
 

 

های الگوریتم ژنتیک و دینامیک رفتار شکست پلی کریستال نیترید کربن به روش تحلیل

 مولکولی

 چکیده
ها در ساختارهای دو بعدی و عیوب هندسی به عنوان عوامل اثرگذار بر رفتار شکست مواد دو بعدی معرفی تمرکز تنش و کمانش غیرخطی ناشی از مرزدانه

کریستال به خوبی شناخته نشده است، در این مقاله، بررسی رفتار مکانیکی نانوصفحات نیترید کربن به نیکی نانوساختارهای پلیشوند. از آنجایی که رفتار مکامی

 900تا  100ای و در دماهای عنوان تابعی از دما و مرزدانه مورد مطالعه قرار گرفت. عملکرد مکانیکی پلی کریستال نیترید کربن در حضور و عدم حضور ترک لبه

ا انتخاب تابع کلوین مورد آزمایش قرار گرفت. از شبیه سازی دینامیک مولکولی به عنوان یک روش مقرون به صرفه برای مدلسازی و آزمایش صفحات دو بعدی ب

و نتایج در راستای  یابدیمید کربن با افزایش دما کاهش رپتانسیل مناسب و شرایط مرزی استفاده شد. نتایج نشان داد که خواص مکانیکی مونوکریستال نیت

. یابدمیت کاهش زیگزاگ بالاتر از آرمچیر گزارش شد. همین روند برای ساختار پلی کریستال نیز مشاهده شد که با افزایش دما، مدول یانگ، تنش و کرنش شکس

ایش تعداد ناحیه برای پلی کریستال نیترید کربن آنگستروم نیز سبب کاهش خواص مکانیکی شد. از سویی دیگر، افز 25به  5همچنین، افزایش طول ترک از 

ی مدول یانگ برای پلی موجب کاهش تنش شکست گردید. علاوه بر این، بهینه سازی به روش الگوریتم ژنتیک صورت پذیرفت و نتایج نشان داد که مقدار بهینه

گیگاپاسکال است. نتایج بدست آمده از این مطالعه را  18/338روم، معادل آنگست 52/6کلوین و طول ترک  95/586ناحیه در دمای  53کریستال نیترید کربن با 

 های بعدی ساختارهای دو بعدی را پیش بینی نماید.تری از نسلتر تعمیم داد تا درک عمیقتوان به موارد پیچیدهمی
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Abstract 

Stress concentration and nonlinear buckling caused by grain boundaries in two-dimensional structures and geometric defects are 

introduced as factors affecting the fracture behavior of two-dimensional materials. Since the mechanical behavior of polycrystalline 

nanostructures is not well known, in this article, the mechanical behavior of carbon nitride nanosheets was studied as a function of 

temperature and grain boundaries. The mechanical performance of polycrystalline carbon nitride was tested in the presence and 

absence of edge cracks and at temperatures from 100 K to 900 K. Molecular dynamics simulation was used as a cost-effective 

method for modeling and testing two-dimensional nanosheets by choosing the appropriate potential function and boundary 

conditions. The results showed that the mechanical properties of carbon nitride monocrystalline decrease with increasing temperature 

and the results were reported in zigzag direction higher than armchair. The same trend was observed for the polycrystalline 

structures. The increase in temperature caused the Young's modulus, failure stress and strain to decrease. Also, increasing the crack 

length from 5 to 25 angstroms caused a decrease in mechanical properties. On the other hand, increasing the number of regions for 

carbon nitride polycrystalline decreased the failure stress. In addition, the optimization was carried out by genetic algorithm and the 

results showed that the optimal value of Young's modulus for carbon nitride polycrystalline with 53 regions at a temperature of 

586.95 K and a crack length of 6.52 angstroms is equivalent to 338.18 GPa. The results obtained from this study can be generalized 

to more complex cases to predict a deeper understanding of the next generations of two-dimensional structures. 
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 مقدمه -1

ی اخیر مواد دو بعدی بطور گسترده توسعه یافته در دو دهه

تک  2000و مورد استفاده قرار گرفته است. در اواسط سال 

به ساختار شش ضلعی  Geimهای گرافن دو بعدی توسط لایه

علاقه به مواد . [1] نیترید برای الکترونیک گرافن تبدیل شد

های متعدد به آنها اشاره کربنی دو بعدی همانطور که در گزارش

شده است، بر روی خواص حرارتی، مکانیکی، نوری و 

ی گذشته افزایش یافته است. از الکترونیکی بطور مداوم در دهه

همین رو، ورود این مواد در صنایع مختلف همچون الکترونیک، 

ا، دارورسانی و حسگرها با سرعت اپتوالکترونیک، هوافض

در این میان، طراحی و  .]2,3[ روزافزونی گسترش یافته است

ی انواع دیگر مواد دو بعدی نیز رشد چشمگیری را تجربه توسعه

، 1AlNتوان به موادی همچون اند. از این میان، میکرده
2ZnO ،3GaN ،4BeO  5و

2TiO از آنجایی  .]6-4[ اشاره نمود

اند صفر گرافن در برخی موارد به عنوان یک اشکال که فاصله ب

گردد، اصلاح گرافن با جایگزینی در بعضی صنایع محسوب می

هایی همچون نیتروژن و بور به عنوان یک رویکرد مناسب اتم

 شودبرای ساخت مواد دو بعدی گرافیتی ناهمگن محسوب می

[7]. 

توان با تغییرات و تنظیم برخی کرد، میبا استفاده از این روی

پارامترها مانند عناصر مورد استفاده به عنوان اصلاح کننده، به 

نسل جدیدی از این مواد دست یافت. با توجه به تحقیقات 

6N3C ،7صورت گرفته، ساختارهایی مانند 
3BC ،8BCN  و

9BN  اگرچه ساختار مشابهی نسبت به گرافن دارند، اما خواص

 .]8-11[ اندی و فیزیکی متفاوتی را از خود نشان دادهشیمیای

N3C  یا نیترید کربن مانند گرافن یک ساختار شش ضلعی لانه

باشد که های کربن و نیتروژن میکه متشکل از اتم استزنبوری 

(. در این 1با پیوند کووالانسی با یکدیگر پیوند دارند )شکل 

احاطه شده است.  ساختار، هر اتم نیتروژن با سه اتم کربن

                                                           
1 Aluminum nitride 
2 Zinc oxide 
3 Gallium nitride 
4 Beryllium oxide 
5 Titanium dioxide 
6 Carbon nitride 
7 Boron carbide 
8 Boron carbon nitride 
9 Boron nitride 

های نیتروژن در این ساختار و شعاع اتمی توزیع یکنواخت اتم

مشابه کربن و نیتروژن سبب شده است تا ساختار نیترید کربن 

در بین سایر مواد دو بعدی به صورت منحصر به فرد درآید. با 

-توجه به ساختار قابل توجه نیترید کربن، خواص چند منظوره

آن برشمرد. نیترید کربن دارای رسانایی توان برای ای را می

، eV 042/1، فاصله باند W/mK 815حرارتی بالا در حدود 

 35و استحکام  S/cm 310×41/1رسانایی الکتریکی بالا برابر با 

ها، نیترید کربن به . با توجه به این ویژگیاستگیگاپاسکال 

و  ی ایده آل برای کاربردهای در مقیاس نانوعنوان یک گزینه

های الکترونیک، الکترونیک نوری و حسگرها معرفی در زمینه

 .]12-14[ شده است

 
 ی ساختار لانه زنبوری نیترید کربن: مدل اولیه1شکل 

اگرچه شکل ساختاری نیترید کربن به صورت شش ضلعی 

و کنار هم قرار گرفتن آنها بدون مانع است،  استو لانه زنبوری 

ها و عیوب درون این مواد ود حفرهاما در دنیای واقعیت، وج

-گردد. ترک و مرزدانهباعث اثرگذاری آنها بر خواص مختلف می

موجود در این ساختارها  هاینقصترین ها به عنوان یکی از مهم

اند که اجتناب ناپذیر هستند. این عیوب هندسی که معرفی شده

شوند، سبب ایجاد تغییر شکل تحت بارگذاری خارجی ایجاد می

شوند و بر خواص هندسی درون صفحه و خارج از صفحه می

-ها می. مرزدانه[15]گذارند مختلف این ساختارها تاثیر می

های مختلف در یک ساختار ایجاد شوند. زمانی د به شکلتوانن

که تعداد آنها در یک ساختار افزایش یابد، ساختار از حالت 

شود که از کنار هم مونوکریستال به پلی کریستال تبدیل می

ی این شوند که بوسیلهقرار گرفتن چندین ناحیه تشکیل می

شوند. هر یک یشوند و از یکدیگر جدا مها مرزبندی میمرزدانه

ی چینش ها و نحوهاز ساختارهای دو بعدی بسته به نوع مرزدانه

. [16]دهند آنها کنار یکدیگر، رفتار متفاوتی را از خود نشان می

همچنین، ترک با ایجاد شدن در فضاهای مختلف یک ساختار 
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های آن یا مرکز ساختار، تاثیر بسزایی بر خواص مانند لبه

مختلف مواد مورد بررسی دارند. در این زمینه تحقیقات 

 ای صورت گرفته است.گسترده

ها منجر به نشان دادند که مرزدانه [17]فن و همکاران 

شود که برای کاهش تغییر ای گرافن مینوسانات درون صفحه

های کربن و تنش ها و همچنین، طول پیوند اتمانرژی مرزدانه

با استفاده از روش  [18]اولیه مفید است. ژانگ و همکاران 

های مختلفی از شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی فرم

ها در دماهای مختلف پرداختند. نتایج آنها نشان داد که مزردانه

انحراف جهت کریستال و قدرت  ی مستقیمی بین زاویهرابطه

ی خمش و ها وجود ندارد و بیشتر تحت تاثیر زاویهذاتی مرزدانه

ها هستند. در تحقیقی دیگر، دادرسی و همکاران انرژی مرزدانه

با استفاده از دینامیک مولکولی به بررسی خواص  [19]

پرداختند.  3BCمکانیکی ساختار مونوکریستال و پلی کریستال 

نتایج آنها نشان داد که افزایش نواحی در ساختار پلی کریستال 

گردد. همچنین، افزایش دما از باعث کاهش خواص مکانیکی می

کرنش کلوین نیز کاهش مدول یانگ، تنش و  1000به  100

خواص  [20]شکست را به همراه دارد. باقری و همکاران 

مکانیکی ساختار پلی کریستال نیترید کربن را با استفاده از 

شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد آزمایش قرار دادند. 

یه و تغییرات نرخ کرنش، تغییرات دما، تغییرات تعداد ناح

افزایش طول ترک به عنوان پارامترهای اثر گذار بر خواص 

مکانیکی مورد بررسی قرار گرفت. نتایج آنها نشان داد که 

در ساختار پلی کریستال  L/3به  0Lافزایش طول ترک از 

موجب کاهش خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش در 

ه ب 100گردد. همچنین، افزایش دما از ی شکست مینقطه

کلوین نیز کاهش خواص مکانیکی این ساختار را به  1000

ناحیه به  3همراه دارد. از سویی دیگر، افزایش تعداد ناحیه از 

 هناحیه سبب افزایش مدول یانگ و تنش شکست گشت 25

است. خواص مکانیکی ساختارهای مونوکریستال و پلی 

با بهره گیری از روش شبیه سازی دینامیک  SiCکریستال 

مورد مطالعه قرار  [21]و همکاران  مولاییی کولی بوسیلهمول

گرفت. نتایج آنها نشان داد که خواص مکانیکی در راستای 

افزایش دما سبب  ،. همچنیناستآرمچیر بالاتر از زیگزاگ 

شود. از سویی دیگر، کاهش خواص مکانیکی در هر دو راستا می

در ساختارهای پلی کریستال، افزایش تعداد ناحیه موجب 

ی شکست شده نقطه کاهش مدول یانگ، تنش و کرنش در

آنگستروم  150آنگستروم به  25است. افزایش طول ترک از 

کاهش خواص مکانیکی را به همراه داشته است. شیشیر و 

خواص مکانیکی ساختار مونوکریستال نیترید  [22]همکاران 

مورد کربن را با استفاده از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی 

. آنها به بررسی خواص مکانیکی مدول یانگ، آزمایش قرار دادند

تنش شکست و چقرمگی شکست در دو راستای آرمچیر و 

های مختلف پرداختند. نتایج آنها زیگزاگ برای دما و طول ترک

شان داد که افزایش دما و طول ترک سبب کاهش خواص ن

گردد. همچنین، اثر این دو المان در راستای مکانیکی می

زیگزاگ نسبت به راستای آرمچیر بالاتر گزارش شد. از سویی 

دیگر، افزایش طول ترک برای هر دو راستای آرمچیر و زیگزاگ 

ه افزایش خاصیت مکانیکی چقرمگی شکست را به همراه داشت

خواص  [23]ای دیگر، شیرازی و همکاران است. در مطالعه

های مکانیکی ساختار نیترید کربن را در حضور ترک با طول

مختلف مورد مطالعه قرار دادند. نتایج آنها بیانگر آن است که 

لوین ک 200گیگاپاسکال در دمای  140مقدار تنش شکست از 

 200گیگاپاسکال در دمای  40برای ساختار بدون ترک به 

آنگستروم کاهش یافته است. از  150کلوین و با طول ترک 

سویی دیگر، مقدار چقرمگی شکست برای ساختار با طول ترک 

کلوین به  200در دمای  MPa.m 01/6-0.5آنگستروم از  25
0.5-MPa.m 99/4  کلوین کاهش یافته است 900در دمای. 

-با توجه به مطالب ارایه شده، اگرچه که تحقیقات گسترده

ی ساختارهای مونو کریستال و پلی کریستال ای در زمینه

های مختلفی در مورد صورت گرفته است، اما کماکان سوال

توضیح رفتار مکانیکی و شکست ساختار نیترید کربن وجود 

چه دارد. حضور ترک به عنوان نقص هندسی بر نیترید کربن 

تاثیری دارد؟ اثر افزایش دما بر ساختار نیترید کربن به چه 

صورت است؟ تعداد نواحی ساختار پلی کریستال بر خواص 

مکانیکی اثر یکسان و مشابه دارد؟ تغییرات طول ترک چه اثری 

گذارد؟ برای این منظور، بر مدول یانگ و تنش شکست می

د کربن با نانوصفحات تک کریستالی و پلی کریستالی نیتری

استفاده از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه 

قرار گرفته است. ابتدا به بررسی ساختارهای مونوکریستال 

نیترید کربن در دماهای مختلف و در دو جهت بارگذاری 

ی بعد، با در نظر آرمچیر و زیگزاگ خواهیم پرداخت. در مرحله

ل نیترید کربن در گرفتن پنج نوع از ساختار پلی کریستا

دماهای مختلف، خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش 

شکست مورد بررسی قرار خواهد گرفت. شایان ذکر است که 

برای هر نوع از این نواحی، چهار حالت مختلف در نظر گرفته 
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شده است. سپس، اثر تغییرات طول ترک مورد آزمایش قرار 

مکانیکی با  ی پارامترخواهد گرفت. در نهایت، مقادیر بهینه

-استفاده از روش الگوریتم ژنتیک گزارش خواهد شد. انتظار می

های این پژوهش برای درک بهتر خواص مکانیکی، رود یافته

توزیع تنش و طراحی ساختاری مواد دو بعدی مفید واقع شود و 

ی محققان را برای کاوش بیشتر در این زمینه فراهم علاقه

 سازد.

 باتهای محاسروش -2

در این مطالعه، از شبیه سازی دینامیک مولکولی برای 

 مدلسازی و تحلیل خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست

 نانوصفحات نیترید کربن استفاده شده است کرنش شکستو 

از آنجایی که نتایج بدست آمده از دینامیک مولکولی  .[24]

های تحت تاثیر دقت توابع مورد استفاده برای اجرای برهمکنش

، برای این منظور، از پتانسیل استاتمی و شرایط بارگذاری 

Tersoff های بین اتمی برای بیان و توصیف برهمکنشC-C  و

C-N پتانسیل ترسوف بدلیل دارا  .[25] استفاده شده است

قادر به تشخیص مناسب و  three-bodyو  twoبودن توابع 

ای مورد نیاز برای توضیح یک پیوند کافی وابستگی زاویه

-. همچنین، برای تجسم و نظارت بر خروجیاستکووالانسی 

 1OVITOها از نرم افزار های مورد بررسی و موقعیت یابی اتم

-مشاهده می 1. همانطور که در شکل [26] استفاده شده است

ی نیترید کربن که در آن، هر اتم شود، نانو ورق تک لایه

ی سه اتم کربن احاطه شده است، در محاسبات نیتروژن بوسیله

دینامیک مولکولی مورد استفاده قرار گرفته است. دو جهت 

-می Yو  Xبارگذاری زیگزاگ و آرمچیر به ترتیب بیانگر جهات 

کرنش  و ص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست. خواباشد

 10شکست ساختارهای دو بعدی نیترید کربن با طول و عرض 

ی نانومتر در دو جهت آرمچیر و زیگزاگ در بازه 10×نانومتر

ی برای محاسبه کلوین بررسی شده است. 900تا  100دمایی 

شیب قسمت خطی هر نمودار استفاده شده مدول یانگ از 

 است.

اص مکانیکی برای ساختار پلی کریستال با تعداد بررسی خو

مورد مطالعه قرار گرفته ناحیه  53و  32، 24، 16، 5ی ناحیه

حالت مختلف در  4ها با توزیع تصادفی نواحی با . این مدلاست

ی شده است. نواحی بوسیله آزمایشی شبیه سازی جعبه

                                                           
1 Open visualization tool 

 اندهای مختلف به یکدیگر متصل شدهها در حالتمرزدانه

 آنگستروم به 25و  12، 5طول ترک  3بر این، (. علاوه 2)شکل 

ای مورد مطالعه قرار گرفته است. در این مرحله، عنوان ترک لبه

ی مشخص تعیین و ایجاد شده است ی ترک با اندازهابتدا، ناحیه

های آن گروه مشخص شده با استفاده از دستور و سپس، اتم

ای در هر دو زی دورهشوند. شرایط مرحذف اتم، حذف می

-برای حذف اثر طول محدود برای تولید آزمایش Yو  Xجهت 

های مورد های بارگذاری کششی تک محوری بر نانو ورق

 Xزمانی که کشش در راستای  بررسی، استفاده شده است.

ی شبیه سازی در همین جهت تغییر عبهپذیرد، جصورت می

-این جهت اعمال می دهد. بنابراین، هنگامی که بار درشکل می

یابد و در همین زمان، افزایش می Xشود، طول جعبه در جهت 

یابد. این چرخه مدام در کاهش می Yطول جعبه در جهت 

باشد. به همین منظور، این شرایط به صورت حال تکرار می

 ای فرض شده است.دوره

 

 ناحیه 5نیترید کربن با  کریستال پلی ساختار :2شکل 

د فرآیند بازپخت نانو ساختار نیترید کربن، برای ایجا

کلوین گرم شدند و  1000تا دمای  ps 40ساختارها به مدت 

به دمای  ps 40سپس، قبل از اعمال بار کششی، به مدت 

، شرایط بازآرایی NVTمحیط سرد شدند و با استفاده از فرآیند 

. [27] هیل گشتسهای ساختار پلی کریستال تها در مرزدانهاتم

-Noseدر تمام موارد شبیه سازی، ابتدا با اعمال الگوریتم 

Hoover  در دما و فشار ثابت و با استفاده از گام زمانیps 

به حالت تعادل رسیده  ps 50، سیستم برای مدت زمان 001/0

های مورد بررسی تحت بار کششی با است. همچنین، سیستم
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ش با توجه به . نرخ کرناندقرار گرافته ps 001/0-1نرخ کرنش 

های موجود در هر ساختار ی هر ساختار و با توجه به اتماندازه

گردد. از آنجایی که تغییرات ناشی از فشار بالا در انتخاب می

های نیتروژن و کربن در ساختار نیترید کربن باید میان اتم

 ps 001/0-1ترین مقدار برای نرخ کرنش، کنترل شود، مناسب

 .[19] باشدمی

 نتایج و بحث -3

خواص مکانیکی مونوکریستال نیترید کربن به عنوان تابعی از  -1-3

 دما

کلوین،  900کلوین تا  100برای بررسی اثر تغییرات دما از 

تال نیترید کربن در دو راستای رفتار شکست ساختار مونوکریس

ها برای آرمچیر و زیگزاگ مورد مطالعه قرار گرفت. تمام نمونه

هر دو ساختار تحت بارگذاری کششی تک محوری قرار گرفتند 

و نتایج خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست و کرنش 

 شکست آنها گزارش شد.

 کشش در راستای آرمچیر 1-1-3

تار مونوکریستال نیترید کربن کرنش ساخ-های تنشمنحنی

نشان داده شده  a-3بارگذاری شده در جهت آرمچیر در شکل 

ی تمام خصوصیات نشان دهنده 4است. همچنین، شکل 

مکانیکی از جمله مدول یانگ، تنش و کرنش شکست برای 

. نتایج بدست آمده در این قسمت استساختار مورد بررسی 

کانیکی در جهت ی آن است که خصوصیات منشان دهنده

باشد. علاوه بر این، خواص زیگزاگ بالاتر از جهت آرمچیر می

مکانیکی در هر دو راستا به طور چشمگیری با افزایش دما 

یابد. از آنجایی که افزایش دما سبب افزایش طول کاهش می

ها و در نتیجه، کاهش انرژی اتصال اتم C-Nو  C-Cپیوندهای 

ک عامل اثر گذار بر خواص مکانیکی شود، این امر به عنوان یمی

کرنش، ساختار -شود. در قسمت خطی نمودارهای تنشیاد می

دهد و پس از ورود به مقاومت مناسبی را از خود نشان می

ی شکست قسمت غیرخطی و با افزایش کرنش، ساختار به نقطه

 یابد.رسد و تنش به طور ناگهانی کاهش میمی

 

 

 

رنش ساختار مونوکریستال نیترید کربن، ک-. تغییرات تنش3شکل 

aو ( کشش در راستای آرمچیر bکشش در راستای زیگزاگ ) 

 27/851در جهت آرمچیر، مقدار مدول یانگ از 

گیگاپاسکال در  02/711کلیون به  100گیگاپاسکال در دمای 

درصد  47/16کلوین کاهش یافته است که معادل  900دمای 

تنش شکست و کرنش شکست  دهد. کاهشکاهش را نشان می

در دماهای بالاتر برای ساختار مونوکریستال نیترید کربن قابل 

درصدی از حدود  34/28تر بود. تنش شکست با کاهش توجه

 130کلوین به حدود  100گیگاپاسکال در دمای  180

کلوین کاهش یافت. خاصیت کرنش  900گیگاپاسکال در دمای 

ز خود نشان داده است. درصدی را ا 69/35شکست نیز کاهش 

 191/0کلوین به  100در دمای  297/0مقدار این خاصیت از 

کلوین کاهش یافته است. شایان ذکر است که  900در دمای 

مدول الاستیک در مقیاس اتمی ارتباط مستقیمی با پیوندهای 

-شیمیایی دارد و افزایش دما منجر به تضعیف این پیوندها می

ص مکانیکی با افزایش دما برای یک روند نزولی خوا گردد.
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ی باقری و همکاران گزارش شده ساختار نیترید بور بوسیله

ای دیگر، مولایی و همکاران کاهش . در مطالعه[28]است 

درصدی مدول یانگ، تنش و کرنش  11/42و  13/41، 19/16

ار کاربید سیلیسیم را با افزایش دما گزارش شکست ساخت

 .[21]اند کرده

 

 

 

( کرنش شکست c و ( تنش شکستb( مدول یانگ، a. 4شکل 

 مونوکریستال نیترید کربن در دماهای مختلف

 زیگزاگکشش در راستای  2-1-3

در این بخش به بررسی خواص مکانیکی مونوکریستال 

نیترید بور با در نظر گرفتن تغییرات دما در جهت بارگذاری 

کرنش -نشهای تکششی زیگزاگ پرداخته شده است. منحنی

و تغییرات خواص مکانیکی به عنوان تابعی از دما  b -3در شکل 

نشان داده شده است. رفتار شکست ساختار مورد  4در شکل 

مطالعه در هر دو جهت بار گذاری آرمچیر و زیگزاگ یکسان 

بوده است. بدین معنا که در جهت زیگزاگ نیز افزایش دما 

طور که در شکل باعث کاهش خواص مکانیکی شده است. همان

شود، خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش مشاهده می 4

کلوین یافته است.  900به  100شکست با افزایش دما از 

کلوین  100بنابراین، حداکثر خواص مورد بررسی برای دمای 

بدست آمده است، در حالی که کمترین خواص برای دمای 

حداکثر مدول  کلوین گزارش شده است. به عنوان مثال، 900

 100یانگ برای ساختار مونوکریستال نیترید کربن در دمای 

گیگاپاسکال گزارش شده است. این  67/908کلوین برابر با 

درصد کاهش  5کلوین حدود  900خاصیت با افزایش دما به 

گیگاپاسکال در  11/306یافت. علاوه بر این، تنش شکست از 

کاهش یافت که  گیگاپاسکال 43/177کلوین به  100دمای 

دهد. خاصیت کرنش درصد کاهش را نشان می 03/42معادل 

درصد به  432/0درصد کاهش )از  30شکست نیز حدود 

دهد. با توجه به ساختار شش ضلعی درصد( را نشان می 306/0

ی بین تنش بارگذاری شده و باندهای یک نیترید کربن، زاویه

جه در راستای در 30درجه و  60ساختار شش ضلعی به ترتیب 

شود تا تنش که این امر سبب می استزیگزاگ و آرمچیر 

نیاز باشد.  زیگزاگخارجی بیشتری برای گسیختگی در جهت 

باید  زیگزاگبنابراین، نسبت مقدار تنش نهایی در راستای 

 .[29]باشد  آرمچیربرابر( جهت  73/1برابر )3

توان این قسمت، می با نگاهی کلی به نتایج بررسی شده در

یافت که بیشترین مقادیر خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و 

کرنش شکست برای ساختار مونوکریستال نیترید کربن در 

کمترین دما و در راستای زیگزاگ بدست آمده است که به 

 11/306گیگاپاسکال،  67/908ترتبیب برابر است با 

 درصد. 432/0گیگاپاسکال و 
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 یکی پلی کریستال نیترید کربنخواص مکان -2-3

از آنجا که در دنیای واقعی، نانوصفحات به صورت کاملا تک 

های مختلف کریستالی حضور ندارند و معمولا هر لایه از بخش

کریستالی که به صورت تصادفی و در جهات مختلف کنار هم 

هایی که اند، تشکیل شده است. این نواحی با مرزدانهقرار گرفته

پنج  و های مختلف هشت ضلعی، هفت ضلعیها با شکلاز حلقه

. [30]گیرند ضلعی تشکیل شده است، روبروی یکدیگر قرار می

ی چینش آنها کنار یکدیگر به از همین رو، تعداد نواحی و نحوه

های پلی عنوان یک المان اثرگذار بر خواص مکانیکی نانو ورق

رفتار گیرد. در این بخش، کریستالی مورد بحث قرار می

مکانیکی و شکست ساختار پلی کریستال نیترید کربن با تعداد 

با چهار چینش تصادفی و در  53و  32، 24، 16، 5ی ناحیه

نشان  5کلوین مورد بررسی قرار گرفته است. شکل  300

ی ساختارهای کریستالی نیترید کربن برای تعداد نواحی دهنده

 .استمختلف 
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(a) 

    

(b) 

    

(c) 

    

(d) 

    

(e) 

( a )5 ،b )16 ،c )24 ،d )32 ،eی و با تعداد ناحیه 4و  3، 2، 1. نمای بالا از ساختارهای پلی کریستال نیترید کربن با چینش تصادفی 5شکل 

53 
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تاثیر تغییرات تعداد ناحیه بر رفتار شکست پلی کریستال  1-2-3

 نیترید کربن

تغییرات مدول یانگ، تنش شکست و کرنش میانگین 

شکست ساختار پلی کریستار نیترید کربن به عنوان تابعی از 

نشان داده شده  6کلوین در شکل  300در دمای  و تعداد ناحیه

با افزایش تعداد ناحیه، مقادیر مدول  این شکل،است. بر اساس 

یابد. ( کاهش میb-6تنش شکست )شکل ( و a-6یانگ )شکل 

ر حالی است که افزایش تعداد ناحیه باعث افزایش کرنش این د

رفتار نامنظم در خاصیت  ( شده است.c-6شکست )شکل 

ی توان به مواردی همچون افزایش فاصلهکرنش شکست را می

ها در دماهای بالا، کاهش انرژی اتصال و تضعیف پیوند بین اتم

با توجه به نتایج بدست آمده، با  .[23] شیمیایی نسبت داد

ناحیه، خواص مکانیکی  53ناحیه به  5افزایش تعداد ناحیه از 

درصد در پلی  11/1و  27/17، 48/32یاد شده به ترتیب 

 کریستال نیترید کربن تغییر کردند. به طور معمول، برهمکنش

هایی که داخل ها در مقایسه با اتمهای واقع در مرزدانهبین اتم

که به عنوان دلیل اصلی  استتر احی قرار دارند، ضعیفنو

گرادیان تنش در ساختارهای پلی کریستال در مقایسه با 

شود شود. این امر سبب میساختارهای مونو کریستال بیان می

ص اها افزایش یابد و خوتا تمرکز تنش در مجاورت مرزدانه

 .]31,32[ مکانیکی را کاهش دهد
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

پلی ( کرنش شکست c و ( تنش شکستb( مدول یانگ، a. 6شکل 

 به عنوان تابعی از تعداد ناحیهیستال نیترید کربن کر

ی نتایج بدست آمده از ساختار مونوکریستال و پلی مقایسه

دهد که مقادیر گزارش شده از ساختار کریستال نشان می

زاگ مونوکریستال نیترید کربن در هر دو جهت آرمچیر و زیگ
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. به عنوان مثال، تنش شکست استبالاتر از نتایج پلی کریستال 

ساختار مونوکریستال در جهت زیگزاگ و آرمچیر و در دمای 

گیگاپاسکال گزارش  57/161و  04/237کلوین به ترتیب  300

ناحیه و  5شده است که در مقایسه با ساختار پلی کریستال با 

کاهش یافته است.  درصد 33و  54کلوین حدود  300در دمای 

همچنین، شایان ذکر است که تفاوت بین مقادیر تنش محاسبه 

شده برای ساختار پلی کریستال که به صورت تصادفی تشکیل 

 ی یکسانی دارند، ناچیز است.اند و تعداد ناحیهشده

از آنجایی که هر چه تعداد ناحیه در یک ساختار پلی 

-ها قرار میدر مرزدانه هایی کهکریستال بیشتر باشد، تعداد اتم

شود. در نتیجه، این مناطق به صورت همگن گیرند، بیشتر می

شوند که هر چه تعداد این مناطق در ساختار اتمی توزیع می

تواند در بیشتر باشد، ساختار پلی کریستال مورد بررسی می

جریان یکنواخت بارگذاری تک محوری، کرنش بالاتری را تجربه 

یقات صورت گرفته در این زمینه به بررسی کند. برخی از تحق

اند. به عنوان مثال، ساختارهای مختلف پلی کریستال پرداخته

ی دو ساختار مونو و پلی با مقایسه [33] لی و همکاران

کریستال گرافن نشان دادند که تنش شکست ساختار 

باشد. درصد بالاتر از پلی کریستال می 25 لمونوکریستا

همچنین، یک روند مشابه برای نانوصفحات نیترید بور و پلی 

 کریستال گرافن توسط مرتضوی و همکاران گزارش شده است

نشان دادند  [20]اقری و همکاران ، باز سویی دیگر .]34,35[

 3که افزایش تعداد ناحیه برای پلی کریستال نیترید کربن از 

 گردد.ناحیه سبب کاهش خواص مکانیکی می 25ناحیه به 

در بین ساختارهای پلی کریستال مورد مطالعه، ساختار با 

 71/88گیگاپاسکال و  09/399مقادیر ناحیه با میانگین  53

-گیگاپاسکال برای مدول یانگ و تنش شکست به عنوان همگن

ترین ساختار در مقایسه با ساختارهای دیگر معرفی گردید. 

 3ی ناحیه و چینش تصادفی شماره 53بنابراین، ساختار با 

، روند شکست 7ی بعد انتخاب شد. شکل ( برای مرحله5)شکل 

ناحیه و چینش  32یستال نیترید کربن با ساختار پلی کر

دهد. کلوین را نشان می 300در دمای  1ی تصادفی شماره

همان طور که مشخص است، افزایش کرنش و جدا شدن 

-نیتروژن سبب پیدایش حفره-کربن و کربن-پیوندهای کربن

ها همچون شود. این حفرهها میهای ریز در امتداد مرزدانه

-ها منتشر میده و در امتداد مرزدانههای کوچک عمل کرترک

شود. در نهایت، شود که منجر به کاهش مقاومت ساختار می

ی جدا ها در جهت عمود بر بارگذاری کششی و بوسیلهاین ترک

هایی که در مجاورت مسیر خود قرار دارند، شکست کردن اتم

 زنند.ساختار را رقم می

 

77 

(GPa) 

 

-61 

(GPa) 

 

  

  

 
 32روند شکست ساختار پلی کریستال نیترید کربن با  .7شکل 

 کلوین 300و در دمای  1ی ناحیه، چینش تصادفی شماره

تاثیر طول ترک و تغییرات دما بر رفتار شکست پلی  3-2-2 

 کریستال نیترید کربن

ها در نانوصفحات نیترید کربن، افزایش دما علاوه بر مرزدانه

هندسی بر عملکرد مکانیکی ساختار و ترک به عنوان یک نقص 

تر پلی کریستال مورد بررسی، اثر گذار هستند. همانطور که قبل

ناحیه به عنوان یک ساختار  53اشاره شد، ساختار با تعداد 

همگن )نسبت به دیگر ساختارها( معرفی گردید و در این 

تحت  3ی بخش، این ساختار با چینش تصادفی شماره

ر گرفته است. محل قرار گیری ترک و بارگذاری محوری قرا

-نشان داده شده است. ترک با طول 8جهت بارگذاری در شکل 

 آنگستروم مورد مطالعه قرار گرفته است. 25و  12، 5های 
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و جهت بارگذاری در  Lمحل قرار گیری ترک با طول  .8شکل 

 Xراستای 

-نشان داده شده است، تمام المان 9همانطور که در شکل 

ای مکانیکی از قبیل مدول یانگ، تنش شکست و کرنش ه

شکست با افزایش دما و افزایش طول ترک یک روند نزولی را 

اند. بالاترین خواص گزارش شده برای ساختار بدون پیموده

، در حالی که کمترین مقادیر استکلوین  100ترک در دمای 

آنگستروم و در  25بدست آمده برای ساختار با طول ترک 

 a-9کلوین ارایه شده است. همان طور که در شکل  900ای دم

نشان داده شده است، مدول یانگ برای ساختار بدون ترک 

کلوین بدست آمد و با  100گیگاپاسکال در دمای  68/448

درصد کاهش یافت و به  35کلوین، حدود  900افزایش دما تا 

ا گیگاپاسکال رسید. مدول یانگ برای صفحات ب 51/295مقدار 

آنگستروم نیز روند نزولی خود را  25و  12، 5های ترک طول

پیمودند. به عنوان مثال، مقدار این خاصیت مکانیکی برای 

کلوین، به ترتیب  100یاد شده و در دمای  های ترکطول

گیگاپاسکال گزارش شده است  97/331و  81/384، 16/411

 b-9کل اند. شدرصد کاهش یافته 26و  22/14، 3/8که معادل 

روند تغییرات تنش شکست ساختار پلی کریستال نیترید کربن 

دهد. تنش شکست برای ساختار را در شرایط مختلف نشان می

کلوین تقریبا یک سوم تنش در  900بدون ترک و در دمای 

گیگاپاسکال در  76/38کلوین گزارش شده است ) 100دمای 

توان ی را میگیگاپاسکال(. این رفتار کاهش 82/106مقایسه با 

ی بین اتمی بر اثر تغییرات دما و به دنبال آن، ی فاصلهبه غلبه

کاهش انرژی اتصال، تضعیف پیوندهای شیمیایی و در نتیجه، 

کاهش خواص مکانیکی نسبت داد. همچنین، تنش شکست 

درصد و  24آنگستروم نزدیک به  25برای ساختار با طول ترک 

 900و  100ک در دمای درصد کمتر از ساختار بدون تر 25

 -9کلوین بدست آمد. روند مشابهی برای کرنش شکست )شکل 

c 331/0( نیز گزارش شد. کرنش شکست ساختار بدون ترک از 

 بدست آمده است که نشان 127/0کلوین به  100در دمای 

باشد. در حالی که برای نمونه درصد کاهش می 63/61ی دهنده

درصد کاهش از دمای  43آنگستروم حدود  12با طول ترک 

 دهد.کلوین را نشان می 900تا  100
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( کرنش شکست پلی c و ( تنش شکستb( مدول یانگ، a. 9شکل 

، 3ی ناحیه و چینش تصادفی شماره 53کریستال نیترید کربن با 

تا  100 یهای ترک مختلف و تغییرات دما در محدودهتحت تاثیر طول

 کلوین 900

-زمانی که یک ساختار تحت بار کششی محوری قرار می

ی انتقال انرژی جنبشی به انرژی گیرد، تغییر شکل بوسیله

گیرد که منجر به شکست کرنش در دماهای بالاتر صورت می

. به طور کلی، [36]شود تر میهای پایینساختار در نرخ کرنش

کمترین خواص مکانیکی بدست آمده برای مدول یانگ، تنش و 

کرنش شکست برای ساختار پلی کریستال نیترید کربن با طول 

 48/219کلوین معادل  900آنگستروم و در دمای  25ترک 

بود. یک روند نزولی  178/0گیگاپاسکال و  31/29گیگاپاسکال، 

 .[37]توسط بائو و همکاران گزارش شد  2MoSبرای ساختار 

دهد که افزایش دما و تغییرات طول ترک نتایج آنها نشان می

گردد. در برای این ساختار موجب کاهش خواص مکانیکی می

با کمک شبیه سازی  [38] ای دیگر، زاهدی و همکارانمطالعه

دینامیک مولکولی، روند کاهش خواص مکانیکی ساختار کاربید 

 بور را با افزایش طول ترک و تغییرات دما گزارش کردند.

 بهینه سازی -3-3

در این بخش، از روش الگوریتم ژنتیک برای دستیابی به 

ی خاصیت مکانیکی مدول یانگ استفاده شده است. ر بهینهمقدا

تیک به عنوان یک روش هوشمند و اکتشافی برای نالگوریتم ژ

شود که حل مسائل بهینه سازی در علوم مهندسی استفاده می

. برای یافتن بهترین شرایط استیک روش مقرون به صرفه نیز 

یتم ژنتیک برای بهینه سازی شرایط مختلف آزمایشگاهی، الگور

باشد. در این روش، جمعیتی از راه ها مییکی از بهترین روش

شوند که هر المان های کاندید برای شروع انتخاب میحل

های مربوط به ای از خواص )کروموزومانتخابی دارای مجموعه

خود( است که این قابلیت را دارد تا جهش یافته و باعث افزایش 

شود. رت دو به دو نشان داده میها به صوجمعیت شود. راه حل

-هر المان به صورت تصادفی و در یک فرآیند تکراری تلاش می

کنند تا جمعیت افزایش یابد. در هر بخش و برای هر نسل، تابع 

تر به شود. فرد یا المان مناسبهزینه برای هر المان ارزیابی می

شود و هر دو فرد انتخاب صورت تصادفی از جمعیت انتخاب می

کنند. زمانی این الگوریتم خاتمه شده دو فرد جدید را ایجاد می

یابد که به حداکثر تعداد نسل یا یک سطح تناسب تعریف می

 .]39,40[ شده رسیده باشد

های قبلی، در این با توجه به نتایج بدست آمده در بخش

ی مدول یانگ برای ساختار پلی کریستال بخش، مقدار بهینه

مورد  3ی ناحیه و چینش تصادفی شماره 53نیترید کربن با 

های ورودی مطالعه قرار گرفته است. شایان ذکر است که المان
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برای بهینه سازی این خاصیت مکانیکی، دو پارامتر دما و طول 

. شرایط فرض شده برای بهینه سازی به روش استترم 

باشد؛ الگوریتم از نوع باینری الگوریتم ژنتیک به شرح زیر می

بیت اختصاص داده شده است. به این  10ه و برای هر متغیر بود

بیت است. نقاط شروع  20ترتیب، تعداد بیت هر کروموزوم 

اند. تغداد نقاط هم پوشانی اولیه به صورت تصادفی انتخاب شده

نقطه و احتمال جهش برابر با  5با توجه به طول کروموزوم، 

نمودار سه  ینشان دهنده a -10 فرض شده است. شکل 01/0

بعدی تغییرات مدول یانگ بر حسب دو متغیر دما و طول ترک 

ی گزارش شده برای مدول یانگ در دما باشد. مقدار بهینهمی

آنگستروم بدست آمده است  52/6کلوین و طول ترک  95/586

. همچنین، اثر دو پارامتر مورد است 18/338و مقدار آن برابر با 

به نمایش گذاشته شده است.  b -10بررسی در نمودار شکل 

همانطور که مشخص است، افزایش طول ترک سبب کاهش 

گردد و بیشترین مقدار این خاصیت خاصیت مدول یانگ می

 1/0کلوین و طول ترک  500تا  300ی دمایی مکانیکی در بازه

های گزارش شده به آنگستروم بدست آمده است. بازه 4/3تا 

دما و طول ترک مناسب،  کند تا با انتخابطراح کمک می

 بیشترین مقدار مدول یانگ را بدست آورد.

 

 

نمودار سه بعدی مدول یانگ به ازای تغییرات دما و طول ( a. 10شکل 

 ( نمودار دو بعدی بر حسب تغییرات دما و طول ترک bو  ترک

 جمع بندی -4

در این مطالعه، بررسی رفتار شکست نانوصفحات نیترید 

مونوکریستال و پلی کریستال مورد بررسی  کربن در دو حالت

قرار گرفت. برای این منظور، با استفاده از شبیه سازی دینامیک 

ای، ی دورهزمولکولی و با اعمال پتانسیل مناسب و شرایط مر

تاثیر تغییرات دما و طول ترک مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج 

ن بدون نشان داد که خواص مکانیکی مونوکریستال نیترید کرب

کلوین به  100در نظر گرفتن جهت بارگذاری، با افزایش دما از 

یابد. شایان ذکر است که خواص کلوین کاهش می 900

مکانیکی نانوصفحات نیترید کربن در جهت زیگزاگ بالاتر از 

 100آرمچیر گزارش شد. بیشترین مقدار مدول یانگ در دمای 

راستای زیگزاگ گیگاپاسکال و در  67/908کلوین، برابر با 

بدست آمد. در مقابل، کمترین مقدار این خاصیت مکانیکی در 

 02/711کلوین، معادل  900راستای آرمچیر و در دمای 

گیگاپاسکال گزارش شد. همچنین، تنش شکست در راستای 

کلوین به  100گیگاپاسکال و در دمای  11/306زیگزاگ از 

ش یافت که کلوین کاه 900گیگاپاسکال و در دمای  43/177

. علاوه بر این، اثر تغییرات دما بر پلی استدرصد  03/42معادل 

کریستال نیترید کربن با تعداد نواحی مختلف و چهار چینش 

تصادفی مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج نشان داد که افزایش 

شود. تعداد ناحیه سبب کاهش مدول یانگ و تنش شکست می

تمرکز تنش ایفای نقش کردند و  ها به عنوان منبع اصلیمرزدانه

انتشار ترک از این نواحی صورت گرفت. همچنین، خواص 

تر از مونوکریستال آن مکانیکی پلی کریستال نیترید کربن پایین

آنگستروم به صورت  25و  12، 5بود. سپس، سه طول ترک 

ای در دماهای مختلف آزمایش شد. خواص مکانیکی به ترک لبه

ا و طول ترک کاهش یافت. مدول یانگ برای عنوان تابعی از دم

گیگاپاسکال در دمای  97/331آنگستروم از  25طول ترک 

کلوین  900گیگاپاسکال و در دمای  48/219کلوین به  100

 12کاهش یافت. همچنین، تنش شکست برای طول ترک 

درصد کاهش یافت. در بخش پایانی،  44/61آنگستروم برابر با 

ناحیه و چینش  53گ پلی کریستال با بهینه سازی مدول یان

مورد آزمایش قرار گرفت و نتایج نشان داد  3ی تصادفی شماره

 18/338ی این خاصیت مکانیکی معادل که مقدار بهینه

 52/6کلوین و با طول ترک  95/586گیگاپاسکال در دمای 

 آنگستروم گزارش شد.
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