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باشد. خواص مکانیکی های نفتی بسیار مهم و حائز اهمیت میها و لوله انتقال در چاهکننده دیوارهی تقویتعنوان مادهعملکرد خمیره سیمان به 
. در این تواند تحت تأثیر فشار و دمای بالای چاه تغییر کند، نقش بسزایی در پایداری و عمر مفید یک چاه نفتی داردسیمان سخت شده که می

های نفتی به بررسی خواص مکانیکی سیمان در ابعاد مولکولی پرداخته شده مقاله با استفاده از روش دینامیک مولکولی و ایجاد شرایط محیط چاه
ی مورد های نفتکنندگی این نانوذره بر خمیره سیمان در شرایط چاهاست. همچنین با افزودن گرافن اکساید به ماتریس سیمانی تأثیر تقویت

ترین ماده تشکیل دهنده سیمان یعنی کلسیم بررسی قرار گرفته است. نتایج حاصل شده در مقیاس نانو بیانگر کاهش خواص مکانیکی اصلی
های موجود تأثیر قابل توجهی را بر خواص باشد. افزایش فشار در محدوده متعارف فشار چاههای نفتی میسیلیکات هیدراته در دمای بالای چاه

کنندگی گرافن اکساید در ماتریس کلسیم سیلیکات هیدراته در مقیاس نانو قابل دهد. همچنین اثر تقویتلسیم سیلیکات هیدراته نشان نمیک
های کننده عملیاتی مناسب در ماتریس سیمانی مورد استفاده در چاهعنوان یک تقویتتواند بهالعاده میتوجه بوده و این نانوذره با خواص فوق

 .تی پیشنهاد و در صورت بهبود خواص در مقیاس آزمایشگاهی و عملی بکار گرفته شودنف
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 The performance of cement paste as the reinforcing element in walls and transferring pipes in oil wells 

is of considerable importance. It is known that the mechanical properties of hardened cement can be 

altered under high pressure and temperature of oil well; the gravity of this change has an important role 

in the stability and service life of the well. This paper investigates the mechanical properties of 

hardened cement and GO-reinforced cementitious composites at molecular scale under the surrounding 

conditions similar to those of an oil well using molecular dynamics method. Results in nano scale 

revealed a decreasing pattern in mechanical properties of calcium silicate hydrate with increasing 

temperature of the oil well. However, pressure increment in the conventional range of the oil wells did 

not show any noticeable effect on hardened cement properties. Using GO proved to be beneficial to the 

calcium silicate hydrate, drastically improving its mechanical properties. Results concluded that GO 

nanoparticle can act as reinforcing elements in the cementitious matrix. The outcome of this research 

can provide more insights on the application of GO in the oil well cementitious matrix, in an ideal 

molecular conditions and thus passed over GO agglomeration, non-homogenous dispersion and 

impurities in the macro scale. 
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 مقدمه 1-

های صنعتی، باعث امروزه سیر پیشرفت تکنولوژی و رشد روز افزون کشور

گردیده تمایل و تقاضا برای استخراج نفت و گاز دو چندان شود. در این بین 

ی که براطوریرقابت میان تولیدکنندگان انرژی بیش از پیش افزایش یافته به

های عمیق و فوق عمیق روی های فسیلی به حفر چاهیافتن منابع سوخت
های عمیق و فوق اند. این رویکرد باعث گردیده تا اقداماتی برای حفر چاهآورده

کیلومتر  12تا  9های حفر شده دارای ترین چاهعمیق صورت پذیرد. عمیق
. با افزایش عمق چاه شرایط محیطی تحت تأثیر افزایش [1,2] باشندعمق می

ها متفاوت بوده گیرد. البته دما و فشار درون چاهما و فشار درون چاه قرار مید

جمله نوع پوسته زمین منطقه بستگی دارد. بیشترین دمای  و به عواملی از

گراد و بالاترین میزان فشار درجه سانتی 600ثبت شده در عمق چاه به میزان 
های در این شرایط استخراج فرآورده .[1,3] مگاپاسکال بوده است 250
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فسیلی عملیاتی بسیار مشکل و تخصصی بوده و لازمه استخراج، قرارگیری 
لوله در طول مسیر تا انتهای چاه و محیا نمودن ثبات رفتاری دیواره و لوله 

ن نمودن ترین مواد در پروسه همگوباشد. یکی از مهمانتقالی در درون چاه می

کاری اطراف لوله و باشد. فرایند سیمانلوله با شرایط درون چاه، سیمان می

عنوان ماده ای به همراه دارد که این ماده را بههای چاه مزایای گستردهدیواره
کاری قابل توجه سیمان نماید. از فوایداصلی در حفاظت از چاه برجسته می

لوله در برابر نیروهای وارده و توان به عدم نشست چاه، حفاظت از می

جلوگیری از خوردگی آن اشاره نمود که تأثیر بسزایی در افزایش پایداری و 

گیرد باید عمر چاه دارد. سیمانی که فضای خالی بین دیواره و لوله را در برمی
 های هیدرواستاتیکی در چاه را تحمل نمایدهای مؤثر و فشاربتواند تنش

هرچند سیمان بهترین ماده برای محافظت و افزایش دوام چاه  .[4-6]

باشد اما عمق زیاد چاه مشکلاتی چون سختی پمپ کردن دوغاب سیمان، می

فی افزایش دما در فرایند هیدراتاسیون، کاهش خواص مکانیکی، تأثیرات من
گردد. لذا محققان به استفاده از نفوذپذیری و فرسودگی سیمان را موجب می

های نفتی که روشی مناسب جهت بهبود عملکرد سیمان چاه ها ،افزودنی

 اند.باشد روی آوردهمی

ها و نفت روان کنندهدر مطالعات انجام شده توسط محققین، تأثیر آب، 
خام بر روی فرایند هیدراتاسیون و مقاومت اولیه دوغاب سیمان بررسی شده 

دهد که این عوامل تغییر بسزایی بر روی خواص است. تحقیقات نشان می

ی صورت ها. دیگر آزمایش[7,8] کنندمقاومتی سیمان سخت شده ایجاد نمی

دهند افزایش ماسه سلیسی باعث بهبود مقاومت در دمای بالا گرفته نشان می
های عنوان افزودنیگردد و همچنین اکسیدهای خالص کلسیم و منیزیم بهمی

های اخیر . در سال[9,10]شوند قابل انبساط باعث افزایش در مقاومت می

العاده جلب شده است. مواد با خواص فوقتوجه محققان این حوزه به ظهور نانو

طور عمده به بررسی مطالعات تأثیرات نانو مواد بر روی سیمان حفاری به
افزایش مقاومت، تسریع فرایند هیدراتاسیون و کاهش احتمال فروریختگی 

صورت پتنت یا مقالات پراکنده ارائه گردیده است و نتایج حاصله به پرداخته

آلومینا به ترکیب سیلیکا و نانودهد افزودن نانو. مطالعات نشان می[11,12]

. در [13]گردد سیمان حفاری باعث بهبود قابل توجه در مقاومت فشاری می
ترین ماده موجود، انقلابی را در علم نانو عنوان قویاین بین کشف گرافن به

های کربن سازمان یافته در مواد ایجاد نموده است. گرافن از مجموعه اتم

. [14]تشکیل شده است  2spضلعی با هیبریداسیون های شششبکه

عنوان تراپاسکال به 1های صورت پذیرفته گرافن را با مدول یانگ آزمایش
. گرافن دارای ضرایب انتقال حرارت و [15]نماید ترین ماده معرفی میقوی

باشد. این ویژگی سبب شده الکتریسیته بالایی در راستای درون صفحه می

های با حرارت بالا مناسب عنوان رسانای الکتریکی برای محیطاست گرافن به

تواند در دهد افزودن گرافن به سیمان می. نتایج اخیر نشان می[19-16]باشد 
عنوان خواص مکانیکی و جلوگیری از انتشار ترک نقش مؤثری ایفا نماید. به

کنندگی گرافن اکساید رسی اثر تقویتمثال، حبیب نژاد و همکاران باهدف بر

درصد وزنی سیمان 0.05 در خمیره سیمان، با افزودن گرافن اکساید به مقدار 

درصد  59درصد و مقاومت خمشی را تا  33توانستند مقاومت فشاری را تا 
. هورشکرک و همکاران با افزودن گرافن اکساید به مقدار [20]افزایش دهند 

گیری طور چشمدرصد وزنی سیمان توانستند مدول یانگ سیمان را به 0.03

. لو و همکاران مقاومت فشاری سیمان را با افزودن گرافن [21]افزایش دهند 

درصد افزایش  21درصد وزنی سیمان به میزان  0.025اکساید به مقدار 
 .[22]اند داده

تاکنون آن در سیمان حفاری  تأثیرات گرافن و مشتقات در زمینه
توان به نوظهور . دلایل این امر را می[23] مطالعات اندکی صورت گرفته است

های صنعت سیمان و نیز مشکلات فراوان ایجاد شرایط چاهبودن گرافن در 

های نفت، در کارهای آزمایشگاهی نسبت نفتی، از جمله دما و فشار بالای چاه

توان از طریق ها، میداد. این در حالی است که با قدرتمندتر شدن رایانه
بینی و بررسی خواص این مواد با پرهیز از سازی به پیشفرایندهای شبیه

های مربوط به ایجاد شرایط واقعی محیط چاه نفت در آزمایشگاه ختیس

بینی خواص رفتاری های پیشرو و دقیق در زمینه پیشپرداخت. یکی از روش

باشد. دینامیک مولکولی یکی از می 1ها روش دینامیک مولکولیکامپوزیت
سازی پرکاربردترین روش های محاسبات مکانیکی آماری از طریق شبیه

باشد. در دیدگاه کلی نتایج حاصل از دینامیک مولکولی شباهت نزدیکی با می

دارد، با این تفاوت که در دینامیک   (DFT)روش نظریه تابعی چگالی 

های نیرو حاصل شده از نتایج تجربی مولکولی مبنای عمل براساس میدان
. در این پژوهش از طریق روش قدرتمند دینامیک مولکولی و [24]باشد می

های نفتی به بررسی تأثیرات گرافن و مشتقات آن در سازی شرایط چاهشبیه

سازی صورت گرفته با افزودن گرافن داخته شده است. در شبیهسیمان پر

اکساید به ماتریس سیمانی، خواص مکانیکی کامپوزیت سیمانی جدید، تحت 
های عمیق مورد بررسی قرار گرفته شده است. نتایج نشانگر دما و فشار چاه

تواند موجب بهبود خواص آن است که استفاده از نانو ذرات گرافن اکساید می

تواند های نفت گردد. این پژوهش میمکانیکی سیمان در شرایط محیطی چاه

تر کرده و های نفتی فراهمزمینه استفاده از نانو مواد را در صنعت حفاری چاه
 به برطرف شدن موانع موجود کمک کند.

 سیستم مورد مطالعه -2

 2ساختار ژل کلسیم سیلیکات هیدراته -2-1
های سه کلسیم های ایجاد مقاومت و دوام در سیمان، فازترین ترکیبمهم

باشند. ترکیب این دو ساختار با آب در سیلیکات و دو کلسیم سیلیکات می

گردد. فرایند هیدراتاسیون به تولید ژل کلسیم سیلیکات هیدراته منتهی می

امل اصلی این ژل بیشترین ماده موجود در فرایند هیدراتاسیون بوده و ع

. ژل کلسیم سیلیکات هیدراته به سبب [25,26]باشد مقاومت سیمان می

موجود در واکنش پذیری نسبت کلسیم به سیلیس و درصد متغیر آب تغییر

دهد. دارای ساختار واحدی نبوده و ساختاری آمورف گونه را تشکیل می

باشد که در فرایند هیدراتاسیون نسبت تحقیقات گویای این موضوع می

تا  1.2کلسیم به سیلیس تولید شده در ژل کلسیم سیلیکات هیدراته در بازه 

مختلف کلسیم به  هایمتغیر بوده و خواص مکانیکی این ژل با نسبت 2.3

های اخیر محققان . در سال[27]شود خوش تغییرات میسیلیس دست

د که خواص مکانیکی و ساختار انچندین ماده معدنی مختلف را معرفی نموده

ترین این اند، در عمدهمولکولی نزدیک به ژل کلسیم سیلیکات هیدراته داشته

با ساختاری کریستالی  4و جنایت 3تحقیقات موادی از دسته توبرموریت

شده به های معرفیباشند. ساختارترین شباهت را به این ژل دارا مینزدیک

بهتر خواص مکانیکی و اندرکنش مولکولی ژل کلسیم جهت شناخت هرچه

تواند نقش مؤثری را ایفا نمایند، لیکن به دلیل عدم سیلیکات هیدراته می

سازی شده برای شبیههای معرفیتخلخل در ساختار کریستالی این مواد، مدل

باشد. نقطه عطف ساختار ژل کلسیم های سیمانی مناسب نمینانو کامپوزیت

                                                                                                                                           
1 Molecular dynamics 
2 Calcium silicate hydrate (C-S-H) 
3 Tobermorite 
4 jennite 
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. پلینک و [28]سیلیکات هیدراته با ارائه مقاله پلینک و همکارانش رخ داد 

تن و در نظر گرف 1.7همکاران با در نظر گرفتن نسبت کلسیم به سیلیکات 

تأثیر تخلخل پذیری در ساختار مولکولی ژل کلسیم سیلیکات هیدراته 

. در تحقیقی [29]توانستند یک مدل موفق از ساختار این ژل را ارائه دهند 

دیگر توسط عبدالحسینی قمی و همکاران با تغییر نسبت کلسیم به سیلیس 

شده است های متفاوت دیگری از این ژل کلسیم سیلیکات هیدراته ارائهمدل

توان نسبت آب به ژل کلسیم که همانند مدل پلینک و همکارانش می

منظور بررسی تأثیر . در این تحقیق به[30] سیلیکات هیدراته را تغییر داد

شده  کنندگی گرافن اکساید در کامپوزیت سیمانی، مدل ارائهخواص تقویت

سازی ژل سیمان مورد استفاده قرار توسط پلینک و همکاران برای شبیه

لسیم سیلیکات هیدراته ساختار اتمی مدل ک"1شکل "گرفته است. در 

 استفاده شده در این تحقیق نشان داده شده است.

 ساختار گرافن و مشتقات گرافن -2-2
گرافن جدیدترین عضو خانواده مواد کربنی گرافیتی چندبعدی است، صفحات 

. گرافن [32, 31] شودهای کربن تشکیل میگرافن با کنار هم قرار گرفتن اتم

ضلعی است که در های کربن در یک پیکربندی شش ای دوبعدی از اتمورقه
اند. در یک صفحه گرافن، به هم متصل شده 2SPهای کربن با هیبرید آن اتم

این سه پیوند در یک صفحه قرار  اتم کربن دیگر پیوند دارد. 3هر اتم کربن با 

درجه است. در این  120ها با یکدیگر مساوی و برابر با دارند و زوایای بین آن
های ضلعیای از ششگیرند که شبکههای کربن در وضعیتی قرار میحالت، اتم

کربن در گرافن در -کنند. طول پیوند کربنآل ایجاد میمنظم را در حالت ایده

مدول یانگ  ست. خصوصیات استثنایی گرافن شاملانومتر ان 0.142حدود 

باشد گیگاپاسکال می 130تراپاسکال و تنش کششی  1ای برابر با درون صفحه
های سیمانی، . یکی از دلایل مهم عدم استفاده گرافن در کامپوزیت[33]

باشد که باعث توزیع نامناسب گرافن در کامپوزیت گریز بودن گرافن میآب

واسطه پروسه عاملدار کردن گریزی گرافن بهگردد. خواص آبسیمانی می

دوستی تبدیل تواند به خواص آبشیمایی و یا پوشش فیزیکی این نانوذره می
شود. عاملدار نمودن شیمیایی سطح و کناره گرافن از طریق برقراری پیوند 

دار توسط فرایند های عاملی اکسیژنهای کربن و گروهکووالانسی بین اتم

 مانند هیدروکسیل،  دارهای عاملی اکسیژنروهشود. قرارگیری گسنتز ایجاد می

 

 

Fig. 1 The molecular structure of hydrated calcium silicate 
 ساختار مولکولی کلسیم سیلیکات هیدراته 1شکل 

 دوستی درشدت تمایل آباپوکسی و کربوکسیل بر روی صفحه گرافن، به

های برقرار شده به دلیل شکستن ساختار نماید، اما این پیوندگرافن ایجاد می
 .[34]شوند اتمی گرافن باعث کاهش خواص مکانیکی در این نانوذره می

یکی از فاکتورهای تأثیرگذار بر روی استحکام، رفتار شکست و تمایلات 

ی قرارگیری و های عاملی، نحوهفحات گرافن اکساید تعیین نوع گروهجاذبه ص

های باشد. لذا با تخصیص گروههای عاملی با گرافن میدرصد اختلاط گروه
صورت ها بهدار و تعیین مکان قرارگیری این نوع از هترواتمعاملی اکسیژن

های ونههای گرافن، نمنظم و آرایش الگومند روی سطح و کنارهآرایش بی

. گرافن اکساید حاصل [35,36]آید متفاوتی از گرافن اکساید به وجود می

آبی پایدار  1شده از عاملدار نمودن گرافن، زمینه مناسبی برای یک دیسپرسون
و برسی تغییرات ترمودینامیک آماری ذرات میکروسکوپیک، مانند تعامل 

بهتر سازد و به شناسایی هر چهوپی و پیوند شیمیایی را فراهم میانرژی، آنتر

سازی صورت نماید. در شبیهخواص رفتاری گرافن در کامپوزیت کمک می

گرفته در این تحقیق از ترکیب هر سه نوع گروه عاملی هیدروکسیل، اپوکسی 
و  30و کربوکسیل استفاده شده است. طول و عرض صفحه گرافن به ترتیب 

 17های عاملی در سطح و کناره معادل آنگستروم و میزان درصد گروه 20

های برای ایجاد صفحه گرافن اکساید، گروهباشد. درصد وزنی صفحه گرافن می

در  عاملی به صورت تصادفی و با الگوی نامنظم بر صفحه گرافن نشانده شدند.
رافن ساختار مولکولی گ "2bشکل "ساختار مولکولی گرافن،  "2aشکل "

های عاملی و اتم کربن در نظر گرفته ساختار گروه "2cشکل "اکساید و در 

 شده در این تحقیق نشان داده شده است.

ها با الگوی نامنظم از قوانین مشخصی که البته برای قرار دادن این گروه
براساس ساختارهای هندسی، پایداری ترمودینامیکی و چگالی الکترونی که به 

 باشد پیروی گردید.میشرح ذیل 

( دو گروه عاملی مجاز به برقرار نمودن پیوند با یک اتم کربن 1)

 باشند.نمی
توانند به دو اتم کربن مجاور افزوده شوند، های هیدروکسیل می( گروه2)

 یکی در روی صفحه و دیگری در زیر صفحه گرافن.

باید برابر با های عاملی افزوده شده به دو طرف تقریباً ( تعداد گروه3)
 کاهش انرژی تنش گرافن باشد.

( با توجه به اثرات استرس صفحه گرافن اکساید، در یک پیکربندی 4)

ضلعی گرافن، پیوند بیشتر از چهار اتم کربن با هیدروکسیل و شش

 باشد.پنج اتم کربن با اپوکسی درمجموع دو طرف صفحه مجاز نمی
های کربن در رقراری پیوند با اتمهای عاملی کربوکسیل قادر به ب( گروه5)

 باشند.های صفحه گرافن میلبه

ها رخ در فرایند عامل دار نمودن گرافن دو رویکرد در ساختار پیوندی اتم

هایی از صفحه )الف( صفحه گرافن اکسایدی که همچنان در قسمت :دهدمی
باشد. )ب( مناطقی که تحت می 2SPهای خالص کربن با هیبرید دارای اتم

 .[39-37]دارد  3SPهای کربن با هیبرید پیوند با اکسیژن، اکسیده شده و اتم

 سازیروش شبیه -3

در این پژوهش مبنای اصلی بررسی نانو کامپوزیت سیمانی، بر انجام 
 تجزیه و تحلیل نتایج ترمودینامیکیهای دینامیک مولکولی و سازیشبیه

ساختار باشد. در روش دینامیک مولکولی روند فاز حاصل از آن استوار می

کنش کننده با استفاده از حل معادلات هامیلتون برهمره شامل تعدادی ذ

 آید. با تحلیل دست میتحت اعمال فرضیه آماری شرایط مرزی مناسب به
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Fig. 2 (a) graphene structure, (b) GO structure (c) structure of 

functional groups and carbon atoms 
های عاملی )الف( ساختار گرافن، )ب( ساختار گرافن اکساید )ج( ساختار گروه 2شکل 

 و اتم کربن

عنوان پل ارتباطی فرایند ذرات در فضای فاز و استفاده از مکانیک آماری به

توان اطلاعاتی در مورد خواص های میکروسکوپی و ماکروسکوپی، میکمیت

مختلف سیستم ازجمله انرژی، خواص ساختاری، خواص دینامیکی و خواص 

ب سازی دینامیک مولکولی به سبمکانیکی را محاسبه نمود. پروسه شبیه

های حاوی چند ده هزار اتمی، معمولاً در بر بودن حل معادلات در سامانهزمان

رود. در فرایند تر چند صد تا چند هزار اتمی به کار میهای کوچکسامانه

گیری ها ثبت گردیده و براساس انتگرالسازی ابتدا آرایش و سرعت اتمشبیه

یری هر اتم برحسب از معادلات حرکت نیوتن، سیر سرعتی و مکان قرارگ

سازی گردد. درنهایت با استفاده از بازخورد شبیهسازی معین میزمان شبیه

گیری از توان، از طریق بهرهصورت گرفته در نقطه تعادلی سیستم می

های مکانیک آماری خواص مختلف نانوکامپوزیت را استخراج نمود تحلیل

ش دینامیک مولکولی اساس و بنیان صحت نتایج به انتخاب . در رو[24,40]

صحیح روابط برهمکنش الکترواستاتیکی و برهمکنش واندروالسی بستگی 

سازی دینامیک مولکولی انتخاب توابع ترین مشخصه در شبیهدارد. لذا مهم

سازی صورت گرفته با باشد. در شبیهمناسب می 1پتانسیل و میدان نیروی

عنوان یک میدان نیروی مرجع برای معرفی به 2نیروی کامپس انتخاب میدان

سازی با الگوی توان اذعان داشت که روند شبیهخواص سیمانی و گرافن می

. پارامترهای [41,42] پردازدبینی خواص نانو کامپوزیت میمناسبی به پیش

روش  تعیین شده در این میدان نیرو با دو رویکرد صحت یابی آزمایشگاهی و

مشخص شده است. لازم به ذکر است که در میدان نیروی  3ایبیشیو-آب

کنش الکترواستاتیکی از قانون کلمب استفاده گردیده کامپس برای بیان برهم

های کنشجهت شرح برهم 9-6جونز –و با در نظر گرفتن پتانسیل لنارد

طریق  های تجربی آثار محاسبات کوانتومی ازواندروالسی، علاوه بر داده

 ضرایب این پتانسیل در میدان نیروی کامپس لحاظ گردیده است. در رابطه

نشان داده شده  9-6جونز –( چگونگی همبستگی پارامترهای پتانسیل لنارد 1)

 .[43]است 

فاصله بین  𝑟𝑖𝑗شدت برهمکنش،  𝜀اندازه طول مولکولی،  𝜎در رابطه فوق 
های برای رفع محدودیتباشد. شعاع قطع برهمکنش می  𝑟𝑐دو مولکول و 

سازی، با اعمال فرضیه آماری شرایط مرزی محاسباتی در سیستم شبیه

ای، دو سلول جداگانه از ماتریس سیمانی و کامپوزیت سیمانی دوره

به دلیل وابستگی نتایج به . [46-44]شده با گرافن اکساید طراحی شد تقویت
سازی، الگوی منطقی از تعداد های شرکت کننده در سامانه شبیهتعداد اتم

سازی در نتایج که با گسترش سامانه شبیهطوریها در نظر گرفته شد بهاتم

های موجود در بر این اساس مجموع تعداد اتم گردد.حاصله تغییری ایجاد نمی

های کلسیم سیلیکات باشد که تعداد اتماتم می 4897سازی برابر سلول شبیه
اتم و نسبت  311های گرافن اکساید برابر اتم و تعداد اتم 4586هیدراته برابر 

های کلسیم سیلیکات هیدراته درصد وزنی اتم 3وزنی گرافن اکساید برابر 

افزار متریال استودیو انجام سازی با استفاده از نرمباشد. تمامی فرایند شبیهمی

قبل از شروع فرایند تحلیل دینامیکی ، با استفاده از الگوریتم گردیده است. 
رافسون، روش شیب کاهشی و روش  _سازی نیوتن های کمینهترکیبی روش

سازی گردیده و سپس سیستم تحت ها بهینهان انرژی هریک از سلولگرادی

دو مرحله برهمکنش دینامیکی به تعادل رسیده است. در مرحله اول برای به 

پیکو  200سازی به مدت های موجود در شبیهتثبیت رساندن حجم سلول، اتم
اند و )تعداد، فشار و دما ( تحت برهمکنش قرار گرفته  NPT 4ثانیه با هنگرد

سپس در مرحله دوم برای ایجاد پایداری و رسیدن به میزان انرژی تعادلی در 

 200)تعداد، حجم و دما ( به مدت  NVTنانو کامپوزیت، با استفاده از هنگرد 

پیکو ثانیه پردازش صورت پذیرفته است. پارامترهای استفاده شده در فرایند 
 نشان داده شده است. 1سازی در جدول شبیه

بینی خواص الاستیک در مقیاس نانو براساس پیوندها و نیروهای پیش

شود. اگر دو اتم که پیوند مشترک دارند را تحت نیروی بین اتمی ارزیابی می

یابد، عامل مقاومتی در کششی خارجی قرار دهیم، طول پیوند افزایش می
امی باشد. و برعکس این عمل، هنگجا نیروهای جاذبه داخلی بین اتم میاین

دهد، که یک نیروی فشاری خارجی طول پیوند بین دو اتم را کاهش می

کنند. وجود چنین نیروهای جاذبه و ها را دفع مینیروهای دافعه داخلی، اتم

 رسد همسان بودن دهد تنها وضعیتی که سیستم به تعادل میدافعه نشان می
 

                                                                                                                                           
1 Force Field 
2 COMPASS 
3 Ab initio 
4 Ensembl 

(1) 𝜑𝑖𝑗 = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

9

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

6

]   ,    𝑟 <  𝑟𝑐 
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 نژاد کورایماصغر حبیب و احسان حسینی دینامیک مولکولیهای نفتی به روش بررسی عملکرد نانو کامپوزیت سیمان و گرافن اکساید تحت دما و فشار چاه

 

 024 11شماره  17، دوره 1396 بهمنمهندسی مکانیک مدرس، 
 

 سازیپارامترهای به کار رفته در شبیه 1جدول 
Table 1 Simulation parameters 

 پارامتر
کلسیم سیلیکات 

 هیدراته

کلسیم سیلیکات 
 هیدراته با گرافن

 53×29×47 45×29×47 ابعاد جعبه )آنگستروم(

 4897 4586 هاتعداد اتم

 فورسایت فورسایت ماژول

 کامپس کامپس میدان نیرو

 تعداد،فشار،دما تعداد،فشار،دما هنگرد

 تعداد،حجم،دما تعداد،حجم،دما هنگرد

 نوز نوز کنترل دما

 برندسن برندسن کنترل فشار

 1 1 )فمتو ثانیه( گام زمانی

 200 200 )پیکوثانیه( سازیزمان شبیه

باشد. لازم به ذکر است که اگر مقدار نیروهای خارجی با نیروهای داخلی می

ممکن ها نیروی خارجی اعمال شده به آستانه معینی برسد، پیوند بین اتم
گردد. است شکسته شود، که منجر به تغییرات دائمی در ساختار اتمی می

حال اگر سیستم در محدوده الاستیک باقی مانده بماند در چنین بااین

از  شود وشرایطی، نیروی بین اتمی متناسب با تغییر در طول پیوند بالانس می

که مربوط  الاستیک،توان ضریب سختی رابطه بین تنش و کرنش تانسورها می
( 2به اجزای تنش و کرنش تحت دمای ثابت است را تعریف نمود. در رابطه )

حجم سلول  0Vضریب سختی الاستیک نشان داده شده است. که در آن 

 .[47]باشد می 1ثابت انرژی هلمولتز Aتغییر شکل نیافته و 

(2) 𝐶𝑙𝑚𝑛𝑘 =  
𝜕𝜎𝑙𝑚

𝜕𝜀𝑛𝑘  
|𝑇,𝜀𝑛𝑘 =

1

𝑉0

𝜕2𝐴

𝜕𝜀𝑙𝑚𝜕𝜀𝑛𝑘

|𝑇,𝜀𝑛𝑘 , 𝜀𝑛𝑘 

طور کامل با محاسبه دو ضریب خصوصیات الاستیکی مواد ایزوتروپیک به

شود. برای دستیابی ( تعیین میG( و مدول برشی )Kمستقل مدول حجمی )

سیستم بررسی دقیقی لازم است. دو روش  به اطلاعات ساختار و شرایط کل
اند که شدهبرای محاسبه مدول برشی و مدول حجمی معرفی 3و رئوس 2ویت

نمایند برای هر یک به ترتیب دامنه پایین و بالای خواص الاستیک را بیان می

شود که از میانگین مقادیر محاسبه خواص الاستیک از روش هیل استفاده می

هیل را -رئوس-( تقریب ویت4( و )3ویت و رئوس محاسبه شده است. رابطه )
های ویت به ترتیب نشان دهنده روش  H , R ,Vکند. در این روابط یان میب

ی مدول حجمی و مدول نشان دهنده VRHGو  VRHKهستند.   4،رئوس و هیل

 باشند.صورت تقریب ویت، رئوس و هیل میبرشی به

(3) 𝐾𝑉𝑅𝐻 =  
𝐾𝑉 + 𝐾𝑅

2
 

(4) 𝐺𝑉𝑅𝐻 =  
𝐺𝑉 + 𝐺𝑅

2
 

شود، متوسط مدول برشی محاسبه میهنگامی که مدول حجمی و مدول 

توان با استفاده از معادلات مدول حجمی و را می 5یانگ و نسبت پواسون

( مدول یانگ و نسبت پواسون را 6( و )5مدول برشی بدست آورد. رابطه )

 دهد.نشان می

                                                                                                                                           
1 Helmholtz 
2 Vogit 
3 Reuss 
4 Hill 
5 Poisson 

(5) 𝐸 =  
9𝐺

3 + 𝐺/𝐾
 

(6) 𝜈 =  
3 − 2𝐺/𝐾

6 + 2𝐺/𝐾
 

کند و سازی صدق میلازم به ذکر است روش فوق برای تمام فرایند شبیه

سازی انجام شده حداکثر کرنش برای محاسبه خواص الاستیک در شبیه

باشد تا اطمینان حاصل شود که تغییر شکل می0.003 سیمان تعریف شده 

 ماند.در محدوده الاستیک باقی می

 نتایج و تفسیر -4

 کلسیم سیلیکات هیدراتهخواص مکانیکی  -4-1

سازی در این خواص مکانیکی کلسیم سیلیکات هیدراته شبیه 2در جدول 

طور که مشاهده پژوهش با نمونه پلینک و همکاران مقایسه شده است. همان

شود نتایج حاصل شده از این تحقیق انطباق خوبی بر نتایج پلینک و می
دست آمده در این عنوان مثال مدول یانگ بهکه بهطوریهمکاران دارد، به

درصد با نمونه مرجع  4.5باشد و تنها گیگاپاسکال می 56.3برابر  تحقیق

های نیروی متفاوت دلیل استفاده از میدانتفاوت دارد. این تفاوت اندک نیز به

باشد. نتایج حاصله نشان از صحت های انجام شده میسازیدر فرایند شبیه
 دراته دارد.بینی صحیح رفتار کلسیم سیلیکات هیسازی و پیشفرایند شبیه

بررسی تأثیر دما و فشار چاه بر خواص مکانیکی کامپوزیت  -4-2

 سیمانی

های نفتی، عامل دما و ترین عامل مؤثر بر عملکرد سیمان در شرایط چاهمهم

باشند. باشد. دما و فشار یک تابع متغیر از عمق چاه میفشار درون چاه می

فشار منفذی سنگ بوده که  فشار تولید شده درون چاه، شامل فشار سربار و
باشد از این رو با با فشار هیدرواستاتیکی سیالات حفاری در تعادل می

 بینی نمودتوان شرایط درون چاه را پیشمحاسبه فشار هیدرواستاتیکی می

های دما و فشار . برای بیان تأثیر متغیرهای درون چاه هر یک از پارامتر[48]

زمان دما و فشار سازی شده است و سپس ترکیب همصورت جداگانه شبیهبه
 سازی اعمال گردیده است.در فرایند شبیه

میزان تأثیر فشار چاه نفت بر روی ساختار کلسیم سیلیکات  "3شکل "

 500مگاپاسکال تا  0.1دهد. فشار اعمال شده در بازه هیدراته را نشان می

مگاپاسکال در نظر گرفته شده است. در نتایج حاصل شده، میزان متغیر 
در افزایش یا کاهش مدول یانگ ساختار بسزای تنهایی نقش شار بهپارامتر ف

تحقیق مشابهی توسط محمد و  کلسیم سیلیکات هیدراته نداشته است.

همکاران بر روی نمونه سیمانی جنایت انجام گردیده که با افزایش فشار در 

های نفتی الگوی مدول یانگ حاصل شده شباهت نزدیکی به بازه فشارِ چاه
دانسیته در . با افزایش میزان فشار، مقدار [49]ات این پژوهش دارد مطالع

ساختار مولکولی کلسیم سیلیکات هیدراته کمی افزایش یافته و باعث متراکم 

تواند نقش شود. لازم به ذکر است که فشار محیطی زمانی میشدن آن می

مؤثری در تقویت خواص مکانیکی خمیره سیمان داشته باشد که منجر به 
ل ملاحظه تراکم و کاهش طول پیوندی در ساختار اتمی و درنتیجه افزایش قاب

ای های نفتی فشار موجود به اندازهبالا بردن دانسیته گردد. اما در چاه

باشد که قادر به تغییر ساختار اتمی خمیره سیمان و در نتیجه تقویت نمی

 خواص آن گردد.
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 نژاد کورایماصغر حبیب و احسان حسینی های نفتی به روش دینامیک مولکولیبررسی عملکرد نانو کامپوزیت سیمان و گرافن اکساید تحت دما و فشار چاه

 

 11شماره  17، دوره 1396 بهمنمهندسی مکانیک مدرس،  020
 

 سازی شدهخواص مکانیکی کلسیم سیلیکات شبیه 2جدول 
Table 2 Mechanical properties of simulated CSH 

 مطالعه حاضر [29]پلینک و همکاران خواص مکانیکی

 71 51 مدول حجمی ویت )گیگاپاسکال(

 57 47 مدول حجمی رئوس )گیگاپاسکال(

 64 49 مدول حجمی هیل )گیگاپاسکال(

 22.1 24 مدول برشی ویت )گیگاپاسکال(
 19.5 22 مدول برشی رئوس )گیگاپاسکال(
 20.8 23 مدول برشی هیل )گیگاپاسکال(

 56.3 59 مدول یانگ )گیگاپاسکال(
 0.35 0.30 نسبت پواسون

 
Fig. 3 The effect of oil well pressure on the Young's modulus of 

hydrated calcium silicate 
 تأثیر فشار چاه نفت بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته 3شکل 

اثرات افزایش دما بر خواص مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته  "4شکل "
درجه  350تا  25دهد. حداقل و حداکثر دمای اعمالی بین را نشان می

 350گراد در نظر گرفته شده است. با افزایش دما و رسیدن به مقدار سانتی

درجه  25درصد نسبت به دمای  30گراد میزان مدول یانگ درجه سانتی

توان به این نکته اشاره کرد یابد. در توجیه این رفتار میگراد کاهش میسانتی
که یکی از عوامل کاهش مدول یانگ، افزایش سرعت تغییر فاز ساختار کلسیم 

باشد. این موضوع باعث کاهش میزان دانسیته ساختار سیلیکات هیدراته می

شدن راتاسیون و خشک شود که ناشی از تسریع واکنش در فرایند هیدمی

باشد.  نتایج مطالعات آزمایشگاهی  صورت پذیرفته ساختار با افزایش دما می
باشد که با افزایش میزان حرارت در این زمینه تأییدی بر فرایند فوق می

. [50]یابد های آزمایش شده بشدت کاهش میمدول یانگ در نمونه سیمان

دهند که گستره تضعیف خواص برسی تأثیر جداگانه دما و فشار نشان می

 ات هیدراته وابستگی بیشتری به دما دارد.مکانیکی کلسیم سیلیک
تأثیر توأم فشار و دمای چاه نفت را بر مدول یانگ کلسیم  "5شکل "

، 25دهد. میزان دمای در نظر گرفته شده برابر سیلیکات هیدراته نشان می

، 0.1گراد و فشار ترکیب شده برابر درجه سانتی 200و  150، 100، 75، 50

 25مگاپاسکال بوده است. در شرایط ترکیبی دمای 140و  100، 45، 30، 10

مگاپاسکال بیشترین مقدار مدول یانگ بدست  0.1گراد و فشار درجه سانتی

 آمده است و با افزایش ترکیبی میزان دما و فشار، مدول یانگ کلسیم 
  

 
Fig. 4 The effect of oil well temperature on Young's modulus of 

hydrated calcium silicate 
 تأثیر دمای چاه بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته 4شکل 

ای کاهش یافته که تغییرات بدست آمده در شرایط گونهسیلیکات هیدراته به
مگاپاسکال، به کاهش  140گراد و فشار درجه سانتی 200ترکیبی در دمای 

شود. خواص مکانیکی کلسیم درصدی منجر می 22مدول یانگ به میزان 

سیلیکات هیدراته تحت تأثیر ترکیب دما و فشار، که شرایط واقعی درون چاه 

باشد به این موضوع اذعان دارد که محدوده افت مدول یانگ کلسیم می
سیلیکات هیدراته در ترکیب دما و فشار بسیار نزدیک به تأثیرات منفی متغیر 

 باشد.تنهایی میدما به

ماتریس مدول سختی کلسیم سیلیکات هیدراته در حداکثر  3در جدول 

گراد و فشار درجه سانتی 350حالت مقدار ترکیبی دما و فشار یعنی دمای 
مگاپاسکال نشان داده شده است. این شکل روند محاسبه  مدول یانگ  140

های نماید. برای تمامی مدلسازی را بیان میاستخراج شده در فرایند شبیه

سازی شده ماتریس سختی محاسبه گردیده و به کمک این ماتریس شبیه

 دست آمده است.خواص مکانیکی به

 
Fig. 5 The combined effect of oil well pressure and temperature on the 

Young’s modulus of calcium silicate hydrate 
 تأثیر توأم فشار و دمای چاه نفت بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته 5شکل 
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 024 11شماره  17، دوره 1396 بهمنمهندسی مکانیک مدرس، 
 

درجه  350ماتریس سختی کلسیم سیلیکات هیدراته در شرایط دمایی  3جدول 

 مگاپاسکال 140گراد و فشار سانتی

Table 3 Stiffness matrix of calcium silicate hydrates at 350 ° C and 140 

MPa 
Cij (GPa) XY XZ YZ Z Y X 

X 
 

35.20 36.34 71.14 

Y 35.19 73.62  

Z 64.15   

YZ   14.63 

 XZ  16.77  

XY 16.17   

 

اکساید بر عملکرد کامپوزیت سیمانی در بررسی تأثیر گرافن  -4-3

 شرایط محیطی چاه نفت
شده با برای محاسبه خواص نانو کامپوزیت کلسیم سیلیکات هیدراته تقویت

 ای انجام گردید که گرافنگونهسازی بهگرافن اکساید، طراحی سلول شبیه

و  های کلسیم سیلیکات هیدراته قرار بگیرداکساید در بین دو سطح از مولکول

سازی یک مجموعه ساندویچی سه لایه طراحی یا به بیان دیگر سلول شبیه

سازی نشان داده شده است. تمام سلول شبیه "6شکل "گردید است. در 
های دما و فشار نیز همانند بررسی قبلی در خصوص کامپوزیت سیمان پارامتر

 استفاده گردیده است.

عد از تقویت شدن با رفتار کلسیم سیلیکات هیدراته را ب "7شکل "

دهد. نمودار اکسید گرافن و در شرایط تغییرات فشار چاه نفت نشان می
توانند مدول یانگ ساختار نشانگر آن است که افزودن گرافن اکساید می

ای که در نمودار نشان داده گونهکلسیم سیلیکات هیدراته را افزایش دهد. به

شده با سیلیکات هیدراته تقویتشده است مدول یانگ نانو کامپوزیت کلسیم 

درصد نسبت به  20های اعمالی حدوداً به میزان گرافن اکساید، تحت فشار
 نمونه بدون گرافن اکساید رشد نموده است.حالت 

تأثیر گرافن اکساید  بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته تحت 

نشان داده شده است. با افزایش دما،  "8شکل "تغییرات دمای چاه نفت در 

مراتب از یابد، اما در این حالت میزان تأثیرات منفی بهمدول یانگ کاهش می
باشد. حالت کامپوزیت کلسیم سیلیکات هیدراته بدون گرافن اکساید کمتر می

شده حدود همچنین در تمام دماهای بررسی شده مدول یانگ نمونه تقویت

باشد. نگ نظیر نمونه تقویت نشده در آن دما بیشتر میدرصد از مدول یا 23

کنندگی گرافن اکساید در بهبود خواص کلسیم این امر به دلیل نقش تقویت
گردد. باوجود افزایش دما نقش سیلیکات هیدراته در محیط چاه ایجاد می

شود و دلیل کاهش مدول یانگ افت کنندگی گرافن اکساید حفظ میتقویت

 باشد.کلسیم سیلیکات هیدراته می خواص ساختاری

نیز تأثیر گرافن اکساید بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات  "9شکل "در 
هیدراته در شرایط اعمال توأم فشار و دمای چاه نفت نشان داده شده است. 

نمودارها بیانگر بهبود مدول یانگ نانوکامپوزیت حاصل نسبت به حالت 

باشد. مینگ لی و ون گرافن اکساید میکامپوزیت کلسیم سیلیکات هیدراته بد

سیمان حفاری دریافتند که اثر همکاران با بررسی تأثیر گرافن اکساید در 
کنندگی گرافن اکساید با افزایش دما حفظ گردیده و باعث افت کمتر تقویت

های متفاوتی در نقش . عامل[23]شود خواص مکانیکی سیمان می

 توان بهباشند که از آن جمله میکنندگی گرافن اکساید تأثیرگذار میتقویت

 هایایجاد برهمکنشگرافن اکساید، العاده موارد ذیل اشاره کرد. خواص فوق
 

 
Fig. 6 The molecular structure of GO reinforced calcium silicate 

hydrated 
 شده با گرافن اکسایدساختار مولکولی کلسیم سیلیکات هیدراته تقویت 6شکل 

 

 

Fig. 7 The effect of GO on the Young’s modulus of hydrated calcium 

silicate under oil well pressures 
تأثیر اکسید گرافن بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته تحت تغییرات  7شکل 

 فشار چاه نفت

واندروالسی و تمایل برقراری پیوند بین اتمی، افزایش انرژی فصل مشترک 
بین کلسیم سیلیکات هیدراته و گرافن اکساید که باعث مقید نمودن و بروز 

 .[51,52]گردد خواص مقاومتی گرافن اکساید در درون کامپوزیت می

 گیرینتیجه -5
کنندگی گرافن مکانیکی ماتریس سیمانی و اثر تقویت مقاله خواصدر این 

های نفتی و در مقیاس نانو به روش اکساید در این ماتریس تحت شرایط چاه
 دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفته است.
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Fig. 8 The effect of GO on the Young’s modulus of hydrated calcium 

silicate under oil well temperatures 
تأثیر اکسید گرافن بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته تحت تغییرات  8شکل 

 دمای چاه نفت

 
Fig. 9 The effect of GO on the Young’s modulus of hydrated calcium 

silicate under temperature and pressure of oil well 
تأثیر گرافن اکساید بر مدول یانگ کلسیم سیلیکات هیدراته تحت اثر توأم  9شکل 

 فشار و دمای چاه

نتایج حاصل از اعمال فشار و دمای بالا بر روی کلسیم سیلیکات هیدراته، 
باشد. در حاکی از کاهش خواص مکانیکی ماتریس سیمانی در این شرایط می

سازی انجام شده افزایش دما عامل تاثیرگذار اصلی بر کاهش خواص شبیه
به  25 مکانیکی ماتریس سیمانی تشخیص داده شد. به طوریکه افزایش دما از

درصدی مدول یانگ ماتریس سیمانی  30گراد باعث کاهش درجه سانتی 350
مگاپاسکال تغییر محسوسی  500به  0.1که افزایش فشار از گردید در حالی

 در مدول یانگ ماتریس سیمانی ایجاد نکرد.
های نفتی افزودن نانوذرات اکسید در شرایط فشار و دمای بالای چاه

ر خواص مکانیکی ماتریس سیمانی در مقیاس نانو دارد. گرافن تاثیر مثبتی ب

های نفتی افزودن گرافن اکساید به سازی انجام شده در شرایط چاهطبق شبیه
 23ماتریس سیمانی باعث افزایش مدول یانگ کامپوزیت حاصله به میزان 

تواند از کاهش خواص گردد. لذا استفاده از نانوذره اکسید گرافن میدرصد می
 های نفتی جلوگیری نماید.یکی ماتریس سیمانی در دماهای چاهمکان

عنوان یک نتایج این تحقیق نشانگر آن است که گرافن اکساید به
تواند نقش بسزایی در بهبود کیفیت ماتریس سیمانی کننده مناسب میتقویت

های صورت کنشهای نفتی داشته باشد. برهمدر شرایط دما و فشار بالای چاه
ه بین ماتریس سیمانی و گرافن اکساید باعث بهبود خواص ریزساختار پذیرفت

گردد. البته کنندگی گرافن اکساید در دما و فشار بالا میو ایجاد شرایط تقویت
لازم به ذکر است که در این پژوهش مطالعات صورت گرفته در ابعاد نانو 

تر در ابعاد گیری جامع نیاز به مطالعات وسیعصورت پذیرفته و جهت نتیجه
تواند به استفاده از فناوری نانو در باشد. نتایج این تحقیق میمکرو نیز می

 ها کمک کند.وری آنهای نفت و افزایش عمر بهرهحفاری پایدار چاه
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𝐶𝑙𝑚𝑛𝑘 ضریب سختی الاستیک 

𝐸 ( مدول یانگGPa) 

𝐺 ( مدول حجمیGPa) 

𝐾 مدول حجمی (GPa) 

𝑃 ( فشارMPa) 

𝑇 ( دماC°) 
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