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 :چکیده
 ااکسیداسیون و هیدروکسیداسیون سطحی تأثیر بسزایی بر رفتار مکانیکی نانوالیاف فولادی دارند. این فرآیندهای شیمیایی که در اثر تماس ب

د هایی با خواص متفاوت از فولادهند، ساختار اتمی سطح نانوالیاف را تغییر داده و باعث تشکیل لایههای خورنده رخ میو محیطاکسیژن، رطوبت 

فشاری با استفاده از روش و  یکشش یتحت بارگذار یفولاد یافنانوال یکیبر خواص مکان یندهافرا ینا یرپژوهش، تأث یندر ا .شونداولیه می

و   LAMMPS افزارها با نرمسازیشبیهت. شده اس یبررس پوسته-و مدل هسته (ReaxFF) ی، پتانسیل میدان نیروی واکنشیدینامیک مولکول

 یهلا خامتض یشکه افزا دهدینشان م یجنتا .های دینامیکی کاهش یابدجزء انجام شد تا تنشبهاستاتیکی جزءکارگیری روش بارگذاری شبهبا به

درصد  ۲۰تا  یدیاکس یهضخامت لا یشکه افزا ی. به طورشودیم یافنانوال ییو مقاومت نها یمتنش تسل یانگ،منجر به کاهش مدول  یدیاکس

 و تریفضع یوندهایپ یلتشک یلبه دل یدروکسیداسیونه ینددرصد کاهش دهد. فرآ ۳۴را تا  یمدرصد و تنش تسل ۴۰را تا  یانگمدول  تواندیم

ر به منج یدروکسیدیو ه یدیاکس هاییهکه لا دهدیکرنش نشان م-تنش ینمودارها ی. بررسدهدیکاهش م یشترپارامترها را ب ینا ناپایدارتر،

. کندتایید میا ر یمدل عدد قابل قبولدقت  ی،تجرب یهابا داده سازییهشب یجنتا یسه. مقاشوندیمواد م یختگیگس یعتمرکز تنش و تسر یلتسه

و مدول  میدر تنش تسل یبتن، کاهش قابل توجه یاییقل یطدر مح یفولاد یافنانوال یریکه در صورت قرارگ دهدیش نشان مپژوه ینا هاییافته

 .یرداجزا مورد توجه قرار گ یندر کاربرد ا یدکه با دهدیرخ م یانگ

 

  :واژگان کلیدی

 ی عددیسازشبیه ؛مکانیکی رفتار ؛دینامیک مولکولی ؛سطحی هیدروکسیداسیون و اکسیداسیون ؛نوالیاف فولادینا
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 قدمهم -1

ماده  ین. اشودیم یتتقو یافاست که با استفاده از انواع مختلف ال یمعدن یهاسخت شده و سنگدانه یماناز س یبیبتن مسلح، ترک

باربر و  یهاها، سازهجاده یرنظ یعمران یهاو به طور گسترده در پروژه شودیمحسوب م یمصالح ساختمان ترینیاز اصل یکی

و  فیتیک یدر ارتقا یدیکل ینقش کنندهیتتقو یافو ال هایافزودن ی،. در صنعت ساختمان امروزرودیفرودگاه به کار م روهاییادهپ

، به کاهش بتن یکیمختلف، علاوه بر بهبود خواص مکان هاییاساستفاده در مق یتبا قابل هایافزودن ین. اکنندیم یفاعملکرد بتن ا

و  یاسذرات نانومق اند که افزودننشان داده دهند. تحقیقاتیقرار م مهندسان یاردر اخت یترکمک کرده و مصالح سبک یزوزن آن ن

 یمقاومت کشش یشمنجر به افزا تواندیم یدرصد وزن 5/1تا  1 یزانبتن به م یسبه ماتر ی،نازک فولاد یافال یژهوبه ی،فولاد یافال

 یعن مواد، با توزی[. ا۲و  1درصد شود ] ۲5تا  1۰ ینب یدرصد و مقاومت فشار ۲۰۰تا  15۰تا  یدرصد، مقاومت خمش 1۰۰تا 

  [.۳] آورندیبهتر از بتن با مقاومت بالا را فراهم م یبرداربتن، امکان بهره یسدر ماتر یکنواخت

های اکسید و هیدروکسید که بر اثر فرآیندهای طبیعی اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون لایه، در الیاف نازک فولادی به طور کلی

در حالی که  .بسزایی در تعیین رفتار مکانیکی این مواد دارند شوند، نقشروی سطوح فلزی فولاد تشکیل میدر محیط قلیایی بتن 

ومتری های نانویژه در مقیاسها بر خواص مکانیکی مواد بهکنند، اثرات آنعنوان پوشش محافظ در برابر خوردگی عمل میها بهاین لایه

توانند نازک فولادی، فرآیندهای اکسیداسیون می فبه دلیل نسبت بالای سطح به حجم در این الیا .[5و  ۴] نیازمند مطالعه دقیق است

ها اند که ضخامت و ترکیب شیمیایی این لایهشده نشان دادههای انجاممنجر به کاهش استحکام تسلیم و مدول یانگ شوند. پژوهش

اهش تواند باعث کسید میافزایش ضخامت لایه اک که؛ به طوریگذارندها تأثیر میهای اعمالی و تمرکز نابجاییمستقیماً بر تنش

 یباتدر حضور ترک یژهوبه ی،آب هاییطدر مح یدراتاسیونه ین،علاوه بر ا .[7و  6] های سطحی شودمقاومت مکانیکی و افزایش ترک

طح در س یتوجهقابل یساختار ییراتدهد که تغ یلرا تشک هیدروکسیدییاکس هاییهلا تواندیم ید،پراکس یدروژنفعال مانند ه

و  یآب طینوع مح یدی،اکس یهاند که ضخامت لاداده شانمطالعات ندهد. یقرار م یررا تحت تأث یافنانوال یکیکرده و رفتار مکان یجادا

 [.9و  8اثرگذارند ] ییراتتغ ینا یزانهستند که بر م یاز عوامل مهم میزان قلیایی بودن محیطدما و  یطشرا

پلاستیک،  هایواسطه تغییر در مکانیسمهای اکسیدی و هیدروکسیدی بهمکانیکی ناشی از لایهدهند که تغییرات ها نشان میپژوهش

های اکسیدی نازک، شده بر الیاف فولادی با لایههای کششی و فشاری انجامدهد. در آزمایشرخ می ۲و دوقلویی 1تصفحا نظیر لغزش

ها های آبی یا غنی از اکسیدکنندهدر محیط. [11و  1۰] ها دارندآن ها و انتشارها نقش مهمی در شروع ترکمشخص شد که این لایه

جاد ها از طریق ایکند. این لایههایی متخلخل و ضعیف ایجاد میتر رخ داده و لایهمانند پراکسید هیدروژن، هیدروکسیداسیون سریع

 .[1۰] ددهنها را کاهش میت مکانیکی نمونهنواقص ساختاری در نزدیکی سطح، آغاز تغییرشکل پلاستیک را تسهیل کرده و مقاوم

دهد ل میتری تشکیهای اکسیدی نسبتاً یکنواخترود و لایههای خشک با سرعت کمتری پیش میدر مقایسه، اکسیداسیون در محیط

رای ی فولاد بفهم تأثیر اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون بر خواص مکانیکبراین اساس  .که اثرات متفاوتی بر خواص مکانیکی دارد

 تواند به طراحی مواد مقاوم در برابرای بسیار حیاتی است. در صنایع ساختمانی، این دانش میسازی کاربردهای صنعتی و سازهبهینه

هایی مانند کنترل فرآیند اکسیداسیون در شرایط محیطی مختلف ها کمک کند. با این حال، چالشخوردگی و بهبود دوام سازه

  .[1۳و  1۲]  ارد که نیازمند مطالعات بیشتر استهمچنان وجود د
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سازی های شبیهمقیاس، روشریزهای های تجربی روی قطعات و سیستمهای ذاتی در انجام آزمایشها و محدودیتظر به چالشن

 ها شاملمحدودیتگیرند. این ها مورد استفاده قرار میعددی به عنوان ابزاری قدرتمند و کارآمد در تحلیل و بررسی این سیستم

های فنی در دستکاری و های مقیاس، و پیچیدگیهای بالای ساخت و آزمایش نمونهگیری دقیق پارامترها، هزینهدشواری در اندازه

ه مقیاس را با دقت بالا و هزینریزهای های عددی امکان مطالعه جامع رفتار سیستمسازیشبیه باشد.کنترل قطعات در این مقیاس می

ها بر عملکرد سیستم را به صورت سیستماتیک دهند تا پارامترهای متعدد و تأثیر آنآورند و به محققان اجازه میفراهم میکمتر 

و  یاتم یاسرفتار مواد در مق یلامکان تحل یشرفته،پ یمحاسبات یاز ابزارها یکیعنوان به  یمولکول ینامیکد. مورد بررسی قرار دهند

 راتییها را محاسبه کرده و تغها و مولکولاتم یانم یروهاین ی،عدد هایسازییهروش با استفاده از شب ین. اکندیرا فراهم م یمولکول

واص خ بینییشدر پ یریچشمگ هاییتدر حوزه نانومواد، قابل یژهروش به و ین. اکندیم یمختلف بررس یطتحت شرا اها رآن یزمان

براساس  [1۴] 1ا. در این راستا، دواتاز خود نشان داده است های شیمیاییو واکنش شکل ییرتغ یالگوهایم، تسل اومتمق یکی،مکان

 رکاتحهای آهن را در نرخ کرنش بالا و ارتباط بین های نابجایی در تغییرشکل فشاری نانوستونفعالیتروش دینامیک مولکولی 

شکل ییربر رفتار تغ یبلور یریگجهت یرتأث [15] ۳جودهاری و ۲سیناسرا مطالعه نمود. تأثیر دما  پلاستیک وبا تغییرشکل  هانابجایی

با به کارگیری روش  [16]و همکاران  ۴وو. دادندمورد مطالعه قرار  یمولکول ینامیکد سازییهبا استفاده از شب راآهن  هاییمنانوس

 دینامیک مولکولی تاثیر دما و نرخ سرعت بارگذاری را بر رفتار پلاستیک نانوالیاف آهن را بررسی نمودند. 

 یسمهم در حوزه مهند یهااز چالش یکیآهن،  یافنانوال یرنظ یینانوساختارها سطحی هیدروکسیداسیونو  اکسیداسیون به طورکلی

. از این رو در این مطالعه به بررسی رفتار مواد منجر شود یخراب یعو تسر یکیه کاهش استحکام مکانب تواندیم که مواد استنانو

ها ه چالشبا توجه بشود. مکانیکی نانوالیاف فولادی تحت بارگذاری کشش و فشار با استفاده از روش دینامیک مولکولی پرداخته می

دی با لاسازی نانوالیاف فوپوسته جامع برای شبیه-توسعه یک مدل هسته های مطالعات پیشین، هدف اصلی این پژوهشو محدودیت

های اکسیدی و هیدروکسیدی سطحی با استفاده از روش دینامیک مولکولی و پتانسیل میدان نیروی واکنشی است. برخلاف هلای

 اند، این تحقیق با ارائه روابط کمی مشخص بینهای سطحی پرداختهیهلامطالعات قبلی که عمدتاً به بررسی کیفی یا محدود تأثیر 

کند. در این راستا، تأثیر سه سطح مختلف یه اکسیدی و کاهش خواص مکانیکی، خلأ موجود در ادبیات فنی را پر میلاضخامت 

 های کششیوالیاف تحت بارگذاریدرصد( بر مدول یانگ، تنش تسلیم و مقاومت نهایی نان ۲۰و  7/16، 8/1۳یه اکسیدی )لاضخامت 

گیرد. علاوه بر این، مقایسه جامعی بین تأثیرات فرآیندهای اکسیداسیون و و فشاری به صورت پارامتریک مورد ارزیابی قرار می

بتن دارد.  یبینی رفتار این اجزا در محیط قلیایای در پیششود که اهمیت ویژههیدروکسیداسیون بر رفتار مکانیکی نانوالیاف ارائه می

جزء همراه با مراحل پایدارسازی است که امکان بهاستاتیکی جزءکارگیری روش بارگذاری شبههای این پژوهش، بهاز دیگر نوآوری

را تری گرایانهآورد و نتایج واقعهای دینامیک مولکولی را فراهم میسازیهای دینامیکی ناشی از نرخ کرنش بالا در شبیهحذف تنش

های آزمایشگاهی موجود در ادبیات فنی اعتبارسنجی شده و ها با دادهسازیدهد. نتایج این شبیههای متداول ارائه میه روشنسبت ب

دی و لاتواند به عنوان مبنایی برای طراحی بهینه بتن مسلح با نانوالیاف فوهای این تحقیق میدهند. یافتهتطابق مناسبی را نشان می

 این مقاله در بخش دومراین اساس ب .مکانیکی این اجزا در شرایط محیطی مختلف مورد استفاده قرار گیردبینی کاهش خواص پیش

سازی رفتار مکانیکی و جزئیات مدل ساختار اتمی آهن، اکسیدآهن و هیدروکسیدآهن پرداخته شدهبه بیان نحوه ایجاد پیکربندی اولیه 
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سازی عددی ارائه شده و به بررسی نتایج حاصل از مدل مقاله نیز ود. در بخش سومشها براساس روش دینامیک مولکولی ارائه میآن

 .شودنتایج پرداخته می

 

 براساس روش دینامیک مولکولیسازی جزییات مدل -2

یاف های مکانیکی  نانوالهای سطحی اکسید و هیدروکسیدآهن بر پاسخهمانگونه که اشاره شد، در این مقاله هدف بررسی تاثیر لایه

 اتمیینب لیبر اساس پتانس اتمیینتعاملات بکارگیری روش تحلیل اتمی است. به طورکلی در روش دینامیک مولکولی، فولادی با به

ر این د براین اساسسازی خواهد داشت. سزایی در دقت مدلاتمی تاثیر بهاین رو دقت و توانایی پتانسیل بینشوند و از یم یسازمدل

که ابتدا  1شیاز روش میدان نیروی واکن برای توصیف دقیق تعاملات بین اتمی و انرژی پتانسیل در تحلیل دینامیک مولکولیمطالعه 

. این روش ارتباط قوی میان انرژی پیوند و ترتیب پیوند برقرار شودمیتوسعه یافت، استفاده  [17و همکارانش ] ۲ون دووینتوسط 

سازد این امکان را فراهم می شیمیدان نیروی واکن پتانسیلکند. کرده و امکان تعیین ترتیب پیوند از فاصله بین پیوندها را فراهم می

های پیوندی سازی محیطتوانایی مدلپتانسیل این  از این رو، سازی شوند.طور دقیق شبیهفرآیندهای تشکیل و گسست پیوند به تا

انرژی سیستم اتمی مطابق  شیمیدان نیروی واکن در پتانسیل .های دارای پیوندهای فلزی و یونی را داردمتنوع، از جمله سیستم

 گردد:رابطه زیر محاسبه می

(1) 
1 2 3 4systemE E E E E    

(۲) 
1 bond Ip Eover EunderE E E E E    

(۳) 
2 val pen coa torsE E E E E    

(۴) 
3 _H bond vdWaals coulomb conjE E E E E    

(5) 
4 2cE E 

ا، است. به این معنا که سهم پیوندهبندی شدهها دستههای انرژی پتانسیل سیستم بر اساس ماهیت فیزیکی آن، جملهوابط فوقر رد

سهم زوایای پیوندی در یک دسته و با (، 1) در رابطه 1E های تنها در یک دسته و با نمادکئوردیناسیون و زوج الکترونشامل عدد 

و سهم دو نوع خاص پیوند هم (، ۳در رابطه )3Eنمادای جداگانه با ههای غیرپیوندی در دستکنشسهم برهم(، ۲در رابطه )2E نماد

،۴های تنهاانرژی زوج الکترونIpE، ۳پیوندیبیانگر انرژیbondE،(5( تا )۲های )در رابطه. اندقرار گرفته( ۴) در رابطه4E با نماد

EoverE 5پیوندیانرژی بیش،EunderE6یپیوندانرژی کم،valE 7انرژی زاویه پیوند ،
penE های آلن ـ انرژی جبرانی برای مولکول

                                           
1 ReaxFF 
۲ Van Duin 
۳ Energy mini 
۴ Lone pair 
5 Over coordination 

6 Under coordination 
7 Bond angle 
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، 1گونه
coaE  ۲زاویه پیوند مزدوجانرژی ،

torsE ۳انرژی زاویه پیچش پیوندی ،
conjE۴جانرژی زاویه پیچش پیوندی مزدو ،

_H bondE

،5انرژی پیوند هیدوژن
vdWaalsE 6های واندروالسیکنشانرژی برهم،

coulombE و در آخر، 7های کولنیکنشبرهمنرژی ا
2cE  بیانگر

 .است 8نرژی برای پیوند کربنا اصلاح

ها نشان ارائه دادند. آن آهن یدروکسیدهایو ه یدهااکس یبرا را  شیمیدان نیروی واکن پارامترهای پتانسیل [18]آریانپور و همکاران 

آهن،  یدهیدروکسیاکس هاییستمدر س ینامیکو ترمود یوندهاپ یمیایی،ش یهاواکنش یقدق یسازامکان مدلدادند که این پتانسیل 

به بررسی  شیمیدان نیروی واکنبراساس پتانسیل  [19]و همکاران  9سیجس .کندیرا فراهم م یدروژنه یهااز جمله برهمکنش

 شیمیدان نیروی واکنکارگیری پتانسیل با به [۲۰] و همکاران 1۰پرداختند. کوتونبالا  یدر دماها یعآهن ما یداسیوناکس هاییسممکان

برای  [1۲] 1۲و مونتی 11را بررسی نمودند. بارکاروآهن  یداز اکس یغن یهپا یژنگرد کوره اکس یدروژنبر ه یمبتن یافتبازفرایند 

با استفاده از پتانسیل  [۲۲]صامتی و موسیوند بهره بردند.  شیمیدان نیروی واکناز پتانسیل  آهن یدرشد نانوذرات اکسسازی مدل

العات باتوجه به توانایی و گستردگی مطهای آهنی را بررسی نمودند. های مکانیکی نانومیلهتاثیر قطر بر پاسخ شیمیدان نیروی واکن

 شود.سازی میمدل شیمیدان نیروی واکناتمی براساس پتانسیل صورت گرفته، در این مطالعه اندرکنش بین

و  1۳کار برده شده شده توسط وانگپیکربندی اولیه آهن، اکسیدآهن و هیدروکسیدآهن، از ساختار کریستالی بهدر این مطالعه برای 

( نشان داده شده است. در اینجا ابتدا ساختار 1ها در این ساختارهای کریستالی در شکل )شود.  چینش اتماستفاده می [۲۳]همکاران 

در  هاشود؛ سپس نمونهسطح آن ایجاد می پوسته بر-اساس مدل هستهد و اکسیدی برشواتمی اولیه میله نازک فولادی ایجاد می

های داخلی و سازی ساختار و حذف تنشبهینه ها، به منظورسازی نمونهگردند. در مرحله پایدارشرایط محیطی پایدارسازی می

، دما و فشار به شرایط. در این گیردمیانجام پیکوثانیه  1۰۰به مدت  فشارهم-دماهم هنگردسازی تحت فشارهای غیرتعادلی، شبیه

 1۴هنگردیابی به فشار تعادلی تغییر دهد. استفاده از شوند و سیستم اجازه دارد تا حجم خود را برای دستصورت مستقل کنترل می

طوری که تمامی تر به حالت تعادل برسد، بهنزدیک به شرایطی هانمونهتا سازد این امکان را فراهم میدر این مرحله  فشارهم-دماهم

مانده و فشارهای داخلی در ساختار به حداقل برسند. این فرآیند به ویژه برای کاهش تغییرات ساختاری ناخواسته که های باقیتنش

تحت هنگرد دما ، سیستم فشارهم-دماهم پس از رسیدن به تعادل در شرایط .های اولیه ناشی شود، حیاتی استتواند از تنشمی

                                           
1 Penalty energy for allene-type molecules 
۲ 3-body angle conjugation 

۳ Bond torsion 
۴ 4_body torsion conjugation 

5 Hydrogen bonds 
6 Van der Waals 

7 Coulomb interaction 
8 C correction 

9 Thijs 
1۰ Kovtun 

11 Barcaro 
1۲ Monti 

1۳ Wang  
1۴ Ensemble 
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دهد تا تغییرات می را اجازه این فشارهم-دماهم هنگرد پس ازدما ثابت  هنگرد. استفاده از شودتحلیل میپیکوثانیه  1۰۰مدت  ثابت به

ها تری بررسی کنیم. در مجموع، این روشطور دقیقهای حرارتی سیستم را بدون تغییر در حجم، بهتر و پویاییساختاری کوچک

توان به تحلیل آورند که در آن میو فراهم کردن شرایطی نزدیک به واقعیت را فراهم می هانمونهساختار  سازی کاملامکان بهینه

میله نازک فولادی با لایه اکسید سطحی پس از اعمال (، تصویری از ۲در شکل ) .ری از رفتار مواد تحت شرایط خاص پرداختتدقیق

 سازی دینامیکجهت اطمینان از همگرایی و پایداری عددی نتایج شبیهلازم به ذکر است که  فرایند پایدارسازی ارائه شده است. 

 به تعادل حرارتی و انرژی رسانده شدند. در این مرحله از ترموستات دما نیزهم دی ابتدا در شرایطهای نانوالیاف فولامولکولی، نمونه

پس . است دینامیک مولکولی هایسازیشده برای کنترل دمای ثابت در شبیههای شناختهاستفاده شده که یکی از روش 1هوور-نویز

انتخاب شده است، زیرا  fs1/۰  سازی بسیار کوچکاند. گام زمانی شبیهشدهگذاری اعمال های کرنشاز تثبیت دما و انرژی، آزمون

های زمانی در این مرتبه برای برآورد پذیر، استفاده از گامهای شیمیایی و دینامیک واکنشسازی واکنشدر مطالعات مشابه برای مدل

ات ها( مطابق با ابعاد معمول در مطالعو تعداد اتم به قطرنسبت طول ابعاد نمونه )طول، . های نانوسکوپی توصیه شده استدقیق پدیده

تعیین شده تا اثرات مربوط به اندازه سیستم به حداقل برسد. اگرچه تحلیل حساسیت پارامترها )مانند ابعاد  [۲۲و  5، ۴پیشین ]

اند. یی و پایداری رعایت شدهسازی اصول همگرانمونه یا نرخ کرنش( به صورت کمیّ انجام نشده است، اما در همه مراحل شبیه

های استاندارد انتخاب شده است عنوان مثال، پایایی انرژی کل سیستم تحت نظر قرار گرفته و نرخ کرنش اعمالی در محدوده رنجبه

 .سازی از نظر عددی پایدار و قابل اعتماد باشندتا نتایج شبیه

 

  

های سبز، قرمز و . )گویFeOOH -و )پ( هیدروکسیدآهن 3O2Fe -، )ب( اکسیدآهنFeبرای ساختارهای )الف(  تصاویر آرایش اتمی. 1شکل

 های آهن، اکسیژن و هیدروژن است.(آبی به ترتیب بیانگر اتم

Figure 1. Atomic arrangements for the structures (a) Fe, (b) iron oxide – Fe₂O₃, and (c) iron hydroxide – 

FeOOH. (The green, red, and blue arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.) 
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سه بعدی  : )الف( نمایپوسته-کارگیری ساختار کریستالی و مدل هستهبا به . پیکربندی اتمی میله نازک فولادی با لایه اکسید سطحی2شکل 

 آهن و اکسیژن هستند.( هایبیانگر اتمهای سبز و آبی به ترتیب و )ب( مقطع میله )گوی

Figure 2. Atomic configuration of a steel nanofiber with a surface oxide layer using the crystal structure and 

core-shell model: (a) 3-D view and (b) cross-section of the bar (the green and blue arrows respectively indicate 

iron and oxygen atoms).

اعمال  .پذیردها صورت میاستاتیکی بر نمونهمحوری به صورت شبهاعمال تغییرشکل تکیند آفر، 1پایدارسازییند آفراز اعمال پس از 

و دمای نمونه در طول فرآیند  شدهها اعمال و در چند مرحله در راستای طولی میله ۲جزء به جزءبه صورت محوری تغییرشکل تک

ها تحت ابتدا نمونهبرای هر جزء از بارگذاری،  در این حالت .شودکلوین )دمای محیط(  نگه داشته میدرجه  ۳۰۰معادل و ثابت 

گیرند تا تغییرات تنش و کرنش در پاسخ به بارگذاری اولیه بررسی شود. سپس مرحله با نرخ کرنش ثابت قرار می تغییرشکل

ند. بعد از برس استاتیکی ها به حالت تعادلمانده در ساختار کاهش یابند و نمونهباقی دینامیکی هایشود تا تنشاجرا می ارسازیپاید

 در .گرددمیچندین بار تکرار  نحوه بارگذاریشود و این می اعمال تغییرشکلیند آمجدداً فردر مرحله بعدی ، پایدارسازیمرحله 

  لیلزیادی ممکن است به ددینامیکی های و نرخ کرنش بالا، تنشبسیار پایین  مانیز تحلیل در واحدلیل دینامیک مولکولی، به د

ات ناشی از حرکت سریع ذرات و نوساندینامیکی های سازی به وجود آیند. این تنشسرعت زیاد تغییرات کرنش در طول فرآیند شبیه

اعمال  ءجزء به جزگذارند. استفاده از روش می بر نتایج مقیاس نانو تأثیرات جدیویژه در غیرقابل کنترل در سیستم هستند که به

روند. در شوند، از بین بهای اضافی که به دلیل نرخ کرنش زیاد ایجاد میکند تا این تنشطور مؤثری کمک میبه تعادلو  تغییرشکل

ه برسند و با کاهش سرعت تغییرات، ساختار ب ترپایدارهای انرژی کنند تا به وضعیتها فرصت پیدا می، ذرات و اتمپایدارسازییند آفر

                                           
1 Relaxation process 
۲ incrementally 
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تر تغییرات کند بلکه امکان بررسی دقیقتنها به بهبود رفتار مواد کمک میشود. این فرآیند نهتر مینزدیک شرایط تعادل استاتیکی

نرخ  راتیباعث کاهش تأث ذاری جزء به جزءبارگروش  نیابه عبارت دیگر،  .سازددر تنش و کرنش را در شرایط مختلف فراهم می

 یهایسازهیموضوع در شب نی. ا[۲8-۲۴] کندیم یسازهیشب استاتیکیشبه یو رفتار مواد را تحت بارگذار شودیکرنش بالا م

جزء از مراحل اعمال هر جا در در این دارد. یاژهیو تیکند، اهم جادیا یرواقعیغ جینتا تواندیکه نرخ کرنش بالا م یمولکول کینامید

پیکوثانیه در فرایند  1۲پیکوثانیه به نمونه اعمال شده و سپس نمونه به مدت  6درصد کرنش محوری در طول  5/۰تغییرشکل، 

های مکانیکی آن در فلوچارت ارائه شده سازی میله نازک فولادی و تعیین پاسخروند انجام مدلجزییات گیرد. پایدارسازی قرار می

 ( قابل مشاهده است.۳در شکل )

 

 های مکانیکی آنسازی میله نازک فولادی و تعیین پاسخ: جزییات روند انجام مدل3شکل

Figure 3: Details of the procedure for modeling a steel nanofiber and determining its mechanical responses. 

طور معمول کاملاً بدون ایراد نیستند و همواره نقایص ساختاری مانند بهمواد یل اینکه ساختارهای واقعی لازم به ذکر است که به دل

به ساختار ایی نقطه درصد نقص 6حدود تر، سازی شرایط واقعیها وجود دارد، برای شبیهها در آنها یا ناخالصی، نابجاییحفرات ریز

ص تر شده و اثرات احتمالی این نقایبه شرایط واقعی مواد نزدیکسازی شوند تا نتایج شبیه. این نقایص باعث میشودمیاولیه اعمال 

فمتوثانیه  1سازی دینامیک مولکولی با گام زمانی در این مطالعه، شبیه .تر بررسی شودطور دقیقها بهبر خواص مکانیکی و رفتار نمونه

 پذیرد. صورت می [۳۰] ۲باز اویتوافزار متننرمو تحلیل نتایج در  [۲9] 1باز لمپسافزار متنبوده و تحلیل عددی با نرم
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 نتایج و بحث .3

فولادی و ارزیابی فرآیندهای اکسیداسیون و هیدراتاسیون که تأثیرات  نازک هایسازی میلهپیش از ورود به مرحله شبیه

ات و ترکیب خالص آهن به نمونهنسبت تری دارند، ضروری بود تا درک عمیقها این میلهای بر خواص مکانیکی گسترده

(، ۴مطابق با شکل )به دست آید. در این راستا،  )FeOOH (و هیدروکسیدآهن )3O2Fe (وابسته به آن از جمله اکسیدآهن

براساس ساختار ارائه شده در  )FeOOH (و هیدروکسید آهن )₃O₂Fe( اکسید آهن، آهنشامل  1های حجمی نمونهالمان

ی های حجماولیه المانپیکربندی در ساختارهای  ی مختلف موجودهاتعداد اتممشخصات ابعادی و قسمت قبل ارائه گردید. 

سازی ها کمینهها در شرایط محیطی پایدارسازی شده و انرژی داخلی آن( ارائه شده است. این نمونه1نمونه در جدول )

 شود. می

د های اکسید و هیدروکسیپایدارسازی، تابع توزیع شعاعی ذرات در نمونهها پس از فرایند به منظور آنالیز بهتر ساختار اتمی نمونه

آنگستروم مربوط به  ۲پیک اصلی در فاصله  دهد کهنشان می تابع توزیع شعاعیالف(، -5. در شکل )گیردمورد بررسی قرار میآهن 

در این ساختارها، آهن و اکسیژن  مرتبط است. 3O2Fe است. این فاصله به طور خاص با ساختارهای اکسید آهن مانند O -Feپیوند

یونی است. این پیوندها هرچند از نظر انرژی پیوندی قوی -دهند که ناشی از تعاملات کووالانسیشیمیایی تشکیل می پیوندهای قوی

لاستیک، غییرشکل پپذیری محدودی دارند و تحت بارگذاری مکانیکی، به جای تنسی، انعطافلااوکو-، اما به دلیل ماهیت یونیدهستن

به دلیل نظم بلوری شبکه قابل مشاهده است. همچنین، اگر ماده  3O2Feاین ساختار فاصله مذکور در  .تمایل به شکست ترد دارند

 ها در فواصل بیشترتدریجی شدت پیککاهش است.  Fe-O برد در پیوندهایدهنده وجود نظم کوتاهآمورف باشد، این فاصله نشان

(r > 5 Å) تواند یکی از دلایل کاهش خواص دهد که نظم بلندبرد در ساختار اکسیدی محدود است و این موضوع مین مینشا

کند که ماده ساختار اکسیدی مشخصی دارد که در فواصل کوتاه دارای این تحلیل تأیید می .مکانیکی در مقایسه با آهن خالص باشد

ای در فاصله (O-O) های اکسیژنپیک مربوط به جفت اتم. [۳1] دیافته باشنظم قوی است، هرچند ممکن است نظم بلندبرد کاهش 

 این فاصله نزدیک.  های اکسیژن در ساختار ماده استدهنده توزیع منظم اتمشود. این فاصله نشانآنگستروم ظاهر می 5/۲کمتر از 

های اکسیژن ساختار و وجود فضای خالی بین اتمهای اکسیژن در دهنده توزیع منظم اتمنشان (g(r) ≈ 4-6) و شدت متوسط پیک

 .های میکروسکوپی باشدتواند به عنوان نقاط ضعف ساختاری عمل کرده و محل آغاز ترکاست که می
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 المان حجمی نمونه پیکربندی اولیه اتمیها در ساختارهای مشخصات ابعادی و تعداد اتم. 1جدول

Table 1. Dimensional characteristics in the initial atomic configuration of the representative volume element 

 

 

 

 

)پ₃O₂(Fe  )(، )ب( اکسیدآهن (BCC) با ساختار بلوری مکعبی مرکزدارخالص آهن  المان حجمی نمونه )الف( . پیکربندی اولیه اتمی4شکل

 های آهن، اکسیژن و هیدروژن است(های سبز، آبی و قرمز به ترتیب بیانگر اتم. )گوی (FeOOH)هیدروکسیدآهن 

Figure 4. Initial atomic configuration of the representative volume element: (a) Pure iron with a 

body-centered cubic (BCC) crystal structure, (b) Iron oxide (Fe₂O₃), (c) Iron hydroxide (FeOOH). (The green, 

blue, and red arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.) 

 

 

Representative volume element 

(RVE) 
Size (nm) 

Number of Fe 

atoms 

Number of 

O atoms 

Number of H 

atoms 

Pure Fe 47×47×100 20230 _ _ 

Iron oxide 47×47×100 10211 13824 _ 

Iron hydroxide 51×48×98 8024 16058 16028 
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. نمودار تابع توزیع شعاعی مربوط به المان حجمی نمونه پایدارسازی شده برای )الف( اکسیدآهن و )ب( هیدروکسیدآهن در 5شکل 

  پیکربندی اولیه اتمی.

Figure 5. Radial distribution function plot for the stabilized representative volume element for (a) iron oxide 

and (b) iron hydroxide in the initial atomic configuration. 

هیدروکسیدآهن ارائه شده است. براساس شکل،  نمونه شاملهای مختلف در مربوط اتم تابع توزیع شعاعی نمودارب(، -5در شکل )

های آهن و اکسیژن در ساختار دهنده پیوند کووالانسی قوی بین اتمنشان که که در فاصله خاصی از نمودار قرار دارد Fe–O پیک

کسید خالص است کمتر از نمونه ا (g(r) ≈ 6-7) با این حال، شدت این پیکباشد. ها میاست و بیانگر شبکه بلوری منظم در لایه

 جایگزین برخی از پیوندهای Fe-O-H شده و پیوندهای Fe-O در نظم شبکه لالهای هیدروژن باعث اختدهد وجود اتمکه نشان می

Fe-O  پیک. های هیدروکسیدشده استاند. این تغییر ساختاری، دلیل اصلی کاهش بیشتر خواص مکانیکی در نمونهشده Fe–H  

این  انرژیمولکولی، مربوط است. تر، از جمله نیروهای بیندهد که به تعاملات ضعیفو هیدروژن را نشان می های آهنفاصله بین اتم

دهد که چرا هیدروکسیداسیون منجر به کاهش بیشتر است و همین موضوع توضیح می Fe-O به مراتب کمتر از پیوندهای تعاملات

های هیدروژن در را دارد، به دلیل تراکم بالای اتم که بالاترین مقدار H–H پیک. شوددر خواص مکانیکی نسبت به اکسیداسیون می

های های هیدروژن تمایل به تشکیل خوشهدهد که اتماین پیک قوی نشان می پیوندهای هیدروژنی و نظم آنها در ساختار است.

نیز نمایانگر پیوندهای هیدروژنی قوی بین   O–H پیک. تواند منجر به ناهمگنی در توزیع خواص مکانیکی شودموضعی دارند که می

یوند انرژی پ، با این حال، پیوندهای هیدروژنیکنند. ها ایفا میاکسیژن و هیدروژن است که این پیوندها نقش مهمی در پایداری لایه

د که این موضوع شونهای مکانیکی، به راحتی شکسته میهستند و تحت تنش Fe-O تر از پیوندهای کوواالنسیبه مراتب ضعیف

به ترتیب تعاملات   Fe–Fe  و O–O علاوه بر این، پیک. کندهای هیدروکسیدشده را توجیه میرفتار ترد و کاهش مقاومت نمونه

نه نموبرد و بلندبرد در دهند که این تعاملات موجب تقویت نظم کوتاهای ماده نشان میها را در ساختار لایهها و آهنبین اکسیژن

رکیبی از پیوندهای قوی کووالانسی و هیدروژنی نمونه هیدروکسیدآهن شامل تدهد که شود. این تحلیل نشان میمییدآهن هیدروکس

 .کندای این ماده را تضمین میتر است که پایداری و خواص لایهمولکولی ضعیفو تعاملات بین

A
C
C
E
P
T
E
D
 M

A
N

U
S
C
R
IP

T



12 

 

حوری مکشش و فشار تکها تحت آزمون دروکسیدآهن، نمونههای شامل آهن، اکسیدآهن و هیبه منظور مقایسه رفتار مکانیکی نمونه

طور که در همان ( ارائه شده است.6شکل ) کرنش در-ها در قالب نمودار تنشهای آناستاتیکی قرار گرفته و پاسخبه صورت شبه

تشخیص است. نمونه آهن ها قابل برای تمامی نمونه کرنش در ناحیه الاستیک-شود، رفتار تنشمشاهده میهای این شکل نمودار

دهد و نمودار آن دارای شیب اولیه بیشتری است که بیانگر مدول یانگ نشان می تسلیم را در کشش و فشاربیشترین مقاومت   خالص

  BCC ها در شبکه بلوریدر آهن خالص به دلیل وجود پیوندهای فلزی قوی و قابلیت حرکت آزاد الکترون الابالاتر است. این مقادیر ب

و  های اکسید آهنر مقابل، نمونهد .کندهای لغزش متعدد را فراهم میاست که امکان توزیع یکنواخت تنش و فعال شدن سیستم

دلیل کاهش شیب نمودار  .رسدها در ناحیه الاستیک زودتر به حد تسلیم میمقاومت کمتری دارند و نمودار آن هیدروکسید آهن

ها در اکسید و هیدروکسید آهن، برخلاف پیوندهای فلزی قوی گردد که پیوندهای بین اتمبرمی در این مواد به این نکته کرنش-تنش

ه جای ب این پیوندها تحت تنش،د. پذیری کمتری دارندر آهن خالص، بیشتر شامل پیوندهای یونی و کووالانسی هستند که انعطاف

در  .شودین موضوع باعث رفتار ترد و کاهش استحکام میتغییرشکل پلاستیک تدریجی، تمایل به شکست ناگهانی دارند که هم

ود. شها و کاهش استحکام پیوند میهای اکسیژن و هیدروژن باعث ایجاد نیروهای دافعه بین یوناکسیدها و هیدروکسیدها، وجود اتم

ت ر برابر تغییر شکل کمتر مقاومشوند و در نتیجه، ماده دتر، مانع انتقال نیرو در سراسر شبکه بلوری میاین ساختارهای شکننده

های آزاد برای جابجایی در ساختارهای غیر فلزی مانند اکسید و هیدروکسید، دلیل کند. علاوه بر این، تعداد محدودتر الکترونمی

( به وضوح به تفاوت رفتار مکانیکی آهن 6نتایج ارائه شده در شکل ) .دیگری برای کاهش مدول یانگ و شیب اولیه نمودار است

تواند به میزان های اکسید و هیدروکسید آهن میخالص با اکسید و هیدروکسیدآهن دلالت دارند و بیانگر آن است که وجود لایه

 تاثیر قرار دهند.های آهن را که دارای قطر کمی هستند، تحت توانند رفتار مکانیکی نانومیلهمحسوسی می

 

                                             

 محوریالمان حجمی نمونه تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار تک کرنش-نمودارهای تنش. 6شکل 

Figure 6. Stress-strain curves of the representative volume element under test: (a) uniaxial tension and (b) 

uniaxial compression.
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پس از بررسی رفتار مکانیکی نمونه خالص آهن، اکسیدآهن و هیدروکسیدآهن، در این قسمت به بررسی رفتار مکانیکی میله نازک 

، ساختار اولیه میله نازک شود. براساس روش بیان شده در قسمت قبلفولادی با لایه سطحی اکسید و هیدروکسید پرداخته می

میله کرنش  -( نمودار تنش7شود. در این راستا، در شکل )ها ارزیابی میفولادی با لایه سطحی ایجاد گردیده و رفتار مکانیکی آن

در طول مراحل مختلف  تغییرشکل نمونهمحوری ارائه شده است. همچنین تصاویری از نازک فولادی تحت آزمون کشش و فشار تک

ه به ستوان میله نازک فولادی در طی تغییرشکل را میرفتار  شود،( ارائه شده است. همانگونه که مشاهده می8ذاری در شکل )بارگ

دهد. در این محدوده، درصد، ماده رفتار الاستیک خطی از خود نشان می ۳ حدود در ناحیه اول، تا کرنش .شودناحیه اصلی تقسیم می

پذیری کامل ساختار به حالت اولیه پس از حذف بار ماده و بازگشت خطیدهنده رفتار تنش و کرنش رابطه خطی دارند که نشان

شود. در این ناحیه، رابطه تنش و درصد، ماده وارد ناحیه الاستیک غیرخطی می 7درصد و تا حدود کرنش  ۳پس از کرنش  .است

ها و تغییرات رفتار ناشی از تغییرات تدریجی در ساختار اتمی ماده است، جایی که لغزششود. این کرنش از حالت خطی خارج می

تواند بدون ورود بهشود. با این حال، ماده همچنان توانایی تحمل تنش را دارد و میمیکروسکوپی در نواحی بحرانی ساختار آغاز می

                      

 )الف(                                                                                                )ب(                                        

لایه اکسید سطحی تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار  ضخامت درصد 15میله نازک فولادی دارای  کرنش-نمودارهای تنش. 7شکل 

 محوریتک

Figure 7. Stress-strain curves of a steel nanofiber with a 15 % thick surface oxide layer under test: (a) 

uniaxial tension and (b) uniaxial compression.

دهد. تصاویر یپوسته رخ م-های نابجایی در فصل مشترک هستهدر این ناحیه، شروع فعالیت .ناحیه پلاستیک به حالت اولیه بازگردد

کنند اما به های جزئی از هسته فلزی به سمت فصل مشترک حرکت می، نابجایی%۳دهد که در کرنش ب( نشان می-8اتمی )شکل 

ایجاد  ها منجر بهیابند. این تجمع نابجاییتوانند به سطح نفوذ کنند و در فصل مشترک تجمع میاکسیدی، نمی لایهدلیل وجود 

یه اکسیدی لاهای ریز در همچنین، در این ناحیه شروع ترک .کندشود که زمینه را برای شکست آماده میمی زیادهای موضعی تنش

ای اعمال شده( شروع شده و به تدریج گسترش نقص نقطه %6های ساختاری )که ها ابتدا در نقاطی با نقصشود. این ترکمشاهده می
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درصد، افت  7 حدود پس از کرنش .باشدمی اکسید آهن به مراتب کمتر از آهن خالص در هازم برای رشد این ترکلایابند. انرژی می

شود. این افت ناشی از آغاز شکستگی موضعی و فروپاشی برخی از نواحی بحرانی ساختار ناگهانی و شدیدی در مقدار تنش مشاهده می

 شود.های غیرقابل بازگشت در ساختار مییا لغزشمنجر به ایجاد گسیختگی است که در آن تمرکز تنش به حد بحرانی رسیده و 

شود و به صورت ناگهانی آزاد می یه اکسیدیلادهد که در این مرحله، انرژی کرنشی ذخیره شده در تحلیل انرژی پتانسیل نشان می

 ندین سیستم لغزشگردد. این آزادسازی ناگهانی انرژی، باعث فعال شدن همزمان چبه شکل امواج تنش به هسته فلزی منتقل می

 دهد که در آن نمونه، یه اکسید نشان میلامقایسه با نمونه بدون  .شوددر هسته فلزی و شروع تغییرشکل پلاستیک شدید می

 

 

درصد.  7و )پ(  3های )الف( صفر، )ب( محوری در کرنشمیله نازک فولادی تحت آزمون کشش و فشار تک تصاویری از تغییرشکل. 8شکل 

ها به صورت برش خورده از وسط ارائه شده )گوی سبز رنگ اتم آهن و آبی رنگ اتم اکسیژن بوده و برای نمایش بهتر تغییرشکل، تصاویر میله

 است.(

Figure 8. Snapshots of the deformation of a steel nanofiber under uniaxial tension and compression at strains 

of (a) 0 %, (b) 3 %, and (c) 7 %. 
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تحت آزمون  ] 32[موجود در مرجع  آزمایشگاهی دادهشده در این پژوهش و سازیکرنش برای نمونه شبیه-نمودار تنشمقایسه  .9شکل 

 کشش.

Figure 9. Comparison of stress-strain curves for the simulated sample in this study and the experimental data 

from reference [32] under tension testing. 

 

                                        

)الف(                                                                                                            

 )ب(

لایه اکسید سطحی تحت آزمون )الف( کشش و )ب(  ضخامت مختلف ازدرصد با فولادی  نازک هایکرنش میله-نمودارهای تنش. 10 شکل

 محوری.تکار شف

Figure 10. Stress–strain curves of steel nanofibers with different percentages of surface oxide-layer thickness 

under (a) uniaxial tension and (b) uniaxial compression tests. 

ه نقش دهندشود. این تفاوت رفتار، نشاندهد و افت تنش مشاهده نمیتغییرشکل پلاستیک به صورت تدریجی و یکنواخت رخ می

شده، سازیهای شبیهسنجی نمونهبه منظور بررسی صحت .یه اکسیدی در ایجاد ناپایداری مکانیکی و تسریع شکست استلامنفی 
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( مورد 9در شکل ) ]۳۲[و همکاران  1رشده در پژوهش برننتایج آزمایشگاهی ارائهمطالعه با  سازی عددی در ایننتایج حاصل از شبیه

 شده در این تحقیق تطابق بسیار مناسبی باسازیهای شبیهطور که در شکل مشخص است، نمونه. همانگرفته استمقایسه قرار 

سازی های شبیهسازی عددی و صحت روشده دقت بالای مدلدهندهند. این انطباق، نشاننشان می مطالعه آزمایشگاهیهای داده

 کاررفته در این پژوهش است.به

  

 محوریلایه اکسید تحت آزمون کشش تکضخامت فولادی با درصد مختلف از  های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 2جدول 

Table 2. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layers under uniaxial 

tensile test. 

 

خواص مکانیکی و استحکام نهایی مواد، به ویژه در مواد فلزی مانند فولاد است، لایه اکسید یکی از عوامل مهم در تغییر به طورکلی 

، اثرات لایه اکسید به دلیل نسبت بالای سطح مقیاس های سطحی در ماده شود. به ویژه در مواد نانوتواند باعث تردی و نقصزیرا می

د. کننقش مهمی در تغییر خواص مکانیکی ماده ایفا می های لایه اکسیدضخامت و ویژگی براین اساسبه حجم بیشتر مشهود است. 

ی تحت آزمون کشش اکسید های مختلف از لایهبا ضخامتفولادی نازک های مربوط به میلهکرنش -تنشنمودارهای ( 1۰شکل )در 

 کاهش تنش باتوجهی طور قابلحضور لایه اکسیدی به ها در میلهشود، محوری ارائه شده است همانگونه که مشاهده میو فشار تک

ه تر لایه اکسیدی نسبت به ماده اصلی فولاد است. لایتر و شکنندهد. این رفتار به دلیل خواص مکانیکی ضعیفنشومی روبرونهایی 

شود. کاهش مقاومت کلی نمونه میخوبی ماده اصلی تحمل کند و در نتیجه، باعث ها را به تواند تنشاکسیدی در هنگام اعمال بار نمی

 یابد، اما به دلیل مقاومت کمتر، شکستلایه اکسیدی بیشتر باشد، سهم آن در تحمل نیروهای اعمالی افزایش میت هرچه ضخام

تنش این است که به -نکته قابل توجه در نمودار کرنش .کندنهایی کاهش بیشتری پیدا می تسلیم و ساختاری زودتر رخ داده و تنش

رنش دارای کتقریبا شود که نمودار این موضوع باعث می شود.گام فرآیند ثبت میپس از هر  تنها نقاطجزء، جزء به دلیل بارگذاری 

رهای مختلف تر، پارامتبه منظور بررسی دقیقوجود دارد. تسلیم  ، در حالی که اختلافات اندکی در کرنش واقعیباشندیکسانی تسلیم 

ه نسبت های اکسید شدنمونهتسلیم و مدول یانگ و میزان درصد افت تنش  تسلیمتنش نهایی، کرنش  مدول یانگ، شاملکانیکی م

                                           
1 Brenner 

Thickness 

of the 

oxide 

layer 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Ultimate 

stress (GPa) 

Ultimate 

strain (%) 

ultimate stress 

drop (%) 

compared to 

oxide-free 

samples 

Young’s 

modulus drop 

(%) compared 

to oxide-free 

samples 

0% 138.3 7.42 7.87 - - 

13.8% 130.9 5.94 6.34 19.94 5.35 

16.7% 127.4 5.56 6.38 25 7.88 

20% 114.85 5.15 6.3 30.8 16.95 
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( ارائه شده است. ۳( و )۲های مختلف تحت بارگذاری کششی و فشاری به ترتیب در جداول )در نمونهاکسید بدون لایه های به نمونه

 خوبی به ها است. این میزان افتکرنش نمونه-مقدار تأثیر لایه اکسید بر روی نمودار تنش یانگرب میزان درصد افت،در این جداول 

همانگونه  .های بدون اکسید استها در مقایسه با نمونهها و تغییرات آندهنده تأثیر پوسته اکسید بر روی خواص مکانیکی نمونهنشان

تسلیم با درصد لایه اکسید رابطه عکس داشته و به میزان محسوسی ، کرنش تنش نهایی شود، به وضوح مدول یانگ،که مشاهده می

سید( در تحمل تر )اکیه اکسیدی، سهم ماده ضعیفلاا افزایش ضخامت عبارتند از: بدلایل فیزیکی این رفتار  گیرند.تحت تاثیر قرار می

از سطح  مسیر انتقال بارو  یابدتمرکز تنش افزایش میپوسته و در نتیجه تعداد نقاط -طول فصل مشترک هسته؛ یاببار افزایش می

همچنین، تفاوت قابل توجه بین رفتار کششی و فشاری . یابدشود و احتمال شکست زودرس افزایش میتر میبه هسته فلزی طولانی

ه رگذاری فشاری منجر بپذیرتر است. دلیل این موضوع آن است که بایه اکسیدی در برابر بارهای فشاری آسیبلادهد که نشان می

تواند تا حدودی در یه اکسیدی میلاشود، در حالی که در بارگذاری کششی، یه اکسیدی میلا در و شکست زودرس کمانش موضع

یه اکسیدی و کاهش خواص مکانیکی تقریباً لادهد که رابطه بین ضخامت های جداول نشان میبررسی داده .تحمل بار مشارکت کند

-5/1 در مدول یانگ و %9/۰-8/۰یه اکسیدی، به طور متوسط منجر به کاهشلاافزایش در ضخامت  %1ه هر وی کبه نح خطی است

 . شوددر تنش نهایی می 7/1%

 محوریلایه اکسیدتحت آزمون فشار تکضخامت فولادی با درصد مختلف از  های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 3جدول 

Table 3. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layer under uniaxial 

compression test 

 

 محوریآزمون فشار تکتحت  فولادی اکسی هیدروکسید شده های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 4جدول 

Table 4. Mechanical properties of oxy-hydroxide steel nanofiber under uniaxial compression test 

Thickness of 

the oxide 

layer 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Yield stress 

(GPa) 
Yield strain 

(%) 

Yield stress 

drop (%) 

compared to 

oxide-free 

samples 

Young’s 

modulus drop 

(%) compared 

to oxide-free 

samples 

0% 104.51 6.6 5.86 - - 

13.8% 72.8 5.46 7.6 17.2 30.34 

16.7% 68.4 4.81 7.1 27.12 34.55 

20%   61.7 4.32 7 34.5 40.96 

Oxyhydroxide samples 

Young’s 

modulus 

(GPa) 

Yield stress 

(GPa) 

Yield stress drop 

(%) compared to 

oxide samples 

Young’s 

modulus drop 

(%) compared to 

oxide samples 

Contains 13.8% oxide 65.4 4.26 21.9 10.16 

Contains 16.7% oxide 58.4 3.8 20.83 14.61 
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 )پ(                                )الف(                                                                               )ب(                                                                  

اکسید تحت آزمون  20، )پ( %15، )ب( %10اکسی هیدروکسید شده حاوی )الف( % فولادی نازک هایکرنش میله-نمودارهای تنش. 11 شکل

 محوری.فشار تک

Figure 11. Stress–strain curves of oxy-hydroxidized steel nanofibers containing (a) 10%, (b) 15%, and (c) 

20% oxide under uniaxial compression testing. 

 

اده شده دتحت فرآیند هیدراتاسیون قرار  هانمونه، سطحی بر رفتار مکانیکی میله نازک فولادی اکسیدبررسی تاثیر لایه پس از انجام 

 دداپیش از بارگذاری مج . در این مرحله،شودارزیابی می هاتأثیر هیدراتاسیون و فرآیندهای مرتبط با آن بر خواص مکانیکی نمونهو 

ها به وجود آمده بودند، هایی که در حین هیدراتاسیون به واسطه تغییرات حجمی و توزیع مجدد اتمتا تنش نموده پایدارها را نمونه

کرنش -ای تنشنمودارهای مقایسه(، 11)ر شکل شوند. دقرار داده می یمحورفشار تکآزمون ها تحت سپس، نمونهاز بین برود و 

آورده شده است. در این نمودارها، تغییرات  مختلف، قبل و بعد از فرآیند هیدراتاسیون های اکسیدشده در درصدهایبرای نمونه

ر دهد که هیدراتاسیون تأثیشود. بررسی این نمودارها نشان میبه وضوح مشاهده میایجاد لایه هیدروکسید خواص مکانیکی ناشی از 

به منظور بررسی بهتر  .ها ایجاد کرده استش و کرنش قابل تحمل آنها داشته و تغییراتی در تنتوجهی بر رفتار مکانیکی نمونهقابل

هیدروکسید شده شامل تنش تسلیم، مدول یانگ و  میزان درصد افت تنش تسلیم های اکسی( مشخصات مکانیک نمونه۴در جدول )

ها باعث افت تنش شدن نمونههیدروکسید اکسی، شودطور که مشاهده میهمان. باشدو مدول یانگ نسبت به نمونه اکسیدشده می

تر و ناپایدارتر در ساختار هیدروکسید است که توانایی ماده را برای تحمل شود. این کاهش تنش ناشی از تشکیل پیوندهای ضعیفمی

یف تضع، تغییرات ساختاری در سطح اتمیتواند ناشی از عواملی همچون می مقاومت این کاهش اضافیدهد. بار مکانیکی کاهش می

دهد که نرخ کاهش ( نشان می۴تر جدول )بررسی دقیقباشد.  های آبتأثیر رطوبت و مولکولو  های ساختاریافزایش نقص، پیوندها

دهد که این روند کاهشی نشان می. یابدیه اکسیدی کاهش میلاخواص به دلیل هیدروکسیداسیون با افزایش ضخامت اولیه 

یه اکسیدی، عمق نفوذ هیدروکسیداسیون لاگذارد و با افزایش ضخامت کل طحی تأثیر میهای سیهلاهیدروکسیداسیون عمدتاً بر 

یه اکسیدی )نزدیک به فصل مشترک با هسته فلزی( تحت لاتر، بخش داخلی های ضخیمهلایبه عبارت دیگر، در د. شومحدودتر می

براین اساس در صورت استفاده از الیاف نازک فولادی  .کندگیرد و خواص اولیه خود را حفظ میتأثیر هیدروکسیداسیون قرار نمی

Contains 20% oxide 52.4 3.46 20.6 15.07 
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تواند ها در نظر گرفته شود و عدم لحاظ نمودن این امر میبایستی تاثیر لایه اکسید و هیدراکسید سطحی بر رفتار مکانیکی نمونه

اند قرار دارد که نشان داده های این پژوهش در راستای مطالعات تجربی پیشینیافته ایی را در برداشته باشد.خطای قابل ملاحظه

ویژه در شرایط محیطی سخت بهبود بخشد. با این حال، های بتنی را بهتواند عملکرد سازهپروپیلن میدی و پلیلااستفاده از الیاف فو

و  ندی، باید تأثیر منفی فرآیندهای اکسیداسیولاکند که در طراحی بتن مسلح با نانوالیاف فونتایج این تحقیق تأکید می

اربردهای ویژه در کهیدروکسیداسیون در محیط قلیایی بتن بر کاهش خواص مکانیکی این الیاف در نظر گرفته شود. این موضوع به

[ که احتمال تشدید فرآیندهای خورندگی و تخریب ۳5، ۳۴های در معرض دماهای بالا ][ یا سازه۳۳های بتنی ]تراورس خاص نظیر

مدت محیط بر روی کاهش طول pH یابد. در مطالعات آتی، تأثیر ترکیبی دما، رطوبت وتری میسطحی وجود دارد، اهمیت بیش

 خواهد گرفت.دی در بتن مورد بررسی قرار لاخواص مکانیکی نانوالیاف فو

 

 گیرینتیجه. 4

در این پژوهش، تأثیر اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون سطحی بر خواص مکانیکی نانوالیاف فولادی تحت بارگذاری کششی و فشاری 

با استفاده از روش دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفت. نتایج حاصل نشان داد که تشکیل لایه اکسیدی در سطح نانوالیاف 

 ۲۰ای با ضخامت طور مشخص، در نمونهشود. بهها میتنش تسلیم و استحکام نهایی نمونه فولادی منجر به کاهش مدول یانگ،

 95/16گیگاپاسکال کاهش یافت که معادل افت  85/11۴گیگاپاسکال به  ۳/1۳8درصد لایه اکسید، مدول یانگ از مقدار اولیه 

 .درصد کاهش را نشان داد ۳۰/8ید، درصدی است. همچنین، تنش نهایی این نمونه در مقایسه با نمونه بدون اکس

 ها نشان داد که این فرآیند موجب تضعیف بیشتر خواص مکانیکیعلاوه بر این، بررسی اثر هیدروکسیداسیون بر رفتار مکانیکی نمونه

گاپاسکال به گی 85/11۴درصد لایه اکسید، تبدیل این لایه به هیدروکسید منجر به کاهش مدول یانگ از  ۲۰ای با شود. در نمونهمی

درصد  6/۲۰درصدی است. همچنین، تنش تسلیم این نمونه نسبت به نمونه اکسیدشده،  ۰7/15گیگاپاسکال شد که بیانگر افت  ۴/5۲

های حیطویژه در مدهنده اثر نامطلوب فرآیندهای سطحی بر استحکام مکانیکی نانوالیاف فولادی، بهکاهش یافت. این تغییرات نشان

 .است مرطوب و قلیایی

دهد که هرچه ضخامت لایه اکسیدی افزایش یابد، میزان افت استحکام مکانیکی نیز تشدید طور کلی، نتایج این مطالعه نشان میبه

 ها بر اهمیت کنترل شرایط سطحی نانوالیاف فولادیتر است. این یافتهشود و این اثر در حضور فرآیند هیدروکسیداسیون برجستهمی

های آزمایشگاهی تطابق قابل قبولی را نشان داد ای تأکید دارند. همچنین، مقایسه نتایج عددی با دادهی و سازههای صنعتدر محیط

های ویژه در محیطکند. بر این اساس، در طراحی و کاربرد نانوالیاف فولادی، بهشده را تأیید میسازی استفادهکه اعتبار روش مدل

سازی فرآیندهای اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون ضروری است تا عملکرد مکانیکی و بهینهقلیایی مانند بتن، توجه به کنترل 

 .تری حاصل شودمطلوب
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