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 1- Introduction 

Two-dimensional (2D) materials have been extensively 

developed and used in the last two decades. The 2D 

graphene single layers isolated from graphite by Geim and 

Novoselov in the mid-2000s onwards have later 

progressed to hexagonal boron nitride for graphene 

electronics. The introduction of these materials in various 

industries, such as electronics, optoelectronics, aerospace, 

drug delivery, and sensors, has been expanding at an 

increasing speed. Zero band-gap of graphene in some cases 

is considered a drawback in some industries. Therefore, 

graphene modification by substituting the atoms of 

nitrogen and boron is considered a suitable approach for 

making 2D heterogeneous graphite materials. C3N is a 

graphene-like 2D material with a honeycomb atomic 

structure consisting of carbon and nitrogen atoms 

covalently bonded to each other (Fig. 1). In this structure, 

each nitrogen atom is surrounded by three carbon atoms. 

The uniform distribution of nitrogen atoms in this structure 

and the similar atomic radius of carbon and nitrogen have 

made the structure of carbon nitride unique among other 

2D materials. Although the structural shape of C3N is 

hexagonal and honeycomb and can be placed without 

obstacles, in the real world, the presence of holes and 

defects in these materials causes them to impact distinct 

properties. Cracks and grain boundaries have been 

introduced as one of the most important defects in these 

structures, which are inevitable. These geometrical defects 

created under external loading cause in-plane and out-of-

plane geometric deformation and affect the various 

properties of these structures. 
In this article, C3N monocrystalline and polycrystalline 

were studied using the molecular dynamics simulation 

method. First, we investigated C3N monocrystalline at 

different temperatures and in two directions armchair and 

zigzag loading. In the next step, considering five types of 
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C3N polycrystalline at diverse temperatures, the 

mechanical properties of Young's modulus, failure stress, 

and strain were examined. For each type of these areas, 

four different modes were considered. Next, the effect of 

crack length was analyzed. Finally, the optimal values of 

Young's modulus are reported using the genetic algorithm 

method. 

 

 
 

Fig. 1. Basic model of C3N honeycomb structure 
 

 
2- Computational Method 

In this study, molecular dynamics simulation was used to 

model and analyze the mechanical properties of Young's 

modulus, fracture stress, and strain of C3N nanosheets. The 

results obtained from molecular dynamics are affected by 

the accuracy of the functions used to implement atomic 

interactions and loading conditions. Consequently, Tersoff 

potential was used to express and describe C-C and C-N 

interatomic interactions. Moreover, OVITO software was 

utilized to visualize and monitor the examined outputs and 

positioning of atoms. The two loading directions of the 

zigzag and armchair represent the X and Y directions, 

respectively. The mechanical properties of Young's 

modulus, fracture stress, and strain of two-dimensional 

C3N structures with the length and width of 10×10 nm2 in 
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both armchair and zigzag directions were investigated in 

the temperature range of 100-900 K. The slope of the linear 

part of each graph is used to calculate Young's modulus. 

The mechanical properties of the polycrystalline structures 

with the region numbers 5, 16, 24, 32, and 53 were studied. 

These models were examined by randomly distributing 

areas with four different modes in the simulation box. The 

regions are connected by grain boundaries in different 

states (Fig. 2). In addition, three crack lengths of 5, 12, and 

25 A were studied as edge cracks. 
 

 
 

Figure 2. Structure of C3N polycrystalline with five regions 
 

3- Results and Discussion 

Mechanical properties of C3N monocrystalline 

The results show that the mechanical properties in the 

zigzag direction are higher than in the armchair direction. 

In addition, the mechanical properties in both directions 

decrease significantly with increasing temperature. The 

highest values of the Young's modulus, failure stress, and 

strain for C3N monocrystalline were obtained at the lowest 

temperature and in the zigzag direction, which were equal 

to 908.67 GPa, 306.11 GPa, and 0.432%, respectively. 

 

Mechanical properties of C3N polycrystalline with 

different number of regions. The average values of 

Young's modulus of C3N polycrystalline as a function of 

the number of regions and at a temperature of 300 K are 

shown in Fig. 3. According to this figure, as the number of 

regions increases, the value of Young's modulus decreases. 

The comparison of the results obtained from the 

monocrystalline and polycrystalline shows that the 

reported values of the monocrystalline type in both 

armchair and zigzag directions are higher than the 

polycrystalline structures. 

 

 
Fig. 3. Young’s modulus of C3N polycrystalline as a function 

of the region’s number 

The effect of crack length and temperature. The fracture 

stress for the structure without cracks and at a temperature 

of 900 K is almost one-third of the stress at a temperature 

of 100 K (38.76 GPa compared to 106.82 GPa). In 

addition, the fracture stress for the structure with a crack 

length of 25 A was found to be nearly 24% and 25% lower 

than the structure without cracks at temperatures of 100 

and 900 K, respectively. 
 

Optimization. In this section, the genetic algorithm 

method is used to achieve the optimal value of Young's 

modulus. According to the results obtained in the previous 

sections, the optimal value of Young's modulus for the 

C3N polycrystalline structure with 53 regions and random 

arrangement number 3 was studied. Fig. 4 shows the 3D 

diagram of changes in Young's modulus according to two 

variables: temperature and crack length. The optimal value 

of Young's modulus was obtained at a temperature of 

586.95 K and a crack length of 6.52 A, and its value was 

equal to 338.18 GPa. 

 

 
 

Fig. 4. 3D diagram of Young's modulus in terms of 

temperature and crack length 

 

4- Conclusion 

In this article, the fracture behavior of C3N nanoplates in 

both monocrystalline and polycrystalline states was 

investigated. For this purpose, molecular dynamics 

simulation was utilized applying appropriate potential 

function and proper boundary conditions. The results 

showed that the mechanical properties of C3N 

monocrystalline decreased with increasing temperature 

from 100 K to 900 K regardless of the loading direction. It 

is worth mentioning that the mechanical properties of C3N 

nanosheets in the zigzag direction were reported to be 

higher than in the armchair direction. The maximum value 

of Young's modulus was obtained at the temperature of 

100 K, which was equal to 908.67 GPa and in the zigzag 

direction. On the other hand, the results showed that 

increasing the number of regions in polycrystalline 

structures caused a decrease in the mechanical properties. 

The Young's modulus for a crack length of 25 A declined 

from 331.97 GPa at 100 K to 219.48 GPa at 900 K. Finally, 

the optimization of the Young's modulus of C3N 

polycrystalline with 53 regions and random arrangement 

number 3 was reported 338.18 GPa at a temperature of 

586.95 K and crack length of 52.6 A. 
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ها در ساختارهای دو بعدی و عیوب هندسی به عنوان عوامل اثرگذار بر رفتار شکست مواد دو بعدی تمرکز تنش و کمانش غیرخطی ناشی از مرزدانه  هچکید
کریستال به خوبی شناخته نشده است، در این مقاله، بررسی رفتار مکانیکی نانوصفحات نیترید شوند. از آنجایی که رفتار مکانیکی نانوساختارهای پلیمعرفی می

 100ای و در دماهای ک لبهنیترید کربن در حضور و عدم حضور تر کریستالپلیکربن به عنوان تابعی از دما و مرزدانه مورد مطالعه قرار گرفت. عملکرد مکانیکی 
و آزمایش صفحات دو بعدی با  سازیمدلدینامیک مولکولی به عنوان یک روش مقرون به صرفه برای  سازیشبیهکلوین مورد آزمایش قرار گرفت. از  900تا 

و نتایج در  یابدمیید کربن با افزایش دما کاهش رانتخاب تابع پتانسیل مناسب و شرایط مرزی استفاده شد. نتایج نشان داد که خواص مکانیکی مونوکریستال نیت
شد که با افزایش دما، مدول یانگ، تنش و کرنش شکست کاهش  نیز مشاهده کریستالپلیراستای زیگزاگ بالاتر از آرمچیر گزارش شد. همین روند برای ساختار 

نیترید کربن  کریستالپلیآنگستروم نیز سبب کاهش خواص مکانیکی شد. از سویی دیگر، افزایش تعداد ناحیه برای  25به  5. همچنین، افزایش طول ترک از یابدمی
مدول یانگ برای  هالگوریتم ژنتیک صورت پذیرفت و نتایج نشان داد که مقدار بهینبه روش  سازیبهینهموجب کاهش تنش شکست گردید. علاوه بر این، 

آمده از این مطالعه  به دستگیگاپاسکال است. نتایج  18/338آنگستروم، معادل  52/6کلوین و طول ترک  95/586ناحیه در دمای  53نیترید کربن با  کریستالپلی
 بینی نماید.یشهای بعدی ساختارهای دو بعدی را پتری از نسلتا درک عمیق تر تعمیم دادتوان به موارد پیچیدهرا می
 ..نیترید کربننیترید کربن، ، کریستالکریستالپلیپلی، ، دینامیک مولکولیدینامیک مولکولی، ، الگوریتم ژنتیکالگوریتم ژنتیک، ، سازیسازیشبیهشبیه    کلیدیکلیدیهای های واژهواژه

 

Analysis of the Fracture Behavior of Polycrystalline Carbon Nitride by Genetic  
Algorithm and Molecular Dynamics Methods 

 

Mehdi Beynaghi               Saeed Rahnama                 Ali Dadrasi 
 

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. 

Key Words:  Simulation, Genetic algorithm, Molecular dynamics, Polycrystalline, Carbon nitride. 
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 مقدمه

گسترده توسعه یافته و  به طوراخیر مواد دو بعدی  در دو دهه
های تک لایه 2000مورد استفاده قرار گرفته است. در اواسط سال 

به ساختار شش ضلعی نیترید برای  Geimی توسط گرافن دو بعد
به مواد کربنی دو بعدی علاقه . [1] یک گرافن تبدیل شدالکترون
اشاره شده است، بر  هاآنهای متعدد به طور که در گزارش همان

 به طورروی خواص حرارتی، مکانیکی، نوری و الکترونیکی 
گذشته افزایش یافته است. از همین رو، ورود این  همداوم در ده

مواد در صنایع مختلف همچون الکترونیک، اپتوالکترونیک، 

نی و حسگرها با سرعت روزافزونی گسترش هوافضا، دارورسا
انواع دیگر مواد  هدر این میان، طراحی و توسع .[2,3] یافته است

اند. از این میان، گیری را تجربه کردهدو بعدی نیز رشد چشم

 AlN (Aluminum nitride) ،ZnOتوان به موادی همچون می
(Zinc oxide) ،GaN (Gallium nitride) ،BeO (Beryllium 

oxide)  2وTiO (Titanium dioxide)  از آنجایی  .]4-6[کرد اشاره
که فاصله باند صفر گرافن در برخی موارد به عنوان یک اشکال 

گردد، اصلاح گرافن با جایگزینی در بعضی صنایع محسوب می
هایی همچون نیتروژن و بور به عنوان یک رویکرد مناسب اتم

 شودناهمگن محسوب میبرای ساخت مواد دو بعدی گرافیتی 
[7]. 

توان با تغییرات و تنظیم برخی با استفاده از این رویکرد، می 

پارامترها مانند عناصر مورد استفاده به عنوان اصلاح کننده، به 
نسل جدیدی از این مواد دست یافت. با توجه به تحقیقات 

 N3C (Carbon nitride) ،3BCصورت گرفته، ساختارهایی مانند 

(Boron carbide) ،BCN (Boron carbon nitride)  وBN 
(Boron nitride)  ،اگرچه ساختار مشابهی نسبت به گرافن دارند

 انداما خواص شیمیایی و فیزیکی متفاوتی را از خود نشان داده

]11-8[. N3C  یا نیترید کربن مانند گرافن یک ساختار شش ضلعی
باشد و نیتروژن میهای کربن که متشکل از اتم استلانه زنبوری 

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

ساختار، هر اتم نیتروژن با سه اتم کربن احاطه شده است. توزیع 
های نیتروژن در این ساختار و شعاع اتمی مشابه یکنواخت اتم

کربن و نیتروژن سبب شده است تا ساختار نیترید کربن در بین 

اد دو بعدی به صورت منحصر به فرد درآید. با توجه به سایر مو
-ای را میساختار قابل توجه نیترید کربن، خواص چند منظوره

توان برای آن برشمرد. نیترید کربن دارای رسانایی حرارتی بالا 

، رسانایی الکتریکی eV 042/1، فاصله باند W/mK 815در حدود 
. استگیگاپاسکال  35م و استحکا S/cm 103×41/1بالا برابر با 

ل ئااید هها، نیترید کربن به عنوان یک گزینبا توجه به این ویژگی

های الکترونیک، برای کاربردهای در مقیاس نانو و در زمینه
 .[14-12] الکترونیک نوری و حسگرها معرفی شده است

 

 
 

 ساختار لانه زنبوری نیترید کربن همدل اولی  1شکل 

 
اگرچه شکل ساختاری نیترید کربن به صورت شش ضلعی  

ها بدون مانع است، و کنار هم قرار گرفتن آن استو لانه زنبوری 
ها و عیوب درون این مواد اما در دنیای واقعیت، وجود حفره

گردد. ترک و بر خواص مختلف می هاآنباعث اثرگذاری 
موجود در این  هاینقصترین ها به عنوان یکی از مهممرزدانه

ناپذیر هستند. این عیوب اجتناباند که ساختارها معرفی شده
شوند، سبب ایجاد هندسی که تحت بارگذاری خارجی ایجاد می

شوند و تغییر شکل هندسی درون صفحه و خارج از صفحه می
ها . مرزدانه[15]گذارند می تأثیربر خواص مختلف این ساختارها 

ختلف در یک ساختار ایجاد شوند. زمانی های متوانند به شکلمی
در یک ساختار افزایش یابد، ساختار از حالت  هاآنکه تعداد 

شود که از کنار هم قرار تبدیل می کریستالپلیمونوکریستال به 
ها این مرزدانه هوسیله شوند که بگرفتن چندین ناحیه تشکیل می

از  شوند. هر یکشوند و از یکدیگر جدا میمرزبندی می
 هاآنچینش  هها و نحوساختارهای دو بعدی بسته به نوع مرزدانه

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

همچنین، ترک با ایجاد شدن در فضاهای مختلف یک ساختار 
سزایی بر خواص مختلف هب تأثیرهای آن یا مرکز ساختار، مانند لبه

ای ر این زمینه تحقیقات گستردهمواد مورد بررسی دارند. د

 صورت گرفته است.
ها منجر به نشان دادند که مرزدانه [17]فن و همکاران  
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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 دینامیک مولکولی به بررسی فرم سازیشبیه
نشان داد که  هاآنها در دماهای مختلف پرداختند. نتایج مزردانه

انحراف جهت کریستال و قدرت ذاتی  مستقیمی بین زاویه هرابط

خمش و انرژی  هزاوی تأثیرها وجود ندارد و بیشتر تحت مرزدانه
با  [19]هستند. در تحقیقی دیگر، دادرسی و همکاران  هامرزدانه

استفاده از دینامیک مولکولی به بررسی خواص مکانیکی ساختار 

نشان داد  هاآنپرداختند. نتایج  3BC کریستالپلیمونوکریستال و 
باعث کاهش خواص  کریستالپلیکه افزایش نواحی در ساختار 

کلوین  1000به  100ز گردد. همچنین، افزایش دما امکانیکی می

نیز کاهش مدول یانگ، تنش و کرنش شکست را به همراه دارد. 
 کریستالپلیخواص مکانیکی ساختار  [20]باقری و همکاران 

دینامیک مولکولی مورد  سازیشبیهنیترید کربن را با استفاده از 
آزمایش قرار دادند. تغییرات نرخ کرنش، تغییرات دما، تغییرات 

و افزایش طول ترک به عنوان پارامترهای اثرگذار بر  تعداد ناحیه
نشان داد  هاآنخواص مکانیکی مورد بررسی قرار گرفت. نتایج 

 کریستالپلیدر ساختار  L/3به  0Lکه افزایش طول ترک از 
موجب کاهش خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش در 

 1000به  100گردد. همچنین، افزایش دما از شکست می هنقط

کلوین نیز کاهش خواص مکانیکی این ساختار را به همراه دارد. 
ناحیه سبب  25ناحیه به  3از سویی دیگر، افزایش تعداد ناحیه از 

است. خواص مکانیکی  هافزایش مدول یانگ و تنش شکست گشت

گیری از با بهره SiC کریستالپلیساختارهای مونوکریستال و 
و همکاران  مولایی هوسیله دینامیک مولکولی ب سازیشبیهروش 

نشان داد که خواص  هاآنمورد مطالعه قرار گرفت. نتایج  [21]

 ،. همچنیناستمکانیکی در راستای آرمچیر بالاتر از زیگزاگ 
-افزایش دما سبب کاهش خواص مکانیکی در هر دو راستا می

ش تعداد ، افزایکریستالپلیشود. از سویی دیگر، در ساختارهای 

شکست  هناحیه موجب کاهش مدول یانگ، تنش و کرنش در نقط
آنگستروم  150آنگستروم به  25شده است. افزایش طول ترک از 

کاهش خواص مکانیکی را به همراه داشته است. شیشیر و 

خواص مکانیکی ساختار مونوکریستال نیترید  [22]همکاران 
مورد یک مولکولی دینام سازیشبیهکربن را با استفاده از روش 

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

تنش شکست و چقرمگی شکست در دو راستای آرمچیر و 
 هاآنهای مختلف پرداختند. نتایج زیگزاگ برای دما و طول ترک

نشان داد که افزایش دما و طول ترک سبب کاهش خواص 

دو المان در راستای زیگزاگ  گردد. همچنین، اثر اینمکانیکی می
نسبت به راستای آرمچیر بالاتر گزارش شد. از سویی دیگر، 
افزایش طول ترک برای هر دو راستای آرمچیر و زیگزاگ افزایش 

خاصیت مکانیکی چقرمگی شکست را به همراه داشته است. در 
خواص مکانیکی  [23]ای دیگر، شیرازی و همکاران مطالعه

های مختلف مورد ن را در حضور ترک با طولساختار نیترید کرب

بیانگر آن است که مقدار تنش  هاآنمطالعه قرار دادند. نتایج 
کلوین برای ساختار  200گیگاپاسکال در دمای  140شکست از 

کلوین و با طول  200گیگاپاسکال در دمای  40بدون ترک به 

آنگستروم کاهش یافته است. از سویی دیگر، مقدار  150ترک 
آنگستروم از  25چقرمگی شکست برای ساختار با طول ترک 

0.5-MPa.m 01/6  0.5کلوین به  200در دمای-MPa.m 99/4  در
 کلوین کاهش یافته است. 900دمای 
ای یه شده، اگرچه که تحقیقات گستردهئبا توجه به مطالب ارا 

صورت گرفته  کریستالپلیساختارهای مونو کریستال و  هدر زمین

های مختلفی در مورد توضیح رفتار الؤاست، اما کماکان س
مکانیکی و شکست ساختار نیترید کربن وجود دارد. حضور ترک 

ی دارد؟ اثر تأثیربه عنوان نقص هندسی بر نیترید کربن چه 

افزایش دما بر ساختار نیترید کربن به چه صورت است؟ تعداد 
واص مکانیکی اثر یکسان و بر خ کریستالپلینواحی ساختار 

مشابه دارد؟ تغییرات طول ترک چه اثری بر مدول یانگ و تنش 

گذارد؟ برای این منظور، نانوصفحات تک کریستالی شکست می
 سازیشبیهی نیترید کربن با استفاده از روش کریستالپلیو 

دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار گرفته است. ابتدا به بررسی 

مونوکریستال نیترید کربن در دماهای مختلف و در ساختارهای 
دو جهت بارگذاری آرمچیر و زیگزاگ خواهیم پرداخت. در 

 کریستالپلیبعد، با در نظر گرفتن پنج نوع از ساختار  همرحل

نیترید کربن در دماهای مختلف، خواص مکانیکی مدول یانگ، 
تنش و کرنش شکست مورد بررسی قرار خواهد گرفت. شایان 

کر است که برای هر نوع از این نواحی، چهار حالت مختلف در ذ

نظر گرفته شده است. سپس، اثر تغییرات طول ترک مورد آزمایش 
مکانیکی با  پارامتر هقرار خواهد گرفت. در نهایت، مقادیر بهین
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-استفاده از روش الگوریتم ژنتیک گزارش خواهد شد. انتظار می

رک بهتر خواص مکانیکی، های این پژوهش برای درود یافته
توزیع تنش و طراحی ساختاری مواد دو بعدی مفید واقع شود و 

 محققان را برای کاوش بیشتر در این زمینه فراهم سازد. هعلاق
 

 هاي محاسباتروش
 سازیمدلدینامیک مولکولی برای  سازیشبیهدر این مطالعه، از 

 کرنشو  و تحلیل خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکست
از  .[24] نانوصفحات نیترید کربن استفاده شده است شکست

 تأثیرآمده از دینامیک مولکولی تحت  به دستآنجایی که نتایج 
های اتمی و دقت توابع مورد استفاده برای اجرای برهمکنش

 Tersoff، برای این منظور، از پتانسیل استشرایط بارگذاری 

 C-Nو  C-Cهای بین اتمی برای بیان و توصیف برهمکنش

دلیل دارا بودن توابع ه . پتانسیل ترسوف ب[25] استفاده شده است
two  وthree-body  قادر به تشخیص مناسب و کافی وابستگی
. استای مورد نیاز برای توضیح یک پیوند کووالانسی زاویه

های مورد بررسی و همچنین، برای تجسم و نظارت بر خروجی
 OVITO (Open visualizationافزار نرمها از یابی اتمموقعیت

tool) (1)طور که در شکل  . همان[26] استفاده شده است 
نیترید کربن که در آن، هر اتم  هلای تکشود، نانو ورق مشاهده می

سه اتم کربن احاطه شده است، در محاسبات  هوسیله نیتروژن ب

دینامیک مولکولی مورد استفاده قرار گرفته است. دو جهت 
 Yو  Xبارگذاری زیگزاگ و آرمچیر به ترتیب بیانگر جهات 

کرنش  و . خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکستباشدمی

 10شکست ساختارهای دو بعدی نیترید کربن با طول و عرض 
دمایی  هنانومتر در دو جهت آرمچیر و زیگزاگ در باز 10×نانومتر

مدول یانگ  هبرای محاسب کلوین بررسی شده است. 900تا  100

 .شیب قسمت خطی هر نمودار استفاده شده استاز 
با تعداد  کریستالپلیبررسی خواص مکانیکی برای ساختار  
. مورد مطالعه قرار گرفته استناحیه  53و  32، 24، 16، 5 هناحی

 هحالت مختلف در جعب 4ها با توزیع تصادفی نواحی با این مدل
ها در مرزدانه هوسیله شده است. نواحی ب آزمایش سازیشبیه

بر (. علاوه 2اند )شکل شدههای مختلف به یکدیگر متصل حالت

ای عنوان ترک لبه آنگستروم به 25و  12، 5طول ترک  3این، 
ترک با  همورد مطالعه قرار گرفته است. در این مرحله، ابتدا، ناحی

های آن مشخص تعیین و ایجاد شده است و سپس، اتم هانداز

-گروه مشخص شده با استفاده از دستور حذف اتم، حذف می

برای حذف  Yو  Xای در هر دو جهت مرزی دوره شوند. شرایط
های بارگذاری کششی تک اثر طول محدود برای تولید آزمایش

زمانی  های مورد بررسی، استفاده شده است.ورقنانومحوری بر 
در  سازیشبیه هعبپذیرد، جصورت می Xکه کشش در راستای 

در این دهد. بنابراین، هنگامی که بار همین جهت تغییر شکل می

یابد و افزایش می Xشود، طول جعبه در جهت جهت اعمال می
یابد. این چرخه کاهش می Yدر همین زمان، طول جعبه در جهت 

باشد. به همین منظور، این شرایط به مدام در حال تکرار می

 ای فرض شده است.صورت دوره
 

 
 

 ناحیه 5نیترید کربن با  کریستالپلی ساختار  2شکل 

 
یند بازپخت نانوساختار نیترید کربن، ابرای ایجاد فر 

کلوین گرم شدند و  1000تا دمای  ps 40ساختارها به مدت 
به دمای محیط  ps 40سپس، قبل از اعمال بار کششی، به مدت 

ها در ، شرایط بازآرایی اتمNVTیند افرسرد شدند و با استفاده از 
. در تمام [27] تهیل گشست کریستالپلیهای ساختار مرزدانه

در دما  Nose-Hoover، ابتدا با اعمال الگوریتم سازیشبیهموارد 
، سیستم برای ps 001/0و فشار ثابت و با استفاده از گام زمانی 

-به حالت تعادل رسیده است. همچنین، سیستم ps 50مدت زمان 

 ps 001/0-1های مورد بررسی تحت بار کششی با نرخ کرنش 
هر ساختار و با توجه  هنرخ کرنش با توجه به انداز .اندقرار گرافته

گردد. از آنجایی که های موجود در هر ساختار انتخاب میبه اتم

های نیتروژن و کربن در تغییرات ناشی از فشار بالا در میان اتم
ترین مقدار برای نرخ ساختار نیترید کربن باید کنترل شود، مناسب
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علوم کاربردی و محاسباتی در مکانیکنشریۀ  1403سال سی و ششم، شمارۀ دو،         

 .]19[ باشدمی ps 001/0-1کرنش، 
 

 نتایج و بحث
خواص مكانيكي مونوكریستال نيترید كربن به عنوان 

 تابعي از دما
کلوین، رفتار کلوین، رفتار   900900کلوین تا کلوین تا   100100برای بررسی اثر تغییرات دما از برای بررسی اثر تغییرات دما از  

ستای شکککسککت سککاختار مونوکریسککتال نیترید کربن در دو راسککتای    ستال نیترید کربن در دو را ساختار مونوکری ست  شک
ها برای ها برای  آرمچیر و زیگزاگ مورد مطالعه قرار گرفت. تمام نمونهآرمچیر و زیگزاگ مورد مطالعه قرار گرفت. تمام نمونه     

هر دو ساختار تحت بارگذاری کششی تک محوری قرار گرفتند هر دو ساختار تحت بارگذاری کششی تک محوری قرار گرفتند    

ست و کرنش و نتایج خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش شکککسککت و کرنش  شک و نتایج خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش 
 گزارش شد.گزارش شد.  هاهاآنآنشکست شکست 

 

کرنش ساختار -های تنشمنحنی.  كشش در راستاي آرمچير

مونوکریستال نیترید کربن بارگذاری شده در جهت آرمچیر در 

نشان  (4)نشان داده شده است. همچنین، شکل  (a-3)شکل 

تمام خصوصیات مکانیکی از جمله مدول یانگ، تنش و  هدهند

 به دست. نتایج استکرنش شکست برای ساختار مورد بررسی 

آن است که خصوصیات مکانیکی  هآمده در این قسمت نشان دهند

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

گیری با افزایش خواص مکانیکی در هر دو راستا به طور چشم

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

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

شود، این امر به عنوان یک عامل اثرگذار بر خواص مکانیکی می

کرنش، ساختار -تنش شود. در قسمت خطی نمودارهاییاد می

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

رسد و شکست می هغیرخطی و با افزایش کرنش، ساختار به نقط

 یابد.تنش به طور ناگهانی کاهش می

گیگاپاسکال  27/851در جهت آرمچیر، مقدار مدول یانگ از  
کلوین  900دمای  گیگاپاسکال در 02/711کلیون به  100در دمای 

دهد. درصد کاهش را نشان می 47/16کاهش یافته است که معادل 

کاهش تنش شکست و کرنش شکست در دماهای بالاتر برای 
تر بود. تنش شکست ساختار مونوکریستال نیترید کربن قابل توجه

گیگاپاسکال در دمای  180درصدی از حدود  34/28با کاهش 

کلوین  900اسکال در دمای گیگاپ 130کلوین به حدود  100
درصدی  69/35کاهش یافت. خاصیت کرنش شکست نیز کاهش 

در دمای  297/0را از خود نشان داده است. مقدار این خاصیت از 
کلوین کاهش یافته است.  900در دمای  191/0کلوین به  100

شایان ذکر است که مدول الاستیک در مقیاس اتمی ارتباط 

میایی دارد و افزایش دما منجر به مستقیمی با پیوندهای شی
یک روند نزولی خواص مکانیکی  گردد.تضعیف این پیوندها می

باقری و همکاران  هوسیله نیترید بور ببا افزایش دما برای ساختار 

ای دیگر، مولایی و همکاران . در مطالعه[28]گزارش شده است
مدول یانگ، تنش و درصدی  11/42و  13/41، 19/16کاهش 

کرنش شکست ساختار کاربید سیلیسیم را با افزایش دما گزارش 

 .[21]اند  کرده
 

 
 

 
 

( aکرنش ساختار مونوکریستال نیترید کربن، -تغییرات تنش  3شکل 

 ( کشش در راستای زیگزاگb و کشش در راستای آرمچیر
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شکست  ( کرنشc و ( تنش شکستb( مدول یانگ، a  4شکل 

 مونوکریستال نیترید کربن در دماهای مختلف

 

در این بخش به بررسی خواص .  زیگزاگكشش در راستاي 
مکانیکی مونوکریستال نیترید بور با در نظر گرفتن تغییرات دما 

-در جهت بارگذاری کششی زیگزاگ پرداخته شده است. منحنی

و تغییرات خواص مکانیکی  (b-3)کرنش در شکل -های تنش
نشان داده شده است. رفتار  (4)به عنوان تابعی از دما در شکل 

شکست ساختار مورد مطالعه در هر دو جهت بارگذاری آرمچیر 

و زیگزاگ یکسان بوده است. بدین معنا که در جهت زیگزاگ نیز 
طور  افزایش دما باعث کاهش خواص مکانیکی شده است. همان

شود، خواص مکانیکی مدول یانگ، مشاهده می (4)که در شکل 

کلوین یافته  900به  100تنش و کرنش شکست با افزایش دما از 
 100است. بنابراین، حداکثر خواص مورد بررسی برای دمای 

آمده است، در حالی که کمترین خواص برای  به دستکلوین 

کلوین گزارش شده است. به عنوان مثال، حداکثر  900دمای 
 100یانگ برای ساختار مونوکریستال نیترید کربن در دمای مدول 

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 

معادل  گیگاپاسکال کاهش یافت که 43/177کلوین به  100دمای 

دهد. خاصیت کرنش شکست درصد کاهش را نشان می 03/42
درصد(  306/0درصد به  432/0درصد کاهش )از  30نیز حدود 

دهد. با توجه به ساختار شش ضلعی نیترید کربن، را نشان می
بین تنش بارگذاری شده و باندهای یک ساختار شش ضلعی  هزاوی

گزاگ و آرمچیر درجه در راستای زی 30درجه و  60به ترتیب 
شود تا تنش خارجی بیشتری برای که این امر سبب می است

نیاز باشد. بنابراین، نسبت مقدار  زیگزاگگسیختگی در جهت 
برابر( جهت  73/1برابر ) باید  زیگزاگتنش نهایی در راستای 

 .[29]باشد  آرمچیر

توان با نگاهی کلی به نتایج بررسی شده در این قسمت، می 
بیشترین مقادیر خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و یافت که 

کرنش شکست برای ساختار مونوکریستال نیترید کربن در 

آمده است که به  به دستکمترین دما و در راستای زیگزاگ 
گیگاپاسکال  11/306گیگاپاسکال،  67/908ترتبیب برابر است با 

 درصد. 432/0و 

 

 نيترید كربن كریستالپليخواص مكانيكي 
تک  صورت کاملا از آنجا که در دنیای واقعی، نانوصفحات به 

های مختلف هر لایه از بخش کریستالی حضور ندارند و معمولا 
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 روی یکدیگر قرار میهوبضلعی تشکیل شده است، ر

کنار یکدیگر به  هاآنچینش  هاز همین رو، تعداد نواحی و نحو

3
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های عنوان یک المان اثرگذار بر خواص مکانیکی نانوورق
گیرد. در این بخش، رفتار ی مورد بحث قرار میکریستالپلی

نیترید کربن با تعداد  کریستالپلیمکانیکی و شکست ساختار 

 300با چهار چینش تصادفی و در  53و  32، 24، 16، 5 هناحی

 هنشان دهند (5)کلوین مورد بررسی قرار گرفته است. شکل 
ساختارهای کریستالی نیترید کربن برای تعداد نواحی مختلف 

 .است

 

    

(a) 

    

(b) 

    

(c) 

    

(d) 

    

(e) 

 

 a )5 ،b )16 ،c )24 ،d )32 ،e )53 هو با تعداد ناحی 4و  3، 2، 1نیترید کربن با چینش تصادفی  کریستالپلینمای بالا از ساختارهای   5شکل 
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 1403سال سی و ششم، شمارۀ دو،    علوم کاربردی و محاسباتی در مکانیکنشریۀ 

نيترید  كریستالپليتغييرات تعداد ناحيه بر رفتار شكست  تأثير
میانگین تغییرات مدول یانگ، تنش شکست و کرنش .  ربنك

شکست ساختار پلی کریستار نیترید کربن به عنوان تابعی از تعداد 
نشان داده شده است.  (6)کلوین در شکل  300در دمای  و ناحیه

با افزایش تعداد ناحیه، مقادیر مدول یانگ  این شکل،بر اساس 
یابد. این در کاهش می( b-6تنش شکست )شکل ( و a-6)شکل 

حالی است که افزایش تعداد ناحیه باعث افزایش کرنش شکست 
رفتار نامنظم در خاصیت کرنش شکست  ( شده است.c-6)شکل 
ها در دماهای بین اتم هتوان به مواردی همچون افزایش فاصلرا می

 بالا، کاهش انرژی اتصال و تضعیف پیوند شیمیایی نسبت داد
 5آمده، با افزایش تعداد ناحیه از  به دستنتایج  با توجه به .[23]

، 48/32ناحیه، خواص مکانیکی یاد شده به ترتیب  53ناحیه به 
نیترید کربن تغییر کردند.  کریستالپلیدرصد در  11/1و  27/17

ها در های واقع در مرزدانهبین اتم کنشبه طور معمول، برهم
که  استتر دارند، ضعیف هایی که داخل نواحی قرارمقایسه با اتم

در  کریستالپلیبه عنوان دلیل اصلی گرادیان تنش در ساختارهای 
شود. این امر سبب مقایسه با ساختارهای مونو کریستال بیان می

ها افزایش یابد و شود تا تمرکز تنش در مجاورت مرزدانهمی
 .[31,32] ص مکانیکی را کاهش دهداخو

آمده از ساختار مونوکریستال و  به دستنتایج  همقایس 
دهد که مقادیر گزارش شده از ساختار نشان می کریستالپلی

مونوکریستال نیترید کربن در هر دو جهت آرمچیر و زیگزاگ 
. به عنوان مثال، تنش شکست است کریستالپلیبالاتر از نتایج 

ساختار مونوکریستال در جهت زیگزاگ و آرمچیر و در دمای 
گیگاپاسکال گزارش  57/161و  04/237به ترتیب کلوین  300

ناحیه و در  5با  کریستالپلیشده است که در مقایسه با ساختار 
درصد کاهش یافته است.  33و  54کلوین حدود  300دمای 

همچنین، شایان ذکر است که تفاوت بین مقادیر تنش محاسبه 
که به صورت تصادفی تشکیل  کریستالپلیشده برای ساختار 

 یکسانی دارند، ناچیز است. هاند و تعداد ناحیدهش
 کریستالپلیاز آنجایی که هر چه تعداد ناحیه در یک ساختار  

گیرند، بیشتر ها قرار میهایی که در مرزدانهبیشتر باشد، تعداد اتم
شود. در نتیجه، این مناطق به صورت همگن در ساختار اتمی می

مناطق بیشتر باشد، ساختار  شوند که هر چه تعداد اینتوزیع می
تواند در جریان یکنواخت بارگذاری مورد بررسی می کریستالپلی

تک محوری، کرنش بالاتری را تجربه کند. برخی از تحقیقات 
صورت گرفته در این زمینه به بررسی ساختارهای مختلف 

با  [33] اند. به عنوان مثال، لی و همکارانپرداخته کریستالپلی

گرافن نشان دادند که تنش  کریستالپلیساختار مونو و  دو همقایس
 کریستالپلیدرصد بالاتر از  25 لشکست ساختار مونوکریستا

باشد. همچنین، یک روند مشابه برای نانوصفحات نیترید بور می
گرافن توسط مرتضوی و همکاران گزارش شده  کریستالپلیو 

نشان دادند  [20] ، باقری و همکاراناز سویی دیگر .[34,35] است
ناحیه  3نیترید کربن از  کریستالپلیکه افزایش تعداد ناحیه برای 

 گردد.ناحیه سبب کاهش خواص مکانیکی می 25به 
 

 

 

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

 به عنوان تابعی از تعداد ناحیهنیترید کربن  کریستالپلی

 53مورد مطالعه، ساختار با  کریستالپلیدر بین ساختارهای  
 71/88گیگاپاسکال و  09/399ناحیه با میانگین مقادیر 
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-گیگاپاسکال برای مدول یانگ و تنش شکست به عنوان همگن

ترین ساختار در مقایسه با ساختارهای دیگر معرفی گردید. 
)شکل  3 هناحیه و چینش تصادفی شمار 53بنابراین، ساختار با 

روند شکست ساختار  (7)بعد انتخاب شد. شکل  همرحل( برای 5
 1 هناحیه و چینش تصادفی شمار 32نیترید کربن با  کریستالپلی

دهد. همان طور که مشخص کلوین را نشان می 300در دمای 
 -کربن و کربن-است، افزایش کرنش و جدا شدن پیوندهای کربن

شود. ها میمرزدانههای ریز در امتداد نیتروژن سبب پیدایش حفره
های کوچک عمل کرده و در امتداد ها همچون ترکاین حفره

-شود که منجر به کاهش مقاومت ساختار میها منتشر میمرزدانه

ها در جهت عمود بر بارگذاری کششی شود. در نهایت، این ترک
هایی که در مجاورت مسیر خود قرار جدا کردن اتم هوسیله و ب

 زنند.ر را رقم میدارند، شکست ساختا

 

77 

(GPa) 

 

-61 

(GPa) 

 

  

  

 
 

ناحیه،  32نیترید کربن با  کریستالپلیروند شکست ساختار   7شکل 

 کلوین 300و در دمای  1 هچینش تصادفی شمار

 

 كریستالپليطول ترک و تغييرات دما بر رفتار شكست  تأثير
ها در نانوصفحات نیترید کربن، علاوه بر مرزدانه.  نيترید كربن

افزایش دما و ترک به عنوان یک نقص هندسی بر عملکرد 
 مورد بررسی، اثرگذار هستند. همان کریستالپلیمکانیکی ساختار 

ناحیه به عنوان یک  53تر اشاره شد، ساختار با تعداد طور که قبل
ساختار همگن )نسبت به دیگر ساختارها( معرفی گردید و در این 

تحت بارگذاری  3 هخش، این ساختار با چینش تصادفی شمارب
محوری قرار گرفته است. محل قرارگیری ترک و جهت بارگذاری 

 25و  12، 5های نشان داده شده است. ترک با طول (8)در شکل 

 آنگستروم مورد مطالعه قرار گرفته است.
 

 
 

استای و جهت بارگذاری در ر Lمحل قرار گیری ترک با طول   8شکل 
X 

 
-نشان داده شده است، تمام المان (9)طور که در شکل  همان 

های مکانیکی از قبیل مدول یانگ، تنش شکست و کرنش 
شکست با افزایش دما و افزایش طول ترک یک روند نزولی را 

اند. بالاترین خواص گزارش شده برای ساختار بدون ترک پیموده
 به دست، در حالی که کمترین مقادیر استکلوین  100در دمای 

 900آنگستروم و در دمای  25آمده برای ساختار با طول ترک 
نشان داده  (a-9)شده است. همان طور که در شکل ه ئاراکلوین 

 68/448شده است، مدول یانگ برای ساختار بدون ترک 
آمد و با افزایش دما  به دستکلوین  100گیگاپاسکال در دمای 

 51/295درصد کاهش یافت و به مقدار  35وین، حدود کل 900تا 
های ترک گیگاپاسکال رسید. مدول یانگ برای صفحات با طول

آنگستروم نیز روند نزولی خود را پیمودند. به عنوان  25و  12، 5
یاد شده  های ترکمثال، مقدار این خاصیت مکانیکی برای طول

 97/331و  81/384، 16/411کلوین، به ترتیب  100و در دمای 
 26و  22/14، 3/8گیگاپاسکال گزارش شده است که معادل 

روند تغییرات تنش شکست  (b-9)اند. شکل درصد کاهش یافته
-نیترید کربن را در شرایط مختلف نشان می کریستالپلیساختار 

 900دهد. تنش شکست برای ساختار بدون ترک و در دمای 
کلوین گزارش شده  100یک سوم تنش در دمای  کلوین تقریبا 

گیگاپاسکال(.  82/106گیگاپاسکال در مقایسه با  76/38است )
بین اتمی بر اثر  هفاصل هتوان به غلباین رفتار کاهشی را می

تغییرات دما و به دنبال آن، کاهش انرژی اتصال، تضعیف 
پیوندهای شیمیایی و در نتیجه، کاهش خواص مکانیکی نسبت 

 25برای ساختار با طول ترک داد. همچنین، تنش شکست 
درصد کمتر از ساختار بدون  25درصد و  24آنگستروم نزدیک به 

آمد. روند مشابهی  به دستکلوین  900و  100ترک در دمای 
( نیز گزارش شد. کرنش c-9برای کرنش شکست )شکل 
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کلوین به  100در دمای  331/0شکست ساختار بدون ترک از 
درصد کاهش  63/61 هدهند انآمده است که نش به دست 127/0
آنگستروم  12باشد. در حالی که برای نمونه با طول ترک می

کلوین را نشان  900تا  100درصد کاهش از دمای  43حدود 
 دهد.می
 

 

 

 
 

( کرنش شکست c و ( تنش شکستb( مدول یانگ، a  9شکل 

، تحت 3 هناحیه و چینش تصادفی شمار 53نیترید کربن با  کریستالپلی

 900تا  100 ههای ترک مختلف و تغییرات دما در محدودطول تأثیر

 کلوین

-زمانی که یک ساختار تحت بار کششی محوری قرار می 

انتقال انرژی جنبشی به انرژی کرنش  هوسیله گیرد، تغییر شکل ب
گیرد که منجر به شکست ساختار در در دماهای بالاتر صورت می

. به طور کلی، کمترین [36]شود می ترهای پاییننرخ کرنش
آمده برای مدول یانگ، تنش و کرنش  به دستخواص مکانیکی 

 25نیترید کربن با طول ترک  کریستالپلیشکست برای ساختار 

گیگاپاسکال،  48/219کلوین معادل  900آنگستروم و در دمای 
بود. یک روند نزولی برای ساختار  178/0گیگاپاسکال و  31/29

2MoS نشان  هاآننتایج  .]37[وسط بائو و همکاران گزارش شد ت

دهد که افزایش دما و تغییرات طول ترک برای این ساختار می
ای دیگر، گردد. در مطالعهموجب کاهش خواص مکانیکی می

دینامیک مولکولی،  سازیشبیهبا کمک  [38] زاهدی و همکاران

با افزایش روند کاهش خواص مکانیکی ساختار کاربید بور را 
 طول ترک و تغییرات دما گزارش کردند.

 

 سازيبهينه
در این بخش، از روش الگوریتم ژنتیک برای دستیابی به مقدار 

خاصیت مکانیکی مدول یانگ استفاده شده است. الگوریتم  هبهین
تیک به عنوان یک روش هوشمند و اکتشافی برای حل مسائل نژ

شود که یک روش مقرون در علوم مهندسی استفاده می سازیبهینه
 سازیبهینه. برای یافتن بهترین شرایط برای استبه صرفه نیز 

شرایط مختلف آزمایشگاهی، الگوریتم ژنتیک یکی از بهترین 
های کاندید باشد. در این روش، جمعیتی از راه حلها میروش

انتخابی دارای شوند که هر المان برای شروع انتخاب می
های مربوط به خود( است که ای از خواص )کروموزوممجموعه

این قابلیت را دارد تا جهش یافته و باعث افزایش جمعیت شود. 
شود. هر المان به ها به صورت دو به دو نشان داده میراه حل

کنند تا تکراری تلاش مییند افرصورت تصادفی و در یک 
بخش و برای هر نسل، تابع هزینه جمعیت افزایش یابد. در هر 

تر به صورت شود. فرد یا المان مناسببرای هر المان ارزیابی می
شود و هر دو فرد انتخاب شده دو تصادفی از جمعیت انتخاب می

یابد که کنند. زمانی این الگوریتم خاتمه میفرد جدید را ایجاد می
سیده به حداکثر تعداد نسل یا یک سطح تناسب تعریف شده ر

 .[39,40] باشد
های قبلی، در این آمده در بخش به دستبا توجه به نتایج  

نیترید  کریستالپلیمدول یانگ برای ساختار  هبخش، مقدار بهین
مورد مطالعه قرار  3 هناحیه و چینش تصادفی شمار 53کربن با 
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های ورودی برای گرفته است. شایان ذکر است که المان
مکانیکی، دو پارامتر دما و طول ترم  این خاصیت سازیبهینه
به روش الگوریتم  سازیبهینه. شرایط فرض شده برای است

 :باشدژنتیک به شرح زیر می
بیت  10الگوریتم از نوع باینری بوده و برای هر متغیر  

اختصاص داده شده است. به این ترتیب، تعداد بیت هر کروموزوم 
-تصادفی انتخاب شده بیت است. نقاط شروع اولیه به صورت 20

نقطه و  5پوشانی با توجه به طول کروموزوم، هماند. تغداد نقاط 
نشان ( a-10) فرض شده است. شکل 01/0احتمال جهش برابر با 

نمودار سه بعدی تغییرات مدول یانگ بر حسب دو متغیر  هدهند
گزارش شده برای مدول  هباشد. مقدار بهیندما و طول ترک می

به آنگستروم  52/6کلوین و طول ترک  95/586یانگ در دما 
. همچنین، اثر است 18/338آمده است و مقدار آن برابر با  دست

به نمایش ( b-10)دو پارامتر مورد بررسی در نمودار شکل 
طور که مشخص است، افزایش طول  گذاشته شده است. همان

گردد و بیشترین مقدار انگ میترک سبب کاهش خاصیت مدول ی
کلوین و طول  500تا  300دمایی  هاین خاصیت مکانیکی در باز

های گزارش آمده است. بازه به دستآنگستروم  4/3تا  1/0ترک 
کند تا با انتخاب دما و طول ترک مناسب، شده به طراح کمک می

 آورد. به دستبیشترین مقدار مدول یانگ را 

 

 

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

 بنديجمع

در این مطالعه، بررسی رفتار شکست نانوصفحات نیترید کربن 
مورد بررسی قرار  کریستالپلیدر دو حالت مونوکریستال و 

دینامیک  سازیشبیهز گرفت. برای این منظور، با استفاده ا
 تأثیرای، ی دورهزمولکولی و با اعمال پتانسیل مناسب و شرایط مر

تغییرات دما و طول ترک مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج نشان داد 

که خواص مکانیکی مونوکریستال نیترید کربن بدون در نظر 
 900کلوین به  100گرفتن جهت بارگذاری، با افزایش دما از 

یابد. شایان ذکر است که خواص مکانیکی ش میکلوین کاه

نانوصفحات نیترید کربن در جهت زیگزاگ بالاتر از آرمچیر 
کلوین،  100گزارش شد. بیشترین مقدار مدول یانگ در دمای 

آمد.  به دستگیگاپاسکال و در راستای زیگزاگ  67/908برابر با 

آرمچیر در مقابل، کمترین مقدار این خاصیت مکانیکی در راستای 
گیگاپاسکال گزارش شد.  02/711کلوین، معادل  900و در دمای 

 11/306همچنین، تنش شکست در راستای زیگزاگ از 

گیگاپاسکال و در  43/177کلوین به  100گیگاپاسکال و در دمای 
. استدرصد  03/42کلوین کاهش یافت که معادل  900دمای 

نیترید کربن با تعداد  لکریستاپلیعلاوه بر این، اثر تغییرات دما بر 
نواحی مختلف و چهار چینش تصادفی مورد مطالعه قرار گرفت. 
نتایج نشان داد که افزایش تعداد ناحیه سبب کاهش مدول یانگ 

ها به عنوان منبع اصلی تمرکز شود. مرزدانهو تنش شکست می

تنش ایفای نقش کردند و انتشار ترک از این نواحی صورت 
نیترید کربن  کریستالپلیص مکانیکی گرفت. همچنین، خوا

و  12، 5تر از مونوکریستال آن بود. سپس، سه طول ترک پایین

ای در دماهای مختلف آزمایش آنگستروم به صورت ترک لبه 25
شد. خواص مکانیکی به عنوان تابعی از دما و طول ترک کاهش 

 97/331آنگستروم از  25یافت. مدول یانگ برای طول ترک 

گیگاپاسکال و در  48/219کلوین به  100کال در دمای گیگاپاس
کلوین کاهش یافت. همچنین، تنش شکست برای  900دمای 

درصد کاهش یافت. در  44/61آنگستروم برابر با  12طول ترک 

ناحیه و  53با  کریستالپلیمدول یانگ  سازیبهینهبخش پایانی، 
یج نشان مورد آزمایش قرار گرفت و نتا 3 هچینش تصادفی شمار
 18/338این خاصیت مکانیکی معادل  هداد که مقدار بهین

 52/6کلوین و با طول ترک  95/586گیگاپاسکال در دمای 
 آنگستروم گزارش شد.

 

 فهرست علائم و اختصارات
 علائم انگليسي

  E           مدول یانگ 
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           تنش شکست 

           کرنش شکست 

L           طول ترک 

A            آنگستروم 

 واژه نامه
          Monocrystalline مونوکریستال 

Polycrystalline پلی کریستال 

Armchair آرمچیر 

Zigzag  زیگزاگ 

Grain boundary مرزدانه 

Simulation شبیه سازی  

Molecular dynamics دینامیک مولکولی 

Genetic algorithm الگوریتم ژنتیک 

 
 تقدیر و تشكر 
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