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ماده جديد است كه ساختار آن شامل يك تك

هاي كربن است كه در يك شبكه كريستالي لانه زنبوري 

اگر چه گرافين در چند سال اخير شناخته شده 

العاده فيزيكي، ، اما به دليل خواص فوق

مكانيكي آن بسيار مورد توجه قرار گرفته است

گرافين خواص الكترونيكي جديدي، شامل تحرك

الكترون را دارد، به عنوان جايگزين براي نسل بعدي قطعات 

همچنين گرافين به . ]3[گيردالكترونيكي مورد استفاده قرار مي

مدار ماده-اسپين

گرافين مي. ]4

العاده مورد استفاده قرار سنسورهاي شيميايي با حساسيت فوق

انگيز گرافين موجب ميخواص مكانيكي شگفت

كه در كاربردهاي نانو الكترومكانيكي، براي مثال حسگر فشار و 

. ]6[كار رودها، به

، كه عامل موثري ]7[وسيله عاملدار كردن شيميايي

زيكي، شيميايي و مكانيكي است، به

هاي اخير نشان داده شده است كه عاملدار كردن 

در چگالي الكتروني  اف ذاتيشكتواند 

و ممكن است منجر به ظهور ممان 

[.  
بيشتر مطالعات انجام شده در مورد گرافين عاملدار شده، 

روي خواص الكتروني، شيميايي و 

اين در حالي است كه . گرمايي گرافين بررسي كرده است

كارهاي كمي در زمينه تاثير گروه عاملي بر روي خواص 

بررسي خواص مكانيكي . مكانيكي گرافين انجام گرفته است

گرافين عاملدار شده براي كاربردهاي گرافين به عنوان حسگر 

و مواد كامپوزيت بسيار مهم است

نس تشديد يك صفحه گرافين عاملدار

به جرم و مدول الاستيكي صفحات گرافين بستگي دارد

بنابراين دانستن اين كه چطور مدول الاستيك صفحات گرافين 

دارد، ضروري است شده بستگي

رافين عاملدار شده به همچنين در كاربردهايي كه صفحات گ

ناپذير يا سد انتخابي به

دقيق از تاثير عاملدار شدن بر روي استحكام و رفتار شكست 

 .  
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ماده جديد است كه ساختار آن شامل يك تك

هاي كربن است كه در يك شبكه كريستالي لانه زنبوري 

اگر چه گرافين در چند سال اخير شناخته شده 

، اما به دليل خواص فوق

مكانيكي آن بسيار مورد توجه قرار گرفته است

گرافين خواص الكترونيكي جديدي، شامل تحرك

الكترون را دارد، به عنوان جايگزين براي نسل بعدي قطعات 

الكترونيكي مورد استفاده قرار مي

اسپينكنش كوچك 

4[كاربرد در اسپينترونيك است

سنسورهاي شيميايي با حساسيت فوق

خواص مكانيكي شگفت

كه در كاربردهاي نانو الكترومكانيكي، براي مثال حسگر فشار و 

ها، بهساخت نانو تشديدكننده

وسيله عاملدار كردن شيميايي

زيكي، شيميايي و مكانيكي است، بهبراي تنظيم خواص في

هاي اخير نشان داده شده است كه عاملدار كردن 

تواند بر روي سطح گرافين، مي

و ممكن است منجر به ظهور ممان  ]8[ها ايجاد كند

]9[مغناطيسي در سيستم شود

بيشتر مطالعات انجام شده در مورد گرافين عاملدار شده، 

روي خواص الكتروني، شيميايي و  تاثير گروه عاملي را بر

گرمايي گرافين بررسي كرده است

كارهاي كمي در زمينه تاثير گروه عاملي بر روي خواص 

مكانيكي گرافين انجام گرفته است

گرافين عاملدار شده براي كاربردهاي گرافين به عنوان حسگر 

و مواد كامپوزيت بسيار مهم استها كننده

نس تشديد يك صفحه گرافين عاملداربراي مثال، فركا

به جرم و مدول الاستيكي صفحات گرافين بستگي دارد

بنابراين دانستن اين كه چطور مدول الاستيك صفحات گرافين 

شده بستگيهاي جذببه پوشش اتم

همچنين در كاربردهايي كه صفحات گ

ناپذير يا سد انتخابي بههاي نفوذ

دقيق از تاثير عاملدار شدن بر روي استحكام و رفتار شكست 

. صفحات گرافين ضروري است

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 
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  مقدمه  - 1

ماده جديد است كه ساختار آن شامل يك تكگرافين يك 

هاي كربن است كه در يك شبكه كريستالي لانه زنبوري از اتم

اگر چه گرافين در چند سال اخير شناخته شده . ]1[قرار دارند

، اما به دليل خواص فوق]2[است

مكانيكي آن بسيار مورد توجه قرار گرفته است

گرافين خواص الكترونيكي جديدي، شامل تحرك

الكترون را دارد، به عنوان جايگزين براي نسل بعدي قطعات 

الكترونيكي مورد استفاده قرار مي

كنش كوچك دليل برهم

كاربرد در اسپينترونيك است

سنسورهاي شيميايي با حساسيت فوق

خواص مكانيكي شگفت. ]5[گيرد

كه در كاربردهاي نانو الكترومكانيكي، براي مثال حسگر فشار و 

ساخت نانو تشديدكننده

وسيله عاملدار كردن شيمياييهتواند بمي

براي تنظيم خواص في

هاي اخير نشان داده شده است كه عاملدار كردن در سال. رود

بر روي سطح گرافين، مي

ها ايجاد كندحالت

مغناطيسي در سيستم شود

بيشتر مطالعات انجام شده در مورد گرافين عاملدار شده، 

تاثير گروه عاملي را بر

گرمايي گرافين بررسي كرده است

كارهاي كمي در زمينه تاثير گروه عاملي بر روي خواص 

مكانيكي گرافين انجام گرفته است

گرافين عاملدار شده براي كاربردهاي گرافين به عنوان حسگر 

كنندهيا نانو تشديد

براي مثال، فركا

به جرم و مدول الاستيكي صفحات گرافين بستگي دارد

بنابراين دانستن اين كه چطور مدول الاستيك صفحات گرافين 

به پوشش اتم

همچنين در كاربردهايي كه صفحات گ

هاي نفوذعنوان غشا

دقيق از تاثير عاملدار شدن بر روي استحكام و رفتار شكست 

صفحات گرافين ضروري است

94

1

گرافين يك 

از اتم

قرار دارند

است

مكانيكي آن بسيار مورد توجه قرار گرفته است

گرافين خواص الكترونيكي جديدي، شامل تحرك

الكترون را دارد، به عنوان جايگزين براي نسل بعدي قطعات 

الكترونيكي مورد استفاده قرار مي

دليل برهم

كاربرد در اسپينترونيك است

سنسورهاي شيميايي با حساسيت فوق

گيرد

كه در كاربردهاي نانو الكترومكانيكي، براي مثال حسگر فشار و 

ساخت نانو تشديدكننده

مي

براي تنظيم خواص في

رود

بر روي سطح گرافين، مي

حالت

مغناطيسي در سيستم شود

تاثير گروه عاملي را بر

گرمايي گرافين بررسي كرده است

كارهاي كمي در زمينه تاثير گروه عاملي بر روي خواص 

مكانيكي گرافين انجام گرفته است

گرافين عاملدار شده براي كاربردهاي گرافين به عنوان حسگر 

يا نانو تشديد

براي مثال، فركا

به جرم و مدول الاستيكي صفحات گرافين بستگي دارد

بنابراين دانستن اين كه چطور مدول الاستيك صفحات گرافين 

به پوشش اتم

همچنين در كاربردهايي كه صفحات گ

عنوان غشا

دقيق از تاثير عاملدار شدن بر روي استحكام و رفتار شكست 

صفحات گرافين ضروري است
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كرنش گرافين دست نخورده با بارگذاري 

  ل شده در راستاي آرمچير و زيگزاگ

  با نتايج تجربي گرافين

 مدول يانگ كششي

E (TPa) 

95/0  

88/0  

91/0  

01/1  

سازي به ابعاد سيستم 

 5(، يكبار اندازه طول سيستم دو برابر شده 

و يكبار اندازه عرض سيستم دو برابر شد 

دست آمده حاكي از عدم 

تحت بارگذاري برشي نيز 

همانند حالت . 

نتايج مدول برشي، استحكام و كرنش 

 اند و نتايج با نتايج مرجع

سازي شان از صحت روش شبيه

كرنش حاصل از 

    

تحكام برشي گرافين با نتايج 

 مدول برشي

G (TPa) 

36/0  

37/0  

زاده خيرخواهالسادات هادي

                                                   

كرنش گرافين دست نخورده با بارگذاري 

ل شده در راستاي آرمچير و زيگزاگ

گرافين كششي استحكام

كششي استحكام 

σ (GPa) 

7/102  

4/124  

5/113 آرمچير و زيگزاگ  

5/123  

سازي به ابعاد سيستم راي اطمينان از اينكه نتايج شبيه

، يكبار اندازه طول سيستم دو برابر شده 

و يكبار اندازه عرض سيستم دو برابر شد 

دست آمده حاكي از عدم ه، كه نتايج ب

  .وابستگي نتايج به اندازه سيستم هستند

تحت بارگذاري برشي نيز  همچنين خواص مكانيكي گرافين

. است yxجهت بارگذاري برشي 

نتايج مدول برشي، استحكام و كرنش 

اند و نتايج با نتايج مرجعارائه شده

شان از صحت روش شبيه

كرنش حاصل از -منحني تنش

  .نشان داده شده است

تحكام برشي گرافين با نتايج مقايسه مدول برشي و اس

استحكام برشي

τ (GPa) 

43/53  

5/54  

السادات هاديعارفه

                                                   

كرنش گرافين دست نخورده با بارگذاري  -منحني تنش

ل شده در راستاي آرمچير و زيگزاگكششي اعما

  

استحكام و يانگ مدول

 

آرمچير و زيگزاگ راستاهاي

 ]18[بيگيري شده تجر

راي اطمينان از اينكه نتايج شبيه

، يكبار اندازه طول سيستم دو برابر شده 

و يكبار اندازه عرض سيستم دو برابر شد ) نانومتر

، كه نتايج ب)نانومتر

وابستگي نتايج به اندازه سيستم هستند

همچنين خواص مكانيكي گرافين

جهت بارگذاري برشي 

نتايج مدول برشي، استحكام و كرنش بارگذاري كششي، 

ارائه شده 2 شكست برشي در جدول

شان از صحت روش شبيهمقايسه شده است كه ن

منحني تنش. كار رفته در اين مقاله دارند

نشان داده شده است 3 بارگذاري برشي در شكل

مقايسه مدول برشي و اس

  سازي ديگر

 استحكام برشي

  گرافين آرمچير

                                                                        

منحني تنش 2 شكل

كششي اعما

مدول مقايسه 1 جدول

 

  گرافين آرمچير 

  گرافين زيگزاگ 

راستاهاي  قدار متوسط

گيري شده تجرمقدار اندازه

  

راي اطمينان از اينكه نتايج شبيهب

، يكبار اندازه طول سيستم دو برابر شده دارندوابستگي ن

نانومتر 10نانومتر به 

نانومتر 10نانومتر به 

وابستگي نتايج به اندازه سيستم هستند

همچنين خواص مكانيكي گرافين

جهت بارگذاري برشي . شودبررسي مي

بارگذاري كششي، 

شكست برشي در جدول

مقايسه شده است كه ن ]19

كار رفته در اين مقاله دارند

بارگذاري برشي در شكل

  

مقايسه مدول برشي و اس 2 جدول

سازي ديگرشبيه

 

  گرافين آرمچير

گرافين آرمچير ]19[ نتايج مرجع

                            

كرنش در طول تغيير 

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

����
به  �      ر دستگاه مختصات كارتزين نشان 

فاصله بين 

اتمي اتم 

صفحه گرافين آرامش يافته 

بعد از 

      دست آمد، تنش صفحه گرافين 

      هاي كربن در صفحه 

استحكام 

و گسيخته 

كرنش متناظر با استحكام 

تنشي كه در آن 

و كرنش برشي 

دست 

محاسبه شيب ابتداي 

ها از روي 

سازي 

كنيم و 

 2 

كه تحت بارگذاري 

، با استفاده از 

مدول يانگ و 

 2 كرنش شكل

طور كه مشاهده 

با نتايج تجربي 

شكل

جدول

گرافين آرمچير  

گرافين زيگزاگ  

قدار متوسطم 

مقدار اندازه 

ب

وابستگي ن

نانومتر به 

نانومتر به  5(

وابستگي نتايج به اندازه سيستم هستند

همچنين خواص مكانيكي گرافين

بررسي مي

بارگذاري كششي، 

شكست برشي در جدول

]19

كار رفته در اين مقاله دارندهب

بارگذاري برشي در شكل

  

جدول

گرافين آرمچير

نتايج مرجع

 ...بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                2شمارة  13دورة 

كرنش در طول تغيير 

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

��� � 1�� 	12��

ر دستگاه مختصات كارتزين نشان 

��و  ��هاي اتمي هستند و 
فاصله بين  ��
. دهد اتمي اتم  حجم ��

صفحه گرافين آرامش يافته 

بعد از . ]16،17[شود

دست آمد، تنش صفحه گرافين 

هاي كربن در صفحه 

استحكام  ،Eكرنش، مدول الاستيك 

گسيخته تحت كشش 

كرنش متناظر با استحكام 

تنشي كه در آن ( 

و كرنش برشي  )شود

دست هتواند بمي) 

محاسبه شيب ابتداي 

ها از روي آيد و بقيه كميت

سازي براي اعتبار بخشيدن به مدل محاسباتي و كد شبيه

كنيم و را محاسبه مي

 در شكل. كنيم

كه تحت بارگذاري 

، با استفاده از كششي در دو راستاي زيگزاگ و آرمچير قرار دارد

مدول يانگ و . اند

كرنش شكل-هاي تنش

طور كه مشاهده همان

با نتايج تجربي  دست آمده در تطابق خوبي

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

دورة ، 1392 ارديبهشت

كرنش در طول تغيير - هاي تنش

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

������� � ����,
ر دستگاه مختصات كارتزين نشان 

هاي اتمي هستند و 

دهدرا نشان مي

� همچنين. دهد
صفحه گرافين آرامش يافته حجم اتمي از 

شودآنگسترم تعيين مي

دست آمد، تنش صفحه گرافين 

هاي كربن در صفحه گيري بر روي تمام اتم

كرنش، مدول الاستيك 

تحت كشش تنشي كه در آن گرافين 

كرنش متناظر با استحكام ( εو كرنش شكست 

 τ ، استحكام برشي

شودگرافين تحت برش گسيخته و شكسته مي

) كرنش متناظر با استحكام برشي

محاسبه شيب ابتداي مدول الاستيك و مدول برشي با 

آيد و بقيه كميتدست مي

  .آينددست مي

براي اعتبار بخشيدن به مدل محاسباتي و كد شبيه

را محاسبه ميكامپيوتري، ابتدا خواص مكانيكي گرافين 

كنيمنتايج را با نتايج تجربي اخير مقايسه مي

كه تحت بارگذاري  ،كرنش صفحه گرافين

كششي در دو راستاي زيگزاگ و آرمچير قرار دارد

انددست آمدهسازي ديناميك مولكولي به

هاي تنشاستحكام كششي گرافين از منحني

همان. اندارائه شده

دست آمده در تطابق خوبي

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

ارديبهشت مهندسي مكانيك مدرس

هاي تنشبه منظور محاسبه منحني

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

 :شودرابطه زير محاسبه  مي

� 
��� ����,� � 

ر دستگاه مختصات كارتزين نشان ها را دانديس

 β هاي اتمي هستند و انديس

را نشان مي αترتيب جرم و سرعت اتم 

β  دهدرا نشان مي

حجم اتمي از . دهد

آنگسترم تعيين مي 4/3اوليه با ضخامت 

دست آمد، تنش صفحه گرافين هاينكه تنش هر اتم كربن ب

گيري بر روي تمام اتموسيله ميانگين

 

كرنش، مدول الاستيك -هاي تنش

تنشي كه در آن گرافين 

و كرنش شكست ) شود

، استحكام برشيGمدول برشي 

گرافين تحت برش گسيخته و شكسته مي

كرنش متناظر با استحكام برشي

مدول الاستيك و مدول برشي با 

دست ميهكرنش ب

دست ميهپيك نمودار تنش كرنش ب

براي اعتبار بخشيدن به مدل محاسباتي و كد شبيه

كامپيوتري، ابتدا خواص مكانيكي گرافين 

نتايج را با نتايج تجربي اخير مقايسه مي

كرنش صفحه گرافين- هاي تنش

كششي در دو راستاي زيگزاگ و آرمچير قرار دارد

سازي ديناميك مولكولي به

استحكام كششي گرافين از منحني

ارائه شده 1 دست آمده و در جدول

دست آمده در تطابق خوبيهنتايج ب

  

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

مهندسي مكانيك مدرس

به منظور محاسبه منحني

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

رابطه زير محاسبه  مي

)1(  �
انديس jو  iكه 

 و α. دهندمي

ترتيب جرم و سرعت اتم 

 βو   αهاي اتم

α دهدرا نشان مي

اوليه با ضخامت 

اينكه تنش هر اتم كربن ب

وسيله ميانگينهب

 .آيددست ميهب

هاي تنشاز منحني

تنشي كه در آن گرافين ( σكششي 

شودميشكسته 

مدول برشي ، )كششي

گرافين تحت برش گسيخته و شكسته مي

كرنش متناظر با استحكام برشي( γشكست 

مدول الاستيك و مدول برشي با . آيد

كرنش ب-منحني تنش

پيك نمودار تنش كرنش ب

  

 نتايج - 3

براي اعتبار بخشيدن به مدل محاسباتي و كد شبيه

كامپيوتري، ابتدا خواص مكانيكي گرافين 

نتايج را با نتايج تجربي اخير مقايسه مي

هاي تنشمنحني

كششي در دو راستاي زيگزاگ و آرمچير قرار دارد

سازي ديناميك مولكولي بهشبيه

استحكام كششي گرافين از منحني

دست آمده و در جدولهب

نتايج ب ،شودمي

    .]18[هستند

مهندسي مكانيك مدرس

شكل، تنش اتمي براي هر اتم كربن در صفحه گرافين مطابق 

رابطه زير محاسبه  مي

كه 

مي

ترتيب جرم و سرعت اتم 

اتم

α

اوليه با ضخامت 

اينكه تنش هر اتم كربن ب

ب

ب

كششي 

شكسته 

كششي

گرافين تحت برش گسيخته و شكسته مي

شكست 

آيد

منحني تنش

پيك نمودار تنش كرنش ب

  

3

براي اعتبار بخشيدن به مدل محاسباتي و كد شبيه

كامپيوتري، ابتدا خواص مكانيكي گرافين 

نتايج را با نتايج تجربي اخير مقايسه مي

منحني

كششي در دو راستاي زيگزاگ و آرمچير قرار دارد

شبيه

استحكام كششي گرافين از منحني

ب

مي

هستند



 

  

  

  

  

     

 و همكار زاده خيرخواه

 

 2شمارة  13دورة 

براي گرافين عاملدار شده با 

  راستاي آرمچير 

 

عاملدار شده با 

  يدروژن تحت برش در راستاي آرمچير

هاي شود، مدول

     هاي هيدروژن كاهش 

شود كه استحكام كششي و برشي و 

اين . يابندهاي شكست با افزايش هيدروژن كاهش مي

تيك و برشي بيشتر است 

به عاملدار كردن 

، مدول %30در مقدار پوشش هيدروژن 

الاستيك، استحكام و كرنش شكست گرافين عاملدار شده تحت 

را نشان % 38و 

، %33اين مقادير براي بارگذاري برشي به ترتيب برابر 

تر و فهم بهتر از اثر پوشش هيدروژن، 

اتم هيدروژن در 

شود كه ناشي از 

 .استحكام پيوند و تمركز تنش در آن نقطه است

زاده خيرخواهالسادات هادي

دورة ، 1392 ارديبهشت مهندسي مكانيك مدرس

براي گرافين عاملدار شده با ش 

 در كشش تحت يدروژن

عاملدار شده با ش براي گرافين 

يدروژن تحت برش در راستاي آرمچير

شود، مدولديده مي 6و 

هاي هيدروژن كاهش يانگ و برشي با افزايش پوشش اتم

شود كه استحكام كششي و برشي و 

هاي شكست با افزايش هيدروژن كاهش مي

تيك و برشي بيشتر است هاي الاس

به عاملدار كردن دهد استحكام و كرنش شكست 

در مقدار پوشش هيدروژن 

الاستيك، استحكام و كرنش شكست گرافين عاملدار شده تحت 

و % 47، %27بارگذاري كششي به ترتيب كاهش 

اين مقادير براي بارگذاري برشي به ترتيب برابر 

تر و فهم بهتر از اثر پوشش هيدروژن، 

اتم هيدروژن در دهد كه وجود تنها يك 

شود كه ناشي از شدن گرافين در آن نقطه مي

استحكام پيوند و تمركز تنش در آن نقطه است

السادات هاديعارفه

مهندسي مكانيك مدرس

ش كرن- هاي تنش

يدروژنه مختلف 

ش براي گرافين كرن-هاي تنش

يدروژن تحت برش در راستاي آرمچيرصدهاي مختلف ه

و  5 طور كه در شكل

يانگ و برشي با افزايش پوشش اتم

شود كه استحكام كششي و برشي و همچنين ديده مي

هاي شكست با افزايش هيدروژن كاهش مي

هاي الاسمدولكاهش در مقايسه با 

دهد استحكام و كرنش شكست 

در مقدار پوشش هيدروژن . بسيار حساس هستند

الاستيك، استحكام و كرنش شكست گرافين عاملدار شده تحت 

بارگذاري كششي به ترتيب كاهش 

اين مقادير براي بارگذاري برشي به ترتيب برابر 

  .هستند

تر و فهم بهتر از اثر پوشش هيدروژن، براي بررسي دقيق

دهد كه وجود تنها يك نشان مي

شدن گرافين در آن نقطه مي

استحكام پيوند و تمركز تنش در آن نقطه است

مهندسي مكانيك مدرس               

هاي تنشمنحني 5 شكل

 صدهايدر

هاي تنشمنحني 6 شكل

صدهاي مختلف هدر

  

طور كه در شكلهمان

يانگ و برشي با افزايش پوشش اتم

همچنين ديده مي. يابند

هاي شكست با افزايش هيدروژن كاهش ميكرنش

كاهش در مقايسه با 

دهد استحكام و كرنش شكست كه نشان مي

بسيار حساس هستند

الاستيك، استحكام و كرنش شكست گرافين عاملدار شده تحت 

بارگذاري كششي به ترتيب كاهش 

اين مقادير براي بارگذاري برشي به ترتيب برابر . دهند

هستند %40و % 

براي بررسي دقيق

نشان مي 7 شكل

شدن گرافين در آن نقطه ميگرافين باعث پاره

استحكام پيوند و تمركز تنش در آن نقطه استضعيف بودن 

                                                                                             

  

ل شده 

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

گرافين 

براي اجتناب از زياد نزديك شدن  

دليل نيروي دافعه قوي بين 

در يك 

مجاز به قرار گرفتن روي دو اتم كربن 

هاي هيدروژن 

اين توزيع در آزمايشگاه، 

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

سازي 

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

 5دست آمده در شكل 

  .دهد

      هاي هيدروژن بر 

شكل

شكل

يانگ و برشي با افزايش پوشش اتم

يابندمي

كرنش

كاهش در مقايسه با 

كه نشان مي

بسيار حساس هستند

الاستيك، استحكام و كرنش شكست گرافين عاملدار شده تحت 

بارگذاري كششي به ترتيب كاهش 

دهندمي

43 %

شكل

گرافين باعث پاره

ضعيف بودن 

 ...بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                                                                       

ل شده كرنش گرافين با بارگذاري برشي اعما

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

گرافين  اي روي سطح

براي اجتناب از زياد نزديك شدن  

دليل نيروي دافعه قوي بين 

در يك  شود كه دو اتم هيدروژن

مجاز به قرار گرفتن روي دو اتم كربن 

هاي هيدروژن چگونگي موقعيت اتم

اين توزيع در آزمايشگاه، 

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

سازي براي درصدهاي مختلف پوشش هيدروژن، شبيه

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

دست آمده در شكل 

دهدمتناظر براي تنش برشي را نشان مي

  

هاي هيدروژن بر گيري اتم

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                                                                       

كرنش گرافين با بارگذاري برشي اعما

  در راستاي آرمچير و زيگزاگ

 ايپوشش هيدروژن كاتوره

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

اي روي سطحكه به طور كاتوره

براي اجتناب از زياد نزديك شدن  

دليل نيروي دافعه قوي بين ه هاي هيدروژن به يكديگر ب

شود كه دو اتم هيدروژن

مجاز به قرار گرفتن روي دو اتم كربن 

چگونگي موقعيت اتم

اين توزيع در آزمايشگاه، . دهدروي صفحه گرافين را نشان مي

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

براي درصدهاي مختلف پوشش هيدروژن، شبيه

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

دست آمده در شكل هكرنش ب-

متناظر براي تنش برشي را نشان مي

گيري اتمتصوير شماتيك از نحوه قرار

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                                                                       

كرنش گرافين با بارگذاري برشي اعما-منحني تنش

در راستاي آرمچير و زيگزاگ

پوشش هيدروژن كاتوره

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

كه به طور كاتوره ،هاي هيدروژن

براي اجتناب از زياد نزديك شدن  . پردازيماند، مي

هاي هيدروژن به يكديگر ب

شود كه دو اتم هيدروژنها، محدوديتي گذاشته مي

مجاز به قرار گرفتن روي دو اتم كربن  سمت از صفحه گرافين

چگونگي موقعيت اتم 4شكل . مجاور هم نباشند

روي صفحه گرافين را نشان مي

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

براي درصدهاي مختلف پوشش هيدروژن، شبيه

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

-هاي تنشمنحني

   .اند

متناظر براي تنش برشي را نشان مينيز نتايج 

تصوير شماتيك از نحوه قرار

  روي گرافين

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

96                                                                       

منحني تنش 3 شكل

در راستاي آرمچير و زيگزاگ

  

پوشش هيدروژن كاتوره -1-3

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

هاي هيدروژنبا اتم

اند، ميتوزيع شده

هاي هيدروژن به يكديگر باتم

ها، محدوديتي گذاشته مياتم

سمت از صفحه گرافين

مجاور هم نباشند

روي صفحه گرافين را نشان مي

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

  .]20[است

براي درصدهاي مختلف پوشش هيدروژن، شبيه

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

منحني. شده است

اندنشان داده شده

نيز نتايج  6شكل 

  

تصوير شماتيك از نحوه قرار 4 شكل

روي گرافين

96

شكل

  

1

در اين قسمت به محاسبه خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده 

با اتم

توزيع شده

اتم

اتم

سمت از صفحه گرافين

مجاور هم نباشند

روي صفحه گرافين را نشان مي

به صورت تجربي نيز به عنوان يك حالت پايدار معرفي شده 

است

ديناميك مولكولي با بارگذاري كششي در راستاي آرمچير انجام 

شده است

نشان داده شده

  

شكل
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 ، هاي هيدروژن روي صفحه گرافين

 در) ب(در حالت عمود بر راستاي كشش و برش 

 كرنش در بارگذاري كششي

 

  

  ري برشيكرنش در بارگذا

گذاري تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت بار

عمود  راستاي خط هيدروژن

زاده خيرخواهالسادات هادي

                                                   

هاي هيدروژن روي صفحه گرافين

در حالت عمود بر راستاي كشش و برش 

  حالت موازي با راستاي كشش و برش

كرنش در بارگذاري كششي -

كرنش در بارگذا-هاي تنش

تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت بار

راستاي خط هيدروژن ،كششي در راستاي آرمچير

السادات هاديعارفه

                                                   

هاي هيدروژن روي صفحه گرافينگيري اتموه قرار

در حالت عمود بر راستاي كشش و برش 

حالت موازي با راستاي كشش و برش

  

-هاي تنشمقايسه منحني

هاي تنشمقايسه منحني

تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت بار

كششي در راستاي آرمچير

  بر راستاي كشش

                                                                        

وه قرارنح 8 شكل

در حالت عمود بر راستاي كشش و برش ) الف(

حالت موازي با راستاي كشش و برش

مقايسه منحني 9 شكل

مقايسه منحني 10 شكل

  

تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت بار 11 شكل

كششي در راستاي آرمچير

بر راستاي كشش

                            

  
شدن صفحه گرافين آرمچير با پوشش يك اتم 

تواند به صورت الگومند بر روي سطح 

اند كه عاملدار 

كردن گرافين به صورت الگومند به صورت تجربي قابل انجام 

در اين قسمت ما پوشش هيدروژن را كه با الگوي 

بدين 

خط هيدروژن عمود بر 

خط هيدروژن 

سازي شده براي هر دو الگو 

10  

اي بارگذاري كششي 

دهد استحكام كشش و كرنش شكست 

 ،با الگوي خطي هيدروژن عمود بر راستاي كشش

كاهش بيشتري را نسبت به حالتي كه خط هيدروژن موازي 

ست كه 

استحكام برش و كرنش 

در حالت الگوي خطي هيدروژن موازي با راستاي 

كاهش بيشتري را نسبت به حالتي كه خط هيدروژن 

12 

اي از فرايند تغيير شكل كششي و برشي گرافين 

روژن عمود بر راستاي 

شكل

شكل

شكل

  

شكل

 ...بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                2شمارة  13دورة 

شدن صفحه گرافين آرمچير با پوشش يك اتم 

     كششي تحت بارگذاري

تواند به صورت الگومند بر روي سطح 

اند كه عاملدار اخير نشان داده

كردن گرافين به صورت الگومند به صورت تجربي قابل انجام 
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دانيم حالت هيبريداسيوني 

است و هر اتم كربن سه اوربيتال

آنگسترم است  42/1

جذب شيميايي . 

ها منجر به تغيير هيبريداسيون از 

اتصال اتم هيدروژن منجر به بالا آمدن اتم 

طول . شودآنگسترم مي

آنگسترم است و طول 

يابد تغيير مي 50/1

درجه كاهش  111

همچنين جذب اتم هيدروژن بر روي سطح گرافين 

spايمنجر به تغيير پيوند كربن از هيدريداسيون صفحه
2  

هيدروژناتصال اتم 

كند و منجر به تبديل مي

spهاي علاوه بر اين پيوند
برون  3

توانند بچرخند و اي هستند و تحت كشش و برش مي

كمتر استحكام كششي و برشي و 

هاي هاي شكست به پوشش هيدروژن نسبت به مدول

هاي كوچك است

 هاي بالاحد كرنش

ترين پيوندها كنترل 

شود كه تواند باعث 

هستند هاي هيدروژن 

تغيير يافته و به وضوح باعث 
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تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت ب

راستاي خطبرشي در راستاي آرمچير، 

  

در اين قسمت به بررسي علت تضعيف استحكام گرافين عاملدار 

دانيم حالت هيبريداسيوني طور كه مي

است و هر اتم كربن سه اوربيتال

C-C 42طول پيوند 

. درجه است 120

ها منجر به تغيير هيبريداسيون از 

اتصال اتم هيدروژن منجر به بالا آمدن اتم 

آنگسترم مي 3/0كربن متصل به هيدروژن به اندازه 

آنگسترم است و طول  11/1هيدروژن برابر 

50 به 42/1كربن مجاور از 

111درجه به  120

همچنين جذب اتم هيدروژن بر روي سطح گرافين 

منجر به تغيير پيوند كربن از هيدريداسيون صفحه

sp
اتصال اتم . شودمي 3

تبديل مي σدر گرافين را به پيوند 

علاوه بر اين پيوند

اي هستند و تحت كشش و برش مي

  

كمتر استحكام كششي و برشي و 

هاي شكست به پوشش هيدروژن نسبت به مدول

هاي كوچك استيانگ و برشي، تاثير كمتر هيدروژن در كرنش

حد كرنش در شكست

ترين پيوندها كنترل وسيله شكسته شدن ضعيف

تواند باعث هيدروژن مي

هاي هيدروژن گيري اتم

sp  تغيير يافته و به وضوح باعث

بررسي خواص مكانيكي گرافين عاملدار شده با هيدروژن 

                                                                       

تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت ب

برشي در راستاي آرمچير، 

  راستاي برش

 بحث و تحليل

در اين قسمت به بررسي علت تضعيف استحكام گرافين عاملدار 

طور كه ميهمان. پردازيم

spهاي كربن در گرافين 
است و هر اتم كربن سه اوربيتال 2

طول پيوند . دارد πو يك اوربيتال 

C-C-C  ،120

ها منجر به تغيير هيبريداسيون از هاي خارجي يا راديكال

اتصال اتم هيدروژن منجر به بالا آمدن اتم . شود

كربن متصل به هيدروژن به اندازه 

هيدروژن برابر پيوند كربن و 

كربن مجاور از -پيوندهاي كربن

C-C-C  120از

همچنين جذب اتم هيدروژن بر روي سطح گرافين 

منجر به تغيير پيوند كربن از هيدريداسيون صفحه

3اي هيبريداسيون خارج صفحه

در گرافين را به پيوند 

علاوه بر اين پيوند. شودتضعيف پيوند مي

اي هستند و تحت كشش و برش مي

  .موجب تضعيف گرافين شوند

كمتر استحكام كششي و برشي و همچنين علت حساسيت 

هاي شكست به پوشش هيدروژن نسبت به مدول

يانگ و برشي، تاثير كمتر هيدروژن در كرنش

شكست كه از آنجايي

وسيله شكسته شدن ضعيف

هيدروژن ميشود، حتي پوشش اندك 

گيري اتمپيوندهايي كه در محل قرار

spاز  هيبريداسيون آنها
spبه  2

3
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تصوير پارگي صفحه گرافين عاملدار شده تحت ب 12 شكل

برشي در راستاي آرمچير، 

راستاي برش با

بحث و تحليل  -4

در اين قسمت به بررسي علت تضعيف استحكام گرافين عاملدار 

پردازيمشده مي

هاي كربن در گرافين اتم

σ  و يك اوربيتال

 Cو زاويه پيوند

هاي خارجي يا راديكالاتم

sp
spبه  2

شودمي 3

كربن متصل به هيدروژن به اندازه 

پيوند كربن و 

پيوندهاي كربن

Cو زاويه پيوند 

همچنين جذب اتم هيدروژن بر روي سطح گرافين . يابدمي

منجر به تغيير پيوند كربن از هيدريداسيون صفحه

هيبريداسيون خارج صفحه

در گرافين را به پيوند  πپيوند 

تضعيف پيوند مي

اي هستند و تحت كشش و برش ميصفحه

موجب تضعيف گرافين شوند

همچنين علت حساسيت 

هاي شكست به پوشش هيدروژن نسبت به مدولكرنش

يانگ و برشي، تاثير كمتر هيدروژن در كرنش

از آنجايي همچنين

وسيله شكسته شدن ضعيفهدهد و بمي

شود، حتي پوشش اندك مي

پيوندهايي كه در محل قرار

هيبريداسيون آنها

98

شكل

4

در اين قسمت به بررسي علت تضعيف استحكام گرافين عاملدار 

شده مي

اتم

σ

و زاويه پيوند

اتم
2

كربن متصل به هيدروژن به اندازه 

پيوند كربن و 

پيوندهاي كربن

و زاويه پيوند 

مي

منجر به تغيير پيوند كربن از هيدريداسيون صفحه

هيبريداسيون خارج صفحه

پيوند 

تضعيف پيوند مي

صفحه

موجب تضعيف گرافين شوند

كرنش

يانگ و برشي، تاثير كمتر هيدروژن در كرنش

همچنين

مي

مي

پيوندهايي كه در محل قرار

هيبريداسيون آنها
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