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Considering the increasing use of nanotubes in various industries, it is of 

great importance to investigate the mechanical properties of these 

nanostructures. Today, due to the extraordinary properties that nanotubes 

have shown in various sciences, they have attracted the attention of many 

scientists. Boron nitride nanotubes are a form of boron nitride that are 

structurally very similar to carbon nanotubes. Many studies have been done 

to achieve the mechanical properties of these materials, and scientists have 

achieved this with different methods. But finding an easy and simple solution 

has always been the focus of many scientists who are still trying to achieve 

it. In this study, the molecular mechanics and solid mechanics properties of 

boron nitride nanotubes have been studied using a mechanical model to 

predict Young's modulus; and a spatial structure consisting of a unit cell has 

been used to describe the mechanical response of boron nitride nanotubes to 

applied loading. According to this assumption, a new unit cell, named 

mechanical unit cell, is introduced here to make a boron nitride plate or wall 

of boron nitride nanotubes. The analytical research presented in this research 

provides a simple method for predicting the Young's modulus of boron 

nitride nanotubes, and the obtained results are in good agreement with 

experimental and theoretical data. 
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 های نیترید بور با استفاده از روش انرژی تعیین مدول یانگ نانولوله
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ها در صنایع مختلف، بررسی خواص مکانیکی این  با توجه به استفاده روزافزون از نانولوله

-ساختارها از اهمیت بالایی برخوردار است. امروزه به دلیل خواص فوق العاده که نانولوله  نانو

اند.  از خود نشان دادند مورد توجه بسیاری از دانشمندان قرار گرفتهها در علوم مختلف  

نیتریدلولهنانو  هستند شکلی بورهای  نیتریدبور  شبیه ساختاری    لحاظاز    که  از    بسیار 

مطالعات زیادی برای دستیابی به خواص مکانیکی این مواد    .باشندمیربنی  های کنانولوله 

اند. اما همواره  های مختلفی به این مهم دست یافتهانجام شده است که دانشمندان  با روش

پیدا کردن راه حلی آسان و ساده مورد توجه بسیاری از دانشمندان بوده است که همچنان 

در این مطالعه خواص مکانیک مولکولی و مکانیک   تلاش هستند.برای رسیدن به آن در  

پیش  برای  مکانیکی  مدل  از  استفاده  با  بور  نیترید  نانولوله  مورد  جامد  یانگ  مدول  بینی 

و از یک ساختار فضایی متشکل از یک سلول واحد استفاده شده  مطالعه قرار گرفته است؛ 

با توجه به  به بارگذاری اعمال شده شرح دهد.  را    نیترید بور  است تا پاسخ مکانیکی نانولوله

این فرض، یک سلول واحد جدید، با نام سلول واحد مکانیکی، در اینجا برای ساخت یک 

  ارائه شده  هایتحلیل معرفی شده است. نیترید بورهای نانولوله جدارهیا بور   صفحه نیترید

ارائه    نیترید بورهای  نانولولهیانگ  یک روش ساده برای پیش بینی مدول    در این پژوهش

 .های تجربی و نظری مطابقت خوبی دارددهد و نتایج بدست آمده با دادهمی

 

 واژگان كلیدي: 

 ، لولهنانو  

 ، نیترید بور

 ، مدول یانگ 

 ، روش انرژی 

 . سلول واحد مکانیکی

 

 1مقدمه -1
بورلولهنانو نیترید  شدند و    ی نیبشیپ   1۹۹4در سال    های 

آزمابه سال    یشیطور  نظر   1۹۹۵در  از  شدند.  کشف 

  ییهاهستند که استوانه  یکربن   ی هامشابه نانو لوله  یساختار

  نیهستند، با ا  کرومتریو طول م  کرومتریبا قطر کمتر از م

که به  یهااتم  جایبه  تفاوت  توسط  کربن  متناوب  طور 

حال خواص   نی. با اشوندیم   نیگزیو بور جا  تروژنین  یهااتم

بور به   دیتریمتفاوت است،  ن  اریبور بس  دیترین  یهانانولوله

پا  لیدل و  توجه    ییبالا  ی حرارت  یداریمقاومت  دارد،  که 

بور   د یترین  یهااست. نانولوله را به خود جلب کرده  یاریبس

 ن یحرارت هستند؛ بنابرا ق یعا ، یکربن  یهانولولهبر خلاف نا

  یهالولهنسبت به نانو  یشتر یب  یو حرارت  ییایمیش  یداری پا

 

 d.ghahremani@qiet.ac.ir* پست الکترونیک نویسنده مسئول: 

 صنعتی قوچان، دانشگاه  مکانیک یمهندس گروه ، یاراستاد .1

 صنعتی قوچان ، دانشگاه مکانیک یمهندسگروه  کارشناسی ارشد،. دانشجو 2

همچن  یکربن مقاومت    نیدارند.  نوترون  تابش  برابر  در 

نانولولهی  توجهقابل توسط    دیترین  یهادارند.  که  بور 

ن م  دیترینانوصفحات  نورد  مقا  شوند،یبور  با    سهیدر 

  توانندیاند، مکه توسط گرافن نورد شده   یکربن  یاهنانولوله

بالا از   یدر دما  ونیداسیدر برابر اکس   یمقاومت قابل توجه

 400در هوا )  یبه آسان  ی کربنیهانشان دهند.  نانولوله  خود

درجه   700  یو در دما  شوندیم  دی( اکسگرادیدرجه سانت

کاملاً    شودیم  نیتام  ی کاف   ژنیاکس  یوقت  گرادیسانت

خواص   یبور دارا دیترین  یهاحال، نانولوله  نی. با اسوزندیم

 .هستند یمنحصر به فرد ییایمیو ش ی کیمکان ،یساختار

های ساختاری که با  به دلیل شباهت  بورنیترید  های  نانولوله

کربنی نانولوله گرفتند.    های  قرار  همگان  توجه  مورد  دارد 
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  رشیعمدتاً بر پذ  یکربن  یها نانولوله  یکیمطالعات رفتار مکان

با استفاده    وستهیپ   یهامختلف و مدل  ی تجرب  ی هالیپتانس

نظر شده  هیاز  متمرکز  ارتجاعی     اند. کشش  خواص 

مورد  [،  1همکرز ]  و  گریبلتوسط  نیترید بور  های   نانولوله

گرفت قرار  نانولوله  مطالعه  آن  در  سرامیککه  در  های ها 

سیلیکون و    بور  آمورف  تجزیه  بودند.  شده  تعبیه  نیترید 

انجام شد. علاوه بر این،    MDسازی  تحلیل بر اساس شبیه

الاستیک  آن مدول  بر  را  نانولوله/ماتریس  نسبت  تأثیر  ها 

ها نشان دادند که قانون توسعه کامپوزیت بررسی کردند. آن

تخمین   هامخلوطیافته   یک  با  را  کامپوزیت  یانگ  مدول 

پیش مخوب  همکاران  کند  یبینی  و  یک    [،2]  مون 

سازی دینامیک مولکولی با استفاده از پتانسیل ترسف شبیه 

رفتار   و  کرنش  انرژی  بهینه،  هندسه  بررسی  برای  مانند 

بورنانولولهحرارتی   نیترید  داده  های  نشان  آناند.  انجام  ها 

با طول   های نیترید بورنانولولهفزایش انرژی کرنش  با ادادند  

یابد و به ورق  کاهش می  2/1قطر به اندازه   A˚4۵/1پیوند

های  نانولوله  [،3]  و همکاران. لی  شودنزدیک می  نیترید بور

نیروی  میدان  از  استفاده  با  را  جداره  تک  بور  نیترید 

سازی    )1دریدینگ شبیه  برای  عمومی  نیروی  میدان  یک 

کرده  (ولیمولک برشی  مطالعه  مدول  و  یانگ  مدول  و  اند 

را  نانولوله بور  نیترید  محاسبه    پاسگالترا   ۵/0و    ۹/0های 

و .اندکرده ] فخرآبادی  مقدار4همکاران  یانگ   مدول [، 

-ab  ی چگال   ی تابع  هیاستفاده از نظرنیتریدبور با   هاینانولوله

initio  تقر  ab-initio روش  افتهیمیتعم  انیگراد  بیو 

جیانگ و گیو   .پاسگال به دست آوردندترا  764/0و  821/0

[، از یک مدل دینامیک مولکولی برای تجزیه و تحلیل  ۵]

ها در  های نیترید بور تک جداره استفاده کردند. آننانولوله

نانولوله  دو  هر  یانگ  مدول  که  دادند  نشان  مطالعه  این 

-ه، به ویژه در قطرزیگزاگ و آرمچیر با افزایش قطر نانولول

ها نشان دادند  همچنین آن  .یابدتر افزایش میهای کوچک

نانولوله از مدول یانگ  که مدول یانگ  های زیگزاگ بیشتر 

دارد. قرار  شعاع  تاثیر  تحت  ]  آرمچیر  همکاران  و  [،  6ویو 

های نیترید بور را با استفاده از شبیه خواص مکانیکی نانولوله

با  مولکولی مورد مطالعه قرار دادند. آنسازی دینامیک   ها 

همچنین  و  یانگ  مدول  نانولوله،  ابعاد  نسبت  دادن  تغییر 

ها نشان  رفتار تغییر شکل نانولوله را بررسی کردند. نتایج آن

تا حد زیادی    های نیترید بورنانولوله  دهد که مدول یانگمی

 
1 DREIDING 

  1۵اد  گیرد و تا نسبت ابعتحت تأثیر نسبت ابعاد آن قرار می

می میافزایش  پایدار  سپس  و  نشان یابد  همچنین  شود. 

دادند که مدول یانگ نانولوله زیگزاگ مقدار بالاتری را در  

نسبت برای  آرمچیر  نانولوله  یانگ  مدول  با  های مقایسه 

می نمایش  شکل  مختلف  تغییر  رفتار  همچنین،  دهند. 

بورنانولوله نیترید  از    های  بارگذاری کششی محوری  تحت 

شده  ط داده  توضیح  مولکولی  دینامیک  سازی  شبیه  ریق 

های نانولولهسازی  برای مدل  ،[7گریبل و همکاران ]  است.

تواند پیوند  استفاده کرد که می  ترسف، از پتانسیل  نیترید بور

کووالانسی را به روشی دقیق توصیف کند. همچنین برای 

ادفی از  طور تصها را بهها، تعداد ثابتی از اتمسازی نقصمدل

مدل برای  که  حالی  در  کرد،  حذف  نانولوله  سازی ساختار 

از اتمعامل های نیتروژن را روی سطح سازی، تعداد ثابتی 

مکان در  نانولوله  بهساختار  بور  انتخاب  های  تصادفی  طور 

سازی بر مدول یانگ  کرد. برای بررسی تأثیر عیوب و عامل

گیری  را اندازهکرنش  -، منحنی تنشهای نیترید بورنانولوله

ی  کرد. کل  کگریبل  کا  ، یکاهش  از  در    یتیرالیمستقل 

کشش افزا  یاستحکام  نقص    شیبا  کردغلظت  از   مشاهده 

عامل دار شده، با    دیترین-بور ینانولوله ها یبرا گر،ید یسو

و   نشد مشاهده  یعامل دار شدن کاهش قابل توجه شیافزا

در این حالت    تهیرالیبه کا گی  وابست  ش یاز افزا  یشواهد  یحت

دارد. و    [، 8]وانگ    وجود  مکانیکی  خواص  بررسی  برای 

های بدون عیب و معیوب از روش تئوری الکترونیکی نانولوله

تابعی چگالی استفاده کرد. تجزیه و تحلیل بر روی استحکام 

-ذاتی، سفتی و کرنش بحرانی شکست انواع مختلف نانولوله

انجام   سیستماتیک  طور  به  بور  نیترید  نتایج  های  شد. 

های نیترید  داد که استحکام ذاتی نانولوله  محاسباتی نشان

بور به صورت خطی با افزایش تراکم نقص در اطراف محور 

می نانولولهکاهش  خالی  یابد.  جای  با  بور  نیترید   بور های 

نشان    نیتروژنقدرت ذاتی بالاتری نسبت به مدل جای خالی  

های مختلف مدول یانگ در  همچنین دیگر پیش بینی  داد.

آمده   1مطالعات مختلف برای نانولوله نیترید بور در جدول 

های است. برای دستیابی به خواص مکانیکی نانولوله روش

دارای  کدام  هر  که  شده  ارائه  مختلفی  تجربی  و  نظری 

می قابل  مشکلاتی  نتایج  به  دستیابی  دلیل  همین  باشند 

می  روبرو  چالش  با  را  روشکننداطمینان  به  .  تجربی  های 

 ها، نداشتن اطلاعات دقیقی  دلیل کوچک بودن ابعاد نانولوله
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در  مواد  این  کنترل  سختی  همچنین  و  نانولوله  ابعاد  از 

نیستند. روشمحیط اطمینان  آزمایشگاهی مورد  های  های 

توانند  سازی دینامیک مولکولی تا حدودی مینظری و شبیه

روش برطرف  مشکلات  را  تجربی  این  های  انجام  اما  کنند 

های  ها نیز با مشکلاتی مواجه است و نیاز به سیستمروش

ها سبب شده است که انجام این روش پیشرفته در این روش

تنها برای ابعادهای کوچک مقرون به صرفه باشد. در نتیجه 

 دار پیدا کردن روشی مناسب که هم از دقت کافی برخور 

از نظر محاسباتی گسترد بسیار دارای باشد و هم  نباشد  ه 

در پژوهش حاضر نیز هدف ما دستیابی به   باشد.اهمیت می

نانولوله برای  یانگ  های روشی ساده جهت محاسبه مدول 

می  زیگزاگ  و  آرمچیر  بور  با  نیترید  دلیل  همین  به  باشد. 

گیری از روشی تحلیلی و با در نظر گرفتن مدل خرپا  بهره

فرمولی ساده به بررسی مدول  لوله نیترید بور و با  برای نانو

 خواهیم پرداخت. یانگ نانولوله

 گذاري نام   

  L                                                 بور  دیترینانولوله ن  طول  

      0r                                         نیترون و بور  وندی تعادل پ  طول  

 θ                                                                  چشیپ  هیزاو  

   rV                                                  پتانسیل پیوند کششی  

   θV                                                 پتانسیل پیوند پیچشی  

                                                       b   قطر شش ضلعی  

 MUCU                       انرژی کرنشی کل سلول واحد مکانیکی    

 BNNT-ZU                            انرژی کرنشی کل نانولوله زیگزاک  

 BNNT-AU                            نشی کل نانولوله آرمچیرانرژی کر  

 BNNT                                                  Aسطح مقطع نانولوله نیترید بور  

 

 

 

 برای نانولوله نیترید بور   مقادیر مطالعات مدول یانگ  -1جدول  

 

 منابع  نوع نانولوله  (TPa)مدول یانگ   روش

 [۹]و همکاران  تانور  BNNT - 1.0658 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

 [10] و همکاران چوپرا MWBNNT 7۹۹8/0 میکروسکوپ نیروی اتمی(آزمایشات تجربی)

  [11] و همکاران  ی قاسم SWBNNT 1.22±0.24 میکروسکوپ نیروی اتمی(آزمایشات تجربی)

 [12]و همکاران  الی چو MWBNNT 3/0 ± 8/1 میکروسکوپ نیروی اتمی(آزمایشات تجربی)

 [13]سوریاوانشی و همکاران  BNNT ۵0۵/0 -031/1 میکروسکوپ الکترونی عبوری(آزمایشات تجربی)

 [14بولدرین و همکاران ]  BNNT 1/1-3/1 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

 مولکولی  شبیه سازی مکانیک
 

137/1- ۹82 /0 SWBNNT [1۵]و همکاران  ورما 

 [16] ناتوسکی و همکاران  BNNT 844/0، 886/0، 06/1 شبیه سازی مکانیک مولکولی 

 [17] مصطفایی و همکاران  MWBNNT 02/1-13۵/1 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

 [18] همکاران و هرناندز SWBNNT 0/ ۹12 -874/0 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

       [1۹]سانتوش و همکاران BNNT 826/0 -040/1 شبیه سازی مکانیک مولکولی 

  ie                                                                    کشش میله

 K                                    نانولوله نیترید بور           یطول  سختی

                                     tنانولوله نیترید بور      وارهیضخامت د

 zn      نانولوله نیترید بور زیگزاگیکی در یک  مکان  واحد  سلول  تعداد

                                                    x,y,zمحور جا به جایی  

                                   Xجا به جایی طولی نانولوله نیترید بور  

 V                                            انرژی پتانسیل نیروی خارجی

                                                        πکل انرژی پتانسیل  

  t ضخامت نانو لوله نیتریدبور                                                 

 zE                                 مدول یانگ نانولوله نیترید بور زیگزاگ

 an            نانولوله نیترید بور آرمچیرتعداد سلول واحد مکانیکی در  

 aE                                 مدول یانگ نانولوله نیترید بور آرمچیر
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 لوله نیترید بورهندسه نانو  - 2
بور دارای ترکیباتی از آرایش شش ضلعی  های نیتریدلولهنانو

 های نیترید بور شبکه شش ضلعی  لولهها هستند. در نانواتم

 
 نیترید بور.    یبرا   یساختار اتم  یکل  ینما   -1شکل

های  تشکیل شده است. اتم  نیتروژنو    بورهای متناوب  از اتم

اند  دیگر قرار گرفتهبور و نیتروژن با پیوند یونی در کنار یک  

ساز  ها زمینههای متفاوت در این نانولوله و وجود این پیوند

ای از ها وجود دارد. نمونهیی است که در خواص آنهاتفاوت  

مشاهده کرد.    1توان در شکل  ساختار اتمی نیترید بور را می 

نامحدودی از نقاط گسسته در فضا است   آرایه براوه  شبکه

ناحیه  باشد  از نقطه مبدأ  که چینش و جهت آن مستقل 

سلول واحد شبکه براوه را نشان    2هاشور خورده در شکل

غیر معادل است با  [. هر سلول شامل دو مکان  20دهد ]می

بور و نیتروژن برای صفحه نیترید بور  نشان داده شده است.  

نانولوله نانولولهساختار  و  کربنی  را  های  بور  نیترید  های 

توان با تکرار شکل هندسی دیگر به غیر از شش ضلعی  می

توان با تکرار آن نانولوله ای که میایجاد کرد. چنین هندسه

میر و    .شودیم   دهینام  1یک یمکان  واحد  را تشکیل داد سلول

نانولوله کربنی  21همکاران ] یانگ  برای محاسبه مدول   ،]

نانو مواد   این  را در ساختار  سلول واحد مکانیکی جدیدی 

 ی یا سلول واحد مکانیکیسلول تناوب  نپیشنهاد کردند. ای

و    نشان داده شده است  3در شکل    لیمستط  کی  به شکل

 شود. با تکرار این مستطیل نانولوله تشکیل می

ها توانستند این مهم را شش ضلعی برابر است. همچنین آن

هایی که در شش ضلعی  به اثبات برسانند که تمامی عضو

آن پیشنهادی  واحد  سلول  در  دارد،  یافت  وجود  نیز  ها 

 
1 MUC 

شباهتشود.   می به  توجه  نانولولهبا  ساختاری  های های 

بور مینانولولهکربنی و   از این تئوری در های نیترید  توان 

نانولوله تفاوت  ساختار  این  با  استفاده کرد  بور  نیترید  های 

های  واحد بین اتمهای سلول  های کربنی ضلعکه در نانولوله

اند در حالی که در نانولوله نیترید بور این  کربن قرار گرفته

به هم وصاتم  ضلع را  بور  و  نیتروژن  از  ل میهای  و  کنند 

 چیدمان

سلول یکاین  کنار  در  واحد  نانولولههای  تشکیل  دیگر  ها 

 شوند . می

 [. 20سلول واحد در یک شبکه براوه ]  -2شکل

انرژي پتانسیل -3  

نانولوله بور  انرژی ذخیره شده در سلول واحد  نیترید  های 

 های آن ذخیره کردند. برابر است با مجموع انرژی که عضو

انرژی کل ذخیره شده در سلول واحد    (3) توجه به شکلبا  

 نانولوله کربنی برابر خواهد شد با: 

(1) UMUC=u1+2u2+4u3+2u4   

های سلول واحد  عضوشده در    رهیذخ  یانرژ    𝑢𝑖در این رابطه 

𝑈𝑀𝑈𝐶 و    باشد. انرژی کل سلول واحد می  

نانولوله  ساختاری  بور  هایمدل  نوع   نیترید  سه  از 

تواند به عنوان اتمی تشکیل شده است که می  کنش برهم

 برای  انرژی کرنش کل    بنابراین  ای مدل شود.یک عنصر میله

تواند  ( می1)سلول مکانیکی واحد نانولوله نیترید بور رابطه 

 شرح زیر دوباره بازنویسی شود:  به

(2) 
(UMUC)

BN
= (u1)

B-N
+2(u

2
)
B-N

+2(u3)N-N 

      +2(u3)B-B+(u4)N-N+(u4)B-B 

 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A2%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%87
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ورق    کیشکل در    لیسلول واحد با هندسه مستط  کی  -3شکل

 . نیترید بور

از    کیالاست  لهیم کی  یبرا ei، عضوکرنش مربوط به   یانرژ

 :شودرابطه زیر محاسبه می

(3) ui=
EiAi

2 Li

ei
2 

بالا رابطه  ترت  Liو    Ei،  Ai  در  مدول   بیبه    نشان دهنده 

 هستند. مدول یانگ مربوط    iسطح مقطع و طول میله    یانگ

 آید: ( بدست می 4به هر میله از رابطه )

  (4)    E=
dσ

dε
|𝜀=0   

رنش و تنش در این عضو را می توان به صورت زیر بدست  ک

 :آورد

(۵) ε= ln (
r

r0

)         

(6 ) σ =
F

A
         

اعمال  باشد که به هر عضو  نیرویی می  Fدر دو رابطه بالا  

به ترتیب طول   rو   𝒓𝟎سطح مقطع هر عضو و   Aشود. می

 باشد. اولیه و طول هر عضو بعد از اعمال فشار می

 
( هندسه  ب، )نانولوله  ( عنصر سازنده شش ضلعیالف)  -4شکل

 . پایه

در این روش از پتانسیل انرژی استفاده شده، بنابراین برای 

اتم  بین  خطی  سختی  از  یانگ  مدول  آوردن  ها  بدست 

است و با تعریف رابطه سختی، انرژی کرنشی  استفاده شده

 شود:برای میله به صورت زیر نوشته می

(7) K=
A E

L
                  

(8) ui=
1

2
Kei

2                    

 0.14۵نانومتر  و    0.1۵3  دیتریبور و ن  یاتم ها  نیفاصله ب

نیتراد   نانومتر بور  نانو صفحات  لایه  و همچنین  ضخامت 

مینانو  0.4 گرفته  نظر  در  از  متر  مطالعه  این  در  شود. 

[،  16های محاسبه شده توسط ناتوسکی و همکاران ]سختی

در جدول   که  استفاده شده  بور  نیترید  نانوصفحه    2برای 

 مده است. آ

 برای نانولوله نیترید بورهای خطی و پیچشی  ثابت  -2جدول

=a)   [. 16است.( ] 10-18آتو؛ بیانگر 

بین   در  مولکولی،  نیروی  میدان  مفهوم  اساس  بر 

با  کنشبرهم نانولوله  سیستم  پتانسیل  انرژی  اتمی،  های 

می را  اتم  به  اتم  کردپیوندهای  بیان  زیر  صورت  به     توان 

[16]  : 

(۹) Em=
1

2
∑ Ki

ρ

i

(Δri)
2
+

1

2
∑ Kj

θ

j

(Δθj)
2 

بالا   رابطه  در  بین 0r–r=rΔکه  طولی  فاصله  تغییرات   ،

اختلاف زاویه بین دو عضو    0θ–Δθ=θهای مجاور است و  اتم

Kiباشد. همچنین  می
ρ  و  Kj

θ    به ترتیب ثابت سختی خطی

 و ثابت سختی پیچشی هستند. 

( رابطه  اساس  پتانسیل  1بر  پیوند و  پتانسیل خطی بین   )

 توان به شرح زیر تخمین زد: پیچشی پیوند را می 

(10) Vr
BN=

1

2
Kρ(ΔrBN)

2
                   

(11) Vθ
N=

1

2
Kθ(ΔθN)

2   

(12) Vθ
B=

1

2
Kθ(ΔθB)

2                  

های خطی و پیچشی بالا، نیروبا مشتق گرفتن از پتانسیل  

بور در حال تعامل را     و  نیتروژن   هایاتم  بین    گشتاور  و

 
𝐫𝐁−𝐍

(𝐀°)

 𝐊𝐫 𝐁−𝐍

(𝐍
𝐦⁄ )

 
𝐊𝛉

𝐍 
(N.a

rad
2⁄ ) 

 

𝐊𝛉
𝐁 

(N.a
rad

2⁄ ) 

 0.662 1.36 595 1.45 1نمونه

 1.12 2.35 675 1.45 2نمونه

 0.662 1.36 595 1.53 3نمونه

 0.95 2.01 827 1.53 4نمونه

الف )  ب(  
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 : نوشتبه صورت زیر  توانمی
(13) FBN=KρΔrBN 

(14) MN
θ =KθΔθ                      

(1۵) MB
θ =KθΔθ          

شکل را الف(  -4)  در  بور  نیترید  ورق  ضلعی  شبکه شش 

می شبیه نشان  برای  ضلعی  شش  کوچک  قطرهای  دهد. 

های غیر مجاور استفاده  کنش بین اتمسازی گشتاور برهم

نانولوله را به یک مدل خرپایی  شده است. این فرض ساختار  

 کند. ساده تبدیل می

قطر    تغییر  هندسی،  پارامترهای  کوچک  تغییرات  برای 

0b–b=bΔتواند به صورت نوشته شود: ، می 

(16) Δb=
1

2
r0Δθ              

کند با  ایجاد می  Bدر نقطه    𝑏0گشتاوری که نیروی عضو  

دو اتم غیر مجاور برابر    کنشگشتاور پیچشی حاصل از برهم

فرمول برای  بنابراین   و)14های)بوده  از  1۵(  استفاده  با   )

 توان نوشت:( می16رابطه )

(17) Fb0
=

4Kθ∆b

r0(r0-√3∆b)
        

( را به صورت زیر نوشته 17با استفاده از سری تیلور رابطه )

 شود: می

(18) Fb0
=

4k
θ

r0
2

∆b                    

توان به نتیجه زیر برای جایی میجابه  -رابطه نیروبا توجه به  

 ثابت سختی خطی دست یافت: 

(1۹) K=
4Kθ

r0
2

                 

و همچنین با استفاده از رابطه   2های جدول  با توجه به داده

 توان سختی پیچشی را به سختی خطی تبدیل کرد.( می 1)

 آمده است.  3دست آمده در جدول های خطی بهسختی

 ها. ثابت خطی بین اتم  -3جدول

 لوله نیترید بورمدول یانگ نانو  -4

 زیگزاکنانولوله   4-1

لوله یک  (۵)شکل   کایرالیته  نانو  با  نشده  رول          زیگزاگ 

در نوار در  سلول واحد مکانیکی    6.  دهد( را نشان می 6,  0)

  های واحد سلولتعداد    ،یطور کله ب   .جهت افقی وجود دارد

افق  کیدر   لوله  کی  یبرا  ینوار  کا  یگزاگیز  نانو   تهیرالیبا 

(n, 0  برابر با )n  3که ارتفاع نوار   یی است. از آنجا

2
𝑟0    ،است

با طول   گزاگیزنانولوله    ک ی  یتعداد نوارها در جهت عمود

L    با برابر 
2𝐿

3𝑟0
بنابرا   واحد  هاسلولتعداد    ن،یاست.  ی 

و طول   تهیرالیکا(  n, 0با )  گزاگیز  نانولوله  ک یدر    مکانیکی 

L بدست آورد ریتوان به صورت زیرا م: 

(18) nz=
2nL

3r0

                     

یک کرنش  انرژی  کل  نتیجه،  در  را  نانولوله و  زیگزاگ 

 :توان به صورت زیر نوشتمی

(1۹) UZ-CNT=nZUMUC                 

نانولوله  مکانیکی  رفتار  یافتن  پاسخ  برای  است  لازم  ها، 

زمانی که در معرض نیروی   سلول واحد مکانیکی مکانیکی

در اینجا از روش انرژی   د.گیرد محاسبه شوخارجی قرار می

 معادل   مدل خرپایی. شودبرای حل این مشکل استفاده می

نشان داده شده    (6)زیگزاگ در شکل   سلول واحد برای یک

توانند انرژی عضو وجود دارد که می  ۹است. در این مدل  

ک  ذخیره  معادله  مطابق  را  تغییر   [.21]  نندکرنش  با حل 

های زیر  جایی، فرموله ز نظر اجزای جاباei   های نوارشکل

 :توان برای تغییر شکل اعضا بدست آوردرا می

 

  
 

زیگزاگ باز شده و جهت گیری عناصر   نانولوله یک  -۵شکل

 .سلول واحد سازنده

𝒓𝑩−𝑵
(𝑨°)

 𝑲𝒓 𝑩−𝑵

(𝑵
𝒎⁄ )

 𝑲𝑵 (𝑵
𝒎⁄ ) 

  

𝑲𝑩 (𝑵
𝒎⁄ ) 

    

1.45 595 1.26 × 102 2.58 × 102 

1.45 675 2.13 × 102 4.47 × 102 

1.53 595 1.13 × 102 2.32 × 102 

1.53 827 1.62 × 102 3.43 × 102 
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با   سلول واحد یک مدل خرپایی معادل برای  -6شکل

 . زیگزاگگیری  جهت 

 (20) e1=y-x 

e2=-
1

2
y+

√3

2
z 

e3=-
√3

2
x+

1

2
z 

e4=2z           

را نشان می دهد که به   نانو لوله نیترید بور   یک  (7)شکل  

بارگذاری  P طور متقارن توسط یک نیروی خارجی عمودی

 :، برابر است باX،  آن شود. تغییر شکل عمودیمی

(21) X=
2L

3r0

                                 

انجام  نانولوله  روی  بر  خارجی  نیروی  که  کاری  همچنین 

شود  ژی پتانسیل در آن ذخیره میدهد و به صورت انرمی

 :عبارت است از

(22) V=-PX                    
( رابطه  از  استفاده  با  نهایت  ) (  1۹در  انرژی 22و  کل   ،)

 آید: پتانسیل ذخیره شده در نانولوله بدست می

(23) π=UZ-CNT+V                      

بارگذاری و تغییر شکل یک نانولوله نیترید بور.   -7شکل  

می بیان  کل  پتانسیل  انرژی  حداقل  برای  اصل  که  کند 

شرایط تعادل، اولین تغییر از انرژی پتانسیل کل باید صفر  

 :شود

(2۵) δπ = 0 

 :توصیف شده است زیر کل انرژی پتانسیل ثابت به صورت

(26) ∂π

∂X
=

∂π

∂y
=

∂π

∂z
=0                                    

 توان نوشت:در این صورت روابط زیر را می
∂π

∂X
=

∂π

∂e1

∂e1

∂x

∂x

∂X
+

∂π

∂e2

∂e2

∂x

∂x

∂X
+

∂π

∂e3

∂e3

∂x

∂x

∂X
+

∂π

∂e4

 

∂e4

∂x

∂x

∂X
+

∂π

∂e5

∂e5

∂x

∂x

∂X
+

∂π

∂e6

∂e6

∂x

∂x

∂X
 

 
∂π

∂y
=

∂π

∂e1

∂e1

∂x
+

∂π

∂e2

∂e2

∂x
+

∂π

∂e3

∂e3

∂x
+

∂π

∂e4

∂e4

∂x
 

 
∂π

∂z
=

∂π

∂e1

∂e1

∂x
+

∂π

∂e2

∂e2

∂x
+

∂π

∂e3

∂e3

∂x
+

∂π

∂e4

∂e4

∂x
     

(27) 

طور  ( به2۹( و )27جایگزینی مقادیر ثابت و حل معادلات )

زیگزاگ  نانولوله  طولی  سختی  تعیین  به  منجر  همزمان 

 شود: می

(30) 
KZig=

P

X
 

 نانولوله نیز به صورت زیر تعریف می شود: سطح مقطع یک  

(31) ABNNT=πdt                                     

دیواره t که در آن با   نانولوله ضخامت  برابر    0.4است که 

با   نانولوله زیگزاک است. در نتیجه، مدول یانگ آنگستروم

 :به صورت زیر به دست می آید L و طول (n, 0) کایرالیته

(32) EZig=
KZigL

ABNNT

                                             

با توجه به این موضوع که در مطالعه حاضر چهار نانولوله با 

بررسی می متفاوت در حال  بالا  فواصل طولی  روابط  باشد 

مدول   نتیجه  در  و  شده  تکرار  نانولوله  چهار  هر  برای 

 است. نشان داده شده 4بدست آمده در جدول  هاییانگ
 برای نانولوله نیترید بور زیگزاگ  مقادیر مدول یانگ  -4جدول

 

مدول یانگ 

 (TPaزیگزاگ ) 

  سختی خطی

(N/m) 

 فاصله طولی 

( A°) 

17/1  ۵۹۵ 1.4۵ 

۹۹/1  67۵ 1.4۵ 

06/1  ۵۹۵ 1.۵3 

۵۵/1  827 1.۵3 
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 نانولوله آرمچیر  - 2- 4

نشان داده شده  (  8)ک نانولوله آرمچیر رول نشده در شکل  ی

سلول واحد مکانیکی در جهت افقی    7است. این نوار حاوی  

های واحد  آرمچیر، تعداد سلول  (n,n)است. برای نانولوله  

که   باید توجه داشتاست.    n2مکانیکی در یک نوار افقی  

ها دارای اعضای مساوی هستند و در نتیجه تمام مستطیل

ی انرژی کرنش را  توانند به میزان مساوها میهر یک از آن

است، تعداد    3r0√از آنجایی که ارتفاع نوار  .  جذب کنند

 برابر L با طول نانولوله آرمچیر نوارها در جهت عمودی در 
L

√3r0
 (n,n) با کایرالیته  نانولوله آرمچیر بنابراین یک.  است

 .زیر تشکیل شده استواحد های سلول  از L و طول

(33) nA=
2nL

√3r0

                                                 

سپس، کل انرژی کرنش یک نانولوله آرمچیر با استفاده از 

 آید:  رابطه زیر بدست می

(34) UA-CNT=nAUMUC                                    

مدل خرپایی معادل را برای جهت گیری آرمچیر    (۹)شکل  

می نشان  مکانیکی  واحد  دهد.سلول  یک    نانولوله مشابه 

همچن  نیا  گزاگ،یز که    ۹شامل    نیمدل  است  عضو 

کنند  رهی( ذخ16کرنش را مطابق معادله )  یانرژ  توانندیم . 

به صورت   ها ییجابا جابه  یمحور  یاجزا  ( ۹)شکل    مطابق

 مرتبط هستند: ریز

(3۵) e1=z  

e2=
√3

4
x +

1

2
(y-z)  

e3=
√3

2
y-

1

4
x  

e4=-x   

لوله آرمچیر به طور متقارن توسط یک  هنگامی که یک نانو

بارگذاری می شود، تغییر شکل   P نیروی خارجی عمودی

 :، برابر است باXنانولوله،  عمودی

(36) X=
L

√3r0

    

نانولوله آرمچیر، مدول   با تکرار روش نانولوله زیگزاک برای

به صورت   L و طول (n,n) نانولوله آرمچیر با کایرالیته یانگ

 :زیر بدست می آید

(37) E=
KAL

ABNNT

 

(38) K=π t E (
L

d
)

-1

                                          

 

 مقادیر مدول یانگ برای نانو لوله آرمچیر نیتریدبور   -۵جدول

 بحث و نتایج   - 5

زیگزاگ در مقایسه با    های نیترید بورنانولوله  سختیتغییر  

مشاهده  .  داده شدنشان    (10)  در شکل  (L/dنسبت ابعادی )

 سختی،  نانولوله نیترید بوربا افزایش نسبت ابعاد  شود که  می

بورنانولوله نیترید  با زیگزاگ    های  نانولوله  چهار  هر  برای 

متفاوت،   طولی  )معادفاصله  است  یافته    (. 38له  کاهش 

زیگزاگ نانولوله  نانولوله  سختی  یانگ  برای  مدول  با  هایی 

 تر بیشتر است. های یکسان بالاتر برای نسبتبالا

های نیترید  تغییرات سختی نسبت به ابعاد نانولوله  -10شکل

 بور زیگزاگ 

شکل   بورنانولوله  سختی  اتتغییر  ( 11)در  نیترید    های 

ابعادی )  آرمچیر داده  نشان  در    (L/dدر مقایسه با نسبت 

های آرمچیر  های زیگزاگ برای نانولولههمانند نانولوله  .شد

می  نیز که  مشاهده  ابعاد  شود  نسبت  افزایش  نانولوله با 

برای هر   آرمچیر  های نیترید بورنانولوله  سختی،  نیترید بور

متفاوت،   طولی  فاصله  با  نانولوله  است  چهار  یافته  کاهش 

نانولوله با مدول یانگ بالاتر بیشترین سختی   (.38له  )معاد

 یابد. را دارد و با کاهش مدول یانگ، سختی نیز کاهش می

شکل یانگ   (12)  در  مدول  بور  تغییر  نیترید  نانولوله  های 

زیگزاگ به دست آمده در این مطالعه نسبت به قطر نانولوله 

های گزارش شده برای نانولوله نیترید با برخی از مدول یانگ

 های پیشین مقایسه شده است.  بور در پژوهش

مدول یانگ 

 ( TPaآرمچیر )

  سختی خطی

(N/m ) 
 (°A )فاصله طولی 

18/1  ۵۹۵ 4۵/1  

۹۹/1  67۵ 4۵/1  

06/1  ۵۹۵ ۵3/1  

۵۵/1  827 ۵3/1  
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یانگ برای مدول  حاضر  مطالعه  در  آمده  دست  به  های 

نشان داده شده    ( 13)ر آرمچیر در شکل  نانولوله نیترید بو

های گزارش شده با قطر نانولوله تغییرات است. مدول یانگ

قطر در  و  دارند  لحاظ جزئی  تغییرات  این  بزرگ  های 

 هر دو نانولوله زیگزاگ شود. به همین دلیل نمودارهای  نمی

 اند. و آرمچیر به صورت خطی رسم شده

های نیترید  تغییرات سختی نسبت به ابعاد نانولوله  -11شکل

 آرمچیر بور  

 موجود با مطالعه فعلیمقایسه مدول یانگ مقالات    -13شکل

 های نیترید بور نانولوله   آرمچیربرای  

 گیرينتیجه  -6
رویکردهای نظری مبتنی بر مکانیک کوانتومی/ مولکولی، از 

سیک از ابتدا نتایج  لاهای دینامیک مولکولی کجمله روش 

دقیقی را ارائه میدهند، اما از نظر محاسباتی بسیار گرانتر  

سیستم برای  فقط  و  تعداد  هستند  حاوی  کوچک  های 

در نتیجه پیدا کردن روشی .  محدودی اتم مناسب هستند

مناسب که هم از دقت کافی برخورد دار باشد و هم از نظر  

  . اینباشدیت میمحاسباتی گسترده نباشد بسیار دارای اهم

روش    روش   مکانیک  یک  بین  پیوند  اساس  بر  تحلیلی 

های  است که به نسبت روش   مولکولی و مکانیک جامدات

باشد. در  تری میگذشته ساده تر و دارای محاسبات ساده

یانگ   مدول  انرژی  روش  از  استفاده  با  مطالعه  این 

تأثیرنانولوله و  گرفته  قرار  بررسی  مورد  بور  نیترید   های 

پیوند طولی  فاصله  و  نانولوله  بر  کایرالیته  اتمی  بین  های 

مدول یانگ نانولوله نیترید بور بررسی شد. از سلول واحد  

  مکانیکی به عنوان یک سازه برای بررسی خواص مکانیکی 

نیترید بور زیگزاک و آرمچیر استفاده شد. نانولوله   نانولوله

آنگستروم   ۵3/1و    4۵/1نیترید بور با دو فاصله طولی پیوند  

قرار  آرمچیر مورد مطالعه  و  نانولوله زیگزاگ  نوع  برای دو 

گرفته است. چهار مدول یانگ برای نانولوله زیگزاک و چهار 

دست آمد که با مقایسه مدول یانگ برای نانولوله آرمچیر به

یانگ   مدول  قبلی  مطالعات  نتایج  با  آمده  دست  به  نتایج 

بهترین نتیجه  به ترتیب   تراپاسگال به عنوان  06/1و  13/1

برای نانولوله نیترید بور زیگزاگ و آرمچیر برگزیده شدند.  

  ی هیبد  آرمچیرو    گزاگیز  نانولوله  انگیمدول    نیکه تفاوت ب

دل به  که  کا  یوابستگ  لیاست  آنهاست. متفاوت    تهیرالی به 

انحنا  یهنگام  بور  وارهید  یکه  نیترید   ش یافزا  نانولوله 

  وند یپ   یایزوا  رییتغ  لیبه دل  ی اتم  نیب  لیدقت پتانس  ابد، ییم

 زیبالاتر، انحنا ناچ  یقطرها  ی. برعکس، براابدییکاهش م 

با ورق گرافن همگرا   نانولوله نیترید بور  وارهیاست و شکل د

از نظر نسبت ابعاد    یسفت  یبرا  زیفرمول ساده ن  ک ی  شود.یم

بورنانولوله نیترید  آمد  های  دست    جینتا  همچنین.  به 

قطر هیچ تاثیری بر مدول    که دهد ینشان م شده ینیبشیپ 

 یانگ هر دو نانولوله زیگزاگ و آرمچیر ندارد.
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