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In this study, the mechanical behavior of the newest allotrope of carbon 

called biphenylene network (BPN) has been investigated using molecular 

dynamics simulations. The structure of BPN consists of four, six, and eight-

membered carbon rings hybridized with sp2. In this study, the interatomic 

potential is considered to be AIRBO, and the tensile behavior of this 

structure has been modeled at different temperatures. After simulation, 

the Young's modulus and yield stress of biphenylene at different 

temperatures have been obtained in the armchair direction and zig-zag 

direction. The Young's modulus in the zig-zag direction at all temperatures 

is about 14 to 29% higher than the other direction, which indicates the 

orthotropic behavior of this structure. In addition, with the increase in 

temperature, the failure strain and Young's modulus have decreased due 

to the increase in the distance between the atoms and the decrease in 

energy. It has also been shown that the failure of BPN is brittle. The results 

of this study show that BPN shares some of the exceptional properties of 

graphene. 
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با استفاده   (BPN) لنیفنیکربن به نام شبکه ب  آلوتروپ  نیدتر یجد  یکیمطالعه رفتار مکان  نیدر ا

  های از حلقه BPN قرار گرفته است. ساختار  یمورد بررس  ی مولکول  کینامید  یهای ساز هیاز شب

  ن یب  لیشده است. پتانس  لیتشک 2sp با  دشدهیبریکربن ه  های از اتم  ضلعیچهار، شش و هشت

مختلف    یساختار در دماها  نیا  ینظرگرفته شده و رفتار کششدر    ربویمطالعه از نوع ا  نیا  رد  یاتم

مختلف    یدر دماها  لنی فن یبمیو تنش تسل  انگیمدول    ،سازیهیشده است. پس از شب  سازیمدل

  ی در تمام   گراگیدر جهت ز  انگیبدست آمده است. مدول    گزاگ یو در جهت ز  ریدر جهت آرمچِ

  ن یا  کارتوتروپی  رفتار  دهنده است که نشان  گریاز جهت د  شتر یدرصد ب  29تا    14حدود    دماها

فاصله    شیافزا  لیبه دل  انگ یدما کرنش شکست و مدول    شی با افزا  نی. علاوه بر اباشد یساختار م

رفتار شکست ترد    یکیخواص مکان   نیکرده است. همچن  دای کاهش پ  انرژی  کاهش  و  هااتم  نیب

  های یژگیاز و  یبرخ BPN که  دهدیمطالعه نشان م  نیا  جنتای .  دهدینشان م  را BPN هلایتک

 . دگذاریرا به اشتراک م  نیگراف  ییاستثنا
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 1مقدمه -1
ششم تناوب  نیکربن  جدول  بنابرا  ی عنصر    ن یاست 

پا  یهاالکترون  به صورت    هیحالت  هستند   22p22s21sآن 

آن    تیظرف  هیلا  ی هاآن، الکترون   یرونیکه چهار الکترون ب

مشارکت  زانیاتم کربن، بسته به م کی. دهندیم لیرا تشک

متحمل   تواندیم  ون،یداسیبریه  ندی( در فراp)  یپ   تالیاورب  3

نو د  spو    3sp  ،2sp  ونیداسیبریه  عسه  مشارکت  و  شود. 

 شودیم  2sp  ونیداسیبری ه  یریگموجب شکل  یپ   تالیاورب

دوگانه است که در اطراف هر اتم کربن   یوندهایپ   یکه دارا

درجه به وجود   120  هیمسطح با زاو  ضلعیسه  شیآرا  کی

آلوتروپ1]  د یآیم دل  یها[.  به  کربن    تیظرف  ل یمتعدد 

 

 m.ajri@uma.ac.ir* پست الکترونیک نویسنده مسئول: 

دانشکده   ،یکاربرد  یطراح  -کیمکان   یارشد مهندس  یکارشناس  یدانشجو  .1

 ایران  ،یلیدانشگاه محقق اردب ،یفن

 ران یا  ،یلیدانشگاه محقق اردب  ،یدانشکده فن  ک، یمکان  یاستادیار گروه مهندس.  2

دانشکده   ،یکاربرد  یطراح  -کیمکان   یارشد مهندس  یکارشناس  یدانشجو.  3

 ایران  ،یلیدانشگاه محقق اردب ،یفن

آن   اشییایمیش فرد  به  منحصر  اتصال  خواص  و  است 

آلوتروپ یم به  ساختار  هایتواند  خواص  با  و   یمختلف 

  500[. تا به امروز حدود  2منجر شود ]   ییاستثنا  یکیالکترون

برا  ]  یآلوتروپ  است  شده  شناخته  از 4,  3کربن  که   ،]

فولرن   ت،یالماس، آمورف، گراف  توانمی  ها آن  نتریمعروف

و غیره   ، گرافینیلن[ 6]فاگرافین، پنتاگرافین ،  2نیگراف[، 5]

.  نام دارد  3ت یکربن، گراف  آلوتروپ  نیترمتداولرا اشاره کرد.  

است و   یو حرارت  یکیالکتر  یرسانا  تیالماس، گراف  برخلاف

  گر ی اتم کربن با سه اتم کربن د  ک ی[. اگر  7نرم است ]  اریبس

  ن یکه ا  ردگییشکل م   یدوبعد   ایبرقرار کند صفحه  وندیپ 

  ن یترنازک ن،یتریقو  ن،یترسبکو  نامند یم نیگراف  هاورقه

 

 

2 Graphene 
3 Graphite 

https://doi.org/
https://doi.org/10.22075/jme.2023.31122.2485
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


 179                                                                                                                               انیصمد  ،اجری  سرا،خطبه  پورهمت

 1403، بهار  76و دوم، شماره    ستیسال ب  ی در مهندس  یمجله مدل ساز

 کیبا استفاده از    نیآلوتروپ کربن است. گراف  نیدارتری و پا

بلور زنبور  یساختار  اتم   یدوبعد  یلانه  با    های از  کربن 

  نیشیپ   های ش یشده است. آزما  ل یتشک  2sp  یالکترون  شیآرا

  ی بالا  ه العاداستحکام فوق   یدارا  نینشان داده است که گراف

تا    انگیمدول    گاپاسکال،یگ  130 و    1بزرگ  تراپاسکال 

 تا  W/(mK)3000بالا در محدوده     اریبس  یحرارت  تیهدا

که بالاتر از مقدار مشابه در هر آلوتروپ کربن  است    5800

دل  یگریشناخته شده د  ی دوبعد و  پ   لیاست    وند یآن هم 

  ار یبا تقارن بس  یو شبکه لانه زنبور  sp2با    دشده یبریه  یقو

  ن یب  یکووالانس  وندیاستحکام پ   لی[. به دل11-8بالا است ]

دارد.    یی بالا  اریبس  یاستحکام کشش  نیکربن، گراف  های ¬اتم

نانومتر    0.142در حدود    ن یکربن در گراف-کربن  وندیطول پ 

گراف ورق  امروزه  گسترده  نیاست.  طور  در   ایبه 

باتر نانونوسانگرها،    ، یکیالکتر  های ینانوسنسورها، 

حسگرها،    ، یکیالکترومکان  هایدکنندهیتشد   ها،تیوکامپوزنان

 [.  12]  شودیبه کار برده م  ره یالکترودها و غ   ها، کنندهت یتقو

  ن یو شبکه گراف  نیگراف  ضلعی( سلول واحد شش1در شکل )

 [. 13نشان داده شده است ] vmdرا در نرم افزار 

    
 

 
 vmdرسم شده با نرم افزار . نیسلول واحد و شبکه گراف -1شکل 

  دی جد  ی کربن دوبعد  یهااز آلوتروپ  ی ادیز  تعداد تا به امروز،  

از    یاند، اگرچه تنها تعداد کمشده  ینیبشیپ   یاز نظر تئور

موفقآن با  آزما  تیها  شده   هاشیدر   ک ی  راًیاخ.  اندسنتز 

ب  دیجد  گرافینآلوتروپ   نام  موفق  4لن یفنیبه  ساخته   تیبا 

بالقوه آن هنوز    یو کاربردها  یکیحال خواص مکان  نیبا ا،  شد

  این مطالعه در  در  .[14]  به طور کامل شناخته نشده است

را انجام    یدیجد  یمطالعه تجربفن و همکاران    2021سال  

غ   و    اند داده کرده  لنیفنیب  ربنزنینوع  کشف    به  که  اند را 

،  اتم است  کیو به اندازه    و بسیار مسطح است  نیگراف  نازکی

چهارضلع  BPNساختار   حلقه،  سه  شش  یاز  و    یضلع و 

.  در  [14]  ساخته شده است  های کربنی از اتمضلعهشت

علاوه بر  نشان داده شد که    2021العه دیگری در سال  مط

بیگراف شده دیبریآلوتروپ کربن ه  نیدوم  لننیفین، شبکه 
2sp    در سال    . طبق مطالعات انجام شده[15]خالص است

دارا  نیا  2022 حرارت  یکیمکان  هاییژگیو  یساختار   ی و 

با گراف  یجذاب را  آن  متمایاست که    ک ی  نیاکند.  ی م  زین 

 
4 Biphenylene (BPN) 

انرژ  یساختار نظر  از  که  و    یکینامید  ، یکیمکان  ،ی است 

مدول  است  داریپا  یحرارت در   انگی  های و  را  ناهمسانگرد 

از کاربردهای بیفنیلن    .[16]دهد  یجهات مختلف نشان م 

بهمی باتر  دروژنیه  یسازرهیذخ  توان  در    ومیتیل  یهایو 

شود  یم  ی نیبشیپ   رایز  اشاره کرد،  استفاده کرد (  LIB)  یونی

  ن جذب کندیتر از گرافیقو   یرا به طور قابل توجه  ومیتیل

ب  یمبتن  یهانانوروبان  .[17] الکترون  لنیفنیبر  و    کیدر 

مرئ  کیاپتوالکترون دارند    یدر محدوده  برای  [18]کاربرد   .

روشمدل کربن  نانوساختارهای  رفتار  مختلفی  سازی  های 

روش این  بارزترین  که  دارد  دینامیکی  وجود  روش  ها، 

شب[19]است    (MD)  5مولکولی   کینامید  یهایسازهی. 

سه گام اجرایی الف( تعیین شرایط اولیه سیستم، از    یمولکول

موقعی شامل  اتمکه  اولیه  و سرعت  تعیین  ت  است، ب(  ها 

نیروهای بین مولکولی که نیروی وزن مهم نیست و ج( حل  

  لیتشکها  ی توابع وابسته به آنعددی معادلات نیوتن و همه

  جیدقت بالا با نتااند. این روش دارای مزایایی همچون  شده

5 Molecular Dynamic (MD) 
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مقای،  تجرب در  صرفه  به  مقرون  سا  سهیمحاسبات   ریبا 

است   اتم   ی ادیتعداد ز  یسازمدل  تیقابلی و  اتم  یهاروش

شب  یبرا  .[20-22] در  محاسبات    ی های سازه یانجام 

مورد   یبر ساختار اتم ینی مع طیشرا دی با ،یمولکولدینامیک

برا اعمال شود که  انتخاب   نیا  یمطالعه  به  نسبت  منظور 

  . شودیاقدام م  یمولکول  دینامیک  یهای سازهیدر شب  6هنگرد

در سال    [ 23]  و همکارانش  وریجون  رایمارسلو لوپز پرآقای  

مکان  2022 حرارت   یکیخواص  و    وبیمعریغ   BPN  یو 

با    یکاملا اتم  MD  یهایسازه یرا با استفاده از شب  وبیمع

 ی مواز  سازه یکه در کد شب  ReaxFF  یواکنش  یروین  دانیم

اتم مقLAMMPS)  یمولکول / یانبوه  در  بزرگ   اسی( 

  ها ذکر کردند که آن  .کردند  یشده است، بررس  یسازادهیپ 

تشک  ReaxFF  لیپتانس پ   لیامکان  شکستن    ی وندهایو 

د  ییایمیش طول  در  م   کینامیرا  برایفراهم  که   یکند، 

های  انگیمدول    است.  یشکست ضرور  ی هاسمیمکان  یبررس

مقالهمحاسبه این  در  و    1019.4حدود    شده  گیگاپاسکال 

جهت  گاپاسکالیگ  745.5 در  ترتیب  آرمچِیر به  و   7های 

  بدست آوردند  نیکلو  4024را    BPNنقطه ذوب    و  8زیگزاگ

مقا قابل  کامل  یگرافمقدار  با    سهیکه  ذوب  البته  است،  ن 

BPN    حدود شد   نیکلو  5000در  ت.  مشاهده   نگیخانم 

  هیلاتککه بر روی    2022در سال    [24]  هان و همکارانش

طریق    لنیفنیب تئوراز  جامع   9ی چگال   یتابع  ی محاسبات 

دادند متوجه شدند که مقدار مدول یانگ بیفنیلن را انجام  

نیوتن بر متر و در جهت آرمچیِر    255.07در جهت زیگزاگ  

آقای  203.13 آوردند.  بدست  متر  بر  و    نیوتن  شِن  هُنگ 

ی،  چگال   یتابع  یتوسط تئور  2022در سال    [ 25]  همکارانش

نیوتن بر متر را برای مدول یانگ    211.46و    250.31ادیر  مق

که   کردند  ذکر  و  آوردند  بدست  مکانبیفنیلن    ی کیخواص 

BPN  گراف به  برترینسبت  و    نگیپنقوآ    یآقا.  ندارد  ین 

  تیپنتاهپت  لن،یفنیب  شبکه  2022در سال    [ 15]  همکارانش

  تیتمام محاسبات هدارا مورد مقایسه قرار دادند.    ن یو گراف

  300اتاق )  یدر دما  MD  یهای سازه یبر اساس شب  یحرارت

بازنیکلو منبع  بسته  از  استفاده  با  پردازش   یواحدها  ( 

با پتانسیل   بیفنیلن  انجام شد.  10یمولکول  کینامید  یکیگراف

سازی قرار گرفت و مقادیر مدول  شبیهبین اتمی ایربو مورد  

گیگاپاسکال و در    563.5یانگ بیفنیلن را در جهت آرمچِیر 

زیگزاگ   آن  632.7جهت  آوردند.  بدست    ها گیگاپاسکال 

 
6 Ensemble 
7 Armchair 
8 Zigzag 

ب  یحرارت  یی رسانا پنتاهپت  لنیفنیشبکه  ترترا    تیو   بیبه 

علام کردند  ن ایهشتم گراف  کیو    زدهمیس  کیتنها حدود  

که    وندهایپ   یقو  یناهماهنگ  شیافزا  توانکه از دلایل آن می

آقای اسدالله   .است  بیفنیلن  یستالیاز کاهش تقارن کر  یناش

ای با  هدر مطالع  2021در سال    [26]بافکری و همکارانش  

ی، مقدار مدول  چگال  یعملکرد  یمحاسبات تئوراستفاده از  

را   بیفنیلن  کردند    0.1یانگ  اعلام  مقدار  تراپاسکال  از  که 

گراف به  کوچکیمربوط  حالن  در  است،  نسبت   ی تر  که 

ن  یبزرگتر از گراف  بدست آمده که مقدار آن  0.26پواسون که  

شکننده رفتار  و  و    الرحمندیعبآقای  .  دارد  ایاست 

سال    [ 27]همکارانش   محاسبات    2017در  از  استفاده  با 

دو آلوتروپ    نیب  یفاز  لیتبد بررسی    تئوری تابعی چگالی به

تحت   یفلز  لنیفنیرسانا به بمهین  کین  یفکربن، از پنتاگرا

یانگ    یمحورتک  ی کششبارگذار پرداختند، مقدار مدول 

گیگاپاسکال و در    613±35یا آرمچِیر    xبیفنیلن در جهت  

آوردند.    716±45یا زیگزاگ    yجهت   گیگاپاسکال بدست 

الکترون م  یکیساختار  نشان  هر دو شکل   دهد ی آن  در    که 

در   [28]خانم یی لو و همکارانش    است.  یفلز  ورق و لوله،

لی مقدار مدول  با استفاده از تئوری تابعی چگا  2021سال  

نیوتن بر متر    259.7یا زیگزاگ    xیانگ بیفنیلن را در جهت  

نیوتن بر متر محاسبه کردند.    212.4یا آرمچِیر    yو در جهت  

  652گیگاپاسکال و    764به بیان دیگر این مقادیر به ترتیب 

آقای هستند.  همکارانش  یمرتضو  رایبوه  گیگاپاسکال    و 

مقاله  [29] در  سال  که  در  از  2022ای  استفاده  روش    با 

تکقیدق  نیماش  یریادگی مطالعه  به  بیفنیلن ،  لایه 

جهت زیگزاگ   پرداختند، مقدار مدول یانگ بیفنیلن را در

آرمچِیر    729 جهت  در  و  گیگاپاسکال    620گیگاپاسکال 

  ی دارا  زین  لنیفنیشبکه بها دریافتند که  بدست آوردند. آن

که نسبت به گرافین در دمای  است،    یمنف  یانبساط حرارت

  لنیفنیبها ذکر کردند که  باشد. همچنین آن اتاق دوبرابر می 

بنابرا  کی ناهمسانگرد است و  و    یکیخواص مکان  نیشبکه 

بستگ  ریسا جهت  به  آن  انتقال  امین  دارد.  یخواص  آقای 

ای در سال  در مطالعه  [30]حامد مشهدزاده و همکارانش  

شبیه  2022 از  استفاده  نرم  با  و  مولکولی  دینامیک  سازی 

افزار لمپس و پتانسیل بین اتمی ترسوف، هدایت حرارتی و 

را مورد بررسی قرار دادند. همچنین مقاو مت مکانیکی آن 

  ان یپارامتر مانند دما، گراد  نیچندنویسندگان ذکر کردند که  

9 Density Functional Theory (DFT) 
10 Graphics Processing Units Molecular Dynamics (GPUMD) 
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و    یک یبر خواص مکان  غیره  و، طول ساختار  دما، نرخ کرنش

 . گذارند یم  ریتأث یحرارت تیهدا

، خواص مکانیکی  MDدر پژوهش حاضر با استفاده از روش  

یانگ و تنش حد نهایی مورد بررسی  بیفنیلن شامل مدول  

انرژی نانوساختار بیفنیلن  قرار گرفته است. در مرحله اول 

با استفاده از الگوریتم  و NPT در دماهای مختلف با هنگرد

حداقل مزدوج،  است.گرادیان  شده  انجام   سازی  با  سپس 

تست کشش در دو جهت آرمچیر و زیگزاگ خواص مکانیکی  

در    ی ایربواتم  نیب  لیپتانس  اینکه  بدست آمده است. به دلیل 

  ی اتم  یساختارها  یمولکول  کینامید  هایسازیهیشب

، در  دارد  ی عیکاربرد وس  دروژنیمتشکل از عناصر کربن و ه

استفاده شده است. این پتانسیل    این مطالعه از پتانسیل ایربو

پنقوآ برای اولین بار و تاکنون فقط یکبار در مطالعه آقای  

برای بررسی خواص مکانیکی تک15]  نگی بیفنیلن  [  لایه 

در دمای محیط استفاده شده است. در مطالعه حاضر، با این  

لایه بیفنیلن در دماهای محیط  پتانسیل خواص مکانیکی تک

کلوین و بدون هیچ   900و  600امل و دماهای بالاتر ش

 فشاری در هیچ جهتی بررسی شده است.  

 مدل سازی- 2

 ساختار بیفنیلن   1-2

  ی محققان مطالعه تجرب  2021در سال  همانطور که بیان شد  

داده  یدیجد انجام  غ   نای   در   که  اند را  نوع   ربنزن یمطالعه، 

به  یگراف  نازکی  به  که  اند کردهرا کشف    [14]  لنیفنیب ن و 

 لن یفنیشبکه ب(.  Åآنگستروم )  3.4یعنی    اتم است  کیاندازه  

خالص    2spشده  دیبریهکاملا  کربن    جذاب  آلوتروپ  نیدوم

پا  کردیرو  کی  قیاز طراخیرا    است که با    11به بالا   نییاز 

نشان داده شده  2و در شکل )  سنتز شده است  تیموفق  )

سلول    کیبا    یشبکه کربن  کیاز    لنیفنیب. ورق  [15]است  

  و  شده است  لیواحد که توسط شش اتم کربن است تشک

  از  ی گرافین،ضلعشش  یهاحلقه  برخلافی  شبکه کربن  نیا

-ضلعی و هشتچهارضلعی، شش  آرایش سه حلقه متناوب

هستند   2sp  ونیداسیبریکربن که توسط ه   هایاز اتم  ضلعی

از  لیاند تشکبه هم متصل شده شبکه   کی شده است که 

 اند و متفاوت از گرافین است.منظم نشات گرفته شده

 
 . vmdرسم شده با    لنیفنیشبکه ب  -2شکل  

شبکه  ثابت )  BPN  ،3.75های  و  Åآنگستروم   )4.52  

شده محاسبه  و   اندآنگستروم  زیگزاگ  برای  ترتیب  به  که 

هستند طول  آرمچِیر  مختلف  و  پیوند  ،                     C-Cهای 

Å 1.458=1d ،Å 1.454=2d  ،Å 1.407=3d    وÅ 1.447=4d  
زاویه با  بیفنیلن  مربوطه  در  پیوند  ، درجه  1A=90های 

125=2A    ،3=145درجهA    و در    4A=110درجه  که  درجه 

,  28, 26, 24, 23, 16, 14] اند مطالعات قبلی بدست آماده

31-38] . 

 ی اتم  نی ب  هایلیپتانس  2- 2

با    یمولکول  کینامید  هایسازی هیمطالعه حاضر تمام شب  در

 
11 Bottom-up approach 

شب باز  متن  افزار  نرم  بسته  از  موازهیاستفاده  انبوه    ی ساز 

انجام شده است  )لمپس(  12بزرگ اسیدر مق یمولکول/یاتم

پتانس  نیادر  .  [39] دسته  از    ی اتم  نیب  هایلیمقاله 

-هیذرات برهمکنش کننده در طول شب  نیدر ب  یوندیرپ یغ 

افزار لمپس اعمال شده    در نرم  یمولکول  کینامید  هایسازی

  ربویا  لیاز پتانس  پژوهش   ن یدر اهمانطور که بیان شد  است.  

  های اتم  نیب  هایتعامل و برهمکنش  نییو تع  فیتوص  یبرا

ب  C-C  کربن است    لنیفنیدر ساختار  .  [40]استفاده شده 

-سه  یوندیرپ یغ   ی اتم  ن یب  لیپتانس  ک ی  ربویا  لیپتانس

  ن یب  لیپتانس  نیکه ا  رودی به شمار م  یچند جسم-جسمی

12 Lammps 
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شب  یاتم   یاتم  یساختارها  یمولکول  کینامید  سازیهیدر 

از    دارد.  ی عیکاربرد وس  دروژنیمتشکل از عناصر کربن و ه

  انیقابل ب  ریز  یبندبا فرمول  لینوع پتانس  نیا  ،ینظر  دگاهید

 :است

REBO LJ TORSE E E E= + +                               )1( 

آن   در  پ   REBOEکه  انفعالات  و  از    ی کووالانس  وند یفعل 

لنارد  LJEاست،    REBO  لیپتانس و    (LJ)جونز  -اصطلاح 
TorsE  است. یچشیپ   یهاعبارت جبران کننده برهمکنش 

 سازی شرایط شبیه  3-2

  3.4×116×112لایه مورد مطالعه  در این مطالعه اندازه تک

  4680لایه  های تکباشد. تعداد کل اتممکعب می آنگستروم

تک در است.  پریودیک  مرزی  شرایط  دارای  بیفنیلن  لایه 

-است. در دینامیک مولکولی فرآیند متعادل   yو  xجهات  

ها  سیستم از پارامترهای اساسی در صحیح بودن پاسخ  ازیس

زیر  نمودارهای  به  توجه  با  که  است  طریق  این  به  و  است 

توان دریافت که انرژی پتانسیل بین اتمی مورد استفاده  می

 کلوین بر اساس روش گرادیان  900و    600،  300در دماهای  

مزدوج به حداقل مقدار خود رسیده است که به اصطلاح  

مینیمایز  می  گفته یا  است  سازی شده  حداقل  انرژی  شود 

و    31000،  31200شده است که مقادیر آن برابر با منفی  

 .( آورده شده است3ولت است و در شکل )الکترون  30800

توان گرفت که،  ( این نتیجه را می3با توجه به نمودار شکل )

 تری نسبت با افزایش دما انرژی پتانسیل هر دما مقادیر مثبت

می نشان  خود  از  قبل  دمای  میبه  همچنین  از دهد.  توان 

روی نمودار، پایدار بودن انرژی ساختار با استفاده از پتانسیل 

استفاده از هنگرد    ،یمحاسبات  دگاهی از دایربو را مشاهده کرد.  

رفتن  نیبدون از ب یسازه یرا دارد که شب  ازیامت نیمناسب ا

که   ردیگیصورت م  یاتم  یساختارها  ی کینامید  یهاجنبه 

ا دما  سازیه یشب  نیدر  هنگرد    مختلف  هایدر   NPTاز 

-ی وارد نم  یجهت  چیدر ه  یفشار  چیاستفاده شده است. ه

زمشود مقدار گام  )ان.  ثانtime step)fs   2ی  ( در هی)فمتو 

نرخ    سازیهیشب  نیا مقدار  است.  شده  گرفته  نظر  در 

  سازی هیشب  ن یدر نظر گرفته شده است. ا  ps/1 0.001کرنش

  هایدر دو مرحله صورت گرفته است. در مرحله اول در دما

ساز  مختلف هنگرد    یمتعادل  با  دوم  مرحله  و  است  شده 

NVT   انجام گرفته شده    مختلف  هایدر دما تست کشش 

  است.

 

ی برای دماهای مختلف. بر حسب گام زمان شبکه بیفنیلنانرژی پتانسیل- 3شکل 
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 و بحث   جینتا -3
ا پرداخت   یسازهیشب  هاییخروج  یبخش به بررس  نیدر 

تا کرنش    یبدست آمده از نظر عدد  هاییخروج  شده است.

  انگیمانند مدول    یکیمکان  خواص  و  انددرصد گرفته شده  2

ا است.  نیدر  کرنش  از  )  بازه  شکل  به  توجه  در (،  3با 

پتانسیل    یمولکول  کینامید  یسازه یشب از  استفاده    نیببا 

که  اتم شد  مشاهده  و  گرفت  صورت  ایربو  غیرپیوندی  ی 

توصیم  ایربو  لیپتانس برهمکنش  یخوب  فیتواند   ی هااز 

و توانسته است   ارائه دهد   لنیفنیبدر ساختار  کربن  -کربن

پایدار حفظ کند.  را در حالت  به     انرژی سیستم  توجه  با 

  یشده برامحاسبه  هایانگیمدول  توان مقادیر  می  1 جدول

در  در دماهای مختلف    سازیهی شب  نیدر ا  لنیفنیب  هلایتک

  هایرا مشاهده کرد. مدول یانگ ریو آرمچ گزاگیز یراستا

ا در  به مقالات قبل  نیبدست آمده  ,  26]  ی پژوهش مشابه 

تا    632در بازه    گزاگیزجهت    یکه برا  باشد،ی[ م34-40

برا  گاپاسکالیگ  764 آرمچ  یو  بازه    ریجهت  تا    563در 

می.  باشدیم  گاپاسکالیگ  1019 نشان  اعداد  که  این  دهد 

تمام   در  توجهی  قابل  مکانیکی  خواص  نانوساختار  این 

دماهای مورد مطالعه دارد. علاوه بر این مدول یانگ بیفنیلن  

)حدود   گرافین  یانگ  مدول  از  گیگاپاسکال(    1000کمتر 

بیشتمی سطحی  دانسیته  به  توجه  با  که  گرافین باشد،  ر 

)تعداد اتم تقسیم بر سطح( نسبت به بیفنیلن و رابطه بین 

قبول   این نتیجه قابل  [41]مدول الاستیک و دانسیته اتمی  

میمی نشان  جدول  نتایج  همچنین  برای باشد.  که  دهند 

 29تا    14بین    گزاگیدر جهت زمدول یانگ    تمام دماها،

ل یانگ در جهت آرمچِیر بیشتر است، که این درصد از مدو

باشد و نشان  نشان دهنده رفتار ارتوتروپی این نانوساختار می

 شتر یب  گزاگیمقاومت در برابر کرنش در جهت زدهد که  می

آرمچِ تابعی    است.    ری از  نظریه  با  ارتوتروپی  خاصیت  این 

و دیگر    [42]انجام شده بر روی بیفنیلن   (DFTچگالی )

کربن   دوبعدی  فلزی  های  بیشتر    [ 43]آلوتروپ  انرژی  و 

آرمچیر   جهت  به  نسبت  زیگراگ  جهت  در  شده  مشاهده 

 مطابقت دارد.  [27]

تنش حد  مقادیر    علاوه بر مقدار مدول یانگ  1 جدول  در 

برامحاسبه  یی نها راستا  لنیفنیب  هلای تک  یشده   ی در 

آرمچ  گزاگیز برای    ریو  نهایی  آورده شده است. تنش  نیز 

دماهای   در  زیگراگ  به    900و    600،  300جهت  کلوین 

باشد. این مقادیر برای گیگاپاسکال می  55و    75،  94ترتیب  

گیگاپاسکال    36و    47،  66جهت آرمچیر نیز به ترتیب برابر  

مقدار تنش   گزاگیدر جهت ز  که افت یدر توانی مباشد. می

نها استحد  بیشتر  ا  نیبنابرا  ،یی  پ   نیدر    ی وندهایجهت 

م  رترید  یاتم تک  شوندیگسسته  شکست  ا  هلایو   ن یدر 

دهد. همچنین با افزایش دما،  یرخ م  در تنش بالاییجهت  

فواصل   شیافزا  لیبه دلحد نهایی    تنشو    انگ یمدول  مقادیر  

در    .ابدییکاهش م   ،اتصال  یو کاهش انرژ  ی ساختاراتم  نیب

کشش    (4)  شکل تست  به  مربوط  کرنش  و  تنش  نمودار 

  آورده شده است.   ریو آرمچ  گزاگی در دو جهت ز  لنیفنیب

ب به   یدوبعد  ینانو ماده کربن  کیبه عنوان    لنیفنیکاربرد 

پا دارد. به    ی آن بستگ  یکی مکان  یداریشدت به مقاومت و 

تخم مکان  نیمنظور  تنش    رییتغ  لن، یفنیب  یک یاستحکام 

 . شده استمحاسبه  یمحورتحت کرنش تک

 

 جدول  1-  جدول مقادیر مدول یانگ و تنش حد نهایی در جهت زیگزاگ و آرمچیِر در دماهای مختلف. 

Ultimate Stress 

Arm-Chair 

(GPa) 

Ultimate Stress 

Zig-Zag 

(GPa) 

E Arm-Chair 

(GPa) 

E Zig-Zag 

(GPa) 

Temp 

(K) 

66 94 638 796 300 

47 75 592 765 600 

36 55 490 560 900 
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 ب-  برای جهت زیگزاگ  الف-  برای جهت آرمچیر 

 لایه بیفنیلن در جهت آرمچیِر و زیگزاگ برای دماهای مختلف. نمودار تنش کرنش برای تک  -4شکل  

شکل در  که  ورق    (4)  همانطور  است،  شده  داده  نشان 

دماها    گزاگیز تمامی  ورق  در  به  تر  یقو   آرمچِیراز  است 

دلیل اینکه مقدار استحکام نهایی در جهت زیگزاگ بیشتر 

با توجه به  .از مقدار استحکام نهایی در جهت آرمچِیر است

توان دریافت که کرنش شکست جهت زیگزاگ  ( می4شکل )

بیشتر از کرنش شکست در جهت آرمچِیر است. همچنین 

کلوین مقدار کرنش شکست   900به  300با افزایش دما از 

به    %15ز حدود  ا یابد.  کاهش می  %8.5در جهت زیگراگ 

شود و  همین نتایج عیناَ برای جهت آرمچیر نیز مشاهده می

درصد کاهش پیدا    %8.2به    %14کرنش شکست از حدود  

 کرده است.

( بارگذاری 5در شکل  تحت  بیفنیلن  نانوورق  تغییرشکل   )

کششی در دو جهت زیگزاگ و آرمچیر برای دمای محیط 

 های مختلف تحلیل نشان داده شده است.ندر زما

    

27 ps 18 ps 9 ps 0 ps 

 جهت زیگزاگ   -لف

    
27 ps 18 ps 9 ps 0 ps 

 ب- جهت آرمچیر 

 کلوین.   300تست کشش در دو جهت در دمای    -5شکل  
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لایه بیفنلن برای تک(  5( و شکل )4با توجه نمودار شکل )

شود که گسیختگی در این نانوساختار به یکباره  مشاهده می

باشد. بنابراین دهد و ناحیه غیرخطی خیلی کم میرخ می

توان نتیجه گرفت که این ماده به صورت یک ماده ترد  می

در    همچنین بیفینلن  .داردشکننده    یرفتار  کند ورفتار می 

  دهد.یرا نشان م   یزیشکست متما  کینامین، د یمقابل گراف

های زمانی مساوی، آرایش اتمی بیفنیلن در جهت  در گام 

آرمچِیر، فروپاشی پیوندهای اتمی بیشتری نسبت به جهت 

 دهد. زیگزاگ رخ می

 نتیجه گیری -4
در این مطالعه رفتار مکانیکی شبکه بیفنیلن با استفاده از  

ایربو و شبیه به کمک هنگرد   ایسازی دو مرحلهپتانسیل 

NPT    و سپس با هنگردNVT  بدون هیچ فشاری در هیچ ،

کلوین در    900و    600،  300جهتی و در دماهای مختلف  

 هر دو مرحله انجام شد و نتایج زیر بدست آمد: 

مقادیر مدول یانگ در جهت زیگزاگ بیشتر از مقادیر   -1

مدول یانگ در جهت آرمچِیر است بنابراین مقاومت در برابر 

 نش در جهت زیگزاگ بیشتر از جهت آرمچِیر است. کر

با استفاده از پتانسیل  یمولکول کینامید یسازهیشبدر  -2

ی غیرپیوندی ایربو صورت گرفت و مشاهده شد که  اتم نیب

توصیم  ایربو  لیپتانس برهمکنش  یخوب  فیتواند   ی هااز 

و توانسته است   ارائه دهد   لنیفنیبدر ساختار  کربن  -کربن

 انرژی سیستم را در حالت پایدار حفظ کند. 

لایه بیفیلین در با توجه به نمودار تنش کرنش برای تک  -3

توان نتیجه گرفت که این  دو جهت زیگزاگ و آرمچیر می

شکننده    یرفتار  کند و ماده به صورت یک ماده ترد رفتار می

  .دارد

برای دماهای مختلف، استحکام نهایی در جهت زیگزاگ   -4

 بیشتر از استحکام نهایی در جهت آرمچِیر است.

کرنش   -5 از  بیشتر  زیگزاگ  جهت  در  شکست  کرنش 

 شکست در جهت آرمچِیر است. 

6 -  BPN  ن را به اشتراک یگراف  ییاز خواص استثنا  ی برخ

 . گذاردیم

دما به   شیشکست با افزا  حد نهایی تنش و  انگی مدول  -7
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