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 چکیده
 یمولکول کینامید یسازهیشب ،تری از رفتار مکانیکی نانوساختارهای سیلیکون ژرمانیومبه منظور دستیابی به درک دقیقمقاله،  نیدر ا

 ی دماییهبازدر  ومیژرمان کونیلینانوصفحات س یکیخواص مکاندر همین راستا، با استفاده از نرم افزار لمپس مورد استفاده قرار گرفت. 

نانوصفحات در  نینشان داد که ا جینتامورد مطالعه قرار گرفت. های منشعب های بیضوی و ترککلوین و در حضور نقص 900تا  100

 .شودیم یکیخواص مکان یوستهیدما موجب کاهش پ شیبرخوردارند و افزا گزاگینسبت به ز از استحکام بیشتری ریآرمچ یراستا

 یضویو تنش شکست شده و رشد ترک منشعب از نقص ب انگیباعث افت مدول  یع نقص هندسشعا شیمشخص شد که افزا ،نیهمچن

 یسازنهیازدحام ذرات به تمیبه کمک الگور یکیخواص مکان ریمقاد ت،یدر نها شکست دارد. یو انرژ یبر کاهش چقرمگ یتوجه قابل ریثات

که  دهدیم لیرا تشک ومیژرمان کونیلینانوصفحات س یکیمکان بر رفتار یهندس هایاز اثر نقص یدیمف ریتصو ینظر جینتا نیشد. ا

 .باشد دیمف ینقص مواد دو بعد یمهندس یبرا تواندیم

 سازی.دینامیک مولکولی؛ خواص مکانیکی؛ چقرمگی شکست؛ سیلیکون ژرمانیوم؛ بهینه :کلمات کلیدی
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Abstract 
In this study, molecular dynamics simulations were performed using the LAMMPS software to obtain a 

more precise understanding of the mechanical behavior of silicon–germanium (SiGe) nanostructures. 

Accordingly, the mechanical properties of SiGe nanosheets were investigated over the temperature range 

of 100–900 K and in the presence of elliptical defects and their associated branched cracks. The results 

showed that these nanosheets exhibit higher strength in the armchair direction compared to the zigzag 

direction, and that increasing temperature leads to a continuous reduction in mechanical properties. It was 

also found that enlarging the radius of the geometrical defect decreases Young’s modulus and failure stress, 

while the extension of the branched crack originating from the elliptical defect has a significant effect on 

reducing fracture toughness and energy. Finally, the mechanical properties were optimized using the 

particle swarm optimization algorithm. These theoretical findings provide valuable insight into the 

influence of geometrical defects on the mechanical behavior of SiGe nanosheets and can be useful for defect 

engineering in two‑ dimensional materials. 

Keywords: Molecular dynamics; Mechanical properties; Fracture toughness; Silicon germanium; 

Optimization. 
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 مقدمه -1
های حرارتی، مکانیکی و الکتریکی ساختارهای دو بعدی ویژگی

ی کربن استوار هستند، سبب شده است که این که بر پایه

ساختارها بخشی جدایی ناپذیر از فناوری و علم قرار بگیرند و 

های مختلف نظری، نظر بسیاری از محققین را در موضوع

. از آنجایی که ]3-1[ود جلب نمایند سازی و عملی به خشبیه

ترین مواد معرفی شده است، اتم کربن به عنوان یکی از سخت

ی ای مناسب در طیف گستردهاز این رو، گرافن را یک نماینده

، ]4[های نانوالکترومکانیکی از کاربردها همچون سیستم

دهند مورد استفاده قرار می ]6[و نانوکامپوزیت  ]5[نانوالکتریک 

لانه زنبوری -. ساختار گرافن با شکل ظاهری شش ضلعی]7[

، ]8[های مختلفی همچون استحکام مکانیکی بالا از ویژگی

، خواص الکترونیکی و جذب قابل ]9[هدایت حرارتی مناسب 

باشد. با توجه به این که فاصله باند این قبول برخوردار می

برخازن یا توان از آن به عنوان اباشد و نمیساختار صفر می

ترانزیستور در مدارهای الکتریکی استفاده کرد، اصلاح ساختار 

 تریهای دیگر که دارای فاصله باند بزرگبا جایگزینی اتم

شود تا خواص مختلف آن را افزایش دهد. هستند، موجب می

در همین راستا، نانومواد کربنی و غیر کربنی مختلف مانند 

یترید م اکساید، ژرمانیوم، نسیلیسیم، کاربید سیلیکون، برلیو

بور و کاربید بور در مطالعات علمی متعدد، هم از نظر تئوری و 

 .ه استهم از نظر تجربی مورد توجه قرار گرفت

 های سیلیکون و ژرمانیومبا توجه به همسایگی کربن و اتم

مراه دارد، هها را به در جدول تناوبی که همسان بودن الکترون

ایگزین مناسبی برای اتم کربن در ساختار توانند جاین دو می

ی در اهای سیلیکونی به طور گستردهگرافن باشند. از نانوورق

. از ]13-10[شود های الکتریکی و پزشکی استفاده میزمینه

نانوساختار سیلیکون ژرمانیوم نیمه هادی در مطالعات نظری 

های اخیر استفاده شده است. در تحقیقات قبلی، ویژگی

های سیلیکون ژرمانیوم نیز بررسی شده است. اما با لولهنانو

-های نانوورق سیلیکون ژرمانیوم، نیاز به مطالعهتوجه به ویژگی

شود. باید در ی بیشتری بر این ساختار دوبعدی احساس می

ها مانند سایر مواد به صورت تک نظر داشت که نانوورق

، با در براینشوند. بناکریستالی کامل و بدون نقص یافت نمی

توان مسیر نظر گرفتن عیوب ساختاری در نانوساختارها، می

ی زرگ و دستیاببمناسبی برای استفاده از این مواد در مقیاس 

-از جمله عیوب ساختاری می به اهداف صنعتی را تعبیه کرد.

 اههای هندسی با اشکال مختلف و مرزدانهتوان به ترک، نقص

و  شوندتوپولوژیکی معرفی می اشاره کرد که به عنوان عیوب

 .]16-14[تاثیر نامطلوبی بر خواص نانوصفحات دارند 

سازی دینامیک مولکولی محققان با استفاده از روش شبیه

ند. ابه بررسی خواص مختلف نانوساختارهای دو بعدی پرداخته

های پنج ضلعی و هفت به بررسی نقص ]17[سینگ و همکاران 

ند. نیترید بور پرداخت-رکیبی گرافنر ساختار تدضلعی و ترک 

های هندسی یک عامل نتایج آنها نشان داد که حضور نقص

باشد؛ به طوری که مقادیر اثرگذار بر خواص مکانیکی می

درصد  14و  15چقرمگی شکست و تنش شکست به ترتیب 

سازی دینامیک مولکولی بر شبیه مطالعاتکاهش یافت. 

خالی تاثیر  یای جاهنشان داد که نقص MoS₂ساختار 

باعث انحراف ترک، انشعاب و ترک داشتند و  رشدبسزایی بر 

. ]18[اند شدهخاص  طیشکست در شرا یچقرمگ شیافزا یحت

 اریبس یبعد که اثرات نقص در مواد دو این تحقیق نشان داد

و جهت  یهستند و به شدت به نوع نقص، چگال یهیبد ریغ

مقاومت مکانیکی  ]19[ رحمان و همکاران اند.شبکه وابسته

 سازی دینامیکساختار سیلیکون ژرمانیوم را به کمک شبیه

مولکولی مورد مطالعه قرار دادند. نتایج آنها نشان داد که ایجاد 

درصد کرنش  40تا  20های جای خالی منجر به کاهش نقص

ت شکس فرآینددرک  تیمشاهدات بر اهم نیاشود. شکست می

به و  کندیم دیکات یبعد مواد دوشده توسط نقص در  کنترل

 یهندس یهاحاضر در مورد نقص یبررس یزهیانگ طور مستقیم

-در مطالعه .سازدیم جادیرا اسیلیکون ژرمانیوم  در نانوصفحات

ای دیگر، خواص مکانیکی ساختار نیترید بور با تغییرات طول 

. مقدار کرنش شکست برای ساختار با ]20[ بررسی شدترک 

گزارش شد که در  08/0آنگستروم نزدیک به  100طول ترک 

درصد کاهش یافت. بررسی  151ساختار بدون ترک،  امقایسه ب

 ی چن و همکاران صورت پذیرفتنانوصفحات نیترید بور بوسیله

ها در اطراف ترک به . نتایج آنها نشان داد که حذف اتم]21[

ب سبباشد که ی آغازین رشد ترک در ساختارها میعنوان نقطه

که  دبوبیانگر آن آنها  جینتاشود. ترک می رشدتغییر مسیر 

جهت  رییرشد ترک را تغ تواندیم زینهای کوچک نقص یحت

 رفتار، نیشکست نانوورقه را کاهش دهد. ا یداده و مقاومت کل

نقص در کنترل تکامل ترک را برجسته  یهندسه یاتینقش ح

و  وسط مولاییبررسی ساختار کاربید سیلیسیم ت. دنماییم
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ای صورت گرفت. نتایج های دایرهدر حضور نقص ]22[همکاران 

ا شود تای سبب میآنها نشان داد که افزایش شعاع نقص دایره

 خواص مکانیکی به طور چشمگیری کاهش یابد.

ای بر نانوساختارها به ویژه اگرچه تحقیقات گسترده

ما ، اساختار دوبعدی سیلیکون ژرمانیوم صورت گرفته است

چندین سوال در مورد رفتار مکانیکی این ساختار در شرایط 

مختلف برای نظریه پردازان بی پاسخ مانده است. برای این 

ی خواص مکانیکی نانوصفحات مقایسه در این مطالعه، منظور،

ک سازی دینامیگیری از روش شبیهسیلیکون ژرمانیوم با بهره

ن تابعی از دما بررسی مولکولی از نظر عیوب هندسی و به عنوا

شود. چگونگی رفتار مکانیکی نانوساختار سیلیکون ژرمانیوم می

های هندسی ایجاد شده و همچنین، اثر ترک منشعب با نقص

های هندسی مطالعه خواهد شد. از همین رو، شده از نقص

مدول یانگ، تنش شکست، چقرمگی و انرژی شکست 

چیدمان مختلف در دو های سیلیکون ژرمانیوم با دو نانوصفحه

راستای آرمچیر و زیگزاگ مورد آزمایش قرار خواهد گرفت. در 

 های مختلف مطالعهی بعدی، اثر نقص بیضوی با مساحتمرحله

هندسی به  خواهد شد. همچنین، ترک منشعب شده از نقص

عنوان عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی مورد مطالعه قرار 

مکانیکی چقرمگی شکست و خواهد گرفت. در نهایت، خواص 

انرژی شکست نانوساختارها مورد تجزیه و تحلیل قرار خواهد 

سازی خواص گرفت. در قسمت پایانی نیز به بررسی بهینه

ی روش الگوریتم ازدحام ذرات پرداخته خواهد مکانیکی بر پایه

ترک در ایجاد نانوساختارهای مهندسی  رشدشد. الگوی تکاملی 

-بهینه از مقادیر مکانیکی به طراحی دستگاهو دستیابی به نقاط 

 کند.های الکترونیکی آینده کمک می

 

 روش محاسبات -2
سازی دینامیک مولکولی با استفاده از در این مطالعه، شبیه

سازی موازی جرمی اتمی/مولکولی در مقیاس بزرگ شبیه

. همچنین، برای تجسم و ]23[( انجام شده است 1)لمپس

ها از نرم یابی اتمای مورد بررسی و موقعیتهنظارت بر خروجی

-. فعل و انفعالات بین اتم]24[استفاده شده است  2افزار اویتو

 3های سیلیکون و ژرمانیوم با استفاده از پتانسیل ترسوف

                                                        
1 LAMMPS 
2 Ovito 

ی بین انرژی . در این پتانسیل، رابطه]25[توصیف شده است 

 شود:ان مییب (1) یها نسبت به یکدیگر با معادلهو جابجایی اتم

( ) ( ) ( )ij c ij R ij ij A ijU f r f r b f r    (1)                      

)تابع )R ijf r ی بین دو ذره را بیان میپتانسیل دافعه-

)هسته و-کند، یعنی برهمکنش هسته )A ijf r  پتانسیل

دهد.های ظرفیت را نشان میجذب ناشی از الکترون

( )c ijf r یباشد که برهمکنش را در یک فاصلهتابع قطع می 

 jو اتم iی بین اتمنیز فاصله ijrرساند.محدود به صفر می

 بیانگر یک اصطلاح استحکام پیوند ijbباشد. همچنین،می

است که به محیط اتمی محلی اطراف یک پیوند خاص بستگی 

شامل تمام  ijbها است.دارد و تابعی کاهشی از بازآرایی اتم

ا با هاثرات بالقوه چند ذره است. توابع موجود در این پتانسیل
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را  ijkهای موجود در پیونداتم jو iهایشاخص

و ijهایبه ترتیب طول پیوند ikrو ijrکنند.مشخص می

ik دهد کهمی را نشانijk ی بین آنها است. این زاویه

3 Tersoff 
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.تضرایب با توجه به ضرایب ارایه شده در بالا استفاده شده اس

AوB،پیش فاکتورهای عبارات دافعه و جاذبهو

های واپاشی که سرعت کاهش نیروهای دافعه/جاذبه را با ثابت

ی حساسیت توان کنترل کنندهn،کنندفاصله کنترل می

 ی تابعهای تعریف کنندهالمانhو c،d ی پیوند،مرتبه

ضریب های قطع داخلی و خارجی،شعاع SوRای،زاویه

ضریب مقیاس بندی Xبندی در عبارت مرتبه پیوند واسیمق

های پتانسیل ترسوف مربوط به برخی المان باشند.وابسته می

 ارایه شده است. 1های سیلیکون و ژرمانیوم در جدول اتم

 

های پتانسیل ترسوف برای پیوندهای المان -1جدول 

 بین اتمی ساختار سیلیکون ژرمانیوم
 Si-Si-Si Si-Ge-Si Si-Ge-Ge Ge-Ge-Ge المان

A(eV) 8/1830  0 1/1795  1/1760  

B´(eV) 18/471  0 39/450  430 

λ´(Å-1) 4799/2  0 4625/2  1445/2  

β 1/1 e-6  0 1/1 e-6  5/17 e-6  

γ 1 1 1 1 

cosθ 59825/0-  5982/0-  5982/0-  35/0-  

 

لانه زنبوری سیلیکون ژرمانیوم در -ساختار شش ضلعی

نشان داده شده است که در آن، هر اتم سیلیکون و  1شکل 

اند. همچنین، دو ژرمانیوم به صورت منظم کنار هم قرار گرفته

ی هارمچیر و زیگزاگ به ترتیب بیانگر جهتجهت بارگذاری آ

X  وY با  آنگستروم مربع 100×100ی ساختار باشد. اندازهمی

در نظر گرفته شده است که بررسی خواص  اتم 1472تعداد 

مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست، چقرمگی و انرژی شکست 

ساختارهای سیلیکون ژرمانیوم را در شرایط مختلف به همراه 

سازی در حالت تعادل انجام شده است. در تمام یهدارد. شب

در  Nose-Hooverسازی، ابتدا با اعمال الگوریتم موارد شبیه

پیکوثانیه،  001/0دما و فشار ثابت و با استفاده از گام زمانی 

پیکوثانیه به حالت تعادل رسیده  50سیستم برای مدت زمان 

 نرخاست. سیستم مورد بررسی تحت بارگذاری کششی با 

در  یتناوب یمرز طیشراو  قرار گرفته است ps 1/0-1کرنش 

اگرچه این نرخ بالاتر از . ه استجهت داخل صفحه اعمال شد

-های کرنش بالایی در شبیهمقادیر تجربی است، اما، چنین نرخ

سازی دینامیک مولکولی به دلیل مقیاس زمانی ذاتی 

-ازیسشبیهی محاسباتی در ای حرکت اتمی و هزینهپیکوثانیه

های طولانی، استاندارد هستند. مطالعات دینامیک مولکولی 

ی های کرنش را در محدودهمتعدد بر روی مواد دو بعدی، نرخ
1-ps 01/0  برند که پاسخ الاستیک و رفتار به کار می 1تا

ار در نهایت، نمودکند. شکست را به طور قابل اعتمادی ثبت می

انیکی ساختارهای مورد کرنش برای بررسی خواص مک-تنش

 بررسی با استفاده از اطلاعات بدست آمده ترسیم شده است.

 

 

شماتیک ساختار دو بعدی سیلیکون ژرمانیوم  -1شکل 

های سیلیکون و ژرمانیوم در همسایگی هم قرار که اتم

 ند.اهگرفت

 

ابعاد  و لیپتانس یانرژ ،یلمپس، المان تنش، مختصات اتم

. تنش دهدیم یخروج یر هر گام زمانرا د یسازهیجعبه شب

که کرنش  ی، در حاله استاز المان تنش محاسبه شد یمهندس

از  کرنش ی. انرژه استطول جعبه به دست آمد ینسب رییاز تغ

 یبرا هایخروج نی. اشودمیاستخراج  لیپتانس یانرژ راتییتغ

تنش  انگ،یمدول  نییکرنش و تع-تنش یهایساخت منحن

 ند.اهست استفاده شدکرنش شک و شکست

 

 اعتبارسنجی مدل -3
ی حاضر، صورت گرفته در مطالعه کردیرو یاعتبارسنج یراب

ی سیلیکون ژرمانیوم تحت بارگذاری کششی یک نانوصفحه

ی نتایج بدست آمده با نتایج ارایه مقایسه 2قرار گرفت. شکل 

را به نمایش گذاشته است. همانطور که  ]26[شده در مرجع 

 ذاریبارگت، تطابق قابل قبولی برای هر دو راستای مشخص اس

ی باشد که نشان دهندهآرمچیر و زیگزاگ قابل مشاهده می

 باشد.اعتبارسنجی مورد اطمینان از این مدل می
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کرنش نانوصفحات -های تنشی منحنیمقایسه -2شکل 

سیلیکون ژرمانیوم برای دو راستای آرمچیر و زیگزاگ با 

 .]26[مرجع 

 

 نتایج و بحث -4

خواص مکانیکی ساختار سیلیکون ژرمانیوم به  -4-1

 عنوان تابعی از دما
کلوین، رفتار  900تا  100برای بررسی اثر تغییرات دما از 

شکست نانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم در دو راستای آرمچیر 

( مورد مطالعه 3و زیگزاگ و برای دو چیدمان مختلف آن )شکل 

ها تحت بارگذاری کششی تک محوری نمونهقرار گرفت. تمام 

کرنش به همراه نتایج خواص -های تنشقرار گرفتند و منحنی

تنش شکست آنها گزارش شد. شایان  و مکانیکی مدول یانگ

، از کرنش-ذکر است که برای دستیابی به نقاط منحنی تنش

 :]27[ استفاده شده است( 3)ی معادله

2U
D E C  




   
 (3  )                                   

که
 

کرنش  ɛ تنش مهندسی حاصل از بارگذاری،  در آن،

انرژی پتانسیل تمام ورق  U کششی تک محوری اعمال شده،

ای ی ثابت در برازش چند جملهجمله Cدر طول تغییر شکل، 

نانوصفحه در کرنش  یی حالت تنش اولیهکه نشان دهنده

ش کرن-از عبارت مرتبه اول برازش تنشمدول یانگ که  Eصفر، 

یر ی تغیثابت الاستیک غیرخطی که نحوه Dآید، و به دست می

 نماید.سختی با کرنش را توصیف می

 

 
 )الف(

 
 )ب(

الف( نانوساختار سیلیکون ژرمانیوم با چیدمان  -3شکل 

 .2، ب( نانوساختار سیلیکون ژرمانیوم با چیدمان 1

 

 کرنش-های تنشبررسی منحنی -4-2
کرنش برای -ی نمودارهای تنشنشان دهنده 4 شکل

-نانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم برای دو چیدمان متفاوت می

باشد که در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ بررسی شده است. 

 900به  100همانطور که قابل مشاهده است، افزایش دما از 

. ارایه شده است کلوین به عنوان یک عامل اثرگذار بر این موارد

از سویی دیگر، تحت کشش قرار گرفتن ساختارهای سیلیکون 

ژرمانیوم در راستای آرمچیر مقاومت بیشتری را نسبت به 

در این کشش در راستای زیگزاگ از خود نشان داده است. 

با  ای مطابقشکل، شکست نهایی نانوصفحات به عنوان نقطه

تعریف شده  کرنش-های تنشحداکثر تنش بر روی منحنی

دهد. تنش نهایی، نشان است که پس از افت شدید تنش رخ می
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می ی اتترک ناپایدار و پارگی کامل شبکه رشدی شروع دهنده

با توجه به این که افزایش دما موجب افزایش طول باشد. می

گردد، این امر سبب های سیلیکون و ژرمانیوم میپیوند در اتم

ها کاهش یابد و یک عامل اثرگذار شود تا انرژی اتصال اتممی

. با توجه ]30-28[بر مقاومت ساختارهای دو بعدی معرفی شود 

کرنش، ساختارها مقاومت مناسبی را در -به نمودارهای تنش

دهند و پس از ورود به قسمت قسمت خطی از خود نشان می

 رسند وی شکست میغیرخطی و با افزایش کرنش، به نقطه

 یابد.کاهش می تنش به طور ناگهانی

 

 

 

 

 
کرنش ساختار سیلیکون -تغییرات تنش -4شکل 

راستای آرمچیر، ب( چیدمان -1: الف( چیدمان ژرمانیوم

راستای آرمچیر، د( -2راستای زیگزاگ، ج( چیدمان -1

 .راستای زیگزاگ-2چیدمان 
 

 بررسی خواص مکانیکی ساختارهای دو بعدی -4-3
مدول یانگ و تنش شکست  در این قسمت، خواص مکانیکی

نانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم برای دو چیدمان متفاوت در 

راستای آرمچیر و زیگزاگ مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت. با 

، مقدار مدول یانگ و تنش شکست با 5توجه به نمودار شکل 

کلوین کاهش یافته است. همچنین،  900به  100افزایش دما از 

در راستای آرمچیر بالاتر از جهت  مقادیر خواص مکانیکی

بارگذاری زیگزاگ گزارش شد. در راستای آرمچیر، مقدار مدول 

 76/114از  1کلوین برای چیدمان  100یانگ در دمای 

کلوین  900گیگاپاسکال در دمای  44/102گیگاپاسکال به 

دهد. این در درصد کاهش را نشان می 73/10کاهش یافت که 

از  2ن خاصیت مکانیکی برای چیدمان حالی است که مقدار ای

به  100گیگاپاسکال )دمای  93/100گیگاپاسکال به  65/111

کلوین( کاهش یافت. با این حال، مقدار تنش شکست  900

کاهش بیشتری را برای هر دو چیدمان از نانوصفحات تجربه 

، 67/38، 45/53به ترتیب  1کرد. تنش شکست برای چیدمان 

 900تا  100ی دمایی اسکال در بازهگیگاپ 39/23و  34/31

دهد. درصد کاهش را نشان می 23/56کلوین گزارش شد که 

و در دمای  2همچنین، این خاصیت مکانیکی برای چیدمان 

گیگاپاسکال بدست آمد که با افزایش دما  41/49 ،کلوین 100

گیگاپاسکال  84/21کلوین، مقدار تنش شکست به  900به 

ها با افزایش ی اتمد کاهش(. فاصلهدرص 77/59کاهش یافت )

شود تا انرژی متقابل یابد و این عامل موجب میدما افزایش می

ها کاهش یابد و کاهش خواص مکانیکی را منجر گردد. بین اتم
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ا همتغیرهایی مانند دما که باعث تغییر فاصله و نیروی بین اتم

 تواند به طور قابل توجهی بر خواص مکانیکیشود، میمی

اثرگذار باشد. بنابراین، افزایش دما منجر به کاهش اتصال بین 

کاهش  شود کهاتمی و به دنبال آن، تضعیف پیوند شیمیایی می

خواص مکانیکی نظیر مدول یانگ و تنش شکست را به همراه 

، خواص مکانیکی در راستای 5. با توجه به شکل ]33-31[ دارد

 مقدار مدول یانگ برای زیگزاگ نیز روند مشابهی را تجربه کرد.

و  25/101کلوین به ترتیب  100در دمای  2و  1چیدمان 

 900گیگاپاسکال بدست آمد که با افزایش دما به  71/109

گیگاپاسکال گزارش شد.  07/17و  11/85کلوین، به ترتیب 

به  1همچنین، خاصیت مکانیکی تنش شکست برای چیدمان 

یگاپاسکال )دمای گ 35/18و  21/25، 79/31، 41/37ترتیب 

کلوین( ارایه شد. این خاصیت  900و  500، 300، 100

گیگاپاسکال در دمای  83/34از  ،2مکانیکی برای چیدمان 

کلوین  900گیگاپاسکال در دمای  07/17کلوین به  100

 دهد.درصد کاهش را نشان می 60کاهش یافت که نزدیک به 

ارتباط  شایان ذکر است که مدول الاستیک در مقیاس اتمی

مستقیمی با پیوندهای شیمیایی دارد و افزایش دما منجر به 

یک روند نزولی خواص مکانیکی  گردد.تضعیف این پیوندها می

ی باقری و با افزایش دما برای ساختار نیترید بور بوسیله

ای دیگر، مولایی . در مطالعه]34[همکاران گزارش شده است 

دی مدول یانگ و درص 13/41و  19/16و همکاران کاهش 

تنش شکست ساختار کاربید سیلیسیم را با افزایش دما گزارش 

 .]35[اند کرده

از آنجایی که نتایج مکانیکی نانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم 

ی روند بررسی برای هر دو چیدمان نزدیک بهم بودند، در ادامه

بهره گرفته خواهد  1رفتار شکست این نانوساختارها از چیدمان 

 شد.

 

 

 
خواص مکانیکی نانوساختار سیلیکون ژرمانیوم  -5شکل 

برای دو چیدمان متفاوت، الف( مدول یانگ، ب( تنش 

 شکست.

 

تاثیر نقص هندسی بر رفتار شکست ساختارهای  -4-4

 دو بعدی
که نانوصفحات در دنیای واقعی به صورت کاملا  ییاز آنجا

ست هر لایه در یکپارچه و منظم وجود ندارند و معمولا ممکن ا

های متفاوتی بشود، از همین رو، شرایط مختلف دچار نقص

بررسی نقوص هندسی با اشکال مختلف حائز اهمیت است. به 

همین منظور، در این بخش، اثر نقص هندسی با شکل بیضی 

کون یهای مختلف بر خواص مکانیکی نانوصفحات سیلو با اندازه

ر شماتیک حضور تصوی 6ژرمانیوم بررسی شده است. شکل 

دهد. نقص هندسی بر ساختار مورد مطالعه را نشان می

به ترتیب بیانگر شعاع کوچک و شعاع بزرگ  2rو  1rنمادهای 

 باشد.بیضی می
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شماتیک ساختار دو بعدی سیلیکون ژرمانیوم  -6شکل 

های به عنوان شعاع 2rو  1rدر حضور نقص هندسی. 

 کوچک و بزرگ معرفی شدند.
 

کند. های مختلف نقص هندسی را ارایه میاندازه 2جدول 

همچنین، تغییرات خواص مکانیکی مدول یانگ و تنش شکست 

 7ی نقص هندسی در شکل به عنوان تابعی از تغییرات اندازه

نشان داده شده است. رفتار شکست نانوصفحات سیلیکون 

به عنوان یک عامل  2rو  1rدهد که افزایش ژرمانیوم نشان می

 کند. از آنجایی کهگذار بر خواص مکانیکی ایفای نقش میاثر

های هندسی قرار هایی که در اطراف نقصبرهمکنش بین اتم

هایی است که داخل نواحی قرار دارند، تر از اتمدارند، ضعیف

این امر به عنوان دلیل اصلی گرادیان تنش در ساختارهای دو 

مجاورت محیط  شود. در نتیجه، تمرکز تنش دربعدی بیان می

یابد و کاهش خواص مکانیکی را های هندسی افزایش مینقص

 .]38-36[به همراه دارد 

 
ی شعاع ی نقص هندسی بیضوی بر پایهاندازه -2جدول 

 کوچک و بزرگ

 (Åشعاع بزرگ ) (Åشعاع کوچک ) نمونه

1A 3 8 

2A 8 13 

3A 17 24 

 

 
تنش تغییرات خواص مکانیکی مدول یانگ و  -7شکل 

-شکست در حضور نقص هندسی بیضوی با اندازه شعاع

 های مختلف.

 

های کوچک و بزرگ همانطور که بیان شد، افزایش شعاع

نقص هندسی باعث کاهش خواص مکانیکی مدول یانگ و تنش 

ی مدول یانگ برای شکست شد. در نتیجه، مقدار بیشینه

گیگاپاسکال گزارش شد. این  54/93معادل  1Aی نمونه

و  93/79به ترتیب  3Aو  2Aهای اصیت مکانیکی برای نمونهخ

 41/36و  54/14گیگاپاسکال بدست آمد که به ترتیب  48/59

دهد. از سویی نشان می 1Aی درصد کاهش را نسبت به نمونه

های مورد بررسی به دیگر، مقدار تنش شکست برای نمونه

این گیگاپاسکال گزارش شد.  01/16و  97/20، 47/26ترتیب 

باشد. روند کاهشی در مطالعات قبلی نیز قابل مشاهده می

به بررسی خواص مکانیکی نانوصفحات  ]39[ترانگ و همکاران 

 هافسفر سیاه در حضور عیوب هندسی پرداختند. نتایج آن

های هندسی اثر چندانی بر خاصیت نشان داد که این نقص

نش و مکانیکی مدول یانگ ندارد، اما سبب کاهش مقادیر ت

شود. شیرازی و درصد می 69و  53کرنش شکست به میزان 

 ضلعیبه بررسی خواص مکانیکی ساختار شش ]40[همکاران 

نیترید کربن در حضور نقص دایروی با قطرهای مختلف 

ها نشان داد که افزایش قطر نقص دایروی پرداختند. نتایج آن

شود. فرتاش و سبب کاهش استحکام کششی در ساختار می

اثر مکان، تعداد و قطر نقص دایروی را بر ساختار  ]41[مکاران ه

 ـنیترید کربن مورد مطالعه قرار دادند. نتایج  ترکیبی کاربید بور 

ها نشان داد که افزایش قطر نقص دایره سبب افزایش غلظت آن

تنش اطراف نقص شود. همچنین، افزایش تعداد نقص دایروی 

کششی ساختار ترکیبی با قطر ثابت موجب کاهش استحکام 

ها گردد. از سویی دیگر، نتایج آنکاربید بور ـ نیترید کربن می
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های هندسی در ساختار کاربید بور نشان داد که حضور نقص

ر، ای دیگگذارد. در مطالعهبر خواص مکانیکی می یاثر بیشتر

پور و همکاران به بررسی ساختار ترکیبی گرافن ـ عینعلی

ای را به های دایره. آنها حضور نقص]42[ند نیترید بور پرداخت

عنوان یک عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی معرفی کردند. 

بررسی افزایش تعداد نقص در این تحقیق نشان داد که مدول 

یانگ و تنش شکست ساختار ترکیبی گرافن ـ نیترید بور 

این نکته قابل توجه است که حذف تعداد زیادی  یابد.کاهش می

ها شود که پیوند بین اتمها در یک ساختار موجب میماز ات

تضعیف شود و کاهش مقاومت ساختار را به همراه داشته باشد. 

ی یکنواخت ساختارها های هندسی شبکهنقصاز سویی دیگر، 

ند. کرا مختل کرده و مقاومت در برابر تغییر شکل را تضعیف می

ی تنش عمل هاهندسی به عنوان متمرکزکننده هایاین نقص

کنند که در آنها احتمال شروع شکست بیشتر است. علاوه می

های هندسی راندمان بر این، تشدید تنش در اطراف نقص

دهد که کاهش انتقال بار در سراسر ساختار را کاهش می

 .]43[مقاومت نانوصفحات را به همراه دارد 

 

تاثیر ترک منشعب شده از نقص هندسی بر  -4-5

 اختارهای دو بعدیرفتار شکست س

در این بخش، اثر ترک منشعب شده از نقص هندسی بیضوی 

بر خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست، چقرمگی و 

انرژی شکست نانوساختارهای سیلیکون ژرمانیوم بررسی شد. 

مورد  2Aی آنگستروم برای نمونه 30و  20، 10های ترک طول

ضور نقص تصویر شماتیک ح 8شکل  مطالعه قرار گرفت.

بر ساختار مورد  به همراه ترک منشعب شده از آن را هندسی

طول ترک منشعب شده بیانگر  Lدهد. نماد مطالعه نشان می

 باشد.می

 

 

 

 
شماتیک ساختار دو بعدی سیلیکون ژرمانیوم  -8شکل 

در حضور نقص هندسی به همراه ترک منشعب شده از 

 به عنوان طول ترک معرفی شد. Lآن. 
 

های مختلف طول ترک در کرنش برای اندازه-نی تنشمنح

نشان داده شده است. همان طور که مشخص  9نمودار شکل 

است، افزایش طول ترک منشعب شده از نقص هندسی موجب 

کاهش استحکام ساختار شده است، به طوری که مقدار تنش 

 59/14گیگاپاسکال برای ساختار بدون نقص به  97/20از 

کاهش  آنگستروم 30ی ساختار با طول ترک گیگاپاسکال برا

. همانطور که در قسمت قبل نیز بدان اشاره شد، یافته است

های هندسی به عنوان یک افزایش تمرکز تنش در اطراف نقص

کنند که موجب عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی عمل می

 گردد.کاهش مقاومت مکانیکی نانوصفحات دوبعدی می

 

 
کرنش ساختار سیلیکون -نشتغییرات ت -9شکل 

 .در حضور ترک منشعب از نقص هندسیژرمانیوم 
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نشان داده شده است، مدول  10همان طور که در شکل 

یانگ و تنش شکست با افزایش طول ترک منشعب شده از 

نقص هندسی بیضوی کاهش یافت. نمودار نتایج به وضوح نشان 

یش طول دهد که هم مدول یانگ و هم تنش شکست با افزامی

گیگاپاسکال  93/79یابد. مقادیر مدول یانگ از ترک کاهش می

 04/57و  54/59، 13/66برای ساختار بدون نقص به 

 هایگیگاپاسکال کاهش یافت که به ترتیب در معرض طول

، 26/17آنگستروم قرار گرفتند )معادل  30و  20، 10ترک 

. درصد کاهش در مقابل ساختار بدون نقص( 63/28و  51/25

رفتار مشابهی برای خاصیت مکانیکی تنش شکست مشاهده 

شد. به طوری که مقادیر این خاصیت مکانیکی نسبت به 

، 54/13گیگاپاسکال( به ترتیب  97/20ساختار بدون ترک )

درصد کاهش یافت. بزرگ شدن طول ترک  42/30و  99/28

شود که این امر های بیشتری در ساختار میباعث حذف اتم

سبب افزایش فواصل بین اتمی و در نتیجه، کاهش مقاومت 

. روند مشابهی توسط زاهدی و ]44[شود مکانیکی ساختار می

همکاران گزارش شده است که در آن، افزایش طول ترک به 

عنوان یک عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی ساختار کاربید بور 

ری، تنش شکست . در تحقیق دیگ]45[معرفی شده است 

 .]46[ساختار کاربید بور با افزایش طول ترک کاهش یافت 

 

 

 

 

 
تغییرات الف( مدول یانگ، ب( تنش شکست،  -10شکل 

ج( چقرمگی شکست، د( انرژی شکست برای ساختار با 

 نقص هندسی و ترک منشعب شده.

 

با توجه به مکانیک شکست الاستیک خطی، چقرمگی 

 ن بهتواعب شده از نقص بیضوی را میشکست برای ترک منش

 بدست آورد: (4ی )کمک معادله

1

22( )
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N
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K K a
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 



 
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(4)                                                                         

طول ترک منشعب شده faتنش شکست، که در آن 

شعاع انحنای نوک شعاع بزرگ بیضی و Naاز نوک بیضی،

تنش شکست به عنوان حداکثر تنش بر روی بیضی است. 

کرنش، بلافاصله قبل از افت شدید تنش -های تنشمنحنی

 گیرد. اینناپایدار ترک مورد استفاده قرار می رشدمرتبط با 

 تر نانوصفحای مقدار تنش قابل تحمل دتنش، بیشینه

بیانگر طول ترک  faباشد. همچنین، سیلیکون ژرمانیوم می

گیری شده از نوک نقص بیضی، پس از تعادل موثر اندازه
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د که رش ییاز آنجا حرارتی و قبل از بارگذاری مکانیکی است.

مواد  یمولکول کینامید یهایسازهیترک قبل از شکست در شب

طول ترک متعادل به عنوان  دهد،یرخ نم یبعد وشکننده د

نتایج بدست شده است. ( استفاده 4) یطول مشخصه در معادله

 استخراج شد: (5)ی آمده برای انرژی شکست نیز از معادله
2

IC
IC

K
G

E


(5     )                                                                         
نتایج بدست آمده از روابط بالا را برای چقرمگی  10شکل 

ی مستقیم این دهد. رابطهشکست و انرژی شکست نشان می

دهد که دو خاصیت مکانیکی با افزایش طول ترک نشان می

چقرمگی شکست و انرژی شکست با افزایش طول ترک افزایش 

ح طهای بزرگتر دارای سطوح سیابند. از منظر فیزیکی، ترکمی

بیشتری هستند که در معرض تنش قرار دارند و آنها را برای 

سازد. افزایش طول ترک، تمرکز تنش بیشتر مستعد می رشد

ر تترک را در مواد آسان رشدکند و را در نوک ترک تقویت می

برای طول  0.5MPa.m 81/2سازد. مقدار انرژی شکست از می

به ترتیب برای  91/3و  0.5MPa.m 25/3آنگستروم به  10ترک 

و  65/15آنگستروم افزایش یافت که  30و  20های ترک طول

دهد. از سویی دیگر، این روند درصد افزایش را نشان می 14/39

افزایشی برای انرژی شکست نیز قابل مشاهده بود. به طوری 

ده از نقص هندسی شکه انرژی شکست برای ترک منشعب 

آنگستروم نسبت به  30درصد )طول ترک  125بیضوی تقریبا 

 2J/mآنگستروم( افزایش یافت. این مقادیر به ترتیب  10

 30و  20، 10های ترک برای طول 268/0و  177/0، 119/0

 ،طول ترک در نانوصفحات شیبا افزاآنگستروم گزارش شد. 

است  لیدل نیبه ا. شودیم شتریغلظت تنش در نوک ترک ب

 کنندیم جادیتر اگتنش بزر انیگراد کی تربزرگ یهاکه ترک

 .شودیترک منوک  بالاتر در یموضع یهاکه منجر به تنش

و با  کندیم ینیبشیغلظت تنش را پ نیاچقرمگی شکست 

 شیفزاا لیبه دل زینچقرمگی شکست شدت  ،طول ترک شیفزاا

 رابطه در درک رفتار شکست نیا. ابدییم شیغلظت تنش افزا

 یکیانمک یحت بارگذارها تشکست آن ینیبشیو پ نانوصفحات

 طول ترک در شیبا افزا ،نیهمچن. مهم است اریبس

. ابدییم شیافزا زین یانرژ شینرخ رها نانوساختارهای دو بعدی،

ترک در  رشد یموجود برا یاز انرژ یاریمع یانرژ شینرخ رها

 یترسطح بزرگ تریطولان هایترک. واحد سطح ترک است

 نیا. دندار یبالاتر ین انرژسرعت آزاد شد ،نید و بنابراندار

چقرمگی  شیمنجر به افزا یانرژ یسرعت آزادساز شیافزا

مقاومت ماده به رشد ترک کاهش  رایز ،شودیم شکست

و  کندیتر مترک را ساده رشدالاتر . چقرمگی شکست بابدییم

درک  یرابطه برا نیا. شودیم یکیباعث کاهش خواص مکان

ها تحت رفتار آن ینیبشیو پ نانوصفحات شکست کیمکان

 .]49-47[ است یمختلف ضرور یبارگذار طیشرا

 

 سازی خواص مکانیکیبهینه -4-6

 ی نانوصفحات سیلیکوننهیبه مکانیکی خواص نییتع یبرا

 ییکارا لیازدحام ذرات به دل یسازنهیبه تمیاز الگور ژرمانیوم،

 .استفاده شد ،و چند بعدی دهیچیحل پ یفضاها تیآن در هدا

گوریتم ازدحام ذرات به عنوان یک روش هوشمند و اکتشافی ال

ود شسازی در علوم مهندسی استفاده میبرای حل مسائل بهینه

وش ر کباشد. این روش، یمیکه یک روش مقرون به صرفه نیز 

-نهیاست که به طور گسترده در به تیبر جمع یمبتن یاکتشاف

هر ذره  ،ر آنکه د رد،یگیمورد استفاده قرار م یمهندس یساز

 تیموقع یو به طور تکرار دهدیرا نشان م دیحل کاند راه کی

 نیخود و بهتر یحالت شناخته شده نیخود را بر اساس بهتر

ز ا .کندیم یرسانروز شده توسط گروه به ییحل شناساراه

ور موثر به ط تمیالگور ،یمشارکت یجستجو سمیمکان نیا قیطر

 ،حال نیو در ع شودیم همگرا یسراسر ینهیبه سمت به

 نی. در اکندیمقرون به صرفه بودن محاسبات را حفظ م

 اریز ،به طور خاص سودمند بود الگوریتم ازدحام ذراتمطالعه، 

که  یزمان یو حت کندیم یریجلوگ انیبه اطلاعات گراد ازیاز ن

نامنظم است، به طور قابل  ای یرخطیهدف غ زانداچشم

 عیسر ییازدحام، شناسا یار جمع. رفتکندیعمل م یاعتماد

را این روش و  سازدیبالا را ممکن م تیفیبا ک ییهاحل راه

یسازهیمشتق شده از شب یکیمکان یهاپاسخ یسازنهیبه یبرا

این الگوریتم  .کندیمناسب م اریبس یمولکول کینامید یها

 راه کیکه هر کدام  کندیم یسازهیاز ذرات را شب یامجموعه

اساس  خود را بر تیهر ذره موقع. دهدیلقوه را نشان محل با

ده ش شناخته تیموقع نیخود و بهتر یشده هشناخت تیموقع

 یبا استفاده از به روز رسان ،شودیکه توسط گروه کشف م

سرعت توسط  یبه روز رسان. کندیم میتنظ اطلاعات اولیه

 :شودیکنترل م (6ی )معادله
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که تاثیر سرعت  عامل کنترل حرکت است wکه در آن،

های شتاب هستند که ثابت 2cو 1cکند،قبلی را کنترل می

،کندیم نییرا تعو اجتماعی  یشناخت یهامولفهنرخ یادگیری 

1rو
2r (0و1)فی هستند که به طور یکنواخت در داعداد تصا 

-عادلهم با استفاده از تیموقعبازیابی شوند. همچنین، توزیع می

که سرعت پذیردانجام می (7) ی
ix



و 
iv



واحدهای ثابتی  

 :نماید تبار ابعادی معادلات را تضمین میدارند که اع

( 1) ( ) ( 1)i i ix t x t v t                                   )7( 

به عنوان نقص هندسی طول ترک و مساحت  یپارامترها

 یکیخواص مکان یسازنهیو به یابیارز یبرا یورود یرهایمتغ

 از ،به طور خاصنانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم استفاده شدند. 

و تنش  انگیمدول  ینهیبه ریمقاد یبررس یبرا هایورود نیا

یژگیتا و سازدیامکان را فراهم م نیشکست استفاده شد که ا

. را مشخص کند یساختار وبیپاسخ ماده به ع ترقیدق یها

ی نمودار سه بعدی تغییرات مدول یانگ نشان دهنده 11شکل 

سی و دو متغیر مساحت نقص هندبر اساس و تنش شکست 

ی گزارش باشد. مقدار بهینهطول ترک منشعب شده از آن می

آنگستروم به عنوان  5/20ی شده برای مدول یانگ با اندازه

ی مساحت نقص هندسی و طول ترک منشعب شده به اندازه

باشد. از سویی گیگاپاسکال می 18/75آنگستروم، برابر با  52/6

ر با شکست برابی خاصیت مکانیکی تنش دیگر، مقدار بهینه

آنگستروم و  47/3گیگاپاسکال متناظر با طول ترک  11/25

شایان  آنگستروم گزارش شد. 64/431مساحت نقص هندسی 

هش را کا یکیها ذاتاً عملکرد مکانکه نقص ییاز آنجاذکر است 

 یهندسه یگزارش شده نشان دهنده ینهیبه ریمقاد دهند،یم

 هیکه از ساختار اول یاصهستند، نه خو بیآس نینقص با کمتر

ها به روش مدلسازی رسانایی حرارتی نانوسیال. فراتر روند

صورت پذیرفت. نتایج  ]50[الگوریتم ازدحام ذرات توسط راعی 

تواند رسانایی حرارت این مطالعه نشان داد که این روش می

بینی نماید. الگوریتم ازدحام ها را به طور دقیق پیشنانوسیال

ارایه داد و  سازیشبیههای ی قوی با دادهذرات همبستگ

ب نشان از عملکرد مناس هبینی شدفرمولاسیون نانوسیال پیش

به ساخت  ]51[سازی داشت. کومار و همکاران این روش بهینه

آزمایشگاهی الیاف کامپوزیت هیبریدی پرداختند. آنها 

های الیاف شیشه و اپوکسی را به عنوان پارامترهای پرکننده

ی به الگوریتم ازدحام ذرات انتخاب کردند. نتایج آنها ورود

انطباق قابل قبولی را برای استحکام کششی و کرنش ارایه کرد. 

به کمک این روش به  ]52[همچنین، دادرسی و همکاران 

مدلسازی خواص چقرمگی شکست و انرژی شکست پرداختند. 

 ورودی مدلسازی محتوای نانوذرات سیلیکا به عنوان المان

برگزیده شد. نتایج آنها نشان داد که الگوریتم ازدحام ذرات 

 باشد.ی نتایج میدارای کمترین میانگین خطا در ارایه

خود در  یشده اثبات ییتوانا یبرا الگوریتم ازدحام ذرات

ر د ژهیبه و ی،و چند بعد یرخطیغ یسازنهیبه فیکنترل وظا

سیلیکون ی مواد مانند ساختارها یدهیچیپ یهاستمیس

 روند قابل کیبه عنوان  . این الگوریتمانتخاب شد ژرمانیوم

 شده نامنظم شکل داده یجستجو یفضاها یدر بررسانعطاف 

 هندسی، مانند طول ترک و نقص یهندس یهاتوسط نقص

 .دارد یبرتر ،انیبر گراد یمبتن یهاروش یهاتیبدون محدود

 یبا استفاده قیتحق نیدر ا الگوریتم ازدحام ذرات کاربرد

از جمله  ،مختلف علم مواد یهااز آن در حوزه زیآم تیموفق

. شودیم یبانیپشتی خواص مکانیکی، مقادیر بهینه ینیبشیپ

ا ابعاد و ب دهیچیپ یجستجو یفضاها تیدر هدا تمیالگور ییتوانا

 یازمدلس یبرا ژهیآن را به و ،انیبه اطلاعات گراد ازیبالا بدون ن

در . سازدیمناسب م یکیدر خواص مکان بیاز ع یناش راتییتغ

طول ترک و  یمعرفصورت گرفته در این مطالعه،  لیتحل

به ما اجازه  یورود یرهایبه عنوان متغ نقص هندسیمساحت 

 تیحساس. میکن ییرا شناسا نهیبه یکیمکان یهاپاسخداد تا 

 و تنش شکست به طول ترک و انگیمدول  یشده مشاهده

ر است سازگا نقص کیدر مکان یقبل قاتیتحق بانقص هندسی 

 تنش و پاسخ عیبر توز شدتبه  یهندس یپارامترها ،که در آن

از وجود  یحاک هاافتهی نیا .]55-53[ گذارندیم ریماده تاث

ی کیو عملکرد مکان های نقصهندسه نیب یرخطیرابطه غ

نانوساختار دو بعدی سیلیکون ژرمانیوم دارد که موجب تقویت 

 یختارریزسا ییدر شناسا عات الگوریتم ازدحام ذراتاطلا

 .باشدیشکست م یارتجاع تیو خاص یحاکم بر سخت
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ی طول الف( مدول یانگ، ب( تنش شکست به ازای تغییرات مساحت نقص هندسی و اندازه :نمودارهای سه بعدی -11شکل 

 ترک.

 بندیجمع -5
ای هتار شکست نانوورقی حاضر، خواص مکانیکی و رفدر مقاله

 های هندسیسیلیکون ژرمانیوم به عنوان تابعی از دما و نقص

سازی دینامیک مولکولی بررسی شدند. با استفاده از شبیه

های منشعب شده از سوراخ بیضوی مدلسازی شد. با ترک

-ی نمونهاعمال پتانسیل مناسب و همچنین شرایط مرزی، همه

ری قرار گرفتند تا خواص ها تحت بارگذاری کششی تک محو

مکانیکی آنها آشکار شود. در ابتدا، تغییرات خواص مکانیکی 

تنش شکست نانوصفحات بدون نقص با دو و مدول یانگ 

کلوین(  900تا  100چیدمان متفاوت در دماهای مختلف )

بررسی شد. مشخص شد که خواص مکانیکی ساختارهای 

، یابد. به طور خاصسیلیکون ژرمانیوم با افزایش دما کاهش می

در جهت آرمچیر  1مدول یانگ و تنش شکست برای چیدمان 

کلوین به  100گیگاپاسکال در دمای  45/53و  76/114از 

کلوین، به ترتیب  900گیگاپاسکال در دمای  39/23و  44/102

کاهش یافت. افزایش شعاع سوراخ  ،درصد 23/56و  73/10

 37کاهش تا بیضوی سبب کاهش خواص مکانیکی شد. این 

درصد رسید و نشان داد که افزایش شعاع در این نقص هندسی 

باشد. همچنین، یک عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی می

ها نشان داد که افزایش بررسی ترک منشعب شده از سوراخ

توان به عنوان المان موثر معرفی کرد. برای طول ترک را می

شکست آنگستروم، مدول یانگ و تنش  10طول ترک 

 54/13و  13/66نانوصفحات سیلیکون ژرمانیوم به ترتیب 

گیگاپاسکال گزارش شد. از سویی دیگر، تغییرات چقرمگی 
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شکست و انرژی شکست نانوساختارهای مورد بررسی به عنوان 

تابعی از طول ترک مورد بررسی قرار گرفت. رفتار افزایشی 

رک را مشاهده شده در این خواص مکانیکی با افزایش طول ت

سبت ژرمانیوم ن توان به بیشتر شدن طول پیوند سیلیکونمی

ند. کترک تضعیف می رشدداد که مقاومت نانوصفحه را در برابر 

صفحات نانو یبهینه یکیکانم عملکرد ییشناسا یبرادر نهایت، 

ازدحام ذرات  یسازنهیبه تمیاز الگورسیلیکون ژرمانیوم 

 بهنقص هندسی حت استفاده شد که شامل طول ترک و مسا

ی مدول یانگ برابر و مقدار بهینه دبو یورود یعنوان پارامترها

 5/20آنگستروم و  52/6گیگاپاسکال با طول ترک  18/75با 

آنگستروم به عنوان مساحت نقص هندسی معرفی شد. اعتقاد 

توان به سایر نانوصفحات شش را می رویکردبر این است که این 

اسایی منحصر به فرد شکست در ضلعی به عنوان کارت شن

 نانوساختارهای دوبعدی تعمیم داد.

 

 مراجع
[1] Ajori S, Eftekhar A (2022) Mechanical properties 

and fracture analysis of defective penta-graphene 

under temperature variation: Insight from molecular 

dynamics. Diamond & Related Mater 12(9): 

108956. 

( تحلیل رفتار شکست پلی 2024بینقی م، رهنما س، دادرسی ع ) ]2[

 های الگوریتم ژنتیک و دینامیککریستال نیترید کربن به روش

-46(: 11)35مولکولی. علوم کاربردی و محاسباتی در دینامیک 

29. 
[3] Sadeghzadeh S, Ghojavand M, Mahmoudi J (2023) 

Influence of Stone-Wales defects on the mechanical 

properties of graphene-like polyaniline (PANI) C3N 

nanosheets. Diamond & Related Mater 11(01): 11-

18. 

[4] Peng Q, Huang Z, Zhang Y, Hu Z (2024) Effect of 

Strain Rate, Temperature, Vacancy, and 

Microcracks on Mechanical Properties of 8-16-4 

Graphyne. Nanomater 24(11): 556. 

[5] Shishir M, Raja M, Tabarraei A (2021) Investigation 

of fracture and mechanical properties of monolayer 

C3N using molecular dynamic simulations. Mech 

Mater 11(03): 103895. 

[6] Sadeghzadeh S (2023) Effects of vacancies and 

divacancies on the failure of C3N nanosheets. 

Diamond & Related Mater  12(01): 257-265. 

[7] Singh J, Kumar R (2023) Effect of the interface on 

mechanical and fracture properties of lateral 

graphene/hexagonal boron-nitride heterostructure: 

A molecular dynamics study. Diamond & Related 

Mater 21(11): 110001. 

[8] Qin C, Su Y, Yang J, Wang X, Chen B, Ouyang Q, 

Zhang D (2021) Microstructural characteristics and 

mechanical behavior of SiC (CNT)/Al multiphase 

interfacial micro zones via molecular dynamics 

simulations. Comp Part B 2(13): 108996. 

[9] Liu Y, Pan Y, Lin L, Qi X, Yao J (2021) Mechanical 

properties and thickness-determined fracture mode 

of hexagonal boron nitride nanosheets under 

nanoindentation simulations. Comput Mater Sci 

11(01): 110047. 

[10] Lee S, Esfandiar A, Rajabpour A (2021) 

Mechanical behaviors of titanium nitride and 

carbide MXenes: A molecular dynamics study. Appl 

Surf Sci 11(09): 150633. 

( تحلیل 2025نوخندان م، دادرسی ع، فروهنده ف، پروانه و ) ]11[

ر پلی کریستال نیترید بور: محاسباتی پیشرفته در مورد رفتا

رویکرد دینامیک مولکولی و سطح پاسخ. مهندسی مکانیک مدرس 

25(04 :)191-202. 
[12] Ahangari M, Fereidoon A, Hamed A (2022) 

Interlayer interaction and mechanical properties in 

multi-layer graphene, Boron-Nitride, Aluminum-

Nitride and Gallium-Nitride graphene-like structure: 

A quantum mechanical DFT study. Superlat 

Microstruct 27(01): 117845. 

[13] Zhao S, Xue J (2013) Mechanical properties of 

hybrid graphene and hexagonal boron nitride sheets 

as revealed by molecular dynamic simulations. J 

Phys D: Appl Phys 15(11): 135303. 

( بررسی اثر نقص 2025زاده م )بینقی م، دادرسی ع، تقی ]14[

ه نیترید کربن ب -هندسی و حذف اتم در ساختار ترکیبی گرافن

سازی دینامیک مولکولی. علوم کاربردی و محاسباتی روش شبیه

 .132-115(: 06)37در مکانیک 
[15] Hamed A, Ahangari M, Salmankhani A, Fataliyan 

M (2025) Density functional theory study of 

adsorption properties of non-carbon, carbon and 

functionalized graphene surfaces towards the zinc 

and lead atoms. Phys E: Low-dimens Syst 

Nanostruct 21(01): 275-285. 

[16] Cong Z, Lee S (2022) Study of mechanical behavior 

of BNNT-reinforced aluminum composites using 

molecular dynamics simulations. Comp Struct 

11(09): 80-86. 

[17] Singh J, Kumar R (2023) Effect of the interface on 

mechanical and fracture properties of lateral 

graphene/hexagonal boron-nitride heterostructure: 

A molecular dynamics study. Diamond Related 

Mater 21(02): 110001. 

[18] Zhang W, Li S, Yang Q, Lin J (2024) Molecular 

dynamics investigation of crack propagation in 

monolayer MoS₂  with vacancy defects. Comput 

Matter Sci 19(07): 137-145. 

[19] Rahman P, Moon J, Chidambaram D (2024) 

Fracture behavior of silicene and germanene 



 

 

 

 487 | و همکاران محمودزاده حسینی 

 

 4/ شماره 16/ دوره 1405ها/ سال ها و شارهمکانیک سازه

 

heterostructures under tensile loading: MD 

simulation. App Surf Sci 651(12): 132331. 
[20] Jam A, Jam N, Izadifar M, Rabczuk T (2022) 

Molecular dynamics study on the crack propagation 

in carbon doped polycrystalline boron-nitride 

nanosheets. Comput Mater Sci 25(02): 111066. 

[21] Chen R, Wu L, Zhao K (2025) Crack propagation 

mechanisms in defective monolayer h‑ BN: Insights 

from molecular dynamics simulations. Compout 

Mater Sci 235(11): 265-272. 

[22] Molaei F, Dehghani M, Salmankhani A, 

Fooladpanjeh S, Sajadi S, Safa M, Abida O, 

Habibzdeh S, Mashhadzadeh S, Saeb M (2021) 

Applying molecular dynamics simulation to take the 

fracture fingerprint of polycrystalline SiC 

nanosheets. Comput Mater Sci 15(03): 110770. 

[23] Plimpton S (1993) Fast Parallel Algorithms for 

Short-Range Molecular Dynamics. J Comput Phys 

11(02): 12-19. 

[24] Tersoff J (1988) Modeling solid-state chemistry: 

Interatomic potentials for multicomponent systems. 

Phys Rev B 21(05): 21-30. 

[25] Ni Z, Bu H, Zou M, Yi H, Chen Y (2010) 

Anisotropic mechanical properties of graphene 

sheets from molecular dynamics. Phys B 21(01): 

1301-1306. 

[26] Dehghani M, Safa M, Yousefi F, Karami Z, Hamed 

A, Saeb M (2024) Fracture mechanics of SiGe-nano-

sheets using molecular dynamics study: mechanics 

of monocrystalline versus polycrystalline structure. 

Eng Fract Mech 11(05): 113428. 
[27] Dadrasi A, Fooladpanjeh S, Albooyeh A, 

Salmankhani A, Saeb M (2024) A theoretical insight 

into the fracture behavior of the edge-cracked 

polycrystalline BC3 nanosheets. Comput Mater Sci 

11(02): 110345. 
[28] Shirazi A (2024) Molecular dynamics investigation 

of mechanical properties of single-layer 

phagraphene. Eng Struct Civil Eng 11(07): 124985. 

( بررسی تاثیر عیوب 2022کیا م )بویه ع، دادرسی ع، رضویآل ]29[

هندسی و تغییرات دما بر رفتار شکست ساختار مونوکریستال 

کاربید بور به روش دینامیک مولکولی. نشریه علوم کاربردی و 

 .48-37(: 01)34محاسباتی در مکانیک 
[30] Bagheri B, Zarghami M, Zarrintaj P, Saeb M (2021) 

Fracture fingerprint of polycrystalline C3N 

nanosheets: Theoretical basis. J Mol Graph Model 

1(12): 107899. 
[31] Nguyen D, Le M, Nguyen V, Bui T (2023) Effects 

of various defects on the mechanical properties of 

black phosphorene. Superlat and Microstruct 

21(06): 11-19. 

[32] Fu Y, Ragab T, Basaran C (2025) The effect of 

Stone-Wales defects on the mechanical behavior of 

graphene nano-ribbons. Comput Mater Sci 21(08): 

142-180. 

[33] Ahangari M, Hamed A, Dadrasi A, Mallahi A 

(2022) Effect of various defects on mechanical and 

electronic properties of zinc oxide graphene-like 

structure: A DFT study. Vacuum 11(02): 26-34. 

[34] Jam A, Jam N, Izadifar M, Rabczuk T (2022) 

Molecular dynamics study on the crack propagation 

in carbon doped polycrystalline boron-nitride 

nanosheets. Comput Mater Sci 13(07); 111066. 

[35] Molaei F, Dehghani M, Salmankhani A, 

Fooladpanjeh S, Sajadi S, Safa M, Abida O, 

Habibzdeh S, Mashhadzadeh A, Saeb M (2021) 

Applying molecular dynamics simulation to take the 

fracture fingerprint of polycrystalline SiC 

nanosheets. Comput Mater Sci 12(06): 110770. 

[36] Dadrasi A, Fooladpanjeh S, Eshkalak K, Saeb M 

(2024) Crack pathway analysis in graphene-like 

BC3 nanosheets: Towards a deeper understanding. J 

Mol Graph Model 21(02): 107980. 

( مدل مکانیک مولکولی ساختاری اصلاح شده 2015قادری ه ) ]37[

. بنیهای کرو تعمیم یافته برای تعیین خواص مکانیکی نانولوله

 .75-85(: 04)04ها ها و شارهنشریه علمی مکانیک سازه

 -بررسی اثر نقص هندسی و حذف اتم در ساختار ترکیبی گرافن

سازی دینامیک مولکولی. علوم نیترید کربن به روش شبیه

 .132-115(: 06)37ربردی و محاسباتی در مکانیک کا
[38] Sadeghzadeh S, Badrinezhad L, Eshkalak K (2024) 

Mechanical properties of C3N-BN hybrid 

nanosheets: Insights from molecular dynamics 

simulations. Diamond & Related Mater 1(06): 

111323. 
[39] Nguyen D, Le M, Nguyen V, Bui T (2020) Effects 

of various defects on the mechanical properties of 

black phosphorene. Superlat Microstruct 11(05): 11-

19. 
[40] Shirazi A, Abadi R, Alajlan N, Rabczuk T (2022) 

Mechanical responses of pristine and defective C3N 

nanosheets studied by molecular dynamics 

simulations. Comput Mater Sci 22(01): 316-321. 

[41] Mayelifartash A, Abdol M, Sadeghzadeh S (2023) 

Mechanical properties of intrinsic and defective 

hybrid polyaniline (C3N) -BC3 nanosheets in the 

armchair and zigzag configurations: a molecular 

dynamics study. Appl Phys A 1(12): 125043. 

[42] Eshkalak K, Sadeghzadeh S, Jalaly M (2021) 

Mechanical properties of defective hybrid graphene-

boron nitride nanosheets: A molecular dynamics 

study. Comput Mater Sci 11(08): 170-181. 
[43] Ghasemi H, Rutledge J, Yazdani H (2020) 

Mechanical properties of defective cyanoethyl (2D 

polyaniline – C3N): A comparative molecular 

dynamics study versus graphene and hexagonal 



 
 

 

 و رشد ترک ی: اثر نقص هندسومیژرمان کونیلیس یدو بعد یرفتار شکست ساختارها یمولکول کینامید یسازهیشب  |488
 

 4/ شماره 16/ دوره 1405ها/ سال ها و شارهمکانیک سازه

 

boron nitride. Phys E: Low-dimens Syst Nanostruct 

9(11): 114085. 
[44] Zahedi R, Shirazi A, Alimouri P, Alajlan T, 

Rabczuk T (2021) Mechanical properties of 

graphene-like BC3; a molecular dynamics study. 

Comput Mater Sci 11(04): 1-10. 

[45] Shirazi A, Abadi R, Izadifar M, Alajlan N, Rabczuk 

T (2022) Mechanical responses of pristine and 

defective C3N nanosheets studied by molecular 

dynamics simulations. Comput Mater Sci 21(05): 

316-321. 

کرنش ساختار پلی -( مطالعه رفتار تنش2021دادرسی ع ) ]46[

کریستال کاربید بور دارای ترک، در حضور متوقف کننده ترک و 

علمی  هدر شرایط دمایی مختلف، به روش دینامیک مولکولی. نشری

 .105-95(: 5)11ها ها و شارهمکانیک سازه

[47] Bagheri B, Zarghami M, Salmankhani A,  Zarrintaj 

P, Saeb M (2020) Correlation between surface 

topological defects and fracture mechanism of γ-

graphyne-like boron nitride nanosheets. Comput 

Mater Sci 17(03): 118748. 

[48] L Fan, Yao W (2020) Effects of vacancy defects on 

the mechanical properties of graphene/hexagonal 

BN superlattice nanoribbons. New Carbon Mater 

21(09): 165-175. 

[49] Dadrasi A, Albooyeh A, Fooladpanjeh S, Shad M, 

Beynaghi M (2023) RSM and ANN modeling of the 

energy absorption behavior of steel thin-walled 

columns: a multi-objective optimization using the 

genetic algorithm. J Braz Soci Mech Sci Eng 9(11): 

44-51. 

[50] Raei M (2023) Modeling and Optimization of 

Thermal Conductivity of Stabilized γ-Al2O3/Water 

Nanofluid Using Response Surface Methodology 

(RSM). J Chem Petrol Eng 7(13): 21-27. 

[51] Kumar A, Kumar J, Juneja D (2022) Optimization 

of process parameters and mechanical properties of 

hybrid fibre reinforced by epoxy resin by response 

surface methodology (RSM). Int J Res Eng Innovat 

11(15): 2122-2128. 

[52] Dadrasi A, Fooladpanjeh S, Alavi S (2023) 

Interactions between HA/GO/epoxy resin 

nanocomposites: optimization, modeling and 

mechanical performance using central composite 

design and genetic algorithm. J Braz Soci Mech Sci 

Eng 1(09): 41-50. 

[53] Gad A (2022) Particle Swarm Optimization 

Algorithm and Its Applications: A Systematic 

Review. Arch Comput Meth Eng 21(09): 2531–

2561. 

[54] Dadrasi A, Farzi A, Shariati M, Fooladpanjeh S, 

Parvaneh V (2020) Experimental study and 

optimization of fracture properties of epoxy-based 

nano-composites: Effect of using nano-silica by 

GEP, RSM, DTM and PSO. Eng Fract Mech 16(03): 

107047. 

[55] Lenartowicz A, Przychodzki M, Guminiak M, 

Garbowski T (2021) Optimal Placement of 

Viscoelastic Vibration Dampers for Kirchhoff Plates 

Based on PSO Method. Mater 1(12): 661621. 

https://link.springer.com/journal/11831

