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 چکیده

عوامل اصلی تأثيرگذار    مارتنزيتی  مورد تحقيق قرار گرفته است. دما و کرنش استحالهبسيار  ها  داری آندر صنايع مختلف کاربرد دارند و خواص سوپرالاستيک و حافظه  که   دارحافظهآلياژهای  
ها  های جديد و افزايش دقت آنازين رو توسعه مدل   شود.استفاده می  واص اين آلياژبر خ  ديناميک مولکولی برای شناخت تأثير اين عواملسازی به روش  از شبيه  .بر خواص اين آلياژها هستند

توانند  کنند و میاند که از شبکه عصبی استفاده میمحور جديدی معرفی شده های اتمی داده پتانسيل  سازی مقياس اتمی اين آلياژ اهميت زيادی بر تحقيقات در اين زمينه دارد. به تازگیدر شبيه
فاز آستنيت  و دمايی ها انجام شده و تأثير عوامل ريزساختاری بررسی نشده است. بررسی خواص استحاله مکانيکی سازی را بهبود بخشند. با اين حال، تحقيقات کمی با اين پتانسيلج شبيهنتاي
 .های نوين کمک کندمدل اعتبار اين  از  تواند به اطمينانمی

است. قدم اول در انجام اين  آل ساختار آستنيتی پرداخته شده تر به مطالعه تأثير حضور مرزدانه در همسايگی چيدمان ايده اه ظرفيت سنجی و بررسی عميقاز همين رو، در اين پژوهش با دو نگ
است. به منظور  و مکانيکی مورد استفاده قرار گرفته  يابی خواص حرارتیای است که در مشخصهدانه  2های متفاوت به شکل  نانومتر و ارتفاع  2هايی مکعبی به عرض  پژوهش، ساخت نانوستون

ی حرارتی با  اند. پس از تطبيق دماهای مرزی استحالههای مختلف با هدف سنجش و مطابقت با تحقيقات پيشين تحت چرخه سرمايش و گرمايش قرار گرفتهمطالعه اين خواص ابتدا نمونه
های  ای پرداخته شد. همانا نمونههای دو دانه[ کريستالی در نمونه001استفاده حاصل شد. سپس به مطالعه بارگذاری مکانيکی در جهت ] آزمايی مدل موردتحقيقات پيشين و در نتيجه راستی

ر طول تغيير دما و اعمال کرنش، چيدمان  ها بررسی شد. به علاوه دی کرنشی مارتنزيتی قرار گرفته و شرايط مرزی آنای مذکور با اعمال تنش به شکل عمود بر مرزدانه تحت استحالهدو دانه
است. نتايج به دست آمده، تغيير مسير استحاله کرنشی و وابستگی آن به اندازه دانه هماهنگی  های تطبيق چندوجهی معين و تابع توزيع چگالی اتمی مورد بررسی قرار گرفتهاتمی توسط روش

پذيرد. در نتيجه، دماهای استحاله حرارتی آستنيت به مارتنزيت و بالعکس با اطمينان پذيری بالا نسبت نانومتری صورت می 20تا  16ه دانه خوبی با نتايج تجربی دارند و اين تغيير در بازه انداز 
ستيک فاز آستنيت به دست آمده و  الا  به تحقيقات پيشين حل عددی و حجم محاسباتی به شدت کمتر به دست آمده است. در ادامه تنش و  کرنش آغاز و پايان استحاله مکانيکی و مدول 

پايان با استفاده از آناليز تنشی نمونه قرار گرفته است. در  فاصله از مرز بر نمودار تنش کرنش مورد بحث  بعدی با نتايج  های موجود، کرنش استحاله در مدل شبه دوتأثير مستقل حداکثر 
 است. آزمايشگاهی و حل عددی پيشين مورد مقايسه قرار گرفته

های پيشين به يافتن با دقت بالای تأثير  سازیتواند با حجم محاسبات بسيار کمتر از شبيهای میاستفاده از مدل نانوستون دو دانه-1توان به دوبخش تقسيم کرد.:  نتايج برجسته اين پژوهش را می
سازی شده و تطبيق آن با تحقيقات تجربی پيشين نشان از درستی نتايج به دست  تحاله مکانيکی با موفقيت شبيهتأثير اندازه دانه بر تغيير مکانيزم اس  - 2اندازه دانه بر دمای استحاله منجر شود.  

کاهش قابل توجه حجم  ها به  سازی اين مواد داشته و توسعه هرچه بيشتر اين مدل محور دقت و توانايی بالايی در شبيههای بين اتمی داده ديناميک مولکولی با استفاده از پتانسيل  - 3آمده دارد.  
 سازی ديناميک مولکولی منجر شود.  محاسبات و افزايش دقت و تعميم پذيری نتايج شبيه

 : آلياژ حافظه دار، سوپرالاستيسيته، ديناميک مولکولی؛ پتانسيل بين اتمی شبکه عصبی، اندازه دانه  کلمات کلیدی


