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رانانولولهتوانستويبعد،سال ديواره توليدتك .كندهم

ورقشدهرولفرمصورتبهتوانميراكربنيهاينانولوله

كووالانتعلتبهكهكردفرضگرافن بيندرموجودپيوندهاي

فرديبهمنحصرخواصآن،اتميساختاردركربنهاياتم

شدهويژگينيا.ددارن مكانيباعث خواص بررسي كه ويكاست

ساختارشكلرييتغ بارگذاراين تحت اهميتمختلفهاييها

كندايويژه مثال،.پيدا ازبراي صنعتييكي كاربردهاي

كربني،نانولوله آنهاهاي از سنساستفاده عملگرهادر و ورها

سال.است برنهولك،1999در و شكل]3[ناردلي تغيير تأثير ،

نانولوله كرخمشي بررسي آنها الكتريكي خواص روي بر را دهها

خمشيو شكل تغيير كه داشتند نواريبيان ساختار هانانولوله1،

مي آنها كايراليتي به وابسته كه ميرا تغيير و.دهدباشد، لي

الكترومكانيكييك،]4[كيم طراحي2نانوانبركحاويعملگر

آن نانوانبرك در كه نانولولهكردند در.دوشمياستفادهكربنياز

كاربردهايي، نانولولهشناختچنين خمشي ورفتار تعيينها

خمشي اهميتآنهامدول .استزياديحائز

ابزاريمحاسباتهايسازيهيـشبامروزه عنوان قدرتمنديبه

مكانينيبشيپيابر استفادهيكربنهاينانولولهيكيخواص

كليزيرگروهدوبهتوانميراهاسازيهيشباين.دونشمي

ممولكوليديناميكسازيشبيهيااتميسازيدلـم سازيدلو

يكيمولكوليديناميكسازيهشبي.نمودتقسيمپيوستهمحيط

نانوساختارهاسازيشبيهدرموجودهايروشمعتبرتريناز

است رفته كار به زيادي پژوهشگران توسط كه مثال،.است براي

همكاران و شبيه]5[هرناندز از استفاده ديناميكبا سازي

نانولوله الاستيسيته مدول وابستگي بهمولكولي، را كربني هاي

داده نشان آنها كايراليتي و همكارانون.اندقطر و نيز]6[زينگ

از استفاده خواصبا مطالعه به مولكولي ديناميك روش

نانولوله مدولمكانيكي كه كردند بيان و پرداخته كربني هاي

نانولوله وابستهالاستيسيته آنها قطر به بزرگ قطرهاي در ها

همكاران.نيست و ديناميك]7[شادلو روش از استفاده با

رفتار اپوكسيهاينانوكامپوزيتشكستمولكولي، تقويتپايه

كردندهاينانولولهباشده بررسي را داشتند.كربني بيان آنها

كه گيرند،ميقراردرجه45زاويهدركربنيهاينانولولهزماني

نانوكامپوزيتشكستانرژيمقداربيشترين .آيدميحاصلبراي

علي ايناما از استفاده مولكولي، ديناميك روش مزاياي رغم

1. Band Structure

2. Nanotweezer

حجموحاكمبنديفرمولوروابطپيچيدگيعلتبهروش

سيستممـحدودآن،محاسباتبالاي تعدادبرمشتملهايبه

تنهاگرددميهااتمازحدوديم هايمقياسبهاعمالقابلو

پيكوثانيهدركوتاهبسيارزماني بومرتبه اين.]8[دخواهد رواز

شبيه منظور سيستمبه بزرگسازي زمانيهاي مقياس و تر

درريشهكهپيوستهمحيطسازيمدلازاستفادهتر،طولاني

الاستيسيتهحوزهدريافتهتوسعهروابط توجهمورددارد،تئوري

.استگرفتهقرارنامحقق

پيكي3معادلوستهيپطيمحسازيمدل نيترشرفتهياز

ترككهاستوستهيپطيمحهايتكنيك هايروشبياز

ا4يمولكولكيمكان استجاديا5محدودجزايو هايروش.شده

روشسازيمدل عمدتاً معادل پيوسته سازيمدلهايمحيط

المان از استفاده با پنانولوله شاملهاي را تير و فنر خرپا، وسته،

روش.شونديم ديناميكياين و استاتيكي خواص تعيين براي ها

استفادهنانولوله قابل نانولولهاگ.هستندها بارچه را كربني هاي

شبيهال نيز پوسته كردهمان اين]9،10[اندسازي در ولي ،

اتصورت ناديدهخصوصيات را برمي آن تأثير و گرفته

مي حذف را نانولوله مكانيكي ديگر.كنندخصوصيات اشكال

استسازيمدل اين پوسته المان از استفاده با پيوسته محيط

نمي نظر در را اتمي بين نيروهاي محيطسازيمدل.گيردكه

خرپا المان از استفاده با خمشنيزپيوسته و اعوجاج مقابل در

كربن مي–پيوندهاي مشكل دچار .شودكربن

سال چويل،2003در ا]11[و بايمحدودجزايمدل

تينيگزيجا ارائه-كربنونديپيبجاريالمان و.كردندكربن ابعاد

ت المان الاستيسيته مازريمدول ويمولكولكيمكانانيارتباط

مدول.شدنييتعوستهيپطيمحكيمكان الاستيسيتهآنها

زريآرمچهاينانولوله و995/0-033/1ارگزاگيو تراپاسكال

نانولوله اين برشي مدول بينهمچنين را 25/0–475/0ها

آوردندتراپاسكال مدوليخوبخوانيهمكهبدست با

برشي مدول و گرافنالاستيسيته و.داشتورق تيسرپس

و]12[پاپانيكوس معادل پيوسته محيط روش از استفاده با

كربن پيوندهاي براي تير المان برشي-جايگزيني مدول كربن،

رانانولوله كايرال ساختارهاي از گروه دو و زيگزاگ آرمچير، هاي

كردند نانولوله.محاسبه اين برشي مدول محدودهآنها در را ها

پ242/0–504/0 آوردندترا دست به .اسكال

3. Equivalent-Continuum Modeling (ECM)

4. Molecular Mechanics (MM)

5. Finite Element Method (FEM)
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لاكردا و ت]13[آويلا محدود المان ازريمدل استفاده با را

دادندليپتانس گسترش شده، اصلاح رفيعيويهشكر.مورس

الاست]14[ مدل استفادهيبرايخطيكاز نانولوله كردن مدل

و نانولولهTPa1معادلايالاستيسيتهمدولكردند هايبراي

گزارش همكارانيالهيتآ.كردندكربني مدليبرا]15[و

پتانس از نانولوله غيكردن استفادهيخطيرل آنها.كردندمورس

كه داشتند كرنشاعلام حدود رف%5تا نانولوله كاملاًيتارـ،

كرنش،داشتهيخط از پس تغ%5اما آن ميرفتار و.كنديير لو

پيوسته]16[هو محيط روش از استفاده خواصبا معادل،

نانولوله كردندمكانيكي محاسبه را كربني بيان.هاي ايشان

ساختارهاي الاستيسيته مدول قطر، افزايش با كه كردند

مي افزايش كايرال و آرمچيرزيگزاگ ساختارهاي در ولي يابد

ندارد الاستيسيته مدول روي بر محسوسي اثر قطر .افزايش

مور در زيادي تحقيقات تاكنون مكانيكيگرچه خواص د

امانانولوله است، شده انجام كربني بههاي تحقيقات اين عمدة

و پيچشي رفتار و يافته اختصاص الاستيسيته مدول بررسي

نانولوله استخمشي گرفته قرار بررسي مورد ندرت به از.ها

ديگر، رويسوي بر نانولوله ساختار تغيير تأثير تحقيقات اين در

جام بطور خواص بررسياين به فقط و نشده مطالعه ع

با كايرال ساختار و خاص ابعاد با زيگزاگ و آرمچير ساختارهاي

شده محدود مشخص، زاويه آن.ندايك بررسيحال جهت كه

كه است لازم آن، مكانيكي خواص روي بر نانولوله ساختار تأثير

نانولوله قطر و طول تاثيرات از مستقل كايرال، زاويه تاثير

.شودبررسي

هندسي پارامترهاي تأثير پژوهش، اين هاينانولولهدر

مدولكربني بر كايراليتي همچنين و طول قطر، وبرشيشامل

ميآنهاخمشيمدول بررسي مستقل طور به سازيمدل.شود،

وهانانولوله محدود اجزاي روش بينبه ارتباط اساس بر

پيوسته محيط مكانيك و مولكولي المان،مكانيك جايگزيني با

كربن پيوندهاي جاي به اين.دگيرميانجامكربن،-تير به

نانولوله هندسه محهامنظور، وايجادلبمتافزارنرمطيدر شده

مي ذخيره متني فايل يك در آن فايل.شودنتايج اين درسپس

شرايطيفراخوانانسيسافزارنرمطيمح و بارگذاري و شده

مي اعمال پيچشي.دشومرزي و خمشي رفتار طريق اين به

نانولوله كربانواع كايرالهاي و زيگزاگ آرمچير، شامل درني

گسترده ابعادي ميشبيهمحدودة تحليل و تاسازي علاوهشود

اندازهبر اثرات قطر(تفكيك و نقش)طول درنيزكايرالزاويه،

نانولوله مشخصرفتار نتايج.دشوها كردن نرماليزه با نهايت در

و برشي مدول تعيين براي معادلاتي خمشيمدولحاصل،

مينانولوله استخراج كايرال .شودهاي

ديوارهتككربنينانولولههندسه-2

مي را ديواره تك كربني نانولولة يكهندسه پيچيدن با توان

يك نهايت در تا كرد مدل گرافن ورق از شكل مستطيل ورق

استوانه آيدلولة دست به توخالي از.اي اتم دو منظور اين به

مي انتخاب گرافن نظرورق در مبدأ اتم عنوان به يكي شوند،

مي رول صفحه و شده مبدأگرفته اتم روي دوم اتم تا شود

اشاره.دشومنطبق ديگر اتم جهت به مبدا اتم از كه برداري

ميمي ناميده برداركايرال به).1شكل(شودكند، بردار اين

رابطه مي)1(صورت :شودتعريف

)1(21 amanC
��

�

+=

رابطه 1فوقدر

�

a2و
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aپا لانههيبردارهاي شبكه در

ميزنبور زاوباشنديگرافن هم با م60هيكه وسازنديدرجه

مرتب صحيح)n,m(زوج كايرالاعداد شاخص معرف و بوده،

هستند را.نانولوله مستطيل لبة يك كه كايرال بردار تعريف با

ك تشريح براي ديگر بردار يك است، داده نانولولهاملتشكيل

است م.احتياج نانولوله محور ثانويه، بردار عمودباشدياين كه

كايرالبر .استبردار

ن1شكل تشكيل براي لازم گرافنانولولهپارامترهاي ورق ]17[از

آن صورتبه،)n,m(صحيحعددجفتيككهجااز

كنند،ميتوصيفراديوارهتكنانولولةيكفرد،بهمنحصر
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aكربن پيوند مـقدار-طول با نانومتر142/0كربن

ضلعي شش ميدر اين).1شكل(باشدها به توجه ميزانبا كه

نانولوله باشند، مقدار چه كايرال بردار و بازاويه هايي

مي وجود به كايرال و زيگزاگ آرمچير، مختلف .آيندساختارهاي

از خود هندسي تقارن علت به آرمچير، و زيگزاگ نوع معمولا

سوم مي)كايرال(دستة ساختارنانولوله.شوندمتمايز با هايي

)n,n(كايرال زاويه ساختار30با با و آرمچير با)n,0(درجه،

زيگز درجه، صفر كايرال ميزاويه ناميده هايينانولوله.شونداگ

غـيرمنظم ساختارهاي mnكه)n,m(با كايرال< زاويه و

0 30< <θميمـي كايرال را .نامندباشد

اجزايسازيمدلومولكوليمكانيكمباني-3

محدود

اتم بين كنش برهم مولكولي، سطح انرژيدر اساس بر هايها

مي توصيف مولكولي يكربنهاينانولوله.دشوپتانسيل

غييساختارها رفتار شبكه.هستنديخطريبا مطالعه براي

شكل تغيير تحت پيونديمولكولي پتانسيل انرژي كوچك، هاي

م رابطهيرا مطابق به)4(توان هارمونيك ساده توابع توسط

زد تخمين .]18[خوبي

)4(E total
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φθ φθ ∆+∆+∆= kkrk

r

رابطه اين در
r

k،
θ
kوφkنيروييثوابتمعرفترتيببه

وپيوندپيچشوپيوندخمشپيوند،كشش ،∆rهستند

∆θو∆φبه زاويهپيوند،طولتغييراتنمايندهترتيبنيز

.باشندميپيوندايصفحهخارجپيچشوپيوندايصفحهداخل

نيرويي ثوابت همكارانكهمقادير و كرنل محاسبه]19[توسط

جدولاندشده .استآمده1در

چو و انرژي]11[لي بين بينتساوي درمولكوليپتانسيل

را ساختاري مكانيك در كرنشي انرژي و شيمي علم محاسبات

كردند .برقرار

مولكولي1جدول هارمونيك پتانسيل نيرويي ]19[ثوابت

ثوابت

نيرويي

r
k

1(nN nm )−

⋅

θk

2(nN nm rad )−

⋅ ⋅

φk

2(nN nm rad )−

⋅ ⋅

652876/0278/0مقدار

رابطه روش، اين با مكانيكآنها پارامترهاي بين مستقيم اي

كردند ايجاد مولكولي مكانيك نيرويي ميدان ثوابت و .ساختاري

از عبارتند روابط :اين

)5(, ,= = =θ φ
o o o o o o

r

o o o

E A E I G J
k k k

L L L

رابطه اين در
o

L،
o

A،
o
I،

o
J،

o
Eو

o
G،طول ترتيب به

مدول قطبي، اينرسي ممان اينرسي، ممان مقطع، مساحت

مدول و دايرهالاستيسيته مقطع با تيري المان قطربرشي به اي

dكـربن پيوند جايگزين كه نانولوله-است در هايكـربن

مي پيوند.شودكربني طول معادل جايگزين، تير المان طول

رابطه.باشدمي)نانومتر142/0(كـربن-كـربن از استفاده با

انرژي)5( ضرايب معين مقادير جدولو در مندرج ،1پتانسيل

تير المان برشي مدول و الاستيسيته مدول قطر، مقادير

مي بدست جدولجايگزين در كه است2آيد شده ا.ذكر نيدر

بايهااتمانيمونديپ،پژوهش نانولوله المانكربن از استفاده

نوعريت كهدوشميمدلانسيسافزارنرمرد188Beamاز

ميدرجه6داراي گره هر در ويهندساتيخصوص.باشدآزادي

اينكيمكان جدولالماني گرفتهدر2طبق .اندشدهنظر

نانولولهمدل ميسازي انجام مرحله دو در مرحله.گيردها در

اتم مختصات تعيين با هندسياول مدل كربن، محهاي طيدر

ذخيرهمتافزارنرم متني فايل يك در آن نتايج و شده ايجاد لب

فايل.شودمي اين دوم، مرحله محدر انسيسنرمطيدر افزار

باريفراخوان و مرزي شرايط برشده، خمشي و پيچشي هاي

مينانولوله اعمال انواع.شودها از زيادي تعداد طريق اين به

ونانولوله زيگزاگ آرمچير، شامل كربني شبيههاي سازيكايرال

بر شامل مكانيكي خواص استاتيكي، تحليل انجام با و شده

مي استخراج خمشي مدول و پيچشي ادامه،.شودمدول در

مي بيان پارامترها اين محاسبه .شودنحوه

ا2جدول مدل در تير المان مكانيكي و هندسي محدودجزاءخواص

پارامتر
d

(nm)

o
E

2(nN nm )−

⋅

o
G

2(nN nm )−

⋅

14662/054881/871مقدار
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شي

اتل آزادي درجات تمام ابتدا درمخمشي، ها

مي اتم.شوده به نانولولهسپس انتهايي هاي

محورآنگستروم1 بر عمود راستاي در

اعمال.شود از مجموعمقدار،خمشپس

نانولوله توسطانتهايينقاطدرحور نانولوله

خمشي.شوديم هاينانولوله)Eb(مدول

رابطه از استفاده با مي)8(ش شودمحاسبه

3

3
=

δ

y

b

F L
E

I

F،L،δوIترتيب يروينمجموعمقداربه

نانولوله،نانولولهانتهاييهاياتم اوليه طول ،

اتم در محور بر عمود راستاي در هايده

مي نانولوله اينرسي اينرسي.باشدممان ممان

رابطه از مي)9(ده .شودمحاسبه

( ) ( )( )4 4

64

π
= + − −I D t D t

شد ذكر وبهtوDلاً قطر بيانگر ترتيب

نانولوله3شكل.ستند در شده ايجاد خمش

.دهدمي

نانولولهخواصبرر هامكانيكي

مكانيكي خواص بر كايرال هاينانولولهزاويه

سايرري نقش بايد پيچشي، و خمشي هاي

تفكيك و مطالعه نيز آنها مكانيكي رفتار ر

مي نانولوله طول و قطر اندازه در.باشدشامل

تحليل از ابتداده محدود، اجزاي عددي هاي

و برشي مدول تغييرات بر شده ذكر وامل

بصورتشودي كايرال زاويه تاثير سپس و

مي تحليل .شودازه،

شكل تغيير نانولولهة در )18و0(خمشي

.باكربنيهايولوله . .

مكانيك مهندسي

مكانيكيص

شرايط بايد ابتدا مكانيكي، واص

اعمال درستي به آن با متناظر لي

نانولوله برشي بهول كربني هاي

گره آزادي در)هااتم(هادرجات

نانولوله، هر كايراليتي به توجه با

.است

استوانه به كارتزين از مختصات ،-

نانولوله1مقدار محور حول درجه

مي اينمونه2شكل.شوداعمال

اعمالگره پيچش و ابتدايي هاي

كايرال نانولوله را)16و8(در

اتم در گشتاور مجموع هايقدار

مي محاسبه برشي.شودر مدول

رابطه از استفاده با به)6(پيچش

J

LT
G

θ
=

Jگشتاور برآيند بيانگر ترتيب به

ممان و پيچش ميزان طول، وله،

با.د نانولوله قطبي اينرسي ممان

.شودمي

( ) ( )( )4 4

32

π
= + − −J D t D t

ترت ضخامتيانگربيببه و قطر

ديوارة،tمقداريينتعيبرا.د

واندروالس قـطر كيبا ربنـاتم

.]22-20[شودمي

در پيچش و انتهايزي نانولولهدو

)16و8(ل

خمشمدول-4-2

مدول محاسبه براي

بسته نانولوله ابتداي

مقدار به جابجايي

مي اعمال شنانولوله

بريروين محعمود

ممحاسبهافزارنرم

خمش تحت كربني

]15[.

)8(

رابطه Fy،8در

بر درعمود محور

شد ايجاد جابجايي

منانولولهانتهايي و

استفاد با نيز نانولوله

)9(

قبلاهمان كه طور

هسضخامت نانولوله

م)18و0( نمايش را

مؤثرعوامل-5

ز تأثير بررسي براي

بارگذا تحت كربني

بر تأثيرگذار عوامل

ش.شود عوامل اين

استفاد با بخش اين

عو تأثير بررسي به

مخمشي يپرداخته

اندا اثرات از مستقل

نمونة3شكل

نانوخمشيوبرشيهايتعيينمدول

60

خواصمحاسبهنحوه-4

برشيمدول-4-1

خو از يك هر محاسبه براي

شكل تغيير يا بارگذاري و مرزي

مدو.شود محاسبه منظور به

د تمام محدود، اجزاي روش

مي بسته نانولوله .شودابتداي

باگرهاينتعداد برابر n+mها

پيچشي، شرايط اعمال براي

مق به پيچشي و يافته تغيير اي

اتم نانولولهدر آزاد انتهاي هاي

مرزي شرايط شدهاز بهاعمال

گره به انتشده دهاي هايي

مي .دهدنشان

مق پيچش، اعمال از پس

نرم توسط نانولوله افزارانتهايي

)G(پنانولوله تحت كربني هاي

مي :آيددست

)6(

فوقدر JوT،L،θرابطه

اتم بر نانولوهاياعمالي انتهايي

مي نانولوله قطبي باشداينرسي

رابطه از م)7(استفاده محاسبه

)7()
اكه tوDرابطهيندر

هستندكربنينانولولهيوارةد

ضخامتهانانولوله معادليبا

گ)نانومتر34/0( نظر رفتهـدر

مرز2شكل شرايط اعمال نحوه

كايرال
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خمشيوبرشيمدولبرنانولولهقطرتأثير-5-1

مـدول و برشي مدول تغييرات بر قطر تأثير بررسي منظور به

نانولوله بايد مدلخمشي، يكسان كايرال زاويه و طول با هايي

نانولوله.شوند مـنظور اين وبه زيگزاگ آرمچير، هاي

ثابت زاويه با كايرالي ترتيب11/19ساختارهاي به كه درجه،

با برابر ثابتي وآنگستروم38/126،مآنگسترو66/126طول

قطريآنگستروم66/126 محدوده با آنگستروم5–50دارند

برشي.شوندميسازيمدل مدول محاسبه رابطه(با )6طبق

نانولوله مدولبراي بر قطر تأثير روند شده، ذكر برشيهاي

شكل مي4مطابق دست .آيدبه

مي4شكل زيگزاگنشان آرمچير، ساختار سه هر در ودهد

نانولوله در سببكايرال قطر افزايش كوچك، قطر با هايي

مي برشي مدول قطرافزايش از ولي بعد،20شود به آنگستروم

مشاهده ثابتي برشي مدول تقـريباً و بوده ناچيز كاملا قطر اثر

شده.شودمـي مشاهده نيز گذشته مطالعات در روندي چنين

چو.است و مدول]11[لي افزايش مدولدليل و الاستيسيته

نانولوله در قطر افزايش با اثربرشي را كوچك قطر با كربني هاي

نانولوله كردهانحناء بيان كوچك.اندها قطرهاي نانولولهدر ها،تر

كربن قطر-پيوندهاي افزايش با و دارند بيشتري اعوجاج كربن

مينانولوله كاهش تدريج به انحناء اثر .يابدها،

برشي مدلنانولولهمدول ازهاي پژوهش اين در شده سازي

TPa265/0تاTPa339/0مي با.كندتغيير كايرال نانولوله

به11/19زاويه نسبت بيشتري تقريباً برشي مدول درجه

مي و دارد آرمچير رانانولوله برشي مدول بيشترين گفت توان

زي نانولوله و دارد زيگزاگ و آرمچير ساختارهاي به گزاگنسبت

دارد ديگر ساختار دو به نسبت كمتري برشي مدول .نيز
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0.340
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D (A)

زيگزاگ

آرمچير

كايرال

نانولولهبرشيمدولييراتتغ4شكل قطر حسب هابر

مي فوق نتايج ارزيابي مراجعهبراي موجود مقالات به توان

هو.كرد و معادل،]16[لو پيوسته محيط روش از استفاده با

ازمحدوده رانانولولهاي كربني مدول.كردندسازيمدلهاي آنها

نانولولهـب براي را قرشي كه ازـهايي آنها اـتnm391/0طر

nm07/2مي باتغيير كه كردند بيان و كرده محاسبه كرد

قطر پيدا،افزايش افزايش نانولوله ساختارهاي انواع برشي مدول

بمي خوبي مطابقت آنها نتايج روند كه اينكند از حاصل نتايج ا

دارد مگويد.پژوهش و نانولوله]23[ورنيك آرمچيربراي هاي

ميانگين برشي توافقTPa343/0مدول كه كردند محاسبه را

دارد پژوهش اين نتايج با همكاران.خوبي و ]24[گيانوپلوس

نانولولهكه برشي مدول تغييرات روي بر نانولوله قطر هاياثر

زيگزا و كردآرمچير بررسي را مدول،نداهگ كه داشتند بيان

نانولوله بهبرشي و يافته افزايش شعاع افزايش با كربني هاي

مي ميل گرافن ورق برشي چن.كندمدول و با]25[لو نيز

شيميايي پيوند المان مدل از رانانولولـه1استفاده كربني هاي

كردندشبيه نانولوله.سازي برشي مـدول آآنها وهاي رمچير

مدول كوچك، قطرهاي در كه كردند بيان و محاسبه را زيگزاگ

مي افزايش قطر افزايش با بزرگبرشي قطرهاي در ولي اثريابد تر،

است پوشي چشم قابل و اندك بسيار برشي مدول تغييرات بر .قطر

ميبررسي نشان مختلف موارد،مراجع اكثر در كه دهد

ديناميك روش از حاصل درننايج بيشتري اختلاف مولكولي

مي نشان محاسباتي روشهاي ساير نتايج با براي.دهندمقايسه

يان و جين شبيه]26[مثال، از استفاده ديناميكبا سازي

نانولوله برشي مدول و الاستيسيته مدول كربنيمولكولي، هاي

ترتك به را بدستTPa492/0وTPa236/1تيبديواره

صورتي.آوردند روشدر ساير برخيكه حتي و محاسباتي هاي

نانولوله الاستيسيته مدول آزمايشگاهي، درحدودنتايج را ها

TPa1است داده .نشان

جدول نانولوله3در سه براي برشي مدول با،خاصمقادير

برشي مدول درمقادير دسترس پيشينپژوهشقابل هاي

شده جدول.استمقايسه در متوسط4همچنين مدولمقدار

پژوهش اين از حاصل برشي(برشي مدول از حاصل مقدار اين

مي37 نانولوله شكلنوع در كه است4باشد شده داده )نشان

برشي مدول متوسط مقدار مراجعبا استدر شده .مقايسه

ناچ جدنيبزياختلاف در موجود ديؤم4و3هايولنتايج

اسازيمدلصحت در گرفته .استقيتحقنيانجام

1. Chemical Bond Element Model
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نوعمدوليرمقاديسهمقا3جدول سه مقادبرشي با يرساختار

پژوهش از )TPaبرحسب(يشينپيهاحاصل

حاضرتحليلساختار
و گيانوپلوس

]24[همكاران

چن و لو

]25[

288/03095/0302/0)5و5(

346/0---3363/0)15و15(

341/0---3173/0)28و0(

مقادير4جدول با شده محاسبه برشي مدول متوسط مقدار مقايسه

پژوهش از حاصل پيشينمشابه هاي

Gمرجع (TPa)

همكاران و 3281/0]27[گوپتا

همكاران و 3245/0]24[گيانوپلوس

چن و 3307/0]25[لو

هو و 3746/0]16[لو

3215/0حاضرتحليل

از استفاده با خمشي مدول بعد، مرحلة 8رابطهدر

نانولوله قطر حسب بر آن تغييرات نمودار و شده مـحاسبه

مي مدول5شكل.شوداستخراج روي بر قطر تغيير تأثير

مي نشان را .دهدخمشي

ساختارهاي انواع براي خمشي مدول قطر، افزايش با

مينانولوله كاهش نانولولهها در كاهش اين ولي قطريابد، با هايي

از استمحسوسÅ10كوچكتر اثر.تر تدريج به قطر افزايش با

خمشي مدول تغييرات بر پارامتر براياين و يافته كاهش

ازنانولوله بزرگتر قطر با از20هايي تقريباً قطر اثر آنگستروم

مي نانولولهبين براي ثابتي خمشي مدول و ساختاررود با هايي

مي مشاهده با.شوديكسان كايرال درجه11/19زاويهنانولوله

دارد زيگزاگ و آرمچير نانولوله به نسبت بيشتري خمشي مدول

دو به نسبت كمتري خمشي مدول نيز زيگزاگ نانولوله و

دارد ديگر .ساختار

نانولوله خمشي پژوهشسازيمدلهايمدول اين در شده

م756/0تا727/0از تغيير اعتبارسنجي.كنديتراپاسكال براي

نتايج استفادهمياين مراجع در موجود نتايج معدود از توان

همكاران.كرد و تجربي]28[پنچرال روش از استفاده با

عبوري الكترون نانولوله1ميكروسكوپ خمشي مدول هاي،

قطر افزايش با كه كردند بيان و كرده محاسبه را كربني

ازنانولوله بين40تا8ها كلي بطور خمشي مدول تا1نانومتر،

1. Transmission Electron Microscope (TEM)

مي1/0 تغيير نيز.كندتراپاسكال پژوهش اين از حاصل نتايج

دارد قرار محدوده همين همكارانآيتهمچنين.در و الهي

محدود،]15[ اجزاي و مولكولي مكانيك روش از استفاده با

نانولوله خمشي محاسبهصلبيت را زيگزاگ و آرمچير هاي

خمشيايشان.كردند آرمچير)EbI(صلبيت )10و10(نانولوله

nNرا nm
كردند2260 بهباكهمحاسبه اينرسيتوجه ممان

آن)10و10(نانولوله خمشي مدول با، TPa7348/0برابر

مي ساختار.آيدبدست خمشي مدول حاضر پژوهش در

مدولTPa7355/0،)10و10( مقدار به كه است آمده بدست

آيت توسط آمده بدست وخمشي بسيار]15[همكارانالهي

است .نزديك

و برشي مدول تغييرات بر قطر اثر حذف از اطمينان براي

نانولوله قطرخمشي، تا تحليلسازيمدلÅ50ها .اندشدهو

شكل در كه ميملا5و4هايهمانطور افزايشحظه با شود

ازـق بسيارÅ50تاÅ20طر تغييرات خمشي و برشي مدول

تغييرات بيشترين و داشته امر.باشدميدرصد43/0اندكي اين

براي خمشي و برشي مدول تغييرات بر قطر اثر حذف از حاكي

ازنانولوله بزرگتر قطري با .باشدميموآنگستر20هايي

خمشيبرشيمدولبرنانولولهطولتأثير-5-2 و

كه اين نانولولهبراي طول وتأثير برشي مدول تغييرات بر ها

نانولوله بايد شود مشخص مشابهخمشي قطر و ساختار با هايي

شوند آرمچير.مدل ساختارهاي منظور اين ،)15و15(به

كـايرال)26و0(زيگزاگ كايرال)21و8(و زاويه 49/15با

با برابر ثـابتي قـطر ترتيب به كه و34/20،35/20درجه

طولي31/20 مـحدوده در دارند 60-610آنگستروم

.شوندمـيسازيمدلآنگـستروم
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نانولوله اين خمشي و برشي مدول محاسبه مبا اثريـها توان

كرد تعيين را مكانيكي خواص اين تغييرات بر اين.طول نتايج

شكلتحليل در ترتيب به است7و6هايها شده .ارائه

شكلهمان در كه مي7طور نوعمشاهده سه هر در شود

برشي مدول طول، افزايش با كايرال و زيگزاگ آرمچير، نانولوله

مي طول.يابدكاهش از طول365ولي اثر بعد به آنگستروم

هر براي برشي مدول و بوده ناچيز مقداركاملاً تقريباً ساختار،

داشت خواهد .ثابتي

طول)21و8(كايرالنانولوله ازدر كوچكتر آنگستروم203هاي

و آرمچير ساختارهاي به نسبت را برشي مدول بيشترين

مـي دارا نانولوله.باشندزيگزاگ اين طولولي براي ازبزرگها تر

از203 كمتر اندكي برشي مدول تدريج به ساختارآنگستروم

مي پيدا نانولوله.كنندآرمچير كمترينهمچنين زيگزاگ، هاي

دارند ديگر ساختار دو به نسبت را برشي .مدول
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است7شكلدر آمده خمشي مدول تغييرات بر طول .اثر

مي نانولولهملاحظه انواع تمام در كه زيگزاگشود آرمچير، هاي

مي افزايش خمشي مدول طول، افزايش با كايرال از.يابدو ولي

برايÅ365طول خمشي مدول و بوده ناچيز طول اثر بعد به

داشت خواهد ثابتي مقدار تقريباً ساختار، كايرالنانولوله.هر

س)21و8( به نسبت را خمشي مدول اختارهايبيشترين

دارد زيگزاگ و كنانولوله.آرمچير نيز زيگزاگ مترينـهاي

خـم مـدول دارا ديگر ساختار دو به نسبت را .باشنديـمشي

جدول سه5در براي خمشي و برشي مدول تغييرات

آرمچير زيگزاگ)15و15(ساختار كايرال)26و0(، با)21و8(و

تقريبي مقدار از نانولوله طول تقريبيÅ366افزايش مقدار تا

Å610است شده افزايش.ارائه با مكانيكي خواص اين تغيير

از كمتر و ناچيز بسيار است1/0طول نشان.درصد امر اين

بيد تغييراتهندة بر نانولوله طول بودن وتاثير برشي مدول

نانولولهـخ در طمشي با ازـهايي بيش .استآنگستروم365ول

كايرالتأثير-5-3 نانولولهوبرشيمدولبرزاويه خمشي

نانولوله براي پژوهش اين از حاصل نتايج به توجه قطربا با هايي

از طول20بزرگتر و ازآنگستروم تأثير365بزرگتر آنگستروم،

تأثير و است ناچيز بسيار خمشي و برشي مدول بر نانولوله ابعاد

مي حذف مكانيكي خواص روي بر پارامترها تنها.شوداين لذا

نانولوله از دسته اين براي مـكانيكي خواص بر مؤثر ها،عامل

مـي نانولوله ساخـتار نوع يا بخش.باشدكايراليته اين ازدر

مكانيكي، خواص بر كايرال زاويه تأثير بررسي براي پژوهش

محدودهنانولوله در كايرال زاويه با قطر0-30هايي با درجه

حدودÅ20حدود طول ميÅ366و مشخصات.شوندمدل

جدولنانولوله در شده مدل است6هاي شده .ذكر

خمشيح5جدول و برشي مدول تغييرات بر طول اثر ذف

A)طولرساختا
�

)G (TPa)Eb (TPa)

)15و15(
47/3663348/07404/0

96/6093346/07411/0

)26و0(
07/36731623/07317/0

89/60931621/07323/0

)21و8(
56/36533443/07561/0

98/60933426/07567/0
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شكل زاويه8در با برشي مدول دادهتغييرات نشان كايرال

است ميهمان.شده مشاهده كه زيگزاگطور نانولوله شود

نانولولهكم با مقايسه در را برشي مدول وترين آرمچير هاي

دارد مي.كايرال پديده اين توضيح شرايطدر در كه گفت توان

شكل تغيير و مماسي برشي تنشهاي پيچشي، هايبارگذاري

نازاويه از مقطع هر در شوندنولولهاي مي ايجاد ديگر.ها سوي از

انرژي از بخشي ساختاري، شبكه در پيوندها راستاي اساس بر

مي پيچش از ناشي اتمكرنشي حركت و اعوجاج صرف هاتواند

نانولوله محور راستاي ساختارهاي.دشودر در پديده اين

ت كايرال موردأنامتقارن در اما داشت، خواهد بيشتري ثير

جهتهنانولول به توجه با زيگزاگ تهاي آن، در پيوندها ثيرأگيري

بزرگكم بخش و داشته تغييرتري سبب كرنشي انرژي از تري

زاويهشكل ميهاي .دشواي

نانولوله6جدول بررسيمشخصات براي شده مدل تأثيرهاي

كايرال زاويه

ساختار

(n,m)

زاويه

كايرال

)درجه(

قطر

(A
�

)

طول

(A
�

)

تعداد

گره

تعداد

المان

035/2007/367899613468)26و0(

)26,1(87/176/2055/366910513642

81/340/2016/367897013428)25و2(

59/1153/2094/366902613511)24و4(

30/1176/2002/367912813663)23و6(

49/1531/2056/365889813318)21و8(

11/1971/2057/366910213623)20و10(

41/2347/2017/366900013470)18و12(

8/2735/2025/366894213383)16و14(

3034/2047/366897013425)15و15(
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برشيييراتتغ8شكل زاومدول برحسب آنكايهنانولوله يرال

نتايج، اين برشيطبق زواياينانولولهمدول در كايرال هاي

از آرمچيرازكمتراندكيدرجه17كمتر دراستساختار اما ،

از بزرگتر نانولولهآنزواياي برشي، مدول بيشترين كايرال هاي

ساختار ديگر با مقايسه در داشترا خواهند هاينانولولهبراي.ها

از برشي مدول كايرال، زاويه افزايش با TPa33102/0كايرال

ميTPa33725/0تا .كندتغيير

شكل براي9در كايرال زاويه با خمشي مدول تغيير

استهانانولوله شده مي.ارائه زيگزاگملاحظه نانولوله كه شود

با مقايسه در را خمشي مدول كهداردهاساختارسايركمترين

مي آن دردليل آنها كمتر مقاومت و پيوندها چيدمان به تواند

شكل تغيير باشدبرابر مربوط عرضي افزايش.هاي با همچنين

مي افزايش خمشي مدول كايرال، ساختارهايزاويه همه و يابد

و آرمچير ساختار به نسبت بيشتري خمشي مدول كايرال

دارند .زيگزاگ

خمشيروابطاستخراج-5-4 و برشي زاويةبامدول

كايرال

نانولوله خمشي و برشي مدول تغييرات قبل بخش هايدر

شد بررسي آنها ساختاري زاويه تغيير با استخراجب.كايرال راي

كايرال،معادله زاويه برحسب برشي مدول تغيير براي مناسب اي

شدهمي نرماليزه برشي مدول از (توان
C A

G G(كرد استفاده

آن، در كه
C

Gو
A

Gكايرال ساختارهاي برشي مدول ترتيب به

هستند آرمچير زاويه.و با شده نرماليزه برشي مدول θتغييرات

شكل بود10مطابق .خواهد
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شده نرماليزه خمشي مدول تغييرات ترتيب، همين به
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)
C Ab b

E E(شكلنانولوله مـطابق كايرال، زاويه تغيير با 11ها

مي دست آن،به در كه آيد
Cb

Eو
Ab

Eمدول ترتيب به

مي آرمچير و كايرال ساختارهاي .باشدخمشي

منحني از استفاده شكلبا تعيين11و10هايهاي براي ،

به معادلاتي كايرال ساختارهاي خمشي مدول و برشي مدول

روابط مي)11(و)10(صورت دست .آيدبه

)10(
Ac GG

42 10)12.987289.7023.0( −

×++−= θθ

)11(
Ac bb EE

42 10)14.1002577.13112.0( −

×++−= θθ

نانولوله مكانيكي خواص بر قطر اثر حذف به توجه طبقبا ها

شكل طبق5و4نمودارهاي طول اثر حذف نيز نمودارهايو

روابط7و6هايشكل در براي)11(و)10(،
A

Gو
Ab

Eمي-

آرمچيرتوان نانولوله مكانيكي خواص مقادير قطر)15و15(از با

Å34/20طول كردÅ47/366و .استفاده
A

Gو
Ab

Eبه

بـرابـر .باشندميTPa7404/0وTPa3348/0ترتيـب

مي)11(و)10(معادلات خواصرا تعيين براي توان

الگوريتمنانولولهمكانيكي در كايرال وهاي طراحي هاي

بردبهينه كار به .سازي

0.985
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مدول10شكل كايرالبرشيتغييرات زاويه با شده نرماليزه
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كايرال11شكل زاويه با شده نرماليزه خمشي مدول تغييرات

از اطمينان منظور مدولبه مقادير معادلات، اين درستي

شامل دلخواه ساختار چند براي خمشي مدول و برشي مدول

و)21و15(و)28و6(،)20و9( فوق روابط از استفاده با

از حاصل نتايج و شده محاسبه محدود اجزاء روش به همچنين

در روش شده7جدولدو Gجدول،ايندر.اندمقايسه FEMو

C
Gو محدود اجزاي روش از حاصل برشي مدول ترتيب به

وEb,FEM،)10(رابطه
Cb

Eاز حاصل خمشي مـدول ترتيب به

رابطه و مـحدود اجزاي ∆.باشندمـي)11(روش
G

∆و
bE

به

خمشي مدول و برشي مدول مقادير نسبي خطاي درصد ترتيب

روابط براساس كه هستند روش دو به شده و)12(محاسبه

محاسبه)13( زير شكل .اندشدهبه

)12(( )FEM FEM100G cG G G∆ = − ×

)13(( )FEM FEM
100

b CE b b bE E E∆ = − ×

جدول در كه مي7همانطور مقاديرمشاهده بيشترين شود

خمشي مدول و برشي مدول براي نسبي خطاي 06/0درصد

مي معادلاتدرصد بالاي دقت از حاكي كه )11(و)10(باشد

پيش نانولولهبراي مكانيكي خواص قطربيني با كايرالي هاي

از ازÅ20بزرگتر بيش طول .باشدميÅ365و

معادلات7جدول از حاصل خمشي مدول و برشي مدول مقادير ا)11(و)10(مقايسه روش از حاصل مقادير با محدودجزاي،

ساختار

(n,m)

كايرال زاويه

A)قطر(درجه)
�

A)طول(
�

)
G FEM

(TPa)
CG

(TPa)

G∆

(%)

Eb,FEM

(TPa)

bC
E

(TPa)

bE
∆

(%)

515/9610/24145/40533288/033297/003/075076/075118/006/0)28و6(

647/17128/20420/40533489/033495/002/075726/075764/005/0)20و9(

504/24521/24327/40533669/033654/005/076240/076223/002/0)21و15(
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وجمع-6 گيرينتيجهبندي

به مقاله اين نانولولهسازيمدلدر ساختارهاي باانواع كربني

محدود اجزاي روش از روشاستفاده مبناي مولكوليبر مكانيك

تأثير و شد زاويههمچنينو)طولوقطر(اندازهاتپرداخته

نانولوله شدكايرال بررسي خمشي و برشي مدول روي بر .ها

پژوهش اين مينتايج كردزيرصورتبهتوانرا :خلاصه

در- كايرال و زيـگزاگ آرمـچير، ساختار سه هر در

افزايشهايينانولولـه برشي مدول قطر، افزايش با كوچك، قطر با

مي كاهش خمشي مدول نوع.يابدو سه هر در همچنين

قطر از بسيارآنگستروم20ساختار، مقدار به قطر اثر بعد به

ثابتي خمشي و برشي مدول تقريباً و يافته كاهش توجهي قابل

مي .شودمشاهده

زيگزاگ- آرمچير، نانولوله نوع سه هر بادر كايرال و

اف خمشي مـدول و كاهش برشي مـدول طول، زايشـافزايش

طول.يابندمـي از طول365ولي اثر بعد به متر آنگستروم

ساختار، هر براي خمشي و برشي مدول و بوده ناچيز كاملا

داشت خواهد ثابتي .مقدار

آرمچير،- ساختار نوع سه بين برشي مدول مقايسه در

مشا كايرال و ميزيگزاگ كمترينهده زيگزاگ نانولوله كه شود

نانولولهمدول با مقايسه در را داردبرشي كايرال و آرمچير .هاي

نانولولـه در مدولهمچنين كايرال، زاويه افزايش با كايرال، هاي

مي افزايش برشيبرشي مدول كايرال ساختارهاي همه ولي يابد

داشت نخواهند آرمچير ساختار به نسبت هاينانولوله.بيشتري

از كمتر زواياي در نسبت17كايرال كمتري برشي مدول درجه

از بزرگتر زواياي در اما دارند، آرمچير ساختار درجه،17به

ديگرنانولوله با مقايسه در را برشي مدول بيشترين كايرال هاي

دارندساختار .ها

با- مقايسه در را خمشي مدول كمترين زيگزاگ نانولوله

ميآرمچيرهايلهنانولو دارا كايرال نانولوله.باشدو در -همچنين

مي افزايش خمشي مدول كايرال، زاويه افزايش با كايرال، -هاي

به نسبت بيشتري خمشي مدول كايرال ساختارهاي همه و يابد

دارند زيگزاگ و آرمچير .ساختار

نتايج- كردن نرماليزه براي2درجهايرابطهمقاله،اينبا

مدولبرشيمدولتعيين قطرباكايرالهاينانولولهخمشيو

شدÅ365ازيشبطولوÅ20ازتربزرگ ارائه و .استخراج
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