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 تقدیم به
 است  امین ی زم آلام  بخشآرام شانیآسمان آنان که مهر 

 ، دستان پدرمگاهمهی تک به استوارترین  

گاه  زندگیم، چشمان مادرم به سبزترین ن

 را سپاس نتوانم بگویم. انیتهربان م  کرانیب از دریای  یاقطرهکه هر چه آموختم در مکتب عشق شما آموختم و هرچه بکوشم 

 به امید شماست و فردا کلید باغ بهشتم رضای شما امیهست امروز 

شتم تا به  ترسنگگرانرهاوردی  لاشم نسیم گونه غبار نثار کنم، باشد که حاصل ت  تانی پاخاکاز این ارزان ندا

 خستگیتان را بزداید.

 بوسه بر دستان پرمهرتان
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 ی گزارسپاس
 

را برای بنده روشن  ند خود راهارزشم  یهاییباراهنمااز جناب آقای دکتر یزدانی که در طول زمان پروژه  لهی وس نی بد

 دارم. ، کمال تشکر را مراهی کردنده های پژوهشی  بنده را در زمینه، و حوصلهزایی که با وقت از جناب آقای دکتر سرگل نمودند و 

 پیمان کریمی خانقاه

 1397شهریور 



 و

 تعهدنامه

 

مهندسی شیمی و مواد دانشگاه ی دانشکدهدانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته مهندسی مواد  پیمان کریمی خانقاهاینجانب 

بر  یلناتیپلبررسی اثر کسر حجمی و نسبت طول به قطر نانولوله کربن در زمینه  نامهنویسنده پایان صنعتی شاهرود 

 :شوممتعهد میدکتر آرش یزدانی  ییراهنماتحت  سازی دینامیک مولکولیاستحکام و مدول کشسان کامپوزیت با شبیه

 ت.تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار اس 

 های محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است.در استفاده از نتایج پژوهش 

  مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در هیچ جا ارائه نشده

 است.

   روددانشگاه صنعتی شاه»ی باشد و مقالات مستخرج با نام م دانشگاه صنعتی شاهرود کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به »

 به چاپ خواهد رسید.« Shahrood University of Technology»و یا 

  امهنانیپادر مقالات مستخرج از  اندبودهاصلی پایان نامه تأثیرگذار  جینتاحقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن 

 گردد.رعایت می

  ( استفاده شده است ضوابط و اصول اخلاقی هاآنهای در مواردی که از موجود زنده )یا بافت ،نامهانیپادر کلیه مراحل انجام این

 رعایت شده است.

  در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است، اصل

 ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است.رازداری، 

 تاریخ

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه های رایانه ای، نرم افزار ها و تجهیزات

می باشد. این مطلب باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی  دانشگاه صنعتی شاهرودساخته شده است( متعلق به 

 مربوطه ذکر شود.

 باشد.استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی
 



 ز

 چکیده

شده تاتیلنی تقویهای زمینه پلیای مطالعه خواص مکانیکی کامپوزیتتلاشی در راست در این پژوهش،  

انجام شد. هدف بررسی اثر نسبت کسر حجمی و نسبت طول به قطر نانولوله  جداره کربنیتک با نانولوله

ظور استفاده من سازی دینامیک مولکولی برای اینکربنی بر خواص مکانیکی کامپوزیت بود. از روش شبیه

سپس  .دش حاصلنانوکامپوزیت  نیز ساختار دیگری از اتیلن وپلی ی آرامش یافته ازساختار شد. ابتدا

سازی اعمال شد تا مدول الاستیک طولی و عرضی و نیز مدول به سیستم شبیه 5/0کرنشی حدود %

دینامیک مولکولی نشان داد که خواص  یسازهیشبروش برشی طولی حاصل شود. نتایج حاصل از 

فزودن امدول برشی پس از بهبود یافت. مدول یانگ و  هافیبرگیری راستای جهتالاستیک کامپوزیت در 

سازی دینامیک مولکولی، مربوط به مدول یانگ مقادیر حاصل از شبیه ،تیدرنها یافت.افزایش ها، نانولوله

و  تسای-نها، میکروساختار تناوبی، هالپیقانون مخلوطو مدول برشی کامپوزیت با مقادیر حاصل از 

 شت.های ریاضی داکولی و مدلدینامیک مولنتایج تاناکا مقایسه شد و نشان از کمی انحراف بین -موری

 سازیهشبی سازی ریاضی،مدل نولوله تک جداره کربنی،، نالنیاتیپلکامپوزیت،  کلمات کلیدی:

 ، مدول برشیدینامیک مولکولی، مدول یانگ
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 مقدمه -1

و خواص  شودیمحداقل دو نوع ماده مختلف ایجاد  پوزیت، از کنار هم قرار گرفتنکام یطورکلبه

است و فصل مشترک متفاوتی در ساختار نهایی  آن دهندهلیتشککامپوزیت نیز ترکیبی از خواص مواد 

 .[2]هست کنندهتیتقواز ، فهاتیکامپوزدارند. فاکتور اصلی در تعریف خواص مکانیکی  هاتیکامپوز

 های مواد مصرفیشوند تا هم باعث کاهش هزینهعنوان افزودنی به پلیمر اضافه میبه هاکنندهتیتقو

وانند آلی تمی هاکنندهتیتقواین واد شوند. شوند و هم باعث بهبود برخی از خواص مکانیکی و فیزیکی م

برهای فلزی و سیلیکا جزئی از یا غیر آلی باشند. مواد غیرفلزی مثل تالک، کلسیم کربنات، فی

تند. آلی هس یهاکنندهتیتقوطبیعی، چوب، فیبرهای سنتزی،  فیبرهای وغیر آلی  یهاکنندهتیتقو

اشند. ای بای، سوزنی و حتی رشتهتوانند به شکل کروی، صفحهمی هاکنندهتیتقوازنظر هندسی این 

شود، تواند روی خواص مکانیکی پلیمری که به آن اضافه میمی شان )فراوانی( نیزشکل، نوع و غلظت

 تأثیرگذار باشد.

 یهاولهانولنهستند.  موردتوجهکربنی نیز به دلیل استحکام بالا و دانسیته پایین  یهانانولوله رونیازا 

گیگاپاسکال  120تا  40بین  گیگاپاسکال و استحکام تسلیم 1000 تا 500کربنی مدول یانگی در حدود 

یکی از پلیمرهای مناسب برای  است. gr.𝑐𝑚−3 3/1. دانسیته نانولوله کربنی نیز در حدود [3]دارند

ر شکستن پیوند دوگانه د آن مونومر اتیلن است. با یتکرارشوندهبوده که واحد  لنیاتیپلماتریس، 

𝐶𝐻2)مونومرهای اتیلن = 𝐶𝐻2)  ا، مونومره اتصال باو  دیآیم، یک فضای اضافی برای اتم کربن به وجود

ا ب شدهتیتقونی لاتینه پلیزمی یهاتیکامپوز. [-C𝐻2- C𝐻2 -] را خواهیم داشت یلنیاتیپل یهارهیزنج

اژ قوی، ولت یهاکابلبدنه اتومبیل، عایق  وزنسبککربنی، کاربردهای متنوعی نظیر اجزای  یهاولهنانول

اسکی و هاکی و ... دارند.  یهاچوبتنیس و بدمینتون،  یهاراکتآب، تجهیزات ورزشی مثل  یهالوله

 تهقرارگرف مورداستفادههمچنین در کاربردهای هوافضا نیز جهت کاهش وزن فضاپیماها  هاتیکامپوزاین 
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نیز  هاتیکامپوزست از رفتار مکانیکی این بنابراین، پیش از تولید تجاری، درک شناختی در .[2]است

 مهم است.

اتمی  فیزیکی در سطح یهادهیپدمولکولی روش آنالیز میکروسکوپی است که جهت مطالعه  یسازهیشب

العه کوپی ضروری نیز با مطضروری است و برای تولید مواد نوین نیز بسیار مفید است. مقادیر میکروس

 مولکولی یسازهیشب یهاروش، مرتبط با هاروش. این ندیآیمست به د موردنظر یهاروش به سیستم

، تعادل کارلومونت یهاروش. باشدیم (MD)و دینامیک مولکولی  (MC) کارلومونتمثل روش 

ی اما روش دینامیک مولکول؛ دینامیکی نیست یهادهیپداما مناسب  کنندیمترمودینامیکی را بررسی 

 .[4]دینامیکی مناسب هستند یهادهیپدهم برای تعادل ترمودینامیکی و هم برای 

کامپیوتری، ما  یهایسازهیشبی رایج در سطح مولکولی دشوار است. با انجام سنت یهاشیآزماانجام 

مفهوم روشنی از خواص مولکولی کامپوزیت در سطح مولکولی خواهیم داشت. دینامیک مولکولی روش 

و  کنندیمبرهمکنش  باهماست که در آن ذرات پس از ایجاد، برای مدت زمانی مشخص  یسازهیشب

. در موارد بسیاری، از معادلات حرکت نیوتنی برای یک دیآیمذرات به دست بعد معادلات حرکت 

رو نیز نی یهادانیمبه دست آید. از  هامولکولتا مسیر  شودیمدر تعامل استفاده  یهامولکولسیستم با 

توسعه یافت، اما امروزه،  1950دهه . این روش در [5]شودیمبرای تعریف نیروهای بین ذرات استفاده 

سیستم  علم شیمی و مواد کاربرد دارد. در یکها و ی بیومولکولسازمدلمختلفی نظیر  یهاحوزهدر 

 صورتبهباشد، درک خصوصیات  یترشیبپیچیده، هر چه قدر که سیستم مولکولی شامل تعداد ذرات 

دینامیک مولکولی از روش عددی برای حل این نوع مسائل  یسازهیشب. شودیمعددی، غیرممکن 

ارامترها، و پ هاتمیالگوردینامیک مولکولی طولانی، با انتخاب درست  یهایسازهیشب. در کندیماستفاده 

. شودینمکامل حذف  طوربهاما ؛ ابدییمعددی کاهش  یریگانتگرالریاضی و اشتباهات کلی در  مسائل

ا دید لاپلاس، ب و مکانیک نیوتنی شودیمنامیده  نیز مکانیک آماری با استفاده از اعداد، دینامیک مولکولی

، اثر کسر جانیا. در [6]شودبا اعمال نیروها و اجازه حرکت مولکولی در یک مقیاس اتمی تخمین زده می
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𝑙)و نسبت طول به قطر  (𝑉𝑓)حجمی نانولوله کربنی 𝑑⁄  یلنیاتیپل یهاتیکامپوزروی خواص مکانیکی  (

 .شودیم بررسیبا نانولوله کربنی  شدهتیتقو

 پیشینهای پژوهش مروری بر -1-1

ن و با نانولوله کربنی توسط آجایا شدهتیتقوپلیمری  یهاتیکامپوزیکی از نخستین مطالعات در مورد 

ی تصادف صورتبهکربنی چند جداره را  یهانانولولهبا اختلاط مکانیکی،  هاآن، انجام شد. [7]همکارانش

 ینانولولههای زیادی نشان داد که افزودن مقدار کمی گزارش ازآنپسکسی مخلوط کردند. در رزین اپو

 را دارد. هاتیکامپوز و الکتریکی کربنی به زمینه پلیمری، توانایی بهبود خواص مکانیکی

 های کامپوزیت بامیکی را مطالعه کردند و در لمینترفتار شکست فیبرهای سرا [8]ویتل و همکارانش

، به دلیل تجزیه ترموشیمیایی فاز زمینه هنگام عملیات کربنیزه کردن، شاهد [0/90]عرضی  ایهلایه

، کهتتکه یهاترکیا  شدهعیتوز یهاترکبودند. همچنین مشاهده شد که بعضی از  90°ترک عرضی لایه 

ر کل و د ردیگیمشکل  90° هدر لای بارهکیبهدر جایی که لای مدنظر توانایی تحمل بارگذاری را ندارد، 

از دینامیک مولکولی برای شناخت خواص مکانیکی  [9]اسمیت و همکارانش .کندیمسیستم رشد 

هدف بررسی اثر وزن و دوام  کهیطوربهبا نانوذره، استفاده کردند.  شدهتیتقوپلیمری  یهاتیکامپوز

برهمکنش مولکولی  و هم برای ینانوذره بود. هم برای برهمکنش مولکول یهامولکولبرهمکنش بین 

، سرعت مخلوط کردن برای برهمکنش مستقیم یسازهیشب نیدر حنانوذرات، وزن در نظر گرفته شد. 

-یمربرهمکنش ضعیفی بین پل تیدرنهانانوذره بود. -از برهمکنش ماتریس ترآهستهنانوذره -بین نانوذره

یتر و سنانوذره  شکل گرفت و زمینه  پلیمری، به دلیل وزن مولکولی پلیمر، باعث تجمع نانوذره شد. 

مواد کریستالی نانولوله کربنی استفاده  مؤثرسبه ثوابت از روشی مستقیم برای محا [10]همکارانش

نیروهای چسبنده استفاده شد. مشاهده شد که  یسازمدلجونز، برای -کردند. از پتانسیل لنارد

بال آن های فشرده دارند و به دنهگزاگونالبه شکل  ییهاستالیکرتشکیل  کربنی تمایل به یهانانولوله

سفتی)چقرمگی( نانولوله کربنی حدود  کهنیا جودا وبکربنی مشخص شد.  یهانانولولهخواص مکانیکی 
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TPa 1  و ضعیف واندروالسی  یوندیپ ریغآن به خاطر نیروهای  یالوله درون یهابرهمکنشاست، اما

وله با نانول شدهتیتقو یلنیاتیپلمدول الاستیک کامپوزیت  [11]آن خیلی کم بود. گریبل و همکارانش

ینامیک مولکولی به دست آوردند. از پتانسیل برنر استفاده کردند، برای اعمال تنش خارجی کربن را با د

ه شد مقایس هامخلوطبا مدل قانون  یسازهیشبنیز از روش پارینلو و رحمان استفاده شد و در آخر نتایج 

 در توافق بودند.  باهمکه نتایج 

 با دهشتیتقو، برای بررسی پیوند فصل مشترکی در کامپوزیت زمینه اپوکسی  [12]گو و همکارانش

آنالیزی استفاده کردند. طبق  یهاروشدینامیک مولکولی و هم از  یسازهیشبنانولوله کربنی، هم از 

تعیین شد که نشان از  MPa 75، استحکام فصل مشترکی حدود هاکنندهتیتقو 1بیرون کشیدنتئوری 

 تنش از رزین اپوکسی به نانولوله داشت. مؤثرانتقال 

 یهانانولولهبا  شدهتیتقوپلیمری  یهاتیکامپوزروی ویژگی جذب انرژی ساختاری  [13]ژو و همکارانش

نظور ها برای این ما ماده رزینی را بررسی کردند. آنکربنی تک جداره مطالعه و برهمکنش بین نانولوله ب

ها از آن .3و جداشده 2پیوندی یهانانولولهکربنی و  یهانانولوله، هاحفرهفاز در نظر گرفتند رزین،  چهار

تاتیکی ، از تابع اسنانولوله جدا شدنپدیده این مدل برای توصیف کیفیت پیوند و برای بررسی احتمال 

 دا  یشدجذب انرژی در کامپوزیت،  یهایژگیونشان داد که  آمدهدستبهویبال استفاده کردند. نتایج 

 و تغییر شکل ساختاری بود. وابسته به تنش برشی بحرانی، نسبت وزنی نانولوله

را با  𝛼-𝐹𝑒2𝑂3 + fcc-Alنانوکریستالی  یهاتیکامپوز، تغییر شکل کششی [14]تومار و همکارانش

 (𝑉𝑓)، کسر حجمی فیلرها یسازهیشبدینامیک مولکولی در دمای اتاق بررسی کردند. پارامتر متغیر در 

 مرز دانه و نیروهای الکترواستاتیکی بین یهااتمو اندازه دانه بود. نتایج محاسبات نشان داد که بخشی از 

                                           

1. Pull-out 

2. bonded 

3. debonded 
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بود.  (𝐹𝑒2𝑂3)وابسته به کسر جرمی فازهای آلومینیم و اکسید آهن  شدتبه، پس از تغییر شکل هااتم

 هاییجاود نداشت، انتشار نابهی در آن وجدر مورد نانوکریستال آلومینیم که نیروهای الکترواستاتیک

که  ابندییم تجمع هامرز دانهدر ها جایی، نابههاتیکامپوز در. رخ داد مرز دانه در یاملاحظهقابل طوربه

، یک کامپوزیت [15]هان و الیوتاست.  Al-𝐹𝑒2𝑂3 یهامشترکنشانی از اثر الکترواستاتیکی فصل 

نانولوله به داخل دو زمینه  یورغوطه( را با 10و10کربنی تک جداره ) ینانولولهبا  شدهتیتقوپلیمری 

از دینامیک  یریگبهرهمتفاوت ایجاد کردند. با  یهایحجمبا کسر  PmPVو  1PMMAآمورف متفاوت 

مولکولی و روش مینیمم کردن انرژی با کرنش ثابت، مدول الاستیک طولی و عرضی کامپوزیت را به 

 از: اندعبارت آمدهدستبهدست آوردند. نتایج 

در  وصخصبهکربنی به فاز زمینه پلیمری، باعث افزایش استحکام کامپوزیت  یهانانولولهافزودن  (الف

 .شوندیمجهت طولی 

د، کربنی و زمینه پلیمری قوی باش ینانولولهبین  هابرهمکنشمانی که در منطقه فصل مشترکی، ب( ز

 اثر نظم در این منطقه را نادیده گرفت. توانینم

، نشان داد که زمانی که برهمکنش هامخلوطبا نتایج مدل قانون  یسازهیشبنتایج حاصل از  سهی( مقاج

 زیادی بین این نتایج خواهد بود.فصل مشترکی قوی باشد، اختلاف 

، از دینامیک مولکولی برای بررسی خواص حفاظتی در برابر سرعت فراصوتی در [16]ماکیو و همکارانش

مختلفی  یهایریگجهت مورداستفاده یهانانولولهاستفاده کردند.  CNT/silica-carbideکامپوزیت 

به وجود آمد و این آسیب به نواحی  یترقیعم، در ناحیه هدف، آسیب راستاهم یهانانولولهداشتند. در 

یر باریکی در ز یهیناحعمودی، آسیب محدود به  یریگجهتبا  یهانانولولهنیز رسید. اما برای  ترقیعم

 ، نشان داد که جذب انرژی ناشیآمدهدستبهکامپوزیتی، نتایج  ینمونهمحل پرتابه نفوذی بود. در هر دو 

                                           

1. Poly methyl methacrylate 



7 

 یهیناحفضای  یزان، مهانانولولهاین  باوجودبود. بنابراین  یتوجهقابلفشاری، میزان  یاضربهاز موج 

 ناشی از ضربه، کوچک شد.

 یهانانولولهبا  شدهتیتقواستایرن ی پلیهاتیکامپوز رویآرگون  1ینینشته، [17]پرگلر و همکارانش

ر آرگون ب ریتأثرا در معرض آرگون قرار دادند. هدف بررسی  هاتیکامپوزکربنی را بررسی کردند. این 

بود. برای تعیین نیروهای کوتاه برد، از دینامیک  هاتیکامپوزساختار سطح و خواص مکانیکی این 

اده شد. مشاهده جونز استف-مولکولی کلاسیک با کمک پتانسیل واکنشی تجربی پیوندی و پتانسیل لنارد

دیگر این بود که  یجهینتشد.  نانولولهبین پلیمر و  2عرضی یهااتصالشد که آرگون، باعث تشکیل 

 یهاتیکامپوزروی ، [18]آرگون، افزایش یافت. ژانگ و همکارانش ریأثت، تحت هاتیکامپوزاستحکام این 

 (POSS) 3حاوی پلی هدرال الیگومریک سیلسسکوایکسان (PMMA)با زمینه پلی متیل متااکریلات 

رح به شبا کمک دینامیک مولکولی مطالعه کردند. نتایج حاصل  (iBuPOSS)جایگزین شده با ایزوبوتیل 

  زیر بود:

افزایش  یتوجهقابل طوربه PMMA تحرک، (iBuPOSS)ایزوبوتیل  یتوجهقابلافزودن مقدار با الف( 

 یافت.

درصد وزنی ایزوبوتیل  14/51حاوی  یهاتیکامپوزنفوذ خود به خودی در ثابت( ) بیضرب( 

(iBuPOSS) ،5  از  تربزرگبرابرPMMA .خالص بود 

 ، دانسیته انرژی چسبندگی و پارامتر حلالیت افزایش یافت.(iBuPOSS)ج( با افزایش میزان ایزوبوتیل 

                                           

1. deposition 

2 .cross link 

3. polyhedral oligomeric silsesquioxane 
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دینامیک مولکولی، به بررسی خواص میکروسکوپی  یسازهیشب، با استفاده از [19]یانا و همکارانش

با  یسازهیشبو نافین خالص پرداختند. نتایج  2در نافین 1مختلف دارای کریتوکس سیلیکا یهاستمیس

. همچنین این نتایج با مقادیر آزمایشگاهی در توافق خوبی بود. آب به دست آمدمطالعه اثر آب و دما 

آب در ضریب نفوذ یا هدایت پروتون، دلیلی  یهامولکول ریتأثعث ایجاد انحراف در ثابت نفوذ شد. با

سیلیکا / نافین و سیستم حاوی نافین -درصد وزنی کریتوکس 5بین کامپوزیت  ترشیببرای انحراف 

ب آ یهامولکولجاذب آب در غشای هیبرید پلیمری، برهمکنش قوی با  عنوانبهخالص بود. سیلیکا 

 ندارد. بنابراین افزودن کریتوکس سیلیکا به نافین خیلی روی هدایت پروتون اثری نداشت.

با  هاآنربنی تک جداره را بررسی کردند. ک یهانانولوله، خواص مکانیکی [20]منتظری و همکارانش

پیوسته، با اعمال شرایط متفاوت بارگذاری، موفق شدند که  یهامدلاستفاده از دینامیک مولکولی و 

دست آورند. این شرایط بارگذاری، شامل ه همگی در راستای عرضی بودند، بهمدول مستقل را ک پنج

ریکنواخت بود. ثوابت الاستیک عرضی نیز با به کشش محوری، پیچش، فشار محوری یکنواخت و غی

، برای دستیابی به خواص مکانیکی [21]تعادل رساندن انرژی محاسبه شد. سانگ و همکارانش

دینامیک مولکولی استفاده  یسازهیشبعاملی چندگانه، از  یهاگروهبا  POSSرزینی دارای  یهاتیکامپوز

، ایجاد شد که با بررسی رفتار حجم، افتهیبهبودبا استفاده از یک روش  مدل دارای اتصال عرضی،کردند. 

د. مشاهده شد که مدل و میدان نیرو در شودما و تفرق اشعه ایکس، صحت و کیفیت مدل را ارزیابی 

دوجداره را به دست آوردند.  یهانانولوله، خواص مکانیکی [22]خوبی بودند. باربن و همکارانشتوافق 

ربنی ک یهانانولولهمدل شامل ارتعاشات عرضی، از مدل پیوسته استفاده کردند. این  یمطالعهبرای  هاآن

 ریتأث تحت شدتبهداخلی  یلوله یهافرکانسدارای تغییر شکل اولیه و عیب بود. نتیجه این بود که 

                                           

1. Krytox Silica 

2. Nafion 
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، نیاز به مقدار چند جداره یهانانولولهثابت واندروالس بود. بنابراین برای به دست آوردن مشخصات 

 مناسب ثابت واندروالس بود.

، از یاورقهفنیل دارای گرافیت  یهاتیکامپوز، برای بررسی هدایت حرارتی [23]جو و همکارانش

د. مقادیر متفاوت کسر حجمی گرافیت را در مطالعات آزمایشگاهی، در دینامیک مولکولی استفاده کردن

نظر گرفتند. با روش پرس گرم و تزریق، مقادیر هدایت حرارتی را بررسی کردند. مشاهده شد که در 

یع توزروش پرس گرم، نمونه توزیع حرارتی یکنواختی داشت اما در روش تزریق، هدایت حرارتی نمونه، 

مستحکم شده با باکی بال را با  لنیاتیپل، خواص مکانیکی [24]ردوس و همکارانشداشت. ف گرادیانی

ق فیلر و فصل مشترک زمینه بود. دینامیک مولکولی بررسی کردند. هدف بررسی اثر عم یسازهیشب

همگن توزیع شدند تا شرایط پخش نانوذرات نیز مطالعه شود. نتایج نشان داد که  صورتبهنانوذرات نیز 

 ، وابسته به دانسیته زمینه بود. هاتیکامپوزخواص مکانیکی این 

 شدهتیتقواپوکسی  یهاتیکامپوزچند مقیاسی برای بررسی  یسازهیشب، از روش [25]لی و همکارانش

ه امیک اتلافی ذرات بزرگ دانبا دینامیک مولکولی، دین هایسازهیشببا فیبر کربن استفاده کردند. 

(DPD)  ترک در ناحیه انتقالی فصل مشم شد. نتایج نشان داد که دانسیته اتصال عرضی انجا کارلومونتو

مونه با ن هایسازهیشباز میزان آن در فاز زمینه بود. همچنین عرض ناحیه فصل مشترک در  ترکمخیلی 

 یهاتیکامپوز، خواص مکانیکی [26]آزمایشگاهی یکسان بود و تغییری نداشتند. محبوب و همکارانش

ت آوردند. دینامیک مولکولی به دس یسازهیشبمستحکم شده با نانولوله کربنی را با پذیرش  یلنیاتیپل

و کسر حجمی نانولوله کربن بود.  stone wallوابسته به عیوب  شدتبهکانیکی مشاهده شد که خواص م

کاربیدسیلیسیم را بررسی  یهاتیکامپوز، خواص مکانیکی و سلامت سطح [27]والاس و همکارانش

یک عیب در فصل مشترک ایجاد کردند تا اثر عیب روی خواص مکانیکی را بررسی کنند.  هاآنکردند. 

کان دینامیک مولکولی استفاده شد. تغییر م یهایسازهیشبگرافیت/کاربید سیلیسیم، از  یسازمدلبرای 
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قه یه در منطاول یهاهیلا، آسیب در تعدادی از آمدهدستبهتابعی از زمان مطالعه شد. نتایج  عنوانبهنیز 

 تر، سیستم بدون تغییر ماند.بیش یهاعمقکرد. اما در  دییتأفصل مشترک را 

دینامیک مولکولی استفاده کردند تا خواص کامپوزیت  یسازهیشب، از [28]سیلوستر و همکارانش

کربنی را تحت بارگذاری فشاری بررسی کنند. نتایج حاصل این بود  یهاولهنانولبا  شدهتیتقوآلومینیوم 

 که:

 کمی را در راستای محوری، نشان دادند. ییجاجابهالف( نمودارهای وابسته به انرژی، 

 ب( شکل و حالت شکست این کامپوزیت، تغییر یافت.

 یهانانولولهشامل  یهاتیکامپوزبرای مطالعه رفتار ارتعاشی  1ریتز، از مدل [29]شهربابکی و همکارانش

 یافحهصخارج  یهاحالت یهافرکانسکربنی استفاده کردند. نتیجه این بود که در صفحات مستطیلی، 

بود. همچنین، در مورد صفحات مربعی، با کاهش نسبت  یاصفحهدرون  یهاحالتیزان آن در از م ترکم

𝑎
ℎ⁄  ابدییم، کاهش یاصفحهو خارج  یاصفحهدرون  یهاحالتطبیعی در  یهافرکانس، اختلاف بین. 

ی محوری بررسی کردند تا با روش کربنی را در راستا ینانولوله اندل، یک ب[30]نشالیو و همکار

ییر شکل کم تغ زانیمکی، تغییر شکل پلاستیک را مطالعه کنند. نتیجه این بود که پس از دانهدرشت

 الاستیک، تغییر شکل پلاستیک شروع شد.

را در مدول  Stone-Walesناشی از عیوب جای خالی و  جادشدهیا راتیتأث، [31]شارما و همکارانش

( بود و 4و4از نوع آرمچر ) مورداستفادهکربنی تک جداره بررسی کردند. نانولوله  یهانانولولهالاستیک 

ک مولکولی نیز برای بررسی اثر تغییرات شعاع نانولوله تغییر کرد. از دینامی 4تا  1تعداد عیوب نیز از 

                                           

1. Ritz 
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کربنی معیوب بر مدول الاستیک استفاده شد. نتیجه این بود که با افزایش قطر و تعداد عیوب در 

 .ابدییمکربنی، مدول الاستیک کاهش تدریجی  ینانولوله

افن را / نانولوله کربن / گر لنیاتیپل، پارامتر انتقال بار در نانوکامپوزیت هیبرید [32]ژانگ و همکارانش 

قطر  با تغییر موقعیت و محورهتکتحت کشش  هایسازهیشبمیک مولکولی مطالعه کردند. با کمک دینا

 نانولوله کربنی در زمینه پلیمری انجام شد. نتایج نشان داد که:

 بود. ترآهستهنهایی تنش و افزایش کرنش  الف( حد

 پلیمری جای دارد. ینهیزمهمواره در  دهیدبیآس یمنطقهب( همچنین دیده شد که 

مری حرکت پلی ینهیزمنانولوله کربنی به سمت مرکز  کهآناستحکام نهایی نیز پیش از  نیترشیبج( 

پلیمری قرار گرفت، محل آسیب از قسمت  ینهیزمکند، مشاهده شد. زمانی که نانولوله کربنی در مرکز 

 بالایی به قسمت پایینی نانولوله منتقل شد.

، شکل و با تغییر قطر نانولوله کربنی کهیدرحالولوله نیز بر استحکام نهایی واضح نبود، قطر نان ریتأثد( 

 ی پلیمری، تغییر کرد.نهیزم در محل آسیب

، تحت میدان مغناطیسی، ارتعاش عرضی به نانولوله کربنی تک جداره اعمال [33]گوون و همکارانش

لیه او یهاتنشنانولوله کربنی استفاده شد. هدف تعیین اثر  یسازمدلرای ، ب1پرتو تیموشنکوکردند. از 

ون، شدن( تحت شرایط گوناگ یابشکهبرای مطالعه رفتار کمانش) هایبررسو میدان مغناطیسی بود. این 

 مهم بودند.

 ینهیزمشیمیایی بین نانولوله کربنی تک جداره و  عرضی یهااتصالاثر  [34]و همکارانش فرانکلند

کرد  ینیبشیپ یسازهیشبرا با دینامیک مولکولی بررسی کردند. بر استحکام فصل مشترکی  یلنیاتیپل

                                           

1. Timoshenko 
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کربنی، استحکام فصل  ینانولوله یهااتمبه میزان یک درصد  اتصالات عرضیمیزان  ایشکه با افز

 .ابدییممشترکی بهبود 

 یهاگروهکربنی تک جداره دارای  ینانولوله، مشخصات فصل مشترکی بین [35]ژنگ و همکارانش

له بیرون کشیدن نانولو یسازهیشبرا با انجام  یلنیاتیپل ینهیزمو  𝐶6𝐻5-یا  COOH  ،-𝐶6𝐻11–عاملی 

های کم ی کربنی و دانسیتهنانولولهبررسی کردند. نتایج نشان داد که عامل دار کردن مناسب  کربنی

ری را پلیم ینهیزمکربن عامل دار شده، پیوند فصل مشترکی و تنش برشی بین نانولوله و  یهااتم

، از دینامیک مولکولی و مکانیک مولکولی برای بررسی [36]. حقیقت پناه و همکارانشدهدیمش افزای

اره و کربنی تک جد ینانولولهبا  شدهتیتقو یلنیاتیپلزمینه  یهاتیکامپوزخواص فصل مشترکی 

ن کشیدن نانولوله بیرو یدهیپد یسازهیشببا نانولوله کربنی با  شدهتیتقوکامپوزیت پلی اکریلونیتریل 

کربن و  یهااتم COOH–عاملی  یهاگروههمچنین دریافتند که میزان  هاآناستفاده کردند.  کربنی

 ست.ا رگذاریتأث، روی استحکام فصل مشترکی هاآنمحل قرارگیری 

مینه ز یهاتیکامپوز، با کمک دینامیک مولکولی، به مطالعه رفتار فصل مشترکی [37]لو و همکارانش

پرداختند و اثر پارامترهای هندسی نظیر طول  (CNTf)1با فیبرهای نانولوله کربن  شدهتیتقو یلنیاتیپل

بررسی کردند و در ادامه، به مطالعه  هاتیکامپوزفیبر و عدد کایرال را روی برهمکنش فصل مشترکی 

 پرداختند.  CNTf کربنی از ینانولولهبیرون کشیدن  ها، هنگام CNTfبرهمکنش فصل مشترکی بین 

کربنی، وجود  ینانولوله یهاتیکامپوز، متوجه شدند که هنگام جذب انرژی در [38]و همکارانش لین

اصطکاک  صورتبهکربنی و زمینه، با اتلاف زیاد انرژی  یهانانولولهآسیب در پیوند فصل مشترکی بین 

، پی بردند که مدل تخریب پیوند فصل مشترکی بین [39]انشهمراه خواهد بود. هارتمان و همکار

                                           

یل فیبر را به هم فشرده، تشک صورتبهکربنی  یهالولهکربنی است که  یهانانولولهکربن، ترکیبی از  ینانولولهفیبر  10

 دهند.می
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 کهنیابود و هیچ انرژی مشخصی، قبل از  1شکست کشوییفلزی، از نوع  ینهیزمکربنی و  یهاولهنانول

، متوجه شدند که [40]و همکارانش . کوپرشودینم، آزاد کامل بیرون کشیده شوند طوربهنانولوله کربنی 

به دلیل پیوند  بیرون کشیده شوند، ،از زمینه اپوکسی کهآننانولوله کربنی، پیش از  2یهاسمانیربیشتر 

، کشف کردند که هر چه طول [41]فصل مشترکی قوی بین اجزا، شکسته شدند. کوتو و همکارانش

ولوله کربنی، نیز نان یهاتیکامپوزباشد، استحکام برشی فصل مشترکی میانگین  ترکوتاهنانولوله کربنی 

استحکام برشی فصل مشترکی میانگین با ، پی بردند که [42]و همکارانش خواهد بود. باربر ترشیب

که در آن تنش  ،3ریتأخبر اساس مدل برش با  .ابدییم، کاهش چند جداره یهانانولولهافزایش شعاع 

، نشان دادند [43]برشی در راستای مسیر حرکت ترک، ثابت در نظر گرفته شد، لندیس و مک مکینگ

 و که تنش برشی فصل مشترکی، با افزایش نسبت طول به قطر فیبر، تمایل به افزایش دارد. یانگ

، با روش المان محدود دریافتند که با کاهش طول مدفون فیبر، در شرایطی که در نوک [44]همکارانش

ن و همچنی ترک، تمرکز تنش عمودی و برشی وجود داشت، تنش برشی فصل مشترکی کاهش یافت

 .ابدییمثابت کردند که با طراحی مورفولوژی فیبر، انتقال تنش فصل مشترکی بهبود 

 با یهاتیکامپوزکربنی تک جداره در  یهانانولوله مؤثر، دریافتند که مدول [45]کوپر و همکارانش

 TPaحدود  چند جدارههای کربنی د و برای نانولولهباش TPa 1تر از تواند بیشزمینه رزین اپوکسی می

ی هنیزمدرصد وزنی نانولوله کربنی به  یک، گزارش کردند که افزودن [46]و همکارانش است. کیان 3/0

و  در تنش شکست را به دنبال دارد. شو %25لاستیک و افزایش در مدول ا 36-%42استایرن، پلی

 ند جدارهچبا نانولوله کربنی  شدهتیتقونیز نتایج مشابهی برای کامپوزیت رزین اپوکسی  [47]همکارانش

 نندهکتیتقوفاز  عنوانبه، به بررسی نقش مساحت سطح نانولوله [48]کردند. کادک و همکارانش گزارش

                                           

1. sliding failure 

2. Ropes 

3. shear-lag 
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یفیت بهتر، ک هانانولولهو توزیع  ترکوچکدریافتند که هر چه قطر  هاآنپلیمری پرداختند.  یهانهیزمدر 

ه فاکتورهایی ، بکنندهتیتقو. معیار گسترش کاربرد یک فاز شودیمبهتر  هاکنندهتیتقوخواص مکانیکی 

و استحکام پیوند فصل مشترکی بین پلیمر و نانولوله  هانانولوله ییراستاهممثل توزیع یکنواخت، درجه 

آزمایشگاهی سخت  یهاطیمحچون کنترل بسیاری از این پارامترها در  رونیازاکربنی بستگی دارد. 

 . شوندیممحاسباتی وارد عمل  یاهیسازمدلاست، 

مری پلی یهاتیکامپوز، از مکانیک مولکولی برای بررسی مشخصات فصل مشترکی [49] لوردی و یاو

 یهاروهگبر مطالعات در مورد رفتار فصل مشترکی، کربنی استفاده کردند. علاوه  ینانولولهبا  شدهتیتقو

 شدهتیوتقپلیمری  یهاتیکامپوزخواص مکانیکی  یمحاسبهمحاسباتی برای  یهایسازهیشبمختلفی 

 .کربنی انجام دادند ینانولولهبا 

 ضرورت انجام پژوهش -1-2

زیت بررسی کردیم. مطالعات کربنی را در خواص مکانیکی کامپو یهانانولولهافزودن  ریتأث نجایادر 

زیادی همچنان باقی است.  یهاچالشاست. اما  شدهپرداخته هاتیکامپوزبه موضوع ساخت  مختلفی

داخل زمینه پلیمری، جز  هانانولوله یریگجهت طورنیهمو  هانانولولهتوزیع مناسب و یکنواخت 

ان، به دلیل اندازه کوچکش هانانولولهست. ا افتهیبهبودبا خواص  یهاتیکامپوزمراحل در تولید  نیترمهم

 هانانولولهحین پخش شدن در رزین پلیمری، تمایل به آگلومره شدن دارند. علاوه بر این، سرخوردن 

ه نسبت شود کنیز سبب می هانانولولههای ی متراکم از باندلهاتودهکه به زمینه نچسبند،  شودیمسبب 

رایج  یادهیپد CVDبه روش  شدهساخته یهانانولولهمره شدن در طول به قطر فیلر کاهش یابد. آگلو

. جی و همکارانش درباره [50]دهددر هم رخ می هانانولوله رکردنیگ، هانانولولهاست زیرا در حین رشد 

. زو و همکارانش [51]اندکردهپلیمری بحث  یهنیزم در اهنانولولهایجاد توزیع یکنواخت  یهایدشوار
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. [52]توزیع یکنواخت بود HDPE/CNT، برای تولید 1بالای مارپیچ همزن یهاسرعتدریافتند که در 

با  یهاتیکامپوزاز  تربزرگبرابر  5تا  تواندیم، مدول یانگ راستاهم یهاتیکامپوزعلاوه بر این، در 

تصادفی باشد. مقادیر آزمایشگاهی سفتی، یک افزایش خطی در مدول الاستیک را با کسر  یریگجهت

، کاری دشوار است. شدهاشاره یهافاکتور. لذا کنترل تمامی [50]دهدیمحجمی نانولوله کربنی نشان 

 کند.ابزاری جهت سهولت و کنترل این فاکتورها عمل می عنوانبهدینامیک مولکولی  یسازهیشب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                           

1. Screw 
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  دومفصل 

 

 

 سازیدلم
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 یسازمدل -2

 یهاکینتکاما اخیرا  با توسعه ؛ شدندهایی با اندازه میکرون ساخته میافزودنیها با درگذشته، کامپوزیت

آید مشکلی که به دنبال آن پیش می اند.ها در مقیاس نانو نیز مورداستفاده قرارگرفتهتولید، این افزودنی

رو ای روبههای پیچیدهاین است که برای تولید این مواد و حتی ارزیابی خواص نیز با فرایندها و روش

 یهاکیتکنهای زیادی را به دنبال خواهند داشت. برای این منظور، استفاده از شویم که هزینهمی

ها کمک شایانی نموده است. نانوکامپوزیتبررسی خواص مکانیکی سازی محاسباتی جهت مدل

 سازی محاسباتی برای ارزیابی خواص مکانیکی خیلی مطلوب هستند.مدل

و  پلیمری توسط والاوالا یهاتینانو کامپوزخواص مکانیکی  ینیبشیپمحاسباتی برای  یهایسازمدل

های پلیمری موضوع مهمی در سازی نانوکامپوزیت. مدل[53]پیشنهاد شد 2005 سال در اودگارد

ی مختلف هایهای اخیر شده است. به دلیل نیاز روزافزون به این مواد در کاربردهای مهندسی، تئوریقرن

یمری ی پلبخشی زمینهبرای توصیف مکانیزم استحکام گوناگونی و روابط ارائه سازیمدل یدر زمینه

 کنیم:ها را بررسی  میها )مثل فیلرها( پیشنهاد شده است که در این بخش آنتوسط این افزودنی

 هاپیشرفت تئوری -2-1

 2نارکیس-و تئوری نیکولایس 1رابطه گوث -2-1-1

-نیکولایس ( و تئوری1-2رابطه گوث )ای، توسط رابطه های ذرهوزیتمدول و استحکام تسلیم کامپ

 .[54]بینی است( قابل پیش2-2رابطه ) سینارک

Ec = Em(1 + 2.5ϕf + 14.7ϕf
2)                                                                        (2-1)  

                                           

1. Guth equation 

2. Nicolais-Narkis  
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σyc = σyc(1 − 1.21ϕf
2
3⁄ )                                                                                  (2-2)  

E وσy  ،ی هاسیاندمدول یانگ و استحکام تسلیمm ،f  وc.نشانگر زمینه، فیبر و کامپوزیت است ، ϕf 

 ریأثتی ریگدهینادکسر حجمی ذرات است. یکی از مشکلات این تئوری، دقیق نبودن در مقیاس نانو و 

 پیوند فصل مشترکی است.

 1هاقانون مخلوط -2-1-2

مطالعه است. هدف مکانیک و ماکرو مکانیک قابل ی میکروحوزه رفتار مواد کامپوزیتی در دو شاخه

معیارهای میکرومکانیک، تعیین مدول الاستیک و چقرمگی کامپوزیت با استفاده از مدول  ترشیب

ر در نظ لآهدیاشده، شرایط های تحلیلی ارائهمدل ترشیبدهنده آن است. در الاستیک مواد تشکیل

در  یخوبی بین فازها وجود دارد و ذرات کروی هستند و بهکه چسبندگی کاملطوریشده است. بهگرفته

 اند.شدهپخشفاز زمینه، 

 انجام شد. گوث و گوثو  نیشتیانها توسط سازی کامپوزیتشده گذشته در مدلبرخی از کارهای انجام

قادیر رای ماما ایراد هر دو کار، این بود که ب؛ در توصیف رابر را بهبود دادند نیشتیان، تئوری 2اسمال وود

بنابراین، در مطالعات جدید، دو رویکرد جدید در نظر گرفته شد. یکی ؛ کننده کاربرد داشتندکم تقویت

ی سازهای سادهمکانیک مواد و دیگری رویکرد الاستیسیته. در رویکرد مکانیک مواد، برخی از فرض

رض، کننده است. با این فشده که بارزترین آن، برابر بودن میزان کرنش در فاز زمینه با فاز تقویتاعمال

هم  3روثالبته مدل شد )ها، مطرح بینی مدول کامپوزیت، به نام قانون مخلوطن روش پیشتریساده

 .[55](شودیمنامیده 

                                           

1. Rule of mixtures 

2. Smallwood 

3. Reuss 
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ε𝑐= ε𝑓 = ε𝑚                                                                                     (2-3                         )                                      

Ec = Efϕf + Emϕm                                                                                               (2-4  )                                                   

𝜈12 = 𝜈𝑓 + 𝜈𝑚                                                                                              (2-5               )  

Ec ،Ef  وEm و نیز نهیزم، مدول الاستیک کامپوزیت، فیلر و ϕf  کسر حجمی فیلر وϕm  کسر حجمی

ی خطی ارابطهدر این قانون،  زمینه است.فیلر و  محوری، هم ضریب پوواسون νfو  𝜈12 ،νfزمینه است. 

کامپوزیت وجود دارد که اثر اندازه، شکل و توزیع ذرات در آن  دهندهلیتشکبین مدول الاستیک اجزای 

 .کندیم، حد بالایی مدول الاستیک را تعیین روثمدل ی طورکلبهدر نظر گرفته نشده است. 

ن زیر تعیی صورتبهتنش در زمینه و فیلر یکسان باشد، حد پایین  کهآنبا فرض  هم 1یتوودر مدل 

 .[55]شودیم

1

𝐸𝑐
 = 
ϕ𝑓
𝐸𝑓

 + 
ϕ𝑚
𝐸𝑚

                                                         (2-6                                                 )                                                             

1

𝐺12
 = 

ϕ𝑓

𝐺𝑓
 + 

ϕ𝑚

𝐺𝑚
                                                                                          (2-7  )  

G12 ،Gf  وGm  باشدیم، مدول برشی فیبر و زمینه یاصفحهمدول برشی. 

ی پرکاربرد در مکانیک مواد هستند که ها، روابطو پایینی مدول الاستیک در قانون مخلوط حدهای بالا

حد بالا برای تعیین مدول الاستیک طولی و حد پایین برای تعیین مدول الاستیک عرضی استفاده 

های ترین مدلدو مورد از مهم شود.های مختلفی استفاده میاما در نگرش الاستیسیته از فرض؛ شودیم

-هالپین اند، توسط هاشین وشدهها نیز پذیرفتهبینی خواص نانوکامپوزیتبرای پیشاین نگرش که امروزه 

طور دقیق، خواص مکانیکی را ها بهشده با این مدلاگرچه مقادیر محاسبه تسای مطرح شده است.

                                           

1. Voigt 
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. در های کامپوزیتی در نظر گرفته شودلاستیک نمونهتواند تخمینی از مدول اکند، اما میبینی نمیپیش

 شود.ها بحث میادامه، روابط مربوط به این مدل

 هامخلوطقانون  شدهاصلاحمدل  -2-1-2-1

تصادفی در فاز زمینه توزیع شوند و پیوند بین ذرات  صورتبهجا هم فرض این بود که فیلرها در این

 .[55]نیز کامل باشد کنندهتیتقوزمینه و 

𝐸𝑐 = (𝜂𝑙𝜂0𝐸𝑓 - 𝐸𝑚) 𝑉𝑓 + 𝐸𝑚                                                                     (2-8)  

𝜂𝑙 = 1 - 
tanh(𝑎.(

𝑙

𝑑
))

𝑎.(
𝑙

𝑑
)

                                                                                     (2-9)  

a = √
−3𝐸𝑚

2𝐸𝑓 ln(𝑉𝑓)
                                                                                                     (2-10)  

Ec ،Ef  وEm ،فیلر و زمینه،  مدول الاستیک کامپوزیتVf  ،کسر حجمی فیلرηl  طولی و  مؤثرفاکتورη0 

 است. 2 جا برابرکه در این یریگجهت مؤثرفاکتور 

 اشتریکمان-مدل هاشین -2-1-3

 گرفتن اندازه، های کامپوزیتی، توسط هاشین مطرح شد، در این مدل ذرات کروی بدون در نظرمدل کره

هایی را نیز برای مدول بالک و برشی تعیین اند. هاشین و اشتریکمان، کراندر فاز زمینه جای گرفته

 صورت زیر است.های بالا و پایین پیشنهادی در مدول الاستیک به. کران[57, 56]کردند

 :(Kl)کران پایین مدول بالک 

Kl = K1 + 
ϕ2

1

K2−K1
+

3ϕ1
3K1+4G1

                                                                                  (2-11)                                                    

 :(Ku)کران بالا مدول بالک 

Ku = K2 + 
ϕ1

1

K1−K2
+

3ϕ2
3K2+4G2

                                     (2-12                                      )                                                                    
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 :(Gl)طور مشابه کران پایین مدول برشی به

Gl = G1 + 
ϕ2

1

G2−G1
+
6(K1+2G1)ϕ1
5G1(3K1+4G1)

                                                                           (2-13)                                                               

 :(Gu)کران بالای مدول برشی 

Gu = G2 + 
ϕ1

1

G1−G2
+
6(K2+2G2)ϕ2
5G2(3K2+4G2)

                                                                     (2-14)                                                      

 صورت زیر است:دول یانگ نیز بههای پایین و بالا مکران

𝐸𝑙 = 
9𝐾𝑙𝐺𝑙

3𝐾𝑙+ 𝐺𝑙
 

     =

9[𝐾1+ 
𝜙2

1
𝐾2− 𝐾1

+ 
3𝜙1

3𝐾1+4𝐺1

][𝐺1+ 
𝜙2

1
𝐺2− 𝐺1

+ 
6(𝐾1+2𝐺1)𝜙1
5𝐺1(3𝐾1+4𝐺1)

]

3[𝐾1+ 
𝜙2

1
𝐾2− 𝐾1

+ 
3𝜙1

3𝐾1+4𝐺1

]+ [𝐺1+ 
𝜙2

1
𝐺2− 𝐺1

+ 
6(𝐾1+2𝐺1)𝜙1
5𝐺1(3𝐾1+4𝐺1)

]

                        (2-15                       )      

 

𝐸𝑢 = 
9𝐾𝑢𝐺𝑢

3𝐾𝑢+ 𝐺𝑢
 

      = 

9[𝐾2+ 
𝜙1

1
𝐾1− 𝐾2

+ 
3𝜙2

3𝐾2+4𝐺2

][𝐺2+ 
𝜙1

1
𝐺1− 𝐺2

+ 
6(𝐾2+2𝐺2)𝜙2
5𝐺2(3𝐾2+4𝐺2)

]

3[𝐾2+ 
𝜙1

1
𝐾1− 𝐾2

+ 
3𝜙2

3𝐾2+4𝐺2

]+ [𝐺2+ 
𝜙1

1
𝐺1− 𝐺2

+ 
6(𝐾2+2𝐺2)𝜙2
5𝐺2(3𝐾2+4𝐺2)

]

                           (2-16                   )        

ط بدیهی است که رواب البته به ترتیب مربوط به پلیمر و فیلر هستند. 2و  1ی هاسیانددر روابط فوق، 

K1هستند که  رشیپذقابلبالا زمانی  < K2  وG1 < G2 [58]. 

 تسای-مدل هالپین -2-1-4

قرار  تفادهمورداس هاتیکامپوزی خواص نیبشیپنیز در  تسای-توسط هالپین شدهارائهروابط نیمه تجربی 

 .ردیگیم
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E=
E1(1+ζηϕ2)

1−ηϕ2
                                                                                                    (2-17)                                                      

η =

E2
E1
−1

E2
E1
+ζ

                                                                                                           (2-18)                                                            

است. اهمیت این روش  آمدهدستبهی پیچیده میکرو مکانیکی هامدلی و تخمین سازسادهاین روابط از 

تجربی به  صورتبهاست که  ζی آن است. تنها مشکل این روش، پارامتر ریپذمیتعمی و سازسادهدر 

 شدهزدهتخمین  2ی، حدود اذرهی هاتیکامپوزی مقدار این پارامتر، برای کلطوربه. دیآیمدست 

 . [59]است

کی در بودیانستوسط  هاتیکامپوزبرخی روابط مکانیکی دیگر نیز برای مدول یانگ و ضریب پوواسون 

 .[59]زیر پیشنهاد شد صورتبه 1965سال 

E=
9KG

3K+G
                                                                                                              (2-19)                                                        

ν =
3K−2G

6K+2G
                                                                                                           (2-20)                                                      

 داریم: دهندهلیتشکو برای هر جز 

Kn =
En

3−6νn
                                                                                                          (2-21)                                      

Gn =
En

2+2νn
                                                                                                      (2-22)                                      

 نشانگر فازهای زمینه و فیلر هستند. n=  1و  2
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 ی میکرومکانیکهامدل -2-1-5

 در مورد خواص شدهانجاممواد کامپوزیتی، ناهمسانگرد یا همسانگرد عرضی هستند. آنالیزهای  ترشیب

ویکرد ر اما در؛ فرض بر آن بود که ساختار همگن باشد با رویکرد ماکروسکوپی، هاتیکامپوزمکانیکی 

بارگذاری  و کندیم، فیلر و فاز زمینه را جداگانه بررسی هاتیکامپوزرومکانیکی برای بررسی خواص میک

 . خواص کلی کامپوزیتشودیممجزا مطالعه  صورتبهو اعمال شرایط مرزی نیز به روی تک فیلر و زمینه 

انیکی، بنابراین در رویکرد میکرومک؛ شودیمنیز از طریق وابستگی میان تنش میانگین و کرنش بررسی 

ی میان فیلر و زمینه ارائه شود که به دنبال هابرهمکنشی از جزییات ترقیدقکه دید  رودیمانتظار این 

 .[60]خواهیم بود روروبهی از رفتار کامپوزیت ترقیدقآن با مدل 

 :شودیمدر ادامه به دو مدل میکرومکانیکی پیوسته اشاره 

 شدهاصلاحتسای -مدل هالپین -2-1-5-1

باشد می self-consistentلپین و کادوس، ارائه شد و بر اساس روش میکرومکانیک این مدل نیز توسط ها

 :[61]زیر است صورتبهو 

𝐸𝑐

𝐸𝑚
 = 

3

8
𝐸𝑙 + 

5

8
𝐸𝑇                                                                                                   (2-23)  

𝐸𝑙 = 
1+2(

𝑙

𝑑
)𝜂𝑙𝑉𝑓

1−𝜂𝑙𝑉𝑓
                                                                            (2-24)  

𝐸𝑇= 
1+2𝜂𝑇𝑉𝑓

1−𝜂𝑇𝑉𝑓
                                                                                                        (2-25)  

𝜂𝑙= 
(
𝐸𝑓

𝐸𝑚
⁄ )−1

(
𝐸𝑓

𝐸𝑚
⁄ )+2(

𝑙

𝑑
)
                                                                                                 (2-26)  

𝜂𝑇= 
(
𝐸𝑓

𝐸𝑚
⁄ )−1

(
𝐸𝑓

𝐸𝑚
⁄ )+2

                                                                                                  (2-27)  
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Ec ،Ef  وEm ،فیلر و زمینه، مدول الاستیک کامپوزیت 𝐸𝑙  و𝐸𝑇  مدول الاستیک طولی و مدول الاستیک

 کسر حجمی فیلر، Vf عرضی کامپوزیت،
𝑙

𝑑
 بت طول به قطر فیلر است.نس 

ه ک ییهاکنندهتیتقوتصادفی و نیز برای  یریگجهت با ییهاکنندهتیتقواین مدل نیز برای 

100
𝐸𝑓
𝐸𝑚
⁄  .[61]باشد، کاربرد دارد <

 تاناکا-مدل موری -2-1-5-2 

ابعی را با ت دهشتیقوت یهاتیکامپوزکه در آن خواص الاستیک  استاین مدل بر اساس تانسور اشلبی 

با  کامل طوربهممکن است که این ذرات . البته کندیمی نیبشیپو هندسه  مؤثراز کسر حجمی ذرات 

 .[63, 62]زمینه نیز پیوند داشته باشند

رومتر در اندازه میک کنندهتیتقویی استفاده شد که ذرات هاتیکامپوزاین مدل برای تخمین خواص کلی 

، در حالنیباااست.  رشیپذقابل، فرض وجود دو فاز اسیمقاین . در [64]بودند تربزرگیا 

نانو مشاهده شد که ساختار مولکولی زمینه پلیمری، در فصل مشترک  یهاکنندهتیتقو

. ستا کنندهتیتقوو این ناحیه مزاحم، مشابه با محل اطراف  کندیممزاحمت ایجاد  کنندهتیتقوپلیمر/

دقیق شامل فقط دو فاز توصیف  طوربهو پلیمر مجاور،  کنندهتیتقوبنابراین، در مقیاس نانو، ناحیه 

 .کندینمی عمل خوببهی ساختار نانو کنندهتیتقوتاناکا برای -مدل موری . پسشودیم

باشند، فاز  جهتهکوتاه یا برفکی شکل با آرایش تک ، فیبرهایکنندهتیتقودر این مدل فرض شد که فاز 

ع نیز توزی کنندهتیتقوهر دو الاستیک خطی، ایزوتروپ و همگن بوده و ذرات  کنندهتیتقوزمینه و 

 تی داشته باشند.یکنواخ

رای ب مثلا  ؛ کندیمایجاد  یارابطهمیانگین و کرنش در فیبر و زمینه  یهاتنشتاناکا، بین -مدل موری

 زیر است: صورتبهاین رابطه  کنندهتیتقوفاز 

𝜀̅𝑓 = 𝐴𝐸𝑠ℎ𝑒𝑙𝑏𝑦𝜀 ̅                                                     (2-28                                              )                     
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𝐴𝐸𝑠ℎ𝑒𝑙𝑏𝑦  ،تانسور تمرکز کرنش𝜀̅𝑓  کرنش میانگین در فیلر و𝜀̅ .کرنش میانگین کامپوزیت است 

𝐴𝑀𝑇 = 𝐴𝐸𝑠ℎ𝑒𝑙𝑏𝑦[(1 − 𝑉𝑓)𝐼 + 𝑉𝑓𝐴
𝐸𝑠ℎ𝑒𝑙𝑏𝑦]

−1
                   (2-29              )                        

 صورتبه شودیمتاناکا است و ثوابت الاستیکی که از آن استخراج -رابطه فوق، رابطه اصلی مدل موری

 :[65]زیر است

𝐸11 =
𝐸𝑚

1+
𝑐(𝐴1+2𝜈𝑚𝐴2)

𝐴

                            (2-30                  )                                   

𝐸22 =
𝐸𝑚

1+
𝑐[(1−𝜈𝑚)𝐴4−2𝜈𝑚𝐴3+(1+𝜈𝑚)𝐴5𝐴]

2𝐴

                                   (2-31                                     )  

𝐺12 = 𝐺𝑚 (1 +
𝑐

2(1−𝑐)𝑆1212+
𝐺𝑚

𝐺𝑓−𝐺𝑚

)                                             (2-32                             )  

𝐺23 = 𝐺𝑚 (1 +
𝑐

2(1−𝑐)𝑆2323+
𝐺𝑚

𝐺𝑓−𝐺𝑚

)                         (2-33                                             )  

𝐾23 = 𝐾𝑚
(1−𝜈𝑚)(1−2𝜈𝑚)

1−𝜈0(1+2𝜈12)+
𝑐[2(𝜈12−𝜈0)𝐴3+[1−𝜈0(1+2𝜈12)]𝐴4]

𝐴

                                 (2-34              )  

𝜈12 =
𝐸11

𝐸22
−
𝐸11

4
(
1

𝐺23
+

1

𝐾23
)                                                                      (2-35                )  

𝜈23 =
𝐸22

2𝐺23
− 1                                                                            (2-36                           )  

 صورت زیر به دست می آید:، به 𝑆𝑖𝑗𝑘𝑙اجزای تانسور اشلبی، 

𝑆1111 =
1

2(1−𝜈𝑚)
{1 − 2𝜈𝑚 +

3𝛼2−1

𝛼2−1
− [1 − 2𝜈𝑚 +

3𝛼2

𝛼2−1
] 𝑔}                    (2-73)  

𝑆2222 = 𝑆3333 =
3

8(1−𝜈𝑚)

𝛼2

𝛼2−1
+

1

4(1−𝜈𝑚)
[1 − 2𝜈𝑚 −

9

4(𝛼2−1)
] 𝑔            (2-83)  

𝑆2233 = 𝑆3322 =
1

4(1−𝜈𝑚)
{

𝛼2

2(𝛼2−1)
− [1 − 2𝜈𝑚 +

3

4(𝛼2−1)
] 𝑔}                 (2-93)  
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𝑆2211 = 𝑆3311 = −
1

2(1−𝜈𝑚)

𝛼2

𝛼2−1
+

1

4(1−𝜈𝑚)
{
3𝛼2

𝛼2−1
− (1 − 2𝜈𝑚)} 𝑔          (2-40)  

𝑆1122 = 𝑆1133 −
1

2(1−𝜈𝑚)
[1 − 2𝜈𝑚 +

1

𝛼2−1
] + 1

2(1−𝜈𝑚)
[1 − 2𝜈𝑚 +

3

2(𝛼2−1)
] 𝑔          (2-41)     

𝑆2323 = 𝑆3232 =
1

4(1−𝜈𝑚)
{

𝛼2

2(𝛼2−1)
+ [1 − 2𝜈𝑚 −

3

4(𝛼2−1)
] 𝑔}                  (2-42)  

𝑆1212 = 𝑆1313 =
1

4(1−𝜈𝑚)
{1 − 2𝜈𝑚 −

𝛼2+1

𝛼2−1
−
1

2
[1 − 2𝜈𝑚 −

3(𝛼2+1)

𝛼2−1
] 𝑔}              (2-43)      

𝑔 =
𝛼

(𝛼2−1)
3
2⁄
{𝛼√𝛼2 − 1 − cosh−1 𝛼}                                                     (2-44)  

𝐴1 = 𝐷1(𝐵4 + 𝐵5) − 2𝐵2                                                                                             (2-45)  

𝐴2 = (1 + 𝐷1) 𝐵2 − (𝐵4 + 𝐵5)                                                                                   (2-46)  

𝐴3 = 𝐵1 − 𝐷1𝐵3                                                                                                           (2-74)  

𝐴4 = (1 + 𝐷1)𝐵1 − 2𝐵3                                                                                                 (2-84)  

𝐴5 = (1 − 𝐷1)/(𝐵4-𝐵5)                                                                                                  (2-94)  

𝐴 = 2𝐵2𝐵3 − 𝐵1(𝐵4 + 𝐵5)                                                                                         (2-50)  

𝐵1 = 𝑐𝐷1  +  𝐷2  +  (1 − 𝑐) ( 𝐷1𝑆1111 + 2𝑆2211)                                                      (2-51)  

𝐵2 = 𝑐 + 𝐷3  +  (1 − 𝑐) (𝐷1𝑆1122  +  𝑆2222  + 𝑆2233)                                            (2-52)  

𝐵3 = 𝑐 + 𝐷3 + (1 − 𝑐)[𝑆1111 + (1 + 𝐷1)𝑆2211]                                                     (2-53)  

𝐵4 = 𝑐𝐷1 + 𝐷2 + (1 − 𝑐)( 𝑆1122 + 𝐷1𝑆2222 + 𝑆2233)                                             (2-54)  

𝐵5 = 𝑐 + 𝐷3 + (1 − 𝑐) ( 𝑆1122 + 𝑆2222 + 𝐷1𝑆2233)                                                (2-55)  

𝐷1 = 1 + 2(𝜇𝑓 − 𝜇𝑚) / ( 𝜆𝑓 − 𝜆𝑚)                                                                            (2-56)  
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𝐷2 = (𝜆𝑓 + 2𝜇𝑚) / ( 𝜆𝑓 − 𝜆𝑚)                                                                                  (2-57)  

𝐷3 = 𝜆𝑚 (𝜆𝑓 − 𝜆𝑚)⁄                                                                                                    (2-58)  

α  وc ،نسبت طول به قطر و میزان کسر حجمی فیلر ،𝐸𝑚  و𝐸𝑓 ،مدول الاستیک زمینه و فیلر ،𝜈𝑚  و

𝜈𝑓 ،ضریب پوواسون زمینه و فیلر ،𝐸11  و𝐸22 ،مدول الاستیک طولی و عرضی کامپوزیت ،𝐺12  و𝐺23، 

زمینه و مدول بالک کرنش  ، مدول بالک𝐾23و  𝐾𝑚، یاصفحهو بیرون  یاصفحهمدول برش درون 

هم ثوابت لامه  𝜆𝑓و  𝜇𝑚 ،𝜇𝑓 ،𝜆𝑚هم ضریب پوواسون اصلی کامپوزیت است.  𝜈12کامپوزیت و  یاصفحه

زیر  صورتهبهستند. رابطه بین مدول یانگ، ضریب پوواسون و ثابت لامه نیز  کنندهتیتقوبرای زمینه و 

 است:

𝜆 =
𝐸𝜈

(1+𝜈)(1−2𝜈)
                                                                                             (2-59)  

𝜇 =
𝐸

2(1+𝜈)
                                                                                                  (2-60)  

ول نجا نسبت ط، تانسور تبدیل اشلبی بوده و اجزای آن بستگی به شکل )در ای𝑆𝑖𝑗𝑘𝑙مشخص است که 

 به قطر( فیلر و مدول الاستیک زمینه دارد.

 1مدل میکروساختار تناوبی -2-1-5-3

 خش بعدیبدر باشد )تناوبی  صورتبه با یتقراگر کامپوزیت، میکروساختار تناوبی داشته باشد یا اگر 

کامپوزیت را به دست  2تمام اجزای تانسور سفتی توانیمفوریه  یهایسر(، با استفاده از شودیماشاره 

که  3یااستوانه– یارهیدابا فیبرهای همسانگرد  شدهتیتقوآورد. یک سری روابط برای کامپوزیت 

                                           

1. Periodic Microstructure Model 

2. Stiffness 

3. Isotropic, circular-cylindrical fibers 
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انو و باربرو، ارائه شد و که توسط لوسی (1-2شکل ) اندگرفتهتناوبی در یک آرایش مربعی قرار  صورتبه

(. اگر 2a2=2a3 کهیطوربه)اندکرده یریگجهت 𝑥1. فیبرها موازی با محور [66]شودیمجا آورده در این

تصادفی توزیع شوند، کامپوزیت حاصل، خواص همسانگرد عرضی دارد  صورتبهفیبرها، در سطح مقطع، 

 .شودیمتوضیح و روابط مربوط به آن نیز آورده  بخش بعدیکه در 

 

اوبی تن صورتبهکه  ایاستوانه –ای با فیبرهای همسانگرد دایره شدهیتتقونمایی از کامپوزیت  -1-2 شکل

 .[66]اندگرفتهدر یک آرایش مربعی قرار 

 :[66]دارد فردمنحصربهثابت  6دارد، تانسور سفتی،  1میکروساختار، تقارن مربعی کهنیابه دلیل 

𝐶11
∗ = 𝜆𝑚+ 2𝜇𝑚- 

𝑉𝑓

𝐷
[
𝑆3
2

𝜇𝑚
2 −

2𝑆6𝑆3

𝜇𝑚
2  𝑔

−
𝑎𝑆3

𝜇𝑚 𝑐
+
𝑆6
2−𝑆7

2

𝜇𝑚
2  𝑔2

+
𝑎𝑆6+𝑏𝑆7

𝜇𝑚 𝑔𝑐
+
𝑎2−𝑏2

4𝑐2
]                           (2-61)  

𝐶12
∗ = 𝜆𝑚- 

𝑉𝑓

𝐷
b[

𝑆3

2𝑐𝜇𝑚 
−

𝑆6−𝑆7

2𝑐𝜇𝑚 𝑔 
−
𝑎+𝑏

4𝑐2
]                                                                          (2-62)  

𝐶23
∗ = 𝜆𝑚+ 

𝑉𝑓

𝐷
[
𝑎𝑆7

2𝜇𝑚 𝑔𝑐
−
𝑏𝑎+𝑏2

4𝑐2
]                                                                                     (2-63)  

𝐶22
∗ = 𝜆𝑚+ 2𝜇𝑚- 

𝑉𝑓

𝐷
[−

𝑎𝑆3

2𝜇𝑚 𝑐
+

𝑎𝑆6

2𝜇𝑚 𝑔𝑐
+
𝑎2−𝑏2

4𝑐2
]                                                          (2-64)  

𝐶44
∗ = 𝜇𝑚-𝑉𝑓 [−

2𝑆3

𝜇𝑚
+ (𝜇𝑚 − 𝜇𝑓)

−1
+

4𝑆7

𝜇𝑚(2−2𝜈𝑚)
]
−1

                                                  (2-65)  

𝐶66
∗ = 𝜇𝑚-𝑉𝑓 [−

𝑆3

𝜇𝑚
+ (𝜇𝑚 − 𝜇𝑓)

−1
]
−1

                                                                       (2-66)  

                                           

1. Square symmetry 
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 :ندیآیمدست زیر به صورتبه gو  D ،a ،b ،cکه ثوابت 

D = 
𝑎𝑆3

2

2𝜇𝑚
2  𝑐
−

𝑎𝑆6𝑆3

𝜇𝑚
2  𝑔𝑐

+
𝑎(𝑆6

2−𝑆7
2)

2𝜇𝑚
2  𝑔2 𝑐

+
𝑆3(𝑏

2−𝑎2)

2𝜇𝑚𝑐2
+
𝑆6(𝑎

2−𝑏2)+𝑆7(𝑎𝑏+𝑏
2)

2𝜇𝑚𝑔𝑐2
+
(𝑎3−2𝑏3−3𝑎𝑏2)

8𝑐3
   (2-67)  

a = 𝜇𝑓 − 𝜇𝑚 − 2𝜇𝑓𝜈𝑚 + 2𝜇𝑚𝜈𝑓                                                                              (2-68)  

b = −𝜇𝑚𝜈𝑚 + 𝜇𝑓𝜈𝑓 + 2𝜇𝑚𝜈𝑚𝜈𝑓 − 2𝜇𝑓𝜈𝑚𝜈𝑓                                                          (2-69)  

c = (𝜇𝑚 − 𝜇𝑓)(𝜇𝑓 − 𝜇𝑚 + 𝜇𝑓𝜈𝑓 − 𝜇𝑚𝜈𝑚 + 2𝜇𝑚𝜈𝑓 − 2𝜇𝑓𝜈𝑚 + 2𝜇𝑚𝜈𝑚𝜈𝑓 − 2𝜇𝑓𝜈𝑚𝜈𝑓) 

(2-70)                                                                                                                   

g = (2 − 2𝜈𝑚)                                                                                                          (2-71)  

زمینه و فیبر، هر دو همسانگرد باشند،  کهنیامربوط به زمینه و فیبر هستند. با فرض  fو  m یهاسیاند

 :دیآیمدست زیر به صورتبهثوابت لامه 

𝜆 = 
𝐸𝜈

(1+𝜈)(1−2𝜈)
                                                                                                           (2-72)  

𝜇 = G                                                                                                                          (2-73)  

E  ،مدول یانگν  ضریب پوواسون وG .مدول برشی است 

تناوبی، در آرایش مربعی  صورتبهکه  یارهیدا یااستوانهبا فیبرهای  شدهتیتقوبرای کامپوزیت 

a2بوده و  x1که موازی با محور  (،1-2شکل ) اندقرارگرفته = a3  است، ثوابتS3 ،S6  وS7 صورتبه 

 :دیآیمدست زیر به

S3= 0.49247 − 0.47603Vf − 0.02748Vf
2                                                                (2-74)  

S6= 0.36844 − 0.14944Vf − 0.27152Vf
2                                                                (2-75)  

S7= 0.12346 − 0.32035Vf + 0.23517Vf
2                                                                (2-76)  
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حاصل، به خاطر چیدمان تناوبی با آرایش مربعی، تقارن مربعی دارد )نه همسانگرد عرضی(.  ∗𝐶تانسور

، با چیدمان تصادفی فیبرها )شکل هاتیکامپوز ترشیب، حالنیبااثابت است.  6دارای  ∗𝐶پس تانسور 

برای  C. بنابراین، تانسور [66]ثابت مستقل هستند 5(، دارای تانسور سفتی همسانگرد عرضی با 2-2

 :دیآیمدر بخش بعد به دست  ∗𝐶یک ماده همسانگرد عرضی از تانسور 

 

 نمایی از یک کامپوزیت با چیدمان تناوبی فیبرها -2-2شکل 

 همسانگرد عرضی گیرییانگینم -2-1-5-3-1

جهت رسیدن به تانسور سفتی همسانگرد عرضی، معادل حالت میانگین برای تانسور سفتی با آرایش 

 ، داریم: 𝑥1 حول محور θ اندازهبه. با یک دوران شودیمزیر استفاده  یریگنیانگیممربعی، از روش 

B(θ) = 𝑇̅𝑇(θ)𝐶∗𝑇̅(𝜃)                                                                                                (2-77)  

ی به ریگنیانگیماست. سپس تانسور همسانگرد عرضی معادل، با  هاهیهمساماتریس تبدیل  𝑇̅(𝜃)که

 :دیآیمدست روش زیر به

𝐵̅ = 
1

𝜋
∫ 𝐵(𝜃)𝑑𝜃
𝜋

0
                                                                                                        (2-78)  

 :دیآیممقادیر زیر به دست ، 𝐵̅بعد با استفاده از روابط بین ثوابت مهندسی و اجزای تانسور

𝐸1= 𝐶11
∗ −

2𝐶12
∗ 2

𝐶22
∗ +𝐶23

∗                                                                                       (2-79)  

𝐸2= 
(2𝐶11

∗ 𝐶22
∗ +2𝐶11

∗ 𝐶23
∗ −4𝐶12

∗ 2)(𝐶22
∗ −𝐶23

∗ +2𝐶44
∗ )

3𝐶11
∗ 𝐶22

∗ +𝐶11
∗ 𝐶33

∗ +2𝐶11
∗ 𝐶44

∗ −4𝐶12
∗ 2                                                    (2-80)  
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𝐺12= 𝐺13= 𝐶66
∗                                                                                                              (2-81)  

𝜈12= 𝜈13= 
𝐶12
∗

𝐶22
∗ +𝐶23

∗                                                                                        (2-82)  

𝜈23= 
𝐶11
∗ 𝐶22

∗ +3𝐶11
∗ 𝐶23

∗ −2𝐶11
∗ 𝐶44

∗ −4𝐶12
∗ 2

3𝐶11
∗ 𝐶22

∗ +𝐶11
∗ 𝐶23

∗ +2𝐶11
∗ 𝐶44

∗ −4𝐶12
∗ 2                                                              (2-83)  

 .دیآیمبا ثوابت مهندسی دیگر نیز به دست  𝐺23البته مدول برشی عرضی

𝐺23= 
𝐶22
∗

4
−
𝐶23
∗

4
+
𝐶44
∗

2
=

𝐸2

2(1+𝜈23)
                                                             (2-84)  

 و یا

𝐺23 = 𝜇𝑚 −
𝑓

4𝐷
[(−

𝑎𝑆3
2𝜇𝑚𝑐

+
𝑎(𝑆7 + 𝑆6)

2𝜇𝑚𝑔𝑐
−
𝑏𝑎 + 2𝑏2 − 𝑎2

4𝑐2
)

+ 2 (−
2𝑆3
𝜇𝑚

+ (𝜇𝑚 − 𝜇𝑓)
−1
+

4𝑆7
𝜇𝑚(2 − 2𝜇𝑚)

)
−1

] 

                                                                                                                              (2-85)  

 (76-2)تا  (74-2)با  𝑆7و  𝑆3 ،𝑆6و  (71-2)تا  (68-2)با رابطه  gو  a ،b ،c، (67-2)از رابطه  Dکه 

 .دیآیمدست به

 1مؤثرمدل فصل مشترک  -2-1-5-4

 ؤثرمتاناکا، رویکردی دیگر ایجاد شد. مدل فصل مشترک -در رویکرد موری شدهاشارهبه دلیل ایرادات 

که دارای فصل مشترکی مشابه ذرات  مؤثری خواص الاستیک کامپوزیت با ذرات نیبشیپجهت  تواندیم

ی هیناح ما یمستقاندازه محدودی دارد و  مؤثر، استفاده شود. فصل مشترک استبه شکل کروی  مؤثر

                                           

1. Effective Interface Model 
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 نشکبرهمبا عنوان ناحیه فصل مشترک یا  عموما که  کندیمکروی را مدل  یهاکنندهتیتقوپیرامون 

 .[67]شودیمنیز شناخته 

 مؤثرتاناکا، مدل فصل مشترک -مدل موری برخلاف، 2005بر اساس نظرات ادگارد و همکارانش در سال 

 کاربرد دارد. ترزرگبو هم برای ذرات  زیسا نانو کنندهتیتقوهم برای 

 انتخاب مدل مناسب -2-2

ی خواص مکانیکی نیبشیپدر  مورداستفادهی هامدلدر مورد  شدهانجامبا توجه به مطالعات 

ن در تخمیکامل  طوربه شدهاشاره یهامدلاز  کدامچیهکه  میابییدرم شدهاشارهی پلیمری هاتیکامپوز

زیر  ورتصبه شدهانجام. نتایجی از مطالعات نیستند استفادهقابلها، مناسب و خواص تمام نانوکامپوزیت

 است: شدهخلاصه

 ودشیم آن برای پلیمرهای با ابعاد نانو ی پلیمری و چیدمان بلوریهارهیزنجدر نظر گرفتن ابعاد  -1

طرفی  . ازدیآیمدست با دیگری به ساختارها نانوی این هابرهمکنشگفت که خواص مکانیکی پلیمرها با 

نیز  با مقیاس نانو کنندهتیتقو، دهدیمیی که خواص مکانیکی پلیمرها را هابرهمکنشبرای اثرگذاری 

 است. مؤثر

 تواندیمی سفت اشبکهی انرژی زیادی دارد، اذره کنندهتیتقوفاز زمینه با  فصل مشترک کهییازآنجا -2

تر از چقرمگی شبکه است و رفتار مواد شرایط، چقرمگی زمینه خیلی کم گونهنیاایجاد شود. در 

 ی است.نیبشیپی قابل خوببهی ساختاری سازمدلکامپوزیتی بر اساس اصول 

 موارد زیر است: ریتأثتحت  دهشتیتقو، مدول الاستیک پلیمر یطورکلبه -3

 ی آن مثل مدول و ضریب پوواسون، کسر حجمی فیلر، مورفولوژیدهندهلیتشکخواص الاستیک فازهای 

 ها.ی بین فیلرهابرهمکنشی پلیمری و نهیزممثل شکل، نسبت طول به قطر، توزیع فیلر در داخل 
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 استفاده، هاتیکامپوز ی یا تخمین اولیه مدول الاستیکنیبشیپی تئوری موجود، برای هامدل -4

 .ندشویم

و  ردیگیممجزا در نظر  صورتبه، فیلر و زمینه را هاتیکامپوزی برای آنالیز کیکرومکانیم کردیرو -5

 .شودیمانفرادی برای فیلر و زمینه انجام  صورتبهبارگذاری و اعمال شرایط مرزی نیز 

 خلاصه -2-3

واص تا خ شودیم، روابط ترکیبی ایجاد ساختار نانوی هاتیکامپوزبرای تسهیل نمودن سیر تکاملی 

ی کند. این نیبشیپ کنندهتیتقوز زمینه و مکانیکی بالک مواد را به شکل تابعی از ساختار مولکولی فا

از  ،جای از خواصشان ارائه دهند. در اینپیش از طراحی کامپوزیت دید خوب توانندیمروابط ترکیبی، 

ی تیپوزکام نانوی میکرو و هانمونهی مدول یانگ نیبشیپمطالعات سابق، برای  شدهاشارهی تئوری هامدل

  .شودیمبحث  5در فصل  هامدلی این نیبشیپاز این محاسبات و توانایی  آمدهدستبه. نتایج استفاده شد
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  ومسفصل 

 

 

 سازی دینامیک مولکولیشبیه
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 دینامیک مولکولی یسازهیشب -3

با استفاده از روش دینامیک مولکولی در رایانه،  هااتماز  یامجموعهرفتار میکروسکوپی  یسازهیشبایده  

با این روش  شدهانجامعملی  یسازهیشبتوسط فرمی مطرح شد، ولی اولین  1940 یدههاولین بار در 

 یهاروشو بهبود مداوم  هاانهیرا. افزایش قدرت [68]توسط الدر و وینرایت انجام گرفت 1957در سال 

از یک مدل آزمایش فیزیک آماری به دینامیک مولکولی  یسازهیشبباعث شد تا امروزه  یسازهیشب

اربردهای ، کدینامیک مولکولی یسازهیشب مواد تبدیل شود.اکثر خواص  ییگوشیپسودمند برای ی روش

. در [4]جامد، علم مواد، شیمی و بیولوژی مولکولی دارد فیزیک حالت یهاشاخهبسیار وسیعی در اکثر 

معلوم است ، بررسی  هاآنکنش بین که پتانسیل برهم هاذرهاز  یامجموعهاین روش حرکت کلاسیکی 

و  سوکیو مولکولی از به همراه مکانیک آماری، ارتباطی بین مفاهیم اتمی  هاذره. دینامیک این شودیم

 .(1-3کند)شکل دیگر برقرار میپذیر از سوی مشاهده یریگاندازهقابلهای کمیت

 

از طریق دینامیک مولکولی و  یرپذمشاهدههای طه بین مفاهیم میکروسکوپی و کمیتراب -1-3شکل 

 مکانیک آماری

در  یسازهیشبفرضی، به نام جعبه  یاجعبهذره درون  Nدینامیک مولکولی، دستگاهی شامل  روش در

. شودیمبه روش عددی حل  هاآنحرکت  یشدهی جفت دیفرانسیل یهامعادلهو  شودیمنظر گرفته 

حالت دستگاه را  توانیمدارد، یعنی با دانستن حالت دستگاه در زمان حال،  1این روش رویکردی عل ِّی

های ، تعداد ذرههاانهیراکرد. به دلیل حافظه و سرعت محدود  ینیبشیپبا دقت موردنظر در زمان آینده 

مرزی  شبه نامتناهی از شرایط یهادستگاهدر دستگاه محدود است و برای ایجاد  شدهگرفتهدر نظر 

                                           

1. Deterministic 

مفاهیم اتمی میکروسکوپی
دینامیک مولکولی و مکانیک

آماری کلاسیک
کمیت های آزمایشگاهی 

مشاهده پذیر
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، هاذره یهیکل، یادورهرایط مرزی خواهیم دید که با اعمال ش 2-3. در بخش شودیماستفاده  یادوره

های داخلی جعبه از شرایط یکسانی برخوردار رت مرز جعبه قرار دارند و چه ذرهها که در مجاوچه آن

 .شودیموارد  هاآنو نیروهای یکسانی به  شوندیم

 .میکنیمدینامیک مولکولی اشاره  یهاتیمحدودو  هاتیمزدر ادامه به برخی از 

 هاتیمز

ها به آن یابیدستکه و دماهای بسیار بالا یا بسیار کم فشار، چگالی ی با در شرایط یسازهیشب. امکان 1

 در آزمایشگاه مشکل است.

 و بهسازی آن شدهنظر گرفتهدر  هاذره. آزمودن مدل خاصی که برای برهمکنش بین 2

 ذوب یهاهینظردر مقیاس آزمایشگاهی مثل  رممکنیغمیکروسکوپی  یهاهینظر. ارزیابی 3

 . امکان کنترل فرآیند در مقیاس میکروسکوپی4

 . دسترسی به جزئیات دستگاه در هر لحظه5

 و حجم فشار متغیرهای ترمودینامیکی مثل دما، یالحظه. امکان اعمال تغییرات 6

 بدون هزینه اجرایی با یتقر. هزینه کم و 7

 هاتیمحدود

 1هاذره. استفاده از مکانیک کلاسیک برای توصیف حرکت 1

 یاذرهنیبواقعی نبودن نیروهای  جهینت درو  یاذرهنیب. معلوم نبودن شکل دقیق پتانسیل 2

                                           

موارد حجم محاسبات  گونهیناکوانتومی هم برای توصیف حرکت ذرات استفاده کرد ولی در  یهاروشاز  توانیم. 1 

 .شودیمبسیار زیاد 
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، حدود اختلاف محدود یهامعادلهدر حل  مورداستفاده، گام زمانی یسازهیشب. محدودیت در زمان 3

 هاذرهو شکل پتانسیل بین  هاذره، جرم است و به عواملی چون دما، چگالی (s 15-10چند فمتو ثانیه )

کی فتار دستگاه فیزیاز ر هینانوثانحدود چند  توانیمحداکثر  هایسازهیشببستگی دارد. در نتیجه در 

 کرد. یسازهیشبواقعی را 

 تر باشد،درون جعبه بیش یهاذره، هر چه تعداد یسازهیشبدرون جعبه  یهاذره. محدودیت در تعداد 4

دستگاه را کم در نظر  یهاذرهتعداد  معمولا   رونیازا. ردیگیم یترشیبزمان  هاآنمحاسبه نیروهای بین 

ند چ توانیمامروزی حداکثر  پرسرعت یهاانهیابرراتر شود. با کم یسازهیشبتا زمان اجرای  رندیگیم

 کرد. یسازهیشبلیارد ذره را یم

. میپردازیم کندیمرا مشخص  هاذرهدیفرانسیلی حرکت که مسیر  یهامعادلهدر ادامه، ابتدا به معرفی 

 د بردبلندر محاسبه نیروهای کوتاه برد و  کاررفتهبه یهابیتقر، یادورهسپس با معرفی شرایط مرزی 

را شرح  یسازهیشبدر  هاآن یریگاندازهمهم و شیوه  یهاتیکمبرخی از  بعدازآن. میدهیمرا توضیح 

 .میکنیممختلف را در دینامیک مولکولی بیان  یهنگردها. سپس چگونگی ایجاد میدهیم

 دیفرانسیلی حرکت یهامعادله -3-1

 یاذرهپتانسیل و جنبشی کل  یهایانرژجمع  صورتبه توانیمرا  یاذره Nتگاه هامیلتونی یک دس

 زیر نوشت: صورتبهدستگاه 

H (𝑝⃗, 𝑞⃗) = 𝐾(𝑝⃗) + 𝑈(𝑞⃗), 

𝑞⃗ = (𝑞⃗1 , 𝑞⃗2 , … , 𝑞⃗N),                                                                                                   )1-3( 

𝑝⃗ = (𝑝⃗1 , 𝑝⃗2 , … , 𝑝⃗N) 
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هستند و  موردمطالعهدستگاه  یهاذرهمکانی  یهامختصههمان  معمولا   𝑞⃗افتهیمیتعم یهامختصه

 Nانرژی پتانسیل بین ذرات یک دستگاه  عموما . انددستگاه یهاذره یتکانه 𝑝⃗ افتهیمیتعم یهامختصه

 چنین نوشت: توانیمرا  هاآنو انرژی جنبشی  یاذره

𝐾(𝑝⃗) = ∑ ∑ 𝑝𝑖𝛼
23

𝛼=1
𝑁
𝑖=1 2𝑚𝑖⁄ ,  

U(𝑞⃗) = ∑ 𝐻𝑖 1 (𝑞⃗i) + ∑ ∑ 𝐻𝑗>𝑖𝑖 2 (𝑞⃗I , 𝑞⃗j) + ∑ ∑ ∑ 𝐻𝑗>𝑖𝑗>𝑖𝑖 3(𝑞⃗I, 𝑞⃗j , 𝑞⃗k) + …                )2-3( 

 دهندهنشان 3Hدوتایی ذرات،  یهابرهمکنشنماینده  2Hاثر میدان خارجی،  دهندهنشان 1Hکه 

و   i𝐹⃗نیروهای  توانیم )𝑞⃗U(است. با دانستن شکل پتانسیل  آخری الذرات و  ییتاسه یهابرهمکنش

 با استفاده از معادلات حرکت هامیلتون یعنی : وارد بر هر ذره را محاسبه کرد. i𝜏گشتاورهای 

𝑞̇⃗i = 
𝜕𝐻

𝜕𝑝̇⃗𝑖 
                                                                                                                         )3-3( 

𝑝̇⃗i = - 
𝜕𝐻

𝜕𝑞̇⃗⃗𝑖  
 

حرکت  یهامعادله توانیم ، 𝑟عنی ی مکانی ذرات  یهامختصهبه  𝑞⃗ افتهیمیتعم یهامختصهو تبدیل 

 دست آورد:زیر به صورتبهذرات در مختصات دکارتی را 

𝑟̇i = 𝑣⃗i = 𝑝⃗𝑖 𝑚𝑖⁄ ,                      𝑖 = 1,2, … ,𝑁,                                                              )4-3( 

𝑝̇⃗i = 𝐹𝑖⃗⃗⃗ = −∑
𝜕𝑈(𝑟 𝑖𝑗)

𝜕𝑟 𝑖 𝑗>𝑖    

شوند. دیفرانسیلی مرتبه اول می یمعادله N6در سه بعد، منجر به  یاذره Nبالا، برای دستگاهی  معادلات

 ریپذامکانها حل تحلیلی آن Nخودسازگار حل شوند و در صورت بزرگ بودن  صورتبهباید  این معادلات

. برای حل این معادلات نیاز به شودیماستفاده  هاآنعددی، برای حل  یهاروشاز  رونیازا. نیست

به ترتیب شیوه  7-3و  3-3 یهابخشدستگاه است. در  یهاذرهدانستن نوع نیرو یا پتانسیل بین 

 .شودیمداده  توضیحای کوتاه برد و بلند برد نیروهمحاسبه 
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است که تعداد بسیار زیادی ذره در نظر گرفته ماکروسکوپی نیاز  یهادستگاهواقعی  یسازهیشببرای 

در نظر  یهاذرهتعداد  که گفته شد طورهمانذره است(، ولی  02/6×2310)هر مول دارای شود

و نزدیک شدن به  هاذرهبرای زیاد کردن تعداد  رونیازادر دینامیک مولکولی محدود است،  شدهگرفته

 .میدهیمکه در ادامه آن را توضیح  [4]شودیماستفاده  یادورهشرایط واقعی، از شرایط مرزی 

 1یادورهشرایط مرزی  -3-2

حالت آن است که دستگاه منزوی باشد  نیترساده. میریگیمرا در نظر  Vذره و به حجم  Nدستگاهی از 

بنابراین ؛ بزرگ، شکل دستگاه مهم نیست Vتنها با خودشان برهمکنش کنند. در حد  هاذرهیعنی 

ذرات، متناسب  کلبهدر نظر گرفت. در این صورت کسر ذرات نزدیک سطح شکل را مکعبی  توانیم

 است با:

𝑁
1
3⁄ 𝑁

1
3⁄

𝑁
= 𝑁−

1
3⁄  ,                                                                                                         (3-5)  

𝑁خیلی بزرگ باشد، تعداد نسبی ذرات نزدیک سطح، Nوقتی 
−1

3⁄ ، خیلی ناچیز خواهد بود. ولی چون   

نزدیک به ، کسر ذرات [4]است 1010تا  10محدود به  معمولا  یاانهیرا یسازهیشبتعداد ذرات در یک 

یک  میانتوینمکوچک نیست. پس اگر دستگاه را منزوی در نظر بگیریم،  هایسازهیشبح برای این سط

راه برای کمینه کردن اثرات سطح در  نیترسادهاز دستگاه ماکروسکوپی انجام دهیم.  واقعی یسازهیشب

 .است یادورهو نزدیک شدن به دستگاه ماکروسکوپی، استفاده از شرایط مرزی  یسازهیشب

لی اص یاختهیاصلی را حول  یاختهیمشابه با  یاختهیتعداد نامتناهی  یادورهبرای اعمال شرایط مرزی 

تصویری درست  یهااختهی. هر ذره در داخل مینامیمتصویری  یهااختهیرا  هاآنو  میریگیمدر نظر 

اصلی خارج  یاختهیاز یکی از وجوه  یاذره. هرگاه کندیمهمانند ذره متناظر در یاخته اصلی حرکت 

                                           

1. Periodic Boundary Condition (PBC) 
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)شکل  شودیماصلی  یاختهیاز وجه مقابل، وارد  هاتیخصوصتصویری مشابهی با همان  یذرهشود، 

مرزی و  یهاذرهو تفاوتی بین  ماندیماصلی ثابت باقی  یاختهیدر  هاذرهچگالی و بار  رونیازا (،3-2

ی بستگ موردمطالعه، به مسئله یسازهیشب یاختهیشکل داخلی وجود نخواهد داشت. انتخاب  یهاذره

 .شودیممکعبی انتخاب  صورتبه، برای سادگی، شکل یاخته هایسازهیشبدارد. در بسیاری از 

 

 [1]تصویری اطراف آن در دو بعد هاییاخته)مربع مرکزی( و  سازییهشبیاخته اصلی  -2-3شکل 

 تصویری و یاخته مرکزی چنین است: یهااختهی یهاذرهرابطه بین مکان و 

{𝑟𝑖
0(𝑘) = 𝑟𝑖

𝑘(𝑘) + 𝑅⃗⃗𝑖
0(𝑘)                                                                                            (3-6)  

𝑟𝑖
0(0) = 𝑟𝑖

𝑘(𝑘)  

 یشماره iتصویری و  یاختهی یشماره یکنندهمشخص kمرکزی،  یاختهی یدهندهنشان 0شاخص 

ذره و شاخص داخل پرانتز نشانگر یاخته است(.  یشماره، شاخص پایین مبدأذره است )شاخص بالا 

 تصویری آن برابر محل اتم مبدأمرکزی نسبت به  یاختهیدر  iکه محل اتم  دهدیمنشان  (6-3) یرابطه

i  مکعبی  یسازهیشب یاختهیتصویری است. برای یک  یاختهیآن  مبدأتصویری نسبت به  یاختهیدر

 نوشت: توانیم

𝑅⃗⃗0(𝑘) = 𝐿𝑚⃗⃗⃗      ,          𝑚⃗⃗⃗ = (0,0,0), (1,0,0), (0,0,1), …                                            (3-7)  
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مرکزی است.  یاختهیطول یک ضلع  Lتصویری هستند و  یهااختهی مبدأنشانگر 𝑚⃗⃗⃗ که در آن بردار 

مرکزی و محل  یاختهیدر  i یذرهتصویری نیاز به مکان  یاختهیدر  i ذرهیک مسیر  یمحاسبهبرای 

مرکزی مهم  یاختهی یهاذره محل یسازهیشبتصویری مربوطه داریم، بنابراین در طی  یاختهی مبدأ

 مرکزی است زیرا: یاختهیدر  iذره  یتکانهتصویری برابر  یاختهیدر  i ذرهیک  یتکانه. شوندیم

𝑑𝑟𝑖
0 (𝑘)

𝑑𝑡
 = 
𝑑𝑟𝑖

𝑘 (𝑘)

𝑑𝑡
 + 
𝑑𝑅⃗⃗0 (𝑘)

𝑑𝑡
→ 𝑃⃗⃗𝑖

0(0)= 𝑃⃗⃗𝑖
𝑘(𝑘)+ 0 → 𝑃⃗⃗i = 𝑃⃗⃗i'   .                                        )8-3( 

 گرفت: یاجهینتچنین  توانیمتصویری نیز  یهاذرهدر مورد نیروهای وارد بر  

𝑑𝑃⃗⃗𝑖
0 (0)

𝑑𝑡
 = 
𝑑𝑃⃗⃗𝑖

𝑘 (𝑘)

𝑑𝑡
→ 𝐹⃗i = 𝐹⃗i'     .                                                                                     )9-3( 

 یذرهکه خود  ندیمایپیمتصویری  یهااختهیهمان مسیری را در  i یذرهاین بدان معناست که تصاویر 

i  یاختهی یهاذرهعلاوه بر  یادوره یهادستگاه. باید توجه کنیم که در دیمایپیممرکزی  یاختهیدر 

بنابراین ؛ کنندیممرکزی نیرو وارد  یاختهیدر  i یذرهتصویری نیز به  یهااختهی یهاذرهمرکزی، سایر 

 مرکزی را باید چنین نوشت: یاختهیدر  A یذرهنیروی وارد بر 

𝐹⃗𝑖 = ∑ ∑ 𝐹⃗(𝑟𝑖𝑗 − 𝑚⃗⃗⃗𝐿)𝑗≠𝑖
+∞
𝑚⃗⃗⃗⃗=−∞       ,    𝑟𝑖𝑗 = 𝑟𝑖 − 𝑟𝑗  .                                                 (3-10)  

 یاختهیتصویر آن از  شودیممرکزی خارج  یاختهیاین گفته بیانگر این است که وقتی یک ذره از 

 .شودیمتصویری مجاور وارد 

ح شود که آیا با اعمال شرایط مرزی فوق، خواص دستگاه کوچک و مطر سؤالدر اینجا ممکن است این 

 واقعی موردنظر یکسان است؟ یکروسکوپامبا دستگاه  موردمطالعه یادوره
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در مورد سیالی  مثلا ؛ بستگی دارد موردمطالعه یدهیپدو  یاذرهنیبنیروهای  1به برد سؤالجواب این 

با  یاهجعبرا در  یسازهیشب توانیم کنندیم برهمکنشجونز با یکدیگر -آن با نیروی لنارد یهاذرهکه 

 داشته یریتأثدستگاه  یهاذره، بر حرکت یادوره( انجام داد، بدون آنکه تقارن σ62طول مناسب )حدود 

. تاس یپوشچشمقابلتصویری  یهااختهیدر  موجود یهاذرهکنش ذره با برهم گریدعبارتبه. [69]باشد

U(r)گریدعبارتبهباشد،  بلند برداگر پتانسیل مانند پتانسیل کولنی  ≈ r−ν  که مقدارν  کمتر از بعد

سایه وجود خواهد هم یهااختهیهر ذره و تصویرهای آن در بین  یتوجهقابل برهمکنش دستگاه است،

 .شودیم، تقارن ساختار یاخته بر سیال موردنظر تحمیل داشت و در نتیجه

 محاسبه نیروهای کوتاه برد -3-3

Nکنش ذره را با باید برهم تنهانهگفتیم که برای محاسبه نیروهای وارد بر یک ذره،  − ذره دیگر درون  1

ویری تص یهااختهیتصویری در  یهاذره یهیکلکنش ذره را با آورد، بلکه برهم حساببهاصلی  یاختهی

 یسازهیشبو در نتیجه زمان اجرای  هابرهمکنشتعداد  ادشدنیزن امر باعث دیگر نیز در نظر گرفت و ای

 هانشبرهمک کردن تعداد ترکمتقریبی گوناگونی برای  یهاروشبا توجه به نوع نیرو از  معمولا . شودیم

در  هابرهمکنشمناسب جهت کاهش تعداد  یهابیتقر. در ادامه سه نوع از شودیماستفاده 

 .میکنیمبا نیروهای کوتاه برد اشاره  ییهایسازهیشب

 

 

                                           

زیاد است مانند نیروی کولنی و نیروهای کوتاه برد  هاآناثر  یدامنهکه  شودیمنیروهای بلند برد به نیروهایی گفته  -1 

 جونز.-است مانند نیروی لنارد شانیههمسا یهااتممحدود به تعداد  هاآناثر  یدامنهکه  شوندیمبه نیروهایی گفته 

 2- σ  جونز است.-در پتانسیل لنارد موجودپارامتر  
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 1تقریب قطع مکعبی -3-3-1

 کاربردهبهمکعبی  یهاشبکهتوسط متروپلیس و دیگران در  1953این تقریب نخستین بار در سال 

اصلی در  یاختهیدرون یهاذره، اطراف هر یک از  L، یک مکعب قطع به یال . در این تقریب[70]شد

داخل این  یهاذرهکنش ذره با و فقط برهم میریگیمبار در نظر ا چند گام زمانی یک هر گام زمانی ی

رض ف گریدعبارتبه. میکنیم نظرصرفخارج این مکعب  یهاذرهکنش ذره با و از برهممکعب را محاسبه 

≤rکه برای  میکنیم
𝐿

2
 پتانسیل صفر باشد. 

 

 [71]نیروهای کوتاه برد در دو بعدمکعبی و قطع کروی برای محاسبه  های قطعتقریب -3-3 شکل

Nاست هر ذره با  شدهدادهنشان  3-3شکل که در  گونههمان − ( نیچخطذره که درون مکعب )مربع   1

𝑁(𝑁−1)برابر با  یدو جسم یهابرهمکنش. در نتیجه تعداد کل کندیم برهمکنشاطراف آن قرار دارند 

2
 

 است.

 

                                           

1 - Cubic cut-off 
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 1تقریب قطع کروی -3-3-2

اصلی در هر گام زمانی یا چند گام زمانی یک  یاختهی درون یهاذرهریب اطراف هر یک از قدر این ت

c𝑟به ازای  میکنیمو فرض  میریگیم)شعاع قطع( در نظر  𝑟𝑐به شعاع  یاکره بار، ≥ 𝑟  پتانسیل صفر

ی یک کره 3-3کنش دارند. در شکل مرکزی برهم یذرهدرون کره با  یهاذرهباشد. در این صورت تنها 

،  Lبرای یال  است. شدهدادهنشان  یسازهیشباصلی  یاختهیحول یک ذره در  (نیچخط یرهیدا) قطع

بزرگی  با فاکتوری به با  یتقر ،شودیمکه در این تقریب برای هر ذره در نظر گرفته  ییهابرهمکنشتعداد 

3/3L3
crπ4  زیادی در زمان  ییجوصرفهو این موجب  ابدییمقطع مکعبی کاهش  بیتقربهنسبت

 .رندیگیممحاسبات در نظر  یجعبهرا نصف طول   𝑟𝑐مقدار  معمولا . گرددیم یسازهیشب

 2تصویری کمینه یهابرهمکنشهمسایه یا تقریب  ترینیکنزدتقریب کنش با  -3-3-3

ا مرکزی ی یاختهیدیگر در  یذرهمرکزی، با هر  یاختهیکه یک ذره در  میکنیمدر این تقریب فرض  

ام  j یذرهو  𝑟𝑖ام با بردار مکان  i یذرهبین  یفاصله، یعنی کندیمکنش تصویرش برهم نیترکینزدبا 

 :شودیمبه صورت زیر تعریف  𝑟𝑗با بردار مکان 

 𝑟𝑖𝑗 = 𝑚𝑖𝑛|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗 + 𝑛1𝑎⃗ + 𝑛2𝑏⃗⃗ + 𝑛3𝑐|                                                                   (3-11)  

 . در این حالت شرطمیریگیممکعبی ساده است در نظر  یسازهیشب یاختهیرا که در آن  یاسادهحالت 

 یتهاخیهمسایه آن است که شعاع قطع پتانسیل کمتر از نصف طول  نیترکینزدلازم برای تقریب 

 باشد: یسازهیشب

𝑟𝑐  < 𝐿 2⁄                                                                                                                    (3-12)  

                                           

1 -Spherical cut-off 

2 -Minimum Image Interactions(M.I.I) 
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𝐿از  ترشیبام  i یذرهام از  j یذره یفاصلهکه اگر  شودیمجا ناشی این شرط از آن
باشد، در این  ⁄2

ام محاسبه  i یذرهام از  j یذرهیکی از تصویرهای  یفاصله، بلکه دیآینم حساببهتقریب این فاصله 

𝐿از  حتما که  شودیم
که از  یافاصلهدر این تقریب هیچ  گریدعبارتبه (.4-3)شکل است  ترکوچک ⁄2

𝐿
روش  از این معمولا  کنش مربوط به آن را منظور کرد. تا بتوان برهم دیآینم حساببه، باشد تربزرگ ⁄2

مرکزی را یاخته در  i. با در نظر گرفتن این تقریب نیروی وارد بر اتم شودیماستفاده  هایسازهیشبدر 

 چنین نوشت: توانیم

𝐹⃗𝑖 = −∑ ∑
𝜕𝑈(𝑟𝑖𝑗−𝑚⃗⃗⃗⃗𝐿)

𝜕𝑟𝑖

𝑁
𝑗≠𝑖

(+1,+1)

𝑚⃗⃗⃗⃗=(−1,−1)
                                                                           (3-13)  

از  نیروها باید یمحاسبهفوق برای کم کردن  یهابیتقردستگاه زیاد باشد، علاوه بر  یهاذرهاگر تعداد 

 .میپردازیمنیز استفاده کنیم که در ادامه به آن  هاهیهمسا یاههیس جمله ازدیگری  یهاروش

 

 [71]همسایه در دو بعد ترینیکنزدتقریب کنش با  -4-3شکل 

 1هایههمسا ییاههس -3-4

 نیرتکینزدکنش با مرکزی حتی با رعایت برهم یاختهینیروهای وارد بر یک اتم در در روند محاسبه 

زیاد باشد. یک راه کم کردن چنین  هااتماگر تعداد  ژهیوبه، شوندیممحاسبات طولانی  نیز هاهیهمسا

                                           

1 - Neighbors list 
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 iنسبت به  j یهاذرهاست. در این روش دیگر فواصل تمام  هاهیهمسا یاههیسمحاسباتی استفاده از 

قرار دارند سنجیده  iذره  یهاهیهمسا یاههیسکه در  ییهاذره یفاصله، بلکه تنها شودینمسنجیده 

 .میکنیمرا معرفی  هاهیهمسا یاههیس. در ادامه دو نوع شوندیم

 ورله ییههمسا ییاههس -3-4-1

 شودیماحاطه  𝑟𝑙 شعاعبه  تربزرگکروی  یپوسته، با یک قطع اطراف یک ذره یکرهاین روش  در

تا  هاآنهر ذره که فاصله  یهاهیهمسا یهمهاز  یااههیس، یسازهیشب یمرحله(. در اولین 5-3)شکل 

 شودیم روزبهگام( این سیاهه  10 معمولا گام زمانی ) هرچندو در  شودیماست ساخته  𝑟𝑙از  ترکمذره 

  (.6-3)شکل 

در واحد حجم  هاذرهچگالی  ρکه اگر  شوندیمذخیره  LISTبزرگی به نام  یهیآرادر  هاهیهمسااین 

N/6ρ3باشد، بُعد آن حدود 
lrπ4  .در  هاذره یهاهیهمسادیگری از آدرس  یهیآراهمزمان  طوربهاست

اشاره به آدرس اولین  POINT(l)عضو است.  Nکه دارای  شودیم، ساخته  POINTنام به LIST یهیآرا

به ترتیب صعودی منظم  هاذره یهیهمساآدرس  کهنیادارد. با توجه به  LISTدر آرایه  l یذرههمسایه 

 POINTدارد. در نتیجه با استفاده از  i یذره یهیهمسااشاره به آخرین  POINT(l+1) – 1، شوندیم

است مشخص کنیم. به عبارت  l یهاهیهمسارا که شامل  LISTبزرگ  یهیآراقسمتی از  میتوانیم

تا  LIST(POINT(l))عبارت خواهند بود از  i یذره یهاهیهمساواقعی  یشماره ترقیدق

LIST(POINT(l+1)-1) . 

 

 [71]ساختن سیاهه همسایه ورله -5-3شکل 
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 1مرتبط ییههمسا ییاههس -3-4-2

و آزمودن  شودیمورله متداول بسیار بزرگ  یاههیس، تر شودبیش 1000دستگاه از  یهاذرهاگر تعداد 

ه . روش دیگری کنیست ریپذهیتوجاز نظر منطقی  هاهیهمسا کردن دایپهر جفت ذره در دستگاه برای 

مکعبی  یجعبهمرتبط نام دارد. در این روش  یهیهمسا یاههیسروش  رودیمدر این موارد به کار 

ول ط کهیطوربه شودیم( تقسیم هااختهی)زیر  ترکوچک یهااختهیمنظمی از  یشبکهبه  یسازهیشب

 یبندمیقستاز شعاع قطع پتانسیل باشد. برای نمونه، نمایش دوبعدی خاصی از این  تربزرگ، هر زیر یاخته

 طوربههستند و اگر  5×5برابر با  هااختهینشان داده شده است. در این شکل تعداد زیر  7-3در شکل 

 یاختهیاید علاوه بر خود زیر را پیدا کنیم، ب 13ی ی درون زیریاختههاذره یهیهمسامثال بخواهیم 

 هاذرهمجزایی از  یاههیسنیز جستجو کنیم. اگر  19و  18، 17، 14، 12، 9، 8، 7 یهااختهی، در زیر 13

. شودیمانجام  سرعتبه هاهیهمساوجود داشته باشد، فرآیند جستجوی بین  هااختهیدر هر یک از زیر 

𝑁𝑐 ت ذره داریم که در آنجف 𝑁𝑁𝑐9با استفاده از تقسیم یاخته در دو بعد، نیاز به آزمودن  =
𝑁
𝑀2⁄ 

)و یا  𝑁2در هر راستا است. این تعداد در مقایسه با  هااختهیتعداد زیر  Mو 
1

2
𝑁(𝑁 − جفت که  ((1

                                           

1 - Linked list 

از چپ به راست: سیاهه همسایه ورله در لحظه ساخت و لحظات بعدی  -6-3شکل 

ضمن تحول دستگاه. سیاهه ورله باید قبل از نفوذ ذراتی که در ابتدا خارج محدوده 

به هنگام  ( به داخل کره قطع پتانسیل، دوبارهرنگیاهس هاییرهدا) اندبودهسیاهه 

 .[1]شود
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 𝑁𝑁𝑐27ها برهمکنشتر است. در سه بعد تعداد محاسبه شود، کم هاهیهمساباید در حالت بدون سیاهه 

𝑁𝑐که در آن  شودیم =
𝑁
𝑀3⁄ .است 

، منظم کرد. در حین فرآیند منظم ناسبم یهااختهیرا در زیر  هاذرهاین روش باید  یمرحلهدر اولین 

که برای هر زیریاخته یکتا است و برابر با  HEADسرزنجیره  یهیآرا. شودیمسازی دو آرایه ذخیره 

 یذره یشماره، ر ذره، که برای هLIST یهیآرادرون آن زیر یاخته است و  یهاذره یشماره نیتربزرگ

هر زیریاخته و  HEAD یهیآرا. با دانستن دهدیمرا که ذره در آن قرار دارد،  یااختهیبعدی درون زیر 

، در نهایت به عنصری از LIST یهیآرابعدی درون زیریاخته با استفاده از  یهاذره یشمارهدنبال کردن 

نیست )شکل یاخته ی دیگری در آن زیرذرهکه  دهدیمکه صفر است و نشان  میرسیم LIST یهیآرا

 میکنیمو این فرآیند را تکرار  میرویمی بعدی ی زیریاختهیرهبه عنصر سرزنج مرحلهبعد از این  (.3-8

 ساده است. HEADو  LIST یهاهیآرا. ساختن 

 

نمایی مرتبط، )ب(ریاخته، در روش سیاهه زی 25به  سازییهشب)الف( تقسیم کردن یاخته اصلی  7-3شکل 

 .[71]دهدیمو ارتباطشان را نشان  هاآنهای درون که ذره 2و  1تر از دو زیر یاخته دقیق
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 2و  1های سیاهه مرتبط برای زیریاختهدر روش  Headو  Listهای نمایی از انجام عملیات آرایه -8-3شکل 

 .[71])ب( 7-3در شکل 

 پتانسیل 1جدول جستجوی -3-5

گیر بسیار زمان اهذرهو پتانسیل بین نیرو  یمحاسبهداشته باشد،  یادهیچیپشکل  مسئلهوقتی پتانسیل 

گیر این محاسبات وقت ، ازاز پتانسیل شدهآمادهدول از پیش با طراحی یک ج توانیمولی  شودیم

است بلکه برای  استفادهقابلها نیروها و پتانسیل یمحاسبهبرای  تنهانه. این جدول اجتناب کرد

ردار شار اتمی و ب یهاتنشمشتق نیرو و پتانسیل هستند )مانند  ینوعبهکه  ییهاتیکمسایر  یمحاسبه

 .[4]ایی( نیز مفید استگرم

 3یافتهانتقال –و پتانسیل نیرو  2یافتهانتقالپتانسیل  -3-6

در یک شعاع قطع، باعث بروز بعضی مشکلات در تعریف پتانسیل و نیرویی  یاتمنیبقطع پتانسیل 

یک  یسازهیشبدر  شدهاستفاده 𝑈(𝑟𝑖𝑗) . تابعشودیمدینامیک مولکولی  روش درمناسب برای استفاده 

𝑟𝑖𝑗 ناپیوستگی = 𝑟𝑐 یک جفت ذره برابر  یفاصله، در جاهایی که دارد که به علت همین ناپیوستگی𝑟𝑐 

                                           

1 - Look-up table 

2 - Shifted potentials 

3 - Shifted-force potentials 
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 یجابه،  𝑈𝑠(𝑟𝑖𝑗)، افتهیانتقالاز یک تابع پتانسیل . با استفاده ماندینمانرژی کل پایسته  شودیم

 .[4]از ناپیوستگی انرژی جلوگیری کنیم میتوانیم، پتانسیل اصلی

𝑈𝑠(𝑟𝑖𝑗) = {
𝑈 (𝑟𝑖𝑗) − 𝑈𝑐             𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑟𝑐
    0                               𝑟𝑖𝑗  >  𝑟𝑐

                                                                  (3-14)  

نیروها و  یاندازهدر  یریتأثثابت است  jو  i یذرهبه پتانسیل، برای هر جفت  شدهاضافه یجملهچون 

در نتیجه معادلات حرکت دستگاه ندارد ولی سهم آن در انرژی کل دستگاه از یک گام زمانی به گام 

؛ ندکنیمقطع در هر گام تغییر  یهیناحدرون  یهاذرهزیرا تعداد کل جفت  کندیمزمانی دیگر تغییر 

 انرژی کل دستگاه وارد شود تا قانون پایستگی انرژی برقرار بماند. یمحاسبهباید در  حتما ، ابراینبن

ولی  شودیم، مشکل ناپیوستگی پتانسیل اصلی در شعاع قطع حل افتهیانتقالبا استفاده از پتانسیل 

𝑟𝑖𝑗در  𝐹⃗𝑖𝑗 که ناپیوستگی نیروی همچنان مشکل دیگری وجود دارد = 𝑟𝑐 ،مثال در مورد برای  است

𝑟𝑖𝑗 برای  وکه نیر جونز-پتانسیل لنارد ≤ 𝑟𝑐:با رابطه زیر داده می شود 

𝐹⃗𝑖𝑗 =
24𝜀

𝑟𝑖𝑗
2 [2 (

𝜎

𝑟𝑖𝑗
)
12

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)
6

] 𝑟𝑖𝑗                                                                             (3-15)  

𝑟𝑖𝑗 و برای   >  𝑟𝑐  ،مثلا صفر است، بزرگی ناپیوستگی نیرو در شعاع قطع σ 5/2 𝑟𝑐 ، برابر =
𝜀

𝜎
 039/0 

باعث ناپایداری حل معادلات دیفرانسیلی حرکت شود. برای جلوگیری از  تواندیماست. ناپیوستگی نیرو 

ن روش یک جمله استفاده کرد. در ای،  𝑈𝑆𝐹(𝑟𝑖𝑗)، افتهیانتقال –از پتانسیل نیرو  توانیماین مشکل 

 همان نیرو است در شعاع قطع صفر شود: کهآنتا مشتق  شودیمخطی کوچک به پتانسیل اضافه 

𝑈𝑆𝐹(𝑟𝑖𝑗) =

{
𝑈 (𝑟𝑖𝑗) − 𝑈𝑐 − (

𝑑𝑈(𝑟𝑖𝑗)

𝑑𝑟𝑖𝑗
)
𝑟𝑖𝑗=𝑟𝑐

  (𝑟𝑖𝑗 − 𝑟𝑐)                    𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑟𝑐       

       0                                                                                𝑟𝑖𝑗  >  𝑟𝑐

                           (3-16)  
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پتانسیل  .شودیمو در مشتق نیرو ظاهر  رودیمبا اعمال این تقریب ناپیوستگی نیرو در شعاع قطع از بین 

که از شکل  طورهماناست.  شدهدادهنشان  9-3جونز در شکل -پتانسیل لناردبرای  افتهیانتقال -نیرو

و مشتق پایستگی انرژی و ناپایداری عددی  شوندیمصفر  𝑟𝑐هموار در  طوربهپیداست، نیرو و پتانسیل 

 میتوانیمبه پتانسیل  شدهاضافه. با مربعی کردن جملات روندیمدیفرانسیلی حرکت از بین  در معادلات

 یسازهیشبر پتانسیل اصلی د یجابه افتهیانتقال –از جذرگیری جلوگیری کنیم. استفاده از پتانسیل نیرو 

 ولی خواص ترمودینامیکی ذرات با مدل فیزیکی اولیه منطبق نیست. ،یسازهیشببدین معناست که 

با  یازسهیشبتایج ، از ناختلالی کوچک یهاروشبا اعمال  توانیمکنش گر با پتانسیل اصلی را برهم

 .[72]دست آوردبه افتهیانتقالپتانسیل 

 

ونز ج-)خط پررنگ( و نیرو )خط متقاطع( برای )الف( پتانسیل لنارد یاذرهبزرگی پتانسیل دو  -9-3شکل 

 [71]یافتهانتقال–جونز نیرو -و )ب( پتانسیل لنارد

 محاسبه نیروهای بلند برد -3-7

قریبی دوقطبی، اگر از ت –، نظیر پتانسیل کولنی و پتانسیل دوقطبی بلند برد یهالیپتانسدر مورد 

ری را در یتصو یهااختهیاصلی و  یاختهیدستگاه در  یهاذره یهمهاستفاده نکنیم باید برهمکنش بین 

 ییهاروش. یکی از اندبوده سازمشکل هایسازهیشبهمواره برای  هابرهمکنشاین  رونیازانظر بگیریم. 

است، ولی چون در اثر  یسازهیشب یاختهیافزایش طول  شودیمکه برای حل این مشکل پیشنهاد 

ش یابد، این روای افزایش میملاحظهقابل صورتبه یسازهیشب، زمان یسازهیشب یاختهیافزایش طول 

دیگر برای حل این مشکل استفاده از قطع پتانسیل است. بدین معنی  یهاروشمناسب نیست. یکی از 
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کنیم و با روش خاصی سهم  نظرصرفبلند برد  یهابرهمکنشمعین، از  یفاصله کیکه بعد از 

قطع را محاسبه کنیم. دو روش  یفاصلهبلند برد در انرژی پتانسیل کل در خارج از  یهابرهمکنش

خلاصه  طوربهکه در ادامه  2و روش میدان واکنش 1از روش جمع اوالد اندعبارتمناسب برای این منظور 

 .شودتوضیح داده می هاآنهر کدام از 

 روش جمع اوالد -3-7-1

. [6]بلوری پیشنهاد شد یهاشبکهی انرژی توسط اوالد برای محاسبه 1921سال روش اوالد اولین بار در 

 بلا  قطور که . همانشودیماستفاده  هایسازهیشبپتانسیل کولنی در  یمحاسبهبرای  معمولا این روش 

روی دستگاه اعمال  یادورهپتانسیل کولنی در مواردی که شرایط مرزی  یمحاسبهگفته شد، برای 

های درون ذره یهمهی اصلی، بلکه با ی درون یاختههاذره یهمهبرهمکنش هر ذره با  تنهانه شودیم

 ویری را باید در نظر بگیریم:های تصیاخته

𝑈 =
1

2
 ∑ ∑

𝑞𝑖𝑞𝑗

|𝑟𝑖𝑗+ 𝑛⃗⃗𝐿|
𝑛
́𝑁

𝑖,𝑗=1    ,                                                                                        (3-17)  

𝑛⃗⃗ام،  i یذرهبار  𝑞𝑖در این رابطه  = (𝑛𝑥 , 𝑛𝑦, 𝑛𝑧)  1و± 2و...و ± ∞بردار شبکه که در آن𝑛𝑥, 𝑛𝑦 , 𝑛𝑧 =

∑و   ±  𝑛́   0به معنی آن است که برایn=  :داریم𝑖 ≠ 𝑗  طوربه (17-3) یرابطهنظیر  ییهایزن. جمع 

دارد.  ی جمعبستگی به ترتیب محاسبه هایزن معاین ج یجهینت گریدعبارتبهمشروط همگرا هستند، 

جمع زنی متناهی شود، اوالد روشی را برای گریز از این  یجهینتبنابراین چندان مطمئن نیستیم که 

جمع زنی فوق از یک فاکتور همگرایی گوسی به  یمحاسبهمشکل پیشنهاد کرد. در این روش برای 

𝑒−𝑠𝑛شکل 
 .شودیمبه سمت صفر میل داده  sجمع مقدار پارامتر  یمحاسبهو بعد از  شودیماستفاده  2

                                           

1 - Ewald sum 

2 - Reaction field 
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𝑈(𝑠) =
1

2
∑ ∑

𝑞𝑖𝑞𝑗

|𝑟𝑖𝑗+ 𝑛⃗⃗𝐿|
𝑛
́𝑁

𝑖,𝑗=1  exp(−𝑠𝑛2)   ,                                                                (3-18)  

 : دیآیمزیر به دست  یمعادله ، [71]جبری یمحاسبهبا انجام کمی 

𝑈 =
1

2

{
 
 

 
 

∑ ∑ 𝑞𝑖𝑞𝑗
𝑒𝑟𝑓𝑐(

𝛼|𝑟⃗⃗⃗𝑖𝑗+ 𝑛⃗⃗⃗𝐿|

𝐿
)

|𝑟𝑖𝑗 + 𝑛⃗⃗𝐿 |
𝑛

́
𝑁
𝑖,𝑗=1⏟                

𝑈فضای حقیقی

+
4𝜋𝑞𝑖𝑞𝑗

𝐿3
∑

1

𝑘2
exp(𝑖𝑘⃗⃗. 𝑟𝑖𝑗) exp (−

𝑘2

4𝛼2
)𝑘≠0⏟                        

𝑈فضای وارون

 +

  
1

𝐿
 [∑

𝑒𝑟𝑓𝑐(𝛼𝑛)

𝑛𝑛≠0 +
exp(−𝜋2𝑛2)/𝛼2

𝜋𝑛2
− 

2𝛼

√𝜋
] ∑ 𝑞𝑖

𝑛
𝑖=1⏟                              

𝑈خود انرژی

+ 
4𝜋

𝐿3
 |∑ 𝑞𝑖

𝑛
𝑖=1 |2⏟        

𝑈سطحی }
 
 

 
 

        

(3-19)     

از بارهای  یامجموعه، پتانسیل  فضای حقیقی𝑈اول، یعنی  یجملهتابع خطا است و  erfc(x) 1 در این رابطه

پهنای  اصلی و یانقطهاست که با یک توزیع گوسی بار، با باری برابر ولی با علامت مخالف بار  یانقطه

به وجود آمده، دارای معنی  هاانتگرالکه در اثر جداسازی  α. پارامتر اختیاری اندشده، استتار  αتوزیع 

ی استتار کننده را خنثی ، اثر این توزیع گوس  فضای وارون𝑈فیزیکی خیلی مهمی است. جمله دوم، یعنی 

جملات سوم و چهارم، یعنی  (.10-3)شکل  شودیماما جمع زنی آن در فضای وارون انجام  کندیم

𝑈و  خود انرژی𝑈و پتانسیل سطحی نام دارند. این دو جمله برخلاف  یخود انرژبه ترتیب پتانسیل  سطحی

جملات ثابتی هستند و کافی است  جهینت دربستگی ندارند،  𝑟𝑖𝑗 یاذرهنیب یفاصلهاول به  یجملهدو 

 جمع زنی اولیه به دو جمع گریدعبارتبهمحاسبه کنیم.  یسازهیشبرا فقط یک بار در ابتدای  هاآنکه 

، بر روی بردارهای   فضای وارون𝑈، و دیگری در فضای وارون،  فضای حقیقی𝑈زنی، که یکی در فضای حقیقی، 

𝑘⃗⃗ این فضا یعنی =
2𝜋

𝐿
𝑛⃗⃗ .تبدیل شده است ، 

                                           

dt(تابع  -1 
2

√𝜋
∫ exp (−𝑡2
∞

𝑥
erf  (x)= –erf c (x) = 1   فرترن است. یسینوبرنامهیکی از توابع درونی زبان 
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به دو توزیع گوسی شکل بار در فضای حقیقی و وارون، این دو نوع  یانقطهتبدیل بارهای  -10-3شکل 

 .[71]شوندیمتوزیع خیلی سریع همگرا 

 

𝑒−𝑥 صورتبههای بزرگ  xبرای  𝑒𝑟𝑓𝑐(𝑥)چون 
تر بیش (19-3) یرابطهاول  یجمله، کندیمافت  2

بزرگ،  𝑘⃗⃗( ، برای بردارهای 19-3) یرابطهدوم  یجملهکوتاه برد است. از طرف دیگر،  یهاسهمشامل 

 شودیمطوری انتخاب  αاست. پارامتر  بلند برد یهاسهمتر دارای و در نتیجه بیش کندیمبسیار افت 

همین محدود شود، به یسازهیشباصلی  یاختهی، به  فضای حقیقی𝑈جمع در فضای حقیقی،  یمحاسبهکه 

. کنندیمانتخاب  یسازهیشباصلی  یاختهیبرابر طول  5مقدار آن را  هایسازهیشبدر  معمولا  منظور 

در فضای حقیقی و یک بردار موج بیشینه،  فضای حقیقی𝑈 یمحاسبه، برای  𝑟𝑐یک شعاع قطع کروی  غالبا 

𝑘⃗⃗𝑚𝑎𝑥  یمحاسبه، برای 𝑈پارامترهای شودیم کاربردهبهدر فضای وارون   فضای وارون .α ،𝑟𝑐  و𝑘⃗⃗𝑚𝑎𝑥  را

طوری انتخاب کرد که تعادلی بین خطای قطع در هر جمع و تعداد جملات آن جمع برقرار  توانیم

کاری کرد که زمان اجرای جمع زنی اوالد از مرتبه  توانیمشود. با ایجاد تعادل بهینه بین این پارامترها 

𝑁3/2 [71]ودش. 

در دستگاهی با شرایط تناوبی،  یانقطهانرژی پتانسیل  یمحاسبهجا برای در این شدهانیبجمع اوالد 

 شودیمدقیق است. ولی گاهی اوقات توزیع بار در یک ذره با گشتاور دوقطبی یا چندقطبی تقریب زده 

چند که در آن  یتریکل یهاروشکه در این صورت استفاده از جمع اوالد درست نیست. در این موارد از 
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برای بررسی  توانیم. روش جمع اوالد را شودیمتفاده اس د،شونیمنیز در نظر گرفته  یانقطههای قطبی

 .[71]نمود، نیز استفاده 1پتانسیل کولنی استتار شده، پتانسیل یوکاوا

 روش میدان واکنش -3-7-2

آب به کار رفت. در  یسازهیشببرای  1973در سال  3و وات 2روش میدان واکنش اولین بار توسط بارکر

که  ییهاذرهکنش این ذره را با و انرژی برهم میسازیمبه شعاع قطع، حول یک ذره  یاکرهاین روش، 

 یکنش ذرهسهم مربوط به انرژی برهم، سپس، میکنیممحاسبه  حا یصردر داخل این کره قرار دارند، 

محیطی  صورتبهمحیط خارج از کره  .میکنیمبا محیط خارج از کره را به این انرژی اضافه  موردنظر

درون کره  که هر ذرهاین (. با فرض11-3)شکل  شودیم، در نظر گرفته  𝜀𝑠، کیالکتریدهمگن با ثابت 

نشان داد که میدان الکتریکی مربوط به محیط اطراف کره،  توانیمدارای یک گشتاور دوقطبی باشد، 

 :دیآیمدست ی زیر بهرابطه، شودیمام که میدان واکنش نامیده  i یذرهدر مکان 

𝐸⃗⃗𝑖 =
2(𝜀𝑠−1)

2𝜀𝑠+1
(
1

𝑟𝑐3
)∑ 𝑝⃗𝑗𝑗: 𝑟𝑖𝑗≤𝑟𝑐

                                                                                    (3-20)  

∑در این رابطه  𝑝⃗𝑗𝑗: 𝑟𝑖𝑗≤𝑟𝑐
است.  𝑟𝑖با شعاع  یاکرهدر داخل  i یذرهی همسایه یهاذرهکل  یدوقطب 

−، ناشی از میدان واکنش، برابر با ام i یذرهسهم انرژی 
1

2
𝐸⃗⃗𝑖 . 𝑝⃗𝑖  محاسبه به انرژی از است که بعد

درون  یهاذره. عیب این روش آن است که وقتی تعداد شودیمکنش کوتاه برد اضافه حاصل از برهم

 یسازهیشبو پایستگی انرژی در  شودیمام تغییر پیدا کند، در انرژی ناپیوستگی ایجاد  i یذره یکره

𝑟تابع توزیع شعاعی در  علاوهبه. ماندینمکامل برقرار  طوربه = 𝑟𝑐 دهد. هم رفتارهای نادرستی نشان می

                                           

𝑈منظور از پتانسیل یوکاوا، پتانسیل  -1  =
1

2
∑ 𝑞𝑖𝑞𝑗
𝑁
𝑖≠𝑗

𝑒
−𝑘|𝑟⃗⃗⃗𝑖𝑗|

𝑟𝑖𝑗
عکس طول و مقیاسی از قدرت  kاست که در آن  

 استتار دستگاه است.

2 - Barker 

3 - Watts 
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دیگر را در یک تابع وزنی، که در  یهاذرهام و  i یذرهکنش صریح برای رفع این مشکلات، باید برهم

، ضرب کنیم. یعنی در نواحی نزدیک مرز، پتانسیل را کندیمپیوسته به سمت صفر میل  طوربهمرز کره 

 صورتهباز تابع وزنی زیر که  میتوانیم مثالعنوانبهیل بدهیم. به آهستگی تغییر داده و به سمت صفر م

𝑟𝑖𝑗پیوسته در  = 𝑟𝑐  استفاده کنیم:کندیمبه صفر میل ، 

{

1                                       𝑟𝑖𝑗 < 𝑟𝑡
(𝑟𝑐 − 𝑟𝑖𝑗)/(𝑟𝑐 − 𝑟𝑡)                𝑟𝑡 < 𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑟𝑐  

0                                             𝑟𝑐 < 𝑟𝑖𝑗     
                                                             (3-21)  

 استفاده کنیم. 𝑟𝑐95/0= 𝑟𝑡از  میتوانیم 𝑟𝑡یک انتخاب مناسب برای  عنوانبهکه در آن 

 

اند. های داخل کرهه ذرههای مربوط بدوقطبی دهندهنشانبردارهای سیاه روش میدان واکنش،  -11-3شکل 

های ذره یلهوسبهبیده شده اطراف کره محیط قط کنندیمبرهمکنش  Aبا ذره  یما مستق Dو  B  ،Cهای ذره

 .[71](داریهساکند )بردار ایجاد می Aداخل کره، یک میدان واکنش در مکان ذره 

 سازییهشبسازماندهی  -3-8

دستگاه  یسازمتعادلاصلی ایجاد شرایط اولیه،  یمرحلهشامل سه  یسازهیشبسازماندهی هر 

از این مراحل اشاره خواهد  هرکدامو به دست آوردن نتایج است. در ادامه به  یبردارنمونهو  موردمطالعه

 شد.

 ایجاد شرایط اولیه -3-8-1

 یهاذرهآغازین  یهاسرعتدستگاه را که شامل مکان و  یهیاولباید شرایط  یسازهیشبدر ابتدای هر 

 قبلی برای شرایط یهایسازهیشبنهایی اجرای  یهاسرعتو  هامکاناز  معمولا ، مشخص نمود. انددستگاه
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 یهاادهدانجام نشده باشد یا  هایسازهیشب قبلا ، ولی اگر شودیمجدید استفاده  یسازهیشبیک  یهیاول

برای تولید شرایط اولیه استفاده  توانیمزیر  یهاروشجدید مناسب نباشد، از  یسازهیشبآن برای 

 نمود.

 اولیه یهامکان)الف( 

 دکنندهیتول یبرنامهاده از یک با استف توانیمرا  یسازهیشبدستگاه  یهاذره یهیاولمکانی  یهامختصه

 یشبکهرا یک  هاذرهاولیه  یهامکانتولید کرد. ولی در اغلب موارد،  یاکاتوره صورتبه، یاکاتورهاعداد 

Fcc  یاBcc  برابر با  هاشبکه گونهنیارا برای  هاذرهو تعداد  رندیگیمدر نظر𝑁 = 4𝐼3  رندیگیمدر نظر 

 یک عدد طبیعی است.  Iکه در آن 

 های اولیه)ب( سرعت

باید در کد اصلی  جهینت درمربوط است و  موردنظردستگاه به دمای دستگاه  یهاذرهاولیه  یهاسرعت

 اولیه دو شرط زیر حائز اهمیت است: یهاسرعتبرنامه تولید شوند. در تخصیص 

 با دمای دستگاه سازگار باشد. هاسرعتتوزیع -1

 کل دستگاه صفر باشد. یتکانه-2

راه استفاده از یک توزیع تصادفی  نیترسادهمختلفی وجود دارد.  یهاراهاولیه  یهاسرعتبرای تولید 

 زیر یرابطهرا به دست آورد و سپس با استفاده از  هاسرعت[ ، -1و1] یبازهدر  مثلا  نواخت یک

𝑣𝑥𝑖
𝑛𝑒𝑤 = 𝑣𝑥𝑖

𝑜𝑙𝑑 −
1

𝑁
∑ 𝑣𝑥𝑖

𝑜𝑙𝑑𝑁
𝑖=1 ,                                                                                    (3-22)  

کل صفر شود و مرکز جرم کل دستگاه،  یتکانهرا تغییر داد تا  هاسرعت،  𝑣𝑧و  𝑣𝑦و روابط مشابهی برای 

بولتزمن در -گام زمانی، توزیع ماکسول 100خالصی نداشته باشد. در این توزیع بعد از حدود  ییجاجابه

 .دیآیمبه وجود  یاذرهنیباثر برخوردهای 
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 بولتزمن برای-بتدا از تابع توزیع ماکسولاولیه آن است که از همان ا یهاسرعتروش دیگر برای ایجاد 

استفاده کنیم. طبق مکانیک آماری، سرعت ذرات گاز در حالت تعادل از توزیع  هاسرعتتوزیع یکنواخت 

𝑝(𝑣𝑥)𝑑. در این توزیع کندیمماکسولی پیروی  𝑣𝑥  یمؤلفه کهآناحتمال x  یبازهدر  یاذرهسرعت 

(𝑣𝑥  , 𝑣𝑥+𝑑 𝑣𝑥) :باشد، برابر است با 

 𝑝(𝑣𝑥) 𝑑 𝑣𝑥 = √
𝑚

2𝜋𝑘𝐵𝑇
exp (

−𝑚𝑣𝑥
2

2𝑘𝐵𝑇
) 𝑑 𝑣𝑥 ,                                                                 (3-23)  

ذرات را  یاکاتورهثابت بولتزمن است. اگر بتوانیم سرعت  kBدمای دستگاه و  Tجرم ذره،  mکه در آن 

در شروع ، 1شوندیمارضا  خودخودبه 2و  1 یهاشرط کهآنینیم علاوه بر ( برگز23-3)از توزیع 

، هاذرهماکسولی به  یهاسرعتتری خواهیم داشت. برای تخصیص دستگاه متعادل یسازهیشب

رابطه  از یریگانتگرال. با میکنیمرا بیان  هاآنهای گوناگونی وجود دارد که در اینجا یکی از الگوریتم

داشته باشد برابر خواهد  𝜈𝑥مقداری مثبت و بین صفر تا  یاذرهسرعت  x یمؤلفه کهآن( احتمال 3-23)

 شد با:

𝑝(𝜈𝑥) = ∫ √
𝑚

2𝜋𝑘𝐵𝑇
exp (

−𝑚𝜈𝑥2́

2𝑘𝐵𝑇
)𝑑

𝜈𝑥

0

𝜐́𝑥 = 
1

𝜋
∫ exp (−𝑢́2
𝑢

0

) 𝑑𝑢́  =  
1

2
 erf (u) 

             𝑝(𝜈𝑥) =
1

2
𝑒𝑟𝑓 (√

𝑚

2𝜋𝑘𝐵𝑇
  𝑣𝑥)  ,                                                                  (3-42)  

و  کندیماز صفر تا یک تغییر  erf (u)تابع خطای  کندیمتغییر  تینهایباز صفر تا  uوقتی  میدانیم

ای سرعت ذره کهآناحتمال  (∞+)pصفر باشد، صفر است و  یاذرهسرعت  کهآناحتمال  p(0)لذا 

                                           

( با شکل کلی یک 23-3) یرابطه ییسهمقادر توزیع ماکسولی وارد شده است، همچنین با  وضوحبهدمای دستگاه  -1 

 زیر است: صورتبهکه  𝜎2و واریانس  〈𝑥〉تابع توزیع نرمال با میانگین 

ρ(x) = 
1

𝜎(2𝜋)
1
2⁄
exp(−

(𝑥−〈𝑥〉)2

2𝜎2
) ,  -∞ < 𝑥 < ∞ 

 کل دستگاه نیز صفر است. یتکانه جهیدرنتو  〈𝜈𝑥〉(، 23-3) یرابطهدید که طبق  توانیم
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1مثبت باشد 
با توزیع یکنواخت  یاکاتورهعددی شبه  𝜉́معقول است. حال اگر  کاملا است و این نتیجه  ⁄2

1 تار صفبین 
 زیر وجود دارد: یرابطهمطابق  𝜈𝑥و  𝜉́بین  کیبهکیباشد، تناظری  ⁄2

𝜉́ = 𝑝(𝜈𝑥)                                                                                                                 (3-52)  

 :میآوریمزیر را به دست  یرابطه ،(25-3) یرابطه( در 24-3از )  p(νx)با نشاندن 

𝜉 = 𝑒𝑟𝑓 (√
𝑚

2𝜋𝑘𝐵𝑇
  𝑣𝑥),                                                                                             (3-62)  

ξکه در آن  = 2ξ ́  با توزیع یکنواخت بین صفر و یک است و در هر زبان  یاکاتورهعددی شبه

 یدسترسقابل  () RANDبا تابع  𝜉در فرترن،  مثلا  وجود دارد  ساختهشیپیک تابع  صورتبه یسینوبرنامه

 :میکنیم( را معکوس 26-3) یرابطهاست. اکنون 

𝜈𝑥= √
2𝜋𝑘𝐵𝑇

𝑚
 𝑒𝑟𝑓−1(𝜉),                                                                                             (3-72)  

( به دست آوریم. 27-3) یرابطهرا از  𝜈𝑥سرعت تصادفی  میتوانیم،  𝜉 یاکاتوره ادعدایعنی پس از تولید 

بار عدد  N2دیگر مشخص کرد. پس لازم است  یاکاتورهبا یک عدد  توانیمعلامت سرعت را نیز 

بار برای تشخیص علامت(. به همین  Nسرعت و  x یمؤلفه یاندازهبار برای  Nتولید کنیم ) یاکاتوره

 را نیز به دست آوریم. 𝜈𝑧و  𝜈𝑦 میتوانیمترتیب 

 MD سازییهشبایجاد تعادل در  -3-8-2

 یهیولاباید بعد از مشخص کردن شرایط  رونیازادر حال تعادل نیست،  لزوما دستگاه تحت شرایط اولیه 

اجرا شود و دستگاه به حالت تعادل خود برسد. در هنگام  یسازهیشب یبرنامهدستگاه اجازه دهیم تا 

 تعادل، دستگاه باید دارای مشخصات زیر باشد:

کانونی( ثابت باشند یا حول  انسامبلدر  Tو  N،V مثلا  ) یسازهیشب انسامبل)الف( پارامترهای اصلی 

 مقدار میانگین خود نوسان کنند.
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 .بولتزمن پیروی کنند-اتمی از توزیع ماکسول یهاسرعتدکارتی  یهامؤلفه یهمه)ب( میانگین زمانی 

)پ( خواص ترمودینامیکی دستگاه حول مقدار متوسط خود نوسان کنند و پتانسیل ترمودینامیکی 

 خود را داشته باشد. ینهیکمکانونی( مقدار  انسامبلهلمهوتز برای  تابع مثلا  دستگاه )

 با  یقرتمختلف در هر بخش  یهاتیکم)ت( اگر دستگاه را به چند بخش مساوی تقسیم کنیم، متوسط 

 یکسان باشند.

 و تولید نتایج سازییهشبانجام  -3-8-3

 یهاتیکم یمحاسبهیعنی  یسازهیشببعد از به تعادل رسیدن دستگاه، نوبت به اجرای قسمت اصلی 

و  یسازهیشبمهم در  یهاتیکم. در ادامه به معرفی برخی رسدیم یبردارنمونه اصطلاحا موردنظر یا 

 .میپردازیم هاآن یریگاندازهچگونگی 

 سازییهشبمهم در  هاییتکم -3-9

ثل فیزیکی م یهاتیکمبه دو دسته تقسیم کرد، یک دسته  توانیمرا  یسازهیشبمهم در  یهاتیکم

دیگر  یدستهکنیم و  یریگاندازهدر آزمایشگاه  ما  یمستقرا  هاآن میتوانیمکه  دما، فشار و انرژی

که در حین اجرای برنامه  ییجاجابهاجرایی مثل تابع همبستگی زمانی و میانگین مربع  یهاتیکم

 .[6]نیاز داریم هاآنفیزیکی دیگر به  یهاتیکمبرخی  یمحاسبهبرای  یسازهیشب

 انرژی -3-9-1

ای ل لحظهانرژی پتانسی یمحاسبهکرد.  یبندمیتقسبه انرژی پتانسیل و انرژی جنبشی  توانیمانرژی را 

 یرابطهکه از  یالحظهانرژی جنبشی  یمحاسبهاست. همچنین  سرراست نسبتا  همزمان  طوربهو نیرو 

 بسیار ساده است. یسازهیشبدر طی  دیآیمبه دست  (3-28)

K (t) =
1

2
∑ 𝑚𝑖𝑖 (𝑣𝑖(𝑡))

2,                                                                                           (3-82)  
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کل  انرژی رونیازازیادی دارند،  زیوخافت یسازهیشبانرژی جنبشی و پتانسیل در طول  یالحظهمقادیر 

میکروکانونی، انرژی کل ثابت  انسامبلها، مثل انسامبلباشد. در بعضی  زیوخافتنیز ممکن است دارای 

 را بررسی کنیم. یسازهیشبتا درستی  کندیمهر گام زمانی کمک  یمحاسبهاست و 

 دما -3-9-2

 زیر تعریف کرد: صورتبهرا  T(t) یالحظهدمای  توانیمهمپاری انرژی  یهیقضبا استفاده از 

𝑇 (𝑡) =
2

3𝑁𝑘𝐵
𝐾(𝑡)                                                                                                      (3-29)  

ثابت بولتزمن  𝑘𝐵است.  t یلحظهکل دستگاه در  یالحظهسمت راست عبارت فوق همان انرژی جنبشی 

و دمای  کندیم زیوخافت یالحظهزمان، دمای  باگذشتتعداد درجات آزادی دستگاه است.  N3و 

 :دیآیمبه دست  یالحظهزمانی دمای  یریگنیانگیماز  Tماکروسکوپی 

𝑇 =
1

3𝑁𝑘𝐵
∑ 𝑚𝑖
𝑁
𝑖=1 〈𝑣𝑖

2(𝑡)〉,                                                                                        (3-03)  

میت زمانی یک ک یریگنیانگیم( با یک کمیت ماکروسکوپی )مانند دما یرابطهفوق مثالی از  یمعادله

 میکروسکوپی )مثل انرژی جنبشی( است.

 فشار -3-9-3

ته که گف طورهماننیروی عمودی وارد بر هر سطح فرضی در دستگاه است و  یاندازهطبق تعریف، فشار 

 .[71]میکنیمشد، در دینامیک مولکولی برای تعریف آن از تابع ویریال کلاسیوس، استفاده 

W (𝑟𝑖, … , 𝑟𝑁) = ∑ 𝑟𝑖
𝑁
𝑖=1 . 𝐹⃗𝑡𝑜𝑡𝑖  ,                                                                               (3-13)  

 ، 〈𝑊〉. متوسط آماری تابع ویریال، شودیمام وارد  i یذرهکل نیرویی است که به  𝐹⃗𝑡𝑜𝑡𝑖که در آن 

 :دیآیمروی مسیرها به دست  یریگنیانگیمبا  (،32-3مطابق رابطه )

〈𝑊〉 = lim
𝑡→∞

1

𝑡
∫ 𝑑𝜏
𝑡

0
∑ 𝑟𝑖(𝜏)
𝑁
𝑖=1 .  𝑚𝑖  𝑟𝑖̈(𝜏),                                                                   (3-23)  
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 :میآوریمبه دست  جزءجزءبه یریگانتگرالبا 

〈𝑊〉= lim
𝑖→∞

1

𝑡
 ∫ 𝑑𝜏 ∑ 𝑚𝑖

𝑁
𝑖=1 |𝑟𝑖̇(𝜏)|

2𝑡

0
 ,                                                                          (3-33)  

با استفاده از قانون همپاری انرژی به دست  جهیدرنتاین مقدار دو برابر متوسط انرژی جنبشی است و 

 :میآوریم

〈𝑊〉 = −𝑑𝑁𝑘𝐵𝑇 ,                                                                                                       (3-43)  

نیروی کل وارد بر هر  توانیمثابت بولتزمن است.  𝑘𝐵تعداد ذرات و  N(، 3یا  2بعد فضا ) dآن  که در

 ذره را به دو قسمت تقسیم کرد:

𝐹⃗𝑡𝑜𝑡𝑖 = 𝐹⃗𝑖 + 𝐹⃗𝑒𝑥𝑡𝑖  ,                                                                                                   (3-53)  

نیروی خارجی  𝐹⃗𝑒𝑥𝑡𝑖است و  موردنظر یذرهبا  هاذره یهیبقنیروی داخلی ناشی از برهمکنش  𝐹⃗𝑖که 

با حجم  𝐿𝑧و  𝐿𝑥  ،𝐿𝑦به ابعاد  یالسطوحیمتوازظرف است. اگر فرض کنیم ذرات در  یهاوارهیدناشی از 

V = 𝐿𝑥𝐿𝑦𝐿𝑧  در نظر بگیریم سهم  السطوحیتوازم یهاگوشهاز  یکی دررا  مبدأمحبوس باشند و

〈𝑊𝑒𝑥𝑡〉  دست آورد: ( به31-3با استفاده از تعریف ) توانیمناشی از ظرف را 

〈𝑊𝑒𝑥𝑡〉 = 𝐿𝑥(−𝑃𝐿𝑦𝐿𝑧) + 𝐿𝑦(−𝑃𝐿𝑥𝐿𝑧) + 𝐿𝑧(−𝑃𝐿𝑥𝐿𝑦) = −3𝑃𝑉                         (3-63)  

𝐹𝑥نیروی خارجی  𝑃𝐿𝑦𝐿𝑧−فشار و  𝑃که در آن 
𝑒𝑥𝑡 دیوار  یلهیوسبه شدهاعمالyz  در امتداد جهتx 

𝑥است که در مکان  یاذرهبر  = 𝐿𝑥  .زیر نوشت: صورتبه توانیم( را 34-3) یرابطه جهیدرنتقرار دارد 

〈∑ 𝑟𝑖⃗⃗⃗
𝑁
𝑖=1 . 𝐹𝑖⃗⃗⃗〉 − 𝑑𝑃𝑉 = −𝑑𝑁𝑘𝐵𝑇  ,                                                                             (3-73)  

 یا

𝑃𝑉 = 𝑁𝑘𝐵𝑇 +
1

𝑑
〈∑ 𝑟𝑖

𝑁
𝑖=1 . 𝐹⃗𝑖〉 = 𝑁𝑘𝐵𝑇 + 〈𝑊𝑖𝑛𝑡〉,                                                     (3-83)  

فشار گرمایی  (38-3) یرابطهاول در طرف راست  یجملهویریال نام دارد.  یمعادلهمهم،  یجهینتاین 

گرمایی، همان فشار ملموسی است که ناشی از برخورد  کنشی نام دارد. فشاری دوم فشار برهمجملهو 
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 یاذرهنیبناشی از وجود یک پتانسیل  صرفا کنشی، اما فشار برهم؛ و با جداره ظرف است گریکدیبا  هاذره

. شودیمذرات با یکدیگر تماس مستقیم داشته باشند، ایجاد  کهنیابین ذرات دستگاه است که بدون 

نشان  𝑊𝑖𝑛𝑡و آن را با  شودیمویریال داخلی نامیده  معمولا  ( 38-3) یرابطهدوم سمت راست  یجمله

 می دهیم:

𝑊𝑖𝑛𝑡 =
1

𝑑
∑ 𝑟𝑖⃗⃗⃗
𝑁
𝑖=1 . 𝐹⃗𝑖   ,                                                                                               (3-39)  

 :دیآیم به دستزیر  یرابطهباشد، ویریال از  یاذرهکنشی که شامل نیروهای دو یا سه برای برهم

𝑊𝑖𝑛𝑡 = −
1

𝑑
∑ ∑ 𝑟𝑖𝑗𝑗>𝑖𝑖 .

𝜕𝑈𝑖𝑗

𝜕𝑟𝑖𝑗
−
1

𝑑
∑ ∑ ∑ (𝑟𝑖𝑗.

𝜕𝑈𝑖𝑗𝑘

𝜕𝑟𝑖𝑗
+ 𝑟𝑖𝑘.

𝜕𝑈𝑖𝑗𝑘

𝜕𝑟𝑖𝑘
+ 𝑟𝑗𝑘.

𝜕𝑈𝑖𝑗𝑘

𝜕𝑟𝑗𝑘
)𝑘>𝑖𝑗>𝑖𝑖 ,  (3-04)  

مربوط به  یاذره، پتانسیل سه  𝑈𝑖𝑗𝑘است و  jو  i یذرهبین  یاذره، پتانسیل دو  𝑈𝑖𝑗که در این رابطه 

توان فشار معلوم هستند، می جزبه هاتیکم یهمهویریال  یمعادلهاست. چون در  kو  i  ،j یذرهسه 

نداشته باشند )مثل گاز کامل(  باهم یبرهمکنشاستفاده کرد. اگر ذرات دستگاه  P یمحاسبهاز آن برای 

 .شودیمگاز کامل تبدیل  شدهشناخته یمعادلهاین معادله به 

 1جاییمیانگین مربع جابه -3-9-4

محاسبه  (41-3)ی بنا به تعریف از رابطه یسازهیشبدر  هاذره (MSD)جایی بهمیانگین مربع جا

 :[4]شودمی

𝑀𝑆𝐷 = 〈|𝑟(𝑡) − 𝑟(0)|2〉  ,                                                                                       (3-14)  

                                           

1 . Mean Square Displacement (MSD) 
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…〉که در آن، نماد  است. در هنگام استفاده از شرایط مرزی  هاذرهروی  یریگنیانگیم یدهندهنشان 〈

 منظوربه هاذرهباید مواظب بود تا پرش  یسازهیشب یاختهیاز مرزهای  هاذرهو موقع عبور  یادوره

 عامل پخشی در نظر گرفته نشوند. عنوانبهبه داخل یاخته  هاآنبرگرداندن 

جامد  موردمطالعهبر دارد. اگر دستگاه را در  هاذره، اطلاعاتی راجع به پخش ییجاجابهمیانگین مربع 

 MSDولی اگر دستگاه مایع باشد، مقدار  کندیمبه مقدار متناهی میل  MSDزمان  باگذشتباشد، 

تعداد ضریب پخش ) توانیم، ییجاجابه. با استفاده از میانگین مربع ابدییمخطی با زمان افزایش طور به

 زیر محاسبه کرد: صورتبهطولانی،  یهازمانذرات عبوری در واحد زمان از واحد سطح( را در 

𝑀𝑆𝐷 =
1

2𝜏𝑑
〈𝑀𝑆𝐷(𝑡)〉 =

1

2𝑑𝑁𝜏
〈∑ |𝑟(𝑡) − 𝑟(0)|2𝑁

𝑖=1 〉 ,                                               (3-24)  

…〉که در آن نماد   یهاذرهبعد فضاست و جمع روی همه  dزمانی و  یریگنیانگیم یدهندهنشان 〈

که به (42-3)یب پخش با استفاده از رابطه صریح ضر یمحاسبهپخش شونده در دستگاه است. علاوه بر 

که در بخش بعدی  ضریب پخشی را از تابع همبستگی زمانی توانیمرابطه اینشتین معروف است، 

 بعد داریم: d، نیز به دست آوریم. در میکنیممعرفی 

𝐷 =
1

𝑑
∫ 〈𝑣⃗(𝑡). 𝑣⃗(0)〉
∞

0
 𝑑𝑡 ,                                                                                         (3-34)  

 1تابع همبستگی زمانی -3-9-5

یا  اعمالی هست یهیاولشرایط  ریتأثآیا دستگاه تحت  کهنیادر بسیاری از موارد لازم است در خصوص 

. این تابع میکنیماستفاده  (TCF)از تابع همبستگی زمانی  موارد گونهنیانه اطمینان حاصل کنیم. در 

زمانی قبلی و یا ارتباط مقدار کمیت  یهاگامزمانی جلوتر را با  یهاگام یهایکربندیپارتباط زمانی 

A(t)  با مقدار کمیتB(t)  یا کمیتA(t+∆t)  طور مستقیم به توانیم. مقدار این تابع را دهدیمرا نشان

                                           

1 . Time Correlation Function (TCF) 
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دو کمیت وابسته به زمان  B(t)و  A(t) یهاتیکممحاسبه کرد. طبق تعریف اگر  MD یسازهیشبدر 

 :[4]شودیمزیر تعریف  صورتبهباشند، تابع همبستگی زمانی بین آن دو 

TCF(t) = lim
𝜏→∞

1

𝜏
 ∫ 𝐴(𝑡́)
𝑡0+𝜏

𝑡0
. B(𝑡́ + 𝑡)d = 〈𝐴(𝑡́). 𝐵(𝑡́ + 𝑡)〉,                                    (3-44)  

 :دیآیدرمزیر  صورتبه (44-3تقل از هم باشند، رابطه )مس Bو  A کهیوقت

TCF (t)  = 〈𝐴(𝑡́)〉. 〈𝐵(𝑡́ + 𝑡)〉,                                                                              (3-54)  

B(𝑡́ و A(𝑡́)ولی اگر  + 𝑡) باشند یا داشته در هم سهمی A(t)́ متغیر تابع B(t́ + t) 3)ه باشد، رابط-

 یخودهمبستگتابع  TCFهر دو یک نوع کمیت باشند به تابع  Bو  Aصحیح نیست. وقتی  (54

𝑡́و  𝑡́ یهازماندر  A. در این حالت چگونگی ارتباط بین مییگویم (TACF)1زمانی + 𝑡 یریگاندازه 

تجربی ارتباط  یهافیطبا  تواندیم معمولا ،  TACF (𝜔)، یعنی TACF (t). تبدیل فوریه تابع شودیم

را  TACF(t)تقسیم کنیم مقدار به هنجار  TACF(0)را بر  TACF(t)داشته باشد. وقتی تمام مقادیر 

 آن صفر است.  ینهیکمو  1آن  ینهیشیبکه  میآوریمدست به

 2تابع توزیع شعاعی -3-9-6

احتمال  یکنندهمشخص، میدهیمنشان  g(r)که آن را با نماد  تابع توزیع شعاعی یک دستگاه از ذرات

را  هاذرهاز یکدیگر است. این تابع، ساختار موضعی و نظم  rجدایی  یبافاصلهپیدا کردن یک جفت ذره 

( تابع توزیع 𝜌)با چگالی تعداد  V، در حجم یاذره N. برای یک دستگاه دهدیمنسبت به یکدیگر نشان 

 :شودیمتعریف  (46-3با رابطه )شعاعی 

𝜌 𝑔(𝑟) =
1

𝑁
〈∑ ∑ 𝛿(𝑟𝑁

𝑗≠𝑖
𝑁
𝑖=1 − 𝑟𝑖𝑗)〉  ,                                                                        (3-64)  

                                           

1 . Time Auto Correlation Function (TACF) 

2 - Radial distribution function 
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است. برای یک دستگاه همگن همسانگرد،  jو  i یهاذرهبین  یفاصله 𝑟𝑖𝑗روی زمان و  یریگنیانگیمکه 

 است و داریم: هاذرهمیان  rنسبی  یفاصلهفقط تابعی از  هاذرهساختار و نظم 

𝜌 𝑔(𝑟) =
1

𝑁
〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)

𝑁
𝑗≠𝑖

𝑁
𝑖=1 〉  ,                                                                        (3-74)  

𝑟𝑖𝑗 که جاازآنو  = 𝑟𝑗𝑖 نوشت: توانیم 

𝜌 𝑔(𝑟) =
2

𝑁
〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)

𝑁
𝑗>𝑖

𝑁
𝑖=1 〉  ,                                                                       (3-84)  

 :میآوریمفضایی از تابع توزیع شعاعی به دست  یریگانتگرالبا 

𝜌∫ 𝑔(𝑟) 𝑑𝑟 =
2

𝑁
〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗) 𝑑𝑟

𝑁
𝑗>𝑖

𝑁
𝑖=1 〉 = (N − 1) ≠ N,                                (3-49)  

ذره شمرده  N-1را شمارش کنیم  هاذره ماندهیباق ذره کیکه اگر از موقعیت  دهدیماین رابطه نشان 

در نظر  r∆و به ضخامت  rکروی به شعاع  یپوسته، یک هایسازهیشبدر  g(r) یمحاسبه. برای شودیم

 :شودحاصل می (50-3) یمعادلهبگیریم و 

 𝜌∑ 𝑔(𝑟)𝑉(𝑟, ∆𝑟)∆𝑟 =
2

𝑁
∑ 〈∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)∆𝑟

𝑁
𝑗>𝑖

𝑁
𝑖=1 〉∆𝑟 ,                                         (3-05)  

جمع جفتی بالا را  معمولا است.  𝑟∆و به ضخامت  rکروی به شعاع  یپوستهحجم  𝑉(𝑟,∆𝑟)که در آن 

 :دهندیمبا عملگر شمارش زیر نشان 

∑ ∑ 𝛿(𝑟 − 𝑟𝑖𝑗)∆𝑟 ≡
𝑁
𝑗>𝑖

𝑁
𝑖=1 N(r, ∆𝑟),                                                                           (3-15)  

با مرکزیت  𝑟∆و ضخامت  rبه شعاع  یاپوستهتعداد ذرات موجود در  یدهندهنشان 𝑁(𝑟,∆𝑟)عملگر

 نتیجه گرفت: توانیماست. از معادلات بالا  هاذره

𝑔(𝑟) =
〈𝑁(𝑟,∆𝑟)〉
1

2
𝑁𝜌𝑉(𝑟,∆𝑟)

  ,                                                                                                    (3-25)  

 در نظر بگیریم، داریم: MD یسازهیشبمرحله زمانی اجرای یک  Mاگر متوسط زمانی را در 
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𝑔(𝑟) =
∑ 𝑁𝑘(𝑟,∆𝑟)
𝑀
𝑘=1

𝑀(
1

2
𝑁)𝜌𝑉(𝑟,∆𝑟)

    ,                                                                                             (3-35)  

,𝑁𝑘(𝑟که  ∆𝑟)  نتیجه عملگر شمارش در گام زمانی𝑡𝑘  یمحاسبهاست. برای 𝑁𝑘(𝑟, ∆𝑟)  ،یفاصلهابتدا 

هستند،  گریکدینسبی یکسانی از  یفاصلهبین جفت ذرات را محاسبه کرده و سپس تعداد ذراتی را که در 

، تابع روی زمان یریگنیانگیماین تعداد با مقدار متناظر آن در گاز آزاد و  یسهیمقا. با میکنیمتعیین 

. انتخاب ضخامت مناسب پوسته برای به دست آوردن جواب درست بسیار شودیم توزیعی شعاعی تعیین

را نمایان کند و  g(r)کافی نازک باشد تا بتواند کیفیت و ظاهر تابع  اندازهبهمهم است. این پوسته باید 

ی آن آمار تیفیو کاز ذرات درون آن بیفتد  یایکافکافی بزرگ باشد تا تعداد  اندازهبههمچنین باید 

است که  𝜎025/0  =∆𝑟مقدار مناسب آن برابر جونز  –برای پتانسیل لنارد  (.12-3د)شکل حفظ شو

 جونز است. –یکی از پارامترهای پتانسیل لنارد  𝜎در آن 

تابع توزیع شعاعی برای ساختار داخلی بلور در صفرکلوین یک سری توابع دلتای دیراک است که ساختار 

که  ودشیم. در دماهای غیر صفر کلوین این تابع به توابع گوسی تبدیل دهندیمشان داخلی بلور را ن

وضعی که چگالی م دهدیمنشان  یخوببهگرمایی است. این توابع دلتا و یا گوسی  یهاینظمیبدلیل آن 

 .استدر ساختارهای بلوری ثابت نیست و دارای تغییرات شدیدی 

 

 𝐝𝐫 [71] ای به ضخامتاز یک ذره نمونه در پوسته rها در فاصله شمارش ذره نحوهنمایی از  -12-3شکل 

و ...( و همچنین  Fcc ،Bccتابع توزیع شعاعی ابزار بسیار مفیدی برای تشخیص ساختارهای بلوری )

. شودیم، ارتباط داده 𝑆𝑘تشخیص حالت مایع یا جامد است. تبدیل فوریه این تابع به فاکتور ساختاری، 
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𝑆𝑘  یاشعهپراکندگی  یهایریگاندازهدر توصیف یک کمیت کلیدی X  است و به طریق تجربی

 زیر است: صورتبهنشان داد که ارتباط این دو کمیت  توانیماست.  یریگاندازهقابل

𝑆(𝑘) = 1 + 𝜌∫𝑔(𝑟)exp (−𝑘⃗⃗. 𝑟) 𝑑𝑟⃗⃗⃗⃗⃗  ,                                                                      (3-45)  

 :شودیمزیر نوشته  صورتبه (54-3) یرابطهبرای مایعات همسانگرد 

𝑆(𝑘) = 1 + 4𝜋𝜌 ∫
sin𝑘𝑟

𝑘𝑟

∞

0
g(r) 𝑟2 𝑑𝑟  ,                                                                      (3-55)  

 .ندکنیمو دنیای واقعی ایجاد  MD یهایسازهیشباین روابط، ارتباطی بسیار مهم بین 

 گیری هنگردی هر تابعشعاعی، استفاده از آن جهت متوسط یکی دیگر از کاربردهای مفید تابع توزیع

 :شودیمزیر نوشته  صورتبهاست که  Aجفتی دلخواه 

〈𝐴〉 = 〈∑ ∑ 𝐴(𝑟𝑖𝑔𝑗>𝑖𝑖 )〉 = 2𝜋N𝜌 ∫ 𝑟2
∞

0
 g(r) A(r) 𝑑𝑟 ,                                             (3-65)  

 نظم انتقالی پارامتر -3-9-7

 بلوری و به تعادل یشبکهبرای بررسی فرآیند ذوب یک  معمولا پارامتر نظم از پارامترهایی است که 

د گذار فاز از جام ینقطه توانیم. با بررسی تغییرات پارامتر نظم رودیمرسیدن آن در فاز مایع به کار 

ن پارامتر نظم انتقالی آ یمحاسبهگاه، با یک دست یهاذرهنظم انتقالی  یدرجهبه مایع را تشخیص داد. 

 :دیآیم، به دست شودیمزیر تعریف  صورتبهکه  دستگاه

𝜆(k) =
1

𝑁
∑ cos(𝑘⃗⃗, 𝑟𝑖)
𝑁
𝑖=1  ,                                                                                           (3-75)  

 

دستگاه  یهاذرهتعداد  Nاولیه و  یشبکهوارون  یشبکهبردار  𝑘⃗⃗ام،  i یذرهبردار مکان  𝑟𝑖که در آن 

Fcc  ،𝑘⃗⃗ یشبکهدر  مثالعنوانبهاست.  =
2𝜋

𝑎
(−1,1, طول یاخته بسیط نام  aاست که در آن  (1−
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 (58-3از رابطه )، Nدستگاه،  یهاذرهو تعداد  L، یسازهیشبمکعبی  یاختهیطول  برحسبدارد و 

 :شودیمتعیین 

𝑎 =
𝐿

(𝑁 4⁄ )
1
3⁄
 ,                                                                                                              (3-85)  

 طوربه هاذرهیک است، ولی در مایعات چون  یمرتبهاز  𝜆(𝑘)و  اندیبلوردارای نظم  هاذرهدر جامدات، 

𝑁√ یدامنهحول صفر با  𝜆(𝑘)، کنندیمتصادفی حرکت 

𝑁
دستگاه  یهاذره. هر چه تعداد کندیم زیوخافت 

 خواهد شد. ترکمباشد، نوسانات  تربزرگ

 1تنش -3-9-8

 نایکنواخت یطوربهبر روی سطح مقطع  معمولا و  شودیمنیروی وارد بر سطح تعریف  عنوانبهتنش 

 :شودیمزیر تعریف  صورتبهدر یک حجم  A ینقطهتوزیع شده است. تنش در 

𝜎 = lim
Δ𝐴→0

∆𝐹⃗

∆𝐴
  ,                                                                                                             (3-59)  

است. شکل  𝐴∆نیروی اعمالی بر سطح  𝐹⃗∆است و  A ینقطهسطحی است که شامل  𝐴∆که در آن 

که تانسور تنش نامیده  𝜎𝑖𝑗دوم  یمرتبهکامل با تانسور  طوربهجسم،  ینقطهتنش در یک  یبعدسه

اشاره  کندیمکه تنش بر روی آن عمل  یاصفحه، به  iاول تانسور،  یشناسه. شودیم، مشخص شودیم

 2عمودی یهاتنش،  𝜎𝑖𝑗، به جهت تنش در آن صفحه اشاره دارد. عناصر قطری  jدوم،  یشناسهدارد و 

 یهاتنشاز صفر  تربزرگ. مقادیر شوندیمبرشی نامیده  یهاتنش،  𝜎𝑖𝑗نام دارند و عناصر غیر قطری 

 .دهندیمفشردگی را نشان  هاآنتر از صفر عمودی، کشیدگی و مقادیر کم

                                           

1 . Stress 

2 . Normal stress 
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یک دستگاه مختصات جدید تعریف کنیم که محورهای آن عمود  میتوانیمبرای هر نوع تنش، همواره 

صفرند. این  هاآنبرشی در  یهاتنشو  اندنهیشیب هاآنعمودی در  یهاتنشبر صفحاتی هستند که 

 .شودیماصلی گفته  یهاتنشها، عمودی در آن یهاتنشام دارند و به صفحات، صفحات اصلی ن

 :کنندیمزیر صدق  یمعادلهلی هستند، در های اصلی که عمود بر صفحات اصتنش

𝜎3 − 𝐼1𝜎
2 + 𝐼2𝜎 - 𝐼3 = 0  ,                                                                                          (3-06)  

𝐼1 = 𝜎11 + 𝜎22 + 𝜎33  , 

𝐼2 = 𝜎11𝜎22 + 𝜎22𝜎33 + 𝜎11𝜎33 - 𝜎12
2  - 𝜎13

2  - 𝜎23
2  , 

𝐼3 =  𝜎11 𝜎22 𝜎33 + 2 𝜎12 𝜎23 𝜎13 -  𝜎11𝜎23
2  - 𝜎22𝜎13

2  - 𝜎33𝜎12
2  ,                                  (3-16)  

اصلی هستند که  یهاتنشهمان  میدهیمنشان  𝜎3و  𝜎1  ،𝜎2را با  هاآن( که 60-3معادله )های ریشه

 𝑙3و  𝑙1 ،𝑙2هادی سه تنش اصلی یعنی  یهانوسیکسبه محورهای اصلی اشاره دارند.  هاآن یهاشناسه

 از روابط زیر به دست می آیند:

(𝜎 − 𝜎11) 𝑙1  −  𝜎12𝑙2  −  𝜎31𝑙3  =  0  

−𝜎12𝑙1  +  (𝜎 − 𝜎22) 𝑙2  −  𝜎32𝑙3  =  0                                                                  (3-62)  

−𝜎13𝑙1  −  𝜎23𝑙2  + (𝜎 − 𝜎33) 𝑙3  =  0 ,  

 همچنین داریم:

𝐼1
2 + 𝐼2

2 + 𝐼3
2 = 0 ,                                                                                                         (3-63)  

 تقسیم کرد: همؤلفزیر به دو  صورتبه توانیمرا  𝜎𝑖𝑗تانسور تنش کلی 

𝜎𝑖𝑗 = 𝜎𝑚 + 𝜎𝑖𝑗
𝐷  ,                                                                                                        (3-64)  

دگی کشی یدهندهنشاننام دارد. این تنش  یکیاستات درویهن رابطه، تنش یاول سمت راست ا یمؤلفه

دوم تنش، تنش  یمؤلفه. دهدیمیا فشردگی خالص است و فقط تغییرات کشسان حجم را نشان 
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𝜎𝑖𝑗، 1انحرافی
𝐷  در تغییر حالت ماده  جهیدرنتبرشی است و  یهاتنش یرندهیدربرگ، نام دارد. این تنش

 از کشسان به ناکشسان )حالت پلاستیک( نقش دارد. 

دیگری به نام کرنش نیز وجود دارد که بنا به تعریف برابر با تغییرات نسبی علاوه بر تنش، کمیت مفید 

را همانند تانسور تنش تعریف کرد. در مواد کشسان  𝜀𝑖𝑗تانسور مربوط به آن، یعنی  توانیمطول است و 

 نام دارد. افتهیمیتعمکرنش و تنش قانون هوک  یرابطه

محاسبه کرد.  MDبا روش  توانیمهستند که  ییهاتیکمجا تنها بخشی از در این ذکرشده یهاتیکم

 کرد. یریگاندازه MDبا روش  توانیممهم دیگری مانند رسانندگی گرمایی را نیز  یهاتیکم

 MDها در کمیت یریگاندازه ییوهش -3-10

وی زمانی کمیت موردنظر ر یریگنیانگیمیک کمیت به معنی انجام  یریگاندازهدر دینامیک مولکولی، 

هستند و بنابراین  هاآن یهاسرعتو  هاذرهتابعی از مکان  معمولا فیزیکی  یهاتیکمدستگاه است. 

 :[4]نوشت (65-3رابطه ) صورتبهرا  t یلحظهدر  fیک کمیت فیزیکی دلخواه  یالحظهمقدار  توانیم

𝐴(𝑡) = 𝑓(𝑟1(𝑡),… , 𝑟𝑁(𝑡), 𝑣⃗1(𝑡), … , 𝑣⃗𝑁(𝑡))  ,                                                             (3-65)  

 :آیدمیبه دست ( 66-3)و متوسط آن را از رابطه 

〈𝐴〉 =
1

𝑁𝑇
∑ 𝐴(𝑡)
𝑁𝑇
𝑡=1   ,                                                                                                  (3-66)  

. در عمل ردیگیدر برمرا  𝑁𝑡یعنی  هاگامتا تعداد کل  1زمانی از  یهاگام یهمه tشاخص جمع زنی 

 .شودیمشرح داده  اختصاربه ادامهکه در زمانی وجود دارد  یریگنیانگیمدو روش معادل برای 

                                           

1 . Deviatoric stress 
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∑و مجموع  شودیمدر هر گام زمانی محاسبه  A(t)دینامیک مولکولی  یبرنامهدر حین اجرای  -1 𝐴(𝑡)𝑡 

∑. در انتهای اجرای برنامه با تقسیم دیآیمتا آن گام به دست  𝐴(𝑡)𝑡  زمانی، مقدار  یهاگامبر تعداد کل

کمیت موردنظر، ساده شد یا کمیت از اهمیت  یمحاسبهوقتی  معمولا . شودیممحاسبه  〈𝐴〉میانگین 

 .شودیمخاصی برخوردار باشد )مثل دما( از این روش استفاده 

در انتهای هر گام در یک فایل ذخیره  هاسرعتو در صورت امکان  هامکاندر طی اجرای برنامه،  -2

را مورد پردازش قرار داده و  هاذرهدیگری مسیر  یبرنامه، یسازهیشب یبرنامهو در پایان  شوندیم

 هاسرعتو  هامکان یرهیذخ. این روش فضای زیادی برای کندیمرا محاسبه  موردنظر یهاتیکم

 یسازهیشب. وقتی کمیت موردنظر پیچیده باشد و یا کمیت به پارامترهای اضافی که در طی ردیگیم

 .شودیموابسته باشد، از این روش استفاده  شوندینممحاسبه 

 ها در دینامیک مولکولیایجاد انسامبل -3-11

داشتن برای ثابت نگه ییسازوکارهاهای مختلف در دینامیک مولکولی، باید برای تحقق انسامبل

 یتمعمول برای تثب یهاروشایجاد کنیم. در ادامه  یسازهیشبها در دستگاه های شاخص انسامبلکمیت

 اشاره خواهد شد. اختصاربه یسازهیشب یهادستگاهتعداد ذرات، حجم، دما و فشار در 

 تثبیت تعداد ذرات -3-11-1

د و شونمی داشتهنگهثابت  خودخودبه یسازهیشبدستگاه  یهاذره، تعداد یادورهبا اعمال شرایط مرزی 

 نیست. یسازهیشبلزومی به تثبیت مجدد تعداد ذرات در 

 تثبیت حجم دستگاه -3-11-2

یم حجم را تنظ توانیم، با کمک گرفتن از فشار کل یسازهیشبترازمند شدن دستگاه  یمرحلهدر طی 

 یاختهیکرد و حجم ترازمند دستگاه را به دست آورد. روش کار به این صورت است که طول و عرض 

، در آن گام است شدهمحاسبه یالحظه را، در هر گام زمانی در ضریبی که متناسب با فشار یسازهیشب
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سازی مقدار میانگین ی ترازمندمرحله. در پایان میآوریمرا به دست  یالحظهضرب کرده و حجم 

و وارد  میریگیمدر نظر  موردمطالعهحجم ثابت دستگاه  عنوانبهرا  آمدهدستبه یالحظه یهاحجم

 .میشویم، یرداربنمونه یمرحله، یعنی یسازهیشببعدی  یمرحله

 تثبیت دما -3-11-3

 اندعبارتمشکل است ولی سه روش مختلف برای این کار وجود دارد که  یسازهیشبتثبیت دما در طی 

 .[71]افتهیگسترشاز روش قیدی، روش تصادفی و روش دستگاه 

باید ثابت  یسازهیشبدما در طی  هاآنو ... که در  NVT،NPTمانند هایی در انسامبل هاروشاز این 

 .شودیمشود، استفاده  داشتهنگه

 ( روش قیدی)الف

ل بود که انرژی جنبشی ک یاسادهدما پیشنهاد شد روش قیدی  داشتننگهاولین روشی که برای ثابت 

اس با تجدید مقی یسادگبهدستگاه پایسته بماند. این روش  یهیاولتا دمای  کردیمدستگاه را محدود 

( انجام 67-3رابطه ) صورتبهانش گرمایی ، برای تصحیح ریسازهیشبذرات در هر گام زمانی  یهاسرعت

 :[71]گرفتمی

𝑣⃗𝑖 → 𝑠𝑣⃗𝑖                               i =  1, … , N        ,                                                        (3-67)  

 که در آن داریم:

𝑠 = √𝑇0 𝑇(𝑡)⁄   ,                                                                                                         (3-68)  

است. این روش در سال  t یلحظهدمای دستگاه در  T(t)دمای موردنظر برای دستگاه و  𝑇0که در آن 

با مقید کردن انرژی جنبشی از طریق مقیاس تکانه تغییر کرد، ولی نشان داده شد که در یک  1983
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𝑁 یمرتبهکه با تابع توزیع کانونی از  کندیمایجاد  یایتعادلاین روش تابع توزیع  یاذره Nدستگاه 
1
2⁄ 

 اختلاف دارد.

کند ر تعادلی استوار است، پیشنهاد میدینامیک مولکولی غی یهاروش یهیپادومین روش قیدی که بر 

ذرات، به جملات نیرو در معادلات حرکت اضافه شود. این  یتکانهاضافی، متناسب با  یاجمله [71]که

تعیین  یاگونهبهکه معادلات دیگر به شکل کانونی نباشند. ثابت تناسب  شودیماضافی باعث  یجمله

در بخش  یایکانونتابع توزیع  تواندیمکه انرژی جنبشی کل دستگاه ثابت باشد. این روش فقط  شودیم

 یجابه یاذره Nپیکربندی فضای فاز ایجاد کند و این به شرطی است که درجات آزادی یک دستگاه 

3N ،(3N-1)  [73]است که این روش قیدی جدید دو اشکال دارد شدهدادهدر نظر گرفته شود. نشان: 

 منجر به ناپایداری دما شود. تواندیمدمای موردنظر در الگوریتم  -

غیر  معرفی یک هامیلتونیهامیلتونی این روش متناظر با هامیلتونی یک دستگاه فیزیکی نیست و  -

یک دستگاه فیزیکی پذیرفتنی نیست. حتی اگر این هامیلتونی معادلات حرکت  یسازهیشبفیزیکی برای 

 سازگار با اصول ریاضی تولید کند.

 )ب( روش تصادفی

ونه روش تصادفی، لانژوین گ یهیپاپیشنهاد شد بر  که برای ایجاد دمای ثابت در انسامبلدومین روشی 

است. در این شیوه، سرعت  کارلومونتدینامیک مولکولی و  یهاروش. این روش تلفیقی از [74]است

. این برخوردها، سرعت ذرات را کندیمذرات در حین برخورد تصادفی با تعدادی ذرات فرضی تغییر 

ود و رضی برقرار شو یک نیروی ف یاکاتورهگرمایی  یهایآشفتگکه تعادل بین  دهندیمطوری تغییر 

ار رفت دستگاه آبی به ک یسازهیشبیک توزیع کانونی )فقط در فضای تکانه( ایجاد شود. این روش برای 

مشخص  یامحدودهو مشاهده شد که برای تحقق دمای ثابت، فراوانی برخوردهای تصادفی باید در 
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ذرات و پراکندگی سریع تابع  مدتکوتاه یحافظهانتخاب شود. آهنگ سریع برخوردها منجر به کاهش 

 .[71]، این برخوردها باید با فراوانی کم رخ دهندجهیدرنت. شودیم یخودهمبستگ

 افتهیگسترش)پ( روش دستگاه 

 که توزیع افتهیگسترشروش جدیدی به نام دستگاه  1984قیدی و تصادفی، در سال  یهاروشعلاوه بر 

 شکانونی را در هر دو بخش فضای فاز، یعنی فضای پیکربندی و فضای تکانه، از دومین رو انسامبل

. شدیمقیدی است که در بالا اشاره شد زیرا در آن روش، توزیع کانونی فقط در فضای پیکربندی ایجاد 

 به دست آورد. افتهیگسترشاز روش  توانیمکه معادلات دومین روش قیدی را  [75]ثابت شده است

ی از ذهن یهایکپبا در نظر گرفتن تعداد زیادی دستگاه که  توانیمکانونی فرضی را  انسامبلیک 

و سپس انباشتن  باشندیم N یذرهو تعداد  Vدارای حجم ثابت  هرکدامو  اندیاصلدستگاه فیزیکی 

این بلوک را در یک مخزن گرمایی در  آنگاهایجاد کرد و  یبعدسهبرای ساختن یک بلوک  همیرو هاآن

 تبادلفقط اجازه  کنندیما از هم جدا رض کنیم مرزهایی که اعضای این بلوک ر. اگر فقرارداد، Tدمای 

دمای مشترک  هاآن یهمهانرژی و نه ماده را بدهند، در هنگام به تعادل رسیدن اعضای بلوک با مخزن، 

T  کانونی  درهنگشود یک  یبندقیعاگرمایی  ازنظر. در این حالت اگر بلوک آورندیمرا به دست

 و آمار شودیمتقسیم  انسامبلاست. در این شیوه مقداری از انرژی مخزن بین اعضای  شدهلیتشک

 بلوک دستگاه را در تعادل توانیممربوط به فرآیند تقسیم این انرژی است. در روشی معادل،  موردبحث

 ندتوانیمولی  کنندینمدر نظر گرفت. بلوک و مخزن ذره تبادل  Tبا یک مخزن گرمایی خارجی در دمای 

انرژی تبادل کنند. چون تماس گرمایی بین مخزن و بلوک همواره برقرار است، انرژی کل دستگاه 

 بحثمورد. در این روش، آمار رسدیمکانونی  انسامبلو هر حال تعادل دستگاه به توزیع  کندیم زیوخافت

گاه کانونی به روش دست امبلانسمربوط به تبادل انرژی بین هنگرد و مخزن است. این شیوه برای ایجاد 

و مخزن گرمایی با  یسازهیشبکه گفته شد در آن دستگاه  طورهمانمعروف است و  افتهیگسترش

، پایستگی یشدگجفت (.13-3)شکل  دهندیمو یک دستگاه مرکب را تشکیل  شوندیمیکدیگر جفت 
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انونی ک انسامبلو منجر به ایجاد  بردیماز بین  کردیمرا محدود  شدهیسازهیشبانرژی که رفتار دستگاه 

 تواندیمسازی نرژی کل دستگاه شبیه. پایستگی انرژی هنوز در دستگاه مرکب وجود دارد ولی اشودیم

 داشته باشد. زیوخافت

 

 مجازی یافتهگسترشدستگاه  -13-3شکل 

 یتکانهو  sخیالی  یمختصهذرات واقعی، یک  یتکانهعلاوه بر مکان و  افتهیگسترشدر روش دستگاه 

مخزن گرمایی  عنوانبهکه این درجات آزادی اضافی  شودیمبرای هر ذره در نظر گرفته  𝑝𝑠مزدوج آن 

از: دستگاه واقعی  اندعبارتچهار دستگاه را در نظر گرفت که  توانیم، جهیدرنت. کنندیمذرات عمل 

(𝑟𝑖 , 𝑝⃗𝑖) دستگاه مجازی ،(𝑟𝑖̃ , 𝑝⃗𝑖̃) واقعی  یافتهیگسترش، دستگاه(𝑟𝑖 , 𝑝⃗𝑖 , 𝑠 , 𝑝𝑠)  و دستگاه

, 𝑟𝑖̃)مجازی  یافتهیگسترش 𝑝⃗𝑖̃ , 𝑠 , 𝑝𝑠)  طوربه، هدف رهیافت نوز نشان دادن این مطلب است که 

ی و مربوط کردن متغیرهای دستگاه فیزیک افتهیگسترشانتخاب هامیلتونی دستگاه  یبراهمزمان روشی 

 یفتهایگسترشکه تابع پارش میکروکانونی دستگاه  یاگونهبهوجود دارد  واقعی به دستگاه مجازی

. هامیلتونی دستگاه [71]مجازی، متناسب با تابع پارش کانونی دستگاه فیزیکی واقعی باشد

 زیر است: صورتبهمجازی  یافتهیگسترش

𝐻∗ = ∑
𝑝̃⃗2𝑖

2𝑚𝑖𝑠
2 + U (𝑟̃𝑖𝑗)  +  

𝑝𝑠
2

2𝑄
 +  g𝑘𝐵T ln 𝑠   

𝑁
𝑖 ,                                                      (3-69)  

 s یمختصهپارامتری است که شبیه جرم مربوط به حرکت  Qتعداد درجات آزادی است.  gکه در آن 

اند واقعی و مجازی یهادستگاهرات در ذ یهمهکانونی  یتکانهمکان و  𝑝⃗𝑖̃ و  𝑟𝑖̃و  𝑝⃗𝑖و  𝑟𝑖و  کندیمرفتار 

 :شوندیمبه هم مربوط  (70-3در رابطه )که از طریق تبدیلات 
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𝑟𝑖 = 𝑟𝑖̃ 

𝑝⃗𝑖 =
1

𝑠
𝑝⃗𝑖̃                                                                                                                     (3-70)  

𝑑𝑡 =
1

𝑠
 𝑑𝑡̃  

 اولین جهیدرنتانرژی پتانسیل هر دو دستگاه حقیقی و مجازی است،  (69-3) یرابطهدر  𝑈(𝑟̃𝑖𝑗)چون 

آخرین دو  بشی و پتانسیل دستگاه فیزیکی ونانرژی ج یدهندهنشان( 69-3ی )دو جمله در رابطه

اند. با استفاده از این آزادی اضافی یدرجهسیل مربوط به های جنبشی و پتانجمله، متناسب با انرژی

 :دیآیمزیر به دست  صورتبههامیلتونی، معادلات حرکت دستگاه فیزیکی 

𝑑𝑟𝑖

𝑑𝑡
=

𝑝⃗𝑖

𝑚𝑖
  

𝑑𝑝⃗𝑖

𝑑𝑡
= 𝐹⃗𝑖 - 𝜂𝑝⃗𝑖                                                                                                            (3-71)  

𝑑𝜂

𝑑𝑡
=

1

𝑄
 (∑

𝑝𝑖
2

𝑚𝑖
𝑖 − 𝑔𝑘𝐵𝑇)  , 

ضریب اصطکاک مخزن نامیده  η. در این روابط شودیمهوور گفته  –این معادلات ترموستات نوز  کلبه

مخزن  ( عملکرد75-3در )منفی یا مثبت باشد. آخرین رابطه  تواندیم. این ضریب ثابت نیست و شودیم

gkBTتر از . از این رابطه پیداست که اگر انرژی جنبشی کل بزرگکندیمگرمایی را کنترل 

2
dηباشد،  

dt
 

براین یک اصطکاک درونی در هنگرد برانگیخته . بناشودیمزیاد  ηمقدار  جهیدرنتو  شودیممثبت 

ها در مقایسه با انرژی جنبشی تر شدن انرژی جنبشی آنها و کمکه باعث کند شدن حرکت ذره شودیم

gkBTتر از . از طرف دیگر، اگر انرژی جنبشی کل کمشودیممخزن 

2
dηشود،  

dt
 جهیدرنتو  منفی شده 

 .شودیمهای هنگرد تندتر مخزن گرم شده و حرکت ذره

 



79 

یر هوور باعث تغی –ایجاد هنگرد کانونی از طریق دینامیک نوز  هوور. –معادلات حرکت دینامیک نوز 

الگوریتم سرعت ورله، برای معادلات حرکت در این دینامیک،  یبندفرمول. شودیممعادلات حرکت 

 :[4]است (72-3روابط ) صورتبه

𝑟1(t +  𝛿t)  =  𝑟1(t)  +  𝑣⃗1(t) 𝛿t +  
1

2
 𝛿𝑡2[𝑎⃗𝑖 −  𝜂(𝑡)𝑣⃗𝑖(𝑡)] 

𝑣⃗𝑖 (𝑡 + 
𝛿𝑡

2
) = 𝑣⃗1(t)  + 

𝛿𝑡

2
[𝑎⃗1(𝑡) − 𝜂(𝑡)𝑣⃗𝑖(𝑡)]  

𝜂 (𝑡 + 
𝛿𝑡

2
) =  𝜂(t)  +  

𝛿𝑡

2𝑄
[∑ 𝑚𝑖

𝑁
𝑖=1 𝑣𝑖

2(𝑡) − 𝑔𝑘𝐵𝑇]                                                   (3-72)  

𝜂(t +  𝛿t)  =  𝜂 (𝑡 + 
𝛿𝑡

2
) + 

𝛿𝑡

2𝑄
 [∑𝑚𝑖𝑣𝑖

2 (𝑡 +
𝛿𝑡

2
) − 𝑔𝑘𝐵𝑇

𝑁

𝑖=1

] 

𝑣⃗𝑖(t +  𝛿t)  =
2

2 +  𝜂(𝑡 + 𝛿𝑡)𝛿𝑡
[𝑣𝑖 (𝑡 + 

𝛿𝑡

2
) + 

𝛿𝑡

2
𝑎⃗𝑖(𝑡 + 𝛿𝑡)] 

 زیر در نظر گرفت: صورتبهرا  Q توانیم هاآنکه در 

𝑄 =  𝑔𝑘𝐵𝑇𝜏
2  ,                                                                                                        (3-73)  

، 𝛿𝑡، یسازهیشببزرگی گام زمانی  یمرتبهاز  معمولا مخزن گرمایی است و  زمان آسایش τکه در آن 

، کنترل کرد. دهدیمدما را کاهش  زیوخافتسرعتی را که مخزن با آن  توانیم τاست. با تغییر دادن 

باید مقدار  معمولا هوور است  –یکی از مشکلات اصلی روش نوز  هایسازهیشبدر  τتعیین مقدار مناسب 

τ  حول  یالحظهدمای  یزهایوخافترا طوری تعیین کرد کهT درصد  10، حداکثر برابرT  باشد. تعداد

g = 3(𝑁)درجات آزادی دستگاه برابر با  − تعداد کل دستگاه است. برای نوشتن  Nاست که در آن،  1

و دوتای آخر را  روال ریزاول را در یک  یجمله (، سه72-3) یرابطههوور باید در  –کد ترموستات نوز 

 روال ریز بارکی روال ریزاصلی بین فراخواندن این دو  یمهبرنادیگر محاسبه کنیم و در  یروال ریزدر 

 .میفرابخواننیروی وارد بر کل ذرات را  یمحاسبهمربوط به 
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 تثبیت فشار -3-11-4

بال آن نیاخته و به د یشبکهروش برای تثبیت فشار، آن است که در هر گام زمانی بردارهای  نیترساده

 تغییر دهیم:( 74-3های رابطه )مختصات ذرات را با تبدیل

𝑎⃗𝑖 →  𝜇𝑎⃗𝑖                                  𝑖 = شبکه( یهیپابردارهای                                     1,2,3   𝑎⃗𝑖( 

𝑟𝑖 → 𝜇𝑟𝑖                                   𝑖 = 1,… ,𝑁                                                               (3-74)  

 زیر نوشت: صورتبهتجربی،  یرابطهبا استفاده از یک  توانیمرا  𝜇ضریب 

𝜇 = [1 +
𝛿𝑡

𝜏
𝛽𝑇 (𝑃(𝑡) − 𝑃0)]

1

3
                                                                                   (3-75)  

ضریب  𝛽𝑇گام زمانی است و  𝛿𝑡برسیم.  𝑃0به فشار  P(t)از فشار  میخواهیمزمانی است که  τکه در آن 

توان در لازم نیست زیرا این کمیت را می 𝛽𝑇دستگاه است. داشتن مقدار دقیق  یدماهم یریپذتراکم

آن  یسیکد نوو  دهدینمادغام کرد. این روش مسیرهای دینامیکی ذرات را زیاد تغییر  τثابت زمانی 

 یسازهیشبمناسب آن هنوز تشخیص داده نشده است. تثبیت فشار در  نیز آسان است. ولی هنگرد

از تثبیت دما است و علاوه بر روش فوق برای تثبیت فشار، که منصوب به برندسن  ترسخت مراتببه

رحمان و روش -دیگری مثل روش قیدی، روش تغییر شکل جعبه یا روش پارینلو یهاروش، [71]است

 هاآنهنگردهایی که در  یسازهیشب. برای [71]نیز برای تثبیت فشار وجود دارند افتهیگسترشدستگاه 

تغییر  یاگونهبهمثل هوور وجود دارند که معادلات حرکت ذرات را  ییهاروش اندثابت فشارم هو  دما هم

 .[76]همزمان دما و فشار دستگاه ثابت بماند طوربهکه  دهندیم
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 1بلند بردتصحیحات  -3-21

که  میکنیماستفاده  𝑟𝑐قطع به شعاع  یکرهاز یک پتانسیل با یک  معمولا  یاانهیرا یهایسازهیشبدر 

قطع  تر از شعاعبیش یهافاصلهو برای  میینمایمی کره قطع مقدار پتانسیل را محاسبه فقط در محدوده

تانسیل پ بلند بردکه پتانسیل صفر باشد. در این قسمت روشی برای تصحیح قسمت  میکنیمفرض 

انرژی،  یهاتیکم. برای تصحیح شودیم، بیان شودیم( که در محاسبات حذف 𝑟𝑐از  تربزرگ یهافاصله)

<r( استفاده کرد. با این فرض که برای 56-3) یرابطهاز  توانیمفشار و غیره،  𝑟𝑐  داشته باشیمg(r)≈1 ،

 :میآوریمبه دست 

𝐸𝑓𝑢𝑙𝑙 ≈ 𝐸𝑐 + 𝐸𝐿𝑅𝐶 = 𝐸𝑐 + 2𝜋N𝜌 ∫ 𝑟2
∞

𝑟𝑐
U(r)𝑑𝑟  

(𝑃𝑉)𝑓𝑢𝑙𝑙 ≈ (𝑃𝑉)𝑐 + (𝑃𝑉)𝐿𝑅𝐶 = (𝑃𝑉)𝑐 −
2

3
𝜋N𝜌 ∫ 𝑟2

∞

𝑟𝑐
W(r)𝑑𝑟                              (3-76)  

𝜇𝑓𝑢𝑙𝑙 = 𝜇𝑐 + 𝜇𝐿𝑅𝐶 = 𝜇𝑐 + 4 𝜋𝜌 ∫ 𝑟2
∞

𝑟𝑐
U(r)𝑑𝑟 

و پتانسیل  𝑃𝑉انرژی،  یهاتیکممقادیر اصلی موردنظر برای  𝜇𝑓𝑢𝑙𝑙و  𝐸𝑓𝑢𝑙𝑙 ،(𝑃𝑉)𝑓𝑢𝑙𝑙که در آن 

با پتانسیل دارای شعاع قطع  یسازهیشبمقادیری هستند که از  𝜇𝑐و  𝐸𝑐 ،(𝑃𝑉)𝑐شیمیایی هستند و 

این تصحیحات را بعد از اجرای برنامه  توانیم. در هنگردهای میکروکانونی و کانونی، اندشدهمحاسبه 

، مثل انسامبل کندیمهایی که حجم یا تعداد ذرات تغییر انسامبلمحاسبه کرد ولی در  یسازهیشب

، به علت تغییر چگالی در هر گام زمانی باید این تصحیحات فشارهم – دماهم بزرگ و انسامبلکانونی 

 محاسبه کرد. یسازهیشب یبرنامهرا طی انجام 

 

 

                                           

1- Long Range Corrections (LRC) 
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 فصل چهارم

 

 

 

 روش کار
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 روش کار -4

لوله کربنی با نانو شدهتیتقو یلنیاتیپل یهاتیکامپوزخواص مکانیکی  ینیبشیپدر این پژوهش، هدف 

دینامیک مولکولی برای مطالعه اثر کسر حجمی نانولوله  یسینوبرنامهتک جداره، با دینامیک است. از 

𝑙)و نسبت طول به قطر آن  (𝑉𝑓)کربنی  𝑑⁄ )𝑓
 یلنیاتیپلزمینه  یهاتیکامپوز، روی خواص مکانیکی 

 است. شدهاستفادهبا نانولوله تک جداره کربنی  شدهتیتقو

شده است و  ورغوطه یلنیاتیپل( است که در یک زمینه 4و4نانولوله کربنی تک جداره از نوع آرمچیر )

حاصل  با نتایج یسازهیشبمختلف طول به قطر برای آن تعریف شد. نتایج  یهانسبتکسرهای حجمی و 

ول یسه شد. نسبت طتاناکا مقا-تسای و موری-، میکروساختار تناوبی، هالپینهامخلوطقانون  یهامدلاز 

𝑙  =5و10و15و20به قطر نانولوله کربنی
𝑑⁄  و کسر حجمی آن نیز

𝑉𝑓  02/0و04/0و06/0و08/0و10/0و12/0و14/0و16/0 . نسبت طول به قطر [65]در نظر گرفته شد =

 قطر آن تنظیم شد. داشتننگهبا تغییر طول نانولوله و ثابت 

 یسازمدلاستراتژی  -4-1

سازی دینامیک استفاده شد. این میدان نیرو در شبیه 2، از میدان نیروی کامپس1برای اعمال میدان نیرو

 است. هامولکولگوناگون در مولکول یا  یهااتمبین  یهابرهمکنشمولکولی، توصیفی دقیق از چگونگی 

 کاربردهبهو برای پلیمرها  یآل ریغکوچک آلی و  یهامولکولتر میدان نیروی کامپس، برای بیش

. البته مقدار دقیق پارامترهای این میدان نیرو، برای هر اتم گونه متفاوت است. انرژی [77]شودیم

نوشته  (4-4)تا  (1-4)دلات معا صورتبه تواندیم ،[78]شودیمپتانسیل کل که توسط کامپس محاسبه 

 شود.

                                           

1. Force field 

2. COMPASS 
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𝐸𝑝𝑜𝑡 = 𝐸𝑣𝑎𝑙𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒 + 𝐸𝑛𝑜𝑛𝑏𝑜𝑛𝑑                                             (4-1                                     )                                   

𝐸𝑣𝑎𝑙𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒 = 𝐸𝑑𝑖𝑎𝑔𝑜𝑛𝑎𝑙 + 𝐸𝑐𝑜𝑢𝑝𝑙𝑖𝑛𝑔                                                                               (4-2)  

𝐸𝑑𝑖𝑎𝑔𝑜𝑛𝑎𝑙 = 𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 + 𝐸𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒 + 𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 + 𝐸𝑜𝑢𝑡 𝑜𝑓 𝑝𝑙𝑎𝑛𝑒                                              (4-3)  

𝐸𝑛𝑜𝑛𝑏𝑜𝑛𝑑 = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 + 𝐸𝑣𝑑𝑤                                                                                            (4-4)  

𝐸𝑣𝑎𝑙𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒  ،انرژی ظرفیت والانس𝐸𝑑𝑖𝑎𝑔𝑜𝑛𝑎𝑙  ،انرژی قطری𝐸𝑛𝑜𝑛𝑏𝑜𝑛𝑑  یهااتمبین  یوندیپ ریغانرژی 

انرژی  𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛(، 6-4)رابطهیاهیزاوانرژی  𝐸𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒(، 5-4انرژی پیوندی)رابطه  𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑یک مولکول، 

انرژی کوپلینگ)رابطه  𝐸𝑐𝑜𝑢𝑝𝑙𝑖𝑛𝑔(، 8-4ای)رابطه انرژی خارج صفحه 𝐸𝑜𝑢𝑡 𝑜𝑓 𝑝𝑙𝑎𝑛𝑒(، 7-4پیچش)رابطه

4-9 ،)𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐  ( و 10-4انرژی الکترواستاتیکی)رابطه𝐸𝑣𝑑𝑤  ( است.11-4انرژی واندروالس)رابطه 

𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 = ∑ [𝐾𝑏
(2)(𝑏 − 𝑏0)

2 + 𝐾𝑏
(3)(𝑏 − 𝑏0)

3 + 𝐾𝑏
(4)(𝑏 − 𝑏0)

4]𝑏                                 (4-5)  

𝐸𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒 = ∑ [𝐾𝜃
(2)(𝜃 − 𝜃0)

2 + 𝐾𝜃
(3)(𝜃 − 𝜃0)

3 + 𝐾𝜃
(4)(𝜃 − 𝜃0)

4]𝜃                               (4-6)  

𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 = ∑ [𝐾𝜙
(1)(1 − cos𝜙) + 𝐾𝜙

(2)(1 − cos 2𝜙)2 + 𝐾𝜙
(3)(1 − cos 3𝜙)3]𝜙           (4-7)  

𝐸𝑜𝑢𝑡 𝑜𝑓 𝑝𝑙𝑎𝑛𝑒 = ∑ 𝐾𝜒(𝜒 − 𝜒0)
2

𝜒                                                                                   (4-8)  

𝐸𝑐𝑜𝑢𝑝𝑙𝑖𝑛𝑔 =∑∑𝐾𝑏𝑏́(𝑏 − 𝑏0)(𝑏́ − 𝑏́0)

𝑏́𝑏

+∑∑𝐾𝑏𝜃(𝑏 − 𝑏0)(𝜃 − 𝜃0)

𝜃𝑏

+∑∑(𝑏 − 𝑏0) (𝐾𝑏𝜙
(1)(1 − cos𝜙) + 𝐾𝑏𝜙

(2)(1 − 2 cos𝜙)

𝜙𝑏

+ 𝐾𝑏𝜙
(3)(1 − 3cos𝜙))

+∑∑𝐾𝜃𝜃́(𝜃 − 𝜃0)(𝜃́ − 𝜃́0)

𝜃́𝜃

+∑∑∑𝐾𝜃𝜃𝜙́(𝜃 − 𝜃0)

𝜙

(𝜃́ − 𝜃́0)

𝜃́

cos𝜙

𝜃

 

                                                                                                                                    (4-9)  

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡 = ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝜀0 𝑟𝑖𝑗
𝑖,𝑗                                                                                                  (4-10)  
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𝐸𝑣𝑑𝑤 = ∑ 𝜀𝑖𝑗 [2 (
𝑟0𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)
9

− 3(
𝑟0𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)
6

]𝑖,𝑗                                                                         (4-11)  

 𝜙زاویه بین دو پیوند،  θطول دو پیوند مجاور،  𝑏́و  j ،bو  iفاصله جدایش بین اتم  𝑟𝑖𝑗بار اتمی،  qکه  

پارامتر مرتبه  𝑘(3)پارامتر مرتبه دوم میدان نیرو،  𝑘(2)، یاصفحهزاویه خارج  χزاویه پیچش دایهدرال، 

 یدان نیرو هستند.پارامتر مرتبه چهارم م 𝑘(4)سوم میدان نیرو، 

غیر  یهابرهمکنشسیستم دارد. برای کاهش محاسبات،  یهااتمجمع زنی انرژی نیز بستگی به تعداد 

گاهی نادیده  خارج از این محدوده یهابرهمکنش ،شودیمپیوندی با در نظر گرفتن فاصله قطع محاسبه 

 و نیز پتانسیل الکترواستاتیکی در نظر گرفته نشده است. شودیمگرفته 

 ساخت مدل مولکولی زمینه پلیمری -4-2

ز طریق یک پلیمر ترموپلاست است که ا لنیاتیپلاست.  لنیاتیپل یسازهیشبدر این  مورداستفادهزمینه 

با پیوند دوگانه به  𝐶𝐻2است که در آن دو تا  𝐶2𝐻4. مولکول اتیلن دیآیمپلیمریزاسیون اتیلن به دست 

𝐶𝐻2)اندشدههم متصل  = 𝐶𝐻2) .تشکیل  تکرارشوندهواحد  20ابتدا با  لنیاتیپلاز  یارهیزنج

 (. 1-4شد)شکل

 

ره های تیهای سفید هیدروژن و اتم)اتمتوسط کامپیوتر یجادشدها اتیلنییپلنمایی از زنجیره  -1-4شکل 

 کربن هستند.(

.𝑔با دانسیته اولیه  لنیاتیپل یهامولکولاز  ییهارهیزنجسپس یک جعبه تناوبی، شامل  𝑐𝑚−3 5/0  با

نامیک دی یسازهیشباستفاده از پارامترهای میدان نیروی کامپس ایجاد شد. این مدل تناوبی اولیه، وارد 

دینامیک مولکولی ضروری تا مراحل تعادل رسانی انجام شود. برای حالت تعادل در  شودیممولکولی 

با سازی تا انرژی در آن به حداقل برسد. ابتدا شبیهبرسد  شدهنییتعاست که ساختار به حالت با دمای 
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آن، آسایش بعدی است که دوباره  دنبالانجام شد و به ps300به مدت  K298در دمای  NVTانسامبل 

قرار گرفت و فشار نیز معادل فشار  ps300 زمانمدتطی  K298در دمای  NPTسیستم تحت انسامبل 

 شدهنییتع، مدل مولکولی به دمای یسازهیشباجرای مراحل  از تنظیم شد. پس atm1اتمسفر یعنی 

K298 دانسیته نهایی زمینه پلیمری نیز،  .(2-4)مطابق شکل رسدیممم به آرامش یبا تنش مین

𝑔. 𝑐𝑚−3 88/0 لنیاتیپلبرای  شدهزارشگکه در محدوده مقادیر آزمایشگاهی  است (𝑔. 𝑐𝑚−3 1-8/0 )

 .[79]کوتاه و بلند است، قرار دارد یهارهیزنجکه شامل 

 

 اتیلنپلی آرامش یافته یهامولکولتناوبی شامل  سازییهشبنمایی از جعبه  -2-4شکل 

 ساخت مدل مولکولی نانولوله کربنی -4-3

 تمامی مراحل مشابه با مرحله قبل، برای نانولوله کربنی نیز انجام شد.

 کهنیاسر حجمی نانولوله کربنی، متغیر مهمی در تعیین خواص مکانیکی کامپوزیت است. به دلیل ک

در این  مورداستفاده( 4و4و نانولوله کربنی تک جداره ) کندینمزمینه پلیمری، به نانولوله کربنی نفوذ 

ابطه آن، از ر مؤثرین، کسر حجمی . بنابراشودیمپژوهش شعاع کوچکی دارد و میله صلب در نظر گرفته 

 .[80]دیآیمدست به (4-12)
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𝑉𝑓 =
𝜋(𝑅𝐶𝑁𝑇+

ℎ𝑣𝑑𝑤
2
)
2

𝐴𝑐𝑒𝑙𝑙
                                                                                                    (4-12)  

ℎ𝑣𝑑𝑤  فاصله جدایش تعادلی واندروالس بین نانولوله و زمینه است و𝐴𝑐𝑒𝑙𝑙  در ناحیه سطح مقطع سل

رکی فصل مشت یهابرهمکنشفاصله جدایش واندروالس بستگی به  جهت عرضی با محور نانولوله است.

 پلیمر دارد.-نانولوله

 / نانولوله کربناتیلنیپلمطالعه سیستم کامپوزیتی  -4-4

سیستم و زمان تعادل رسانی سیستم بخشی از  یهااتمهمواره در نظر گرفتن شرایطی مثل تعداد 

 مسائل این ینوعبهدینامیک مولکولی بوده است و  یهایسازهیشبپیش روی محققان در  یهاچالش

در این پژوهش، به بررسی امیک مولکولی نیز هستند. سازی دینشبیه یهاتیمحدودبخشی از 

 پرداخته شد. 2هایی با کسر حجمی بیش از %کامپوزیت

توان در مقیاس اتمی به درک رفتار فصل مشترکی نیز کمک کند و همچنین می تواندیمسازی این شبیه

 د.کر ینیبشیپتر را نیز دارای کسر حجمی بیش یهاتیکامپوزخواص  یابیبرونبا 

 یسازهیشب(، در مرکز جعبه 4و4ابتدا یک نانولوله کربنی تک جداره )، یسازهیشبجهت انجام پروسه 

 شد.  یسازهیشبوارد جعبه  یلنیاتیپلدر ادامه نیز زمینه  قرار داده شد.

میزان  ریتأثدر مرحله اول،  .در نظر گرفته شد یسازهیشببرابر با طول جعبه  با یتقرطول نانولوله نیز 

وله متفاوت از نانول یهایحجمکسر حجمی نانولوله کربنی بررسی شد. جهت کنترل و رسیدن به کسر 

 تنظیم شد. 1-4مطابق با جدول  یسازهیشب جعبهکربنی، ابعاد 
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 سازی برای مقادیر مختلف کسر حجمی نانولوله کربنیابعاد جعبه شبیه -1-4جدول 

 شماره شکل (𝑽𝒇) حجمی نانولوله کربنیکسر  (Å)یسازهیشبابعاد جعبه 

19/49×96/33×96/33 02/0 4-3 

19/49×01/24×01/24 04/0 4-4 

19/49×30/19×30/19 06/0 4-5 

19/49×80/16×80/16 08/0 4-6 

19/49×88/14×88/14 10/0 4-7 

19/49×46/13×46/13 12/0 4-8 

19/49×84/12×84/12 14/0 4-9 

19/49×18/12×18/12 16/0 4-10 

 

کربنی بر خواص مکانیکی کامپوزیت،  یهانانولولهدر مرحله بعد، جهت بررسی اثر نسبت طول به قطر 

، پارامترهای 2-4تغییر کردند که در جدول  هانانولولهثابت در نظر گرفته شد اما فقط طول  هانانولولهقطر 

 آورده شده است. یسازهیشبمربوط به ابعاد جعبه 
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 های مختلف طول به قطر نانولوله کربنیبرای نسبت سازییهشبابعاد جعبه  -2-4جدول 

 (Å)یسازهیشبابعاد جعبه 
نسبت طول به قطر نانولوله 

𝒍)کربنی 𝒅⁄ )𝒇 
 شماره شکل

05/27×96/33×96/33 5 4-11 

02/54×96/33×96/33 10 4-12 

08/81×96/33×96/33 15 4-13 

43/107×96/33×96/33 20 4-14 

 

 یلنیاتیپلانرژی سیستم کامپوزیتی ، یسازهیشبهای لازم جهت آغاز فرایند تمایجاد سیس پس از

 زمانمدت. مینیمم سازی انرژی در شدبه حداقل رسانده  Smartبا نانولوله کربنی، با الگوریتم  شدهتیتقو

ps150،  با انسامبلNPT  و فشارatm1 امبل انس در ادامه نیز سیستم دوباره تحتو انجام شدNVE  به

 شدهتیقوت یلنیاتیپلکامپوزیت پایدار ، یسازهیشبپس از اتمام روند  تیدرنها. قرار گرفت ps150مدت 

 اند.در پیوست ضمیمه شده مربوط به تعادل رسیدن ساختار نمودارهای .آمددست با نانولوله کربنی به

به سیستم اعمال شد  5/0کرنشی در حدود % دامنهنیز  هاتیکامپوزجهت بررسی خواص مکانیکی این 

 که پس از آن مقادیر مربوط به مدول الاستیک طولی و عرضی و همچنین مدول برشی حاصل شد.

 دینامیک مولکولی آورده شده است. یسازهیشبدر  مورداستفاده، فهرستی از پارامترهای 3-4در جدول 
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 دینامیک مولکولی یسازیهشبدر  مورداستفادهپارامترهای  -3-4جدول 

 پارامترها مقادیر

NPT,NVE انسامبل 

K298 دما 

GPa0001/0 فشار 

fs1 گام زمانی 

ps150 , ps150 زمانمدت 

Nose ترموستات 

Berendsen باروستات 

 کرنش دامنه %5/0

 

 های مختلفی وجود دارد که در این پژوهش از ترموستات نوزها جهت کنترل دما، روشدر انسامبل

عنوان بخشی است که به سیستم اضافه شده و ، منبع گرمایی به[75]استفاده شد. در ترموستات نوز

-4) شود که انرژی پتانسیل و جنبشی منبع گرمایی طبق روابطمی sباعث بروز درجه آزادی اضافی 

 .دیآیمبه دست ( 14-4و ) (13

𝐸𝑝𝑜𝑡.
𝑟𝑒𝑠 = 𝑔𝑘𝑇𝐷 ln 𝑠                                                                                                        (4-13)  

𝐸𝑘𝑖𝑛.
𝑟𝑒𝑠. =

𝑄

2
(
𝑑𝑠

𝑑𝑡
)
2

=
𝑄

2
𝑝𝑠
2                                                                                               (4-14)  

𝑔 = 3𝑁 + 1                                                                                                               (4-15)  
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g  است)سه درجه آزادی به ازای هر ذره و یک درجه  یموردبررسآزادی سیستم فیزیکی  یهادرجهتعداد

ما د یزهایوخافتو بر  کندیماست که منبع را به سیستم واقعی متصل  یریمتغهم  Qآزادی جدید( و 

درجه  یرواقعیغتوان آن را جرم مجازی و و می استنرژی در مجذور زمان صورت ا، بهQاثر دارد. واحد 

 یهایسازهیشباست که ثابت تناسب آن توسط  𝑔𝑘𝑇متناسب با  Q معمولا آزادی در نظر گرفت. 

یا خیر.  رسیده موردنظرکه آیا سیستم به دمای  گرددیممشخص  بیترتنیابه. شودیمآزمایشی تعیین 

خیلی  Qاگر  کهیدرحالخیلی بزرگ باشد هیچ جریان انرژی بین منبع و سیستم وجود ندارد،  Qاگر 

 .[4]شودیمکوچک باشد، نوسانات موجود مانع رسیدن به تعادل 

 باشد.، می16-4انرژی جنبشی سیستم واقعی مطابق رابطه 

𝐸𝑘𝑖𝑛.
𝑟𝑒𝑎𝑙 =

𝑃2

2𝑚𝑠2
                                                                                                           (4-16)  

 .دیآیم، به دست (17-4)هم از رابطه  افتهیتوسعهو هامیلتونی سیستم 

𝐻 = ∑
𝑝𝑖
2

2𝑚𝑖𝑠
2 + 𝐸𝑝𝑜𝑡(𝑞) +

𝑄

2
𝑝𝑠
2 + 𝑔𝑘𝑇𝐷 ln 𝑠𝑖                                                               (4-17)  

استفاده شد. در این باروستات، سیستم با یک حمام  [73]در مورد کنترل فشار نیز از باروستات برندسن

که مختصات  شودیمطوری مقیاس بندی  ηجعبه با عامل شود. در هر مرحله حجم فشار جفت می

ηمرکز جرم با عامل 
1
 پیروی کند. (18-4)مقیاس بندی گردد و سیستم نیز باید از رابطه  ⁄3

𝑑𝑃

𝑑𝑇
=
𝑃0−𝑃

𝜏𝑃
                                                                                                                (4-18)  

𝑃  و𝑃0  و  باشندیمر و فشار موردنظر فشار حاضبه ترتیب𝜏𝑃 . ثابت زمانی است 

 های متفاوت نانولوله کربنی و همچنینبا کسر حجمی یسازهیشب یهاستمیسدر ادامه تصاویر مربوط به 

 مختلف طول به قطر نانولوله آورده شده است. یهانسبت
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 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  2شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -3-4شکل 

 

 

 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  4شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -4-4شکل 
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 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  6شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -5-4شکل 

 

 

 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  8شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -6-4شکل 
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 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  10شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -7-4شکل 

 

 

 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  12شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -8-4شکل 
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 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  14شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -9-4شکل 

 

 

 xyدر صفحه  اتیلنیپلحجمی نانولوله کربنی در زمینه  16شامل % سازییهشبنمایی از جعبه  -10-4شکل 
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در  fV 0.02=و  l/d=5با  اتیلنیپلشامل نانولوله کربنی در زمینه  سازییهشبنمایی از جعبه  -11-4شکل 

 yzصفحه 

 

 

در  fV 0.02=و  l/d=10با  اتیلنیپلشامل نانولوله کربنی در زمینه  سازییهشبنمایی از جعبه  -12-4شکل 

 yzصفحه 
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در  fV 0.02=و  l/d=15با  اتیلنیپلشامل نانولوله کربنی در زمینه  سازییهشبنمایی از جعبه  -13-4شکل 

 yzصفحه 

 

در  fV 0.02=و  l/d=20با  اتیلنیپلشامل نانولوله کربنی در زمینه  سازییهشبنمایی از جعبه  -14-4شکل 

 yzصفحه 

تلف مخ یهاتیکمنمودارهای مربوط به  توانیمساختار به تعادل رسیده یا خیر،  کهنیابرای اطمینان از 

ترمودینامیکی مثل انرژی، دما و فشار را با تغییرات زمان بررسی کرد. زمانی که ساختار به تعادل رسیده 

ه در ک شودیمثابت  با یتقرحول مقدار میانگین، در طول یک بازه زمانی،  هاتیکمباشد، نوسانات این 

. در انتها شودیمجهات اعمال . همچنین شرایط مرزی در تمام اندپیوست این نمودارها ضمیمه شده

تا برخی از خواص مکانیکی از طریق آن  شودیمبه سیستم تحمیل  5/0حدود %کرنش مشخصی  دامنه

 به دست آید که در فصل بعد گزارش خواهد شد.
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  پنجمفصل 

 

 

 بحثو  گیرینتیجه، مشاهدات
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     و بحث یریگجهینتمشاهدات،  -5

 مشاهدات -5-1

، کرنشی در یسازهیشبکه در فصل قبل اشاره شد، پس از ایجاد ساختارها و اتمام مراحل  طورهمان

اتیلنی خواص مکانیکی کامپوزیت زمینه پلیبه ساختار اعمال شد تا برخی از ثوابت مربوط به  5/0حدود %

طر ق حجمی و نسبت طول بهکربنی به دست آید که هدف بررسی اثر کسر  یهانانولولهبا  شدهتیتقو

در پایان نیز نتایج حاصل از مدل و  باشدیمبر مدول الاستیک و مدول برشی کامپوزیت ها نانولوله

 ارساخت کرویمهای ریاضی نظیر از برخی مدل آمدهدستبهسازی دینامیک مولکولی با مقادیر شبیه

 .شودیمتاناکا مقایسه -تسای و موری-ها، هالپینتناوبی، قانون مخلوط

، مدول یانگ در راستای محور بارگذاری است و E)11(منظور از مدول یانگ طولی ذکر است کهلازم به 

 . باشدیمنیز، مدول یانگ در راستای عمود بر محور بارگذاری  E)22(مدول یانگ عرضی

طول  یهانسبتسازی نیز در فصل قبل برای کسرهای حجمی و پارامترهای مربوط به ابعاد جعبه شبیه

 آورده شده است. 2-4و  1-4های اوت نانولوله کربنی در جدولر متفبه قط

 اثر کسر حجمی نانولوله کربنی -5-1-1

 1-5در جدول  E)11(نتایج حاصل از مطالعه اثر کسر حجمی نانولوله کربنی بر روی مدول یانگ طولی 

 است. شده هاشارریاضی نیز در این جدول  یهامدلبه نتایج حاصل از  طورنیهمآورده شده است و 
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 (𝐄𝟏𝟏)بر مدول یانگ طولی  (𝐕𝐟)نتایج حاصل از تغییرات کسر حجمی نانولوله کربنی  -1-5جدول 

کسر حجمی 
(𝑽𝒇) 

 دینامیک مولکولی

(GPa) 

  هامخلوطقانون 

(GPa) 

  تناوبی ساختارکرویم

(GPa) 

0 4204/1 1/1 8805/0 

02/0 9498/23 018/28 3193/28 

04/0 6539/42 936/54 8001/55 

06/0 314/63 854/81 3171/83 

08/0 3378/82 772/108 8634/110 

10/0 0316/97 69/135 4318/138 

12/0 8322/119 608/162 0159/166 

14/0 9758/136 526/189 6111/193 

16/0 5422/144 444/216 2158/221 

 

شود مشاهده می E)11(، رفتار افزودن کسر حجمی نانولوله کربنی بر مدول الاستیک طولی 1-5در شکل 

تناوبی  تارساخ کرویم یهامدلدینامیک مولکولی با  یسازهیشبنیز بین نتایج حاصل از  یاسهیمقاو نیز 

 است. شدهانجامها و قانون مخلوط
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 l/d=10و  fV تغییراتبا  PE/CNTسیستم  E)11(مقایسه نتایج مربوط به مدول یانگ طولی  -1-5شکل 

الاستیک طولی  مقدار مدول،  fV 0 =، یعنی باشدیم یلنیاتیپلزمانی که سیستم فقط شامل زمینه 

طی  1989به دست آمد. این در حالی است که کریست و همکارانش در سال  GPa4204/1حدود 

. لازم به ذکر است که در این [81]گزارش کردند GPa1/1را حدود  لنیاتیپلپژوهشی مدول الاستیک 

ریاضی جهت تخمین خواص مکانیکی، مدول الاستیک  یهامدلپژوهش نیز در محاسبات مربوط به 

 در نظر گرفته شد. GPa1/1در حدود  لنیاتیپل

های دینامیک مولکولی با مدل یسازهیشبکه مقدار کم اختلاف در مدول یانگ حاصل از  رودیمانتظار 

 یهامدلآمورف واقعی است که در  لنیاتیپلی از حضور عیوب در ساختار مولکولی ریاضی نیز، ناش

 شوند.ریاضی این عیوب نادیده گرفته می

، مقدار مدول الاستیک طولی شودیمافزوده  یلنیاتیپلحجمی نانولوله کربنی به زمینه  2زمانی که %

)11(E  در حدودGPa9498/23 برابر افزایش یافته است.  71که مدول الاستیک، حدود  شودیم 

ها ، شاهد روند افزایشی در مدول الاستیک کامپوزیت با افزایش میزان کسر حجمی نانولوله1-5از شکل 

اتیلنی، یدر داخل زمینه پل کنندهتیتقوکه با افزایش میزان فاز  باشدیمهستیم و این بیانگر این موضوع 
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ر قرار گیرد و انتظار بهبود د کنندهتیتقوفاز  طولی گیریجهت ریتأثتر تحت خواص کامپوزیت بیش

 خواص مکانیکی کامپوزیت برود.

دینامیک  یسازهیشب، این روند افزایشی مدول الاستیک در هر سه حالت 1-5البته با توجه به جدول 

در  ا بیتقر کهیطوربه شودیمنیز مشاهده  هامخلوطتناوبی و قانون  ساختار کرویم یهامدلمولکولی، 

دیک به هم نز با یتقراز هر سه روش  آمدهدستبهدرصدهای کم نانولوله کربنی، مقادیر مدول یانگ طولی 

 .باشندیم

 آورده شده است. 2-5نیز در جدول  E)22(در ادامه، مقادیر مربوط به مدول یانگ عرضی 

 (𝐄𝟐𝟐)بر مدول یانگ عرضی  (𝐕𝐟)نتایج حاصل از تغییرات کسر حجمی نانولوله کربنی  -2-5جدول 

کسر حجمی 

(𝑽𝒇) 

 دینامیک مولکولی

(GPa) 

  هامخلوطقانون 

(GPa) 

 میکروساختار تناوبی 

(GPa) 

0 4204/1 1/1 8805/0 

02/0 4340/2 1224/1 9739/0 

04/0 4858/2 1458/1 0431/1 

06/0 7979/2 1701/1 1101/1 

08/0 9573/2 1956/1 1755/1 

10/0 9723/2 2221/1 2399/1 

12/0 9964/2 2497/1 3037/1 

14/0 0321/3 2789/1 3678/1 

16/0 1023/3 3093/1 4329/1 
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 با نانولوله شدهتیتقو یلنیاتیپلمربوط به کامپوزیت  E)22(، تغییرات مدول یانگ عرضی 2-5شکل 

بین  نیز یاسهیمقا طورنیهمو  دهدیمکربنی را در مقادیر مختلف کسر حجمی نانولوله کربنی نشان 

تناوبی و قانون  ساختار کرویمهای دینامیک مولکولی، مدل یسازهیشبهای مدل مقادیر حاصل از

 ها انجام شده است.مخلوط

 

 l/d=10و  fV تغییراتبا  PE/CNTسیستم  )22E(مقایسه نتایج مربوط به مدول یانگ عرضی  -2-5شکل 

تر نانولوله کربنی، مدول الاستیک ، با افزودن مقادیر بیششودیمفت دریا 2-5از شکل  طورهمان

افزایش در  .شودیمریاضی نیز مشاهده  یهامدلنیز افزایش یافت و این روند افزایشی در  E)22(عرضی

حجمی نانولوله کربنی شاهد افزایش  2که با اضافه کردن حدود % است یاگونهبهمدول یانگ کامپوزیت 

که با افزودن نانولوله  رفتیمهستیم و انتظار این موضوع نیز  E)22(الاستیک عرضیناگهانی در مدول 

رار گیرد. اما در مقادیر ق کنندهتیتقوفاز  ریتأث، رفتار سیستم کامپوزیتی تحت یلنیاتیپلکربنی به زمینه 

 دارد.تری د افزایش مدول الاستیک شیب ملایمحجمی این رون 2از % ترشیب

تناوبی  ساختار کرویم یهامدلحاصل از  E)22(که مقادیر مدول یانگ عرضی شودیماز طرفی مشاهده 

امیک دین یسازهیشبسازگار با یکدیگر هستند و مقداری از مقادیر حاصل از  با یتقر هامخلوطو قانون 

، سیستم شدهاشارهریاضی  یهامدلمولکولی انحراف دارند. دلیل این انحراف نیز این است که در 

. شودیمو هرگونه برهمکنش فصل مشترکی در آن نادیده گرفته  شودیمپیوسته در نظر گرفته  صورتبه
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یوند قوی پ کهیهنگامبا نانولوله کربنی،  شدهتیتقو یهاتیکامپوزاین در حالی است که در واقعیت، در 

 را نادیده گرفت. هابرهمکنشاین  توانینموجود داشته باشد،  کنندهتیتقوبین زمینه و فاز 

برابر افزایش  102، حدود رسدیمحجمی  16به % هانانولولهمقدار  کهیهنگام، E)11(مدول یانگ طولی 

، خیلی E)22(کربنی، مدول یانگ عرضی  یهانانولولهتر کسر حجمی با افزایش بیش کهیدرحال. ابدییم

اند و در جهت طولی آرایش یافته هانانولولهکه این به این دلیل باشد  تواندیمرشدی نداشته است که 

ضی مدول یانگ عر ترکمکه رشد  کندیمتحمل  یلنیاتیپلدر جهت عرضی قسمت زیادی از بار را زمینه 

)22(E .تغییرات کسر حجمی نانولوله کربنی بر ، نتایج 3-5ل در جدو در ادامه، را در پی خواهد داشت

 آورده شده است.، G)12(مدول برشی طولی 

 (𝐆𝟏𝟐)بر مدول برشی طولی  (𝐕𝐟)نتایج حاصل از تغییرات کسر حجمی نانولوله کربنی  -3-5جدول 

کسر حجمی 

(𝑽𝒇) 

 دینامیک مولکولی

(GPa) 

  هامخلوطقانون 

(GPa) 

 میکروساختار تناوبی 

(GPa) 

0 1712/0 3793/0 3793/0 

02/0 1837/2 3870/0 3950/0 

04/0 3628/2 3951/0 4113/0 

06/0 478/2 4035/0 4283/0 

08/0 9656/2 4123/0 4460/0 

10/0 3769/3 4214/0 4645/0 

12/0 4125/4 4310/0 4838/0 

14/0 9195/4 4410/0 5040/0 

16/0 0314/5 4515/0 5251/0 
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وله با نانول شدهتیتقو یلنیاتیپلمربوط به کامپوزیت  G)12(، تغییرات مدول برشی طولی 3-5در شکل 

بین  نیز یاسهیمقا طورنیهمو  دهدیمکربنی را در مقادیر مختلف کسر حجمی نانولوله کربنی نشان 

نجام ا هامخلوطتناوبی و قانون  ساختار کرویم یهامدلدینامیک مولکولی،  یسازهیشبمقادیر حاصل از 

 شده است.

 

 l/d=10و  fV تغییراتبا  PE/CNTسیستم  )21G(مقایسه نتایج مربوط به مدول برشی طولی  -3-5شکل 

ی کربنی، مدول برشی طول یهانانولولهپیوسته با افزایش میزان کسر حجمی  صورتبه، 3-5مطابق شکل 

)12(G  حجمی نانولوله کربنی، شاهد افزایش ناگهانی در  2با افزودن % کهیطوربه. ابدییمنیز افزایش

 کنندهتیتقومدول برشی طولی هستیم که به خاطر ایجاد پیوندهای فصل مشترکی بین فاز زمینه و 

، fV %4 =برای  کهیدرحالت. افییش افزابرابر  13، مدول برشی حدود fV %2 =. در ابتدا برای است

 برابر بود.  14این افزایش حدود 

را  G)12(ریاضی نیز، افزایش میزان کسر حجمی نانولوله کربنی، افزایش مدول برشی طولی  یهامدلدر 

ی دینامیک مولکول یسازهیشبکه وجود دارد این است که مقادیر حاصل از  یامسئلهبه دنبال داشت. اما 

ستند. دلیل این اختلاف نیز شاید این موضوع باشد که در ریاضی متفاوت ه یهامدلبا نتایج حاصل از 
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و هرگونه برهمکنش فصل مشترکی در  است، فرض پیوسته بودن سیستم شدهاشارهریاضی  یهامدل

. این در حالی است که در صورت قوی بودن پیوند بین فازهای زمینه و شودیمآن نادیده گرفته 

 است. رممکنیغ هابرهمکنشاین  یریگدهیناد، کنندهتیتقو

 اثر نسبت طول به قطر نانولوله کربنی -5-1-2

که اشاره شد، جهت بررسی اثر نسبت طول به قطر نانولوله کربنی، با ثابت در نظر گرفتن قطر  طورهمان

ر سازی در فصل قبل دپارامترهای مربوط به ابعاد جعبه شبیه، فقط طول آن تغییر داده شد. هانانولوله

 ، آورده شده بود.2-4جدول شماره 

، E)11(، نتایج حاصل از تغییرات نسبت طول به قطر نانولوله کربنی بر مدول یانگ طولی 4-5در جدول 

 آورده شده است.

 (𝐄𝟏𝟏)بر مدول یانگ طولی  (l/d)نتایج حاصل از تغییرات  -4-5جدول 

نسبت طول به 

 (l/d) قطر

 دینامیک مولکولی

(GPa) 

 تسای-هالپین

(GPa) 

 تاناکا-موری

(GPa) 

5 5327/23 3447/1 2919/1 

10 6625/28 5633/1 5760/1 

15 3232/29 7784/1 9532/1 

20 9977/30 990/1 4075/2 

 

کامپوزیت  E)11(بر مدول یانگ طولی  کنندهتیتقونیز اثر افزایش نسبت طول به قطر فاز  4-5شکل 

 یسازهیشبو همچنین نتایج حاصل از  دهدیمحجمی نانولوله کربنی را نشان  2شامل % یلنیاتیپل

 تسای مقایسه شد.-تاناکا و هالپین-موری یهامدلدینامیک مولکولی با 
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که با افزایش نسبت طول به قطر نانولوله کربنی، مدول یانگ طولی  شودیم، مشاهده 4-5مطابق شکل 

)11(E  زیرا با افزایش نسبت طول رفتیمری طولی انتظار این موضوع که در جهت بارگذا ابدییمافزایش 

و از  گیردخواص نانولوله کربنی قرار می ریتأثتحت  ترشیب، خواص کامپوزیت مدنظر هانانولولهبه قطر 

تر شود، این قابلیت افزایش ها است که هرچه طولشان بیشطرفی تحمل بارگذاری بر عهده نانولوله

مشاهده شد. زمانی که نسبت  E)11(ریاضی نیز این روند افزایشی مدول یانگ طولی یهامدلدر  .ابدیمی

 افزایش داشت. 22حدود % با یتقر E)11(افزایش یافت، مدول یانگ طولی 10به  5طول به قطر نانولوله از 

 

 fV 0.02 =و  l/d تغییراتبا  PE/CNTسیستم  )11E(مقایسه نتایج مربوط به مدول یانگ طولی  -4-5شکل 

 ریاضی اختلاف زیادی یهامدلبا نتایج  یسازهیشبنتایج حاصل از  شودیمکه ملاحظه  طورهمانالبته 

فصل مشترک بین فاز  راتیتأث هاآنکه در  دهدیمریاضی را نشان  یهامدلدارند و این دقیق نبودن 

ن ریاضی تخمی یهامدلو بیانگر این موضوع است که  شوندیمنادیده گرفته  کنندهتیتقوزمینه و 

 .دهندینمدرستی از خواص مکانیکی کامپوزیت را ارائه 

 

0

5

10

15

20

25

30

35

5 10 15 20

E
 1

1
(G

P
a
)

l/d

MD

Halphin-Tsai

Mori-Tanaka



109 

نتایج حاصل از بررسی اثر تغییرات نسبت طول به قطر نانولوله کربنی بر مدول یانگ  5-5در جدول 

 .ریاضی آورده شده است یهامدلو همچنین نتایج حاصل از  E)22(عرضی کامپوزیت 

 (𝐄𝟐𝟐)بر مدول یانگ عرضی  (l/d)نتایج حاصل از تغییرات  -5-5جدول 

کسر حجمی 

(𝑽𝒇) 

 دینامیک مولکولی

(GPa) 

 تسای-هالپین

(GPa) 

 تاناکا-موری

(GPa) 

5 3604/4 1672/1 1685/1 

10 0856/4 1672/1 2077/1 

15 8237/3 1672/1 2448/1 

20 3906/3 1672/1 2758/1 

 

 E)22(با افزایش نسبت طول به قطر نانولوله شاهد کمی کاهش در مدول یانگ عرضی ،5-5مطابق شکل 

نامیک دی یسازهیشبثابت بودند و تفاوت زیادی با  با یتقرریاضی  یهامدلهستیم. اما مقادیر حاصل از 

 مولکولی داشتند. 

 

 fV 0.02 =و  l/d تغییراتبا  PE/CNTسیستم  )22E(مقایسه نتایج مربوط به مدول یانگ عرضی  -5-5شکل 
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که با افزایش نسبت طول به قطر  به این دلیل باشد تواندیم، E)22(این روند کاهش مدول یانگ عرضی

کربنی، شاهد افزایش سطح زیادی از ناحیه فصل مشترکی خواهیم بود که در جهت عمود  یهانانولوله

  شودضی میمنجر به کاهش مدول الاستیک عر هانانولولهبر راستای این 

 گیرییجهنت -5-2

ربنی با نانولوله تک جداره ک شدهتیتقو یلنیاتیپلزمینه  یهاتیکامپوز، خواص مکانیکی پژوهش نیادر 

دینامیک مولکولی بررسی شد. هدف نیز بررسی اثر تغییرات کسر حجمی و نسبت  یسازهیشببه کمک 

و نسبت  16تا % 2طول به قطر نانولوله بر روی خواص مکانیکی کامپوزیت بود. محدوده کسر حجمی از %

بوط به تخمین مقادیر مدول یانگ در نظر گرفته شد. در ادامه محاسبات مر 20تا  5طول به قطر نیز از 

 ریاضی نیز، انجام شد. یهامدلتفاده از اس با

 GPa1/1 [81]در حدود  لنیاتیپل، مدول الاستیک هامدللازم به ذکر است که در محاسبات مربوط به 

 نظر گرفته شد. در

انش مثال، یاو و همکار طوربهاست.  شدهگزارشکربنی نیز مقادیر مدول یانگ متفاوتی  یهانانولولهبرای 

گزارش  TPa62/3کربنی را حدود  یهانانولوله، طی پژوهشی به بررسی مدول الاستیک 2001در سال 

کربنی آرمچر مقدار میانگین  یهانانولولهاست که جین و همکارانش برای . این در حالی [82]دادند

هم در محاسبه مدول یانگ از طریق  جانیا. در [83]به دست آوردند TPa347/1مدول یانگ را  برابر با 

 در نظر گرفته شد. TPa347/1ریاضی، مدول یانگ نانولوله کربنی  یهامدل

 :افتیدستیر، ز یهاگزارهبه  توانیم یسازهیشب یهامدلبا مشاهده نتایج 

، افزایش یافت. نتایج حاصل هانانولولهبا افزایش میزان کسر حجمی  E)11(مدول یانگ طولی کامپوزیت -

 در توافق بودند. با یتقرریاضی نیز  یهامدلاز دینامیک مولکولی با 
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نیز، مقداری افزایش  E)22(کربنی، مدول یانگ عرضی یهانانولولهتر میزان کسر حجمی با افزایش بیش -

 یافت.

 13، حدود G)12(حجمی نانولوله کربنی، میزان افزایش مدول برشی  2در سیستم کامپوزیتی شامل % -

 برابر بود. 14، این افزایش حدود fV %4 =برابر و برای 

به قطر نانولوله، بهبود یافت. ، با افزایش نسبت طول E)11(مدول یانگ طولی سیستم کامپوزیتی  -

 22حدود % با یتقر، مدول یانگ طولی 10به  5از  هانانولولهبا تغییر نسبت طول به قطر  کهیطوربه

 افزایش داشت.

، با افزایش میزان نسبت طول به E)22(طبق نتایج حاصل از دینامیک مولکولی، مدول یانگ عرضی  -

 قطر نانولوله، کاهش یافت.

مین ی یا تخنیبشیپی تئوری موجود، برای هامدلبا توجه به مدل پیشنهادی دینامیک مولکولی، از  -

ت جهت سهول ییهافرضکه به دلیل استفاده از  ندشویم استفادهها، کامپوزیت اولیه مدول الاستیک

 دهند.پاسخ دقیقی را ارائه نمی لزوما  هامدلمحاسبات، این 

و  ردیگیممجزا در نظر  صورتبه، فیلر و زمینه را هاتیکامپوزی برای آنالیز کیکرومکانیم کردیرو -

 .شودیمانفرادی برای فیلر و زمینه انجام  صورتبهبارگذاری و اعمال شرایط مرزی نیز 

 پیشنهادات -5-3

سازی دینامیک مولکولی موضوع تعداد ذرات موجود در سل شبیه یسازهیشبهمواره در  کهنیابا توجه به 

 هایموجود در پژوهش یهاچالشاز  یسازهیشباجرای  زمانمدتها و نوع انسامبل طورنیهمو 

و نیز با  تریطولان یهازمانمدتبا  یسازهیشبکه پروسه  شودیم، لذا پیشنهاد است یسازهیشب

تصادفی  یریگجهتاثر  توانیمنیز انجام شود و همچنین  NPHتر نظیر انسامبل های بیشانسامبل

 .که این مورد به نوعی یک محدودیت استرا نیز بررسی کرد هاتیکامپوزروی خواص مکانیکی  هانانولوله
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 هاپیوست

 

𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -الفشکل  = 𝟎. 𝟎𝟐 

 

 

𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -بشکل  = 𝟎. 𝟎𝟒 
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𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ج شکل = 𝟎. 𝟎𝟔 

 

 

𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -د شکل = 𝟎. 𝟎𝟖 
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𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ر شکل = 𝟎. 𝟏𝟎 

 

 

 
𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ز شکل = 𝟎. 𝟏𝟐 
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𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ک شکل = 𝟎. 𝟏𝟒 

  

 

 
𝑽𝒇در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ل شکل = 𝟎. 𝟏𝟔 
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 l/d=5در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -م شکل

  

 

 l/d=10در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ن شکل
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 l/d=15در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ه شکل

 

  

 
 l/d=20در  NPTانرژی بر حسب زمان در انسامبل  تغییرات نمودار -ی شکل

 

 



123 

Abstract  

In this work, an attempt was made to study the mechanical properties of polyethylene 

composites reinforced with single walled-carbon nanotubes. The aim of this study was to 

investigate the effect of volume fraction and aspect ratio of CNT on mechanical properties 

of composite. Molecular dynamics simulation was used for this purpose. First, a relaxed 

structure from Polyethylene and another relaxed structure of nanocomposite was 

obtained. Then a strain of about 0.5% was applied to the simulation cell to obtain 

longitudinal and transverse elastic modulus and longitudinal shear modulus. The results 

of the molecular dynamics simulation showed that the elastic properties of the composite 

improved along the orientation of the fibers. Young's modulus and shear modulus of 

composites increased after adding more nanotubes. Finally, the values obtained from the 

molecular dynamics simulation, related to the Young's modulus and the shear modulus of 

the composite, were compared with the values obtained from the Rule of Mixture, 

periodic microstructure model, the Halphin-Tsai and Mori-Tanaka, indicating a slight 

divergence between the results of the molecular dynamics and the mathematical models. 

Keywords: Composite, Polyethylene, Single Walled-carbon nanotube, Mathematical 

Modeling, Molecular dynamics Simulation, Young modulus, Shear modulus 
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