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 ديواره تك هاي كربني نانولولهتاثير زاويه كايرال بر خواص مكانيكي 

  2مهدي شايانمهر، 1مهناز ذاكري

 دانشگاه خواجه نصيرالدين طوسي ،هوافضا مهندسي دانشكده

  19/02/1392 :دريافت مقاله

  06/05/1392 :مقالهذيرش پ

  

  

  چكيده

ساختار هـر نانولولـه بـا     .هستند ي منحصر به فردها هايي از كربن با ويژگي هاي كربني، آلوتروپ نانولوله
  ، با دريافت طـول نانولولـه و دو مقـدار ورودي   در اين مقاله. شود به نام بردار كايرال توصيف مي يبردار

m   وn  هاي كربن مشخص شده و هندسـة   ، موقعيت اتمدر يك الگوريتم ساده براي معرفي بردار كايرال
كـايرال   هـا بـا زوايـاي    از نانولولـه  هاي گونـاگوني  رفتار نمونه سپس. گردد سازي مي كامل نانولوله شبيه

. آيـد  مختلف، با انجام تحليل اجزاي محدود، مورد بررسي قرار گرفته و خواص مكانيكي آنها به دست مي
سازي حاضر با نتايج موجود در ساير مراجع و ناچيز بـودن ميـزان خطـا، نشـان دهنـده       مقايسه نتايج مدل

هـاي   هد كه نانولولـه دنتايج نشان مي. ها است سازي هندسة نانولوله اسب الگوريتم حاضر در شـبيهمن دقت
درجه بيشترين مدول كششي را دارنـد كـه مقـدار آن در حـدود      22تا  17كايرال بين   در زوايايكربني 

TPa 1 است.   
  

  واژه كليد

  .اص مكانيكيسازي اجزاي محدود، زاويه كايرال، خو كربني، مدل  نانولوله
  

  

  

  12مقدمه

ــروزه  ــك ام ــي مكاني ــوزه مهندس ــا، در ح ــار   و هوافض ــناخت رفت ش
تـر و   هـايي مقـاوم   ها و كاربرد آنها براي طراحي سـازه  نانوكامپوزيت

هـا   در نانوكامپوزيـت . تر، مورد توجه زيادي قرار گرفته اسـت  سبك
ها  اين نانولوله. ي كربني نقش الياف را بر عهده دارندها غالبا نانولوله

ساختارهاي مختلفي دارند كه باعث خـواص مكـانيكي متفـاوت در    
همچنين مشخصـات مـواد در مقيـاس نـانو مـي توانـد       . گردد مي هاآن

بسـيار  ) مـاكرو (تـر   نسبت بـه مـوارد مشـابه خـود در مقيـاس بـزرگ      
اختارهاي گونــاگون، هــا بــا ســ ســازي نانولولــه شــبيه. متفــاوت باشــد

هاي خاصي داشته و مدل كردن اين ساختارها براي تحليل  پيچيدگي
  . آنها، همواره براي محققين چالش برانگيز بوده استمكانيكي رفتار 

 سـوميو ايجيمـا   توسـط  1991 سـال  در كـه  كربنـي  هـاي  نانولوله
 خـواص  باشـند كـه   مـي  گرافيـت  از هايي واقع لوله شدند، در كشف
 مـورد  اخيـر  سـال  چنـد  دارنـد و در  همراه خـود  به را توجهي جالب
هـاي   انـدازه  هـا  ايـن آلـوتروپ   .انـد  گرفته قرار محققين فراوان توجه

 نانولولـه . چندجداره باشـند  يا تك جداره توانند مي و داشته مختلفي
ســاختار  بــا گرافيتــي صــفحات كــردن لولــه جــداره از تــك كربنــي

  

  )نويسنده مخاطب(  m.zakeri@kntu.ac.ir  ،استاديار .1
  mahdishayanmehr@gmail.com  ،كارشناس ارشد .2

 كربنـي  نانولولـه  و شـوند  مـي  اسـتوانه سـاخته   صورت به هگزاگونال
 به طور. است شده تشكيل مركز هم گرافيتي لوله چندجداره از چند

پيچيدن يـك ورق مسـتطيل شـكل از     باتواند  انولوله مييك ن، كلي
ه اي شكل ب ـ يك لايه گرافن مدل شود تا در نهايت يك لوله استوانه

  ).1(شكل مانند دست آيد 
  

  

  ليد نانولوله با رول كردن صفحه گرافننحوة تو. 1شكل 

 
 يو بررس ـ يسـاز  مـدل  يمـورد اسـتفاده بـرا    هـاي  از جمله روش

 ،اتمـي  يسـاز  مدل هاي روشبه  توان ها مي نانولوله يكيخواص مكان
 مطالعـات  .])1-4[مانند ( اشاره كرد يعددهاي  روشو  يليحل تحل

ولي، ك مولك ـدسـته كلـي دينامي ـ   هاي اتمي به سـه  سازي مدل  حوزه
 مكـارلو تقسـي   و روش مونـت  مقـدماتي  .يب ـ.آ هاي كوانتومي روش

ــت كــارلو،   هــاي در روش]. 5[دشــو مــي ديناميــك مولكــولي و مون
يل بين اتمي ـگيري از توابع پتانس مشتق باها  نيروهاي موثر بر روي اتم
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  معادله قيبر اساس حل دق زين مقدماتي. يب .آروش . آيد دست ميه ب
  ].6[استاستوار  شرودينگر

ــار در ســال   اودگــارد ــين ب ــراي اول روش  2002و همكــارانش ب
در ايـن  ]. 7[ توسعه دادنـد  يليتحلصورت ه بمحيط پيوسته معادل را 
خرپـا    بـا المـان   كربن در سـاختار نانولولـه   - روش، پيوندهاي كربن

دند و بــا مســاوي قــراردادن انــرژي پتانســيل مولكــولي شــجــايگزين 
 ينكل سازه خرپـايي معـادل آن، ارتبـاط ب ـ    نانولوله با انرژي كرنشي

بـه   نيـاز امـا  . برقـرار شـد  شيمي محاسباتي و مكانيك محـيط پيوسـته   
تــر بــراي  هــاي ســريع ســازي و توســعه شــيوه هــاي مــدل ارتقــاء روش
، محققــين را بــه ســمت ياص مكــانيكي نانولولــه كربنــمحاســبه خــو

 نيــدر اآنچــه . ســوق داده اســت  هــاي عــددي  اســتفاده از روش
مـدل   يكـار رفتـه بـرا   ه نوع المان ب ـ، است تيحائز اهم ها يساز مدل

مـورد اسـتفاده    ليپتانس ـ و تـابع  كـربن -كووالانت كربن ونديكردن پ
  . است ونديپاين  يساز مدل يبرا

سـازي  مـدل  جهـت هـاي محـيط پيوسـته     استفاده از تئـوري  براي
هـاي   توسـعه روش  ،باشـد  نانولوله كربن كه يـك سـازه گسسـته مـي    

هاي مكانيك محيط پيوسته را بـا   نانومقياس كه تئوريسته محيط پيو
توجـه محققـين   مـورد  كنند،  ساختار مولكولي نانومقياس تركيب مي

موفـق بـه برقـراري    ] 8[، لـي و چـو   2003در سـال  . قرار گرفته است
اي و مكانيك مولكولي به منظـور   اي بين فضاي مكانيك سازه رابطه

كربن -جانشين پيوندهاي كربن يراستخراج پارامترهاي سفتي المان ت
  .ندشدبا استفاده از روشي موسوم به مكانيك ساختار مولكولي 

و  ]9[و وايـل   رن ولوك ـ ميان انبوه تحقيقات صورت گرفته،ر د
بـه   ،ياتم مدل سازيمبتني بر  اتيبا مطالع ]10[ياو و لوردي نيهمچن

 هاررفتار كاهنـده مـدول الاسـتيك نانولولـه بـا افـزايش قطـر آن اش ـ       
يانگ مدول ] 12[و لي  وئگا و نيز ]11[و همكارانشژانگ . اند كرده

نـات  . نـد ا هنانولوله را با فرض رول كردن ورق گرافن محاسبه نمـود 
قطـر   ايشافـز  بـا را  يانـگ مـدول  ش كـاه  ]1[ و همكـارانش  سوكي

نانولوله به واسطه جايگزين كردن نانولوله بـا اسـتوانه تـوپر گـزارش     
مدل  يبرا يخط كياز مدل الاست] 13[ همكاران و هيشكر. اند كرده

معـادل   يانگيمدول  كرده واستفاده  ها نانولولهچند ساختار از كردن 
TPa1 مـدل   يبـرا ] 14[ و همكـاران  يه ـلال تي ـآ. نـد دورآ به دست

كـرده و مشـاهده   استفاده  مورس يخط ريل غياز پتانس نانولوله كردن
اما  دارد يكاملا خط يتارنانولوله رف ،%5تا حدود كرنش كردند كه 

  .كند مي رييرفتار آن تغ% 5پس از كرنش 
ما در مطالعات انجـام گرفتـه، سـاختارهاي نامتقـارن يـا نانولولـه       

در ايـن  . كايرال به ندرت مـورد توجـه و بررسـي قـرار گرفتـه اسـت      
بـا اسـتفاده از آن    كـه  شـود  مـي  اي معرفي سادهابتدا الگوريتم  مقاله،

سـپس   .سـازي كـرد   را مـدل ا هـر سـاختار دلخـواه    نانولوله ب توان مي
اجـزاي   مـورد تحليـل  هاي ايجاد شده بر اساس ايـن الگـوريتم،    مدل

هـاي   هـا تحـت بارگـذاري    گيرنـد تـا رفتـار نانولولـه      قرار مي محدود
بررسي شده و خـواص مكـانيكي    كششي، خمشي و پيچشي مختلف

  .آنها تعيين شود
  

 كربني سازي هندسي نانولوله  الگوريتم مدل

سلول واحد سـاختار هگزاگونـال يـك نانولولـه بـا يـك بـردار يكـه         
ــردار كــايرال   توصــيف مــي در   .شــود ناميــده مــي)  Ch(شــود كــه ب

كـه بـا    a2و  a1توسـط دو بـردار    هاي كربناتم ها، مختصات نانولوله
 a2و  a1از تركيـب  ). 2شكل (شود  درجه دارند بيان مي 60هم زاويه 

اين بردار كـه مشخصـه اصـلي    . تعريف كرد را التوان بردار كاير مي
  ]: 15[شود  محاسبه مي )1(است از رابطة   ساختار نانولوله

21 manaCh  )1( 
بيانگر تعداد  mو  a1ها در راستاي  ضلعي بيانگر تعداد شش nكه 

اي كـه در سـاختار آن    نانولولـه . اسـت  a2هـا در راسـتاي    ضلعي شش

0 nm هـا داراي   ايـن نانولولـه  . شـود  است زيگزاگ ناميده مي

nmوقتـي در سـاختار يـك نانولولـه     . زاويه كايرال صفر هستند  

در ايـن نانولولـه زاويـه    . شـود  است، اين ساختار آرميچـر ناميـده مـي   

چيـــر و در مقابـــل ســـاختارهاي متقـــارن آرم. اســـت 30كـــايرال 

nmهاي كايرال قرار دارند كه در آنها  زيگزاگ، نانولوله  است .  

شود، بردار كـايرال يـك    مشاهده مي) 2(طور كه در شكل  همان

اي بـراي تشـكيل    لبه مستطيل را تشكيل داده است، پس بردار ثانويـه 

بوده و به  Tكامل نانولوله مورد نياز است كه اين بردار، بردار انتقالي 

كـه بـه اتـم كـربن برخـورد      Ch ترين بـردار عمـود بـر     صورت كوتاه

كـه صـفحة مسـتطيل شـكل پيچيـده       زمـاني . شود كند تعريف مي مي

شده و طول اين بردار، محيط بر هم منطبق  Chشود ابتدا و انتهاي  مي

  .باشد مي T بردار موازي نيز محور نانولوله .كند نانولوله را تعيين مي
هـا، الگـوريتم كامـل و قابـل      براي مـدل كـردن هندسـة نانولولـه    

با توجه به هزينه بالاي مـورد  . اي در مقالات ارائه نشده است استفاده
رسد كه  ها، به نظر مي سازي نانولوله نياز براي تهيه نرم افزارهاي مدل

بر اسـاس هندسـه ورق گـرافن    نويسي  برنامهاستخراج يك الگوريتم 
ــيار م ــود  بس ــد ب ــد خواه ــردن     .في ــدل ك ــراي م ــژوهش ب ــن پ در اي
بــا انــواع ســاختار زيگــزاگ، آرمچيــر و ســاختارهاي  هــايي نانولولــه

 در مرحلـه اول از . ارائه شده است اي كايرال دلخواه، الگوريتم ساده
 در نظـر گرفتـه  ) 2(الگوريتم، يك ورق گرافن به صورت شكل  اين

، بـه  mو  n ،  ل نانولولهطو شامل وروديمقدار  سهبا دريافت  شده و
هـاي ورودي،   بـر اسـاس داده  . شـود  مدل هندسي پرداختـه مـي   توليد

  : گردد ميمحاسبه  )2(از رابطة   كايرال  مقدار زاويه
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بـه دليـل   . اسـت  Chو بـردار كـايرال   a2 بـين محـور     زاويـه  كه 
پـس از  . كنـد  ييـر مـي  درجـه تغ  30از صـفر تـا    تقارن، ميزان زاويه 

بردار عمود بر آن در داخل اين صـفحه بـه عنـوان     ،Chتعريف بردار 
طـور كـه اشـاره شـد      همان. )2شكل ( شود در نظر گرفته مي Tبردار 

لـذا  . شـوند   بـر هـم منطبـق مـي     Chپس از رول كردن، ابتدا و انتهاي 
 yر را به عنوان محـو  Tو بردار  xرا به عنوان محور  Chتوان بردار  مي

 . از مختصات كارتزين دوبعدي در نظر گرفت
  

 
  نانولوله سازيبراي مدلورق گرافن پارامترهاي  .2شكل 

  

اتم ديگر پيوند كووالانسي  3هر اتم كربن در صفحه گرافيت با 
اتم همسايه خواهد  3لذا در ساختار نانولوله، هر اتم داراي . دارد
اتم يا نقطه مرجع را در توان  در مرحلة اول از محاسبات مي. بود

نقطة ديگر در تماس  3اين نقطه با . گرفت در نظر  (0,0)مختصات 
مجاور نقطه   مربوط به سه نقطه x,yاست و براي محاسبة مختصات 

  : شود استفاده مي )4(و ) 3(روابط از  مرجع

)3(    cos 30 120 1 ; 1, 2,3n RX X a i i        
)4(   sin 30 120 1 ; 1,2,3n RY Y a i i        

nXكــه  و 
nY و RYمختصــات اتــم همســايه و  

RX  بيــانگر
سپس هر اتم جديد، به عنوان يك اتم مرجع . اتم مرجع است مختصات

اتـم همسـاية آن    3در نظر گرفته شده و محاسبات براي تعيـين موقعيـت   
اي همسايه است كه نسـبت بـه يكـديگر    ه نيز شماره اتم i. شود انجام مي

برحسب زواياي مختلف كايرال، نقاط همسـاية  . داراي جايگشت هستند
زوج و فرد بـودن   .شوند مورد نظر به دو دستة كلي زوج و فرد تقسيم مي

  :شود به صورت زير تعريف مي )3(هر نقطه طبق شكل 
 هاي هر نقطـه در حالـت زوج داراي زوايـاي    همسايه: نقاط زوج

رو براي تعيـين   از اين. ))الف -3(شكل(درجه هستند  -30و 90،210
  .شود استفاده مي) 4(و ) 3(روابط مختصات اين نقاط، از 

و  150، 30اينگونـه از نقـاط همسـايه، داراي زوايـاي     : نقاط فرد
براي تعيين مختصات ايـن نقـاط   . ))ب -3(شكل (درجه هستند  -90

  .شود استفاده مي) 6(و ) 5(روابط از 
)5(   cos 90 120 1 ; 1, 2,3n RX X a i i        
)6(   sin 90 120 1 ; 1, 2,3n RY Y a i i        

بـراي مثـال،   . هاي نقاط زوج، فرد هسـتند و بـالعكس   تمامي همسايه
آن نقــاطي فــرد  3و  2و  1هــاي  زوج اســت، همســايه (0,0)وقتــي نقطــه 

 )5(پس براي محاسبه مجدد نقطه مرجع، بايد از معادلات شماره . هستند
با تعيين نقاط همسـايه بـراي هـر نقطـة مرجـع، خـط       . استفاده شود )6(و 

هـاي   گردد تا به عنوان پيوند ميان اتم بين هر دو نقطه ايجاد مينيز  يرابط
پس از محاسبة مختصـات تمـام نقـاط و    . كربن، مورد استفاده قرار گيرد

  ، صـفحه هاي كـربن در مختصـات كـارتزين    مشخص شدن موقعيت اتم
اي از  نمونـه  )4(شـكل  . ردن آمـاده اسـت  ك ـ مورد نظر بـراي رول گرافن 

دن آن نمـايش  ش ـرا قبـل از رول   ورق گـرافن شـده بـراي    هندسه توليد
نقـاطي  امتـداد  ة روي ايـن تصـوير، نشـان دهنـد     موربخطوط . دهد مي

در . شـوند  ورق بـر روي هـم منطبـق مـي    هستند كـه پـس از رول شـدن    
دي مختصـات سـه بع ـ   اي بـه  آخرين مرحله، مختصات كـارتزين صـفحه  

اي شـكل نانولولـه حاصـل     شود تـا سـاختار اسـتوانه    اي تبديل مي  استوانه
 .گردد

  

  )الف

 

 )ب    

  
  .يه نقاط در همسايگي نقطه مرجعتعيين زاو .3شكل 

  نقاط فرد) ب          نقاط زوج) الف

  عددي سازي محيط پيوسته مدل

از روش  ،هـاي كربنـي   هاي نانولوله يبراي بررسي ويژگ در اين پژوهش
در سـطح مولكـولي،    .مكانيك محيط پيوستة عددي استفاده شده اسـت 

هـاي پتانسـيل مولكـولي توصـيف      ها بر اساس انـرژي  كنش بين اتم برهم
شـوند   ها به صورت نقاط مادي در نظر گرفته مي هاي اتم هسته. گردد مي

كـنش   د آمـده از بـرهم  كه حركات آنها مبتني بر حوزه نيروهاي به وجو
  .شود هسته تنظيم مي -  تهالكترون و هس -  بين هسته

  

  
   مطلب براي يك نمونه ورق گرافن مدل شده در  نرم افزار. 4شكل

  ) .7و5(اي با ساختار  تشكيل نانولوله

هستند اما  يخطريبا رفتار غ هايي ساختار يكربن هاي نانولولهاگرچه 
هاي كوچك، انرژي  غيير شكلبراي مطالعه شبكه مولكولي تحت ت

ساده هارمونيك به خوبي  وابعتوسط ت توان پتانسيل پيوندي را مي
 براي بين مولكولي انرژي پتانسيل بر اساس مراجع موجود، .تخمين زد
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توابع هارمونيك محاسبه  توسط) 7(رابطه  طبق كووالانت، پيوندهاي
  ]:16[شود  مي

)7(  222 )(
2

1
)(

2

1
)(

2

1    kkrkE rtotal
 

 كشـش  نيرويي ثوابت معرف ترتيب بهkو rk،k كه در آن

ــد، ــش پيونـ ــد خمـ ــيچش و پيونـ ــد پـ ــتند پيونـ ــاي .هسـ  پارامترهـ
r،و داخل هزاوي پيوند، طولدر  تغييرات ترتيب به نيز 

در نظـر   بـا  .باشـند  مـي  پيونـد  صفحه خارج پيچش و پيوند اي صفحه
 انـرژي كرنشـي   و مولكـولي  انرژي بين مستتر فيزيكي تشابه گرفتن

  ]:8[توان گفت  مي سازه

)8(  , ,o o o o o o
r

E A E I G J
k k k

l l l     

به ترتيـب طـول، مسـاحت     Go و l ،Ao ،Io،Jo   ،Eo در اين رابطه 
مـدول  اينرسي قطبي، مدول الاستيسـيته و   مقطع، ممان اينرسي، ممان

باشـد كـه جـايگزين     مـي  dاي به قطر  برشي المان تيري با مقطع دايره
  . شود هاي كربني مي كـربن در نانولوله-پيوند كـربن

كربن شـكل  -كربن پيوندهاي جايگزيني اساس و پايه  )8(رابطه 
ننـد  ما قـاب  سـازه  يـك  بـا  را كربنـي  نانولولـه  و گرافن ورق در )5(

 ناي ـ در .آورد مـي  پديـد شـود،  ملاحظه مـي  )6(شكل  كه در پيوسته
 مدول يانگ، مدول همانند پيوند معادل تير سفتي پارامترهاي سازه،

 اسـاس  بر آن مقطع سطح و ممان اينرسي، ممان قطبي طول، برشي،

  .شوند مي استخراج مولكولي مكانيك نيرويي در فضاي ثوابت

 

  ]17[نانولوله هاي كربن در ساختار نمايش چيدمان اتم  .5شكل

  

  

   با المان تير هاي كربن پيوند بين اتم جايگزيني حوةن .6شكل

  ]17[ محدودمدل اجزاي در 

  

هـاي كـربن    پيونـد ميـان اتـم   بـراي مـدل كـردن    در اين پژوهش 
خطـي اسـتفاده    از المـان تيـر   ،انسيسافزار  نانولوله با المان تير در نرم

مـورد نيـاز بـراي     يكيو مكـان  يهندس ـ اتيصوصخ .]18[ ه استشد 
نمونه از  يك) 7(شكل . آمده است )1(در جدول المان  اينتعريف 
 انسـيس دهد كه در نـرم افـزار    ها با ساختاركايرال را نشان مي نانولوله

اي  بـه گونـه   گـاهي تكيـه هـا، شـرايط    م مـدل ادر تم ـ. است  شده  مدل
ت بوده و انتهـاي ديگـر   ها ثاب شود كه يك انتهاي نانولوله تعريف مي

  .آن آزاد باشد
  

  

  با استفاده از    پيوند اتمهاي كربن در نانولوله سازي مدلاي از   نمونه .7شكل

   ANSYSهاي تير در نرم افزار المان

  

  خواص هندسي و مكانيكي مورد استفاده براي المان تير .1جدول 
 ]7[سازي اجزاي محدود  در مدل

  مقدار پارامتر

 (A) 1.42  پيوند  /نطول الما

  (A) 1.46  قطر المان

 (A)1.678  مساحت سطح مقطع

 (A4) 0.22  ممان اينرسي مقطع

 (TPa) 5.78  مدول الاستيسيته

 (TPa)0.871  مدول برشي

  

 سازي نقطه اثر نيرو مدل

هاي خمشي و پيچشي نيـاز   ها به خصوص بارگذاري براي بارگذاري

هـاي انتهـايي    بـه تمـامي گـره   ه اعمـال شـد   جاييهاست تا نيرو يا جاب

مناسـب   جهت ايجـاد شـرايط  . صورت يكنواخت وارد شودبنانولوله 

در نـرم افـزار اسـتفاده     TARGE170هـاي   براي انتقـال بـار از المـان   

   ].18[شود  مي

از  TARGE170با تعريف يك نقطه اثـر مجـازي توسـط المـان     
هـا   بارگـذاري  هاي نانولوله، تمـامي  در ميانگين ارتفاع نود Pilotنوع 

جـايي يكنواخـت بـه    هبراي انتقال جاب ـ. شود مستقيماً به آن اعمال مي
ديگري از نـوع    TARGE170هاي  هاي آزاد انتهايي، المان تمام نود

Line      هـاي انتهـايي    تعريف شده و نقطه اثـر مجـازي بـه تمـامي نـود
   .شود متصل مي
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    هاي كربني تحليل خواص مكانيكي نانولوله

هــاي توليــد شــده بــراي ســه گــروه  تحليــل مــدل بــهلــه، در ايــن مرح
. شـود  مـي با زواياي كايرال مختلـف پرداختـه    ها از نانولولهساختاري 

، )12و 6(، )12و3(، )12و0(ماننـد  ي ياختارهاــــــ ـ، ساختصـار براي 
 شـوند  داده مـي نشـان  ) 12و m(به صورت گروه ساختاري ) 12و12(

درجه تغيير  30تا  0ايرال آنها از ، زاويه ك12تا  0از   mكه با افزايش
 3ها، نسبت طول به قطـر نانولولـه برابـر بـا      در تمام اين نمونه. كند مي

  .انتخاب شده است

در قـاط و تعريـف خصوصـيات مـاده     پس از تعريف مختصات ن
 انســيسمحــيط  و درايجــاد شــده  ي، فــايلمطلــبمحــيط نــرم افــزار 

شـامل   مجـزا  حـل مسـئله در سـه قسـمت     سـپس . شـود  فراخواني مي
  .رديگ انجام مي بارگذاري كششي، خمشي و پيچشي

  
  بارگذاري كششي

لولـه بـه    اثـر مجـازي نـانو     نقطـه  ،در اين مرحلهبراي اعمال كشش طولي 
طـور  هجـايي ب ـ هايـن جاب ـ . شـود  جابجا مـي  نانولولهدر راستاي  A1مقدار 

نتيجـه  كنـد و در   انتقـال پيـدا مـي    نانولولهابتداي  آزاد به نقاط يكنواخت
 ،نانولولهاثر   با توجه به مختصاتشان و فاصله شان از نقطه نانولوله هاي اتم
جـايي، مقـدار نيـروي بيشـينه كـه      هپس از اعمـال جاب ـ  .شوند جا ميهجاب

است توسـط نـرم افـزار     گاه تكيهدر محل  نانولولهمربوط به نقاط انتهايي 
رابطـه  همچنـين  و  )9(رابطـه  توان با استفاده از  حال مي .شود مي محاسبه

در راسـتاي   سـيته ستيخطي موجود بين تنش و كـرنش، ميـزان مـدول الا   
   :طولي را حساب كرد

)9(  
AL

LF
E

.
.


 

، نانولولـه ترتيـب نيـروي محـوري وارد بـر     ه ب A و F،L ،Lكه 
ر منظـو . باشـند  مقطع نانولوله مي مساحت، تغييرات طول و اوليه طول

  :گيرد از سطح مقطع، مساحتي است كه تحت بار قرار مي

)10(  2 2( ), ,
2 2out in out in

D t D t
A r r r r      

) 8(شـكل   .ضخامت ديـواره آن اسـت   tقطر نانولوله و  Dكه در آن 
را نشـان  تحـت كشـش   يك نمونه از نتايج تحليل تـنش در نانولولـه   

روند تغييـرات مـدول كششـي بـر     ) 11(تا ) 9(هاي  در شكل. دهد مي
. ويه كايرال براي سه گروه ساختاري نشان داده شـده اسـت  حسب زا

تــوان ايــن مقــدار را در  مــدول يانــگ كششــي، مــي  پــس از محاســبه
نانولوله ضرب كـرد تـا ميـزان صـلبيت كششـي مـاده        مقطع مساحت

)EA (ــايج حاصــل در نمــودار شــكل  . تعيــين شــود مشــاهده ) 12(نت
  . شود مي

  

  )5و10(انولوله تحليل تنش در بارگذاري كششي ن. 8شكل

  

  با زاويه كايرال) 18و m(مدول كششي ساختارهايتغيير  .9 شكل

 
  با زاويه كايرال)  15و m( مدول كششي ساختارهايتغيير  .10شكل

 
  با زاويه كايرال)  12و m( مدول كششي ساختارهايتغيير  .11شكل

  

  بارگذاري خمشي

اي عمـود بـر   در راسـت  A1در اين مرحله، نقطه اثر مجازي بـه مقـدار   
 جـايي  جـايي ايـن نقطـه، جابـه     با جابه. شود جا مي محور نانولوله جابه

كنـد و در   طور كامل به نقاط آزاد ابتداي نانولولـه انتقـال پيـدا مـي     به
ــه    ــر آن جاب ــه در راســتاي عمــود ب ــف نانولول ــاط مختل جــا  نتيجــه نق
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  بر حسب زاويه كايرالتغييرات صلبيت كششي  .12شكل

  

يك نمونه بارگذاري خمشي بر روي نانولوله ) 13( شكل. گردند مي
 درپس مقدار نيروي بيشينه عمود بر سـطح مقطـع   س. دهد را نشان مي
تـوان بـا    حـال مـي  . شود ميمحاسبه توسط نرم افزار  يگاه نقاط تكيه

  :را تعيين كردميزان مدول خمشي  ،زير استفاده از فرمول

)11(  
..3

. 3

I

LF
E  

ترتيــب بيــانگر نيــروي خمشــي، طــول ه بــ و  F، Lآن كــه در 
ممــان اينرســي  I .اســتانتهــاي آزاد  يخمشــخيــز ميــزان  و نانولولــه
  :شود حساب مي )12(رابطه  با توجه به است كه نانولوله

)12(  4 4( )
4

out inI r r


  

در نمـودار   زاويـه كـايرال   بـا  هـا  نانولولـه  شـي خممدول تغييرات 
  . ارائه شده است) 14( شكل

  

  بارگذاري پيچشي

تغييـر   اي براي اعمال شرايط پيچشي، مختصـات از كـارتزين بـه اسـتوانه    
شــود و زاويــه پــيچش كــوچكي بــر نقطــه اثــر مجــازي اعمــال  داده مــي

  دچـار پـيچش   گردد كه در نتيجه آن، تمـامي نقـاط ابتـداي نانولولـه     مي
  

  

  )5و10( ولولهتنش در بارگذاري خمشي نان توزيع .13شكل

سـپس مقـدار ممـان پيچشـي ايجـاد شـده در انتهـاي نانولولـه          .شوند مي
ــه( ــاه تكي ــي ) گ ــبه م ــه      محاس ــه رابط ــه ب ــا توج ــود و ب ــدول ) 13(ش م

  :آيد پيچشي به دست مي
)13( .

.

T L
G

J 
 

بيـانگر ممـان پيچشـي، طـول و      بـه ترتيـب   و T ،Lآن كـه در  
ممان اينرسي قطبي نانولوله است كـه   J. چش نانولوله هستندميزان پي

  :شود حساب مي) 14(با توجه به رابطه 

)14( 4 4( )
2 out inJ r r
  

هـا بـا زاويـه     نمودار تغييرات مدول پيچشـي نانولولـه  ) 15(شكل 
  .دهد كايرال را نشان مي

  

  

  شي بر حسب زاويه كايرالخمتغييرات مدول  نمودار .14شكل

  

  

  حسب زاويه كايرال بر پيچشيتغييرات مدول  نمودار .15كلش

  

  اعتبارسنجي و بحث روي نتايج 

كايرال بر خـواص مكـانيكي     هدف اصلي اين تحقيق، مطالعه تاثير زاوية
ارزيـابي   در ادامـه بـه بررسـي نتـايج بـه دسـت آمـده و       . ها است نانولوله

  .شود مي ختههاي پيشين پرداصحت آنها با استفاده از نتايج پژوهش

  

  نتايج مربوط به كشش

 TPa  02/1تـا  TPa93/0 هاي مورد بررسي از  مدول كششي نانولوله
هاي مختلف كـايرال،   هايي با زاويه همچنين در نانولوله. كند تغيير مي

 17تا  22اي بين ه در زاويهطولي مدول كششي همواره بيشينه مقدار 
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آمـده بـا    به دستنتايج ي از برخ )2( در جدول. افتد درجه اتفاق مي
همخـواني مناسـبي   ند كه ا هايسه شدمق الاتساير مق درموجود  نتايج

شود كه ميزان  ملاحظه ميدر مورد صلبيت كششي . شود مشاهده مي
مـثلا از  (هـا   سـاختار  در nعدد  افزايشايرال و كزاويه افزايش  آن با

)m(به ) 12وmت مقدار يراـــتغيطور كلي، هب .دياب افزايش مي)) 15و
و در  باشـد  مي  AN 103 ×11  تا AN 103 ×5/4 صلبيت كششي بين

صورتي كه بقيه خواص نانولوله ثابت باقي بمانند، سـاختارهايي كـه   
  .نددارتري هستند صلبيت بيشتري بزرگ nداراي مقدار 

  

  نتايج مربوط به خمش

ايـن   هاي مورد بررسـي در  مدول خمشي به دست آمده براي نانولوله
. همواره از ميزان مدول كششي آنها كمتر به دست آمده اسـت  مقاله

كـايرال شـروع بـه افـزايش       ميزان مـدول خمشـي بـا افـزايش زاويـه     
درجـه بـه بيشـترين مقـدار خـود       10-15كنـد و در زوايـاي بـين     مي

 دهـد كـه در يـك    نتايج بـه دسـت آمـده نشـان مـي       مقايسه. رسد مي
سـاختار  ل خمشـي  همـواره ميـزان مـدو    ،مجموعه ساختاري مشخص

 قابل ملاحظـه ديگـر، كـاهش    نكتة. يگزاگ از آرمچير بيشتر استز
مـثلا ميـزان مـدول     ،سـت ا هـا  ساختار n مدول خمشي با افزايش عدد

 يسـاختار  گـروه از بيشـتر  ) 12و m(ي سـاختار  گـروه خمشي بـراي  
)mهـا  نانولولـه كلي مدول خمشي  به طور. است آمده به دست) 18و 

بـه  تغيير كرده كه اين عدد مشابه نتـايج   TPa  82/0تا TPa 76/0بين 
 به دستنتايج  )3( در جدول .آمده توسط ساير محققين است دست

 ندا هساير محققين مقايسه شد سازي هاي موجود از مدل نمونهآمده با 
  .است حاضر حاكي از صحت محاسباتنزديكي نتايج، كه 

  

  كارهاي پيشينمقايسه نتايج حاصله  براي مدول كششي با .  2جدول

 (TPa) مدول كششي

  تحليل حاضر ]19[مرجع  ]13[مرجع

042/1-033/1  197/1-067/1 02/1-93/0 

  

  نتايج مربوط به پيچش

در محـدودة   ي مـورد بررسـي  هـا  مدول پيچشي نانولولهبه طور كلي 
TPa 301/0 – 283/0 نشـان  ) 3(طور كه جـدول  همان. كند تغيير مي

يـزان  م. يج سـاير محققـين همخـواني دارد   دهد، اين مقـدار بـا نتـا    مي
كـرده و در   افـزايش رال شروع بـه  كاي  مدول پيچشي با افزايش زاويه

با توجـه بـه    .رسد به بيشترين مقدار ميدرجه  15تا  10اي بين ه زاويه
ميزان مـدول پيچشـي سـاختار آرمچيـر و      ،آمده به دستنمودارهاي 

نكتـه  . برابـر اسـت  يك مجموعه ساختار، تقريبا بـا هـم    زيگزاگ در
مـدول  مشـابه بـا مـدول خمشـي،      ايـن اسـت كـه    قابل ملاحظه ديگر

  .يابد ها كاهش مي ساختار nبا افزايش عدد نيز پيچشي 

  ها نانولولهمدول خمشي و پيچشي براي نتايج  ارزيابي  .3جدول

 )TPa( مدول خمشي

 تحليل حاضر ]20[مرجع ]14[ مرجع

  74/0 –3/1:  آرمچير

 83/0:  زيگزاگ
1 – 1/0 82/0 – 76/0 

 )TPa( مدول پيچشي

 تحليل حاضر ]19[ مرجع ]17[ مرجع

  3434/0:  آرمچير

 3442/0:  زيگزاگ
469/0 – 237/0 301/0 – 283/0 

  

  بندي و جمع گيري تيجهن

هاي كربنـي بـا سـاختار     دهد كه نانولوله نشان مي نتايج به دست آمده
درجــه بيشــترين مــدول  17تــا  22كــايرال بــين   در زوايــايمختلــف 

بـا تغييـر سـاختار بسـيار نـاچيز       Eقدار اما تغييرات م .كششي را دارند
 TPa 02/1 تـا  TPa 93/0ميـزان ايـن كميـت از    كلي  به طور و است

تا  AN 103 ×5/4كششي بين تغييرات مقدار صلبيت  .كند ير ميــتغي
AN 103 ×11   عـدد  افـزايش  كـايرال و    و بـا افـزايش زاويـه    بـودهn 

  .كند افزايش پيدا مي ها اختارس
 10-15اي كـايرال  ـها در زواي ـ ولولهـمدول خمشي و پيچشي نان 

بـا   هـا تغييـرات ايـن مـدول   . رسـد  درجه به بيشترين مقـدار خـود مـي   
كـايرال چنـدان قابـل توجـه نيسـت و بـراي سـاختارهاي          زاويه تغيير

 و TPa 3/0تــا  TPa28/0 مــدول پيچشــي در محــدودة  ،گونــاگون
 همچنـين  .كند غيير ميت TPa 82/0-76/0 خمشي در محدودة مدول

ــزايش ــا اف ــدار  ب ــاختار nمق ــدول  ،هاس ــزان م ــيمي ــي پيچو  خمش ش
  .يابد مي كاهش
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