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1. Introduction 

The discovery of graphene with a hexagonal 

structure in 2004 attracted the attention of 

researchers to two-dimensional structures such 

as boron nitride, phosphorus, silica, graphene, 

etc. Boron carbide (BC3), with low density and 

special mechanical properties, has applications 

in industry such as the production of abrasives, 

armor, thermoelectrics, and neutron detectors. 

This two-dimensional structure was identified by 

Tanaka et al. through epithelial growth at NbB2 

levels. This structure has been introduced as the 

hardest material after diamond and cubic boron 

nitride. Moreover, the composites of this 

ceramic have high strength, low hardness, and 

low specific gravity. The mentioned properties 

make BC3 a suitable option for experimental 

studies and simulations. 

This is a numerical study on the two-

dimensional structure of BC3 based on molecular 

dynamics simulations. Mechanical properties 

including Young modulus, stress, and strain at 

break point were calculated. The effects of 

circular defect position with a fixed radius at 

different locations of the structure were studied. 

Moreover, the influence of increasing the 

temperature from 100 to 1000 K on the 

mechanical properties of the structure was 

investigated. 

 

2. Calculation methods 

In this study, molecular dynamics simulations in 

Lampes software were used to measure the 

mechanical properties of BC3. The zigzag and 

armature directions were considered along the X 
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and Y axes, and the Tressof potential was used to 

depict the interactions between boron and carbon 

atoms, as well as the interaction of bonds. 

Moreover, the circular defects and temperatures 

changes as two effective elements on the 

mechanical properties were investigated. During 

the simulation, structures were balanced under 

NPT conditions and an integrated plate with 

dimensions of 200A × 200A with 13376 atoms 

was formed and put under axial tensile loading. 

 

3. Results and discussion 

The effect of circular defect position 

A circular defect with a radius of 15 angstroms 

was created in five positions on the structure 

containing 33, 66, 100, 133 and 166 angstroms. 

Figure 1 shows a schematic of the circular defect 

and its position at the center of the boron carbide 

structure. 

 
Figure 1. A schematic of the circular defect and its 

location at the center of the BC3 structure 

 

The structure was put under tensile loading at 

300K. Figure 2 shows the stress-strain diagram 

in the presence of a defect in five positions. The 

results showed that the lowest amount of 

mechanical properties occured in the case of a 

circular defect at the center of the BC3 plate 

(X100) and the highest amount happend in the 

X166 position. The value of the Young modulus 

has risen from 741.01 GPa in the X66 position to 

749.04 GPa in the X166 position, indicating an 

increase of 1.08%. This increasing bahavior is 

also observed for stress and strain properties at 

the breaking point. It should be noted that at high 

stresses, defects with energy gain cause the 

atoms to become out of their steady state and the 

growth of the defect occurs. 
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Figure 2. Stress-strain diagram of BC3 on zigzag 

direction and five circular defect position 

 

The influence of temperature with fixed 

position of circular defect 

Given that in the previous section, the best 

results were observed in the X166 position, the 

structure with this defect position was examined 

at five temperatures of 100, 200, 300, 700, and 

1000 K. Figure 3 shows the changes in stress and 

Young modulus with respect to temperature. 
 

 
 

Figure 3. The changes in Young modulus and 

stress at the breaking point of BC3 structure for 

different temperatures 

 

The results showed that the mechanical 

properties decreased with increasing 

temperature. The values of Young modulus has 

risen from 781.21 GPa for temperature of 100K 

to 749.49, 712.98, 689.33 and 616.19 GPa for 

temperatures of 300, 500, 700 and 1000 K, 

which shows a decrease of 4.11%, 8.73%, 

11.76%, and 21.12%, respectively. The value of 

stress at break point decreased from 99.59 GPa 

at temperature of 100 K to 56.71 GPa at 1000 K, 

which indicated a decreasing percentage of 

57.61%.  

Figure 4 shows the failure process of a 

carbide structure with a defect in the X166 

position at three different temperatures. It can be 

seen that with increasing strain, the 

concentration of stress around the defect 

increases, which causes failure in the structure. 

 

 
Figure 4. Crack propagation scenarios theoretically 

captured for BC3 structure at (a) 100K , (b) 300K, (c) 700K 

for constant circular defects on X166 

 

4. Conclusion 

In this study, the mechanical properties of two-

dimensional structure of BC3 in the zigzag 

direction were investigated. Circular defect 

position and temperature changes as two 

affacting elements on the Young modulus, 

failure stress, and strain were studied. The results 

showed that the presence of a circular defect 

changes the mechanical properties. As its 

location approached the center of the structure 

from the edges, the mechanical properties 

decreased. The effect of five different 

temperatures of 100 K to 1000 K was 

investigated. The results showed a decrease of 

21.12% in the Young modulus. Moreover, the 

amount of failure stress and strain of 1000 K was 

reduced by 43.05% and 46.19% compared to 100 

K, respectively. 
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 روش دینامیک مولکولیبه رعیوب هندسی و تغییرات دما بر رفتار شکست ساختار مونوکریستال کاربید بو تأثیربررسی 
 پژوهشی ۀمقال

 
 (3)کیارضویمحمدّ امین           (2) علی دادرسی            (1)علیرضا آلبویه

 

. در این استهباشد که خواص شیمیایی، مکانیکی و حرارتی منحصر به فردی را به نمایش گذاشتنوظهور می دوبعدی( یکی از مواد 3BCکاربید بور )  چکیده

از پتانسیل ترسوف و شرایط مرزی  بااستفادهسازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفت. گیری از شبیهمقاله، خواص مکانیکی ساختار کاربید بور با بهره

تست کشش بر  سازیشبیهاز  آمدهدستبهای، دو المان جایگاه نقص دایروی و تغییرات دما بر ساختار کاربید بور مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفتند. نتایج دوره
 با تغییر چنینهمدارای نقص در مرکز ساختار اتفاق افتاد.  ۀنمونشکست در  نقطۀین مقدار مدول یانگ و نیز تنش و کرنش در تره کمک نشان داد ساختار کاربید بور

و  شکست نقطۀها، مقادیر مدول یانگ، تنش و کرنش در ها، خواص مکانیکی افزایش یافت. با تغییر جایگاه نقص از مرکز ساختار به لبهسمت لبهجایگاه نقص به

کلوین نشان داد که افزایش دما باعث کاهش خواص  1000کلوین تا  100افزایش یافت. بررسی تغییرات دما از  %20و  %1/15، %29/1ترتیب به راستای زیگزاگ
، چنینهمکلوین کاهش یافت.  1000گیگاپاسکال در دمای  19/616کلوین به  100گیگاپاسکال در دمای  21/781که مقدار مدول یانگ از طوریهمکانیکی شد، ب

 کاهش یافت. %88/45و  %04/43 ترتیببهکلوین ذکر شده  100دمای  بهنسبتشکست برای تغییرات دما،  نقطۀمقدار تنش و کرنش در 

 نقص مکانیکی. ،کاربید بور ،سازیشبیه ،خواص مکانیکی ،دینامیک مولکولی  کلیدیهای واژه

 

 مقدمه 

ها ای که ضخامت آنلایهتک، مانند مواد دوبعدیبا کشف مواد 
 یک اتم یا سلول است، تحقیقات در مقیاس نانو بر روی ۀانداز

ی از ا، نیازهای گستردهدوبعدی این ساختارها آغاز شد. نانومواد
ای از طراحی مواد را به کردند و طیف گستردهصنعت را مرتفع 

شناخته شده  دوبعدیخود اختصاص دادند. از جمله ساختارهای 

 [4]، گرافن  [3]، سیلیس  [2]، فسفرین [1]نیترید  توان به بورمی
وجهی شش، کشف گرافن با ساختار 2004و... اشاره کرد. در سال 

. گرافن [5] کرد معطوف دوبعدیرا به ساختارهای ن امحققتوجه 

برداری مکانیکی، لایهشود که های مختلفی سنتز میاز روش
ها نآ ۀجملبرداری شیمیایی و رسوب بخار شیمیایی از لایه
 یمکانیک پذیر، با خواصانعطاف. این ساختار سبک و [6] باشدمی

نظیر، کاندیدای کم [9] و الکتریکی [8]، هدایت گرمایی [7]
 مقبولی برای کاربردهای متعدد صنعتی و تحقیقاتی است. 

یک آزمایشگاه مجازی مناسب و قدرتمند  مولکولیدینامیک  

دینامیک مولکولی  سازیشبیهاست. در  سازیشبیهبرای 
پارامترهایی نظیر فشار، دما، پتانسیل و... بر روی ساختار مورد 
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زمان،  بهنسبتتعادل و پایداری  آزمایش کنترل و پس از رسیدن به
ها و شود. در دینامیک مولکولی حرکت اتمساختار تولید می

شود. با این زمان بررسی می بهنسبتها ها و تغییرات آنمولکول
ها، ساختارهای دوبعدی توان ساختارهایی چون نانولولهروش، می

کرو ها و... را در مقیاس نانو و مایکریستالبعدی، پلیسهو 
ها شامل خواص مکانیکی، کرد و خواص مختلف آن سازیشبیه

گیری ارتعاشی، الکتریکی، رسانش حرارتی، اپتیکی و... را اندازه
 .[13-10] کرد
کاربید بور، با چگالی کم و خواص مکانیکی ویژه، در صنعت  

، [15]پوش ، زره[14] کاربردهایی چون تولید مواد ساینده
. این [17]های نوترونی را دارد و آشکارسازی [16]ترموالکتریک 

توسط تاناکا و همکاران، از طریق  2005در سال  دوبعدیساختار 

این ساختار، . ]18[شناسایی شد  2NbBبافته در سطوح رشد هم
ترین ماده بعد از الماس و نیترید بور مکعبی معرفی سخت

بر وهعلاهای این سرامیک، کامپوزیت چنینهم. [19]ت اسشده

مقاومت و سختی بالا، وزن مخصوص پایینی دارند. خواص ذکر 
مناسبی برای مطالعات تجربی و  ۀگزینشده، کاربید بور را به 
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خواص  [20]. دوراندوردو استهها تبدیل کردسازیشبیه
از دینامیک  بااستفادهمکانیکی و الکتریکی کاربید بور آمورف را 

تحقیق کاربید بور غیربلوری کرد. در این  سازیشبیهمولکولی 

در  [21]رسانا معرفی شد. مردول و همکاران یک نیمه عنوانبه
های دمایی و دینامیک مولکولی، وابستگی سازیشبیهیک 

لایه کاربید بور را بررسی ترمودینامیکی و خواص ساختاری تک

 دلیلبهکردند. نتایج نشان داد، ضریب انبساط حرارتی خطی 
های خمش خارج از صفحه با فرکانس پایین، لتبرانگیختگی حا
دمایی، مقداری منفی است. کروتایف و همکاران  ۀدر یک محدود

های تغییرات ساختار کاربید بور را تحت تنش [22]
، سه تغییر سازیشبیهغیرهیدرواستاتیک مطالعه کردند. در طی این 

و  نظمی ساختارسه اتمی، بی ۀزنجیرساختاریِ خم شدن ناگهانی 
 40تغییر در تقارن بلوری مورد بحث قرار گرفت. خمش ناگهانی 

که در گیگاپاسکالی در اثر وجود تغییرشکل ویژه رخ داد، درحالی
گیگاپاسکال  70استاتیک، ساختار مورد آزمایش تا بارگذاری شبه

تنش را کاهش  ۀآستاننقص کریستالی مقدار  چنینهمماند. پایدار 
خواص  [23]خادمی زاهدی و همکاران  رای دیگداد. در مقاله

ها دو مکانیکی کاربید بور دوبعدی را مورد بررسی قرار دادند. آن
نوع صفحه در حضور نقص و عدم حضور نقص را در دینامیک 

دو نقص ترک و دایره در  چنینهمکردند.  سازیشبیهمولکولی 
گرفت. مقدار مدول یانگ  محوری قرار دماهای متفاوت تحت بار

گیگاپاسکال و در  43/779کلوین در راستای آرمچیر  2ر دمای د
مولایی و  گیگاپاسکال گزارش شد. 02/815راستای زیگزاگ 

را مدل و  کاربید بور دوپ شده 2021در سال  [24] همکاران
درصد اتم  5خواص مکانیکی آن را استخراج کردند. با افزودن 

مدول یانگ و تنش  بور به ساختار کاربید بور در راستای آرمچیر،
 کاهش یافت. %19و  %6 ترتیببهشکست  ۀنقطدر 
گیری چشم تأثیرهایی با اشکال هندسی مختلف، حضور نقص 

بر رفتارهای مکانیکی، حرارتی و... دارد. با ایجاد نقص و حذف 
وجود تمرکز  چنینهمها و ها و مولکولشدن تعداد زیادی از اتم

، کاهش خواص مختلف مواد و های نقص ایجاد شدهتنش در لبه
اصفهانی و همکاران  شود. نصرساختارهای گوناگون حاصل می

با ایجاد عیوبی در مقیاس نانو، هدایت حرارتی گرافن را  [25]
 %15نانومتری، کاهش  6بررسی کردند. در حضور نقص بیضوی 

نقص  تأثیر [26]هدایت گرمایی مشاهده شد. آلبویه و همکاران 
افزار لمپس نرماز  بااستفادهبور نیترید  ۀنانولولای بر نقطه

(LAMMPS .در دو راستای زیگزاگ و آرمچیر مطالعه کردند )

 بهنسبتنتایج، بیشتر بودن مدول یانگ در راستای آرمچیر 
موارد را نشان داد. این اتفاق برای تنش و کرنش  ۀهمزیگزاگ در 

با  [27]ان جز یک مورد نیز صادق بود. لی و همکاربهشکست، 
کارگیری تحلیل دینامیک مولکولی، تابش لیزر بر میکروساختار هب

کره، و دریافتند که در حضور نقص نیم ندکردسیلیکا را مطالعه 
 [28]شوند. اسلام تر دچار دگرگونی میآسان Si-Siپیوندهای 

ها بر استحکام کششی و مقاومت شکست را در یک مرزدانه تأثیر
 15 ۀمرزدانای با مطالعه کرد. در نمونه 2MoSل کریستاپلی ۀنمون

گیگاپاسکال گزارش  7/15 ۀاندازبهنانومتری، مقاومت کششی 
نتایج حاکی از تضعیف قابل توجه خواص مکانیکی  چنینهمشد. 

 ها بود.این ساختار در اثر مرزدانه
کاربید  دوبعدیعددی بر ساختار  ۀمطالعدر این مقاله، یک  

دینامیک مولکولی انجام شد. خواص  سازیشبیه ۀپایبور و بر 
شکست و کرنش در  نقطۀمکانیکی از قبیل مدول یانگ، تنش در 

 تأثیرشکست در راستای زیگزاگ محاسبه شدند. در ابتدا،  نقطۀ
های مختلف های دایروی با شعاع ثابت و در مکانجایگاه نقص

ز دما ا افزایش تأثیراز ساختار مورد مطالعه قرار گرفت. سپس، 

کلوین بر روی ساختاری که بیشترین خواص  1000به  100
 مکانیکی را از خود نشان داد، مورد بررسی قرار گرفت. 

 

 های محاسبهروش

ب مناسیند افردینامیک مولکولی که یک  سازیشبیهدر این مقاله، 
باشد، برای های آزمایشگاهی میبرای جایگزین کردن روش

کاربید بور استفاده شد. این روش  کیگیری خواص مکانیاندازه
 براساس حرکات اتمی سیستم و تکامل دینامیکی از طریق حل
 عددی قانون دوم نیوتن و معادلات حاکم بر فیزیک کلاسیک بنا

 عنوانبه. موقعیت نقص دایروی و دماهای مختلف [29] استهشد
. گذار بر خواص مکانیکی مورد بررسی قرار گرفتتأثیردو المان 

ند افزار لمپس انجام شدها در نرمسازیمدل تمامیدر این تحقیق، 
 L .دهدمتغیر هندسی مورد استفاده را نشان می (1). شکل [30]

 مرکز نقص ۀفاصل عنوانبه xطول ساختار کاربید بور و  عنوانبه
 به ذکر است که شعاع دایروی از ضلع جانبی ساختار بود. لازم

 ( ثابت در نظر گرفته شد.rنقص دایروی )
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علوم کاربردی و محاسباتی در مکانیکنشریۀ  1401 ،یک، شمارۀ چهارمسال سی و        

 
 روکاربیدبشکل شماتیک نقص دایروی و مکان آن در مرکز ساختار   1شکل 

 

 
 نمای بالا از تک لایه ساختار کاربید بور لانه زنبوری  2شکل 

 

ای و پتانسیل بین اتمی از نقش اساسی شرایط مرزی دوره 
لمپس  سازیشبیههای بین اتمی در نیروی ۀمحاسببرای 

جهات زیگزاگ و آرمیچر در راستای  .[31] برخوردارند
از پتانسیل ترسوف برای  در نظر گرفته شدند. Yو Xمحورهای 

های بور و کربن و به تصویر کشیدن فعل و انعالات بین اتم
تانسیل ترسوف یکی . پ[32] ها استفاده شدتعامل پیوند چنینهم

های سازیمدلها برای ترین و پرکاربردترین پتانسیلاز مناسب
خواص مکانیکی و حرارتی مواد مختلفی از جمله گرافن، کاربید 

های کربن دوبعدی شبکهسولفات و دیگر دیبور، تنگستن 
انرژی سازی شبیهاز آن، در طی  . بعد[23] استهاستفاده شد

پایداری  انرژی کل آن به چنینهمشی و پتانسیل سیستم و بجن
، ساختارها تحت سازیشبیهیند افرقابل قبولی رسید. در طول 

 A200ای با ابعاد یکپارچه ۀصفحبه تعادل رسید و  NPTشرایط 
 ×A200  تشکیل شد که تحت بارگذاری کششی محوری قرار

، الگوریتم سرعت برای حل معادلات حرکت چنینهمگرفت. 
استفاده شد. در این ساختارهای  ps  001/0ذرات با گام زمانی

اتم بودند. برای ایجاد نقص در  13376مورد بررسی دارای 
گیری ساختار، ابتدا نقص با هندسه مورد نظر را ایجاد و بعد با بهره

نقص در محل مورد نظر ایجاد شد. در  "delete atom"از دستور 
 نهایت روند شکست و پیکربندی اتمی و تجسم ساختار با

ساختار  ۀدهندنشان (2)شکل  .[33]انجام شد  OVITOافزار نرم
باشد که هر اتم بور )آبی رنگ( توسط سه اتم کربن کاربید بور می

 اند.)خاکستری رنگ( احاطه شده
کرنش  -مدول یانگ که شیییب قسییمت خطی نمودار تنش   

 هوک محاسبه شد. رابطۀ است، از 

(1) 𝐸 = 𝜎𝜀 

 

 بحث و نتایج

خواص مکانیکی کاربید   .موقعیت مکانی نقص دایروی تأثیر
 نقطۀشکست و کرنش در  نقطۀبور اعم از مدول یانگ، تنش در 

قص گیری شدند. ابتدا برای یافتن بهترین موقعیت نشکست اندازه
آنگستروم  166و  133، 100، 66، 33دایروی، پنج موقعیت 

آنگستروم  15انتخاب شدند. شعاع نقص دایروی با مقدار ثابت 
 300، در بخش اول، دمای سیستم چنینهمدر نظر گرفته شد. 

 (1)کلوین انتخاب شد. خواص مکانیکی یاد شده در جدول 
. شایان ذکر است که مقدار مدول یانگ از استهزارش شدگ

. با استهآمد دستبهکرنش  -قسمت خطی شیب نمودار تنش
تغییرات موقعیت مکانی نقص دایروی باعث  (1)توجه به جدول 

دهد، . نتایج نشان میاستهتغییرات در خواص مکانیکی شد
ص که نق استهین مقدار خواص مکانیکی زمانی رخ دادترکم

(. 100Xکاربید بور قرار دارد )حالت  ۀصفحدایروی در مرکز 
 166X، بیشترین مقدار خواص مکانیکی در موقعیت چنینهم

 به  66Xدر دو موقعیت  ؛ مقدار مدول یانگاستهگزارش شد

 166X گیگاپاسکال  04/749گیگاپاسکال به  01/741 از
باشد. این روند می %08/1افزایش  ۀدهندنشانکه  استهرسید

شکست نیز قابل  نقطۀافزایشی برای خواص تنش و کرنش در 
ها با های زیاد، نقصکه در تنش کردملاحظه است. باید اشاره 

ها از حالت پایدار خود خارج شوند تا اتمکسب انرژی موجب می
 [32]همکاران . دادرسی و [34]افتد شوند و رشد نقص اتفاق می

ل تجزیه و تحلی 3BCر صفحات گرافن مانند مسیر ترک را د تأثیر
ها کاهش مدول یانگ و تنش شکست را در اثر افرایش کردند. آن

روند تغییرات مدول یانگ، تنش و ها مشاهده کردند. طول نقص
 باشد.قابل مشاهده می (4و 3) شکست در شکل نقطۀکرنش در 

 موقعیت مکانی نقص دایروی در تأثیربرای تحلیل بهتر  چنینهم
کرنش هر  -ساختار کاربید بور در راستای زیگزاگ، نمودار تنش

 .استهشده ئارا (5)پنج نمونه در شکل 
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 کلوین و پنج موقعیت مختلف نقص دایروی 300کاربید بور در دمای  ۀصفحخواص مکانیکی   1جدول 

 

افزایش درصد 

 کرنش شکست

درصد افزایش 

 تنش شکست

درصد افزایش 

 مدول یانگ

 شکست کرنش

(%) 

 تنش شکست
(GPa) 

 مدول یانگ
(GPa) 

 (Å) موقعیت

 33X 41/743 73/78 138/0 مبنا مبنا مبنا

09/0 05/0 22/3- 151/0 33/83 01/741 66X 

02/0- 02/0- 32/5- 135/0 81/76 45/739 100X 

05/0 03/0 34/5 146/0 53/81 28/747 133X 

17/0 12/0 57/7 162/0 41/88 04/749 166X 

 

 
 های مکانی مختلف نقص دایرویشکست ساختار کاربید بور برای موقعیت نقطۀتغییرات مدول یانگ، تنش و کرنش در   3شکل 

 

 
 نقص دایروی های مکانی مختلفشکست ساختار کاربید بور برای موقعیت نقطۀتغییرات کرنش در   4شکل 

 

 
 کرنش ساختار کاربید بور در راستای زیگزاگ و در حضور پنج موقعیت مختلف نقص دایروی -نمودار تنش  5 شکل
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دما بر خواص مکانیکی با موقعیت مکانی ثابت نقص  تأثیر
منظور بررسی افزایش دما بر خواص بهدر این بخش،   .دایروی

، 200، 100پنج دمای مختلف  تأثیرمکانیکی ساختار یاد شده، 
 نقطۀکلوین بر مدول یانگ، تنش و کرنش در  1000و  700، 300

شکست ساختار کاربید بور مورد بررسی قرار گرفت. شایان ذکر 

در بخش قبل، تغییرات دما  166X ۀنموننتایج بهتر  دلیلبهاست 

ای این نمونه بررسی شد. تغییرات مدول یانگ، تنش و کرنش بر
شکل  چنینهم. استهگزارش شد (2)شکست در جدول  نقطۀدر 

تغییرات هر سه خاصیت مکانیکی را برای ساختار کاربید  (7 و 6)

 . استهبور به نمایش گذاشت
 

 بور در دماهای مختلف وکاربید  ۀصفحخواص مکانیکی   2جدول 

 موقعیت مکانی ثابت نقص دایروی 

 مدول یانگ 

(GPa) 

تنش شکست 

(GPa) 

کرنش 

 (%) شکست

 (K)دما 

21/781 59/99 184/0 100 

04/749 41/88 162/0 300 

98/712 16/83 152/0 500 

33/689 30/80 147/0 700 

19/616 71/56 09/0 1000 

 

 
 شکست ساختار کاربید بور برای دماهای مختلف نقطۀتغییرات مدول یانگ، تنش و کرنش در   6شکل 

 

 
 شکست ساختار کاربید بور برای دماهای مختلف نقطۀتغییرات کرنش در   7شکل 
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، با افزایش دما، خواص قابل مشاهده است طور کههمان 
نمونه، مقدار مدول یانگ از  عنوانبهیابد. مکانیکی کاهش می

، 04/749کلوین به  100گیگاپاسکال برای دمای  21/781

برای دماهای  ترتیببهگیگاپاسکال  19/616و  33/689، 98/712
، %73/8، %11/4 ترتیببهکه  استهرسید 1000و  700، 500، 300
ر دهد. این نکته قابل ذککاهش را نشان می %12/21و  76/11%

است که در مقیاس اتمی، افزایش دما باعث تضعیف پیوند 
جایی که پیوند شیمیایی عاملی اثرگذار بر شود. از آنشیمیایی می

خواص مکانیکی است، افزایش دما موجب کاهش خواص 
دما بر  تأثیربر مبنی. تحقیقات مختلفی [23]گردد مکانیکی می

ر افزایش دما را ؛ دهقانی و همکاران اثاستهخواص مکانیکی شد
بر خواص مکانیکی ساختار برلیوم اکساید مورد آزمایش قرار 

از دماهای گوناگون نشان دادند که افزایش  بااستفادهها ندادند. آ

-کلوین، موجب کاهش خواص مکانیکی می 1000به  100دما از 

 . [35]گردد 
شکست نیز روند نزولی را از خود نشان  نقطۀتنش در  

گیگاپاسکال در  59/99مقدار این خاصیت مکانیکی از . دهدمی
کلوین  1000گیگاپاسکال در دمای  71/56کلوین به  100دمای 

%  61/57میزان بهروند کاهشی  ۀدهندنشانکه  استهکاهش یافت

باشد. با اعمال نیروی کششی به ساختار، انرژی جنبشی به می
ا افزایش انرژی و در دماهای بالا ب شودمیانرژی کرنشی تبدیل 

و منجر به کاهش تنش  یابدمیجنبشی، انرژی کرنشی کاهش 
کم  دلیلبهتواند این روند نزولی می .[34 , 33]شود بیشینه می

ها در اتم ۀفاصلافزایش  چنینهمشدن انرژی برخورد بین اتمی و 
. این سیر نزولی در خاصیت کرنش در [35]د اثر افزایش دما باش

 .است هقابل مشاهدشکست نیز  نقطۀ
 

 
 (166Xکلوین موقعیت مکانی ثابت نقص دایروی ) 100روند تغییرات شکست ساختار کاربید بور برای دمای   8شکل 

 

 
 (166Xکلوین موقعیت مکانی ثابت نقص دایروی ) 300روند تغییرات شکست ساختار کاربید بور برای دمای   9شکل 

 

 
 (166Xکلوین موقعیت مکانی ثابت نقص دایروی ) 700روند تغییرات شکست ساختار کاربید بور برای دمای   10شکل 
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روند تغییرات شکست ساختار کاربید بور ( 10-8) هایشکل 

دهد. هر سه نمونه برای را برای سه دمای مختلف نشان می
گونه باشد. همان( می166Xابت نقص دایروی )موقعیت مکانی ث

شود با افزایش کرنش، تمرکز تنش در اطراف نقص که مشاهده می

که همین امر موجب ایجاد شکست در ساختار  شودمیبیشتر 
کند که مقاومت ساختار گردد. این روند تا زمانی ادامه پیدا میمی

ین مقدار خود برسد و صفحه از هم گسیخته ترکمکاربید بور به 

مهم دیگری که باید به آن توجه داشت این است که با  ۀنکتشود. 
 ۀنقطی به ترکمافزایش دما، ساختار مورد بررسی در کرنش 

کلوین  100دهد که افزایش دما از رسد. نتایج نشان میشکست می

بررسی  سزایی بر خواص مکانیکی موردهب تأثیرکلوین،  700به 
شکست  (2)و جدول ( 10 -8های ). باتوجه به شکلاستهداشت

 148/0و  171/0و  191/0در  ترتیببهدر ساختار کاربید بور 

. گسترش و رشد عیوب به معنی گسستن استهدرصد رخ داد
باشد. دادرسی و کربن می -کربن و کربن -های بین بورپیوند

ی ساختار کاربید بور را دما بر پاسخ مکانیک تأثیر [36] همکاران
ها نشان داد که افزایش دما و افزایش طول بررسی کردند. نتایج آن

دهد. با انتشار ترک خواص مکانیکی کاربید بور را کاهش می
توان انتظار نوسان در تنش را داشت که این امر فضاهای خالی می

. شایان [39-37]گردد موجب تمرکز تنش در اطراف نقوص می
های ایجاد شده در که تمرکز تنش در اطراف نقص ذکر است

یکی از عوامل اصلی کاهش خواص  عنوانبهتوان ساختار را می

 .[41 ,40]مکانیکی برشمرد 

 

 گیریبندی و نتیجهجمع

کاربید بور با  دوبعدیدر این مقاله، خواص مکانیکی ساختار 

دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار  سازیشبیهکمک روش 

گرفت. دو المان موقعیت مکانی نقص دایروی و تغییرات دما 
پارامترهای اثرگذار بر مدول یانگ، تنش و کرنش در  عنوانبه

شکست ساختار در راستای زیگزاگ مورد تحلیل قرار  نقطۀ

آمده نشان داد که حضور نقص دایروی  دستبهگرفت. نتایج 
خواص مکانیکی گردید و هرچه مکان آن از  باعث تغییرات

ساختار به مرکز ساختار نزدیک شد، کاهش خواص های لبه

پنج دمای مختلف  تأثیرمکانیکی را به دنبال داشت. در گام بعدی، 
آمده دستبهکلوین مورد بررسی قرار گرفت. نتایج  1000تا  100

ی حاکی از آن بود که افزایش دما باعث کاهش خواص مکانیک

% مدول یانگ  12/21آمده نشان از کاهش دستبهشد. نتایج 
شکست دمای  نقطۀمقدار تنش و کرنش در  چنینهمداشت. 

دمای  بهنسبت %19/46% و  05/43میزان به ترتیببهکلوین  1000

 کلوین کاهش یافت. 100
 

 واژه نامه 
 Polycrystalline کریستالپلی

  Doped دوپ شده

 Periodic boundry condtion ایدورهشرایط مرزی 

  Tensile strength مقاومت کششی

  Defect نقص

  Failure stress تنش شکست

  Failure strain کرنش شکست

 Temperature دما 

  Mechanical properties خواص مکانیکی 
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