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دماهاي متفاوت با استفاده از روش  نيکل در بررسي رفتار مکانيکي يک کريستال بدون نقص

  ديناميک ملکولي
  

  ٣ خسرونژاديمصطف،٢عليرضا ستوده،١ي                                حامد عطاريان
  گروه مکانيک، دانشکده مهندسي، دانشگاه فردوسي مشهد

  
  ده يچك

با استفاده از روش ديناميک ملکولي مورد محاسبه در مقياس نانو  بلور کريستالي بدون نقص نيکل  يککيدر اين پژوهش خواص مکاني
در ابعاد سطح مقطع مربعي با ساختار شبکه کريستالي مکعب مرکز وجوه پر و بلور کريستالي براي نيل به اين هدف ابتدا يک . قرارگرفته است

 ز روش ديناميک ملکولي و اعمال الگوريتم فشار ثابت تنشهاي اوليه موجود درسيستم حذف شده وسپس با استفاده ا. سازي گرديد نانو مدل
دراين حالت خواص مکانيکي ماده از جمله تنش و کرنش تسليم و مدول يانگ . رفتار نمونه تحت بارمحوري کششي، شبيه سازي شده است

اثر تغييرات سپس . اند گلويي شدن ماده به خوبي پيش بيني و نمايش داده شدهها و  پديده هاي کيفي همچون ايجاد ناجابجاييمحاسبه شده و 
تغييرات  وه  تغييرداده شد کلوين۵۰۰تا  ۱۰۰سازي از  ، دماي مدلدر اين حالت.  مورد بررسي قرار گرفته استبلور خواص مکانيکي دما بر روي

 تنش ينسبت حجم به سطح بر زودر نهايت تاثير پارامتر .  گرديده استمحاسبهسليم به ازاء دماهاي متفاوت ت  و کرنش تنش،ثابت الاستيک
هاي متفاوت  عبا سطح مقط کريستال بدون نقص نيکل نانو چهار ي تنش تسليم کشش اين منظوريبرا. تسليم بلور مورد مطالعه قرار گرفته است

 . ه است شدي بررس نسبت حجم به سطحمحاسبه شده و تغييرات آن با  کلوين۳۰۰دماي  در
  . دما- تست کشش - ديناميک ملکولي -کريستال بدون نقص  :يدي كليواژه ها

  
  مقدمه 

از اين رو . يکي از نيازهاي ابتدايي براي طراحي اجزاء مکانيکي، دانستن خواص مکانيکي قطعات در شرايط مختلف محيطي و بارگذاري است
از طرفي پيشرفت تکنولوژي در دهه اخير سبب . باشد هاي پژوهشي مي ترين زمينه ربردسازي رفتار مکانيکي مواد، يکي از پرکا بيني و مدل پيش

اپتيکي در ابعاد نانومتر شده است که براي طراحي قسمتهاي مکانيکي اين -الکتريکي-الکتريکي و مکانيکي-  مکانيکيماشينهايامکان ساخت 
براي نيل .  تسليم و کرنش نهايي مواد در ابعاد نانو مورد نياز استگونه سيستمها دانستن خصوصيات مکانيکي همچون ضريب کشساني، تنش

امروزه با پيشرفت اما . باشند به اين هدف روشهاي آزمايشگاهي متعددي وجود دارد که مستلزم تجهيزات بسيارپيچيده و گران قيمتي مي
که در اين سازي نمود  مدل اع مواد را با کمترين هزينهتوان خواص مکانيکي و مکانيزمهاي تغيير شکل انو سازي کامپيوتري مي روشهاي مدل

ميان روشهايي همچون ديناميک ملکولي امکان انجام اين آزمايشها را بر روي مواد دلخواه در شرايط مورد نظر و با کمترين هزينه ممکن فراهم 
سازي شده و  مدل انو کريستال بدون نقص نيکلدر اين پژوهش با استفاده از روش ديناميک ملکولي تست کشش براي يک نمونه ن.کنند مي

 رفتار مکانيکي بلور مورد يهمچنين تاثير پارامترهايي همچون دما و نسبت حجم به سطح بر رو. خواص مکانيکي آن استخراج شده است
 . قرار گرفته استيبررس

  
   روش ديناميک ملکولي

نانو است که در آن به کمک انتگرالگيري از رابطه قانون دوم نيوتن و توابع ديناميک ملکولي يک روش مدل سازي کامپيوتري مواد در مقياس 
  . توان موقعيت و مشتقهاي زماني آن را در هر لحظه از زمان براي تمامي اتمها محاسبه نمود پتانسيل بين اتمي و ملکولي تعريف شده، مي

),,,....,(شود که تابع پتانسيل بين ملکولي   ميگيري از تابع پتانسيل بين ملکولي محاسبه در اين روش نيرو با مشتق 321 NrrrrU از 
 با استفاده از رابطه زير i وارده بر اتم يبر اين اساس نيرو. گردد  محاسبه ميي مکانيک کوانتوميها خواص ماده بوده و با استفاده از روش

  .شود يمحاسبه م
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 در يو جايگذار) if( وارده بر هر اتم ييروحال با در دست بودن ن
توان در هر لحظه  ي آن، ميو حل عدد) ٢رابطه (قانون دوم نيوتن 

  .را محاسبه نمود) ir(ها  موقعيت اتم

ب يک تابع ، انتخايبنابراين اولين گام در هر تحليل ديناميک ملکول
براي مدل سازي فلزات بيشتر از پتانسيل اتم . پتانسيل مناسب است
فرمول بندي اين تابع پتانسيل بين ملکولي .گردد  آويخته استفاده مي
  .بصورت زير است

 Uij انرژي جاسازي شده و Fiچگالي ابر الکتروني، iρدر رابطه بالا
در اين پژوهش از مدل ارايه شده .باشد انرژي پتانسيل جفت اتمي مي

  . براي تابع پتانسيل اتم آويخته استفاده شده است] ١[جانسون توسط
  

  روش شبيه سازي
 براي تحليل XMD در پژوهش حاضر از کد ديناميک ملکولي 

نيروهاي بين اتمي  يت، سرعت وعموقدر اين کد . استفاده شده است
با استفاده   زماني با استفاده ازحل عددي قانون دوم نيوتن ودرهرگام

براي محاسبه تنش  .گردند ميمصحح محاسبه -الگوريتم پيش بينزا
اين . گرديده است استفاده ]۲ [بارفزو هرابط  از اين پژوهشدر

به صورت زير نوشته تابع انرژي پتانسيل اتم آويخته  يرابطه برا
  .شود يم
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i در رابطه فوق
αβσاتم  تنش محلي درi، 0Ω،حجم يک اتم  U 

چگالي iρ، جاسازي شده تابع ρF)(،تابع پتانسيل دوتايي
 مولفه  امينrij ،i و i اتم سرعت i، iv محل اتم  درjالکتروني اتم 

  .باشد مي ) rij=rj−ri(بردار مکان 
هرگام زماني دماي نمونه ثابت  در يساز  اين شبيه درهمچنين

ما دصورت همه  باعمال نيروشود که  فرض مي( شود داشته مي هانگ
زمان کافي براي مبادله حرارت با محيط وجود و صورت گرفته 

گام زماني با  هر لها دربراي نيل به اين هدف، سرعت ملکو). دارد
فرمول اين ترموستات . شوند ترموستات زير، مقياس مي استفاده از
  .است بصورت زير

TTهک ,o دنباش  ميمطلوب به ترتيب دماي مدلسازي و دماي 
 ۴۰۰اين مدلسازي برابر  ثابت دمايي در(است ثابت دمايي Cstepو
 يبلور کريستاليک شبيه سازي   شروعدر ). استظرگرفته شدهدرن

  وجوه نيکل با سطح مقطع مربعي و با شبکه مکعب مرکزبدون نقص
ت اجه به ترتيب درآن  Z,Y,Xمحورهاي شده است که  ساخته پر

با اعمال شرط . قرارگرفته است ] ۰۰۱ [ و ]۰۱۰ [،]۱۰۰[ کريستالي
در اين جهت حذف سطوح آزاد ، Xپريوديک درجهت مرزي 
  .باشند رزي آزاد ميم ديگر داراي شرط و جهت دشوند اما مي

 است سلول واحد ۴۰×۵/۸×۵/۸  ابعادي اوليه دارايبلور کريستال
. انگستروم است ۵۲۴/۳که ثابت شبکه درکريستال نيکل برابر با

نمايش داده  ۱ با سطح مقطع مربعي درشکل مدل ايناوليه  ساختار
  .شده است

وجود . الت ماده هنوز داراي مقداري تنش اوليه استدراين ح
درسطوح  .گردد مياين تنش اوليه  سبب ايجاد ماده سطوح آزاد در

 همسايه خود يدست دادن مقداري از اتمها آزاد، اتمها بخاطر از
  حجم قرار اتمهاي موجود درتحت نيروهاي متفاوتي نسبت به

. شوند يه درجسم ميبه همين علت سبب ايجاد تنش اول گيرند و مي
الگوريتم فشارثابت استفاده  براي صفرکردن تنش اوليه از

وين تحت اين لک ۳۰۰دماي در  ps۴۲۰ ماده به مدت  و]۳[گردد مي
تغيير تنش . گيرد تا تنشهاي اوليه درآن صفر گردد الگوريتم قرارمي

  . نشان داده شده است۲به ازاء گامهاي زماني درشکل 
شود، تنش اوليه بصورت  شکل ديده مي همان طور که دراين 
درالگوريتم فشارثابت اتمها تغيير . کند نوساني به سمت صفرميل مي

يت تعادل عبه موق  سازند وکمينهدهند تا انرژي خود را  جهت مي
سمت   نانوسيم را مقيد نموده وچپمرحله بعدي سمت  در .برسند

به سپس  دهيم، حرکت ميواحد سلول  ۳×۱۰-۴راست را به اندازه 
براين اساس . دهيم تا به تعادل برسد به ماده اجازه مي fs ۳۵  مدت

سمت راست نانوسيم اعمال ه  بps-1 ۸۶/۰% سرعتي معادل
 نماي. اين فرآيند تا شکست نانوسيم ادامه پيدا خواهد کرد. گردد مي

 اين شبيه سازي درشکل  مختلف موجود درشرايط مرزيشماتيک 
سمت انتگرال گيري از قانون دوم نيوتن،  در ق. آورده شده است۳

stمقادير گام انتگرال گيري برابر با  15105.3  انتخاب شده ∆=×−
  .است

  
  کششآزمون

 سلول ۴۰با طول  يبلور کريستالکرنش براي يک –نمودار تنش
نمودار . نمايش داده شده است ۴ درشکل وينلک ۳۰۰دماي  و واحد
-راي هيچ شباهتي با نمودار تنشمقياس نانو دا کرنش در–تنش

اي   چون درمحيط ماکرو رفتارتوده.نيستمحيط ماکرو  کرنش در
اتمي ماده غلبه  رفتار بر...) ها و ها، نقص وجود انواع ناجابجايي(ماده 
  . دارد
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محدوده  ابتدا تنش درشود،   ديده مي۴شکل  درهمانطور که 
. کند يش پيدا ميافزا ۰۹۵/۰  درکرنشGPa ۵۶/۸  الاستيک تا مقدار

ماده وارد ناحيه   افت کرده وGPa ۲/۲ سپس تنش ناگهان به مقدار 
اي  کرنش حالت اره-ناحيه پلاستيک نمودار تنش. گردد پلاستيک مي

 شکل دارد که علت اين امر ايجاد، حرکت و برخورد ناجابجايها در
در صورت ادامه شبيه سازي نمونه دچار شکست  .داخل ماده است

 بر يبطورکلي لغزش صفحات اتم. .ه و تنش صفر خواهد شدکامل شد
روي هم سبب وارد شدن ماده از حالت الاستيک به حالت پلاستيک 

  .کند گردد و اين پديده تا شکست نهايي ماده ادامه پيدا مي مي
 ناحيه GPa ۵۶/۸  ناحيه ابتدايي نمودار تا تنش ماکزيمم

 ه ناجابجايي وباشد چون دراين ناحيه هيچ گون لاستيک ميا
 طرفي با برداشتن بار شود، از تغييرشکل پلاستيک درماده ديده نمي

روي منحني  کرنش باربرداري کاملا بر-منحني تنشماده روي  از
هيچ تغيير شکل دائمي درماده   قرارگرفته ويکرنش بارگذار–تنش

پس دراين حالت، تنش تسليم همان تنش . بوجود نخواهد آمد
نظرگرفتن تقريب خطي براي ناحيه  در با. باشد ميبلور يمم زماک

 آيد که کمتراز  بدست ميGPa ۶/۸۱ الاستيک، ثابت الاستيک برابر با
نزديک به  و) GPa ۹۰] (۴[برانيکو و ونمقدار گزارش شده توسط ري
 .است) Gpa ۶/۸۰ (]۵[همکاران  وونامقدار گزارش شده توسط 

 ارائه شده براي شبيه همچنين رفتار اين نمونه تحت کشش با رفتار
  . نمايد کاملا مطابقت مي] ٥،٤[سازي تست کشش در مراجع 

  
  شکل مکانيزم تغيير

تست کشش  ته درسييتپلاس براي بررسي مکانيزمهاي تغييرشکل و
 با ابعادبلور کريستالي نيکل، تست کشش يک بلور کريستالي يک 
اده کرنش اين م-نمودار تنش.  استشبيه سازي شده ۱۵×۵/۵×۵/۵

روي آن )  ۵(تا  )۱( نقاط نمايش داده شده است و ۵ درشکل
شکل تغيير شکل يافته متناظر با اين نقاط .  استگرديدهمشخص 
 نشان دهنده نقطه )۱(نقطه .  داده شده است نشان۶ درشکل

اين قسمت هيچ ناجابجايي  در. همان نقطه تسليم است ناپايداري يا
با . ناحيه الاستيک قراردارد ز درماده هنو شود و ده نمييدرسيستم د
مقداري ناجابجايي درماده   ناگهان کاهش يافته و، تنشکرنش افزايش
 ۶ها با پيکانهايي در شکل  ناجابجايي اين  ).)۲ (نقطه(  آيد بوجود مي

، تنش اعمالي )۴( به سمت )۳( با حرکت ازنقطه .نشان داده شده اند
مقابل حرکت  مقاومت در و ها علت برخورد ناجابجايي هبه سيستم ب

ها  دراين مرحله چگالي ناجابجايي .کند آنها، افزايش پيدا مي
 انرژي لازم براي ايجاد )۴(درسيستم ثابت است تا درنقطه 

 چگالي )۵(درنقطه .  و تنش کاهش يابدهاي جديد فراهم آيد نابجايي
 در  علت اين امر.کند تنش افت مي  وهها کاهش پيداکرد ناجابجايي

با . باشد حذف آنها ازماده ميو ها به سمت سطح  کت ناجابجاييحر
تنش   در سيستم کاهش پيدا کرده وآنها چگالي ها، حذف نابجايي

زايي  هسته کند تا انرژي لازم براي ايجاد و افزايش پيدا مي
ديده  ۶ همان طور که برروي شکل. هاي جديد فراهم آيد ييناجابجا
لغزش صفحات اتمي   ناشي ازدهماشود تغيير شکل پلاستيک  مي

  صفحه لغزش فعال در،باشد که اين صفحات برروي هم مي> ۱۱۱<
 در نهايت پديده . استکريستالهاي با ساختار مکعب مرکز وجوه پر

  . نمايش داده شده است۷گلويي شدن در شکل
  

  اثرات دما
محيط  برخواص مکانيکي مواد در پارامترهاي موثر از يکي ديگر
 انرژي پتانسيل يک به طور کلي. سازي است نو، دماي مدلنا و ماکرو

  .شود بيان مي) r(جدايش آنها  حسب فاصله جفت اتم بر
)۶(  
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 و دافعه جاذبه نيروهاي  به ترتيب ثوابت تناسب برايBو Aکه 
 نشان r  را برحسبU توانهايي هستند که تغييرات n , m و هستند
 با مشتق روابط نيروي جاذبه ودافعه موجود ميان دواتم. دهند مي

  .آيد بدست مي  زيربه صورت گيري از تابع پتانسيل نسبت به مکان
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 خواهيم  m + 1 =M وn+1=N  mB=b , nA=a ,با درنظرگرفتن 
  :داشت
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 فاصله  برابر با براي انرژي پتانسيل کمينهrقدار  مروابطدراين 
يک  و)  نيروي برآيند صفراستρ در( بين دو اتم است  ρتعادلي 

 ماده به نيروهاي برگشت دهنده را فعال کرده تا، هرسو جابجايي در
 جفت اتم را يک  رفتارروابطاگرچه اين . برگردد موقعيت تعادل خود

. صادق هستند دهند اما براي يک شبکه کريستالي نيز توضيح مي
شيب توان نشان داد که مدول يانگ متناسب با  به آساني ميحال 

(جايي منحني نيرو برحسب جابه
r
F

∂
يا يه درنقطه تعادل است ) ∂

  ي است تعادلعبارت ديگر داراي رابطه عکس با فاصله
مطلق جايي که جنب وجوش حرارتي  اي صفردم حال در
هنگامي که .  استρر اشود فاصله بين اتمي داراي مقد متوقف مي

شود، اتمها پيرامون موقعيت  افزوده مياتمهاانرژي حرارتي به 
است که با افزايش درجه  آشکار. کنند نوسان مي)ρ (تعادلي خود

حال هرچه دماي . يابد ، افزايش ميي تعادلفاصله ميانگينحرارت 
  در وافزايش پيدا کرده گردد، فاصله ميانگين نيز مدلسازي بيشترمي

  . کند نتيجه مدول يانگ کاهش پيدا مي
، دماي مادهروي خواص مکانيکي  براي بررسي اثرات دما بر

 تغييرات وه است  تغييرداده شد کلوين۵۰۰تا  ۱۰۰مدلسازي از 
 سليم به ازاء دماهاي متفاوت درشکلت  و کرنش تنش،ثابت الاستيک

شود با   ديده مي)الف-۸(همانطورکه درشکل. گردد  مشاهده مي۸
کند  افزايش دما، ثابت الاستيک تقريبا بصورت خطي کاهش پيدا مي

 ثابت  وسازي اي که بين دماي مدل که اين پديده مطابق با رابطه
 )ب -۸(ازطرفي همانطور که دراشکال . شدبا الاستيک بيان شد، مي

گردد با افزايش دما، تنش وکرنش تسليم   مشاهده مي)ج -۸(و
 که  گونه توجيه کرد اينتوان  را مي اين پديده.يابند کاهش مي



      

 ٤

ها درماده   ناجابجاييايجادشود تا پديده  افزايش دما سبب مي
   .يک گرددارد ناحيه پلاستوماده سريعتر  سريعتر اتفاق افتاده و

  
  
 

  اثرات اندازه
اي  توده  به آن اشاره شد، درمحيط ماکرو رفتارنيزهمانطورکه قبلا 

اين محيط  همچين در. تغيير خواص ماده است ماده، عامل اصلي در
بسيار  تنشهاي سطحي اثر بالا بوده و  حجم به سطح بسيارتنسب

انو اما درمقياس ن.  ماده دارنديتغيير خواص مکانيک ناچيزي بر
تنشهاي سطحي به هيچ  اثر  وکوچک بودهنسبت حجم به سطح 

 شود تا در اين امر سبب مي. وجه قابل صرفنظر کردن نخواهد بود
سطح مقطع متفاوت رفتار متفاوتي اندازه مقياس يک ماده با اين 

 ،توان با تغيير اندازه سطح مقطع ميبنابراين  ازخود نشان دهد و
.  بدست آورد از يک ماده مشخص رامقاومتهاي مکانيکي متفاوتي

 روي تنش تسليم از پارامتر نسبت حجم به سطح بر ازاين رو اثر
 .باشد مورد توجه مي بسيار درمقياس نانو  که استپارامترهاييجمله 

 هاي متفاوت در ع با سطح مقطيبلور کريستال چهار به اين دليل
 تسليم نمودار تغييرات تنش  شبيه سازي شده و کلوين۳۰۰دماي 

   .م شده استسر ۹شکل  درآنها به نسبت حجم به سطح 
توان مشاهده کرد با افزايش  اين نمودار مي که در همانطور

کند که  تنش تسليم کاهش پيدا مي نسبت حجم به سطح مقدار
روي   بر ناشي از سطوح آزادعلت آن کاهش اثرات تنش سطحي

ور کريستالي بل سطوح آزاد موجود در .خواص مکانيکي ماده است
سبب ايجاد تنش کششي در سطح و تنش فشاري در حجم ماده 

، مقدار تنش کششي نسبت حجم به سطحبا کاهش . گردند مي
از اين رو در . يابد سطحي و تنش فشاري حجمي افزايش مي

بارگذاري محوري کششي احتياج به اعمال نيروي بيشتري براي 
   .باشد غلبه بر اين تنشهاي فشاري حجمي مي

  
   يريگ جهينت

در اين مقاله با استفاده از روش ديناميک ملکولي تست کشش يک 
نمودار . بلور بدون نقص نيکل در مقياس نانو مدل سازي گرديد

تنش بر حسب کرنش محاسبه و مقادير مدول يانگ و تنش تسليم 
براي يک نمونه محاسبه شد که با مقادير بدست آمده از کارهاي 

 مکانيزم تغيير شکل ماده مورد همچنين. اشتقبلي مطابقت خوبي د
ها و  هايي کيفي همچون ايجاد ناجابجايي پديده قرار گرفت و يبررس

  .گلويي شدن ماده به خوبي پيش بيني و نمايش داده شدند
سپس اثرات دما بر روي خواص مکانيکي مورد بررسي قرار 

، بر اساس نتايج بدست آمده با افزايش دما مقادير تنش. گرفت
براي توجيه . کنند کرنش ماکزيمم و ثابت الاستيک کاهش پيدا مي

توان نشان داد که مدول يانگ متناسب با  اين پديده به آساني مي

(جايي شيب منحني نيرو برحسب جابه
r
F
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درنقطه تعادل است ) ∂

از اين . باشد که اين مقدار داراي رابطه معکوس با فاصله تعادلي مي

گردد، فاصله تعادلي ميانگين  سازي بيشتر مي و هرچه دماي مدلر
 .کند نيز افزايش پيدا کرده و در نتيجه مدول يانگ کاهش پيدا مي

ها درماده  زايي ناجابجايي همچنين با افزايش دما، پديده هسته
در . شود سريعتر اتفاق افتاده و ماده سريعتر وارد ناحيه پلاستيک مي

تر نسبت حجم به سطح بر روي تنش ماکزيمم نهايت تاثير پارام
رفت با افزايش  مورد مطالعه قرار گرفت و همانطور که انتظار مي

. کرد نسبت حجم به سطح، مقدار تنش ماکزيمم کاهش پيدا مي
تنش هاي سطحي ايجاد شده در سطوح آزاد جسم سبب ايجاد 

  .اي هستند چنين پديده
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 اها و نموداره شكل
  

 
   فلزي نيکلبلور کريستالير اوليه ساختا-۱شکل
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الگوريتم نمودار تغييرات تنش بر اساس گامهاي زماني در-۲شکل

  فشارثابت

  
  شرايط انجام مدل سازي-٣شکل

  
  

  
دردماي   سلول واحد۴۰با طول  بلور کريستاليکرنش -نمودار تنش-۴شکل

  ps-1  ۸۶/۰%نرخ کرنش  ووينل ک۳۰۰
  

  
 سلول واحد در ۱۵با طول  ريستاليبلور ککرنش -نمودار تنش-۵شکل

  کلوين۳۰۰دماي 
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متناظر با نقاط مشخص شده بر روي  بلور کريستاليتغيير شکل -۶شکل
  ۵شکل 
  

  
   پديده گلويي شدن در آزمون کشش-٧شکل 

  

  

  

  
الاستيک بر نمودار تغييرات ثابت )تغيير خواص مکانيکي با دما الف-۸شکل

نمودار ) ج. نمودار تغييرات تنش تسليم بر اساس دما) ب. اساس دما
  تغييرات کرنش تسليم بر اساس دما

 

  
  نمودارتغييرات تنش ماکزيمم بر حسب نسبت حجم به سطح-٩شکل
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