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تک جداره با  یکربن هایبا نانولوله شدهتيوينیل پیرولیدون تقو یپل یکیخواص مکان یبررس

 المان محدود یو مدلساز یمولکول کیناميد سازیهیاستفاده از روش شب

 3یانصاررضا ،    2زادهیعل ونسی،  ،* 1یروح دیسع

 چکیدهچکیده  اطلاعات مقالهاطلاعات مقاله

 06/04/1393 دريافت مقاله:دريافت مقاله:

 13913966//0505//31  پذيرش مقاله:پذيرش مقاله:

وينیل  یپل یکیخواص مکان ،یمولکول کیناميد سازیهیمقاله با استفاده از روش شب نيدر ا 

. اثر قطر و ردگییقرار م یتک جداره مورد بررس یکربن هایبا نانولوله شدهتيپیرولیدون تقو

مطالعه  یربنک هایشده با نانولوله تيتقو تينانوکامپوز کینانولوله بر مدول الاست یتیراليکا

 هایانولولهاز ن گزاگيز هایشده با نانولولهتيتقو یمرهایکه پل شودمی داده نشان. شودیم

 هایانولولههستند. به عنوان نمونه، استفاده از ن یتربزرگ یطول انگيمدول  یدارا ر،یآرمچ

با  یمریلپ سيماتر تيتقو یبرابر هستند، برا باًيتقر یقطرها ی( که دارا9 و 0و ) (5 و 5)

 یبرا گاپاسکالیگ 55/81و  43/78 یهامنجر به مدول بیبه ترت %10 یدرصدحجم

عکوس م ریتأث ،یطول انگيقطر بر مدول  شيحاصل خواهد شد. به علاوه، افزا تينانوکامپوز

خواص  یررسالمان محدود موجود در ب یمدلها يیبا توجه به عدم توانا تيخواهد داشت. در نها

 یهياپمدل المان محدود بر  کياز کربن،  ریبه غ هايیمتشکل از اتم یمرهایپل یکیمکان

مدل، با  ناي از استفاده با آمده به دست جيشود. نتایارائه م یمولکول کیناميد سازیهیشب

 بياست. به علاوه، ضر کينزد یمولکول کیناميد سازیهیشب جيبه نتا یدقت قابل قبول

 بيو ضر -8375/0برابر با  یمولکول کیناميحاصل از روش د انگيقطر و مدول  یهمبستگ

 .دآيیه دست مب -8781/0حاصل از روش المان محدود،  انگيقطر و مدول  یهمبستگ

 

 واژگان كلیدی:

 ت،ينانوکامپوز

 وينیل پیرولیدون، یپل

 تک جداره، یکربن هاینانولوله

 ،یمولکول کیناميد سازیهیشب

 المان محدود، روش

 .یکیمکان خواص

 

 

 مقدمه -1
 رد کربنی هایبا توجه به کاربردهای قابل توجه نانولوله

 بر زيادی تحقیقاتی کارهای پلیمری، هایماتريس تقويت

 خواص بررسی برای اگرچه. است شده متمرکز زمینه اين

 زا برخی از پلیمر / نانولوله هاینانوکامپوزيت مکانیکی

 با حال، اين با ،[1-5] است شده استفاده تجربی هایروش

 يتجه به تنوع عوامل مؤثر بر خواص مکانیکی نانوکامپوزتو

 نظری رويکردهای کربنی، هاینانولوله با شده تقويت های

. دارد زيادی اهمیت آنها مکانیکی رفتار بررسی در

 از عبارتند زمینه اين در استفاده مورد نظری رويکردهای

 دينامیک یهاسازیشبیه مانند) اتمی هایسازیشبیه

 ،هامخلوط قانون مانند) میکرومکانیک های(، روشمولکولی

 .دمحدو المان هایروش و( تسای - هالپین و تاناکا - موری

خواص مواد  یمهم مورد استفاده در بررس هایاز روش یکي

                                                 
 s_rouhi@iaul.ac.ir * پست الکترونیک نويسنده مسئول:

باشگاه پژوهشگران جوان و نخبگان، واحد لنگرود، دانشگاه آزاد  ار،ياستاد .1

 رانيلنگرود، ا ،یاسلام

باشد. با یم یمولکول کیناميروش د ،یمولکول اسیدر مق

 طیمح کیکلاس نیقوان اس،یمق نيدر ا نکهيتوجه به ا

روش  نياستفاده از ا ستند،یچندان قابل استفاده ن وسته،یپ

 هاخواص ماده بر اساس خواص اتم فیکه قادر است به توص

 کینامي. در روش دابديیصد چندان م تیاهم دازد،بپر

 هایاتم یهکلی کنشبا در نظر گرفتن برهم ،یمولکول

محاسبه  یخواص مواد به صورت آمار ستم،یموجود در س

 کینامياساس، با استفاده از روش د ني. بر اگرددیم

مواد را  ... و يیگرما ،یکیخواص مکان توانیم یمولکول

 الاتیس انيجر یبه بررس توانیم لاوه،ع به. نمودمحاسبه 

 پرداخت. یمولکول اسیدر مق

 هایسازی[ با استفاده از شبیه6و همکاران ] فرانکلند

 ن با نانولولهاتیلپلی تقويت اثر بررسی به مولکولی دينامیک

 خواص روی بر کوتاه و بلند یجدارهتک کربنی های

 ریرکبیام یدانشگاه صنعت ک،یمکان یدانشکده مهندس ار،یدانش. 2

 لانیدانشگاه گ ،یدانشکده فن ار،یدانش. 3
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 بر. پرداختند اتیلنپلی / نانولوله هاینانوکامپوزيت مکانیکی

قابل  ايشافز باعث بلند، هاینانولوله آنها مشاهدات اساس

 خالص اتیلنپلی با مقايسه در هاتوجه سفتی نانوکامپوزيت

توجهی برای نانولولهقابل افزايش هیچ حال،اين با. شوندمی

 .نشد مشاهده کوتاه های

 دينامیک هایسازی[ با استفاده از شبیه7و الیوت ] هان

–ام})پلی و متاکريلاتمتیلپلی یمطالعه به مولکولی

 – پی – اوکتوکسیدی -5 و 2) ] - کو -(وينیلن - فنیلن

 تک کربنی هایشده با نانولولهتتقوي[{ وينیلن( فنیلن

 قابل افزايش یدهندهداختند. نتايج آنها نیز نشانپر جداره

شده با در خواص مکانیکی پلیمرهای تقويت توجهی

 هاینانوکامپوزيت مکانیکی خواص. بود کربنی هاینانولوله

 بررسی مورد[ 8] همکاران و زو توسط 862اپون / نانولوله

نانولوله با 882 اپون تقويت که دادند نشان هاآن. گرفت قرار

 گيان مدول تواندمی کوتاه و بلند یکربنی تک جداره های

 بهبود بخشد. %20و  %1000پلیمر را به ترتیب در حدود 

 هایسازی[ با استفاده از شبیه9و همکاران ] موکاشی

 تقويت کريستالی و آمورف اتیلنپلی مولکولی، دينامیک

 بر. کردند مدل را جداره تک کربنی هاینانولوله با شده

 هاینانولوله با کريستالی اتیلنپلی تقويت آنها، نتايج اساس

 می پلیمر مکانیکی خواص متوسط بهبود به منجر کربنی

 قابل افزايش آنها آمورف، اتیلنپلی برای حال،ن با اي. شود

 دينامیک هایسازیشبیه. کردند مشاهده را توجهی

-فاصله بررسی برای[ 10] همکاران و تسای توسط مولکولی

 کربنی هاینانولوله بین غیرپیوندی انرژی و غیرپیوندی ی

 اآنه علاوه به. شد استفاده آمید پلی ماتريس و جداره تک

 / به منظور برآورد خواص الاستیک نانوکامپوزيت نانولوله

.بستند کار به را فازیسه میکرومکانیکی مدل يک آمید، پلی

 دينامیک هایسازی[ بر اساس شبیه11و همکاران ] يانگ

 مقیاسی چند روش يک پیوسته، میکرومکانیک و مولکولی

 نانولوله هاینانوکامپوزيت الاستیک رفتار یمطالعه برای را

 چند مدل يک از همچنین آنها. کردند ارائه پروپیلنپلی /

نانوکامپوزيت الاستوپلاستیک رفتار بررسی برای مقیاسی

 بر علاوه[. 12] نمودند استفاده پروپیلنپلی / نانولوله های

 منظور به را مولکولی دينامیک هایسازیشبیه آنها اين،

 خواص روی بر والز - استون – تاور هاینقص اثر بررسی

 نتايج اساس بر[. 13] بستند کار به هامکانیکی نانوکامپوزيت

در  معیوب هایشده با نانولولهتتقوي پروپیلنپلی آنها،

مدول يانگ طولی  دارای عیببی هایمقايسه با نانولوله

است. با اين حال، مدول يانگ عرضی و مدول  یترکوچک

 هایبرشی عرضی و طولی پلیمرهای تقويت شده با نانولوله

 .هستند تربزرگ معیوب،

 پلی / کربنی ینانولوله هایمکانیکی نانوکامپوزيت خواص

 مورد[ 14] بولتون و بوهلن توسط( فلورايد وينیلیدن)

 برشی و بالک مدول ها،آن نتايج اساس بر. گرفت قرار بررسی

 هاینانولوله یوسیله به تقويت با( فلورايد وينیلیدن)پلی

 ال،دانی نخواهد داشت. با اين حچن تغییر جداره تک کربنی

 دار،عامل یجداره تک کربنی هایبا اضافه کردن نانولوله

.ابديمی بهبود توجهی قابل میزان به پلیمر مکانیکی خواص

د نیز به طور گسترده توسط علاوه، روش المان محدو به

مختلف برای بررسی خواص مکانیکی  محققان

 مورد استفاده قرار می پلیمر / نانولوله هاینانوکامپوزيت

[ با استفاده از يک روش چند مقیاسی 15گیرد. لی و چو ]

مبتنی بر المان محدود، به بررسی رفتار فشاری 

 تک کربنی هایبا نانولوله شدهتقويت هاینانوکامپوزيت

 المان روش از نانولوله، سازیمدل برای. پرداختند جداره

المان محدود  روش از پلیمر سازیمدل برای اتمی، محدود

 نانولوله هایاتم بین کنشبرهم سازیپیوسته و برای شبیه

 .شد استفاده خرپا هایالمان از پلیمر و

 غیرخطی های[ از فنر16 و 17و همکاران ] جورجانتزينوس

 استفاده جدارهتک کربنی هاینانولوله سازیمدل برای

 محیط صورت به پلیمری ماتريس همچنین،. نمودند

 برای متغیر هایسفتی با فنر هایشده و المان مدل پیوسته

 نانولوله مشترک سطح در موجود هایکنشبرهم مدلسازی

 .گرفت قرار استفاده مورد پلیمر و

[ از يک روش المان محدود سه 18 و 19شکريه و رفیعی ] 

 برشی و عرضی طولی، هایمدول یبعدی برای محاسبه

مقايسه نتايج حاصل  با آنها. کردند استفاده هانانوکامپوزيت

 نتیجه اين به ها،مخلوط قانون نتايج با محدود از مدل المان

 مکانیکی خواص تواندنمی هامخلوط قانون که رسیدند

 مدل بنابراين،. کند بینیرا به دقت پیش هانانوکامپوزيت

 .نمودند ارائه مشکل اين بر غلبه برای را معادل الیاف

به مدلسازی پیوسته توسط  اتمی سازیگذار از مدل منطقه

 چنین[ مورد بحث قرار گرفت. آنها هم20ورنیک و مگويد ]

 خطی غیر ینماينده حجمی المان يک گرفتن نظر در با

 و پلیمری ماتريس جداره،تک کربنی هاینانولوله از متشکل

 سازیمدل تکنیک يک از پلیمر، / نانولوله مشترک فصل

 مکانیکی رفتار یپیوسته يرای مطالعه - اتمی قیاسیم چند
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 يک[. 21] کردند استفاده پلیمر / نانولوله هاینانوکامپوزيت

 همکاران و مگويد توسط اتمی کاملاً محدود المان مدل

نانولوله با شدهتقويت اپوکسی رفتار یمطالعه برای[ 22]

 نالما از استفاده با. شد استفاده جدارهتک کربنی های

 ر يک تحلیل میکرود شدههمگن یحجمی نماينده

مکانیکی، آنها، خواص مؤثر اپوکسی تقويت شده با نانولوله

 خواص همچنین. نمودند بینیپیش را جدارهتک کربنی های

شبیه با پلیمر / نانولوله هاینانوکامپوزيت مشترک سطح

 [.23] شد بررسی نانولوله کشیدن بیرون سازی

 ،یمولکول کیناميد سازیهیکار حاضر، با استفاده از شب در

با  شدهتيوينیل پیرولیدون تقو یپل یکیخواص مکان

ساختار . اثر ردگییقرار م یمورد بررس یکربن هاینانولوله

 سيماتر یو عمود یبرش هایو قطر نانولوله بر مدول یاتم

قرار  یمورد بررس یکربن هایبا نانولوله شدهتيتقو یمریپل

 ،یمولکول کیناميد سازیهیشب یهي. به علاوه، بر پاردگییم

یوستگیکه در آن ناپ شودیمدل المان محدود ارائه م کي

. شودیدر نظر گرفته م مریپل / فصل مشترک نانولوله های

 نيالمان محدود ا هایروش ريروش نسبت به سا نيا تيمز

 هایسيماتر یهیرفتار کل توانیاست که با استفاده از آن م

المان  هایمدل ريکه در سا یکرد، در حال یرا بررس یمریپل

کربن و  هایمتشکل از اتم یمرهایمحدود گذشته، تنها پل

 بودند. یسازقابل مدل دروژنیه

دینامیک مولکولی سازیهیشب -2

 ساخت سلول واحد -1-2

وينیل پیرولیدون به عنوان ماتريس پلیمری مورد  یپل

اين  ی( واحد تکرار1استفاده قرار گرفته است. در شکل )

 پلیمری هایزنجیره. است شده داده نشان پلیمری یزنجیره

 . شوندمی استفاده برابر اتم تعداد با

 مورد پیرولیدون وينیل پلی هایزنجیره یواحد تکرار :1 شکل

 [24] پلیمری ماتريس عنوان به استفاده

 علاوه، به. است شده ارائهمشخصات اين زنجیره  1جدول  در

 قطر با زيگزاگ و آرمچیر یجدارهتک کربنی هاینانولوله

 مشخصات که باشندمی کنندهتقويت فاز عنوان به مختلف

 که است ذکر به لازم. شودمی ديده 2 جدول در نیز آنها

 و 87/67 ترتیب به زيگزاگ و آرمچیر هاینانولوله طول

 .باشدمی آنگستروم 16/68

های پلی وينیل پیرولیدون استفاده شدهويژگی :1جدول 

تعداد اتم تعداد واحد تکراری

11189

 استفاده یجدارهتک کربنی هایهای نانولولهويژگی :2جدول 

 شده

 آرمچیر

(8 و 8) (5 و 5) کايرالیتی

 6.78 10.85 (Åقطر )

 896 560 تعداد اتم

 زيگزاگ

(14 و 0) (9 و 0) کايرالیتی

7.05 10.96 (Åقطر )

896 576 تعداد اتم

واحد هایسلول یاندازه: 3جدول 

درصد 

حجمی

کايرالیتی 

نانولوله

های هندسی سلول واحد اندازه

(Å)

X Y = Z

10%

5294/28 87/68 (5 و 5)

2861/29 16/68 (9 و 0)

9356/39 87/68 ( 8و 8)

2438/40 16/68 (14 و 0)

2942/23 87/68 (5 و 5) 15%

واحد هایجزئیات سلول :4جدول 

درصد 

حجمی

کايرالیتی 

نانولوله

تعداد 

هازنجیره

چگالی

(3

g
cm

)

10%

29/1 30 (5 و 5)

29/1 31 (9 و 0)

29/1 61 (8 و 8)

29/1 61 (14 و 0)

335/1 19 (5 و 5) 15%

 هایبرای تولید سلول واحد، اولین گام قرارگرفتن نانولوله

. است مستطیل مکعب يک مرکز در جداره تک کربنی

 نانولوله حول تصادفی صورت به پلیمری هایزنجیره سپس،
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. نانولوله  چگالی. شوندمی پخش g cm32 بوده و چگالی  1

. ماتريس پلیمری g cm31 سلول ی. اندازهباشدیم 20

 شده ارائه 4 و جزئیات آنها در جدول 3در جدول  دواح های

 .است

در نظر گرفته شده است.  x جهت در هامحور نانولوله

برابر با طول  x جهت در واحد هایسلول یبنابراين، اندازه

 بدون جدارهتک کربنی هاینانولوله ساختار. است هانانولوله

 که آنجا از اين، بر علاوه. است شده گرفته نظر در نقص

می نهايتبی طول به سلولی ینماينده واحد هایسلول

 با هانانولوله انتهای در واقع کربن هایاتم ظرفیت د،باش

 سلول کلی طرح( 2) شکل در. شودنمی پر هیدروژن اتمهای

 آبی، هایرنگ. است شده داده نشان پلیمر / نانولوله واحد

 هایاتم دادن نشان برای برای ترتیب به بنفش و قرمز سفید،

 ه شده است.استفاد نیتروژن و اکسیژن هیدروژن، کربن،

نانولوله سلول واحد پلی وينیل پیرولیدون / :2شکل  

 سازیمتعادل -2-2

تعداد ) NVTپس از به حداقل رساندن انرژی، شرط 

 واحد هایمولکول ثابت، حجم ثابت و دمای ثابت( به سلول

و  fs1 با گام زمانی ps50 مدت به مرحله اين. شود اعمال

گیری از د. برای انتگرالگیرانجام می K300 تحت دمای

ورلت مورد استفاده قرار  - معادلات حرکت، الگوريتم سرعت

تعداد ثابت ) NPT شرط بعد، یمی گیرد. در مرحله

مولکول، فشار ثابت و دمای ثابت( به سلول واحد اعمال 

 سیستم به ترتیب دمای و فشار منظور، اين برای. شودمی

atm1 و K300 شوند. شرط در نظر گرفته میNPT  به

شود.انجام می fs1 با گام زمانی ps100 مدت

محدود المان سازیمدل -3

  جدارهتک كربنی هاینانولوله سازیمدل -1-3

صورت توان به کربنی تک جداره را می هاینانولوله

ساختارهای قاب فضايی تلقی کرد، به طوری که رفتارشان 

 اشد. بهب توصیف قابل کلاسیک مکانیک هایتوسط روش

 المان شامل بعدی سه محدود المان مدل يک منظور اين

 کربن های اتم برای متمرکز های جرم و باندها برای تیر های

معادل . خواص الاستیک اين تیرها به وسیله شودیم استفاده

ای تعیین میدن مکانیک مولکولی و مکانیک سازهقرار دا

یاستفاده قرار م مورد تیر هایالمان برای زير مقادير. گردد

 [:25] رندگی

1.466d Å

298.701 10  N ÅG

285.488 10  N ÅE

و قطر  یمدول برش انگ،يمدول  بیبه ترت dو  E ،G که

 .باشندیم ریت یهاالمان

 ماتریس سازیمدل -2-3

 با مقايسه در پلیمری هایزنجیره هایآنجا که تعداد اتم از

 سازیشبیه باشد،می بیشتر بسیار کربنی هاینانولوله

 محدود المان سازیا استفاده از مدلب پلیمری هایزنجیره

 از. دارد نیاز محاسبات از تریگسترده بسیار حجم به اتمی

پلیمری  سماتري در پلیمری هایزنجیره که آنجا از طرفی،

 صورت به را ماتريس توانمی باشند،به شدت متراکم می

 . گرفت نظر در پیوسته محیط يک

 مشترک سطح سازیمدل -3-3

 هایمنظور بررسی کامل خواص مکانیکی کامپوزيت به

 انتقال ماهیت کامل درک کربنی، هاینانولوله با شده تقويت

)1(
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 به. است ضروری ماتريس و نانوله بین مشترک سطح در بار

 ایمنطقه صورت به توانمی را مشترک سطح کلی، طور

 ساختاری هایپاسخ با مجزا قسمت دو که کرد تعريف

 مقیاس و موجود یه به مسئلهبست. کندمی اجد را مختلف

 سیستم يک صورت به توانمی را مشترک سطح طولی،

 با اينجا در که آنجا از. کرد سازیمدل گسسته يا و پیوسته

 سازیمدل برای همچنین و داريم کار و سر نانو ابعاد

 اتمی محدود المان سازیمدل روش از کربنی هاینانولوله

سازی سطح که مدل رسدنظر می هب شود،می استفاده

 سازیمدل روش ترينمشترک به صورت گسسته، مناسب

 . باشد

اتم و پلیمری ماتريس داخلی سطح هایبین اتم کنشبرهم

می توصیف دروالسون پتانسیل از استفاده با نانولوله های

 مورد 12-6 جونز لنارد پتانسیل تابع منظور اين به. شود

:شودبیان می (2رابطه ) صورت به که گیردمی قرار استفاده

 
12 6

4
 


    

     
     

U R
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 هایپارامتر و  فاصله بین اتمی بوده و  R در آن که

 کنشبرهم دارای هایاتم نوع به که باشندمی جونز - لنارد

 هایفاصله اولیه بین اتم 1R اگر. دارند بستگی دروالسون

 تعريف برای باشد، کربنی ینانولوله و پلیمری ماتريس

 پلیمر و ماتريس هایین اتمب مشترک سطح در کنشبرهم

 فنر هایالمان از توانمی محدود المان روش از استفاده با

 از فنرها اين سفتی آوردن دست به برای. کرد استفاده

 به نسبت( 2) یمعادله
1R نتیجه در. گیريممشتق می 

:داشت خواهیم

 2 12 6
1

2 14 8

1 1 1

24 26 7
 


 

   
 

vdw

d U R
k

dR R R

 از پلیمری هایزنجیره حاضر، کار در که توجه به اين با

 سطح اتم نوع به توجه با اند،ای مختلفی تشکیل شدههاتم

 اتم و اتم اين بین فنريت ثابت پلیمری، ماتريس داخلی

 بین تنها فنر هایالمان[. 26] شودمی تعريف نانولوله، کربن

5 زا آنها بین یفاصله که گیرندمی قرار هايیاتم کمتر  2

باشد. 

نتایج -4
 سازیشبیه روش از هااتم موقعیت نانولوله، سازیمدل برای

 نانولوله ساختار سپس. شودمی استخراج مولکولی دينامیک

 و شده سازیمدل آن هایاتم مختصات از استفاده با

 المان روش از استفاده با نانولوله هایاتم بین پیوندهای

 يسماتر بعد یمرحله در. شودمی سازیشبیه اتمی محدود

 مدل برای. شودمی سازیپلیمری به صورت پیوسته مدل

 است، نانولوله یکنندهاحاطه که آن داخلی سطح سازی

 با و کرده پیدا را نانولوله سطح به هااتم تريننزديک ابتدا

 اين با. دهیممی تشکیل نامنظم سطح يک هم به آنها اتصال

حول  مریپلی ماتريس نامنظم گیریشکل تأثیر واقع، در کار

 نمای. ايمنموده محدود المان مدل وارد را کربنی ینانولوله

 در محدود المان روش به شده سازیمدل واحد سلول نهايی

 .است شده داده نشان( 3) شکل

واحد سلول

 داخلی ماتريس پلیمری سطح

واحد سلول محدود المانمدل : 3 شکل

سازی ماتريس پلیمری از المان سه بعدی مدل برای

SOLID285 [ اين المان برای 27استفاده شده است .]

ب است. شکل المان با مناس غیرمنظم هایسازی مشمدل

 آزادی یچهار گره تعريف شده که در هر گره سه درجه

 وجود دارد. zو  x ،y جهت سه در انتقالی

 تیر هایسازی المانبرای مدل BEAM188المان  از

 که المان اين. شودمی استفاده کربنی هاینانولوله ساختار

 بر است، مناسب ضخیم نسبتاً تا نازک تیرهای تحلیل برای

اساس تئوری تیر تیموشنکو عمل کرده و در آن اثرات تغییر 

يک  BEAM188 المان. شودشکل برشی در نظر گرفته می

)2(
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 شش دارای بعد سه در که باشدالمان خطی دو گره می

 به آزادی درجات اين. باشدمی گره هر در آزادی یدرجه

و سه  zو  x ،y جهت سه در انتقال سه از عبارتند ترتیب

های [. برای مدلسازی المان27چرخش حول اين سه محور ]

 سطح هایاتم بین دروالسون هایکنشبرهم یفنر نماينده

های نانولوله از المان پلیمری و اتم يسماتر داخلی

COMBIN14 توانايی دارای المان اين. شوداستفاده می 

 بعد سه يا و دو يک، در پیچشی يا و طولی فنر سازیمدل

 فشاری - کششی محوری المان يک طولی، حالت. باشدمی

و  x ،y جهت سه در انتقال) گره هر در آزادی درجه سه با

z ) [ 27است.] 

 درجات یکلیه طولی، يانگ مدول آوردن به دست برای

 و شده مقید واحد سلول طرف يک بر واقع هایگره آزادی

. شودمی اعمال کرنش %3 با معادل جابجايی ديگر طرف به

ه وجود ب نیروهای مجموع تقسیم با تحلیل، انجام از پس

 مقطع، سطح مساحت بر گاهیتکیه هایآمده بر روی گره

 محاسبه خواهد شد. گيان مدول

توزیع اتمی پلیمر  -1-4

ل اتم پلیمری در يازده مکان متمايز در امتداد طو توزيع

در هر موقعیت،  سلول واحد به دست آمده است. در

 نانولوله سطح به اتم تريننزديک مختلف، ایمختصات زاويه

 نشان( 4) شکل در آنها شعاعی مختصات و شودافت میي

 .است شده داده

 هایاتم که گرفت نتیجه توانمی ها،توجه به اين شکل با

 .ندارند يکسانی ترتیب هانانولوله اطراف در پلیمر

منحنی تنش و كرنش -2-4

که حالت تعادل به دست آمد، برای به دست آوردن  هنگامی

 بارگزاری تحت واحد هایسلول کرنش، - تنش هایمنحنی

 ويريال تئوری از استفاده با تنش هایمؤلفه. گیرندمی قرار

 صورت به هاتنش تئوری، اين به توجه با. آيده دست میب

:شوندمی محاسبه (4رابطه )

1 1

2

    

  




 
   

 
 ij i j i jM v v F r

V

 در آن که


V V  حجم سلول واحد وV  حجم

 جنبشی انرژی با مرتبط پرانتز داخل اول یاتم  است. جمله

M،  آن در و بوده

iv و 

jv مؤلفه و جرم ترتیب به که-

ی جمله همچنین،. باشندمی سرعت اتم  j و i های

دوم به انرژی پتانسیل حاصل از اعمال تغییر شکل مربوط 

 آن در که شودمی

iF و 

jr یمؤلفه رتیبت به i ام

ام فاصله بین j یمؤلفه و  و  هاینیروی بین اتم

منطبق شده و کرنش  xهاست. محور نانولوله بر محور آن

واقعی با نرخ 
s

8  آزمون. گرددبه سلول واحد اعمال می 110

-. منحنیردگییصورت م یت طولجه در محوره تک کشش

 شیب و رسم %3 مهندسی کرنش تا کرنش - تنش های

 شده گرفته نظر در واحد هایسلول مدول عنوان به منحنی

 . است

از نوسانات در منحنی تنش و کرنش مشاهده شده  برخی

است. بنابراين، برای به دست آوردن مدول الاستیک 

 تنش هایمنحنی مربعات حداقل تقريب از ها،نانوکامپوزيت

 آزمون شرايط سازیشبیه برای. شودمی استفاده کرنش و

. گیردانجام می NPT ترموستات تحت کشش تست واقعی،

کنترل  atm1 در مقدار یبر بارگزار عمود هایجهت فشار

است. پس از  K300 حالت برابر با ناي در دما. شودمی

سازی سلول واحد در هر گام بارگزاری، تنش ويريال متعادل

 .شودمحاسبه می

 از آمده دست به کرنش - تنش هایمنحنی ،(5شکل ) در

شده است.  میمحور نانولوله ترس راستای در کشش آزمون

در نظر گرفته شده است. در اين  %10درصد حجمی برابر با 

 مورد کرنش - تنش نمودار بر کايرالیتی و قطر اثر ،شکل

 تقويت رود،می انتظار که طورهمان. است گرفته قرار بررسی

 افزايش باعث کربنی هایپلیمری با نانولوله هایاتريسم

 به توجه با. شد خواهد طولی راستای در مقاومت توجه قابل

ها مشخص است که برای تست کشش در راستای شکل اين

 نسبت زيگزاگ، هاینانولوله با شده تقويت هایطولی، نمونه

 مقاومت آرمچیر، هاینانولوله حاوی واحد هایسلول به

دهند. به علاوه، هم برای نمونهاز خود نشان می یشتریب

 باعث زيگزاگ، هم و آرمچیر هاینانولوله با شده تقويت های

 نمودار خواهد شد.  بشی کاهش

 - منظور بررسی اثر درصد حجمی بر روی منحنی تنش به

 تک کربنی هاینانولوله با شده تقويت هایکرنش پلیمر

 %10) مختلف حجمی درصد دو با واحد هایسلول جداره،

 يک با موارد یکلیه. است شده گرفته نظر در( %15 و

 از حاصل نتايج. اندشده تقويت( 5و  5) آرمچیر ینانولوله

طور که نهما. کرد مشاهده( 6در شکل ) توانمی را تست

 امتداد در محورهشود، برای تنش تک کششی تکديده می

)4(
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 بشی افزايش باعث حجمی درصد افزايش نانولوله، محور

 کرنش سلول واحد خواهد شد.  - نمودار تنش

(5 و 5) نانولوله

(9 و 0) نانولوله

(8 و 8) نانولوله

 (14 و 0) نانولوله

وينیل پیرولیدون در مقابل  یتوزيع اتمی ماتريس پل: 4 شکل

 %10درصد حجمی  برای نانولوله سطح از شعاعی یفاصله

 طولی کرنش - تنشنانولوله بر منحنی  یتیرالياثر کا :5 شکل

 (%10 حجمی درصد) کربنینانولوله  / وينیل پیرولیدون یپل

 یپل طولی کرنش - تنشبر منحنی  یاثر درصد حجم :6 شکل

 (5 و 5) کربنینانولوله  / وينیل پیرولیدون

 / خواص الاستیک نانوکامپوزيت پلی وينیل پیرولیدون :5جدول 

نانولوله
درصد 

حجمی

کايرالیتی 

نانولوله

المان 

محدود

دينامیک 

مولکولی

درصد 

خطا

10%

%67/8 43/78 63/71 (5 و 5)

%64/5 55/81 95/76 (9 و 0)

%54/9 01/59 38/53 (8 و 8)

%44/11 35/71 19/63 (14 و 0)

%58/8 80/104 81/95 (5 و 5) 15%

پلیمر 

خالص
---- ---- 26/2 ----

 خواص الاستیک -3-4

 با شده تقويت پلیمر یالاستیک محاسبه شده خواص

 سازیهشبی از استفاده با جدارهتک کربنی هاینانولوله

ارائه  3و مدل المان محدود در جدول  یمولکول کیناميد

 که گرفت نتیجه توانمی جدول اين به توجه با. اندشده

 در نانولوله با شده تقويت هایپلیمر طولی يانگ مدول

با پلیمر خالص، افزايش قابل توجهی دارد به علاوه،  همقايس

ه با شدتقويت هایپلیمر به مربوط نتايج یبا مقايسه

 مختلف حجمی درصدهای با( 5 و 5) آرمچیر هاینانولوله
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 نانولوله حجمی درصد افزايش که گرفت نتیجه توانمی

 .شد خواهد طولی يانگ مدول افزايش باعث

 انگيقطر و مدول  یهمبستگ بيجدول، ضر نيبا توجه به ا

یم -8375/0برابر با  یمولکول کیناميحاصل از روش د

حاصل  انگيقطر و مدول  یهمبستگ بيضر ن،ی. همچنباشد

 . هماندآيیه دست مب -8781/0از روش المان محدود، 

 یمنف یدر هر دو مورد، همبستگ شود،یگونه که مشاهده م

 بيختلاف ضراا. به علاوه، دآيیدست م به -1به  کينزد

 است.   زیکه ناچ باشدیم %85/4در حدود  یهمبستگ

 در زيگزاگ هایولهنانول اثر شود،که ديده می طورهمان

نانولوله از پلیمری  هایماتريس طولی يانگ مدول تقويت

 شافزاي همچنین. است تربرجسته مشابه قطر با آرمچیر های

و  ریآرمچ هاینانولوله نیب یفاصله کاهش به منجر قطر

اتمی  ارقطر، اثر ساخت شيبا افزا جه،ی. در نتگرددیم گزاگيز

. افتي خواهد کاهش هابر خواص مکانیکی نانوکامپوزيت

 هایيکی ديگر از پارامترهای مورد بررسی قطر نانولوله

می ديده جدول در طورکههمان. است  جداره تک کربنی

 هایقطر با هاینانولوله با شدهتقويت واحد هایسلول شود،

 . نندکمی اختیار را تریکوچک طولی يانگ مدول بزرگتر،

 با تواندمی شده استفاده مدل شود،علاوه مشاهده می به

 روش از استفاده با آمدهدست به نتايج قبولی قابل دقت

 ینکته. کند بینیپیش را مولکولی دينامیک سازیشبیه

 المان مدل موارد یکلیه در که است اين توجه جالب

 دينامیک سازیشبیه روش از کمتر را نتايج محدود،

.کندبینی مییشکولی پمول

 یرگیجهینت -5
 کیناميد سازیهیمقاله، با استفاده از روش شب نيا در

 یسازمدل يیروش المان محدود که توانا کي ،یمولکول

را دارد، ارائه  مریپل / فصل مشترک نانولوله هاییناهموار

سيماتر هیکل یسازمدل تیروش، قابل نيا گريد تيشد. مز

مختلف است. با استفاده از  هایمتشکل از اتم یمریپل های

وينیل  یپل سيماتر یکیدو روش، خواص مکان نيا

تک جداره در  یکربن هایبا نانولوله شدهتيپیرولیدون تقو

شد.  یبررس یطول یدر راستا یکشش یبرابر بارگذار

آن را  يیمشاهده شد که مدل المان محدود ارائه شده توانا

 یرا با دقت قابل قبول یمولکول کیناميروش د جيدارد که نتا

 هایمدول یهمبستگ بيضرا یسهي. با مقاندک ینبیشیپ

مورد استفاده  یمحاسبه شده از دو روش به قطر نانولوله

 نیب %85/4در حدود  یتفاوت ،یمریپل سيماتر تيتقو یبرا

به دست آمد. نشان داده شد که  یهمبستگ بيدو ضر

باعث  یمریپل یهاسيبه ماتر یکربن هایافزودن نانولوله

خواهد شد. به علاوه با  یکیمکان اصقابل توجه خو تيتقو

 دهيد هاتينانوکامپوز انگيبر مدول  یاثر ساختار اتم یبررس

 هایاز نانولوله گزاگيز یهاشد که در قطر برابر، نانولوله

یم جاديا تهیسیرا در مدول الاست یشتریبهبود ب ریآرمچ

 سينانولوله در ماتر یدرصد حجم شيافزا ن،ی. همچنکنند

 نانولوله خواهد شد. انگيمدول  شيافزا عثبا ،یمریپل
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