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 قیر میکرومکانیکیبررسی رفتارهای 

 چکیده:

درک اساسی رفتارهای مکانیکی در قیر شامل جدایش فازی، میکرو اصطکاک، میکرو سایش و 

به مهندسین ساخت آسفالت در جهت شناخت عملکرد مکانیکی قیر در مقیاس  تواندمیغیره، 

م در مستقی تأثیراتاخیر نشان داد که تکامل ریزساختاری در قیر  هایپژوهشبزرگ کمک کند. 

آن خواهد داشت. در این پژوهش، ریزساختار قیر و  میکرومکانیکیساختار سطحی و عملکرد 

(، نظریه دینامیک AFMآن با استفاده از میکروسکوپ نیروی اتمی ) میکرومکانیکیرفتارهای 

 قرار گرفت. موردمطالعه( MDدینامیک مولکولی ) سازیشبیهفاز و 

قیر تحت شرایط  هاینمونهکه ساختار فازی مختلف در سطح نشان داد  AFMنتایج آزمایش 

با استفاده از نظریه  تواندمیترمودینامیکی خاص در مقیاس کوچک رخ خواهد داد. این پدیده 

 کرومیپارامتر پایداری و درجه حرارت بر  تأثیراتدینامیک فاز توضیح داده شود. در این نظریه، 

. شوندمیقرار داده  موردمطالعه MD سازیشبیهکی آن با قیر و رفتار میکرومکانی ساختارهای

نشان داد که فاز اشباع در مقابل فاز نفتن آروماتیک، نقش اصلی را در رفتار  سازیشبیهنتایج 

 دادهخربین سطح فاز اشباع و فاز نفتن آروماتیک  پرتنشمنطقه . کندمیمیکرومکانیکی قیر بازی 

 .گذاردیمبر عملکرد اجزاء و ترکیبات قیر اثر  تربیششده که  ییهاناپیوستگیکه منجر به تشکیل 

 کلمات کلیدی:

 MD یسازشبیه(، قیر، رفتارهای میکرومکانیکی، نظریه دینامیک فاز، AFMمیکروسکوپ نیروی اتمی )
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 .   مقدمه و پیشگفتار1

درک اساسی رفتارهای مکانیکی در قیر شامل جدایش فازی، میکرو اصطکاک، میکرو سایش و 

تواند به مهندسین ساخت آسفالت در جهت شناخت عملکرد مکانیکی قیر در مقیاس غیره، می

قیر و ارزیابی عملکرد مکانیکی مخلوط قیری در  زمینهبزرگ کمک کند. تحقیقات زیادی در 

و همکاران، تغییرات در اصطکاک مخلوط قیری  Bazlamitمقیاس بزرگ و کوچک وجود دارد. 

و همکاران رابطه بین  Fischer. قراردادند موردمطالعهآزمایشگاهی  هایآزمونرا با استفاده از 

ن ا با استفاده از میکروسکوپ نوری اسکشیمیایی و عملکرد میکرومکانیکی قیر ر بندیترکیب

و همکاران مدل بهبودی ریز  Al-Rub. قراردادند( مورد ارزیابی SNOMمیدان نزدیک )

ق دقی طوربهعمر خستگی مخلوط قیری را  توانمی آن ازرا ارائه کردند که با استفاده  هاآسیب

ختارهای آسفالت جاده و و همکاران سیر تکاملی میکرو و ماکرو سا Kanafiکرد.  بینیپیش

نشان داد که رفتارهای  هاآن. نتایج قراردادند موردمطالعهبا اصطکاک را  هاآن ارتباط

 اشد.ب تأثیرگذارمیکرومکانیکی قیر و مخلوط قیری ممکن است بر عملکرد ماکرومکانیکی 

 طوربهقیر  ریزساختارهایشیمیایی و  بندیترکیبدر همین حال، دانشمندان فهمیدند که 

شت. خواهد گذا تأثیرهای میکرو اصطکاک رفتار ازجملهبر عملکرد میکرومکانیکی  توجهیقابل

در فناوری میکروسکوپی،  هاپیشرفتاست. با توجه به  هاهیدروکربناز  ایپیچیدهقیر مخلوط 

و این  یافتهتوسعه( AFMآزمایشگاهی شامل میکروسکوپ نیروی اتمی ) هادستگاهمجموعه از 

 که ریزساختارهای قیر را در مقیاس بسیار کوچک مورد دهدمیامکان را به پژوهشگران 

ر دریافت تصاویو قادر به ارائه مشخصات توپوگرافی از سطح بوده  AFMقرار دهند.  وتحلیلتجزیه

 .کندمی پذیرامکانواضح از ساختارهای سطحی قیر را در اندازه چند نانومتر 

Leober  با استفاده از "زنبورعسلساختار " عنوانبهو همکاران ریزساختارهای قیر را

مشاهده کرده و یافتند که  AFM( و میکروسکوپ SEMمیکروسکوپ الکترونی روبشی )

و  Jagerو همکاران و  Pauliاست.  رؤیتقابل AFMساختارهای سطحی قیر با استفاده از 

کرده  تائید Leoberکه  طورهمانو  مشاهده کردهرا  زنبورعسلیهمکاران همان ساختارهای 

 AFMساختارها مربوط به آسفالتن ها است که زیر میکروسکوپ  گونهاینبود اعلام کردند که 
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ریزساختارهای قیر و واکنش فازهای  بندیترکیبو همکاران  Allen .شودمیمشاهده 

مشخص کردند  هاآن. قراردادند موردبررسی AFMریزساختاری را تحت بارگذاری با استفاده از 

و  Mc Carron. شودمیآشکار باعث تغییرات ریزساختاری در قیر  طوربه بلندمدتکه پیری 

 زنبورعسلیاندازه و شکل ساختارهای  روی برهمکاران به این نتیجه رسیدند که درجه حرارت 

 نبورعسلیزاختارهای س گیریشکلمسئول  تواندمیکردند که واکس  تائیدبوده و  تأثیرگذارقیر 

را برای  AFMو همکاران،  Pauliو همکاران و  De Moresو همکاران،  Massonباشد. 

عنصر محدود  سازیشبیهو همکاران  Douradoبررسی ریزساختارهای سطحی قیر بکار گرفتند. 

 را انجام داده و مشخص کردند که اعمال فشار منجر به آسیب در فاز متمرکز AFM هاآزمایشو 

همچنین پیشنهاد کردند که  هاآن. شودمی زنبورعسلیدر ناحیه بینابینی میان ساختارهای 

هم در قیر م هاآسیبی قیر برای شناخت مکانیسم تکامل یابی ریزساختارها و میکرو رئولوژارز

 است.

ی و کرابطه بین رفتارهای میکرومکانی هاآنشده در بالا، در  بردهنامطبق بازبینی و بررسی متون 

 ینهزمشیمی ریزساختارهای قیر بسیار پیچیده بوده و هنوز هم مشخص و واضح نیست. در این 

علاوه بر این، اگرچه محققین تکامل ریزساختارهای میان دانشمندان بحث و گفتگو وجود دارد. 

ساختارها ز، اما این تحقیقات ارتباط ریانددادهقرار  موردبررسیقیر را با استفاده از روش فاز میدانی 

و تبیین پارامترهای قیر در مدل دینامیک فاز ارائه نشده است.  برنگرفتهبر رفتار اصطکاکی را در 

برای شناخت بهتر رفتارهای میکرومکانیکی در قیر، در این پژوهش ریزساختارهای قیر و 

 فتهقرارگر موردمطالعه AFM هایآزمایشرفتارهای میکرومکانیکی آن در سطح با استفاده از 

 شدهتهگرفتکاملی ریزساختارهای قیر به کار  سیر سازیشبیهنظریه دینامیک فاز برای است. 

 تفادهمورداسبرای شناسایی فازهای مختلف  متغیرمیدانی  فازیکاست. در نظریه دینامیک فاز، 

ن . برای تعییکندمیاست. کل سیستم در جهت به حداقل رساندن انرژی آزاد حرکت  قرارگرفته

قیر با  روی بر( MDدینامیک مولکولی ) سازیشبیهمنطقی پارامترها در مدل دینامیک فاز، 

است. توجه داشته باشید که ما در حال حاضر مشغول به  گرفتهانجام جزئیسهساختار مولکولی 

آتی باید  تارزیابی رابطه بین سیر تکاملی ریزساختارها و رفتار میکرومکانیکی بوده و در مطالعا

http://www.feedar.co/
http://www.iranbitumen.co/
http://www.feedar.ir/


6 

کانیکیم بررسی رفتارهای    ر اصفهانشرکت تولیدی و صنعتی ف                                                                                                                                                                                                                                      قیر                                                یکروم                                                                                                                                                               یدا

  
 
 

        
www.feedar.co                                   www.iranbitumen.co                                  www.feedar.ir           

 

شناخت اثرات چنین ریزساختارهایی بر رفتارهای  ،گرفته شود. هدف نهایی مدنظراثر تماسی نیز 

 قیری است.   هایمخلوطمیکرومکانیکی و ماکرومکانیکی قیر و 

 )میکروسکوپ نیروی اتمی( AFM هایآزمایش.   2

از تجهیزات شناسایی در مقیاس نانو با عنوان  ایگستردهنیروی اتمی دسته  هایمیکروسکوپ

بر اساس  Gerd Karl Binning. انددادهنیرویی را به خود اختصاص  هایمیکروسکوپ

در  IBMدر آزمایشگاه تحقیقاتی زوریخ  Heinrich Rohrerقبلی که با همکاری  هایطرح

میلادی با  1986صورت داده بود، در سال تونلی روبشی  پجهت تحقیق و ساخت میکروسکو

از دانشگاه استنفورد، میکروسکوپ نیروی  Christoph Geberو  Calvin Quateهمکاری 

( 1μNاز  ترکمنیروهای بسیار ناچیز ) گیریاندازه( را ارائه نمود. هدف او از این کار AFMاتمی )

 بود. موردبررسیو سطح نمونه  AFMبین نوک سوزن 

در ابتدا برای بررسی ویژگی ریزساختارهای نمونه قیر در مقیاس کوچک  AFM هایآزمایش

 قرار گرفت. مورداستفاده

 AFM هاینمونه سازیآماده  2-1

با استفاده از قیر با  AFM هاینمونهاست،  شدهدادهنشان  1که در شکل شماره  طورهمان

ستگاه همزن مغناطیسی استفاده تهیه گردید. از تولوئن برای انحلال قیر در یک د 90نفوذپذیری 

( بعد از اختلاط به 4به  1درصد غلظت )جرم قیر به جرم تولوئن  20تولوئن با -شد. مایع قیر

-پلاستیکی برای انتقال یک قطره از مایع قیر سر چکانقطرهآمد. از  دست بهساعت  24مدت 

قطره  حاوی یک ایهشیشاستفاده شد. اسلایس  ایشیشهتولوئن از فلاسک مخروطی به اسلایس 

. در قراردادیمبا دمای ثابت  کنخشکدر اجاق  گردوغباربرای جلوگیری از آلودگی از نمونه را 

روز(، فیلم نازکی از  7پس از تبخیر کامل تولوئن )در حدود  آمدهدستبه هاینمونهمرحله نهایی 

تسهیل در روند انجام کار، پیرشدگی قیر  منظوربهقرار داده شد.  ایشیشه اسلایس روی برقیر 

 آتی باید به آن توجه شود. هایپژوهشکه البته برای  گرفته نشد نظر دردر طول این فرآیندها 
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 قیر هاینمونهنفوذپذیری    1شکل 

 انتخاب پارامترهای آزمون  2-2

قیر استفاده شد )شکل شماره  مورفولوژی نانو گیریاندازهاز حالت ضربه زدن برای  هاآزموندر 

نیوتن بر مترمربع بود.  3هرتز، مقدار ثابت الاستیک اسمی  75(. فرکانس رزونانس اسمی 3و  2

 نانومتر بود.  8نانومتر و شعاع  15-20مواد نوک از نوع سیلیکون با ارتفاع 
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 AFMدستگاه    2شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 ( نوع بتاb( نوع آلفا و )a، )AFMتوسط  شدهآزمایشقیر  مورفولوژی نانو   3شکل 
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 AFMنتایج   2-3

است. در این شکل دو نوع مورفولوژی قیر وجود  شدهارائه 3مورفولوژی در شکل شماره نانونتایج 

تحت شرایط  کهنشان داد  AFMدارد که شامل نوع آلفا و نوع بتا است. تمام اشکال 

ای فازه کهدرحالی دهدمیترمودینامیکی خاص، تکامل ریزساختارهای پیچیده در نمونه قیر رخ 

مجدد ماده را در مقیاس  دهیسازمانکه جدایش و یا  پیونددمیمختلفی در نمونه به وقوع 

 را ما (IIو فاز  Iفاز. باید توجه داشته باشید که یک سیستم دوفازی )دهدمیکوچک نشان 

 ندیبترکیبماتریکس زمینه است. اگرچه تبیین  IIساختار زنبورعسلی و فاز  Iمشاهده کردیم. فاز

در این  توجهیقابل هایپیشرفتهر فاز دشوار است، ولی  هایخاصیتشیمیایی دقیق و ریز 

 زمینه وجود دارد.

 دست بهقیر در مقیاس کوچک است. برای  هاینمونه DMTمدول  دهندهنشان 4شکل شماره 

مختلف مکانیکی  هایمدلبا استفاده از  توانمیآوردن مدول الاستیک مواد، منحنی واکنش را 

است.  ترمناسببرای مواد سخت با چسبندگی پایین  DMTتماس رسم کرد ولی مدول 

 در طورمعمولبهمدول مشخص قیر در برخی نواحی در مقایسه با مدول قیر که  که شدهمشاهده

بوده که عمدتاً ناشی از اثر اندازه است. محاسبه  تربزرگخیلی  شودمیستفاده مقیاس بزرگ ا

قیر که مطمئناً بر مشخصات میکرومکانیکی و حتی  هاینمونهتوزیع ریزساختارهای ناهموار 

وسط روش ت تواندنمیچنین مورفولوژی  کهدرحالیاست آسان بوده،  تأثیرگذارماکرومکانیکی قیر 

ولی دینامیکی مولک سازیشبیهص شود. در این روش نظریه دینامیک فاز و ریاضی معمولی مشخ

(MD برای بررسی و )یه . نظرشودمی گرفته بکارریزساختاری  هایپدیدهچنین  سازیشبیه

میدانی  فازیکپیشنهاد شد. در این نظریه،  Hilliardو  Cahnدینامیک فاز در ابتدا توسط 

. کل سیستم در جهت تکامل به سمتی که شودمیمتغیر برای شناسایی فازهای مختلف استفاده 

. برای تعیین منطقی پارامترها در این مدل دینامیک کندمیانرژی آزاد به حداقل برسد حرکت 

 قیر انجام گرفت. جزئیسهبر مبنای ساختار مولکولی  MD سازیشبیهفاز، 
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 ( نوع بتاb( نوع آلفا و )a، )AFMتوسط  شدهآزمایشقیر  مورفولوژی نانو   3شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 AFMتوسط  شدهمشخصقیر  DMTمدول    4شکل 
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 .   دینامیک فاز3

که در  طورهمان، AFM هایآزمایشقیر در  هاینمونهسطح  روی برتوزیع فازهای مختلف 

رفتارهای  روی براثر بدیهی  هاییپدیدهکه چنین  شدهمشخصاست.  شدهارائه 3شکل شماره 

 گیریاندازهتنها خواص سطحی را  AFM. توجه داشته باشید که گذاردمیمیکرومکانیکی قیر 

باید یکی از احتمالات را  وتحلیلمانتجزیه. قبل از شروع باشدنمیکرده و شامل خواص حجمی 

ه زنبوری است که ممکن است ناشی از اثر کنار بگذاریم. این احتمال جدایش فازی ساختار شب

پراکندگی  هایآزمایشو همکاران  Schmetsتنش سطحی باشد، اما یک اثر حجمی نیست. 

با مدول های حجمی و سطحی  SANSبا مقایسه واکنش  را( SANS)نوترون با زاویه کوچک 

قیر  هاینمونهبر سطوح  شده جدایش فازی مشاهدههای ویژگیرا انجام داده و ثابت کردند که 

 .شودنمیبنابراین در این پژوهش در مورد اثر تنش سطحی بحث  ؛در حجم نیز حضور دارند

 شیمی قیر و انرژی آزاد  3-1

ترکیبات آن بسیار پیچیده هستند.  درنتیجهقیر یکی از محصولات صنعت نفت است و 

در این  یمی سه ترکیبی قیر است.قیر، روش ش بندیترکیبتعیین  روش ترینرایجو  ترینقدیمی

. شودیمروش، قیر به سه گروه مولکولی اصلی خود که شامل رزین، روغن و آسفالتن است تجزیه 

Koots ،Lian  وHubbard  برخی استانداردهای ملی نیز اندداشته هایینگارشدر این زمینه .

قیری  هایمخلوطارد قیر و روش آزمون استاند مثالعنوانبهبه این موضوع توجه داشته است. 

 رداستفادهموشیمیایی قیر  بندیترکیببرای تبیین  تواندمیبرای مهندسین بزرگراه در چین، 

است. باید  شدهدادهنشان  1در جدول شماره  از سه ترکیب شیمیایی قیر ایخلاصهقرار گیرد. 

در هپتان نرمال به دو گروه آسفالتن  پذیریانحلالاز طریق  تواندمیتوجه داشت که شیمی قیر 

، هارزینبه سه گروه مولکولی  توانمیشود. سپس مالتن ها را  بندیتقسیمها و مالتن ها 

 کرد. بندیتقسیم هااشباعو  هاآروماتیک
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 قیر دهندهتشکیلاز سه ترکیب  ایخلاصه   1 جدول

 شیمیایی قیر توسط کلاس دیبنترکیبروش دیگر برای بررسی شیمی قیر، مشخص کردن 

ن، نفتن آسفالت دهندهتشکیلقیر به سه گونه اصلی  بندیتقسیمترکیب هیدروکربن، مانند 

 دهندهلتشکیمختلف  بر مبنای ساختار مولکولی قیر است. مواد شیمیایی هااشباعو  هاآروماتیک

 .دهندمیقرار  تأثیرو غیره( رفتار میکرومکانیکی قیر را تحت  O ،S ،Nعامل دار ) واحدهایو 

. هاستاشباعو  هاآروماتیککه قیر مخلوطی از آسفالتن ها، نفتن  گیریممیدر نظر  سادگیبهما 

نفتن  2ϕآسفالتن،  1ϕرا برای نشان دادن فازهای مختلف تقسیم کرده که  iϕ فاز میدانی متغیر

 .باشدمی هااشباع 3ϕو  هاآروماتیک

 1معادله شماره 

نسبت جرمی هر فاز بوده و نسبت جرمی دقیق از طریق  دهندهنشان iϕ (t،r)که در آن مقدار 

در یک سیستم  F. مجموع انرژی آزاد شودمی( تعیین MDدینامیک مولکولی ) سازیشبیه

 :آیدمی دست بهزیر  صورتبه گانهسه

 2معادله شماره 

 i=1,2,3است،  j هایمولکولو  iفاز  هایمولکولضریب تعامل بین  ijkکه در آن 

معادله حاکم در نظر گرفته  عنوانبه Cahn-Hilliardدر نظر بگیرید که در این مورد معادله 

 .شودمی

 3معادله شماره 

 

http://www.feedar.co/
http://www.iranbitumen.co/
http://www.feedar.ir/


13 

کانیکیم بررسی رفتارهای    ر اصفهانشرکت تولیدی و صنعتی ف                                                                                                                                                                                                                                      قیر                                                یکروم                                                                                                                                                               یدا

  
 
 

        
www.feedar.co                                   www.iranbitumen.co                                  www.feedar.ir           

 

 تکاملاست که سرعت  پذیریتحریکپارامتر   s2m 4-10×M = 1.2/ویسکوزیته و  uکه در آن 

 .گیردمیقرار  مورداستفاده. شرایط مرزی طبیعی کندمیریزساختارها را کنترل 

 4معادله شماره 

 بردار واحد به مرز دامنه است. nˆکه در آن 

اده قیر استف شدهساده جزئیسهتوجه داشته باشید که ما در حال حاضر از یک ساختار مولکولی 

ر تمام رفتارهای میکرومکانیکی قی نتواندکنونی  سازیشبیهو امکان این وجود دارد که  کنیممی

 قیر متمرکز شود. ترجامعمدل مولکولی  روی بررا انعکاس دهد. مطالعات آتی باید 

 جهت تکامل ریزساختارها  3-2

 انیکمیکرومکساختار سیستم دینامیک فاز پایه است. برای درک ابتدایی  4تا  1معادلات شماره 

ت تکامل ریزساختارهای انرژی آزاد در دینامیک فاز مورد ارزیابی قرار در قیر، باید در ابتدا جه

در نظریه انرژی آزاد، اگر سیستم قیر بتواند بر مانع انرژی غلبه کند، ریزساختارها ممکن  .گیردمی

اگر نتواند، ممکن است این ریزساختارها در جهت مخالف  و ؛گسترش یابد جهتیکاست در 

. مقدار هشدتشکیل هااشباعو  هاآروماتیکقیر از آسفالتن، نفتن  یمکنمیگسترش یابد. فرض 

اشاره دارد به فاز نفتن  ϕ=1اشاره دارد به فاز اشباع و  ϕ=0کسر جرمی آسفالتن ثابت است. 

(، تابع 3ریزساختارهای قیر یک سیستم فازی دوتایی است )شکل شماره  ازآنجاکهآروماتیک. 

 است. پیشنهادشدهو همکاران  Luskکه توسط  شودمیزیر استفاده  صورتبهانرژی آزاد دوتایی 

                                       5معادله شماره 

 

 کهدرحالیبوده  ϕ=1 ، حالت پایدار در0ɛ < . برایکندمیپایداری را کنترل  ɛ که در آن پارامتر

و  ϕ=0برابر با صفر باشد، هر دو  ɛ کههنگامیاست.  ϕ=0، حالت پایداری در ɛ 0 >برای 

1=ϕ .در حالت پایداری کم قرار دارند 
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 5( در شکل شماره η = 0.65 and ε = −0.0130یک تابع انرژی آزاد مرسوم ) ɛ 0 >برای 

بوده و بدان معناست  منظمیک پتانسیل دوگانه نا دهندهنشان 5است. شکل شماره  شدهدادهنشان 

سیستم فرصت کافی برای تکامل در دو  درنتیجهدو حالت برابر نبوده و حداقل که سیستم دارای 

 جهت را ندارد.

 

 

 

 

 

 

 η = 0.65 and ε = 0.0130( bو ) η = 0.65 and ε = −0.0130( aم )انرژی آزاد نامنظ   5شکل 

 ϕ=1و  ϕ=0و این حالت پایدار است. یک سقوط بین  دادهرخ ϕ=0حداقل انرژی آزاد در 

 ϕ=0کمی ناپایدار است. یک آشفتگی کوچک اطراف  ϕ=0بنابراین، حالت در  ؛وجود دارد

شود. توجه داشته باشید که تفاوت در این دو حالت  ϕ=1جدایش فازی به  ممکن است باعث

𝛥f=ɛ/4  استزیر  صورتبهو حصار انرژی: 

 

 دو مورد را در نظر داشته باشید:

 مخلوط میکرودر تکامل  .1

به معنای ترکیب فازهای مختلف در مقیاس کوچک است و فازها  سادگیبه مخلوط میکرو

ارائه شوند. معمولاً مواد با پتانسیل شیمیایی مشابه به  ϕ=0و یا  ϕ=1توسط  توانندمی

. برای این مورد، معنای فیزیکی آن است که مخلوط شوندمیمنتشر  فازیکیکدیگر در 

 سد.بر ϕ=0به فاز  ϕ=1فاز  غیرازبهتمایل دارد که 
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 سیرتکاملی ریزساختارها .2

 طورهمانحالت نشکن است.  عنوانبه ϕ=1و  خوردگیترکحالت  عنوانبه ϕ=0تعریف 

حالت انرژی باشد سیستم  ترینکم ϕ=0، اگر شدهدادهنشان  5(aکه در شکل شماره )

آن است که سیستم شکننده  دهندهنشانتوسعه خواهد یافت و این  ϕ=0به سمت 

حالت انرژی باشد،  ترینکم ϕ=1که اگر  شدهمشخص 5(bخواهد شد. در شکل شماره )

را داشته و بدان معناست که سیستم خودش  ϕ=1سیستم تمایل به گسترش به سمت 

سیستم برای غلبه بر  معنای فیزیکی این حصار انرژی آن است که را حفظ خواهد کرد.

 این کار را انجام دهد.د شکست باید رون

کافی بزرگ که به غلبه بر حصار انرژی کمک  اندازهبه، تنها آشفتگی ϕ=0برای حالت اطراف 

 ϕ=1در مجاورت  هاحالت. برای شودمی ϕ=0کند منجر به رسیدن به حالت حداقل پایداری 

دن . روند تکاملی که سیستم برای رسییابدمیحالت گسترش  ترینکمخودکار به  طوربهسیستم 

 است. خوددرمانیهمان فرآیند  درواقعتمایل دارد  ϕ=1حالت  ترینکمبه 

است. واضح است که  شدهدادهنشان  5(bتابع انرژی آزاد مرسوم در شکل شماره ) ɛ 0 <برای 

. رسدمی ϕ=1مقدار سیستم به  ترینکمبرسد که در آن  ϕ=1به حالت  دهدمیسیستم ترجیح 

کافی بزرگ برای دستیابی  اندازهبهبه یک آشفتگی  ϕ=0مشابه نقاط اطراف نقطه ناپایدار  طوربه

 نیاز دارد. دو مورد را در نظر بگیرید: ϕ=1به حالت پایدار 

 تکامل میکرو مخلوط .1

تمایل رسیدن به فاز  ϕ=0فاز  غیرازبهدر این مورد معنای فیزیکی آن است که مخلوط 

1=ϕ .را دارد 

 تکامل ریزساختارها .2

معنای فیزیکی این حصار انرژی آن است که سیستم باید چنین کاری را انجام دهد تا بر 

 ت:زیر اس صورتبهشکستگی غلبه کند. برای هر دو مورد حصار انرژی  جزبهروند اصلاح 
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را با  هاآنریم تا بسیار پیچیده است و ما قصد دا ɛو  ηتعیین دقیق پارامترهای کنترلی درواقع

بر مبنای ساختار مولکولی قیر ارزیابی کنیم و دینامیک مولکولی  سازیشبیهاستفاده از 

قیر در آینده  هاینمونه روی بر (nano-indentationدندانه گذاری نانو ) هایآزمایش

-nano) دندانه گذاری نانو که آزمون شودمی بینیپیشقرار خواهد گرفت.  موردمطالعه

indentation )چسبندگی و ویسکوزیته قیر را در مقیاس کوچک بررسی کند. در حال  خواص

 .مدهیمیقرار  مورداستفادهپیشین را  هایپژوهشبر اساس  آمدهدستبهحاضر، ما مقادیر تجربی 

 اثرات درجه حرارت  3-3

ست، ا تأثیرگذارعامل مهم دیگری که بر سیر تکامل ریزساختارها و رفتار میکرومکانیکی قیر 

. پس از رسیدن به دمای بحرانی، خواص قیر تغییرات چشمگیری از باشدمیدرجه حرارت 

 پیشنهادشدهو همکاران  Karmaالاستیک به ویسکوالاستیک خواهد داشت. مدل زیر که توسط 

تکامل ریزساختارهای قیر  روی بر( Tدرجه حرارت ) تأثیراتبرای مطالعه  تواندمیاست 

 قرار گیرد. ادهمورداستف

                                       6معادله شماره 

 

 :کنیممیزیر بازنویسی  صورتبهقرار داده و معادله را  cT عنوانبهدمای بحرانی را 

                                       7معادله شماره 

 

0=ϕ  1حالت مایع و  عنوانبهرا=ϕ  خواص قیر کنیممیقیر تعریف  جامدحالت عنوانبهرا .

که درجه حرارت  گیریممیتابعی از درجه حرارت است. برای سهولت کار، در حال حاضر در نظر 

و  1ω=یرید که در آن ــظر بگــوردی را در نـ. متـاسذار ــتنها بر تکامل ریزساختارها اثرگ

=0cT-T و بدان معناست که رزین و روغن  ریزدفرومی، معادله به سمت تابع پتانسیل جفت نرمال

سیرتکاملی ریزساختارهای قیر دارند. درجه حرارت کمی را در نظر بگیرید  روی براثر یکسانی 

نشان  6(a)در شکل شماره  K-=cT-T 20و  1ω=باشد، انرژی آزاد برای  cTاز  ترکم Tکه در آن 
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تعریف کنید.  جامدحالت عنوانبهرا  ϕ=1حالت مایع قیر و  عنوانبهرا  ϕ=0است.  شدهداده

به علت اثر درجه حرارت از بین رفته است. معنی فیزیکی آن این است که  ϕ=0یکی از اطراف 

ک  دهدمیداشته و نشان  ϕ=0/5سیستم قیر در حال حاضر تنها یک حالت ناپایدار اطراف 

موردی را در نظر بگیرید  . برای یک دمای بسیار بالا،دهدمیقیر را ترجیح  جامدحالتسیستم 

است.  شدهدادهنشان  6(a)باشد، انرژی آزاد آن در شکل شماره  KcT-T 20=و  1ω= که در آن

ل که قیر تمای دهدمیکه منحنی انرژی آزاد تنها یک حالت پایدار داشته و نشان  رسدمیبه نظر 

 رسیدن به حالت سیالیت را دارد.

 

 

 

 

 

 

 20 K-=CT-Tand  1=  ω( bو ) 20 KCT-Tand  1=  ω=( a) نامنظمانرژی آزاد    6شکل 

 فاصله نقطه عطف  3-4

نقطه عطف بوده که  تأثیراتاساساً بر مبنای  4تا  1از میدانی حاضر در معادلات شماره مدل ف

 مشابهی بر سیر تکاملی ریزساختارها دارند. تأثیراتاغلب رزین و روغن  هاآندر 

. شودمیمنحنی که در آن نشانه تغییرات انحنا یا تقعر دیده  روی براست  اینقطهنقطه عطف 

قیر، حالت بین نقطه عطف باعث تجزیه  ریزساختارهایفاز میدانی سیر تکامل  سازیمدلدر 

در محلول فوق  بندیخوشهتجزیه اسپینودال یک واکنش اسپینودال در سیستم خواهد شد. 

طی  در .دهدمیکوچک در چگالی و یا ترکیب رخ  ایتنهبیاشباع همگن بوده که در اثر نوسانات 

خود به خودی با کاهش انرژی آزاد به دو فاز  صورتبهو  زاییهستهاین واکنش، محلول بدون 
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و در آن مجموع انرژی آزاد  نمونه قیر مناسب باشد بندیترکیباگر  .شودمیمجزا تقسیم 

 اص قیر ناپایدار خواهد بود. ریزساختارها خارج از فاصله نقطه عطف باشد، ریز خو

است.  1ϕ=و  ϕ=-1، سیستم دارای حداقل حالت انرژی در 2ϕ-f=(1(2برای تابع انرژی آزاد 

به  Aنقطه عطف را محاسبه کنید. ناحیه  x مختصاتمشتق دوم انرژی آزاد را صفر قرار داده و 

در داخل فاصله نقطه عطف سبب تجزیه اسپینودال در سیستم خواهد شد،  xهمراه مختصات 

در قسمت خارجی این امر محقق نخواهد شد. برای آزمایش ناحیه خارجی نقطه عطف،  کهدرحالی

فرآیند دینامیک فاز در ناحیه  دهندهنشان 7(a)را قرار دهید. شکل شماره  ϕ=-0/6مقدار اولیه 

اصله نقطه عطف است. تا زمانی که وضعیت خارج از نقطه عطف باشد، مربع برای حالت خارج از ف

تجزیه اسپینودال رخ نخواهد داد و این بدان معنی است که سیستم کمی ناپایدار بوده و هیچ 

نشان داده ریزساختارهای  شدهمشخصجدایش فازی در سیستم ریزساختارهای قیر رخ نداده و 

را  Von Mises. معیار عملکرد شودنمیطی مشاهده تحت چنین شرای 3در شکل شماره  شده

 دربرگیرنده قیر استفاده کرد. شکل پذیرانعطافبرای قضاوت و بررسی حالت تنش مواد  توانمی

قیر برای حالت خارج از فاصله نقطه عطف تحت  Von Misesتنش  دهندهنشان 7(b)شماره 

تمرکز  و شدهتوزیعمساوی در قیر  طوربهکه تنش  شدهمشاهدهترمودینامیک اصلی است.  شرایط

 تنش چشمگیری به وجود نیامده است.
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( تنش b( توزیع فاز در لحظه زمانی مختلف برای حالت خارج از فاصله نقطه عطف و )aدینامیک فاز خارج از فاصله نقطه عطف، )   7شکل 

von mises  در لحظه زمانی مختلف برای حالت خارج از فاصله نقطه عطف 

 ساختمان ساختار مولکولی  3-5

قیر  و جدایش در جوشیهمبرای توصیف فاز در فرآیند  توانمینظریه دینامیک فاز را  طورکلیبه

 فرآیند و تبیین دقیق کسر جرمی فازهای تردقیقاستفاده کرد. برای ارزیابی  واسط حددر مقیاس 

، شدهدادهنشان  1در معادله شماره  همآن iϕمتغیر  مختلف در قیر که مقدار فاز میدانی

. شودمی( برای ساخت ریزساختارهای قیر به کار گرفته MDدینامیک مولکولی ) سازیشبیه

 هایگروه بندیترکیبکه ما قبلًا به آن اشاره کردیم، شیمی قیر اغلب توسط  طورهمان
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تن شامل آسفالتن، نف دهندهتشکیلمثال، سه گروه اصلی  طوربه. شودمیهیدروکربن آن مشخص 

نوع مختلف مولکول برای  سه است. شدهدادهنشان  8در شکل شماره  هااشباعو  هاآروماتیک

تشکیل گروه  باهم هاآنو سه تا از  شدهاستفادهمربوطه  دهندهتشکیل هایگونه نشان دادن

است.  شدهارائه Greenfieldو  Zhang. این روش در ابتدا توسط دهندمیمولکولی شبه قیر را 

 22c-n هایمولکولو از  هاآروماتیکدی متیل نفتالین برای نمایش نفتن  1,7 از هاآندر مدل 

 رحاضاست. این نکته را مدنظر داشته باشید که ما در حال  شدهاستفاده هااشباعبرای نمایش 

برای مخلوط قیری باید تعاملات بین قیر و  کهدرحالی، دهیممیقرار  موردمطالعهخالص را  قیر

 قرار گیرد. موردتوجهسنگدانه نیز 

 

 

 

  

 

 

 هااشباعمرسوم آسفالتن، نفتن و  مولکولی ساختار   8شکل 

 پتانسیل) COMPASSساختار مولکولی قیر از میدان نیروی  سازیشبیهدر این پژوهش برای 

 تواندیمو این  شدهاستفادهآروماتیک(  سازیشبیهبرای مطالعات  شدهبهینهمولکولی فاز چگال 

 زیر شرح داده شود: صورتبه

                                       8معادله شماره 
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انرژی پتانسیل زاویه  ϕEانرژی پتانسیل زاویه پیوند،  ɵEانرژی پتانسیل پیوندها،  bEکه در آن، 

,، دوسطحی
b,bE ،ɵb,E ،ϕb,E ،,ɵ,ɵE  وϕ,

,ɵ,ɵE  ،انرژی تعامل در شرایط متقابلqE  کلمبیکتابع 

 است. واندروالسیانرژی پتانسیل تعاملات  vdwEبرای تعاملات الکترواستاتیک و 

است. از  شدهساخته Material Studio 7.0 افزارنرمتمام ساختار مولکولی قیر با استفاده از 

است. بر مبنای تحقیقات  شدهاستفادهسلول آمورف برای ساخت نمونه عنصر حجم در قیر 

Zhang  وCoworkers 3، چگالی هدف پیکربندی شیمیایی برابر باgr/cm1   شدهدادهقرار 

یک گروه  دهندهنشان 9است. پس از پالایش ساختار و به حداقل رساندن انرژی، شکل شماره 

n-مـولکول  3دی متیل نفتالین و  1,7 18مولکول آسفالتن،  1متشکل از  شدهساختهشبه قیر 

22c  19.0:60.2:20.8با کسر جرمی ( است. طول لبه شبکه°A برابر با )19.8×19.8×19.8 

 است.
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 در سلول آمورف شدهساختهگروه مولکول قیر   9شکل 

رزین و روغن بر ریز خواص قیر، دو نسبت کسر جرمی دیگر برای ساخت  تأثیراتبرای مطالعه 

 گروه مولکول قیر انتخاب شد.

با کسر جرمی  22c-nمولکول  12دی متیل نفتالین و  1,7 23مولکول آسفالتن،  2 .1

19.1:38.8:42.1 

با کسر جرمی  22c-nمولکول  2دی متیل نفتالین و  1,7 69مولکول آسفالتن،  3 .2

19.1:38.8:42.1 
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از شرایط مرزی تناوبی برای از بین بردن اثر سطحی استفاده شد. درجه  سازیشبیهبرای هر 

، حجم و درجه حرارت( هااتم)تعداد ثابت  NVTو شرایط  K 298حرارت سیستم معادل 

 قرار گرفت. مورداستفاده

بارگذاری، منحنی تنش کرنش گروه شبه قیر و مقدار ثابت الاستیک را شرایط  کارگیریبهبا 

، مدول Material Studio افزارنرمآورد. با استفاده از مدل ویسکوالاستیک در  دست به توانمی

نیز  برآورد شدند. نسبت پوآسون a1/4 GPو  a1/0539 GP ،a0/9 GPها به ترتیب به میزان 

مقایسه شد، مشخص گردید که اولین  b3مقادیر با شکل شماره  کههنگامیبود.  0/36برابر 

ا است. م ترنزدیکقیر به قیر واقعی  بندیترکیب 19.0:60.2:20.8 مثالعنوانبهنسبت جرمی 

 .دهیممیقرار  0/2083ϕ=و  0/0191ϕ ،=0/6022ϕ=فاز میدانی  سازیشبیهدر  درنهایت

 ارزیابی رفتار میکرومکانیکی  3-6

با در نظر گرفتن سیر تکاملی ریزساختارها و اثرات درجه حرارت، معادله انرژی آزاد )معادله 

 :است شدهدادهزیر بسط  صورتبه (2شماره 

               9معادله شماره 

                              

 منجر به تشکیل معادله حاکم خواهد شد.  3در معادله شماره  9جایگزینی معادله شماره 

. شبکه اویلر برای محاسبات کنیممیشروع  m 0/1را با یک مربع به طول  سازیشبیهسیستم 

نقطه شبکه در این رابطه برای محاسبه دقیق توزیع  7-10، طورکلیبه. شودمیفاز میدان استفاده 

اگر ما از یک شبکه یکنواخت استفاده کنیم، شبکه  هرحالبهاست.  موردنیازک سطح مشتر

بزرگ خواهد بود. برای غلبه بر این مشکل ما از یک شبکه انطباقی  توجهیقابل طوربهمحاسباتی 

 .کنیممیاستفاده 

 ر گرفت:قرا مورداستفادهبر مبنای تحقیقات پیشین  سازیشبیهمشخصات فیزیکی زیر برای 
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 ضریب، aE=1/05 MP، مدول یانگ: 0/4𝜐 =: ، نسبت پوآسونkg/m=𝛠 31010لی: چگا

ظرفیت گرمایی:  ، W/(m.K) 0/75، رسانایی حرارتی: 6𝛼=×10-4انبساط حرارتی حجمی: 

120 J/(K.kg). 

 273.15تا  K 333.15برای خنک کردن قیر از درجه حرارت  مختلفتوزیع فاز در لحظه زمانی 

K (60  در شکل شماره  0به  گرادسانتیدرجه ،)است.  شدهدادهنشان  10درجه سانتی گراد

است.  شدهگرفتهثانیه  1ثانیه و  8/0ثانیه،  6/0ثانیه،  4/0ثانیه،  2/0ثانیه،  0فوری در  هایعکس

به  تدریجبهکه در طول کاهش درجه حرارت، فاز اصلی مخلوط  دهدمینشان  10شکل شماره 

 . یک سطح مشترک شفاف و روشن نیز بین دو فاز وجود دارد. شودمیدیل دو فاز مختلف تب
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 توزیع فاز در لحظه زمانی مختلف تحت بارگذاری خنک شونده  10شکل 
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ثانیه است. واضح  t=0/5نشان دهنده توزیع فاز میدان متغیر در مرز پایین در  11شکل شماره 

( وجود 3در شکل شماره  شدهدادهنشان  IIو فاز  Iاست که توزیع سطح مشترک بین دو فاز )فاز 

 دارد.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ثانیه t=0/5توزیع فاز میدان متغیر در مرز پایین در   11شکل 

 .توجه داشته باشید که یک منطقه استرس فون میزس بالا در سطح مشترک وجود دارد

 وجود یک شیب تنش بالا بر پایه مفروضات زیر است:علت 

 AFMاز زمانی که ما فیلم قیر را در آزمایش  ایصفحهکه یک وضعیت تنش  کنیممیما فرض 

یک منطقه تنش بالا وجود خواهد داشت  Zبنابراین در جهت محور  ؛وجود دارد کنیممیمطالعه 

است. ناحیه تمرکز تنش ممکن است  هشددادهنشان  12که توسط جدایش فازی در شکل شماره 

 ی قیر دارد.بر رفتار میکرومکانیک تریبیشمانند شکستگی دهد که اثر  هاییناپیوستگیتشکیل 
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 ثانیه t=0/05تانسور تنش در  مؤلفه  12شکل 

ثانیه به  t=0/5تانسور تنش نرز پایین را در  xy مؤلفهو  xx مؤلفه b13 و a13شکل شماره 

مقایسه  10. هنگامی که با فرآیند جدایش فاز در همان زمان در شکل شماره گذاردمینمایش 

بسیار پایینی را نشان  تنش a13که بخش میانی شکل شماره  شودمیبه وضوح مشخص  ،شودمی

ط که شرای شودمی بینیپیشاست.  هاآروماتیکاین ناحیه نشان دهنده نفتن  رواین. از دهدمی

. نندکمیمرزی و پتانسیل شیمیایی متفاوت در فازهای مختلف به وقوع ناحیه پرتنش کمک 

. شکل ابدیمیعلاوه بر این، توزیع سطح مشترک تنش به تدریج در سراسر سطح مشترک تغییر 

)بخش میانی( به سمت ناحیه  هایکآروماتاز فاز نفتن  yyσکه تنش  دهدمینشان  b13شماره 

و در  یافتهکاهش. سپس به طور ناگهانی به سمت صفر یابدیمی سطح مشترک افزایش مرکز

انسور تقریباً بدون ت هایکآرومات. فاز نفتن رسدیمنهایت به یک مقدار منفی پایدار در فاز اشباع 
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ناحیه انتقالی از حالت کشش به حالت فشاری است. شکل  یکآنو سطح مشترک  تنش بوده

قیر احتمالاً ناشی  ریزساختارهایکه تنش های داخلی در سطح  کندمی مشخص ba13,شماره 

 از فاز اشباع است.

 

 

 

 

 

 

 ثانیه t=0/5تانسور تنش مرز زیرین در  yy مؤلفه( bو ) xx مؤلفه( a)  13شکل 

ثانیه است. نشانه  t=0/5در لحظه معین  xyσنشان دهنده تانسور تنش برشی  14شکل شماره 

 هاآنمتفاوتی دارند.  هایجهتکه تنش های برشی  دهدمیهای متفاوت از دو سمت طرح نشان 

به مقدار اوج در نزدیکی سطح مشترک رسیده و تنش برشی فاز اشباع به سمت صفر کاهش 

ا در ربر نظریه ما است که فاز اشباع نقش اصلی  تریبیشتایید  14. نتایج شکل شماره یابدمی

 رفتار میکرومکانیکی قیر بازی می کند.
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 ثانیه t=0/5تانسور تنش مرز زیرین در  xy مؤلفه   14شکل 

 رسیممیترکیب کنیم، به نتایجی  باهمرا  yyσو  xxσاگر برای بدست آوردن میانگین توزیع تنش 

 همکارانو  Huاست. این نتایج با نتایج یافت شده توسط  شدهارائه 15که در شکل شماره 

 . تنهادهدمینتایج محاسبات نشان داد که مقدار اوج تنش در سطح مشترک رخ  مطابقت دارد.

مقدار اوج  کو همکاران تنها ی Huاوج داشته در حالی که  مقدارما دو  تفاوت آن این است که

و  Huدارند. این بدان علت است که ما در مرز زیرین دو سطح مشترک داریم در حالی که 

 همکاران فرض کردند که سیستم تنها دارای یک سطح مشترک است.
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 میانگین توزیع تنش   15شکل 

 نتایج زیر را ارائه کرد: توانمیدر بالا،  ذکرشده هایوتحلیلتجزیهبر اساس 

جدایش فازی تاثیر چشمگیری بر رفتار میکرومکانیکی قیر دارد. به علت وجود یک فاز  .1

. به خصوص در برخی از نواحی سیستم شاهد شودمیدوتایی، توزیع تنش غیر یکنواخت 

. دهدمیافزایش تنش ها بوده و در برخی از نواحی دیگر کاهش بزرگی را در تنش نشان 

اثیر مانند شکستگی دهد که ت هاییناپیوستگیمنطقه تمرکز تنش ممکن است تشکیل 

 بر رفتار ریز اصطکاکی قیر دارد. تریبیش

نیز نشان داد که فاز اشباع نسبت به فاز نفتن آروماتیک نقش اصلی را  سازیشبیهنتایج  .2

 میکرومکانیکی قیر بازی می کند. درروند
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 گیرینتیجه.   4

از رفتارهای میکرومکانیکی در قیر شامل جدایش فازی، ریز اصطکاک، ریز جذب و  هفهم اولی

به مهندسین آسفالت برای شناخت بهتر عملکرد مکانیکی قیر در مقیاس بزرگ  تواندمیغیره 

مستقیم  طوربه تواندمیکمک کند. تحقیقات اخیر نشان داد که سیر تکاملی ریزساختارها در قیر 

ر عملکرد ب تریبیشباشد و این امر اثر  تأثیرگذارو خواص میکرومکانیکی قیر بر ساختار سطحی 

میکرومکانیکی قیر دارد. در این پژوهش، ریزساختار قیر و رفتارهای میکرومکانیکی آن با استفاده 

د مطالعه قرار گرفت ر( و نظریه دینامیک فاز موAFMاز آزمایش میکروسکوپ نیروی اتمی )

نشان داد که ممکن است ساختار فازی متفاوتی در سطح نمونه قیر تحت  AFMنتایج آزمون 

 توسط تواندمیشرایط ترمودینامیکی اصلی در مقیاس ریز رخ دهد. وقوع یک ساختار فازی 

پارامتر پایداری و درجه حرارت بر  تأثیراتتئوری دینامیک فاز توضیح داده شود که در آن 

( MD) دینامیک مولکولی سازیشبیهانیکی آن با قیر و رفتار میکرومک ریزساختارهای

نشان داد که فاز اشباع، در تقابل با فاز نفتن آروماتیک، نقش  سازیشبیهباشد. نتایج  شدهبررسی

. یک ناحیه پرتنش در سطح مشترک بین فاز کندمیاصلی را در رفتار میکرومکانیکی قیر بازی 

که این  شود هاییناپیوستگین است موجب تشکیل که ممک دادهرخاشباع و فاز نفتن آروماتیک 

 روی برد . در مطالعات آتی بایگذاردمیبر کارایی میکرومکانیکی قیر  تریبیشاثر  هاناپیوستگی

د. این تمرکز شم کندمییایی قیر تغییر شیم بندیترکیب کههنگامیتغییرات رفتاری  بینیپیش

 ینه برای بایندر قیری شود.به بندیترکیبممکن است منجر به توسعه یک 
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