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 مقدمه -1
ای است که مورد توجه روزافزون محققان علوم مهندسی واقع شده تر، پدیدهتر و مستحکمنیاز به مواد سبک

، که فناوری تولید مواد با در دست گرفتن کنترل در سطح نانوفناوریاست. امروزه با ظهور و گسترش 

عنوان موادی با استحکام بیشتر و ها به کامپوزیت و اتمی است، دستیابی به مواد جدیدی مانند نانو مولکولی

کننده استفاده به عنوان تقویت کربنی هاینانولوله غالباً هاکامپوزیت نانو در تر میسر شده است.سبک

 روش با  (MWCNT) 4چند دیواره کربنی نانولوله فراوری به موفق (1991) سال در Iijima [1]شوند. می

 کند. تولید هم را )(SWCNT 5تک دیوارهکربنی  نانولوله توانست وی بعد، سال دو حدود .گردید قوس تخلیه
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 2حسین گلستانیان

 استاد

 

  

 3یعقوب طادی بنی
 دانشیار

 بررسی تأثیرات طول، قطر و کایرالیتی بر خواص

 های کربنی معیوبمکانیکی نانولوله
های اجزاء محدود و مکانیک مولکولی، پیوندهای در این مقاله با استفاده از روش

. سازی شدشبیه های کربن در نانولوله با المان تیر خطیکووالانت بین اتم

 ایبا محدوده قطری و طولی گستردههای کربنی دارای ساختارهای مختلف نانولوله
های کربنی شامل قطر، طول و تأثیر پارامترهای هندسی نانولوله. گردیدتحلیل 

طور مستقل بررسی گردید. ها، بههای یانگ و برشی نانولولهکایرالیتی بر مدول
همچنین میزان کاهش مدول نانولوله کربنی در اثر وجود عی  جای خالی و 

 نانولوله، دهد که قطرمی شده است. نتایج نشانافزایش تعداد و مکان عی  تعیین
ی نتایج با مقایسه دارد. الاستیک بر خواص تأثیر بیشتری نسبت به طول نانولوله

های آرمچیر، زیگزاگ و کایرال، عی  جای خالی رای نانولولهآمده بدستبه
 بیشترین تأثیر را بر مدول یانگ نانولوله کایرال داشت.
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 هایرزین به کربنی نانولوله از کمی بسیار مقدار افزودن با تنها که دهندنشان می آزمایشگاهی تحقیقات نتایج

های نانولوله کارآمدی میزان .[3و2]یابدافزایش می ایملاحظه قابل میزان به رزین مکانیکی خواص پلیمری،

 بار انتقال پدیده به ماکرو مقیاس در و کربنی نانولوله اتمی ساختار به نانو سمقیا در پلیمر تقویت در کربنی

اند. این تشکیل شده 2sp هیبریداز  تماماً مشابه گرافیت  هانانولوله .[4]دارد بستگی نانولوله به اطراف رزین از

است و استحکام منحصر به فردی به این  ترقویدر الماس وجود دارد که  3spهیبرید، از هیبریدیساختار 

 به ممانعت رزین و نانولوله بین کووالانسی مستحکم و قوی پیوند ایجاد حال ازاما درعین دهدها میمولکول

. پذیردمی صورت واندروالس ضعیف هایکنشبرهم طریق از نانولوله به رزین از بار انتقال لذا. آوردمی عمل

 و نانولوله بین کووالانت پیوند ایجاد به کربنی، نانولوله  1دار کردنعامل فرایند از استفاده با محققان از برخی

مشابه هر شود. یمالبته این فرایند باعث ایجاد نواقصی در ساختار نانولوله  .[9و5] اندپرداخته اطراف رزین

 ها تأثیرگذار است.ی دیگری، وجود نواقص بر خواص نانولولهماده

 سبازیگبردد. شبیهمی هباآن متفباوت مکبانیکی خبواص باعبث کبه دارند مختلفی ساختارهای هانانولوله

 دسبت سباختارها ببرای ببه ایبن کردن مدل و داشته خاصی هایپیچیدگی گوناگون ساختارهای با هانانولوله

 ببر هندسی عیوب رتأثی بررسی و نظری و تجربی هایروش توسط کربنی هاینانولوله مکانیکی خواص آوردن

 و Treacy اسبت. ببوده مکانیبک مهندسبی پژوهشبگران علاقبه کربنی همواره مبورد نانولوله مکانیکی خواص

هایی تعیبین کردنبد. چندجداره را با انجام آزمایش کربنی نانولوله یانگ مدول (1999) سال در [0] همکاران

در  را یانبگ مبدول مقبادیر چندجبداره، کربنبی ینانولولبه 11گیری ارتعاشات حرارتبی این محققین با اندازه

 [8]همکباران و Krishnan .تعیین کردنبد TPa 8/1 مقدار میانگین یک با تراپاسکال 15/4 تا 4/0 یمحدوده

 صبورت ببه را nm 5/1 -0/1 یقطبر یببازه ببا کربنبی نانولوله استحکام و الاستیک خواص (1998) سال در

 را تراپاسبکال 25/1 متوسط یانگ مدول آزمایشگاهی، داده 20 استفاده از با ها،آن. کردند تعیین آزمایشگاهی

 عددی به هایسازیشبیه امروزه نانو، مقیاس در آزمایشگاهی هایروش پیچیدگی به توجه با به دست آوردند.

 ایببن. شببوندمی اسببتفاده کربنببی هاینانولولببه مکببانیکی خببواص بینببیپیش بببرای قدرتمنببد ابببزاری عنببوان

 پیوسبته محبیط سبازیمدل و 2مولکبولی دینامیبک سازیشبیه کلی گروه زیر دو به توانمی را هاسازیشبیه

 نبانو سبازیشبیه در موجبود هبایروش معتبرتبرین از یکبی مولکبولی دینامیبک سبازیشبیه .نمبود تقسیم

 خبواص بر را ولز -استون و خالی جای عی  اثر Kamal  [10]و Kuwar (2013) سال در .[9] ساختارهاست

 COMPASS نیبروی میدان و مولکولی دینامیک روش از محققان کردند. این بررسی کربنی نانولوله مکانیکی

 اسبتحکام، Å 59/42 ببه طبول( 10 ، 10) و( 9 ، 9) نانولولبه برای آمده دست به نتایج طبق. کردند استفاده

 همچنبین. داشبت کباهش خبالی عیب  جبای 4و  ولز -استون عی  4 برای درصد 28 و 23 به ترتی  نهایی

 گبزارش خبالی عی  جای 4 و ولز -استون عی  4 برای درصد 11و 9 به ترتی  نیز الاستیسیته مدول کاهش

سازی دینامیک مولکولی تأثیر عیب  جبای خبالی ببر با استفاده از شبیه [11] و همکاران Kumarده است. ش

 را مورد بررسی قرار دادند.  3اپوکسی-های نانولوله کربنیکامپوزیت

                                                                                                                                                                                          
1 Functionalization 
2 Molecular Dynamics
3 epoxy
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هبای درصبد و آرایش 5تبا  1( تک دیواره با درصدهای مختلف عیوب از 9،9) 1ها از نانولوله کربنی آرمچیرآن

به این نتیجه رسیدند که با افزایش  این محققینمختلف متقارن، غیر متقارن و مختلط عیوب استفاده کردند. 

 Sammalkorpiهای دیگر است. ، در آرایش مختلط، سرعت کاهش مدول بیشتر از حالت(DR) 2نسبت عیوب

را بر خواص مکانیکی الاسبتیک گانه عی  جای خالی یگانه، دوگانه و سهاثر  (2004)در سال  [12]رانو همکا

سازی دینامیک مولکولی و نظریبه پیوسبتگی بررسبی با استفاده از شبیهو آرمچیر  3زیگزاگنانولوله کربنی  4

 ) یا  ها با تعریف تابعی به نام غلظت عیوبکردند. آن
1

𝐿𝐶𝑁𝑇
آنگسبتروم طبول  𝐿𝐶𝑁𝑇عی  در هر  1که معرف  

ی املاحظهغلظت عیوب باید بسیار زیاد باشد تا باعث کاهش قابل  اساساًد که ( اعلام کردناستنانولوله کربنی 

بالبای عیبوب  نسببتاًی هباغلظتبینبی کردنبد کبه در در مدول یانگ شود. به عنوان مثال این محققین پیش

 درصد است. 3کاهش مدول یانگ تنها در حدود 

 بندیفرمول و روابط پیچیدگی علت به روش این از استفاده مزایای روش دینامیک مولکولی، علیرغم

 قابل تنها و گرددمی هااتم از محدودی تعداد کوچک و بسیار طول به محدود محاسبات، بالای حجم و حاکم

 سازیشبیه منظور رو، به این از. [13] است ثانیه پیکو مرتبه در کوتاه بسیار زمانی هایمقیاس به اعمال

 خاصی رونق پیوسته محیط سازیمدل هایروش از استفاده تر،طولانی زمانی مقیاس و تربزرگ هایسیستم

های کربنی ل یانگ نانولولهوالز بر مدو -اثر عیوب جای خالی و استون [14] پروانه و شریعتی .کرده است پیدا

ی دارای چیدمان زیگزاگ و آرمچیر را با استفاده از یک مدل ساختاری بررسی کردند. مقایسهی دیواره تک

های بینی دقیق مدول یانگ نانولولههای این محققین با نتایج آزمایشگاهی نشان داد که برای پیشنتایج مدل

ها همچنین دریافتند، تأثیر رایط بارگذاری و مرزی مناس  است. آن، نیاز به بکار بردن شدیواره تککربنی 

  های کوتاه است.های کربنی با طول بلند بسیار کمتر از تأثیر عیوب بر نانولولهعیوب بر نانولوله

و چند دیواره )زیگزاگ و آرمچیر( را با  دیواره تکهای کربنی تأثیر عیوب نانولوله [15] قوامیان و همکاران

های کربنی سالم و ها با مقایسه بین خواص نانولولهقرار دادند. آناستفاده از روش المان محدود مورد بررسی 

 بینی تغییرات مدول یانگ به عنوان تابعی از درصد عیوب رسیدند. ای برای پیشمعیوب به روابط ساده

 این عمده اما شده، انجام کربنی هاینانولوله مکانیکی خواص جهت تعیین زیادی تحقیقات تاکنون گرچه

 بررسی مورد ندرتبه هابرشی نانولوله مدول و یافته اختصاص الاستیسیته مدول بررسی هب تحقیقات

 طور جامعاز سوی دیگر، در این تحقیقات تأثیر تغییر ساختار نانولوله بر روی این خواص به .است قرارگرفته

با یک زاویه  4کایرالمطالعه نشده و فقط به بررسی ساختارهای آرمچیر و زیگزاگ با ابعاد خاص و ساختار 

نانولوله سالم و بدون عی  فرض شده  شدهانجامهای یسازمدلدر اکثر  . همچنینشده استمشخص، محدود 

 یید شده استتأکه در مشاهدات آزمایشگاهی جدید وجود عیوب در ساختار نانولوله کربنی یدرحالاست. 

 بعضاً  مولکولی دینامیک یا محدود اجزای سازیشبیه نتیجه و آزمایشگاهی نتایج از طرفی بین .[19]

  .وجود دارد معناداری هایتفاوت

                                                                                                                                                                                          
1 Armchair
2 Defect Ratio
3 Zigzag
4 Chiral
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توان به پدیده وابستگی خواص میها را تفاوت در این گزارش کهدارند  تفاهم نکته این بر پژوهشگران

و اثرات عیوب  1تفاوت و تنوع در قطر، طول، کایرالیتیازجمله  اثرگذار بر آن های کربنی به متغیرهاینانولوله

های کربنی شامل قطر، طول و همچنین کایرالیتی در این پژوهش، تأثیر پارامترهای هندسی نانولوله دانست.

های شود. همچنین میزان کاهش مدول نانولولهطور مستقل بررسی میها بهبر مدول یانگ و مدول برشی آن

 کربنی در اثر وجود عی  جای خالی و افزایش تعداد و اثر مکان این عی  مورد بررسی قرارگرفته است.
 

 عیبدیواره و معرفی  تک کربنی نانولوله هندسه -2

در نظر گرفت که به شکل استوانه  نهای بلند گرافتوان به صورت ورقهتک دیواره را می کربنی هاینانولوله

 .دارد بستگی ی گرافنصفحه شدن مدور و نوع طول، قطر به کربنی هاینانولوله خواص .اندپیچیده شده

رافن انتخاب شود، بدین منظور دو اتم گهای کربنی توسط شاخص کایرالیتی توصیف میساختار اتمی نانولوله

شود، سپس صفحه گرافن را پیچانده تا اتم دوم روی اتم شوند، یک اتم به عنوان مبدأ در نظر گرفته میمی

شود )شکل کند بردار کایرال نامیده میاول منطبق گردد. برداری که از اتم مبدأ به جهت اتم دیگر اشاره می

 :[2]شود( تعریف می1) یرابطه((. این بردار با 1)
 

(1) 𝐶ℎ
⃗⃗⃗⃗ = 𝑛𝑎1⃗⃗⃗⃗ + 𝑚𝑎2⃗⃗⃗⃗  

 2aو  1a (،1) یرابطهبرابر محیط نانولوله و محور نانولوله عمود بر بردار کایرال است. در بردار کایرال طول 

بیانگر تعداد  nنیز اعداد صحیح که  mو  nسازند و درجه می 90بردارهای واحد هستند که با هم زاویه 

( نمایش 1شکل )است که در  2aها در راستای ضلعیبیانگر تعداد شش mو  1aها در راستای ضلعیشش

از کند. درجه تغییر می 30شود و بین صفر تا ، زاویه کایرال نامیده میθ(، زاویه 1در شکل ) اند.داده شده

کنند، با ی را توصیف میبه صورت منحصر به فرد نوع ساختار یک نانولوله (n,m)آنجا که هر زوج مرت  

( 3( و )2مطابق روابط ) θی کایرال و زاویه 𝐷، دیگر پارامترهای نانولوله، مثل قطر nو  mاستفاده از مقادیر 

 .[10]شوندمحاسبه می

(2) = 
𝑎𝑐−𝑐√3(𝑛2+𝑚2+𝑛𝑚)

𝜋
 𝐷 

(3) 𝑐𝑜𝑠 𝜃 =  
2𝑛 + 𝑚

2√𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚
 

. با توجه به مقادیر [10]نانومتر است 142/0کربن است که برابر با -پیوند کربن طول  ac−c (،2ی )در رابطه

که  های زیگزاگ، آرمچیر و کایرال وجود داردی کربنی به نام، سه نوع ساختار کلی نانولولهθمختلف زاویه 

. شوندی سوم )کایرال( متمایز میمعمولاً نوع زیگزاگ و آرمچیر، به علت تقارن هندسی خود از دسته

درجه،  30با زاویه کایرال  (n,n) زیگزاگ و با ساختار ،با زاویه کایرال صفر درجه (n,0)هایی با ساختار نانولوله

                                                                                                                                                                                          
1 Chirality
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 θ<30>0و زاویه کایرال  n>m که (n,m)هایی با ساختار غیرمنظم شوند. نانولولهآرمچیر نامیده می

 نامند. باشد را نیز کایرال میمی

 

 

 [18]نحوه مدور شدن صفحه گرافن برای تولید نانولوله کربنی زاویه کایرال و کایرال، بردار -1شکل

 کربنیهای سازی اجزا محدود نانولولهمبانی مکانیک مولکولی و مدل -3

ایجاد شده  1و اجزاء محدود 3های مکانیک مولکولیاز ترکی  روش 2محیط پیوسته معادلسازی روش شبیه

به کار رفته برای مدل کردن  (خرپا، فنر و تیر است. آنچه در این روش حائز اهمیت است نوع المان )پوسته،

                                                                                                                                                                                          
1 Vacancy
2 Equivalent-Continuum Modeling (ECM) 
3 Molecular Mechanics (MM) 

 

ب( شبکه آرمچیر داری عی  جای خالی الف( شبکه آرمچیر بدون عی ، -2شکل  

 
دار کردن  در اثر عامل این مواد ، اما ساختارهای کربنی دارای ساختار هندسی بسیار منظمی هستندنانولوله

علاوه بر  گردد.شود، دچار تخری  میمنظور افزایش سطح انتقال بار از رزین به نانولوله انجام مینانولوله که به

های نظمیشوند که خود را در قال  بیدر حین فرایند ساخت دچار اشکالاتی می هااین موضوع، نانولوله

است. در عی   1ها، عی  جای خایهای متداول هندسی در نانولولهاز عی کنند. یکی هندسی نمایان می

( 2شود. این عی  در شکل )موسوم به جای خالی یک اتم کربن به همراه سه پیوند متصل به آن حذف می

 نمایش داده شده است.
 

 ب الف

 خالیجای  عی 
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 تعدادی از محققینسازی این پیوند است. کربن و تابع پتانسیل مورد استفاده برای مدل-پیوند کووالانت کربن

اتمی  بین نیروهای صورت این در ولی ،[20و19]اندکرده سازیشبیه پوسته المان با را کربنی هاینانولوله

گردد. از طرفی، با توجه به گسسته بودن می حذف نانولوله مکانیکی خواص بر هاآن تأثیر شده و گرفته نادیده

 با پیوسته محیط سازینانولوله باشد. مدل تواند تقری  خوبی از رفتاری نانولوله، المان پوسته نمیهندسه

سازی سازی به دلیل محدودیت در مدل. اما این نوع شبیه[21]انجام شده است نیز خرپا المان از استفاده

های باشد. الماننمیهای کربنی مناس  ی رفتار نانولولهکربن، برای مطالعه-کربن رفتار خمشی پیوندهای

های کربنی به دلایل ذکر شده چندان دقت بالایی ندارند، اما به کمک سازی نانولولهپوسته و خرپا در مدل

ها با سازی نانولولهسازی کرد. برای مدلخوبی شبیهتوان رفتار پیوندهای کربنی را بههای فنر و تیر میالمان

، که این در [22]در همزمان از دو نوع فنر پیچشی و کششی استفاده کرطوهای فنر باید بهاستفاده از المان

های تیر جهت شود. بنابراین المانی محاسبات میها و هزینههای بزرگ باعث افزایش تعداد الماننانولوله

 ترین گزینه است.های کربنی مناس سازی تغییر شکل نانولولهشبیه

گردد. انواع های پتانسیل مولکولی توصیف میاس انرژیها بر اسبین اتم هایکنشدر سطح مولکولی، برهم

های کربنی ساختارهایی اگر چه نانولوله ( نشان داده شده است.3های بین دو اتم کربن در شکل )اندرکنش

 هارمونیک پتانسیل توابع از مقاله این ها، دربا رفتار غیرخطی هستند اما با توجه به کوچک بودن تغییر شکل

 .[23]شودمی بیان 9تا  4 روابط با که شودمی استفاده هااتم بین پتانسیل انرژیتخمین  برای
 

(4) nonbondedE + bondedE = totalE 

(5) lE +t E + bE + sE = bondedE 

(9) hbE + esE + vdwE = nonbondedE 

 sE ،bE ،tE ،lEبه ترتی  معرف انرژی پیوندی و انرژی غیرپیوندی،  nonbondedEو  bondedEدر روابط بالا 

به ترتی   hbEو  vdwE ،esEای، خارج صفحه به ترتی  معرف انرژی پتانسیل کششی، خمشی، پیچشی و

سازی روابط، معرف نیروهای واندروالس، نیروهای الکترواستاتیکی و پیوندهای هیدروژنی هستند. برای ساده

( به شکل زیر ساده 4) یرابطهشود. در این صورت نظر میصرف lEو  nonbondedEهای معمولاً از انرژی

 شود:می

(0) tE + bE + sE = totalE 

 (:0) یرابطهدر 

(8) 2)r𝛥( rk 
1

2
 = sE 

(9) 2)θ𝛥( θk 
1

2
 = bE 

                                                                                                                                                                                          
1 Finite Element Method (FEM) 
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(10) 2(𝜑𝛥)ᵩk 
1

2
 = tE 

به ترتی  معرف ثوابت نیرویی کشش پیوند، خمش پیوند و پیچش پیوند هستند. rk ،θk،  𝑘𝜑در این روابط 

ای پیوند و پیچش خارج ی داخل صفحهبه ترتی  تغییرات طول پیوند، زاویه 𝛥𝜑و  𝛥r ،𝛥θهمچنین 

 :[24]استفاده کرد 13تا  11توان از روابط هستند. برای ثوابت نیرویی فوق می پیوندی صفحه

(11) 
𝑛𝑁

𝑛𝑚
 = 652 

𝑘𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙𝑒.𝐴2
 938 = rk 

(12) 
𝑛𝑚

𝑟𝑎𝑑2
 nN= 0.876  

𝑘𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙𝑒.𝑟𝑎𝑑2
=126  θk 

(13)   
𝑛𝑚

𝑟𝑎𝑑2
nN= 0.278  

𝑘𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙𝑒.𝑟𝑎𝑑2
40  = ᵩk 

Li  وChou [25]  تساوی بین انرژی پتانسیل بین مولکولی در محاسبات علم شیمی و انرژی کرنشی در

ای مستقیم بین پارامترهای مکانیک ساختاری و ها با این روش، رابطهآن. مکانیک ساختاری را برقرار کردند

ی کرنشی ذخیره شده در تیر ثوابت میدان نیرویی مکانیک مولکولی ایجاد نمودند. این محققین، روابط انرژ

 :[25](( را به شکل زیر ارائه دادند4های خالص کشش، خمش و پیچش )شکل )تحت بارگذاری

 

 

 [23]های بین دو اتم کربن دارای پیوند کووالانسیانواع اندرکنش -3شکل

 

 خمش کشش
∆𝑟 

∆θ 

 پیچش واندروالس

 پیچش خارج صفحه

∆φ 
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 های المان تیر تحت بارگذاریشکلانواع تغییر  -4شکل

(14) 2)L𝛥( 
𝐸𝐴

2𝐿
 = ∫

𝑁2

𝐸𝐴

𝐿

0
𝑑𝐿 =

𝑁2𝐿

2𝐸𝐴
 

1

2
=  Axial forceU 

(15) ∫
𝑀2

𝐸𝐼
𝑑𝐿 =

2𝐸𝐼

𝐿
𝛼2 =

𝐸𝐼

2𝐿
(2𝛼2)

𝐿

0
 

1

2
 = bendingU 

(19) 1

2
∫

𝑇2

𝐺𝐽
𝑑𝐿 =

𝑇2𝐿

2𝐺𝐽
𝛼2 =

𝐺𝐽

2𝐿
(∆𝛽)2

𝐿

0
 = torsionU 

 bendingUو  bEانرژی ناشی از کشش،  AxialforceUو  sEشود که ملاحظه می 19تا  14و  10تا  8در روابط 

انرژی ناشی از پیچش پیوندهای کربنی و المان تیر هستند. با معادل  torsionUو  tEانرژی ناشی از خمش و 

 آید:میبه دست  19تا  10در این روابط، معادلات  𝛥𝜑با  𝛥𝛽و  𝛥θبا  𝛥r ،2αبا  𝛥Lگرفتن 

(10) 𝐸𝐴

𝐿
 = rk 

(18) 𝐸𝐼

𝐿
 = θk 

(19) 
𝐺𝐽

𝐿
=  ᵩk 

ی مشخصات نانومتر برای المان تیر مفروض و محاسبه 142/0و طول  dبا فرض سطح مقطع دایروی به قطر 

(( برابر است 5مقطع به صورت زیر، مشخصات مکانیکی و هندسی المان تیر جایگزین پیوندها )شکل )

 : [24]با

,  J = 
𝜋𝑑4

32
 ,  I = 

𝜋𝑑4

64
 A = 

𝜋𝑑

4
 

(20) 
= 0.14662 nm d =4√

𝑘𝜃

𝑘𝑟
 

(21) = 5.488 TPa E = 
𝐿𝑘𝑟

2

4𝜋𝑘𝜃
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(22) = 0.871 TPa G = 
𝑘𝑟

2𝑘𝜑𝐿

8𝜋𝑘𝜃
2 

آباکوس استفاده  افزاردر نرم 33Bاز نوع  های کربن از المان تیرسازی پیوند میان اتمدر این مقاله برای مدل

 ای، الاستیک و در هر گره دارای شش درجه آزادی است.شده است. این المان دو گره

نانو  افزارهندسه نانولوله با استفاده از نرمها در سه مرحله انجام گرفت. در مرحله اول سازی نانولولهمدل

های خروجی این ذکر است که به دلیل عدم امکان فراخوانی مستقیم فایل . شایانایجاد شد 1تیوب مدلر

به صورت یک فایل متنی ذخیره کربن های ، در ابتدا فقط مختصات اتم2افزار آباکوسافزار توسط نرمنرم

 شد.  ویرایشباشد،  آباکوسافزار نرمتوسط  فراخوانیای که قابل گونهبه گردید. در مرحله دوم، این فایل

 

 

سازی شامل ایجاد و ادامه مدل هفراخوانی شد آباکوسافزار در محیط نرمدر مرحله سوم، فایل ویرایش شده 

انجام گردید. به این افزار آباکوس در محیط نرمها شرایط مرزی و بارگذاریعیوب بر روی نانولوله، اعمال 

عی  جای خالی در وسط  2یا  1های کربنی سالم و معیوب که شامل طریق تعداد زیادی از انواع نانولوله

یین شد. ها تعسازی شد و با انجام تحلیل استاتیکی، مدول یانگ و مدول برشی نانولولهباشد شبیهنانولوله می

 گردد.ها تشریح میی خواص مکانیکی نانولولههای بعدی روش محاسبهدر بخش

 

 مکانیکینحوه تعیین خواص  -4

 تعیین مدول الاستیسیته در راستای طولی -1-4

درستی روی ی طولی، ابتدا باید شرایط مرزی و بارگذاری متناظر با آن بهبرای محاسبه مدول الاستیسیته

شود. سپس به ها( در ابتدای نانولوله بسته میها )اتمنانولوله اعمال شود. بدین منظور، تمام درجات آزادی گره

( 9شکل )شود. استای محور نانولوله اعمال میآنگستروم در ر 1های انتهایی نانولوله جابجایی برابر با اتم

                                                                                                                                                                                          
1 Nanotube Modeler
2 Abaqus

 

 [23]های کربن با اجزاء المان محدودجایگزینی پیوندها و اتم -5شکل

ساختار شبکه پیوندی 

 نانولوله
هااتصال المان  

𝑎𝑐−𝑐 

𝑎𝑐−𝑐 

d 

 اتم کربن/گره

مان تیرالکربن )پیوند کووالانت(/ -پیوند کربن  

 

 المان تیر
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های ابتدایی نانولوله آرمچیر جایی اعمال شده به گرههای انتهایی و جابهشرایط مرزی اعمال شده به گره

جایی، مقدار مجموع نیروی محوری وارد شده به نقاط انتهایی . پس از اعمال جابهدهد( را نشان می15،15)

 گردد.افزار استخراج میگاه قرار دارند از نرمتکیهنانولوله که در محل 

( به دست 23) یرابطههای کربنی تحت کشش با استفاده از مدول الاستیسیته در راستای طولی نانولوله

 آید:می

(23) = 
𝐹𝑧 ∙ 𝐿°𝑁𝑇

∆𝐿𝑁𝑇 ∙ 𝐴𝑁𝑇
 

∑𝑓𝑧
𝐴𝑁𝑇
∆𝐿𝑁𝑇
𝐿°𝑁𝑇

 = = 
𝜎𝑧

𝜀𝑧
 𝐸𝐶𝑁𝑇  

  

 (15 ، 15های ابتدایی در نانولوله آرمچیر )به گره جاییجابههای انتهایی و شرایط مرزی به گرهاعمال  ینحوه -6شکل

 

𝐹𝑧 ،𝐿°𝑁𝑇که
 ، ∆𝐿𝑁𝑇 و𝐴𝑁𝑇  به ترتی  مجموع نیروی محوری وارد شده به نانولوله، طول اولیه، تغییرات

 گیرد: ست که تحت بار قرار میساحتی اباشند. منظور از سطح مقطع، مطول و مساحت مقطع نانولوله می

(24) 𝐷−𝑡 

2
 = ir   , 

𝐷+𝑡 

2
 = or  ),  𝑟𝑖

2 -𝑟𝑜
2( π =𝐴𝑁𝑇  

، tی نانولوله کربنی هستند. برای تعیین مقدار به ترتی  قطر و ضخامت دیواره tو  Dکه در این رابطه 

–29]نانومتر( در نظر گرفته شد 34/0کربن )ها با ضخامتی معادل با قطر واندروالسی اتم ی نانولولهدیواره

28]. 

 

 تعیین مدول برشی -4-2

برای محاسبه مدول برشی نانولوله کربنی، ابتدا باید ضری  پواسون نانولوله کربنی تعیین گردد. ضری  

( محاسبه 25ی )پواسون یک نانولوله کربنی از میزان کاهش قطر آن تحت بار کششی با استفاده از رابطه

 شود.می

(25) 𝜈
𝐶𝑁𝑇

= −
𝜀r

𝜀𝑙
= −

∆𝑑𝑁𝑇

𝑑°𝑁𝑇

∙
𝐿°𝑁𝑇

∆𝐿𝑁𝑇
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 𝑑𝑁𝑇،𝑑°𝑁𝑇∆ (25) یرابطهدر 
،𝐿°𝑁𝑇 

قطر، قطر اولیه، طول اولیه و میزان میزان کاهش به ترتی   𝐿𝑁𝑇∆و  

های کربنی با استفاده از مدول برشی نانولوله . پس از تعیین ضری  پواسون،باشدیمتغییر طول نانولوله 

 آید:( به دست می29) یرابطه

(29) 𝐺𝐶𝑁𝑇 =
𝐸𝐶𝑁𝑇

2(1 + 𝜈
𝐶𝑁𝑇

)
 

 

 نتایج و بحث -5
مطالعه، اثرات قطر، طول و کایرالیتی نانولوله، همچنین اثر مکان عی  جای خالی بر خواص مکانیکی  نیدر ا

و ی سالم هانانولولهی اجزاء محدود از هامدلی کربنی بررسی شده است. برای رسیدن به این هدف، هانانولوله

ساخته و تحلیل شد. در مجموع تعداد  آباکوس افزارنرمی مختلف در ها یتیرالیو کادارای قطر، طول  وبیمع

 سازی و تحلیل گردید. نتایج این بررسی در این بخش ارائه شده است.نانولوله سالم و معیوب شبیه 189
  

 بر مدول یانگ و مدول برشی نانولولهاثر قطر بررسی  -1-5

های سالم و معیوب با طول و زاویه تأثیر قطر بر تغییرات مدول یانگ و مدول برشی، نانولولهمنظور بررسی به

های آرمچیر، زیگزاگ و ساختارهای کایرالی با زاویه سازی شدند. به این منظور نانولولهکایرال یکسان شبیه

آنگستروم با  9/200ستروم و آنگ 39/200آنگستروم،  59/200های تقریباً برابر درجه، دارای طول 11/19ثابت 

(( برای 23) یرابطه)طبق  سازی شدند. با محاسبه مدول یانگآنگستروم شبیه 4-40محدوده قطری 

  تعیین شد.های سالم و معیوب های ذکر شده، روند تأثیر قطر نانولوله بر مدول یانگ نانولولهنانولوله

 ( ارائه شده است.0نتایج این بررسی در شکل )

 

 

 الف
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 ب

 

 ج

 کایرال زیگزاگ، ج( ب( ،آرمچیر (الف هاینانولوله؛ هانانولولهقطر  بر حس تغییرات مدول یانگ  -7شکل

 

های سالم آرمچیر با افزایش قطر مدول یانگ روند شود در نانولوله( مشاهده می0طور که در شکل )همان 

همین ساختار مدول یانگ روند افزایشی دارد. دلیل این  های معیوبکه در نانولولهکاهشی جزئی دارد درحالی

ها با ساختار آرمچیر دانست. در دو ساختار زیگزاگ و کایرال برای نانولوله توان تأثیر زیاد عیوب برپدیده را می

هایی با قطر کوچک، افزایش قطر سب  افزایش شود که در نانولولههای سالم و معیوب مشاهده مینانولوله

دلیل افزایش مدول یانگ و مدول برشی در قطرهای کوچک را اثر Chou [25]و  Li شود.یانگ می مدول

ها، اعوجاج بیشتری دارند تر نانولولهکوچک کربن در قطرهای-اند. پیوندهای کربنها بیان کردهانحناء نانولوله

ی یانگ ورقه ها به مدولیابد و مدول یانگ نانولولهتدریج کاهش میها، اثر انحناء بهو با افزایش قطر نانولوله

 شود.وجود ندارد نزدیک میکه هیچ اثری از انحنا در آن ( [30و29] 04/1الیTPa 09/1گرافن )
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آنگستروم به بعد،  20های سالم و معیوب از قطر در هر سه ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال برای نانولوله

های سالم در شود. چنین روندی برای نانولولهاثر قطر بسیار ناچیز بوده و تقریباً مدول یانگ ثابتی مشاهده می

در بین  های معیوب نیز صادق است.. این مشاهدات برای نانولوله[9]تمطالعات گذشته نیز گزارش شده اس

ها با ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال، با تغییر قطر نانولوله بیشترین تغییرات مدول یانگ در نانولوله

شود. همچنین با افزایش قطر نانولوله، در تعداد عی  ثابت، تأثیر عی  جای مشاهده می های زیگزاگنانولوله

توان به مقالات برای ارزیابی نتایج فوق می یابد.خالی بر روی مدول یانگ در هر سه ساختار نانولوله کاهش می

اثرات سه مدل از عی  جای خالی را بر خواص الاستیک [31]و همکاران Chenموجود مراجعه کرد. 

بررسی کردند.  محیط پیوسته مکانیکهای کربنی تک دیواره آرمچیر و زیگزاگ با استفاده از روش نانولوله

و 0300/1آنگستروم را به ترتی   100به طول  (52،0)و  (30،30)های سالم ایشان مدول یانگ نانولوله

ها مدول یانگ این دو محاسبه کردند که در صورت وجود یک عی  جای خالی در آن  تراپاسکال 0405/1

 یابد. کاهش میتراپاسکال  0390/1 و 03555/1نانولوله به ترتی  به مقادیر 

 04123/1و  03849/1  در تحقیق حاضر، مقادیر مدول یانگ این دو نانولوله در حالت سالم به ترتی

 03901/1و  03990/1به ترتی    ها وجود داشته باشدالتی که یک عی  جای خالی در آنتراپاسکال و در ح

تحقیق حاضر به مقادیر مدول یانگ گزارش نتایج شود، طور که مشاهده میدست آمد. همان به تراپاسکال

( درصد کاهش مدول یانگ به دست 1در جدول ) دیک است.بسیار نز [31]و همکاران Chenشده توسط 

 های پیشین مقایسه شده است.پژوهش نتایجآمده در اثر عی  جای خالی برای چهار نانولوله خاص، با 

( 2مقایسه مقادیر مدول یانگ به دست آمده در این پژوهش با نتایج دیگر محققان در جدول ) همچنین

سازی انجام ( مؤید صحت شبیه2( و )1های )بین نتایج ارائه شده در جدولمقایسه شده است. اختلاف ناچیز 

 گرفته در این پژوهش است.

 نمودار و شده محاسبه (29) یرابطه از استفاده های کربنی بانانولوله برشی مدول بعد، یمرحله در

 مدول روی بر قطر تأثیر (8) شکل. شد های سالم و معیوب استخراجنانولوله قطر برای حس  بر آن تغییرات

 با هانانولوله بین شود، درطور که در این شکل مشاهده میدهد. همانمی نشان را های کربنیبرشی نانولوله

دارد.  کایرال هاینانولوله برشی مدول بر روی را تأثیر بیشترین نانولوله قطر کایرال، و زیگزاگ آرمچیر، ساختار

 برای ولی یابد،می افزایش برشی با افزایش قطر و معیوب دارای قطر کم، مدولسالم  هاینانولوله انواع برای

 برای ثابتی برشی مدول و رودمی بین از تقریباً  قطر اثر آنگستروم 20 از تربزرگ قطر با هایینانولوله

نانولوله در هر سه شود که با تغییر قطر همچنین مشاهده می. شودمی مشاهده یکسان ساختار با هایینانولوله

 ها ناچیز است.عی  جای خالی بر روی مدول برشی نانولوله 2یا  1ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال اثر 

 

 

 مقایسه درصد کاهش مدول یانگ به دست آمده در اثر عی  جای خالی با نتایج دیگر محققان -1جدول

 نانولوله نوع محقق نام
 طول

(nm) 

آسی   تعداد

 خالی جای

 روش

 مطالعه

 درصدکاهش

 مدول یانگ

 مدولدرصد کاهش 

 در این پژوهش
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Sammalkorpi  و

 [12]همکاران

 (5،5) ریآرمچ
5 1 

 دینامیک

 مولکولی

990/1 885/1 

 898/1 098/1 (9،0زیگزاگ )

Chen [31]و همکاران 
 (30،30) ریآرمچ

10 1 
 اجزا

 محدود

144/0 149/0 

 149/0 144/0 (52،0زیگزاگ )

 

 

 

 

 

 با نتایج دیگر محققان مقایسه مقادیر به دست آمده برای مدول یانگ -2جدول

 نوع نانولوله

 بررسی شده
 محقق

 قطر

(nm) 

 طول

(nm) 
 روش

 (TPa)مدول یانگ 

 نانولوله سالم

نانولوله دارای 

یک عی  جای 

 خالی

نانولوله دارای دو 

 عی  جای خالی

ی نانولولهنوع  20

 مختلف

Krishnan  و

 [8]همکاران
 25/1مقدار متوسط  آزمایشگاهی --- 1 - 5/1

ی نانولولهنوع  10

 مختلف
Lu [29] 20 – 98/0 --- 

دینامیک 

 مولکولی
90/0 ~ --- --- 

ی نانولولهنوع  0

 مختلف

Hernandez 
 و

 [32]همکاران

034/2 - 091/0  --- 
دینامیک 

 مولکولی
24/1 ~ --- --- 

 زیگزاگ و آرمچیر
Li  وChou 

[25] 
2 - 4/0 --- 

 اجزا

 محدود 
04/1 - 89/0 --- --- 

 هر سه ساختار
Tserpes و 

Papanikos 
[24] 

50/2 - 391/ 0 --- 
  اجزا

 محدود
099/1 - 952/0 --- --- 

 ینانولوله نوع 15

 مختلف 

Ávila  و

Lacerda 
[18] 

8/1 - 392/0 4/2 ~ 
  اجزا

 محدود
030/1 - 908/0 --- --- 



 1398نشریه پژوهشی مهندسی مکانیک ایران                             سال بیست و یکم، شماره اول، بهار                                    202

ی نانولولهنوع  5

 زیگزاگ و آرمچیر

Chen  و

 [31]همکاران

 

1/4 - 1/1 --- 
  اجزا

 محدود
04/1 - 02/1 035/1 - 002/1 --- 

ی نانولولهنوع  10

 مختلف

Lu  وHu 

[33] 
8/1 - 305/0 9/12 

 اجزا

 محدود 
058/1 - 989/0 --- --- 

ی نانولولهنوع  28

 مختلف
 ~ 05/20 392/0 - 15/4 تحقیق حاضر

  اجزا

 محدود
045/1 - 989/0 044/1 - 900/0  043/1 - 999/0  
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 ج

کایرال( ، جزیگزاگ( ب ،آرمچیر( الف هاینانولوله؛ هانانولولهتغییرات مدول برشی بر حس  قطر  -8 شکل  

 [31]و همکاران Chen توان از معدود نتایج موجود در مراجع استفاده کرد.برای اعتبارسنجی این نتایج می

های کربنی تک دیواره آرمچیر و زیگزاگ در اثر عی  جای خالی را با درصد کاهش مدول برشی نانولوله

 (30،30)ی بررسی کردند. ایشان درصد کاهش مدول برشی نانولوله پیوسته استفاده از روش مکانیک محیط

 گزارش نمودند. TPa  409/0ن وجود داشت راآنگستروم که یک عی  جای خالی در آ 100به طول

 به TPa 431/0در پژوهش حاضر درصد کاهش مدول برشی این نانولوله در اثر وجود یک عی  جای خالی 

 بسیار نزدیک است. [31]و همکاران Chenدست آمده است که به درصد کاهش مدول برشی 

 با نتایج دیگر محققان مقایسه شده است. ( مقادیر مدول برشی به دست آمده در این پژوهش3ل )در جدو

 5/0های کربنی به عدد مقدار مدول برشی برای ساختارهای مختلف نانولوله [33و31و25و24]در مراجع 

 شود. تراپاسکال همگرا می

 

 مقایسه مقادیر به دست آمده برای مدول برشی با نتایج دیگر محققان -3جدول   

 یهانانولولهنوع 

 شدهیبررس
 محقق

 قطر

(nm) 

 طول

(nm) 
 روش

 (TPa)مدول برشی 

 نانولوله سالم

نانولوله دارای 

یک عی  جای 

 خالی

نانولوله دارای دو 

 عی  جای خالی

ی نانولولهنوع  10

 مختلف
Lu [29] 20 - 98/0 --- 

 دینامیک

 مولکولی
450/0 ~ --- --- 

ی نانولولهنوع  0

 مختلف

Hernandez 
 و

 [32]همکاران

034/2 - 091/0 --- 
 دینامیک

 مولکولی
422/0 ~ --- --- 
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 زیگزاگ و آرمچیر
Li  وChou 

[25] 
2 - 4/0 --- 

 اجزا

 محدود
485/0 - 225/0 --- --- 

 هر سه ساختار
Tserpes و 

Papanikos 
[24] 

50/2 - 391/0 --- 
 اجزا

 محدود
504/0 - 242/0 --- --- 

ی نانولولهنوع  5

 زیگزاگ و آرمچیر

Chen  و

 [31]همکاران
1/4 - 1/1 --- 

 اجزا

 محدود
440/0 - 492/0 482/0- 422/0 --- 

ی نانولولهنوع  10

 مختلف

Lu  وHu 

[33] 
00/2 - 391/0 9/12 

 اجزا

 محدود
499/0 - 230/0 --- --- 

ی نانولولهنوع  28

 مختلف
 ~ 05/20 392/0 - 15/4 تحقیق حاضر

 اجزا

 محدود
499/0 - 148/0 495/0 - 145/0 490/0 - 143/0 

دست آمده در این پژوهش با نتایج دیگر محققان و همچنین  مدول برشی بهبا توجه به اختلاف ناچیز مقادیر 

سازی انجام گرفته در این پژوهش تأیید ها به عدد مورد نظر، صحت مدلهمگرا شدن مدول برشی نانولوله

های مورد بررسی گردد. قابل ذکر است که اختلاف جزئی نیز ناشی از تفاوت در بازه طول و قطر نانولولهمی

 Å از درصدی قطر نانولوله 100 افزایش با شودمی ملاحظه (8) و (0) هایشکل در که طورهمان باشد.یم

تغییرات مدول یانگ و مدول  بیشترین و داشته اندکی بسیار مدول برشی تغییرات یانگ و مدول Å 40 تا 20

یانگ  مدول تغییرات بر قطر اثر حذف از حاکی امر این. باشددرصد می 95/3و  درصد 29/0برشی به ترتی  

 .باشدمی آنگستروم 20 از تربزرگ قطر با هایینانولوله برشی برای و

 
 نانولوله بر مدول یانگ و مدول برشیاثر طول بررسی  -2-5

هایی با نانولوله ،مدول برشی های سالم و معیوب بر تغییرات مدول یانگ وجهت بررسی تأثیر طول نانولوله

( و 29، 0(، زیگزاگ )15،15. به این منظور ساختارهای آرمچیر )شدندسازی ساختار و قطر مشابه شبیه

 324/20و  399/20، 354/20درجه که به ترتی  قطری برابر با  49/15( با زاویه کایرال 21، 8کایرال )

 شد. سازیآنگستروم شبیه 90-400آنگستروم دارند در محدوده طولی 

توان اثر طول نانولوله را بر تغییرات خواص ها میمدول برشی این نانولوله با محاسبه مدول یانگ و

طور که در همان ( ارائه شده است.10( و )9های )ها به ترتی  در شکلمکانیکی تعیین کرد. نتایج این تحلیل

یابد یش طول، مدول یانگ افزایش میشود در دو نانولوله آرمچیر و زیگزاگ با افزا( مشاهده می9شکل )

شود که یابد. همچنین مشاهده میی نوع کایرال با افزایش طول، مدول یانگ کاهش میکه در نانولولهدرحالی

آنگستروم به بعد اثر طول بر مدول یانگ  240کایرال از طول  و زیگزاگ آرمچیر، در هر سه ساختار

 ز است.های سالم و معیوب کاملاً ناچینانولوله



 205                                  ثیرات طول، قطر و کایرالیتی بر خواص مکانیکی ...بررسی تا

     

 
 

شود که در تمام انواع ( اثر طول بر تغییرات مدول برشی نانولوله ارائه شده است. ملاحظه می10در شکل )

یابد. های سالم و معیوب آرمچیر، زیگزاگ و کایرال، با افزایش طول نانولوله مدول برشی افزایش مینانولوله

 برشی برای هر سه ساختار تقریباً مقدار ثابتی دارد.به بعد اثر طول ناچیز بوده و مدول  Å240  ولی از طول

با افزایش طول نانولوله، در تعداد عی  ثابت، تأثیر عی  جای خالی بر مدول یانگ در هر سه ساختار 

 الاستیک کمتری بر خواص تأثیر نسبتاً آن طول نانولوله، قطر با مقایسه طورکلی دربه یابد.نانولوله کاهش می

 بر مدول یانگ نانولوله.ویژه دارد، به

 
 بررسی اثر زاویه کایرال بر مدول یانگ و مدول برشی نانولوله -5-3

تر از آنگستروم و طول بزرگ 20تر از هایی با قطر بزرگبا توجه به نتایج حاصل از این پژوهش برای نانولوله

آنگستروم، تأثیر ابعاد نانولوله بر مدول یانگ و برشی بسیار ناچیز است و تأثیر این پارامترها بر روی  240

های سالم و نانولولهنیکی برای این دسته از شود. لذا تنها عامل مؤثر بر خواص مکاخواص مکانیکی حذف می

بررسی اثر زاویه کایرال بر خواص  باشد. در این بخش، جهت، کایرالیتی یا نوع ساختار نانولوله میمعیوب

 Å 240 و طول حدود Å20  درجه با قطر حدود 0-30هایی با زاویه کایرال در محدوده مکانیکی، نانولوله

 ( ارائه شده است.4سازی شده در جدول )های شبیهنولولهسازی شدند. مشخصات ناشبیه
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 ب

 
 ج

 کایرال( ، جزیگزاگ( ب ،آرمچیر( الف هاینانولوله؛ هانانولوله طولتغییرات مدول یانگ بر حس   -9 شکل
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 ب

 
 ج

 کایرال( ، جزیگزاگ( ب ،آرمچیر( الف هاینانولوله؛ هانانولوله طولبر حس   برشیتغییرات مدول  -11شکل 

 های مدل شده برای بررسی تأثیر زاویه کایرالمشخصات نانولوله -4جدول

 (degree) کایرال زاویه (Å) طول (Å) قطر لینک تعداد کربن انم تعداد (n,m) ساختار نوع

(29،0) 5902 8814 399/20 89/240 0 

(29،1) 9004 8900 002/20 01/241 8018/1 

(25،2) 5910 8830 415/20 39/241 8113/3 

(24،4) 5939 8898 549/20 89/240 5891/0 

(23،9) 9002 8998 002/20 93/240 3018/11 

(21،8) 5899 8095 324/20 99/240 4895/15 
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(19،11) 5990 8918 594/20 58/241 2405/21 

(10،13) 5894 8809 415/20 04/240 5981/25 

(19،14) 5899 8098 399/20 15/240 0958/20 

(15،15) 5910 8835 354/20 2/241 30 

 
شود، طور که مشاهده می( تغییرات مدول یانگ با زاویه کایرال نشان داده شده است. همان11) در شکل

در بین همچنین  های آرمچیر و کایرال دارد.ترین مدول یانگ را در مقایسه با نانولولهنانولوله زیگزاگ کم

خالی بیشترین تأثیر را بر روی مدول یانگ نانولوله ها با ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال، عی  جاینانولوله

 های سالم کایرال با افزایش زاویه کایرال، مدول یانگ ازبرای نانولولهدارد.  درجه49/15کایرال، با زاویه کایرال 

 TPa 043/1  تاTPa 044/1 کند.ییر میتغ 

های تحت بررسی ارائه شده است. ملاحظه ( تغییر مدول برشی با زاویه کایرال برای نانولوله12در شکل )

درجه( کمترین مدول برشی را در مقایسه با سایر ساختارها  30 یرالکابا زاویه )آرمچیر  نانولولهشود که می

طبق این نتایج، مدول برشی  یابد وی کایرال، مدول برشی کاهش مییهزاودارد. همچنین با افزایش 

> یرالکابا زاویه )های کایرال نانولوله θ < درجه اندکی بیشتر از ساختار  11های کمتر از یهزاودر  (0 30

درجه،  11از  تربزرگهای یهزاوبا زاویه کایرال صفر درجه( است، این در حالی است که در )زیگزاگ 

شود با تغییر یمکه مشاهده  طورهمانهای کایرال مدول برشی کمتری را از ساختار زیگزاگ دارد. نانولوله

عی  جای خالی بر مدول برشی  2یا  1اثر زاویه کایرال در هر سه ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال 

 ناچیز است. هانانولوله

 

 زاویه کایرال نانولولهتغییرات مدول یانگ بر حس   -11شکل 
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 زاویه کایرال نانولولهبر حس   برشیتغییرات مدول  -12شکل 

 

 برشی نانولولهمدول بر مدول یانگ و مکان عیب جای خالی  بررسی اثر -4-5

های کربنی تحت بررسی پرداخته در این بخش به بررسی تأثیر مکان عی  بر مدول یانگ و برشی نانولوله

جا کرده و مدول های یانگ و جابهشود. در این راستا عی  جای خالی یگانه را از ابتدا تا انتهای نانولوله می

ی رابطهشود که با معرفی می Xبعد یب. در این بخش پارامتر کنیمهای معیوب را تعیین میبرشی نانولوله

 شود:یم( تعریف 20)

(20) X = 
𝑥

𝐿°𝑁𝑇

 

𝐿°𝑁𝑇فاصلهِ قرارگیری عی  از سر نانولوله )سمت راست(، x(، 20) یرابطهدر 
هم  Xطول اولیه نانولوله و  

های در نظر گرفته شده برای ( مکان13باشد که بین صفر تا یک متغیر است. در شکل )یمبعد یبعددی 

 ی مورد بررسی نشان داده شده است.هانانولولهعی  در طول 

مقادیر مدول یانگ  هاشکل( نتایج این بررسی ارائه شده است. همچنین در این 15( و )14ی )هاشکلدر 

 ی سالم با استفاده از علائم نشان داده شده است.هانانولولهو برشی برای 

 

 طول نانولوله در های عی مکان -13شکل
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 هانانولولهمکان عی  جای خالی بر مدول یانگ  تأثیر -14شکل

 

 
 هانانولوله برشی مکان عی  جای خالی بر مدول تأثیر -15شکل 

شود، با تغییر مکان عی  جای خالی در طول نانولوله، ( مشاهده می15( و )14) هایطور که در شکلهمان

( اختلاف به وجود آمده 15ذکر است که در شکل )ای ندارد. شایانمدول یانگ و برشی تغییرات قابل ملاحظه

جایی به نانولوله، جهت باشد که عی  دقیقاً در محل اعمال جابهمتأثر از این می X=0در مدول برشی، در 

 توان گفت این اختلاف غیرواقعی است.ین خواص قرار دارد و میتعی

 
 نانولوله های کربنیمدول یانگ  بررسی اثر جهت بارگذاری بر -5-5

ی تحت کشش مورد بررسی های قبل، مدول یانگ نانولولههای صورت گرفته در قسمتسازیدر تمامی شبیه

ت بارگذاری بر مدول یانگ نانولوله های کربنی است. قرار گرفته شده است. در این بخش هدف بررسی اثر جه

مدول  تعیین و بامدول یانگ فشاری هر سه نوع ساختار  روی نانولوله ها اعمال بار فشاری به این منظور، با
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سه نانولوله، که هر کدام به عنوان ( ارائه شده است. 5جدول )مقایسه گردید. نتایج این بررسی درکششی 

ی نتایج ارائه شده در جدول مقایسه باشد، مورد بررسی قرار گرفت.ها میسه ساختار نانولوله ی یکی ازنماینده

حاکی از این است که مدول یانگ کششی و فشاری نانولوله های کربنی کاملا برابر است. در نتیجه، جهت ( 5)

 بارگذاری روی نتایج تاثیری ندارد.

 

 گیرینتیجه -6
سازی انواع ساختارهای نانولوله کربنی با استفاده از روش اجزای محدود بر مبنای روش در این مقاله به شبیه

های کربنی شامل قطر، طول و کایرالیتی بر تأثیر پارامترهای هندسی نانولولهمکانیک مولکولی پرداخته شد. 

میزان کاهش مدول نانولوله کربن در  طور مستقل بررسی شد. همچنینها، بهمدول یانگ و مدول برشی آن

 اثر به وجود آمدن عی  جای خالی و افزایش تعداد و اثر مکان جای این عی  مورد بررسی قرار گرفت. 

 توان به صورت زیر خلاصه کرد:نتایج این پژوهش را می
یابد. نانولوله افزایش می ی معیوب دارای قطرکم، مدول یانگ و برشی با افزایش قطردر هر سه نوع نانولوله

توجهی آنگستروم به بعد اثر قطر نانولوله به مقدار بسیار قابل 20همچنین در هر سه نوع ساختار، از قطر 

ی گرافن که هیچ اثری از انحنا در آن ورقهثابت  کاهش یافته و مدول یانگ و برشی به مدول یانگ و برشی

های آرمچیر و زیگزاگ معیوب با افزایش طول نانولوله افزایش لولهمدول یانگ نانو شود.وجود ندارد نزدیک می

 یابد.ی معیوب کایرال با افزایش طول، مدول یانگ کاهش میکه در نانولولهیابد درحالیمی

 

 کششی مدول به نسبت ساختار نوع سه هر فشاری یانگ مدول اثر بررسی -5جدول 

 (TPa)مدول یانگ فشاری (TPa)مدول یانگ کششی (degree) کایرال زاویه (Å) طول (Å) قطر (n,m) ساختار نوع

(29،0) 399/20 89/240 0 03902/1 03902/1 

(21،8) 324/20 99/240 4895/15 04433/1 04433/1 

(15،15) 354/20 2/241 30 04032/1 04032/1 

نانولوله، مدول برشی افزایش همچنین، در هر سه ساختار معیوب آرمچیر، زیگزاگ و کایرال با افزایش طول 

به بعد اثر طول ناچیز بوده و مدول یانگ و مدول برشی برای هر سه  آنگستروم 240 یابد. ولی از طولمی

دارد،  الاستیک بر خواص تأثیر بیشتری نسبت به طول نانولوله نانولوله، قطر ساختار تقریباً مقدار ثابتی دارد.

 240تر از آنگستروم و طول بزرگ 20تر از هایی با قطر بزرگی نانولولههمچنین براویژه بر مدول یانگ. به

یانگ و برشی بسیار ناچیز است و تنها عامل مؤثر بر خواص  هایمدولآنگستروم، تأثیر ابعاد نانولوله بر 

نانولوله زیگزاگ  ، کایرالیتی یا نوع ساختار نانولوله است.های سالم و معیوبنانولولهمکانیکی برای این دسته از 

کایرال با افزایش زاویه  نانولولهو در های آرمچیر و کایرال دارد ترین مدول یانگ را در مقایسه با نانولولهکم

با ساختار آرمچیر، زیگزاگ و کایرال، عی  جای خالی  هانانولولهدر بین  یابد.یمکایرال، مدول یانگ افزایش 

طورکلی به . همچنین،دارددرجه 49/15، با زاویه کایرال نانولوله کایرالیر را بر روی مدول یانگ تأثبیشترین 
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با افزایش قطر و یا طول نانولوله، در تعداد عی  ثابت، تأثیر عی  جای خالی بر مدول یانگ در هر سه ساختار 

 یابد.نانولوله کاهش می

آرمچیر کمترین مدول برشی را در مقایسه با سایر ساختارها دارد. همچنین، با افزایش زاویه  نانولوله

درجه اندکی  11های کمتر از یهزاوهای کایرال در یابد. مدول برشی نانولولهکایرال، مدول برشی کاهش می

های کایرال درجه، نانولوله 11از  تربزرگهای یهزاوبیشتر از ساختار زیگزاگ است. این در حالی است که در 

بالاخره، مکان عی  جای خالی در طول نانولوله بر مدول یانگ  مدول برشی کمتری از ساختار زیگزاگ دارند.

های یانگ کششی و همچنین مدول توان از آن صرف نظر کرد.ای ندارد و میو مدول برشی اثر قابل ملاحظه

 ت، لذا جهت بارگذاری اثری روی نتایج ندارد.های کربنی هیچ تفاوتی نداشفشاری نانولوله
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 انگلیسی نمادهایفهرست 
𝐴  مقطع المان تیر: مساحت سطح 

𝐴𝑁𝑇 مساحت سطح مقطع نانولوله : 

𝑎1⃗⃗⃗⃗  و𝑎2⃗⃗⃗⃗   : سازنددرجه می 90بردارهای واحد که با هم زاویه 

𝑎𝑐−𝑐 کربن-: طول پیوند کربن 

𝐶ℎ
 بردار کایرال:   ⃗⃗⃗⃗

𝐷 قطر نانولوله کربنی : 

 d المان تیر: قطر 
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𝑑°𝑁𝑇
 : قطر اولیه نانولوله 

bondedE انرژی پیوندی : 

nonbondedE انرژی غیرپیوندی : 

sE انرژی پتانسیل کششی : 

bE انرژی پتانسیل خمشی : 

tE انرژی پتانسیل پیچشی : 

lE ای: انرژی پتانسیل خارج صفحه 

vdwE  نیروهای واندروالس : 

esE نیروهای الکترواستاتیکی : 

hbE نیروهای پیوندهای هیدروژنی : 

𝐸 مدول یانگ المان تیر : 

𝐸𝐶𝑁𝑇  :مدول یانگ نانولوله کربنی 

𝐹𝑧 مجموع نیروی محوری وارد شده به نانولوله : 

𝐺 مدول برشی المان تیر : 

𝐺𝐶𝑁𝑇 مدول برشی نانولوله کربنی : 

𝐼  :ممان اینرسی المان تیر 

J المان تیر : ممان اینرسی قطبی 

rk ثوابت نیرویی کشش پیوند : 

θk ثوابت نیرویی خمش پیوند : 

𝑘𝜑  :ثوابت نیرویی پیچش پیوند 

𝐿𝐶𝑁𝑇 کربنی : طول نانولوله 

𝐿 طول المان تیر : 

𝐿°𝑁𝑇
  : طول اولیه نانولوله 

𝑚 2 ها در راستایضلعی: بیانگر تعداد ششa 

𝑛 1 ها در راستایضلعی: بیانگر تعداد ششa 

𝑟𝑜 شعاع خارجی نانولوله کربنی : 

𝑟𝑖 شعاع داخلی نانولوله کربنی : 

t  ی نانولوله کربنیوارهید: ضخامت 

AxialforceU کربنی : انرژی ناشی از کشش پیوندهای 

bendingU انرژی ناشی از خمش پیوندهای کربنی : 

torsionU انرژی ناشی از پیچش پیوندهای کربنی : 

X بعد بین صفر تا یک متغیر: عددی بی 

𝑥 فاصله قرارگیری عی  از سر نانولوله : 
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 یونانینمادهای 
2𝛼 : ای المان تیری داخل صفحهتغییرات زاویه  
𝜀𝑟 کرنش عرضی نانولوله : 
𝜀𝑙 کرنش طولی نانولوله : 
𝜀𝑧 کرنش محوری نانولوله : 

𝜈𝐶𝑁𝑇 ضری  پواسون نانولوله کربنی : 

𝜃 ی کایرال: زاویه 

𝛥𝛽 ای المان تیر: تغییرات پیچش خارج صفحه  
𝛥L  المان تیر: تغییرات طول 

𝛥r تغییرات طول پیوند : 

𝛥θ:  ای پیوندی داخل صفحهیهزاوتغییرات 

𝛥𝜑: پیوند یاصفحه خارج پیچش تغییرات 
∆𝑑𝑁𝑇 میزان کاهش قطر نانولوله :   

∆𝐿𝑁𝑇 تغییرات طول نانولوله : 
𝜎𝑧  نانولوله: تنش محوری 
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Abstract 

 

Carbon nanotubes are obtained from rolling a graphene sheet of a given size and at a specific 

direction. Due to the strong carbon-carbon covalent bonds, nanotubes have unique mechanical 

and electrical properties. In this paper, using finite element and molecular mechanics 

methods, the covalent bonds between the carbon atoms in the nanotube have been modeled 

using linear beam element. Carbon nanotubes with different diameter and length ranges have 

been analyzed. The effects of nanotube length, diameter and chirality on nanotubes Young's 

and shear Modului have been investigated, independently. Also, the decrease in nanotube 

modulus due to the number and position of vacancy defects has been determined. The results 

show that, nanotube diameter has a larger effect, compared to nanotube length, on elastic 

properties, especially Young's modulus. Comparing the results obtained for armchair, zigzag, 

and chiral nanotubes, vacancy defect had the most effect on chiral nanotube Young's 

modulus, with a chiral angle of 49.15 degrees. 
 


