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	 The	 aim	 of	 this	 study	 is	 to	 present	 a	 new	 geometrical-analytical	method	 for	 determination	 of	
tensile-compressive	and	shear	moduli	of	van	der	Waals	(vdWs)	 interactions	between	graphene	
layers	based	on	 the	Lennard-Jones	potential	 function.	In	this	method	 a	small	flake	of	monolayer	
graphene	 is	 slid	on	 a	 large	monolayer	graphene	 substrate,	and	accordingly	variations	of	vdWs	
forces	as	well	as	interlayer	shear	and	normal	strains	are	recorded.	It	is	assumed	that	the	relative 	
displacements	 of	 graphene	 layers	 are	 in	 such	 a	 way	 that	 they	 cause	 only	 linear	 strains	 and	
stresses,	do	not	create	 a	new	bond,	and	do	not	break	any	bonds.	Effects	of	various	parameters,	
chirality	 angle,	 stacking	 pattern,	 and	 potential	 depth	 parameter,	 are	 considered	 on	 values	 of	
interlayer	moduli.	Furthermore,	 close-form	 relations	 for	 interlayer	moduli	versus	 the	potential	
depth	parameter	are	presented	for	ABA	and	AAA	stacking	patterns	 in	both	zigzag	and	armchair	
directions.	The	results	show	a	linear	variation	for	the	interlayer	moduli	versus	the	potential	depth	
parameter.	 It	 is	 also	 observed	 that	 the	 interlayer	 shear	 modulus	 in	 zigzag	 direction	 and	 the	
tensile-compressive	 modulus	 for	 AAA	 stacking	 pattern	 are	 higher	 than	 those	 in	 armchair	
direction	and	for	ABA	stacking	pattern,	respectively.	
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مقدمه- 1
رئوسدرsp2هیبریديپیوندهايتوسطآندرکربنهاياتمکهصفحاتی

این.]1[دارد نامگرافناندگرفتهقراریکدیگرکناردرضلعیششهايشبکه
ترین ماده شناخته شده در جهان، خواصترین و قويماده، به عنوان نازك

. به همین علت در]2[دارد فرديبهمنحصرحرارتیواپتیکیالکتریکی،

گازحسگرهاي،]3[مکانیکی هايندهکنتشدیدجملهازمتنوعیهايزمینه
بیوتکنولوژي وزیستیعلوم،]5[غباروگردآشکارسازيوجرمحسگرهاي،]4[
و]12,11[سوختیهايسلول،]10,9[هاباتري،]8[هاهادينیمه،]7,6[

کاربرد وسیعی دارد. همچنین با توجه به دارا ]15- 13[پلیمريهايکامپوزیت
ها در صنایع هوا و بودن مقاومت مکانیکی فوق العاده و ضخامت بسیار کم، گرافن
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اند.نیز مورد استفاده قرار گرفته]17[و به عنوان فیلتر در تصفیه آب ]16[فضا 
چندهايگرافن. شوندمیسنتزلایهچندولایهتکصورتبههاگرافن

پیوندهايازترضعیفکهايصفحهبرونواندروالسیپیوندهايتوسطلایه
این. اندگرفتهقراریکدیگرکناردرهستندايصفحهدرونکووالانسی
الکتریکیومکانیکیخواصورفتارتغییردرمهمیعاملضعیفپیوندهاي

هايویژگیترجزئیودقیقبررسیدلیلهمینبه.شوندمیمحسوبهاگرافن
.استبرخورداربالاییاهمیتازهاگرافنصفحاتبینواندروالسیپیوندهاي
همچونمتفاوتیهايروشازهاگرافنايلایهبینرفتاربراي تحلیلمحققان
ومحدودالمانمولکولی،دینامیکسازيشبیهپیوسته،محیطمکانیک
.کنندمیاستفادهمولکولیمکانیک

چینی ها، براي یک گرافن دو لایه با الگوي لایهدر یکی از این پژوهش
ABAمیلی 44/45و 84/2و به ازاي مقادیر 1، با استفاده از تابع پتانسیل ایربو

اي به الکترون ولت براي پارامتر عمق پتانسیل، مقدار مدول برشی بین لایه
لیو و همکارانش .]18[گیگاپاسکال بدست آمده است 6/4و 288/0ترتیب 

و 2افزار گرومکسسازي دینامیک مولکولی در نرم، با استفاده از شبیه]19[
گیگاپاسکال 25/0مقدار مدول برشی را 3استفاده از میدان نیرویی دیریدینگ

4چگالیتابعینظریهازبا استفاده،]20[همکارانشوگزارش نمودند. هجگاتو

یانگ و ، مدول5افزاري گوسینز بسته نرممتناوب و استفاده امرزيشرایطبا
آنها با .آوردندبدستلایهدوگرافنیکبرايراايصفحهبرونمدول برشی

25افزارهاي محاسباتی، در نهایت مقدار هاي مختلفی در نرمسازي روشمدل
گیگاپاسکال را 2اي و مقدار گیگاپاسکال را براي مدول یانگ برون صفحه

ارائه دادند. با ABAاي در الگوي لایه چینی برون صفحهبراي مدول برشی 
هاي تیر غیرخطی و استفاده از سازي پیوندهاي کووالانسی به کمک المانمدل

هاي سازي پیوندهاي واندروالسی به صورت المانو مدل6تابع پتانسیل مورس
برشی و هايجونز، مدول-خرپاي غیرخطی و استفاده از تابع پتانسیل لنارد

اي یک گرافن دو لایه با استفاده از روش المان فشاري بین لایه- کششی
. با استفاده از این فرضیات، مقدار مدول ]21[محدود بدست آمده است 

گیگاپاسکال و مدول برشی 6/26اي گرافن دو لایه فشاري بین لایه- کششی
اسکال گیگاپ482/0و 609/0در دو جهت زیگزاگ و آرمچیر به ترتیب 

سازي مولکولی و المان محدود، هاي شبیهمحاسبه شده است. علاوه بر روش
هاي هاي آزمایشگاهی مقادیر مدولبرخی از پژوهشگران با استفاده از روش

اند. اي یک گرافن دو لایه را بدست آوردهفشاري بین لایه-برشی و کششی
وي صفحات گرافن ، با مطالعات آزمایشگاهی بر ر]22[بلاکسل و همکارانش 

5/36مدول الاستیک پیوندهاي واندروالسی در راستاي ضخامت را 
گیگاپاسکال 35/0تا 18/0گیگاپاسکال و مدول برشی این پیوندها را در بازه 

گزارش نمودند. در پژوهش آزمایشگاهی دیگري، با استفاده از روش پراکندگی 
ول برشی برون ، مقدار مدول الاستیک و مد7غیرالاستیک اشعه ایکس

باشد به ترتیب اي براي یک بلور گرافیت که شامل چند لایه گرافن میصفحه
، با ]24[. مونت و مارزاري ]23[گیگاپاسکال گزارش شده است 5و 7/38

و تخمین شیب تعمیم 8استفاده از دو روش تئوري تخمین چگالی محلی
اي گرافیت را فشاري برون صفحه- برشی و کششیهايمقدار مدول9یافته

گیگاپاسکال را براي 2/42و 5/29محاسبه و گزارش نمودند. آنها مقادیر 
																																																																																																																																											
1-	AIREBO		
2-	GROMACS	software	
3-	Dreiding	force	field	
4-	Density	Functional	Theory	(DFT)	
5-	GAUSSIAN	program	package	
6-	Morse	Potential	function
7-	Resonant	Inelastic	X-ray	Scattering	(RIXS)
8-	Local	Density	Approximation	(LDA)	
9-	Generalized	Gradient	Approximation	(GGA)

گیگاپاسکال را براي مدول برشی 9/3و 5/4فشاري و مقادیر - مدول کششی
اند. در پژوهش دیگري ساوینی و اي گرافیت گزارش کردهبرون صفحه
مدول برشی و مدول ، با استفاده از نظریه تابعی چگالی مقدار]25[همکارانش 

را به ABAچینی اي در گرافن دو لایه با الگوي لایهفشاري بین لایه- کششی
ها نیز به گیگاپاسکال گزارش نمودند. در تعدادي از پژوهش42و 8/4ترتیب 

فشاري پیوندهاي واندروالسی بین دو -منظور در نظر گرفتن اثرات کششی
جونز - به کمک تابع پتانسیل لناردلایه گرافن، پیوندهاي واندروالسی را 

هاي گرافن را سازي کرده و ضریب پیوندهاي واندروالسی میان لایهمدل
.]28- 26[اند هاي مکانیکی از آن استفاده نمودهمحاسبه و در تحلیل

-با توجه به مطالعات صورت گرفته بر روي مدول برشی و مدول کششی
شود هاي چند لایه، مشاهده میدر گرافناي پیوندهاي واندروالسیفشاري بین لایه

جونز مورد بررسی - که تاکنون تاثیر پارامتر عمق پتانسیل در تابع پتانسیل لنارد
قرار نگرفته است. در حالی که تغییرات این پارامتر، که وابسته به تغییرات دما و 

لسی تواند تغییرات بسزایی در قدرت پیوندهاي واندرواباشد، میفشار محیط می
هاي چند لایه خواهد ایجاد کند که متعاقبا باعث تغییر در خواص مکانیکی گرافن

هاي تئوري علاوه بر دما و فشار، هندسه شد. این در حالی است که در تحلیل
(آرمچیر یا زیگزاگ بودن) نیز حائز اهمیت می باشد. به همین گرافن دو لایه 

ري اثر پارامتر عمق پتانسیل بر روي گیتحلیلی براي اندازه- منظور، روشی هندسی
اي واندروالسی در فشاري پیوندهاي بین لایه- مدول برشی و مدول کششی

ها ارائه شده است. در این پژوهش، ابتدا یک اتم کربن در یک لایه در نظر گرافن
جونز، نیروي پیوندهاي - گرفته شده و با استفاده از تابع پتانسیل لنارد

سازي کند مدلهاي کربن لایه مجاور برقرار میبا دیگر اتماي که واندروالسی
شود. سپس اتم کربن مورد نظر در راستا و عمود بر صفحه گرافن حرکت داده می
اي و محاسبه اي و عمود بر لایهلایههاي بینشود. بدین ترتیب با ایجاد کرنشمی

فشاري بین - شیتغییرات نیروي پیوندهاي واندروالسی، مدول برشی و مدول کش
اي از پارامتر عمق سازي به ازاي بازه گستردهآید. این مدلاي بدست میلایه

ي مدول برشی در دو راستاي اي براي محاسبهپتانسیل صورت گرفته و رابطه
فشاري بر اساس تغییرات پارامتر عمق - آرمچیر و زیگزاگ و مدول کششی

	ارائه شده است.AAAو ABAچینی پتانسیل براي دو نوع لایه

مدل سازي پیوندهاي واندروالسی در گرافن دو لایه- 2
توان استفاده نمود سازي پیوندهاي واندروالسی از توابع متفاوتی میبراي مدل

باشد. انرژي جونز می- که یکی از پرکاربردترین این توابع، تابع پتانسیل لنارد
قرار دارند، با استفاده از پتانسیل بین دو اتم کربن که در دو لایه مجاور هم

.]29[شود ) تعریف می1جونز به صورت رابطه (-تابع پتانسیل لنارد

)1(	ܷ௅௃(ݎ) = ߙ4 ቈ൬
ߚ
ݎ
൰
ଵଶ

− ൬
ߚ
ݎ
൰
଺

቉	

فاصله دو اتم کربن داراي پیوند rجونز، - پتانسیل لناردULJکه در آن 
اي است که در آن انرژي پتانسیل بین دو اتم کربن صفر فاصلهβواندروالسی، 

)، تابع 1باشد. با مشتق گرفتن از رابطه (پارامتر عمق پتانسیل میαشود و می
جونز که بیانگر مقدار نیروي بین دو اتم کربن در زمان برقراري - نیروي لنارد

.]26[آید ) بدست می2پیوند واندروالسی است، به صورت رابطه (

(ݎ)௅௃ܨ)2( = −
ܷ݀௅௃
ݎ݀

= 24
ߙ
ߚ
ቈ2 ൬

ߚ
ݎ
൰
ଵଷ

− ൬
ߚ
ݎ
൰
଻

቉	

تواند توسط ابر الکترونی خود با ابر از آنجایی که یک اتم کربن در یک لایه می
الکترونی چندین اتم از لایه مجاور خود نیروي دافعه و جاذبه برقرار کند، 

براي پیوندهاي واندروالسی تعریف گردد. شعاع 10بایستی یک شعاع قطع
																																																																																																																																											
10-	Cut-off	radius
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اي است که در محدوده این فاصله، ابر الکترونی یک اتم کربن در قطع، فاصله
گذارند و این مقدار ها تاثیر میهاي سایر لایهیک لایه بر روي ابر الکترونی اتم

نی . ابعاد صفحه پایی]30[شود در نظر گرفته میβبرابر مقدار 5/2معمولا 
شود تا اثرات نسبت به صفحه بالایی به اندازه کافی بزرگ در نظر گرفته می

اي در هنگام کشیده شدن صفحه بالایی بر روي صفحه پایینی از بین برود. لبه
از دو AAAو ABAچینی شماتیک یک گرافن دو لایه با الگوي لایه1در شکل 

نیمی از ABAچینی یه، در لا1نما نشان داده شده است. با توجه به شکل 
ي هاي کربن در لایهي بالایی دقیقا در بالاي یکی از اتمهاي کربن در لایهاتم

هاي کربن لایه بالایی در )) و نیمی دیگر از اتم1پایینی قرار دارد (حالت (
هاي کربن لایه پایینی قرار دارند هاي شش ضلعی اتممرکز یکی از شبکه

اي در براي محاسبه نیروهاي واندروالسی بین لایه)). به همین دلیل 2(حالت (
(1(چینی بایستی اثرات ناشی از هر دو حالتاین نوع لایه ) در نظر 2) و 

هاي کربن در لایه بالایی در حالت تمامی اتمAAAچینی گرفته شود. در لایه
ز اند و براي محاسبه نیروهاي بین اتمی باید تنها اثرات ناشی ا) قرار گرفته1(

	) لحاظ گردد.1حالت (

	روش تحلیلی محاسبه مدول پیوندهاي واندروالسی- 3
فشاري پیوندهاي واندروالسی - براي محاسبه مدول برشی و مدول کششی

هاي نسبی دو لایه مورد بررسی هاي ناشی از حرکتها و کرنشبایستی تنش
	قرار گیرد.

	ABAچینی الگوي لایه-3-1
واندروالسی در یک گرافن دو لایه با الگوي فشاري پیوندهاي-مدول کششی

شود.) تعریف می3، به صورت رابطه (ABAچینی لایه
ܧ)3( =

௭௭ߪ
௭௭ߝ

	

فشاري پیوندهاي واندروالسی بین دو لایه - مدول کششیEکه در رابطه فوق 
به ترتیب بیانگر کرنش و تنش عمود بر zzσو zzεباشد. متغییرهاي گرافن می

فشاري - ي مدول کششیاي پیوندهاي واندروالسی هستند. به منظور محاسبهلایه
هاي بالایی در راستاي عمود بر لایه در بازهپیوندهاي واندروالسی، در ابتدا لایه

شوند و در هر مرتبه مقدار تنش و کرنش محاسبه ) حرکت داده میiمختلفی (
کرنشی که هر نقطه از آن نمودار تنش و - د. با محاسبه شیب نمودار تنششومی

فشاري پیوندهاي - دهد، مدول کششیکرنش مختص یک بازه را نشان می
ام، با حرکت لایه iاي در مرحله آید. کرنش عمود بر لایهواندروالسی بدست می

شود.ه می) محاسب4بالایی گرافن در راستاي عمود بر لایه به صورت رابطه (

از نماي بالا، (ب) ABAچینی لایه. (الف) لایهدویک گرافنشماتیک1شکل
از نماي جانبی.ABAو AAAچینی بالا، (پ) لایهنمايازAAAچینیلایه

௭௭,௜ߝ)4( =
௜ݖ݀
ℎ଴
	

باشد که در فاصله بین دو لایه گرافن در حالت تعادل میh0)، 4در رابطه (
. به منظور ]33- 31[نانومتر گزارش شده است 34/0مراجع مختلفی برابر با 

هاي اي پیوندهاي واندروالسی، لایه بالایی در بازهمحاسبه کرنش عمود بر لایه
یرات شود و در هر مرتبه تغیمختلفی در راستاي عمود بر لایه حرکت داده می

بیانگر اختلاف dziشود. در واقع، گیري میفاصله بین دو لایه گرافن اندازه
ام به اندازه iمیان فاصله بین دو لایه گرافن در حالتی که لایه بالایی در مرحله 

hi در راستاي عمود بر صفحه حرکت کرده با فاصله تعادلی بین دو لایه گرافن
)h0شود.تعریف می) 5باشد که به صورت رابطه () می
௜ݖ݀)5( = ℎ௜ − ℎ଴	

ام با حرکت لایه بالایی در راستاي عمود بر iاي در مرحله تنش عمود بر لایه
شود.) تعریف می6لایه گرافن به صورت رابطه (

௭௭,௜ߪ)6( =
1
2
ቌ
௭,௜ܨ݀

ଵ + ௭,௜ܨ݀
ଶ

ଵ
ఘ

ቍ	

باشد که اگر هاي کربن در واحد سطح گرافن میتعداد اتمρ)، 6در رابطه (
شود،گرفتهنظردرنانومتر142/0هاي کربن برابر طول پیوند کووالانسی اتم

طوربه].34[باشدیمسطحواحدبراتم17/38×1018بابرابرρمقدار
دامنهيروبريریگانتگرالبامختلفصفحاتدرذراتمتقابلاثراتمعمول
سطحيروبريریگانتگراليجابهق،یتحقنیادر. گرددیممحاسبهگرافن
پارامترازگر،یکدیباهااتمیتماممتقابلاثراتگرفتننظردرمنظوربهگرافن

)ρ (شدهاستفادهاست،گرافنسطحواحددرکربنيهااتمتعدادانگریبکه
یتمامکهییوندهایپیتمامبهمربوطيروهاینپارامترنیاازاستفادهبا. است

خودقطعشعاعدروخودمجاورهیلادرکهییهااتمباهیلاکیدرهااتم
از،]34[مرجعهمچونيگریدمراجعدر. شودیمگرفتهنظردرهستند،
به௭,௜ଶܨ݀و௭,௜ଵܨ݀. استشدهاستفادهسطحيرويریگانتگراليبجاρپارامتر

ی در مرحله واندروالسيروهاینيعموديمولفهراتییتغمجموعانگریببیترت
iاز 2) و یک اتم کربن در حالت (1هستند که یک اتم کربن در حالت (ام (

(که در شعاع قطع خود قرار لایه بالایی با سایر اتم هاي کربن لایه پایینی 
را در هر دو حالت ௭,௜ܨ݀) نحوه محاسبه 8) و (7اند. روابط (دارند) برقرار کرده

دهد.) نشان می2) و (1(
௭ܨ݀)7( ,௜

௞ = ௭,௜ܨ
௞ − ௭,଴ܨ

௞ 	

௭,௜ܨ)8(
௞ = ෍ܨ௅௃൫ݎ௜

௞,௝൯ × cosߠ௭௜
௞,௝

௦

௝ୀଵ

	 ; ௜ݎ	
௞,௦ ≤ (2.5 × 	(ߚ

هاي دهنده اتمنشان1را شامل شود که عدد 2یا 1تواند اعداد میkبالانویس 
نیز iباشد. زیرنویس ) می2هاي حالت (دهنده اتمنشان2) و عدد 1حالت (

نیز بیانگر شماره اتمی است که jبیانگر بازه حرکت لایه بالایی است. بالانویس 
نشان sقرار دارد با در شعاع قطع قرار دارد و آخرین اتمی که در این محدوده

௜ݎداده شده است.
௞,௝ نشان دهنده فاصله دو اتم در پیوند واندروالسی بعد از

باشد. سري فوق تا جایی که فاصله میdziجابجایی صفحه بالایی به اندازه 
، ௭,଴௞ܨیابد بین دو اتم با پیوند واندروالسی کمتر از شعاع قطع باشد ادامه می

هاي عمودي نیروهاي واندروالسی یک اتم کربن در حالت فهبیانگر مجموع مول
kباشد. زمانی که دو لایه گرافن در فاصله تعادلی از یکدیگر قرار دارند می

௭௜ߠ
௞,௝اي است که بیانگر زاویه بین پیوندهاي واندروالسی و ي برون صفحهزاویه

dziاندازهبهگرافنبالاییلایهحرکتازمحور عمود بر صفحه گرافن بعد

	باشد.می
براي محاسبه مدول برشی پیوندهاي واندروالسی در یک گرافن دولایه با 

، بایستی راستاي مورد نظر مشخص گردد. مدول برشی ABAچینی الگوي لایه
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.استشدهفیتعر) 9(رابطهصورتدر راستاي آرمچیر به 
ܩ)9( =

߬௫௭
௫௭ߛ

	

اي ترتیب تنش برشی و کرنش برشی بین لایهبه xzγو xzτکه در رابطه فوق 
باشد. در رابطه فوق کرنش برشی پیوندهاي واندروالسی در راستاي آرمچیر می

گردد.) تعریف می10به صورت رابطه (

௫௭ߛ݀)10( =
௜ݔ݀
ℎ଴
	

dxi بیانگر میزان جابجایی لایه بالایی گرافن در راستاي آرمچیر در مرحلهi ام
(باشد. تنش برشیمی ) تعریف 11در راستاي آرمچیر نیز به صورت رابطه 
	گردد.می

)11(߬௫௭,௜ =
1
2
ቌ
௫ܨ݀ ,௜

ଵ + ௫ܨ݀ ,௜
ଶ

ଵ
ఘ

ቍ	

௫ܨ݀که  ,௜
ଵ ܨ݀و௫ ,௜

ଶي افقی نیروهاي به ترتیب بیانگر مجموع تغییرات مولفه
هستند که یک اتم کربن در امiواندروالسی در راستاي آرمچیر و در مرحله 

هاي کربن ) از لایه بالایی با سایر اتم2ک اتم کربن در حالت () و ی1حالت (
) و 12اند. روابط (لایه پایینی (که در شعاع قطع خود قرار دارند) برقرار کرده

௫ܨ݀) نحوه محاسبه 13( ,௜) دهد.) نشان می2) و (1را در هر دو حالت
௫ܨ݀)12( ,௜

௞ = ௫,௜ܨ
௞ − ௫ܨ ,଴

௞ 	

௫ܨ)13( ,௜
௞ = ෍ܨ௅௃൫ݎ௜

௞,௝൯ × sin ௭௜ߠ
௞,௝

௦

௝ୀଵ

× cosߠ௫௜
௞,௝ 	;	 ௜ݎ

௞,௦ ≤ (2.5 × 	(ߚ

௫௜ߠدر روابط فوق
௞,௝اي نام دارد که زاویه بین مولفه درون زاویه درون صفحه

اي نیروي واندروالسی و محور آرمچیر صفحه گرافنی بعد از حرکت لایه صفحه
باشد. به منظور محاسبه در راستاي آرمچیر میdxiبالایی گرافن به اندازه 
) حاکم 18) تا (14اي در راستاي زیگزاگ روابط (مدول برشی بین لایه

هستند.

ܩ)14( =
߬௬௭
௬௭ߛ

	

௬௭ߛ)15( =
௜ݕ݀
ℎ଴
	

)16(߬௬௭ =
1
2
ቌ
௬,௜ܨ݀

ଵ + ௬ܨ݀ ,௜
ଶ

ଵ
ఘ

ቍ	

௬ܨ݀)17( ,௜
௞ = ௬ܨ ,௜

௞ − ௬ܨ ,଴
௞ 	

௬ܨ)18( ,௜
௞ = ෍ܨ௅௃൫ݎ௜

௞,௝൯ × sin ௭௜ߠ
௞,௝

௦

௝ୀଵ

× cosߠ௬௜
௞,௝ 	;	 ௜ݎ

௞,௦ ≤ (2.5 × 	(ߚ

௬௜ߠباشد و نشان دهنده راستاي زیگزاگ میyکه در روابط فوق اندیس 
௞,௝ زاویه

	اي در راستاي زیگزاگ است.درون صفحه

AAAالگوي لایه چینی 	-3-2

) 1هاي کربن در حالت (تمامی اتمAAAچینی با توجه به اینکه در الگوي لایه
فشاري و مدول -قرار دارند، براي بدست آوردن روابط حاکم بر مدول کششی

ABAدر روابط حالت kبرشی در دو راستاي آرمچیر و زیگزاگ، مقدار پارامتر 

) 19) به ترتیب به صورت روابط (16) و (11)، (6خواهد بود و روابط (1برابر 
ابند.ی) تغییر می21تا (

௭௭ߪ)19( =
௭ܨ݀ ,௜

ଵ

ଵ
ఘ

	

)20(߬௫௭ =
௫ܨ݀ ,௜

ଵ

ଵ
ఘ

	

)21(߬௬௭ =
௬ܨ݀ ,௜

ଵ

ଵ
ఘ

	

اي در راستاي آرمچیر و ) و درون صفحهθziاي (، زوایاي برون صفحه2شکل
) را به صورت c) و (a) براي پیوند واندروالسی بین دو اتم (θyiو θxiزیگزاگ (

که حرکت اتم کربن مورد نظر در صفحه آندهد. به علت شماتیک نشان می
بالایی در راستاهاي مختلف بسیار کوچک در نظر گرفته شده است، میزان 

فشاري و مدول - کرنش ایجاد شده بسیار کم بوده و در نتیجه مدول کششی
باشد. با توجه ها مورد قبول میبرشی بدست آمده براي این محدوده از کرنش

دادن یک اتم از لایه بالایی در راستاي عمود بر به تعاریف فوق با حرکت 
هاي کوچک و مشخص صفحه گرافن و در راستاي آرمچیر و زیگزاگ در بازه

)، زاویه برون riي بین دو اتم داراي پیوند واندوالسی (کردن سه پارامتر فاصله
یا xiθاي در راستاي آرمچیر و زیگزاگ () و زاویه درون صفحهθziاي (صفحه

yiθ (توان مقدار تنش و کرنش ایجاد در هر بازه از جابجایی اتم مورد نظر، می
هاي لایه بالایی شده در پیوندهاي واندروالسی را محاسبه نمود. از آنجا که اتم

در دو حالت متفاوت قرار دارند، تغییرات نیروهاي ABAچینی در لایه
اسبه گردد.ها بایستی جداگانه محواندروالسی براي هر کدام از حالت

با توجه به اینکه نمایش تمامی پیوندهاي واندروالسی یک اتم در شعاع 
به عنوان نمونه بخشی از پیوندهاي 3قطع تعریف شده دشوار است، در شکل

تواند برقرار کند،) می1هاي دیگر در حالت (واندروالسی را که یک اتم با اتم
له بین دو اتم داراي پیوند سه پارامتر فاص1نشان داده شده است. در جدول 

اي در راستاي آرمچیر و اي و زاویه درون صفحهواندروالسی، زاویه برون صفحه
پیوندهاي واندروالسی نشان داده شده در شکل در حالت اولیه براي محدوده

هاي مختلف ، آورده شده است. با حرکت یک اتم کربن در لایه بالایی در بازه3
فشاري، هر سه پارامتر فوق تغییر کرده و -ی و کششیهاي برشو ایجاد کرنش

گردد. با مشخص نمودن پارامترهاي مربوط به موجب ایجاد تغییرات تنش می
جونز و رسم نموداري که بیانگر میزان تغییرات تنش بر -تابع پتانسیل لنارد

گیري شیب نمودار، مدول پیوندهاي باشد و اندازهحسب تغییرات کرنش می
محاسبات مقداري ثابت و درβپارامترگردد. مقدارلسی مشخص میواندروا

].30[است شدهنانومتر در نظر گرفته34/0برابر
	

	
بینواندروالسیپیوندايصفحهدرونو	ايصفحهبرونزوایايشماتیکنماي2شکل

قرار) 1(حالتدر)a(اتم(داردقرار)b(اتمبالايدردقیقا) a(اتم	).c(و) a(اتمدو
).استگرفته

هاي لایه پایینیتعدادي از پیوندهاي واندروالسی یک اتم کربن با اتم3شکل 
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تعداديبابالاییلایهدرکربناتمیکواندروالسیپیوندهاياولیهمشخصات1جدول 
پایینیلایهکربنهاياتماز

تعداد
	اتم

فاصله اولیه بین
)nmدو اتم (

برونزاویه اولیه
	صفحه (درجه)

درونزاویه اولیه
صفحه (آرمچیر) (درجه)

1	340/0	0	0	
1	443/0	87/39	0	
1	368/0	67/22	180	
2	368/0	67/22	60	
2	420/0	88/35	30	
2	420/0	88/35	90	
2	420/0	88/35	150	
2	443/0	87/39	120	

مقادیر پارامتر عمق پتانسیل گزارش شده در مراجع2جدول 
)meVپارامتر عمق پتانسیل (مرجع

]18[44/45 ،84/2
]35[7/3-7/2
]36[168/2
]37[968/2
]38[5/2
]39[5/4

فشاري گزارش شده در مراجع براي -مقادیر مدول برشی و مدول کششی3جدول 
ABAچینی گرافن دو لایه با الگوي لایه

کایرالیتیمرجع
	پارامتر عمق پتانسیل

)meV(
مدول برشی

)GPa(
فشاري-مدول کششی

)GPa(

]18[-
84/2288/0

-
45/446/4

-01/3-آرمچیر]40[

]21[
آرمچیر

-
482/0

6/26
609/0زیگزاگ

]25[--8/442
-25/0-آرمچیر]19[
]23[--3±57±7/38
]41[---8/40
]20[--225
]42[---4/30 ،8/0
]43[--2±6/45±1/37

پتانسیل با توجه به اندازه طول پیوند واندروالسی و به علت آنکه پارامتر عمق 
(دما و فشار) قابل تغییر است، هر یک از مراجع با  تغییرات شرایط محیطی 
توجه به تابع پتانسیل در نظر گرفته شده، مقادیر متفاوتی از این پارامتر 

اند. به همین دلیل مقدار مدول لیست شده2جدول اند که در گزارش داده
فشاري و مدول برشی پیوندهاي واندروالسی با توجه به مقادیر - کششی

درنویسیکدازاستفادهشود. بامتفاوت پارامتر عمق پتانسیل محاسبه می

راتییتغيازابهيفشار- یکششتنشوبرشیتنشمقدارمتلب،افزارنرم
استذکربهلازم. استآمدهبدستيفشار-یکششکرنشویبرشکرنش

تواندیمبلکهباشدداشتهیمنفجنبهتواندینمهادادهیپراکندگهموارهکه
بهمختلفيهاروشبامختلفمراجعکهدهدنشانرافوقموضوعتیاهم

نظرموردموضوعتیماهبهیپترقیدقبصورتتااندپرداختهفوقموضوع
مختلفطیشرالیدلبهلیپتانسعمقپارامترریمقادیپراکندگ. ببرند

...) وفشاردما،وند،یپطولازاعم(کربن-کربنیواندروالسيوندهایپ
شدهاستفادهلیپتانستابعنوعازاستفادهبربنامختلفمراجعدر. باشدیم
ریمقادهیدولاگرافنيسازمدلجهت) نگیدیریدایربویالیپتانستابعمثل(

نیاکهاندآوردهبدستيفشار-یکششویبرشيهامدوليبرارایمتفاوت
کهلیپتانسعمقپارامتريبرامتفاوتریمقادازاستفادهلیدلبهاختلاف،

برشیمدولکهمراجعیازياریبس. استباشد،یمطیشرابهوابستهآنخود
صورتبهاند،نمودهمحاسبهرا هاگرافنايلایهبینفشاري-کششیمدولو

مورددرهمچنینوپتانسیل در نظر گرفته شدهپارامتر عمقدقیق به مقدار
دلیلهمینبه. اندنکردهاياشارهآرمچیروزیگزاگجهتبهبرشیمدول

چشمبهپژوهشگرانتوسطشدهگزارشهايدادهدرزیاديپراکندگی
گزارشفشاري-کششیمدولوبرشیمدولمقادیر3جدولدر. خوردمی

.استشدهلیستمحققانتوسطشده

	نتایج- 4
فشاري-کششیمدولرويبرچینیلایهنوعازناشیاثراتبررسیمنظوربه
.شودمیارائهبخشدودرنتایجرويبربحثلایه،دوگرافنبرشیمدولو

ABAچینی لایه-4-1

با تحلیلی-هندسیروشنتایجبینايمقایسه4جدولدرنتایج،ارائهازقبل
نتایجوشدهارائهفرمولاسیونصحتتااستگرفتهانجامهاروشسایرنتایج

تحلیلی - دهد که دقت نتایج روش هندسینشان می4جدول .شوداثباتآن
درپیشترکهطورارائه شده تطابق بسیار خوبی با سایر نتایج دارد. همان

-کششیمدولوبرشیمدولتعیینمنظوربهشد، دادهتوضیح3بخش
برتنشتغییراتنموداربایددولایه،گرافندرواندروالسیپیوندهايفشاري

نظر موردهايمدولنمودارها،شیبرويازبتوانتاشودرسمحسب کرنش
که نشان دهنده تغییرات 4منظور، ابتدا با رسم شکل بدین.را تعیین نمود

باشد مشاهدهحسب کرنش عمودي پیوندهاي واندروالسی میتنش عمودي بر 
، منحنی رفتار خطی از خود 004/0تا -004/0هاي شود که در بازه کرنشمی

هاي توان مدولدهد بنابراین با تعیین شیب منحنی در این بازه، مینشان می
فشاري یا برشی را تعیین نمود. بعد از تعیین محدوده رفتار خطی - کششی

کرنش، نمودار تغییرات تنش عمودي بر حسب کرنش -هاي تنشیمنحن
نشان داده 5عمودي به ازاي پنج مقدار براي پارامتر عمق پتانسیل در شکل 

شود با افزایش پارامتر عمق پتانسیل کهشده است. همان طور که مشاهده می
باشد، اندازه مدول افزایش قدرت پیوندهاي واندروالسی میبامتناسب
یابد. باشد) افزایش میفشاري (که همان شیب نمودار می- کششی

ABAچینی مقالات در لایهسایرنتایجباتحلیلی-هندسیروشنتایجمقایسه4جدول

)meV(عمق پتانسیلپارامتر
هاپژوهشسایر)GPa(	تحلیلی-روش هندسی
مرجعروش تحلیل)GPaمدول (مقدارآرمچیرراستاي راستاي زیگزاگ

برشیمدول
]18[دینامیک مولکولی84/22853/02761/0288/0
]18[دینامیک مولکولی44/455600/44170/46/4

]21[	مکانیک مولکولی41/271/266/26فشاري-مدول کششی
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نیز نمودار تغییرات تنش برشی بر حسب کرنش برشی به 7و 6هايدر شکل
با تعیین شیب ترتیب در راستاي آرمچیر و زیگزاگ نمایش داده شده است. 

فشاري و مدول برشی -کرنش، مقادیر مدول کششی-نمودارهاي تنش
پیوندهاي واندروالسی بین دو لایه گرافن با توجه به کایرالیتی آن و به ازاي 

5داده شده است. جدول 5ختلفی از پارامتر عمق پتانسیل در جدول مقادیر م
دهد که به ازاي یک مقدار مشخص براي پارامتر عمق پتانسیل،نشان می

اي یک گرافن دو لایه در راستاي زیگزاگ بزرگتر از مدول برشی برون صفحه
باشد هاي دیگر پژوهشگران میراستاي آرمچیر است که این امر مطابق با یافته

اي را هاي آزمایشگاهی، مقدار مدول برشی بین لایهیکی از پژوهش.]21[
که براي رسیدن به این ]23[گیگاپاسکال گزارش کرده است 5±3دربازه 

سازي دینامیک مولکولی، در پژوهشی دیگر، بازه نتایج با استفاده از شبیه
رون ولت در میلی الکت44/45تا 84/2پارامتر عمق پتانسیل از 	تغییرات

هاي . این در حالی است که در اغلب پژوهش]18[شده است نظرگرفته
صورت گرفته، تغییرات پارامتر عمق پتانسیل در بازه محدودي گزارش شده 

مقادیر]35[ها، کوکونن و همکارانش ترین پژوهشاست. در یکی از کامل
گیري اندازهجونز را در شرایط مختلف -پارامترهاي تابع پتانسیل لنارد

میلی الکترون ولت را 7/3تا 7/2اند و براي پارامتر عمق پتانسیل بازه کرده
اند.گزارش نموده

-هاي بدست آمده از روش هندسیاي از منحنی برازش شده بر دادهنمونه4شکل 
فشار-تحلیلی در کشش

کرنش عمودي به ازاي مقادیر مختلف عمق پتانسیل-نمودار تنش5شکل 

کرنش برشی در راستاي آرمچیر به ازاي مقادیر مختلف پارامتر -نمودار تنش6شکل 
عمق پتانسیل

کرنش برشی در راستاي زیگزاگ به ازاي مقادیر مختلف پارامتر -نمودار تنش7شکل 
عمق پتانسیل

فشاري و مدول برشی به ازاي پارامتر عمق پتانسیل -مقادیر مدول کششی5جدول 
ABAبا الگوي لایه چینی 

پارامتر عمق پتانسیل
)meV(

	فشاري-مدول کششی
)GPa(

)GPa(مدول برشی 
زیگزاگآرمچیر

168/290/242108/02201/0
5/271/282430/02510/0

84/261/322761/02853/0
968/209/342884/02978/0
5/469/514474/04540/0
44/4590/5214170/45600/4

	

میلی الکترون ولت براي تغییرات پارامتر عمق44/45تا 84/2با قبول بازه 
میلی الکترون ولت بر 44/45ازايبهفشاري- کششیمدولمقدارپتانسیل،

9/521حاضر،تحلیلی ارائه شده در تحقیق -هندسیروشاساس
ايصفحهمدول الاستیسیته درونکهحالیدرآید.میبدستگیگاپاسکال

. این]21[دو برابر این مقدار گزارش شده است حدوددرگرافنلایهیک
فشاري براي پیوندهاي ضعیف واندروالسی در برابر -کششیمدولمقدار

پیوندهاي قوي کووالانسی بیانگر این موضوع است که این مقدار بسیار بالا 
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جونز و براي پیوندهاي ضعیف -براي پارامتر عمق پتانسیل در تابع لنارد
هاي بیشتر براي قبول یا بود و باید بررسیخواهدواقعیتازواندروالسی دور

.انجام گیردرد آن 
به منظور جامعیت بیشتر نتایج، در این قسمت تلاش شده است تا 

فشاري و مدول برشی بر حسب پارامتر - هاي کششیاي براي مدولرابطه
-عمق پتانسیل ارائه شود تا پژوهشگران آتی بتوانند مقدار مدول کششی

(که فشاري یا مدول برشی مورد نیاز خود را بر حسب پارامتر عمق پتانسیل
باشد) بدست آورند. بدین منظور، در وابسته به دما و فشار محیط می

فشاري و مدول برشی (در -، به ترتیب تغییرات مدول کششی9و 8هاي شکل
راستاهاي زیگزاگ و آرمچیر) بر حسب پارامتر عمق پتانسیل رسم شده است. 

) تا22(، روابط 9و 8هاي هاي رسم شده در شکلبا عبور منحنی از داده
فشاري، مدول - به ترتیب مدول کششیGyzو E ،Gxzآیند که ) بدست می24(

برشی در راستاي آرمچیر و مدول برشی در راستاي زیگزاگ و بر حسب 
ولتالکترونمیلیحسببرپتانسیلعمقپارامترߙگیگاپاسکل بوده و

.باشدمی
ܧ)22( = 11.49 × 	ߙ

௫௭ܩ)23( = 0.0967 × 	ߙ

௬௭ܩ)24( = 0.1004 × 	ߙ

(9و 8هاي طور که از شکلهمان (22و روابط  شود، ) مشاهده می24) تا 
اي گرافن دو لایه با مقدار فشاري و مدول برشی بین لایه- مدول کششی

پارامتر عمق پتانسیل رابطه مستقیم و خطی دارند.
	

	
اي نسبت به پارامتر عمق پتانسیلفشاري بین لایه- تغییرات مدول کششی8شکل 

	
اي نسبت به پارامتر عمق پتانسیلتغییرات مدول برشی بین لایه9شکل 

) (-) (تابع پتانسیل لنارد1این ارتباط توسط رابطه  ) (تابع 2جونز) و رابطه 
)، تابع 2) و (1روابط (باشد. چرا که در جونز) قابل تفسیر می-نیروي لنارد

جونز با پارامتر عمق پتانسیل رابطه خطی -انرژي پتانسیل و تابع نیروي لنارد
فشاري و مدول برشی بین -رود که مدول کششیدارند، بنابراین انتظار می

دو لایه نیز بصورت خطی بر حسب پارامتر عمق پتانسیل یک گرافنايلایه
	تغییر کنند.

	AAAچینی لایه- 4-2
در گرافن دو لایه، الگویی ناپایدار AAAچینی از لحاظ پایداري، الگوي لایه

و به همین دلیل کمتر مورد توجه محققان قرار ]44[گزارش شده است 
فشاري و مدول برشی بین -گرفته است و مراجعی که مقادیر مدول کششی

شد. در یکی از بااند اندك میاي گرافن دو لایه را مورد بررسی قرار دادهلایه
هاي محاسباتی هاي صورت گرفته در این زمینه با استفاده از روشپژوهش

گیگاپاسکال گزارش 29/46تا 26/19فشاري -مختلف، بازه مدول کششی
اي براي . با استفاده از روش تئوري، مدول برشی بین لایه]45[شده است 

در مراجع فوق، .]25[گیگاپاسکال گزارش شده است -AAA ،8/3چینی لایه
يااشارهیبرشمدوليریگاندازهيراستاولیپتانسعمقپارامترمقداربه 

بهAAAینیچهیلاحالتدریبرشمدولریمقادبودنیمنف. استنشده
بودنیمنفنیا. باشدیمینیچهیلانوعنیاتعادلعدمويداریناپایمعن

AAAینیچهیلاحالتدرکهاستمعنانیابهیکیزیفلحاظازیبرشمدول

کهشوندیمنیاازمانعکهدارندوجودکربنيهااتمنیبیاتمنیبيروهاین
موضوع. دهدرخياهیلانیبيروهاینوهیلادونیبتعادلAAAحالتدر

به] 44[مرجعدرAAAحالتدرهیلادوگرافنيداریناپاوتعادلعدم
پسردیگقرارAAAحالتدرگرافناگرواستشدهدادهشرحکاملصورت

درهیلادوتااستشدهگذاشتههاهیلايروبرکهيودیقشدنبرداشتهاز
کردخواهندرییتغABAحالتبهعایسرهیلادوگرافنرند،یگقرارحالتنیا

در. استینیچهیلانوعنیاتعادلويداریپاعدمازنشانموضوعنیاکه
وودیقباینیچهیلانوعکیAAAینیچهیلاحالتکهگفتتوانیمواقع
کهگرددیمموجبوزدهبرهمراستمیسيداریپاوتعادلکهاستیطیشرا
این در. دیرسانتظارازدوريهاجواببهيتئورويعدديهالیتحلدر

فشاري و - تحلیلی مقادیر مدول کششی-پژوهش، با استفاده از روش هندسی
مدول برشی در دو راستاي زیگزاگ و آرمچیر محاسبه شده و مقدار مناسب 

فشاري و برشی گزارش -هاي کششیپارامتر عمق پتانسیل متناسب با مدول
-هاي کششیمقادیر مدول6شده در مراجع، محاسبه شده است. جدول 

-اي گرافن دو لایه را با استفاده از روش هندسیفشاري و برشی بین لایه
-) به ترتیب رابطه مدول کششی27) تا (25دهد. روابط (تحلیلی نشان می

فشاري و مدول برشی را در راستاي آرمچیر و راستاي زیگزاگ بر حسب 
متر عمقدهند. مقادیر پارانشان میAAAچینی پارامتر عمق پتانسیل در لایه

تحلیلی ارائه شده براي -پتانسیل مناسب با استفاده از روش هندسی
515/3تا 462/1، از ]45[فشاري گزارش شده در مرجع -هاي کششیمدول

باشد.میلی الکترون ولت می
ܧ)25( = 13.17 × 	ߙ

௫௭ܩ)26( = −0.1791 × 	ߙ

௬௭ܩ)27( = −0.1739 × 	ߙ

همچنین مقدار پارامتر عمق پتانسیل براي مدول برشی گزارش شده در 
852/21و 217/21نیز در راستاي آرمچیر و زیگزاگ به ترتیب ]25[مرجع 

آید.میلی الکترون ولت بدست می
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فشاري و مدول برشی به ازاي پارامتر عمق پتانسیل -مقادیر مدول کششی6جدول 
AAAچینی با الگوي لایه

ر عمق پتانسیلپارامت
)meV(

	فشاري-مدول کششی
)GPa(

)GPa(مدول برشی 
زیگزاگآرمچیر

168/255/28388/0-377/0-
5/292/32448/0-435/0-

84/241/37510/0-492/0-
968/208/39532/0-516/0-
5/427/59806/0-783/0-
44/4550/59814/8 -90/7 -

	گیرينتیجه- 5
فشاري و مدول برشی پیوندهاي - ي مدول کششیدر این مقاله، براي محاسبه

تحلیلی ارائه شده است و -واندروالسی بین دو لایه گرافن، یک روش هندسی
براي هر یک از آنها، یک رابطه فرم بسته بر حسب پارامتر عمق پتانسیل براي 

لایه گرافن ارائه شده است. در این روش، یک AAAو ABAدو لایه چینی 
یکبار در راستاي عمود بر صفحه گرافن کوچک بر روي یک لایه گرافن بزرگ

فشاري) و یکبار در جهت آرمچیر و زیگزاگ (براي -(براي تعیین مدول کششی
شود. سپس، تغییرات نیروهاي تعیین مدول برشی) حرکت داده می

گیري دازهواندروالسی بر اثر حرکت نسبی یک اتم کربن بر روي یک صفحه ان
)، ρهاي کربن در واحد سطح گرافن (شود و با استفاده از ضریب تعداد اتممی

گردد. نتایج نشان داد که مقدار تنش اعمال شده به صفحه گرافن محاسبه می
خطی ايبا پارامتر عمق پتانسیل رابطهفشاري-مدول برشی و مدول کششی

فشاري و - هاي کششیداشته و با افزایش پارامتر عمق پتانسیل، مقدار مدول
یابند. همچنین مشاهده شده است که مقدار مدول برشی برشی افزایش می

اي در راستاي زیگزاگ از آرمچیر بیشتر است. با توجه به اینکه بین لایه
اي تعیین سازي دینامیک مولکولی و مکانیک مولکولی برهاي شبیهروش

افزاري بوده و نیازمند هاي نرمها داراي محدودیتاي گرافنمدول بین لایه
باشند، استفاده از این روش به علت سادگی و داشتن دقت صرف زمان می

باشد.هاي چندلایه داراي مزیت میبسیار بالا، براي تحلیل تئوري گرافن

	فهرست علایم- 6
Eروالسی (فشاري پیوندهاي واند- مدول کششیN.m-2(
F	) نیروN.atom-1(	
G	) مدول برشی پیوندهاي واندروالسیN.m-2(
h	) ضخامتm(
r	) فاصله بین دو اتم داراي پیوند واندروالسیm(
U	) انرژي پتانسیلN.m(

علایم یونانی
α	) پارامتر عمق پتانسیلeV(
β	اي که پتانسیل بین دو اتم صفر است (فاصلهm(
γ برشیکرنش
εفشاري-کرنش کششی
ρهاي کربن در واحد سطح (تعداد اتمatom.m-2(
σفشاري (- تنش کششیN.m-2(
τ	) تنش برشیN.m-2(

هازیرنویس
حالت تعادل0

i	 مرتبه جابجاییiام
LJجونز-لنارد
x	راستاي آرمچیر
y	راستاي زیگزاگ
z	راستاي عمود بر صفحه گرافن

هانویسبالا
)1هاي کربن قرار گرفته در حالت (اتم	1
)2هاي کربن قرار گرفته در حالت (اتم	2
j	ها در محدوده شعاع قطعشماره اتم

k	) هاي کربن) اتم2) و (1مشخص کننده حالت
s	شماره دورترین اتم در محدوده شعاع قطع
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