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 چکیده
، Iمود  بارگذاري تحت Feα– بلور رشد ترک ،اين مقاله در در صورت وجود نابجايی و ترک زمینه اي پديده اي متفاوت از ترک در بلور بی نقص است. ترک رشد

 قرار تحلیل و تجزيه مورد ترک رشد طول در تنش توزيع و ريزساختاري بررسی می شود. تغییرشکل EAM پتانسیل با مولکولی دينامیک سازيشبیه از استتفاده با

 به BCC از ساختار تبديل به منجركه بررسی شد  ترک رشددر طول  تنش تمركز .شدند مطالعه كرنش-تنش هايمنحنی همچنین و ترک نوک ريزستاختار. گیردمی

FCC كششی تنش تسلیم نقطه زيادي حد تا اولیه ترک اين، بر علاوه. می شود نوک ناحیه در –Feα جابجا  انتشار دلیل به ترک نوک شدن كند .داد كاهش را خالص

𝜎𝑓𝑐𝑐 بحرانی تنش مقدار دهد. می رخ ترک رشتد طول شتدگی ها و دررفتگی ها در > 𝜎𝑏𝑐𝑐 > 𝜎𝑢𝑛𝑘𝑛𝑜𝑤𝑛 تنش كه دهد می نشان ستاختارهاي متتل،، براي 

 .است از بقیه ساختارها بیشتر fccبحرانی ساختار 
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Abstract 
 

The crack growth in defected and cracked materials differs from propagation in pristine one. In this paper, crack 

propagation in α–Fe crystal under mode I loading are investigated using molecular dynamics simulation with 
EAM potential. Nano-structural deformation and stress distribution during crack growth are analyzed. The 

nanostructure of crack tip as well as the stress–strain curves were studied. The stress concentration during crack 

growth are monitored which lead to the transformation from BCC to FCC structure in tip region. Moreover, 
initial crack greatly lowered the tension yield point of pure α–Fe. Crack-tip blunting occurs due to the dislocations 

emission during crack growth. The magnitude of critical stress is 𝜎𝑓𝑐𝑐 > 𝜎𝑏𝑐𝑐 > 𝜎𝑢𝑛𝑘𝑛𝑜𝑤𝑛  for different structures 

indicating that the critical stress of fcc structure is higher than other structures. 

           
 قدمهم

 مهندسی زمینه در مهم موضوعات از يکی مواد شکست مکانیک     

 مهمترين از مواد در ها ترک رشد گسترش واست،  مواد و مکانیک

 هب اتمی مقیاس در شکست رفتار. است شکست مکانیک عوامل

 ادهم توزيع گسسته ماهیت و شبکه جهت اتمی، ساختار به شدت

 در زمینه هاسازيشبیه و [1،2]تجربی شواهد اكثر. دارد بستگی

 رب زيادي تأثیر داخلی ريزساختارهاي كه اندداده نشان [3-5]فازي



 

 میتاه حقايق، اين به توجه با ،دارند نانو مقیاس در شکست رفتار

 زديکن مکانیکی خواص به علاقه ايجاد باعث ترک رشد فرآيند درک

 [6]همکاران و گوو .است شده كريستالی تک فلزات در ترک نوک

 موضعی نشت كه دريافتند مولکولی دينامیک سازيشبیه با استفاده از

يفا ا ترک نوک در فاز تبديل مکانیزم را در مهمی نقش ترک نوک در

افتد و شکسته می  می كار از زمانی ماده يک كه آنجايی از .می كند

 شود، ربیشت مواد شکست استحکام از تنش و تمركز چگالی كه شود

 اطراف در كرنش يا تنش و تمركز با چگالی مستقیماً شکست تحلیل

 .[7-11]است مرتبط ترک نوک

 لکولیمو دينامیک سازي شبیه كامپیوتر، علم سريع توسعهبا      

(MD )بديلت مکانیزم كش،ترک و  رشد مطالعه براي مهمی ابزار به 

 .[12،13]شد تبديل نانو مقیاس در فاز

 در را تنش توزيع و ريزساختاري تغییرشکل ما مقاله، اين در     

حاوي  Feα– بلور در  MDبا استفاده از شبیه سازيترک  رشد طول

 حاضر كار از هدف. كنیممی بررسی از قبل موجود يترک مركز

ر طول د ريزساختاري، تغییرشکل و تنش میدان بین روابط تعیین

 تحت ترک رشد متتل، هايمکانیزم ضمناً، .است گسترش ترک

 دست به ها نیز،آن با مرتبط مکانیکی خواص و Iمود  بارگذاري

 .آيدمی

 یمحاسبات اتیجزئو  یاتم یمدل ها
شود كه  می توصی، EAMبرهمکنش بین اتم ها با پتانسیل      

ر . در مطالعه حاضيکی از پتانسیل هاي مورد توجه براي فلزات است

توسعه يافته توسط مندل، و همکاران براي نشان  EAMپتانسیل 

 bccبا ساختار  Feα–دادن برهمکنش و نیروهاي بین اتم هاي 

به ساختار  bccاز ساختار  كه می تواند تبديل فاز استفاده شده است

fcc/hcp را براي –Feα پیکربندي ]11[به خوبی بازتولید نمايد .

است كه شامل 5a×80a×80a (zL×yL×xL ) بلوري به شکلاولیه 

عمود بر صفحه ترک و  yجهت  .(a=2.85Å)اتم است 63،635

با حذف صفحات  . ترک اولیهدر امتداد رشد ترک است xجهت 

به طوري كه طول  دوشمی تم ها در مركز نمونه ايجاد مشتص از ا

. براي است 1.5aو  20aو عرض اولیه ترک به ترتیب برابر با 

جلوگیري از تاثیر سطوح آزاد نمونه، از شرايط مرزي تناوبی در هر 

شبیه سازي  هندسه مدل 1سه جهت استفاده شده است. شکل

 نشان می دهد. با يک ترک اولیه مركزي دينامیک مولکولی را
انجام شده  1fsتمامی شبیه سازي ها با استفاده از گام زمانی     

نمونه ابتدا به حداقل انرژي پايدار  ل از اعمال بارگذاري،است. قب

 333در دماي ثابت اتاق)می رسد و سپس  CGتوسط الگوريتم 

اعمال  به تعادل می رسد. 300psكلوين( و فشار صفر بار به مدت 

ه تعادل، پس از رسیدن ب. تنش زدايی استفرآيند  فشار صفر بار براي

( با نرخ Iنمونه تحت بارگذاري كششی تک محوره)بارگذاري مود 

2كرنش ثابت  × 109𝑠−1  در جهتy  قرار می گیرد. سپس تا شکست

 يل فازها و دررفتگی ساختارها تحت بررسیتبدكامل، مسیر رشد ترک، 

براي ثابت  NVTقرار می گیرند. همچنین در حین بارگذاري از هنگرد 

و جلوگیري كلوين(  333) دماي ثابت اتاق نگه داشتن دماي سیستم در

ولی مولک استفاده شد. همه شبیه سازي هاي دينامیک از اغتشاشات دمايی،

ی هاي منحناست. با توجه به نتايج شبیه سازي و  ، اجرا شدهبا كد لمپس

د ريزساختارها به تفصیل مور كرنش بدست آمده، خواص مکانیکی و-تنش

با استفاده از  CNA بسته توسط می گیرند. ساختار كريستالیبحث قرار 

و  fcc ،bccمشاهده می شود، در اينجا ساختارهاي  Ovitoابزار 

unknown .به ترتیب با رنگ هاي سبز، آبی و سفید مشتص شده اند 

 
 يبا ترک مركز BCC با ساختار Feα– مدلهندسه :  1شکل

 

بدست می  zو  x ،yدر جهت هاي تنش  نیانگیماز ، (mσتنش)    

 آيد:

𝜎𝑚 =
1

3
(𝜎𝑥 + 𝜎𝑦 + 𝜎𝑧)                                             (1) 

از رابطه زير  مهندستتی در گام زمانی مشتتتص كرنشو براي     

 استفاده شده است:



 

𝜀𝑦 = (
𝐿𝑦(𝑁𝑠𝑡𝑒𝑝)−𝐿𝑦(0)

𝐿𝑦(0)
)                                               (2) 

    𝐿𝑦(0) نمونه و  هیطول اول𝐿𝑦(𝑁𝑠𝑡𝑒𝑝)  طول نمونه در گام

-نشت یمنحن میترس يبرابنابراين  است. yدر جهت  مشتص یزمان

 .شده استاستفاده  (2( و )1معادله هاي ) كرنش از
 

 نتایج شبیه سازی و بحث
 3در شکلكل سیستم و كرنش براي -نمودار تنش، 2در شکل     

 .ترسیم شده است كرنش ساختارهاي متتل،-مقايسه تنش

، در اثر نشان داده شده است 3و  2در شکل هاي ي كههمانطور

، تنش كششی بطور خطی با كرنش افزايش می يابد تا در بارگذاري

خاطر تمركز ه ب آغاز شد. fccتغییر فاز به ساختار  333/3كرنش 

اين  ،نوک ترک گسترش می يابد تنش در نوک ترک، تغییر فاز از

كرنش به نقطه حد الاستیک و -نقطه در اكثر نمودارهاي تنش

 ، به منطقه الاستیک معروف استمحدوده آغاز بارگذاري تا اين نقطه

بنابراين شروع تغییر  مشتص شده است. 2در شکل Aكه با نقطه 

نوارهاي دوقلويی  ادامه بارگذاري، آغاز می گردد و با Aفاز از نقطه 

 fccدر كرنش هاي متتل، براي فاز  6مطابق با شکلدر نوک ترک 

ر نقطه خود د بیشینهبه مقدار  تنش كل سیستم و به وجود می آيند

B  می رسد كه با تنش تسلیم مشتص است، كرنش در اين نقطه

 است كه رشد ترک از اين محدوده شروع می گردد 353/3برابر با 

ولی به دلیل اينکه تعداد  ،نیز ظاهر می شود hcpدر اينجا ساختار 

اتم( می توان از آن  53)حداكثر بسیار ناچیزند hcpاتم هاي ساختار 

 با شروع رشد ترک، تنش كاهش می يابد در محاسبات صرفنظر كرد.

 قياست كه آزاد شدن تجمع تنش در نوک ترک از طر یبدان معن نيا

به طور كامل  131/3و در نهايت در كرنش  شود یانجام م رشد ترک

مقايسه  كه 3با توجه به شکل همچنین(. Cشکسته می شود)نقطه 

را نشان می دهد،  unknownو  bcc ،fcc ،hcpتنش در ساختارهاي 

 fccبه ساختار  bccتنش در لحظه شروع تغییر فاز از ساختار 

كاهش يافته و دارد و به تدريج  fccبیشترين مقدار را در ساختار 

 و در لحظه شکست  تنش دوباره با شروع رشد ترک افزايش می يابد

تنش ساختار  برابر صفر شده است. fccو تعداد اتم هاي ساختار 

fcc  مقدار بیشتري را نسبت به ساختارهايbcc  وunknown  از

 ساختارهاي متتل،، بحرانی براي تنش مقدارو  نشان می دهد خود

σfcc برابر است با > σbcc > σunknown. 

  

 كرنش كل سیستم -نمودار تنش:  2شکل

  

 unknownو  bcc ،fcc ،hcpكرنش ساختارهاي -مفايسه نمودار تنش:  3شکل
 

جهت  و ترک نوک در موضعی تنش به وضوح به فاز تبديل مکانیزم

 کستش هاي مکانیزم مواد، علم ديدگاه از .دارد بستگی بلوريگیري 

α-Fe يافتیمدر همچنین ما .داد نسبت فاز تبديل به توان می را خالص 

 ستا پلاستیک شکل تغییر مکانیزم يک (twinningدوقلوسازي) كه

 علاوه ند،كمی كمک ترک نوک ناحیه در پلاستیک شکل تغییر به كه

 نوک نزديکی در fcc به bcc فاز تبديل كه دريافتیم ما دوقلوها، بر

 زيادي كمک ترک گسترش برابر در مقاومت به و افتدمی اتفاق ترک

 .كندمی

حددا ستیددد  دد    

شددد  غ یر     از سز 

 fccبه  bccیاخ ار 

ش  غ رشا ناح ه 

 ی ک   نقطه یسل م
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نمودار تعداد اتم هاي ساختارهاي متتل، برحسب  1شکل     

 ،طوري كه از نمودار نیز مشتص است كرنش را نشان می دهد همان

از ابتدا وجود دارند و روي  unknownاتم هاي ساختار از تعدادي 

و  fccسطح ترک قرار دارند و با اعمال بارگذاري، ساختارهاي 

unknown ان نسبت ساختار اولیه افزايش می يابند و به همbcc 

 كاهش می يابد.

نمودار دما بر حسب كرنش را براي ساختارهاي  5در شکل     

متتل، مشاهده می كنید، همان طوري كه نشان داده شده است به 

در نزديکی نوک ترک  unknownو  fccدلیل اينکه ساختارهاي 

بوجود می آيند و همچنین به خاطر تمركز تنش و متعاقب آن رشد 

ترک و افزايش انرژي جنبشی در نوک ترک، دماي اين دو ساختار از 

( بیشتر می شود و در لحظه 333/3لحظه شروع تغییر فاز)كرنش 

كلوين و دماي ساختار  776نزديک به  fccشکست دماي ساختار 

unknown ،675 (333كلوين می باشد كه از دماي ثابت سیستم 

به دلیل دوري از  bccكلوين( بسیار بیشتر است و دماي ساختار 

كلوين كاهش می يابد. بتابراين با توجه به شبیه  213نوک ترک تا 

 fccسازي دينامیک مولکولی انجام شده، بیشترين دما براي ساختار 

 مشاهده می گردد.

 
 

بر حسب  unknownو  bcc ،fccنمودار تعداد اتم هاي ساختارهاي : 1شکل

 كرنش

 
 

 Feα– كرنش براي ساختارهاي متتل،-نمودار دما:  5شکل
 

 
 

 رشد ترک در كرنش هاي متتل،:  6شکل
 

 نتیجه گیری

 يها شکلرییتغ ،یتوص يبرا یمولکول کیناميد يهايسازهیشب     

 تنش در طول رشد ترک عيتوز يهایژگيمتتل، و و يزساختارير

مرتبط  یکیاست. خواص مکانه انجام شد EAM لیبا پتانس Feα– در

  :است ريبه شرح ز یاصل يها افتهيمورد بحث قرار گرفت.  زین

از  ليتمركز تنش منجر به رشد ترک ها شد. تبد ،يسازهیدر شب( 1)

 ن،يدر نوک ترک ها رخ داد. علاوه بر ا زین fccبه  bccساختار 

اشته( انب يها)كند شدن نوک ترک و نقص يزساختارير رشکلییتغ

 .ندازدیب قيبه طور موثر رشد ترک را به تعو تواندیم

خالص  Feα– یتنش كشش مینقطه تسل ياديتا حد ز هی( ترک اول2)

 را كاهش داد. 

σfcc بحرانی تنش مقدار( 3) > σbcc > σunknown براي 

از  fccبحرانی ساختار  تنش كه دهد می نشان ساختارهاي متتل،،

 .است بقیه ساختارها بیشتر
MD: Molecular Dynamics Simulation 

BCC: Body-Centered Cubic Structure 

FCC: Face-centered Cubic Structure 
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HCP: Hexagonal Close-Packed Structure 

EAM: Embedded-Atom Method  

CNA: Common Neighbor Analysis 
fs: femtosecond 

ps: picosecond 
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