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  چكيده

هاي  روش.دانستترين ماده نانوساختار كشف شده تاكنون انگيزتوان شگفت كربني را مينانولوله

 محسوب در حال حاضرهاي كربني نانولولهسازي هاي شبيهترين روشدقيقاز جمله مكانيك ملكولي، 

هاي اگرچه مدل. باشدها ميها، زمان بسيار زياد تحليل آناما يك مشكل اساسي اين روش. شوندمي

-ي ساختارهاي اتمي در شبيهپيوسته زمان كمتري براي تحليل نياز دارند، اما به علت عدم دربرگير

در . هاي ساختاري ارائه گرديدندبراي حل اين مشكل، مدلبنابراين .  داراي دقت پاييني هستند،سازي

هاي در نانولولههاي بين اتمي هاي پيوسته براي مدلسازي برهمكنشهاي ساختاري از المانمدل

هاي مختلفي همانند ميله، كنون، از المانهاي ساختاري ارائه شده تادر مدل .گردداستفاده ميكربني 

، به دليل هااين مدلالبته . هاي بين اتمي استفاده شده استتير و فنر براي مدل كردن برهمكنش

ها، اغلب داراي دقت پاييني هستند و همچنين براي حل حوزه سازي اعمال شده در آنهاي سادهفرض

  .خاصي از مسائل كاربرد دارند

سعي شده است كه مدلي ارائه گردد تا علاوه بر دقت و سرعت بالا، حوزه وسيعي از نامه در اين پايان

تاكنون ترين مدل ساختاري ارائه شده املنامه، كمدل ارائه شده در اين پايان. مسائل را نيز در برگيرد

 غيرخطي هاياز رابطدر اين مدل ساختاري . گردد اجرا ميABAQUSنرم افزار محيط باشد كه در مي

 از المان فنر غيرخطي محوري و همچنين پيچش هاي پيوندي كشش وبراي مدل كردن برهمكنش

 رفتار نانولوله مدل ،در اين مدل. زاويه استفاده شده است براي مدل كردن برهمكنش پيوندي تغيير

ار افز نرمCAE، اجرا شدن آن در فضاي آنهاي  مزيتو ازاز دقت بهتري برخوردار بوده شده 

ABAQUSهاي كربني تحت شرايط مختلف شود كه براي بررسي نانولولهاين امر باعث مي. باشد مي

 در تحليل ABAQUSقابليتي كه نرم افزار  نويسي نداشته باشيم و هرمرزي و بارگذاري نياز به برنامه

   .ردبر روي نانولوله اعمال كبتوان ل مكانيكي داشته باشد را ئمسا

در . هاي كربني استفاده شده استبيني خواص مكانيكي نانولولهتاري براي پيشاز اين مدل ساخ

هاي كربني تك ديواره قسمت اول مدول يانگ، مدول برشي، ضريب پواسون و استحكام نهايي نانولوله



 ٨

نتايج . جاي بر روي اين پارامترها مورد بررسي قرار گرفته انداند و تاثير انواع عيوب تهيبدست آمده

جاي تاثير بسيار كمي بر روي مدول يانگ و تاثير بيشتري بر روي دهند كه عيوب تهيان مينش

هاي كربني تحت فشار محوري پرداخته شده در ادامه به تحليل كمانش نانولوله. استحكام نهايي دارند

و هاي كربني زيگزاگ هاي بحراني كمانش و همچنين مدهاي كمانش نانولولهبارها و كرنش. است

جاي بر روي بارها و تاثير انواع عيوب تهي. اندهاي ظاهري مختلف بدست آمدهآرمچير براي نسبت

دهند كه عيوب تهي جاي باعث به نتايج نشان مي. هاي بحراني مورد بررسي قرار گرفته استكرنش

. باشدكز آن ميتعويق افتادن مد اويلر خواهد شد و نقطه بحراني براي وجود عيب در يك نانولوله در مر

سازي ديناميك ملكولي بيانگر دقت حاضر با نتايج بدست آمده از شبيه مقايسه نتايج مدل ساختاري

 . باشدبالاي مدل مي
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  :فصل اول

  از جهان ماكرو تا جهان نانو
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  مقدمه
-بينيم، به عنوان جهان ماكرو شناخته ميروزمره با آن سروكار داريم و به چشم ميبطور آنچه كه ما 

تا به امروز   براي رفع نيازهاي خود به دنبال كشف اين جهان بوده وهاي بسيار دور، انساناز زمان. شود

كه حقايق را است زمان بوده  پارامتر ،ايندر واقع . رفي در اين زمينه كسب كرده استهاي شگموفقيت

با گذشت زمان . علوم هميشه در گرو گذشت زمان بوده استبراي انسان آشكار كرده است و تكامل 

ن گيري و دقت بالا هستند و ايتر نيازمند اندازهها متوجه شدند كه براي رسيدن به نتايج مطلوبانسان

جهان ماكرو به سمت جهان  دلايل حركت علم از يكي از .يافتنداجسام دقت را در كوچكتر كردن ابعاد 

براي  ترات كوچكمكانا شايد از دلايل ديگر آن، افزايش جمعيت و نياز به .باشدميهمين موضوع  نانو

   . گرفترا نيز ناديدهل حل نشده ئتوان علاقه بشريت به كشف مساالبته نمي. زندگي باشد

مرزها و اصول حاكم در هر يك از اين  در اين فصل در نظر داريم مرزهاي ابعادي از ماكرو به سمت نانو

  .را بررسي كنيم

  

   مرزهاي ابعادي1-1
همانگونه كه در  .]١[بندي كرددسته) 1-1(توان مطابق شكلبه طور كلي مرزهاي ابعادي را مي

ه گرديده ئر يك از اين ابعاد ارا هسازي درل براي شبيهكنيد، يك روش متداو مشاهده مي)1-1(شكل

 از روشهاي خاص خود ،براي هر يك از اين ابعاد. ها خواهيم پرداخت بيشتر به آنادامهاست كه در 

با . كنندهاي ساخت نيز با تغيير مقياس، تغيير ميروش. گرددسازي استفاده ميبراي مدلسازي و شبيه

با  ها نيز اين روش، اما در عمل؛ه گرديده استئ ساخت براي چهار مقياس اراوجود اينكه فقط دو روش

به عنوان مثال روش ماشينكاري در جهان ماكرو با جهان مسو و يا . تغيير مقياس تغيير خواهند كرد

  .باشدروش ليتوگرافي در جهان ميكرو با جهان نانو متفاوت مي
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 از اين. قبل امكانپذير نبوده استماهاي جهان از دون عبوربينيم كه امكان دسترسي به جهان نانو، بمي

بنابراين در اين قسمت . هاي پيشين داريم براي شناخت بيشتر جهان نانو، نياز به شناخت از جهانرو

  .پردازيمها ميبه بررسي اصول حاكم در هر يك از اين جهان

  

  
  ]١[مرزهاي ابعادي از جهان ماكرو تا جهان نانو): 1-1(شكل

  

        جهان ماكرو 1-1 -2

 طول، جرم و زمان، .جهان ماكرو گشته است بيشترين زمان بشر تاكنون، صرف كشف اصول حاكم در

، باشند كه با تركيب اين سه پارامترهاي فيزيكي مياز جمله پارامترهاي پايه براي بررسي ساير پديده

سرعت در (، شتاب)ايي در واحد زمانجابج(، سرعت)تغييرات طول(جابجايي: هاي ديگري مانندتعريف

  .   نداهبدست آمد) حاصلضرب جرم در شتاب(، نيرو)واحد زمان

شوند، بنابراين بايد شامل معادلات نسبتا ساده گرفته مي ل روزمره بكارئچون اين اصول براي حل مسا

-به دست آمدههاي مختلفي اين اصول از روش. ل مختلف داراي عموميت باشندئباشند و نيز براي مسا

 ؛ استفاده گرديده است)شامل تعداد بسياري اتم(بزرگتر از اتمها، از واحدهاي تمام اين روش دراند كه 

- پوشي شده و براي سادگي، اثر ميان اين واحدها بررسي ميها چشميعني از اثر برهمكنش ميان اتم
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به طوركلي . كنيمده معادل ميدر اين فرض، سيستم واقعي ذرات را با يك توزيع پيوسته از ما .شود

  .بر پيوستگي اجسام استوار است، فرضيات جهان ماكرو

باشد؛ بنابراين فقط به ، بيشتر سعي بر بررسي اصول مكانيكي مواد در مقياس نانو مينامهپاياندر اين 

  . پرداخته خواهد شد،گيردروابطي كه در اين حوزه قرار مي

اصل بقاي جرم، اصل اندازه حركت خطي و اصل ممان : ستههاي پيوسه اصل اساسي فيزيك محيط

آمده ) 3- 1(تا ) 1-1( كه نتايج هر يك از اين اصول به ترتيب در معادلات .باشداندازه حركت مي

  .]٢[است
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)1-3                     (  322331132112 ,, TTTTTT === 

 B تانسور تنش، T حجم ذره، v مكان ذره، x زمان حركت ذره، t چگالي ذره، ρبه ترتيب،كه 

  .باشد شتاب ذره ميa و نيروي حجمي بر واحد جرم

شود، به آن معني است كه ممكن مفهوم اصل بقاي جرم كه به عنوان معادله پيوستگي هم شناخته مي

  .ماند اما مجموع جرم آن بدون تغيير باقي مي؛است حجمي از ماده در ضمن حركتش دچار تغيير شود

شود كه به  ءارضا ركت جامد يا سيالاصل اندازه حركت خطي بايد براي هر محيط پيوسته در حال ح

در صورت حذف شتاب، اين معادلات تبديل به شوند؛  شناخته مي1عنوان معادلات حركت كوشي

  .باشد مفهوم اين اصل برگرفته از قانون دوم نيوتن مي.معادلات تعادل خواهند شد

كه از آن براي نشان شود  يكي از اصول مهم در مكانيك پيوسته محسوب مي،اصل ممان اندازه حركت

برگرفته از اصل اندازه خود  اين اصل .شوداستفاده ميدر حوزه مكانيك دادن تقارن تانسور تنش 

   .باشدحركت خطي مي

                                                 
1 Cauchy motion equations 
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  هاي حل مسئله در جهان ماكرو روش1-1-1-1

 هاي تحليلي روش-الف

ستيك، نظريه هاي متداول براي محاسبه اثر بارهاي اعمال شده بر روي اجسام الااز جمله روش

 با پانزده ،ل سه بعدي در الاستيسيتهئدر مسا. باشدباشد كه مبتني بر قوانين تعادل ميالاستيسيته مي

. باشدمجهول روبرو هستيم كه شامل شش مؤلفه تنش، شش مؤلفه كرنش و سه مؤلفه تغييرمكان مي

ل، روش ئرين روش حل مساتباشند و با اينكه بهترين و كاملاين معادلات اغلب بسيار پيچيده مي

ترين روشها يكي از معروف. ل سود ببريمئهاي ديگري براي حل مساباشد، ناگزيريم از روشتحليلي مي

 بر روي روش المان محدود  قسمتدر اين. باشندهاي عددي ميكه امروزه كاربرد زيادي دارند، روش

  .ردل جامدات دارد، بحث خواهيم كئكه كاربرد فراواني در حل مسا

  هاي عددي روش-ب

اين .  آغاز و با گسترش كامپيوترهاي عددي رو به توسعه گذاشت1950روش المان محدود از دهه 

هاي پيوسته به  و اصل تغييرات كه در مكانيك محيط2توان تركيبي از روش تقريبي ريتزروش را مي

 ايجاد شده در يك سازه هايها و كرنشتوان تنشبه كمك اين روش مي.  تصور نمود،ودركار مي

در اين روش، جسم پيوسته به تعداد . بيني كردمهندسي را بسادگي و دقت بسيار خوبي پيش

 بلكه در ؛هايشان به يكديگر متصلندشود كه اين المانها نه تنها در گرهمحدودي المان تقسيم مي

سازگاري در   شرايط تعادل وءضابنابراين علاوه بر ار. امتداد مرزهاي داخلي نيز با يكديگر در تماسند

   .ها بايستي اين شرايط در مرز المانها نيز برقرار باشدگره

ان خواهيم معادلات پايه الممي. در نظر بگيريد) 2-1(مطابق شكليك المان مثلثي كرنش ثابت را 

 با توانرا مي جابجايي المان مثلثي. ل الاستواستاتيك صفحه به دست آوريممحدود را براي مسائ

  :]٣[ به صورت خطي بيان كرد،)x,y(استفاده از متغيرهاي مختصات

  

                                                 
2 Ritze 
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)1-4(  yxu 210 ααα ++=  

)1-5(   

  توابع درونياب بالا، خطوط مستقيم كه دو نقطه از المان را به طور دلخواه به هم متصل كرده است را

  

  
  )ب(اهو پيوستگي جابجايي) الف(المان كرنش ثابت مثلثي): 2-1(شكل

  

  مجاور،هاياز آنجايي كه مرزهاي ميان المان. كنندشكل تبديل ميبه خطوط مستقيم بعد از تغيير

ها در دهد و جابجاييها ناسازگاري رخ نميباشند، بنابراين ميان مرزهاي المانخطوط مستقيم مي

eee(سه گره ام كه شامل e براي المان مثلثي .مانندحوزه تحليل پيوسته باقي مي باشد، به  مي)3,2,1

ee( مختصات ترتيب yx 11 ,(،)ee yx 22 ee(  و), yx 33 ee( ايهاي گره جابجايي،), vu 11 ,(،)ee vu 22   و),

)ee vu 33   :د كه با استفاده از روابط زير به دست مي آيندنباشمي 3βو 0α،1α،2α،0β،1β و ضرايب),
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  بطوريكه

yxv 210 βββ ++=

)الف( )ب( 
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باشند و ام المان ميe كه بيانگر گره اي المان هستند در معادلات بالا، اعداد نقاط گرهeاعداد زيرنويس 

اعداد . روندام بكار ميeان اين سه عدد فقط براي الم. گذاري شوندبايد به صورت پادساعتگرد شماره

-هاي جسم الاستيك شمارهشوند كه در طول كل المان ناميده ميسراسرياي اي ديگر، اعداد گرهگره

)نماد. شوندگذاري مي )e∆ مساحت المان ،eتوان با استفاده از مختصات دهد كه آن را ميام را نشان مي

  :هاي المان به دست آوردگره
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]هاي بردار جابجايي لفهتوان مؤمي ]vu,اي را توسط بردارهاي جابجايي گره [ ]ee vu 11 ,،[ ]ee vu 22  و ,

[ ]ee vu 33   :به دست آورد ,

)1-12(  ( ) ( ) ( ) eeeeeeeeeeee uycxbauycxbauycxbau 333322221111 ++++++++=

)1-13(  ( ) ( ) ( ) eeeeeeeeeeee vycxbavycxbavycxbav 333322221111 ++++++++=  

  :باشدنمايش ماتريسي معادلات بالا به صورت زير مي
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  بطوريكه
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. دنده، توابع درونياب يا توابع حالت المان مثلثي كرنش ثابت را نشان مي)16-1(هاي معادله فرمول

و جايگذاري در معادلات  )14-1( و) 13- 1(هاي بدست آمده از معادلات  جابجاييحال با استفاده از

    .هاي متناظر با هر جابجايي را بدست آوردتوان كرنشزير مي
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] ماتريس   ]B   اي  دار جابجايي گره  ، رابطه ميان بر{ }( )eδ      و بردار كرنش المان{ }ε     كنـد را برقـرار مـي. 

هـاي المـان   گـره هاي آن از مختـصات  نامند كه تمام مولفهجابجايي مي-را ماتريس كرنش اين ماتريس   

هـاي  از المـان ود بايـد   آنچه مسلم است براي رسيدن به جـواب دقيـق در المـان محـد               .آيندبدست مي 

  .حفظ شودها كوچكتري استفاده كرد تا پيوستگي ميان جابجايي

تي روابط تنش   توان به راح  ، مي )18-1(هوك  اي  تنش صفحه در معادلات   ) 17-1(معادله  با جايگذاري   

  .به دست آوردنيز را 
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]ماتريس ]eDها را برقرار ميها و كرنششود كه رابطه ميان تنشكرنش ناميده مي- ، ماتريس تنش-

، استحالاتي كه سيستم داراي كرنش اوليه  ؛ در الاستيك كاربرد دارداجسام اين ماتريس براي .سازد

}، بجاي هاي گرماييهاي پلاستيك يا كرنشمانند كرنش }ε ،{ }0εε   .رودبكار مي −

در ابتدا . ها را بدست آوردنيروها وجابجايياينك نياز به يك ماتريس سختي است تا بتوان ارتباط ميان 

{ }( )ePاي معادل و را به عنوان نيروهاي گره{ }( )eF  كنيمتعريف ميجسم را به عنوان نيروهاي وارد به.  

)1-20(  { }( ) [ ]yx
Te FFF ,=  

)1-21(  { }( ) [ ]eeeeee
e YXYXYXP 332211 ,,,,,=  

}در روابط بالا،  }F يك بردار ستوني و{ }Pبالانويس . دهند يك بردار سطري را نشان ميT،علامت  

  .ترانهاده يك ماتريس يا بردار مي باشد
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 توان نيروهاي اعمال شده به، ميتعادل شرايط مرزي و يارضا ده از قانون كار مجازي برا يبا استفا

  :به صورت زير نوشترا ره هاي المان گ

)1-22(      { }( ) ( )[ ]{ }( ) { }( ) { }( )e
F

eeee FFKP ++= 0εδ 

  بطوريكه

)1-23(  ( )[ ] [ ] [ ] [ ] ( )[ ] [ ] [ ] tBDBdxdytBDBK eTeeT

D

e ∆=≡ ∫∫  

)1-24(  { }( ) [ ] [ ] { } dxdytDBF eT

D

e
00 εε ∫∫−≡  

)1-25(  { }( ) [ ] { }( ) dxdytFNF eT

D

e
F ∫∫−≡  

از آنجايي . شوندماتريس سختي المان ناميده مي) 24- 1(معادله سختي المان و معادله ،)23- 1(معادله

]هاي كه ماتريس ]B و [ ]eDتوانند از انتگرال خارج شده وميباشند، بنابراين  در طول المان ثابت مي
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}نيروهاي . ندنوشته شو) 24- 1( بسادگي به صورت معادله  }( )eF 0ε  و{ }( )e
FF از يناش بترتيب نيروهاي 

  .باشندهاي اوليه و نيروهاي جسمي ميكرنش

استفاده هاي المان محدود روشكه خود از  ABAQUS و ANSYSمانند به كمك نرم افزارهاي تحليلي 

  . نموديلحلت دقت بالاتري و بال را سريعتر ئتوان مساند، ميكنمي

  

  3جهان مسو 1-1-2

، با حركت از )1-1(طبق شكل. ]۴[كلمه مسو از نام يوناني آن به معناي ميان دو چيز گرفته شده است

 روابط و معادلات حاكم دربرخي  كه خواهيم رسيد مسوسمت جهان ماكرو به سمت پايين، به جهان 

ك توان به فصل مشترل ميئاز جمله اين مسا. ندگو نيستاسخئل به خوبي پماكرومقياس براي اينگونه مسا

مكانيك ل مهم در ئاما يكي از مسا.  اشاره كرددهون حركت جسم حل شميان جامد و سيال، انتقال گرما و

هاي مكانيك پيوسته در جهان ماكرو و توان توسط روش را ميترك .باشدله ترك در اجسام ميئ مس،مسو

هاي در روش. اما اين نتايج از دقت كافي برخوردار نخواهند بود. كاف تحليل كردبا درنظر گرفتن يك ش

. توان به جواب مطلوب رسيدهاي تشكيل دهنده جسم پيوسته مينعددي معمولا با كوچكتر كردن الما

له خواهد شد، معمولا از روش چند ئ منجر به صرف زمان بيشتري براي حل مس سازيكوچكاين اما چون 

هاي  ترك را با المان، اطراف)3-1( شكلله تركئبه عنوان مثال براي حل مس. كنند استفاده مي4مقياسي

يعني به طور همزمان از روش  ؛كنندبندي ميتقسيمنواحي دور از ترك تري نسبت به ريزتر و منظم

  .گرددمسومقياس استفاده مي ماكرومقياس و

صورت   در نظر گرفتن ترك به-1: ي ترك وجود داردسازي عددبه طور كلي دو روش اساسي براي شبيه

 ]4[ بر رويشكاف در نظر گرفتن ترك به صورت - 2هاي مجاور هم، يك ناپيوستگي ميان المان

                                                 
3 Meso 
4 Multiscale 
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  ]4[)دورتر از ترك(ماكرومدل و ) اطراف ترك(مدل چندمقياسي ترك شامل مدل مسو): 3-1(شكل

  

هاي  بكارگيري انواع مدل-1: كردو دسته تقسيم  دتوان بهمينيز را ها اين ديدگاه. يك المان كامل

ها در حوزه همه اين روش.  خاص براي ناحيه تركايماده اعمال خصوصيات -FEM ،2خاص در 

  .باشدگيرند كه اندكي متفاوت از مكانيك پيوسته ميمكانيك شكست قرار مي

از مفاهيم مكانيك پيوسته گرفته  كه برشود استفاده مييدر مكانيك شكست، از پارامترهاي جديد

ها اين اين  همين است كه آن؛ از محققان به وجود چنين جهاني اعتقاد ندارند برخيدليل اينكه. است

 و تحليل مسائل در اين جهان را توسط دادههاي ماكرو و ميكرو قرار حيطه از مرزهاي ابعادي را در حوزه

ه نتايج بدست آمده يا داراي دقت پايين و يا بديهي است ك. دهندهاي اين دو جهان انجام ميروش

 بالا و اما با توجه به اينكه با پيشرفت علم و نياز به دقت. نيازمند زمان زيادي براي تحليل خواهند بود

، بنابراين وجود چنين جهاني الزامي رسدبه نظر ميضروري زمان اندك براي مدلسازي و شبيه سازي 

  . است

  

  5جهان ميكرو 1-1-3

                                                 
5 Micro 
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كوچكتر شدن اجسام و در نتيجه كوچكتر شدن پارامترهاي فيزيكي مربوط به آنها، نياز به دقت بالاتري با 

توانيم با ايم، بنابراين ميدر اين جهان نيز چون هنوز به ابعاد اتم نرسيده. ل خواهيم داشتئبراي حل مسا

 البته بايد به اين نكته نيز .م در فرضيات خود، از اصول مربوط به جهان ماكرو استفاده كنياندكيتغيير

 كه تمام پارامترها با حركت از سمت جهان ماكرو به سمت جهان ميكرو، به يك اندازه تغيير ردتوجه ك

در نظرگرفته امترهاي مورد نياز جهت طراحي سازي بايد براي تمام پاركنند؛ بنابراين اثرات كوچكنمي

  .باشديكرو ميل مهم در جهان مئاين موضوع يكي از مسا. شوند

براي ارزيابي يك اثر برروي يك سيستم به علت كاهش اندازه، ابتدا لازم است كه در هندسه سيستم نظر 

بندي همسان ، يك مقياس قسمتدر مباحث اين. ابي تعريف كنيمبراي انجام آن ارزيرا كرده و چارچوبي 

تواند با  ميoXبعد طول . است  شدهدر نظر گرفته) شوندتمام ابعاد به طور مساوي كوچك مي(از سيستم

10بندي شود، به طوريكه ، مقياسS  و توسط يك ضريب مقياسsXيك بعد كوچكتر  ≤< Sباشد  .

د، هندسه طول، مساحت و حجم توسط شوشاهده ميم )28-1(تا ) 26-1( همان طور كه در معادلات

  . اندبندي شده، مقياسSريب مقياس ض

)1-26(  oSXX s =  

)1-27(  ooo ASYXSYXA sss
22 ===  

)1-28(  oooo VSZYXSZYXV ssss
33 ===  

)ها به صورت خطي باشندبندياگر همه مقياس )0S هاي ناشي بيني پيش، تأثيري بر رويسازيكوچك، اثر

كند و يا ، اهميت نسبي يك پديده تغيير ميسازيكوچكبا افزايش درجه . خواهد داشت نماكروجهان از 

  .هاي فيزيكي جديد منتهي شودحتي ممكن است به پديده
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-بنابراين هنگاميكه اندازه جسم، هزار برابر كـاهش مـي         . داردآن  جرم يك جسم، رابطه مستقيمي با حجم        

-يابند؛ جرم، يك متغير بسيار مهم در پديده        كاهش مي  −910و جرم به اندازه     ، حجم   )S=−310يعني  (يابد

  .رودها و محاسبات مهندسي به شمار مي

هاي مهندسي بخصوص در هاي هندسي مختلف از جمله نسبت سطح به حجم، در خيلي از زمينهنسبت

-بندي مي مقياسSبه حجم با معكوس نسبت سطح . ديناميك سيالات و انتقال گرما مهم هستند

ها  نسبت سطح به حجم سيستم ميكرو،ها به مقياسبنابراين با كاهش مقياس سيستم). 29-1معادله (شود

 كه اين موضوع اشاره دارد به اينكه اثرات فيزيكي وابسته به نسبت سطح به حجم، با يابد،زايش مياف

  .خواهد بودهاي اكتشافي از جهان ماكرو مغاير بينيپيش

)1-29(      ( )001 VASVA SS = 

جرم يك جسمِ همسان،    . 6تيف س -2  جرم، -1: شودبراي يك سيستم مكانيكي، دو پارامتر اصلي تعريف مي        

گونـه كـه    همان. شودبندي مي  مقياس 3Sبنابراين جرم همانند حجم، با      . حاصلضرب چگالي در حجم است    

 ، مقياس حجم و جرم بـا نـرخ          Sبا كاهش مقياس سيستم به اندازه ي         د،شومشاهده مي ) 30-1(درمعادله  

  .يابندبيشتري كاهش مي

)1-30(  
oo MSVSM s

33 == ρ 

 يك سيستم مكـانيكي را      قابليت تغييرشكل كلي  تي يك سيستم مكانيكي، يك كميت اساسي است كه          فس

، معادل نسبت نيروي اعمالي به يـك عـضو مكـانيكي بـه               Kتي  فس. كنددر برابر نيروي اعمالي، تعريف مي     

 تيرهـا و    هـاي تيفتوانـد شـامل تركيبـي از س ـ       تي يك اتصال مكانيكي مي    فس. تغييرمكان ناشي از آن است    

تيـر،  . دهـد اي را نـشان مـي  هاي دايـره هايي از تير و ميله با سطح مقطع    طرحواره )4-1(لشك. ها باشد ميله

كند در حاليكه ميله، عضوي اسـت       قابل تغييرمكان ناشي از خمش عرضي مقاومت مي       عضوي است كه در م    

                                                 
6 Stiffness 
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تي را  ف به ترتيـب نـسبت س ـ      )32-1(و  ) 31-1 (معادلات. كندكه در مقابل تغييرمكان محوري مقاومت مي      

تي توسط خصوصيات مـاده،    فهاي س نسبت. دهنداي نشان مي  هاي دايره براي يك تير و ميله با سطح مقطع       

E)ل يانگمدو( ،A)مساحت سطح مقطع ( وI)شوندبيان مي) گشتاور لختي سطح.  

)1-31(   

)1-32(   

  
 تحت بارگذاري ،اييكسرگيردار با سطح مقطع دايره ميله

  محوري

 تحت بارگذاري ،اييكسرگيردار با سطح مقطع دايره تير
  يعرض

  

 تحت بارگذاري ،اييكسرگيردار با سطح مقطع دايره تير
  پيچشي

  

           
ايهاي دايرههايي از تير و ميله باسطح مقطعطرحواره: )4-1 (شكل  

 

اين معـادلات   . اندبندي، جايگذاري شده   توسط تعاريف هندسي و پارامترهاي مقياس      A و Iدر اين معادلات    

ك يابد؛ اين ـ بندي سيستم، به صورت خطي كاهش مي      تي مكانيكي، نسبت به مقياس    فدهند كه س  نشان مي 

تي بـراي  فنـسبت س ـ .  انجام دهيمبندي راخواهيم براي تيري كه تحت پيچش قرار گرفته است، مقياس        مي

  .گرددچنين تيري به صورت زير بيان مي

)1-33(      
L

GJKپيچشي = 

G ي، برش مدول L طول تير وJگردد گشتاور لختي قطبي است كه به صورت زير بيان مي:  

S
L

tEWKخمشي ∝∝∝ 3

3

3L
EI

S
L

tEWK محوري ∝∝∝
L
EI
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S
1

)1-34(      
32

4dJ π
= 

  :تي پيچشي به صورت ابعاد هندسي، خواهيم داشتفبنابراين با بيانِ نسبت س

)1-35(     
L
dKپيجشي

4

∝ 

  :تي، خواهيم داشتفبندي براي تعيين اثر آن برروي سبا استفاده از پارامتر مقياس

)1-36(      ( ) 3
4

S
SL

Sd
Kپيجشي ∝∝

o

o 

بندي  مقياس Sتي خمشي و محوري كه با       فتوان مشاهده كرد كه برخلاف س      مي )36-1 (با توجه به معادله   

  .شودبندي مي مقياس3Sتي پيچشي به صورت فشوند، سمي

 اما مقادير دقيق اين كميتها براي مقايـسه         ؛باشندتي، كميتهاي اساسي يك سيستم مكانيكي مي      فجرم و س  

فركـانس طبيعـي، پـارامتري اسـت كـه نيروهـاي            . ديگر، خيلي حياتي نيـستند    هاي مكانيكي با يك   سيستم

. دهـد اينرسي و الاستيك را براي تعريف مستقيم فركانس نوسانِ يك سيستم مكانيكي، به هم ارتبـاط مـي                 

-تي نسبي يك سيستم مكـانيكي اسـت و در طراحـي فيلترهـا و نوسـان                فاين فركانسِ نوسان، ميزاني از س     

  .شويمبا آن مواجه ميسازهاي مكانيكي 

تي بـر جـرم     فرت ريـشه دوم س ـ    فركانس طبيعي يك سيستم مكانيكي انتقالي با يك درجه آزادي، به صـو            

   .تعريف مي شود )37-1معادله(
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تي  قـبلاً بدسـت آمـده        فبندي نيز كه بـراي جـرم و س ـ        د، پارامترهاي مقياس  شوطور كه مشاهده مي   همان

يابد، فركانس طبيعـي     كاهش مي  Sبنابراين هنگامي كه مقياس سيستم به اندازه        . اندبودند، جايگذاري شده  

-اين به آن معني است كه فركانس طبيعي با كاهش مقياس، افزايش مي            . گرددبندي مي مقياس  بصورت    

در نتيجـه متوجـه     . يابـد تي كمتر از جرم كاهش مـي      فاين اثر به علت آن است كه با كاهش اندازه، س          . يابد
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-تفس(هاي مكانيكي و محيطهاي ارتعاشي، خيلي نيرومندتر       در شوك   ميكرومقياس خواهيم شد كه وسايل   

توانند در محيطهـاي شـوك       مي درجهان ميكرو سنسورهاي لخت   . داز همتاهاي ماكرو مقياسشان هستن    ) تر

  . دشتاب جاذبه، سالم باقي بمانن برابر تا ده هزار

  

 7نانوجهان  1-1-4

آن پايين "تحت عنوان  1959جايزه نوبل در سال  فيزيكدان برنده 8همزمان با سخنراني پروفسور فاينمن

 هرچند او از قوانيني كه در .]۶[ها به سمت جهان نانو معطوف شد، نگاه" وجود داردخالي بسياريفضاي 

او . ه كردئه اين جهان ارا اما روشهايي را براي دستيابي ب،اطلاع بوداين جهان ممكن بود حاكم باشد بي

ها، به مواد جديدي با ها و ملكولتوانيم با دستكاري در اتماعتقاد داشت كه با رسيدن به اين جهان مي

او حتي در آن زمان . ر سخن فاينمن را به اثبات رساندگذشت زمان اعتبا. فرد برسيمهاي منحصربهقابليت

 4/0موتوري با ابعاد مكعبي لي براي كسي بود كه بتواند نظرگرفت كه او  دلاري نيز در1000دو جايزه 

 25000اي ازكتاب را تا ميليمتري بسازد كه قادر به كار كردن باشد و دومي براي كسي كه بتواند صفحه

 سال به 26 اما اعطاي جايزه دوم ؛سخنراني فاينمن، اولين جايزه اعطا شداز يكسال بعد . برابر كوچكتر كند

  .طول انجاميد

ميكروسكوپ تونلي . نانوتكنولوژي صورت گرفت لاب بزرگ در بود كه اولين انق1981در سال 

اين .  اختراع گرديد كه قادر به تصويربرداري در ابعاد نانومتري بودIBMتوسط محققان ) STM(روبشي

 توانستند ميكروسكوپ IBMچند سال بعد همين محققان . فيزيك شد 1986نوبل  اختراع برنده جايزه

هاي منفرد عرضه كنند كه قادر به تصويربرداري از اتم) AFM(ديگري را با عنوان ميكروسكوپ نيروي اتمي

  .سطح بود و همچنين به علت داشتن نوك هرمي شكل در ابعاد نانومتر قادر به جابجا كردن اتمها نيز بود
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 به كشف ملكول جديدي  موفق10به رهبري اسمالي 9در همان زمان يك گروه تحقيقاتي از دانشگاه رايس

 اتم 60اين ملكول از . ))الف()1- 5(شكل(شدند كه داراي خصوصيات منحصربه فردي بود 11نئبه نام فلورو

  . دهد ميتشكيل ساختاري توپ مانند راكربن تشكيل يافته است كه به شكل كاملا متقارن 

از  ا و الكتريسيته ازخود، محكمتررم گباشد كه ضمن توانايي عبور نانومتر ميابعاد اين ملكول تقريبا يك

  . براي اين كشف اعطا شد1986 جايزه نوبل شيمي در سال .از پلاستيك نيز مي باشد فولاد و سبكتر

هنگامي كه نيل آرمسترانگ به ماه قدم گذاشت، بيان كرد كه اين گام كوچكي براي انسان و يك جهش 

 اما با يك گام بسيار كوچك ؛ي براي بشريت باشدش بزرگ ديگرتواند جهنانو مي. بزرگ براي بشريت است

 علم نانو به صورت ساده، .در مقايسه با آنچه كه نيل آرمسترانگ اندازه منظومه شمسي را درنظر گرفته بود

 100 تا 1باشد كه حداقل در يك بعد داراي طول تقريبي ها و ساختارهايي ميمطالعه اصول كلي ملكول

نانوتكنولوژي در واقع كاربرد اين . شناسيمختارها را به عنوان نانوساختارها مياين سا. باشندنانومتر مي

  .باشدنانوساختارها در وسايل نانومقياس مي

تواند يك اتم سرگردان يا يك ملكول كوچك شناور در فضا به چيزهاي كوچكتر از يك نانومتر فقط مي

اختارها چيزهايي نيستند كه تا به حال وجود بنابراين نانوس. عنوان يك لكه رقيق كوچك از بخار باشد

ها  بلكه چيزهايي هستند كه قادر به ساخت آن،ايمها شدهبه طور تصادفي موفق به ساخت آن داشته و

   .هستيم

-مقياس شان وابسته هستند كه در سايرها به اندازهدر نانومقياس، بيشتر خصوصيات اساسي مواد و ماشين

. كنندوان مثال، يك سيم نانومقياس يا اجزاي مداري لزوما از قانون اهم پيروي نميبه عن. ها اينگونه نيست

هاي  اما مفهوم اصلي آن به الكترون؛درست است كه قانون اهم به جريان، ولتاژ و مقاومت مربوط است

ازمند ها ني اگر يك سيم فقط به پهناي يك اتم باشد، آنگاه الكترون.در طول يك سيم بستگي دارد شناور
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اين ارتباط اندازه با خصوصيات اساسي فيزيكي، شيميايي و . پيمودن سيم به صورت تك به تك هستند

  .باشدالكتريكي، كليد اصلي علم نانو مي

گيرد، از مي بر يك تعريف مختصر و خوب از علم نانو و نانوتكنولوژي كه خصوصيات خاص نانومقياس را در

  : استه منتشر شد2001 در سال 12اكويك رسند ملي علوم بنيادي كه توسط ما

نانوساختارها پيوندگاه . باشديك نقطه جادويي در مقياس ابعادي مي) يك ميليارديم متر(يك نانومتر

   .  باشند اشيا مي هاي زندهكوچكترين وسايل ساخته شده بدست بشر و بزرگترين ملكول

زيرا در اين بازه . باشدتر مي نانومتر پايين100اشد، از باي كه از نظر كاربردي بسيار شگفت انگيز مياندازه

توانند خصوصيات منحصر به فردي را نسبت به همان مواد در اندازه بزرگتر از خود نشان است كه مواد مي

يكي افزايش نسبت سطح و ديگري حكمفرما شدن اثرات : دو دليل اصلي براي اين رفتار وجود دارد. دهند

 نانومتر، 10 سطح است، در اندازه  از اتمهايش در%5 نانومتر، 30ن مثال، يك ذره به اندازه به عنوا. كوانتوم

با كوچكتر شدن، اثرات كشش سطحي نيز مهم . ها در سطح هستند اتم%50 نانومتر، 3در اندازه  و% 20

-ها يا ملكولاتمتوانند كنترل اين اثرات مي. گذارندشوند كه بر روي خواص فيزيكي و شيميايي اثر ميمي

  .هاي مجزا را به شدت مشكل سازد

 در طي يكي از آزمايشات خود به طور كاملا تصادفي 13 يك محقق ژاپني با نام ايجيما1991در سال 

ه ن هستند كه كشيدئهاي كربني داراي ساختاري شبيه فلورو نانولوله. را كشف نمودهاي كربنينانولوله

ها، يك ششم فولاد وزن و صد برابر آن اين نانولوله. ))ب()5-1(شكل(اندشده و به صورت لوله درآمده

  .كنيمبه فصول بعدي موكول ميهاي كربني را بحث مفصل درمورد نانولوله. استحكام دارند

ها به هاي كربني، زمينه علمي براي محققان فراهم شد كه به بررسي خواص اين نانولولهبا كشف نانولوله

هاي كربني در وسايل مختلف بيشتر اين نياز با بكارگيري مداوم نانولوله. پردازندوري نيز بئروشهاي ت
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هاي اتمي در تحليل مواد در ابعاد نانو بايد برهمكنشبرخلاف حالت پيوسته،  با توجه به اينكه .احساس شد

هزينه بيشتري و نيازمند وقت و   بنابراين مدلسازي در جهان نانو داراي پيچيدگي بيشتر؛نظرگرفته شونددر

   .است

 

نانولوله كربني)ب( فلوروئن)الف(طرحواره اي از ): 5-1(شكل  
   

  سازي در جهان نانو هاي مدلروش 1-1-1-4

سازي سه روش عمده براي مدل .در جهان نانو وجود داردسازي سازي و شبيههاي مختلفي براي مدلروش

 :مولكولي وجود دارد

اي تئوري اصول پايه مبتني برترين روش تحليلي است كه دقيق ،اين روش :)14آبينيشيو( هاي پايهروش

 ين روش شامل حل معادلات شرودينگر براي هر الكترون در ميدان پتانسيلا .باشد ميچگالي عملكرد

 :سه شاخه اصلي در اين روش وجود دارد كه عبارتند از. باشدهاي ديگـر و هستـه ميالكترون حاصل از

  .شامل تعيين و محاسبه انرژي و توابع موج براي يك هندسه خاص: قطه تكينمحاسبات ن

هاي از اين روش براي تعيين انرژي و توابع موج براي يك هندسه اوليه و هندسه: سازي هندسيبهينه

 .گرددباشند، استفاده ميمتعاقب آن كه داراي كمترين سطوح انرژي مي

مادون قرمز و رامان براي يك سيستم مولكولي  ني شدت پرتوبياين روش براي پيش: محاسبات فركانس

  .شودبكار برده مي

  : شود اين روش خود به چهار دسته تقسيم مي:)MC( 15كارلومونت
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هايي از روي توزيع احتمال، براي بدست آوردن  اين روش شامل تشكيل نمونه :كارلوروش كلاسيك مونت

  .باشندترين ميزان انرژي ميخواص ترموديناميكي يا ساختارهاي با كم

كوانتوم و توابع  هاي مكانيكاز حركت به صورت تصادفي براي محاسبه انرژي :كارلوروش كوانتوم مونت

گردد كه اغلب از معادلات شرودينگر به عنوان ل ساختارهاي الكترونـي استفاده ميئموج براي حل مسا

  .نمايدنقطه شروع استفاده مي

هاي هندسي ر اين روش از توليد اعداد تصادفي براي تعيين حجم هر اتم و يا تحليلد :كارلو حجميمونت

  .گردداستفاده مي

   گذاري جهتسازي فرايند با استفاده از پارامترهاي مقياساين روش از شبيه :كارلو سينتيكمونت

  .گيردهاي زماني بهره ميرسيدن به مقياس

 روش براي محاسبه خواص مكانيكي و همچنين خواص توده اين روش بهترين :)MD(ديناميك مولكولي

توان با حل توابع موج ذرات زير  مدلسازي حركت يك اتم يا ملكول را مي.باشداي از ماده نانومتري مي

  .با دقت بسيار بالايي بدست آورد)) 38- 1(معادله(اتمي 

)1-38(   

به . درنتيجه توان محاسباتي بالا دارد  پيچيده ونويسي بسيارنياز به برنامه (QM)اما روش مكانيك كوانتوم

اين روش بسيار . توانيم از مكانيك كلاسيك نيوتن استفاده كنيمجاي استفاده از مكانيك كوانتوم ما مي

براي حل اين . تر از روش مكانيك كوانتوم خواهد بود، و بنابراين دقت نيز متعقابا كاهش خواهد يافتساده

اعداد بدست آمده از معادلات ن آبريم كه در ازي ديناميك ملكولي سود ميساز روش شبيهمشكل، 

 و 1936اين روش اولين بار درسال  .كنيمكوانتوم را به عنوان ثابت در معادلات كلاسيك خود استفاده مي
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 براي اولين بار در حوزه مكانيك 1953و بعدها در سال .  بكار گرفته شد16در حوزه شيمي توسط آيرينگ

 .  استفاده گرديد17ري توسط تلرآما

  .  در فصل سوم به طور كامل مورد بررسي قرار خواهد گرفتهاي متداول بالاروشجزئيات بيشتر 
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 مقدمه

كلمه كربن از كلمه . ترين و كارآمدترين عناصر در ساخت تركيبات مختلف استكربن يكي از معروف

البته در دنياي مدرن، . ]7[نامندها آن را زغال چوب مي گرفته شده است كه رومي"18كربو"لاتين به نام 

-كنندهاز كربن، فيبرهاي با استحكام بالا، يكي از بهترين روان. باشدآن فراتر از يك زغال چوب مي

، يكي از )اي شبه شيشهكربن(، محصولات غيربلورين)الماس(ها و موادترين كريستال، سخت)گرافيت(ها

) ايكربن شبه شيشه(و يكي از بهترين موانع گاز هليوم) شدهزغال فعال(هاي گازكنندهبهترين جذب

  . آيندبدست مي

اما اين عنصر در . باشدهايش براي ايجاد آلوتروپ، مختص كربن نميتوانايي يك عنصر در تركيب با اتم

اين عنصر بيشترين تعداد آلوتروپ را در ميان عناصر ديگر . باشد ميفردبهها منحصرتعداد و تنوع آلوتروپ

به عنوان . توانند به صورت گسترده تغيير كنندهاي مختلف كربن ميخصوصيات آلوتروپ. باشددارا مي

الماس در . باشدها ميترين آنترين مواد شناخته شده و گرافيت يكي از نرمنمونه، الماس يكي از سخت

، شفاف درحاليكه گرافيت غيرشفاف است؛ الماس يك عايق الكتريكي درحاليكه گرافيت يك طيف مرئي

  .باشدهادي الكتريكي مي
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 در. باشندهاي كربني مين و نانولولهوئاند، فلورها اضافي شدههايي كه اخيرا به اين آلوتروپ آلوتروپاز

 يكي از ساختارهاي بسيار معروف از اين .شودكربن، ساختارهاي دوبعدي ايجاد مي sp2 19حالت پيوندزني

هاي شناخته شده، الماس است كه داراي پيوندزني از ديگر آلوتروپ. باشدنوع پيوندزني كربني، گرافيت مي

sp3 پيوندزني صفحات دوبعدي حاصل از . باشدميsp2 اي توانند به راحتي پيچيده شوند و شكل لوله مي

  .به خود بگيرند

  ي كربن حالت پايهها اوربيتال2-1
محاسبات . تصور كرد) 1-2(توان به طور گرافيكي به صورت شكلهاي كربن در حالت پايه را مياوربيتال

-ها ميهاي تيره يا لبه فازي كه مشخصه همه اوربيتالره با لكه يك كُرا به صورت Sتابع موج، اوربيتال 

. باشدگيري مي، بنابراين مستقل از جهتستچون اين اوربيتال به صورت كُره ا. كندباشد، معرفي مي

 گيري وابسته به جهتو توان به صورت يك دمبل كشيده شده كه حول محورش متقارن را مي P2اوربيتال

  .معرفي كرداست، 

   كربن sp3 اوربيتال مركب 2-1-1

 جاي دو الكترون براي توجيه تقارن چهاروجهي ساختارهايي مانند الماس و متان، ساختار اتم كربن بايد به

هر كدام در اوربيتال مجزا و اسپين آزاد از بطوري كه ظرفيت با چهار الكترون ظرفيت در تعادل قرار گيرد؛ 

هاي اتمي مركب است كه در آن، چيدمان اين تعادل ناشي از تشكيل اوربيتال.  باشندهاي ديگرالكترون

  هاي لايهالكترون

                                                 
19 Hybridizatioan 



 ٣٥

  

  
 Sاوربيتال Pاوربيتال

 ]P]8و Sطرح كلي نمايش اوربيتال هاي): 1-2(شكل

L هاي ، يكي از الكترون)2-2(به طوريكه همانند شكل. اتم در حالت پايه اصلاح شده استS2 به اوربيتال 

  .يابد ارتقاء ميP2بالاتر

  

  

  

  

  

  

  

 

  

  

  
ها جهت اسپين هاي ظرفيت و پيكانهاي هاشورخورده الكترونقسمت(هاي كربن اوربيتالsp3 پيوندزني ):2-2(شكل

  ]8[)الكترون را نشان مي دهند
  



 ٣٦

اين .  هستندP2 و S2هاي  زيرا تركيبي از اوربيتال؛نامندهاي مركب ميهاي جديد را اوربيتالاين اوربيتال 

  . كنند نامگذاري ميsp3 ، به صورتPدو اوربيتال و Sها را به علت تشكيل يافتن از يك اوربيتالاوربيتال

 به طوريكه حجم ؛يك اوربيتال نامتقارن است ، sp3د، اوربيتالشومشاهده مي) 3-2(شكلگونه كه در همان

  . بيشتر آن در يك سمت اوربيتال متمركز شده است

  

   كربن sp3 پيوند كوالانسي2-1-2

ها ، اتمsp3گونه كه قبلا ذكر شد، پيوندهاي كربن به صورت كوالانسي هستند و در اين حالت از پيوندهمان

  از اتم كربن مركب به همراه بخش  sp3چهار الكترون ظرفيت . گذارندت الكترون به اشتراك مييك جف

  
  ]sp3]8 طرح كلي يك اوربيتال): 3-2(شكل

  

باعث يك sp3 عدم تقارن شديد اوربيتال. گرددكوچكي از اتم، منجر به پيوندهاي كوالانسي قوي مي

تمركز . گردداز اتم ديگر ميsp3  تركيب اتم با اوربيتالهمپوشاني قابل توجه و يك پيوند محكم در هنگام

. دهدها را افزايش ميها را كاهش داده و جاذبه ميان آنهاي پيوندي ميان هسته، دافعه هستهاين الكترون



 ٣٧

به طور قراردادي، اين پيوند را پيوند سيگما . نشان داده شده است) 4-2(اين تشكيل پيوند در شكل

)(σنامندمي.  

  
  ]8[به همراه پيوند كوالانسي) پيوند سيگما( sp3پيوند اوربيتال مركب ): 4-2(شكل

اين . دهدزده شده با چهار اتم ديگر را نشان مي  ساختار چهاروجهي از اتم كربن پيوند،)5-2(شكل 

باشد  مي109◦28' حالت زواياي ميان پيوندهاي كوالانسي در اين. باشدساختار، اساس كريستال الماس مي

انرژي پيوند سيگما و . كندكه يك مقدار متوسط است و به طور مداوم در اثر ارتعاشات گرمايي تغيير مي

  ، انرژي پيوند و طول2-1جدول. شود، متغير است بسته به نوع اتمي كه به كربن اضافه مي،طول پيوند

ر واقع انرژي موردنياز براي شكستن يك مول پيوند انرژي پيوند د. دهدهاي كربن را نشان ميپيوند جفت

  . گرددهمين مقدار انرژي يكسان نيز هنگام تشكيل پيوند آزاد مي. باشدمي

  



 ٣٨

  
  ]8[)ساختار الماس (sp3 نمايش سه بعدي پيوند كوالانسي): 2-5(شكل

   

  sp2   اوربيتال سه وجهي2-1-3

-  ديگر نيز وجود دارند كه ساختمان الكترونيكي آلوتروپ، دو اوربيتالsp3 هاي چهارگوشعلاوه بر اوربيتال

 20ليفاتيكآاساس ساختارهاي الماس و  sp3 در حاليكه اوربيتال). spو sp2(كنندهاي كربن را كامل مي

 اندكي sp2مكانيزم پيوندزني .  است21اساس ساختارهاي گرافيت و آروماتيك sp2 باشد، اوربيتالمي

 در حالت پايه اصلاح شده است؛ به ،اتم Lهاي لايه چيدمان الكترون.  استsp3متفاوت از پيوندزني 

به  P و يك اوربيتاليابدارتقاء مي P2 به اوربيتال بالاترS2هاي ، يكي از الكترون)2-6(طوريكه همانند شكل

   .نامندميsp2 را اوربيتالجديد مركب هاي اين اوربيتال. ماندصورت آزاد باقي مي

صفحه و در دورترين  در يك sp2د، اين سه اوربيتال يكسان شومشاهده مي) 2- 7(شكلهمانگونه كه در 

  .  درجه نسبت به يكديگر قرار دارند120هزاوي حالت ممكن يعني

  

                                                 
20 Aliphatic 
21 Aromatic 
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  ]8[هاي كربنانرژي و طول پيوند: 1-2جدول

 طول پيوند  انرژي پيوند

 Kcal/mole KJ/mole  )نانومتر(
 نوع پيوند نوع اوربيتال

154/0  88  370  sp3  CC − 
13/0  162  680  sp2  CC = 
12/0  213  890  sp  CC ≡ 
109/0  104  435  sp3  HC − 
18/0  81  340  sp3  ClC − 
15/0  73  305  sp3  NC − 
14/0  86  360  sp3  OC − 

  

  



 ٤٠

  ]8[هاي كربناوربيتال sp2 پيوندزني): 6-2(شكل

  

  
  ]8[هاي كربناز اتم sp2 برش دوسطحي اوربيتال مركب): 7-2(شكل

 

  كربن sp2 پيوند كوالانسي2-1-4

و نيز اندازه  sp2 به علت سه الكترون ظرفيتپيوند ن  اي.نيز كوالانسي است sp2 ، پيوند sp3همانند پيوند

 با اين تفاوت ؛باشدمي sp3 همانند sp2 هايهمپوشاني ميان اوربيتال. باشديكوچك اتم، يك پيوند قوي م

نيز   sp2، اوربيتالsp3همانند اوربيتال). 1-2جدول(كه طول پيوند كوتاهتر و انرژي پيوند بالاتر است

 شده  هر اتم كربن پيوندزني.شودگيري بوده و پيوند ناشي از آن، پيوند سيگما ناميده ميوابسته به جهت

براي تشكيل يك سري ساختارهاي شش وجهي تركيب  sp2 با سه اتم كربن پيوندزني sp2 توسط اوربيتال

  ).8-2شكل(ها بر روي صفحات موازي يكديگر قرار دارندشود كه همه آنمي

   



 ٤١

  
  ]7[ساختار سه بعدي گرافيت): 8-2(شكل

الانس كه الكترون غيرمستقر آزاد است، به ، چهارمين وشودمشاهده مي) 9- 2(همانگونه كه در شكل

برخلاف اوربيتال سيگما، اين اوربيتال غيرمتقارن . گيردصورت عمود بر صفحه پيوندهاي سيگما قرار مي

  . نامندميπ)(است و به طور قراردادي آن را اوربيتال پاي

توانند به راحتي از يك طرف صفحه  ميهاي غيرمستقرمانند گرافيت، الكترون sp2در يك ساختار

. توانند از يك لايه به لايه ديگر جابجا شوند اما نمي؛پيوندهاي سيگما به طرف ديگر آن حركت كنند

 .ساختار گرافيت در ادامه بيشتر مورد بررسي قرار خواهد گرفت. بنابراين گرافيت ناهمسانگرد است

  

  
  ]sp2]8 ي در پيوندزنيطرح كلي پيوندهاي سيگما و پا): 9-2(شكل

  

   گرافيت2-1-4-1

34/٠ nm 

34/٠ nm 



 ٤٢

 به علت 1789 در سال 22 گاتلاب ورنرباشد كه اولين بار توسطهاي كربن ميگرافيت يكي از آلوتروپ

، گرافيت )ديگر آلوتروپ كربن(برخلاف الماس. ]8[اش گرفته شده است از نام يوناني،كاربرد آن در مداد

استفاده  هاي قوسي موردتواند به عنوان الكترود در لامپ كه ميباشدهادي الكتريسيته و يك شبه فلز مي

ها در با وجود اينكه تاكنون كاربردهاي مختلف زيادي از گرافيت بدست آمده است اما همه آن. قرار گيرد

  . اندتشكيل يافته sp2 ها از پيوندهايهمه آن: يك مورد مشترك هستند

، ساختار گرافيت از يك سري صفحات موازي كه توسط دگرديمشاهده ) 8-2(همانگونه كه در شكل

-دواير توپر كوچكي كه در شكل مشاهده مي. ، تشكيل يافته استپيوندهاي پاي با يكديگر مرتبط هستند

 است كه هر اتم كربن با اتم مجاور خود داراي بديهيباشد و هاي كربن نميشود، اندازه واقعي اتم

) KJ/mol524(و استحكام بالا)  نانومتر142/0(اراي طول پيوند كوتاهپيوندهاي سيگما د. همپوشاني است

هاي غيرمستقر از لايه مجاور توسط پيوند بسيار هاي ظرفيت چهارم با ساير الكترونالكترون. باشندمي

اي در گرافيت نسبتا زياد و فاصله ميان صفحات لايه. شوندجفت مي) KJ/mol7 (ضعيفتر واندروالس

اين فاصله بيشتر از دو برابر فاصله ميان دو اتم در يك صفحه و در حدود دو . انومتر است ن34/0معادل 

  .باشدبرابر شعاع واندروالس اتم كربن مي

   

   هاي كربني نانولوله2-2

  هاي كربني وضعيت پيوندها در نانولوله2-2-1

 و از نقطه است 6د اتمي كربن عد. باشد مي23هاي كربني بسيار شبيه گرافنمكانيزم پيوندها در نانولوله

222نظر فيزيك اتمي، ساختار الكترونيكي اين اتم  221 pss كوچكترين ساختار واحد تشكيل. اشدبمي-

و دو  Sدر اين فرآيند، يك اوربيتال . باشداي متشكل از شش اتم كربن ميدهنده يك نانولوله كربني، حلقه
                                                 
22 Gottlob Werner 
23 Graphene 



 ٤٣

 درجه دارند 120 كه نسبت به هم زاويه sp2شوند تا سه اوربيتال تركيبي با يكديگر تركيب مي Pاوربيتال 

اين پيوند كوالانسي قوي، . نامنداي را پيوند سيگما مياين پيوند داخل صفحه. را در يك صفحه ايجاد كنند

 هكه عمود بر صفح Pاينك يك اوربيتال . باشدهاي كربني ميعلت اصلي سختي و استحكام بالاي نانولوله

كند، به عنوان اي شركت ميهاي بين لايهاين پيوند كه اصولا در برهمكنش. ماند باقي ميسيگما است،

. كندهاي مجاور برهمكنش مياي با پيوند پاي لايهاين پيوند خارج صفحه. شودشناخته مي π)(پيوند پاي

اي مانند بررسي خصوصيات خارج صفحه بيشتر درباشند و هاي غير مستقر بسيار ضعيف مياين پيوند

  .  شوندتي خمشي ديواره نانولوله مهم ميفس

  

  هاي كربني ساختار نانولوله2-2-2

باشد؛ به طوريكه يك تغيير هاي كربني در علم مواد منحصر به فرد مينوع ساختارالكترونيكي نانولوله

هاي تك رسانايي درنانولوله. ي است يا نيمه هاديكند كه آيا آن فلزكوچك در ساختار لوله تعيين مي

هاي چند باشد؛ اما در نانولوله ميn  وmهاي ديواره، تابع ساختار الكترونيكي ناشي از تركيب شاخص

هاي چند ديواره توسط به اين علت كه رسانايي در نانولوله. ديواره اين موضوع كمي پيچيده خواهد شد

  .گيردچندين لايه صورت مي

ها از كنند كه اين نانولولههاي كربني، فرض ميسازي و درك بهتر از ساختار نانولولهمعمولا براي مدل

اي ها در زمان تشكيل به صورت لولهدر واقع نانولوله). 9- 2شكل(پيچيده شدن يك گرافن تشكيل يافته اند

ن بسته وئمكره شبه فلورد، توسط يك سرپوش نيشوآيند و همانطور كه در شكل مشاهده ميبوجود مي

 . ندشده ا

  



 ٤٤

  
]8[)ب(توسط لوله كردن يك گرافن)الف(تشكيل نانولوله كربني): 10-2(شكل  

  

اگر نانولوله از يك لايه گرافن لوله شده تشكيل يافته باشد، به آن نانولوله تك ديواره و اگر از چند لايه 

. ))10- 2(شكل(گرددوله چند ديواره اطلاق ميمركز تشكيل يافته باشد، به آن نانولگرافن لوله شده هم

هاي يك نانولوله تك ديواره تقريبا معادل ها در يك دسته نانولوله يا فاصله ميان ديوارهفاصله ميان نانولوله

هاي كربن به صفحه گرافن، اتمدر يك . باشداي گرافيت ميفاصله بين لايهمعادل  نانومتر يعني 34/0

اند، به طوريكه هر اتم با سه اتم ديگر مجاور وش در كنار يكديگر قرار گرفتهگصورت ساختارهاي شش

  .است

  

  

  

)الف( )ب(   

)ب(  

)الف(  



 ٤٥

]9[ )ب( SEM   توسط تصوير از يك نانولوله ده ديواره)الف(اي از يك نانولوله دو ديوارهطرحواره): 11-2(شكل
  

جهت چرخش اين لايه گرافن، نوع . ردهاي مختلف زيادي براي لوله كردن يك گرافن وجود داحالت

د، سه نوع شومشاهده مي) 11-2(همانگونه كه در شكل. آوردهاي كربني را به وجود ميساختار نانولوله

  .گرددساختار متفاوت از پيچيده شدن لايه گرافن ايجاد مي

اين . شودمي بيان ، معروف است24جهت چرخش توسط يك بردار كه به نام بردار چرخش يا بردار چيرال

  :]9[تواند به صورت يك تركيب خطي از بردارهاي انتقال واحد در شبكه شش وجهي تعريف شودبردار مي

)2-1(  21 namaCh += 

  

  .دمي باشن بردارهاي شبكه شش وجهي گرافيت a2  و a1 اعداد صحيح هستند و n وmكه 

  :آيد از رابطه زير به دست ميشود كهزاويه چيرال ناميده مي a2  و a1زاويه بين 

)2-2(    

  . دهدهاي كربني را نشان مي پارامترهاي مربوط به ساختارهاي مختلف نانولوله2-2جدول 

  
                                                 
24 Chiral 

⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡

++
= −

22
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4
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nmnm
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 ٤٦

  ]9[هاي كربنيسه نوع ساختار مختلف نانولوله): 12-2(شكل

  

برخي ) 2-12(شكلها، در گذاري آنهاي با ساختار و ابعاد مختلف و همچنين نامبراي درك بيشتر نانولوله

  . نشان داده است،توانند ايجاد شوندهاي مختلف ميها كه با شاخصاز نانولوله

  

  ]9[هاي كربنيپارامترهاي ساختارهاي مختلف نانولوله: 2-2جدول

  نوع نانولوله (m,n)هاي چيرالشاخص )θ(زاويه چيرال (DNT)قطرنانولوله

π
ma0  0  (m,0) زيگزاگ  

π
ma03  30  (m,m)  آرمچير  

π

22
0 nmnma ++  <30θ0<  (m,n)  چيرال  

  
  ]7[هاي كربنيهاي مختلف براي تشكيل نانولولهچند نمونه از شاخص): 13-2(شكل

  



 ٤٧

  بنيهاي كرهاي موجود در نانولولهها و پتانسيل برهمكنش2-2-3

هاي توان به صورت يك ملكول بزرگ شامل اتماز نقطه نظر مكانيك ملكولي، يك نانولوله كربني را مي

ها با يك حركت اين اتم. توانند به عنوان نقاط در ماده باشندهاي اتمي ميكربن درنظر گرفت و هسته

-، مرتبط ميهسته است- الكترون و برهمكنش هسته-ميدان نيرويي كه ناشي از برهمكنش هسته

اين انرژي . شودمعمولا ميدان نيرو به صورت يك انرژي پتانسيل فضايي در نظر گرفته مي. ]10[باشد

به طوركلي انرژي . باشدهاي اتمي تشكيل دهنده ملكول ميپتانسيل فقط  وابسته به حركت نسبي هسته

  .]14[كنندپتانسيل فضايي كل را به صورت زير بيان مي

)2-3(  elvdwrtotal UUUUUUU ∑+∑+∑+∑+∑+∑= ωφθ 

 φU، 26اي پيوند ناشي از برهمكنش خمش زاويهθU، 25، ناشي از برهمكنش كشش پيوندrUكه در آن 

 vdwU، 28يا ناشي از برهمكنش پيچش خارج صفحهωU، 27دوسطحي پيوندناشي از برهمكنش پيچش 

چهار . باشدها مي بين اتم30 ناشي از برهمكنش الكترواستاتيكelU و 29ناشي از برهمكنش واندروالس

لكترواستاتيك والس و اهاي واندرشوند و پتانسيلهاي پيوندي در اتم ميپتانسيل اول مربوط به برهمكنش

  . ))13-2(شكل(پيوندي هستندهاي غيرمربوط به برهمكنش

   

  

  

  

                                                 
25 Stretching bond 
26 Bending bond 
27 Dihedral angle torsion 
28 Out-of-plane torsion 
29 Van der waals 
30 Electrostatic 
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  كشش  خمش  واندروالس

 
 

 
  پيچش  ايپيچش خارج صفحه  الكترواستاتيك

  

  هاي موجود در نانولوله كربنيبرهمكنشانواع ): 14-2(شكل

  

نشريات بسيار زيادي در زمينه مكانيك ملكولي وجود دارند كه روشهاي دستيابي به توابع هر يك از 

از اينرو بسته به نوع ماده و شرايط بارگذاري درنظرگرفته شده، . ]13- 11[اندئه كردهي فوق را اراهاپتانسيل

در واندروالس و الكترواستاتيك هاي برهمكنشبه دليل آنكه معمولا . رودتوابع پتانسيل مختلفي به كار مي

 واندروالس و و پتانسيلهاي كوالانسي از دبراي سيستمباشند، تر ميها ضعيفمقابل ساير برهمكنش

-هاي فوق به صورت جداگانه ميدر ادامه به بررسي هر يك پتانسيل. گرددنظر ميالكترواستاتيك صرف

  .پردازيم

  

   برهمكنش كشش پيوند2-2-3-1



 ٢٩

باشد كه از دور و نزديك شدن دو اتم در راستاي پيوند ناشي  اين برهمكنش يك برهمكنش پيوندي مي

هاي پتانسيل. شودهاي كوالانسي محسوب ميترين برهمكنش در سيستم، قوياين برهمكنش. شودمي

هاي بسيار معروف كه يكي از پتانسيل. ه گرديده استئمختلفي در نشريات گوناگون براي اين پتانسيل ارا

اخيرا به علت سادگي و دقت قابل قبول آن مورد توجه بسياري از محققان قرار گرفته است، پتانسيل 

  :]14[باشداصلاح شده مي 31مورس

)2-4(  { [ ( ) ] }11 20 −−= −− rr
er eDU β 

 )كشيده يا فشرده(، طول ثانويه rهاي كربني و در نانولوله C-Cپيوند ) تعادل( ، طول اوليه0rكه در آن 

ساير . كند مي نانومتر تغيير142/0 نانومتر تا 139/0طول تعادل پيوند در مقالات مختلف از. باشدپيوند مي

  :پارامترهاي پتانسيل مورس، به صورت زير است

nmnNDe .6031.0= , 125.26 −= nmβ  

  . باشند ميKcal/mol 124پارامترهاي فوق براي يك انرژي تفكيك 

توان رفتار كشش پيوند را هاي كوچك ميشود، در جابجاييمشاهده مي) 14-2(همانگونه كه در شكل

  :رض نمود و از پتانسيل هارمونيك زير استفاده كردخطي ف

)2-5(    

توان با تقريب خوبي، از پتانسيل هارمونيك به جاي پتانسيل مورس استفاده كرد، در اي كه ميحوزه

معمولا چون براي بدست آوردن پارامترهايي همچون . توسط بيضي نشان داده شده است) 14-2(شكل

توان از پتانسيل باشد، ميب پواسون نياز به كشش زياد نانولوله نميمدول يانگ، مدول برشي و ضري

  . هارمونيك استفاده نمود

                                                 
31 Morse 

( ) nmnNkrrkU rrr .800,
2
1 2

0 =−=
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  مورس و هارمونيككشش پيوند هاي  پتانسيل مقايسه):15-2(شكل

  

  )تغيير زاويه(اي پيوند  برهمكنش خمش زاويه2-2-3-2

مقدار اين . شود ميان دو پيوند ناشي ميباشد كه از تغيير زاويه اين برهمكنش يك برهمكنش پيوندي مي

اي  اما نقش بسيار مهمي را در پايداري ساختار ملكولي لوله؛باشدبرهمكنش از برهمكنش كششي كمتر مي

-ترين پتانسيل به كار گرفته شده براي اين برهمكنش، پتانسيل مورس اصلاح شده ميمعروف. كندايفا مي

هاي پتانسيل مورس و پتانسيل مورس اصلاح شده، همين عبارت يكي از تفاوت. ))6-2(معادله(باشد

  .ته نشده استفباشد كه در پتانسيل مورس عادي، در نظر گرپتانسيل براي برهمكنش خمش مي

)2-6(  

توان رفتار خمش پيوند را هاي كوچك ميشود، در جابجاييمشاهده مي) 15-2(همانگونه كه در شكل

  :هارمونيك زير استفاده كردخطي فرض نمود و از پتانسيل 

)2-7(  

).( nmnNUr

))(( 0 nmrr −

( ) 22
0 ..100,

2
1 −=−= radnmnNkkU θθθ θθ

( ) [ ( ) ]4
0

2
0 1

2
1 θθθθθθ −+−= sextickkU
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، زاويه ثانويه ميان دو θهاي كربني و در نانولولهC-Cميان دو پيوند ) تعادل(، زاويه ي اوليه 0θكه در آن 

ساير . باشد مي درجه120هاي كربني  در نانولولهC-Cمقدار زاويه تعادل ميان دو پيوند . باشدپيوند مي

  :پارامترهاي پتانسيل مورس، بسته به طول پيوند در نظرگرفته شده به صورت زير است
4754.0 −= Radksextic  2/.9.0 −= RadnmnNkθ  nmr 139.00 = 

4754.0 −= Radksextic  2/.42.1 −= RadnmnNkθ  nmr 142.00 =  

شود، پتانسيل هارمونيك براي تغيير زاويه پيوند داراي تطابق بهتري مشاهده ميهمانگونه كه در شكل 

توان از اين پتانسيل با اطمينان به جاي بنابراين مي. نسبت به پتانسيل هارمونيك براي كشش پيوند است

  .پتانسيل مورس استفاده كرد
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  رمونيكمورس و هاتغيير زاويه پيوند هاي  پتانسيلمقايسه ):16-2(شكل

   برهمكنش پيچش دوسطحي2-2-3-3

اي دو اتم نسبت به هم حول محور باشد كه از چرخش زاويه اين برهمكنش يك برهمكنش پيوندي مي

يكي از . باشدتر ميهاي كششي و خمشي ضعيفمقدار اين برهمكنش از برهمكنش. شودپيوند ايجاد مي

).( nmnNUθ

))(( 0 Radθθ −

[ ( ) ]0cos1
2
1 φφφφ −+= nkU
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رود، يك نوع پتانسيل پيچشي متناوب است كه به توابعي كه بسيار براي برهمكنش پيچشي به كار مي

  :گرددبيان ميصورت زير 

)2-8(  

-، زاويه ثانويه ميان دو سطح ميφ در دوسطح وC-Cميان سه پيوند ) تعادل(، زاويه اوليه0φكه در آن 

ساير پارامترهاي تابع فوق به صورت . باشد درجه مي180هاي كربني مقدار زاويه تعادل در نانولوله. باشد

  :زير است
2/.278.0 −= RadnmnNkφ , 2=n  

توان رفتار پيچش پيوند را هاي كوچك ميكنيد، در جابجاييمشاهده مي) 16- 2(همانگونه كه در شكل

  :خطي فرض نمود و از پتانسيل هارمونيك زير استفاده كرد

)2-9(    

  اي برهمكنش پيچش خارج صفحه2-2-3-4

باشد كه از چرخش يك پيوند حول صفحه تشكيل دهنده سه  اين برهمكنش، يك برهمكنش پيوندي مي

تابع . شوداين برهمكنش فقط تحت شرايط خاص بارگذاري درنظر گرفته مي. شوداتم مجاور ناشي مي

  :به صورت زير است پيشنهاد شده براي پتانسيل مزبور

)2-10(    

-، زاويه ثانويه ميان دو سطح ميω در دوسطح وC-Cميان سه پيوند ) تعادل(، زاويه اوليه0ωكه در آن 

ساير پارامترهاي تابع فوق به صورت . باشد درجه مي180هاي كربني مقدار زاويه تعادل در نانولوله. باشد

  :زير است

[ ( ) ]0cos1
2
1 ωωωω −+= nkU

( ) 22
0 ..1,

2
1 −=−= radnmnNkkU φφφ φφ
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2/.278.0 −= RadnmnNkω , 2=n   
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  هاي پيچش دوسطحي پيوند مورس و هارمونيكمقايسه پتانسيل): 17-2(شكل

توان رفتار پيچش پيوند را خطي فرض نمود و از هاي كوچك مي، در جابجايي)16- 2(همانند شكل

  :پتانسيل هارمونيك زير استفاده كرد

)2-11(    

  والس برهمكنش واندر2-2-3-5

هاي پيوندي اين برهمكنش نسبت به برهمكنش. باشد اين برهمكنش، يك برهمكنش غيرپيوندي مي

هاي هاي نانولولهبرهمكنش ميان ديواره. باشدهاي چند ديواره مهم ميبسيار ضعيف است و فقط در نانولوله

  :باشده صورت زير ميفرم كلي تابع پتانسيل واندروالس ب. باشدچند ديواره از نوع  واندروالس مي

)2-12(  

  

  

( ) 22
0 ..1,

2
1 −=−= radnmnNkkU ωωω ωω
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  .دنباش به صورت زير مي32جونز-ساير پارامترهاي پتانسيل لنارد. باشد ، فاصله ميان دو اتم ميrكه در آن 

4396.0=ε , nm341.0=σ   
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0
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van der waals potential

                                       
  نمودار پتانسيل واندروالس): 18-2(شكل

تواند بر روي همه ذراتي كه در حوزه چون پتانسيل واندروالس يك پتانسيل پيوندي نيست، بنابراين مي

شود، ها اغلب از اين پتانسيل صرفنظر ميسازييكي از دلايلي كه در شبيه. گيرند، اثر كنداين نيرو قرار مي

  . باشدسازي ميشكلات اعمال اين پتانسيل در شبيهم

  

  الكترواستاتيك برهمكنش 2-2-3-6

هاي پيوندي بسيار اين برهمكنش نسبت به برهمكنش. باشدين برهمكنش، يك برهمكنش غيرپيوندي ميا

حتي در مسائلي كه برهمكنش واندروالس را درنظر مي گيرند، از اين برهمكنش صرفنظر ضعيف است و 

  :باشد به صورت زير ميالكترواستاتيكفرم كلي تابع پتانسيل . كنندمي 

)2-13(    

                                                 
32 Lenard Jonze 
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پوشي است و به دليل هاي كربني قابل چشماين برهمكنش معمولا در همه مسائل مكانيكي شامل نانولوله

اينكه محاسبات موردنياز براي آن بسيار سنگين و زمانبر است، بنابراين فقط در مسائل خاص شيمي و 

  .گيردزيك مورد استفاده قرار ميفي

  

   33برنر- پتانسيل ترسوف2-2-4

  :]15[ترسوف و برنر، تابع پتانسيل زير را براي برهمكنش كربن پيشنهاد كردند

)2-14(  )()()( ijAijijRij rVBrVrV −= 

-هاي دافعه و جاذبه ميان دو اتم مي به ترتيب عبارتAVو j ، RV وiهاي ، فاصله ميان اتمijrبه طوريكه 

  :شوندباشند كه به صورت زير بيان مي

)2-15(  )(
1

)( )(2
)(

)(

ijc
rrS

e

R rfe
S
DrV

e−−

−
= β 

)2-16(  )(
1

)( )(/2
)(

)(

ijc
rrS

e

A rfe
S
SDrV

e−−

−
= β 

آيند كربن، گرافيت و الماس بدست مي  از خصوصيات فيزيكي شناخته شدهeR)(وeD،S،β)(پارامترهاي 

  :باشديك تابع قطع براي محدود كردن بازه پتانسيل ميcfتابع. ه گرديده استئارا) 3- 2(كه در جدول

)1(Rr < 
)2-17(  )2()2( RrR << 

)2(Rr > 
 

  

                                                 
33 Tersof-Brenner 
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nmRاين تابع يك تابع پيوسته است كه داراي قطع ميان  e 2.0)( nmRو= e 17.0)( فقط براي  و =

 به اتم i، يك اتصال چند جسمي ميان پيوند اتم ijBپارامتر . باشددربرگيري اولين لايه ي مجاوركربن مي

jم  و محيط موضعي اتiشودباشد كه به صورت زير بيان مي مي:  

)2-18(                           
δ

θ
−

≠
⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+= ∑

),(

)()(1
jik

ikcijkij rfGB  

ikr فاصله ميان اتم هاي ،iو k ، ijkθ يان پيوندهاي م زاويهi-jو  i-kباشد و تابع  ميG به صورت زير 

  :شودتعريف مي

)2-19(   

را به صورت زير ijBباشند، ضريبهاي موضعي مختلف مي كه داراي محيطj  وiبراي اتم هاي  نربر

  :درپيشنهاد ك

)2-20(    

الماس، ساختارهاي  پارامترهاي پتانسيل برنر توسط تطبيق انرژي پيوندي و ثابت هاي شبكه گرافيت،

 در جايبن خالص و همچنين انرژي تشكيل يك تهي كرمكعبي ساده و مكعبي با مراكز وجوه پر براي

) 3-2(ه كرده است كه در جدولئدرواقع برنر دو مجموعه پارامتر را ارا. الماس و گرافيت تعيين شده است

  .آمده است

  

  برنر -هاي مورس و ترسوفمقايسه پتانسيل 2-2-4-1

ه در مقالات مختلف بسيار هايي هستند كبرنر هر دو از پتانسيل-هاي مورس و ترسوفپتانسيل

شايد . هاي اخير، بكارگيري پتانسيل مورس بيشتر متداول گشته استدر سال. اندمورداستفاده قرار گرفته

برنر بسيار -اما آنچه مسلم است، پتانسيل ترسوف. يكي از دلايل آن، كاربرد ساده آن در مسائل باشد

⎥
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، )19- 2( در شكل.تر خواهد بودبرد آن مشكلتر از پتانسيل مورس است و به همين نسبت كاردقيق

   .برنر نشان داده شده است- هاي مورس و ترسوفمقايسه نموداري پتانسيل
 

  ]15[برنر-پارامترهاي پتانسيل ترسوف): 3-2(جدول

0d  0c  0a  δ  )()( nmR e )( 1−nmβ S  )()( eVD e 
5/2  19  011304/0  80469/0  1315/0  15  25/1  325/6  

5/3  330  00020813/0  50000/0  1390/0  21  22/1  000/6  

 

 

  

  

  

  

 

 برنر-هاي مورس و ترسوفپتانسيلمقايسه ): 19-2(شكل

 

برنر بيشتر از پتانسيل پيش بيني شده توسط مورس در كشش - يني شده توسط ترسوفپتانسيل پيش ب

نامه در اين پايان .باشدهاي كوچك، نتايج اين دو پتانسيل يكسان ميجاييبراي جابه. پيوندهاي بالا است

).( nmnNU  

))(( 0 nmrr −  
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فصول جزئيات بيشتر در. از پتانسيل مورس براي برهمكنش هاي كشش و خمش پيوند استفاده شده است

  .بعدي به طور مفصل بحث خواهد شد

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



 ٦٤

  

  

 

 

 

 

  فصل سوم

  هاي كربنيسازي نانولولهمدل
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  مقدمه
اين مدلسازي در حوزه . شودسازي يكي از ابزارهاي مهم اجراي طرح محسوب ميسازي و شبيهامروزه مدل

 آن محدود است، بيشتر ضروري به نظر نانو كه انجام كارهاي تجربي در آن بسيار مشكل و فرصت خطا در

هاي هاي كربني، كارهاي تئوري و روشبه موازات كارهاي تجربي صورت گرفته بر روي نانولوله. رسدمي

 ارائه 1996سازي از سال سازي و شبيهكارهاي اساسي براي مدل. عددي نيز در اين راستا انجام شده است

-هاي بر پايه شبيه روش- 1: توان به سه گروه دسته بندي كردميها را به طوركلي اين روش. اندگرديده

هاي بر پايه المان  روش-3.هاي بر پايه تئوري مكانيك پيوسته روش- 2.سازي و قابليت ارتجاعي كريستال

  ).FEM(محدود

  .گردندهاي فوق به طور مفصل بررسي ميدر اين فصل، هر يك از روش

  

  و قابليت ارتجاعي كريستالسازي هاي بر پايه شبيه روش3-1

هاي الاستيك بر اساس انرژي پتانسيل يك رسد كه اولين تلاش صورت گرفته جهت يافتن ثابتبه نظر مي

 تا 1966هاي در سال. ]16[ صورت گرفته باشد1954 در سال 35 و هيوآنگ34سيستم كريستال، توسط برن

 اثبات 36كيتينگ هيوآنگ به وسيله-برن، عدم سازگاري در شرايط در نظر گرفته شده توسط 1968

هاي الاستيك را براي يك سيستم كريستال با چگالي انرژي به ، ثابت1975در سال  37مارتين. ]17[گرديد

                                                 
34 Born 
35 Huang 
36 Keating 
37 Martin 
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ها، سازي ديناميك ملكولي نانولولهدر شبيه. ]18[هاي چندعضوي بدست آوردصورت مجموع برهمكنش

پايه هاي  روش- 1:ا را به دو روش اصلي تقسيم كردهتوان اين روشاساسا مي. رودچندين روش بكار مي

-تر از روش دوم ميعموما روش اول بسيار دقيق). MD(هاي ديناميك ملكوليو روشآبينيشيو موسوم به 

گيرد  اخيرا مورد استفاده قرار مي38ملكولي اتصال مقيدروش ديگري نيز موسوم به روش ديناميك . باشد

  .باشند و ديناميك ملكولي ميآبينيشيو هايواقع تركيبي از روش كه در

  

   روش ديناميك ملكولي آبينيشيو3-1-1

سازي ديناميك ملكولي را اعمال كرد، بايد به توابع پتانسيل مربوطه قبل از اينكه بتوان روش شبيه

 هاي كربني در فصل قبل مورد بررسي قرارروابط رياضي اين توابع پتانسيل براي نانولوله. دسترسي داشت

توانند هاي از پيش تعريف شده ميهاي ديناميك ملكولي كلاسيك بر اساس پتانسيلچه روش اگر. گرفت

 اما براي حل دقيق، نياز به اطلاعات بيشتري در ؛سازي برخي مواد در حيطه نانو مناسب باشندبراي مدل

رچوب اتوان چابت نميهاي ثدر چنين مسائلي، با پتانسيل. باشدمورد پارامترهاي توابع پتانسيل مي

  . مناسبي براي مطالعه ديناميك سيستم ها تعريف نمود

باشند، هاي برهمكنش ميهايي بر پايه مكانيك كوانتوم كه مستقل از پتانسيلبراي حل اين مشكل، روش

اساس اين . نامند ميآبينيشيوسازي ديناميك ملكولي هاي شبيهها را روشاين روش. اندگسترش يافته

باشد نه بر اساس هاي اتمي در يك نانوسيستم مي بر پايه استنتاج نيروهاي تحمل شده توسط هستهروش

گيرند،  مورد استفاده قرار ميآبينيشيوهاي هنگامي كه روش. هاي برهمكنش از پيش تعيين شدهپتانسيل

حاسبه معادلات هاي تقريبي براي ماولويت از ايجاد توابع انرژي پتانسيل تقريبي، به انتخاب طرح

                                                 
38 Tight Binding 
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بيني نشده  اين است كه دستورهاي پيشآبينيشيوهاي مزيت روش. كند چندعضوي تغيير مي39شرودينگر

در اين قسمت سعي شده . ندهستسازي  در طول مسير شبيهاجراسازي مجاز به زيادي قبل از شروع شبيه

هاي مباحث مختلف در زمينهاست تا مباحث مربوط به اين روش در سطحي ارائه گردند كه دربرگيرنده 

  .]22- 19[مكانيك كوانتوم، تئوري فيزيك، تئوري شيمي و يا حتي علم مواد باشد

  هايهسته اتم قرار گرفته در موقعيت Nدر مكانيك كوانتوم غيرنسبيتي، سطوح انرژي سيستم از 

)3-1(  { } { }NI RRRR ,...,, 21≡ 

  با گشتاورهاي

)3-2(  { } { }NI PPPP ,...,, 21≡ 

  هايقرار گرفته در موقعيت eNهاي و الكترون

)3-3(  { } { }
eNi rrrr ,...,, 21≡ 

  با گشتاورهاي

)3-4(  { } { }
eNi pppp ,...,, 21≡ 

  و متغيرهاي اسپين

)3-5(  { } { }
eNI ssss ,...,, 21≡ 

  بدست آمده از معادلات مستقل از زمان شرودينگر

)3-6(  { } { }( ) { } { }( )IiIi RxERxH ,, Ψ=Ψ 

  به طوريكه

)3-7(  { } { } { }( )iii srx ,≡ 

  :گردد متناظر كل به صورت زير بيان مي40هميلتونين

                                                 
39 Schodinger 
40 Hamiltonian 
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)3-8(    

ام و I بار روي هسته eZI .باشندام ميI به ترتيب جرم الكترون و جرم هسته IM و mكه 

NK،eK،ee
IH،NN

IH و eN
IHاي، انرژي جنبشي  به ترتيب عملگرهاي نماينده انرژي جنبشي هسته

. باشندالكترون مي-هسته و برهمكنش هسته-الكترون، برهمكنش هسته- الكترون، برهمكنش الكترون

 :توان به صورت زير نمايش دادر را ميبنابراين معادله شرودينگ

)3-9(  { }( ) { }( ) { } { }( )[ ] { } { }( ) { } { }( )IiIiIi
eN
II

NN
Ii

ee
IeN RxERxRrHRHrHKK ,,, Ψ=Ψ++++ 

 41آپنهايمر-  برنبنابراين از تقريب. هاي ساده نيز، حل دقيق معادله بالا غيرممكن استحتي براي ملكول

(BOA) گرددبراي بدست آوردن حل تقريبي استفاده مي .BOA ، هاي سريع و بر پايه جداسازي حركت

علت اين اختلاف به علت . هاها و هسته يعني جداسازي حركت الكترون؛جود در سيستم قرار داردآرام مو

، توابع موج كل به  BOAبراي اعمال طرح . ها وجود داردها و الكترونتفاوتي است كه ميان جرم هسته

  :گردندصورت حاصلضرب زير بيان مي

)3-10(  { } { }( ) { } { }( ) { }( )I
nuc

Ii
el

Ii RRxRx φφ ,, =Ψ 

}كه  }( )I
nuc Rφاي و  تابع موج هسته{ } { }( )Ii

el Rx ,φباشند تابع موج الكتروني مي.  

  : بر روي معادله بالا خواهيم داشتNKبا اعمال 

  

)3-11(    

                                                 
41 Born-Oppenheimer 
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از  بنابراين هنگام استفاده ؛تر از تابع موج الكتروني استاي بسيار موضعي به دليل اينكه تابع موج هسته

BOA توان از عبارت مي{ } { }( )Ii
el

I Rx ,φ∇در معادله) 10-3(بنابراين با جايگزيني معادله . ود صرفنظر نم 

  : خواهيم داشت)3-9(

  

)3-12(  

  

}با تقسيم طرفين معادله بر عبارت  } { }( ) { }( )I
nuc

Ii
el RRx φφ   : خواهيم داشت,

)3-13(  

  

}طرف راست معادله بالا تابعي از  }IRباشد، بنابراين مي:  

)3-14(  

  سپس و

)3-15(    

  :توان به صورت زير در نظر گرفتاين معادله يك معادله مقدار ويژه است كه مي

)3-16(  { }( ) { }( ) { } { }( )[ ]Ii
eN
Ii

ee
IeI

el RrHrHKRH ,++= 

  :اي وابسته وجود دارد، يك معادله مقدار ويژه هسته)16-3 (متناظر با هر حلي از معادله

)3-17(  { }( ) { }( )[ ] { }( ) { }( )I
nuc

I
nuc

Ini
ee
Ie RERRfrHK φφ =++ 

}اي بر روي سطح الكترونيكي كه توسط مقدار ويژه علاوه بر اين، ديناميك هسته }( )In Rf معادله مقدار ويژه 

اي از معادله وابسته به زمان شرودينگر ديناميك هسته. شودگردد، مشخص ميالكترونيكي ايجاد مي

  :كندپيروي مي

{ }( ) { } { }( )[ ] { } { }( ) { }( ) { } { }( )Ii
el

IIi
el

Ii
eN
Ii

ee
Ie RxRfRxRrHrHK ,,, φφ =++
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nuc
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Ie

RRxERRxRH

RKRxRRxRrHrHK

φφφφ

φφφφ

,,

,,,

=+

+++

{ }( ) { } { }( )[ ] { } { }( )
{ } { }( )

{ }( )[ ] { }( )
{ }( )I

nuc
I

nuc
I

NN
IN

Ii
el

Ii
el

Ii
eN
Ii

ee
Ie

R
RRHKE

Rx
RxRrHrHK

φ
φ

φ
φ +

−=
++

,
,,

{ }( ) { } { }( )[ ] { } { }( )
{ } { }( ) { }( )I

Ii
el

Ii
el

Ii
eN
Ii

ee
Ie Rf

Rx
RxRrHrHK

=
++

,
,,

φ
φ



 ٧٠

)3-18(  { }( ) { }( )[ ] { }( ) { }( )tR
t

itRRfrHK I
nuc

I
nuc

Ini
ee
Ie ,, φφ

∂
∂

=++ h 

}كه  }( )tRI
nuc ,φها  اين است كه الكترون)18-3(مفهوم معادله. باشداي وابسته به زمان مي، تابع موج هسته

}دهند و بنابراين براي هر وضعيتها واكنش نشان ميسريعا به حركت هسته }IR هسته، فقط كافيست كه 

تك تك اين مقادير ويژه، يك مجموعه از سطوح . بع ويژه بدست آيندويژه و توا يك مجموعه از مقادير

توانند به علت به اين سطوح غيركوپل مي. كننداي ايجاد ميپتانسيل غيركوپل را بر روي توابع موج هسته

ها، موضوع ها به حركت هستهاين نوع پاسخ الكترون. شمار آوردن اثرات غيرآدياباتيك، كوپل شوند

  .باشدمي BOAاصلي

كند، و با اتخاذ تقريب پوشي از اثرات غيرآدياباتيك كه سطوح پتانسيل را به هم كوپل ميبا چشم

- اي به طور شبه استاتيكي سازگار ميآدياباتيك در جائيكه تابع موج الكتروني خودش را با حركت هسته

  :اين حالت داريمدر . توان فقط روي سطح الكترونيكي حالت پايه درنظر گرفتكند، حركت را مي

  

)3-19(  

{ }( ) { } { }( )[ ] { } { }( ) { }( ) { } { }( )Ii
el

IIi
el

Ii
eN
Ii

ee
Ie RxRfRxRrHrHK ,,, 000 φφ =++ 

 براي WKBاي، يك نمايش نيمه كلاسيك پوشي از اثرات كوانتوم در توصيف ديناميك هستهبا چشم

{ }( )tRI
nuc ,φهاي درگير توان اتخاذ نمود؛ و با صرفنظر از عبارت ميh42يژاكوب-، معادله هميلتون 

  :آيداي كلاسيك بدست ميكلاسيك به صورت هميلتونين هسته

)3-20(  

  :گرددها بر روي سطح حالت پايه توسط انرژي زير بيان ميمعادله كلاسيك براي حركت هسته

)3-21(  { }( ) { }( ) { }( )I
NN
III RHRfRE += 00 

   :شودكه به صورت زير داده مي

                                                 
42 Hamilton-Jacobi 

{ }( ) { }( )[ ] { }( ) { }( )tR
t

itRRfrHK I
nuc

I
nuc

Ii
ee
Ie ,,0 φφ

∂
∂

=++ h

{ } { }( ) { }( ) { }( )InI
NN
I

N

I I

I
II

nuc RfRH
M
PRPH ++=∑2

,
2



 ٧١

)3-22(       

}هسته، بعلاوه مقدار ويژه مشتق شده -دهد كه دافعه هستهاين معادله نشان مي }( )IRf0 در نيروها سهم ،

  :بنابراين داريم. دارند

)3-23(  { }( ) { }( ) { }( ) { }( )I
el

I
el

II
el

II RRHRRf 000 φφ ∇=∇ 

}براي محاسبه مقدار ويژه انرژي حالت پايه  }( )IRf0اما . بايد حل شود) 19- 3(، معادله مقدار ويژه الكتروني

يكي از . زني اتخاذ گرددل دقيق براي اين معادله وجود ندارد و بايد يك طرح تقريببه طور كلي يك ح

اين تئوري . باشد مي43كوهن-  هاهنبرگبر اساس تئوري) DFT(ها، استفاده از تئوري تابع چگالياين طرح

 براي محاسبه حالت پايه يك سيستم چند الكتروني تنظيم 1960باشد كه در سال يك تئوري دقيق مي

}در اين تئوري، نظريه اصلي اين است كه چگالي الكترون . گرديده است }( )irn بندي براي توابع و فرمول

زني از اين توابع باصطلاح باشد و يك تقريبنياز مي زني دقيق اين توابع موردتقريب. گرددچگالي ايجاد مي

خصوصيات يك برهمكنش غيرهمگن سيستم شود كه در آن ناميده مي) LDA(تقريب چگالي موضعي

  . چند الكتروني با خصوصيات يك گاز الكتروني همگن مرتبط هستند

} ، انرژي حالت پايه كل DFTبر طبق  }( )IRf0ها هاي متناظر با يك موقعيت هسته الكترون{ }IR توسط 

    : شودناميده مي KSE  44شم- كوهنمينيموم كردن يك تابع معين كه انرژي

)3-24(  { }( ) { }( ) { }( ){ } { }[ ]i
KS

I
elel

I
el

I ERHRRf ψφφ minmin 000 == 

}باشد،  ميشم-كوهنهاي  اوربيتالiψكه  }[ ]i
KSE ψ  باشدمي شم-كوهنتابع انرژي .  

)3-25(  

                                                 
43 Hohenberg-Kohn 
44 Kohn-Sham 

{ }[ ] { }[ ] [ ] { }( )∫∫ ++++= Iionsxc
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r  به يك موقعيت منفرد اشاره دارد وiψ هاي ذره منفرد اشغال شده مضاعف را يك مجموعه از حالت

  :دهدتشكيل مي

)3-26(  
2

,...,2,1),( e
i

Nir =ψ 

  باشد وو هر اوربيتال شامل يك الكترون با اسپين بالا و يك الكترون با اسپين پايين مي

)3-27(  
rr

rnrdrHHar
I ′−

′
′= ∫

)()( 

هاي برحسب اوربيتال.  متناسب است46ط معادله پواسونباشد و با چگالي بار توس مي45كه پتانسيل هارتري

  :گردد، چگالي بار به صورت زير بيان ميشم-كوهن

)3-28(    

دهد كه به ، انرژي جنبشي كوانتوم يك سيستم برهمكنش مرجع را نمايش مي)25-3(اولين عبارت معادله

  :گرددصورت زير بيان مي

)3-29(  

گالي الكتروني با يك پتانسيل خارجي ثابت از قبيل پتانسيل ناشي و عبارت دوم نشان دهنده برهمكنش چ

سومين عبارت، انرژي الكترواستاتيك چگالي . كنندها حركت ميهاي كلاسيك در جائيكه الكتروناز هسته

همبستگي و در نهايت - چهارمين عبارت، تابع مبادله. باشدالكتروني بدست آمده از پتانسيل هارتري مي

  . باشداي عادي ميانرژي برهمكنش بارهاي هستهعبارت آخر، 

ها نسبت به مجموعه ، توسط تغييرات براي يك تعداد ثابت از الكترون)25-3(شم- كوهنتابع انرژي 

  :كند ميء شرايط تعامدي را ارضاشم-كوهنهاي اوربيتال

)3-30(  ijji δψψ = 

                                                 
45 Hartree 
46 Poisson 

∑=
occ

i
ii ROrn 2)()( ψ

{ }[ ] ∑ ∇−=
occ

i
iiiiS OK ψψψ 2

2
1



 ٧٣

  : خواهد شدشم- كوهن كه منجر به معادلات

)3-31(   

  يا

)3-32(   

  يا

)3-33(   

  به طوريكه

)3-34(   

 شم- كوهنمعادلات. باشد يك مجموعه از ضرايب لاگرانژ ميijΛباشد و همبستگي مي-كه پتانسيل مبادله

KSهاي يك هميلتونين مؤثر تك الكتروني توانند به صورت عبارتتك الكتروني هستند و مي
effH به همراه 

KS
IHهميلتونين تك الكتروني مؤثر به علت حضور پتانسيل . گردند نماينده پتانسيل موضعي بيان مي

همبستگي - ، تابع انرژي مبادله LDAدر . گيردبر مي الكتروني را در همبستگي، اثرات چند- مبادله

  :دشوتقريب زده ميبرهمكنش غيرهمگن سيستم الكترون به صورت زير 

)3-35(    [ ] ∫≈ )())(()( rnrndrernH xc
xc
I 

))((كه  rnexcهمبستگي هر الكترون از يك گاز - يك تابع چگالي عمومي است كه بيانگر انرژي مبادله

  ورت زير به صGGA( ،)(nExc(در تقريب گراديان تعميمي. باشدمي n(r)الكتروني همگن با چگالي موضعي 

  :گرددبيان مي

)3-36(   

  .يعني يك وابستگي تابعي ميان چگالي و گراديانش در يك نقطه فضاي داده شده وجود دارد

  :گرددهمبستگي به صورت زير بيان مي-پتانسيل مبادله ،LDAتحت
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)3-37(   

  :گردندبه صورت زير بيان ميشم -كوهنهاي استاندارد معادلات شكل

)3-38(  )()( RerH i
KS
ii

KS
eff ψψ = 

-هاي متناظر با الكترون همچنين چگالي و اوربيتالشم-كوهنحل خودسازگار براي اين مسائل، پتانسيل 

  . كندهاي حالت پايه را فراهم مي

-بنابراين اگر معادله هسته. گردداي اجرا مي براي هر موقعيت هستهشم-كوهنمينيموم سازي تابع انرژي 

 اجرا شود و MDسازي بايد براي هر مرحله  ايجاد گردد، مينيمومMDي سازدر يك شبيه) 25- 3(اي

   .ها بدست آيندنيروها توسط استفاده از اوربيتال

  

   MD روش ديناميك ملكولي 3-1-2

سازي ديناميك ملكولي يك تكنيك براي محاسبه خصوصيات انتقال و تعادل در يك سيستم شبيه

هاي درون ذرات از رود كه حركت هسته به اين علت بكار ميكلمه كلاسيك. باشدچندعضوي كلاسيك مي

گردد كه تقريب خوبي در اين روش از اثرات كوانتوم صرفنظر مي. كنندقوانين مكانيك كلاسيك پيروي مي

-ها و ملكولهاي چرخشي و انتقالي اتمرود اما در مسائلي همچون حركتبراي بسياري مسائل به شمار مي

  .هاي بالا كمي اين تقريب نگران كننده خواهد بودت ارتعاشي با فركانسهاي سبك و يا حرك

در آنجا براي شروع كار يك . باشدسازي ديناميك ملكولي از بسياري جهات شبيه كارهاي تجربي ميشبيه

گيري، خصوصيات مورد دلخواه را در خلال زمان بدست هاي اندازهونه آماده كرده و با اتصال دستگاهمن

ابتدا يك نمونه آماده . شودسازي ديناميك ملكولي نيز دقيقا از اين ديدگاه پيروي ميدر شبيه. رندآومي

گردد و معادلات حركت نيوتن را براي سيستم تا  ذره انتخاب ميNشده و سپس يك سيستم مدل شامل 
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گيري واقعي اندازهبعد از تعادل، . كنندزمانيكه خصوصيات سيستم در طول زمان زياد تغيير نكند، حل مي

توانند در اين كار كامپيوتري  مي،دهندبعضي از اشتباهاتي كه در كارهاي تجربي رخ مي. گيردصورت مي

  .نيز رخ دهند

  

  سازي ديناميك ملكولي، در ابتدا ما بايد قادر باشيم اينگيري مقادير قابل مشاهده در يك شبيهبراي اندازه

 يك تعريف ،به عنوان مثال. وقعيت و گشتاور ذرات در سيستم بيان كنيممقادير را به صورت توابعي از م

، اصل همبخشي انرژي را روي همه درجات آزادي )كلاسيكي(مناسب از دما در يك سيستم چندعضوي

 براي انرژي جنبشي متوسط ،بنابراين. شودبكار مي برد كه با نسبت درجه دوم هميلتونين سيستم وارد مي

   :]22[واهيم داشتهر درجه آزادي خ

)3-39(   

در عمل بايد . سازي، از اين معادله به عنوان يك تعريف كاربردي از دما استفاده خواهد گرديددر يك شبيه

 ذره و Nكه براي يك سيستم با  ( fNانرژي جنبشي كل سيستم را با تقسيم آن بر تعداد درجه آزادي

چون انرژي جنبشي كل سيستم در . گيري نموداندازه)  خواهد بودN3-3گشتاور كل ثابت به صورت 

  :روداي بكار مينوسان است، بنابراين دماي لحظه

)3-40(   

گيريم كه به صورت زير نظر مي سازي ديناميك ملكولي، يك برنامه ساده را دربراي درك بيشتر شبيه

  :كندعمل مي

  )و گام زماني اوليه، تعداد ذرات مانند دماي(كنندعيين ميخواندن پارامترهايي كه شرايط اجرا را ت - 1

 )هاي اوليهها و سرعتيعني انتخاب موقعيت( مقداردهي اوليه به سيستم - 2

 محاسبه نيروها روي همه ذرات - 3
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سازي را تشكيل اين مرحله و مرحله قبل، هسته اصلي شبيه. گيري از معادلات حركت نيوتنانتگرال - 4

شوند كه سير تكاملي سيستم براي طول زماني دلخواه  تا زماني تكرار مياين دو مرحله. دهندمي

 .محاسبه گردد

سازي به اتمام شبيه شود وگيري محاسبه ميبعد از تكميل حلقه مركزي، مقادير متوسط مورد اندازه - 5

  .    رسدمي

  .در ادامه هر يك از مراحل فوق مورد بررسي قرار خواهد گرفت

  

  اوليهدهي  مقدار3-1-2-1

. يابدهاي اوليه اختصاص ميها و سرعت موقعيت،سازي، براي هر يك از ذرات سيستمبراي شروع شبيه

 اي، ذرات نبايددر هر پديده. سازي آن را داريمموقعيت ذرات بايد سازگار با ساختاري باشد كه قصد شبيه

 براي. ولي يا اتمي گرددهاي ملكاي تغييرمكان يابند كه باعث يك همپوشاني محسوس هستهبگونه

  . دستيابي به اين موقعيت، ذرات بايد بر روي يك شبكه مكعبي قرار گيرند

 با فرض اينكه مقادير. گرددسازي، از يك شبكه مكعبي ساده استفاده ميبراي سادگي در شروع شبيه

در ابتدا هر ذره . باشداند كه شبكه مكعبي از نظر مكانيكي ناپايدار چگالي و دماي اوليه طوري انتخاب شده

شود كه از يك توزيع يكنواخت گردد و به هر ذره مقدار سرعتي نسبت داده مياش قرار ميدر محل شبكه

دهيم كه اي تغيير ميهاي اوليه را بگونهسپس همه اين سرعت. اند بدست آمده5/0 تا -5/0در فاصله 

تناسب انرژي جنبشي متوسط با مقدار دلخواه هاي منتجه را براي گشتاور كل صفر باقي بماند و سرعت

  . كنيمبندي ميمقياس

  

   محاسبه نيروها3-1-2-2
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دهد، سازي ديناميك ملكولي بيشترين زمان را به خود اختصاص ميهاي شبيهقسمتي كه در همه روش

ظر هاي زوجي در ناگر يك مدل سيستم را با برهمكنش. باشدمحاسبه نيروهاي اعمالي به هر ذره مي

. گردد در اثر نزديكترين تصوير مجاورش اعمال ميiگردند كه بر ذره بگيريم، تنها سهم نيروهايي لحاظ مي

 Nاگر بخواهيم تنها برهمكنش ميان يك ذره و نزديكترين ذره ديگر را لحاظ كنيم، براي يك سيستم با 

)1(/2ذره بايد فواصل +× NNزوج را محاسبه كنيم  .  

ضوع نشان مي دهد كه اگر از روش ميانبري استفاده نشود، زمان مورد نياز براي محاسبه نيروها از اين مو

هاي كارآمدي براي افزايش سرعت محاسبات نيروها وجود دارند كه اين درجه روش.  خواهد بود2Nدرجه 

  .  تبديل خواهد كردN به2Nزماني را از 

-همانند حالت مونت. گرددمحاسبه مي zو x،yدر مسيرهاي  jو  iدر ابتدا فاصله جاري ميان دو زوج ذره 

 به اندازه نصف قطر باكس crدر اينجا يك شعاع قطع . كارلو ما نياز به يك شرايط مرزي پريوديك داريم

 jو  iاي ميان توانيم محاسبات برهمكنش بين لايهدر اين حالت مي. گيرد ميپريوديك مورد استفاده قرار

  .   محدود كنيمjو نزديكترين تصوير پريوديك  iرا به برهمكنش ميان 

مشخص كنيم و يك شرايط مرزي پريوديك مكعبي ساده را درنظر بگيريم،  boxاگر قطر پريوديك را با 

يك راه . باشد box/2  بايد هميشه كمتر از jين تصوير پريوديك و نزديكتر iفاصله در هر مسيري ميان 

- ، استفاده از نزديكترين تابع صحيح ميjو نزديكترين تصوير پريوديك  iساده براي محاسبه فاصله ميان 

 xبراي شروع، فاصله . كنداين تابع به سادگي يك عدد حقيقي را به نزديكترين عدد صحيح گرد مي. باشد

  . گردد  به صورت زير بيان ميjديكترين تصوير پريوديك و نز iميان 

)3-41(  )/)(()()( boxrxninboxrxrx ×−= 

2توان ، ميijrهاي كارتزينبنابراين با محاسبه همه مؤلفه
ijrسپس بايد بررسي شود كه آيا .  را محاسبه نمود

2
ijr 2 كمتر از

crاگر كمتر نباشد، سريعا مقدار ديگري براي .  است يا خيرj در . شوددر نظر گرفته مي
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گيري از تابع پتانسيل انرژي با مشتق. اين دو ذره محاسبه گرددصورتي كه كمتر باشد، بايد نيروي ميان 

  .توان نيروي ميان دو ذره را در سه مسير بدست آوردتعريف شده مي

  

  گيري از معادلات حركت انتگرال3-1-2-3

گيري اكنون كه همه نيروهاي اعمالي به ذرات محاسبه گرديد، مي توان از معادلات حركت نيوتن انتگرال

ها، ترين اين الگوريتمترين و سادهيكي از معروف. اندهاي مختلفي براي اين كار ارائه شدهالگوريتم. نمود

  . باشد مي47الگوريتم ورلت

  :كنيمشروع مي t مختصات يك ذره حول زمان 48براي دست يافتن به اين الگوريتم، از بسط تيلور

)3-42(   

  به طور مشابه

)3-43(   

  :با جمع دو طرف اين دو معادله داريم

)3-44(   

  و يا

)3-45(   

  . باشدسازي مي گام زماني در شبيه∆t است كه ∆4tتخمين موقعيت جديد شامل خطايي از درجه 

توان سرعت را با اما مي. كندهاي جديد استفاده نميالگوريتم ورلت از پارامتر سرعت براي تعيين موقعيت

  :دانش خط سير محاسبه نمود

                                                 
47 Verlet 
48 Teylor 
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)3-46(   

  يا

)3-47(    

هاي موقعيت.  را رها كنيمر زمان توانيم موقعيت داكنون كه توانستيم موقعيت جديد را بدست آوريم، مي

  .شوندهاي حاضر ميهاي جديد، موقعيتشوند و موقعيتهاي قديم ميحاضر، موقعيت

به اين نكته بايد توجه كرد كه انرژي كل . گردد انرژي پتانسيل كل محاسبه ميبعد از هر گام زماني، دما و

  . بايد ثابت باقي بماند

  

  پيوستههاي بر پايه مكانيك  روش3-2 

هاي زماني  و بازه108هاي از درجه سازي كه قبلا مورد بحث قرار گرفتند، به تعداد اتمهاي شبيهروش

-تر بايد توسط روشهاي بزرگتر با بازه زماني طولانيسازي سيستمبنابراين شبيه. اندنانوثانيه محدود شده

هاي كربني هاي پيوسته نانولولهمدلاخيرا كارهاي زيادي بر روي . هاي مكانيك پيوسته صورت پذيرد

، ]23[1992 در سال 49اولين كارهاي انجام شده در اين زمينه، توسط ترسوف. صورت گرفته است

ترسوف به كمك يكسري . انجام شده است] 25[ 2000 در سال 51 و رو]24[1996 در سال 50ياكوبسون

فاده از خصوصيات الاستيك ورقه گرافيت و توان با استئن، نشان داد كه ميومحاسبات ساده از انرژي فلور

ياكوبسون و . هاي كربني استفاده كردها و نانولولهئنوبيني انرژي كرنش الاستيك فلورئن، براي پيشوفلور

هاي ها براي نانولوله و نيروهاي اعمالي به اتم52رو،  يك مدل پوسته پيوسته بدون در نظر گرفتن كايراليتي

                                                 
49 Tersof 
50 Yakobson 
51 Ru 
52 Chairality 
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هاي  به كمك تئوري تير اويلر، نانولوله1999 در سال 53گاويندجي. ر گرفتندكربني تك ديواره در نظ

شان آن ها نشان دادند كه خصوصيات مواد در نانومقياس، بسيار وابسته به اندازه. چندديواره را مدل كرد

 2002 و همكارانش در سال 54هاي بسيار مهم مكانيك پيوسته توسط ژانگيكي از روش. ]26[باشدمي

روش آنها بر پايه كاربرد . ]27[هاي كربني تك ديواره ارائه گرديدبيني خواص مكانيكي نانولولهپيشبراي 

كوپلينگ چند عضوي محيط ) 1:اين روش داراي دو ويژگي است. هاي برهمكنش قرار داشتپتانسيل

ه اخيرا در هاي تحليلي و پيوسته كدر ادامه يكي از مدل .فرض يكنواختي تابع چگالي پيوند) 2.موضعي

  .مقالات به چاپ رسيده است به طور مختصر مورد بررسي قرار خواهد گرفت

  

   55 مدل تحليلي و پيوسته كالامكارو3-2-1 

تواند به صورت يك پوسته كند كه نانولوله كربني تك ديواره ميتكنيك تحليلي پيشنهاد شده، فرض مي

توان يك لايه نازك سه پوسته را دقيقا مي. ]9[اي با واحدهاي متناوب شش ضلعي مدل شوداي لولهشبكه

به علت شكل پريوديك، . ها درنظر گرفتبعدي ناهمگن بدون خصوصيات الاستيك در نواحي سوراخ

برطبق اين روش دو متغير . هاي همگن سازي مجانبي مدل كردتوان با استفاده از روشها را مينانولوله

تعريف واسطه در ميكرومقياس و ديگري براي تغييرات كلي در يكي براي . شودفضايي درنظر گرفته مي

 ضرايب بدست آمده از توابع پريوديك به  ولهئي مسئمعادلات مشتق جز. ميدان فيزيكي در ماكرومقياس

)شكل  ) ( )ξδ AxA به صورت مجانبي و به صورت ، بسط با له مقدار مرزي متناظرئمس.  هستند/=

 و x) ماكروسكوپيك(آهسته دو متغير ها را به هركند، بنابراين آنرفتار مي δك پارامترهاي مشخصه كوچ

ξδ )ميكروسكوپيك(متغير سريع =/xكربن با طول- براي تحليل، پيوند كربن. كند وابسته مي l پيوند  و

                                                 
53 Govindjee 
54 Zhang 
55 Kalamkarov 
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- نمايش داده ميδدور به قطرهاي مجاور در يك حلقه شش ضلعي توسط يك ميله مميان اتم

  .)1-3شكل(شود

 ثر براي يكؤبندي در تعيين ضرايب ماستفاده در اين روش تحليلي مشابه با فرمول بندي موردفرمول

  يك لايه نازك سه بعدي همگن را درنظر بگيريد. باشدپوسته نازك كامپوزيت با تغيير سريع ضخامت مي

  
  

  ]9[حلقه شش وجهي نانولوله كربني تك ديواره): 1-3(شكل

  

 يك سيستم γو1α،2αدر اينجا . )3-2شكل(بدست آمده است δΩكه از تكرار واحدهاي كوچك

 منطبق بر خطوط انحناي اصلي صفحه مياني لايه 2αو1αكنند كه خطوط مختصات متعامد را تعريف مي

فرض شده است كه ضخامت لايه و ابعاد مماسي . باشد محور مختصات عمود بر لايه مياني ميγو

عاد كوچك، توسط يك اين اب. متناوب در مقايسه با ابعاد لايه كامپوزيت كوچك است واحدهاي ساختار

- كند، مشخص مي كه دو مقياس ناهمگني در واسطه و ضخامت لايه را تعريف ميδبعد كوچكپارامتر بي

  :شودهاي زير تعريف مي توسط نامساويδΩواحد. شوند
+− <<<<−<<− γγγδαδδαδ ,

22
,

22
2

2
21

1
1 hhhh

 حلقه شش وجهي

هاي حلقه سوراخ
 شش وجهي

 (SWCNT) نانولوله تك ديواره
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)3-48(   

  به طوريكه 

)3-49(   

)، برش عمودي سطوح بالاييF±كه تابع  )+Sو پاييني ( )−Sكنند لايه را تعريف مي. ±F به عنوان توابع

  . اند فرض شدهδΩ با تناوب سلول واحد 2αو1αاي در متغيرهايپريوديك تكه

  

  

  

  

  

  

  

  ]9[سلول واحد لايه استوانه اي ناهمگن): 2-3(شكل

  

. نشان داده شده است δهايهاي بسط مجانبي با توانالاستيسيته به صورت عبارت 3Dله ئحل اين مس

)هاي منتجه تنش روابط تشكيل دهنده پوسته معادل، به صورت عبارت )αβN منتجه هاي ممان ،( )αβM 

  :آيند بدست ميαβkو انحناهاي αβεاي هاي ميان صفحهكرنش

)3-50(  

)3-51(  
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λµمقادير 
αβb،λµ

αβ
*b،λµ

αβzb وλµ
αβ
*zbباشند كه توسط ثر پوسته همگن ميؤ ضرايب الاستيك م

  :آيد بدست ميδΩگيري بر روي سلول واحد كلانتگرال

)3-52(   

  :شوندمتغيرهاي ماكروسكوپيك هستند كه به صورت زير تعريف مي zو 1ξ ،2ξدر اينجا، 

)3-53(   

)كه  )211 , aaAو( )212 , aaAمياني و  ضرايب اولين معادله درجه دوم لايهΩ  حجم سلول واحد در

بايد توابع موضعي  ، اعمال شوند)51- 3 ( و)50- 3(قبل از اينكه معادلات. باشد ميz و 1ξ ،2ξمختصات 
λµ
αβbوλµ

αβ
*bدگردل سلول واحد تعيين ئ از مسا:  

)3-54(   

)3-55(  

  
)3-56(  
  
)3-57(  

  

)( −+
ii nn(متناظر با سطح و) دروني(هاي بردار نرمال واحد بيروني مولفه( −+ == zzzz در سيستم 

و ) 57-3( و )55- 3(با شرايط مرزي ) 56-3( و) 54-3(معادلات . شوندتعريف مي z و 1ξ ،2ξمختصات 

شوند كه معادلات سلول واحد شرايط تناوبي در مسيرهاي مماسي بر روي حوزه سلول واحد حل مي

  .شوندناميده مي
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λµدرواقع توابع موضعي 
αβbوλµ

αβ
*b بلكه از روابط . شوندحل نمي )56-3( و) 54-3( مستقيما از روابط

),,(زير براي ارتباط ميان توابع موضعي با توابع هنوز مجهول 21 zV lm
n ξξ  و),,( 21 zU lm

n ξξ  و ضرايب

  .گردد استفاده ميijlmcالاستيك ماده 

)3-58(  

)3-59(  

 

    

- 3(و ) 58-3(ابتدا معادلات . zنه در جهت ) iAبا تناوب نسبي(  پريوديك هستندiξاين توابع درجهت

lmشوند و سپس توابع جايگزين مي) 57- 3(و ) 54-3(در معادلات ) 59
nU و lm

nVاين توابع . شوند تعيين مي

λµشوند تا توابع موضعيجايگزين مي) 59- 3(و ) 58-3(به صورت برگشتي در معادلات 
αβbوλµ

αβ
*b 

ضرايب ) 52- 3(معادلهگيري بر روي حجم سلول واحد مطابق با بدست بيايند و در نهايت ميانگين

ثر و ضرايب الحاقي وجه كرد كه ميان ضرايب الاستيك مؤبايد به اين نكته ت. آيندثر بدست ميؤالاستيك م

ijAاتصال ،ijB و خمشيijDتشابه وجود ،وري كامپوزيت چند لايه كلاسيك با آن آشنا هستيدئكه در ت 

  .دارد

  

  

)3-60(  

 

 اما در ؛هاي هوشمند و كامپوزيتي به كار گرفته شده استدي از صفحات و پوستهاداين روش براي تع

هاي كربني تك ديواره از اين روش براي تعيين ثابتهاي مهندسي و روابط مربوط به نانولولهكالامكارو اينجا 

  . نموده استاستفاده 
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  اي با ساختار پريوديكاي لوله رفتار مجانبي پوسته شبكه3-2-1-1

-مانطور كه قبلا بيان شد، يك نانولوله كربني تك ديواره به صورت پوسته ناهمگن سه بعدي مدل ميه

 57جاي و يا تهي56والس - گونه عيوب استون پوسته نانولوله به صورت كاملا پريوديك و عاري از هر. شود

هاي با ازعبارتگرفته شده است؛  ضخامت پوسته درنظر از شعاع انحناي پوسته بسيار بزرگتر. باشدمي

)(از  هاي بالاترتوان 2δOهاي ماده تشكيل دهنده نانولوله، همگن است و ميله. گرددپوشي مي چشم

باشد  ميδنانولوله داراي ضخامت پوسته.  هستنداينمايش دهنده پيوند شيميايي به صورت لوله

)0≡≡ −+ FF.(صفر  كربن با خصوصيات ماده- هاي كربن بعلاوه منطقه فضاي خالي در ميان پيوند

ثر اين ساختار بر پايه حل معادلات موضعي بر روي هر سلول واحد مجزا ضرايب مؤ. درنظرگرفته شده است

 ميله تشكيل يافته است؛ به طوري كه ميله Nفرض كنيد كه سلول واحد شبكه پوسته، از . شوندتعيين مي

j ام از ماده همسانگرد با مدول يانگjEو ضريب پواسون jνشامل يك زاويه jϕ1 با خط مختصاتيα 

احد هاي سلول وتوان براي هر يك از ميلهرا مي) 57-3(و ) 54-3(معادلات موضعي . تشكيل يافته است

) )3-3(شكل(جمع آثارتوان توسط اصل به صورت جداگانه به كار برد و سختي موثر كل ساختار را مي

  .بدست آورد

                                                 
56 Stone-Waals 
57 Vacancy 
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  ]9[ زيگزاگ)ب(  آرمچير)الف(.SWCNT تناوب سلول): 3-3(شكل

  

اما  ؛آيدها به وجود مي بايد توجه كرد كه با استفاده از اين روش، مقداري خطا در مناطق همپوشاني ميله

با . گيري روي سلول واحد ندارد به طوريكه اثر قابل توجهي بر روي انتگرال؛اين خطا بسيار موضعي است

) 58- 3(، )55-3(، )54-3(ثر به راحتي از معادلات هاي كربني، ضرايب مؤپيروي از اين روش براي نانولوله

- بدست مي1αمحور  ام  وj ميان المان سلول واحد jϕو زاويه )52- 3(گيري معادله ميانگين، )59-3(و 

  : آيند

)3-61(    

)3-62(    

)3-63(   

αβλµضرايب 
jBوαβλµ

jCهاي  به تركيب شاخصαβλµشوندوابسته هستند كه به صورت زير بيان مي:  
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)3-65(  jjjjj CB ϕϕϕ 22222242222 sincos,sin == 

)3-66(  )sincos2sin(cos
4
1,sincos 22441212221212

jjjjjjjj CB ϕϕϕϕϕϕ −+== 

)3-67(  jjjjjjjj CCBB ϕϕϕϕ 22221112122222111122 sincos,sincos −==== 

)3-68(  )sincossin(cos
2
1,sincos 3312111112312111112

jjjjjjjjjj CCBB ϕϕϕϕϕϕ −==== 

)3-69(  )sincossin(cos
2
1,sincos 3322121222322121222

jjjjjjjjjj CCBB ϕϕϕϕϕϕ −==== 

λµثرؤلازم است خاطرنشان شود كه ضرايب م
αβbبلكه فقط ؛ها وابسته نيستند ميله به شكل سطح مقطع 

λµثرؤبرعكس، ضرايب م. وابسته هستند) مساحت سطح مقطع(به كسر حجمي آنها
αβ
*b لزوما به خاطر

هاي ، منتجه)a()5-3(با توجه به شكل. شان به مختصات عرضي، به سطح مقطع وابسته هستندوابستگي

  :ندآيتنش و ممان، به صورت زير بدست مي

)3-70(   

)3-71(    

)3-72(    

)3-73(    

)3-74(    

)3-75(    

 به بالا در معادلات 2و1هاي توان توسط تغيير در زيرنويسرا ميزيگزاگ نتايج مربوط به سلول واحد 

   .دست آورد

    

)3(
316 2211

2
11 εεπδ +=

l
EN

)3(
316 2211

2
22 εεπδ +=

l
EN

12
2

12 316
επδ

l
EN =

])34[(
768

3
)1( 2211

3
11 kk

l
EM ννπ
ν

δ ++
+

=

])34([
768

3
)1( 2211

3
22 kk

l
EM ννπ
ν

δ ++
+

=

])1[(
768

3
)1( 12

3
12 k

l
EM νπ
ν

δ +
+

=



 ٨٨

 (FEM)هاي المان محدود روش3-3

يكي از . دهه اخير متداول گرديده استهاي كربني در  براي محاسبه خواص مكانيكي نانولولهFEMكاربرد 

با توجه . باشدگيرد، روش ساختاري ميهاي المان محدود قرار ميهاي بسيار مهم كه در حيطه روشروش

باشد، نامه روش ساختاري ميهاي كربني در اين پايانبه اينكه روش استفاده شده براي مدلسازي نانولوله

  .اندصل بعدي مورد بحث قرار گرفتهها به طور مفصل در فانواع اين روش
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  چهارمفصل 

  هاي مكانيك ساختاريروش
  

  

  

  

  

  

  

  

  مقدمه
هاي مختلف بسياري براي هاي كربني آغاز شده است، روشسازي نانولولهسازي و شبيهاز زمانيكه مدل 

هاي مختلف حل مسائل در زمينهاند كه هر كدام به نوبه خود قادر به مدلسازي اين نانومواد ارائه گرديده

مواد، محاسبه خصوصيات مكانيكي از قبيل مدول يانگ،  به علت اندازه بسيار كوچك نانو. مكانيكي هستند
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مكانيك در  هاي زيادي را ميان محققان نانواستحكام كششي و فشاري و همچنين مقاومت كمانشي، بحث

 اما ؛مواد بسيار قابل توجه هستند جربي در زمينه نانوبا اينكه كارهاي ت. ايجاد كرده است هاي اخيرسال

نياز به شرايط خاص آزمايشگاهي براي اينگونه كارهاي تجربي و اختلاف فاحش ميان نتايج بدست آمده در 

بعضي موارد باعث شده است كه محققان براي توجيه و تفسير كارهاي تجربي به كارهاي محاسباتي رو 

د ربه ف هاي منحصرهاي كربني به علت ويژگيساختار، نانولوله از مواد نانودر ميان بسياري . بياورند

  .  ندستهمكانيكي و الكتريكي خود از توجه بيشتري برخوردار 

هاي كربني، تحقيقات نظري زيادي نيز براي مدل در كنار كارهاي تجربي صورت گرفته بر روي نانولوله

-له مرتبط با حركتئدر واقع هر مس: هاي مكانيك ملكوليروش - 1. ها انجام شده استسازي اين نانولوله

ها ها، اين روش اما به علت حجم محاسباتي بالاي آن؛ مدل كردروشاين  توان باهاي اتمي و ملكولي را مي

هاي با عمر كوتاه ها هستند و پديدهها و اتمهاي كوچك كه شامل تعداد كمي از ملكولمعمولا به سيستم

باشد كه به علت سازي مكانيك پيوسته ميديدگاه ديگر مدل- 2. شوندثانيه محدود مي نيه تا نانواز پيكوثا

هاي اما مدل. اند محققان زيادي به آن روآورده،سهولت در به كارگيري و نياز به زمان كمتري براي تحليل

د، بنابراين نيروهاي اعمال شده بر ها را درنظر بگيرنتوانند كايراليتي نانولولهبدست آمده از اين ديدگاه نمي

آوردن  مدل مكانيك ساختاري علاوه بر نداشتن محدوديت در به شمار. آورندها را به شمار نميروي اتم

   .كندهايي مانند ديناميك ملكولي زمان صرف ميكايراليتي، از نظر زمان تحليل نيز بسيار كمتر از روش

-هاي ساختاري در حوزه نانولولهمدل. انيكي متمركز خواهيم گشتهاي مكنامه بر روي مدلدر اين پايان

 آغاز گرديده است، هرچند كه به ادعاي بيشتر مقالات، اولين مدل ساختاري در 2002هاي كربني از سال 

هاي اخير هاي ساختاري ارائه گرديده در سالدر ادامه به بررسي انواع مدل.  ارائه گرديده است2003سال 

نامه حاضر ترين مدل ساختاري ارائه گرديده تاكنون را كه در پاياناخت و در نهايت كاملخواهيم پرد

  . صورت گرفته است، معرفي خواهيم كرد
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  هاي مكانيك ساختاري مدل4-1

  58 مدل اودگارد4-1-1

سازي ، استفاده از خصوصيات ساختاري را براي مدل2002 در سال  و همكارانشين بار اودگاردلبراي او

 كه با معادل قرار دادن انرژي پتانسيل ملكولي يك ند نشان دادآنها. ]28[ندمواد نانوساختار پيشنهاد كرد

هاي توان خواص مكانيكي نانولوله مي،نانوساختار با انرژي كرنشي يك خرپا و مدل پيوسته معادل ماده

 با يك مدل خرپاي ،ي گرافنيك المان حجم معرف ساختار شيميايدر اين مدل، . بيني كردكربني را پيش

دو پارامتر مستقل ضخامت ديواره و سختي خمشي مورد بررسي قرار گرفته . معادل جايگزين شده است

هاي كربني همانند يك ساختار در اين مدل نانولوله. توان مدل خرپا نيز ناميد مدل اودگارد را مي.است

هاي ارتباط دهنده اين اعضا عمل  به عنوان مفصلهاي كربن به طوريكه اتم،اندخرپا در نظر گرفته شده

كششي مورد استفاده قرار گرفته است، بنابرين او  هاي تحت بارچون مدل اودگارد براي نانولوله. كنندمي

ها صرفنظر هاي كربن لحاظ كرد و از ساير پتانسيلفقط دو برهمكنش كشش و تغيير زاويه را ميان اتم

 . شده استها از دو ميله با مدول يانگ و سطح مقطع مختلف استفادهكنشبراي هر يك از برهم. نمود

 b براي مدل كردن برهمكنش كشش پيوند و ميله aميله از  شود،مشاهده مي) 1-4(همانگونه كه در شكل

البته با توجه به شكل ساختاري . استفاده شده استزاويه ميان دو پيوند  براي مدل كردن برهمكنش تغيير

كربن را توسط  يك عضو خرپا -شود كه اگر نيروي كششي پيوندهاي كربن مشاهده مي،كربني ولولهيك نان

به حلقه  بنابراين افزودن شش عضو خرپاي ديگر.  آنگاه خرپاي ايجاد شده نامعين خواهد شد،مدل كنيم

  .  گردد باعث معين شدن خرپا نيز مي،شش وجهي كه در واقع همان قطرهاي شش ضلعي هستند

  :گرددانرژي كرنشي مكانيكي يك خرپا به صورت زير بيان مي
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)1-4(    

  

  

  ]28[ مدل پيوسته)ج( مدل خرپا)ب(مدل شيميايي )الف(هاي حجم معرف براي المان): 1-4(شكل

  

nكه در آن 
mA وn

mY به ترتيب مساحت سطح مقطع و مدول يانگ ميله m عضو خرپاي از n باشندمي .

)(عبارت  n
m

n
m Rr nباشد، به طوريكه مي nاز عضو خرپاي  m، كشيدگي ميله −

mr وn
mR هاي به ترتيب طول

  . دنباشتغييرشكل يافته المان ميله مي تغييرشكل يافته و غير

دوم توضيح داده شد، انرژي كرنشي كل يك نانولوله كربني را با از طرف ديگر همانطور كه در فصل 

  :توان به صورت زير نوشتهاي پتانسيل پيچش، واندروالس و الكترواستاتيك ميصرفنظر از انرژي

)4-2(    

 يك .را معادل يكديگر قرار داد) 2-4( و) 1- 4(براي نمايش رفتار شيميايي با مدل خرپا، بايد معادلات 

 ؛باشندمتناسب با كشش پيوند مي) 1- 4(هاي معادله سازي اين است كه عبارت در اين معادلمشكل اصلي

زاويه  هاي متناسب با تغييرهاي كششي داراي عبارتعلاوه بر عبارت) 2- 4(هاي معادله در حاليكه عبارت

  . باشدپيچش پيوند نيز مي

)الف( )ب(  )ج(   

( ) ( )22
mm

m
m

m
mmm

g KKE Θ−+−= ∑∑ θψρ θρ
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تغيير توان مي )2-4(با توجه به شكل. فرض كردها را كوچك جاييجابهاودگارد براي غلبه بر اين مشكل، 

 b معادل تغيير كشش در ميله نوع ،بسادگي توسط رابطه زيررا هاي كربني زاويه ميان دو پيوند در نانولوله

  . داددر خرپا قرار 

)4-3(    

  

  

  

  

  

  

  ]28[ در خرپا bسازي تغيير زاويه پيوند با تغيير طول ميلهطرحواره اي از معادل): 2-4(شكل

  

  :سازي خواهيم داشتو معادل) 4-2(در ) 4- 3 (ابطه رجايگزينيبا 

  و    )4-4(

  :گرددبنابراين مدول يانگ المان ميله به صورت زير بيان مي

)4-5(    

)4-6(    

  :توان در نهايت به صورت زير نوشتانرژي كرنشي مدل خرپا را مي

)4-7(    

  .بيني كندهاي تك ديواره را پيشي نانولولهبدين ترتيب اودگارد توانست خواص مكانيك
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  59لي و چو مدل 4-1-2

سازي تغييرشكل يك ديدگاه مكانيك ساختاري را براي مدل 2003در سال لي و چو براي اولين بار 

هاي برگيرنده اين مفهوم است كه نانولوله اصل اساسي در اين مدل در. ]29[ه كردندئهاي كربني ارانانولوله

ها به صورت تيرهاي در اين مدل، پيوند ميان اتم. هاي هندسي قاب مانند هستند واقع ساختاركربني در 

 ايفاي نقش ،عضوهاي تير) مفصل(ها به عنوان نقاط اتصال دهنده درحاليكه اتم؛كنند بار عمل ميحامل

ي خصوصيات توان پارامترهابا برقراري ارتباط ميان مكانيك ساختاري و مكانيك ملكولي مي. كنندمي

  .مقطعي عضوهاي تير را بدست آورد

هاي ساختار را تحت شرايط مرزي مختلف تعيين ها و تنشها، كرنشجايي جابه،تحليل مكانيك ساختاري

ها كاربرد مختلف، روش ماتريس سختي بيشتر از ساير روش هاي ساختاري مدرناز ميان روش. كندمي

الاستيك -ل استاتيكئ تحليل ساختارها با هندسه دلخواه و مساتواند به راحتي براياين روش مي. دارد

  .  استفاده شوديل ديناميكئمساهمچنين  پلاستيك و  ول كمانشئخطي مانند مسا

براي ساختارهاي قاب فضايي ماكروسكوپيك ساخته شده از مواد مهندسي كاربردي، خصوصيات مواد و 

هاي مواد و محاسبات براساس ابعاد مقطعي ز هندبوكتوان به راحتي اپارامترهاي مقطعي المان را مي

، هيچ گونه اطلاعاتي در رابطه با خصوصيات الاستيك 60هاي نانوسكوپيكبراي نانولوله. المان به دست آورد

بنابراين در اين روش از برقراري ارتباط ميان شيمي . كربن وجود ندارد-و مقطعي پيوندهاي كربن

  .گرددنيك ساختاري ماكروسكوپيك استفاده ميمحاسباتي ميكروسكوپيك و مكا

هاي كربن تواند به صورت يك ملكول بزرگ شامل اتمكربني مي از نقطه نظر مكانيك ملكولي، يك نانولوله

ها مرتبط با يك ميدان نيرويي حركت آن. هاي اتمي نماينده نقاط مواد هستندهسته. نظرگرفته شود در
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معمولا ميدان نيرويي . هسته ايجاد گرديده است-ته و برهمكنش هستههس- است كه از برهمكنش الكترون

برگيرنده ملكول  هاي درآن فقط به موقعيت نسبي هسته. گردد بيان مي61به شكل انرژي پتانسيل استريك

  .باشدوابسته مي

واره هاي كربن توسط پيوندهاي كووالانسي به شكل يك شش ضلعي بر روي ديهاي كربني، اتمدر نانولوله

-جايي تك تك اتمگيرد، جابههنگامي كه يك نانولوله تحت بارهاي خارجي قرار مي. اندنانولوله متصل شده

با . باشدتغييرشكل كلي نانولوله ناشي از برهمكنش اين پيوندها مي. گرددها توسط اين پيوندها مقيد مي

تواند هاي كربن، نانولوله ميده ميان اتمهاي ارتباط دهندرنظرگرفتن پيوندهاي كووالانسي به عنوان المان

كربن در - براي سهولت، سطح مقطع پيوندهاي كربن. به صورت يك ساختار قاب مانند فضايي مدل شود

IIIتوان فرض كرد كه بنابراين مي. آل و به صورت دايره فرض شده استحالت ايده yx  و فقط سه ==

  .د نياز هستند مورGJ وEA ،EIپارامتر سختي 

ها سازي انرژيمعادل شود، اين سه پارامتر ازهاي كرنش ناشي ميچون تغييرشكل قاب از تغيير در انرژي

 كه Lوري مكانيك ساختاري كلاسيك، انرژي كرنش يك تير يكنواخت با طول ئبرطبق ت. آيندبدست مي

  :شود قرار دارد به صورت زير بيان ميNدر معرض نيروي محوري 

)4-8(    

 به Mانرژي كرنشي يك تير يكنواخت تحت ممان خمشي خالص . باشد تغييرشكل محوري مي∆Lكه 

  :شودصورت زير بيان مي

)4-9(    

انرژي كرنشي يك تير يكنواخت تحت پيچش . باشد بيان كننده زاويه چرخش در دو انتهاي تير ميαكه 

  :شودبه صورت زير بيان مي Tخالص
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)4-10(    

  .است  پيچش نسبي ميان دو انتهاي تير∆βكه 

 با ∆Lو با فرض برابر بودن سازي معادلات با معادلكنيد، مشاهده مي) 3- 4(همانگونه كه در شكل

r∆،α2 وβ∆ با φ∆ توان به روابط زير دست يافتمي .  

)4-11(    

  .توان پارامترهاي سختي مقطعي را به دست آوردهاي نيرو از مكانيك ملكولي ميبا قرار دادن ثابت

اندروالس صرفنظر هاي تك ديواره، از برهمكنش وبيني مدول يانگ و برشي نانولولهلي و چو براي پيش

ها با اضافه نمودن برهمكنش واندروالس به مدل خود توانستند خواص  آن2004نمودند؛ اما در سال 

  .  بيني كنندهاي چند ديواره را نيز پيشمكانيكي نانولوله

  

  62هو مدل 4-1-3

سازي لهاي تير براي مد ، مدلي را ارائه كردند كه در آن از المان2005هو و همكارانش در سال 

  تواند مدل مناسبي برايهو نشان داد كه مدل خرپا نمي. ]30[هاي پيوندي استفاده شده بودبرهمكنش
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 هاي هاي پيوندي و غيرپيوندي ميان اتمسازي مكانيك ملكولي و مكانيك ساختاري براي برهمكنشمعادل): 3-4(شكل
  ]9[انيك ساختاريمدل مك) ب(مدل مكانيك ملكولي ) الف (كربن

  

در حالت انرژي كرنشي براي حالت تغييرشكل يك شش ضلعي منتظم را او . هاي كربني باشدنانولوله

  :به صورت زير نوشت) 4-4شكل(تغييرشكل اختياري

  

)4-12(  

  

  

22 و a ثابت سختي عضو 11AEجاييكه  AE  ثابت سختي عضوbباشد خرپا مي در مدل .  
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  ]30[ضلعييك تغييرشكل دلخواه براي سلول واحد شش): 4-4(شكل

  

از طرف ديگر با در نظر گرفتن سلول واحد به صورت يك ماده همگن پيوسته، انرژي كرنشي ذخيره 

  :شده در آن در هنگام تغييرشكل به صورت زير بيان مي گردد

)4-13(  

  :توان نوشتمي) 13-4(و) 12-4 (با مقايسه دو طرف معادلات

)4-14(    

)4-15(    

)4-16(    

13شوند كه ميءسه معادله بالا فقط در صورتي ارضا =νمعني است كه مدل خرپاي بدينآن .  باشد 

اما . نظر گرفته شود  در33/0تواند به صورت يك ماده پيوسته همگن با ضريب پواسون معادل فقط مي

اي با واقع هيچ ماده در.  قرار دارد29/0 تا 16/0انيم كه ضريب پواسون يك ورقه گرافيت در بازه دمي

هو براي غلبه بر اين مشكل، يك مدل . نظر گرفت توان براي اين خرپاي معادل درچنين توپولوژي نمي

  . سازي استفاده نمود و از تير تيموشنكو براي مدلنظر گرفت تير در
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هو براي پيش بيني مدول يانگ و برشي نانولوله ها مناسب است؛ اما نتايج بدست آمده گرچه مدل تير 

 نشان داد كه اختلاف فاحشي ميان نتايج او و 2007بيني بار كمانشي در سال از اين مدل براي پيش

 با در نظر گرفتن المان ميله براي 2007او همچنين در سال . ]31[نتايج ديناميك ملكولي وجود دارد

هاي چند ديواره، بار كمانشي را براي اين مدل كردن برهمكنش واندروالس ميان دو ديواره در نانولوله

  )). 5- 4(شكل(ها تعيين كردنانولوله

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  ]31[هاي كربن بر روي دو ديواره مجزاسازي نيروهاي واندروالس بين اتممدل): 5-4(شكل

توان با استفاده از مدل تير، خواص دهد كه احتمالا نميتحقيقات انجام شده در زمان حاضر نشان مي

يكي از مسائل . هاي كربني را تحت شرايط مختلف بارگذاري و مرزي بدست آوردمكانيكي نانولوله

در . بسيار مهم كه مدل تير قادر به توجيه آن نيست، بار كمانش بهينه با افزايش قطر نانولوله است

وله، بار كمانش به طور مداوم افزايش خواهد يافت و شيب اين افزايش در مدل تير با افزايش قطر نانول

، با افزايش قطر ]56[هاي جديد و ديناميك ملكولياما در مدل. شودابتدا زياد و در ادامه كم مي

يابد؛ به طوريكه در يك قطر خاص نانولوله، بار كمانشي تا يك مقدار بهينه افزايش و سپس كاهش مي

  .      بهينه در بار كمانش خواهيم رسيدبه يك مقدار
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  كالامكارومدل  4-1-4

 در كنار مدل پيوسته ناهمگن خود كه در فصل گذشته به آن اشاره شد، 2006كالامكارو در سال 

هاي قبلي از المان تير ، يك مدل ساختاري نيز ارائه كرد كه در آن، همانند مدل)6- 4(همانند شكل

هاي پيوندي و از يك المان فنر غيرخطي براي مدل كردن برهمكنش براي مدل كردن برهمكنش

- او در مدل خود با مشتق. ]9[هاي چند ديواره استفاده شده استها در نانولولهغيرپيوندي ميان ديواره

ها را هاي غيرپيوندي ميان اتمگيري از تابع پتانسيل واندروالس توانست نيروي ناشي از برهمكنش

 .مدل كند

)4-17(    

ديواره به كار رفته  هاي چندسازي برهمكنش ميان دو ديواره در نانولولهالبته اين نيرو فقط براي مدل

  :هاي در نظرگرفته توسط كالامكارو به صورت زير مي باشدمشخصات هندسي و مكانيكي المان. است

)4-18(  
  

)4-19(  

  

)4-20(  

  
نند مدول يانگ و مدول برشي استفاده شده بيني خواص مكانيكي همااز اين مدل فقط براي پيش

بيني بار هاي ساختاري كه قبلا توضيح داده شده است، قادر به پيشاين مدل نيز همانند مدل. است

  .كمانش نمي باشد
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  ]9[مدل المان محدود براي نانولوله دو ديواره): 6-4(شكل

  

 63معو و روسي مدل 4-1-5

هاي كربني ارائه نمودند كه بيني استحكام نهايي نانولوله مدلي براي پيش2006ال معو و روسي در س

هاي كشش پيوند و تغيير زاويه را ها فقط پتانسيلآن. ]32[هاي فنر استفاده شده استدر آن از المان

) 7- 4(همانگونه كه در شكل. پوشي نمودندها چشمدر مدل خود اعمال كردند و از ساير پتانسيل

 پيوند و يك محوري براي مدل كردن برهمكنش كششغيرخطي  ها از يك فنرآنشود، اهده ميمش

      .نمودند پيوند استفاده پيچشي براي مدل كردن برهمكنش خمشفنر غيرخطي 

  
   خمش پيوندFE مدل )ج(كشش پيوند FE مدل )ب( مدل فيزيكي)الف(كربن- پيوند كربن): 7-4(شكل

                                                 
63 Meo and Rossi 

يرخطي المان فنر غ
جونز- لنارد  

مركز هاي همنانولوله
 تك ديواره

)الف(  

)ب( )ج(   
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از آن جائيكه معو و روسي از مدل خود براي بررسي . اجرا شده است MATLABر اين مدل در نرم افزا

-اند، بنابراين از پتانسيل پيچش پيوند كه در كمانش نانولولهها در كشش استفاده نموده نانولوله64زوال

هايي كه با كشش ها براي تحليلهرچند نتايج آن. اندباشد، صرفنظر كردههاي كربني بسيار مهم مي

  .  باشدها نميها قادر به تحليل كمانش نانولولهانولوله سر و كار دارند، مناسب است؛ اما مدل آنن

  

    65ناتسوكيمدل  4-1-6

همانند شكل يك خرپا  را  وري الاستيك خطي، نيرو و تغييرئاساس ت  بر2003ناتوسكي در سال 

  . ]33[هاي كربني بدست آوردبراي نانولوله به عنوان مدلي)8-4(شكل

كنيد، تحليل نيرويي بر روي يك ميله در حالت ساختار  مشاهده مي)9- 4(همان گونه كه در شكل

  زيگزاگ

توان معادلات زير ، ميABهاي عمل كننده بر روي المان با درنظرگرفتن نيرو و ممان. انجام شده است

  را

  
  ]33[المان يك مدل ساختاري قاب): 8-4(شكل

  

  :نوشت

                                                 
64 Failure 
65 Natsuki 
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)4-21(  

)4-22(  

  .باشد ضخامت نانولوله ميtه ك

توان به صورت وري الاستيك، معادلات تعادل براي تغييرات كششي و خمشي خرپا را ميئبر اساس ت

  :زير نوشت

)4-23(  

)4-24(  )2( θθ θθ ∆+∆= KKM j و j=A,B  

ρδكه  ABوρδ ACهر ميله با چهار ميله ديگر ارتباط دارد كه به.باشندهاي خرپا ميهاي ميلهتغييرشكل  

  .زواياي پيوند وابسته است

و نزديكترين دو ميله همسايه  AB تغييرات زاويه ميان ميله θ∆2 و∆θ، مقادير)42-4(در معادله 

 كه به علت تقارن در ساختار است ∆θدو برابربه اندازه ي ازاويه ها داراي تغييريكي از آن. باشدمي

  . باشدشش ضلعي مي

  

  

  

  

  

  

  

  ]33[اي يك خرپاي زيگزاگجايي زاويهتحليل تغيير شكل محوري و جا به): 9-4(شكل

  

  :شوندبه ترتيب به صورت زير تعريف مي2Xو1Xها در مسيركرنش

θσ sin1tbP =

θsinpbMMM BA =+=

)cos1(
cossin

1 θ
δθδθδε

ρρ

+
++

=
b

ACAB

ρρδθ ABKp =cos ρρδ ACKp =2
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)4-25(  

)4-26(  

، مدول الاستيك نانولوله زيگزاگ به صورت naDبراي يك نانولوله كربني تك ديواره با ضخامت موثر

  :گرددزير بيان مي

)4-27(    

11كه  / εσ بيانگر مدول يانگ ورقه گرافيت در مسير X تا )4-21(با جايگذاري معادلات . باشدمي 

  :توان نوشتمي) 27-4(در معادله) 4- 26(

)4-28(    

  :توان نسبت ميان كرنش جنبي به كرنش محوري دانستنسبت پواسون را مي

)4-29(    

πθ/3با اعمال    :آيند، مدول الاستيك و ضريب پواسون به صورت زير به دست مي=

) 4-30(    

شكل يك  تحليل نيرو و تغيير. باشدا مشابه زيگزاگ ميبراي يك نانولوله آرمچير، ديدگاه تحليل دقيق

هاي هنگامي كه يك نانولوله در معرض تنش. نشان داده شده است) 10-4(ميله در شكل

  :آيندگيرد، نيرو و ممان به صورت زير به دست ميقرار مي2σكششي

)4-32                                             (                                               

)cos1(2 θσ += tbQ  

)4-33                                                                                 (

θcosQbMMM BA =+=  

  

θ
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  ]33[راي يك خرپاي آرمچيجايي زاويهتحليل تغيير شكل محوري و جابه): 10-4(شكل

  :دنشوزاويه و كشش ميله به صورت زير تعريف مي دلات تعادل پيرامون تغييرامع

)4-34(  

)4-35                                                                        (, j=A,B 

)2( θθ θθ ∆+∆= KKM j  

)4-36(  

)4-37(  

  

  :گردد به صورت زير بيان ميمدول الاستيك و ضريب پواسون نانولوله آرمچير

)4-38(  

  

  

)4-39(    

πθ/3با اعمال    :آيندبه صورت زير به دست مي ، مدول الاستيك و ضريب پواسون آرمچير=

)4-40(  

  
)4-41(  

ρρδθ ABKQ =sin
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دهد كه در معرض تنش پيچيده را نشان مي هاي يك ورقه گرافن غيرشكل يري، نيرو و تغ)11-4(شكل

  .قرار دارد τبرشي 

  

  

  

  

  

  ]33[اتحليل تغيير شكل برشي براي يك خرپ): 11-4(لشك

  

  :توان به صورت زير نوشتها را مي نيروي برشي و ممان اعمال شده به ميله

)4-42(  
  

)cos1(1 θτ += btF 

)4-43(  
  

   

)4-44(  
  

2/22 bFM =  

  :توان به صورت زير نوشتن را ميمعادلات تعادل نيرو و مما

)4-45(  

)4-46(  

  .باشدمي AOشكل ميله   تغييرAOδكه 

  :توان كرنش برشي را به صورت زير بدست آوردبنابراين مي

)4-47(    

  :ورت زير بيان كردتوان به ص، مدول برشي را ميnaDبراي يك نانولوله كربني تك ديواره با قطر موثر

)4-48(    

)sin2(2 θτ btF =

AOKFF δθθ ρ=+ sin
2
1cos 21

)2( θθ ∆= KM C

θ
θδ

θ
θδδγ
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γτبه طوريكه    .باشد معرف تنش برشي ورقه گرافن مي/

πθ/3و ) 48-4(در معادله ) 47-4( تا )42- 4(با جايگذاري معادلات    :توان نوشتمي =

)4-49(  

. اندسازي استفاده نمودهههاي ساختاري از فرض سادگردد، همه اين مدلهمانطور كه مشاهده مي

در فصل . بنابراين براي حوزه خاصي از مسائل كاربرد دارند و در بعضي موارد داراي نتايج دقيق نيستند

  .  خواهد شدئه انامه است، اركه موضوع اصلي پايانرا ترين مدل ساختاري بعد كامل
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  فصل پنجم

 مدل ساختاري جديد

 

 

  

  

  

 

 

 
  مقدمه
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. ، داراي يك عيب بسيار بزرگ بودنده شدها پرداختهاي ساختاري كه در فصل قبل به آنهمه مدل

بجز مدل . ها دانستتوان مشكل عمده همه اين مدلمحدوديت در پوشش تمام مسائل مكانيكي را مي

-صرفا براي پيشها هو و مدل لي و چو كه براي تحليل كمانش مورد استفاده قرار گرفتند، ساير مدل

حتي مقايسه نتايج مدل . اندبيني مدول يانگ، مدول برشي و ضريب پواسون مورد استفاده قرار گرفته

- بيني بار كمانش نميها قادر به پيشهاي ساختاري آندهد كه مدلهو و مدل لي و چو نيز نشان مي

ترين مدل ساختاري ارائه ملدر اين فصل به ارائه مدل ساختاري جديدي خواهيم پرداخت كه كا. باشد

 پرداخته و در ادامه به ABAQUSافزار در ابتدا به بررسي ساخت مدل در نرم. باشدگرديده تاكنون مي

  .ها خواهيم پرداختمقايسه نتايج آن با نتايج ساير مدل

 

   ABAQUSنرم افزار  5-1

قسمت اصلي اين . ]34[دباش ميABAQUSافزار مورد استفاده در مدل ساختاري جديد، نرم افزار نرم

هاي كمكي و مشاهده  كه به كاربر امكان اجراي دستورات توسط آيكوناست آن CAEافزار فضاي نرم

سازي شود كه فرآيند مدلهاي مختلف تقسيم مياين فضا به حوزه. دهدنتايج حاصل را ميگرافيكي 

  .پذيردها صورت ميدر طي اين حوزه

براي ايجاد يك نانولوله كربني به ايجاد . باشداخت هسته اوليه مدل ميمربوط به س : part ،حوزه اول

  .شوندهاي تو خالي در نظر گرفته ميرههاي كربن به صورت كُدر اين مدل، اتم. نياز استهاي كربن اتم

هاي تو خالي هستند، اعمال رهدر اين حوزه، خصوصيات ماده كه در اينجا كُ : property ،حوزه دوم

بيني خواص مكانيكي تحت نامه براي پيشبا توجه به اينكه مدل مورد استفاده در اين پايان. دنشومي

  .دنموپوشي توان از اعمال خصوصيات ماده در اين حوزه چشمباشد، بنابراين ميبارهاي استاتيكي مي
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فاده از با است. باشداين حوزه براي تركيب و ساخت نهايي هندسه مدل مي : assembly ،حوزه سوم

هاي تو خالي را بر اساس ساختار هندسي نانولوله رههاي اين حوزه در چرخش و انتقال، كُقابليت

  . نامه، زيگزاگ و آرمچير هستندساختارهاي ايجاد شده در اين پايان. كنيمكربني تركيب مي

 صورت گرفته در هايتحليل. گردد در اين حوزه تعيين مي،نوع تحليل مورد نياز : step ،حوزه چهارم

بيني مدول يانگ و برشي از تحليل براي پيش. باشدهاي استاتيكي مينامه شامل تحليلاين پايان

static riksبيني بارهاي كمانشي از تحليل  و براي پيشbuckleاستفاده گرديده است .  

هاي مختلفي ندر اين حوزه، الما. باشدهسته اصلي مدل، اين حوزه مي : interaction ،حوزه پنجم

هاي رههاي مورد استفاده براي ارتباط ميان كُالمان.  وجود داردقسمتبراي ايجاد برهمكنش ميان دو 

بر روي اين حوزه در ادامه به طور .  هستند66اختاري جديد، شامل فنر و رابطتو خالي در مدل س

  .مفصل بحث خواهد شد

در اين مدل، دو . شوند بارگذاري تعيين ميدر اين حوزه شرايط مرزي و شرايط : load ،حوزه ششم

 به طوريكه بارگذاري و شرايط مرزي به اندولوله كربني قرار داده شدهصفحه دايروي در دو انتهاي نان

  .گرددنقطه مركزي اين صفحات اعمال مي

و هرچند كه نوع . پذيردخالي صورت مي هاي تورهبندي كُدر اين حوزه، المان : mesh ،حوزه هفتم

 اما براي مشاهده تصوير تغيير شكل يافته ؛اشتدها تاثيري بر روي نتيجه نهايي نخواهد تعداد المان

  .بندي هستيمنانولوله كربني نيازمند المان

گي به زمان تحليل بست. گيرد عمليات و محاسبات تحليل صورت مي،در اين حوزه : job ،حوزه هشتم

  .ها داردو همچنين تعداد المان نانولوله كربني هاي تو خالي يعني اندازهرهتعداد كُ

                                                 
66 Connector 
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توان در اين حوزه را ميو نمودارهاي حاصل نتايج نهايي بدست آمده  : visualization ،حوزه نهم

  .   يافت

 CAEگاهي در فضاي ، يك مدل كامل از نانولوله كربني زيگزاگ به همراه صفحات تكيه)5-1(در شكل

  .ه شده است نمايش دادABAQUSافزارنرم

  

  

  

  

  

  

  

  

 ABAQUS نرم افزار CAEتصوير يك نانولوله كربني زيگزاگ در فضاي ) : 1-5(شكل

  interaction  برهمكنش در حوزه 5-2

  هاي ملكولي پتانسيل5-2-1

انرژي پتانسيل كل در . شدهاي كربني بحث هاي پتانسيل موجود در نانولولهدر فصل دوم درباره انرژي

هاي غير باشد كه در آن از پتانسيلراي مدل ساختاري در اينجا به صورت زير مينظر گرفته شده ب

  . ]14[الكترواستاتيك و واندروالس صرفنظر گرديده است پيوندي

)5-1(  
ωφθ uuuuu rtotal +++= 
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  كه در آن

)5-2(  { [ ( ) ] }11 20 −−= −− rr
er eDu β 

)5-3(  ( ) [ ( ) ]4
0

2
0 1

2
1 θθθθθθ −+−= sextickku 

)5-4(  [ ( ) ]0cos1
2
1 φφφφ −+= nku 

)5-5(  [ ( ) ]0cos1
2
1 ωωωω −+= nku 

 از يك فنر محوري براي مدل ؛نمايش داده شده است) 3-5( و )الف()2-5(هايهمانگونه كه در شكل

زاويه پيوند و تغيير طول متناظر در فنر  رابطه ميان تغيير. زاويه پيوند استفاده شده است كردن تغيير

  :گرددمحوري به صورت زير بيان مي

)5-6(   

  :را به صورت زير نوشت) 3-5(توان به راحتي معادله بنابراين مي

)5-7(  ( ) [ ( ) ]4
04

0

2
02

0

1612 RRk
r

RRk
r

u sextic −+−= θθ 

 نيروي كشش، گشتاور خمشي تغيير زاويه، گشتاور پيچشي دوسطحي و گشتاور پيچشي خارج 

  :بدست آورد) 7-5(و ) 5- 5(،)4- 5(،)2-5(گيري از معادلاتتوان توسط مشتقاي را ميصفحه

)5-8(  [ ( ) ] ( )0012)( 0
rrrr

e eeDrrF −−−−−=− βββ 
)5-9(  ( ) [ ( ) ]4

02
0

4
0

02
0

0 )41(1614)( RRk
rr

RRk
r

RRF sextic −++−=− θ 

)5-10(  ( )00 sin
2
1)( φφφφ φ −=− nnkT 

)5-11(  ( )00 sin
2
1)( ωωωω ω −=− nnkT 

  .]11[اندآورده شدهدر انتهاي فصل  5- 1 در جدول،هاي اعمال شده در معادلات برهمكنشثابت

( ) nmr
r

R 142.0,2
0

0

=
∆

≈∆θ
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 هاهاي موضعي بر روي رابطمحل قرارگيري مختصات) ب(يك سلول واحد شش ضلعي) الف(): 2-5(شكل

  

  هاي برهمكنش المان5-5-2

بن هاي كرهاي ميان اتمهاي فنر و رابط براي مدل كردن برهمكنشدر اين مدل ساختاري از المان

يك فنر محوري غير خطي براي مدل كردن برهمكنش تغيير زاويه استفاده شده است؛ به طوريكه 

 بكار رفتههاي كشش پيوند و پيچش پيوند  غير خطي براي مدل كردن برهمكنشپيوند و يك رابط

  )). 5- 3(شكل(است

بر روي هر يك از اين . گردندهاي تو خالي متصل ميره واقع بر مركز ك67ُها به نقاط مرجعاين المان

  هارهكُ

  
Bending spring Connector       Coordinate system Interaction elements 

  

 

 

 

 

  

  هاي كربنهاي فنر و رابط متناظر با برهمكنش اتمالمان): 3-5(شكل

                                                 
67 Reference point 

)ب( )الف(   

r 
r 

r 
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 براي كشش 68يك سيستم مختصات موضعي قرار گرفته است كه تركيبي از سيستم مختصات كارتزين

 سيستم مختصات در جهت رابط و xجهت . دنباش براي پيچش مي69و سيستم مختصات چرخشي

به دليل آنكه در فضاي . باشدمود بر محور مركزي نانولوله و به سمت مركز مي آن در جهت عzجهت 

CAEافزار  نرمABAQUS فقط قادر به استفاده از فنر خطي هستيم، بنابراين با اجراي دستور فنر غير 

)( غير خطي براي نرم افزار و اعمال رابطه70خطي در فايل ورودي RF  با استفاده از ∆R بر اساس∆

براي اعمال نيروهاي كششي و پيچشي به .  فنر خمشي را به مدل اعمال كردتوانمي) 9- 5(معادله

براي . عمال كنيم اz وx، yهاي غير خطي را در سه جهت تيف به طور مستقيم سيمتوانها، ميرابط

)(را برايخطي  هاي غيرتوانيم دادهمي،  xهاي كششي در جهت تيفس rF  و توسط ∆r بر اساس∆

خطي را براي  هاي غيرتوان داده مي، xهاي پيچشي در جهت تيف براي س.يمبدست آور) 8- 5(معادله

)φ∆T(  بر اساسφ∆ و توسط معادله)هاي پيچشي در تيفت براي سو در نهاي. د بدست آور)10- 5

 بدست )11- 5( و توسط معادله∆ωبر اساس )ω∆T(هاي غير خطي را براي  توان داده ميyجهت 

  .آورد

  

  هاي كربني نانولوله71خواص مكانيكي 5-3 

امروزه . باشددول يانگ مييكي از پارامترهاي مهم در حوزه مسائل مكانيكي، م : مدول يانگ5-3-1

با تحت كشش . اي در جهان ماكرو، بسيار ساده استيافتن مدول يانگ براي يك ورق يا پوسته استوانه

به كرنش مربوطه - يك ميله با ابعاد هندسي استاندارد و ترسيم نمودار تنشيا و ورق يك قرار دادن 

نو، حتي بدست آوردن مدول يانگ كه از اما در جهان نا. توان مدول يانگ را بدست آوردراحتي مي

                                                 
68 Cartesian coordinate 
69 Rotation coordinate 
70 Input File 
71 Shear Modulus 
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گردد، كاري بس دشوار است؛ به طوري كه نتايج جمله پارامترهاي پايه در حوزه مكانيك محسوب مي

در . باشندهاي صورت گرفته داراي پراكندگي بسياري ميسازيبدست آمده از كارهاي تجربي و شبيه

 يك سال .اندبراي مدول يانگ ارائه گرديدهي تجربهاي مختلف  نتايج بدست آمده از روش1-5جدول 

پس از آنكه ايجيما نانولوله كربني را كشف كرد، مدول يانگ نانولوله كربني را در حدود يك ترا 

- ها افزايش يافت؛ ميچند سال پس از آن كارهاي تجربي بر روي اين نانولوله. بيني نمودپاسكال پيش

  .  دانست2000 تا 1996هاي  بين سالتوان شدت كارهاي تجربي صورت گرفته را

بيني هاي عددي براي پيشسازيسازي و شبيهگيري كارهاي تجربي، مدلهاي شكلاز اواسط سال

توان شدت كارهاي عددي صورت گرفته را مي .هاي كربني رو به افزايش گذاشتمدول يانگ نانولوله

 عددي هاي مختلفدست آمده از روش نتايج ب5- 2در جدول .  دانست2006 تا 2000هاي بين سال

   .اندبراي مدول يانگ ارائه گرديده

  

  نتايج تجربي بدست آمده براي مدول يانگ نانولوله هاي كربني : 1- 5جدول

  روش  ) پاسكالگيگا(مدول يانگ
MWCNTs  SWCNTs 

  نام  سال

 Treacy et al]٣۵[  1996  - - - - - - - -   1800  دامنه ارتعاشات گرمايي

Wong et al]٣۶[  1997  1280  1100  رگيردارخمش تيريك س

 Krishnan]٣٧[  1998  1250  1270  ارتعاشات گرمايي

  Lourie et al]٣٨[  1998  3200  2100  طيف نمايي رامان

 Salvatat et al]٣٩[  1999  810  1020  خمش تير دوسر ساده

 Tombler]۴٠[  2000  1200  - - - - - - - -   خمش تير دوسر ساده

 Yu et al]۴١[  2000  750  900  تست كشش

  



 ١١٦

. گرددشود، پراكندگي بسياري در نتايج مشاهده مي مشاهده مي2- 5 و 1-5همانگونه كه در جداول 

هاي مختلف در شايد يكي از دلايل آن استفاده از روش. اين پراكندگي در نتايج تجربي بيشتر است

ه ضخامت اعمال شده براي هاي فاحش در نتايج عددي بيشتر مربوط به اندازاختلاف. آزمايش باشد

 نانومتر را ضخامت مؤثر و 34/0البته در حال حاضر بيشتر محققان اندازه ضخامت . باشندنانولوله مي

  . هاي كربني مي دانندقبول نانولوله گيگا پاسكال را مدول يانگ قابل1070مدول يانگ 

ترين روش براي متعارف. رديده استنامه، در ابتدا مدول يانگ نانولوله كربني محاسبه گدر اين پايان

هاي كربني، براي محاسبه خصوصيات مؤثر نانولوله. باشدمحاسبه مدول يانگ، روش تست كشش مي

  :گرددبنابراين مدول يانگ به صورت زير محاسبه مي. گيرندنانولوله را به صورت پيوسته در نظر مي

)5-12(  
0

0

LL
APE

∆
==

ε
σ 

  

  هاي كربني بدست آمده براي مدول يانگ نانولولهسازي عدديشبيهنتايج  : 2- 5جدول
  نام  سال  )GPa(انگيمدول   )nm(ضخامت  روش

 Yakobson et]٢۴[  1996 5500  066/0  برنر- ترسوف

al 
Krishnan et al]٣٧[  1996  1070  34/0  برنر- ترسوف

 Cornwell et al]۴٢[  1997  1000  34/0  برنر- ترسوف

Lu et al]۴٣[  1998  975  34/0  تابع چگالي عمومي

 Yao et al]۴۴[  1998  1000  34/0  اتصال مقيد

  Hernandez]۴۵[  1998  1240  34/0  اتصال مقيد

 Goze et al]۴۶[  1999  1270  34/0  اتصال مقيد

 Van Lier et al]۴٧[ 2000  1090  34/0  مكانيك كوانتوم

 Prvlutskyy]۴٨[  2000  1150  34/0  مورس اصلاح شده

 Popov et al]۴٩[  2000  1000  34/0  بي شبكهوري تجرئت
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Kudin et al]۵٠[  2001  1029  0894/0  محاسبات آبينشيو

 Belystchko]١۴[  2002  940  34/0  مورس اصلاح شده

 Odegard et al]٢٨[  2002  1008  68/0  مدل ساختاري خرپا

Troya et al]۵١[  2003  1160  34/0  مكانيك كوانتوم

Shintani et al]۵٢[  2003  1060  34/0  پتانسيل هارمونيك

Li and Chou]٢٩[  2003  1020  34/0  مدل ساختاري تير

Xiao et al]۵٣[  2005  1100  34/0  تحليلي

 Wu et al]۵۴[  2006  1060  285/0  پتانسيل هارمونيك

Kalamkarov]٩[  2006  1000  68/0  مدل ساختاري

 Kalamkarov]٩[  2006  1440  129/0  پيوستهمدل 

تغيير طول متناظر  ∆L مساحت سطح مقطع لوله پيوسته معادل، 0Aوي محوري كل،  نيرPكه 

، مساحت سطح )5-4(با توجه به شكل. باشد ميطول اوليه نانولوله L  وسازيبدست آمده از شبيه

   :توان به صورت زير نوشت، را مي0Aمقطع 

)  5-13(   

  .آيد بدست مي1-2باشد كه از جدول ، شعاع مؤثر نانولوله ميNTRدر آن 
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  ]٩[سطح مقطع معادل نانولوله كربني): 4-5(شكل

  

-هاي زيگزاگ و آرمچير تحت كشش محوري را نشان مي، تصوير تغيير شكل يافته نانولوله)5-5(شكل

هاي ظاهري مختلف انجام هاي با نسبت از مدل معرفي شده، تست كشش براي نانولولهبا استفاده. دهد

گردد، با همانگونه كه در شكل مشاهده مي. آورده شده است) 6-5(شده و نتايج آن در نمودار شكل

يابد؛ به  ، براي هر دو ساختار زيگزاگ و آرمچير مقدار مدول يانگ افزايش مي(L/d)افزايش نسبت 

-همچنين مشاهده مي. كند، به يك مقدار ثابت ميل مي10هاي ظاهري بيشتر از ه در نسبتطوريك

تر، هاي ظاهري پايينهاي زيگزاگ و آرمچير براي نسبتشود كه اختلاف مقدار مدول يانگ نانولوله

هاي ظاهري كوچكتر، بيشتر دهد كه تاثير نوع ساختار براي نسبتاين موضوع نشان مي. بيشتر است

  .باشند نانومتر مي95/0هاي ظاهري براي قطر خاص البته بايد خاطرنشان كرد كه نسبت. ستا

 

  )الف(  )ب(

  )ج(  )د(

تصوير تغيير شكل يافته نانولوله ) ج(تصوير نانولوله كربني آرمچير) ب(تصوير نانولوله كربني زيگزاگ) الف): (5-5(شكل
  ر شكل يافته نانولوله كربني آرمچير تحت كشش محوريتصوير تغيي )د(كربني زيگزاگ تحت كشش محوري
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اين مقايسه . هاي مختلف صورت گرفته استاي ميان نتايج ديگران براي قطرمقايسه) 7- 5(در شكل

دهد كه مدل ساختاري جديد داراي نتايج قابل قبولي نسبت به نتايج دقيق ملكولي و ساير نشان مي

  .هاي ساختاري استمدل

هاي توان اختلاف در روشآل آزمايشگاهي، علت اصلي پراكندگي در نتايج تجربي را ميدهدر شرايط اي

هاي توان اختلاف در پتانسيلاعمال شده براي آزمايش و علت اصلي پراكندگي در نتايج عددي را مي

 حتي پارامترهاي معادلات پتانسيل براي يك پتانسيل خاص. سازي دانستدر نظر گرفته شده در شبيه

سازي در هاي مختلفي براي نانولوله در شبيهشود، ضخامتهمانطور كه مشاهده مي. نيز متفاوت است

ها با يكديگر اختلاف دارند؛ اما آنچه مهم است، هرچند كه اين ضخامت. گرفته شده است نظر

  حاصلضرب مدول
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 )L/d(نسبت ظاهرينمودار مدول يانگ نانولوله كربني بر اساس ): 6-5(شكل
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Li and Chou-armchair[29]
Goze-zigzag[46]
Goze-armchair[46]
Xiao-zigzag[53]
Xiao-armchair[53]
present model-zigzag
present model-armchair

  مقايسه نمودارهاي مدول يانگ بر حسب قطر نانولوله كربني): 7-5(شكل

شويم كه سفتي با دقت بيشتر متوجه مي. باشداي مييانگ در ضخامت يعني سفتي داخل صفحه

  . اي تقريبا براي همه نتايج عددي يكسان استداخل صفحه

  

وع نانولوله زيگزاگ و آرمچير با نامه، مدول برشي براي دو ندر اين پايان : مدول برشي5-3-2

براي محاسبه مدول برشي از تست پيچش استفاده شده . هاي ظاهري مختلف بدست آمده استنسبت

  . دهد، تصوير تغيير شكل يافته نانولوله كربني را تحت پيچش نشان مي)8-5(شكل. است

    

  آرمچير) ب(زيگزاگ) الف(تصوير تغيير شكل يافته نانولوله كربني تحت پيچش): 8-5(شكل

  

- 5(هاي ظاهري مختلف انجام شده و نتايج آن در نمودار شكلهاي با نسبتتست پيچش براي نانولوله

گردد، همانند مدول يانگ با افزايش نسبت همانگونه كه در شكل مشاهده مي. آورده شده است) 9

)الف( )ب(   
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(L/d)يابد به طوريكه در زايش مي ، براي هر دو ساختار زيگزاگ و آرمچير مقدار مدول برشي اف

شود كه همچنين مشاهده مي. كند، به يك مقدار ثابت ميل مي10هاي ظاهري بيشتر از نسبت

تر، بيشتر هاي ظاهري پايينهاي زيگزاگ و آرمچير براي نسبتاختلاف مقدار مدول برشي نانولوله

  .است

اين مقايسه . تلف صورت گرفته استهاي مخاي ميان نتايج ديگران براي قطرمقايسه) 10-5(در شكل

دهد كه مدل ساختاري جديد داراي نتايج قابل قبولي نسبت به نتايج دقيق ملكولي و ساير نشان مي

  .هاي ساختاري استمدل
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  )L/d(نمودار مدول برشي نانولوله كربني بر اساس نسبت ظاهري): 9-5(شكل
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  ب قطر نانولوله كربنيمقايسه نمودارهاي مدول برشي بر حس): 10-5(شكل

  

هاي پيوسته از رابطه هاي كربني همانند حالتضريب پواسون در نانولوله :ضريب پواسون 5-3-3

  .]2[گرددزير محاسبه مي

)5-14(  
)1(2 ν+

=
EG 

هاي زيگزاگ و آرمچير ارائه ، منحني ضريب پواسون برحسب قطر نانولوله براي نانولوله)11-5(در شكل

  . ه استشد
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  منحني ضريب پواسون برحسب قطر نانولوله): 11-5(شكل
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يابد و براي قطرهاي بزرگ به شود كه با افزايش قطر نانولوله، ضريب پواسون كاهش ميمشاهده مي

در ضمن ضريب پواسون براي نانولوله زيگزاگ در قطرهاي كوچك، . رسد مي194/0يك مقدار ثابت 

  .استبيشتر از نانولوله آرمچير 

 بدست GPa490در ضمن با جاگذاري مدول يانگ و ضريب پواسون در رابطه بالا، مقدار مدول برشي 

  .باشدسازي ميخواهد آمد كه معادل مقدار بدست آمده از شبيه

  

هاي كربني، استحكام نهايي انگيز نانولولههاي شگفتيكي از ويژگي :استحكام نهايي 5-3-4

هاي كربني زيگزاگ و آرمچير توسط استحكام نهايي نانولوله) 12- 5(شكلدر . بسيار بالاي آنها است

با توجه به شكل، كرنش هاي نهايي . اندمدل ساختاري جديد بدست آمده و با يكديگر مقايسه شده

بنابراين استحكام نهايي آرمچير . مي باشد% 18و % 22براي نانولوله هاي آرمچير و زيگزاگ به ترتيب 

در نانولوله زيگزاگ . ها جستجو كردتوان در نوع ساختارهاي آندليل آن را مي. ر استاز زيگزاگ بيشت

ها  در جهت محور كشش قرار دارند؛ در حاليكه در نانولوله آرمچير، اين پيوندC-Cبرخي از پيوندهاي 

  . در جهت عمود بر محور كشش هستند
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  )7,7(و ) 0,12(كرنش نانولوله هاي - منحني تنش): 12-5(شكل

  

  هاي كربنيجاي بر روي خواص مكانيكي نانولولهتاثير عيوب تهي 5-4

هاي سالم شانس ها وجود دارد، امكان توليد نانولولههايي كه در ساخت نانولولهبه علت محدوديت

با توجه به اينكه عيوب تأثير زيادي بر روي خواص . هاي معيوب دارندكمتري نسبت به نانولوله

باشد هاي كربني يكي از موضوعات مهم قابل بحث مي، بنابراين بررسي عيوب در نانولولهمكانيكي دارند

در يك نانولوله كربني، امكان . و در دهه گذشته نيز تحقيقات اندكي در اين مورد ارائه گرديده است

. باشد ميجايهاي كربني، عيوب تهييكي از عيوب بسيار مهم در نانولوله. توليد انواع عيوب وجود دارد

نشان داده ) 13-5( در شكل،انداعمال گرديدهنامه هاي اين پايانجاي كه در تحليلانواع عيوب تهي

  .ندشده ا

(nm/nm) 
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  عيوب تهي جاي اعمال شده در تحليل): 13- 5( شكل

  

ها به ترتيب  هستند كه در هر يك از آن74جاي و سه تهي73جاي، دو تهي72جايعيوب شامل تك تهي

  .م كربن حذف شده استيك، دو و سه ات

  

   تاثير عيوب بر روي مدول يانگ5-4-1

جاي را بر روي جاي و سه تهيجاي، دو تهي، تاثير سه نوع عيب تك تهي)15-5(و ) 14-5(هايشكل

  . دهدمدول يانگ نشان مي

-هاي كربني، تاثير عيوب تهي با افزايش نسبت ظاهري نانولوله؛شودمشاهده ميدر شكل همانگونه كه 

  . اما به طور كلي تاثير اين عيوب بر روي مدول يانگ بسيار ناچيز است. شودجاي كاسته مي

                                                 
72 Single vacancy 
73 Double vacancy  
74 Triple vacancy 



 ١٢٦

1040

1060

1080

1100

1120

1140

1160

1180

0 2 4 6 8 10 12 14

aspect ratio(L/d)

Y
ou

ng
's 

m
od

ul
us

(G
Pa

)
(12,0)-perfect
(12,0)-vacancy
(12,0)-double vacancy
(12,0)-triple vacancy

  
  جاي بر روي مدول يانگ نانولوله زيگزاگتاثير انواع عيوب تهي): 14-5(شكل
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  آرمچيرجاي بر روي مدول يانگ نانولوله تاثير انواع عيوب تهي): 15-5(شكل

  

  ام نهايي تاثير عيوب بر روي استحك5-4-2

-با توجه به شكل مي. دهدجاي را بر روي استحكام نهايي نشان ميتاثير عيب دو تهي) 16-5(شكل

-ها بسيار بيشتر از مدول يانگ ميتوان نتيجه گرفت كه تاثير عيوب بر روي استحكام نهايي نانولوله

  .باشد
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  آرمچير هاي زيگزاگ و نانولولهاستحكام نهاييجاي بر روي  تهيعيب دوتاثير  ):16-5(شكل

  

  هاي كربني تك ديواره كمانش نانولوله5-5

او . ]24[ مورد بررسي قرار گرفت1996هاي كربني اولين بار توسط ياكوبسون در سال كمانش نانولوله

با استفاده از تئوري مكانيك پيوسته و اعمال پتانسيل برنر نتايجي را براي بار بحراني كمانش بدست 

. سازي ديناميك ملكولي بسيار بيشتر استتايج آن ها از مقدار بدست آمده از شبيهالبته ن. آورد

همچنين با استفاده از تئوري اصلاح شده ياكوبسون، نتايج حاصل براي بار بحراني كمانش در مقايسه 

، لي و چو با استفاده از مدل ساختاري 2004در سال . سازي ديناميك ملكولي كمتر استبا نتايج شبيه

با افزايش ها نتوانست بار بهينه هرچند مدل آن. خود به تحليل كمانش نانولوله هاي كربني پرداختند

 اما اولين مدل ساختاري است كه براي تحليل كمانش ؛ را بدست آوردقطر و نيز مدهاي كمانش

-انولوله با استفاده از مدل ساختاري خود به تحليل كمانش ن2007هو نيز در سال . استفاده شده است

زين . ]31[ اما نتايج او در مقايسه با نتايج ديناميك ملكولي كاملا در تناقض است؛هاي كربني پرداخت

دما بر و جاي  با استفاده از روش ديناميك ملكولي به بررسي اثرات طول، عيوب تهي2007در سال 

سازي ده در شبيهپتانسيل اعمال ش. ]55[روي بار بحراني كمانش و سختي داخل صفحه اي پرداخت

(nm/nm) 
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دهد ها نشان مينتايج آن. باشدنامه ميسازي اين پاياندقيقا همانند پتانسيل اعمال شده در مدلها آن

ها، تاثير عيوب بر روي بار و كرنش كمانش بحراني كاهش كه با افزايش گرما و ساخت مجدد پيوند

توان بار بحراني كمانش نانولوله ، مياددرجه سانتيگر 930 به طوري كه براي دماي بالاتر از ؛يابدمي

 با استفاده از يك 2008ونگ در سال . معيوب را دقيقا معادل بار بحراني كمانش نانولوله سالم دانست

او به كمك تئوري . ]56[هاي كمانش پرداختملكولي، به بررسي بار و كرنش-مدل تركيبي پيوسته

ستفاده از قوانين ديناميك ملكولي براي يافتن كمانش پيوسته غير الاستيك كلاسيك و همچنين ا

پارامترهاي مدل پيوسته توانست نشان دهد كه با افزايش قطر نانولوله، بار بحراني كمانش در ابتدا 

 داراي يك بار بحراني ،معناست كه در يك قطر خاصدين آن ب. يابدافزايش و در ادامه كاهش مي

 نانومتر و براي نانولوله آرمچير 176/1 نانولوله زيگزاگ اين قطر بهينه براي. كمانش بهينه هستيم

هاي بحراني كمانش و ها و كرنشنامه به بررسي باردر اين قسمت پايان. باشد نانومتر مي356/1

  .پردازيمجاي بر روي بارهاي بحراني توسط مدل ساختاري حاضر ميهمچنين تاثير انواع عيوب تهي

  

  ربني تك ديواره سالمهاي ك كمانش نانولوله5-5-1

هاي كربني هاي بحراني كمانش براي نانولولهبا استفاده از مدل ساختاري جديد، بارها و كرنش

- 5(شكل. اند مختلف به دست آمده(L/d)هاي ظاهريو براي نسبت) 7,7(و آرمچير) 0,12(زيگزاگ

هاي ظاهري نسبتو كرنش بحراني كمانش را بر اساس  به ترتيب نمودارهاي بار) 18-5(و ) 17

 . دهدمختلف نمايش مي

هاي بحراني توسط معادلات اويلر علاوه بر مدل ساختاري محاسبه گرديده و با همچنين بارها و كرنش

  . اندنتايج بدست آمده از شبيه سازي ديناميك ملكولي زين مقايسه شده
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  )7,7(و ) 0,12(هايه نسبت ظاهري نانولولحسببارهاي بحراني كمانش بر): 17-5(شكل

  

  

  

  

  

   

  

  

  

 )7,7(و ) 0,12(هاي نسبت ظاهري نانولولهحسبهاي بحراني كمانش بركرنش): 18-5(شكل

  

)5-15(   

)5-16(   

 به ترتيب طول نانولوله، ممان اينرسي سطح مقطع، مدول يانگ، ضريب t و L،I،E،µ،rكه در آن 

. باشدو ضخامت ديواره مؤثر نانولوله كربني تك ديواره مي)  نانومتر475/0(طول، شعاع سطح مقطع

 مقدار . در نظر گرفته شده است كه از مدل ساختاري بدست آمده استTPa17/1مدول يانگ معادل 

  . در نظر گرفته شده است5/0ضريب طول به علت گير دار بودن دو سر نانولوله، 
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هنگامي كه مد . دهد پوسته و اويلر رخ ميتيب مدهاي كمانشبا افزايش نسبت ظاهري نانولوله، به تر

-، بارهاي بحراني كمانش از مد اويلر پيروي مي) به بالا10نسبت ظاهري (دهدكمانشي اويلر رخ مي

توانيم بنابراين مي. كنند به بالا از اين مد پيروي مي14هاي بحراني از نسبت ظاهري اما كرنش. كنند

  . هاي به اندازه كافي بلند از معادله اويلر محاسبه كنيمبارهاي بحراني كمانش را بسادگي براي نانولوله

ده از يك مدل پيوسته ساده نتايج حاضر با نتايج به دست آم) 18- 5(و ) 17-5(هاي در ضمن در شكل

اين .  نانومتر در نظر گرفته شده است066/0مقدار ضخامت مؤثر نانولوله معادل . ندامقايسه گرديده

بيني بارهاي بحراني مناسب  اما براي پيش؛هاي بحراني داردانگيزي را براي كرنشمقدار، نتايج شگفت

كه در  بيان نمود A = pdtتوان به صورت ط مي زيرا مساحت سطح مقطع يك نانولوله را فق،باشدنمي

 نانومتر قادر به مدل كردن 34/0اما با استفاده از ضخامت مؤثر .  در نظر گرفته شده است=34/0tآن 

 اويلر بسيار زود رخ خواهد داد و در نتيجه بار بحراني ها نيستيم؛ زيرا مد كمانشكمانش نانولوله

 نانومتر براي ضخامت مؤثر تنها مقداري است كه 066/0ار مقد.  به سرعت افت خواهد كردكمانش

البته اين دقت . كندبيني مي را با دقت پيش نانومتر همزمان بار و مد كمانش95/0براي قطر خاص 

  . تر استهاي كوتاههاي بلندتر بيشتر از نانولولهبراي نانولوله

- 5( مختلف از نانولوله زيگزاگ در شكلهايجايي براي طولمدهاي كمانش مطابق با كانتورهاي جابه
19(  

شود كه با افزايش طول نانولوله، مد كمانش پوسته به مد كمانش مشاهده مي. نشان داده شده است

  .گردداويلر تبديل مي
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L=0.923nm L=3.053nm L=6.284nm L=8.378nm L=11.38nm 

  هاي مختلفتحت بار فشاري محوري براي طول) 0,12(مدهاي كمانشي نانولوله): 19-5(شكل

البته اگر علاوه بر بار بحراني كمانش نياز .  بسيار كوتاه استABAQUSزمان اجراي مدل در نرم افزار 

 به بندي كنيم تا قادررا مش) هاي كربناتم(هاي توخاليبه مدهاي كمانش نيز داشته باشيم، بايد كٌره

 اما در نيازمند زمان بيشتري خواهد بود است كه اين عمل،بديهي . مشاهده مدهاي كمانش باشيم
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- تر از زمان مورد نياز براي اجراي يك برنامه كاملا ملكولي ميمها بسيار كمجموع اين زمان

 )). 20- 5(شكل(باشد

-نويسي در فايل ورودي نرمرنامههاي بزرگ، بايد با استفاده از ببا اين وجود براي مدل كردن نانولوله

   .افزار زمان ايجاد مدل را كوتاه كرد

  

  

  

  

  

  

  

  هاي كربنمنحني زمان اجرا بر حسب تعداد اتم): 20-5(شكل

  

  معيوبهاي كربني تك ديواره  كمانش نانولوله5-5-2

 عيوب انواع.  كمانش بررسي شده استهايجاي بر روي بارها و كرنشدر اين قسمت تاثير عيوب تهي

منحني بارهاي بحراني . نشان داده شده اند) 13-5(د در شكلتهي جاي كه در تحليل اعمال گرديده ان

  .))21- 5(شكل(هاي ظاهري مختلف رسم شده استاساس نسبت كمانش بر

-جاي ديگر باعث كاهش بار بحراني ميجاي بيشتر از دو عيب تهي آنچه مسلم است عيوب سه تهي

جاي هنگامي كه مد كمانش اويلر رخ ، عيوب تهيشود مشاهده مي)21-5(در شكلهمانگونه كه . شوند

هاي معيوب، مد البته بايد دقت كرد كه در نانولوله. دهد، تاثيري بر روي بار كمانش نخواهند داشتمي

  .جاي از ساير عيوب بيشتر استكمانش اويلر ديرتر رخ خواهد داد و اين ديركرد براي عيوب سه تهي
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   آرمچير)ب( زيگزاگ )الف(هاي معيوب  نانولولهيبارهاي بحراني كمانش برا): 21-5(شكل

هاي با عيوب دو و سه  و براي نانولوله12جاي، مد اويلر در نسبت ظاهري تهيتك براي نانولوله با عيب 

هاي بحراني  و كرنشمقايسه بار. دهد رخ مي15و 14هاي ظاهري جاي به ترتيب در نسبتتهي

هاي زيگزاگ به هاي آرمچير بيشتر از نانولولهدهد كه نانولولههاي زيگزاگ و آرمچير  نشان مينانولوله

  )). 5-5(شكل(عيوب حساسند

)ب(  

)الف(  

Starting of Euler mode 

Starting of Euler mode 
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  هاي بحراني و كرنش)ب(منحني بارهاي بحراني كمانش) الف(): 22-5(شكل

  

جاي تهيتك جاي و دو عيب تهيتك ي يك عيب اي ميان مدهاي كمانش برا مقايسه،علاوه بر اين

مدهاي كمانش نانولوله آرمچير . هاي زيگزاگ و آرمچير انجام گرفته استروبروي هم در نانولوله

گيري علت اصلي آن تفاوت در جهت. معيوب با مدهاي كمانش نانولوله زيگزاگ معيوب متفاوت هستند

گيري توان جهتعلت ديگر آن را مي)). 23- 5(كلش(باشدجاي در اين دو نوع ساختار ميعيب تهي

بنابراين توزيع بار بر .  نانولوله زيگزاگ دانست كه در جهت بارگذاري قرار دارندC-Cكلي پيوندهاي 

 يكنواخت عرضيهاي زيگزاگ و آرمچير، در جهت محوري و هاي كربن به ترتيب براي نانولولهروي اتم

  .است

    

)ب( )الف(   

)الف( )الف(  )ب(  )ب(   
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Single vacancy Two opposite vacancy 

  

-تهيتك جاي و دو عيب تهيتك هاي با عيب جايي نانولولهمدهاي كمانش متناظر با كانتورهاي جابه): 23-5(شكل
  ) نانومتر053/4( آرمچير)ب(و )  نانومتر118/4( زيگزاگ)الف(جاي روبروي هم براي

  

اي هاي استوانهها در پوستهها و گشودگيولهجاي در نانولتهيتك اي ميان عيوب در ادامه مقايسه

باشد و براي دقت جاي ميمساحت اين گشودگي دقيقا معادل مساحت عيب تهي. انجام شده است

هاي زيگزاگ و جاي در نانولولهگيري عيب تهيگيري گشودگي نيز دقيقا مشابه جهتبيشتر، جهت

  )).24- 5(شكل(آرمچير در نظر گرفته شده است

شود، استفاده  كه به صورت زير تعريف مي(k) بعد كردن بار كمانش، از يك ضريب بار كمانشبراي بي

  :شده است

)5-17(  
p

d

P
P

=

-بار بحراني كمانش يك نانولوله سالم مي dPمعيوب و بحراني كمانش يك نانولوله  بار pPكه در آن 

  . شدبا

    

                                                      
  

جاي در نانولوله تهيتك  گشودگي متناظر با عيب )الف(گشودگي اعمال شده در مدل پيوسته): 24-5(شكل
  جاي در نانولوله زيگزاگتهيتك  گشودگي متناظر با عيب )ب(آرمچير

)الف( )ب(   
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-جاي در وسط نانولوله ميتهيتك ، براي يك عيب ندادهنمايش داده ش) 25-5(نتايجي كه در شكل

  .دنباش
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  منحني بارهاي بحراني كمانش نرماله شده و مقايسه مد كمانش مدل ساختاري و مدل پيوسته): 25-5(شكل

  

دهد كه مدهاي كمانش مدل ساختاري بسيار نزديك به مدهاي كمانش  همچنين شكل نشان مي

 بايد دقت كرد كه اين نتايج بسيار نزديك به نانولوله زيگزاگ هستند تا البته. مدل پيوسته است

  . نانولوله آرمچير

هاي ظاهري جابجايي عيوب در طول نانولوله براي نسبتحسب  منحني بار كمانش بر،)26-5(شكل

  .دهدمختلف نشان مي
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  هاي مختلف در طول نانولوله زيگزاگجاي در موقعيتتهيتك بارهاي بحراني كمانش براي عيوب ): 26-5(شكل

  

0.9LL0هاي جاي در موقعيتمحل عيب تهي =، 0.75LL0 0.5LL0 و=  فاصله عيب از 0Lكه  (=

ي عيب از مركز جايدهند كه با جابهنتايج نشان مي. باشدمي)  طول نانولوله استLمحل اعمال بار و 

بنابراين نقطه بحراني . نانولوله به سمت نقطه اعمال بار، كاهش بار بحراني كمانش كمتر خواهد شد

 نانولوله زيگزاگ  مدهاي كمانش.باشدها در مركز آن ميجاي در نانولولهبراي وجود عيب تهي

0.5LL0 (معيوب 0.9LL0 و = دهد اين مقايسه نشان مي. اندنشان داده شده) 27- 5(در شكل) =

0.5LL0 كه براي نانولوله با عيب در  دهد در حاليكه براي نانولوله با عيب  كمانش كلي رخ مي،=

0.9LL0در اين علت اختلاف ميان بارهاي بحراني . دهد هر دو كمانش كلي و موضعي رخ مي،=

0.5LL0 هاي با عيوب درانولولهكمانش براي ن 0.5LL0  و =   .باشد مي=

  

 

0.9LL0 = 

 

 0.5LL0 = 

0.9LL0 )الف(جاي درمدهاي كمانش نانولوله زيگزاگ با يك عيب تك تهي): 27-5(شكل 0.5LL0 )ب( و= =  

  

  

  هاي كربنيهاي معادلات برهمكنش در نانولولهثابت : 1- 5جدول

)ب( )الف(   
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interaction Parameters 

ru nmnNDe .6031.0=, 125.26 −= nmβ, nmr 142.00 = 

θu 2/.42.1 −= RadnmnNkθ, 4754.0 −= Radksextic, o1200 =θ 

φu 2/.278.0 −= RadnmnNkφ,2=n, o1800 =φ 

ωu  2/.278.0 −= RadnmnNkω,2=n, o1800 =ω  

  

  

  

  

  

 هاي آيندهپيشنهادات و كارنتيجه گيري، 

هاي كربني، مدول يانگ افزايش خواهد يافت تا به يك مقدار ثابت با افزايش قطر نانولوله - 1

 . برسد

مدول يانگ نانولوله آرمچير اندكي از نانولوله زيگزاگ براي قطرهاي كوچك، بيشتر است كه  - 2

 .ستند ههاي كوچك وابسته به نوع ساختاردهد، مدول يانگ و مدول برشي نانولولهنشان مي

هاي كربني بسيار اندك و بر روي استحكام جاي بر روي مدول يانگ نانولولهتاثير عيوب تهي - 3

 .دار استها معنينهايي آن

هاي به اندازه كافي بلند هاي بحراني كمانش نانولولهبيني بارها و كرنشتوانيم براي پيشمي - 4

 .از معادلات اويلر استفاده كنيم
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هاي بحراني در مدهاي كمانش پوسته داري بر روي بارها و كرنشجاي تاثير معنيعيوب تهي - 5

 .دارند

 .گردندجاي باعث به تاخير افتادن مد كمانش اويلر ميعيوب تهي - 6

جاي باعث كاهش در بار بحراني كمانش جاي، بيشتر از دو عيب تك تهييك عيب دو تهي - 7

 .خواهد شد

اري در بار بحراني كمانش دارند؛ به جاي در طول نانولوله، تاثير بسيموقعيت عيوب تهي - 8

 .باشدطوريكه محل بحراني براي وجود عيب، در مركز نانولوله مي

بيني بار و كرنش بحراني كمانش در هاي پيوسته ساده براي پيشاحتمالا بتوان از مدل - 9

 .هاي خاص استفاده نمودحالت

ميك ملكولي است و قادر سازي دينانتايج مدل ساختاري جديد بسيار نزديك به نتايج شبيه -10

 .باشداي در حوزه مكانيك ميبه حل مسائل گسترده

هاي بزرگتر نيز ، اين مدل را براي نانولولهABAQUSنويسي در فايل ورودي توان با برنامهمي -11

 .استفاده كرد

هاي كربني به عنوان ذرات هايي كه از نانولولهسازي كامپوزيتلتوان براي مداز اين مدل مي -12

 . كنند، استفاده كردزاينده به زمينه استفاده مياف

توان به كمك اين هاي كربني را ميهاي چند ديواره و نيز دسته نانولولهسازي نانولولهمدل -13

 .مدل انجام داد
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Abstract 

 

 

   This thesis exhibits a new structural model for prediction of the mechanical properties 

of carbon nanotubes. In addition to, the influence of various vacancy defects on the 

critical buckling loads and strains in carbon nanotubes under axial compression is 

investigated via a new structural model in ABAQUS software. The necessity of 

desirable conditions and expensive tests for experimental methods, in addition to the 

time expenditure required for atomic simulations, are the motivation for this work, 
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which, in addition to yielding accurate results, avoids the obstacles of the previous 

methods. In fact, this model is a combination of other structural models designed to 

eliminate the deficiencies inherent in individual approaches. Because the present model 

is constructed in the CAE space of ABAQUS, there is no need to program for different 

loading and boundary conditions. A nonlinear connector is considered for modeling of 

stretching and torsional interactions, and a nonlinear spring is used for modeling of the 

angle variation interactions. A Morse potential is employed for stretching and bending 

potentials, and a periodic type of bond torsion is used for torsion interactions. The effect 

of different types of vacancy defects at various locations on the mechanical properties 

and the critical buckling loads and strains is studied for zigzag and armchair nanotubes 

with various aspect ratios (Length/Diameter). Comparison of our results with those of 

buckling of shells with cutouts indicates that vacancy defects in the carbon nanotubes 

can most likely be modeled as cutouts of the shells. Finally, results of the present 

structural model are compared with those from molecular dynamics (MD) simulation 

and show good agreement between our model and the MD model.  

 

  

 


