK (2009) Atomistic simulation of 

nanoindentation of iron with different indenter 

shapes. P I Mech Eng J-J Eng 223(7): 977-984. 

[17] Fang TH, Chang WJ, Fan YC (2010) Molecular 

dynamics of nanoindentation with conical carbon 

indenters on graphite and diamond. Nano 5(04): 

231-236.  

[18] Xu S, Wan Q, Sha  Z, Liu Z (2015) Molecular 

dynamics simulations of nano-indentation and wear 

of the γTi-Al alloy. Comput Mater Sci 110: 247-

253.  

[19] Goel S, Faisal NH, Luo X, Yan J, Agrawal A 

(2014) Nanoindentation of polysilicon and single 

crystal silicon: Molecular dynamics simulation and 

experimental validation. J Phys D Appl Phys 

47(27): 275304.   
[20] Nair AK, Cordill MJ, Farkas D, Gerberich WW 

(2009) Nanoindentation of thin films: Simulations 

and experiments. J Mater Res 24(3): 1135-1141. 

[21] Reddy KV, Pal S (2018) Analysis of deformation 

behaviour of Al–Ni–Co thin film coated aluminium 

during nano-indentation: a molecular dynamics 

study. Mol Simulat 44(17): 1393-1401.  
[22] Xu C, Liu C, Wang H (2017) Incipient plasticity 

of diamond during nanoindentation. RSC Adv 

7(57): 36093-36100. 

[23] Yuan L, Xu Z, Shan D,  Guo B (2012) Atomistic 

simulation of twin boundaries effect on 

nanoindentation of Ag (1 1 1) films. Appl Surf Sci 

258(16): 6111-6115. 

[24] Imran M, Hussain F, Rashid M, Ahmad SA (2012) 

Dynamic characteristics of nanoindentation in Ni: 

A molecular dynamics simulation study. Chin Phys 

B 21(11): 116201. 

[25] Zhao H, Zhang P, Shi C, Liu C, Han L, Cheng H,  

Ren L (2014) Molecular dynamics simulation of 

the crystal orientation and temperature influences 

in the hardness on monocrystalline silicon. J 

Nanomater.  

[26] Kim DE, Oh SI (2006) Atomistic simulation of 

structural phase transformations in monocrystalline 

silicon induced by nanoindentation. 

Nanotechnology 17(9): 2259.  

[27]  Lin YH, Chen TC, Yang PF, Jian SR, Lai YS 

(2007) Atomic-level simulations of 

nanoindentation-induced phase transformation in 

mono-crystalline silicon. Appl Surf Sci 254(5): 

1415-1422. 

[28] Hofer JA, Ruestes CJ, Bringa EM, Urbassek HM 

(2020) Effect of subsurface voids on the 

nanoindentation of Fe crystals Model Simul Mater 

Sci Eng 28(2): 025010. 

[29] Oyinbo ST, Jen TC (2020) A Molecular Dynamics 

Investigation of the Temperature Effect on the 

Mechanical Properties of Selected Thin Films for 

Hydrogen Separation. Membranes 10(9): 241. 

[30] Reddy KV, Pal S (2018) Analysis of deformation 

behaviour of Al–Ni–Co thin film coated aluminium 

during nano-indentation: a molecular dynamics 

study. Mol Simulat 44(17): 1393-1401. 

[31] Hosseini SV, Vahdati M, Shokuhfar A (2011) 

Investigation of interatomic potential on chip 

formation mechanism in nanometric cutting using 

MD simulation. Defect Diffus Forum 983: 312-

315.  

[32] Foiles SM, Baskes MI, Daw MS (1986) 

Embedded-atom-method functions for the fcc 

metals Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt, and their alloys. 

Phys Rev B 33(12): 7983. 

[33] Daw MS,  Baskes MI (1984) Embedded-atom 

method: Derivation and application to impurities, 

surfaces, and other defects in metals. Phys Rev B 

29(12): 6443. 

[34]  Maekawa  K, Itoh A (1995) Friction and tool 

wear in nano-scale machining—a molecular 

dynamics approach. Wear 188(1-2): 115-122  
[35] Chang WY, Fang TH, Lin SJ,  Huang JJ (2010) 

Nanoindentation response of nickel surface using 

molecular dynamics simulation. Mol Simulat 

36(11): 815-822. 

[36] Atomic LS and Simulator, MMP (2003) 

LAMMPS Users Manual. 

[37] Pei QX, Lu C, Lee HP, Zhang YW (2009) Study 

of materials deformation in nanometric cutting by 



 

 

 

 ساسی دینامیک مولکولی گذاری با استفاده اس شبیه بزرسی اثز صفحات کزیستالی و ابشار غیزصلب بز سختی نیکل در فزاینذ نانودنذانه  |226

 

 0/ شماره 00/ دوره 0011سال ها/ ها و شارهمکانیک ساسه

 

large-scale molecular dynamics simulations. 

Nanoscale Res Lett 4(5): 444. 

[38] Blackman JA (2009) Handbook of Metal Physics: 

Metallic Nanoparticles. 1st editio. 

[39] Kelchner CL, Plimpton SJ, Hamilton JC (1998) 

Dislocation nucleation and defect structure during 

surface indentation. Phys Rev B 58(17): 11085. 

 

 

 

 


