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های ساختاری، مکانیکی و شبیه سازی دینامیک مولکولی نقش افزودن آهن بر ویژگی

 ترمودینامیکی فلز نیکل 
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 1، عبدالحمید مینوچهر*1، قاسم اله یاری زاده1امیر علی ولی الهی

  ایران-، تهران1983969411ای، دانشگاه شهید بهشتی، سوخت، دانشکده مهندسی هسته. گروه چرخه 1

 چکیده:

تواند استحکام خود را به خوبی باشد که در دماهای بالا نیز مینیکل فلزی با استحکام بالا و مقاوم در برابر خوردگی می

اند و در صنایع مختلف  از سیعی توسعه پیدا کردههای اخیر به طور وحفظ کند. آلیاژهای مختلف مبتنی بر نیکل در سال

شوند. یکی از ای و تولید نفت و گاز استفاده میجمله صنایع شیمیایی و پتروشیمی، صنعت هوافضا، تولید انرژی هسته

مهم در باشد که به عنوان یک ماده بسیار آهن با ساختار آستنیتی می-ترین آلیاژهای پایه نیکلی، آلیاژ دوتایی نیکلمهم

های مختلف این آلیاژ از اهمیت راکتورهای شکافت و همجوشی آینده در نظر گرفته شده است و بررسی و مطالعه ویژگی

های مواد در بالایی برخوردار است. روش شبیه سازی دینامیک مولکولی، یک روش کاملا مناسب برای بررسی ویژگی

پیش رو، با استفاده از این روش، ثوابت الاستیک و برخی خواص  باشد. در پژوهششرایط مختلف و در مقایس اتمی می

آهن و تاثیر افزایش غلظت آهن بر خواص این آلیاژ مورد مطالعه قرار -ساختاری، مکانیکی و ترمودینامیکی آلیاژ نیکل

از دهند که اگرچه افزودن آهن موجب کاهش مدول حجمی و برخی خواص مکانیکی گرفته است. محاسبات نشان می

های چنین برخی ویژگیتواند باعث افزایش مدول برشی، مدول یانگ، سختی و همگردد اما میجمله شکل پذیری نیکل می

 های صوتی عرضی و میانگین، دمای دیبای و کمینه هدایت حرارتی گردد.ترمودینامیکی مانند سرعت

سازی دینامیک مولکولی، ثوابت الاستیک، خواص آهن، راکتورهای شکافت و همجوشی، شبیه -آلیاژ نیکل: هاواژهکلید

 مکانیکی و ترمودینامیکی
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Abstract: 
Nickel is a metal with high strength and resistance to corrosion, which can maintain its strength 

well even at high temperatures. Various nickel-based alloys have been widely developed in recent 

years and are used in various industries, including chemical and petrochemical industries, the 

aerospace industry, nuclear energy production, and oil and gas production. One of the most 

important nickel-based alloys is the nickel-iron binary alloy with austenitic structure, which is 

considered as a very important material in future fission and fusion reactors. It is of great 

importance to investigate and study the various characteristics of this alloy. The molecular 

dynamics simulation method is a very proper method for investigating the properties of materials 

in different conditions in atomic scales. In the upcoming research, using this method, elastic 

constants and some structural, mechanical, and thermodynamic properties of nickel-iron alloy and 

the effect of increasing iron content on this alloy have been studied. Calculations show that 

although the addition of iron decreases the bulk modulus and some mechanical properties such as 

the ductility of nickel, it can increase the shear modulus, Young's modulus, hardness, and also 

some thermodynamic properties such as transverse and average sound velocities, Debye 

temperature, and minimum thermal conductivity. 

Keywords: Nickel-Iron alloy, fission & fusion reactors, molecular dynamics 

simulation, elastic constants, mechanical and thermodynamic properties.    
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 مقدمه . 1

حتی  یحکام بالاتربالا از است یدر دماها کهاست  یبرابر خوردگمقاوم در با استحکام بالا و فلز  یکخود  یبه خود یکلن

 یهایستمجمله س از یکل،بر ن یمختلف مبتن آلیاژهایو  یخالص تجار یکلناستفاده از  .[1]نسبت به فولاد برخوردار است

معمولاً لیاژهای آن از نیکل و آ. اندیافتهتوسعه به طور وسیعی  یستمدر قرن ب یچیدهپ یهایستمس یرو سا ییسه تا یی،دوتا

 یدتول، یلیفس یهاهوافضا، سوخت یمهندس یمی،و پتروش یمیاییش یاز جمله فرآور یمختلف صنعت هاییستمدر س

بطور  یرهو غ مخابرات ،یکالکترون ی،و خانگ یصنعت یشگرما ،نفت و گاز یدتول یدی،خورش یانرژ یلتبد ی،اهسته یانرژ

 از جمله مختلف یااجز یبرا یعنوان موادبه یکلبر ن یمبتن یاژهایآل از ی،اهسته هاییروگاهن درد. شومیاستفاده فراوان 

با آهن -وتایی نیکلاز جمله مهم ترین آلیاژهای پایه نیکلی، آلیاژ د .[2]شودمیها استفاده بخش یرا و ساهتیوبها، لوله

فته شده در نظر گر یندهآ یشکافت و همجوش یراکتورها یبرامهم  ماده یکبه عنوان  که باشدمیساختار آستینیتی 

 .[3]است

ک مطالعه یاین نوع آلیاژ در گذشته صورت گرفته است. آلرز و همکاران طی  مطالعات مختلفی پیرامون خواص مختلف

و کند،  یکل کمک م یبه انرژ یسدر فرومغناط یسیمغناط یگشتاورها ینب یبرهمکنش اساستجربی، با این فرضیه که 

درصد( را در  30آهن )-، ثوابت الاستیک آلیاژ نیکلوجود داشته باشد یزن یکالاست یهامربوط به ثابت یسهمبایست می

ستفاده از این نتایج، دماهای کوری مربوط به خود در میدان های مغناطیسی به اندازه کافی بالا اندازه گیری کردند و با ا

به دست آمده  یکیخواص مکانچنزو در یک کار آزمایشگاهی وی .[4]ندزد ینتخمشده را مبادله  یمشتقات اول و دوم انرژ

مقدار  ترکیبات از برای ار( یکرومترم 25-20)معمولاً در محدوده  یمرسوبات نسبتاً ضخ یبرا یفرورفتگ هاییریگاز اندازه

 12تا حدود  دهد که افزایش غلظت آهندرصد گزارش داد. نتایج ایشان نشان می 75آهن تا -آلیاژ نیکلتا  یکلخالص ن

کند و در یپیدا مکه با ادامه افزایش غلظت آهن، روند نزولی تواند موجب افزایش مدول یانگ شود در حالیدرصد می

تواند د میدرص 20شود. هم چنین، افزایش غلظت آهن تا ز مقدار اولیه نیکل خالص کمتر میدرصد، ا 30غلظت حدود 

 .[5]کندنمی درصد تقریبا تفاوت فاحشی در مقدار سختی ایجاد 20موجب افزایش سختی آلیاژ شود و افزودن بیشتر از 

ساختاری و تکامل  هایوانگ و همکاران، با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به مطالعه تاثیر دما بر ایجاد نقص

ل در شش دمای درصد آهن( پرداختند. نتایج حاص 50و  15آهن ) با درصدهای -یا پیشرفت آن ها در نیکل و آلیاژ نیکل

های تعداد نقص کلوین گزارش شدند. نتایج این مطالعه نشان داد که با افزایش دمادرجه  1500تا  0مختلف در محدوده 

علاوه بر یابند. جای کاهش میهای تهییابد در حالی که نسبت خوشهنشینی افزایش می های بینپایدار و نسبت خوشه

ها ایجاد ه خوشهسیستماتیک در توزیع انداز یک تغییرها مشخص شد که با بررسی تأثیر دما بر توزیع اندازه خوشهاین، 

ده توسط شهای انجام براساس بررسی. [6]شوندتری تولید میهای بین نشینی بزرگشود و در دماهای بالاتر خوشهمی

وجه به تآهن صورت نگرفته است و با -، مشخص شد که مطالعات زیادی پیرامون خواص مختلف آلیاژ نیکلنویسندگان

، با استفاده شود. به همین منظور، در پژوهش پیش رواحساس میاهمیت بالای آن، لزوم بررسی جامع خواص این آلیاژ 

 10تا غلظت آهن )-ترمودینامیکی آلیاژ نیکل سازی دینامیک مولکولی خواص مختلف ساختاری، مکانیکی واز روش شبیه

 شود.درصد آهن( محاسبه و اندازه گیری شده و با خواص فلز نیکل مقایسه می

 

 روش کار . 2

از نرم افزار چنین . همگیردصورت می [7]1کد لمپس با استفاده ازدینامیک مولکولی در این پژوهش  هایسازیشبیه

یکی شود. میاستفاده های مختلف در غلظت های نیکل و آهنشامل اتمسازی های شبیهبرای ساخت جعبه [8]2اتمسکا

های سازیباشد که پس از انجام شبیهمسائل در شبیه سازی دینامیک مولکولی انتخاب پتانسیل مناسب میاز مهم ترین 

                                                           
1 LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator package, Sandia National Laboratories, 

Albuquerque, NM, USA) 
2 Atomsk (Atom, Molecule, Material Software Kit, University of Lille, Lille, France) 
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توسعه پیدا کرده است،  [9]که توسط بونی و همکاران  1نیکل به روش اتم احاطه شده-اولیه، پتانسیل بین اتمی آهن

)شامل  a20×a20×a20های شبیه سازی استفاده شده با ابعاد همه جعبه های اصلی انتخاب شد.برای انجام شبیه سازی

، 5، 5/2، 1آهن )-برای عنصر نیکل خالص و درصدهای مختلف آلیاژ نیکلباشد معرف ثابت شبکه می aاتم( که  16000

 .استفاده شددر هر سه راستا  ایها از شرایط مرزی دورهسازی. برای همه شبیهساخته شدنددرصد عنصر آهن(  10و  5/7

توسط کلاویر و  برای محاسبه ثوابت الاستیک در دما و فشار مورد نظر، از روش نوسانات کرنش که به طور تفصیلی

شار صفر و دمای مورد نظر )در این شده است، استفاده گردید. در این روش، پیکربندی اتمی برای ف ارائه [10]همکاران

، به منظور 2گرادیان-چنین جعبه شبیه سازی با روش کمینه سازی انرژی مزدوجکلوین( اعمال گردید و همدرجه 300جا 

 3و لانژوین NVEهای با استفاده از آنسامبلجعبه شبیه سازی حذف هرگونه نیروی باقی مانده ریلکس گردید. سپس، 

، xهای کوچکی در راستای مثبت و منفی محورهای مختصات ل گردید. پس از تعادل، تغییر شکل)استوکاستیک( متعاد

y  وz برای  01/0اعمال شد و با توجه به نتایج، آهنگ کرنش  5/0تا  0001/0های متفاوت از با مقادیر آهنگ کرنش

 و NVEهای دوباره تحت آنسامبلهای الاستیک انتخاب شد. پس از هر تغییر شکل، جعبه شبیه سازی محاسبه ثابت

 قرار گرفت. لانژوین

 

 نتایج و بحث. 3

مقادیر به دست آمده با استفاده از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی برای ثابت شبکه، ثوابت الاستیک  1جدول در 

11C ،21C  44وC و هم چنین مدول( های حجمیB( برشی ،)G( و یانگ ،)E( و ضریب پواسون )ν در مقایسه با ) مطالعات

شود نتایج محاسبه شده به روش دینامیک مولکولی در تجربی و تئوری قبلی ارائه شده است. همان گونه که مشاهده می

کلوین با دقت بسیار درجه  300در دمای  [11]این پژوهش، به ویژه در مقایسه با نتایج گزارش شده توسط ون و همکاران

 بالایی با نتایج تجربی قبلی در شرایط محیط همخوانی دارد.

 

 

محاسبه شده به  و ضرب پواسون فلز نیکل خالص (E) ( و یانگG(، برشی )Bحجمی) یهامدول ،(ijC) کیالاست ثوابت ثابت شبکه، 1جدول 

 یقبل یو تئور یتجرب یگزارش شده در کارها ریبا مقاد سهیدر مقا یمولکول کینامیروش د

 شرایط منابع
 ثابت شبکه

(Å) 

11C 

(GPa) 

12C 

(GPa) 

44C 

(GPa) 

 مدول حجمی

(GPa) 

 مدول برشی

(GPa) 

 مدول یانگ

(GPa) 

ضریب 

 پواسون

 3002/0 15/214 35/82 67/178 25/122 26/148 48/239 234/3 کلوین 300 کار حاضر

 297/0 63/223 21/86 6/183 5/123 0/150 8/250 - کلوین 300 [4]آلرز و همکاران )تجربی(

 [12]دی کلرک و همکاران )تجربی(
300-Magnetise - 5/246 3/147 7/124 37/180 16/86 98/222 2940/0 

300-Unmagnetise - 6/243 4/149 6/119 80/180 31/82 40/214 3024/0 

 3033/0 79/216 17/83 67/183 0/121 0/152 0/247 - کلوین 300 [13]لوی و همکاران )تجربی(

 [11](MD-تئوریون و همکاران)
 2936/0 34/223 32/86 35/180 97/124 24/147 58/246 52/3 کلوین0

 3011/0 17/188 31/72 66/157 05/106 45/130 06/212 535/3 کلوین 300

                                                           
1 Fe-Ni Embedded Atom Method (EAM) 
2 Conjugate-gradian Energy Minimization 
3 Langevin 
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-کوچیسکووا و همکاران )تئوری

DFT & MD)[14] 

LDA1 422/3 0/290 0/154 - 0/200 - - - 

LDA2 52/3 0/249 0/161 - 0/191 - - - 

GGA1 643/3 0/226 0/98 - 0/141 - - - 

GGA2 622/3 0/203 0/105 - 0/137 - - - 

EAM 52/3 0/228 0/163 - 0/184 - - - 

-سونگ و همکاران )تئوری

DFT)[15] 
 - - 3/119 0/174 0/128 0/154 0/233 51/3 کلوین 300

 

 

  ثوابت الاستیک 1. 3

شود که در آن بیان می 1براساس قانون هوک، رابطه بین تنش و کرنش برای جابجایی های کوچک با استفاده از معادله 

ijC  ثوابت  ماتریس های هندسیتقارنباشد که برای بلورهای مکعبی شکل، با توجه به میماتریس ثوابت الاستیک

 باشند.تانسورهای تنش و کرنش مینیز به ترتیب  𝜀𝑗و  𝜎𝑖یابد. هم چنین تقلیل می 44Cو  11C ،21C الاستیک به سه جز

(1)  
i ij jC   

به دست  2معادله  ینبنابرا بیان شوند کهها اساس تنشا برهکرنش مطلوب تر آن است که در قانون هوک مواقع، یدر برخ

 :دهدیرا نشان م یانطباق یکالاست یهاثابت ijSکه در آن  آیدیم

(2)  
i ij jS   

 بر حسب ثوابت الاستیک محاسبه کرد: 5-3معادلات  توان با استفاده ازثوابت الاستیک انطباقی را می

(3)  11 12
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آهن با -ثوابت الاستیک به دست آمده به روش شبیه سازی دینامیک مولکولی برای آلیاژ دوتایی نیکل، 1 شکلدر 

الف مشاهده -1 شکلدر درصد آهن نشان داده شده است. همان گونه که  10و  5/7، 5، 5/2، 1، 0های مختلف غلظت

گردد می 44Cو در عین حال افزایش ثابت الاستیک  21Cو  11Cشود، افزایش غلظت آهن باعث کاهش ثوابت الاستیک می

که خواص برشی آن شود در حالیافزایش غلظت آهن  باعث کاهش خواص کششی نیکل میتوان نتیجه گرفت که و می

دهد که با ب نتایج محاسبه شده برای ثوابت الاستیک انطباقی را نشان می-1 شکلچنین را تقویت خواهد کرد. هم

 روند نزولی دارند. 44Sو  21Sروند صعودی و ثوابت  11Sافزایش غلظت آهن، ثابت 
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             ب                                                                         الف                                                                  

برای ساختارهای مختلف  44Sو  11S  ،12Sلاستیک اب( ثوابت  44Cو  11C  ،12Cالف( ثوابت الاستیک های الاستیک محاسبه شده ثابت 1شکل 

 درصد آهن 10و  5/7، 5، 5/2، 1، 0های نیکل با غلظت

 

 

 مکانیکی خواص 2. 3

های مختلف، پس از محاسبه ثوابت الاستیک هرکدام از آهن با غلظت-به منظور محاسبه خواص مکانیکی آلیاژ نیکل

توان از طریق برای ساختارهای بلوری مکعبی، می 1های وویت، رئوس و هیلتقریبساختارهای بلوری و با استفاده از 

را  (C") و فشار کوشی (k) پوگ ،(ν) ، ضرایب پواسون(E) و یانگ (G) ، برشی(B) های حجمی، مدول13تا  6لات معاد

 محاسبه کرد:
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1 Voigt, Reuss, and Hill 
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الف -2 شکلآهن آمده است. با توجه به -های مختلف آلیاژ نیکلخواص مکانیکی محاسبه شده برای غلظت 2 شکل در

شود که افزایش غلظت آهن باعث کاهش مدول حجمی دهد مشاهده میهای حجمی، برشی و یانگ را نشان میکه مدول

نتیجه کاملا مورد باشد این فلز آهن خالص کمتر از فلز نیکل میکه مدول حجمی بلور خواهد شد که با توجه به این

های برشی و یانگ برخلاف مدول حجمی با افزایش غلظت آهن، روند صعودی دارند که چنین مدولباشد. همانتظار می

گردد که با نتیجه به دهد اضافه کردن آهن به نیکل باعث استحکام و تقویت خواص برشی فلز نیکل میاین امر نشان می

ضرایب پواسون و پوگ و فشار  شودب مشاهده می-2 شکلنی دارد. با توجه به دست آمده در بخش قبل کاملا همخوا

با افزایش غلظت آهن باشند کوشی که هر کدام به نوعی بیانگر شکل پذیری و شکنندگی یا تردی یک ماده بلوری می

 روند معکوسی دارند و افزودن آهن به نیکل موجب کاهش شکل پذیری و افزایش جزیی تردی این فلز خواهد شد.

 

 

 

             ب                                                                         الف                                                                  

های درصد آهن الف( مدول 10و  5/7، 5، 5/2، 1، 0های محاسبه شده برای ساختارهای مختلف نیکل با غلظت مکانیکی خواص 2شکل 

 ، برشی و یانگ ب( ضریب پواسون، ضریب پوگ و فشار کوشیحجمی

 

 سختی 3. 3

در ساختار مواد  یشخواص سا یابیدر ارز یژهبه و یاتیح یمهم مواد است که نقشمکانیکی  یاز پارامترها یکی یسخت

 هاترین آنمتداولاز  یکیوجود دارد که  یکروسکوپیم یهادر روش یمحاسبه سخت یبرا یمختلف یها. روشکندیم یفاا

طبق معادلات  یو مدول برش حجمیبراساس مدول که وجود دارد  یکرزو یسخت یینتع یاست. دو مدل برا یکرزو یسخت

 شوند:می یفتعر 15و  14



 

7 

(14)  1.137 0.708

1
0.92(1/ )V k GH   

(15)  0.585

2
2 32( )

V

G
H

k
 

 

نشان داده  3 شکلآهن در غلظت های مختلف آهن در -سختی محاسبه شده با استفاده از دو مدل بالا برای آلیاژ نیکل

دهد که افزودن آهن به نیکل موجب افزایش سختی این فلز خواهد نشان میبا هر دو مدل شده است. نتایج به دست آمده 

 شد و تاثیر مثبتی بر این ویژگی نیکل دارد.

 

 
 درصد آهن 10و  5/7، 5، 5/2، 1، 0 یهابا غلظت کلیمختلف ن یساختارها یمحاسبه شده برا سختی 3شکل 

 

 های ترمودینامیکیویژگی  4. 3

ها اطلاعات مناسبی توان با مطالعه آنگی مهم ترمودینامیکی هستند که میهدایت حرارتی دو ویژ کمینه دمای دیبای و

)طولی، عرضی و میانگین( استفاده  های صوتیای محاسبه این دو ویژگی، از سرعتبراز رفتار مواد مختلف استخراج کرد. 

هدایت حرارتی  کمینهدمای دیبای و  های صوتی طولی، عرضی و میانگین،، به ترتیب سرعت21-16معادلات گردد. می

 دهند:ماده را نشان می برحسب دیگر پارامترهای ساختاری و مکانیکی 2و کلارک 1با استفاده از دو مدل رایج کیهیل
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آهن نشان داده شده است. همان طور که از -های ترمودینامیکی آلیاژ نیکلویژگیبرای مقادیر محاسبه شده  4  شکلدر 

های تاثیر زیادی بر سرعت صوتی طولی ندارد در حالی که سرعتالف مشخص است افزایش غلظت آهن تقریبا – 4  شکل

شود که افزودن ب نیز مشاهده می-4  شکلیابند. با توجه به ین با افزایش غلظت آهن افزایش میصوتی عرضی و میانگ

دهد ن هدایت حرارتی مینیموم خواهد شد که این امر نشان میچنیآهن به فلز نیکل موجب افزایش دمای دیبای و هم

 های ترمودینامیکی نیکل تقویت خواهند شد.که ویژگیتوان انتظار داشت با افزایش غلظت آهن می

 

 

                                      الف                                                                                                ب                                                                      

               درصد آهن 10و  5/7، 5، 5/2، 1، 0 یهابا غلظت کلیمختلف ن یساختارها یمحاسبه شده برا ترمودینامیکی هایویژگی 4شکل  

 Cahillو  Clarkرتی مینیموم ادمای دبای و هدایت حرب( صوتی طولی، عرضی و میانگین  یهاسرعتالف( 

 

  گیری. نتیجه4

 الاستیک ثوابت ،افزار لمپسسازی مبتنی بر دینامیک ملکولی و با استفاده از نرم شبیه روش از استفاده بادر این مقاله، 

و  5/7، 5، 5/2، 1، 0) آهن غلظت افزایش تاثیر و آهن-نیکل آلیاژ ترمودینامیکی و مکانیکی ساختاری، خواص برخی و

، 11Cثابت شبکه، ثوابت الاستیک  که دهندمی نشان محاسبات. گرفت قرار مطالعه مورد آلیاژ این خواص بردرصد(  10

21C  44وC و هم چنین مدول( های حجمیB( برشی ،)G( و یانگ ،)E( و ضریب پواسون )ν در مقایسه با مطالعات )

تجربی و تئوری قبلی با دقت بسیار بالایی با نتایج تجربی قبلی در شرایط محیط همخوانی دارد. نتایج بدست آمده برای 

و در عین حال  21Cو  11Cدهد که افزایش غلظت آهن باعث کاهش ثوابت الاستیک های مختلف آهن نشان میغلظت

توان نتیجه گرفت که افزایش غلظت آهن  باعث کاهش خواص کششی نیکل گردد، لذا میمی 44Cافزایش ثابت الاستیک 

ور خواهد شد. افزایش غلظت آهن باعث کاهش مدول حجمی بلکه خواص برشی آن را تقویت خواهد. شود در حالیمی

های برشی و یانگ برخلاف مدول حجمی با افزایش غلظت آهن، روند صعودی دارند که این امر نشان چنین مدولهم

گردد. ضرایب پواسون و پوگ و دهد اضافه کردن آهن به نیکل باعث استحکام و تقویت خواص برشی فلز نیکل میمی

باشند با افزایش غلظت ی و شکنندگی یا تردی یک ماده بلوری میفشار کوشی که هر کدام به نوعی بیانگر شکل پذیر

آهن روند معکوسی دارند و افزودن آهن به نیکل موجب کاهش شکل پذیری و افزایش جزیی تردی این فلز خواهد شد. 
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با  ینهای صوتی عرضی و میانگتاثیر زیادی بر سرعت صوتی طولی ندارد در حالی که سرعتافزایش غلظت آهن تقریبا 

ن هدایت حرارتی مینیموم چنیدمای دیبای و هم ،افزودن آهن به فلز نیکل، لذا با یابندافزایش غلظت آهن افزایش می

های ترمودینامیکی نیکل توان انتظار داشت که ویژگیدهد با افزایش غلظت آهن میافزایش خواهند یافت که نشان می

 تقویت شوند.
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