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با    (BPN)  لنیفنیشبکه ب  آلوتروپ کربن به ناممکانیکی جديدترين    در اين مطالعه رفتار

  BPN. ساختار  مورد بررسی قرار گرفته است  یمولکول  کیناميد  یهای سازهیشباستفاده از  

شده    لیتشک  2spشده با  ديبریکربن ه  یهااز اتم  ضلعیچهار، شش و هشت  یهااز حلقه

پتانسیل بین اتمی در اين مطالعه از نوع ايربو در نظرگرفته شده و رفتار کششی اين   است.

و تنش    گمدول يان   ،سازیشده است. پس از شبیه  سازیمدل  مختلفی  ها دماساختار در  

  . مده استدر جهت آرمچیِر و در جهت زيگزاگ بدست آ  دماهای مختلفدر  بیفنیلن    تسلیم

درصد بیشتر از جهت ديگر    29تا    14مدول يانگ در جهت زيگراگ در تمامی دماها حدود  

با افزايش دما    علاوه بر اين  .باشداين ساختار میرفتار ارتوتروپیک  دهنده  که نشاناست  

و کاهش انرژی کاهش پیدا    هاکرنش شکست و مدول يانگ به دلیل افزايش فاصله بین اتم

  .دهدیرا نشان م  BPN  ه يلاتک  شکست ترد  رفتار   یک ی مکان  خواص  همچنین.  کرده است

می نشان  مطالعه  اين  کهنتايج  و  یبرخ  BPN  دهد  به  ن  یگراف  يیاستثنا  یها یژگياز  را 

 گذارد یاشتراک م

 

 واژگان كلیدی: 

 ، آلوتروپ کربن

 ،بیفنیلن

 ، دينامیک مولکولی

 ، مدول يانگ 

 تنش حد نهايی. 
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 مقدمه -1
  های الکترون   کربن ششمین عنصر جدول تناوبی است بنابراين

هستند که چهار الکترون   22p22s21s صورت  به  حالت پايه آن

.  دهندهای لايه ظرفیت آن را تشکیل میالکترون،  بیرونی آن

در   (p) اوربیتال پی  ۳يک اتم کربن، بسته به میزان مشارکت  

  هیبريداسیون تواند متحمل سه نوع  فرايند هیبريداسیون، می
3sp،  2sp    وsp  موجب  .  شود پی  اوربیتال  دو  مشارکت 

هیبريداسیونشکل پیوندهای  می 2sp  گیری  دارای  که  شود 

 ی ضلعسه  شيآرا  کيدر اطراف هر اتم کربن  دوگانه است که  

  یهاآلوتروپ . [1]  دي آیدرجه به وجود م 120 هيمسطح با زاو

دل  کربن   متعدد  و    اشيیایمیش  ت یظرف  ل یبه  خواص است 

مختلف با    یهاتواند به آلوتروپیم  آناتصال منحصر به فرد  

تا به  .  [2]  منجر شود  يیاستثنا  یکیو الکترون  یخواص ساختار

,  ۳]    ست  بن شناخته شده ارک  یآلوتروپ برا  500امروز حدود  

،  تیگراف  ،آمورف  الماس،توان  ها میترين آناز معروف  ، که[4

و    نیلنیگراف،  [ 6]  نیپنتاگراف،  نیفاگراف،  1نیگراف  ،[5]  فولرن

نام    2تیکربن، گراف  آلوتروپ  نيترمتداولغیره را اشاره کرد.  

گراف  .دارد الماس،  حرارتی کيالکتر  یرسانا  تیبرخلاف  و  ی 

يک اتم کربن با سه اتم کربن    اگر  .[7]  است  است و بسیار نرم

برقرار کند صفحه پیوند    گیرد کهمی   شکلای دوبعدی  ديگر 

ورقه  ن،يتریقو  ن،يترسبکو    نامندمین  یگرافها  اين 

با استفاده    گرافین.  آلوتروپ کربن است  نيدارتري پا  و  نيترنازک

کربن با    هایاز اتم  ی دوبعد  یلانه زنبور  یساختار بلور  کياز  

پیشین های  يشآزما  تشکیل شده است.  2sp  آرايش الکترونی

  ی بالا  العادهاستحکام فوق   ی دارا  نیگرافکه    ه استنشان داد

  ت يو هداتراپاسکال    1بزرگ تا    انگي پاسکال، مدول  گایگ  1۳0

محدوده   اریبس  یحرارت در   5800تا    W/(mK)۳000   بالا 

  ی هر آلوتروپ کربن دوبعد  مشابه در  مقداراز  بالاتر  است که  

د شده  هم    است  یگريشناخته  آن  دلیل   یقو  وندیپ و 

با  ديبریه زنبور   2spشده  لانه  شبکه  بس  یو  تقارن    بالا   اریبا 

  یهااتم  نیب  یالانسوکو  وندیاستحکام پ   دلیل  به  .[11-8]است  

  وند یطول پ .  دارد  يی بالا   اریبس   یاستحکام کشش  نیگرافکربن،  

امروزه .  نانومتر است  0.142در حدود    نیگرافکربن در  -کربن

نانوسنسورها، نانونوسانگرها،    ای درن به طور گستردهیورق گراف

نانوکامپوزيتهای  باتری های  تشديدکننده   ،هاالکتريکی، 

به    و غیره  الکترودها   ،ها کنندهتيحسگرها، تقو،  الکترومکانیکی

  ضلعی شش  سلول واحد   (1)   . در شکل [12]شود  کار برده می

شده   نشان داده  vmdافزار  را در نرم    نیگرافو شبکه    نیرافگ

.[1۳] است

 

 

vmd. رسم شده با نرم افزارن  یگرافسلول واحد و شبکه    -1شکل  

 
1 Graphene 2 Graphite 



 

 

  دي جد  یکربن دوبعد  یهااز آلوتروپ  یادي ز  تعدادتا به امروز،  

تئور نظر  تعداد کمشده  ینیبشیپ   یاز  تنها  اگرچه  از    یاند، 

موفقآن با  آزما  تیها  شده  هاشيدر   ک ي  راًیاخ.  اندسنتز 

،  ساخته شد  تیبا موفق  1لنیفنیبه نام ب  ديجد  نیگرافآلوتروپ  

بالقوه آن هنوز به    ی و کاربردها  ی کیحال خواص مکان  نيبا ا

سال    اين مطالعه در  در  .[14]  طور کامل شناخته نشده است

  اندرا انجام داده یدي جد یمطالعه تجرب فن و همکاران  2021

 نیگراف  نازکی  به  که  اندرا کشف کرده  لنیفنیب  ربنزنیغ نوع    و  

  BPNساختار    ، اتم است  کي و به اندازه    و بسیار مسطح است

های  ی از اتم ضلعو هشت  یضلع و شش  یاز سه حلقه، چهارضلع

است  کربن در سال    در مطالعه ديگری  .  [14]  ساخته شده 

که    2021 شد  داده  بر  نشان  بنیگرافعلاوه  شبکه   لن ینفی، 

ه  نیدوم کربن  است    2spشده  ديبریآلوتروپ  .  [15]خالص 

 ی ساختار دارا  نيا  2022در سال    مطالعات انجام شدهطبق  

 نیگرافاست که آن را با    یجذاب  یو حرارت  ی کیمکان  هاییژگيو

انرژ   یساختار  کي  نياکند.  یم  زيمتما نظر  از  که   ،یاست 

  انگي  های و مدول   است  داري پا  یو حرارت  ی کیناميد   ،ی کیمکان

م نشان  مختلف  جهات  در  را  از    .[ 16]دهد  یناهمسانگرد 

می بیفنیلن  در   دروژن یه  یسازرهیذخ  بهتوان  کاربردهای  و 

 رايز  اشاره کرد،   ( استفاده کردLIB)  یوني  ومیتیل  ی هایباتر

لیم  ینیبشیپ  توجه  ومیتیشود  قابل  طور  به  از یقو  یرا  تر 

در    لنیفنیبر ب  ی مبتن  یهانانوروبان  .[ 17]  جذب کند   نیگراف

اپتوالکترون  کیالکترون مرئ  کیو  محدوده  د  ندارکاربرد    ی در 

های  سازی رفتار نانوساختارهای کربن روشبرای مدل  .[18]

روش دينامیکی    ،ها بارزترين اين روش  که   مختلفی وجود دارد

شب[19]است    (MD)  2لکولیوم   کیناميد  یهایساز هی. 

گام اجرايی الف( تعیین شرايط اولیه سیستم،   سهاز    یمولکول

اتم اولیه  سرعت  و  موقعیت  شامل  تعیین که  ب(  است،  ها 

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

 ل یتشکها  ی توابع وابسته به آنعددی معادلات نیوتن و همه

مزاياندشده دارای  روش  اين  نتای همچون  اي.  با  بالا    ج يدقت 

مقای،  تجرب در  صرفه  به  مقرون  سا  سهيمحاسبات    ر يبا 

 
1 Biphenylene (BPN) 
2 Molecular Dynamic (MD) 
3 Ensemble 
4 Armchair 

و  اتم  یهاروش ز  یسازمدل  تیقابلی  است   اتم  یاديتعداد 

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

اتم  ینیمع  طيشرا  دي با  ،یمولکولدينامیک مورد    یبر ساختار 

برا که  شود  اعمال  ن  نيا  یمطالعه  انتخاب منظور  به  سبت 

  . شودیاقدام م  یمولکول  دينامیک  یهایسازهیدر شب  ۳هنگرد

پرآقای   لوپز  همکارانش  وریجون  رايمارسلو  سال    [2۳]  و  در 

 وبیو مع وبیمعریغ  BPN یو حرارت یکیخواص مکان 2022

شب  از  استفاده  با  اتم  MD  یهای سازه یرا  م  یکاملا    دانیبا 

شب  ReaxFF  یواکنش  یروین کد  در  انبوه   یمواز  سازهیکه 

  یسازادهیبزرگ پ   اسی( در مقLAMMPS)  یمولکول / یاتم

بررس است،  کهآن  .کردند   یشده  کردند  ذکر    لیپتانس  ها 

ReaxFF  را در    يی ایمیش  یوندهایو شکستن پ   لیامکان تشک

  ی هاسمیمکان  یبررس  یکند، که برایفراهم م   کیناميطول د

اين  های محاسبهانگيمدول    است.  یشکست ضرور  شده در 

و    1019.4حدود    مقاله به    گاپاسکالیگ  745.5گیگاپاسکال 

  BPNنقطه ذوب    و  5و زيگزاگ  4های آرمچِیر ترتیب در جهت

  نیگرافمقدار  با    سهيکه قابل مقا  بدست آوردند  نيکلو  4024را  

مشاهده    نيکلو  5000در حدود    BPNاست، البته ذوب کامل  

که بر    2022در سال    [24]  هان و همکارانش  نگیخانم ت.  شد

  ی تابع  یمحاسبات جامع تئوراز طريق    لنیفنیب  هيلاتکروی  

که  6ی چگال شدند  متوجه  دادند  يانگ    انجام  مدول  مقدار 

نیوتن بر متر و در جهت    255.07بیفنیلن را در جهت زيگزاگ  

هُنگ شِن   نیوتن بر متر بدست آوردند. آقای  20۳.1۳آرمچِیر  

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

نیوتن بر متر را برای مدول يانگ    211.46و    250.۳1مقادير  

  BPN  ی کیخواص مکانبیفنیلن بدست آوردند و ذکر کردند که  

  و همکارانش   نگيپنقوآ    یآقا   .ندارد  یبرتر  نیگرافنسبت به  

 را   نیگرافو    تیپنتاهپت  لن،یفنیشبکه ب  2022در سال    [15]

دادند  قرار  مقايسه  هدا  . مورد  محاسبات  بر    یحرارت  تيتمام 

با  نيکلو  ۳00اتاق )  یدر دما  MD  یهایسازه یاساس شب  )

  کیناميد  یکیپردازش گراف  ی واحدها  استفاده از بسته منبع باز

بیفنیلن با پتانسیل بین اتمی ايربو مورد    . انجام شد  7یمولکول

5 Zigzag 
6 Density Functional Theory (DFT) 
7 Graphics Processing Units Molecular Dynamics 

(GPUMD) 



 

 

گرفتشبیه قرار  مدول  سازی  مقادير  در   و  را  بیفنیلن  يانگ 

  6۳2.7گیگاپاسکال و در جهت زيگزاگ    56۳.5جهت آرمچِیر  

آوردند بدست  آنگیگاپاسکال  شبکه   یحرارت  يی رسانا  ها. 

و    زدهمیس  کيتنها حدود    بیبه ترترا    تیو پنتاهپت  لنیفنیب

کردند  ا  نیگرافهشتم    کي میعلام  آن  دلايل  از   توان که 

ناش   وندها یپ   یقو  ی ناهماهنگ  شيافزا تقارن    یکه  کاهش  از 

همکارانش    .است  بیفنیلن  یستاليکر و  بافکری  اسدالله  آقای 

سال    [26] مطالع  2021در  از  هدر  استفاده  با  محاسبات  ای 

را  چگال  یعملکرد  یتئور بیفنیلن  يانگ   0.1ی، مقدار مدول 

تر کوچک  ن یگرافکه از مقدار مربوط به  تراپاسکال اعلام کردند  

بدست آمده که    0.26که نسبت پواسون که    یاست، در حال 

آقای .  دارد  ایاست و رفتار شکننده  نیگرافبزرگتر از    مقدار آن

با استفاده از   2017در سال    [ 27]و همکارانش    الرحمندیعب

دو   نیب یفاز ليتبدبررسی  چگالی به تابعی محاسبات تئوری

  یفلز  لنیفنیرسانا به بمهین  ک ي  نیپنتاگرافآلوتروپ کربن، از  

بارگذار کششتحت  مدول    یمحور تک  ی  مقدار  پرداختند، 

گیگاپاسکال و    61۳±۳5يا آرمچِیر    xيانگ بیفنیلن در جهت  

  گیگاپاسکال بدست آوردند.   716±45يا زيگزاگ    yدر جهت  

ورق   که در هر دو شکل دهدیآن نشان م یکیساختار الکترون

لوله، و همکارانش    است.  یفلز  و  لو  يی  در سال    [28]خانم 

تابعی چگالی مق  2021 تئوری  از  استفاده  يانگ  با  دار مدول 

نیوتن بر متر و در    259.7يا زيگزاگ    xبیفنیلن را در جهت  

آرمچِیر    yجهت   به    212.4يا  بر متر محاسبه کردند.  نیوتن 

اين   ديگر  ترتیب  بیان  به  و    764مقادير    652گیگاپاسکال 

  [ 29]  و همکارانش  یمرتضو  رایبوه  گیگاپاسکال هستند. آقای 

از  2022ای در سال  در مقالهکه   استفاده    یریادگي روش    با 

مطالعه  ،  قیدق  نیماش مقدار پرداختندبیفنیلن  لايه  کتبه   ،

گیگاپاسکال و    729زيگزاگ  مدول يانگ بیفنیلن را در جهت  

آرمچیِر   جهت  آن  620در  آوردند.  بدست  ها  گیگاپاسکال 

  ی منف  یانبساط حرارت  یدارا  زین  لنیفنیشبکه بدريافتند که  

به  است،   نسبت  می   نیگرافکه  دوبرابر  اتاق  دمای    باشد.در 

  شبکه ناهمسانگرد   کي  لنیفنیبها ذکر کردند که همچنین آن

خواص انتقال آن به    ر يو سا  ی کیخواص مکان  نياست و بنابرا

امین حامد مشهدزاده و همکارانش  دارد.  یجهت بستگ آقای 

سازی با استفاده از شبیه  2022در سال    ایلعهمطادر    [۳0]

 
1 Bottom-up approach 

لمپس افزار  نرم  و  مولکولی  پتانسیل  دينامیک  اتمی   و    بین 

مورد بررسی   آن راهدايت حرارتی و مقاومت مکانیکی    ،ترسوف

پارامتر   نيچندذکر کردند که    دادند. همچنین نويسندگان  قرار

بر   غیره  و، طول ساختار  دما، نرخ کرنش  انيمانند دما، گراد

 . گذارندیم ریتأث  یحرارت تيو هدا یکیخواص مکان

، خواص مکانیکی  MDروش  با استفاده از  پژوهش حاضر  در  

مورد بررسی قرار بیفنیلن شامل مدول يانگ و تنش حد نهايی  

است انرژی    .گرفته  اول  مرحله  در  در  بیفنیلن  نانوساختار 

با   دماهای ازبا   و NPT هنگرد  مختلف  الگوريتم    استفاده 

سپس با انجام تست   سازی شده است.حداقل  ، گراديان مزدوج

گ خواص مکانیکی بدست  زا کشش در دو جهت آرمچیر و زيگ

-هیدر شب  ايربو  ی اتم  نیب  لی پتانس  به دلیل اينکه  آمده است.

از   یاتم  یساختارها  یمولکول  کیناميد  هایسازی متشکل 

، در اين مطالعه دارد  یعیکاربرد وس  دروژنی عناصر کربن و ه

اين پتانسیل برای اولین   .از پتانسیل ايربو استفاده شده است

برای    [ 15]  نگيپنقوآ  آقای  ه  مطالعر  د  فقط يکبار  تاکنون  بار و 

تک  بررسی مکانیکی  بیفنیلنخواص  محیط  لايه  دمای   در 

خواص    با اين پتانسیلحاضر،    مطالعهدر    .استفاده شده است

  محیط و دماهای بالاتر در دماهای    لايه بیفنیلنتک  مکانیکی

کلوين و بدون هیچ فشاری در هیچ جهتی    900و    600شامل  

   .بررسی شده است

 مدل سازی- 2

 ساختار بیفنیلن   1-2

  ی محققان مطالعه تجرب  2021سال  در  همانطور که بیان شد  

داده  یديجد انجام  غ   ناي  در  که  اندرا  نوع   ربنزنیمطالعه، 

و به اندازه    نیگراف  نازکی   به  که  اند کردهرا کشف    [14]  لنیفنیب

 ن یدوم  لنیفنیشبکه ب(.  Åآنگستروم )  ۳.4يعنی    اتم است  کي

  خالص است که  2spشده  ديبریهکاملا  کربن    جذاب  آلوتروپ

سنتز   ت یبا موفق  1به بالا   نيیپا از    کرد يرو  کي  قياز طراخیرا  

. ورق  [ 15]نشان داده شده است    (2)  و در شکل   شده است

سلول واحد که توسط شش    کيبا    یشبکه کربن  کياز    لنیفنیب

برخلاف ی  شبکه کربن  نيا  و  شده است  لیاتم کربن است تشک



 

 

متناوب   از  ،نیگرافی  ضلعشش  یهاحلقه حلقه  سه    آرايش 

ششضلعیچهار هشت   ضلعی،  اتم  ضلعیو  که    هایاز  کربن 

  لیاند تشکهم متصل شدهبه  هستند    2sp  ونیداسيبریتوسط ه

از که  است  شده  کي شده  گرفته  نشات  منظم  و  شبکه  اند 

 است. نیگرافمتفاوت از 

 

. vmd رسم شده با  شبکه بیفنیلن -2  شکل

شبکهثابت )  BPN  ،۳.75  های  و Åآنگستروم   )  4.52  

شده محاسبه  و   اندآنگستروم  زيگزاگ  برای  ترتیب  به  که 

هستند طول  آرمچِیر  مختلف  و  پیوند                        ،  C-Cهای 

Å  1.458 =1d  ،Å  1.454=2d    ،Å  1.407=۳d    و                     

Å  1.447=4d  1=90های پیوند مربوطه  در بیفنیلن با زاويهA  

درجه که    4A=110درجه و    ۳A=145درجه،    2A=125،  درجه

,  28,  26,  24,  2۳,  16,  14]   اندبدست آمادهمطالعات قبلی    در

۳1-۳8] . 

 ی اتم  نی ب  هایلیپتانس  2- 2

تمام شب  در با    یمولکول  کیناميد  هایسازیهیمطالعه حاضر 

شب باز  متن  افزار  نرم  بسته  از  موازهیاستفاده  انبوه    ی ساز 

مق  یمولکول/یاتم است )لمپس(    1بزرگ   اسیدر  شده  انجام 

پتانس  نيادر  .  [۳9] دسته  از    ی اتم  نیب  هایلیمقاله 

ب  یوندیرپ یغ  -هیذرات برهمکنش کننده در طول شب  نیدر 

در نرم افزار لمپس اعمال شده    یمولکول  کیناميد  هایسازی

  ربويا  لیاز پتانس  پژوهش   ني در اهمانطور که بیان شد  است.  

تع  فیتوص  یبرا برهمکنش  نییو  و    هایاتم  نیب  هایتعامل 

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

-جسمیسه  یوندیرپ یغ   یاتم  نیب  لیپتانس  کي  ربويا  لیپتانس

در   یاتم  نیب  لیپتانس  نيکه ا  رودیبه شمار م  یچند جسم

 
1 Lammps 

از   یاتم  یساختارها  یمولکول  کیناميد  سازیهیشب متشکل 

  ، ینظر  دگاهياز د  دارد.  یعیکاربرد وس   دروژنیعناصر کربن و ه

 : است انیقابل ب ريز یبندبا فرمول لینوع پتانس نيا

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

 لیاز پتانس  یکووالانس  وندیفعل و انفعالات پ  REBOEکه در آن  

REBO    ،استLJE  جونز  -اصطلاح لنارد(LJ)    وTorsE   عبارت

 است. یچشیپ  یهاجبران کننده برهمکنش

 سازی شرایط شبیه  3-2

اين   تکدر  اندازه  مطالعه  مطالعه  مورد    ۳.4×116×112لايه 

  4680لايه  های تکباشد. تعداد کل اتممکعب می آنگستروم

لايه بیفنیلن دارای شرايط مرزی پريوديک در جهات است. تک

x  وy   متعادل فرآيند  مولکولی  دينامیک  در  سازی است. 

ها است و  سیستم از پارامترهای اساسی در صحیح بودن پاسخ

نمودار به  توجه  با  که  است  طريق  اين  می  هایبه  توان  زير 

ی  هادر دما دريافت که انرژی پتانسیل بین اتمی مورد استفاده  

بر اساس روش گراديان مزدوج به    کلوين   900و    600،  ۳00

شود  حداقل مقدار خود رسیده است که به اصطلاح گفته می

که  است  شده  مینیمايز  يا  است  شده  سازی  حداقل  انرژی 



 

 

-الکترون  ۳0800و    ۳1000،  ۳1200منفی  ر آن برابر با  يدامق

آورده شده است.  ( ۳ل )است و در شک لتو

.دماهای مختلفبرای    یبر حسب گام زمان  لنشبکه بیفنی  انرژی پتانسیل  -۳شکل  

توان گرفت که، اين نتیجه را می  (۳شکل )نمودار  با توجه به  

تری نسبت  با افزايش دما انرژی پتانسیل هر دما مقادير مثبت

توان از روی  همچنین می  دهد.به دمای قبل از خود نشان می

پتانسیل ايربو   استفاده از  با  ساختار  انرژی  پايدار بودن  ،نمودار

کرد.   مشاهده  درا  هنگرد    ،یمحاسبات  دگاه ياز  از  استفاده 

رفتن    نیبدون از ب  یسازهیرا دارد که شب  ازیامت  ن يمناسب ا

که در   ردیگی صورت م  یاتم  یساختارها  یکیناميد  یهاجنبه 

استفاده    NPTاز هنگرد    مختلف  یهادر دما  سازیهیشب  نيا

. مقدار  شودیوارد نم  یجهت  چ یدر ه  یفشار  چ یشده است. ه

 سازی هیشب  ني( در اهی)فمتو ثانfs   2(time step)  ی انگام زم 

در    ps/1 0.001در نظر گرفته شده است. مقدار نرخ کرنش

ا در دو مرحله صورت   سازیهیشب  ن ينظر گرفته شده است. 

  یمتعادل ساز  مختلف  یهادماگرفته است. در مرحله اول در  

 مختلف  یهادمادر    NVTشده است و مرحله دوم با هنگرد  

   تست کشش انجام گرفته شده است.

 و بحث   جینتا -3

پرداخت شده    یسازهیشب  هاییخروج  یبخش به بررس  نيدر ا

عدد  هاییخروج  است. نظر  از  آمده  کرنش    یبدست    2تا 

در    انگي مانند مدول    یکیمکان  خواص  و   انددرصد گرفته شده

 ی سازهیشبر  د  ، (۳با توجه به شکل )  بازه از کرنش است.  نيا

ی غیرپیوندی اتم  نیببا استفاده از پتانسیل    یمولکول  کیناميد

تواند  یم  ايربو  لیپتانسصورت گرفت و مشاهده شد که    ايربو

برهمکنش  یخوب  فیتوص ساختار  کربن  - کربن  یهااز  در 

و توانسته است انرژی سیستم را در حالت   ارائه دهد  لنیفنیب

مدول  توان مقادير  می  1-با توجه به جدول   پايدار حفظ کند.



 

 

برامحاسبه  هایانگي ا  لنیفنیب  هلايتک  یشده  -هیشب  نيدر 

مختلفدر    سازی راستا  دماهای  آرمچ  گزاگيز  یدر  را   ریو 

کرد. يانگ  مشاهده  ا  هایمدول  در  آمده  پژوهش    نيبدست 

جهت   یکه برا  باشد،ی[ م40-۳4,  26]  یمشابه به مقالات قبل

 ر ی جهت آرمچ  یو برا  گاپاسکالیگ  764تا    6۳2در بازه    گزاگيز

اين اعداد نشان    .  باشدیم   گاپاسکال یگ  1019تا    56۳در بازه  

نانوساختار خواص مکانیکی قابل توجهی در  دهد که اين  می

دماها دارد.   ی تمام  مطالعه  يانگ    مورد  مدول  اين  بر  علاوه 

گراف يانگ  مدول  از  کمتر  )حدود  یبیفنیلن   1000ن 

سطحی بیشتر    دانسیتهباشد، که با توجه به  پاسکال( میگیگا

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

اتمی دانسیته  و  الاستیک  مدول  قابل    [41]  بین  نتیجه  اين 

دهند که برای نتايج جدول نشان میهمچنین  .باشد قبول می

درصد    29تا    14بین    گزاگيدر جهت زيانگ  مدول    ، تمام دماها

آرمچِیر  يانگاز مدول   است  در جهت  نشان که    ،بیشتر  اين 

دهد  نشان میو    باشد اين نانوساختار می   ی ارتوتروپ دهنده رفتار  

  ر یاز آرمچِ   شتریب  گزاگيدر برابر کرنش در جهت زمقاومت  که  

 (DFTوپی با نظريه تابعی چگالی ) راين خاصیت ارتوت . است

و ديگر آلوتروپ های فلزی   [ 42]  انجام شده بر روی بیفنیلن

بیشتر مشاهده شده در جهت    [ 4۳]دوبعدی کربن   انرژی  و 

 مطابقت دارد. [27]  زيگراگ نسبت به جهت آرمچیر

يانگ  1-جدول  در  مدول  مقدار  بر  حد    تنشمقادير    علاوه 

 گزاگ يز  یدر راستا  لنیفنیب   هلايتک  یشده برامحاسبه  يینها

 گزيگراتنش نهايی برای جهت  .  شده استآورده    نیز  ریو آرمچ

  55و    75،  94  ترتیبکلوين به   900و    600، ۳00در دماهای  

به گیگاپاسکال می  نیز  آرمچیر  برای جهت  مقادير  اين  باشد. 

برابر    توانیم  .باشد می  گیگاپاسکال  ۳6و    47،  66ترتیب 

ز  که  افتيدر نها  گزاگيدر جهت  حد  تنش  بیشتر   يیمقدار 

ا  ن يبنابرا  است، پ   ن يدر  گسسته   رتريد  ی اتم  ی وندهایجهت 

رخ    تنش بالايی در  جهت    ني در ا  هلايو شکست تک  شوندیم

  تنش و    انگي مدول  مقادير    با افزايش دما،همچنین  .  دهدیم

و کاهش   ساختار یاتم نیفواصل ب  شيافزا لیبه دلحد نهايی 

. ابديیکاهش م  ،اتصال یانرژ

 . در دماهای مختلف  نهايی در جهت زيگزاگ و آرمچیِرجدول مقادير مدول يانگ و تنش حد    -1جدول  
 

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 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 آورده شده است. ریو آرمچ گزاگيدر دو جهت ز لنیفنینمودار تنش و کرنش مربوط به تست کشش ب (4) در شکل
 

  
 برای جهت زيگزاگ   -ب برای جهت آرمچیر  - الف

 . مختلف  یدماهاجهت آرمچیِر و زيگزاگ برای  در    لايه بیفنیلننمودار تنش کرنش برای تک  -4شکل  
 

ب عنوان    لنیفنیکاربرد  کربن  کيبه  ماده  به    ی دوبعد  ی نانو 

پا و  مقاومت  به  بستگ  یکیمکان   یداريشدت  به    یآن  دارد. 

تنش تحت    رییتغ  لن،یفنیب  ی کیاستحکام مکان  نیمنظور تخم

  همانطور که در شکل  .شده استمحاسبه    یمحورکرنش تک

ز  (4) از تمامی دماها  در    گزاگينشان داده شده است، ورق 

است به دلیل اينکه مقدار استحکام نهايی  تر  یقو  آرمچِیرورق  

نهايی در جهت  استحکام  مقدار  از  بیشتر  زيگزاگ  در جهت 

توان دريافت که کرنش  می   ( 4)  با توجه به شکل   .آرمچِیر است

زيگزاگ جهت  جهت    شکست  در  شکست  کرنش  از  بیشتر 

کلوين    900به    ۳00از  همچنین با افزايش دما    آرمچِیر است.

  %8.5در جهت زيگراگ به    % 15مقدار کرنش شکست از حدود  

می نتايج  کاهش  همین  نیز  يابد.  آرمچیر  جهت  برای  عیناَ 

می حدود  مشاهده  از  شکست  کرنش  و    % 8.2به    % 14شود 

 درصد کاهش پیدا کرده است. 

شکل بارگذاری   ( 5)  در  تحت  بیفنیلن  نانوورق  تغییرشکل 

در   دمای محیطبرای    کششی در دو جهت زيگزاگ و آرمچیر

های مختلف تحلیل نشان داده شده است.زمان

 

    
27 ps 18 ps 9 ps 0 ps 

جهت زيگزاگ  - الف



 

 

    
27 ps 18 ps 9 ps 0 ps 

 جهت آرمچیر  -ب

 . کلوين  ۳00دمای  در    در دو جهتتست کشش    -5شکل  

 

توجه بیفنلبرای تک  (5)  شکل  ( و4)  کلنمودار ش  با  ن لايه 

شود که گسیختگی در اين نانوساختار به يکباره مشاهده می

-می   . بنابراينباشددهد و ناحیه غیرخطی خیلی کم میرخ می

ماده ترد رفتار  توان نتیجه گرفت که اين ماده به صورت يک  

در مقابل    نهمچنین بیفینل  . داردشکننده    یرفتار  کند ومی

-در گام  دهد.یرا نشان م  یز يشکست متما  کینامي، دنیگراف

بیفنیلن در جهت آرمچِیر،  های زمانی مساوی، آرايش اتمی 

فروپاشی پیوندهای اتمی بیشتری نسبت به جهت زيگزاگ رخ 

 دهد. می

 نتیجه گیری -4

اين   از  در  استفاده  با  بیفنیلن  شبکه  مکانیکی  رفتار  مطالعه 

شبیه و  ايربو  مرحلهپتانسیل  دو  کمکسازی  به  هنگرد    ای 

NPT    و سپس با هنگردNVT  بدون هیچ فشاری در هیچ ،

در هر    کلوين  900و    600،  ۳00  مختلف  یهادما جهتی و در  

 نتايج زير بدست آمد:  و دو مرحله انجام شد 

ازمدول  مقادير    -1 بیشتر  زيگزاگ  جهت  در  مقادير    يانگ 

جهت آرمچیِر است بنابراين مقاومت در برابر   مدول يانگ در

 آرمچِیر است.  جهت کرنش در جهت زيگزاگ بیشتر از

پتانسیل    یمولکول  کیناميد  یسازه یشبدر    -2 از  استفاده  با 

صورت گرفت و مشاهده شد که    ايربوی غیرپیوندی  اتم  نیب

- کربن  یهااز برهمکنش  یخوب  فیتواند توصیم  ايربو  لیپتانس

ساختار  کربن   دهد   لنیفنیبدر  انرژی    ارائه  است  توانسته  و 

 سیستم را در حالت پايدار حفظ کند.

لايه بیفیلین در  با توجه به نمودار تنش کرنش برای تک  -۳

گرفت که اين ماده    توان نتیجهدو جهت زيگزاگ و آرمچیر می

   .داردشکننده  یرفتار کند وبه صورت يک ماده ترد رفتار می

  در جهت زيگزاگ   استحکام نهايی ،  مختلفی  هادما  برای  -4

 جهت آرمچِیر است.استحکام نهايی در بیشتر از 

کرنش شکست    کرنش شکست در جهت زيگزاگ بیشتر از  -5

 جهت آرمچِیر است. در

6-  BPN  استثنا  یبرخ خواص  اشتراک یگراف  يیاز  به  را  ن 

 . گذاردیم

دما به    ش يشکست با افزا  حد نهايی   تنش   و   انگ يمدول    -7

اتصال کاهش    یو کاهش انرژ  ی اتم  ن یفواصل ب  ش يافزا  لیدل

. ابديیم
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ABSTRACT  ARTICLE INFO 

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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