
 

 

 
 

 

 

 

 

 

 حدودم، المان لکولی، میکرومکانیکسازی چند مقیاسی، نانوکامپوزیت، دینامیک مول مد: های راهنماواژه

 

 مقدمه -1
 ها ارائه گردیدههای مختلفی برای بهبود نواقص موجود در کامپوزیتها و تکنیکحلراه ،طی سالیان گذشته

ت جدیدترین یافته بشر، در دس ،اما کلید حل بیشتر این مشکلات .اندبرخی از آنها مفید واقع شده و است

که همان افزایش نسبت سطح ذره به حجم آن و ورود  ،نانوفناوری قرار دارد. در واقع دو اثر مهم مقیاس نانو

ت کننده می تغییر بسیاری از خواص فیزیکی و شیمیایی نانوتقوی ، باعثاستذره به قلمرو اثرات کوانتومی 

های موجود در ضعف ،های پایه پلیمری، تا حدود زیادینوکامپوزیتها در ناکنندهنانوتقویتشوند. استفاده از 

ها ب سبکتر شدن کامپوزیتموج ،کند. از جمله اینکه به دلیل چگالی پایین خودها را برطرف میکامپوزیت

جلوگیری در کامپوزیت های بزرگ و تمرکز تنش از ایجاد حفره ،به علت اندازه بسیار کوچک خود و شوندمی

چسبندگی بهتری با زمینه پلیمری برقرار کرده  ،به علت سطح زیاد خود ،هاکنندهنانوتقویتبعلاوه،  .دکننمی

استحکام بالای  با ،هاکنندهتقویتاین  .دهندکنندگی را به شکل مؤثرتری انجام میو در نتیجه نقش تقویت
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نیز کاهش  را مواد مصرفیهزینه ، کمتر استفاده ه دلیلنه تنها باعث افزایش کارایی ساختار شده، بلکه ب ،خود

های چندفازی )هیبرید( تقویت شده با هایی معدودی نیز بروی نانوکامپوزیت. اخیرا پژوهش[3-1] دهندمی

بود چشمگیر های چند فازی، نشان از بههمچون کامپوزیت که ،انجام گرفته است ،کنندهنانوتقویتنوع دو 

ای که نانوتقویت کننده دوم نقش مکملی را در جهت بهبود خواص خواص نانوکامپوزیت دارد. به گونه

ای مطالعه ،[4]کند. به عنوان نمونه، نویدفر و همکاران ایجاد مینانوکامپوزیت مکانیکی، حرارتی و الکتریکی 

کربنی دو لایه و  های نانولولهکنندهبا نانوتقویت ،اورتانخواص نانوکامپوزیت هیبریدی پلی ی تعییندر زمینه

درصد وزنی  25/0 اند. بر طبق آزمایشات انجام گرفته، افزودندهداانجام به صورت تجربی  ،نوذره سیلیکانا

کربنی و گردد. برای استفاده بیشتر از نانولولهمدول الاستیسیته میباعث افزایش استحکام و  ،لولهنانوذره یا نانو

به نانوکامپوزیت حاوی  ،نانوذره درصد وزنی 25/0توان با افزودن می ،هاجلوگیری از پدیده تجمع نانولوله

واص درصد وزنی افزایش داد و به خ 5/0نانولوله را به اندازه درصد وزنی درصد وزنی نانولوله، میزان  25/0

خواص نانوکامپوزیت  ،[5]آیت اللهی و همکاران  ،بهتری در نانوکامپوزیت هیبریدی دست یافت. همچنین

های نانولوله کربنی دولایه و نانو خاک رس را به صورت تجربی مورد کنندهبا نانوتقویت ،هیبریدی اپوکسی

دول یانگ و ، محرارت ضریب انتقالافزایش چشمگیر  حاکی از نتایج این محققینمطالعه قرار دادند. 

 .بودام در نانوکامپوزیت هیبریدی همچنین استحک

 ،د. به این دلیلنهایی نیز به دنبال دار، محدودیتبالا های بسیارهزینه علاوه بر ،های آزمایشگاهیروش

و محاسبه خواص  سازیبرای مدل ،ترهای هر چه دقیقپژوهشگران به دنبال ارایه روابط و روش

شامل روابط تحلیلی و عددی برای پیش بینی  هاسازیاین مدل .هستند از ساخت پیش ،هانانوکامپوزیت

بین در نظر گرفتن  بایستمیسازی نانو مواد، محقق در مدل ،به طور معمولاست.  هاخواص نانوکامپوزیت

-شبیه. در کندیکی را انتخاب  ،سازی در ابعاد بزرگترجزییات موثر بر خواص مکانیکی و توانایی برای مدل

 به طور دقیقکننده و ماتریس پلیمری سازی به روش دینامیک مولکولی، جزییات برهمکنش بین نانوتقویت

سازی در ابعاد نانو و شبیهسازی عددی این روش، قابل ارزیابی است. با این حال با توجه به هزینه بالای مدل

به بررسی  [6] دادی و همکارانمحدوده زمانی پیکو ثانیه محدود شده است. به عنوان نمونه، خدا

پرداختند. در  ،به روش دینامیک مولکولی ،با پایه اپوکسی و سه نوع نانوتقویت کننده ،نانوکامپوزیت هیبریدی

-دار و همچنین اثر استفاده هیبریدی از نانو تقویت کننده اثر استفاده از نانو تقویت کننده عامل ،این پژوهش

مورد بررسی قرار گرفت. نتایج بدست آمده نشان از بهبود خواص  ،امپوزیتبر مدول الاستیک نانوک ها

با روش دینامیک نیز  [7]داشت. شارما و همکاران  هیبریدی نسبت به نانوکامپوزیت دو فازینانوکامپوزیت 

های به بررسی خواص مکانیکی و حرارتی دو نانو کامپوزیت با ماتریس فلزی مس و تقویت کننده ،مولکولی

 ،نانولوله و گرافن پرداختند تا تاثیر هندسه تقویت کننده را روی این خواص بررسی کنند. آنها در این پژوهش

ضریب ثیر کسر حجمی تقویت کننده روی مدول یانگ و تا ،به بررسی تاثیر دما بر مدول یانگ و همچنین

افزایش کسر با  ،حرارت انتقالپرداختند. نتایج حاکی از آن بود که مدول یانگ و ضریب  ،حرارت انتقال

با  نانوکامپوزیت  تر ازبزرگ ،با تقویت کننده گرافن زیتدر نانوکامپو ،این افزایش .یابندافزایش می ،حجمی

 . ه استگزارش شدوله کربنی تقویت کننده نانول
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 باکننده نوتقویتای از جزییات برهمکنش بین ناهای میکرومکانیکی و المان محدود نیز از بخش عمدهروش

توان به پژوهش کنند. به عنوان نمونه مینانوتقویت کننده صرفنظر میدقیق توزیع  ماتریس پلیمری و

 .[8]علاسوند و گلستانیان در این زمینه اشاره نمود 

 خواص عیینو ت سازیچند مقیاسی، بهترین روش برای مدل روش که نتیجه گرفتتوان می ،ین اساسبر ا

باشد.  به همین دلیل، اخیرا پژوهشگران زیادی در مطالعات خود در های پلیمری میمکانیکی نانوکامپوزیت

که در ادامه  اندروی آورده نانوکامپوزیت به استفاده از این روش برای پیش بینی خواص ،حوزه نانوکامپوزیت

 .ایمبه چند مورد آن اشاره کرده

 خواص بروی کربنی را لولهنانو نسبت منظری و انباشتگی  اثرات ،[9]بنی گلستانیان و طادی  و آقاداوودی

 در ،سازی شبیه این دادند. در قرار بررسی مورد ،مقیاسی چند روش به ،پلیمری پایه نانوکامپوزیت الاستیک

 استفاده ،وثرم فیبر مفهوم پایه بر ،تحلیلی هایروش از ،میکرو مقیاس در و مولکولی دینامیک از، نانو مقیاس

شامل مدل کاکس، هالپین تسای و موری تاناکا  سازی،فته در این مدلروابط میکرومکانیک بکار ر .است شده

 یانگ مدول کاهش باعث ،کربنی هاینانولوله انباشتگی و قطر افزایش ،آمده بدست نتایج طبقبر . باشدمی

نانو  شکست در نانو کامپوزیت پلیمری تقویت شده با ،[10]اثباتی و ایرانی  .گرددمی طولی نانوکامپوزیت

سازی در مدلاین کردند.  سازیمدل ،روش چند مقیاسیاستفاده از دار شده را با های کربنی سالم و عامللوله

از دو  ،از روش شبیه سازی اجزا محدود و در مقیاس میکرو ،در فاز نانو .دو فاز نانو و میکرو انجام شده است

های ساختاری حفره اثر نقص .ا استفاده شده استروش اجزا محدود و روش تحلیلی میکرومکانیک موری تاناک

شکل و ، کسر حجمیاثرات ها در فاز نانو و دار کردن نانولولهو پیوندهای کووالانسی ناشی از فرآیند عامل

دار کردن . نتایج حاکی از آن است که عاملاست رفتهمورد بررسی قرار گ ،ر فاز میکروها دانحنای نانولوله

از  .دهدباعث بهبود استحکام نانوکامپوزیت پلیمری شده و شکنندگی آنها را کاهش می ،نیهای کربنانولوله

باعث کاهش مدول  ،های کربنیدار کردن نانولولههای ساختاری ایجاد شده در پروسه عاملسوی دیگر، نقص

یابد، اثر بهبود های کربنی افزایش چنانچه انحنای نانولوله ،گردد. همچنینالاستیسیته نانوکامپوزیت می

-یابد و به خواص نانوکامپوزیت تقویت شده با نانولولهکاهش چشمگیری می ،دار کردن نانولولهدهنده عامل

ر مدول ب را های کربنیگیری نانولولهاثر تموج و جهت ،[11]آلیان و همکاران  شود.نزدیک می ،های سالم

برای بدست  ،مورد مطالعه قرار دادند. در این مطالعه ،به روش چند مقیاسی، بالک نانوکامپوزیت اپوکسی

از روش دینامیک ، نانولوله چند /ک نانولوله و اپوکسیی /ص المان حجمی نمونه شامل اپوکسیآوردن خوا

 ده است. استفاده شمولکولی 

های مختلف نانولوله در بازه مستقیم تا کاملا خمیده ها، شکلشکل نانولولهاثرات در این تحقیق برای بررسی 

 شدهاز مدل میکرومکانیک استفاده  ،و برای بدست آوردن خواص نانوکامپوزیت است مورد بررسی قرار گرفت

با افزایش تموج  هد کهدو نشان می هگاهی داشتاست. نتایج بدست آمده مطابقت بسیار خوبی با نتایج آزمایش

  .یابدکاهش می ،خواص الاستیک نانوکامپوزیت ،هاو منحنی شکل شدن نانولوله

کامپوزیت  ص مکانیکی و انتقال تنش درخوا تعیینبرای یک مدل چند مقیاسی  ،[12]کاندالوال و کومار 

هیبریدی ارایه کردند. در این پژوهش که کامپوزیت هیبریدی شامل تقویت کننده در مقیاس نانو و میکرو 

خواص نانولوله کربنی و  تعیین جهتباشد، در ابتدا از شبیه سازی دینامیک مولکولی و روش موری تاناکا می
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میکرومکانیک برای الیاف توسعه داده شده و رفتار انتقال تنش در  ماتریس استفاده شده و سپس یک مدل

مورد مطالعه قرار گرفته است. نتایج بدست  ،های کربنیهای مختلف نانولولهبرای جهت گیری ،کامپوزیت

 ،های هم راستادی دارد و نانولولهها در انتقال تنش تاثیر زیاآمده نشان از آن دارد که جهت گیری نانولوله

 .اثر بخشی را داردیشترین ب

سازی چند مقیاسی نانوکامپوزیت هیبریدی با زمینه اپوکسی پرداخته شده است. در به مدل ،در این پژوهش

ها استفاده شده کنندهاین نانو کامپوزیت از نانولوله کربنی تک جداره و نانوذره کربن )الماس( به عنوان تقویت

چند مقیاسی، در  مدلسازییدی مورد بررسی قرار گرفته است. در این و رفتار الاستیک نانوکامپوزیت هیبر

ها و کنندههمکنش بین نانوتقویتبرمقیاس نانو و محدوده زمانی پیکو ثانیه، جهت ارزیابی دقیق جزییات 

از روابط تحلیلی میکرومکانیک استفاده  ،از روش دینامیک مولکولی و در مقیاس بزرگتر ،ماتریس پلیمری

بینی شود. از المان پیش ترین نتایج برای خواص الاستیک نانوکامپوزیتتا دقیقترین و منطبق شده است

محدود نیز برای بررسی صحت نتایج بدست آمده در مقیاس ماکرو استفاده شده است. ابتدا پلیمر ترموست 

است.  یین شدهخواص آن تعبا استفاده از روش دینامیک مولکولی، شبیه سازی و  پخت،درصد  75خالص با 

سپس نانوکامپوزیت با یک نانولوله کربنی تک جداره و نانوکامپوزیت با یک نانوذره کربن )الماس( شبیه 

رابطه  ،مورد استفاده قرار گرفته است. در ادامه ،وثرخواص فیبر م تعیینبرای  هاو نتایج آن اندسازی شده

و پلیمر  وثربا جایگذاری خواص فیبر م است تا دهمیکرومکانیک برای نانوکامپوزیت هیبریدی توسعه داده ش

. در پایان، نتایج بدست آمده از شبیه سازی ، مدول الاستیک نانوکامپوزیت بدست آیدترموست خالص

مان محدود ال شبیه سازی در به عنوان تقویت کننده ،بدون نیاز به تعریف فاز میانی ،دینامیک مولکولی

 میکرومکانیک مقایسه گردند.چند مقیاسی ت آمده با نتایج تا نتایج بدس ،جایگذاری شده است

 

 مدلسازی چند مقیاسی  -2
 روش از استفاده اند، بدونشده انجام مولکولی ابزار دینامیک با صرفا که مطالعاتی نتایج ،همانطور که بیان شد

 انجام میکرومکانیک بنایم بر که مطالعاتی ،دیگر ندارند. از سوی را عملی نتایج با مقایسه قابلیت ، چندمقیاس

 سازیمدل در اصلی هستند. هدف مواجه نانو اثر و ماده پیوستگی عدم شبهه با هادر نانوکامپوزیت اند،شده

 میکرو عملی هایدر مقیاس ،نانوکامپوزیت مکانیکی و فیزیکی خواص برای دقیق مقادیر ارایه ،هانانوکامپوزیت

کند که مقیاس بزرگتر ایجاد می هایمدل و نانو مقیاس های مدل بین پلی است. رویکرد چندمقیاسی ماکرو یا

 منجر یا بزرگتر متر میلی مقیاس در نتایج به استخراج ،نانو مقیاس طولی و زمانی ابعاد محاسبات نتایج ،در آن

  د.نشومی

برای نانوتقویت  ،یهسازی، خواص دو نمونه نانولوله و نانوذره در مقیاس نانومتر و پیکو ثانلذا در این مدل

 محاسبه خواص از، شود. سپس می محاسبه ،با در نظر گرفتن اثر فاز واسط ،هاها و ماتریس اطراف آنکننده

در روابط میکرومکانیک و المان محدود، به  نماینده عنوان به ،با استفاده از روش المان حجمی معرف ،شده

ق در ابعاد واقعی تا خواص دقی ،گردد می استفاده اد بزرگترابع در استفاده کننده، برایجای خواص نانوتقویت

که در آن  دهدعه در این پژوهش را نمایش میمدل نانوکامپوزیت هیبریدی مورد مطال (1)بدست آید. شکل 

 د.نباشاستوانه، نشانگر فیبر موثر نانولوله کربنی و کره نشانگر فیبر موثر نانوذره کربن )الماس( می
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 ازی چند مقیاسی نانوکامپوزیت هیبریدیمدلس -1شکل 

 

 دینامیک مولکولی روش  -2-1

 را ایذره چند سیستم یک تعادل حالت توان می آن کمک به که است تکنیکی ،مولکولی دینامیکروش 

از نرم افزار متریالز  ،نمود. در این پژوهش محاسبه را سیستم این نظر مورد خواص سپس کرده و تعیین

اثر  تاباشد ده شده است که جعبه شبیه سازی آن شامل نانوتقویت کننده و پلیمر اطراف آن میاستفا 1استدیو

 .شودنظر گرفته  آن در فاز واسط نیز در

 باشند:سازی دینامیک مولکولی به ترتیب به صورت زیر میمراحل شبیه

 اعمال مقادیر اولیه به سیستم .1

 سازیتشکیل جعبه شبیه .2

 اسب )کامپس(انتخاب میدان نیرویی من .3

شار فهم  ی(فرضیات ترمودینامیکی از یک سامانه فیزیکمجموعه ) اعمال شرایط و تنظیمات )هنگرد .4

 اتمسفر( 1درجه کلوین و فشار  298هم دما، در دمای 

 محاسبه انرژی سیستم و کمینه کردن آن و تعیین خروجی اطلاعات مورد نظر .5

 سازیشبیه .6

 محاسبه خواص متوسط سیستم .7

 به جعبه شبیه سازی و مخاسبه نتایج خواص الاستیک اعمال کرنش .8

 

 شبیه سازی ماتریس اپوکسی -2-1-1

 اتر گلیسیدیل تجاری پایه دی رزینزمینه، ابتدا  مادهبرای شبیه سازی ماتریس اپوکسی خالص به عنوان 

در نرم  3N13H4Cو  4O24H21Cبه ترتیب با فرمول شیمیایی  1آمَین تری اتیلن دیو مولکول  2Aفنل  بیس

 مطابق  ،درصد 75صد اتصال عرضی با درو  1به  2شد. در ادامه، ماتریس اپوکسی با نسبت افزار شبیه سازی 

                                                                                                                                                                                     
1 Materials studio 
2 Diglycidyl ether of bisphenol A 
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 [9] رزین مورد نظر فرآیند اتصال عرضی -2شکل 

 

 
 جعبه شبیه سازی اپوکسی -3شکل 

 

 

در جعبه  ، از مولکول ساخته شده،عدد 32تعداد شد. لازم به ذکر است که  شبیه سازی(، 3و ) (2های ) شکل

 .داده شدقرار  رزین جهت بدست آوردن خواص مکانیکی ،شبیه سازی
 

 شبیه سازی نانوکامپوزیت -2-1-2

در بخش دینامیک مولکولی، با محدودیت ابعادی مواجه سازی بیان شد، های مدلهمانطور که در روش

سازی شود هستیم. لذا در این بخش سعی شده است که یک نانوتقویت کننده با ماتریس زمینه اطرافش مدل

ابعاد واقعی لحاظ گردد. در  بادر خواص نانوکامپوزیت  ،در ادامه با استفاده روش چند مقیاسی ،تا اثر فاز میانی

 شوند.های شبیه سازی اپوکسی/نانولوله و اپوکسی/نانوذره مشاهده میه، جعب(4)شکل 

                                                                                                                                                                                     
1 Diethylenetriamine 
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 نانولوله کربنی اپوکسی/    

 
 اپوکسی/نانوذره                    

 جعبه شبیه سازی نانوکامپوزیت -4 شکل

 

 های شبیه سازی نانوکامپوزیتمشخصات جعبه  -1جدول 

 تعداد پلیمر )ابعاد جعبه شبیه سازی  )ده ابعاد نانوتقویت کنن نوع نانوتقویت کننده

 (4و4نانولوله )
 42/5قطر: 

 8/164طول: 
9/31×9/31×184 74 

 72 56×56×56 22قطر:  نانوذره کربن )الماس(

 

 آورده شده است. (1) جدول در ،(4شکل ) های شبیه سازیمشخصات مربوط به جعبه 

 
  فیبر موثر -2-2

 ،هاروشی ارایه شده توسط ادگارد است که در مدل سازی چند مقیاسی نانوکامپوزیت ،وثرافت فیبر مرهی

خواص نانوتقویت کننده و ماتریس اطراف آن به عنوان ، . در این روش[13]گیرد مورد استفاده قرار می

گیرد تا خواص فاز میانی مابین تقویت کننده و خواص نانوتقویت کننده در روابط میکرومکانیک قرار می

 دهد.، فیبر موثرهای نانولوله و نانوذره را نشان می(5)ماتریس زمینه نیز لحاظ گردد. شکل 
 

 
 

 

 موثرفیبر  -5شکل 
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و فیبر موثر نانوذره به شکل کره  استوانهمشخص است، فیبر موثر نانولوله به شکل  (5)همانطور که در شکل 

باشد. در تعیین حجم فیبر موثر می ،بایست به آن توجه نمودای که در این قسمت می. مهمترین نکتهاست

ام خواص فاز میانی در روابط پایانی لحاظ ای که تمبه گونه ،این پژوهش، برای بدست آوردن حجم فیبر موثر

 توزیع نشانگر که است آماری کمیت یک ،شعاعی توزیع تابعگردد، از تابع توزیع شعاعی استفاده شده است. 

ها در فاصله موردنظر به چگالی برابر با نسبت چگالی اتم ،است. این تابع سیستم ساختار در اتمی بین فواصل

-باشد که میسازی دینامیک مولکولی قابل ترسیم میدر شبیه ،نمودار این تابع ها در کل سیستم است.اتم

توان از آن برای بدست آوردن مقدار دقیق ضخامت فاز میانی مابین نانوتقویت کننده و ماتریس زمینه 

ر، جهت مطابق روابط زیبرای اینکه تمام خواص فاز میانی در فیبر موثر لحاظ گردد، ، در ادامهاستفاده نمود. 

را به اندازه شعاع نانو تقویت کننده اضافه  میانی فاز دو برابر ضخامت لایهمشخص نمودن حجم فیبر موثر، 

 کنیم:کرده و حجم فیبر موثر را تعیین می
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برای تعیین  ،مهادار ضخامت فاز میانی است. در ادنیز مق hبه ترتیب طول و شعاع است.  l ،Rکه در آن 

-تسای استفاده می-در دینامیک مولکولی، از معکوس رابطه هالپین خواص فیبر موثر از المان حجمی نماینده

 باشد:شود تا تاثیر شکل نانو تقویت کننده نیز در نظر گرفته شود. این روابط به شرح زیر می
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(4) 
 

به ترتیب  rو  L ،T ،RVE ،eff ،mبه ترتیب مدول الاستیک و حجم است. همچنین  Vو  Eدر این روابط 

RVE-LE ،-TE کنند.طولی، عرضی، المان حجمی نماینده، فیبر موثر، ماتریس و نانوتقویت کننده را مشخص می

RVE  وmE  ، بخش دینامیک مولکولی هستند. نتایج بدست آمده ازξ نیز ضریب شکل نانوتقویت کننده می-

 است. 2 با و برای نانوذره برابر نسبت طول به قطر نانولوله برابر 2باشد که برای نانولوله 
 

 دینامیک کولکولی( –مدلسازی چند مقیاسی )میکرومکانیک  -2-3

 رغم به که است شده هستند، باعث تحلیلی تصور به عمدتاً که میکرومکانیک، روابط کارگیری به سهولت

 روابط این ،مطالعات چندمقیاسی زمینه در آنکه ویژه به .باشند پژوهشگران توجه مورد همچنان ،دقت کمبود

 ها را افزایش داد.توان دقت آنشوند و می می محسوب ماکرو و میکرو مقیاس در اصلی ابزارهای عنوان به
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صلاح ااده شده و تسای تعمیم د-الاستیک نانوکامپوزیت، از روابط هالپینبرای بدست آوردن دقیق مدول 

 فیبرواص یلر، خی خواص نانوفشود. در این روابط، به جاگردیده برای نانوکامپوزیت هیبریدی استفاده می

 باشد:گردد. رابطه نهایی برای استفاده در این پژوهش به شرح زیر میموثر جایگزین می
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(10) 

 باشد.سای اصلاح شده میت-پارامتر تاثیر حجم فیبر موثر در رابطه هالپین αکه 

 

 دینامیک کولکولی( –مدلسازی چند مقیاسی )المان محدود  -2-4

 محدود سازی چند مقیاسی دینامیک مولکولی و المانجهت صحت سنجی نتایج در مقیاس بزرگ، از مدل

مسایل  یل دربه عنوان روشی جایگزین برای حل معادلات دیفرانس ،استفاده شده است.  روش المان محدود

 ده است.پیوسته تعریف ش

تسای به شکل تقویت کننده، نیاز بود تا -(، با توجه به حساس بودن رابطه هالپین3-2)بخش  قبل در بخش

یبر موثر )به شکل استوانه ، از روش فدینامیک مولکولی شبیه سازیاز استفاده از خواص بدست آمده  برای

توان به ، بدون نیاز به تعریف فیبر موثر، میشما در این بخاستفاده نمود. ابرای نانولوله و کره برای نانوذره( 

به شکل مکعب  به عنوان تقویت کنندهرا کل جعبه شبیه سازی شده در دینامیک مولکولی طور مستقیم، 

 ،در این صورت، خواص تقویت کننده و فاز میانی. نمودمستطیل برای نانولوله و مکعب برای نانوذره استفاده 

لازم به ذکر است که  باشد.دیگر نیازی به تعریف فاز میانی نمی گردد ولحاظ می در شبیه سازی المان محدود

باشد، که دارای کیفیت بالایی می 1جعبه شبیه سازی، از مش بندی گاما ساختنپس از  ،در این بخش

                                                                                                                                                                                     
1 Gamma 

1 ( )

1 ( )
CNT L CNT CNT CNT CNP L CNP CNP CNPL
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المان  با استفاده از روشها شبیه سازی کامپوزیتروش خصوص توضیحات بیشتر در  .استفاده شده است

  .ارئه شده است [14]مرجع  در دمحدو
 

 
 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج(

 های دو فازیهای شبیه سازی نانوکامپوزیتجعبه -6شکل 

نانوکامپوزیت با ، )ب( راستا های کربنی همنانوکامپوزیت با نانولوله)الف(  

 .نانوکامپوزیت با نانوذراتو )ج(  های کربنی با جهت گیری تصادفینانولوله
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 )الف(

 
 )ب(

 های هیبریدیهای شبیه سازی نانوکامپوزیتجعبه -7شکل 

 و راستا نانوکامپوزیت هیبریدی با نانوفیلرهای هم)الف(  

 انوفیلرهانانوکامپوزیت با توزیع تصادفی ن)ب(  

 

های شبیه سازی جعبه (7) شکل های شبیه سازی شده برای نانوکامپوزیت دو فازی وانواع جعبه (،6) شکل

 .دهندمینمایش را شده برای نانوکامپوزیت هیبریدی 

روی خواص الاستیک، به شبیه سازی ها ده انباشتگی نانوتقویت کنندهدر ادامه نیز برای بررسی تاثیر پدی

در این بخش، تجمع کامل نانوتقویت  وزیت حاوی نانوتقویت کننده به شکل زیر پرداخته شده است.نانوکامپ

ها و نانوذرات ( انباشتگی نانولوله8ها در کنار یکدیگر، در آرایش نامنظم، شبیه سازی شده است. شکل )کننده

 دهد.در جعبه شبیه سازی را به صورت جداگانه نشان می
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 )الف(

 
 )ب(

 ها در جعبه شبیه سازیپدیده انباشتگی نانو تقویت کننده -8 شکل

 شده انباشتهنانوذرات و )ب(  شده انباشتههای نانولوله)الف( 
 

 نتایج -3
چند  روشنتایج این پژوهش به دو بخش نتایج مربوط به شبیه سازی دینامیک مولکولی و نتایج مربوط به 

 .دنجزا ارائه می گردکه در ادامه به شکل م دنشومقیاسی تقسیم می

 

 نتایج دینامیک مولکولی -3-1

 دهیم.درصد را مورد بررسی قرار می 75نمودار چگالی بدست آمده برای ماتریس با اتصال عرضی  ،ابتدا
 

 
 تغییرات چگالی ماتریس اپوکسی در طول زمان شبیه سازی -9شکل 
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گیرد. در حقیقت، مقدار توجه قرار مییکی از خواص فیزیکی است که در مدل سازی اتمی مورد  ،چگالی

دهد. اگر مسیر شبیه سازی در فواصل تعادل را نشان می ،هاچگالی، درست یا نادرست بودن  فاصله بین اتم

رود که چگالی سیستم اتمی نزدیک به چگالی واقعی اتمی و زمان شبیه سازی درست باشد، انتظار می

گرایی خواص سیستم از جمله چگالی، بیانگر دقت در شبیه سازی سیستم در مقیاس بزرگ باشد. بنابرین، هم

دهد. همانطور نسبت به زمان شبیه سازی را نشان می ماتریس زمینه، تغییرات چگالی (9شکل )اتمی است. 

پیکو ثانیه همگرا شده و به مقدار واقعی  30که در شکل مشخص است، چگالی ماتریس زمینه پس از حدود 

های این پژوهش، زمان شبیه در شبیه سازی ،رسیده است. در نتیجه ر سانتیمتر مکعب،گرم ب 1/1، چگالی

 پیکو ثانیه در نظر گرفته شده است. 100سازی 

 روش از ،مکانیکی خواص استخراج برای ماده وکمینه کردن انرژی و به تعادل رسانی، ساختار ایجاد از پس

 ثابت اندازه با برشی و عمودی کرنش دسته سه روش است. در این شده استفاده ثابت کرنش سازی بهینه

 مقادیر شود. سپسمی محاسبه ساختار جدید در و تنش شود می اعمال مولکولی ساختار بر منفی و مثبت

گیرند.  می قرار استفاده مورد جبری دستگاه حل از طریق سختی ماتریس محاسبه برای کرنش و تنش ماتریس

 .یدگردبر جعبه اعمال  01/0نفی کرنش مثبت و م ،پژوهشدر این 

های حاوی یک برای بررسی تاثیر درصد وزنی نانوتقویت کننده بر مدول الاستیک نانوکامپوزیت، نانوکامپوزیت

شبیه سازی و با ایجاد تغییر در میزان ماتریس زمینه، با  ،نانوتقویت کننده، با همان ابعاد گفته شده

 باشد.نتایج بدست آمده به شرح نمودارهای زیر می .ه سازی شدشبی ،درصد 13و  10، 7درصدهای وزنی 
 

 
 

 تغییرات مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله با درصد وزنی -10شکل 
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 تغییرات مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانوذره با درصد وزنی -11شکل 

 

ریافت که با افزایش درصد وزنی نانوتقویت کننده، توان دمی (،11( و )10های ) در شکل از نتایج بدست آمده

درصد  10تا ، زنی و نانوکامپوزیت حاوی نانوذرهدرصد و 13تا  ،مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله

گردد که تاثیر نانولوله بر مدول یابد. همچنین بر طبق نتایج بدست آمده مشاهده میوزنی، افزایش می

باشد، در حالیکه نانوذره، مدول ، در یک جهت، بسیار بیشتر از تاثیر نانوذره میالاستیک نانوکامپوزیت

ول الاستیک افزایش مد میزاندهد. به علاوه، و به صورت همسانگرد افزایش می هاتالاستیک را در تمام جه

بسیار بیشتر از نانوذره است. نتایج بدست  ،افزایش درصد وزنی نانو تقویت کننده در نانولوله با نانوکامپوزیت

درصد وزنی نانوذره، حکایت از کاهش مدول الاستیک نانوکامپوزیت در  13نانوکامپوزیت حاوی  برایآمده 

این درصد وزنی نسبت به نانوکامپوزیت با درصدهای وزنی کمتر و حتی ماتریس خالص دارد. این نتیجه به 

شبیه سازی است که عدم پوشش درست و کامل سطح نانوذره با پلیمر و نانوذره در جعبه حجم زیاد دلیل 

 عدم ایجاد اتصال کافی مابین پلیمر و نانوذره را به دنبال دارد.

، مقدار بدست آمده برای مدول الاستیک اپوکسی شودمشاهده می( 11( و )10های )همانطور که در شکل

این مقدار از مدول الاستیک پیش  .باشدگیگاپاسکال می 4/3درصد، برابر با  75خالص با درصد اتصال عرضی 

 توسط آقاداوودی و همکارانگزارش شده درصد،  50بینی شده برای اپوکسی خالص با درصد اتصال عرضی 

 [16] باشد. آلیان و همکارانگیگاپاسگال می 8/2، بیشتر است. مقدار بدست آمده توسط این محققین [15]

روند بهبود خواص در  اند.گیگاپاسکال پیش بینی کرده 2/3نیز مقدار بدست آمده برای اپوکسی خالص را 

طولی ، به خصوص در راستای (10) شکل به دست آمده در این بررسی،نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی 

 .[9] استز گزارش شدهنانولوله، در مراجع دیگر نی
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 ر موثرنتایج رهیافت فیب -3-2

به عنوان المان  ،درصد وزنی 10 با ،نتایج بدست آمده برای نانوکامپوزیت دوفازی حاوی یک نانوتقویت کننده

حجمی نماینده مورد استفاده قرار گرفته شده است. لذا برای بدست آوردن مقدار دقیق مقدار فاصله فاز 

چگالی توزیع شعاعی مربوط به این دو المان  میانی جهت برآورد دقیق مقدار حجم فیبر موثر، ابتدا نمودارهای

، مقدار فاصله بین بر طبق نتایج بدست آمده. استخراج گردیدحجمی نماینده از بخش دینامیک مولکولی 

. تعیین گردیدآنگستروم  35/2انوذره، آنگستروم و برای ن 25/2پلیمر و نانوتقویت کننده برای نانولوله کربنی، 

جهت لحاظ  ،ه تقویت کننده و پلیمربر موثر، دو برابر مقدار بدست آمده از فاصلبرای بدست آوردن حجم فی

نتایج بدست آمده برای مدول الاستیک طولی و  .گیردمیز میانی، مورد استفاده قرار دن خواص الاستیک فاکر

این شده در  ارائهنتایج  ارایه گردیده است. (2)جدول  عرضی فیبر موثر، از معکوس رابطه هالپین تسای، در

به دلیل ضریب  اما، دارددرصد وزنی نانوذره حجم بیشتری را نسبت به نانولوله  10دهد که نشان می جدول

. بالاتر بودن ضریب حجمی باشدمیحجم موثر بیشتری دارای حجمی بیشتر نانولوله، فیبر موثر نانولوله 

نانو این نوع در اندازه لایه میانی و همچنین شکل نانولوله نسبت به نانوذره، به دلیل تفاوت در چگالی، تفاوت 

، مدول الاستیک طولی فیبر موثر نانولوله شوداهده میمش این جدول دراست. همانطور که  تقویت کننده

همسانگرد )ایزوتروپ(  خواصکه  ،در حالیکه مدول عرضی نانوذره .کربنی بیشتر از فیبر موثر نانوذره است

 .استمدول عرضی فیبر موثر نانولوله  ، مقداری بیشتر ازدارد

 

 نتایج مدل چند مقیاسی -3-3

در  بیان شده در این پژوهش،مدل چند مقیاسی دو از  ،نتایج بدست آمده برای مدول الاستیک نانوکامپوزیت

برای نانوکامپوزیت دو  ،به صورت جداگانه تایج،جهت بررسی و مقایسه ارایه شده است. این ن ،نمودارهای زیر

 .ه استدارایه گردی ،ازی حاوی نانولوله کربنی، نانوکامپوزیت دو فازی حاوی نانوذره و نانوکامپوزیت هیبریدیف

درصد حجمی نانو تقویت کننده استفاده شده است. در این نمودارها، نتایج بدست  25/0از در این نتایج، 

 ستا و تصادفی ارایه گردیده است.را آمده برای مدول الاستیک نانوکامپوزیت در هر دو حالت توزیع هم

اختلاف نتایج پیش بینی شده در هر دو  که دندهنشان می( 14( و )13(، )12های )در شکل شده ارائهنتایج 

نانو  با مدول الاستیک طولی و عرضی نانوکامپوزیتمدل چند مقیاسی )میکرومکانیک و المان محدود( برای 

باشد. ، کم میهاستیک نانوکامپوزیت با توزیع تصادفی تقویت کنندهو مدول الا ی هم راستاهاتقویت کننده

توان دریافت که نتایج بدست آمده از این مقایسه نشان از دقت خوب مدل سازی دارد. از این نمودارها می

 دارای دقت بیشتری نسبت به ،ها(ها )نانوذرهدر حالت ایزوتروپ بودن نانو تقویت کننده ،روش المان محدود

ها( و ترکیبی بودن اشکال و خواص نانوتقویت ها )نانولولههای ایزوتروپ عرضی بودن نانوتقویت کنندهالتح

 .ها )هیبرید( داردکننده
 

 وثرخواص فیبر م -2جدول 

 effV V (%) α (GPa) eff-LE (GPa) eff-TE  (%) نانوکامپوزیت

 64/5 1/30 1/7 2 3/14 حاوی نانولوله

 77/11 77/11 9/2 2/3 2/9 حاوی نانوذره
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اختلاف نتایج پیش بینی شده در هر دو  که دندهنشان می( 14( و )13(، )12های )در شکل شده ارائهنتایج 

نانو  با مدول الاستیک طولی و عرضی نانوکامپوزیتمدل چند مقیاسی )میکرومکانیک و المان محدود( برای 

باشد. ، کم میهاامپوزیت با توزیع تصادفی تقویت کنندهو مدول الاستیک نانوک ی هم راستاهاتقویت کننده

توان دریافت که نتایج بدست آمده از این مقایسه نشان از دقت خوب مدل سازی دارد. از این نمودارها می

دارای دقت بیشتری نسبت به  ،ها(ها )نانوذرهدر حالت ایزوتروپ بودن نانو تقویت کننده ،روش المان محدود

ها( و ترکیبی بودن اشکال و خواص نانوتقویت ها )نانولولهزوتروپ عرضی بودن نانوتقویت کنندههای ایحالت

مدول الاستیک طولی و عرضی نانوکامپوزیت را در حالت  ETو  EL. در این نمودارها، ها )هیبرید( داردکننده

را در حالت آرایش نامنظم مدول الاستیک نانوکامپوزیت  Eها و آرایش یافتگی هم راستا نانوتقویت کننده

 ،ها در نانوکامپوزیت دو فازیبا کنار هم چیدن نانوتقویت کننده ،. در ادامهدهندها نمایش مینانوتقویت کننده

شد. نتایج این  بررسیدر نتایج مدول الاستیک  ،در روش چند مقیاسی المان محدود، تاثیر پدیده انباشتگی

درصدی را برای  6/3، بهبود [17]علاسوند و همکاران  شده است.های بعدی ارایه شبیه سازی در شکل

درصد وزنی نانولوله کربنی، به صورت تجربی، بدست آورده بودند، که نتایج بدست 15/0نانوکامپوزیت حاوی 

 5درصد حجمی نانولوله کربنی، افزایش  25/0(، به ازای 12کند. در شکل )( را تصدیق می12آمده در شکل )

های میکرومکانیک و المان محدود نانوکامپوزیت نسبت به اپوکسی خالص را به ترتیب در مدل درصدی 2و 

 توان مشاهده نمود.گیگاپاسکال( می 477/3)
 

 
 مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی -12شکل 
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 مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانو ذره کربنی -13شکل 

 

 
 ستیک نانوکامپوزیت هیبریدیمدول الا -14شکل 
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 مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی انباشته شده -15شکل 

 

 
 مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانو ذره کربن انباشته شده -16شکل 

 

ثیر کاهشی تا ،گردد،  پدیده انباشتگیمشاهده می( 16( و )15های )در شکل ارائه شدههمانطور که از نتایج  

بر مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی گذاشته و باعث کاهش مدول الاستیک گردیده است. 
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های کربنی، توزیع گردد که پس از انباشته شدن نانولولهدر این نوع نانوکامپوزیت مشاهده می ،همچنین

باشد. در ز دو جهت اصلی دیگر میتصادفی یکنواخت از بین رفته و مدول الاستیک در یک جهت بیشتر ا

نگذاشته  تاثیری بر مدول الاستیک ،ه انباشتگی ذراتحالیکه در نانوکامپوزیت حاوی نانوذره کربنی، پدید

روند کاهشی مشاهده شده در مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی بر اثر پدیده انباشتگی است. 

، که به صورت تجربی و [18]توان در مطالعه حقیقی و همکاران( را می15)ها در شکل تقویت کننده

ولوله کربنی در مدلسازی انجام گرفته است، مشاهده نمود. همچنین، این روند کاهشی نانوکامپوزیت حاوی نان

-ها را می( بر اثر انباشتگی تقویت کننده16( و روند ثابت در نانوکامپوزیت حاوی نانوذره در شکل )15شکل )

 که با استفاده از دینامیک مولکولی انجام گرفته است دید. [6]توان در شبیه سازی خدادادی و همکاران 

تاثیر نانولوله کربنی در  توان برداشت کرد کهمی (16( تا )12های )شکلدر  شدهنشان داده با توجه به نتایج 

مشاهدات  ،که است. در حالی ز نانوذره کربنی )الماس(ک نانوکامپوزیت بسیار موثرتر ابهبود مدول الاستی

های منجر به ایجاد پدیده انباشتگی در نانولوله ،نانولوله کربنی کسر وزنی بالایدهد که استفاده نشان می

درصد  2دی حاوی نانوکامپوزیت هیبری، شبیه سازی شود. لذان کاهش مدول الاستیک میکربنی و به دنبال آ

انجام شد. نتایج این بررسی ، و نانولوله کربنی نانوذره کربنی  های مختلفحجمی نانو تقویت کننده، با نسبت

 ه شده است.ئارا (17) شکلدر 

 1به  3ها، نسبت توان دریافت که بهترین ترکیب برای نانو تقویت کنندهمی (17شکل )در  ارائه شدهاز نتایج 

 1به  2توان از نسبت درصد نانو تقویت کننده، می افزایشبا  .باشدنسبت به نانوذره کربنی می نانولوله کربنی

 های کربنی، استفاده کرد.نانولوله کربنی به نانوذره کربنی جهت جلوگیری از پدیده انباشتگی نانولوله
 

 
 ویت کنندهمدول الاستیک نانوکامپوزیت هیبریدی با درصدهای حجمی مختلف نانوتق -17شکل 
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 از روش چند مقیاسی استفاده و بر مدول الاستیک نانوکامپوزیتخواص فاز میانی  بررسی تاثیر جهت

در . شد تحلیلمختلف  با استفاده از دو روش های مختلف نانولوله کربنییحجم کسر حاوی هایانوکامپوزیتن

 .یی نانوکامپوزیت در نظر گرفته شدنهادر خواص  ،از روش فیبر موثربا استفاده  ،خواص فاز میانی اول روش

 .استفاده شددر رابطه هالپین تسای  ،بدون در نظر گرفتن فاز میانی خواص نانولوله کربنی ،دوم روشدر 

 ارائه شده است. (3)نتایج این بررسی در جدول 

ش بینی تواند در پیباشد، عدم در نظر گرفتن خواص فاز میانی میمشخص می (3)همانطور که از جدول 

 دقیق مدول الاستیک نانوکامپوزیت خطا ایجاد کند. به طوریکه، با افزایش درصد حجمی نانوتقویت کننده

 یابد.میزان خطا افزایش می

. نتایج برای دو ه استدر ادامه به بررسی تاثیر درصد حجمی نانو تقویت کننده بر مدول الاستیک پرداخته شد

ها و آرایش تصادفی ارایه شده راستا نانو تقویت کننده ت آرایش همدر حال ،مدول الاستیک طولی و عرضی

درصد حجمی نانو تقویت  3است. مدول الاستیک نانوکامپوزیت دو فازی و هیبرید تقویت شده با صفر تا 

درصد حجمی نانولوله کربنی و نانوذره  . لازم به ذکر است که در نانوکامپوزیت هیبریداستتعیین شدهکننده 

 است.در نظر گرفته شده برابر

، (20( و )19(، )18های )در شکل نتایج بدست آمده برای مدول الاستیک نانوکامپوزیت دو فازی و هیبریدی

حجمی نانو تقویت  کسرنشان از بهبود مدول الاستیک نانوکامپوزیت با افزایش است. این نتایج ارائه شده

نانوکامپوزیت نوع مدول الاستیک عرضی دو  که دهندمی نشاندست آمده نتایج به بعلاوه،د. نکننده دار

 باشد.ها، نزدیک به هم میراستا نانوتقویت کننده آرایش هم با ،دوفازی و نانوکامپوزیت هیبریدی

 

 نتیجه گیری -4
سازی چند مقیاسی نانوکامپوزیت هیبریدی با زمینه پلیمری پرداخته شد. در این نانو در این پژوهش به مدل

رفتار الاستیک  وهای نانولوله کربنی تک جداره و نانوذره کربن )الماس( استفاده شد کنندهت، تقویتکامپوزی

سازی چند مقیاسی، در مقیاس . در این مدلفتهیبریدی مورد بررسی قرار گر و دوفازیهای  نانوکامپوزیت

ها و ماتریس کنندهنوتقویترهمکنش بین نابنانو و محدوده زمانی پیکو ثانیه، جهت ارزیابی دقیق جزییات 

از روابط تحلیلی میکرومکانیک نانوکامپوزیت  ،از روش دینامیک مولکولی و در مقیاس بزرگتر ،پلیمری

بینی شود. از المان پیش ترین نتایج برای خواص الاستیک نانوکامپوزیتاستفاده شد تا دقیقترین و منطبق

 مقیاس ماکرو استفاده شده است. محدود نیز برای بررسی صحت نتایج بدست آمده در

برای نانوکامپوزیت دوفازی و هیبرید، از دو بخش دینامیک نتایج بدست آمده  جمع بندی به طور کلی،

مولکولی در ابعاد نانو و میکرومکانیک در فاز میکرو و ماکرو، با بررسی تاثیر پارامترهای مختلف و همچنین، 

 باشد:ر سنجی به شرح زیر مینتایج مربوط به المان محدود جهت اعتبا
 

نتایج بدست آمده از دو روش چندمقیاسی میکرومکانیک و المان محدود، در مقیاس ماکرو،  انطباق  .1

 دهند.خوبی را با یکدیگر نشان می

تسای، در روش چند مقیاسی، دقت بیشتری را در پیش بینی مدول -استفاده از مدل هالپین .2

 .داشتراستا یا تصادفی  یافتگی همالاستیک نانوکامپوزیت با  آرایش 



 1401 بهار اول، شماره چهارم، و بیست سال                                   ایران مکانیک مهندسی نشریة                                       80

 

تواند در پیش بینی دقیق مدول الاستیک نانوکامپوزیت، عدم در نظر گرفتن خواص فاز میانی می .3

 یابد.حجمی نانوتقویت کننده میزان خطا افزایش می کسرخطا ایجاد کند. به طوریکه، با افزایش 

حجمی نانو تقویت کننده افزایش  کسرایش مدول الاستیک نانوکامپوزیت دو فازی و هیبریدی، با  افز .4

 .یافت

-های کربنی، کاهش میمدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی، در اثر انباشتگی نانولوله .5

یابد. در حالیکه، انباشتگی نانو ذرات در نانوکامپوزیت حاوی نانوذره کربنی، هیچ تاثیری بر مدول 

 .داشتالاستیک نانوکامپوزیت ن

 ،نانوذره کربن همراه باهای نانولوله کربنی تقویت کننده حاویفاده از نانوکامپوزیت هیبریدی است .6

 .بهبود خواص الاستیک را به دنبال دارد

 

 تاثیر خواص فاز میانی بر مدول الاستیک نانوکامپوزیت حاوی نانولوله کربنی -3جدول   

 % اختلاف نانولوله/اپوکسی نانولوله/فاز میانی/اپوکسی حجمی نانولوله کربنی کسر

0 477/3 477/3 0 

25/0 9045/3 8974/3 18/0 

5/0 3338/4 3194/4 33/0 

1 1977/5 1684/5 56/0 

2 9466/6 8867/6 87/0 

3 7247/8 6324/8 07/1 

4 5325/10 4063/10 21/1 

5 3708/12 2090/12 33/1 

 

 
 هیبریدی با درصدهای حجمی مختلف نانوتقویت کنندهتغییرات مدول الاستیک طولی نانوکامپوزیت  -18شکل 
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 تغییرات مدول الاستیک عرضی نانوکامپوزیت هیبریدی با درصدهای حجمی مختلف نانوتقویت کننده -19شکل 

 

 
 تغییرات مدول الاستیک نانوکامپوزیت هیبریدی با درصدهای حجمی مختلف نانوتقویت کننده -20شکل 
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Abstract 

 

In this paper, multiscale modeling of Epoxy-based hybrid nanocomposites was performed. 

Single-walled carbon nanotube and carbon nanoparticle (diamond) were used as 

reinforcements and the elastic behavior of hybrid nanocomposite was investigated. In the 

multiscale modeling, at the nanoscale and pico-second time range, molecular dynamics 

method was used to make an accurate model of the interaction between the nano-scale 

reinforcements and the polymer matrix to predict the interface behavior more realistically. At 

the micro and macro scales, micromechanical models were used to predict the elastic 

properties of the nanocomposites, incorporating the effects of interface behavior. Finite 

element method was also used to check the accuracy of the results obtained at the macro 

scale. First, pure thermoset polymer with 75% crosslinking ratio was simulated using 

molecular dynamics method. Then two nanocomposites, one consisting of a single-walled 

carbon nanotube and another one containing a carbon nanoparticle (diamond) were simulated 

to obtain equivalent fiber mechanical properties. Next, a micromechanical model was 

developed for hybrid nanocomposite using the equivalent fiber and pure thermoset polymer 

mechanical properties. In addition, the results obtained from the molecular dynamics 

simulations, along with a correction coefficient were employed in the micromechanical 

models and finite element simulations.  Finally, micromechanical multiscale modeling results 

were compared with finite element multiscale modeling results and a good agreement was 

observed. Results suggest that the use of two types of nano-reinforcement together, hybrid 

nanocomposite, improves nanocomposite mechanical properties. 


