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  چكيده

  

نانو لوله هاي كربني به سبب داشتن خواص منحصر به فرد مكانيكي، الكتريكي و حرارتي بعد از كشف توسط    

اين مشخصات نانولوله ها سبب شده . توجه بسياري از محققين را به خود جلب كرده اند 1991ايجيما در سال 

يت كننده، مصارف پزشكي، استفاده به تا كاربردهاي متنوعي از قبيل استفاده در مواد كامپوزيتي به عنوان تقو

نانو لوله هاي كربني به علت داشتن استحكام بالا، چگالي پايين، . عنوان سنسور و رزوناتور و غيره داشته باشند

يكي از . نسبت طول به قطر بالا و فركانس ارتعاش آزاد بالا انتخاب مناسبي براي سنسورها و رزوناتورها مي باشند

اي مكانيكي كه عملكرد نانو لوله ها را به عنوان نانو رزوناتور تحت تاثير قرار مي دهد مهمترين مشخصه ه

تحقيقات پيشين ثابت . فركانس طبيعي ارتعاش آنها مي باشد لذا در اين پايان نامه اين موضوع بررسي شده است

. عيب قابل ملاحظه است ميكرو متر يك 1كرده است كه در بهترين شرايط توليد نانو لوله هاي كربني، در هر 

يكي از مهمترين عيوبي كه در هنگام ساخت نانو لوله هاي كربني در ساختار انها ايجاد مي شود و تاثير مهمي در 

در اين تحقيق سعي شده تا تاثير وجود اين عيب . خواص فيزيكي نانو لوله هاي كربني دارد عيب حفره مي باشد

در اين تحقيق نانو لوله هاي زيگزاگ و آرمچير با . كربني بررسي نماييمرا در ارتعاشات آزاد نانو لوله هاي 

را  نانو لوله هاي كربني مذكور. مورد بررسي قرار گرفته اند (6,6) ،(10,0)، (8,0)كايراليتي هاي به ترتيب 

از روش ديناميك مولكولي به . لور در نظر گرفته و بررسي نموده ايم تحت دو شرط مرزي دو سر درگير و كانتي

به منظور بررسي دقيقتر . همراه روش المان هاي محدود براي شبيه سازي نانو لوله هاي كربني بهره برده ايم

ك حالت اول وجود ي. تاثير عيوب بر ارتعاشات نانو لوله هاي كربني عيوب در دو حالت در نظر گرفته شده اند

عيب حفره در ساختار نانو لوله و حالت دوم وجود چندين عيب حفره توزيع شده در ساختار كه به واقعيت 

نتايج اين تحقيق تاثير بسزاي وجود عيوب را در فركانس طبيعي ارتعاشات نانو لوله هاي . نزديكتر مي باشد

  چ



ي در ميزان تغييرات فركانس ارتعاش همچنين مكان وجود عيب در ساختار نانو لوله كربن. كربني نشان مي دهد

در . شرايط مرزي نيز تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي نانو لوله را تحت تاثير قرار مي دهد. نانو لوله تاثير دارد

شرايط مرزي دو سر درگير هرچه عيب به دو سر نانو لوله نزديك مي گردد تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله 

  .ش طول و قطر نانو لوله ها ميزان تاثير عيوب بر فركانس طبيعي افزايش مي يابدبا كاه. بيشتر مي شود
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  مرور ادبيات -1-1

  

 NECدر آزمايشگاه  1991در سال   [1]1نانو لوله هاي كربني براي اولين بار توسط ساميو ايجيما   

نانو لوله هاي كربني را مي توان به روش هاي مختلف از قبيل قوس دشارژ، سايش ليزري و . كشف شد

از نظر ساختار اتمي نانو لوله ها را مي توان به صورت استوانه اي كه از . تجزيه شيميايي بخار ساخت

ند نانو لوهاي كربني به دو صورت تك لايه و چ. خم كردن صفحه گرافيتي به وجود آمده تصور كرد

از زمان كشف نانو لوله ها . [2,3]لايه مي باشند كه مي توانند داراي قطر و شبكه متفاوت باشند 

تحقيقات نشان داد كه . [4,5]پذيرفت  آنها صورتتحقيقات گسترده اي براي محاسبه خواص فيزيكي 

انعطاف پذيري و ، و سختي، [6]خواص فيزيكي نانو لوله هاي كربني به قطر و شبكه آنها وابسته است 

. [7,8,9]استحكام نانو لوله هاي كربني بسيار بيشتر از مقدار محاسبه شده براي فيبرهاي كربني است 

هاي مختلف نانو لوله ها تشويق دخواص غير معمول نانو لوله هاي كربني محققان را براي بررسي كاربر

  . [10]كرد 

، محققين زيادي شروع به بررسي و تحليل نانو در كنار تحقيقات و بررسي هاي مختلف آزمايشگاهي   

اين روش هاي مدل سازي را مي . [11,5] لوله هاي كربني با استفاده از مدل سازي هاي تئوري كردند

كه شامل تكنيك هايي از قبيل  مدل سازي اتمي اولروش . و گروه عمده تقسيم بندي كردتوان به د

 4و تئوري توابع چگالي [13] 3مولكولي پيوندهاي مستحكمديناميك ،  [9,12]2ديناميك مولكولي

حركت مولكولي يا اتمي باشد با اين روش هاي مدل  در واقع هر مسئله اي كه شامل .مي باشد [14]

براي  ها، كاربرد آنها مورد نياز اين روش با توجه به ميزان محاسبات. دسازي قابل شبيه سازي مي باش

  . باشد محدود مي گردد مولكول هاي مورد بررسي كمها و شرايطي كه تعداد اتم 

                                                 
١ Iijima 
٢ Molecular dynamics 
٣ Tight binding molecular dynamics 
٤ Density functional theory 
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ه هاي لقين براي مدل سازي نانو لوبرخي از محق. نيك پيوسته مي باشدروش دوم مدل سازي مكا   

ت ساده محاسبا 1992در سال  5ن مثال ترسوفبه عنوا. كربني از روش مكانيك پيوسته بهره برده اند

اساس صفحات گرافيت به صورت يك محيط پيوسته الاستيك  ورد انرژي فلورن براي را به منظور برآ

انجام داد و نتيجه گرفت كه مي توان با استفاده از خواص الاستيك صفحات گرافيت، انرژي كرنشي 

 1996و همكارانش در سال  6ياكوبسن. [15] و لوله هاي كربني را پيش بيني كردالاستيك فلورن و نان

از  7رو.  [16]اره كردند و يك مدل پوسته پيوسته را توسعه دادندبه خواص منحصر به فرد فلورن اش

اين مدل پوسته پيوسته به منظور برآورد كمانش نانو لوله هاي كربني تحت بار فشاري استفاده 

اين قبيل مدل هاي پوسته پيوسته مي تواند به منظور تحليل خواص استاتيكي و  . [18,17]كرد

با اين وجود اين مدل ها تاثير كايراليتي و نيروهاي . استفاده شوند ه هاي كربنيلديناميكي نانو لو

  .اعمالي بر هر اتم منحصر به فرد را در نظر نمي گيرند

  

با اثبات خواص . در اين تحقيق از مدل سازي به روش ديناميك مولكولي بهره برده شده است   

با توجه به كاربرد . [23-19]ا منتشر شد منحصر به فرد نانو لوله ها مقالات زيادي درباره كاربرد آنه

بررسي ، ...و  9، حسگرها و رزوناتورها8نانو لوله ها در تجهيزات نانو مكانيكي از قبيل اكچويتورها

يكي ديگر از كاربردهاي بررسي ارتعاشي . ارتعاشي نانو لوله هاي كربني از اهميت بالايي برخوردار است

رزوناتورها از اجزا كليدي در . نانو لوله ها بدست آوردن مدول الاستيك آنها به اين روش مي باشد

زايش فركانس رزونانس و كاهش اندازه رزوناتور باعث اف .[24]سيستم هاي انتقال امواج مي باشند 

براي سنسورها افزايش مقدار فركانس رزونانس به معني افزايش . كاهش مصرف انرژي آن مي شود

در ارتباطات وايرلس وجود رزوناتورهاي با فركانس بالاتر به معني امكان . [25] حساسيت مي باشد

نانو لوله هاي كربني خواص . ساخت فيلترها و اسيلاتورها و ميكسرهاي با فركانس بالاتر مي باشد
                                                 
٥ Tersoff 
٦ Yakobson 
٧ Ru 
٨ Actuator 
٩ resonator 
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اين خواص . مطلوبي از قبيل مدول الاستيك بالا، فركانس طبيعي بالا و هدايت گرمايي بالا دارند

منحصر به فرد به همراه اندازه نانو متري و ساختار اتمي مناسب آنها باعث شده كه نانو لوله ها 

در سال  10جنسن. [26,27] داشته باشند پتانسيل بسيار زيادي براي كاربرد در تجهيزاتي از اين دست

كاربرد نانو لوله هاي كربني را براي رزوناتورها مورد بررسي قرار داد و از آنها براي طراحي يك  2008

پتانسيل كاربرد نانو لوله هاي چند لايه به عنوان نانو رزوناتور در . [27] سيستم دريافت امواج بهره برد

  . [28] گرفتمورد بررسي قرار  2009سال 

ساختار نانو لوله ها را تغيير داده و سبب ... عيوب از قبيل ناخالصي ها، عيوب توپولوژيك و حفره و   

كاربرد نانو  و در نتيجه  [29,30,31]تغيير خواص الكتريكي، مكانيكي و گرمايي نانو لوله ها مي شوند

  .[35-28,32]يت ها تحت تاثير قرار مي دهندلوله ها را در تجهيزات نانو الكترو مكانيكال و نانو كامپوز

از مهمترين عيوبي هستند كه نانو لوله ها حين پروسه رشد دچار آنها مي  SW11عيب حفره و    

درصد اتم هاي نانو لوله هاي كربني  5تا  2به عنوان مثال پيش بيني شده است كه در حدود . شوند

  .[36] به اين شكل معيوب هستند

. [37] خواص انتقالي اين عيوب را در نانو لوله هاي تك لايه فلزي بررسي كرد 2007در سال  12ژو   

خواص مكانيكي نانو لوله هاي تك لايه را با دو عيب حفره در  2008و همكارانش در سال  13تونوير

ه ها همسايگي هم بررسي كردند و نتايج آنها تاثير عمده عيوب در پيش بيني خواص مكانيكي نانو لول

مكانيكي نانو لوله ها به عنوان يك  در حال حاضر تاثير عيوب بر خواص الكتريكي و. [38]را نشان داد 

 .[35] اصل پذيرفته شده است

 

  

 

 
                                                 
١٠ Jensen 
١١  Stone Wales 
١٢ Zhou 
١٣ Tunvir 
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  تحقيق با كارهاي انجام شده قبلي ارتباط موضوع -1-2

  

. بهره برده ايمدر اين تحقيق به منظور مدل سازي نانو لوله هاي كربني از روش ديناميك مولكولي    

به منظور پيش بيني مشخصات ساختماني نانو لوله هاي كربني مورد  14اين روش توسط ادگارد

و همكاران  15سختي خمشي صفحات گرافيت نيز با اين روش توسط گيتس. [39] استفاده قرار گرفت

سختي خمشي، كششي و پيچشي نانو لوله هاي كربني تك لايه بر اساس . [40]برآورد شده است 

نيز  16لي و چو. [41]انرژي هاي پتانسيل مولكولي و با روش ديناميك مولكولي پيش بيني شده است 

منظور برآورد خواص ايستايي و ديناميكي مكانيك محيط پيوسته به از روشي مشابه و با استفاده از 

 [25,42]. ره برده اندنانو لوله كربني به

روش . در اين تحقيق ارتعاشات طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه مورد بررسي قرار گرفته است   

لي و . بررسي و تحليل با استفاده از تئوري المان هاي محدود و ديناميك مولكولي انجام پذيرفته است

 .[25] ساختار ايده آل مورد بررسي قرار دادندارتعاشات نانو لوله هاي تك لايه را با  2003چو در سال 

اما تحقيقاتي  ؛[36]با توجه به اينكه وجود عيوب در نانو لوله هاي رشد داده شده مشخص شده است 

در اين  .اي كربني تك لايه انجام نشده استدرباره تاثير وجود عيب حفره بر ارتعاشات نانو لوله ه

شات طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه با توزيع هاي مختلف تحقيق تاثير وجود عيب حفره بر ارتعا

  .و كايراليتي، طول و قطرهاي مختلف بررسي شده است

 

 

 

  

                                                 
١٤ Odegard 
١٥ Gates 
١٦ Li and Chou 
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  اهداف پايان نامه -1-3

  

له با توجه به كاربرد نانو لوله ها در رزوناتورها و حسگرها و اهميت پيش بيني فركانس طبيعي نانو لو   

در اين تحقيق ارتعاشات طبيعي نانو لوله هاي كربني مورد بررسي  تجهيزاتها در عملكرد بهينه اين 

با توجه به اينكه در رشد نانو لوله هاي كربني عموما عيوب وجود دارند و تاثير به . قرار گرفته است

در اين پايان نامه سعي  ،سزايي بر خواص نانو لوله ها دارند و كاربرد آنها را تحت تاثير قرار مي دهند

ميزان و نحوه تاثير عيب حفره در ساختار نانو لوله  ،شده تا با تحليل ارتعاشي نانو لوله هاي معيوب

  .هاي كربني تك لايه را بر ارتعاشات طبيعي آنها بررسي نماييم

  

  مطالب فصل هاي بعدي -1-4

  

در اين فصل اطلاعات اجمالي درباره ساختار و خواص نانو لوله  :فصل دوم نانو لوله هاي كربني   

در اين فصل اطلاعاتي درباره نحوه ساخت نانو لوله ها و كاربردهاي نانو لوله ها . هاي كربني آمده است

  .اطلاعاتي درباره روشهاي تحليل و مدل سازي نانو لوله ها نيز در اين فصل بيان شده است. آمده است

روش ديناميك مولكولي كه در اين پايان نامه به منظور مدل فصل، در اين  :مدل سازيفصل سوم    

مدل سازي و محاسبه پارامترهاي . سازي نانو لوله ها مورد استفاده قرار گرفته شرح داده شده است

 .لازم براي مدل فضايي انجام شده نيز در اين فصل بيان شده است

در اين فصل نحوه تحليل ارتعاشي نانو لوله هاي كربني تشريح شده و  :فصل چهارم روش حل   

  .روابط مربوطه به همراه توضيحات مرتبط درج گرديده است
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در اين فصل ارتعاشات طبيعي نانو لوله هاي  :بررسي ارتعاشي نانو لوله هاي ايده آل فصل پنجم   

ي انجام شده با مقايسه نتايج حاصله صحت مدل ساز. تك لايه كربني مورد بررسي قرار گرفته است

  .براي تحليل ارتعاشي نانو لوله هاي ايده آل با نتايج تحقيقات پيشين در اين فصل بيان شده است

در اين فصل  :اي كربني تك لايه با عيب حفرهه نتايج بررسي ارتعاشي نانو لوله ششمفصل    

لايه با عيب حفره و تاثير توزيع عيب و  نتايج حاصل از بررسي ارتعاشي نانو لوله هاي كربني تك

  .مشخصات نانو لوله بر فركانس طبيعي نانو لوله آمده است

در اين فصل تاثير پارامترهاي مربوط به ساختار نانو لوله و  :بررسي و تحليل نتايج هفتمفصل    

لايه با عيب حفره ي ارتعاش نانو لوله هاي كربني تك ترهاي تاثير گذار بر فركانس طبيعديگر پارام

  .در فصل قبلي قابل ملاحظه مي باشد در اين فصل تحليل نتايج حاصل. ستبيان شده ا
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 نو لوله هاي كربنينا
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   مقدمه -1- 2

  

ساخت و ايجاد مواد  م،درباره دورنماي كوچك سازي در عل 17مننبعد از سخنان رويا پردازانه ي فاي   

ناكي براي اشتياق وحشت.  [43]در اندازه نانو يكي از پركارترين و جذاب ترين مسائل در علم بوده است

يكي از مهمترين . توسعه تكنولوژي براي اهداف مشابه رشد كرد و باعث پيدايش نانو تكنولوژي شد

او در سال . [1]ربني توسط ايجيما بود مراحل در توسعه نانو تكنولوژي ساخت و ايجاد نانو لوله هاي ك

نانو لوله ها به  .پيشرو بود 18در ايجاد نانو لوله هاي كربني چند لايه با روش دشارژ قوس كربن 1991

بعد از آن نانو لوله هاي . گرافيت و فولرن مطرح شدند، عنوان يك آلوتروپ جديد كربن علاوه بر الماس

با شكل دادن يك ميله كربني در حضور ، [44] 19قطع ليزريكربني به طور موفقيت آميزي با روش 

اين آلوتروپ جديد . توليد شدند [45]و با روش رسوب گيري شيميايي بخار ، [2]يك كاتاليزور فلزي 

به عنوان مثال مي   .الكتريكي و مكانيكي متمايزي از خود نشان داده است ،كربن خواص شيميايي

نسبت سطح به حجم بالاي نانو لوله هاي كربني ياد  ،منظري بالا نسبت ،توان از مقاومت كششي بالا

خود رسانا يا نيمه رسانا  20آنها از نظر شيميايي خنثي هستند و مي توانند بر اساس كايراليتي. كرد

تمام اين خواص متمايز باعث كاربرد نانو لوله هاي كربني در موارد متنوعي از قبيل . [46]باشند 

در اين  .نانو راكتورها و نانو الكترونيك و غيره شده استن، مخزن هيدروژي، مركامپوزيت هاي پولي

  .فصل اطلاعات اوليه درباره نانو لوله هاي كربني مطرح گرديده است
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 پيوند بين اتم هاي كربن -2- 2

 

. از جهات گوناگوني هستند ه كربني داراي خصوصيات بي همتاييمولكول ها و شبكه هاي مواد پاي   

يك تفاوت آنها كه در شكل هاي زيادي از اتم هاي كربن مشاهده شده است خاصيت داشتن حالتهاي 

متفاوت الكتريكي اتم هاي كربن است كه تحت نام خاصيت هيبريد شدگي اوربيتال هاي اتمي  

 ينمكربن شش. ه استهمسايگي آن وابست شناخته مي شود و به نزديك ترين پيوند اتمي كربن در

هر اتم كربن داراي . مي باشد IVعنصر در جدول تناوبي است كه داراي كمترين الكترون در ستون 

. در اوربيتال هاي اتم كربن ظاهر شده اند  1s2, 2s2 , 2p2شش الكترون مي باشد كه كه به صورت 

چهار الكترون با جاذبه ضعيفتر  .داراي دو الكترون با جاذبه شديد از طرف هسته مي باشد 1s2اوربيتال 

در فاز بلوري . قرار مي گيرند   2s2,2p2نسبت به دو الكترون پيشين در ظرفيت اوربيتال هاي 

كه نقش مهمي در  2pzو همينطور اوربيتال    2s , 2px , 2pyالكترون هاي ظرفيت به اوربيتال هاي

 . [73]ايجاد پيوند كوالانسي بين اتم هاي كربن دارد مي روند

در مقايسه با انرژي پيوندي   2sو پايين  2pتا زماني كه تفاوت انرژي بين اوربيتال هاي بالاي     

كمتر باشد توابع موج الكتروني اين چهار الكترون مي توانند به راحتي با هم تركيب شوند به همين 

تغيير مي كند تا اينكه پيوند بين اتم ها و اتم هاي   2pو سه اوربيتال  2sسبب اشغال اوربيتال هاي 

به عنوان هيبريد شدگي يا پيوند   2pو  2sاساس پيوند اوربيتال هايدر  .تر گردد همسايه شان قوي

 2pيك يا دو يا سه الكترون اوربيتال  اب 2sكه پيوند يك الكترون اوربيتال  زني شناخته مي شود جايي

  .شناخته مي شود  n=1,2,3با  spn تحت نام هيبريد شدگي 

 نشان مي دهد و تا زمان 1960ل چه تركيب الماس را در ساختاري 1-2دياگرام فازي كربن در شكل    

بدين وسيله اطلاعات زيادي درباره ساختار كربن . الهام دهنده بود هاي كربنديگر ساختار كشف 

. اي كربن همچنان باقي مانده استسوالات زيادي نيز درباره ساختارهاي ممكن اتم ه. روشن شد

در دماهاي  sp3رين حالت فازي كربن را ايجاد مي كند و پيوند ت در شرايط محيطي سست sp2پيوند 
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الماس شش باقي ناحيه هاي دياگرام . ايجاد مي كند ا كه پايدارترين حالت كربن استبالا الماس ر

اعتقاد بر اين است كه وريته فاز توده اي  .و كربن مايع را نشان مي دهد وجهي و كربنهاي شش وجهي

 . [49]دارد الكتروني نياز به بررسي بيشتر πكربن مربوط به حالت جديد 

  

  
  نمودار فازي كربن :1-2 شكل

  

و  1985به علاوه درباره آينده فاز توده اي در دياگرام فازي كربن تا زمان كشف فلورن ها در سال   

ترين توجه بر حالت خوشه اي بيش [1]توسط ايجيما 1991سال كشف نانو لوله هاي كربني در 

به (ي نانويي به صورت لايه ي گرافن شكل ساختارهادليل فيزيكي اينكه . مي باشد كربنكوچك 

اندازه محدود داراي تعداد زيادي از اتم ها با  كه به) ي از گرافيت سه بعديبعد 2صورت يك لايه 

ميزان انرژي حالتي بالاي آنها  ،بيان مي شود ان نشانه دار مي باشدپيوندهاي آويزان و پيوندهاي آويز

كربن با محدود كردن پيوندهاي آويزان حتي  اتم )100- 30(از اين رو ميزان انرژي تعداد اندكي . است

مانند را بسته از خوشه ها  ياين فرم قفسبربنا .كاهش مي يابد با هزينه افزايش ميزان انرژي كرنشي

  .نانو لوله ها توسعه مي دهندفلورن ها و 
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 [49]نانو لوله ها و فلورن ،گرافيت ،ساختار پيوند كربن در الماس :2-2شكل 

  

با قطر مختلف  است كه به شكل مناسب به صورت يك استوانه ك نانو لوله كربني يك لايه گرافيتي   

كه مشخصه گرافيت  sp2بايد انتظار داشته باشيم كه پيوندهاي صفحه اي  بنابراين. خم شده است

در خميدگي هاي نانو لوله ها مقداركمي تركيب . هستند نقش اساسي را در نانو لوله كربني ايفا كنند

استاي داريم كه باعث مي شوند كه نيروي پيوندي در راستاي جنب نانولوله نسبت به ر sp3پيوندهاي 

يك جداره كه داراي يك لايه اتم در  تا زمانيكه يك نانو لوله كربني. محوري آن مقداري كاهش يابد

 .راي بدست آوردن دوره آن لازم استمحيط خود مي باشد مد نظر باشد بردارهاي موجي كمي ب
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اين قيود باعث محصور شدن ذرات توابع موج در مسير محور و جانب نانو لوله با يك حركت موج    

مطابق با تعداد زياد  فضاهاي بسته اي كه  صفحه اي كه تنها در امتداد محور نانو لوله اتفاق مي افتد

به لايه  اين با وجود اينكه نانو لوله هاي كربني شديدابنابر. اجازه مي دهند مي گردند هاي موجبه بردار

باعث تعداد وابسته هستند اما انحناي لوله و محصور بودن ذرات در جهت جانبي  بعدي گرافين 2هاي 

به علت وابستگي زياد نانو لوله هاي . نانولوله هاي كربني شده استت در خصوصيات متفاو زيادي

  .ا مي آوريمدر اينج را كربني و گرافيت شرح مختصري درباره گرافيت

 = n – m = 3q ,q نانولوله كربني مي توانند هم فلزي باشند  (n , m)بيان شد  به شكلي كه    

جز سازنده بنا بر اين  (...,n – m = 3q ± 1 ,q = 0,1,2 )نيمه رسانا باشد  كه و يا اين)  (...,0,1,2

منحصر بفرد نانو لوله كربني چند جداره و نانولوله تك جداره مي تواند به صورت فلزي و يا نيمه رسانا 

بعدي تحت  2كتريكي قابل ملاحظه به سبب ساختار الكتريكي گرافيت لاين مشخصات ا. [49]باشد 

  .ديده مي شودر راستاي جداره قيد محبوس بودن ذرات موجود د

 :يكي از دو فرم زير مشاهده مي شودمثال واقعي نانولوله كربني به صورت    

ك جداره هم محور تو در تو با كه شامل تعدادي نانولوله ت (MWNT)نانو لوله چند جداره  (1)    

  . nm 0.34كه از هم جدا شده اند با فاصله اي در حدود  [16]هاي متفاوت مي شود قطر

نانو لوله  100تا  10يك طناب نانو لوله تك جداره كه يك نانو كريستال مي باشد كه شامل  (2)   

كه تمام محورهاي آنها با هم موازي و يكپارچه شده است و به  (SWNT)كربني تك جداره مي شود 

 منظم شده اند جايي   dt + ctصورت يك شبكه سه وجهي با ثابت شبكه اي كه تقريبا برابر است با 

  .بكه گرافيت لايه داخلي برابر استتقريبا با ثابت ش ctقطر نانو لوله است و   dtكه
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  [49]نانو لوله كربني چند لايهاز  TEMتصوير  :3-2شكل

  

  
  )ب( )         الف(

نانو  STMتصوير ) ب(گزارش شده توسط ايجيما براي نانو لوله كربني تك لايه  TEMاولين تصوير ) الف( :4-2شكل 
  [49]لوله كربني تك لايه

  

را اشغال مي كنند و  sp3، چهار الكترون والانس هر اتم كربن اوربيتال هيبريدي [47]در الماس    

اين ساختمان سه . ايجاد مي كنند ار اتم ديگرمعادل به منظور اتصال با چه σچهار پيوند كووالانت 

به اين دليل . مي كند ت ترين ماده شناخته شده تا به امروزبعدي از داخل قفل شونده الماس را سخ

و الماس از را تشكيل مي دهند  σپيوند كووالانت  πكه الكترون ها در الماس به جاي پيوند ناپايدار 

 .نظر الكتريكي نارسانا است
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را اشغال  sp2، سه الكترون در پوسته خارجي هر اتم كربن اوربيتال هيبريدي سياره اي در گرافيت   

   ايجاد را  π اوربيتال به همراه يك پيوند خارج صفحه اي σمي كنند و سه پيوند درون صفحه اي 

نيروهاي واندروالس . يك شبكه شش ضلعي صفحه اي مي گردداين مسئله باعث ايجاد . [48] كنندمي

كنار يكديگر نانو متر  34/0با فاصله اي در حدود شبكه هاي شش ضلعي را به صورت موازي با هم 

  .نگاه مي دارند

  

  
  گرافيت :7-2شكل 

  

نانومتر  15/0و  sp2در اوربيتال  Kcal/mol 420نانومتر طول و محكمي  14/0داراي  σپيوندهاي     

 به همين خاطر گرافيت داراي پيوندهاي. مي باشند  sp3در اوربيتال Kcal/mol 360طول و محكمي 

علاوه بر اين اوربيتال ها يا الكترون هاي خارج . ي سخت تري نسبت به الماس مي باشددرون صفحه ا

در صفحات گرافيت پخش هستند لذا باعث افزايش رسانايي گرمايي و الكتريكي گرافيت  πصفحه اي 

كشش . دآزاد با نور باعث مي شود كه گرافيت سياه به نظر برس πبرهم كنش الكترون هاي . مي گردد

ضعيف واندروالس بين صفحات گرافيت سبب مي شود كه لايه هاي گرافيت بتوانند به راحتي روي هم 

  .ب استفاده كردسر بخورند لذا مي توان از گرافيت به عنوان يك روان كننده خو

فحات گرافيت يك نانو لوله كربني را مي توان به صورت يك سيلندر توخالي كه از خم كردن ص   

با اين وجود انحناي دايروي باعث . هستند sp2پيوندها در نانولوله ها اساسا . شده معرفي كردايجاد 
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  ساختمان و خواص نانو لوله هاي كربني تك لايه -3- 2

  

نانو لوله هاي كربني را مي توان . خواص استثنايي نانو لوله هاي كربني به ساختار آنها وابسته است   

و ساختار   2݌ݏبه صورت يك لوله ساخته شده از خم كردن يك صفحه گرافيتي مشتمل بر پيوندهاي 

     شخص م ௛ܥنحوه خم كردن صفحه گرافيتي توسط بردار كايرال . تماما شش ضلعي تجسم كرد

دو بردار يكه به عنوان بردارهاي پايه ايي شبكه شش گوش  ،براي ايجاد كردن بردار كايرال .مي شود

به  .بردار كايرال يك تركيب خطي از اين بردارهاي يكه مي باشد. تعريف مي شوند 2ܽو  1ܽبه صورت 

௛ܥ عنوان مثال ൌ ݊ܽ1 ൅  mܽ2  بزرگتر است از  ݊وm )گرافيت در امتداد بردار صفحه ). 9- 2 شكل

نشان دهنده قطر نانو لوله مي  به شكلي كه بزرگي بردار كايرال) 9- 2شكل (كايرال خم مي شود 

  . باشد

. مي باشد و موازي محور لوله است ܶيك بردار ديگر كه بر بردار كايرال عمود مي باشد بردار انتقال    

ن اطلاعاتي درباره تقارن و ساختار نانو لوله ها را مي توا ،صرفنظر از مشخص كردن نانو لوله ي كربني

آمده  2-2و  1- 2با توجه به انديس هاي بردار كايرال استنتاج كرد كه برخي از اين نتايج در جداول 

در . اين انديس ها همچنين مشخص كننده خواص الكتريكي نانو لوله هاي كربني هستند. است

باشد نانو لوله هادي الكتريسيته و در غير اين صورت نيمه  3مضربي از  mو   ݊صورتيكه اختلاف بين 

  .[51]هادي مي باشد 

پوشش هاي انتهايي نانو لوله ها به سبب وجود . غالبا انتهاي نانولوله هاي كربني بسته مي باشد    

د شيب مثبت سطح پوشش شبكه شش به عنوان مثال براي ايجا .عيوب ساختاري شكل مي گيرند

از نانو لوله هاي كربني با انتهاي باز را مي توان به صورت عمدي . تبديل به پنج گوش مي شود گوش

در معرض اكسيداسيون قرار دادن در كنار يك واسطه و يا توسط يك اسيد قوي ايجاد  طريق

  .  [52]كرد
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 بردار كايرال نانو لوله ها :9-2شكل 
 

قابل مشاهده  كايرال-3آرمچير  -2زيگزاگ  - 1 در سه حالتنانو لوله هاي كربني از نظر كايراليتي    

  .)10-2( هستند

  

  نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ

݉زماني كه صفحه گرافيتي در امتداد برداري با پارامتر     ൌ خم شود نانو لوله حاصل داراي بردار   0

  .خواهد بود در اين حالت نانو لوله مذكور را زيگزاگ مي خوانند (n,0)كايرال به صورت 

  نانو لوله كربني تك لايه آرمچير

݉زماني كه صفحه گرافيتي در امتداد برداري با پارامتر     ൌ خم شود نانو لوله حاصل داراي بردار   ݊

  .خواهد بود در اين حالت نانو لوله مذكور را آرمچير مي خوانند (m,m)كايرال به صورت 
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  نانو لوله كربني تك لايه كايرال

زماني كه صفحه گرافيتي در امتداد برداري به غير از مواردي كه در بالا شرح داده شد خم شود نانو    

  .لوله حاصل را تحت عنوان كايرال مي شناسيم

 
خم شود نانو لوله حاصل زيگزاگ و در صورتي كه  (n,0)زمانيكه صفحه گرافيتي در راستاي بردار كايرال  :10- 2شكل 

خم شود نانو لوله حاصل آرمچير و در هر حالتي غير از موارد مذكور نانو لوله كايرال  (m,m)در امتداد بردار كايرال 
  .بوجود مي آيد

  

 [9]دسته بندي نانو لوله هاي كربني  :1-2 جدول

Type ܥ௛ ߠ Symmetry 

 Zigzag (n,0)  00  ܦ௛ ٔ   ௜ܥ

Armchair (n,n) 300 ܦ௛ ٔ  ௜ܥ

Chiral (n,m) 0 ൏ |ߠ| ൏ ௗܥ 300 ٔ ேܥ
ௗൗ

 

  
௛ܦ ٔ ௜  ൌܥ ൜ܦ௡௛, ݄݊݁ݓ ݊ ݏ݅ ,௡ௗܦ݊݁ݒ݁ ݄݊݁ݓ ݊ ݏ݅ ݈݀݋

 

ௗܥ     ٔ ேܥ
ௗൗ

,ேܥ   ܰ ݏ݅ ݄݁ݐ ݎܾ݁݉ݑ݊ ݂݋   ݈݈݁ܿ ݐ݅݊ݑ ܽ ݊݅ ݊݋݃ܽݔ݄݁
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  [9]پارامترهاي پركاربرد ساختار نانو لوله هاي كربني: 2-2 جدول

Parameters Symbol Formula 

Carbon-Carbon Bond Length  ܽ௖ି௖  ൌ 1.44 Å  

Length of unit vector A = √3 ܽ௖ି௖ 

Length of chiral vector |ܥ௛| ൌ ܽඥ݊2 ൅݉2 ൅ ݊݉, 0  ൏ |݉| ൏ |݊| 

Diameter of the carbon nanotube D ൌ |௛ܥ| ൗߨ  

Translational vector T ൌ 1ܽ1ݐ ൅ 2ܽ2ݐ 

 
ൌ 1ݐ 2݉ ൅ ݊ gcd ሺ2݊ ൅݉, 2݉ ൅ ݊ሻ⁄  

 
ൌ 2ݐ 2݊ ൅݉ gcd ሺ2݊ ൅݉, 2݉ ൅ ݊ሻ⁄  

 Chiral angle  ߠ 

ە
ۖ
۔

ۖ
1ି݊݅ݏۓ √3௠

2ඥ௡2ା௠2ା௡௠
, 0 ൏ ߠ ൏ ቚగ6ቚ

1ିݏ݋ܿ 2௡ା௠
2ඥ௡2ା௠2ା௡௠

                        

1ି݊ܽݐ √3௠
2௡ା௠                            

  

Number of hexagon per unit cell ௛ܰ ൌ
2ሺ݊2 ൅݉2 ൅ ݊݉ሻ

gcd ሺ2݊ ൅݉, 2݉ ൅ ݊ሻ 

  

  

  روش هاي ساخت نانو لوله هاي كربني -4- 2

  

پركاربردترين  23و تجزيه شيميايي فاز بخار 22سايش ليزري ، 21سه روش قوس دشارژ در حاضر   

    .روش ها براي توليد نانو لوله هاي كربني هستند

                                                 
٢١ Arc discharge 
٢٢ Laser ablation 
٢٣ Chemical vapor deposition 
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با اعمال يك ). 12- 2و  11-2شكل (روش دشارژ در اساس به منظور ساخت فلورن بنا نهاده شد    

گرافيتي دشارژ الكتريكي ايجاد مي شود و آنچه در كاتد ولتاژ بالا در فضاي نزديك بين دو الكترود 

در  1995روش دوم، روش سايش ليزري در سال  .رسوب مي كند حاوي نانو لوله كربني مي باشد

اين روش شامل تبخير ). 13- 2شكل (توسط گروهي از محققين بنيان گذاشته شد  24دانشگاه رايس

ر يك كوره بوده و نانو لوله هاي كربني در پايين دست يك هدف گرافيتي توسط يك ليزر با توان بالا د

  . جريان در كلكتور آب خنك تجمع مي نمايند

كه  مقدار كمي نانو لوله تك لايه زماني. در ابتدا با اين روش نانو لوله هاي چند لايه توليد شد   

وش سوم روش در ر. مقداري ذرات كبالت نيكل به هدف گرافيتي اضافه مي شود قابل دستيابي است

تجزيه گاز هيدروكربن ورودي استفاده  ره با قابليت دماي بالا به منظورتجزيه شيميايي بخار از يك كو

 ). 14- 2شكل (مي شود 

اين روش نانو لوله . روش سايش ليزري تنها براي توليد نانو لوله هاي كربني تك لايه كاربرد دارد    

قوس دشارژ و رسوب شيميايي فاز . هزينه بالا توليد مي كند هاي با كيفيت بالا اما در تعداد كم و با

مهمترين مزاياي اين . بخار براي توليد نانو لوله هاي كربني تك لايه و چند لايه قابل استفاده هستند

معايب اين روش ها . روش ها نسبت به روش سايش ليزري توليد درتعداد زياد و هزينه كم مي باشد

 .و نياز به خالص سازي مي باشد وجود ناخالصي هاي زياد

لازم است كه ناخالصي . خالص سازي يك مرحله بسيار مهم در توليد نانو لوله هاي كربني است   

كاتاليزورهاي فلزي و فولرن ها در  ت،صفحات گرافي ،هايي از قبيل كربن هاي بي نظم و متبلور نشده

جدايش بر اساس انتخاب اندازه و بر اساس انتخاب ساختار . ساختار نانو لوله هاي كربني از بين روند

  . دو نتيجه مهم روش هاي خالص سازي مرسوم هستند

  

  

                                                 
٢٤ Rice university 
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  روش قوس دشارژ :11-2شكل 

  
 

  
  شماتيك روش قوس دشارژ:  12-2 شكل
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 شماتيك روش سايش ليزري: 13-2شكل 

  

  
  روش تجزيه شيميايي بخار: 14-2شكل 

  

يكنواختي در ب، جدايش ساختار انتخاب، باعث از بين بردن ناخالصي ها شده و جدايش اندازه انتخا   

، 27اكسيداسيون، 26آنيلينگ، 25روش هاي بهبود اسيدي. اندازه فيزيكي نانو لوله را افزايش مي دهد

پر كاربردترين  31و تكنيك رنگ نگاري 30جدايش فرو مغناطيسي، 29فيلتراسيونميكرو ، 28التراسونيك

  .روش هاي خالص سازي براي نانو لوله هاي تك لايه هستند

  

  

                                                 
٢٥ Acid treatment 
٢٦ Annealing  
٢٧ Oxidation  
٢٨ Ultrasonic  
٢٩ Micro filtration 
٣٠ Ferromagnetic separation 
٣١ Chromatographic  
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  [49] نانو لوله هاي چند لايه رشد يافته :15-2شكل 

  

  كاربرد نانو لوله هاي كربني -5- 2

  

بسيار مهم در كاربرد آنها به عنوان قلم براي نسبت منظري بالاي نانو لوله هاي كربني يك پارامتر    

اين مشخصه به منظور استفاده از نانو لوله ها در يك صفحه .  [53]انتشار ميدان الكترون ها مي باشد

مدول الاستيسيته نانو . نازك به منظور انتشار الكترون ها به يك صفحه فسفري توسعه پيدا كرده است

، و همينطور از الاستيسيته )TPa 1در حدود (آنها بسيار بالا مي باشد لوله  لوله هاي كربني در راستاي

اين مشخصات باعث شده كه از نانو لوله ها به عنوان . [54]بالايي تحت خمش برخوردار هستند 

با اين وجود در اين كاربرد اين مشكل وجود . تقويت كننده در مواد كامپوزيتي و پلاستيكي بهره ببرند

. وله ها به منظور استفاده از مزيت استحكام بالاي آنها مي بايست به ماتريكس بچسبندل دارد كه نانو

تلاش هايي به . اين مسئله تا زماني كه جداره نانو لوله ها از نظر شيميايي خنثي هستند مشكل است

يس ها منظور پيوند زدن ديگر مولكول ها به جداره نانو لوله ها به منظور بهبود چسبنگي آنها به ماتر
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استفاده از نانو لوله هاي چند جداره به سبب اين واقعيت كه نانو لوله هاي   .[55]صورت پذيرفته است 

  .  [56]اوليه از چسبندگي مناسبي برخوردار نيستند دشوار است 

موضوع برخي از تحقيقات . كاربرد طبي نانو لوله هاي كربني به عنوان يك وعده مهم مد نظر است   

استفاده از نانو لوله   [57]36و هادون 35ماندال ،34سوادهين كي ،33هو ،32قبيل تحقيق ژائوحاضر از 

ديگر . هاي كربني براي پيوند استخوان هاي شكسته براي كمك به بدن براي ترميم بهتر مي باشد

  .كاربرد ممكن نانو لوله ها در يافتن و بهبود سرطان هاست

ي براي دهد كه مي توان از نانو لوله هاي كربن مينشان  [58] 38و هنگ جي داي 37تحقيق ونگ   

،  39آلكساندر استار. براي از بين بردن سرطان استفاده كرد شاء سلول هاغ انتقال پروتئين در امتداد

 DNAاز نانو لوله هاي كربني براي شناسايي   [59]42، جين كريستوف41، جوزف نيمان40اوگن تو

 .استفاده كرده اند

اين موضوع . لوله هاي كربني به عنوان لوله هاي مقياس نانو نيز موضوع جذابي استاستفاده از نانو    

ديگر كاربرد ممكن نانو لوله . كاربردهاي زيادي در علوم پزشكي دارد، مانند استفاده براي مخزن دارو

  .ها در پزشكي استفاده براي بهبود و يا ايجاد مجاري انتقال خون در بدن است

كتريكي آنها مي توان به عنوان افزايش دهنده رسانايي در لاي كربني به سبب رسانايي ااز نانو لوله ه   

 .مواد پلاستيكي نيز استفاده كرد

از نانو لوله . ديگر كاربرد نانو لوله كربني به اين سبب استفاده از آنها در باتري هاي يوني مي باشد    

ه عنوان نگهدارنده كاتد در باتري هاي يوني هاي كربني به سبب داشتن سطح جانبي زياد مي توان ب

                                                 
٣٢ Zhao 
٣٣ Hu  
٣٤ Swadhin K. 
٣٥ Mandal  
٣٦ Haddon  
٣٧ Wong 
٣٨ Hongjie Dai 
٣٩ Alexander Star 
٤٠ Eugene Tu 
٤١ Joseph Niemann 
٤٢ Jean Christophe 
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نشان مي دهد كه نانو لوله هاي كربني در اين كاربرد از گرافيت  [60] 43نتايج تحقيق كلي. بهره برد

  .موثرتر هستند

و نانو لوله هاي  DNAآينده با كشفيات جديدي از قبيل پيوند بين زنجيره هاي پليمري مخصوصا    

پليمرها داراي پيوند واندروالسي .  [61]يشتر نانو لوله هاي كربني را مي دهدكربني نويد كاربردهاي ب

با ساختار   DNA. مي باشند و برخي از آنها از خود تمايلي براي پوشاندن نانو لوله ها نشان داده اند

مارپيچ منحصر به فرد خود مي توانند نانو لوله ها را با قطر هاي مشخص دربر بگيرند و كاملا بپوشانند 

  .و به عنوان حسگر و يا بايو چيپ ها استفاده شوند

نشان داده شده است كه مي توان از نانو لوله اي كربني نيمه هادي كه تماس هاي فلزي آنها ته    

  . [62]ه عنوان ترانزيستور استفاده كردنشين شده است ب

كاهش اندازه رزوناتور  .[24]رزوناتورها از اجزا كليدي در سيستم هاي انتقال امواج مي باشند    

براي سنسورها افزايش مقدار . باعث افزايش فركانس رزونانس و كاهش مصرف انرژي آن مي شود

در ارتباطات وايرلس وجود رزوناتورهاي . [25] فركانس رزونانس به معني افزايش حساسيت مي باشد

. با فركانس بالاتر به معني امكان ساخت فيلترها و اسيلاتورها و ميكسرهاي با فركانس بالاتر مي باشد

ر از اجرام بالا موجب كاربردهاي جديدي متغي پيشرفت در نانو الكترو مكانيكال سيستم با فركانس

در  [64]و نانو تجهيزات براي انتقال سيگنال ها  [26,63]مكانيكي تا سنسورهاي بار الكتريكي 

خواص شگفت انگيز نانو لوله ها از قبيل استحكام بالا،  ببه سب .گرديد  [65]عكس برداري بيولوژيكي

رسانايي گرمايي بالا و فركانس طبيعي بالا از نانو لوله ها مي توان در زوناتورها، سنسورها، پراب ها و 

  .اين دست بهره بردديگر تجهيزات از 

  

  

  

                                                 
٤٣ Kley 
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  [49] از يك نانو پراب ساخته شده از نانو لوله كربني چند لايه  SEMتصوير  :16-2شكل 

  

 
  [49] رشد يك نانو لوله كربني تك لايه به منظور ساخت نانو پراب :17-2شكل 

  

  

  

  



٢٩ 
 

  اي مدل سازي نانو لوله هاي كربنيروش ه -6- 2

  

با توجه به . ، تحليل و طراحي نانو لوله ها ياري مي نمايدرا در شناخت مدل سازي و شبيه سازي ما   

روش هاي تئوري  ،اينكه بررسي نانو لوله ها در محيط آزمايشگاهي بسيار دشوار و پر هزينه مي باشد

روش هاي مختلفي به منظور شبيه سازي نانو لوله استفاده شده . مدل سازي مورد توجه قرار گرفتند

ترين روش هاي مدل سازي نانو لوله هاي كربني مي توان به مدل سازي پوسته الاستيك و از مهم. اند

  .تير الاستيك و مكانيك مولكولي اشاره كرد

  

  مدل سازي پوسته الاستيك - 6-1- 2

در اين تكنيك نانو لوله كربني را به وسيله يك پوسته استوانه اي الاستيك مدل كرده و با استفاده    

در اين  .ح شده مكانيك محيط پيوسته براي پوسته ها رفتار آن پيش بيني مي شوداز روابط اصلا

حالت براي پيش بيني رفتار مدل تعيين خواص اساسي آن از قبيل مدول يانگ ضريب پواسون و 

ضخامت لازم است مقادير اين خواص با استفاده از ساير تكنيك هاي مورد اشاره به دست آمده و به 

نيز با  شايان ذكر است كه بر مبناي همين تكنيك مي توان فلورين ها را .اين مدل وارد مي شوند

  .پوسته هاي كروي الاستيك مدل سازي كرد

  

  مدل سازي تير الاستيك - 6-2- 2

يا چند تير ) ت مدلسازي نانو لوله هاي تك لايهجه(نو لوله كربني به وسيله يك تير در اين روش نا   

برنولي يا تيموشنكو  –كه از روابط تئوري اويلر ) مدل سازي نانو لوله هاي چند لايهجهت (هم مركز 

لوله از قبيل  اين مدل سازي نيز نيازمند تعيين خواص اساسي نانو .پيروي مي كنند مدل مي شود

مقادير اين خواص با استفاده از ساير تكنيك ها به  .مدول يانگ ضريب پواسون و ضخامت مي باشد



٣٠ 
 

ي سازي رفتاري نانو لوله ها در مدلعمده كاربرد اين تكنيك  .آمده و به اين مدل وارد مي شوند دست

با نسبت منظري بزرگ در بارگذاري هاي فشاري و خمشي و هم چنين تحليل انتشار امواج در نانو 

در اين حالت رفتار پيش بيني شده نانو لوله با نتايج شبيه سازي هاي ديناميك . لوله ها مي باشد

  .مولكولي مطابقت خوبي دارد

  

  ليمدل سازي مكانيك مولكو - 6-3- 2

اين شيوه مدل سازي به علت دقت مناسب و بازدهي بالا اخيرا به طور قابل توجهي محققين را    

جهت شبيه سازي ساختارهاي نانويي مورد استفاده قرار گرفته است و از تركيب آنها تكنيك هاي حل 

به دست  ك نانو ساختارهااجزاي محدود روش هاي بسيار جالب و موثري براي پيش بيني رفتار مكاني

با ) شامل تعداد زيادي اتم(چند لايه اين شيوه قادر به مدل سازي نانو لوله هاي تك لايه و . آمده است

در نظر گرفتن مشخصه هاي اتمي و پيوندهاي بين اتم ها مي باشد اين مدلسازي نيازمند روابطي 

توسط لي  2003ر سال اين تكنيك براي اولين بار د .است كه رفتار اتم ها در سيستم را مشخص كند

هت هايي ميان ساختار مولكولي يك نانو لوله كربني و ساختار نها بيان كردند كه شباآ. ارائه شدو چو 

  . يك سازه فضايي وجود دارد

 
مدل مكانيك مولكولي. مدل پوسته الاستيك   پ. مدل پيوسته صلب   ب. الف: 18-2شكل   
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الانسي به يكديگر مرتبط مي كربن به وسيله پيوندهاي كوودر يك نانو لوله كربني به اتم هاي    

اين پيوندها مشخصه هاي خودشان از قبيل طول و زاويه پيوندي در يك ساختار فضايي سه . باشند

يك نانو لوله كربني از طريق محاسبات اندر كنش هاي هر  هم چنين رفتار .بعدي را دارا مي باشند

ش ها را مي توان توسط اين اندر كن .ور پيش بيني مي شوديك از اتم هاي آن با اتم هاي مجا

 .ي بين اتمي بيان كردپتانسيل ها

 

  واص مكانيكي نانو لوله هاي كربنيخ -7- 2

  

لذا هر ماده اي كه از كنار هم قرار گرفتن  ،هاست كربن يكي از مستحكم ترين پيوند_ پيوند كربن   

لوله هاي  به همين دليل نانو. اين پيوندها ساخته شده باشد داراي استحكام بسيار بالايي خواهد بود

مدول . هاي ساخته شده از كربن هستند داراي استحكام بسيار بالايي هستندكربني كه در واقع فيبر

مقدار تئوري . [60]ترا پاسكال مي باشد  8/1كربني در حدود يانگ محاسبه شده براي نانو لوله هاي 

اندازه گيري مدول . ترا پاسكال مي باشد 5- 1پيش بيني شده براي مدول يانگ نانو لوله ها در حدود 

مشكل نانو لوله هاي چند لايه اين است . الاستيك براي يك نانو لوله مشخص كار بسيار دشواري است

ي مختلف مي توانند بر روي يكديگر بلغزند و اين لغزش باعث لايه ها ،د لايهه هاي چنكه در نانو لول

اندازه گيري مدول يانگ نانو لوله ها بر اساس طيف بيني . كاهش مقدار مدول يانگ در آنها مي گردد

  . بدين منظور استفاده مي گردند AFMميكروسكوپ الكتروني و . ارتعاشي انجام مي گردد
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  ]٤٩[ تغييرات مدول يانگ بر حسب قطر نانو لوله هاي كربني :19-2شكل

  

  
  ]٩٣[تغييرات مدول خمشي بر حسب قطر نانو لوله كربني :20-2شكل

  

  
  ]٩٤[ نمودار تنش كرنش براي نانو لوله كربني چند لايه :21-2شكل
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در (كشش است  در حمل كرنش بالاي آنهاقابليت ت ،يكي ديگر از خواص مهم مكانيكي نانو لوله ها   

قابليت ارتجاعي . نانو لوله ها قابليت تحمل تغيير شكل هاي گوناگون را دارند). درصد 40حدود 

صفحات گرافيت به سبب قابليت هيبريدازيسيون اتم هاي كربن از مهمترين دلايل اين خصوصيت مي 

  .باشد

  خواص مكانيكي نانو لوله ها :3-2جدول 

  

Young 

modulus 

(Gpa) 

Tensile Strength 

(Gpa) 

Density 

(g/cm3) 

MWNT 1200 150 2/6 

SWNT 1054 75 1/3 

SWNT bundle 563 150 1/3 

Graphit (in-plane) 350 2.5 2/6 

Steel 208 0/4 7/8 

  

  

  خواص فيزيكي نانو لوهاي كربني -8- 2

  

لوله چند لايه در  نانوچگالي (زن استحكام بسيار بالايي دارند نانو لوله هاي كربني به نسبت و   

گرم بر سانتي متر مكعب مي  1/3گرم بر سانتي متر مكعب و نانو لوله تك لايه درحدود  2/6حدود

اين . به همين سبب نانو لوله ها در كاربردهايي كه نياز به وزن كم دارند بسيار موثر هستند). باشد

نانو لوله . استبرابر  فيبرهاي كربني  برابر مقدار مرسوم براي فولاد و بيشتر از دو 100مقدار در حدود 

لوله  نانو اكسيد كردن كربن هاي. مقاوم هستندهاي كربني شديدا در مقابل خورنده هاي شيميايي 

درجه سانتي گراد بيشتر از دماي  100و دماي اكسيداسيون آنها هاي كربني بسيار دشوار است 
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دما يك محدوديت  كاربرد نانو لوله هاي كربنيبه عبارت ديگر در . هاي كربني استاكسيداسيون فيبر

 [74]بر گرم مي باشد كه از گرافيت بيشتر است متر مربع 20تا  10وله ها در حدود لسطح نانو . نيست

.  

اما اين مقدار  ؛پيش بيني مي شود كه نانو لوله هاي كربني داراي رسانايي گرمايي بالايي نيز باشند   

  .ازه گيري نشده استبراي يك نانو لوله مشخص اند

  
 ]٩٤[ (9,0)نمودار چگالي برحسب واحد شبكه نانو لوله  :22-2شكل 
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  (11,0) [94]نمودار چگالي برحسب واحد شبكه نانو لوله  :23-2شكل 

  

 

  عيوب ساختاري نانو لوله هاي كربني -9- 2

  

عموما نانو لوله هاي كربني تك لايه به صورت يك سيم كريستالي كامل در نظر گرفته مي شود و    

ميكرومتر طول نانو لوله هاي كربني  4اين در حالي است كه تحقيقات وجود حداقل يك عيب در هر 

ار پنج پايدار، ساختعيوب از قبيل حفره، اتم نا. اند توليد را نشان دادهتك لايه در بهترين شرايط 

، ديواره ناپيوسته و غيره غالبا در نانو لوله هاي كربني 44گوش، ساختار هفت گوش، عيوب استون والز

مطابق  .اين عيوب مي تواند نتيجه مستقيم پروسه توليد نانو لوله ها باشد. [90,91] مشاهده مي شود

تقريبا ده درصد نانو لوله هاي تك لايه مورد بررسي  STMمشاهدات انجام گرفته توسط ميكروسكوپ 

 .عيوب همچنين مي تواند توسط بارگذاري انجام شده بر نانو لوله ها ايجاد شود.  [92]معيوب بوده اند

  .اين مسئله كه عيوب در سطح نانو لوله ها توزيع شده است با دليل قابل اثبات مي باشد

                                                 
٤٤ Stone-Wales 
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 هفت گوش -ساختار پنج گوش :24-2شكل 

  

  
 SWنانو لوله كربني با عيب : 25-2شكل

 

  
  عيب حفره :26-2شكل 
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  عيب حفره -10- 2

  

حفره يكي از متداول ترين عيوب در جامدات كريستالي مي باشد و عميقا خواص فيزيكي جامد را    

عيب حفره به ميزان كمي در گرافيت به علت رشد معيوب و يا در حين به . تحت تاثير قرار مي دهد

اين عيوب در موادي كه توسط الكترون ها و يون ها . [66]تعادل گرمايي رسيدن ايجاد مي گردد 

تحت تابش قرار گرفته اند بيشتر ديده مي شود و معتقدند كه عيب غالب در سطح گرافيت تابش داده 

 . [67]شده نيز عيب حفره مي باشد 

عيب نقطه اي كه توسط تخريب تابشي در گرافيت ايجاد مي شود نيز به سبب كاربرد گرافيت به    

وان يك ماده ميانجي در راكتورهاي هسته اي توجه محققين زيادي را به خود جلب كرده عن

نانو ساختارهاي گوناگوني از قبيل نانو لوله هاي كربني با اتصالات شاخه اي در اثر .  [68]است

  . [69]بررسي و دوباره سازي نانولوله هاي كربني تك لايه با عيب حفره ساخته شده اند

پوزيتروني  ، اسپكتروسكوپي[67]45تجربي پيشرفته از قبيل ميكروسكوپ اسكن تونلي چندين روش   
به منظور تحقيق در ساختار و خواص فيزيكي گرافيت   [71]47و ميكروسكوپ الكتروني انتقالي  [70]46

در همين زمان تحقيقات گسترده اي روي تاثير  .استفاده قرار گرفته اند  و نانو لوله هاي كربني مورد

  . [72] ره در گرافيت صورت گرفته استحف

 

 
 

  با عيب حفره توزيع شده در ساختار  (10,0)نانو لوله كربني  :27-2شكل 
                                                 
٤٥ Scanning tunneling microscope 
٤٦ Positron annihilation spectroscopy 
٤٧ Transmission electron microscope 
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  مدلسازي    

  

  

 
 

  

  

سومفصل
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  روش ديناميك مولكولي -3-1

  

ديناميك . روش ديناميك مولكولي در سطح گسترده اي براي مدلسازي نانو مواد استفاده مي گردد   

اين روش . مولكولي امكان پيش بيني صحيح از برهم كنش اجزا سازنده در مقياس اتمي را فراهم مي كند

شامل برآورد تحول زماني براي يك سري از اتم هاي در گير با هم مي باشد كه با انتگرال گيري از معادله 

  .[40] م نيوتن محاسبه مي گرددمعادله حركت با استفاده از قانون دو. حركت متقارن انجام مي گيرد

  

௜ܨ  ൌ  ݉௜. ܽ௜                                  (1-3)       

  

ام در يك سيستم متشكل  iبه ترتيب جرم و شتاب اتم  ௜ܽو ௜݉و  iمعرف نيروي وارد بر اتم   ௜ܨبه طوريكه

  . اتم مي باشند Nاز 

توزيع يك سري از پيكربندي ها توسط يك . باشدديناميك مولكولي يك روش مكانيك آماري مي    

نحوه حركت اتم ها تحت تاثير برهم كنش هاي بين اتمي ، مجموعه آماري و يا توابع آماري مي باشد

در روش شبيه . بعد محاسبه مي شود 6مسير حركت در يك فضاي حالت مشتمل از . محاسبه مي شود

ميانگين رياضي از مقدار انرژي آني اتم ها بوسيله قدم هاي سازي ديناميك مولكولي مقادير فيزيكي توسط 

مدلسازي ديناميك مولكولي در صورتي كه براي يك زمان نامحدود اجرا . مدلسازي يكتا صورت مي پذيرد

اما در دنياي واقعي زمان يك  ؛مي تواند به صورت كامل فضاي حالت مورد نظر را مدل نمايد ؛شود

 ،ميكي رسيدديناولي به تعادل ترموكه مدل ديناميك مولك فيزيكي پس از آنمقادير . محدوديت مي باشد

مجموع . برهم كنش اتم هاي متفاوت توسط پتانسيل هاي اتمي بيان مي شوند. نمونه سازي مي شوند

 .انرژي پتانسيل سيستم توسط تابعي از موقعيت اتم ها در يك لحظه قابل بيان است
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 ܸ ൌ ܸሺ ݎ௜     ேሻ                                  (2-3)ݎ …

 

  .ي يك مرحله مشخص مدلسازي مي باشداتم برا Nام در يك سيستم متشكل از  iموقعيت اتم  ௜ݎجاييكه 

نيروي . ل از مختصات مي باشدقلذا پتانسيل اتمي مست ؛موقعيت اتم ها نسبت به هم تعريف مي شود   

 .نسبت به جابجايي اتمي قابل محاسبه است Vام توسط گراديان پتانسيل  iوارد بر اتم 

  

௜ܨ ൌ  െܸ׏ሺ 1ݎ  ேሻ                              (3-3)ݎ …

  

  پتانسيل هاي پيوندي -3-2

  

كوانتوم استفاده  - ورد چگالي الكترون ها در سراسر اتم از محاسبات تك مولكولي شيميآنوعا براي بر    

انرژي هاي جزيي و يا به صورت صحيح تر توسط سهم چند مي شود كه نهايتا ممكن است توسط سهم 

براي مولكول ها بايد برهمكنش هاي پيوندي درون اتمي را نيز در . قطبي هاي الكترواستاتيكي مدل شود

  . [75]يك مدل ديناميك مولكولي شامل موارد ذيل مي باشد. نظر گرفت

  
  [39] موقعيت پيوندهاي كربن: 1-3شكل 
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در ساختار قاب مانند مولكول اتم ها فاصله اي به اندازه . موقعيت پيوندها در شكل مشخص شده است   

௜௝ݎ  ൌ   หݎ௜ െ در معادله يك فرم متناسب با فاصله معادل مشخص در  ،بين اتم هاي مجاور وجود دارد௝หݎ

  . البته اين شيوه تنها شيوه ممكن نيست. استنظر گرفته شده 

  

௜ܷ௡௧௥௔௠௢௟௘௖௨௟௔௥ ൌ  
1
2∑ ݇௜௝௥௕௢௡ௗ௦ ൫ݎ௜௝ െ ௘௤൯ݎ

2
                                     (4-3) 

൅
1
2 ෍ ݇௜௝௞ఏ

௕௘௡௚ ௔௡௚௟௘

൫ߠ௜௝௞ െ ௘௤൯ߠ
2
 

൅ 
1
2 ෍ ෍݇௜௝௞௟

௠ሺ1൅,׎ cos ሺ݉׎௜௝௞௟
௠௧௢௥௦௜௢௡ ௔௡௚௟௘

െ   ௠ሻሻߛ

  

௜ݎزاويه بين     െ ௝ݎو  ௝ݎ െ  .مي باشد كه به شكل ذيل قابل بيان است θ௜௝௞زاويه پيوندي  ௞ݎ

  

௜௝௞ߠݏ݋ܿ ൌ .௜௝ݎ̂ ௜௞ݎ̂ ൌ ൫ݎ௜௝. ௜௝൯ݎ
ି1

2ሺݎ௜௞. ௜௞ሻݎ
ି1

2ሺݎ௜௝.    ௜௞ሻ                             (5-3)ݎ

  

براي  ௜௝௞׎ترم زاويه پيچش . در روابط معمولا ترم خمش به صورت كوادراتيك در نظر گرفته مي شود   

 :سه پيوند متصل به هم به صورت ذيل تعريف مي شود

  

௜௝௞௟׎ݏ݋ܿ ൌ ො݊௜௝௞. ො݊௝௞௟  , ௜௝௞݊  ݁ݎ݄݁ݓ ൌ ௜௝ݎ ൈ    , ௜௞ݎ ௝݊௞௟ ൌ ௝௞ݎ ൈ ௞௟ݎ                 (6-3)  

  

. مي توان يك مجموعه ميدان نيرو را شبيه سازي كرد )4- 3(با مشخص كردن دقيق پارامترهاي معادله    

ديناميك مولكولي بر پيش بيني دقيق . يك معادله ساده سازي شده مي باشد )5-3(در واقع معادله 

وندي به عنوان شامل ترم هاي اضافي از قبيل خمش پي خواص متمركز شده است و مي تواند ساختمان و
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محاسبات مكانيك كوانتومي مي تواند يك راهنما براي . باشد MM4 [78,79]و   MM3 [76,77]مثال 

  . دستيابي به بهترين شبيه سازي ميدان نيروي مولكولي باشد

براي مولكول   [83]50و اپلس  [82]49و چارم  [80,81] 48يك خانواده جدا از ميدان هاي نيرو مانند آمبر   

 )5- 3(هاي بزرگتر مانند پليمرها و پروتئين ها در فاز چگال موجود است كه معادله آنها ساده تر از معادله 

بوده و پارامترهاي مرتبط با استفاده از تركيب محاسبات شيمي كوانتوم و ترموفيزيك و تقارن فاز محاسبه 

 .شده است

  

  برآورد نيرو -3-3

  
  .قدم بعدي محاسبه نيروهاي اتمي مي باشد ேሻݎሺܷبعد از مشخص شدن تابع انرژي پتانسيل    

  

୧݂ ൌ  െ 
ப
ப୰౟
 ܷሺݎேሻ                                           (7-3)  

  

  ميهاي پتانسيل بين ات انرژي -3-4

  

انرژي پتانسيل  ،اتم گفته مي شود كه با استفاده از موقعيت دو يانرژي پتانسيل جفت اتمي به پتانسيل   

برنر و پتانسيل مورس  –از جمله اين پتانسيل ها مي توان به پتانسيل ترسف . نها را بيان مي كندآن مابي

يان اتم هاي كربن از اين پتانسيل ها براي به دست آوردن خصوصيات پيوندهاي كووالانسي م. اشاره كرد

  .مي شوداستفاده 

                                                 
٤٨ AMBER 
٤٩ CHARM 
٥٠ OPLS 
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كه به طور گسترده اي براي بررسي رفتار سيستم هاي كووالانت  [84] برنر –پتانسيل بين اتمي ترسف   

 :ه مي شود به شكل زير بيان مي شوداستفاد

  

௕ܧ ൌ ∑ ∑ ሾ ோܸ௝ሺவ௜ሻ௜ ൫ݎ௜௝൯ െ  పఫതതതതܤ ஺ܸ൫ݎ௜௝൯ሿ,            (8-3)  

  

اين دو ترم به  .بيان كننده ترم جاذبه مي باشد VA(r)بيان كننده ترم دافعه و   VR(r)،  (3-8)در رابطه   

  .صورت زير قابل بيان مي باشند

  

VR൫ݎ௜௝൯ ൌ
௙೔ೕሺ௥೔ೕሻ ஽೔ೕ

ሺ౛ሻ

ௌ೔ೕି1  ݁ିඥ2ௌ೔ೕ  ఉ೔ೕ൫௥ିோ೔ೕሺ೐ሻ ൯                                  (9-3) 

  

VA൫ݎ௜௝൯ ൌ ௜ܵ௝
௜݂௝ሺݎ௜௝ሻܦ௜௝

ሺୣሻ

௜ܵ௝ െ 1  ݁
ିට2

ௌ೔ೕൗ   ఉ೔ೕ൫௥ିோ೔ೕሺ೐ሻ ൯    

  

௜௝ܦ پارامترهاي   
ሺୣሻ ،௜ܵ௝ ،ߚ௜௝ ܴو௜௝

ሺ௘ሻ از خواص فيزيكي شناخته شده كربن، گرافيت، الماس به  با استفاده

  .تابع محدود كننده اي است كه برد پتانسيل را محدود به اولين همسايگي اتم مي كند . دست مي آيند

௖݂ሺrሻ ൌ

ە
ۖ
۔

ۖ
ۓ 1                                                                           r ൏  ܴ௜௝ሺ1ሻ  

0.5 ൈ ൜1 ൅ cos ൤ πሺ୰ିோ೔ೕ
ሺ1ሻሻ

ோ೔ೕሺ2ሻିோ೔ೕሺ1ሻ
൨ൠ      ܴ௜௝ሺ1ሻ ൏ ݎ ൏ ܴ௜௝ሺ2ሻ          

0                                                                              r ൐ ܴ௜௝ሺ2ሻ
        (10-3) 

  

مي باشد كه فقط    R(2) = 0/2 nmو   R(1) = 0/17 nmاين تابع پيوسته است كه داراي شعاع قطع    

يك  )8- 3(در رابطه  Bپارامتر . ورد نظر براي كربن تنظيم شده استبراي شامل شدن همسايه هاي اتم م
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آن پيوند را بيان مي كند كه توسط رابطه زير كوپلينگ چند جسمي بين پيوند مورد نظر و اتم هاي اطراف 

 : [84] داده مي شود

 

పఫതതതതܤ  ൌ 0.5൫ܤ௜௝ ൅ ௜௝൯ܤ ൅ ܨ௜௝ሺ ௜ܰ
ሺ୲ሻ, ௝ܰ

ሺ୲ሻ, ௜ܰ௝
ୡ୭୬୨ሻ                            (11-3)  

 

௜௝ܤ ൌ ቂ1 ൅ ∑ ௜௝௞௞ஷ௜,௝ߠ௜ሺܩ ሻ ௜݂௞ሺݎ௜௞ሻ݁  ఈ೔ೕೖൣ൫௥೔ೕିோ೔ೕ
ሺ೐ሻ ൯–൫௥೔ೖିோ೔ೖሺ೐ሻ ൯൧ ൅

௜௝ሺܪ ௜ܰ
ሺHሻ, ௜ܰ

ሺCሻሻ൧
ିఋ
        

(12-3)  

 

 θ୧୨୩تابع قطع و  f୧୩. مي باشد kو اتم همسايه  iفاصله بين اتم اول پيوند يعني  r୧୩ 12-3در رابطه    

 :مي شودداده  16- 3توسط رابطه  G୧مي باشد و تابع  i – kو  i – jزاويه بين پيوندهاي 

 

௜ܰ
ሺHሻ ൌ  ∑ ௜݂௝୨ሺୀ୦୷ୢ୰୭୥ୣ୬ሻ ൫ݎ௜௝൯  ,                              (13-3) 

௜ܰ
ሺCሻ ൌ   ෍ ௜݂௝

୨ሺୀୡୟ୰ୠ୭୬ሻ

൫ݎ௜௝൯  , 

௜ܰ
ሺ୲ሻ ൌ   ௜ܰ

ሺHሻ ൅  ௜ܰ
ሺCሻ. 

 

௜ܰمقدار    
ሺ୲ሻ يوند جزيي از يك ساختار مي بيانگر اين موضوع است كه آيا همسايه هاي دو اتم كربن پ

مي توان نتيجه گرفت  ؛باشند 4راف داراي مقداري كمتر از ط؟ براي مثال اگر تمام اتم هاي كربن اباشند

௜ܰ௝مقدار . كه پيوند جزيي از يك ساختار پيوسته است
ୡ୭୬୨  براي پيوند بين دو اتم i وj  به صورت زير

 :مي باشد

 

௜ܰ௝
ୡ୭୬୨ ൌ  1൅ ∑ ௜݂௞ୡୟ୰ୠ୭୬ୱ  ୩ሺஷ୧,୨ሻ ሺݎ௜௞ሻ ܨሺݔ௜௞ሻ ൅ ∑ ௝݂௟ୡୟ୰ୠ୭୬ୱ  ୪ሺஷ୧,୨ሻ ൫ݎ௝௟൯ ܨሺݔ௝௟ሻ          (14-3) 
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  كه جايي

௜௞ሻݔሺܨ  ൌ ൝
௜௞ݔ                                                                           1 ൑  2  
0.5 ൈ ሼ1൅ cosሾπሺݔ௜௞ െ  2ሻሿሽ      2 ൏ ௜௞ݔ ൏ 3         

௜௞ݔ                                                                              0 ൒  2  
                        

                                                     

                                                                                                                                        (15-3) 

 

  و

௜௞ݔ ൌ   ௞ܰ
୲୭୲ െ  ௜݂௞ሺݎ௜௞ሻ.  

  

G୧ሺߠሻ ൌ ܽ0 ቂ1൅  ௖02

ௗ02 െ
௖02

ௗ02 ାሺ1ାୡ୭ୱఏሻ2ቃ                               (16-3) 

  

، الماس و سازه اي انرژي پيوندي دانه هاي گرافيتتوسط برنر بر D(e)و   s , β , d0 , a0 , c0پارامترهاي    

  :[85]هاي مكعبي ساده به دست آمده اند و به قرار زير مي باشند 

 

D(e) = 6 eV  , s = 1/22  , β= 21 nm-1   , R(e) = 0/139 nm  δ = 0/5   a0 = 0/00020813   ,  

c0 = 330  ,  d0 = 3/5 

  

. درجه است 120بين پيوندها  با توجه به ساختار لانه زنبوري شش ضلعي ، زاويه )12- 3(كه در رابطه 

  .ا محاسبه كردر Bاين مي توان بنابر

ان نيروي بين اتمي را مي تو )8-3(با مشتق گيري از تابع پتانسيل بين اتمي داده شده در رابطه    

با مشتق گيري مجدد ضريب سختي فنري . به دست مي آيد )18-3(مقدار اين نيرو از رابطه . محاسبه كرد

  .در كشش به دست مي آيد
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ୢV
ୢ୰
ൌ  െ894.63݁ି32.8௥ା4.56 ൅  863.09݁ି26.89௥ା3.74                                       (17-3) 

ୢ2Vሺ୰ሻ
ୢ୰2 ൌ 29346.55݁ି32.8௥ା4.56 െ  23206.46݁ି26.89௥ା3.74                             (18-3)        

  

ه جبا تو. ات فاصله دو اتم مي باشداين رابطه بيان كننده تغييرات ضريب سختي معادل نسبت به تغيير   

برابر با طول   r = 0.142 nm ، مقدارر نقطه تعادل محاسبه شوددوم انرژي پتانسيل بايد دبه اينكه مشتق 

 .ب سختي كششي معادل به دست مي آيدگذاشته و بدين گونه ضري )18- 3(پيوند را در رابطه 

  

Kr = ௗ
2  ௏
ௗ௥2  |r0 =4620/026 eV / nm2 = 755/37 N /m                                   (19-3)                           

 

  .تي خمشي معادل نيز به دست مي آيدبا روشي مشابه سخ

  

kθ ൌ
ୢ2V
ୢθ2  │ఏ0ୀ1200  ൌ 1/03  nN . nm rad2ൗ                                            (20-3) 

  

از . با مطالعه مراجع مقادير ديگري نيز براي سختي هاي معادل كششي و خمشي مشاهده مي شود   

در اثر اختلاف در مقادير پارامترهاي  اين اختلاف در نتايج .اشاره كرد [85] 51توان به نتايج كرنلجمله مي 

ز شكل تصحيح شده هم چنين مي توان با استفاده ا. موجود در پتانسيل هاي ذكر شده به وجود مي آيند

 Bond-Angle) پتانسيل تجربي مورس كه با اضافه كردن يك جمله پتانسيل خمش زاويه پيوندي 

Bending)ثابت هاي پيوندي ديگري را بهمعرفي شده است [40]و همكارانش  52كه توسط بليتچكو ، 

  .دست آورد

                                                 
٥١ cornell 
٥٢ Belytscho 
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 د با استفاده از برابري انرژي هاساخت مدل قاب مانن -3-5

  

نقطه نظر ديناميك مولكولي، نانو لوله هاي كربني را مي توان به صورت مولكول هاي بزرگي كه از اتم از    

. هسته اتم ها را مي توان به صورت نقاط مادي در نظر گرفت. هاي كربن تشكيل شده اند تعريف كرد

 –اي هستهاين نيروها به سبب بر هم كنش ه. حركت آنها تحت تاثير نيروهاي وارده شكل مي گيرد

معمولا اين ميدان نيرو با انرژي پتانسيل هاي وابسته . [84,42]هسته بوجود مي آيند  –الكترون و هسته

اين مسئله منحصرا به مكان نسبي اتم ها در مولكول . به محل قرار گيري اتم در فضا تعريف مي شوند

استاتيكي، به صورت مجموعي از  اين انرژي ها با صرف نظر كردن از برهم كنش هاي الكترو. وابسته است

 .انرژي هاي مربوط به پيوند هاي والانس و  واندروالس قابل بيان است

  

ܷ ൌ  ∑ ௥ܷ ൅ ∑ܷఏ ൅ ∑ሺܷఝ ൅ ܷఠሻ ൅ ∑ܷ௏஽ௐ                         (21-3) 

  

  
  . [42]برهم كنش بين اتم هاي كربن كه با روش ديناميك مولكولي شبيه سازي مي شود: 2-3شكل 
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زاويه پيچشي دو  پتانسيل كششي و زاويه خمشي و به ترتيب  ௏஽ௐܷ و ఠܷو ఝܷو ఏܷو  ௥ܷكه  جايي

تحقيقات زيادي در . وجهي و پيچش خارج صفحه اي و پتانسيل پيوند واندروالس را نشان مي دهد

 زمينه ديناميك مولكولي براي يافتن روابط مناسب پتانسيل هاي مذكور انجام شده است

با اين وجود با توجه به فرضيات مربوط به متريال و شرايط بارگذاري فرم هاي . [86,87,88,89]

در واقع براي سيستم هاي كواوالانت، سهم اصلي . گوناگوني براي اين پتانسيل ها قابل استفاده است

ك براي تغيير شكل هاي كچك تقريب هارموني. پتانسيل ها مربوط به چهار ترم اول معادله مي شود

به منظور ساده سازي و راحتي تحليل معادلات مذكور با .  [89]براي پتانسيل ها قابل پذيرش مي باشد

  . [42]ساده ترين فرم هارمونيك به شرح ذيل بيان شده اند 

  

௥ܷ ൌ ∑ 1
2݇௥൫ݎ െ ௘௤൯ݎ

2
௕௢௡ௗ௦                                           (22-3) 

  

  .فاصله تعادل بين اتم ها مي باشد ௘௤ݎفاصله بين اتم ها و  rثابت نيروي كششي پيوند ،  ௥݇كه  جايي

  

ܷఏ ൌ ∑ 1
2 ݇ఏ൫ߠ െ ௘௤൯ߠ

2
௔௡௚௟௘௦                                        (23-3) 

  

  .زاويه تعادل پيوندي مي باشد ௘௤ߠزاويه پيوندي و  ߠثابت نيروي خمش زاويه پيوندي،  ఏ݇كه  جايي

  

ܷఝ ൅ ܷఠ ൌ ∑ 1
2݇ఛௗ௜௛௘ௗ௘௥௔௟ ሺ߮ െ ߮௘௤ሻ2                       (24-3)   

  

زاويه تعادل پيچش پيوند   ௘௤߮زاويه پيچش پيوند و  ߮ثابت نيروي مقاومت پيچشي پيوند،  ఛ݇كه  جايي

 . [39]مي باشد
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 ايجاد مدل قاب مانند -3-6

  

لوله هاي كربني، اتم هاي كربن با پيوندهاي كواوالانت با يكديگر پيوند برقرار كرده اند و يك در نانو    

اين پيوندهاي كواوالانت مشخصه هاي خود از . شبكه شش ضلعي را در ديواره هاي  نانو لوله شكل داده اند

و لوله تحت تاثير يك كه يك نان زماني. قبيل طول پيوند و زاويه پيوند در يك فضاي سه بعدي را دارند

تغيير شكل نهايي نانو . نيروي خارجي قرار مي گيرد جابجايي اتم ها به وسيله پيوندها محدود مي گردد

اگر پيوند بين اتم هاي كربن را به وسيله يك المان كه . لوله نتيجه برهم كنش هاي اين پيوندها مي باشد

اتم . يم يك مدل فضايي قاب مانند از نانو لوله بسازيمدو اتم را به هم متصل كرده در نظر بگيريم مي توان

 . هاي كربن مانند لولا هاي المان هاي متصل به هم عمل مي نمايند

در ادامه ارتباط بين ثابت هاي المان مكانيكي و ثابت هاي ديناميك مولكولي در اين مدل قاب مانند    

كربن را  –المان مورد استفاده براي پيوند كربنبراي سادگي مدل سازي سطح مقطع . شرح داده مي شود

୶ܫ لذا مي توان نتيجه گرفت كه . يكنواخت و گرد در نظر مي گيريم ൌ I୷ ൌ I  و تنها نيازمند تعريف سه

  .هستيم ܬܩو  ܫܧ،  ܣܧپارامتر  

به خاطر اينكه تغيير شكل قاب فضايي به دليل تغيير در انرژي هاي كرنشي آن به وقوع مي پيوندد، مي    

لازم است مورد توجه قرار گيرد كه در . توان سه پارامتر مذكور را بر اساس برابري انرژي ها محاسبه كرد

اتم به صورت منحصر به روابط انرژي هاي مربوط به مكانيك مولكولي تنها برهم كنش هاي پيوندي هر 

بر اساس . فرد در نظر گرفته شده است لذا در ايجاد مدل فضايي نيز به همين شكل در نظر گرفته مي شود

كه تحت تاثير  Lتئوري هاي كلاسيك مكانيك انرژي كرنشي براي يك تير يكنواخت و همگن به طول 

  :قرار گرفته به شرح ذيل است Nيك نيروي محوري 

  

ܷA ൌ
1
2 ׬ 

N2

EA
L

0 dL ൌ   12
N2L
EA

ൌ 1
2
EA
L
ሺ∆Lሻ2                                            (25-3) 
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كه تحت  Lانرژي كرنشي براي يك تير يكنواخت به طول . تغيير شكل محوري مي باشد L∆كه  جايي

  :قرار گرفته به شرح ذيل است Mممان خمشي خالص 

  

ܷM ൌ 1
׬2

M2

EI
L

0 dL ൌ   2EI
L
α2 ൌ  12

EI
L
ሺ2αሻ2                                           (26-3)  

  

كه  Lانرژي كرنشي براي يك تير يكنواخت به طول . معرف زاويه چرخش در انتهاي تير است αكه  جايي

  :قرار گرفته است به شرح ذيل است Tتحت تاثير پيچش خالص 

  

ܷT ൌ
1
׬2

T2

GJ
L

0 dL ൌ 1
2
T2L
GJ
ൌ 1

2
GJ
L
ሺ∆βሻ2                                                (27-3)  

  

 .معرف زاويه پيچش نسبي دو انتهاي تير مي باشد β∆جاييكه 

 

  
 (8,0)مدل ساخته شده براي نانو لوله كربني تك لايه  :3-3شكل 

 

-26)و  (3-23) معرف انرژي كششي، روابط ஺ܷو  ୰ܷهر دو ترم  (3-25)و  (3-22)  با توجه به روابط   

معرف زاويه  Tܷو  τܷهردو ترم  (3-27)و  (3-24) معرف انرژي خمشي و روابط ெܷو  θܷهر دو ترم  (3

 φ∆را معادل β∆و  ݎ∆را معادل  ܮ∆، θ∆را معادل تغييرات زاويه پيوندي  2αمي توان . پيچشي هستند
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مربوط به انرژي ها مي توان يك رابطه مستقيم بين  (3-27)تا   (3-22)با مقايسه روابط. در نظر گرفت

  .برقرار كرد ఛ݇و  ୰  ،݇θ݇و مكانيك مولكولي   ܬܩو  ܫܧ،  ܣܧپارامترهاي مكانيك جامدات 

  
EI
L
ൌ ݇୰,  

EI
L
ൌ ݇θ,  

GJ
L
ൌ ݇ఛ                              (28-3) 

  

نحوه استفاده از تئوري هاي مكانيك جامدات در مدل سازي نانو لوله هاي كربني و فلورن   (3-28)رابطه   

مشخص باشند مي  ఛ݇و  ୰  ،݇θ݇تا زماني كه ثابت هاي انرژي هاي ديناميك مولكولي . ها نشان مي دهد

  . [42]درا بدست آور ܬܩو  ܫܧ،  ܣܧتوان ثابت هاي المان هاي مورد استفاده در مدل فضايي  
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  روش حل -4-1

  

  :براي يك سيستم ناميرا معادله حركت به فرم ذيل مي باشد

  

ሾMሿሼݕሷ ሽ ൅ ሾKሿሼyሽ ൌ 0                         (1-4) 

  

 ሼyሽتي كلي سيستم وبه ترتيب ماتريس جرم و سف ሾKሿو ماتريس  ሾMሿكه در معادله فوق ماتريس 

ሷݕሼو ሽ ا مي توان از تركيب تي رماتريس كلي سف. ها مي باشندبه ترتيب بردار جابجايي و شتاب نود

ሿܭሾ تي المان ها به دست آورد به صورتماتريس هاي سف ൌ ∑ ሾܭሿୣ୬
ୣୀ1  كه در رابطهn  تعداد المان

 ሿୣܭሾماتريس . [22] پروسه تركيب با توجه به تكنيك هاي المان محدود قابل انجام است. ها مي باشد

  :با توجه به مدلسازي انجام شده به شكل زير محاسبه مي شود

  

ሾܭሿୣ ൌ ቈ
ሾk୧୧ሿ ൣk୧୨൧
ൣk୨୧൧ ൣk୨୨൧

቉                         (2-4) 

  

را نشان مي   i-jسختي مربوط به المان ماتريس  k୨୨൧ൣو   k୨୧൧ൣو  k୧୨൧ൣو  ሾk୧୧ሿكه ماتريسهاي فرعي 

  .دهند
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௜௜ܭ ൌ

ۏ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ۍ
ܣܧ
ܮ 0 0

0 ௫ܫܧ12
3ܮ 0

0 0 ௬ܫܧ12
3ܮ

0 0 0
0 0 ௫ܫܧ6

2ܮ

0 െ6ܫܧ௬
2ܮ 0

0 0 0
0 0 െ6ܫܧ௬

2ܮ

0 ௫ܫܧ6
2ܮ 0

ܬܩ
ܮ 0 0

0 ௬ܫܧ4
ܮ 0

0 0 ௫ܫܧ4
ܮ ے

ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ې

 

 

௜௝ܭ ൌ

ۏ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ۍ
െܣܧ ⁄ܮ 0 0

0 െ12ܫܧ௫ ⁄3ܮ 0
0 0 െ ௬ܫܧ12 ⁄3ܮ

            0 0 0
            0 0 െ ௫ܫܧ6 ⁄2ܮ
            0 െ ௬ܫܧ6 ⁄2ܮ 0

0         0         0
0         0    ௬ܫܧ6 ⁄2ܮ
0         െ ௫ܫܧ6 ⁄2ܮ      0

െܬܩ ⁄ܮ 0        0
0 ௬ܫܧ2 ⁄ܮ        0
0 0 ௫ܫܧ2 ⁄ܮ ے

ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ې

 

 

௝௝ܭ ൌ

ۏ
ێ
ێ
ێ
ێ
ێ
ۍ
ܣܧ ⁄ܮ 0 0

0 ௫ܫܧ12 ⁄3ܮ 0
0 0 ௬ܫܧ12 ⁄3ܮ

      0     0  0
      0     0 െ ௫ܫܧ6 ⁄2ܮ
      0 ௬ܫܧ6     ⁄2ܮ 0

0      0     0
0     0 ௬ܫܧ6 ⁄2ܮ
0 െ ௫ܫܧ6 ⁄2ܮ     0

ܬܩ ⁄ܮ 0         0
0   ௬ܫܧ4 ⁄ܮ    0
0   0     ௫ܫܧ4      ⁄ܮ ے

ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ۑ
ې

 

 

، از جرم الكترون ها ب ماتريس جرم المان ها بدست آوردرا مي توان از تركي ሾMሿماتريس جرم كلي    

در ماتريس جرم  ௖2ݎ23݉௖ ضرايب مربوط به دوران پيچشي . در مقابل جرم هسته صرفنظر شده است

 .تنها ترم مربوط به جابجايي هاي انتقالي مد نظر گرفته شده است  [25]صفر در نظر گرفته شده اند

  :س كلي به صورت ذيل به دست مي آيدبه اين شكل ماتري

  

ሾܯሿୣ ൌ ݀݅ܽ݃ ൣ௠೎
3

௠೎
3

௠೎
3 0 0 0൧                           (3-4) 
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1ضريب    
در معادله مذكور به سبب اينكه هر اتم كربن در ساختار نانو لوله با سه اتم همسايه خود  3

  .پيوند برقرار مي كند و سهم هر المان از جرم هسته اين مقدار مي باشد منظور شده است

شكل مد هاي مربوط را مي توان با حل معادله مقدار ويژه ذيل  در اين صورت فركانس ارتعاش و    

  .آوريمبدست 

  

ሺሾܭሿୱ െ ω2ሾܯሿୱሻ൛y୮ൟ ൌ 0                                               (4-4) 

  

بردار جابجايي مربوط به  ൛y୮ൟماتريس سختي و جرم كلي كاهش مرتبه يافته و  ሿୱܯሾو  ሿୱܭሾكه 

  .مختصات اوليه سيستم هستند

آناليز كاهشي بهره به منظور حل و بدست آوردن فركانس ارتعاش آزاد نانو لوله هاي كربني از روش    

  .برده شده كه اساس حل به شرح ذيل مي باشد

در اين روش انرژي پتانسيل سيستم حفظ مي گردد و تاثير انرژي جنبشي نيز در قياس با روش    

فشرده سازي انرژي جنبشي براي سيستم هاي با فركانس مد پايين  .هاي مشابه بهبود داده شده است

در اين روش مي بايست در . نسبت به سيستم هاي با فركانس مد بالاتاثير كمتري بر نتايج دارد 

فرم كاهش يافته به شكل ذيل مي . ابتداي حل تعداد درجات آزادي مد نظر براي سيستم تعريف شود

  :باشد

  

ൣK෡൧൛׎ı෡ ൟ ൌ λ୧ൣM෡൧൛׎ı෡ ൟ                                                 (5-4) 

  

  : به طوري كه

 ൣK෡൧  :ماتريس كاهش يافته سختي  

൛׎ı෡ ൟ  :بردار ويژه نامعلوم  
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λ୧  :مقدار ويژه نامعلوم  

ൣM෡൧  :ماتريس كاهش يافته جرم  

مي بايست  Aبراي حل معادله فوق مي بايست به فرم استاندارد تبديل شود كه در اين فرم ماتريس 

  :متقارن باشد به شكل ذيل اين تبديل صورت مي پذيرد

  

ሾܣሿሼψሽ ൌ λሼψሽ                               (6-4) 

ൣM෡൧ି1ൣK෡൧൛׎ı෡ ൟ ൌ λ୧൛׎ı෡ ൟ                (7-4) 

  

  :  ሾLሿሾLሿTبه روش جولسكي عمل مي نماييم

  

ሾLሿTሾLሿି1ൣK෡൧൛׎෡ൟ ൌ λ൛׎෡ൟ              (8-4) 

൛׎෡ൟ ൌ ሾLሿି்ሼψሽ                               (9-4) 

ሾLሿି1ൣK෡൧ሾLሿିTሼψሽ ൌ λሼψሽ            (10-4) 

  يا

  
ሾܣሿሼψሽ ൌ λሼψሽ                                (11-4) 

  

  :به طوري كه

ሾܣሿ ൌ ሾLሿି1ൣK෡൧ሾLሿିT                     (12-4) 

  

 .نيز حفظ مي شود Aبا اين روش تقارن ماتريس 
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  :به فرم تريدياگونال Aتبديل ماتريس 

  :ابه استفاده مي نماييمبا تبديلات مش  بدين منظور از روش هوس هولدرز

  

ሾܤሿ ൌ ሾTሿTሾAሿሾTሿ                        (13-4) 

 

ሾܤሿ  : ماتريس تريدياگونالA 

ሾTሿ  :است ماتريسي كه به منظور بدست آوردن تردياگونال با تكرار ساخته شده.  

  :مسئله مقدار ويژه به مسئله ذيل كاهش مي يابد

  

ሾܤሿሼψሽ ൌ λሼψሽ                             (14-4) 

  

كه بردارهاي  در حاليبايد مورد توجه قرار گيرد كه طي اين تبديل ها مقادير ويژه تغيير خواهند نمود 

  :[20] ويژه ثابت خواهند ماند و به صورت ذيل قابل دستيابي مي باشد

  

൛׎న෡ ൟ ൌ ሾLሿିTሾLሿ ൛ψ௜ൟ                   (15-4) 
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به اين شكل . به منظور مدل سازي و تحليل استفاده شده است ANSYSدر اين تحقيق از نرم افزار    

پيوندهاي . كه مدل سازي بر اساس جانمايي اتم هاي كربن در ساختار نانو لوله انجام پذيرفته است

به منظور شبيه . بين اتم هاي كربن نيز مطابق آنچه در فصل مدل سازي آمد شبيه سازي شده اند

براي مدل سازي . استفاده شده است Mass 21افزار از المان جرم  سازي جرم اتم ها در محيط نرم

  .بهره برده ايم Beam 24پيوند بين اتم هاي كربن از المان 

. روش تحليل مدل نيز بر اساس تئوري كاهشي كه قبلا شرح داده شده است انجام گرفته است   

  .درجات آزادي براي نودهاي جرم شش درجه مد نظر گرفته شده است

  : آمده است  (8,0)برخي از مدهاي ارتعاشات آزاد نانو لوله كربني  1-4ر شكل د
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 ANSYSبرخي نتايج حاصل از تحليل به روش فوق  در نرم افزار  1-4شكل 
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  ايده ال نانولوله هاي كربني ارتعاشي بررسي
  

  

  

  

  

 

 

 

 

پنجمفصل
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سازي انجام شده و روش حل مورد ذكر فركانس طبيعي نانو لوله در اين فصل با استفاده از مدل    

هاي كربني تك لايه مورد بررسي قرار مي گيرد و در انتها به منظور صحه گذاري بر مدل سازي انجام 

  .گرفته نتايج با نتايج حاصل از تحقيق مشابه مقايسه مي گردد

  

  (8,0)نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ  -5-1
  

تحت دو  (8,0)قسمت تحليل ارتعاشي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار كايرال  در اين   

تحليل ارتعاشي براي نسبت طول به قطرهاي . شرايط مرزي دوسر درگير و كانتي لور انجام شده است

  .مختلف انجام شده است

را برحسب نسبت طول به قطر و  (8,0)فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني زيگزاگ  1- 5شكل    

  .ايط مرزي كانتي لور نمايش مي دهدبراي شر

  

  
 

 با شرايط مرزي كانتي لور (8,0)فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني تك لايه  1-5شكل 
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را با شرايط مرزي دو سر  (8,0)فركانس طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ  2-5شكل    

  .درگير و نسبت طول به قطر هاي مختلف نشان مي دهد

  
  با شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني تك لايه  2-5شكل

  

  :(10,0)نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ  -5-2

  

را با شرايط مرزي كانتي  (10,0)فركانس طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ  3-5شكل    

  .لور و نسبت طول به قطر هاي مختلف نشان مي دهد
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  با شرايط مرزي كانتي لور (10,0)فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني تك لايه  3-5شكل 

  

را با شرايط مرزي دو سر  (10,0)فركانس طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ  4- 5شكل    

  .درگير و نسبت طول به قطر هاي مختلف نشان مي دهد

  

  
  با شرايط مرزي دو سر درگير (10,0)فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني تك لايه  4-5شكل   
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شرايط 

  

  

  

  

 
  گير

با ش  (10,0) 

 
رزي دو سر درگ

 لايه زيگزاگ

با شرايط مر 10)

ه كربني تك

 (0,0ه زيگزاگ 

٦٤ 

تعاش نانو لوله

  

 كربني تك لايه

  

  

  

  

  

ل مد هاي ارت

  .حظه است

رتعاش نانو لوله

برخي از شكل 

گير قابل ملاح

شكل مودهاي ا

5-5در شكل 

زي دو سر درگ

ش :5-5شكل 

د   

مرز
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  :(8,0)نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ  براي  نتايج تحقيق لي و چو -5-3

  

نتايج مربوط به تحقيق لي و چو درباره برآورد فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله هاي  6-5در شكل    

نتايج لي و چو براي نانو لوله  7- 5در شكل  .مشاهده مي شودبا شرايط مرزي كانتي لور  (8,0)كربني 

  .با شرايط مرزي دو سر درگير نشان داده شده است  (8,0)كربني تك لايه 

  

  
  با شرايط مرزي كانتي لور (8,0)فركانس طبيعي نانو لوله كربني تك لايه نتايج لي و چو براي  6-5شكل

  

  
  با شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)نتايج لي و چو براي نانو لوله كربني  7-5شكل 
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  :(10,0)نتايج لي و چو براي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ  -5-4

  

 
   با شرايط مرزي كانتي لور  (10,0)نتايج لي و چو براي فركانس طبيعي نانولوله كربني :8-5شكل

  

  
  با شرايط مرزي دو سر درگير  (10,0)نتايج لي و چو براي فركانس طبيعي نانولوله كربني: 9-5شكل
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  (8,0) نتايج حاصل از دو تحقيق براي نانو لوله كربنيمقايسه  - 5-5

  

نتايج مربوط به بررسي لي و چو و نتايج حاصل از اين تحقيق براي  11-5و  10- 5در شكل هاي    

تحت دو شرايط مرزي مختلف آمده   (8,0)تحليل ارتعاشي نانو لوله هاي كزبني تك لايه زيگزاگ 

 .است

 
 با شرايط مرزي كانتي لور (8,0)مقايسه نتايج براي نانو لوله كربني تك لايه  10-5شكل

  

 مرزي كانتي لوربا شرايط مرزي يك ) 8و0(مقايسه نانو لوله كربني : 1-5دول ج

Li & Chou نتايج   نتايج تحقيق حاضر

نسبت 
 منظري

فركانس 
 طبيعي

نسبت 
 منظري

فركانس 
 طبيعي

6/2  175  6  189 
7/5  125  7/8  122 
9/7  73  10/2  68 
11/4  48  11/8  47 
13/3  33  14  32 
15/3  26  15/6  26 
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  با شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)مقايسه نتايج براي نانو لوله كربني تك لايه  11-5شكل

  

 با شرايط مرزي دو سر درگير) 8و0(مقايسه نانو لوله كربني : 2-5جدول 

Li & Chou نتايج   نتايج تحقيق حاضر

نسبت 
 منظري

فركانس 
 طبيعي

نسبت 
 منظري

فركانس 

 طبيعي

6  950  6/2  945 

8/1  605  7/8  670 

10  405  10  425 

12  275  13  242 

14  190  15  170 

16  140  17  125 

18  110       
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لذا بدين شكل مي توان  ،سه نتايج حاصل از دو تحقيق مي توان نزديكي نتايج را مشاهده كرديبا مقا   

از مدل سازي و روش حل انتخاب شده براي تحليل ارتعاشي نانو لوله هاي كربني معيوب اطمينان 

  .يافت

  

  (10,0):مقايسه نتايج حاصل از دو تحقيق براي نانو لوله كربني  -5-6

  

مي توان نزديكي نتايج دو تحقيق براي بررسي ارتعاشي نانو  13-5و  12- 5با مشاهده شكل هاي    

و شرايط مرزي كانتي لور و دو سر درگير را   (10,0)تك لايه زيگزاگ با بردار كايرال لوله كربني

  .لذا مي توان  از صحت مدل سازي و روش تحليل اطمينان يافت. مشاهده كرد

 

  
 با شرايط مرزي كانتي لور  (10,0)مقايسه نتايج حاصل از دو تحقيق براي نانو لوله كربني تك لايه  12-5شكل 
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 با شرايط مرزي يك سر درگير) 10و0(مقايسه نانو لوله كربني : 3-5جدول 

Li & Chou نتايج   نتايج تحقيق حاضر

نسبت 

 منظري

فركانس 

 طبيعي

نسبت 

 منظري

فركانس 

 طبيعي

6/4  140  7  128 

8/3  84  9  74 

10/3  51  11  45 

12/2  32  13  28 

14/1  23  15/4  23 

16/2  18       

 

  

  
 با شرايط مرزي دو سر درگير  (10,0)مقايسه نتايج حاصل از دو تحقيق براي نانو لوله كربني تك لايه  13-5شكل 
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 با شرايط مرزي دو سر درگير) 10و0(مقايسه نانو لوله كربني : 4-5جدول 

Li & Chou نتايج   نتايج تحقيق حاضر

نسبت 

 منظري

فركانس 

 طبيعي

نسبت 

 منظري

فركانس 

 طبيعي

6/4  680  7  620 

8/3  435  9  388 

10/3  290  11  267 

12/2  210  13  190 

14/1  150  15/4  145 

16/2  115       
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  تك لايهنتايج بررسي ارتعاشي نانو لوله هاي كربني 

  عيب حفرهيك با  

  

  

    

ششمفصل
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  بررسي ارتعاشي نانو لوله كربني تك لايه با يك عيب حفره -6-1

  

بررسي ارتعاشي نانو لوله هاي كربني تك لايه با يك عيب حفره آمده  در اين بخش نتايج حاصل از   

براي نشان دادن تاثير پارامترهاي مختلف بر ارتعاشات طبيعي نانو لوله هاي كربني تك لايه . است

در اين گراف ها تغييرات فركانس طبيعي . نتايج حاصل از تحليل ارتعاشي در گراف هايي آمده است

قابل محاسبه است بر حسب  مكان عيب و نسبت طول به قطر براي نانو  1- 6رابطه  نانو لوله ها كه از

در گراف هاي مختلف نانو لوله ها با كايراليتي هاي . لوله هاي كربني تك لايه قابل مشاهده است

 .مختلف و شرايط مرزي كانتي لور و دو سر درگير نيز مورد بررسي قرار گرفته اند

  .ز رابطه ذيل محاسبه شده استتغييرات فركانس طبيعي ا

  

∆݂ ൌ ௣݂ െ ௗ݂                                                  (1-6)      

  

ركانس طبيعي ارتعاش نانو ف ௗ݂ فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله بدون عيب و  ௣݂كه در رابطه فوق 

  . لوله معيوب مي باشد

  

  
  شرايط مرزي كانتي لور: 1-6شكل 
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  شرايط مرزي دو سر درگير: 2-6شكل 

 

و نسبت   (8,0)تغييرات فركانس طبيعي نانو لوله هاي كربني زيگزاگ با بردار كايرال 3-6در شكل    

شرايط مرزي براي نانو لوله هاي مذكور كانتي لور در نظر . طول به قطر متفاوت قابل ملاحظه است

 .گرفته شده است

  

 
  با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (8,0)نانو لوله كربني : 3 -6شكل 
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  با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (8,0)نانو لوله كربني : 1-6جدول 

L/D=5  L/D=8  L/D=10 

X/L   تغييرات فركانس  X/L   تغييرات فركانس  X/L  تغييرات فركانس 

0/1  1/2  0/1 0/8  0/12 0/6 

0/3  0/7  0/3 0/45  0/31 0/3 

0/5  0/3  0/5 0/17  0/51 0/08 

0/7  0/05  0/7 0/01  0/68 -0/01 

0/9  -0/1  0/9 -0/07  0/9  -0/045 
 

 

  

تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش براي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ با بردار  4-6در شكل 

 .شرايط مرزي دو سر در گير در اين حالت در نظر گرفته شده است. آمده است (8,0)كايرال 

  

 
  با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)نانو لوله كربني  :4-6شكل 

  

‐0.5

0

0.5

1

1.5

2

2.5

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

N
at
ur
al
 F
re
qu

en
cy
 S
hi
ft
 (G

H
z)

Defect Position X/L

(8,0) L/D=5
(8,0) L/D=8
(8,0) L/D=10



٧٦ 
 

 با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)نانو لوله كربني : 2-6جدول 

L/D=5  L/D=8  L/D=10 

X/L  تغييرات فركانس  X/L  تغييرات فركانس  X/L  تغييرات فركانس 

0/1  2/1  0/1 1/6  0/1 1 

0/2  1/25  0/2 0/8  0/2 0/4 

0/3  0/6  0/3 0/3  0/3 0/1 

0/4  0/17  0/4 0/04  0/4 0/008 

0/5  -0/15  0/5 -0/09  0/5 -0/02 

 

  

تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش براي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ با بردار  5-6در شكل    

  .شرايط مرزي كانتي لور در نظر گرفته شده است. آمده است  (10,0)كايرال 

 

 
  با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (10,0)نانو لوله كربني : 5-6شكل 
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 با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (10,0)نانو لوله كربني : 3-6جدول 

 كانتي لور

 موقعيت عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/1  0/7 

L/D=7 

0/3  0/39 

0/5  0/18 

0/7  0/03 

0/9  -0/07 

0/1  0/45 

L/D=10 

0/3  0/25 

0/5  0/1 

0/7  0/015 

0/9  -0/04 

  
  

تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش براي نانو لوله هاي كربني تك لايه زيگزاگ با بردار  6-6در شكل    

  .شرايط مرزي دو سر در گير در اين حالت در نظر گرفته شده است. آمده است (10,0)كايرال 
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  با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سردرگير (10,0)لوله كربني  نانو: 6-6شكل 

  

  با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سردرگير (10,0)نانو لوله كربني : 4-6جدول 
 دو سر درگير

 موقعيت عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/1  1/5 

L/D=7 

0/2  0/85 

0/3  0/4 

0/4  0/09 

0/5  -0/1 

0/1  1 

L/D=10 

0/2  0/5 

0/3  0/2 

0/4  0/03 

0/5  -0/05 
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تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش براي نانو لوله هاي كربني تك لايه آرمچير با بردار  7-6در شكل    

  .شرايط مرزي كانتي لور در اين حالت در نظر گرفته شده است. آمده است (6,6)كايرال 

 

 
  با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (6,6)نانو لوله كربني : 7-6شكل 

  

 با يك عيب حفره و شرايط مرزي كانتي لور (6,6)نانو لوله كربني : 5-6جدول 
 كانتي لور

 موقعيت عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/1  0/6 

L/D=7 
0/3  0/32 
0/5  0/12 
0/7  0/02 
0/9  -0/05 
0/1  0/37 

L/D=10 
0/3  0/19 
0/5  0/07 
0/7  0/01 
0/9  -0/025 
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تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش براي نانو لوله هاي كربني تك لايه آرمچير با بردار  8-6در شكل  

  .شرايط مرزي دو سر در گير در اين حالت در نظر گرفته شده است. آمده است (6,6)كايرال 

 

 
  با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سر درگير (6,6)نانو لوله كربني  :8-6شكل 

 
 با يك عيب حفره و شرايط مرزي دو سر درگير (6,6)نانو لوله كربني : 6-6جدول 

 دو سر درگير
 موقعيت عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/1  1/29 

L/D=7 
0/2  0/75 
0/3  0/36 
0/4  0/06 
0/5  -0/08 
0/1  0/8 

L/D=10 
0/2  0/4 
0/3  0/15 
0/4  0/025 
0/5  -0/035 
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 له كربني با عيب حفره توزيع شدهبررسي ارتعاشي نانو لو -6-2

 

. هاي تك لايه توزيع شده است در اين قسمت عيب حفره با نسبت هاي مختلف در ساختار نانو لوله   

اول . توزيع عيوب حفره در ساختار نانو لوله به صورت تصادفي و با دو محدوديت انجام گرفته است

اينكه نبايد هيچ دو عيبي در همسايگي هم واقع شوند، دوم آنكه توزيع به صورت يكنواخت در طول 

  .نانو لوله انجام گردد

گراف تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله هاي كربني تك لايه با عيب حفره توزيع شده در     

ها تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي نانو لوله ها با نسبت طول به قطرها  در اين گراف. هايي آمده است

در گراف هاي  نانو لوله هاي كربني با كايراليتي هاي مختلف. و ميزان عيب متفاوت قابل مشاهده است

  .بعدي مورد بررسي قرار گرفته اند

تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار  9-6در شكل    

  .در اين حالت شرايط مرزي كانتي لور در نظر گرفته شده است. قابل مشاهده است (8,0)كايرال 

 

 
  با شرايط مرزي كانتي لور با عيب توزيع شده (8,0)نانو لوله كربني تك لايه : 9-6شكل 
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 با شرايط مرزي كانتي لور با عيب توزيع شده (8,0)نانو لوله كربني تك لايه : 7-6جدول 

 )8,0(نانو لوله زيگزاگ كانتي   )8,0(نانو لوله زيگزاگ   )8,0(نانو لوله زيگزاگ 
ميزان 
 عيب

تغييرات 
 فركانس

نسبت 
 منظري

ميزان 
 عيب

تغييرات 
 فركانس

نسبت 
 منظري

ميزان 
 عيب

تغييرات 
 فركانس

نسبت 
 منظري

0/5  3/2 

L/D=10 

0/52  5 

L/D=8 

0/51  7/5 

L/D=5 

0/78  4  0/78  6/2  0/74  8/8 
1/2  6  1/1  8/5  1  11 
1/53  9  1/42  12  1/34  15/5 
1/78  12  1/67  15/5  1/67  21/5 
2/1  17/5  1/98  22  1/93  28 

     

تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار كايرال  10-6در شكل 

  .در اين حالت شرايط مرزي دو سر درگير در نظر گرفته شده است. قابل مشاهده است (8,0)

  

 
  با شرايط مرزي دو سر درگير با عيب توزيع شده  (8,0)نانو لوله كربني تك لايه : 10-6شكل 
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 با شرايط مرزي دو سر درگير با عيب توزيع شده (8,0)نانو لوله كربني تك لايه : 8-6جدول 

 )8,0(دو سر درگير   )8,0(دو سر درگير   )8,0(دو سر درگير 
ميزان 
 عيب

تغيير 
 فركانس

نسبت 
 منظري

 ميزان
 عيب

تغيير 
 فركانس

نسبت 
 منظري

ميزان 
 عيب

تغيير 
 فركانس

نسبت 
 منظري

0/5  28 

L/D=10 

0/52  31 

L/D=8 

0/51  36 

L/D=5 

0/8  31  0/78  34/5  0/74  40 
1/2  37  1/17  44  1/1  51 
1/53  46  1/45  54  1/45  68 
1/85  61  1/69  66  1/67  81 
2/1  76  1/98  85  1/86  94 

  

تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار  11-6در شكل    

  .در اين حالت شرايط مرزي كانتي لور در نظر گرفته شده است. قابل مشاهده است (10,0)كايرال 

  

 
  با شرايط مرزي كانتي لور با عيب توزيع شده  (10,0)نانو لوله كربني تك لايه : 11-6شكل 
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 با شرايط مرزي كانتي لور با عيب توزيع شده  (10,0)نانو لوله كربني تك لايه : 9-6جدول 

 عيب حفره توزيع شده

 )10,0(كانتي لور 

ميزان 
 عيب

 تغييرات فركانس
نسبت 
 منظري

0/5  2 

L/D=7 

0/8  3 

1/2  5/5 

1/53  8/5 

1/84  12 

2/1  16 

0/52  1 

L/D=10 

0/82  1/6 

1/2  3/2 

1/55  5/5 

1/9  8/6 

2/21  12/5 

 

  

تغييرات فركانس ارتعاش طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار   12-6در شكل    

  .در اين حالت شرايط مرزي دو سر درگير در نظر گرفته شده است. قابل مشاهده است (10,0)كايرال 
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 با شرايط مرزي دو سر درگير با عيب توزيع شده  (10,0)نانو لوله كربني تك لايه : 12-6شكل 

  
 با شرايط مرزي دو سر درگير با عيب توزيع شده  (10,0)نانو لوله كربني تك لايه : 10-6جدول 

 حفره توزيع شدهعيب

 )10,0(دوسر درگير

 ميزان عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/5  9/6 

L/D=7 

0/78  12 
1/2  20 
1/53  30 
1/8  40 
2/1  53 
0/52  6 

L/D=10 

0/78  8 
1/1  13 
1/42  19 
1/8  29 
2/21  42 
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 با شرايط مرزي كانتي لور و عيب توزيع شده (6,6)نانو لوله كربني تك لايه آرمچير : 13-6شكل 

 

 با شرايط مرزي كانتي لور و عيب توزيع شده (6,6)نانو لوله كربني تك لايه آرمچير : 11-6جدول 
 آرمچير

(6,6) كانتي لور    
 ميزان عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/5  1/7 

L/D=7 

0/8  2/7 
1/2  5/5 
1/53  8/7 
1/84  12/3 
2/1  16/8 
0/52  0/9 

L/D=10 

0/82  4/1 
1/2  2/9 
1/55  5/1 
1/9  8/1 
2/21  12 
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 با شرايط مرزي دو سر درگير و عيب توزيع شده (6,6)نانو لوله كربني تك لايه آرمچير : 14-6شكل

 

 با شرايط مرزي دو سر درگير و عيب توزيع شده (6,6)نانو لوله كربني تك لايه آرمچير : 12-6جدول 
 آرمچير

 دو سر درگير (6,6)

 ميزان عيب  تغييرات فركانس  نسبت منظري

0/5  9/5 

L/D=7 

0/78  11/7 
1/2  19/5 
1/53  29/2 
1/8  39 
2/1  52/5 
0/48  5/4 

L/D=10 

0/72  6/7 
0/95  9/2 
1/2  13 
1/7  25 
2/1  37/5 
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  درصد عيب در ساختار 2با  (8,0)مد اول ارتعاش نانو لوله : 15-6شكل 

  

   درصد عيب در ساختار 2با  (8,0)مد دوم ارتعاش نانو لوله : 16-6شكل 

  

 
 درصد عيب در ساختار 2با  (8,0)مد سوم ارتعاش نانو لوله : 17-6شكل
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  تحليل نتايج 

  

  

  

  

  

  

  

 هفتمفصل
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تحليل نتايج حاصل از تحليل ارتعاشي نانو لوله كربني تك لايه با يك  - 7-1

  عيب حفره

  

 با شرايط مرزي كانتي لور (8,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -1- 7-1

آمده  3-6درشكل ) 8،0(تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني زيگزاگ با بردار كايرال    

تا موقعيت  1/0زمانيكه مكان عيب از موقعيت  10با نسبت طول به قطر ) 8،0(نانو لوله زيگزاگ . است

گيگا هرتز نسبت به حالت بدون عيب در فركانس  -045/0تا  64/0تغيير مي كند به مقدار  9/0

و  - 065/0ا ت 8/0به مقدار  8اين تغييرات براي نسبت طول به قطر . طبيعي تغييرات نشان مي دهد

  .مشاهده شده است -1/0تا  25/1به مقدار  5براي نسبت طول به قطر 

نتايج نشان مي دهد كه هرچه طول نانو لوله بيشتر شده مقدار تغييرات در فركانس طبيعي كاهش    

موقعيت عيب بر مقدار . لذا تغييرات فركانس طبيعي با طول نانو لوله رابطه معكوس دارد .است يافته

ات تاثير دارد به اين شكل كه هرچه عيب به سمت درگير نانو لوله نزديك مي شود مقدار تغيير

ܦبه عبارتي ديگر تغييرات فركانس طبيعي در شرايط مرزي كانتي لور با  .تغييرات افزايش مي يابد
Lൗ  

ܺنتايج نشان مي دهد كه وقتي مكان عيب در حدود . رابطه معكوس دارد 
Lൗ ൌ واقع است    0/75

رات فركانس به صفر مي رسد، يعني اينكه در اين نقطه فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني تغيي

از اين نقطه به بعد تغييرات فركانس طبيعي نانو لوله منفي مي . معيوب و ايده آل با هم برابر است

ايده آل  شود و اين بدان معناست كه فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله معيوب از فركانس نانو لوله

  . بيشتر است
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  با شرايط مرزي دو سر درگير (8,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -2- 7-1

با شرايط مرزي دو ) 8،0(تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني زيگزاگ با بردار كايرال    

كه مكان  زماني 10با نسبت طول به قطر ) 8،0(نانو لوله زيگزاگ . آمده است 4-6سر درگير درشكل 

گيگا هرتز نسبت به  -025/0تا  1/1تغيير مي كند به مقدار  5/0تا موقعيت  1/0عيب از موقعيت 

اين تغييرات براي نسبت طول به . حالت بدون عيب كاهش در فركانس طبيعي ارتعاش  نشان مي دهد

مشاهده شده  - 15/0تا  1/2به مقدار  5و براي نسبت طول به قطر  -09/0تا  65/1به مقدار  8قطر 

ܺنتايج نشان مي دهد كه تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش با طول و موقعيت عيب. است
Lൗ رابطه   

معكوس دارد، هرچه طول نانو لوله افزايش مي يابد تغييرات فركانس نسبت به حالت ايده آل كاهش 

عيب از سمت درگير نانو لوله فاصله گرفته و به وسط نانو لوله نزديك مي شود  هرچه. مي يابد

نشان مي دهد كه شرايط مرزي بر  4-6و  3- 6مقايسه دو شكل . تغييرات در فركانس كاهش مي يابد

مقدار تغييرات در شرايط مرزي دو سر درگير . مقدار تغييرات فركانس طبيعي نانو لوله تاثير دارد

ܺتغييرات فركانس نانو لوله در تقريبا . بيشتر از شرايط كانتي لور مي باشد
Lൗ ൌ به صفر مي  0/42

از اين نقطه به بعد تا . و ايده آل دلالت مي كند رسد كه اين مسئله بر برابري فركانس نانو لوله معيوب

اين بدان معناست كه فركانس طبيعي نانو لوله معيوب بيش از  .ميان نانو لوله تغييرات منفي مي شود

  .نانو لوله بي عيب مي باشد

  

  با شرايط مرزي كانتي لور (10,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -3- 7-1

با شرايط مرزي ) 10،0(تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني زيگزاگ با بردار كايرال    

زمانيكه مكان  10با نسبت طول به قطر ) 10،0(نانو لوله زيگزاگ . آمده است 5- 6كانتي لور درشكل 

سبت به گيگا هرتز ن -04/0تا  45/0تغيير مي كند به مقدار  9/0تا موقعيت  1/0عيب از موقعيت 

اين تغييرات براي نسبت طول به . حالت بدون عيب كاهش در فركانس طبيعي ارتعاش  نشان مي دهد
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با افزايش طول مقدار تغييرات فركانس نانو لوله . مشاهده شده است - 07/0تا  7/0به مقدار  7قطر 

مت درگير نانو س بيشترين كاهش فركانس ارتعاش نانو لوله زماني كه عيب در نزديكي. كاهش مي يابد

ܺدر موقعيت . مي شود لوله است مشاهده
Lൗ ൌ تغييرات فركانس به صفر مي رسد كه نشان  0/78

از اين نقطه به بعد تغييرات منفي شده . دهنده برابري فركانس طبيعي نانو لوله معيوب و كامل است

  . كه نشان دهنده اين موضوع است كه فركانس نانو لوله معيوب از نانو لوله كربني كامل بيشتر است

 

  با شرايط مرزي دو سر درگير (10,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  - 4- 7-1

با شرايط مرزي دو )  10،0( تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني زيگزاگ با بردار كايرال   

كه مكان  زماني 10با نسبت طول به قطر ) 10،0(نانو لوله زيگزاگ . آمده است 6-6سر درگير درشكل 

گيگا هرتز نسبت به حالت  -05/0تا  1به مقدار تغيير مي كند  5/0تا موقعيت  1/0عيب از موقعيت 

 7اين تغييرات براي نسبت طول به قطر . نشان مي دهد اهش در فركانس طبيعي ارتعاشبدون عيب ك

تغييرات فركانس طبيعي با افزايش طول نانو لوله كربني  .مشاهده شده است - 1/0تا  55/1به مقدار 

تغييرات فركانس بيشتر مي شود و  ،تر است نزديك كه عيب به سمت درگير زماني. كاهش مي يابد

در موقعيت . كه عيب به سمت مياني نانو لوله حركت مي كند تغييرات فركانس كاهش مي يابد زماني
ܺ

Lൗ ൌ ܺتغييرات فركانس به صفر مي رسد و از اين نقطه به بعد تا   0/43
Lൗ ൌ نقطه مياني نانو  0/5

ير شرايط مرزي بر مقدار تغييرات فركانس ارتعاش نانو لوله تاث. لوله تغييرات فركانس منفي مي گردد

تغييرات در فركانس طبيعي براي يك . قابل مشاهده است 6- 6و  5-6هاي كربني با مقايسه شكل 

  .موقعيت مشابه عيب براي شرايط مرزي دو سر درگير بيش از شرايط كانتي لور مشاهده شده است

  

  با شرايط مرزي كانتي لور (6,6)نانو لوله كربني آرمچير  -5- 7-1

نشان مي دهد كه تغييرات فركانس طبيعي نانو لوله كربني تك لايه آرمچير با بردار  7- 6شكل    

بوده و موقعيت حفره  10و شرايط مرزي كانتي لور زماني كه نسبت طول به قطر برابر با ) 6،6(كايرال 



٩٣ 
 

كاهش نسبت به فركانس طبيعي نانو لوله بدون  -05/0تا  6/0تغيير مي كند به مقدار  9/0تا  1/0از 

افزايش طول و حركت عيب به سمت انتهاي آزاد نانو لوله باعث كاهش تغييرات . عيب نشان مي دهد

كه حفره در نزديكي  بيشترين تغييرات در فركانس طبيعي زماني. در فركانس طبيعي آن مي شود

ܺميزان تغييرات در موقعيت  . انتهاي درگير نانو لوله واقع است مشاهده مي شود
Lൗ ൌ به صفر   0/78

  .مي رسد و از اين نقطه به بعد تا انتهاي آزاد نانو لوله تغييرات منفي مي شود

  

 دو سر درگير با شرايط مرزي (6,6)نانو لوله كربني آرمچير  - 6- 7-1

با شرايط مرزي دو  )6،6( فركانس طبيعي ارتعاش نانو لوله كربني آرمچير با بردار كايرالتغييرات    

كه مكان  زماني 10با نسبت طول به قطر ) 6،6(نانو لوله زيگزاگ . آمده است 8-6سر درگير درشكل 

گيگا هرتز نسبت به  -035/0تا  8/0تغيير مي كند به مقدار  5/0تا موقعيت  1/0عيب از موقعيت 

اين تغييرات براي نسبت طول به . حالت بدون عيب كاهش در فركانس طبيعي ارتعاش  نشان مي دهد

افزايش طول سبب كاهش تغييرات در فركانس  .مشاهده شده است - 08/0تا  3/1به مقدار  7قطر 

موقعيت حفره بر مقدار تغييرات در فركانس طبيعي تاثير مي گذارد بدين . طبيعي نانو لوله مي شود

با . شكل كه هرچه عيب از سمت درگير نانو لوله فاصله مي گيرد تغييرات فركانس كاهش مي يابد

 .تاثير شرايط مرزي بر تغييرات فركانس طبيعي قابل مشاهده است 8-6و  7-6مقايسه دو شكل 

    

  
  نانولوله كربني با عيب حفره توزيع شده: 1-7شكل 
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با عيب  ارتعاشي نانو لوله كربني تك لايهتحليل نتايج حاصل از تحليل  -7-2

  حفره توزيع شده

  

  با شرايط مرزي كانتي لور (8,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -1- 7-2

و با شرايط مرزي كانتي   (8,0)تغييرات فركانس ارتعاش براي نانو لوله هاي تك لايه با بردار كايرال    

طور كه در نمودار  همان. قابل ملاحظه است 7 در شكل 10و  8، 5لور و با نسبت طول به قطرهاي 

مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول به قطر 

. گيگا هرترز مي باشد 18درصد عيب حفره در ساختار در حدود  1/2و شرايط مرزي كانتي لور و  10

درصد عيب در ساختار برابر  2شرايط مرزي  و ميزان  با همان 8اين مقدار براي نسبت طول به قطر 

درصد عيب در  9/1تغييرات فركانس ارتعاش با  5گيگا هرترز، و براي نسبت طول به قطر  22است با 

  . گيگا هرترز مي رسد 28ساختار به حدود 

با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ها ميزان  ؛طور كه در نمودار نمايان است همان   

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله ها نيز افزايش مي يابد

كه در نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب  به طوري. منظري مختلف متفاوت است

. ن معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر مي گرددنمودار افزايش مي يابد و اين بدا

درصد ميزان تغييرات در قياس با ديگر  7/0براي نانو لوله هاي كربني با درصد عيب كمتر از حدودا 

مقادير كمتر بوده و اين بدان معناست كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان 

  .نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد تغييرات در فركانس طبيعي
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  رگيربا شرايط مرزي دو سر د (8,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -2- 7-2

و با شرايط مرزي دو سر   (8,0)وله هاي تك لايه با بردار كايرالتغييرات فركانس ارتعاش براي نانو ل   

طور كه در نمودار  همان. ملاحظه استقابل  8در شكل  10و  8، 5درگير و با نسبت طول به قطرهاي 

مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول به قطر 

گيگا هرترز مي  75درصد عيب حفره در ساختار در حدود  1/2و شرايط مرزي دو سر درگير و  10

درصد عيب در ساختار  2مرزي  و ميزان  با همان شرايط 8اين مقدار براي نسبت طول به قطر . باشد

درصد  9/1تغييرات فركانس ارتعاش با  5گيگا هرترز، و براي نسبت طول به قطر  85برابر است با 

  . گيگا هرترز مي رسد 94عيب در ساختار به حدود 

ن طور كه در نمودار نمايان است با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ها ميزا همان   

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله ها نيز افزايش مي يابد

به طوري در نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب نمودار . منظري مختلف متفاوت است

براي نانو . دافزايش مي يابد و اين بدان معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر مي گرد

درصد، ميزان تغييرات در قياس با ديگر مقادير  7/0لوله هاي كربني با درصد عيب كمتر از حدودا 

كمتر بوده و اين بدان معناست كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان تغييرات در 

مي توان تاثير  10-6و  9-6با مقايسه شكل . فركانس طبيعي نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد

با مقايسه دو نمودار مشخص مي گردد كه تغييرات . شرايط مرزي را بر فركانس طبيعي مشاهده كرد

  .فركانس طبيعي در شرايط مرزي دو سر درگير بيش از شرايط كانتي لور مي باشد

  

 با شرايط مرزي كانتي لور (10,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  -3- 7-2

و با شرايط مرزي   (10,0)وله هاي تك لايه با بردار كايرالفركانس ارتعاش براي نانو لتغييرات    

طور كه در  همان. قابل ملاحظه است 11-6در شكل  10و  7كانتي لور و با نسبت طول به قطرهاي 
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نمودار مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول 

گيگا هرترز مي 13درصد عيب حفره در ساختار در حدود  2/2و شرايط مرزي كانتي لور و  10به قطر 

ساختار درصد عيب در  1/2و ميزان  با همان شرايط مرزي 7طول به قطر اين مقدار براي نسبت . باشد

  . گيگا هرترز است 16برابر با 

طور كه در نمودار نمايان است با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ها ميزان  همان   

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله ها نيز افزايش مي يابد

نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب نمودار به طوري در . منظري مختلف متفاوت است

براي نانو . افزايش مي يابد و اين بدان معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر مي گردد

درصد ميزان تغييرات در قياس با ديگر مقادير  9/0لوله هاي كربني با درصد عيب كمتر از حدودا 

كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان تغييرات در كمتر بوده و اين بدان معناست 

  .فركانس طبيعي نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد

  

  با شرايط مرزي دو سر درگير (10,0)نانو لوله كربني زيگزاگ  - 4- 7-2

و با شرايط مرزي دو   (10,0)وله هاي تك لايه با بردار كايرالتغييرات فركانس ارتعاش براي نانو ل   

همانطور كه در . قابل ملاحظه است 12- 6در شكل  10و  7سر درگير و با نسبت طول به قطرهاي 

نمودار مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول 

گيگا هرترز  41ر حدود درصد عيب حفره در ساختار د 2/2و شرايط مرزي دو سر درگير و  10به قطر 

درصد عيب در  1/2و ميزان  با همان شرايط مرزي 7قطر  اين مقدار براي نسبت طول به. مي باشد

  . گيگا هرترز 53ساختار برابر است با 

همانطور كه در نمودار نمايان است با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ها ميزان    

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . انو لوله ها نيز افزايش مي يابدتغييرات در فركانس طبيعي ن

به طوري در نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب نمودار . منظري مختلف متفاوت است
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براي نانو . افزايش مي يابد و اين بدان معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر مي گردد

درصد ميزان تغييرات در قياس با ديگر مقادير  9/0با درصد عيب كمتر از حدودا  لوله هاي كربني

كمتر بوده و اين بدان معناست كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان تغييرات در 

مي توان تاثير  12-6و  11-6با مقايسه شكل . فركانس طبيعي نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد

با مقايسه دو نمودار مشخص مي گردد كه تغييرات . يط مرزي را بر فركانس طبيعي مشاهده كردشرا

  .فركانس طبيعي در شرايط مرزي دو سر درگير بيش از شرايط كانتي لور مي باشد

  

 با شرايط مرزي كانتي لور (6,6)نانو لوله كربني آرمچير  - 5- 7-2

و با شرايط مرزي كانتي   (6,6)هاي تك لايه با بردار كايرالوله تغييرات فركانس ارتعاش براي نانو ل   

طور كه در نمودار  همان. قابل ملاحظه است 13- 6 در شكل 10و  7لور و با نسبت طول به قطرهاي 

مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول به قطر 

. گيگا هرترز مي باشد 12درصد عيب حفره در ساختار در حدود  1/2 و شرايط مرزي كانتي لور و 10

درصد عيب در ساختار برابر  1/2با همان شرايط مرزي  و ميزان  7اين مقدار براي نسبت طول به قطر 

  . گيگا هرترز است 8/16با 

ا ميزان همانطور كه در نمودار نمايان است با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ه   

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله ها نيز افزايش مي يابد

به طوري در نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب نمودار . منظري مختلف متفاوت است

براي نانو . مي گرددافزايش مي يابد و اين بدان معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر 

درصد ميزان تغييرات در قياس با ديگر مقادير  8/0لوله هاي كربني با درصد عيب كمتر از حدودا 

كمتر بوده و اين بدان معناست كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان تغييرات در 

  .فركانس طبيعي نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد
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  با شرايط مرزي دو سر درگير (6,6)نانو لوله كربني آرمچير  -6- 7-2

و با شرايط مرزي دو سر   (6,6)وله هاي تك لايه با بردار كايرالتغييرات فركانس ارتعاش براي نانو ل   

همانطور كه در نمودار . قابل ملاحظه است 14-6در شكل  10و  7درگير و با نسبت طول به قطرهاي 

مشخص است ميزان تغييرات در فركانس طبيعي براي نانو لوله كربني تك لايه با نسبت طول به قطر 

گيگا هرترز مي  5/37درصد عيب حفره در ساختار در حدود  1/2و شرايط مرزي دو سر درگير و  10

درصد عيب در  1/2ميزان با همان شرايط مرزي  و  7اين مقدار براي نسبت طول به قطر . باشد

  . گيگا هرترز است 5/52ساختار برابر با 

طور كه در نمودار نمايان است با افزايش درصد عيب موجود در ساختار نانو لوله ها ميزان  همان   

اما شيب اين تغييرات براي نسبت هاي . تغييرات در فركانس طبيعي نانو لوله ها نيز افزايش مي يابد

به طوري در نمودار نمايان است با كاهش نسبت منظري شيب نمودار . اوت استمنظري مختلف متف

براي نانو . افزايش مي يابد و اين بدان معناست كه نانو لوله به افزايش ميزان عيب حساس تر مي گردد

درصد ميزان تغييرات در قياس با ديگر مقادير  8/0لوله هاي كربني با درصد عيب كمتر از حدودا 

ه و اين بدان معناست كه اگر بتوان عيوب را در اين حدود حفظ كرد مي توان تغييرات در كمتر بود

مي توان تاثير  13-6و  12-6با مقايسه شكل . فركانس طبيعي نانو لوله ها را تا حد زيادي كنترل كرد

ت با مقايسه دو نمودار مشخص مي گردد كه تغييرا. شرايط مرزي را بر فركانس طبيعي مشاهده كرد

  .فركانس طبيعي در شرايط مرزي دو سر درگير بيش از شرايط كانتي لور مي باشد
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كربني تك لايه با عيب توزيع  تاثير كايراليتي بر فركانس طبيعي نانو لوله -7-3

  شده

  

و نانو لوله  (10,0)بدين منظور تغييرات فركانس نانو لوله كربني تك لايه زيگزاگ با بردار كايرال    

و شرايط مرزي دو سر درگير را با  10با نسبت منظري  (6,6)كربني تك لايه آرمچير با بردار كايرال 

  .قابل مشاهده است 2-7اين مقايسه در شكل . يكديگر مقايسه كرده ايم

مشخص است ميزان تغييرات فركانس طبيعي براي هر دو نانو لوله به هم  2- 7همانطور كه در شكل    

با بررسي نمودار مي توان نتيجه گرفت كه تاثير كايراليتي بر تغييرات فركانس طبيعي . زديك استن

  .ناچيز است

  

  
 (6,6)و  (10,0) مقايسه تغييرات فركانس طبيعي نانو لوله هاي: 2-7شكل 

    

    

  

0

5

10

15

20

25

30

35

40

45

0 0.5 1 1.5 2 2.5

N
at
ur
al
 fr
eq

ue
nc
y 
sh
ift
(G
H
z)

Vacancy ratio percent

(6,6)

(10,0)



١٠٠ 
 

  نتيجه گيري

  

در اين تحقيق تاثير عيوب در دو حالت مورد بررسي قرار گرفت؛ حالت اول وجود يك عيب حفره در    

نتايج بررسي تاثير به سزاي وجود  .ب توزيع شده در ساختار نانو لولهساختار و حالت دوم وجود عيو

  . عيوب بر ارتعاشات طبيعي نانو لوله هاي كربني را در هر دو حالت نشان مي دهد

در حالتي كه يك عيب در ساختار نانو لوله كربني وجود دارد، پارامتري كه در ميزان تغيير فركانس    

همان طور كه در فصول قبلي توضيح داده . مكان عيب مي باشد ،طبيعي نانو لوله تاثير به سزايي دارد

يعي نانو لوله ها شد، هر چه عيب به سمت درگير نانو لوله ها نزديك تر باشد، تغييرات در فركانس طب

  .بيشتر خواهد بود

يكي ديگر از مسائلي كه ميزان تاثير عيب بر ارتعاشات نانو لوله هاي كربني را تحت تاثير قرار مي    

نتايج نشان مي دهد كه تغييرات فركانس طبيعي براي نانو لوله . دهد، شرايط مرزي نانو لوله مي باشد

و سر درگير مي باشد بيش از حالتي است كه شرايط كربني معيوب در حالتي كه شرايط مرزي د

  .مرزي يك سر درگير مي باشد

نتايج نشان مي دهد كه در نانو لوله هاي كربني با يك عيب حفره، نقطه اي وجود دارد كه اگر عيب    

در آن نقطه واقع شود، تغييرات فركانس طبيعي صفر مي گردد و اين بدان معنا است كه فركانس 

يعي نانو لوله كربني تك لايه معيوب با فركانس ارتعاش طبيعي نانو لوله كربني معيوب برابر ارتعاش طب

  .است

نتايج نشان مي دهد كه با كاهش قطر و افزايش طول نانو لوله هاي كربني ميزان تغييرات فركانس    

  .طبيعي ارتعاش به ترتيب افزايش و كاهش مي يابد
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انو لوله كربني توزيع شده است، نتايج نشان مي دهد كه با افزايش در حالتي كه عيوب در ساختار ن   

طول نانو لوله كربني، تغييرات در فركانس طبيعي كاهش مي يابد و با كاهش قطر نانو لوله هاي 

  .كربني و وجود عيب توزيع شده در ساختار تغييرات فركانس افزايش مي يابد

له كربني تك لايه، تغييرات فركانس طبيعي ارتعاش با افزايش ميزان عيوب در ساختار نانو لو   

افزايش مي يابد و نتايج اين تحقيق نشان مي دهد كه در اين حالت نيز نحوه توزيع عيوب بر ميزان 

  .تغييرات فركانس تاثير گذار است

شرايط مرزي نانو لوله كربني در حالت وجود عيوب توزيع شده در ساختار نيز بر فركانس طبيعي    

ميزان تغييرات در فركانس طبيعي مشاهده شده براي يك نانو لوله كربني . تعاش تاثير گذار استار

تك لايه با يك طول و قطر و نسبت عيب برابر تحت دو شرايط مرزي يك سر درگير و دو سر درگير 

نشان مي دهد كه ميزان تغييرات در شرايط مرزي دو سر درگير بيش از حالت يك سر در گير مي 

  .شدبا
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  پيشنهادات براي تحقيقات آتي

  

  :براي تحقيقات آينده موارد زير را پيشنهاد مي كنيم

 بهبود مدلسازي پيوندهاي بين اتم هاي كربن به صورت غير خطي -

 بررسي تأثير عيب ساختاري هفت گوش و پنج گوش در ارتعاشات طبيعي نانو لوله -

 ارتعاشات طبيعيبررسي تأثير انحناي نانو لوله ها بر  -
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Abstract  
 
   Discovery of unique properties of carbon nanotubes like mechanical, electrical 
and thermal properties by Iijima since 1991 has attracted many of researches.  
These properties cause to use carbon nanotubes in medical application, 
reinforced in composite material, sensors and resonators etc. Resonators are key 
components in signal processing systems. Reduction in the size of a resonator 
enhances its resonant frequency and reduces its energy consumption. For 
sensors, higher resonant frequency means higher sensitivity. For wireless 
communications, higher frequency resonators enable the production of higher 
frequency filters, oscillators, and mixers. CNTs have favorable properties, such 
as extremely high in-plane elastic modulus, high natural frequency and thermal 
conductivity. These properties, combined with their nanometer-sized, perfect 
atomic structure, imply that CNTs have potential applications in nano-
electromechanical systems, such as components for high frequency oscillators 
in sensing and signal processing applications. Meanwhile vibration analysis of 
carbon nanotubes affects their application as nanoresonators strongly. Previous 
researches indicate that in the best situation at least one defect is observable in 1 
µm of CNTs length. One of the most important defects that occur during growth 
process is vacancy defect. This thesis presents the effect of vacancies on natural 
vibration of single walled carbon nanotubes. Zigzag and armchair carbon 
nanotube with chirality indices (8,0), (10,0) and (6,6) are considered. Vibration 
analysis for single walled carbon nanotubes with two boundary cantilevered and 
bridged are considered. Molecular dynamic model and finite element method 
are used to simulate SWCNTs. Related stiffness is calculated from molecular 
potential energy. Vacancies’ effect is considered in two conditions, one a 
vacancy on structure, two scattered vacancies. Vacancies are scattered randomly 
on SWCNT structure for better simulation of actual condition. Accuracy of 
modelling is verified by comparing our results of predicting ideal SWCNT 
natural frequency, with results of previous studies. Results indicate that 
vacancies affect natural frequency of SWCNTs strongly. Effects of aspect ratio, 
diameter, distribution of vacancies, and boundary conditions on natural 
vibration of defected SWCNTs are investigated. Our results indicate that by 
decreasing aspect ratio and CNT diameter, natural vibration frequency shift 
increases. Distribution of vacancies affects natural frequency shift. As vacancies 
approach to the clamped end, natural frequency shift increases. 
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