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Molecular Dynamics Investigation of Steel Nanofiber Mechanics with Passive 
Coatings: A Core–Shell Modeling Approach
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ABSTRACT: Both hydroxylation and surface oxidation have primary roles in steel nanofiber 
mechanical properties. The chemical reactions, resulting from contact with water vapor, oxygen, and 
corrosive environments, lead to the alteration of the atomic composition of the surface of the nanofiber 
and form layers whose properties are different from pure steel. In the present paper, a study of the 
effects of these processes on compressive and tensile mechanical properties of steel nanofibers through 
molecular dynamics methods using the reactive force field potential (ReaxFF) and core-shell modeling 
approach has been discussed. Simulations are performed using LAMMPS software with a quasi-static 
incremental loading scheme to minimize dynamic stresses. It has been found that higher oxide layer 
thickness reduces Young’s modulus, yield stress, and ultimate strength of the nanofibers. Most notably, 
a 20% oxide layer thickening can reduce Young’s modulus by up to 40% and yield stress by up to 34%. 
Hydroxylation causes these values to become even lower due to its ability to create weaker and less 
stable bonds. The analysis of the stress-strain curve indicates that the layers of oxide and hydroxide 
facilitate stress concentration and increase material failure. Experimental evidence corroborates the 
simulation results and demonstrates the high accuracy of the numerical model. The findings of the 
present study indicate that when steel nanofibers are exposed to the alkaline condition of concrete, 
widespread yield stress and Young’s modulus reduction will be witnessed, which should be accounted 
for in the application of such components.

Review History:

Received: Jul. 29, 2025
Revised: Oct. 14, 2025
Accepted: Feb. 04, 2026
Available Online: Apr. 21, 2026

Keywords:

Steel Nanofibers

Surface Oxidation & Hydroxylation

Molecular Dynamics

Mechanical Behavior

Numerical Simulation.

3

1- Introduction
Reinforced concrete is a composite of hardened cement 

and mineral aggregates, which is further strengthened by a 
variety of fibers. It is one of the most widely used building 
materials and is employed extensively in civil projects such 
as roads, load‑bearing structures, and airport runways. In 
modern construction, additives and reinforcing fibers play 
a key role in improving concrete quality and performance. 
These additives can be used at various scales, and besides 
enhancing mechanical properties, they help reduce weight 
and provide lighter materials to engineers. Research has 
shown that adding nanometer‑scale particles and steel fibers 
in proportions of 1–5 % by weight can increase tensile 
strength by up to 100 %, flexural strength by 150–200 %, 
and compressive strength by 10–25 % [1]. When uniformly 
distributed in the concrete matrix, they allow better 
exploitation of high‑strength concrete [2]. In fine steel fibers, 
the oxide and hydroxide layers that form on the steel surface 
through natural oxidation and hydroxylation in the alkaline 
concrete environment play a crucial role in determining the 
mechanical behavior of these materials. Although these layers 

act as protective coatings against corrosion, their effects on 
mechanical properties, especially at the nanoscale, require 
detailed study [3]. 

The present research investigates how oxidation and 
hydroxylation influence the tensile and compressive behavior 
of steel nanofibers using molecular dynamics, the ReaxFF 
reactive force field, and a core–shell model. This work 
quantitatively relates oxide‑layer thickness to reductions 
in mechanical properties, filling a gap in the literature. It 
examines three oxide‑layer thickness levels and compares 
the effects of oxidation and hydroxylation on the mechanical 
response of steel nanofibers under tensile and compressive 
loading. 

2- Modelling Details 
In MD simulations, atomic interactions are modelled 

using interatomic potential. The ReaxFF reactive force field 
[4] is chosen for this study because it accurately captures 
bond formation and breakage, as well as the diverse bonding 
environments in metallic, ionic and covalent systems. 
The initial atomic configurations for pure iron, Fe2O3   and 
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FeOOH were constructed from the crystal structures. The 
iron nanofibre was first built as a BCC lattice, and an oxide 
or hydroxide shell was grown around it using a core–shell 
scheme. 

The system was first equilibrated in an NPT ensemble 
at 300 K and 1 atm for 100 ps to minimize residual stresses. 
Then an NVT run of 100 ps was performed to reach thermal 
equilibrium. The time step was set to 1 fs, and all simulations 
were carried out in LAMMPS. Tensile and compressive 
loading were applied quasi-statically by incrementally 
deforming the simulation cell in the axial direction. Each 
deformation step consisted of a 6 ps strain application 
followed by a 12 ps relaxation (step‑wise loading). This 
procedure suppresses dynamic stresses that would otherwise 
arise from the high strain rate typical of MD.

3- Results and Discussion 
After equilibration, radial distribution functions (RDFs) 

were computed for Fe–O, O–O, Fe–H, and H–H pairs. In 
the Fe2O3 structure, the Fe–O peak at ~2 Å indicates strong 
covalent/ionic bonds. In FeOOH, the Fe–O peak shifts slightly 
and is accompanied by a Fe–H peak (~1.8 Å), showing 
the presence of hydroxyl groups. The H–H peak (~1.5 Å) 
confirms hydrogen clustering. These structural features 
explain the reduced mechanical performance of hydroxylated 
fibers. Stress–strain curves for pure iron, oxide-coated, and 
hydroxide‑coated nanofibers are shown in Fig. 1. Pure iron 
exhibits a high Young’s modulus (~138 GPa) and ultimate 
tensile strength (~7.4 GPa). Oxide coating reduces modulus 
by 5–16 % and strength by 20–30 % depending on thickness. 
Hydroxide coating leads to larger reductions, with modulus 
dropping to ~4.5 GPa for 20 % thickness of Oxide coating. 

 Increasing oxide‑layer thickness from 0 to 20 % leads to a 
roughly linear decrease in both Young’s modulus and ultimate 

strength. Hydroxylation amplifies this trend. The presence of 
the oxide/hydroxide shell concentrates stress at the core–shell 
interface, promoting crack initiation and rapid failure. The 
results underscore that fine steel nanofibers will experience 
substantial strength loss when exposed to the alkaline pore 
water of concrete. In particular, the hydroxylayer formation, 
which is promoted by high moisture content, exacerbates the 
degradation. Therefore, in concrete design, surface treatments 
(e.g., protective coatings, alloying, or controlled passivation) 
are essential to preserve the mechanical advantages of steel 
nanofibers.

4- Conclusion 
The study demonstrates that surface oxidation and 

hydroxylation substantially degrade the mechanical 
properties of steel nanofibers. An oxide layer thickness 
of 20 % reduces Young’s modulus by ~95 % and ultimate 
stress by ~31 %. Hydroxylation further lowers modulus to 
~4.5 GPa and ultimate stress by ~20 %. These effects are 
more pronounced under compression. The core–shell MD 
model with ReaxFF accurately captures these trends and 
agrees with experimental data. Design of reinforced concrete 
incorporating steel nanofibers must account for the loss of 
strength due to oxidation/hydroxylation, especially in the 
alkaline environment of concrete. 
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Oxide coating reduces modulus by 5–16 % 
and strength by 20–30 % depending on 
thickness. Hydroxide coating leads to larger 
reductions, with modulus dropping to 
~4.5 GPa for 20 % thickness of Oxide 
coating.  

 
                     (a)                                   (b)                                             

Fig 1. Stress-strain graphs of atomistic RVE 
under (a) tensile and (b) compression loading. 

Increasing oxide‑ layer thickness from 0 to 
20 % leads to a roughly linear decrease in 
both Young’s modulus and ultimate strength. 
Hydroxylation amplifies this trend. The 
presence of the oxide/hydroxide shell 
concentrates stress at the core–shell interface, 
promoting crack initiation and rapid failure. 
The results underscore that fine steel 
nanofibers will experience substantial 
strength loss when exposed to the alkaline 
pore water of concrete. In particular, the 
hydroxy-layer formation, which is promoted 
by high moisture content, exacerbates the 
degradation. Therefore, in concrete design, 
surface treatments (e.g., protective coatings, 
alloying, or controlled passivation) are 
essential to preserve the mechanical 
advantages of steel nanofibers. 

4. Conclusion  

The study demonstrates that surface 
oxidation and hydroxylation substantially 
degrade the mechanical properties of steel 
nanofibers. An oxide layer thickness of 20 % 
reduces Young’s modulus by ~95 % and 
ultimate stress by ~31 %. Hydroxylation 
further lowers modulus to ~4.5 GPa and 
ultimate stress by ~20 %. These effects are 

more pronounced under compression. The 
core–shell MD model with ReaxFF 
accurately captures these trends and agrees 
with experimental data. Design of reinforced 
concrete incorporating steel nanofibers must 
account for the loss of strength due to 
oxidation/hydroxylation, especially in the 
alkaline environment of concrete.  
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مدل‌سازی دینامیک مولکولی تأثیر لایه‌های اکسیدی و هیدروکسیدی بر خواص مکانیکی نانوالیاف 
فولادی با به‌کارگیری مدل هسته-پوسته

علیرضا موسیوند، امیر رضائی صامتی*

گروه مهندسی عمران، دانشکده مهندسی، دانشگاه بوعلی سینا، همدان، ایران.

خلاصه: اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون سطحی تأثیر بسزایی بر رفتار مکانیکی نانوالیاف فولادی دارند. این فرآیندهای شیمیایی که 
در اثر تماس با اکسیژن، رطوبت و محیط‌های خورنده رخ می‌دهند، ساختار اتمی سطح نانوالیاف را تغییر داده و باعث تشکیل لایه‌هایی 
با خواص متفاوت از فولاد اولیه می‌شوند. در این پژوهش، تأثیر این فرایندها بر خواص مکانیکی نانوالیاف فولادی تحت بارگذاری 
کششی و فشاری با استفاده از روش دینامیک مولکولی، پتانسیل میدان نیروی واکنشی )ReaxFF( و مدل هسته-پوسته بررسی 
شده است. شبیه‌سازی‌ها با نرم‌افزار LAMMPS  و با به‌کارگیری روش بارگذاری شبه‌استاتیکی جزء‌به‌جزء انجام شد تا تنش‌های 
دینامیکی کاهش یابد. نتایج نشان می‌دهد که افزایش ضخامت لایه اکسیدی منجر به کاهش مدول یانگ، تنش تسلیم و مقاومت 
نهایی نانوالیاف می‌شود. به طوری که افزایش ضخامت لایه اکسیدی تا ۲۰ درصد می‌تواند مدول یانگ را تا ۴۰ درصد و تنش تسلیم 
را تا ۳۴ درصد کاهش دهد. فرآیند هیدروکسیداسیون به دلیل تشکیل پیوندهای ضعیف‌تر و ناپایدارتر، این پارامترها را بیشتر کاهش 
می‌دهد. بررسی نمودارهای تنش-کرنش نشان می‌دهد که لایه‌های اکسیدی و هیدروکسیدی منجر به تسهیل تمرکز تنش و تسریع 
گسیختگی مواد می‌شوند. مقایسه نتایج شبیه‌سازی با داده‌های تجربی، دقت قابل قبول مدل عددی را تایید می‌کند. یافته‌های این 
پژوهش نشان می‌دهد که در صورت قرارگیری نانوالیاف فولادی در محیط قلیایی بتن، کاهش قابل توجهی در تنش تسلیم و مدول 

یانگ رخ می‌دهد که باید در کاربرد این اجزا مورد توجه قرار گیرد.
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مقدمه-1 
بتن مسلح، ترکیبی از سیمان سخت شده و سنگدانه‌های معدنی است که 
با استفاده از انواع مختلف الیاف تقویت می‌شود. این ماده یکی از اصلی‌ترین 
مصالح ساختمانی محسوب می‌شود و به طور گسترده در پروژه‌های عمرانی 
نظیر جاده‌ها، سازه‌های باربر و پیاده‌روهای فرودگاه به کار می‌رود. در صنعت 
ساختمان امروزی، افزودنی‌ها و الیاف تقویت‌کننده نقشی کلیدی در ارتقای 
در  استفاده  قابلیت  با  افزودنی‌ها  این  می‌کنند.  ایفا  بتن  عملکرد  و  کیفیت 
مقیاس‌های مختلف، علاوه بر بهبود خواص مکانیکی بتن، به کاهش وزن 
قرار می‌دهند.  اختیار مهندسان  نیز کمک کرده و مصالح سبک‌تری در  آن 
تحقیقات نشان داده‌اند که افزودن ذرات نانومقیاس و الیاف فولادی، به‌ویژه 
الیاف نازک فولادی، به ماتریس بتن به میزان 1 تا 1/5 درصد وزنی می‌تواند 
منجر به افزایش مقاومت کششی تا 100 درصد، مقاومت خمشی تا 150 تا 
200 درصد و مقاومت فشاری بین 10 تا 25 درصد شود ]1 و 2[. این مواد، 

با توزیع یکنواخت در ماتریس بتن، امکان بهره‌برداری بهتر از بتن با مقاومت 
بالا را فراهم می‌آورند ]3[. 

به طور کلی در الیاف نازک فولادی، لایه‌های اکسید و هیدروکسید که 
بر اثر فرآیندهای طبیعی اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون در محیط قلیایی 
بتن روی سطوح فلزی فولاد تشکیل می‌شوند، نقش بسزایی در تعیین رفتار 
مکانیکی این مواد دارند. در حالی که این لایه‌ها به‌عنوان پوشش محافظ در 
برابر خوردگی عمل می‌کنند، اثرات آن‌ها بر خواص مکانیکی مواد به‌ویژه در 
نسبت  دلیل  به   .]5 و   4[ است  دقیق  مطالعه  نیازمند  نانومتری  مقیاس‌های 
بالای سطح به حجم در این الیاف نازک فولادی، فرآیندهای اکسیداسیون 
می‌توانند منجر به کاهش استحکام تسلیم و مدول یانگ شوند. پژوهش‌های 
انجام‌شده نشان داده‌اند که ضخامت و ترکیب شیمیایی این لایه‌ها مستقیماً 
طوری‌که  به  می‌گذارند؛  تأثیر  نابجایی‌ها  تمرکز  و  اعمالی  تنش‌های  بر 
و  مکانیکی  مقاومت  کاهش  باعث  می‌تواند  اکسید  لایه  ضخامت  افزایش 
در  هیدراتاسیون  این،  بر  علاوه   .]7 و   6[ شود  سطحی  ترک‌های  افزایش 
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پراکسید،  هیدروژن  مانند  فعال  ترکیبات  در حضور  به‌ویژه  آبی،  محیط‌های 
می‌تواند لایه‌های اکسی‌هیدروکسیدی را تشکیل دهد که تغییرات ساختاری 
قابل‌توجهی در سطح ایجاد کرده و رفتار مکانیکی نانوالیاف را تحت تأثیر قرار 
می‌دهد. مطالعات نشان داده‌اند که ضخامت لایه اکسیدی، نوع محیط آبی و 
شرایط دما و میزان قلیایی بودن محیط از عوامل مهمی هستند که بر میزان 

این تغییرات اثرگذارند ]8 و 9[.
لایه‌های  از  ناشی  مکانیکی  تغییرات  که  می‌دهند  نشان  پژوهش‌ها 
پلاستیک،  مکانیسم‌های  در  تغییر  به‌واسطه  هیدروکسیدی  و  اکسیدی 
و  کششی  آزمایش‌های  در  می‌دهد.  رخ  دوقلویی2  و  لغزش صفحات1  نظیر 
مشخص  نازک،  اکسیدی  لایه‌های  با  فولادی  الیاف  بر  انجام‌شده  فشاری 
شد که این لایه‌ها نقش مهمی در شروع ترک‌ها و انتشار آن‌ها دارند ]10 و 
از اکسیدکننده‌ها مانند پراکسید هیدروژن،  یا غنی  آبی  11[. در محیط‌های 
ایجاد  ضعیف  و  متخلخل  لایه‌هایی  و  داده  رخ  سریع‌تر  هیدروکسیداسیون 
می‌کند. این لایه‌ها از طریق ایجاد نواقص ساختاری در نزدیکی سطح، آغاز 
تغییرشکل پلاستیک را تسهیل کرده و مقاومت مکانیکی نمونه‌ها را کاهش 
سرعت  با  خشک  محیط‌های  در  اکسیداسیون  مقایسه،  در   .]10[ می‌دهند 
تشکیل  یکنواخت‌تری  نسبتاً  اکسیدی  لایه‌های  و  می‌رود  پیش  کمتری 
می‌دهد که اثرات متفاوتی بر خواص مکانیکی دارد. براین اساس فهم تأثیر 
اکسیداسیون و هیدروکسیداسیون بر خواص مکانیکی فولاد برای بهینه‌سازی 
کاربردهای صنعتی و سازه‌ای بسیار حیاتی است. در صنایع ساختمانی، این 
دانش می‌تواند به طراحی مواد مقاوم در برابر خوردگی و بهبود دوام سازه‌ها 
در  اکسیداسیون  فرآیند  کنترل  مانند  چالش‌هایی  حال،  این  با  کند.  کمک 
شرایط محیطی مختلف همچنان وجود دارد که نیازمند مطالعات بیشتر است  

]12 و 13[. 
تجربی  آزمایش‌های  انجام  در  ذاتی  و محدودیت‌های  به چالش‌ها  نظر 
روی قطعات و سیستم‌های ریزمقیاس، روش‌های شبیه‌سازی عددی به عنوان 
ابزاری قدرتمند و کارآمد در تحلیل و بررسی این سیستم‌ها مورد استفاده قرار 
پارامترها،  دقیق  اندازه‌گیری  در  دشواری  این محدودیت‌ها شامل  می‌گیرند. 
هزینه‌های بالای ساخت و آزمایش نمونه‌های مقیاس، و پیچیدگی‌های فنی 
در دستکاری و کنترل قطعات در این مقیاس می‌باشد. شبیه‌سازی‌های عددی 
امکان مطالعه جامع رفتار سیستم‌های ریزمقیاس را با دقت بالا و هزینه کمتر 
فراهم می‌آورند و به محققان اجازه می‌دهند تا پارامترهای متعدد و تأثیر آن‌ها 
بر عملکرد سیستم را به صورت سیستماتیک مورد بررسی قرار دهند. دینامیک 

1. Slip Planes
2. Twinning

مولکولی  به‌عنوان یکی از ابزارهای محاسباتی پیشرفته، امکان تحلیل رفتار 
از  با استفاده  این روش  را فراهم می‌کند.  اتمی و مولکولی  مواد در مقیاس 
شبیه‌سازی‌های عددی، نیروهای میان اتم‌ها و مولکول‌ها را محاسبه کرده 
این روش  می‌کند.  بررسی  مختلف  تحت شرایط  را  آن‌ها  زمانی  تغییرات  و 
خواص  پیش‌بینی  در  چشمگیری  قابلیت‌های  نانومواد،  حوزه  در  ویژه  به 
از  واکنش‌های شیمیایی  و  تغییر شکل  الگوهای  تسلیم،  مقاومت  مکانیکی، 
دینامیک  روش  براساس   ]14[ دواتا3  راستا،  این  در  است.  داده  نشان  خود 
را  آهن  نانوستون‌های  فشاری  تغییرشکل  در  نابجایی  فعالیت‌های  مولکولی 
در نرخ کرنش بالا و ارتباط بین حرکات نابجایی‌ها با تغییرشکل پلاستیک و 
تأثیر دما را مطالعه نمود. سیناس4 و جودهاری5 ]15[ تأثیر جهت‌گیری بلوری 
دینامیک  از شبیه‌سازی  استفاده  با  را  آهن  نانوسیم‌های  تغییرشکل  رفتار  بر 
مولکولی مورد مطالعه قرار دادند. وو6 و همکاران ]16[ با به کارگیری روش 
پلاستیک  رفتار  بر  را  بارگذاری  نرخ سرعت  و  دما  تاثیر  مولکولی  دینامیک 

نانوالیاف آهن را بررسی نمودند. 
نانوساختارهایی  هیدروکسیداسیون سطحی  و  اکسیداسیون  طورکلی  به 
نانومواد  مهندسی  حوزه  در  مهم  چالش‌های  از  یکی  آهن،  نانوالیاف  نظیر 
است که می‌تواند به کاهش استحکام مکانیکی و تسریع خرابی مواد منجر 
نانوالیاف فولادی  رفتار مکانیکی  به بررسی  این مطالعه  این رو در  از  شود. 
تحت بارگذاری کشش و فشار با استفاده از روش دینامیک مولکولی پرداخته 
می‌شود. با توجه به چالش‌ها و محدودیت‌های مطالعات پیشین، هدف اصلی 
این پژوهش توسعه یک مدل هسته-پوسته جامع برای شبیه‌سازی نانوالیاف 
از روش  استفاده  با  و هیدروکسیدی سطحی  اکسیدی  با لایه‌های  فولادی 
دینامیک مولکولی و پتانسیل میدان نیروی واکنشی است. برخلاف مطالعات 
قبلی که عمدتاً به بررسی کیفی یا محدود تأثیر لایه‌های سطحی پرداخته‌اند، 
این تحقیق با ارائه روابط کمی مشخص بین ضخامت لایه اکسیدی و کاهش 
خواص مکانیکی، خلأ موجود در ادبیات فنی را پر می‌کند. در این راستا، تأثیر 
سه سطح مختلف ضخامت لایه اکسیدی )13/8، 16/7 و 20 درصد( بر مدول 
یانگ، تنش تسلیم و مقاومت نهایی نانوالیاف تحت بارگذاری‌های کششی و 
فشاری به صورت پارامتریک مورد ارزیابی قرار می‌گیرد. علاوه بر این، مقایسه 
رفتار  بر  هیدروکسیداسیون  و  اکسیداسیون  فرآیندهای  تأثیرات  بین  جامعی 
ارائه می‌شود که اهمیت ویژه‌ای در پیش‌بینی رفتار این  نانوالیاف  مکانیکی 
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اجزا در محیط قلیایی بتن دارد. از دیگر نوآوری‌های این پژوهش، به‌کارگیری 
روش بارگذاری شبه‌استاتیکی جزء‌به‌جزء همراه با مراحل پایدارسازی است که 
امکان حذف تنش‌های دینامیکی ناشی از نرخ کرنش بالا در شبیه‌سازی‌های 
به  نسبت  را  واقع‌گرایانه‌تری  نتایج  و  می‌آورد  فراهم  را  مولکولی  دینامیک 
داده‌های  با  شبیه‌سازی‌ها  این  نتایج  می‌دهد.  ارائه  متداول  روش‌های 
را  مناسبی  تطابق  و  شده  اعتبارسنجی  فنی  ادبیات  در  موجود  آزمایشگاهی 
نشان می‌دهند. یافته‌های این تحقیق می‌تواند به عنوان مبنایی برای طراحی 
نانوالیاف فولادی و پیش‌بینی کاهش خواص مکانیکی  با  بهینه بتن مسلح 
اساس  براین  گیرد.  قرار  استفاده  مورد  در شرایط محیطی مختلف  اجزا  این 
اتمی  اوليه ساختار  پكيربندي  ايجاد  نحوه  بيان  به  مقاله  این  در بخش دوم 
آهن، اکسیدآهن و هیدروکسیدآهن پرداخته شده و جزئيات مدل‌سازي رفتار 
بخش  در  مي‌شود.  ارائه  مولكولي  ديناميک  روش  براساس  آن‌ها  مكانكيي 
سوم مقاله نیز نتايج حاصل از مدل‌سازي عددي ارائه شده و به بررسي نتايج 

پرداخته مي‌شود.

جزییات مدل‌‌سازی براساس روش ديناميک مولكولي-2 
لایه‌های  تاثیر  بررسی  هدف  مقاله  این  در  شد،  اشاره  که  همانگونه 
سطحی اکسید و هیدروکسیدآهن بر پاسخ‌های مکانیکی  نانوالیاف فولادی با 
به‌کارگیری روش تحلیل اتمی است. به طورکلی در روش دینامیک مولکولی، 
تعاملات بین‌اتمی بر اساس پتانسیل بین‌اتمی مدل‌سازی می‌شوند و از این 
مدل‌سازی  دقت  در  به‌سزایی  تاثیر  بین‌اتمی  پتانسیل  توانایی  و  دقت  رو 
خواهد داشت. براین اساس در این مطالعه برای توصیف دقیق تعاملات بین 
اتمی و انرژی پتانسیل در تحلیل دینامیک مولکولی از روش میدان نیروی 
واکنشی1 که ابتدا توسط ون دووین2 و همکارانش ]17[ توسعه یافت، استفاده 
می‌شود. این روش ارتباط قوی میان انرژی پیوند و ترتیب پیوند برقرار کرده 
و امکان تعیین ترتیب پیوند از فاصله بین پیوندها را فراهم می‌کند. پتانسیل 
میدان نیروی واکنشی این امکان را فراهم می‌سازد تا فرآیندهای تشکیل و 
گسست پیوند به‌طور دقیق شبیه‌سازی شوند. از این رو، این پتانسیل توانایی 
مدل‌سازی محیط‌های پیوندی متنوع، از جمله سیستم‌های دارای پیوندهای 
فلزی و یونی را دارد. در پتانسیل میدان نیروی واکنشی انرژی سیستم اتمی 

مطابق رابطه زیر محاسبه می‌گردد:

1. ReaxFF
2. Van Duin
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ماهيت  اساس  بر  سیستم  پتانسيل  انرژي  جمله‌‌هاي  فوق،  روابط  در 
شامل  پيوندها،  سهم  که  معنا  اين  به  شده‌‌است.  دسته‌‌بندي  آن‌‌ها  فيزيکي 
 1E نماد  با  و  دسته  يک  در  تنها  الکترون‌‌هاي  زوج  و  کئورديناسيون  عدد 
رابطه  در  2E نماد  با  و  دسته  يک  در  پيوندي  زواياي  )1(، سهم  رابطه  در 

3E نماد با  جداگانه  دسته‌‌اي  در  غيرپيوندي  برهم‌کنش‌هاي  سهم   ،)2(
 )4( رابطه  در  4E نماد  با  هم  پيوند  خاص  نوع  دو  سهم  و   ،)3( رابطه  در 

IpE بیانگر انرژی‌‌پیوندی3،  bondE قرار گرفته‌‌اند. در رابطه‌‌های )2( تا )5(،
انرژی  EunderE EoverE انرژي بيش‌‌پيوندي5، انرژي زوج الکترون‌هاي تنها4،
انرژي جبراني براي مولکول‌هاي  penE انرژی زاویه پیوند7،  valE کم‌‌پیوندی6، 
انرژي زاويه پيچش  torsE coaE انرژی زاويه پيوند مزدوج9،  آلن ـ گونه8، 
انرژي  _H bondE مزدوج11،  پيوندي  پيچش  زاويه  انرژي  conjE پيوندي10، 

coulombE vdWaalsE انرژي برهم‌کنش‌هاي واندروالسي13،  پيوند هيدوژن12،
براي  انرژي  بيانگر اصلاح   2cE آخر،  در  برهم‌کنش‌هاي کولني14و  انرژی 

پيوند کربن15 است.

3. Energy mini
4. Lone pair
5. Over coordination
6. Under coordination
7. Bond angle
8. Penalty energy for allene-type molecules
9. 3-body angle conjugation
10. Bond torsion
11. 4_body torsion conjugation
12. Hydrogen bonds
13. Van der Waals
14. Coulomb interaction
15. C correction
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واکنشی   نیروی  میدان  پتانسیل  پارامترهای   ]18[ همکاران  و  آریانپور 
دادند  نشان  آن‌ها  دادند.  ارائه  آهن  هیدروکسیدهای  و  اکسیدها  برای  را 
و  پیوندها  شیمیایی،  واکنش‌های  دقیق  مدل‌سازی  امکان  پتانسیل  این  که 
ترمودینامیک در سیستم‌های اکسی‌هیدروکسید آهن، از جمله برهمکنش‌های 
پتانسیل  براساس   ]19[ همکاران  و  سیجس1  می‌کند.  فراهم  را  هیدروژن 
در  مایع  آهن  اکسیداسیون  مکانیسم‌های  بررسی  به  واکنشی  نیروی  میدان 
پتانسیل  به‌کارگیری  با   ]20[ همکاران  و  کوتون2  پرداختند.  بالا  دماهای 
میدان نیروی واکنشی فرایند بازیافت مبتنی بر هیدروژن گرد کوره اکسیژن 
برای   ]21[ مونتی4  و  بارکارو3  نمودند.  بررسی  را  آهن  اکسید  از  غنی  پایه 
مدل‌سازی رشد نانوذرات اکسید آهن از پتانسیل میدان نیروی واکنشی بهره 
بردند. صامتی و موسیوند ]22[ با استفاده از پتانسیل میدان نیروی واکنشی 
تاثیر قطر بر پاسخ‌های مکانیکی نانومیله‌های آهنی را بررسی نمودند. باتوجه 
اندرکنش  مطالعه  این  در  گرفته،  صورت  مطالعات  گستردگی  و  توانایی  به 

بین‌اتمی براساس پتانسیل میدان نیروی واکنشی مدل‌سازی می‌شود.
در این مطالعه برای پیکربندی اولیه آهن، اکسیدآهن و هیدروکسیدآهن، 
 ]23[ همکاران  و  وانگ5  توسط  شده  شده  برده  به‌کار  کریستالی  ساختار  از 
استفاده می‌شود.  چینش اتم‌ها در این ساختارهای کریستالی در شکل )1( 
اولیه میله نازک فولادی  ابتدا ساختار اتمی  اینجا  نشان داده شده است. در 
ایجاد  آن  سطح  بر  هسته-پوسته  مدل  براساس  اکسیدی  و  می‌شود  ایجاد 
می‌شود؛ سپس نمونه‌ها در شرایط محیطی پایدارسازی می‌گردند. در مرحله 
پایدار‌سازی نمونه‌ها، به منظور بهینه‌سازی ساختار و حذف تنش‌های داخلی 
مدت  به  هم‌دما-هم‌فشار  هنگرد  تحت  شبیه‌سازی  غیرتعادلی،  فشارهای  و 
100 پیکوثانیه انجام می‌گیرد. در این شرایط، دما و فشار به صورت مستقل 
کنترل می‌شوند و سیستم اجازه دارد تا حجم خود را برای دست‌یابی به فشار 
این  مرحله  این  در  هم‌دما-هم‌فشار  هنگرد6  از  استفاده  دهد.  تغییر  تعادلی 
تعادل  حالت  به  نزدیک‌تر  شرایطی  به  نمونه‌ها  تا  می‌سازد  فراهم  را  امکان 
برسد، به‌طوری که تمامی تنش‌های باقی‌مانده و فشارهای داخلی در ساختار 
به حداقل برسند. این فرآیند به ویژه برای کاهش تغییرات ساختاری ناخواسته 
به  از رسیدن  ناشی شود، حیاتی است. پس  اولیه  از تنش‌های  که می‌تواند 
تعادل در شرایط هم‌دما-هم‌فشار، سیستم تحت هنگرد دما ثابت به مدت 100 
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پیکوثانیه تحلیل می‌شود. استفاده از هنگرد دما ثابت پس از هنگرد هم‌دما-
تغییرات ساختاری کوچک‌تر و پویایی‌های  تا  اجازه را می‌دهد  این  هم‌فشار 
حرارتی سیستم را بدون تغییر در حجم، به‌طور دقیق‌تری بررسی کنیم. در 
مجموع، این روش‌ها امکان بهینه‌سازی کامل ساختار نمونه‌ها و فراهم کردن 
شرایطی نزدیک به واقعیت را فراهم می‌آورند که در آن می‌توان به تحلیل 
دقیق‌تری از رفتار مواد تحت شرایط خاص پرداخت. در شکل )2(، تصویری 
از میله نازک فولادی با لایه اکسید سطحی پس از اعمال فرایند پایدارسازی 
ارائه شده است.  لازم به ذکر است که جهت اطمینان از همگرایی و پایداری 
عددی نتایج شبیه‌سازی دینامیک مولکولی، نمونه‌های نانوالیاف فولادی ابتدا 
در شرایط هم‌دما نیز به تعادل حرارتی و انرژی رسانده شدند. در این مرحله 
شناخته‌شده  روش‌های  از  یکی  که  شده  استفاده  نویز-هوور7  ترموستات  از 
است. پس  مولکولی  دینامیک  شبیه‌سازی‌های  در  ثابت  دمای  کنترل  برای 
زمانی  اعمال شده‌اند. گام  آزمون‌های کرنش‌گذاری  انرژی،  و  دما  تثبیت  از 
شبیه‌سازی بسیار کوچک  fs 0/1 انتخاب شده است، زیرا در مطالعات مشابه 
از  استفاده  واکنش‌پذیر،  دینامیک  و  شیمیایی  واکنش‌های  مدل‌سازی  برای 
گام‌های زمانی در این مرتبه برای برآورد دقیق پدیده‌های نانوسکوپی توصیه 
شده است. ابعاد نمونه )طول، نسبت طول به قطر و تعداد اتم‌ها( مطابق با 
ابعاد معمول در مطالعات پیشین ]4، 5 و 22[ تعیین شده تا اثرات مربوط به 
اندازه سیستم به حداقل برسد. اگرچه تحلیل حساسیت پارامترها )مانند ابعاد 
نمونه یا نرخ کرنش( به صورت کمّی انجام نشده است، اما در همه مراحل 
شبیه‌سازی اصول همگرایی و پایداری رعایت شده‌اند. به‌عنوان مثال، پایایی 
انرژی کل سیستم تحت نظر قرار گرفته و نرخ کرنش اعمالی در محدوده 
رنج‌های استاندارد انتخاب شده است تا نتایج شبیه‌سازی از نظر عددی پایدار 

و قابل اعتماد باشند.
تغییرشکل  اعمال  فرآیند  پایدارسازی8،  فرآیند  اعمال  از  از  پس 
اعمال  می‌پذیرد.  صورت  نمونه‌ها  بر  شبه‌استاتیکی  صورت  به  تک‌محوری 
تغییرشکل تک‌محوری به صورت جزء به جزء9 و در چند مرحله در راستای 
طولی میله‌ها اعمال شده و دمای نمونه در طول فرآیند ثابت و معادل 300 
درجه کلوین )دمای محیط(  نگه داشته می‌شود. در این حالت برای هر جزء از 
بارگذاری، ابتدا نمونه‌ها تحت تغییرشکل با نرخ کرنش ثابت قرار می‌گیرند تا 
تغییرات تنش و کرنش در پاسخ به بارگذاری اولیه بررسی شود. سپس مرحله 
پایدارسازی اجرا می‌شود تا تنش‌های دینامیکی باقی‌مانده در ساختار کاهش 

7. Nosé–Hoover
8. Relaxation process
9. incrementally
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سبز، قرمز و  هایی. )گوFeOOH -یدروکسیدآهنو )پ( ه 3O2Fe -یدآهن)ب( اکس ،Fe)الف(  یساختارها یبرا یاتم یشآرا یرتصاو. 1شکل

 .(است هیدروژن و اکسیژن آهن، هایاتم بیانگر ترتیب به یآب

Fig. 1. Atomic arrangements for the structures (a) Fe, (b) iron oxide – Fe₂₂O₃₃, and (c) iron hydroxide – 
FeOOH. (The green, red, and blue arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 1. تصاویر آرایش اتمی برای ساختارهای )الف( Fe، )ب( اکسیدآهن- Fe2O3 و )پ( هیدروکسیدآهن- FeOOH. )گوی‌های سبز، قرمز و 
آبی به ترتیب بیانگر اتم‌های آهن، اکسیژن و هیدروژن است.(

Fig. 1. Atomic arrangements for the structures (a) Fe, (b) iron oxide – Fe2O3, and (c) iron hydroxide – FeOOH. 
(The green, red, and blue arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.)

 
و  یسه بعد یما: )الف( نپوسته-و مدل هسته یستالیساختار کر یریکارگبا به سطحی اکسید لایه با فولادی نازک میله اتمی پیکربندی. 2 شکل

 .(هستند اکسیژن و آهن هایاتم بیانگر یببه ترت یسبز و آب هایی)گو یله)ب( مقطع م

Fig. 2. Atomic configuration of a steel nanofiber with a surface oxide layer using the crystal structure and 
core-shell model: (a) 3-D view and (b) cross-section of the bar (the green and blue arrows respectively indicate 

iron and oxygen atoms).

شکل 1. پیکربندی اتمی میله نازک فولادی با لایه اکسید سطحی با به‌کارگیری ساختار کریستالی و مدل هسته-پوسته: )الف( نمای سه 
بعدی و )ب( مقطع میله )گوی‌های سبز و آبی به ترتیب بیانگر اتم‌های آهن و اکسیژن هستند.(

Fig. 2. Atomic configuration of a steel nanofiber with a surface oxide layer using the crystal structure 
and core shell model: (a) 3 D view and (b) cross section of the bar (the green and blue arrows respec-

tively indicate iron and oxygen atoms).
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یابند و نمونه‌ها به حالت تعادل استاتیکی برسند. بعد از مرحله پایدارسازی، در 
مرحله بعدی مجدداً فرآیند تغییرشکل اعمال می‌شود و این نحوه بارگذاری 
واحد  در  دلیل تحلیل  به  دینامیک مولکولی،  در  تکرار می‌‌گردد.  بار  چندین 
ممکن  زیادی  دینامیکی  تنش‌های  بالا،  کرنش  نرخ  و  پایین  بسیار  زمانی 
به  فرآیند شبیه‌سازی  تغییرات کرنش در طول  زیاد  دلیل  سرعت  به  است 
وجود آیند. این تنش‌های دینامیکی ناشی از حرکت سریع ذرات و نوسانات 
غیرقابل کنترل در سیستم هستند که به‌ویژه در مقیاس نانو تأثیرات جدی 
بر نتایج می‌گذارند. استفاده از روش جزء به جزء اعمال تغییرشکل و تعادل 
به‌طور مؤثری کمک می‌کند تا این تنش‌های اضافی که به دلیل نرخ کرنش 
زیاد ایجاد می‌شوند، از بین بروند. در فرآیند پایدارسازی، ذرات و اتم‌ها فرصت 
سرعت  کاهش  با  و  برسند  پایدار‌تر  انرژی  وضعیت‌های  به  تا  می‌کنند  پیدا 
فرآیند  این  می‌شود.  نزدیک‌تر  استاتیکی  تعادل  شرایط  به  ساختار  تغییرات، 
نه‌تنها به بهبود رفتار مواد کمک می‌کند بلکه امکان بررسی دقیق‌تر تغییرات 
در تنش و کرنش را در شرایط مختلف فراهم می‌سازد. به عبارت دیگر، این 
روش بارگذاری جزء به جزء باعث کاهش تأثیرات نرخ کرنش بالا می‌شود و 
رفتار مواد را تحت بارگذاری شبه‌استاتیکی شبیه‌سازی می‌کند ]24-28[. این 
موضوع در شبیه‌سازی‌های دینامیک مولکولی که نرخ کرنش بالا می‌تواند 

از  جزء  هر  در  این‌جا  در  دارد.  ویژه‌ای  اهمیت  کند،  ایجاد  غیرواقعی  نتایج 
مراحل اعمال تغییرشکل، 0/5 درصد کرنش محوری در طول 6 پیکوثانیه به 
نمونه اعمال شده و سپس نمونه به مدت 12 پیکوثانیه در فرایند پایدارسازی 
تعیین  و  فولادی  نازک  میله  مدل‌سازی  انجام  روند  جزییات  می‌گیرد.  قرار 
قابل مشاهده   )3( ارائه شده در شکل  فلوچارت  در  آن  پاسخ‌های مکانیکی 

است.
به‌طور  مواد  واقعی  اینکه ساختارهای  دلیل  به  که  است  ذکر  به  لازم 
معمول کاملًا بدون ایراد نیستند و همواره نقایص ساختاری مانند حفرات 
شبیه‌سازی  برای  دارد،  وجود  آن‌ها  در  ناخالصی‌ها  یا  نابجایی‌ها  ریز، 
اعمال  اولیه  ساختار  به  نقطه‌ایی  نقص  درصد   6 حدود  واقعی‌تر،  شرایط 
می‌شود. این نقایص باعث می‌شوند تا نتایج شبیه‌سازی به شرایط واقعی 
و  مکانیکی  خواص  بر  نقایص  این  احتمالی  اثرات  و  شده  نزدیک‌تر  مواد 
شبیه‌سازی  مطالعه،  این  در  شود.  بررسی  دقیق‌تر  به‌طور  نمونه‌ها  رفتار 
با  عددی  تحلیل  و  بوده  فمتوثانیه   1 زمانی  گام  با  مولکولی  دینامیک 
اویتو2  متن‌باز  نرم‌افزار  در  نتایج  تحلیل  و   ]29[ لمپس1  متن‌باز  نرم‌افزار 

]30[ صورت می‌پذیرد. 

1. LAMMPS
2. OVITO

 
 آن مکانیکی هایپاسخ تعیین و فولادی نازک میله سازیمدل انجام روند جزییات: 3شکل

Fig. 3: Details of the procedure for modeling a steel nanofiber and determining its mechanical responses. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 3. جزییات روند انجام مدل‌سازی میله نازک فولادی و تعیین پاسخ‌های مکانیکی آن.

Fig. 3. Details of the procedure for modeling a steel nanofiber and determining its mechanical responses.
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نتایج و بحث-3 
ارزیابی  و  فولادی  نازک  میله‌های  شبیه‌سازی  مرحله  به  ورود  از  پیش 
خواص  بر  گسترده‌ای  تأثیرات  که  هیدراتاسیون  و  اکسیداسیون  فرآیندهای 
مکانیکی این میله‌‌ها دارند، ضروری بود تا درک عمیق‌تری نسبت به نمونه 
و   )Fe2O3( اکسیدآهن  جمله  از  آن  به  وابسته  ترکیبات  و  خالص  آهن 
هیدروکسیدآهن )FeOOH( به دست آید. در این راستا، مطابق با شکل )4(، 
المان‌های حجمی نمونه1 شامل آهن، اکسید آهن  )Fe₂O₃(و هیدروکسید 
آهن )FeOOH( براساس ساختار ارائه شده در قسمت قبل ارائه گردید. 

1. Representative volume element

مشخصات ابعادی و تعداد اتم‌های مختلف موجود در ساختارهای پیکربندی 
اولیه المان‌های حجمی نمونه در جدول )1( ارائه شده است. این نمونه‌ها در 
شرایط محیطی پایدارسازی شده و انرژی داخلی آن‌ها کمینه‌سازی می‌شود. 
به منظور آنالیز بهتر ساختار اتمی نمونه‌ها پس از فرایند پایدارسازی، تابع 
بررسی  مورد  آهن  هیدروکسید  و  اکسید  نمونه‌های  در  ذرات  شعاعی  توزیع 
قرار می‌گیرد. در شکل )5-الف(، تابع توزیع شعاعی نشان می‌دهد که پیک 
به  فاصله  این  است.   Fe-O پیوند به  مربوط  آنگستروم   2 فاصله  در  اصلی 
این  در  است.  مرتبط   Fe2O3 مانند  آهن  اکسید  ساختارهای  با  طور خاص 
ساختارها، آهن و اکسیژن پیوندهای قوی شیمیایی تشکیل می‌دهند که ناشی 

جدول 1. مشخصات ابعادی و تعداد اتم‌ها در ساختارهای پیکربندی اولیه اتمی المان حجمی نمونه.

Table 1. Dimensional characteristics in the initial atomic configuration of the representative volume element.

 

 المان حجمی نمونه اولیه اتمیپیکربندی ها در ساختارهای مشخصات ابعادی و تعداد اتم. 1جدول

Table 1. Dimensional characteristics in the initial atomic configuration of the representative volume element 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Representative volume element (RVE) Size (nm) Number of Fe 
atoms 

Number of O 
atoms 

Number of H 
atoms 

Pure Fe 47×47×100 20230 _ _ 

Iron oxide 47×47×100 10211 13824 _ 

Iron hydroxide 51×48×98 8024 16058 16028 

 
)پ₃₃O₂(Fe  )(، )ب( اکسیدآهن (BCC) با ساختار بلوری مکعبی مرکزدارخالص آهن  المان حجمی نمونه )الف( . پیکربندی اولیه اتمی4شکل

 های آهن، اکسیژن و هیدروژن است(های سبز، آبی و قرمز به ترتیب بیانگر اتم. )گوی (FeOOH)هیدروکسیدآهن 

Fig. 4. Initial atomic configuration of the representative volume element: (a) Pure iron with a body-centered 
cubic (BCC) crystal structure, (b) Iron oxide (Fe₂₂O₃₃), (c) Iron hydroxide (FeOOH). (The green, blue, and red 

arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 4. پیکربندی اولیه اتمی المان حجمی نمونه )الف( آهن خالص با ساختار بلوری مکعبی مرکزدار )BCC(، )ب( اکسیدآهن )Fe2O3( )پ( 
هیدروکسیدآهن )FeOOH( . )گوی‌های سبز، آبی و قرمز به ترتیب بیانگر اتم‌های آهن، اکسیژن و هیدروژن است(.

Fig. 4. Initial atomic configuration of the representative volume element: (a) Pure iron with a body centered 
cubic (BCC) crystal structure, (b) Iron oxide (Fe2O3), (c) Iron hydroxide (FeOOH). (The green, blue, and red 

arrows respectively denote iron, oxygen, and hydrogen atoms.)
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از تعاملات کووالانسی-یونی است. این پیوندها هرچند از نظر انرژی پیوندی 
قوی هستند، اما به دلیل ماهیت یونی-کووالانسی، انعطاف‌پذیری محدودی 
تمایل  پلاستیک،  تغییرشکل  جای  به  مکانیکی،  بارگذاری  تحت  و  دارند 
نظم  دلیل  به   Fe2O3 ساختار  این  در  مذکور  فاصله  دارند.  ترد  به شکست 
بلوری شبکه قابل مشاهده است. همچنین، اگر ماده آمورف باشد، این فاصله 
نشان‌دهنده وجود نظم کوتاه‌برد در پیوندهای Fe-O است. کاهش تدریجی 
شدت پیک‌ها در فواصل بیشتر )r > 5 Å( نشان می‌دهد که نظم بلندبرد در 
ساختار اکسیدی محدود است و این موضوع می‌تواند یکی از دلایل کاهش 
خواص مکانیکی در مقایسه با آهن خالص باشد. این تحلیل تأیید می‌کند که 
ماده ساختار اکسیدی مشخصی دارد که در فواصل کوتاه دارای نظم قوی 
است، هرچند ممکن است نظم بلندبرد کاهش یافته باشد ]31[. پیک مربوط 
به جفت اتم‌های اکسیژن )O-O( در فاصله‌ای کمتر از 2/5 آنگستروم ظاهر 
می‌شود. این فاصله نشان‌دهنده توزیع منظم اتم‌های اکسیژن در ساختار ماده 
است.  این فاصله نزدیک و شدت متوسط پیک )g(r) ≈ 4-6( نشان‌دهنده 
توزیع منظم اتم‌های اکسیژن در ساختار و وجود فضای خالی بین اتم‌های 
اکسیژن است که می‌تواند به عنوان نقاط ضعف ساختاری عمل کرده و محل 

آغاز ترک‌های میکروسکوپی باشد.
در شکل )5-ب(، نمودار تابع توزیع شعاعی مربوط اتم‌های مختلف در 

 Fe–O نمونه شامل هیدروکسیدآهن ارائه شده است. براساس شکل، پیک
کووالانسی  پیوند  نشان‌دهنده  که  دارد  قرار  نمودار  از  خاصی  فاصله  در  که 
بلوری  شبکه  بیانگر  و  است  ساختار  در  اکسیژن  و  آهن  اتم‌های  بین  قوی 
منظم در لایه‌ها می‌باشد. با این حال، شدت این پیک )g(r) ≈ 6-7( کمتر 
از نمونه اکسید خالص است که نشان می‌دهد وجود اتم‌های هیدروژن باعث 
اختلال در نظم شبکه Fe-O شده و پیوندهای Fe-O-H جایگزین برخی 
از پیوندهای Fe-O  شده‌اند. این تغییر ساختاری، دلیل اصلی کاهش بیشتر 
خواص مکانیکی در نمونه‌های هیدروکسیدشده است. پیک Fe–H  فاصله 
بین اتم‌های آهن و هیدروژن را نشان می‌دهد که به تعاملات ضعیف‌تر، از 
مراتب  به  تعاملات  این  انرژی  است.  مربوط  بین‌مولکولی،  نیروهای  جمله 
چرا  که  می‌دهد  توضیح  موضوع  همین  و  است   Fe-O پیوندهای از  کمتر 
به  نسبت  مکانیکی  خواص  در  بیشتر  کاهش  به  منجر  هیدروکسیداسیون 
اکسیداسیون می‌شود. پیک H–H که بالاترین مقدار را دارد، به دلیل تراکم 
بالای اتم‌های هیدروژن در پیوندهای هیدروژنی و نظم آنها در ساختار است. 
این پیک قوی نشان می‌دهد که اتم‌های هیدروژن تمایل به تشکیل خوشه‌های 
موضعی دارند که می‌تواند منجر به ناهمگنی در توزیع خواص مکانیکی شود. 
پیک O–H نیز نمایانگر پیوندهای هیدروژنی قوی بین اکسیژن و هیدروژن 
است که این پیوندها نقش مهمی در پایداری لایه‌ها ایفا می‌کنند. با این حال، 

 
. نمودار تابع توزیع شعاعی مربوط به المان حجمی نمونه پایدارسازی شده برای )الف( اکسیدآهن و )ب( هیدروکسیدآهن در 5شکل 

  اولیه اتمی.پیکربندی 

Fig. 5. Radial distribution function plot for the stabilized representative volume element for (a) iron oxide and 
(b) iron hydroxide in the initial atomic configuration. 

 

شکل 5. نمودار تابع توزیع شعاعی مربوط به المان حجمی نمونه پایدارسازی شده برای )الف( اکسیدآهن و )ب( هیدروکسیدآهن در پیکربندی 
اولیه اتمی. 

Fig. 5. Radial distribution function plot for the stabilized representative volume element for (a) iron oxide and 
(b) iron hydroxide in the initial atomic configuration.
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پیوندهای هیدروژنی، انرژی پیوند به مراتب ضعیف‌تر از پیوندهای کوواالنسی 
Fe-O هستند و تحت تنش‌های مکانیکی، به راحتی شکسته می‌شوند که 

این موضوع رفتار ترد و کاهش مقاومت نمونه‌های هیدروکسیدشده را توجیه 
بین  تعاملات  ترتیب  به    Fe–Fe  و  O–O این، پیک بر  می‌کند. علاوه 
اکسیژن‌ها و آهن‌ها را در ساختار لایه‌ای ماده نشان می‌دهند که این تعاملات 
موجب تقویت نظم کوتاه‌برد و بلندبرد در نمونه هیدروکسیدآهن می‌شود. این 
تحلیل نشان می‌دهد که نمونه هیدروکسیدآهن شامل ترکیبی از پیوندهای 
که  است  ضعیف‌تر  بین‌مولکولی  تعاملات  و  هیدروژنی  و  کووالانسی  قوی 

پایداری و خواص لایه‌ای این ماده را تضمین می‌کند.
اکسیدآهن  آهن،  شامل  نمونه‌های  مکانیکی  رفتار  مقایسه  منظور  به 
تک‌محوری  فشار  و  کشش  آزمون  تحت  نمونه‌ها  هیدروکسیدآهن،  و 
نمودار  قالب  در  آن‌ها  پاسخ‌های  و  گرفته  قرار  شبه‌استاتیکی  صورت  به 
نمودارهای  در  که  همان‌طور  است.  شده  ارائه   )6( شکل  در  تنش-کرنش 
الاستیک  ناحیه  در  تنش-کرنش  رفتار  می‌شود،  مشاهده  شکل  این 
بیشترین  خالص   آهن  نمونه  است.  تشخیص  قابل  نمونه‌ها  تمامی  برای 
دارای  آن  نمودار  و  می‌دهد  نشان  فشار  و  کشش  در  را  تسلیم  مقاومت 
مقادیر  این  است.  بالاتر  یانگ  مدول  بیانگر  که  است  بیشتری  اولیه  شیب 
قابلیت حرکت  پیوندهای فلزی قوی و  بالا در آهن خالص به دلیل وجود 
امکان توزیع یکنواخت  بلوری BCC  است که  الکترون‌ها در شبکه  آزاد 

تنش و فعال شدن سیستم‌های لغزش متعدد را فراهم می‌کند. در مقابل، 
نمونه‌های اکسید آهن و هیدروکسید آهن مقاومت کمتری دارند و نمودار 
به حد تسلیم می‌رسد. دلیل کاهش شیب  ناحیه الاستیک زودتر  آن‌ها در 
پیوندهای  که  برمی‌گردد  نکته  این  به  مواد  این  در  تنش-کرنش  نمودار 
قوی  فلزی  پیوندهای  برخلاف  آهن،  هیدروکسید  و  اکسید  در  اتم‌ها  بین 
که  هستند  کووالانسی  و  یونی  پیوندهای  شامل  بیشتر  خالص،  آهن  در 
تغییرشکل  به جای  تنش،  پیوندها تحت  این  دارند.  انعطاف‌پذیری کمتری 
موضوع  همین  که  دارند  ناگهانی  شکست  به  تمایل  تدریجی،  پلاستیک 
باعث رفتار ترد و کاهش استحکام می‌شود. در اکسیدها و هیدروکسیدها، 
وجود اتم‌های اکسیژن و هیدروژن باعث ایجاد نیروهای دافعه بین یون‌ها 
انتقال  مانع  این ساختارهای شکننده‌تر،  پیوند می‌شود.  استحکام  و کاهش 
نیرو در سراسر شبکه بلوری می‌شوند و در نتیجه، ماده در برابر تغییر شکل 
آزاد  الکترون‌های  محدودتر  تعداد  این،  بر  علاوه  می‌کند.  مقاومت  کمتر 
برای جابجایی در ساختارهای غیر فلزی مانند اکسید و هیدروکسید، دلیل 
ارائه  نتایج  است.  نمودار  اولیه  شیب  و  یانگ  مدول  کاهش  برای  دیگری 
شده در شکل )6( به وضوح به تفاوت رفتار مکانیکی آهن خالص با اکسید 
و هیدروکسیدآهن دلالت دارند و بیانگر آن است که وجود لایه‌های اکسید 
رفتار مکانیکی  میزان محسوسی می‌توانند  به  آهن می‌تواند  و هیدروکسید 

نانومیله‌های آهن را که دارای قطر کمی هستند، تحت تاثیر قرار دهند.

                                             
 یمحورنمونه تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار تک یالمان حجم کرنش-تنش ینمودارها. 6 شکل

Fig. 6. Stress-strain curves of the representative volume element under test: (a) uniaxial tension and (b) 
uniaxial compression.

شکل 6. نمودارهای تنش-کرنش المان حجمی نمونه تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار تک‌محوری.

Fig. 6. Stress strain curves of the representative volume element under test: (a) uniaxial tension and (b) uni-
axial compression.
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و  اکسیدآهن  آهن،  خالص  نمونه  مکانیکی  رفتار  بررسی  از  پس 
هیدروکسیدآهن، در این قسمت به بررسی رفتار مکانیکی میله نازک فولادی 
بیان  با لایه سطحی اکسید و هیدروکسید پرداخته می‌شود. براساس روش 
شده در قسمت قبل، ساختار اولیه میله نازک فولادی با لایه سطحی ایجاد 
شکل  در  راستا،  این  در  می‌شود.  ارزیابی  آن‌ها  مکانیکی  رفتار  و  گردیده 
فشار  و  آزمون کشش  تحت  فولادی  نازک  میله  تنش-کرنش   نمودار   )7(
تک‌محوری ارائه شده است. همچنین تصاویری از تغییرشکل نمونه در طول 
مراحل مختلف بارگذاری در شکل )8( ارائه شده است. همانگونه که مشاهده 
می‌شود، رفتار میله نازک فولادی در طی تغییرشکل را می‌توان به سه ناحیه 
رفتار  ماده  درصد،   3 تا کرنش حدود  اول،  ناحیه  در  تقسیم می‌شود.  اصلی 
الاستیک خطی از خود نشان می‌دهد. در این محدوده، تنش و کرنش رابطه 
خطی دارند که نشان‌دهنده رفتار خطی ماده و بازگشت‌پذیری کامل ساختار به 
حالت اولیه پس از حذف بار است. پس از کرنش 3 درصد و تا حدود کرنش 7 
درصد، ماده وارد ناحیه الاستیک غیرخطی می‌شود. در این ناحیه، رابطه تنش 
و کرنش از حالت خطی خارج می‌شود. این رفتار ناشی از تغییرات تدریجی 
در ساختار اتمی ماده است، جایی که لغزش‌ها و تغییرات میکروسکوپی در 
نواحی بحرانی ساختار آغاز می‌شود. با این حال، ماده همچنان توانایی تحمل 
تنش را دارد و می‌تواند بدون ورود به ناحیه پلاستیک به حالت اولیه بازگردد. 
هسته-پوسته  مشترک  فصل  در  نابجایی  فعالیت‌های  شروع  ناحیه،  این  در 

در کرنش %3،  که  نشان می‌دهد  )شکل 8-ب(  اتمی  تصاویر  رخ می‌دهد. 
نابجایی‌های جزئی از هسته فلزی به سمت فصل مشترک حرکت می‌کنند 
اما به دلیل وجود لایه اکسیدی، نمی‌توانند به سطح نفوذ کنند و در فصل 
تنش‌های  ایجاد  به  منجر  نابجایی‌ها  تجمع  این  می‌یابند.  تجمع  مشترک 
موضعی زیاد می‌شود که زمینه را برای شکست آماده می‌کند. همچنین، در 
این ناحیه شروع ترک‌های ریز در لایه اکسیدی مشاهده می‌شود. این ترک‌ها 
اعمال شده(  با نقص‌های ساختاری )که 6% نقص نقطه‌ای  نقاطی  ابتدا در 
شروع شده و به تدریج گسترش می‌یابند. انرژی لازم برای رشد این ترک‌ها 
در اکسید آهن به مراتب کمتر از آهن خالص می‌باشد. پس از کرنش حدود 
7 درصد، افت ناگهانی و شدیدی در مقدار تنش مشاهده می‌شود. این افت 
ناشی از آغاز شکستگی موضعی و فروپاشی برخی از نواحی بحرانی ساختار 
است که در آن تمرکز تنش به حد بحرانی رسیده و منجر به ایجاد گسیختگی 
پتانسیل  انرژی  تحلیل  می‌شود.  ساختار  در  بازگشت  غیرقابل  لغزش‌های  یا 
نشان می‌دهد که در این مرحله، انرژی کرنشی ذخیره شده در لایه اکسیدی 
به صورت ناگهانی آزاد می‌شود و به شکل امواج تنش به هسته فلزی منتقل 
فعال شدن همزمان چندین  باعث  انرژی،  ناگهانی  آزادسازی  این  می‌گردد. 
سیستم لغزش در هسته فلزی و شروع تغییرشکل پلاستیک شدید می‌شود. 
مقایسه با نمونه بدون لایه اکسید نشان می‌دهد که در آن نمونه، تغییرشکل 
پلاستیک به صورت تدریجی و یکنواخت رخ می‌دهد و افت تنش مشاهده 

           

 )الف(                                                                                                )ب(                                        

تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار  یسطح یداکس یهلا ضخامت درصد 11 یدارا ینازک فولاد یلهم کرنش-تنش ینمودارها. 7 شکل
 یمحورتک

Fig. 7. Stress-strain curves of a steel nanofiber with a 15 % thick surface oxide layer under test: (a) uniaxial 
tension and (b) uniaxial compression.

شکل 7. نمودارهای تنش-کرنش میله نازک فولادی دارای 15 درصد ضخامت لایه اکسید سطحی تحت آزمون )الف( کشش و )ب( فشار 
تک‌محوری.

Fig. 7. Stress strain curves of a steel nanofiber with a 15 % thick surface oxide layer under test: (a) uniaxial 
tension and (b) uniaxial compression.
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نمی‌شود. این تفاوت رفتار، نشان‌دهنده نقش منفی لایه اکسیدی در ایجاد 
ناپایداری مکانیکی و تسریع شکست است. به منظور بررسی صحت‌سنجی 
نمونه‌های شبیه‌سازی‌شده، نتایج حاصل از شبیه‌سازی عددی در این مطالعه 
با نتایج آزمایشگاهی ارائه‌شده در پژوهش برنر1 و همکاران ]32[ در شکل 
)9( مورد مقایسه قرار گرفته است. همان‌طور که در شکل مشخص است، 
با داده‌های  نمونه‌های شبیه‌سازی‌شده در این تحقیق تطابق بسیار مناسبی 
بالای  دقت  نشان‌دهنده  انطباق،  این  می‌دهند.  نشان  آزمایشگاهی  مطالعه 
مدل‌سازی عددی و صحت روش‌های شبیه‌سازی به‌کاررفته در این پژوهش 

است.
 به طورکلی لایه اکسید یکی از عوامل مهم در تغییر خواص مکانیکی و 
استحکام نهایی مواد، به ویژه در مواد فلزی مانند فولاد است، زیرا می‌تواند 
باعث تردی و نقص‌های سطحی در ماده شود. به ویژه در مواد نانو مقیاس، 

1. Brenner

اثرات لایه اکسید به دلیل نسبت بالای سطح به حجم بیشتر مشهود است. 
براین اساس ضخامت و ویژگی‌های لایه اکسید نقش مهمی در تغییر خواص 
مکانیکی ماده ایفا می‌کند. در شکل )10( نمودارهای تنش-کرنش مربوط به 
میله‌های نازک فولادی با ضخامت‌های مختلف از لایه اکسیدی تحت آزمون 
ارائه شده است همانگونه که مشاهده می‌شود،  کشش و فشار تک‌محوری 
نهایی  با کاهش تنش  قابل‌توجهی  به‌طور  اکسیدی  میله‌ها در  حضور لایه 
روبرو می‌شوند. این رفتار به دلیل خواص مکانیکی ضعیف‌تر و شکننده‌تر لایه 
اکسیدی نسبت به ماده اصلی فولاد است. لایه اکسیدی در هنگام اعمال بار 
نمی‌تواند تنش‌ها را به خوبی ماده اصلی تحمل کند و در نتیجه، باعث کاهش 
مقاومت کلی نمونه می‌شود. هرچه ضخامت لایه اکسیدی بیشتر باشد، سهم 
به دلیل مقاومت کمتر،  اما  افزایش می‌یابد،  اعمالی  نیروهای  آن در تحمل 
بیشتری  کاهش  نهایی  و  تسلیم  تنش  و  داده  رخ  زودتر  ساختاری  شکست 
به  که  است  این  کرنش-تنش  نمودار  در  توجه  قابل  نکته  می‌کند.  پیدا 

 
درصد.  7و )پ(  3)الف( صفر، )ب(  یهادر کرنش یمحورتحت آزمون کشش و فشار تک ینازک فولاد یلهم تغییرشکل از تصاویری. 8 شکل

ده به صورت برش خورده از وسط ارائه ش هایلهم یرتصاو ییرشکل،بهتر تغ یشنما یبوده و برا یژنرنگ اتم اکس یسبز رنگ اتم آهن و آب ی)گو
 است.(

Fig. 8. Snapshots of the deformation of a steel nanofiber under uniaxial tension and compression at strains of 
(a) 0 %, (b) 3 %, and (c) 7 %. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 8. تصاویری از تغییرشکل میله نازک فولادی تحت آزمون کشش و فشار تک‌محوری در کرنش‌های )الف( صفر، )ب( 3 و )پ( 7 درصد. )گوی 
سبز رنگ اتم آهن و آبی رنگ اتم اکسیژن بوده و برای نمایش بهتر تغییرشکل، تصاویر میله‌ها به صورت برش خورده از وسط ارائه شده است.(

Fig. 8. Snapshots of the deformation of a steel nanofiber under uniaxial tension and compression at strains of (a) 
0 %, (b) 3 %, and (c) 7 %.
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 آزمون تحت ] 32[موجود در مرجع  یشگاهیآزما دادهپژوهش و  یندر ا شدهسازییهنمونه شب یکرنش برا-نمودار تنش مقایسه. 9شکل 

 .کشش

Fig. 9. Comparison of stress-strain curves for the simulated sample in this study and the experimental data 
from reference [32] under tension testing. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 9. مقایسه نمودار تنش-کرنش برای نمونه شبیه‌سازی‌شده در این پژوهش و داده آزمایشگاهی موجود در مرجع [32 ] تحت آزمون کشش.

Fig. 9. Comparison of stress strain curves for the simulated sample in this study and the experimental data from 
reference [32] under tension testing.

                   

 )الف(                                                                  )ب(                                          
تحت آزمون )الف( کشش و )ب(  یسطح یداکس یهلا ضخامت از مختلفدرصد  با ینازک فولاد هاییلهکرنش م-تنش ی. نمودارها11 شکل

 .محوریتک ارشف

Fig. 10. Stress–strain curves of steel nanofibers with different percentages of surface oxide-layer thickness 
under (a) uniaxial tension and (b) uniaxial compression tests. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

شکل 10. نمودارهای تنش-کرنش میله‌های نازک فولادی با درصد مختلف از ضخامت لایه اکسید سطحی تحت آزمون )الف( کشش و )ب( 
فشار تک‌محوری.

Fig. 10. Stress–strain curves of steel nanofibers with different percentages of surface oxide layer thickness 
under (a) uniaxial tension and (b) uniaxial compression tests.
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دلیل بارگذاری جزء به ‌‌جزء، نقاط تنها پس از هر گام فرآیند ثبت می‌شود. 
یکسانی  تسلیم  کرنش  دارای  تقریبا  نمودار  که  می‌شود  باعث  موضوع  این 
دارد.  وجود  تسلیم  واقعی  کرنش  در  اندکی  اختلافات  که  حالی  در  باشند، 
به منظور بررسی دقیق‌تر، پارامترهای مختلف مکانیکی شامل مدول یانگ، 
تنش نهایی، کرنش تسلیم و میزان درصد افت تنش تسلیم و مدول یانگ 
نمونه‌های اکسید شده نسبت به نمونه‌های بدون لایه اکسید در نمونه‌های 
مختلف تحت بارگذاری کششی و فشاری به ترتیب در جداول )2( و )3( ارائه 
شده است. در این جداول میزان درصد افت، بیانگر مقدار تأثیر لایه اکسید بر 
روی نمودار تنش-کرنش نمونه‌ها است. این میزان افت به خوبی نشان‌دهنده 
در  آن‌ها  تغییرات  و  نمونه‌ها  مکانیکی  خواص  روی  بر  اکسید  پوسته  تأثیر 
به  با نمونه‌های بدون اکسید است. همانگونه که مشاهده می‌شود،  مقایسه 
وضوح مدول یانگ، تنش نهایی، کرنش تسلیم با درصد لایه اکسید رابطه 
عکس داشته و به میزان محسوسی تحت تاثیر قرار می‌گیرند. دلایل فیزیکی 
این رفتار عبارتند از: با افزایش ضخامت لایه اکسیدی، سهم ماده ضعیف‌تر 
)اکسید( در تحمل بار افزایش می‌یاب؛ طول فصل مشترک هسته-پوسته و 
در نتیجه تعداد نقاط تمرکز تنش افزایش می‌یابد و مسیر انتقال بار از سطح 
به هسته فلزی طولانی‌تر می‌شود و احتمال شکست زودرس افزایش می‌یابد. 
همچنین، تفاوت قابل توجه بین رفتار کششی و فشاری نشان می‌دهد که 
لایه اکسیدی در برابر بارهای فشاری آسیب‌پذیرتر است. دلیل این موضوع 
و شکست زودرس  به کمانش موضع  بارگذاری فشاری منجر  آن است که 
در لایه اکسیدی می‌شود، در حالی که در بارگذاری کششی، لایه اکسیدی 

جدول 2. پارامترهای مکانیکی میله‌های نازک فولادی با درصد مختلف از ضخامت لایه اکسید تحت آزمون کشش تک‌محوری.

Table 2. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layers under uniaxial tensile 
test.

 محوریلایه اکسید تحت آزمون کشش تکضخامت فولادی با درصد مختلف از  های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 2جدول 

Table 2. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layers under uniaxial 
tensile test. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Thickness of 
the oxide 

layer 

Young’s 
modulus 

(GPa) 

Ultimate stress 
(GPa) 

Ultimate strain 
(%) 

ultimate stress 
drop (%) 

compared to 
oxide-free samples 

Young’s modulus 
drop (%) 

compared to 
oxide-free samples 

0% 138.3 7.42 7.87 - - 

13.8% 130.9 5.94 6.34 19.94 5.35 

16.7% 127.4 5.56 6.38 25 7.88 

20% 114.85 5.15 6.3 30.8 16.95 

می‌تواند تا حدودی در تحمل بار مشارکت کند. بررسی داده‌های جداول نشان 
مکانیکی  خواص  کاهش  و  اکسیدی  لایه  بین ضخامت  رابطه  که  می‌دهد 
تقریباً خطی است به نحوی که هر 1% افزایش در ضخامت لایه اکسیدی، 
به طور متوسط منجر به کاهش0/8-0/9% در مدول یانگ و 1/5-1/7% در 

تنش نهایی می‌شود. 
رفتار مکانیکی میله  بر  اکسید سطحی  تاثیر لایه  بررسی  انجام  از  پس 
تأثیر  و  شده  داده  قرار  هیدراتاسیون  فرآیند  تحت  نمونه‌ها  فولادی،  نازک 
هیدراتاسیون و فرآیندهای مرتبط با آن بر خواص مکانیکی نمونه‌ها ارزیابی 
نموده  پایدار  را  نمونه‌ها  مجددا  بارگذاری  از  پیش  مرحله،  این  در  می‌شود. 
توزیع  تغییرات حجمی و  به واسطه  تا تنش‌هایی که در حین هیدراتاسیون 
مجدد اتم‌ها به وجود آمده بودند، از بین برود و سپس، نمونه‌ها تحت آزمون 
فشار تک‌محوری قرار داده می‌شوند. در شکل )11(، نمودارهای مقایسه‌ای 
تنش-کرنش برای نمونه‌های اکسیدشده در درصدهای مختلف، قبل و بعد 
تغییرات خواص  نمودارها،  این  در  است.  آورده شده  هیدراتاسیون  فرآیند  از 
مکانیکی ناشی از ایجاد لایه هیدروکسید به وضوح مشاهده می‌شود. بررسی 
رفتار  بر  قابل‌توجهی  تأثیر  هیدراتاسیون  که  می‌دهد  نشان  نمودارها  این 
آن‌ها  تحمل  قابل  کرنش  و  تنش  در  تغییراتی  و  داشته  نمونه‌ها  مکانیکی 
ایجاد کرده است. به منظور بررسی بهتر در جدول )4( مشخصات مکانیک 
نمونه‌‌های اکسی‌هیدروکسید شده شامل تنش تسلیم، مدول یانگ و  میزان 
درصد افت تنش تسلیم و مدول یانگ نسبت به نمونه اکسیدشده می‌‌باشد. 
باعث  نمونه‌ها  شدن  اکسی‌‌هیدروکسید  می‌شود،  مشاهده  که  همان‌طور 
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جدول 3. پارامترهای مکانیکی میله‌های نازک فولادی با درصد مختلف از ضخامت لایه اکسیدتحت آزمون فشار تک‌محوری.

Table 3. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layer under uniaxial compres-
sion test.

 محوریلایه اکسیدتحت آزمون فشار تکضخامت فولادی با درصد مختلف از  های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 3جدول 

Table 3. Mechanical properties of steel nanofiber with different percentages of oxide layer under uniaxial 
compression test 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Thickness of 
the oxide layer 

Young’s 
modulus 

(GPa) 
Yield stress 

(GPa) Yield strain (%) 
Yield stress drop 
(%) compared to 

oxide-free 
samples 

Young’s modulus 
drop (%) 

compared to 
oxide-free 
samples 

0% 104.51 6.6 5.86 - - 

13.8% 72.8 5.46 7.6 17.2 30.34 

16.7% 68.4 4.81 7.1 27.12 34.55 
20%   61.7 4.32 7 34.5 40.96 

جدول 4. پارامترهای مکانیکی میله‌های نازک فولادی اکسی هیدروکسید شده تحت آزمون فشار تک‌محوری.

Table 4. Mechanical properties of oxy-hydroxide steel nanofiber under uniaxial compression test

 محوریتحت آزمون فشار تک فولادی اکسی هیدروکسید شده های نازکمیلهپارامترهای مکانیکی . 4جدول 

Table 4. Mechanical properties of oxy-hydroxide steel nanofiber under uniaxial compression test 

 

 

Oxyhydroxide 
samples 

Young’s 
modulus (GPa) 

Yield stress 
(GPa) 

Yield stress drop 
(%) compared to 

oxide samples 

Young’s modulus 
drop (%) compared 

to oxide samples 

Contains 13.8% oxide 65.4 4.26 21.9 10.16 

Contains 16.7% oxide 58.4 3.8 20.83 14.61 

Contains 20% oxide 52.4 3.46 20.6 15.07 

        
 )ب(                                                                      )پ(     لف(                                                            ا                    

اکسید تحت آزمون  01، )پ( %15، )ب( %11اکسی هیدروکسید شده حاوی )الف( % فولادی نازک هایکرنش میله-نمودارهای تنش. 11 شکل
 محوری.فشار تک

Fig. 11. Stress–strain curves of oxy-hydroxidized steel nanofibers containing (a) 10%, (b) 15%, and (c) 20% 
oxide under uniaxial compression testing. 

 

 

شکل 11. نمودارهای تنش-کرنش میله‌های نازک فولادی اکسی هیدروکسید شده حاوی )الف( 10 %، )ب( 15 %، )پ( 20 % اکسید تحت آزمون فشار 
تک‌محوری.

Fig. 11. Stress–strain curves of oxy hydroxidized steel nanofibers containing (a) 10%, (b) 15%, and (c) 20% oxide 
under uniaxial compression testing.
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پیوندهای ضعیف‌تر  تشکیل  از  ناشی  تنش  کاهش  این  تنش می‌شود.  افت 
تحمل  برای  را  ماده  توانایی  که  است  هیدروکسید  ساختار  در  ناپایدارتر  و 
از  بار مکانیکی کاهش می‌دهد. این کاهش اضافی مقاومت می‌تواند ناشی 
عواملی همچون تغییرات ساختاری در سطح اتمی، تضعیف پیوندها، افزایش 
نقص‌های ساختاری و تأثیر رطوبت و مولکول‌های آب باشد. بررسی دقیق‌تر 
جدول )4( نشان می‌دهد که نرخ کاهش خواص به دلیل هیدروکسیداسیون با 
افزایش ضخامت اولیه لایه اکسیدی کاهش می‌یابد. این روند کاهشی نشان 
می‌دهد که هیدروکسیداسیون عمدتاً بر لایه‌های سطحی تأثیر می‌گذارد و با 
افزایش ضخامت کل لایه اکسیدی، عمق نفوذ هیدروکسیداسیون محدودتر 
می‌شود. به عبارت دیگر، در لایه‌های ضخیم‌تر، بخش داخلی لایه اکسیدی 
)نزدیک به فصل مشترک با هسته فلزی( تحت تأثیر هیدروکسیداسیون قرار 
نمی‌گیرد و خواص اولیه خود را حفظ می‌کند. براین اساس در صورت استفاده 
بر  هیدراکسید سطحی  و  اکسید  لایه  تاثیر  بایستی  فولادی  نازک  الیاف  از 
امر  این  نمودن  لحاظ  عدم  و  شود  گرفته  نظر  در  نمونه‌ها  مکانیکی  رفتار 
می‌تواند خطای قابل ملاحظه‌ایی را در برداشته باشد. یافته‌های این پژوهش 
در راستای مطالعات تجربی پیشین قرار دارد که نشان داده‌اند استفاده از الیاف 
فولادی و پلی‌پروپیلن می‌تواند عملکرد سازه‌های بتنی را به‌ویژه در شرایط 
تأکید می‌کند  تحقیق  این  نتایج  حال،  این  با  بخشد.  بهبود  محیطی سخت 
فرآیندهای  منفی  تأثیر  باید  نانوالیاف فولادی،  با  بتن مسلح  در طراحی  که 
خواص  کاهش  بر  بتن  قلیایی  محیط  در  هیدروکسیداسیون  و  اکسیداسیون 
این موضوع به‌ویژه در کاربردهای  الیاف در نظر گرفته شود.  این  مکانیکی 
خاص نظیر تراورس‌های بتنی ]33[ یا سازه‌های در معرض دماهای بالا ]34، 
35[ که احتمال تشدید فرآیندهای خورندگی و تخریب سطحی وجود دارد، 
 pH اهمیت بیشتری می‌یابد. در مطالعات آتی، تأثیر ترکیبی دما، رطوبت و
محیط بر روی کاهش طول‌مدت خواص مکانیکی نانوالیاف فولادی در بتن 

مورد بررسی قرار خواهد گرفت.

نتیجه‌گیری-4 
بر  سطحی  هیدروکسیداسیون  و  اکسیداسیون  تأثیر  پژوهش،  این  در 
با  فشاری  و  کششی  بارگذاری  تحت  فولادی  نانوالیاف  مکانیکی  خواص 
نتایج حاصل  قرار گرفت.  بررسی  دینامیک مولکولی مورد  از روش  استفاده 
به  منجر  فولادی  نانوالیاف  سطح  در  اکسیدی  لایه  تشکیل  که  داد  نشان 
کاهش مدول یانگ، تنش تسلیم و استحکام نهایی نمونه‌ها می‌شود. به‌طور 
مشخص، در نمونه‌ای با ضخامت ۲۰ درصد لایه اکسید، مدول یانگ از مقدار 

اولیه ۱۳۸/۳ گیگاپاسکال به ۱۱۴/۸۵ گیگاپاسکال کاهش یافت که معادل 
با  افت ۱۶/۹۵ درصدی است. همچنین، تنش نهایی این نمونه در مقایسه 

نمونه بدون اکسید، ۸/۳۰ درصد کاهش را نشان داد.
علاوه بر این، بررسی اثر هیدروکسیداسیون بر رفتار مکانیکی نمونه‌ها 
نشان داد که این فرآیند موجب تضعیف بیشتر خواص مکانیکی می‌شود. در 
نمونه‌ای با ۲۰ درصد لایه اکسید، تبدیل این لایه به هیدروکسید منجر به 
کاهش مدول یانگ از ۱۱۴/۸۵ گیگاپاسکال به ۵۲/۴ گیگاپاسکال شد که 
بیانگر افت ۱۵/۰۷ درصدی است. همچنین، تنش تسلیم این نمونه نسبت 
به نمونه اکسیدشده، ۲۰/۶ درصد کاهش یافت. این تغییرات نشان‌دهنده اثر 
نامطلوب فرآیندهای سطحی بر استحکام مکانیکی نانوالیاف فولادی، به‌ویژه 

در محیط‌های مرطوب و قلیایی است.
هرچه ضخامت لایه  که  می‌دهد  نشان  مطالعه  این  نتایج  کلی،  به‌طور 
نیز تشدید می‌شود و  یابد، میزان افت استحکام مکانیکی  افزایش  اکسیدی 
این اثر در حضور فرآیند هیدروکسیداسیون برجسته‌تر است. این یافته‌ها بر 
و  صنعتی  محیط‌های  در  فولادی  نانوالیاف  سطحی  شرایط  کنترل  اهمیت 
سازه‌ای تأکید دارند. همچنین، مقایسه نتایج عددی با داده‌های آزمایشگاهی 
را  استفاده‌شده  مدل‌سازی  روش  اعتبار  که  داد  نشان  را  قبولی  قابل  تطابق 
نانوالیاف فولادی، به‌ویژه  تأیید می‌کند. بر این اساس، در طراحی و کاربرد 
فرآیندهای  بهینه‌سازی  و  کنترل  به  توجه  بتن،  مانند  قلیایی  در محیط‌های 
مکانیکی  عملکرد  تا  است  ضروری  هیدروکسیداسیون  و  اکسیداسیون 

مطلوب‌تری حاصل شود.
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