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  چکیده
های کربنی به دليل برخورداری از خواص مكانيكی مطلوب، مورد توجه ویژه مراکز پژوهشی و پليمری تقویت شده با نانولولههای زمينه نانوکامپوزیت

ها صورت گرفته است. بسياری از این تحقيقات به بررسی ای در رابطه با توسعه این مواد و بهبود خواص آنو مطالعات گسترده صنعتی قرار گرفته
هایی نظير مشكلات های تجربی با محدودیتاند. در این ميان، استفاده از روشها پرداختهی مختلف بر روی خواص این نانوکامپوزیتتأثير پارامترها

سازی مقياس مولكولی در مطالعه های شبيههای فراوان مواجه بوده و به همين دليل شاهد گسترش روز افزون استفاده از روشساخت و هزینه
اف برای محاسبه خواص مكانيكی افسی   این مواد هستيم. در این تحقيق، از روش دیناميك مولكولی و ميدان نيروی پی خواص و رفتار

جداره استفاده شده است. برای این منظور، پليمر اپوکسی به دليل کاربرد تك  های کربنیهای زمينه پليمری تقویت شده با نانولوله نانوکامپوزیت
پليمرهای دو  ازدر نظر گرفته شد. از آنجایی که اپوکسی   مندی از خواص مكانيكی مناسب به عنوان زمينههای مختلف و بهرههگسترده در زمين

ای به کمك دیناميك مولكولی برای ایجاد اتصالات عرضی بين مونومرها پليمریزاسيون چهار مرحله روششود، یك  جزئی و گرماسخت محسوب می
درصد  5تا  4های پليمری با کسرهای وزنی سازی نانوکامپوزیتهای کربنی برای مدل مرحله بعدی، پليمر اپوکسی و نانولوله کار گرفته شد. درهب

محاسبه شد. نتایج ثابت  -شامل مدول یانگ و مدول برشی به روش کرنش مورد استفاده قرار گرفته و در نهایت ضرایب الاستيك نانوکامپوزت
 باشد. های کربنی می ك مولكولی حاکی از بهبود خواص مكانيكی پليمر اپوکسی در اثر اضافه نمودن نانولولههای دینامي سازی شبيه

  مكانيكی  خواص مولكولی، دیناميك کربنی، نانولوله پليمری، زمينه نانوکامپوزیت های کلیدی:واژه
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Abstract 
Carbon nanotube-reinforced polymer nanocomposites have attracted great attention from research centers, due to their 
enhanced mechanical properties, and many studies have been performed for development of such materials. Many 
experimental and theoretical studies have investigated the effect of different parameters on the properties of these 
materials. However, there are some limitations associated with experimental methods, such as fabrication problems and 
high levels of costs. Hence, molecular simulations are growingly applied for study of properties and behavior of 
polymer/CNT nanocomposites. In this study, the molecular dynamics method was used to calculate the mechanical 
properties of CNT-reinforced epoxy nanocomposites. Since epoxy is a two-component thermoset polymer, the 
molecular dynamics method was utilized to create cross links between the monomers. Thereafter, cross-linked epoxy 
polymer and carbon nanotubes were used to construct the nanocomposite with containing 1-5 wt.% of CNTs. Finally, 
elastic constants of nanocomposite including Young’s and shear moduli were calculated using the constant-strain 
method. The results of simulations revealed that the mechanical properties of CNT-reinforced epoxy polymer were 
improved in comparison to those of pure polymer.  
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 قدمهم -1
دست آوردن خواص مكانيكی مواد دو روش اصلی وجود هبرای ب

تر.  های پایين سازی ماده در مقياس دارد؛ تست تجربی و شبيه

افزاری و  دليل محدودیت امكانات سختدر گذشته، به

های مولكولی و  سازی مورد اطمينان در مقياس های شبيه روش

های تجربی برای استخراج خواص ماده  عمدتاً از روش مزو،

هایی  شد. این موضوع محققان را با محدودیت استفاده می

های تجربی نياز به  کرد؛ اول اینكه انجام تست مواجه می

قيمت دارد. دوم  تجهيزات آزمایشگاهی نسبتاً پيشرفته و گران

نظر با  ای از ماده مورد که برای انجام تست، باید نمونهاین

شرایط خاص مطابق استانداردهای موجود ساخته شود که این 

 توان  باشد. محدودیت دیگر را می بر میامر پرهزینه و زمان

گونه عنوان کرد که در بسياری از موارد هدف از تحقيقات، این

سنجی استفاده از مواد در شرایط مختلف است و  امكان

 شود. چرا آشكار میهای پيشگویانه  اینجاست که اهميت روش

های آزمایشگاهی با ترکيبات مختلف و فراهم  که ساخت نمونه

های تجربی بر روی  نمودن شرایط مختلف برای انجام تست

باشد. این مشكل در مورد مواد جدیدی  پذیر نمی ها، امكان آن 

باشد. به منظور رفع این  ها بسيار ملموس مینظير نانوکامپوزیت

سازی در  سازی و شبيه ن از مدلتوا ها، می محدودیت

 و مزو( بهره برد. یتر )مولكول های طولی و زمانی پایين مقياس

بسياری از مسائل موجود در علوم مهندسی، با چرا که 

های طولی و زمانی مختلف سر و کار دارند. فرآیندهایی  مقياس

دهند، رفتار سيستم را در  که در یك مقياس معين رخ می

دهند.  های بالاتر تحت تأثير قرار می مقياسطيف وسيعی از 

ها بعنوان کوچكترین اجزاء سازنده مواد، نقطه آغاز این  اتم

ها در مقياس  های آن حلقه بوده و نحوه چيدمان و برهم کنش

کنند.  نانو، خواص و رفتار مواد را در مقياس ماکرو تعيين می

-اراین همان چيزی است که امروزه تحت عنوان روابط ساخت

رفتار در علوم مهندسی مواد و مكانيك -خواص یا ساختار

ای که دارد،  العاده شناخته شده و با توجه به اهميت فوق

ای را در ابعاد تجربی و  های مطالعاتی جدید و گسترده زمينه

های  تئوری به وجود آورده است. از دیدگاه تئوری، روش

ولی و های ط سازی قدرتمندی در مقياس سازی و شبيه مدل

های  اند. یكی از مهمترین تفاوت زمانی مختلف توسعه یافته

های مربوط  ست که معمولاً پدیدها ها این موجود بين این روش

تر نيازمند یك توصيف  های طولی و زمانی پایين به مقياس

-باشند. در حالی دقيق بوده که از لحاظ محاسباتی پرهزینه می

های بالاتر، از بسياری از  های مربوط به مقياس که برای پدیده

جزئيات صرفنظر شده و هزینه محاسباتی به شدت کاهش 

سازی  سازی و شبيه [. نكته مهم در رابطه با مدل4یابد ] می

مواد و فرآیندهای مختلف، انتخاب مقياس طولی و زمانی 

یا  4باشد. اخيراً قابليت برقراری ارتباط موازی مناسب می

مقياسی فراهم شده است. به  تك های بين اغلب روش 2ترتيبی

توان از خروجی یك مدل در یك مقياس  این معنا که می

تر بعنوان ورودی مدل دیگر در مقياس بالاتر استفاده پایين

های موجود در یك سيستم  نمود. در حالت موازی، تمام پدیده

های  های اختصاص یافته به مقياس به طور همزمان توسط مدل

بين  3صورت برخطهها ب ده و نتایج آنسازی ش مختلف شبيه

شود. اما در حالت ترتيبی، فرآیند مذکور  یكدیگر رد و بدل می

سازی در یك مقياس،  بصورت همزمان نبوده و با اتمام شبيه

خروجی مربوط به آن مقياس به عنوان ورودی در مقياس بالاتر 

 سازی در مقياس بالاتر آغاز مورد استفاده قرار گرفته و شبيه

های  های مربوط به مقياس سازی شود. به این ترتيب، شبيه می

ها مورد  مختلف یكی پس از دیگری کامل شده و نتایج آن

گيرند. این شيوه نوظهور، یعنی  استفاده و تحليل قرار می

های تك مقياسی مختلف در کنار یكدیگر  استفاده از روش

م، )بصورت موازی یا ترتيبی( برای توصيف کامل یك سيست

شناخته شده و به شدت در  1تحت عنوان روش چند مقياسی

 .حال گسترش است

های تك مقياسی مورد استفاده یكی از مهمترین روش

سازی مواد و فرآیندهای مختلف در مقياس اتمی، برای شبيه

     باشد. اخيراً این روش در روش دیناميك مولكولی می

های پليمری زیتسازی رفتار و خواص مختلف نانوکامپوشبيه

 5هانهای کربنی بكار گرفته شده است. تقویت شده با نانولوله

، به بررسی ی[، با استفاده از روش دیناميك مولكول2] 4و اليوت

های پليمری  محوری و جانبی کامپوزیت مدول الاستيسيته

شده های کربنی پرداختند. در روش ارائه تقویت شده با نانولوله

سازی انرژی، برای محاسبه مدول  کمينه توسط این گروه، از

که  دادآمده نشان دستهالاستيسيته استفاده شد. نتایج ب

 

1- Parallel 

2- Sequential 

3- Online 

4- Multi-Scale Method 

5- Han 

6- Elliott 
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های کربنی، سبب تقویت خواص  از نانولوله استفاده

 گردد. این در حالی نانوکامپوزیت در جهت محور نانولوله می

ها بارز  ست که در بارگذاری جانبی نقش تقویتی نانولولها

ن مطلب آن است که مدول یانگ نانولوله کربنی نيست. دليل ای

جداره در جهت جانبی آن در مقایسه با جهت محوری  تك

، در بارگذاری جانبی، ماتریس پليمری اینناچيز است. علاوه بر 

همچنين در این کار،  .کند قسمت اعظم بار وارده را تحمل می

ا آمده برای مدول یانگ محوری نانوکامپوزیت بدستهنتایج ب

های  ها مقایسه شد. بررسی نتایج اخذ شده با قانون مخلوط

که اگر پيوند بين نانولوله و ماتریس  دادانجام شده نشان 

پليمری قوی باشد، در محاسبه ثوابت الاستيك نانوکامپوزیت 

 .نظر کرد توان از آن صرف نمی

 روش این از استفاده با ،[3] همكارانش و 4فرانكلند

 از درصد یك پيوند ایجاد با که دادند شاندیناميك مولكولی ن

 ها آن مرز برشی استحكام توان ماتریس، می به نانولوله های اتم

 عمل، این که است حالی در این و داد افزایش مرتبه یك تا را

 نانوکامپوزیت، ایجاد الاستيك مدول در ناچيزی تغييرات

 روش از استفاده با ،[1] دیگر ای مطالعه در گروه این. کند می

 بستر داخل از کربنی کشش نانولوله پدیده مولكولی، دیناميك

 یك نتایج این تحقيق، این طبق بر. نمودند مطالعه را اتيلن پلی

 مشاهده اعمالی نيروی و نانولوله سرعت خروج بين خطی رابطه

مؤثر  ویسكوزیته نوعی رابطه، این از استفاده با مؤلفان. شد

 شيب با برابر که نمودند معرفی يمرپل و نانولوله اتصال برای

 این از با استفاده نهایت در. باشد می مذکور خطی نمودار

 های مدل در کرنش نرخ و تنش مقادیر جایگزینی با و پارامتر

 نيروی با مرزی ناحيه برشی در تنش تعيين برای مرسوم

 از حاصل نانولوله محور جهت در سرعت گرادیان و ميانگين

 در اصطكاک مدل توانستند دیناميك مولكولی، سازیمدل

 .دهند ارائه را نانو مقياس

 جداره تك های نانولوله که اند داده نشان تجربی مشاهدات

 دارند قرار یكدیگر کنار در معمولاً داخلی های اندرکنش اثر در

 2شوند. بر همين اساس، گاو می یافت مجزا شكل به ندرت به و

 

1- Frankland 

2- Gou 

 روی را بر سازی دیناميك مولكولی شبيه[ 5] و همكارانش

 جداره، تك های نانولوله از منظم ای دسته حاوی نانوکامپوزیت

 نه نانوکامپوزیت مؤثر عملكرد که دادند نشان ها دادند. آن انجام

به  بلكه نانولوله، و ماتریس بين فيزیكی اندرکنش به تنها

 نتایج،. دارد ارتباط نيز یكدیگر با ها نانولوله داخلی اندرکنش

 در ماتریس و ها بين نانولوله اندرکنش که بود آن کننده بيان

 بين لغزش وقوع دليل به این و است بيشتر مجزا حالت

. باشد می نماینده حجمی المان در یك گرفته قرار های نانولوله

مكانيكی  خواص نتيجه، در و بار انتقال قابليت دليل همين به

 تك کربنی های نانولوله با شده تقویت پليمری های کامپوزیت

 .است بيشتر مجزا، جداره

 در بار انتقال مطالعه از بعد ،[4]همكارانش  و 3نميله

 استفاده با فشار و کشش تحت جداره چند کربنی های نانولوله

 در ها نانولوله رفتار بررسی نيز و مولكولی دیناميك روش از

 استفاده با ها آن در کمانش وقوع پدیده و فشار تحت اتيلن پلی

 لغزش اتمی سازی شبيه به ،[7] برنر ‐ترسوف پتانسيل از

[. 8] پرداختند آمورف پليمر از بستری در های کربنی نانولوله

 مجدد و تشكيل شكست که داد نشان گروه این مطالعات نتایج

 دو مرز، مجاورت در آمورف کربن شكل تغيير و مرز در پيوندها

 کربنی های نانولوله لغزش با های مرتبط پدیده در اساسی عامل

 . باشند می پليمری بستر در

 و همكارانش 1شده، ژو انجام کارهای جدیدترین از یكی در
 دیناميك با کشش تست سازی شبيه از استفاده با ،[1]

    های کامپوزیت کرنش ‐تنش منحنی تعيين به مولكولی،
 ناحيه در منحنی شيب روی از و پرداختند نانولوله ‐اپون

 مدول افزایش در کربنی نانولوله از تأثير استفاده الاستيك،
 نشان ها آن مطالعات. بررسی نمودند را نظر مورد پليمر یانگ

 طول با مقایسه قابل طول با هایی نانولوله از استفاده داد که
 سبب توانایی به آن، از تر کوچك های نانولوله بجای ماتریس

 خواص افزایش سبب مؤثرتری نحو به بار، حمل در ها آن بيشتر
 تأثير مطالعه هدف با اخير سازی شبيه .گردد می مكانيكی

ناحيه  در کوالانسی پيوندهای وجود پليمری، ماتریس چگالی
 تنش بر نانولوله ساختار در هندسی عيوب وجود نيز و مرزی

 

3- Namilae 

4- Zhu 
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 2و چوداری 4توسط اوکاب نانولوله، و ماتریس مرز در برشی
 چگالی افزایش با انتظار، مطابق[. 41] است شده تكرار

 و پليمری های زنجيره بين بيشتر اندرکنش دليل به ماتریس،
همين . است یافته افزایش مرزی ناحيه در برشی تنش نانولوله،

 قوی پيوندهای ایجاد اثر در برشی، تنش در افزایشی روند
 وجود تأثير کار، انتهای این در. شد مشاهده مرز در کوالانسی

 ها نانوکامپوزیت مكانيكی خواص روی بر متداول، هندسی عيب
 عرضی پيوند که مواردی در که داد نشان نتایج. بررسی شد

 پيوند ایجاد عدم به دليل دارد، وجود ماتریس و نانولوله بين
 شدت به مرزی برشی تنش عيب، اطراف نواحی در مناسب

 یابد.کاهش می

 استحكام مطالعه در مولكولی مكانيكروش  از استفاده
 بار اولين برای زمينه، ماتریس و کربنی نانولوله بين پيوند

 از استفاده با آنها. گرفت ، صورت[44] 1و لوردی 3توسط یاو
 انرژی محاسبه به نيرو، ميدان مبنای بر مولكولی مكانيك روش
 های نانولوله بين لغزشی اصطكاک از حاصل تنش و پيوند

 ها آن مطالعات نتایج. مختلف پرداختند پليمرهای و کربنی
 بوده وابسته پارامترها این مقدار به مرز استحكام که داد نشان

 مولكولی مقياس در ماتریس و نانولوله درگير شدن ساختار و
عامل  ،(نانولوله دور به 5مارپيچ صورت به پليمر قرارگرفتن)

 باشد. می نانوکامپوزیت خواص بهبود در اساسی

 روش مكانيك مولكولی، از استفاده با همكارانش و 4وانگ
همچنين  و پليمر مرز در فيزیكی های اندرکنش بررسی به

 در حتی که داد نشان ها آن مطالعات[. 42] پرداختند نانولوله
 این برشی در تنش دو، این بين شيميایی پيوند غياب

ميكرو  با شده تقویت های کامپوزیت به نسبت ها نانوکامپوزیت
 یك الكترواستاتيك، واندروالس و نيروهای تأثير علت به فيبرها،
 که داد نشان ها آن محاسبات همچنين. باشد می بالاتر مرتبه

 ضریب برابری عدم و نانولوله ساختار موضعی در غيریكنواختی
 تنش مؤثر انتقال از کربنی، نانولوله و ماتریس حرارتی انبساط
  .کند می جلوگيری فاز بين دو

 بررسی برای را مولكولی سازه مكانيك روش ،8و چو 7لی

 شده تقویت های کامپوزیت و کربنی های نانولوله مكانيكی رفتار

 

1- Okabe 

2- Chowdhury 
3- Yao 

4- Lordi 

5- Polymer wrapping 

6- Wong 

7- Li 

 تعيين در روش این از در ابتدا دو این. نمودند ارائه ها آن با

 ساختار دو با هایی نانولوله و گرافن صفحه مكانيكی خواص

   نتایج با مقایسه از بعد. کردند استفاده 41زیگزاگ و 1آرمچير

دیناميك  مثل سازیمدل های آزمایش و روش از آمدهدستهب

 الاستيسيته مدول تعيين در یادشده، روش از مولكولی،

 برای[. 43] بهره گرفتند جداره، چند کربنی های نانولوله

 خرپا مدل یك از ای لایه بين واندروالس نيروهای سازی شبيه

 در که گره دو هر بين که بود صورت بدین شد استفاده

فنر  المان یك داشتند، قرار جونز ‐لنارد پتانسيل تأثير محدوده

 . گرفت قرار

 در بستر شدهتعبيه های نانولوله کمانش سازیمدل اخيراً

 و لی 44پليمری، توسط چو
 ها آن[. 41] است گرفته صورت 42

 نانولوله یك که پليمری و حجمی المان یك گرفتن نظر در با

 روش از استفاده با نانولوله سازیمدل با و گرفته قرار آن داخل

 منظور و محدود المان روش با پليمر و سازه مولكولی مكانيك

. بررسی نموداند را ها نانولوله کمانش واندروالسی، اثرات کردن

 سازیمدل روش یك حقيقت در ها آن توسط شدهارائه روش

 باشد. می مقياسی چند

 کششی رفتار مطالعه برای مولكولی مكانيك روش از اخيراً

 است شده شده استفاده یاد های کامپوزیت در شكست پدیده و

 ساختار اهميت دهنده نشان تحقيق، این نتایج[. 45]

 نانوکامپوزیت کلی خواص در نانولوله طول و پليمر کریستالی

 کربنی های نانولوله قراردادن مثال، عنوان به. باشد می توليدی

 در نسبی افزایش سبب اتيلن، پلی ساختار کریستالی در بلند

که  است حالی در این و است شده ها آن کششی استحكام

 های نانولوله حاوی آمورف های اتيلن پلی در پدیده این عكس

 برای که آن است امر این دليل. است شده گزارش کوتاه

 باید کربنی نانولوله تماس، سطح در مؤثر بار انتقال داشتن

 داشته( ميكرومتر حد در) 43طول بحرانی نام به طولی حداقل

 مكانيك روش یك شده انجام سازی شبيه چون که باشد

 محاسباتی لحاظ از پدیده این بررسی باشد، می مولكولی محض

 حجم و کاهش مقياسی چند مدل از استفاده با. نيست مقدور

                                                                                          
8- Chou 

9- Armchair 

10- Zigzag 
11- Chou 

12- Li 

13- Critical length 
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 جهت کربنی نانولوله بحرانی طول توان می لازم، محاسبات

 .آورد بدست را مؤثر بار انتقال

سازی  ست از شبيها در این پژوهش، هدف نهایی عبارت

های زمينه پليمری تقویت شده با رفتار مكانيكی نانوکامپوزیت

انتخاب شده به عنوان  پليمر های کربنی در مقياس نانو.نانولوله

واکنش رزین ای پرکاربرد بوده که از زمينه، نوعی اپوکسی سازه

DGEBA گر و سختDETA برای  آید. این پليمردست میهب

اولين بار در این تحقيق به عنوان زمينه نانوکامپوزیت مورد 

یابی به خواص مكانيكی برای دستگيرد. میاستفاده قرار 

گيری های کربنی با توزیع یكنواخت و جهتهمسانگرد، نانولوله

همچنين در این مطالعه برای  در زمينه تعبيه شدند.تصادفی 

سازی اف در شبيهافسینيروی پی اولين بار از ميدان

نانوکامپوزیت اپوکسی/نانولوله کربنی به روش دیناميك 

 مولكولی استفاده شد.

 سازی و محاسبه خواص مکانیکیروش شبیه -2

 2مپسل[ و 44] 4متریالز استودیو هایافزارنرم ،تحقيق این در

 نانوکامپوزیت لمدسازی آماده برایبه ترتيب [ 48، 47]

مورد آن پليمر/نانولوله کربنی و محاسبه خواص مكانيكی 

 . استفاده قرار گرفتند

 سازی نانوکامپوزیتمدل -2-1

، از محاسبه خواص مكانيكیسازی و  در تمام مراحل مدل

ميدان [ استفاده شد. این 41] 1افافسیپی 3یميدان نيرو

 شود،محسوب می سازگارهای نيروی که از جمله ميدان نيرو

هایی با پيوندهای کوالانسی مانند مواد آلی  اغلب برای مولكول

های نيرو  های جدید این ميدان روند. نسخه و پليمرها بكار می

برای مواد غيرآلی نظير فلزات، اکسيد فلزات و هاليد فلزات نيز 

صی نظير ساختارهای مولكولی، قابل استفاده هستند. خوا

های پيكربندی، گشتاورهای  های ارتعاشی، انرژی فرکانس

، دانسيته انرژی 5دوقطبی، ساختارهای بلوری، معادلات حالت

، ضرایب الاستيك و خواص 7های شبكه ، انرژی4همدوستی
 

1- Materials Studio 

2- LAMMPS 

3- Force Field 

4- PCFF 

5- Equations of state 

6- Cohesive energy density 

های نيرو قابل محاسبه بوده و امكان  حرارتی توسط این ميدان

های متشكل از اجزاء آلی و  يستمها برای س بكارگيری آن

غيرآلی و نيز فصل مشترک بين مواد مختلف نيز وجود دارد. 

( از مجموع بر هم 4این دسته از توابع پتانسيل مطابق رابطه )

 شوند.  های پيوندی، غير پيوندی و ممزوج تشكيل می کنش

(4) 
total bonded non bonded cross couplingE E E E 

    
 

به  Enon-bondedو  Ebonded ،Ecross-coupling(، جملات 4در رابطه )

های پيوندی، ممزوج و غيرپيوندی هستند.  ترتيب بيانگر انرژی

، خمش 8های پيوندی به چهار دسته کشش پيوند بر هم کنش

(  43)وارونگی 42( و خارج از سطح44)دوسطحی 41، پيچش1پيوند

های  سهم انرژی پيوندی از چهار بخش انرژیشوند.  تقسيم می

پيچش  (،Eangle(، خمش زاویه )Ebondکشش پيوند )

(Etorsion( و وارونگی )Einversionتشكيل می ) توان  شود. لذا می

 ( بيان کرد:2این سهم انرژی را به صورت رابطه )

(2) 
bonded bond angle torsion inversionE E E E E     

 

ممزوج که بر دقت و حجم محاسبات این دسته از   سهم انرژی

  شود: ( تعریف می3رابطه )، به صورت افزایدمیتوابع پتانسيل 

(3) 
cross coupling bond bond bond angle bond

angle angle torsion bond torsion angle angle

angle torsion angle bond torsion bond

E E E

E E E

E E

   

   

   

 

  

 

 

شود، این رابطه به صورت ترکيبی از طور که ملاحظه میهمان

های غيرپيوندی مطابق  شود. انرژی بيان می پيوندیهای  انرژی

( و EvdWهای واندروالسی ) ( عمدتاً شامل برهم کنش1رابطه )

  هستند:( Eelectrostaticالكترواستاتيكی )

(1) 
non bonded electrostatic vdWE E E

   

                                                                                          
7- Lattice energy 

8- Bond stretch 

9- Angle bend 

10- Torsion 

11- Dihedral 

12- Out-of-plane (oop) 

13- Inversion 
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های انرژی معرفی شده در بالا، انرژی پتانسيل  با ترکيب سهم

توان به صورت رابطه  های نيروی سازگار را می کل در ميدان

 ( بازنویسی نمود:5)

(5) 
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به ترتيب بيانگر طول پيوند،  و   ،در این تابع پتانسيل، 

، b0سازی بوده و  زاویه پيوند و زاویه دوسطحی در حين شبيه

  و  به ترتيب مقادیر تعادلی این پارامترها را نشان

، به ثوابت نيرویی متناظر با هر یك از تابع دهند. ضرایب  می

و  rijام با  jام و  iهای  پتانسيل موسوم هستند. فاصله بين اتم

اند.  نشان داده شده qjو  qiها به ترتيب با  بار الكتریكی آن

چهار جمله اول در باشد.  الكتریك می نيز ثابت دی پارامتر 

های پيوندی اختصاص دارند. این ميدان  این رابطه به انرژی

و یا توابع هارمونيك  4های درجه چهارم ای نيرو از چند جمله

های کشش )جمله اول( و خمش )جمله  برای توصيف انرژی

های پيچش یا  ای برای انرژی جمله  دوم( و یك بسط فوریه سه

های خارج از  کند. انرژی دوسطحی )جمله سوم( استفاده می

توصيف  2سطح یا وارونگی )جمله چهارم( طبق قاعده ویلسون

های  با مرتبه سه( انرژیشوند. جملات پنجم تا دهم ) می

های کشش، خمش، پيچش  ممزوج شامل اندرکنش بين انرژی

کنند. جملات دوازدهم و سيزدهم به  و وارونگی را توصيف می

های غيرپيوندی الكترواستاتيكی و  ترتيب بيانگر بر هم کنش

برد واندروالسی و  های کوتاه واندروالسی هستند. بر هم کنش

 6-9جونز -به ترتيب توسط توابع لنارد بلندبرد الكترواستاتيكی

 شوند. و کولنی کنترل می

 

1- Quartic 

2- Wilson 

در این مطالعه از پليمر اپوکسی به عنوان زمينه و از 

نانولوله کربنی به عنوان تقویت کننده استفاده شده است. 

 3پليمر اپوکسی یك پليمر گرماسخت بوده که از دو جزء رزین

سفنول آ دی بيشود. در این تحقيق، تشكيل می 1گرو سخت

به  4دی اتيلن تری آمينبه عنوان رزین و  5گلایسيدیل اتر

سازی برای شبيه گر آمينی در نظر گرفته شدند. عنوان سخت

فرآیند پليمریزاسيون پليمر اپوکسی از  روش ارائه شده در 

[ استفاده شده و پليمر با درجه 21-21مطالعات قبلی ]

ل ساختار نهایی پس از تشكي% حاصل شد. 81پليمریزاسيون 

پليمر اپوکسی، یك زنجيره نماینده از ساختار این پليمر 

 7استخراج شده و به همراه نانولوله کربنی نوع آرمچير

(41=m,n به قطر )نانومتر برای  14/2نانومتر و طول  34/4

% 4سازی نانوکامپوزیت اپوکسی/نانولوله با کسرهای وزنی مدل

اتم پليمر( و  23281% )شامل 3اتم پليمر(،  48147)شامل 

اتم پليمر( مورد استفاده قرار گرفت )شكل  43148% )شامل 5

1) . 

در نهایت، به منظور به تعادل رسانی نانوکامپوزیت، سيستم 

(، تحت 8ثانيهفمتو 4نانوثانيه )با گام زمانی  4به مدت 

(، در NPT 44)در هنگرد 41ثابت-و دما 1ثابت-دیناميك فشار

و  42اتمسفر قرار گرفت. ترموستات 4کلوین و فشار  218دمای 

[ به ترتيب برای کنترل دما و فشار 25] 41برندسن 43باروستات

سازی مورد استفاده قرار گرفتند. برای  سيستم در مدت شبيه

انرژی، دما و چگالی بر  اتتغييرکنترل وضعيت تعادل سيستم، 

حسب زمان بطور پيوسته رصد شد، تا جایی که این پارامترها 

با نواسات اندک حول مقادیر تعادلی به تثبيت رسيدند. تمام 

 افزار متریالز استودیو صورت گرفت.این مراحل در نرم

 

3- Resin 

4- Hardener 

5- Diglycidyl Ether Bisphenol A (DGEBA) 

6- Diethylenetriamine (DETA) 

7- armchair 

8- femtosecond  

9- Isobaric  

10- Isothermal 

11- Ensemble 

12- Thermostat 

13- Barostat 

14- Berendsen 
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سازی نانوکامپوزیت با استفاده از زنجيره  مدل (:1شکل )

 اپوکسی و نانولوله کربنی.

 محاسبه خواص مکانیکی نانوکامپوزیت -2-2

سه روش اصلی برای محاسبه خواص مكانيكی مواد توسط 

[، روش 24] 4دیناميك مولكولی وجود دارد؛ روش کرنش ثابت

زاویه [. ثابت بودن 31-28] 2[ و روش نوسانات27دیناميكی ]

پوشی از اثر  سازی و همچنين چشم و طول پيوند در مدت شبيه

تغييرات آنتروپی بر روی ثوابت الاستيك از فرضيات اصلی در 

یابی شوند. با این حال، دست ثابت محسوب می -روش کرنش

های این روش بوده و آن را به  به نتایج قابل قبول از ویژگی

مواد تبدیل کرده  روشی متداول در محاسبه خواص مكانيكی

است. در مقابل، روش دیناميكی اثر تغييرات آنتروپی را در نظر 

 

1- Constant-strain method 

2- Fluctuations method 

کند.  گرفته و امكان مطالعه رفتار تسليم مواد را نيز فراهم می

بر بوده و به دليل وجود  اما از سوی دیگر، یك روش زمان

باشد. از روش  نوسانات کرنشی، دارای عدم قطعيت در نتایج می

توان به نتایج قابل قبولی دست یافت، هرچند  نوسانات نيز می

 پذیرد. که همگرایی در ثوابت الاستيك به کندی صورت می

ثابت برای محاسبه خواص  -، روش کرنشتحقيقدر این 

کار رفته است. در حالت الاستيك الاستيك نانوکامپوزیت ب

کرنش مواد توسط قانون عمومی  -خطی، رفتار عمومی تنش

 شود: ( توصيف می4ه )مطابق رابط 3هوک
 

ij ijkl klC       i, j, k, l = 1, 2, 3                              (4)  
 

به ترتيب تانسورهای تنش، سفتی و  klو  ij  ،Cijklکه در آن 

 دهند. کرنش را نشان می

تانسور سفتی از مرتبه چهارم بوده و در حالت عمومی 

ثابت است. اما با وجود تقارن در تانسورهای تنش و  84دارای 

در تانسور  1، که به تقارن جزئیkl = lkو   ij = jiکرنش، 

 34ها به  (، تعداد آنCijkl=Cjikl=Cijlkشود ) سفتی منجر می

در تانسور سفتی  5یابد. همچنين تقارن اصلی ثابت کاهش می

[، تعداد ثوابت مستقل 34شود ] که از انرژی کرنشی ناشی می

دهد. بنابراین، معادله اوليه را  کاهش می 24به  34آن را از 

 تانسور مرتبه دوم بازنویسی کرد: توان به شكل می
 

i ij jC                                                                   (7)  
 

ماتریس  Cijبردارهای تنش و کرنش بوده و  jو  iکه در آن، 

باشد. در روش کرنش ثابت، سيستم تحت  سفتی می 4×4

و  7، فشاری تك محوره4های کششی تك محوره تغييرشكل

ص  گيرد. نوع در محدوده الاستيك قرار می 8برشی خال

شوند. به  بارگذاری توسط بردارهای کرنش متناظر کنترل می

 عبارت دیگر، با در نظر گرفتن بردار کرنش به صورت زیر:

 

1 2 3 4 5 6[ ]T                              (8)  

 

3- Hooke’s law 

4- minor symmetry 

5- major symmetry 

6- Uni-axial tension 

7- Uni-axial compression 

8- Pure shear 
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های بردار کرنش مقدار مورد نظر را  در هر مرحله یكی از مؤلفه

 شوند: گرفته میها صفر در نظر  گرفته و سایر مؤلفه

 

1[ 0 0 0 0 0]T   (الف -1)                 
 

 2[ 0 00 0 0]T   (                 ب -1)
        

3[ 0 0 0 0]0 T   (                      ج -1)
   

4[ 00 0 0 0]T     (                      د -1)
  

5[ 0 0 00 0]T   (                    ه -1)
     

6[ 0 0 00 0 ]T   (                    و -1)  

از شش بردار کرنش فوق، سه بردار اول برای کشش و فشار 

تك محوره در سه راستای عمود بر هم، و سه بردار بعدی برای 

 1114/1در معادلات فوق  روند. مقدار  کار میهبرش خالص ب

 شد. در نظر گرفته

پس از اعمال کرنش، مقادیر تنش داخلی سيستم از رابطه 

 :[24] شوند محاسبه می 4تنش ویریال
 

 1 1
( )

2

k k k kl lk
ij i j i j

k l k

m u u r f
V




 
   

 
             (41)  

 

mنشاندهنده حجم سيستم و  Vکه در آن، 
k  وu

k  نشاندهنده

rام هستند.  kجرم و سرعت ذره 
kl  عبارتست از فاصله بين

ام بر روی  kام. نيروی اعمال شده توسط ذره  lام و  kذرات 

fام با  lذره 
lk  نشان داده شده است. با توجه به اینكه خواص

شود، لذا از بخش مكانيكی در حالت استاتيكی محاسبه می

جنبشی تنش ویریال یعنی جمله اول سمت راست معادله 

( Cijادامه، ثوابت ماتریس سفتی ) گردد. درنظر می( صرف41)

دست ه( ب/∂∂از مشتق اول تنش ویریال نسبت به کرنش )

 آیند. می

ها در زمينه گيری نانولولهکه توزیع و جهت از آنجایی

های حاصل توان نانوکامپوزیتپليمری کاملاً تصادفی است، می

دو  ها را توسطدر نظر گرفته و رفتار مكانيكی آن 2را همسانگرد

 

1- Virial theorem 

2- Isotropic 

که از معادلات زیر قابل محاسبه هستند،  3ثابت مستقل لامه

 توصيف نمود:
 

 44 55 66

1

3
C C C    (الف -44)                             

 11 22 33

1
2

3
C C C                      ب(       -44)

توان  بنابراین، برای مواد همسانگرد تانسور ضرایب سفتی را می

 زیر بازنویسی کرد: به صورت

 
2 0 0 0

2 0 0 0

2 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

   

   

   







 
 

 
 
 
 
 
  
 

        (42)  

 

1های یانگ با مشخص شدن ثوابت لامه، مدول
 (Eبالك ،)5 (K )

دست ه( از روابط زیر ب) 7( و ضریب پوآسونG) 4و برشی

 آیند: می
 

(3 2 )
E

  

 





(الف -43)                                        

2

3
K    ب( -43)                                               

G  ج( -43)                                                         

2( )




 



د( -43)                                               

تحقيق از روش فوق با موفقيت برای محاسبه خواص در این 

 ها استفاده شد. مكانيكی نانوکامپوزیت

 

 نتایج و بحث -3

د(  -43الف( تا ) -43آمده از روابط )دستهخواص مكانيكی ب

 اند. گزارش و با مقادیر تجربی مقایسه شده 1در جدول 

 

3- Lame costants 

4- Young’s modulus 

5- Bulk modulus 

6- Shear modulus 

7- Poisson’s ratio 



 43                                                                                  ...                         زمينه هاینانوکامپوزیت مولكولی دیناميك سازیشبيه

 

سازی برای خواص  مقایسه نتایج تجربی و شبيه (:1جدول )

 نانولوله / های اپوکسی مكانيكی نانوکامپوزیت

ضریب 

 پوآسون

 مدول برشی

(GPa) 

مدول 

 الاستيك

(GPa) 

 کسر وزنی یا

حجمی 

 نانولوله

 مرجع

31/1 11/4 74/3 1 

 سازی شبيه

 )تحقيق حاضر(

31/1 57/2 81/1 4 wt% 

31/1 14/3 13/5 3 wt% 

31/1 25/1 11/4 5 wt% 

- - 4/44-1/8 - [32] 

- 2/5-4/4 5/42-1/2 5-4  vol% [33] 

 

ها، شود، با افزایش کسر وزنی نانولوله طور که مشاهده میهمان

یابد. ای بهبود میخواص مكانيكی نيز به ميزان قابل ملاحظه

سازی و تجربی وجود  سازگاری قابل قبولی بين نتایج شبيه

گر،  ذکر است که نسبت ترکيب رزین و سختدارد. لازم به 

ها از عوامل تعيين کننده ها و نوع و اندازه آنکسر وزنی نانولوله

در خواص مكانيكی نانوکامپوزیت بوده و اختلاف ميان نتایج 

سازی و نتایج منتشر شده نيز از تفاوت در همين شبيه

 شود.می پارامترها ناشی

 گیری نتیجه -1

سازی  روش دیناميك مولكولی برای شبيهدر این تحقيق، از 

های های زمينه پليمری تقویت شده با نانولولهنانوکامپوزیت

ها استفاده شده است. کربنی و محاسبه خواص الاستيك آن

گر و سخت DGEBAپليمر اپوکسی حاصل از واکنش رزین 

DETA  که برای اولين بار در این تحقيق به عنوان زمينه

د استفاده قرار گرفت، با استفاده از یك ساز و نانوکامپوزیت مور

ای به منظور رسيدن به درجه پليمریزاسيون  کار چهار مرحله

یابی به خواص سازی شد. همچنين برای دست %، مدل81

های کربنی با توزیع یكنواخت و مكانيكی همسانگرد، نانولوله

گيری تصادفی در زمينه تعبيه شدند. با قرارگيری جهت

هایی با های کربنی در زمينه پليمری، نانوکامپوزیتلهنانولو

کسرهای وزنی مختلف تهيه شده و تحت دیناميك مولكولی 

جهت به تعادل رسانی قرار گرفتند. در ادامه، با استفاده از 

ها استخراج و ثابت، خواص الاستيك نانوکامپوزیت-روش کرنش

العه برای با نتایج منتشر شده مقایسه شد. همچنين در این مط

سازی اف در شبيهافسیاولين بار از ميدان نيروی پی

نانوکامپوزیت اپوکسی/نانولوله کربنی به روش دیناميك 

آمده با نتایج دستهمولكولی استفاده شد. مطابقت نتایج ب

ثابت در  -دهنده صحت و دقت روش کرنشمنتشر شده، نشان

 باشد.محاسبه خواص الاستيك مواد می
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