
   

 

Cite this article: Ajori Sh, Sadeghi F, Ebrahimi M. Molecular Dynamics Investigation into the Buckling of Cu-Zr-
Based Metallic Glass Nanocomposites Reinforced with Three-Dimensional Graphene Networks. Aerospace 
Mechanics. 2025; 21(2):99-109.DOI: https://doi.org/10.47176/MAJ.2025.1506   

© Author(s) retain the copyright and full publishing rights     

Publisher: Imam Hossein University.     

 

Aerospace Mechanics  2025/ Vol.21/ No.2/ PagePages 99-109 

 Aerospace Mechanics 
 

 

ISSN: 2645-5323 ,  E-ISSN: 2980-8103  

 

Molecular Dynamics Investigation into the Buckling of Cu-Zr-Based Metallic 
Glass Nanocomposites Reinforced with Three-Dimensional Graphene 
Networks 
Shahram Ajori1* , Fatemeh Sadeghi2 , Mahmoud Ebrahimi3 
1Associate Professor, Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, University of Maragheh, 
Maragheh, Iran (Correspondence). Email Address: sajori@maragheh.ac.ir 
2Associate Professor, Department of Engineering Sciences, Faculty of Advanced Technologies, University of 
Mohaghegh Ardabili, Namin, Iran. Email Address: f.sadeghi@uma.ac.ir 

3Associate Professor, Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, University of Maragheh, 
Maragheh, IranEmail Address: ebrahimi@maragheh.ac.ir 

 
H I G H L I G H T S  G R A P H I C A L     A B S T R A C T 
• Buckling properties of metallic 
glass nanocomposites are improved 
by 3D graphene reinforcements. 
• The highest rate of increase in 
critical force is associated with the 
HGN reinforcement.  
• The highest rate of increase in 
critical strain is associated with the 
QGN reinforcement. 
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In order to investigate the buckling properties of metallic glass 
nanocomposites (MGNCs) with different compositions, the present 
study employs the recently introduced three-dimensional graphene 
networks, namely Hexagonal Graphene Network (HGN), Quadrilateral 
Graphene Network (QGN), and Triangular Graphene Network (TGN), 
as reinforcements. To do this, molecular dynamics (MD) simulations 
are used to find the critical forces and strains of reinforced MGNCs 
with up to five elements, such as Cu, Zr, Ag, Al, Ni, and Ti, with 
different amounts of each element. Moreover, the results of reinforced 
MGNCs are compared with those of pure metallic glasses (MGs). The 
numerical results show that two-element MGs with a higher Cu 
percentage have a higher critical force than other monolithic MGs. 
Two-element MGs with an equal percentage of Cu and Zr also have a 
higher critical strain. Moreover, as the number of elements in MG 
composition increases to more than two, the buckling properties 
marginally diminish. The obtained results reveal that all types of 
reinforcements significantly enhance the buckling characteristics of 
MGNCs. It is further observed that almost for the majority of MGNCs, 
the enhancement in the critical force and strain is more pronounced for 
HGN and QGN reinforcements, respectively. 
. 
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 گرافیکی چکیده  ها برجسته

هـاي شیشـه    خواص کمانش نانوکامپوزیـت  •
بعدي بهبود  هاي سه کننده فلزي توسط تقویت

 یابند.  می
 یبحران ـ يروی ـدر ن شینـرخ افـزا   نیشتریب •

 .است   HGN کننده تیمربوط به تقو
 ـ کـرنش در  شینـرخ افـزا   نیشتریب •  یبحران

 .است   QGN کننده تیمربوط به تقو

 

  

 چکیده  مشخصات مقاله

 :مقاله تاریخچه
 نوع مقاله: علمی پژوهشی

 20/01/1404 دریافت:
 06/03/1404بازنگري: 
 29/03/1404 پذیرش:

 17/04/1404: آنلاین ارائه

 :ها کلیدواژه
 هاي دینامیک مولکولی سازي شبیه

 فلزي  هاي شیشه نانوکامپوزیت
 کمانش

 بعدي شبکه گرافن سه

 

هاي مختلف،  با ترکیب فلزي  هاي شیشه منظور بررسی خواص کمانش نانوکامپوزیت به
یعنی شبکه گرافن ، اند شده یمعرف اخیراًبعدي که  هاي گرافن سه مطالعه حاضر از شبکه

ها  کننده عنوان تقویت و شبکه گرافن مثلثی، به یضلعی، شبکه گرافن چهارضلع شش
هاي دینامیک مولکولی براي یافتن نیروها و  سازي ، شبیه. بدین منظورکند استفاده می

شده با حداکثر پنج عنصر،  فلزي تقویت  هاي شیشه هاي بحرانی نانوکامپوزیت کرنش
با مقادیر مختلف از هر عنصر  تیتانیوم و نیکل ،آلومینیوم، نقره، نیومزیرکو، مس مانند

شده با نتایج  فلزي تقویت  هاي شیشه ، نتایج نانوکامپوزیت. همچنینشود استفاده می
هاي  دهند که شیشه نتایج عددي نشان می. شوند مقایسه می یکپارچههاي فلزي  شیشه

هاي  بحرانی بیشتري نسبت به سایر شیشهفلزي دو عنصري با درصد بالاتر مس، نیروي 
داراي  نیز آلیاژهاي دو عنصري با درصد مساوي مس و زیرکونیوم .دارندیکپارچه فلزي 

علاوه بر این، با افزایش تعداد عناصر در ترکیب . کرنش بحرانی بالاتري هستند
نتایج . یابد طور جزئی کاهش می هاي فلزي به بیش از دو، خواص کمانش به شیشه

هاي  ویژگی یتوجه طور قابل ها به کننده دهند که تمام انواع تقویت آمده نشان می دست به
شده است  مشاهده همچنین. بخشند فلزي را بهبود می  هاي شیشه کمانش نانوکامپوزیت

فلزي، بهبود در نیروي بحرانی و کرنش به   هاي شیشه که تقریباً براي اکثر نانوکامپوزیت
ضلعی و شبکه گرافن چهارضلعی بیشتر  شبکه گرافن شش هاي کننده براي تقویت بیترت
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 مقدمه -1

و  نظیـر  با خـواص بـی   ساختارهایی نانواز آغاز هزاره جدید، کشف 
اي در پیشـرفت مرزهـاي علمـی و     هاي تازه ، دیدگاهفرد به منحصر

بعـدي ماننـد    یک ساختارهاي نانوویژه،  به. فناوري ارائه داده است
خـواص الکتریکـی،    دلیـل  بـه  2هـا  سـیم و نانو 1هاي کربنی نانولوله

 ،فردشــان بــه شــیمیایی منحصــر وی فیزیکــ ،حرارتــی، مکــانیکی

 نــانوهــاي  یر را در ایجــاد و طراحــی سیســتم  بیشــترین تــأث 
  . ]4-1[ دارند جدید و بهتر الکترومکانیکی

ــت  ــانو کامپوزی ــا ن ــج  3ه ــی از رای ــراي   یک ــا ب ــرین کاربرده ت
را  هـا  آنهستند تا رفتارهاي مکانیکی و اسـتحکام   4ها نانوپرکننده
مانند مـس  هاي فلزي  سیمعلاوه بر این، نانو. ]7-5[د بهبود بخشن

و نـانو   هاي کربنـی  نانولوله در ئیاستثنا هاي پرکننده نانوعنوان  به
خـواص الکترومکـانیکی،   . ]12-8[ کننـد  هـا عمـل مـی    کامپوزیت

را بـراي   هـا  آن، هـاي مسـی   سیمنانو فرد به حرارتی و نوري منحصر
مواد رابط حرارتی، فتوولتائیک و  ازجملهانواع مختلفی از کاربردها 

هـا   کلـی، نـانو کامپوزیـت    طور به. ]17-13[د ساز غیره مناسب می
ــوب   ــانوقابلیــت اســتفاده از خــواص مطل در ســطح  ســاختارها ن

خـواص مکـانیکی   . ]18[رسـانند  به حداکثر مـی  پیک راماکروسکو
 باعث شده است تا در مقیاس نانو هاي کربنی نانولوله فرد به منحصر

هـا در   تاستفاده در نانو کامپوزی انتخاب بسیار مناسبی براي ها آن
، محققــان مطالعــات زیــادي در رو باشــند. ازایــن مقیــاس مــاکرو

تقویت مـواد مختلـف    منظور ی بههاي کربن کاربرد نانولوله خصوص
 د. ان انجام داده

همیشه امکـان انتقـال کامـل خـواص مکـانیکی       باوجوداینکه
وجـود نـدارد،    بزرگ مقیاس هاي هاي کربنی به کامپوزیت نانولوله

ــه 5شــده اي تقویــتهــ نانوکامپوزیــت ــا نانولول ــه  ب هــاي کربنــی ب
تـا بـه   . ]21-19[د ان منجر شده هاي بسیار مهم و اساسی پیشرفت

ــا   امــروز، پیشــنهاد ســاختارهاي ســه ــر کــربن ب بعــدي مبتنــی ب
، باشـند  که به لحاظ انرژي مطلوب مـی هاي فلزي مشخص  ویژگی

هاي  علاوه بر نانولوله. است قرارگرفته از محققان زیادي موردتوجه
 دلیـل  بـه بعـدي غیرمعمـول    کربنی، این ساختارهاي کربنی سـه 

بسـیاري   توجه ،خود عملی فرد و کاربردهاي به هاي منحصر ویژگی
 کـه  زمـانی ، درنتیجـه . ]27-22[ انـد  جلب کردهاز پژوهشگران را 

عملکرد خوبی ندارنـد، محققـان بایـد امکـان       هاي کربنی نانولوله
عنـوان یـک    بعدي مبتنی بر کربن را به ساختارهاي سهاستفاده از 

 نظـر  در الکترومکـانیکی  هـاي نـانو   سیستم جایگزین مناسب براي
در  6ســطح ویلــی فلــز نیمــهتحقیقــات اخیــر ســه نــوع . بگیرنــد

                                                           
1Carbon nanotubes 
2Nanowires 
3Nanocomposites  
4Nanofillers 
5Reinforced nanocomposites  
6Weyl-surface 

و  7بنـدي  تنگ هاي روش بعدي با استفاده از هاي گرافن سه شبکه
ساختارهاي اتمـی  . ]28[اند   پیشنهاد کرده 8محاسبات اصول اولیه

بعدي بسیار خوب هستند و  سه ساختارهاي نانوو الکترونیکی این 
را بـراي   هـا  آنهـا   دهند. ایـن ویژگـی   را پوشش می 9سطح فرمی

 هاي غربالگرسازي انرژي،  همبسته، ذخیرههاي الکترونیکی  سیستم
ها همچنین نشـان   سازي سازد. شبیه مولکولی و کاتالیز مناسب می

بعـدي در برابـر تـنش مقـاوم      هاي گـرافن سـه   بکهدهند که ش می
 . مطلوب استها  نانو کامپوزیت براي ها آن این ویژگی هستند که

مـواد مهندسـی جدیـدي هسـتند کـه       10هاي فلزي آمورف شیشه
خـوبی   بـه  ،ویژه در دماهاي بالا به، تحت نیروي فشاري و فرسایش

د، امـا  هاي فلزي ذاتاً شکننده هسـتن  اگرچه شیشه. کنند عمل می
ــکل ــت ش ــتثنا قابلی ــذیري اس ــا  آن ئیپ ــیه ــیم   م ــا تنظ ــد ب توان

 هاي فلـزي  علاوه بر این، شیشه. ]29[شان کنترل شود ویسکوزیته
 ف،هـاي بلـوري ناشـی از سـاختار آمـور      عدم وجود نقص دلیل به

داراي خواص مکـانیکی بهتـر، اسـتحکام بیشـتر، سـختی کمتـر،       
تر و سختی بیشتري نسبت به همتایـان   مقاومت به خوردگی قوي

هـاي   هاي فلزي براي ماتریس بنابراین، شیشه. بلوري خود هستند
شـده   کامپوزیتی مناسب هستند که به سرد کردن آلیاژهـاي ذوب 

از ایـن خـواص    تلف، کاربردهاي مخدرنتیجه]. 30بستگی دارند [
هـا و   عملکـرد سیسـتم   تـا  کننـد  اسـتفاده مـی   هاي فلـزي  شیشه

 را بهبـود بخشـند  تجهیزات نوري، پزشکی، ورزشـی و الکتریکـی   
نزدیک بـه دو دهـه، تحقیقـات محـدودي بـراي غلبـه بـر         .]31[

ــل ــکنندگی قاب ــیتی  ش ــود پلاستیس ــه و بهب ــاتریس توج ــاي  م ه
ایـن مطالعـات   . ]35-32[ است شده انجام فلزي  شیشه  کامپوزیتی

را  11اي تودههاي کامپوزیتی شیشه فلزي  خواص مکانیکی ماتریس
زیرکونیـوم   که از شیشـه فلـزي و   هایی آنویژه  اند، به بررسی کرده

هـاي کربنـی و    هـا بـا نانولولـه    تقویت این ماتریس. اند شده تشکیل
منجر به بهبود الاستیسیته، سـختی و مقاومـت فشـاري     12گرافن

، کارهاي زیادي در زمینـه سـاخت   همچنین. ]40-36[ شده است
اي نانو فاز و آزمایش خواص حرارتـی، نـوري و    هاي شیشه سیستم

اي و سرامیکی مختلف با اسـتفاده   هاي شیشه الکتریکی کامپوزیت
ــالا  LCR و XRD ،FE-SEM ،HR-TEM، FT-IR از ــا دقــت ب ب

رفتار مکـانیکی   ،]44بیان و همکاران [. ]43-41[ است شده انجام
هـاي   شـده بـا نانولولـه    تقویت اي توده فلزي  هاي شیشه کامپوزیت

هاي این کار نشـان داد کـه افـزودن     کربنی را بررسی کردند. یافته
تـوجهی   طـور قابـل   اي بـه  هاي کربنی بـه مـاتریس شیشـه    نانولوله
مـاده   1، چگالی و دماي دباي13هاي الاستیک، سختی ویکرز مدول

                                                           
7Tight-binding  
8First-principle  
9Fermi level 
10Amorphous metallic glasses (MGs)   
11Bulk MG composite matrices 
12Graphene  
13Vickers hardness  
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در مطالعه دیگـري، بیـان و همکـاران    د. ده ییر میکامپوزیت را تغ
 هـاي کربنـی   که افزایش درصد حجمی نانولولـه  دند] نشان دا37[

ی هـاي گرافن ـ  منجر به بهبود ثابت الاستیک و سـختی کامپوزیـت  
عـلاوه بـر ایـن، ژائـو و     . شـود  زیرکونیـوم مـی  پایـه  فلزي بـر  -بور

ــارانش [ اســـتحکام کمـــانش و کـــرنش پلاســـتیک   ،]39همکـ
 درصد حجمی 3هاي آمورف مبتنی بر منیزیم را که با  پوزیتکام

گیري کردند. نتـایج نشـان    بودند، اندازه شده تقویت نانولوله کربنی
 و کـرنش پلاسـتیک   پاسکال مگا 1007داد که استحکام کمانش 

نسبت  %250و  %24دهنده افزایش  این مقادیر نشاناست.  0,42%
هستند. رضایی و همکـاران   2یکپارچه اي تودههاي فلزي  به شیشه

براي مطالعه خواص  3هاي دینامیک مولکولی سازي از شبیه ،]36[
هـاي   نانولولـه  شـده بـا   تقویـت  اي فلزي تـوده هاي  مکانیکی شیشه

 محققـان کشـف کردنـد کـه    . کوتاه و بلند استفاده کردنـد  کربنی
توجهی سختی، کرنش تسلیم، ناحیـه   طور قابل هاي بلند به نانولوله

 اي تودهفلزي   شیشه مواد  یک تغییر شکل و جذب انرژي درالاست

تقریبـاً هـیچ    کوتـاه هـاي   نانولولـه  که حالی بخشند، در را بهبود می
 هـاي  سـازي  از شـبیه . بـا اسـتفاده   تأثیري بر این خـواص ندارنـد  

هـاي   نانولولـه  تـأثیر  ،]40شـارما و همکـاران [   ،دینامیک مولکولی
فلـزي    شیشـه  مـواد  خـواص مکـانیکی   را بـر روي  و گرافن کربنی

 هاي کربنی نانولولهکه  ندمحققان نشان دادبررسی کردند.  اي توده

 اي فلـزي تـوده    شیشـه  مواد گرافن مدول الاستیسیته را در نیز و

در مقایسه بـا نانولولـه کربنـی    ، گرافن حال باایندهند.  افزایش می
ر عمـل  بهت ـاي  تـوده فلـزي    هـاي شیشـه   کامپوزیـت براي تقویت 

 .کند می
کـه   هـا  پرکننـده  نـانو تعیین تعامل بین ساختارهاي آمورف و 

ــی   ــود ویژگ ــئول بهب ــتند   مس ــانیکی هس ــاي مک ــئله ،ه  اي مس
مطالعـات در خصـوص مـواد غیـر      ت. همچنـین، برانگیز اس چالش

ها  کریستالی بیشتر به رفتار کششی محدود بوده و فاز کمانشی آن
این میـان، مطالعـه بـر روي رفتـار     اند. در موردمطالعه قرار نگرفته

عنـوان یـک نـانو سـاختار      بعدي گرافنی به هاي سهکمانشی شبکه
بعدي نیز صورت نگرفته است. لذا با توجه به اهمیت رفتار  مهم سه

هـاي  هـا تحـت بارگـذاري    مکانیکی نانو ساختارها و نانو کامپوزیت
منظـور اسـتفاده بـالقوه در طراحـی سیسـتمهاي نـانو        مختلف به

 هـاي  سـازي  ، این تحقیـق از شـبیه  بر این اساس الکترومکانیکی، 

کمـانش   رفتـار براي انجام یک بررسی جامع از  دینامیک مولکولی
 فلـزي مبتنـی بـر     هاي شیشه اي متنوع از نانوکامپوزیت مجموعه

 هـاي فلـزي   شیشهمنظور،  بدین. کند استفاده میزیرکونیوم -مس
، نقره، زیرکونیوم، مس تی ازبا حداکثر پنج عنصر که شامل ترکیبا

هاي مختلف هستند، در نظـر   با نسبت تیتانیوم و نیکل ،آلومینیوم

                                                                                       
1Debye temperature 
2Monolithic 
3Molecular dynamics simulations 

بعـدي بـراي    سه نـوع شـبکه گـرافن سـه     ،سپس. شوند گرفته می
 انـد از:  کـه عبـارت   شـود  استفاده می هاي فلزي این شیشهتقویت 

و شـبکه   5، شـبکه گـرافن چهارضـلعی   4ضـلعی  شبکه گرافن شش
 هــا بــر رفتــار کمــانش کننــده اثــر ایــن تقویــت. 6گــرافن مثلثــی

موردبررسـی قرارگرفتـه و خـواص     هاي شیشه فلزي نانوکامپوزیت
 .شود یکپارچه مقایسه می هاي فلزي ص شیشهبا خوا ها آن کمانش

 شناسی روش -2

 سازي جزئیات شبیه -2-1

هـاي   ها در مدل ها و تعاملات بین تمام اتم سازي انرژي براي شبیه
با استفاده از بسته دینامیک مولکولی  هاي سازي شبیهسازي،  شبیه

بنـابراین، پتانسـیل روش   . ]45[شـود   انجام می 7لمپس افزاري نرم
هاي فلزي در  ] براي محاسبه تعاملات بین اتم46[ 8مستغرق اتمی

کـه تـابع انـرژي     حـالی  شـود، در  استفاده می شیشه فلزي ماتریس
 10جــونز-پتانســیل لنــاردبــه همــراه ] 48-47[ 9ایربــو پتانســیل

ــدروالس  ــه ]49[ 12-6وان ــب ب ــراي شــبیه ترتی ــازي ب ــد  س پیون
هـاي شـبکه    بین اتم دروالستعاملات وان کربن و-کربن کووالانسی
در ابتـدا،  . رود به کـار مـی   شیشه فلزي بعدي و ماتریس گرافن سه

تحت فرآیندهاي گرم کردن و سرد کـردن قـرار    هاي فلزي شیشه
گیرند تا به پیکربندي متعادل خود دست یابند. براي انجام این  می

در نظـر گرفتـه    Å3 150×75×75 با ابعـاد  متناوبکار، یک جعبه 
 . شود می

شـوند و   کلـوین گـرم مـی    2000تـا دمـاي   هاي فلزي  شیشه
هنگـرد فشـار    نانوثانیه بـا اسـتفاده از مجموعـه    1سپس به مدت 

سـپس، فرآینـد   . ]50[ شـوند میو فشار صفر آرام  دما ثابت-ثابت
کنندگی متفاوت انجام  هاي خنک سرد کردن در سه مرحله با نرخ

مرحلـه اول شـامل    .کلـوین نزدیـک شـود    10شود تا دما بـه   می
کلـوین   5,5کلوین با نـرخ   900به  هاي فلزي شیشه کاهش دماي

مرحله دوم، با توجه به دماي انتقال سپس، در . ثانیه استپیکو  بر
 کلـوین  0,0667کلوین با نرخ  700سازي تا  شیشه، فرآیند خنک

هـاي   شیشـه و در مرحلـه سـوم،    ]51یابد [ ثانیه ادامه می پیکوبر 
کلـوین سـرد    10 تـا ثانیـه   پیکـو بـر   کلـوین  1,725با نرخ  فلزي

، بخـش مرکـزي   11نماینـده  یحجم ـ جـزء براي ساخت . شوند می
شـبکه گـرافن    سـاختارهاي  نانوشود و با  برداشته می نهاییبلوك 

                                                           
4Hexagonal Graphene Network (HGN) 
5Quadrilateral Graphene Network (QGN) 
6Triangular Graphene Network (TGN) 
7LAMMPS package  
8Embedded atom method 
9AIREBO  
10Lennard-Jones 
11Representative volume element 
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 نـانو که فاصله مناسبی بین  طوري شود، به بعدي مناسب پر می سه
کـل   ،سـپس د. وجود داشته باش ـشیشه فلزي  و ماتریس پرکننده

کند تـا بـه    اي را طی می نانوثانیه 0,5 استراحتسیستم یک دوره 
این کار بـا  . یک پیکربندي پایدار تحت شرایط محیطی دست یابد

 روش همـراه  بـه  1ورلـت -سـرعت  انتگرالـی اسـتفاده از الگـوریتم   
براي جلوگیري از نوسانات حرارتـی بـا گـام     2هوور-نوز ترموستات

. لازم بـه ذکـر اسـت    ]53-52[د شو ثانیه انجام می فمتو 1زمانی 
صـورت   شده در تحلیل کار حاضـر بـه   شرایط مرزي در نظر گرفته

 حجمـی  ي جـزء  دهنـده  ي عناصر تشکیلاست. لذا کلیه 3متناوب
 نماینده آزادانه و بدون هیچ قیدي بر اساس حل معادلات حرکتی

شده در سیستم ترمودینـامیکی انتخـابی، امکـان     در هنگرد تعیین
 نماینـده  یحجم جزء هاي با جابجایی لبهحرکت در مرز رادارند.  

 .شـود  فشـاري محـوري اعمـال مـی     بـار  یـک ، Å 0,01 به میـزان 
ثانیـه   پیکـو  300دهـیم بـه مـدت     ، به ساختار اجازه میازاین پس

، نیروي فشاري ناشی از جابجایی استراحت استراحت کند. پس از
ــهرا از مرزهــا  پــس از کمــانش، نیروهــا و و  آوریــم مــی دســت ب

 .کنیم محاسبه میهاي بحرانی را  کرنش

 سازي هاي شبیه مدل -2-2

 شده سازي شبیه فلزي  شیشه هاي انواع مختلفی از ماتریس 1جدول
 و نیکل، آلومینیوم، نقره با مقادیر مختلف زیرکونیوم-بر پایه مس

 ]. 61–54دهد [ را نشان می تیتانیوم

 هاي شیشه فلزي و ترکیبات شیمیایی ماتریس  نماد :1 جدول

 شیمیایی ترکیب نماد
MG1 Cu75Zr25 [54] 
MG2 Cu50Zr50 [54] 
MG3 Cu25Zr75 [54] 
MG4 Cu30Zr60Al10 [55] 
MG5 Cu40Zr50Ni10 [56] 
MG6 Cu50Zr40Ti10 [57] 
MG7 Cu42Zr42Al8Ag8 [58] 
MG8 Cu30Zr55Al10Ni5 [59] 
MG9 Cu33Zr49Ti10Ni8 [60] 

MG10 Cu12.5Zr65Al7.5Ni10Ag5 [61] 
 

شوند:  بندي می به چهار نوع تقسیم فلزي  شیشه هاي ماتریستمام 
و پنج  يهاي آلیاژي دو عنصري، سه عنصري، چهارعنصر ماتریس

آلیاژهاي . شوند شناخته می MG10 تا MG1 عنوان عنصري، که به

                                                           
1Velocity-Verlet 
2Nose-Hoover 
3Periodic Boundary Condition 

 

 هاي متفاوتی از نسبت )MG3تا  MG1فلزي (  شیشه دو عنصري

؛ آلیاژهاي سه ارندد هیعنوان عناصر پا را به زیرکونیوم و مس
مس هاي از ترکیب) MG6تا  MG4فلزي (  شیشه عنصري

؛ اند شده لیتشک زیرکونیوم با آلومینیوم، نیکل و تیتانیوم
) از MG9تا  MG7فلزي (  شیشهي هاي چهارعنصر ماتریس
نیکل و -نقره، آلومینیوم-زیرکونیوم با آلومینیوم-مس هاي ترکیب

 ، آلیاژ پنج عنصريتیدرنها شوند؛ و تشکیل مینیکل -تیتانیوم
آلومینیوم،  به همراهزیرکونیوم -شامل مس )MG10فلزي (  شیشه

سه نوع شبکه گرافنی نیکل و نقره در ساختار خود است. 
شبکه  ،(HGN)ی ضلع شششبکه گرافن  هاي بعدي، به نام سه

عنوان  ، به(TGN)شبکه گرافن مثلثی  و (QGN) یچهارضلعگرافن 
ها با  کننده تقویت 1 شکلشوند.  تفاده میها اس کننده تقویت

شبکه گرافن  ،)2و2ی (ضلع شششبکه گرافن  سلول ساختار سوپر
دهد  را نشان می) 2و2شبکه گرافن مثلثی ( و) 2و2ی (چهارضلع

]28.[ 
 

 
شبکه  ،)2و2ی (ضلع شششبکه گرافن پر سلول ساختار سو :1شکل 

 )2و2(شبکه گرافن مثلثی  و) 2و2ی (چهارضلعگرافن 

 تحلیل نتایج -3

 کپارچه هاي فلزي ی شیشه -3-1

هـاي فلـزي    شیشـه هاي  ، بلوكکاري سرددر ابتدا، پس از فرآیند 
 ) و شکل(الف 2 شکلتحت آزمایش فشاري قرار گرفتند.  یکپارچه

کـرنش   برحسـب نیـروي وارده و انـرژي را    ترتیـب  بهکه  ب)( 2
را  MG2 کپارچـه یاي از پاسخ کمانش مدل  کنند، نمونه ترسیم می
که نیـروي بحرانـی یـا     بیانگر این استدهند. این شکل  نشان می

شـوند کـه    یافـت مـی   درجایی MG2 انرژي و کرنش بحرانی براي
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شـود یـا    به مقـدار ثـابتی همگـرا مـی     کرنش تقریباً -منحنی نیرو
، نیـروي  2یابـد. طبـق شـکل     کرنش کـاهش مـی  -منحنی انرژي

نـانو   163,6ترتیـب برابـر بـا     بحرانی و کرنش بحرانی مربوطه بـه 
شـده در مرجـع    اند که بـا نتـایج ارائـه    آمده دست به 3,7% نیوتن و

  ] همخوانی دارند.38[

 
 

انرژي برحسب کرنش مربوط به  (ب)نیرو و  (الف)تغییرات  :2شکل 
MG2 

هـاي مختلـف    بـراي مـدل  نیروي بحرانی و کرنش بحرانی  3شکل
تواننـد بـراي    دهـد کـه مـی    را نشان مییکپارچه  هاي فلزي شیشه

اسـتفاده   فلزي  شیشه انواع مختلف آلیاژهاي کمانشمقایسه نحوه 
است، بالاترین مقـدار نیـروي    شده دادهنشان  که طور همانشوند. 

که بـالاترین مقـدار کـرنش     حالی است، در MG1 بحرانی مربوط به
 و  MG7 آلیاژهـاي است. علاوه بـر ایـن،    MG2 بحرانی مربوط به

MG8  نانو نیـوتن) و   81کمترین نیروي بحرانی (  دارايبه ترتیب
%) هسـتند. ایـن مقـادیر بـه ترتیـب      2,3کمترین کرنش بحرانی (

% کمتر از حداکثر نیروي بحرانی و کرنش بحرانـی  42,5% و 59,5
تـأثیر   فلزي  شیشه دهد که ترکیب آلیاژهاي هستند. این نشان می

با بررسی بیشـتر ایـن   . ها دارد کمانش مکانیکی آن رفتارزیادي بر 
مقـادیر   MG7 و MG6 شـود کـه هـر دو مـدل     شکل، مشخص می

دهند. علاوه بر ایـن، مشـاهده    کرنش بحرانی یکسانی را نشان می
بر نیـروي   توجهی قابلتأثیر  ،کنیم که تغییر در پیکربندي آلیاژ می

مشـاهده  کـرنش بحرانـی دارد. همچنـین     در مقایسـه بـا   بحرانی
 و مـس  حـاوي دو عنصـر   فلـزي   شیشـه  کنـیم کـه آلیاژهـاي    می

محـوري نشـان    فشار تحتبهترین پایداري مکانیکی را  زیرکونیوم
دهـد   نشان می فلزي  شیشه دهند. نیروي بحرانی این آلیاژهاي می

از  تـر  فشـارقوي بالاتري دارند، در برابر  مس که درصد هایی آنکه 
 .کمتري دارند مس هستند که درصد هایی آن

 
کرنش بحرانی براي  (ب)نیروي بحرانی و  (الف)تغییرات  :3شکل 

 شیشه فلزي یکپارچههاي  مدل

 فلزي   هاي شیشه کامپوزیت تقویت نانو-3-2

خواص  روي بر ها پرکننده نانومنظور بررسی تأثیر  در این بخش، به
 نانو فشار بر رويسازي آزمایش  ، شبیههاي فلزي شیشه مکانیکی

 ،ضلعی هاي گرافن شش ا شبکهشده ب تقویت هاي کامپوزیت
اي بین  شود. علاوه بر این، مقایسه انجام می مثلثی و چهارضلعی

  شیشه هاي هاي بحرانی این ساختارها با مدل نیروها و کرنش
 .شود انجام میپارچه یک فلزي

هاي شیشه فلزي  رفتار کمانشی ماتریس، 4 شکلدر 
هاي  یکپارچه براي مدلهاي شیشه فلزي  شده با ماتریس تتقوی

MG1 ،MG2  وMG3 براي که طور اند. همان مقایسه شده 

است، کمترین نیروي  شده دادهنشان  یکپارچه فلزي هاي شیشه
 به 3,4%نانو نیوتن و  128با مقادیر  بحرانی بحرانی و کرنش

MG1 که بیشترین نیروي بحرانی و کرنش با  حالی تعلق دارد، در
تعلق  MG2 و MG3 به به ترتیب 4%نانو نیوتن و  200مقادیر 

هاي  شیشه بر خواص مکانیکی ها پرکننده نانودارد. مقایسه تأثیر 
یکپارچه  هاي فلزي شیشه دهد که رفتار کمانش نشان می فلزي

. ستا بهبودیافته توجهی قابلطور  به ها پرکننده دلیل نانو به
-MG ، نیروهاي بحرانیMG3 ، با در نظر گرفتنمثال عنوان به

HGN ،MG-QGN  و MG-TGN  2,16و  1,88، 2,06به ترتیب 
هستند؛ این مقادیر براي  یکپارچه هاي فلزي شیشه برابر نیروي

 . همچنین،کنند تغییر می 1,59و  1,42، 1,23کرنش بحرانی به 
  MG-HGN ،MG-QGNهاي  مدل نیروي بحرانی براي بیشترین
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مرتبط است.  MG3 و  MG2 ،MG3 به ترتیب با MG-TGN  و
 به ترتیب به ها آن  بحرانی هاي کرنش بیشترین ،که صورتی در

MG1، MG1   وMG2 یا MG3 کمترینعلاوه بر این، . تعلق دارند 
-MG  و  MG-HGN ،MG-QGNهاي  مدل براي نیروهاي بحرانی

TGN به ترتیب با MG3 ،MG1  و MG1   ،مرتبط هستند
 هاي بحرانی این ساختارها به ترتیب به کرنش کمترینکه  حالی در

MG3 ،MG3  و MG1 تعلق دارند . 

 
 

شده با  هاي شیشه فلزي تقویت مقایسه رفتار کمانشی ماتریس :4شکل 
کرنش  (ب)نیروي بحرانی و  (الف) یکپارچه؛هاي شیشه فلزي  ماتریس

 MG3و  MG1 ،MG2هاي  بحرانی براي مدل

 شده براي آلیاژهاي هاي بحرانی محاسبه نیروها و کرنش 5 شکل

دهد که شامل سه  شده را نشان می و تقویت کپارچهی فلزي  شیشه
است، رفتارهاي  شده دادهنشان  که طور همانعنصر هستند. 
هاي  شبکه ها توسط با تقویت آن MG7 تا MG4 کمانش آلیاژهاي

. است بهبودیافتهضلعی، چهارضلعی و مثلثی  گرافن شش
-MG و  MG-HGN ،MG-QGN ، نیروهاي بحرانیمثال عنوان به

TGN  برابر نیروي 3,73و  3,48، 4,24به ترتیب MG4 کپارچهی 
هاي بحرانی این ساختارها به ترتیب  هستند. علاوه بر این، کرنش

نتایج . هستند MG4 کرنش بحرانیبرابر  2,5و  3,42، 2,46
  MG-QGN ،MG6دهند که براي ساختار  محاسبات نشان می

% 19,15نانو نیوتن) را دارد که  423بالاترین نیروي بحرانی (
علاوه بر . است MG5 % بیشتر از6,28و   MG4 بیشتر از

کند  فراهم می 8,4%بالاترین کرنش بحرانی را با مقدار   MG5این،
 . است  MG6و MG4 بیشتر از 5%% و 2,44که به ترتیب 

 
 

شده با  هاي شیشه فلزي تقویت مقایسه رفتار کمانشی ماتریس :5شکل 
کرنش  (ب)نیروي بحرانی و  (الف)یکپارچه؛ هاي شیشه فلزي  ماتریس

 MG6و  MG4 ،MG5هاي  بحرانی براي مدل

شیشه  هاي هاي بحرانی براي ماتریس نیرو و کرنش ،6 شکل در
نشان  اند چهارعنصري ایجادشدهکه توسط آلیاژهاي  فلزي
همه انواع  شود مشاهده می که طور همان. شده است داده

 MG9 تا MG7 هاي هاي کمانش کامپوزیت ها ویژگی کننده تقویت
 بیشترین، MG8 ، در موردمثال عنوان به. بخشند را بهبود می

است که   MG-HGN افزایش در نیروي کمانش مربوط به
. بر طبق قرار دارند  MG-QGNو MG-TGN ، به ترتیب زآنا پس

و  3,68، 4,1نتایج عددي، نیروي بحرانی این ساختارها به ترتیب 
هاي فلزي یکپارچه است. علاوه  برابر نیروي بحرانی شیشه 3,33

شیشه  هاي کامپوزیت نانونسبت کرنش بحرانی  بیشترین، بر این
-MG براي یکپارچههاي فلزي  فلزي به کرنش بحرانی شیشه

QGN  آن دنبال و به است 3,26شود که برابر با  یافت می، MG-

TGN و  2,70 با مقدارMG-HGN  با در نظر . است 2,35 با مقدار
، حداکثر افزایش در نیروي بحرانی MG-TGN ساختار گرفتن

قرار  MG9 و  MG8 ، به ترتیبازآن پسکه  است MG7 مربوط به
نسبت نیروي بحرانی این ساختارها به  طبق نتایج عددي،دارند. 

، 5,01یکپارچه متناظر به ترتیب هاي فلزي  نیروي بحرانی شیشه
  هاي بحرانی مقایسه کرنشاست. علاوه بر این،  3,21و  3,68
MG7 تا MG9 شده با تقویت TGN هاي بحرانی با کرنش 
دهد که بالاترین  مربوطه نشان می پارچهیک هاي فلزي شیشه

، آن دنبال بهاست که  MG8 افزایش در کرنش بحرانی مربوط به
MG7  و  MG9 با توجه به نتایج عددي، کرنش قرار دارند .
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برابر کرنش  2,31و  2,56، 2,7بحرانی این ساختارها به ترتیب 
 پارچه است. یکهاي  بحرانی مدل

 
شده با  هاي شیشه فلزي تقویت مقایسه رفتار کمانشی ماتریس :6شکل 

کرنش  (ب)نیروي بحرانی و  (الف) یکپارچه؛هاي شیشه فلزي  ماتریس
  MG9و  MG7 ،MG8هاي  بحرانی براي مدل

 هاي ماتریس بحرانی مربوط به  هاي و کرنش هانیرو 7 شکل
MG10-HGN ،MG10-QGN  و MG10-TGN نیرو و کرنش  را با

مشاهده  که طور همانکند.  یکپارچه مقایسه می  MG10بحرانی
 به ترتیب براي بحرانی نیرو و کرنش در افزایش بیشترین شود می

MG-HGN و  MG-TGNنیروهاي  ،. بر اساس نتایجافتد اتفاق می
، 4,18به ترتیب  MG-TGNو  MG-HGN،MG-QGN بحرانی
هستند. علاوه  پارچهیک MG10  نیروي بحرانی برابر 3,19و  2,98

 کرنش بحرانی به هاي بحرانی این ساختارها بر این، نسبت کرنش

MG10 ت. اس شده محاسبه 2,67و  2,30، 2,11ترتیب یکپارچه به

 
 

 MG10هاي مقایسه رفتار کمانشی ماتریس :7شکل 
کرنش  (ب)نیروي بحرانی و  (الف)یکپارچه؛  MG10شده با  تقویت

 بحرانی

گـردد در حالـت کلـی بـا     مشـاهده مـی  شـده   با بررسی نتایج ارائه
ي مواد شیشه فلزي مقدار تحمل بـار  افزایش تعداد عناصر سازنده

کریسـتالی مـواد    تـر سـاختار غیـر   یابد. با بررسی دقیقکاهش می
گردد با افزایش تعداد عناصر سـازنده بـا   شیشه فلزي مشاهده می

شـده،   هـاي اختصاصـی عناصـر سـاخته     و ویژگی اندازه ها توجه به
شود که منجر یکپارچگی ساختار دستخوش تغییرات محسوس می

هاي ساختاري از قبیل فضاهاي خالی و غیر همگنی به ایجاد نقص
 گردد. لذا این موارد در کنار تفاوت در سطح مقطع نانوساختار می

سیار مهمی بعدي که نقش ب ي گرافن سه شده هاي استفاده پرکننده
زنـد.  در تحمل بار فشاري دارند اخـتلاف بـین نتـایج را رقـم مـی     

دهد که براي  نشان می 7 شکلا ت 4 شکلمقایسه نتایج همچنین، 
، بهبـود در نیـروي بحرانـی    هاي شیشـه فلـزي   کامپوزیت نانو اکثر

شود، بیشـتر مشـهود    استفاده می HGN کننده از تقویت که زمانی
ــت، در ــالی اس ــی    ح ــرنش بحران ــود در ک ــه بهب ــانیک ــه زم از  ک

اسـت.   توجـه  قابـل شـود، بیشـتر    استفاده مـی  QGN کننده تقویت
بـه   MG6 و MG3 ، بـالاترین نیروهـاي بحرانـی آلیاژهـاي    استثنائاً
 تعلق دارند و بالاترین کرنش بحرانی آلیاژهاي TGN کننده تقویت

MG3 و MG10 کننده به تقویت TGN با توجه بـه  شود مربوط می .
 مـد کمـانش بـراي    شـکل از  اي نمونـه شباهت مودهاي کمانشی، 

MG10-HGN  نشـان   8 شـکل صورت گرافیکی در  شده به تقویت
 .است شده داده

 

 
  اشکال مد کمانش براي هاي اولیه و حالت هایی از نمونه :8شکل 

MG10-HGN  شده تقویت 

 گیري نتیجه -4

کـه   هاي شیشه فلـزي  نانوکامپوزیت در این مطالعه، رفتار کمانش
 و  HGN ،QGN بعـدي یعنـی   با سه نوع مختلف شبکه گرافن سه

TGN دینامیـک   هـاي  سـازي  بودند، با استفاده از شبیه شده تقویت
مــدل از  ، دهبــدین منظــورموردبررســی قــرار گرفــت.  مولکــولی

بودنـد، در   شـده  تشکیلاز پنج عنصر  که حداکثر هاي فلزي شیشه
، نقــره، زیرکونیــوم، مــس شــد. ایــن عناصــر شــامل نظــر گرفتــه

در مقـادیر متفـاوتی    هرکدامبودند که  تیتانیوم و نیکل ،آلومینیوم
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ــرنش   ــا و ک ــپس، نیروه ــدند. س ــتفاده ش ــی اس ــاي بحران ــانو ه  ن
هـاي فلـزي    شیشـه  شـده بـا   تقویـت  هاي شیشه فلـزي  کامپوزیت

با  فلزي  شیشه ها، آلیاژهاي مقایسه شدند. بر اساس یافته پارچهیک
بهتـرین   مـس،  و درصـد بـالاتر   زیرکونیـوم  ومـس   تنها دو عنصر

 زمانیمحوري دارند. علاوه بر این،  فشار تحتپایداري مکانیکی را 
بـیش از دو عنصـر وجـود     فلـزي   شیشـه در ترکیب یک آلیـاژ   که

 داشته باشد، خواص کمانش کمی کمتر از آلیاژهـاي دو عنصـري  
کـه   مشـاهده شـد  آمده  دست به است. بر اساس نتایج فلزي  شیشه
 نـانو  در بهبـود خـواص کمـانش    توجهی قابلها تأثیر  کننده تقویت

هـاي   کامپوزیت نانو دارند. براي بیشتر هاي شیشه فلزي کامپوزیت
 هاي کننده از تقویت که زمانی، افزایش نیروي بحرانی شیشه فلزي

HGN که افزایش  حالی است، در توجه قابلشود، بیشتر  استفاده می
شـود،   اسـتفاده مـی   QGN هـاي  کننـده  از تقویت که زمانیکرنش 
 .استملاحظه  قابلبیشتر 
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