
نشریه مهندسی مکانیک امیرکبیر

نشریه مهندسی مکانیک امیرکبیر، دوره 54، شماره 2، سال 1401، صفحات 451 تا 464
DOI: 10.22060/mej.2022.19779.7108

بررسی رفتار مکانیکی نانوکامپوزیت منیزیمی تقویت شده به وسیله ی نانو لوله بور نیترید به روش 
دینامیک مولکولی  
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خلاصه: نانوکامپوزیت  های پایه منیزیم به طور گسترده در صنایع هوافضا، خودروسازی و پزشکی استفاده می شوند. با توجه به 
خواص ویژه نانولوله بور نیترید، این نانولوله نقش مهمی در تقویت نانو کامپوزیت  ها ایفا می  نماید. در این پژوهش نانوکامپوزیت منیزیم 
به  وسیله  ی نانولوله ی بور نیترید تقویت شده و خواص مکانیکی این نانوکامپوزیت  ها تحت بارگذاری کششی تک محوره، در راستای 
محوری نانو لوله، با روش دینامیک مولکولی توسط نرم  افزار لمپس بررسی شده است. همچنین ضرایب تابع پتانسیل بین  اتمی اتم  های 
منیزیم، با استفاده از قانون ترکیب و داده  های استخراج شده توسط نرم  افزار گوسین، محاسبه شده است. نتایج شبیه  سازی های دینامیک 
مولکولی حاکی از بهبود خواص مکانیکی نانوکامپوزیت فلزی پایه منیزیم به  دلیل اضافه نمودن نانولوله  های بور نیترید می باشد. وجود 
استحکام  دهنده نانولوله ی بور نیترید )0،12( ,)0،14( ,)0،16( و )0،18( به  عنوان تقویت  کننده ی زمینه ی منیزیم، سبب افزایش مدول 
الاستیک نانوکامپوزیت  ها به  ترتیب به میزان 13، 14/9، 16/2 و 17 درصد نسبت به منیزیم خالص شده است. نتایج دیگر این تحقیق 
حاکی از آن است که رفتار الاستیک نانوکامپوزیت مستقل از تغییرات نرخ کرنش است. هم  چنین با انجام این شبیه  سازی در محدوده 

وسیعی از دما، تغییرات آشکاری در خواص مکانیکی نانو کامپوزیت در دماهای مختلف بدست آمده است.  

تاریخچه داوری:
دریافت: 1400/01/02

بازنگری: 1400/08/07
پذیرش: 1400/10/11

ارائه آنلاین: 1400/10/22

کلمات کلیدي:
دینامیک مولکولی

نانوکامپوزیت
منیزیم

نانولوله  ی بور نیترید

451

m-zolfaghari@araku.ac.ir :نویسنده عهده دار مکاتبات *

 )Creative Commons License( مردمی  آفرینندگی  لیسانس  تحت  مقاله  این  است.  شده  داده  امیرکبیر  دانشگاه  انتشارات  به  ناشر  حقوق  و  نویسندگان  به  مؤلفین   حقوق 
در دسترس شما قرار گرفته است. برای جزئیات این لیسانس، از آدرس https://www.creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/legalcode دیدن فرمائید.

مقدمه- 1
منیزیم1 به عنوان کم چگال ترین فلز صنعتی، استحکام ویژه بالایی دارد 
و به همین دلیل به طور گسترده به عنوان زمینه فلزی در ساخت کامپوزیت ها 
استفاده می شود. نانو کامپوزیت های ماتریس فلزی مبتنی بر منیزیم، موضوع 
بهینه  خواص  زیرا  هستند،  وزن  سبک  ساختاری  مواد  توسعه ی  در  مهمی 
 .]1[ است  مهم  بسیار  هوافضا  خودروسازی،  صنایع  برای  آن ها  شده ی 
توجه  مورد  گسترده  به طور  آن  آلیاژهای  از  برخی  و  منیزیم  علاوه بر این، 
کاربردهای پزشکی قرار گرفته اند زیرا دارای تجزیه پذیری زیستی و ضریب 
الاستیک کمتری هستند که نسبت به مواد کاشت2 فلزی فعلی مانند تیتانیوم 
نزدیک تر  طبیعی  استخوان های  به  زنگ،  ضد  فولادهای  آن،  آلیاژهای  و 
می باشند ]2[. پس از کشف نانو لوله ی کربن3 در دهه ی 1990، این نانولوله به 
یک نانو ماده ی مهم با خواص ویژه و پتانسیل بسیار بالا بدل شد. با گذشت 

1  Mg
2  Implant
3  CNT

نانوکامپوزیت ها  در  تقویت کننده  فاز  به عنوان  کربن  نانولوله های  از  زمان 
 3[ گردید  نانوکامپوزیت ها  مکانیکی  خواص  افزایش  باعث  که  شد  استفاده 
و 4[. با کشف نانو لوله ی بور نیترید4 و مقایسه ی آن با نانو لوله ی کربن که 
تقویت کننده در  فاز  به عنوان  از آن  انجامید،  نیترید  بور  نانو لوله ی  برتری  به 
تجربی  مطالعه  به   ]6[ و همکاران  ]5[. شارما5  استفاده شد  نانوکامپوزیت ها 
با  شده  تقویت  متاکریلات6  متیل  پلی  کامپوزیت های  مولکولی  دینامیک  و 
نانولوله بور نیترید پرداختند، نتایج بدست آمده در این پژوهش نمایانگر بهبود 
با  متاکریلات  متیل  پلی  ماتریس  رسانایی حرارتی  افزایش  از جمله  خواص 
و  رحمت7  پژوهشی  در  است.  نیترید  بور  نانولوله های  وزنی  درصد  افزایش 
کامپوزیت  نازک  فیلم  و کششی  برشی  مکانیکی  ]7[ خصوصیات  همکاران 
نرخ  افزایش  با  که  شد  مشخص  و  نموده  بررسی  را  نیترید  بور  اپوکسی- 
کرنش استحکام کششی و مدول یانگ به ترتیب 39 و 113 درصد افزایش 

4  BNNT
5  Sharma
6  Polymethyl Methacrylate
7  Rahmat
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یافته است. کاکارلا1 و همکاران ]8[ با هدف بررسی ریخت شناسی، خواص 
نیترید بور را سنتز  نانوکامپوزیت های  پلی کاپرولاکتون-  حرارتی و کششی 
نمودند و با افزودن نانولوله ها به ماتریس پلیمری، هم پایداری حرارتی و هم 
خواص مکانیکی را افزایش دادند، به ویژه استحکام کششی که، با افزودن 5 
درصد وزنی نیترید بور، 101 درصد افزایش یافت.گوان2 و همکاران ]9[ نیز 
را  بور  نیترید  کربنات3-  پلی  نانوکامپوزیت های  گرمایی  و  مکانیکی  خواص 
در  افزایش  آزمایش ها  نتیجه  کردند،  مقایسه  کربنات خالص  پلی  با خواص 
میزان  به  را  خالص  کربنات  پلی  به  نسبت  نانوکامپوزیت  کششی  چقرمگی 
39 درصد نشان می دهد، همچنین مدول یانگ به میزان 13 درصد افزایش 
بور  نانولوله های  با  تقویت شده  آلومینیوم  کامپوزیت های  نانو  است.  یافته 
نانوکامپوزیت ها می باشد. کانگ4 و لی ]10[ چندین  این  از  نمونه ای  نیترید 
کامپوزیت های  مکانیکی  رفتار  بررسی  برای  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی 
آلومینیوم- بور نیترید تحت بارگذاری کششی انجام دادند. این شبیه سازی ها 
اطلاعاتی در مورد خصوصیات مکانیکی کامپوزیت نانولوله ی بور نیترید ارائه 
را  حجمی  کسرهای  و  نیترید  بور  نانولوله ی  مختلف  قطرهای  تأثیر  و  داده 
بهبود کل خواص  برای  ماتریس  و  نانولوله  نشان می دهد. سهم مؤلفه های 
مکانیکی از طریق آنالیز جزئی اندازه گیری شد. تجزیه  و تحلیل ها نشان دادند 
که افزایش کسر حجمی نانو تقویت کننده ها نسبت به افزایش اندازه می تواند 
یک روش مؤثرتر برای تقویت استحکام مکانیکی باشد. علاوه بر این رابطه ی 
الاستیک  خاصیت  افزایش  و  نیترید  بور  نانوله های  کسر حجمی  بین  کمی 
آلومینیوم-  فلزی  زمینه  کامپوزیت های  مهندسی  طراحی  برای  می توان  را 
نانولوله ی بور نیترید استفاده کرد. در پژوهشی جدید، ویجایاراغاوان5 و ژانگ 
]11[ خواص کششی نانوکامپوزیت های آلومینیومی تقویت شده با نانو ورق 
نیترید بور- کربن با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی را بررسی کردند. 
مدول یانگ محاسبه شده برای تقویت ماتریس آلومینیم با تقویت کننده های 
گرافن، نیترید بور و نیترید بور- کربن با استفاده از شرایط بارگذاری واقع بینانه 
به ترتیب 74/61، 74/65 و 76/48 گیگا پاسکال به دست آمد. رفتار بارگذاری 
کششی نانو کامپوزیت نیز بستگی زیادی به زاویه قرارگیری نانو ورق نسبت 
به جهت بارگذاری دارد. نانو کامپوزیت با تقویت کننده نانوالیاف در راستای 
زاویه صفر با محور بارگذاری اصلی در مقایسه با تقویت کننده های نانوالیاف 

1  Kakarla
2  Guan
3  Polycarbonate
4  Cong
5  Vijayaraghavan

با زاویه 15 یا 30 درجه حداکثر استحکام کششی را از خود نشان داد. صدیق6 
و همکاران ]12[ خواص مکانیکی کامپوزیت های آلومینیم تقویت شده با نانو 
ورق بور- نیترید7 و نانولوله بور-نیترید8 تحت شرایط بارگذاری تک محوری 
را بررسی کرده و نتایج نشان داد که ورق بور- نیترید در مورد افزایش مدول 
یانگ و چقرمگی شکست نانوکامپوزیت های ماتریس فلزی از نانولوله پیشی 
به  نانو ورق نسبت  بالاتر  به طور عمده به سطح ویژه  برتری  این  می گیرد و 
نانولوله نسبت داده شده است. ژو9 و همکاران ]13[ به شبیه سازی دینامیک 
مولکولی تست کششی کامپوزیت پایه منیزیمی تقویت شده به وسیله نانولوله ی 
کربن با پوشش نیکل، در دما و نرخ کرنش های مختلف پرداختند. نتایج نشان 
داد که نانولوله ی کربن با پوشش نیکل، خواص مکانیکی کامپوزیت را به طور 
کربن  نانولوله ی  منیزیم-  کامپوزیت  با  مقایسه  در  می بخشد.  بهبود  مؤثری 
نانولوله ی  منیزیم-  کامپوزیت  ماکزیمم  تنش  پوشش دهی،  بدون   )6 و   6(
 14/43 الاستیک  مدول  و  درصد   11/13 نیکل،  پوشش  با   )6 و   6( کربن 
با  مقایسه  در  پژوهش،  این  دیگر  نتایج  از  همچنین  یافت.  افزایش  درصد 
منیزیم تک بلور، تنش ماکزیمم کامپوزیت نانولوله ی کربن )6 و 6( با پوشش 
نیکل، 25/66 درصد و مدول الاستیک 23/69 درصد افزایش پیدا کرده است. 
آمده  به دست  بر ثانیه  نرخ کرنش 109  برای دمای 300 کلوین و  نتایج  این 
تقویت شده  فلزی  ماتریس  کامپوزیت های  مطالعات  در  بیشتر  تمرکز  است. 
از  و  بر روی خواص مکانیکي ماکروسکوپیک می باشد  نانولوله های کربن  با 
و  است  دشوار  وجهي  بین  ناحیه ی  اندازه گیری  روش های  انجام  که  آن جا 
نیست، تکنیک شبیه سازی  بین وجهي هنوز کامل  ناحیه ی  تئوری توصیف 
وجهي  بین  ناحیه ی  رفتار  مطالعه  در  گسترده  به طور  مولکولی10  دینامیک 
استفاده  شده است. براي مثال باکشی11 و همکاران ]14[ موضوعات مهم در 
مطالعه ی کامپوزیت های ماتریس فلزي تقویت شده با نانولوله های کربن را 
مورد تحلیل و جمع بندي قرار دادند که شامل پراکندگي نانولوله های کربن 
در ماتریس فلزي و بررسي پارامترهاي مؤثر در ناحیه ی بین وجهي می باشد. 
هان و الیوت12 خواص الاستیک سیستم های کامپوزیت پلیمر- نانولوله های 
کربن را با دو ماتریس پلیمر مختلف با استفاده از روش دینامیک مولکولی 
بررسی کردند و دریافتند که مدول الاستیک دو کامپوزیت در جهت طولی 

نانولوله های کربن افزایش می یابد]15[.

6  Sedigh
7 BNNS
8 BNNT
9  Zhou
10  Molecular dynamics
11  Bakshi
12  Han and Elliott
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نانولوله های  طلا-  کامپوزیت های  مکانیکی  رفتار   ]15[ ژا1  و  سانگ 
استفاده  با  را  نیکل،  بدون وجود روکش  و  با روکش  دیواره که  کربنی چند 
از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار دادند. نتایج نشان 
می دهد که مدول یانگ و استحکام کششی نانولوله های کربنی چند دیواره 
این شبیه سازی  این،  می یابد، علاوه بر   کاهش  نیکل  با  پوشش دهی  از  پس 
نشان می دهد که برای افزایش بازده ی تحمل بار، نانولوله های کربنی چند 
دیواره باید با جهت بارگذاری موازی باشند. در داخل کشورمان نیز در مورد 
کامپوزیت های تقویت شده با نانولوله ی بور نیترید مطالعاتی انجام شده است. 
رضایی2 و همکاران ]16[ نانولوله ی بور نیترید تک جداره و چند جداره را با 
ماتریس آلومینیوم به کار بردند. سپس به بررسی خواص مکانیکی و مکانیزم 
و  کوتاه  نیترید  بور  نانولوله ی  به وسیله ی  تقویت شده  کامپوزیت  تغییر شکل 
مرزی  شرایط  با  فشاری  و  کششی  تک محوره ی  بارگذاری های  تحت  بلند 
مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  از  پژوهش  این  در  آن ها  پرداختند.  مختلف 
استفاده کردند. نتایج حاکی از آن است که نانولوله های بور نیترید بلند به طرز 
مدول  و  بخشیده  بهبود  را  ماتریس  کششی  مکانیکی  خواص  چشم گیری 
افزایش داده است. هم چنین آن ها  را  نانوکامپوزیت ها  الاستیک و استحکام 
نابجایی های  انتشار  نانولوله ها می توانند موانع مؤثری در مسیر  پی بردند که 

ایجاد شده در ماتریس ایجاد کنند. 
نظیر مشکلات ساخت  با محدودیت هایی  از روش های تجربی  استفاده 
و هزینه های فراوان مواجه بوده و به همین دلیل استفاده از شبیه سازی های 
مقیاس مولکولی در مطالعه ی خواص و رفتار مواد روز  به روز بیشتر می شود. 
تخریب سریع آلیاژهای منیزیم و از بین رفتن یکپارچگی مکانیکی آن ها قبل 
از بهبود کافی استخوان، کاربرد بالینی آن ها را با مشکل مواجه می کند ]2[، 
نانوذرات مناسب که سازگاری  با  را  منیزیم  ماتریس  استحکام  باید  بنابراین 
زیستی خوبی دارند، افزایش داد. لذا در تحقیق حاضر با توجه به سازگاری 
زیستی نانولوله های بورنیترید ]17[ به بررسی خواص مکانیکی نانوکامپوزیت 
جمله  از  ارتوپدی  کاربردهای  برای  ویژه  طور  به  که  نیترید3،  بور  منیزیم- 
ایمپلنت ها کاربردی می باشد ]2 و 18[، تحت اثر تغییرات قطر نانولوله، نرخ 

کرنش و دما، به روش دینامیک مولکولی پرداخته شده است.

 محاسبه ضرایب پتانسیل و شبیه سازی دینامیک مولکولی2- 
دینامیک مولکولی روشی برای آنالیز حرکت فیزیکی اتم ها و مولکول ها 

1  Song and Zha
2  Rezaei
3  Mg-BNNT

است. در پژوهش حاضر، شبیه سازی دینامیک مولکولی با استفاده از نرم فزار 
لمپس4 انجام شده است. نرم افزار لمپس به اتم ها و مولکول ها در مدت زمان 
یکدیگر  با  اتمی  بین  پتانسیل  توابع  از  استفاده  با  تا  داده  فرصت  مشخصی 
برهم کنش انجام دهند که از طریق آن، مسیر حرکت اتم ها و مولکول ها را به 

کمک حل عددی معادله حرکت نیوتون تعیین می کند.

انتخاب توابع پتانسیل- 1- 2
بستگی  پتانسیل  توابع  انتخاب  به  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  دقت 
منیزیم-  اتمهای  اتمی  بین  پتانسیل  توابع  به  برای شبیه سازی حاضر  دارد. 

منیزیم، منیزیم- بور، منیزیم- نیتروژن و بور- نیتروژن نیاز است.
برای توصیف پتانسیل بین اتمی، اتم های بور و نیتروژن از تابع پتانسیل 

ترسوف5، معادلات )1( تا )5( استفاده شده است. 
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Af پتانسیل جفتی دافعه و جاذبه،  Rf و  cf تابع برش،  در این روابط 
ijb تابع ترتیب پیوند هستند. ضرایب این  و j i تا اتم  ijr فاصله از اتم

پتانسیل برای اتم های بور و نیتروژن در جدول 1 ارائه شده است ]19[.

4  LAMMPS
5  Tersoff
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جدول 1. پارامترهای تابع پتانسیل استفاده شده برای نانولوله ی بور نیترید ]19

Table 1. Potential function parameters used for BNNTs [19]

 [ 19] دیترین بور ینانولوله ی شده برا  استفاده لیپتانس تابع یپارامترها :1جدول 
Table 1. Potential function parameters used for BNNTs [19 ]  

 
هاثابت  پارامتر هاواحد   
m 0/3  
 0/1  

3 0/0 A
−10 

c 25000  
d 3484 /4  
h 89 /0-  
n 72751/0  
 0000001257/0  
C 199/2  
B 340 eV 
R 95 /1 A0 
D 05 /0 A0 

1 568/0 A
−10 

A 1380 eV 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

داو و باسکس1 روش اتم محاط شده2 را براي توصیف برهم کنش بین 
از  شده  محاط  اتم  پتانسیل  انرژي   .]21 و   20[ کردند  معرفی  فلزي  ذرات 
جمع جفت گونه ی برهم کنش بین اتم ها و جمع توابع محاطی اتم ها تشکیل 

می شود، معادله )6( و )7(:
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 N j جفت اتم برهم کنش کننده از  i و  در این روابط زیرنویس های 

1  Daw and Baskes
2  EAM

پتانسیل  تابع   ( )iF ρ و  اتمی  بین  انرژی   ( )ijrϕ است.  سیستم  اتم 
 iρ کل  الکترونی  چگالی  به  که  می دهد  نشان  را   i اتم  براي  محاطی 
احساس شده توسط آن اتم بستگی دارد. بنابراین در این تحقیق براي توصیف 
برهم کنش بین ذرات منیزیم- منیزیم از پتانسیل اتم محاط شده که توسط 

ویلسون3 و مندلف ]22[ ارائه گردیده، استفاده شده است.
تابع پتانسیل لنارد جونز4 برای توصیف برهم کنش بین اتم های منیزیم 
لنارد-جونز در  انتخاب شده است. رایج ترین بیان پتانسیل  و بور و نیتروژن 

معادله )8( بیان شده است:
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3  Wilson
4  Lennard-Jones
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ijσ فاصله ی محدودی که  ijε انرژی پیوند- نابجایی،  در این رابطه 
در آن پتانسیل بین دو ذره صفر است ]23[. برای به دست آوردن ضرایب از 
روش قانون ترکیب در تابع پتانسیل لنارد جونز استفاده خواهد شد، معادلات 

)9( و )10(:
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بنابراین با داشتن ضرایب منیزیم- منیزیم، بور- بور و نیتروژن- نیتروژن 
ضرایب تابع پتانسیل لنارد جونز بین اتم های منیزیم- بور و منیزیم- نیتروژن 
محاسبه خواهد شد. برای به   دست آوردن ضرایب پتانسیل بین اتمی اتم های 
محاسبه  برای  است.  شده  استفاده  گوسین1  نرم افزار  از  منیزیم  منیزیم- 
اپسیلون و سیگما در معادله لنارد جونز ابتدا سطح انرژی پیوند میان دو اتم 
1  Gaussian

را در فواصل مختلف، با استفاده از نرم افزار گوسین، استخراج کرده و سپس 
با استفاده از برازش منحنی ثوابت اپسیلون و سیگما برای اتم های منیزیم- 
منیزیم محاسبه خواهد شد. در ادامه از قانون ترکیب استفاده شده و ضرایب 
تابع پتانسیل برای اتم های منیزیم- بور و منیزیم- نیتروژن به دست می آیند، 

جدول 2.

 شبیه سازی دینامیک مولکولی2- 2- 
با  منیزیم  اتم های  جنس  از  مستطیل  مکعب  به صورت  ماتریس  مدل 
سه  در  و5/2   3/2  ،3/2 شبکه یی3  ثوابت  با  و  ضلعی2  شش  بسته  ساختار 
این  ابعاد  است.  شده  ساخته  اتمسک4  توسط   z و   y  ،  x راستای 
و 83/2  به ترتیب 57/6، 55/43   z و   y  ، x راستای  در سه  مکعب 
آنگسترم می باشد که شامل 1520 اتم منیزیم است. نانولوله های بور نیترید 
زیگزاگ )12,0(، )14,0(، )16,0( و )18,0( به وسیله نرم افزار وی ام دی5 ایجاد 

می شوند، جدول 3، ویژگی نانولوله های بور نیترید زیگزاگ را بیان می کند.

2  Hexagonal close pack
3  Lattice constant
4  Atomsk
5  VMD

جدول2. ضرایب انرژی پتانسیل بین اتمی لنارد جونز

Table 2. Coefficients of Leonard Jones interatomic Potential Energy

 ضرایب انرژی پتانسیل بین اتمی لنارد جونز : 2جدول
Table 2. Coefficients of Leonard Jones interatomic Potential Energy 

 
 نیتروژن  -منیزیم ور ب -منیزیم نیتروژن  -نیتروژن بور  -بور منیزیم  -منیزیم 

 06538/0 052924/0 0/ 006281 0/ 004116 0/ 6805 )الکترون ولت(  اپسیلون
 3/ 4925 3/ 0365 365/3 453/3 620/2 )آنگستروم(  سیگما
 - - [ 25 و 24] [ 25 و 24] - مراجع 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

جدول3. ویژگی نانولوله های بور نیترید زیگزاگ

Table 3. Characteristics of zigzag BNNTs

 گزاگ یهای بور نیترید زنانولوله: ویژگی 3جدول
Table 3. Characteristics of zigzag BNNTs 

 
لوله قطر نانو

 طول نانولوله لوله نانو تعداد اتم بور  تعداد اتم نیتروژن  تعداد اتم کل  )آنگسترم( 
 )آنگسترم( 

 کسر حجمی نانولوله
 )درصد(

95 /9 888 444 444 (12,0 ) 50 /117    798/2 
60/11 1036 518 518 (14,0 ) 50 /117    80 /3 
25 /13 1184 592 592 (16,0 ) 50 /117    96/4 
90 /14 1332 666 666 (18,0 ) 50 /117    27/6 
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 نیترید وری بی نانولولهمدل نانوکامپوزیت منیزیمی تقویت شده به وسیله :1شکل

Fig. 1. Model of magnesium nanocomposite reinforced by BNNT 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل1. مدل نانوکامپوزیت منیزیمی تقویت شده به وسیله ی نانولوله ی بور نیترید

Fig. 1. Model of magnesium nanocomposite reinforced by BNNT

حجم  یک  برش  با  نانولوله ها،  و  خالص  منیزیم  مدل سازی  از  پس 
نانوکامپوزیت  نانولوله در آن مدل  از داخل ماتریس و قرار دادن  استوانه ای 

مورد بررسی، تکمیل خواهد شد، شکل 1.
در هر سه جهت  دوره اي1  مرزي  لمپس، شرایط  نرم افزار  از  استفاده  با 
بار  اعمال  از  قبل  است.  گرفته شده  نظر  در  مدل  برای   z و   y  ، x
زمانی  گام  با  پیکو ثانیه  صد  انرژی2  کمینه سازی  عمل  تک محوره،  کششی 
گوسین، سرعت  توزیع  تابع  از  استفاده  با  شد.  خواهد  اعمال  فمتو ثانیه  یک 
خواص  رسیدن  تعادل  به  برای  سپس  و  شد  خواهد  داده  سیستم  به  اولیه 
داده شده، که لازمه  استراحت3  به مدل  ساخته شده  ترمودینامیکی سیستم، 
در  و  کلوین  دمای 300  در  ثابت4  دما  ثابت-  فشار  اعمال هنگرد  کار،  این 
فشار خارجی صفر توسط ترموستات نوز- هوور است. پس از رهاسازی نمونه، 
z در نرخ کرنش مشخص 109 بر ثانیه به آن اعمال  بارگذاری در جهت 

1  Periodic
2  Energy minimization
3  Relaxation
4  NPT

انتگرال گیری معادلات  الگوریتم ورلت5 برای محاسبات  از  می گردد ]10[ و 
حرکت کلاسیک نیوتنی استفاده شده است. در این مطالعه، دمای شبیه سازی 
به وسیله ی آنسامبل کانونیکال دما ثابت6 در دمای 300 کلوین کنترل می شود 

و شبیه سازی با گام زمانی یک فمتو ثانیه انجام می گیرد.
مي شود،  محاسبه  وایرال  تنش  رابطه ي  از  تنش  شبیه سازي،  حین  در 
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 ijF ، i ذره ای iv سرعت  و  جرم   im V حجم سیستم، آن  در  که 
 β و   α و  آن ها  بین  فاصله ی   ijr  ، j و  i اتم های  بین  نیروی 

مؤلفه های مختصات کارتزین می باشند. 

5  Verlet
6  NVT
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نتایج و بحث- 3
تأثیر قطر نانولوله- 1- 3

و  خالص  منیزیم  مدل   براي  کرنش  تنش-  شبیه سازی  نتایج   2 شکل 
مدل منیزیم- نانولوله هاي بور نیترید زیگزاگ است. در این نمودارها ملاحظه 
تغییر شکل  دارد:  وجود  مدل ها  کشش  حین  در  قسمت  چهار  که  می شود 
افزایش  به صورت خطي  کرنش  افزایش  با  تنش  آن  در  که  اولیه  الاستیک 
می یابد )منطقه ی الاستیک خطی(، یک ناحیه ی کوتاه الاستیک غیرخطي و 
یک مرحله ی همواره نزولي تنش، زمانی که تنش به دلیل جوانه زنی عیوب1 
به حداکثر می رسد و یک مرحله جریان تنش که علت آن تعامل عیوب است. 
به بیانی دیگر در این نمودارها نمونه در ابتدا به طور الاستیک کشیده شده و 
سپس تغییر شکل پلاستیک آن در نقطه ی تسلیم با تشکیل و انتشار نابجایی 
ذرات شروع می شود. نقطه ی اوج اول در نمودار تنش- کرنش، نقطه ی تسلیم 
ماده و هم چنین ایجاد اولین نابجایی اتمی درون ماده را نشان می دهد. بقیه ی 
سقوط  و  کرنش  تنش-  نمودارهاي  از  پلاستیک  محدوده ی  در  اوج  نقاط 
ناگهانی بعد از آن ها، تشکیل و انتشار مجدد نابجایی اتم ها تحت بار اعمال 
شده را نشان می دهند. افزایش مجدد تنش بعد از هر نقطه اوج، مقاومت ماده 

در مقابل تغییر شکل پلاستیک بعدي را آشکار می سازد. 
در شکل 2 نقطه ی اوج اول، تسلیم ماتریس در مقابل بار اعمال شده 
بار کرنشی  نانولوله تحت  نیز شکست  پایانی  اوج  را نشان می دهد. نقطه ی 

1  Defect

وارد شده را نشان می دهد. نوسانات بین این دو نقطه نیز فرآیند تغییر شکل 
پلاستیک ماتریس را بیان می کند. رفتار کلی نمودار تنش-کرنش و نقاط اوج 
این پژوهش مطابقت خوبی با مقالات مشابه پیشین دارد، بطوری که نمودار 
تنش- کرنش برای نانوکامپوزیت های آلومینیوم- بور نیترید، که نانولوله آن 
از نوع دسته صندلی2 است ]10[، دارای بالاترین نقطه اوج اولیه حدود 7 گیگا 
دهنده  نشان  که  است  مشابه  نقطه  چندین  دارای  هم چنین  است،  پاسگال 
در  آن ها  شدن  آزاد  سپس  و  نابجایی ها  این  برهم کنش  و  برخورد  افزایش 
رفتار  اوج خواهد شد. هم چنین،  نقاط  ایجاد  هر مرحله می باشد که منجر به 
کلی نمودار تنش- کرنش و نقاط اوج پژوهش حاضر با تحقیقی دیگر، که 
شده  بررسی  کربن  بورنیترید-  نانو ورق های  آلومینیوم-  نانوکامپوزیت های 

]11[، مطابقت خوبی را نشان می دهد.
و  پلاستیک  الاستیک،  تغییر شکل  فرایند  گرافیکی  نمایش   3 شکل 
 )0,12( نیترید  بور  نانولوله ی  توسط  شده  تقویت  نانوکامپوزیت  شکست 
ابتدای  در  مدل   A  -3 شکل  می دهد.  نشان  را  اویتو3  نرم افزار  به وسیله 
C مدل در مرحله ی الاستیک خطی، شکل 3-  B شبیه سازی، شکل 3- 

مدل در حال  E و شکل 3-  D مدل در وضعیت تسلیم ماتریس، شکل 3- 
شکست  وضعیت  در  نانوکامپوزیت  F  -3 شکل  و  پلاستیک  تغییر شکل 

نانولوله است.

2  Armchair
3  Ovito

 
 های منیزیم تقویت شدهکرنش برای مدل منیزیم خالص و مدل  -نمودار تنش :2شکل

Fig. 2. Strain- stress curve for pure magnesium model and reinforced magnesium models 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل2. نمودار تنش- کرنش برای مدل منیزیم خالص و مدل های منیزیم تقویت شده

Fig. 2. Strain- stress curve for pure magnesium model and reinforced magnesium models
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شکل های 2 و 4 نیز نشان می دهند که مدول الاستیک پیش بینی  شده 
توسط شبیه سازی دینامیک مولکولی به قطر نانولوله های بور نیترید بستگی 
بور  نانولوله های  قطر  افزایش  با  که  دریافت  می توان  نمودار ها  این  از  دارد. 
قابل  توجهی  به طور  بیشینه و تنش شکست  نیترید، مدول الاستیک، تنش 

افزایش می یابد. با این حال، کرنش شکست در نانوکامپوزیت تقویت شده با 
افزایش قطر نانولوله های بور نیترید افزایش می یابد. این امر به این دلیل است 
که تنش کششی در نانولوله وابسته به قطر است ]26[ و کامپوزیت منیزیم- 
نانولوله هاي بور نیترید تحت سلطه تقویت کننده نانولوله های بور نیترید است، 
در حالی که رفتار شکست کامپوزیت منیزیم- نانولوله هاي بور نیترید ممکن 
است توسط عوامل بیشتری مانند ویژگی های اندازه نانولوله های بور نیترید و 

مکانیزم های تغییر شکل کنترل شود. 
همچنین از این نمودار ها می توان نتیجه گرفت که در کامپوزیت  با تقویت 
ماتریس منیزیمی به وسیله ی نانولوله ها ی بور نیترید، چقرمگی شکست آن ها 
افزایش می یابد زیرا این نانولوله ها باعث می شوند که شکست در کامپوزیت 

به صورت تدریجی اتفاق بیفتد.
آزمایش ها در جدول 4  این  برای خواص مکانیکی  به دست آمده  مقادیر 

آمده است:
بنابراین وجود تقویت کننده ی نانولوله ی بور نیترید )12,0( سبب افزایش 
سبب   )14,0( نیترید  بور  نانولوله ی  درصد،   13 به میزان  الاستیک  مدول 
افزایش مدول الاستیک به میزان 14/9 درصد، نانولوله ی بور نیترید )16,0( 
سبب افزایش مدول الاستیک به میزان 16/2 درصد و نانولوله ی بور نیترید 

)18,0( سبب افزایش مدول الاستیک به میزان 17 درصد شده است.

 
 بور نیترید - شکل نانوکامپوزیت منیزیمشماتیک گرافیکی تغییر  :3شکل 

Fig. 3. Graphic schematic of magnesium-boron nitride nanocomposite deformation 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 3. شماتیک گرافیکی تغییر شکل نانوکامپوزیت منیزیم- بور نیترید

Fig. 3. Graphic schematic of magnesium-boron nitride 
nanocomposite deformation

 
 مدول الاستیکو تنش بیشینه تأثیر قطر نانولوله در  نمودار :4شکل

Fig. 4. Diagram of the effect of nanotube diameter on maximum stress and elastic modulus 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل4. نمودار تأثیر قطر نانولوله در بیشینه تنش و مدول الاستیک

Fig. 4. Diagram of the effect of nanotube diameter on maximum stress and elastic modulus
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 تأثیر نرخ کرنش3- 2- 
مشخصات  الاستیک  ناحیه ی  در  کرنش  نرخ  اثرات  بررسی  به منظور 
در   ،)12,0( نیترید  بور  نانولوله ی  به وسیله ی  شده  تقویت  منیزیم  مکانیکی 

معرض بارگذاری کششی با نرخ کرنش های مختلف قرار می گیرد، شکل 5.
همانطور که در شکل 5 دیده می شود، منحنی های تنش- کرنش در نرخ 
کششی  بارگذاری  حین  در  خطی  الاستیک  مرحله  در  مختلف  کرنش های 
کاملًا بر هم منطبق هستند، که نشان دهنده ی این است که تغییر آشکاری 
امر  این  نمی دهد.  رخ  کرنش  نرخ  افزایش  با  کامپوزیت ها  یانگ  مدول  در 
می تواند به حساسیت کم مدول الاستیک در برابر نرخ کرنش در مواد نانو 
نسبت داده شود ]27[. با توجه به نمودار شکل 5، تغییر در نرخ کرنش، تنش 
نانولوله هاي بور  بیشینه و کرنش کششی مربوطه را در کامپوزیت منیزیم- 
بر موانع  نابجایی ها  برای غلبه  انرژی لازم  قرار می دهد.  تأثیر  نیترید تحت 
با آن ها مواجه می شوند تعیین کننده وابستگی تنش به  که در حین لغزش 
و  نابجایی ها  جوانه زنی  نرخ کرنش، شروع  افزایش   .]28[ است  نرخ کرنش 
انتشار را به تأخیر انداخته و در نتیجه باعث افزایش تنش جریان و کرنش 
مربوط به آن می شود. با افزایش تحرک اتمی ناشی از افزایش نرخ کرنش، 

فرصت نابجایی ها برای انتشار و برهم کنش کم خواهد شد و در نتیجه چگالی 
خطوط نابجایی ها افزایش می یابد که منجر به افزایش تنش جریان با افزایش 
نرخ کرنش می شود. این روند در نمودار های شکل 5 برای نرخ های مختلف 
مشهود است، برای نمونه در نرخ کرنش 0/05 بر پیکوثانیه به علت تحرک 
بالای اتمی، نابجایی ها فرصت برخورد و برهم کنش کم تری پیدا کرده و تنها 
یک نقطه اوج تشکیل خواهد شد، اما در نرخ های کرنش پایین تر این روند 
کم رنگ تر شده، به عنوان مثال در نرخ کرنش 0/0001 بر پیکو ثانیه علاوه بر 
نابجایی ها  برهم کنش  و  برخورد  فرصت  نرخ  این  در  بیشینه،  تنش  کاهش 

بیشتر بوده و نقاط اوج بیشتری ایجاد شده است. 

 تأثیر دما3- 3- 
نمونه ی  بر روي  کششی  تست های  مجدداً  دما،  تأثیر  بررسی  براي 
مدل سازی شده کامپوزیت منیزیم- نانولوله ی بور نیترید )0,12( در دماهاي 
مختلف در یک محدوده ی وسیع از 100 تا 500 کلوین انجام شده است. در 
هر کدام از این آزمایش ها، دماي سیستم با استفاده از ترموستات نوز- هوور 
با اعمال آنسامبل کانونیکال دما ثابت بر روي سیستم کنترل می گردد. نمونه 

جدول4. خواص مکانیکی نانوکامپوزیت های ماتریس منیزیمی 

Table 4. Mechanical properties of magnesium matrix nanocomposites
 های ماتریس منیزیمی  خواص مکانیکی نانوکامپوزیت :4جدول

Table 4. Mechanical properties of magnesium matrix nanocomposites 
 

مدول الاستیک   ماده
 )گیگا پاسکال( 

     تنش تسلیم 
 )گیگا پاسکال( 

     تنش شکست کرنش تسلیم 
 )گیگا پاسکال( 

 کرنش شکست 

  -کامپوزیت منیزیم
بور  هاينانولوله 
 ( 0،12)نیترید

539/86 37 /7 082/0 35 /2 161/0 

  -کامپوزیت منیزیم
بور  هاينانولوله 
 ( 0،14)نیترید

124/88 68/7 083/0 51 /3 165/0 

  -کامپوزیت منیزیم
بور  هاينانولوله 
 (0،16)نیترید

491/89 91 /7 085/0 12 /4 169/0 

  -کامپوزیت منیزیم
بور  هاينانولوله 
 ( 0،18)نیترید

320/90 3197 /8 09 /0 22 /5 179/0 
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 (12,0) ی بور نیتریدنانولولهنمودار تأثیر نرخ کرنش در نانوکامپوزیت منیزیم تقویت شده با  :5شکل

Fig. 5. Diagram of the effect of strain rate on magnesium nanocomposites reinforced with boron nitride 
nanotubes (12,0) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل5. نمودار تأثیر نرخ کرنش در نانوکامپوزیت منیزیم تقویت شده با نانولوله ی بور نیترید )12,0(

Fig. 5. Diagram of the effect of strain rate on magnesium nanocomposites reinforced with boron nitride 
nanotubes (12,0)

تحت بارگذاری  کششی تحت نرخ کرنش مشخص 109 بر ثانیه قرار می گیرد. 
تنش-  نمودار  شبیه سازی ها،  از  به دست آمده  داده های  از  استفاده  با  سپس 

کرنش آن رسم می گردد، شکل 6.
بارگذاری کششی،  برای هر  همانطور که در شکل 6 مشاهده می گردد، 
از  دما  افزایش  با  قابل ملاحظه ای  به طور  استحکام کششی  و  بیشینه تنش 

دمای اتاق به دمای بالاتر، کاهش می یابد، در حالی که با کاهش دما افزایش 
و  جنب  و  جنبشی  انرژی  افزایش  به دلیل  ماده  بالاتر،  دماهای  در  می یابد. 
جوش ذرات، رفتار نرم تر و مقاومت کم تری در مقابل بارهای کرنشی اعمال 
انرژی جنبشی  پایین تر،  از خود نشان می دهند. در حالی که در دماهای  شده 
نقش کم تری در تحرک ذرات داشته و انرژی پتانسیل موجود، آن ها را محکم 

 
 (0,12ی بور نیترید )نانولوله -نمودار تأثیر دما بر نانو کامپوزیت منیزیم :6شکل

Fig. 6. Diagram of the effect of temperature on boron nitride nanotube (0,12) - magnesium 
nanocomposite 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل6. نمودار تأثیر دما بر نانو کامپوزیت منیزیم- نانولوله ی بور نیترید )0,12(

Fig. 6. Diagram of the effect of temperature on boron nitride nanotube (0,12) - magnesium nanocomposite
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در کنار هم نگه داشته و مقاومت بیش تری را در مقابل انرژی های کرنشی 
افزایش  با  روندی معکوس،  با  پواسون،  نسبت  به جا می گذارند.  اعمال شده 
دما کاهش می یابد و با کاهش دما افزایش می یابد، شکل 7. با افزایش دما، 
اتم ها از انرژی جنبشی بالاتری برخوردار بوده و ماده رفتار نرم تری خواهد 
داشت، در نتیجه، با اعمال نیرو در جهت بارگذاری، راحت تر کشیده شده و 
در راستای عمود بر بارگذاری به شکل راحت تری جمع می شود. یعنی در ازای 
اعمال کرنش محوری، تغییر شکل عرضی بیش تری در ماده ایجاد می گردد. 
شبیه سازی  نتایج  می افتد.  اتفاق  حالت  این  عکس  پایین،  دماهای  در  ولی 
به طورکلی تأثیر زیاد دما در خواص مکانیکی کامپوزیت منیزیم- نانولوله ی 
بور نیترید را آشکار می سازد. به طور کلی با افزایش دما، بیشینه تنش، کرنش 
می یابد.  کاهش  نیترید  بور  نانولوله ی  منیزیم-  کامپوزیت  شکست  تنش  و 
کامپوزیت های  ماتریس  برای  پلاستیک  تغییر شکل  مقاومت  این،  علاوه بر 
منیزیم- نانولوله ی بور نیترید به دلیل تغییرات ساختاری آن ها در طول فرایند 

تغییر شکل در دماهای بالا تضعیف شده است.

نتیجه گیری- 4
می توان  آن ها  بررسی  و  موردنظر  شبیه سازی های  انجام  از  پس 
نتیجه گیری کرد که، وجود تقویت کننده ی نانولوله ی بور نیترید )0,12( سبب 

 )0,14( نیترید  بور  نانولوله ی  درصد،   13 به میزان  الاستیک  مدول  افزایش 
نیترید  بور  نانولوله ی  14/9درصد،  به میزان  الاستیک  مدول  افزایش  سبب 
)0,16( سبب افزایش مدول الاستیک به میزان 16/2درصد و نانولوله ی بور 
نیترید )0,18( سبب افزایش مدول الاستیک به میزان 17 درصد شده است. 
سفتی،  افزایش  سبب  نیترید  بور  نانولوله ی  تقویت کننده ی  وجود  هم چنین، 
استحکام و چقرمگی نانوکامپوزیت منیزیم- بور نیترید به صورت چشم گیری 
می شود. از نتایج دیگر، با افزایش دما تنش بیشینه و کرنش شکست کامپوزیت 
منیزیم- نانولوله ی بور نیترید به جز تنش شکست، کاهش می یابد. در دماهای 
رفتار  ذرات،  جوش  و  جنب  و  جنبشی  انرژی  افزایش  به دلیل  ماده  بالاتر، 
نرم تر و مقاومت کم تری در مقابل بارهای کرنشی اعمال شده از خود نشان 
خارجی  بارگذاری  نرخ  افزایش  با  تسلیم  استحکام  و  یانگ  مدول  می دهند. 
تقریباً بدون تغییر می باشند. تغییر در نرخ کرنش تنش بیشینه، کرنش کششی 
مربوطه، تنش شکست و کرنش شکست کامپوزیت منیزیم- نانولوله ی بور 
بور  نانولوله ی  قطر  افزایش  با  قرار می دهد. همچنین،  تأثیر  را تحت  نیترید 

نیترید، تنش بیشینه و تنش شکست به طور قابل توجهی افزایش می یابد.

 
 (12,0) دیتریبور ن ینانولوله -می زیمن تینانو کامپوزنسبت پواسن دما بر  ر ی: نمودار تأث7شکل

ratio of magnesium nanocomposite to boron  s,Diagram of the effect of temperature on the Poisson .7 Fig.
nitride nanotubes (12,0) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل7. نمودار تأثیر دما بر نسبت پواسن نانو کامپوزیت منیزیم- نانولوله ی بور نیترید )12,0(

Fig. 7. Diagram of the effect of temperature on the Poisson,s ratio of magnesium nanocomposite to boron nitride 
nanotubes (12,0)
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