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ی را که سخنوران، در ستودن او بمانند و شمارندگان، شمردن نعمت  نند و کوشندگان، سپاس خدا های او ندا

 حق او را گزاردن نتوانند.

  تقدیم به

 نامه دلمها در لغتترین واژهمقدس

 که زندگیم را مدیون مهر و عطوفت او می دانم ،مادر مهربانم

 پدرم، مهربانی مشفق، بردبار و حامی

 همسرم، نشانه لطف الهی در زندگیم

 زندگیمهای خواهرانم، همراهان همیشگی و پشتوانه
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 سپاسگزاری 

 

تحصیلم مواظبم بود و کمکم کرد من متشکرم از کسی که در تمام طول زندگی
امروز دارم مدیون لطف او  آنچه .و 

که به من اجازه دادند زیر نظر ایشان  امیر جلالیدکتر  جنابخواهم تشکر کنم از زحمات استادم هستم. من می

بدون   گاههیچ  ماند. این تحقیقبخش بود و در خاطر من باقی میبرای من لذتهای علمی ما همیشه ، مباحثهکارکنم

کاری  ام که محیطی و من متشکرم از خانوادهرسید به سرانجام نمیو خواهران و دوستانم  ها و زحمات پدر و مادر و همسرفدا

  وره ارشد خود را به اتمام برسانم.آرام را برای من فراهم کردند تا بتوانم د



 و

 

 

 

دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته مهندسی مکانیک، گرایش دانیال درویشی کاریزی اینجانب 

نامه بررسی ارتعاشات آزاد طراحی کاربردی دانشکده  مهندسی مکانیک دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایان

یی آقای راهنماسازی دینامیک مولکولی تحت به روش شبیههای کربنی با قطر متفاوت متصل به هم نانولوله

 شوم.یمدکتر امیر جلالی متعهد 

  است و از صحت و اصالت برخوردار است . شدهانجامنامه توسط اینجانب یانپاتحقیقات در این 

  استناد شده است . مورداستفادهی محققان دیگر به مرجع هاپژوهشدر استفاده از نتایج 

 نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در پایان مطالب مندرج

 در هیچ جا ارائه نشده است .

   دانشگاه »  بانامو مقالات مستخرج  استکلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود

 به چاپ خواهد رسید .«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « صنعتی شاهرود 

  در مقالات  اندبودهنامه تأثیرگذار یانپایج اصلی نتاحقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن

 گردد.یمنامه رعایت یانپامستخرج از 

  شدهاستفاده(  هاآنی هابافتنامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا یانپادر کلیه مراحل انجام این 

 بط و اصول اخلاقی رعایت شده است .است ضوا

  نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا یانپادر کلیه مراحل انجام این

 است اصل رازداری ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .      شدهاستفاده

                                                                                                                                                                

                                                               تاریخ                                                                                           

 امضای دانشجو

 

 

 

 

 تعهد نامه

 

Article I.  

Article II.  

Article III.  

Article IV.  

Article V.  

Article VI.    

 مالکیت نتایج و حق نشر

  ثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های این ا کلیه حقوق معنوی 

فزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی  یانه ای ، نرم ا را

اید به نحو مقتضی  در تولیدات علمی مربوطه ذکر شاهرود می باشد . این مطلب ب

 .شود

  نتایج موجود ان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشداستفاده از اطلاعات و   .در پای
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 چکیده

-کربنی با شرایط مرزی مختلف در طول هتروجانکشن هایارتعاشات آزاد نانولولهنامه این پایاندر 

سازی دینامیک مولکولی شبیه روش . این کار با استفاده ازقرار گرفته استبررسی مورد متفاوت  های

با ی از دو نانولوله های خاصنانولولهاین  است.انجام شدهجونز -مبنای تابع انرژی پتانسیل لنارد بر

ضلعی نقش قابل توجهی را در ضلعی و هفتاند که عیوب جفتی پنجمتفاوت تشکیل شدهکایرالیتی 

یلی مهم خ شانهای برجستهخاطر ویژگیهای خاص بهاین نانولولهکنند. ی اتصال بازی میناحیه

و با روش اجزای محدود  دست آمدندبه هااین نانولوله اول طبیعی فرکانسدر این پژوهش  هستند.

های همگن نانولوله فرکانس با های هتروجانکشنفرکانس محاسبه شدهن، بر ایدند. علاوهمقایسه ش

که انتهای در حالتیها اول هتروجانکشن ده شد که فرکانس طبیعیمشاه .ی آنها مقایسه شدندسازنده

که انتهای و در حالتی ی آنها با همان طولهای سازندهقطور آنها ثابت باشد بیشتر از فرکانس نانولوله

این  فرکانس ی آنها با همان طول است.های سازندهثابت باشد کمتر از فرکانس نانولولهآنها باریک 

ی آن، فرکانس افزایش های سازندهقطر نانولوله یابد و با افزایشبا افزایش طول کاهش می هانانولوله

 یابد.می

محور که ناهم شانرایج ررسی قرار گرفتند و با نوعمحور نیز مورد بهم اتصالات نامهپایاندر این 

د. شوعث افزایش فرکانس طبیعی در آنها میمحور شدن آنها باهستند مقایسه شدند. دیده شد که هم

 خاص، مورد مطالعه قرار گرفت و مشاهده شد کانس طبیعی برای یک اتصالر فرهمچنین تأثیر دما ب

اند باعث آن ثابت شده قطورهای انتهای سرگیردار که اتمیک شرایط مرزیکه افزایش دما فقط در 

همچنین در این تحقیق  ها نظم خاصی مشاهده نشد.شود و در سایر حالتافزایش فرکانس طبیعی می

 بر فرکانس طبیعی اول مورد بررسی قرار گرفت. ،ی اتصالناحیهتأثیر عیب حفره در 

 

ارتعاشات  ،اتصالات هتروجانکشن ی کربنی،هانانولوله، دینامیک مولکولی سازیشبیه واژگان کلیدی:

 آزاد، فرکانس طبیعی
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 و کاربردهای مرتبط با آن نانوفناوریاز ای تاريخچه

 و نانو ساختارها نانوفناوری 

علوم متفاوت  یمدترین مباحث علمی مطرح است که دربرداندهآکار یکی از عنوانبه نانوفناوریامروزه 

شاهد پیشرفتی  نانوفناوریعلم و  ،اخیر یطول دو دهه باشد. درشیمی و بیولوژی میهمچون فیزیک، 

است. عت در ابعاد مولکولی و اتمی بودهبردن به رازهای طبیشگرف در تحقق هدف بشر برای پی

دوده، انسان قادر است انواع ترکیبات، باشد که در این محمی نانوفناوریای از محدوده نانوفناوری

را در مقیاس اتمی و مولکولی و های گوناگون و سازه هاطور کلی سیستمآلیاژها، وسایل و ابزارها و به

صورت روش ساخت در اکثر موارد، به ساخت برساند. یطراحی کرده و به مرحله 1در ابعاد نانومتری

ابعادی  یحدودههای مناسب است. متو قرار دادن آنها در موقعی هاها و مولکولجا نمودن اتمهجاب

که این محدوده بخش زیادی از نانومتر  122تا  1عبارت است از ابعادی بین  نانوفناوریمورد بحث در 

را بر اساس اجزای  نانوفناوریتوان همچنین، می .[1]دهدابعادی علوم مختلف را تشکیل می یمحدوده

ت به معنی ساخدر کل  نانوفناوریتعریف کرد.  نانوفناوریگذاری، یعنی نانو و این نام یدهندهتشکیل

شامل دستکاری  نانوفناوریطور خلاصه، باشد. بهمیلیاردم متر میهای یکابزارهای کاربردی در اندازه

-، محکمتردهد تا موادی سبکها در جای خود، اجازه میدادن اتمها بوده که با قراراتم یمواد در حوزه

 .با دقت ابعادی بالاتر ساخته شوندو  تر، تمیزترتر، ارزان

کنترل و دستکاری واحدهای  یوسیلهشکل جدیدی از ساخت مواد به نانوفناوریعبارت دیگر به

ها با کنترل ماده در تولید کارآمد مواد و دستگاه نانوفناوریباشد. ساختمانی آنها در مقیاس نانو می

توسعه  های نوظهوری است که در مقیاس نانوبرداری از خواص و پدیدهی نانومتر و بهرهمقیاس طول

 اند.یافته

شده،  نانوفناوریبایست مورد توجه قرار گیرد این است که آنچه باعث ظهور ی مهمی که مینکته

کنند و رفتار نسبت سطح به حجم بالای نانو مواد است. در مقیاس نانو، مواد شروع به تغییر رفتاری می

فیزیکی که برای مواد معمولی کاربرد  کند و برخی خواص و روابطای ماده غلبه میسطوح بر رفتار توده

                                                
1 Nanometer 
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کننده و مقاومت کششی و عنوان مثال خواص مکانیکی همانند سفتی خیرهشوند. بهدارند، نقض می

طور کلی متفاوت از خواص حتی در مقیاس العاده در این مقیاس بهخواص حرارتی و الکترونیکی فوق

 میکرو خواهدبود.

ی نانو ساختار، گویند. مادهمواد می نانو ،را رودبه کار می وفناورینانموادی که در سطح نانو در این 

شود. اطلاق می ،نانومتر( باشد 122ای که حداقل یکی از ابعاد آن در مقیاس نانومتری )زیر به هر ماده

دست بشر یا طبیعت را شامل  یاین تعریف به وضوح انواع بسیار زیادی از ساختارها، اعم از ساخته

آن انتظام اتمی،  یی نانو ساختار، جامدی است که در سراسر بدنه. منظور از یک مادهشودمی

دهنده و ترکیب شیمیایی در مقیاس چند نانومتری گسترده شده باشند. در های تشکیلکریستال

های نانومتری هستند که هر کدام از آنها ممکن است از ها یا دانهحقیقت این مواد متشکل از کریستال

مواد از  یحاظ ساختار اتمی، جهات کریستالوگرافی یا ترکیب شیمیایی با یکدیگر متفاوت باشند. همهل

توانند وجود داشته باشند. ها و پلیمرها در ابعاد نانو میها، سرامیکها، شیشههادیجمله فلزات، نیمه

ستالی، آلی، غیرآلی و یا شکل)آمورف(، کریصورت ذرات بی تواند بهفناوری نانو می یهمچنین محدوده

یکی از عناصری که در  .به صورت منفرد، مجتمع، پودر، کلوئیدی، سوسپانسیونی یا امولسیونی باشد

باشد. ساختارهای کربنی بخش عظیمی از تحقیقات اخیر بسیار مورد توجه بوده، کربن می نانوفناوری

 شود.ساختارهای کربنی پرداخته میاند؛ لذا در ادامه به بررسی انواع را به خود اختصاص داده

 

 یکربن ساختارهای انواع و کربن 

ترین عناصر موجود در طبیعت است و کاربردهای متعدد آن در زندگی بشر، به خوبی این کربن از مهم

از انحلال  -ترین آلیاژهای مهندسی است که یکی از اصلی -عنوان مثال فولاد کند. بهیید میأنکته را ت

با تغییر درصد کربن  توانرا می فولادمختلف شود؛ انواع حدود دو درصد کربن در آهن حاصل می

نیز علمی است که به بررسی ترکیبات « شیمی آلی»دست آورد. درصد( بهصدم میزان تنها چند)به

گذاری پایه پردازد و مهندسی پلیمر هم تنها براساس عنصر کربنمی« هیدروژن»و « کربن»حاوی 

-توجه بودههای کربن بسیار قابلاز آغاز قرن بیستم تا اواسط آن، کشف و کاربرد ایزوتوپاست. شده

این  یشود که همهبه چهار صورت مختلف یافت می در طبیعت های کربن،است. ایزوتوپ یا دگرشکل

ظم در کنار یکدیگر قرار من صورت کاملاًهای کربن بهچهار فرم جامد هستند و در ساختار آنها اتم
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 .[2](1-1شکل )هانانولولهو  1هابالباکی، الماس، گرافیت اند. این ساختارها عبارتند ازگرفته

 

 

 کربنی ساختارهای انواع -1-1شکل 

 

قرارگرفتن شش اتم کربن در کنار ترین ساختارهای کربن در طبیعت است و از گرافیت یکی از مهم

شش  اند که یکای با یکدیگر ترکیب شدهگونههای کربن بهاین اتمیکدیگر به وجود آمده است. 

 یلایه»عنوان یک آید که بهدست میای بهآورند و از مجموع آنها، صفحهمنتظم را پدید می 2ضلعی

که پیوندی قوی و محکم  -های کربن با پیوندهای کووالانسیاتم .شوددر نظر گرفته می« گرافیت
                                                
1 Bucky-Ball 
2 Hexagonal 
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کار رفته در یک لایه گرافیت های کربن بهاند. لازم به ذکر است که اتممتصل شدهبه یکدیگر  -است

گرافیت از طریق  یتوانند با کربنی خارج از این لایه پیوند کووالانسی بدهند. بنابراین یک لایهنمی

اعث شود. این مساله بزیرین متصل می یـ که پیوندهایی ضعیف هستندـ به لایه پیوندهای واندروالس

راحتی روی یکدیگر بلغزند. به همین دلیل از این ترکیب در های گرافیت بهشود که صفحهمی

-شود. علت نرمی سطوحی که با مداد روی آنها نوشته شدهاستفاده می« کاریروان»و « کاریروغن»

 .است نیز همین نکته است

هر اتم کربن  الماسدر شود. ل میی انفجار، گرافیت به الماس تبدیبا کمک فشار ناشی از موج ضربه

یوند قوی به سبب وجود پاین دگرشکل، است. پیوند کووالانسی برقرار کردهدیگر با چهار اتم 

در مقیاس مورس  12ترین مواد موجود در طبیعت با سختی سخت ءکربن جز-کووالانسی کربن

است که از آن گردیدهانگیزی در الماس شود. همین ساختار باعث ایجاد خواص شگفتمحسوب می

اشاره گراد سانتی یدرجه 3222توان به هدایت گرمایی چند برابر مس و دمای ذوب حدود جمله می

 کرد.

ی عنوان دگرشکلی جدید، پژوهش را دربارهبه 1961ها در سال بالی باکیبا نخستین مشاهده

ترین و توخالی هستند که معروف ای شکلها ساختارهای کربنی گلولهبالباکی کربن به پیش راندند.

های کربن در آن با پیوند ساختاری شبیه به توپ فوتبال دارد. اتم 𝐶60ت. اس 1یا فولرن 𝐶60 آنها

قسمت که  32اند. در واقع این کره از ضلعی به هم متصل شدهکوالانسی به صورت پنج ضلعی و شش

خاطر هها ببالباکی. استشدهضلعی است تشکیل تای آن پنج 12تای آن شش ضلعی و  22

نهایت ها بیبالخصوصیات شیمیایی و شکل توخالی و قفس مانند خود کاربردهای بسیاری دارند. باکی

ها بالهای کربن باکیتوانند فشارها و دماهای بسیار بالا را تحمل کنند. اتمپایدار هستند و می

ن آنکه پایداری و ساختمان کروی آنان دچار تغییر یا ها واکنش دهند بدوها و مولکولتوانند با اتممی

 .عیب شود

خواص و  دارای که باشندمیهای کربنی نانولوله ها،ایزوتروپ ترین و پرکاربردتریناز مهم

بر اینکه استحکام بسیار بالایی دارند، از انعطاف و علاوهآنها  .هستندفردی ههای منحصربویژگی

                                                
1 Fullerene 
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شکل با انتهای باز یا یااستوانه هاییمولکولهای کربنی نانولوله. ردارندپذیری خوبی نیز برخوپیچش

نانوساختارها از  .ای از گرافیت است که رول شده باشدها مانند صفحهد. ساختار نانولولهباشنمیبسته 

اند؛ استحکام کششی و نون شناخته و تولید شدهکترین الیافی هستند که تاترین و بااستحکامسفت

گیگاپاسکال باشد که این خواص، از  1222و  63ترتیب، توانند بهمدول یانگ آنها در بهترین حالت می

ها کاربرد در سازه، شانپایینها و چگالی خاطر این ویژگیمقادیر متناظر برای فولاد بسیار بزرگترند. به

گرشکل کربن می باشد، در ادامه به چگونگی از آنجا که موضوع تحقیق حاضر در مورد این د .[3]دارند

 شود.آن پرداخته میکشف 

 

 هانانولوله کشف 

و  أای در ژورنال کربن به بیان مبدهدر مقال 2و ولادیمیر کوزنشف 1مارک مونتیوکس 2226در سال 

-ب مقالات معروف و علمی، کشف لوله. اغل[1]ندها پرداختی نانولولهشدهجالب، و اغلب تحریف أمنش

. ولی [1]دهندنسبت می 1991در سال  𝑁𝐸𝐶از  3یجیماا نانومتری توخالی کربنی را به سومیوهای 

گردد. در آن سال بر می 1912در سال  ترای دورنانومتری کربن گرافیتی به گذشته هایتاریخ لوله

شیمی »ی روسی نانومتری کربنی را در مجله 12های لوله تصاویر واضحی از 1و لوکیانویچ 1رادشکویچ

 آن سال هم ساخته شده ازهای کربنی حتی قبل ممکن است نانولوله. [6]به چاپ رساندند« فیزیکی

مستقیم این ی امکان مشاهده یا میکروسکوپ الکترونی عبوری 𝑇𝐸𝑀6بودند ولی تا زمان اختراع 

 . (1-1 تا 2-1های شکل) استساختارها فراهم نبوده
 

                                                
1 Marc Monthioux 
2 Vladimir Kuznetsov 
3 Sumio Ijima 
1 Radushkevich 
1 Lukyanovich 

-نند و در اثر تعامل الکترونکبور میالعاده نازک عفوق یا از یک نمونههاست که در آن پرتویی از الکترون میکروسکوپ الکترونی نوعی 6

 .شودی عبوری با نمونه تصویر تشکیل میها

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DB%8C%DA%A9%D8%B1%D9%88%D8%B3%DA%A9%D9%88%D9%BE_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DB%8C%DA%A9%D8%B1%D9%88%D8%B3%DA%A9%D9%88%D9%BE_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C


1 

 

 

های کربنی نانولولهصورت شده را بههایی کپسولکه فلورن 𝑇𝐸𝑀تصویر گرفته شده  -2-1شکل 

 .[1]دهدنشان می 1(𝑆𝑊𝐶𝑁𝑇𝑠) دیوارهتک

 

 

نانومتر  𝑇𝐸𝑀 ،36/2ی دو دیواره در عکس ی کربنی دو دیواره که فاصلهاز نانولوله 𝑇𝐸𝑀تصویر  -3-1شکل 

 .[1]باشدمی

 

                                                
1 Single-Walled Carbon Nano Tubes 
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 [1]1گرفته شده از نانوپیپاد 𝑇𝐸𝑀تصویر  1-1شکل 

 
 

اند. ولیکن ای کشف شدهطرز غیرمترقبهها بهنانولوله شودگفتهکه  درست استرسد، نظر میبه    

فیبرهای توخالی کربنی  ،چاپ شد 1916در سال  [6]1و کویاما 3، اندو2در یک مقاله که توسط ابرلین

ای هبودند. یک منظر از ساختار نانولوله وضوح نشان داده شدهدر ابعاد نانومتری به روش رشد بخار، به

ها وجه فیزیکدانتهی آنها است. ساختار یک بعدی آنها بسیار مورد تار یک بعدی و درونکربنی، ساخت

سازد. ساختار درون م یک بعدی را برای آنها فراهم میدر فیزیک کوانتو هاآزمایش است، زیرا امکان

ضای ها، واکنش در فاست، زیرا امکان دربرگیری مولکولها تهی آنها هم بسیار مورد توجه شیمیدان

-اندن دارو به بدن را ایجاد میبرای مصارفی همچون رس ،هامولکولی شدهکنترلمحصور، و رهاسازی 

 .دکن

 

 

                                                
1 Nano Peapods 
2 Oberlin 
3 Endo 
1 Koyama 
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 های کربنیانواع نانولوله 

-های گرافیتی بوجود میهای کربنی از رول کردن صفحهطور که گفته شد، ساختار نانولولههمان

-کردن صفحهاست. بسته به جهت رولتشکیل شدههای منتظم ضلعیهای گرافیتی از ششآید. صفحه

نامتقارن یا و  2، زیگزاگ1چیرهای آرمشود؛ نانولولهطور کلی سه نوع نانولوله ایجاد میی گرافیتی، به

شده ی تشکیلهای نانولولهشونده بیشتر باشد، تعداد لایههای گرافیت رولاگر تعداد لایه .3ساندست

-یک نانولوله 1-1شکل . شوندلایه و چندلایه تقسیم میی تکرو به دو دستهشود؛ از ایننیز بیشتر می

 دهد.( را نشان می1،1( و )3،3های )ی با کایرالیتیی دولایه

 

 
 اتم 262و  نانومتر 1.1و طول  (1،1( و )3،3های )ی کربنی با کایرالیتیی دوجدارهنانولوله -1-1شکل 

 

شده در بالا نیستند. آل ذکرصورت ایدهشوند بهساخته می یا هایی که در طبیعت یافت ونانولوله

ر باشند که ددارای عیوبی می ( و برخی1-1شکل برخی پیچش) ،(6-1شکل )ها دارای انحنااز آن برخی

                                                
1 Armchair Nanotubes 
2 Zigzag Nanotubes 
3 Chiral Nanotubes 
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شکل )باشدسر آنها یا دوسرشان بسته می ها یکذکر خواهدشد. نوعی از نانولوله عیوب ادامه بحث

1-6). 

 

 
 نانومتر 1اتم و طول  162 دارای انحنا، (12،2) ینانولوله -6-1شکل 

 

 
ی با دو درجه پیچش در هر آنگستروم)سمت چپ( با کایرالیتی )سمت راست( و نانولولهی ساده نانولوله -1-1شکل 

 (1،1یکسان )

 

 

 اتم 212نانومتر و تعداد  2.1( و طول 12،2سر بسته با کایرالیتی )ی یکنانولوله -6-1شکل 
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-ی با کایرالیتی متفاوت تشکیل شدهدارند که از دو نانولولهها وجود یک نوع خاص از نانولوله

 و کایرالیتیدر مورد این ساختارها  ها عیوبی لازم است که(. جهت تشکیل این نانولوله9-1شکل اند)

 در فصل دوم بحث خواهدشد.ها نانلوله

 

 

( با تعداد 16،2( و )12،2ی با کایرالیتی متفاوت )شده از دو نانولولهی تشکیلنانولوله -9-1شکل 

 اتم 161

 

های گرافن حهها و صفهای کربنی مانند نانولولهنانوسازه یالعادهخواص مکانیکی و الکتریکی خارق

مطالعات بع این کاربردها، تمورد استفاده قرار گیرند. بهمدرن  نانوفناوریاست تا در باعث شده

است. از های اخیر صورت گرفتهدر سال آزمایشگاهی و نظری برای بررسی خواص مکانیکیی گسترده

و بسیاری های مهندسی ی برای رشتهرو، دانش در مورد رفتار ارتعاش نانوساختارها از اهمیت زیاداین

های ها و دستگاههای نانو الکترومکانیکی از جمله نوسانگرها، ساعتهای پزشکی در سیستماز دستگاه

 است.پرداخته شده هانانولولهارتعاشات فراوان های برد. در ادامه به بررسی کارحسگر برخوردار است

 

 هاکاربردهای نانولوله 

ای در علوم به بحث های تحقیقاتی گستردهاست که فعالیتموجب شده کربنیهای کشف نانوله

له تکامل ساختاری مورد أی این مسساختارهای کربنی و کاربردهای آنها اختصاص یابد. دلیل عمدهنانو

ترین کوچک، چگالی کم، سختی بالا، استحکام بالا )استحکام کششی خارجی یانتظار آنها، اندازه

است( و خواص عالی برابر بیشتر از آلومینیوم  122دیواره تقریبا ً نانولوله کربنی چندی یک جداره

طور گسترده در تقویت مواد، صفحه ی کربنی ممکن است بههانانولولهست. در نتیجه ا الکتریکی آنها

از یابند. نمایش مسطح با انتشار میدانی، حسگرهای شیمیایی، دارو رسانی و علم نانو الکترونیک کاربرد 
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عنوان توان به استفاده از آنها بهکند میکاربردهایشان که بحث ارتعاشات در آنها اهمیت پیدا می

انتقال  های خونی،عنوان رگحمل جریان برق، انتقال جریان از جمله در انتقال خون بهنانوحسگر، 

نام برد.  ذخیره کننده و پیل سوختی های در مقیاس نانو،محور حمل چرخدندهدارو، هدایت حرارتی، 

ها در محیط کاربردی خود نیاز به بررسی ارتعاشات و تعیین در این موارد با قرار گرفتن نانولوله

-ی کربنی اشاره خواهدهانانولولهکاربردهای  ایندر ادامه به کند، که فرکانس طبیعی اهمیت پیدا می

 .شد

 

 رزوناتورها 

ها، از قبیل استحکام بالا، رسانایی گرمایی بالا و فرکانس انولولهانگیز نبه سبب خواص شگفت

دست بهره ها و دیگر تجهیزات از اینتوان در رزوناتورها، سنسورها، پرابها میطبیعی بالا، از نانولوله

دهد . نتایج نشان می[9]باشدهای انتقال امواج رزوناتورها میهای سیستمترین قسمتبرد. یکی از مهم

یابد و همچنین باعث کاهش ی رزوناتور کاهش یابد، فرکانس رزونانس آن افزایش میکه اگر اندازه

شود. افزایش مقدار فرکانس رزونانس در سنسورها باعث افزایش حساسیت آن میمصرف انرژی آن 

. وجود رزوناتورهای با فرکانس بالاتر در ارتباطات وایرلس به معنی امکان ساخت فیلترها، [12]شودمی

 باشد.بالاتر میاسیلاتورها و میکسرهای با فرکانس 

 

 اهکننده در کامپوزيتعنوان تقويتبه 

ی کربنی را به هانانولولهروند. این موضوع، کاربرد مار میشترین مواد بهها یکی از مستحکمنانولوله

 یهای با پایهکامپوزیتسازد. ها به خوبی روشن مینانوکامپوزیتی پرکننده در تولید عنوان ماده

-ای را در صنعت خواهنددارای نسبت استحکام به وزن بالا هستند و مصارف گسترده ی کربنینانولوله

 .[11]تداش

 

 ديواره در صنعت الکترونیکی تکهااستفاده از نانولوله 

باشند. این هادی جریان الکتریسیته و گرما میبه میزان قابل توجهی سخت و قوی بوده و  هانانولوله
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های کربنی سیمی هانانولوله .استاین مواد در صنعت الکترونیک شده خواص سبب استفاده از

تواند آزادانه در آن حرکت کند و رفتار آنها پیچیده است. در لکولی بزرگی هستند که الکترون میمو

های کناری روی هزیرا لای ،دیواره استتر از تکدیواره بسیار پیچیدهی چندهانانولولهاین راستا رفتار 

باشد. ات تحقیقاتی در حال حاضر میموضاعسازی چنین اثراتی از گذارند. مدلیکدیگر تأثیر می

ها یا قطعات را از طریق جایگزینی با نانولوله به حدود نانومتر یا کمتر یممحققان امیدوارند که ابعاد س

تر و با توان کمتر از مدارات توانند خیلی سریعالکترونیکی می برسانند. این قطعات در کنار مدارات

ر تولید کمتری دارند. به علاوه عم یی کربنی هزینههانانولولهشده با های تولیدلامپ .کنونی کار کنند

 .[12]است هالی، از مزایای دیگر این لامپهای معمور و ثبات رنگ بیشتر نسبت به لامپتطولانی

 
 13]]عنوان ترانزیستورها در صنعت الکترونیک بهکاربرد نانولوله -12-1شکل 

 

 کننده و پیل سوختیعنوان ذخیرهخالی نانولوله و کاربرد به ساختار تو 

، ساختارهای کربنی توخالی هستند. بنابراین، امکان قرار دادن مواد خارجی در داخل آنها هانانولوله

 توان خواص الکتریکی این مواد رامی هانانولولهبه طور مثال، با قرار دادن فلزات درون  .وجود دارد

کنند. این ی باز، مثل یک نی توخالی عمل میهانانولولهاست که بهبود بخشید. تحقیقات نشان داده

رون عمل موئینگی و تحت شرایط خاص، برخی عناصر را به د یوسیلهتوانند بههای مولکولی مینی

ای آلکانی و هیدروژن و ایجاد هی کربنی برای ذخیره نمودن سوختهانانولولههمچنین . خود بکشند

-ی کربنی تکهانانولولهی هیدروژن در داخل اند. ذخیرهسوختی نیز مورد بررسی قرار گرفتههای پیل
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 1تا  3شده حدود ساخته یدیوارهی تکهانانولولهپذیر است. ظرفیت جذب هیدروژن دیواره امکان

سازهای هیدروژن نظیر سیستم ن در مقایسه با دیگر انواع ذخیرهست. بنابرایهانانولولهدرصد وزنی 

ای کربنی و سیستم نانولولههیدروژن مایع، هیدروژن فشرده، هیدریدهای فلزی و سوپرکربن اکتیو، 

عنوان تواند بهمی و ظر بودهدیواره، بهترین انتخاب برای اهداف مورد نی تکهانانولولهخصوصاً 

سازی هیدروژن مجدد در ذخیره یسیستمی سبک، فشرده، نسبتاً ارزان، ایمن و با قابلیت استفاده

 .[11]مورد استفاده قرار گیرد

 

 ی کربنیهاها با استفاده از نانولولهساخت نانوماشین 

طور به هانانولولهاند. ها پیشنهاد شدهبرای استفاده در ساخت نانوماشین ی کربنی همچینهانانولوله

ها عمل عنوان محورها در نانو ماشینتوانند بهمیاند که ی با ساختارهای مختلف جانشین شدهمناسب

ی مختلف با همدیگر تشکیل چرخدنده دهند تا حرکت چرخشی مختلفی هانانولولهکنند. ممکن است، 

ها( بر روی ی چرخدنده )استخلافها. این امر از طریق ساختن دنده(11-1شکل )را انتقال دهند

 .[11]تواند انجام شودمی هانانولوله

 

 
 15]]دندهها به عنوان چرخاستفاده از نانولوله -11-1شکل 

 

 مصارف پزشکی 

های مریض توانند بافتهایی که میکپسولهای کربنی در دارورسانی نیز به کار می روند. نانولوله
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آنها می توانند بدون هیچ جراحتی در  د.ند و دقیقاً دارو را در آن محل قرار دهنبدن را شناسایی کن

 .[16]به آهستگی دارو را در طول درمان آزاد سازند هایی که دارو مورد نیاز است کشت گردیده،محل

 هانانولولههای ويژگی 

دهد. کاربرد بیشتر شان مینسبت به کاربردهای آیندهتری ها، دید وسیعهای نانولولهشناخت ویژگی

و رفتار اینجا به مهمترین خواص  در کند.تر میاین نانوساختارها نیاز به بررسی ارتعاشات آنها را جدی

 .شودعلت مولکولی آنها اشاره میهای کربنی و نانولولهمکانیکی 

 

 استحکام  

از  است، همی هستند که تا حال برای انسان شناخته شدهترین موادمحکماز  های کربنی یکینانولوله

 𝑆𝑃2بعد ضریب کشسانی. این استحکام برگرفته از پیوندهای کووالانسی  بعد مقاومت کششی، و هم از

حورشان بسیار زیاد است. های کربنی در راستای مباشد. ضریب یانگ نانولولههای کربن میبین اتم

پذیری بالایی برخوردارند. در نتیجه، قابلیت انعطاف طول بسیار زیادشان ازدر کل به خاطر ها نانولوله

 این ترکیبات برای کاربرد در مواد مرکبی که به خواص ناهمگون نیاز دارند بسیار مناسب هستند.

 

 خواص حرکتی 

اند داخل یکدیگر قرار گرفته محوری هستند که دقیقاًهای همهای کربنی چنددیواره که نانولولهنانولوله

 د دروننتوای مرکزی مین نحو که یک نانولوله در یک هستهای هستند. بدیدارای خاصیت برجسته

آل اتمی یک یاتاقان خطی و یا چرخشی ایده ی بیرونی بدون هیچ اصطکاکی بلغزد و به این ترتیبلوله

های اولین مثال یکی از های مفیدها برای ساخت ماشین. جاگذاری دقیق اتم[11]وردآوجود میرا به

ت کوچکترین موتور چرخشی جهان و یک نانو برای ساخ اکنون. و همواقعی نانوفناوری مولکولی است

سازهای نده دورنماهای جالبی همچون نوساناست. در کاربردهای آیرئوستات مورد استفاده قرار گرفته

 خورد.مکانیکی گیگاهرتزی به چشم می
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 خواص الکتريکی 

است. باور کلی بر ها وجود داشتهقابلیت هدایت الکتریکی نانولوله مندی قابل توجهی نسبت بههعلاق

شان این رو فلزی هستند.  ازباشند و هادی می ،𝑚1و  𝑛 ای ازویژهی با ترکیبات هانانولولهاین است که 

-دقت الیاف نانولولههب [16]3و پنچارال 2. فرانکباشدمی نانولولهقطر  است که هدایت تابعی ازداده شده

هایی از طریق افزایش ،دیوارههای چندجیوه تماس دادند. هدایت نانولولهچنددیواره را با سطحی از  ی

کند. این قرار دارد ترقی ناگهانی پیدا می های اضافی که در تماس با سطح جیوههصورت نانولولبه

است. های فلزی مشاهده شدهو همچنین در نانوسیم هانانولولهابعاد  یدر همههدایت کوانتایی شده 

ی فلزی هانانولولهرسد که هدایت بهتری را نسبت به نظر میبه چیرآرمنوع  ها ازبعضی از انواع نانولوله

دیواره، معلوم ی چندهانانولولهای مربوط به دیوارههای بینآن، واکنشبردهند. علاوهخود نشان می از

طور غیریکنواخت، دوباره پخش های منفرد در عرض ساختار بهاست که جریان را در سرتاسر لولهشده

 کنند. می

دیواره، مستقیماً با ی تکهانانولولهاز  هاییالکتریکی و مقاومت الکتریکی رشتهقابلیت هدایت 

گیری است اندازهنانولوله قرار گرفته های مختلفروشی که در آن چهار الکترود در بخشاز  استفاده

 یدرجه 21متر در اهم در سانتی 12-1دیواره در حدود تک یهای نانولولهاست. مقاومت این رشتهشده

شده را ، بالاترین هدایت الکتریکی معلومهای الیاف کربنیه رشتهگراد بود. این بدان معناست کسانتی

𝐴از  که چگالی جریان در لوله، بزرگتر ها نشان دادندگیریاندازهدارند.  𝑐𝑚2⁄ 112 باشد. در هر می

-یم هانانولولهکنند، طوری که نظریات ثابت میشده باشد به ت، این مقدار ممکن است که برآوردصور

𝐴گی های جریان پایدار را به بزرتوانند چگالی 𝑐𝑚2⁄1312 .نانولولهاست که گزارش شده تحمل کنند-

یا نقایص این  های ساختاری نیز داشته باشند. اتفاقاً این نوع عیوبدیواره ممکن است نقصی تکها

طور ت ترانزیستورها عمل نمایند. همینصوردیواره بهی تکهانانولولهسازند که امکان را فراهم می

تنها با  یولولهمانندی را پدید آورد. یک نان کدیگر ممکن است وسایل ترانزیستوربه ی هانانولولهاتصال 

                                                
 خواهدشد.توضیح داده  2در مورد این پارامترها در فصل  1

2 Frank 

3 Poncharal 
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-است، بهشده متصل 1و مستقیم به یک بخش کایرال که یک بخش راستجایی یعنی ،اتصال طبیعی

خواص کند. ترانزیستور در یک مولکول واحد رفتار مییک نیمه یسوکنندهصورت یک دیود یک

از یک محل یا  سپسیی که معلق مانده و هانانولولهاست. شده مورد بررسی قرار گرفتههای خمنانولوله

های هدایت صورت فنرها توصیف شوند. قابلیت توانند بهاند، میلی منحرف گشتهوقعیت تعادم

 یابد.گیرند، کاهش میتنش قرار می الکتریکی آنها وقتی که تحت تأثیر

شدت تحت تأثیر ، خواص الکتریکی نانولوله بهفرد گرافیتدلیل تقارن و ساختار منحصربهبه    

هادی توانند نیمههای کربنی با یک قطر کم میشان، نانولولهیرالکااست. بسته به بردار  گرافیتساختار 

باشد که ساختار باند دلیل ساختمان مولکولی آنها میشند. تفاوت در هدایت الکتریکی بهو یا فلزی با

ر هدایت الکتریکی را به دهد. تفاوت دمیه شکاف باند متفاوتی را نتیجه انرژی متفاوت و در نتیج

است که یک نانولوله خواص صفحات گرافیتی استخراج نمود. نشان داده شدهاز  توانسادگی می

(𝑛, 𝑚)  در صورتی فلزی است که𝑛  با𝑚 یا تفاضل  برابر𝑛  و𝑚 باشد 3از  مضرب صحیحی 

(𝑛 − 𝑚 = 3𝐼)گردد و اثبات شده که عیین میمکانیکی ت نینها توسط قوا. مقاومت این نانولوله

 هزاران برابر بیشتر از گالی جریانیچ ،های فلزیرود نانولولهباشد. انتظار میطول نانولوله می مستقل از

 فلزاتی نظیر مس و نقره داشته باشند. 

 

 عیوب 

-حالیشود. در آل در نظر گرفته میی کریستالی ایدهصورت یک لولهها بهدر اغلب مطالعات نانولوله

لایه، حداقل های کربنی تکمیکرومتر طول نانولوله 1است که در هر که آزمایشات تجربی نشان داده

بر خواص  عیوبی دیگری، وجود مشابه هر ماده رین شرایط تولید آنها وجود دارد.یک عیب در بهت

-، ساختار هفت2لعیضحفره، اتم ناپایدار، ساختار پنجتوانند در قالب می عیوب گذار است.ماده تأثیر

شده طبق مشاهدات انجام .[22. 19]ایندبروز نم ...ی ناپیوسته و دیواره ،1والز، عیوب استون3ضلعی

                                                
1 Chiral 
2 Pentagon 
3 Heptagon 
1 Stone Wales 
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سطوح بالای  .[21]انددیواره معیوب بودههای تکدرصد نانولوله 12تقریباً  𝑆𝑇𝑀توسط میکروسکوپ 

با تغییر  در عیوب استون والز .اهش دهدک %61ا تواند مقاومت کششی نانولوله را تمی نواقصیچنین 

. به خاطر (12-1شکل )شودایجاد می ضلعیو هفت ضلعیجفت پنجیک ،هاآرایش پیوندهای بین اتم

ترین قسمت آن بستگی مقاومت کششی لوله به ضعیف ی کربنیهانانولولهساختار تقریباً یک بعدی 

-؛ لذا بررسی عیوب بهکاهدحلقه مقاومت کل زنجیر را میر یک دارد، مشابه یک زنجیره که ضعف د

 ها اهمیت دارد.آل نبودن نانولولهخاطر ایده

 

 
 [22]ضلعی گرافیتی ششعیب استون والز در شبکه -12-1شکل 

 

شود. یک اثر متداول، کاهش هدایت در قسمت ثر میأمت عیوبخواص الکتریکی لوله نیز از حضور 

ی شود که ناحیهباعث می ،که فلزی هستندچیر آرمهای در لوله عیوبباشد. بعضی از معیوب لوله می

ایجاد خواص اتمی سبب هادی عمل کند. گذشته از این، جاهای خالی تکمثل نیمه عیباطراف 

 حساس است. عیوبشدت به ها هم بهخواص حرارتی لوله گردد.مغناطیسی می

شوند و برخی نیز مطلوب ما طور ناخواسته تشکیل میهمانطور که بیان شد برخی از این عیوب به

 ی خمیده با جایگزینیها، و یا ایجاد نانولولهی نانولولهی انتهای بستههستند؛ مانند عیوب سازنده

تواند منجر به می عیوبوجود برخی ها. همچنین ضلعیجای ششضلعی بهضلعی یا هفتعیوب پنج

گردد. تحت  1هاو هتروجانکشن ،[23]شکل 𝑇 و 𝑌ساختارهای متفاوت و جدیدی همچون اتصالات 

ها تولید نانولوله هایروشلذا  ای ایجاد کرد.ی کنترل شدهگونههتوان این نواقص را بشرایط خاص، می

                                                
1 Hetero-Junctions 



19 

 

 کند.اهمیت پیدا می

 

 تولید طبیعی و اتفاقی 

طور عادی در آنها به ؛تندفوق مدرن نیسهای  گاهآزمایش های کربنی لزوماً محصولنانولولهها و فلورن

شوند. ی هوا ایجاد مین متان، اتیلن و بنزین و در دودهسوختاز  های معمولی،جاهایی مثل شعله

نشده، از لحاظ  دلیل محیط بسیار کنترلهای طبیعی، بههای پدیدآمده در این روشولیکن نانولوله

 ازکنواختی لازم که در کاربردهای صنعتی و تحقیقات نیی قاعده هستند و ازو کیفیت بسیار بیاندازه 

 .نداست برخوردار نیست

 

 استحکام و الاستیسیته  

مکانیکی، در  –باشند و در اثر نیروهای فیزیکیفولاد میاز  ترتر و سختدیواره سفتهای تکنانولوله

بدون آنکه نوک آن  ،گرددسبب انحنای آن می نانولولهباشند. فشار دادن نوک برابر آسیب مقاوم می

گردد. می بازصدمه ببیند. هنگامی که نیرو برداشته شود، نوک نانولوله به حالت نخستین خود 

ی این تأثیرات، در هر صورت بسیار دشوار است و بر روی یک مقدار عددی دقیق گیری کمّاندازه

مختلف، متوجه  یدیوارهی چندهانانولولهکردن با هنگام کار . دانشمندان توان توافق حاصل کردنمی

ندارد.  هانانولولهوابستگی قوی و چندانی به قطر  ،ی چنددیوارههانانولولهگیری مدول شدند که اندازه

 نانولولههای هنظمی در دیواردیواره به مقدار بیی چندهانانولولهدر عوض آنها استدلال کردند که مدول 

-های بیرونی، در ابتدا مییهلادیواره شکسته شوند، ی چندهانانولولهکه اگر  توان گفتمیبستگی دارد. 

 شکنند.

 

 یهای کربنهدايت حرارتی نانولوله 

ی هدایت حرارتی های خود به نتایجی در زمینههای تجربی و آزمایشدانشمندان در بررسی

های کربنی در دمای اتاق رسانایی کنند که نانولولهبینی میاند. آنها پیشکربنی دست یافته یهانانولوله

برای  ها، رسانایی حرارتی راگیریحرارتی بالاتری از گرافیت و الماس دارند. دانشمندان در این اندازه
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ای بودند که به صورت دیوارههای کربنی تکدسته، نانولوله دست آوردند. یکها بهدو دسته از نانولوله

دست آمد. یک دسته ی آنها بهسانایی حرارتی مجموعههم قرار گرفته بودند و مقدار ر ای در کنارتوده

رتی این دیواره بودند که به صورت جدا از هم قرار گرفته بودند. رسانایی حراهای کربنی چندهنیز نانولول

 ی بیش ازصورت جداگانه بررسی شد. این دانشمندان مقدار رسانایی حرارتها بهدسته از نانولوله

𝑊 𝑚𝐾⁄ 222  دست آوردند. همچنین طبق این دیواره بههای کربنی تکهای نانولولهتودهرا برای

𝑊 های کربنی چنددیواره به صورت جداگانه بیشتر ازها، مقدار رسانایی حرارتی نانولولهبررسی 𝑚𝐾⁄  

 .دست آمدبه 322

 

 سازیهای شبیهروش 

ی دسته به دوها این روشرود. کار میهای مختلفی بهها روشهی ارتعاشات نانولوللهبرای حل مسأ

 .شودبندی میتقسیمسازی در مقیاس اتمی و مدل 1پیوستهمحیط های روش کلی

توان از روش محیط پیوسته استفاده ای را بتوان همگن در نظر گرفت، میکه رفتار مجموعههنگامی

تأثیر نیروهای حجمی و سطحی قرار گیرد. در اینجا محیط تواند تحت کرد. در این حالت، این مدل می

نماید. مدل ی حرکت تبعیت میشده از قوانین پیوستگی، تعادل و اصل اندازه نظر گرفتهیوسته درپ

کنند، محیط پیوسته، تغییر شکل را به تأثیر نیروهای خارجی که تنش و کرنش داخلی را ایجاد می

اند و اصل کار مجازی، در این یوسته بر اساس هندسه تعریف شدههای محیط پنماید. روشمرتبط می

های محیط پیوسته به دو روش پوسته و تیر پرداخته شود. از روشها معتبر در نظر گرفته میروش

 شود.می

شود ها درنظر گرفته میای از اتمصورت مجموعهسیستم به اتمی، سازی در مقیاسمدلدر روش 

جرم اتم مورد  معادل ایصورت یک جرم نقطه، هر اتم بههااین روشکنش دارند. در که با یکدیگر برهم

تر، که بستگی به ی فنر یا نیروهایی پیچیدههای بین اتمی نیز با نیروی سادهکنشمطالعه، و برهم

-ها به نسبت روششوند. بدیهی است که این روشاتمی انتخابی دارد، در نظر گرفته میپتانسیل بین

 شود.پرداخته میها این روش ادامه به بررسیتر اند. در ای پیوسته دقیقه

                                                
1 Continuum Model 
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 مدل تیر الاستیک 

ی ارتعاشات تیر از . جهت حل مسأله[21]شودی کربنی با یک تیر مدل میدر این روش هر نانولوله

شود. پارامترهایی همچون مدول استفاده می [21. 26]وکشینوتیم و [21]برنولی-روابط تئوری اویلر

دست آمده و در های دیگر بهروند، از روشکار میکه در این روابط بهیانگ، ضریب پواسون و ضخامت 

های با نسبت طول به سازی در بررسی رفتار نانولولهشوند. بیشترین کاربرد این مدلاین مدل وارد می

ی شود. همچنین جهت مطالعهی در آن اعمال میهای فشاری و خمشباشد که بارگذاریقطر زیاد می

ها، با این حالت رد هاشود. نتایج رفتار نانولولهسازی استفاده میها از این مدلانتشار امواج در نانولوله

های چندلایه های دینامیک مولکولی مطابقت خوبی دارد. قابل ذکر است که نانولولهسازینتایج شبیه

که با در نظر گرفتن نیروهایی بین تیرها این  شودمرکز مدل میند تیر همصورت چدر این روش به

 .باشدمسأله هم قابل حل می

 

 ی الاستیکپوسته 

روابطی که  شوند.ای الاستیک مدل میی استوانههای کربنی با یک پوستهدر این روش نانولوله

-ها میمحیط پیوسته برای پوستهی مکانیک شدهرود، روابط اصلاحکار میجهت حل در این روش به

برای  مدلی که کر است،آید. قابل ذدست میها بهپارامترها و ضرایب روابط از سایر تکنیک باشد.

 باشد.شکل میهای الاستیک کرویرود، پوستهکار میها در این روش بهفلورن

 

  9(𝑭𝑬𝑴)محدود  اجزایروش  

د. شوتشکیل میالمان، ماتریس سفتی آن  به گره و در این روش بعد از مدل کردن سیستم

-عنوان یک سیستم دارای یک تابع انرژی پتانسیل است. تابع پتانسیل بر حسب موقعیت اتمنانولوله به

سازی سیستم شود. سپس جهت سادهصورت غیرخطی نوشته میها در دستگاه مختصات دکارتی به

انرژی پتانسیل آن کمینه است. ماتریس  شود، که در این حالتحول موقعیت تعادل خود خطی می

                                                
1 Finite Element Modeling 
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 آید:دست میزیر به یاز معادله 𝐾سفتی 

11-1 𝐾 =
𝜕2𝑈

𝜕𝑥⃗𝜕𝑥⃗
|

𝑥=𝑥𝑒

 

-همان مختصات به 𝑥⃗𝑒اند، های متحرکهای آن مختصات اتمبرداری است که مؤلفه 𝑥⃗که در آن، 

-بخشی از انرژی پتانسیل است که تنها به اندرکنش 𝑈دهند و سیستم را نشان میازای حالت تعادل 

گیری جزئی نسبت به های بین اتمی وابسته است. نماد مشتق در این معادله، به معنای دو بار مشتق

-تواند همان پتانسیلی باشد که در روش شبیهمی 𝑈)در سه بعد( است. پتانسیل  𝑥⃗های ی مختصههمه

شود. ماتریس جرم در مورد آن بیان می فصل بعدشود، که در دینامیک مولکولی استفاده میسازی 

های روی قطر اصلی آن برابر جرم اتم باشد که درایهنانولوله نیز مشخص است و ماتریسی قطبی می

ظر با های مود متناهای طبیعی و شکلتوان فرکانسرو میهای کربنی( است. از اینکربن )در نانولوله

 .[26]سادگی تعیین کردآنها را در این روش به

ل پیوسته تعریف ئروشی جایگزین برای حل معادلات دیفرانسیل در مسااز این روش به عنوان 

 محدود عبارتند  از: جزایشده است. مراحل روش ا

 شدهبجایگزینی محیط پیوسته با زیر مجموعه های ترکی .1

 مناسب یتعیین یک قانون پایه .2

 یابیانتخاب تابع میان .3

 لهأسازی مسگسسته .1

 یاب نجایگزینی مقادیر پیوسته با توابع میا .1

 هاترکیب المان .6

 ترکیب معادلات کلی سیستم .1

 حل معادلات کلی سیستم .6

 ی حالت از روی مقادیر حالتی مقادیر معادلهمحاسبه .9

 

 مکانیک مولکولی 

در این روش هر پیوند بین دو اتم، نقش تیر و هر اتم نانولوله، نقش مفصل را دارد، که با هم 

عنوان جزئی از قاب در هر انتها سه درجه آزادی انتقالی دهند. تیر بهیک قاب فضایی را تشکیل می

 𝑗و  𝑖ی هایی متمرکز در دو گرهتوان برای جرمو سه درجه آزادی چرخشی دارد. بدین ترتیب، می

ی تعادل نوشت و ماتریس سفتی این جزء را از دستگاه ی آزادی یک معادلهتیر، به ازای هر درجه
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 معادلات

11-2 𝐾𝑒 𝑢⃗⃗ = 𝑓 

 

ها و ترتیب، ماتریس سفتی جزء، بردار تغییر مکان گرهبه 𝑓و  𝐾𝑒 ،𝑢⃗⃗که در آن  ؛دست آوردبه

به طول تیر، مقاومت کششی، صلابت خمشی و  𝐾𝑒های غیرصفر ها هستند. درایهبردار نیروی گره

کربن در نانولوله را دارد، در نتیجه، طول -نقش پیوند کربناند. تیر همچون سفتی پیچشی وابسته

و  𝐸𝐴 ،𝐸𝐼سه پارامتر ، آن برابر با طول پیوند است و چنانچه مقطع عرضی آن گرد انتخاب شود

𝐺𝐽 های الکتروستاتیک، از کنشپوشی از برهممجهول خواهندبود. انرژی پتانسیل نانولوله با چشم

کنش ای و برهمصفحهی دووجهی، پیچش برونپیچش با تشکیل زاویهتغییر طول پیوند، خمش، 

صورت نظیر به نظیر با جملات های انرژی پتانسیل بهگیرد. چنانچه جملهواندروالس نشأت می

 هایانرژی کرنشی تیر مساوی قرار داده شوند، معادله

11-3 
𝐺𝐽

𝐿
= 𝑘𝜏 

𝐸𝐼

𝐿
= 𝑘𝜃   ,   

𝐸𝐴

𝐿
= 𝑘𝑟   , 

 

 𝑘𝑟 ،𝑘𝜃طول تیر است و  𝐿، 3-11آیند. در معادلات دست میبرای تعیین پارامترهای سفتی به

توان ماتریس سفتی هر جزء از قاب را های نیرو با مقادیری معلوم هستند. سپس میثابت 𝑘𝜏و 

 کربن اند. های قطر اصلی آن برابر با جرم اتممحاسبه کرد. ماتریس جرم قاب قطری است و درایه

 .[29]ی مقدار ویژه برای ارتعاش نانولوله حل خواهدشددر نتیجه، مسأله

 

 9کارلوتروش مون 

یج گیری تصادفی برای محاسبه نتایک الگوریتم محاسباتی است که از نمونه کارلوروش مونت

های فیزیکی، ریاضیاتی و سازی سیستمکارلو معمولًا برای شبیههای مونتکند. روشاستفاده می

 .شونداقتصادی استفاده می

گر هستند که برای محاسبه نتایج محاسبههای کارلو یک طبقه از الگوریتماز طرف دیگر روش مونت

                                                
1 Monte Carlo Simulation 
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انجام  جهتکارلو اغلب های مونتکنند. روشتصادفی اتکاء می یهای تکرار شوندهگیریخود بر نمونه

شوند. به دلیل اتکای آنها بر محاسبات ریاضیاتی یا فیزیکی استفاده می یسازی یک سامانهشبیه

شوند که ای تنظیم میکارلو اغلب به گونههای مونتوشتکراری و اعداد تصادفی یا تصادفی کاذب، ر

 یشود که محاسبهتر میارلو زمانی بیشکهای مونتتوسط رایانه اجرا شوند. گرایش به استفاده از روش

 .های قطعی ناممکن یا ناموجه باشدپاسخ دقیق با کمک الگوریتم

شود، این روش که زنجیر د میمولکولی با تعداد محاسبات، محدو دلیل آنکه روش مکانیکبه

است. گرچه این روش فاقد گیرد، ایجاد شدهدانه در نظر می-فنر یصورت مدل سادههمولکولی را ب

های مهم رفتار شیمیایی سازه را که بر مولکولی است، ولی بسیاری از جنبه جزئیات روش مکانیک

این روش سه مرحله و سه گام اساسی مورد  نماید. درگذارد، حفظ میرفتار ماده در مقیاس نانو اثر می

 نیاز است:

 آن یمدل و هندسه یتعیین درجه .1

 ای و بین زنجیریانتخاب شکل پتانسیل بین دانه .2

 های غیر پیوندیخصوص برای اندرکنشسازی پارامتر آزاد بهبهینه .3

 

 اند از:های اساسی در روش مونت کارلو عبارتگام

 فیزیکی به مدل آماری یلهأتبدیل مس 

 ای عددینمونه حل مدل با آزمایش 

 های آماریتحلیل نتایج با روش 

 

 روش دينامیک مولکولی 

سازی در فیزیک است که برای های شبیهترین روشاز دقیق 𝑀𝐷1یا  روش دینامیک مولکولی

 حرکترود. در این روش مسیرهای کار میای بهچندذره یهای پیچیدهسازی سیستمشبیه

تحت شرایط  حرکت با استفاده از حل معادلات ،کنندهکنشبرهم یهایی شامل هزاران ذرهسیستم

                                                
1 Molecular Dynamics 
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های کربنی ی ارتعاشات نانولولهلهمسأ آید.دست میبه ی مناسب،عین و همچنین شرایط اولیهمرزی م

-روش حل کرد. برهم توان با اینکنش هستند، میهای دارای برهمهایی از اتمعنوان مجموعهرا، که به

شوند. شرایط اند با یک تابع پتانسیل تعریف میهای اتمی در نانولوله که نیروهای داخلی سیستمکنش

-سازی اعمال میهای انتهایی نانولوله در طول شبیهمرزی نانولوله، با صفر کردن نیروهای وارد به اتم

ی قبل است و سرعت آنها که از مرحلهها که مشخص ی سیستم شامل مختصات اتمشود. شرایط اولیه

سازی دینامیک مولکولی پیکربندی در شبیهشود. صورت تصادفی وارد میدر اختیار است و یا به

یک مسیر است که  ،. نتیجهشودمی حاصلگیری از قوانین حرکت نیوتن درپی سیستم با انتگرالپی

دهد. با استفاده از مسیرهای ن را نشان میهای ذرات سیستم با زماها و سرعتچگونگی تغییر موقعیت

در صورت وجود  .توان خواص ترمودینامیکی و وابسته به زمان را محاسبه کرددینامیک مولکولی می

تواند گرانش یا وجود یک میدان توان آن را در محاسبات اعمال کرد که این نیرو مینیروی خارجی می

 که ای استشد، بیان سادهی دینامیک مولکولی گفتهالکتریکی یا مغناطیسی باشد. آنچه درباره

 دهد.ها نشان میی ارتعاش در نانولولهای آن را برای مطالعههقابلیت

 

 های کربنیلولهنانو ارتعاشات یپیشینه 

اند. به دلیل همین مطالعات ها مورد بررسی قرار گرفتهمواد بسیار اندکی وجود دارند که همانند نانولوله

انجام شده، هم اکنون اطلاعات بسیار ارزشمندی در  1991ها از سال دقیق که بر روی این سازهبسیار 

ی خواص الکترونیکی، مکانیکی، حرارتی، اپتیکی و سایر خواص فیزیکی در اختیار است. در عین زمینه

شود و تنها یباشد در بازار جهانی یافت مها میحال مقدار بسیار کمی از محصولاتی که شامل نانولوله

 1های نیروی اتمیبرخی محصولات تجاری مربوطه در برخی مصارف بسیار خاص مانند میکروسکوپ

ها در صنعت، قیمت بسیار بودن کاربرد نانولولهگیرند. مهمترین دلیل برای اندکمورد استفاده قرار می

باشد که در دلار می 122د جداره در حدوی تککه قیمت یک گرم نانولولهطوریبه ؛باشدگران آن می

شود. با این حال واضح است که دلاری یک گرم طلا قیمت بالایی محسوب می 12مقایسه با قیمت 

                                                
1 Atomic force microscopy (AFM) 
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تر های پایینهای کربنی با قیمتاکنون نیاز به تحقیقات بسیاری برای افزایش کیفیت تولید نانولولههم

 شود.احساس می

و  1تریسیتوسط مایکل 1996ها در سال ی نانولولهالعادهاولین نتایج در مورد خواص مکانیکی فوق

گیری ارتعاشات دمایی برای اندازه 2سیتوگیری اینهمکارانش صورت گرفت که در آن از روش اندازه

دلیل عدم . به[32]نداستفاده کرد 3های کربنی چندجداره در یک میکروسکوپ الکترونی انتقالینانولوله

 1.6ها با میانگین لولهبزرگی از مقادیر برای مدول یانگ نانو یدقت کافی این روش بود که گستره

 تراپاسکال 1 گیری، مقادیر مدول یانگ به عدددست آمد که متعاقباً با افزایش دقت اندازهبهتراپاسکال 

-ترین ماده که تاکنون شناخته شدهعنوان سفتهای کربنی بههمگرا شد و این باعث شد که نانولوله

تر از فولاد. اما چیزی که برابر سفت 1ربن و حدود تر از بهترین فیبر کشمار آیند؛ بسیار سفتاست، به

-فرد آن میاست علاوه بر سفتی زیاد، سایر خواص مکانیکی منحصر بهها را بسیار خاص کردهنانولوله

توان برای ماده که می هستند ای از خواص استثناییعنوان مجموعهها بهباشد. به عبارت دیگر نانولوله

گیری شد، در حدود اندازه 1روفکششی آنها همانطور که توسط گروه رادنیدر نظر گرفت. استحکام 

-ها توانایی خارقبر این نانولوله. علاوه[31]باشدبرابر استحکام فولاد می 12و حدود  گیگاپاسکال 63

ای هستند که ساختار نانولوله ها به گونهه تغییر شکلای در ترمیم خود دارند، البته زمانی کالعاده

شوند دارای چنین خواص هایی که تولید میی نانولولهمعیوب نشده باشد. لازم به ذکر است که همه

 باشند.ای نمیالعادهخارق

و  6رزوناتورها، حسگرها، 1ها در تجهیزات نانومکانیکی از قبیل اکچیتورهابا توجه به کاربرد نانولوله

های کربنی از اهمیت بالایی برخوردار است. یکی دیگر از کاربردهای بررسی ...، بررسی ارتعاشی نانولوله

باشد. رزوناتوزها از اجزای دست آوردن مدول الاستیک آنها به این روش میها بهارتعاشی نانولوله

. کاهش اندازه رزوناتور باعث افزایش فرکانس [32]باشندهای انتقال امواج میکلیدی در سیستم

                                                
1 Michael Treacy 
2 In-situ 
3 Transmission electron microscopy(TEM) 
1 Rodney Rouff 
1 Actuator 
6 resonator 
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ی شود. برای سنسورها افزایش مقدار فرکانس رزونانس به معنرزونانس و کاهش مصرف انرژی آن می

 .[12]باشدافزایش حساسیت می

عنوان نوسانگرهای ها را بهسازی دینامیک مولکولی نانولولهاولین شبیه [33]لگوس و همکارانش

پایدار آنگستروم  3.1ی ی بین دو لایهها با فاصلهگیگاهرتزی ارائه کردند و نشان دادند که نانولوله

و ژائو و  [31]تولید کنند. گوا و همکارانش گیگاهرتز 36دود های بالا در حتوانند فرکانسهستند و می

های مختلف از اتلاف انرژی ی جنبهسازی دینامیک مولکولی به مطالعهبا انجام شبیه [31]همکارانش

-نشان دادند که نیروی مقاومت در نانولوله [31]در نوسانگرهای گیگاهرتزی پرداختند. گوا و همکاران

مکانیسم  [31]شدت به ترکیب مورفولوژی خود وابسته است. ژائو و همکارانشهای کربنی دوجداره به

اتلاف انرژی در نوسانگرهای مبتنی بر نانولوله را مورد مطالعه قرار دادند. آنها یافتند که برای 

ی طور عمده از طریق تغییر شکل موجی در نانولولهبه های بلند، انرژی انتقالینوسانگرهای با نانولوله

-شود. رفتار نوسانی نوسانگر گیگاهرتزی بر اساس نانولولهبیرونی و تحت ارتعاشات شعاعی منتقل می

مورد مطالعه قرار گرفت. آنها دریافتند که فرکانس نوسان  [36]های چندجداره توسط لیو و همکارانش

ی بیرونی دارد. آنها همچنین دریافتند که سیستم نوسانی را ها و طول لولهبستگی به کایرالیتی نانولوله

های درونی تا بیرونی لایه از لایه ی بین دوی لایهتوان با انتخاب پارامترهای مناسب، مانند فاصلهمی

، آنها فرکانس نوسان را به [31]ی دیگر توسط لگوس و همکارانشترین لایه پایدارتر کرد. در مطالعه

به  [39]و ریورا و همکارانش [36]بر این، کانگ و همکارانشگزارش کردند. علاوه گیگاهرتز 61بزرگی 

کولی سازی دینامیک مولها از طریق شبیههای مختلف نانونوسانگرهای بر اساس نانولولهبررسی جنبه

جداره از طریق های کربنی تکبه بررسی ارتعاشات جانبی نانولوله [12]پرداختند. ژانگ و همکارانش

فرکانس طبیعی  بینیسازی دینامیک مولکولی برای ارزیابی نظریه تیر تیموشینکو در پیششبیه

ها پرداختند. آنها همچنین به بررسی اثرات کرنش فشاری و کششی اولیه بر روی ارتعاشات نانولوله

شدت وابسته به کرنش اولیه است. جداره پرداختند و مشاهده کردند که فرکانس بههای تکنانولوله

شده و مکانیک محیط سازی دینامیک مولکولی بسط دادهبا دو روش شبیه [11]کائو و همکاران

جداره تحت تغییر شکل محوری، پیچش و خمش های تکپیوسته به بررسی ارتعاشات نانولوله

که نانولوله در معرض تغییر شکل محوری، کششی یا تند که تغییر فرکانس زمانیدریاف پرداختند. آنها

های کربنی ارتعاشات نانولوله [12]آجری و همکاران تر از پیچش یا خمش است.فشاری است، برجسته

سازی دینامیک جداره و دوجداره را تحت یک جاذب فیزیکی زیستی در محیط آبی به روش شبیهتک



26 

 

های کربنی در یک محیط آبی در طبیعی نانولولهمولکولی بررسی کردند و نشان دادند که فرکانس 

 یابد.مقایسه با خلاء کاهش می

های کربنی پرداخته های گذشته به پیشرفت اساسی و گسترده خواص نانولولهاگرچه در پژوهش

های هتروجانکشن از های هتروجانکشن کمتر بوده است. نانولولهاست ولی بررسی خواص نانولولهشده

ضلعی نقش مهمی را در ضلعی و هفتاند که عیوب جفتی پنجلوله غیرمشابه تشکیل شدهاتصال دو نانو

شود که یک جفت های هتروجانکشن وقتی تشکیل میای نانولولهکند. شکل پایهناحیه اتصال بازی می

ضلعی بعد از وصل شدن دو نانولوله با کایرالیتی ی گرافیت ششضلعی در شبکهضلعی و هفتپنج

شان بسیار مهم هستند. ایمانی خاطر مشخصات ویژههای خاص بهوارد شود. این نانولوله ،متفاوت

ها است که نام دیگر هتروجانشکن 𝐼𝑀𝐽𝑠1های مکانیکی رفتار کمانش و پاسخ [13]ینگجه و همکاران

محدود بررسی کردند و نشان دادند که اولین بار بحرانی کمانش، در  جزایبه روش عددی ارا، 

 باشد.شان میهای سازندههای آنها در نانولولهی اندازهمحدوده

ارتعاشات محوری هتروجانکشن را به روش تئوری غیرموضعی)محلی(  [11]3و آیدوگو 2فیلیز

طول و قطر  کایرالیتی، استفاده کردند و اثر 1یرموضعی ارینگنغ یآنها از روابط ساختاربررسی کردند. 

به  [23]. فخرآبادی و همکارانمورد مطالعه قرار دادند یمربوطه را در خواص ارتعاش یکربن یهانانولوله

های متفاوت به روش های با دو و سه اتصال، با شرایط مرزی و هندسهسی خواص ارتعاشاتی نانولولهبرر

های طبیعی و شکل مود مرتبط به آنها را مورد بحث قرار دادند. مکانیک مولکولی پرداختند و فرکانس

ها و ی رفتار برشی هتروجانکشندر یک بررسی عددی به مطالعه [11]ایمانی ینگجه و همکاران

ی چرخش ی آنها پرداختند. آنها با روش اجزای محدود نشان دادند که زاویههای سازندهنانولوله

باشد. همچنین آنها نشان دادند که ی آنها میی سازندههای چرخش نانولولهها بین زاویههتروجانکشن

یابد. در پژوهشی ی آنها افزایش میهای سازندهها با افزایش کایرالیتی نانولولهبرشی هتروجانکشن رفتار

های هتروجانکشن را با ی نانولولههای ویژهشکل مودها و فرکانس [16]دیگر، ایمانی ینگجه و همکاران

-ی نانولولهیتی، مقادیر ویژهسازی کردند. آنها نشان دادند که با افزایش کایرالروش اجزای محدود مدل

                                                
1 Intra-Molecular Junctions 
2 Filiz 
3Aydogdu 
1 Eringen 
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خواص مکانیکی یک  [11]یابد. لی و همکارششان افزایش میهای سازندههای هتروجانکشن و نانولوله

سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار خاص را به روش شبیه یدیوارهنکشن تکی هتروجانانولوله

محور محور و ناهمدادند. آنها نتایج تغییر دما و کرنش بر روی تنش را در دو حالت هتروجانکشن هم

 ارائه کردند.

ها وابسته است، شده که به طور خاص به رفتار ارتعاشی نانولولهی بحث روی کارهای انجامدر ادامه

های الکترومکانیکی های کربنی در سیستمشود: برای مثال، کاربرد نانولولهتمرکز می

یکی . [16]سازدمی، خواص ارتعاشی را در کنار خواص مکانیکی بسیار بااهمیت 1(𝑁𝐸𝑀𝑆)نانومقیاس

-باشد. برای مثال، از آنها بههای میکرو و نانوجریان میدر سیستم اتصالاتی این از کاربردهای بالقوه

د. آنها شوکار برده میگیری نانو بههای اندازههای خونی و یا سنسورهای جریان در روشعنوان رگ

 های کربنیها شبیه به کاربردشان در نانولولهها و نانومکانیککاربردهایی در نانوالکترونیک ممکن است

طور ای که بهی قطعات نانوالکترونیکیهای سازندهتوانند بلوکداشته باشند. همچنین آنها می همگن

. از کاربردهای دیگر این نانوساختارهای خاص، استفاده از [11]اند، باشندکامل از کربن ساخته شده

-براین از آنها در انتقال حرارت نانو میعلاوه .[19]باشدها میسوکننده و سوئیچآنها در دیودهای یک

 کاهش قطر در طولکننده، به علت وجود عنوان غربالاز آنها به [12]تواند استفاده شود. آرورا و سندلر

 [11]های اکسیژن و نیتروژن را فیلتر کنند. لی و همکارشتوانند مولکولآنها گزارش دادند، مثلاً می

اند ای به هم متصل شدههای با قطر متفاوت که به صورت دورهاری ارتعاشات طولی در نانولولهشکاف نو

را به روش اجزای محدود تحلیل کردند. آنها تأثیر پارامترهای هندسی همچون طول سلول واحد و قطر 

تأثیر طول  [12]محمدیان و همکاران ها را روی اولین شکاف نواری بررسی کردند.اجزای نانولوله

ها به روشی مرکب از مکانیک مولکولی و اجزای بر فرکانس طبیعی هتروجانکشنی اتصال را ناحیه

 محدود بررسی کردند.

ها در فناوری نانو، بالقوه هستند و پر واضح است که بیشتر این کاربردها همچون دیگر پژوهش

-وند و ایدهطور تئوری مطالعه شای نزدیک استفاده نشوند، اما آنها باید حداقل بهممکن است در آینده

های معمولی و اتصالات ممکن است در انتقال مایع استفاده شود های مرتبط باید توسعه یابند. نانولوله

                                                
1 Nano-Scale Electromechanical Systems 
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 ییرو شناسا یناز ا. [11-13]و انتقال جریان ممکن است موجب ناپایداری لرزش یا ارتعاش شود

  مهم است. یارنانوساختار بس ینا یارتعاش یرفتارها

 

 نوآوری 

سازی دینامیک های کربنی هتروجانکشن به روش شبیهارتعاشات نانولوله به در این پژوهش

-هتروجانکشن اول طبیعی فرکانس شود.نگرفته، پرداخته میمورد بررسی قرار  که تا کنون مولکولی

محور مقایسه آید و با حالت رایج ناهمدست مینگرفته، بهحال مورد بررسی قرار محور که تا بههای هم

شان نیز مورد مطالعه های سازندهها در حالت اختلاف قطر زیاد نانولولهارتعاشات هتروجانکشن شود.می

  شود.بررسی می اول تأثیر دما بر فرکانس طبیعی گیرد. همچنینقرار می
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ای در ساختار پایه مفاهیم

 تابع پتانسیل ها ونانولوله
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 های کربنیروش محاسباتی مشخصات نانولوله 

گیرد، روش هایی که در کنار آزمایش تجربی قرار میها، یکی از روشبرای بررسی علمی پدیده

هایی ها و ویژگیمنطقی بین پدیده یمحاسباتی است که در این روش، دانشمندان در پی کشف روابط

مورد بررسی شکل فیزیکی آنها  ها ونانولولهقبلی ساختار  هایبخشدر . کنند، هستندکه مشاهده می

 پرداختههای کربنی، از نگاه محاسباتی به آنها . در این بخش برای درک بهتر ساختار نانولولهقرار گرفت

ی اولیه مورد نیاز این مواد استخراج شود. داده در ساختارروابط ریاضی موجود  بر آن است کهو سعی 

ای تقریباً ثابت و کربن است که این مقدار در حالت صفحه-جام این محاسبات فاصله پیوند کربنبرای ان

 .باشدآنگستروم می 1.12برابر 

-شده بهمشخصی پیچیدهی معلوم که در جهت با اندازه یتیی گرافاز یک صفحه ی کربنینانولوله

دست آوردن یک ای باشد برای بهنهک تقارن استوابایستی حاصل، یآید. از آنجایی که میدست می

 صفحات را در جهات خاصی پیچاند.  1-2شکل مطابق  توانی بسته فقط میاستوانه

 
(  )د( نانولوله 6، 6) چیرآرم(  )ج( نانولوله 12، 2)الف( ورق گرافیتی )ب( نانولوله زیگزاگ )  :انواع نانولوله -1-2شکل 

 (12، 2کایرال )

 

پیچانده شود و صفحه در نظر گرفته میأ شوند، یکی به عنوان مبدانتخاب می تدو اتم از گرافی

کند به جهت اتم دیگر اشاره می أگردد. برداری که از اتم مبدمنطبق  أتا اتم دوم روی اتم مبد شودمی

𝐶ℎ)شود یرال نامیده میکابردار  = 𝑛𝑎1  +  𝑚𝑎2)، باشد. بدیهی و طول آن برابر محیط نانولوله می

 .(2-2شکل ) باشدیرال میکا راست که محور نانولوله در جهت عمود بر بردا
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های کربنای اتمگوشهشش یشبکه -2-2شکل   

 

های با بردارهای کایرال متفاوت، دارای خواص متفاوت، نظیر هدایت الکتریکی، نانولوله

های کربنی نانولولهباشند. تمامی ساختارهای ممکن می خواص نوری متفاوتاستقامت مکانیکی و 

ایجاد  ،قرار می گیرند 2-2شکل نشان داده شده با  یدیواره از بردارهای کایرالی که در محدودهتک

𝐶ℎ)شوند می =  𝑛𝑎⃗1  +  𝑚𝑎⃗2)  که𝑛  و𝑚 و  صحیح بوده𝑛  همیشه بزرگتر یا مساوی𝑚 می باشد .

که  Tی معین است و بردار سلول واحد برای یک نانولوله ینماینده 𝑂𝐴𝐵′𝐵مستطیل  2-2شکل در 

. با دقت در [16]باشدعمود بر بردار کایرال و در جهت محور نانولوله است متناسب با طول نانولوله می

جداره طول و جهت بردار ی تکشود که در تعیین ساختار سلول واحد نانولولهملاحظه می 2-2شکل 

𝐶ℎ اسی دارند. جهت بردار نقش اس𝐶ℎ ی با زاویهθ  که بین بردار𝐶ℎ  و راستای زیگزاگی که با پیکان

گیری که تعیین کننده جهت θی گردد. زاویهمشخص شده است تعریف می Oی خارج شده از نقطه

°0ها در سلول واحد است به ازای مقادیر آرایش اتم ≤ θ ≤ شود. با فرض گرد شدن حاصل می 30°

بر پیرامون نانولوله منطبق خواهدشد؛ در نتیجه، قطر نانولوله به صورت تابعی از طول  𝐶ℎورق گرافیت، 

𝐶ℎ شده، نشان داده [16]شود. همانطور که در مرجعنوشته می𝑇⃗⃗  که عمود بر𝐶ℎ  است، به طول𝐶ℎ 

توان نتیجه گرفت عملًا نقشی در تعیین سلول واحد نخواهد داشت. پس می 𝑇⃗⃗ است؛ بنابراین  وابسته
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شود، معلوم باشند، ساختار می نشان داده 𝑑𝑡و قطر نانولوله که با نماد  θکه با تعیین دو پارامتر؛ زاویه 

 یشبکه یعنوان بردارهای پایهبه 𝑎⃗2و  𝑎⃗1، بردارهای 2-2شکل آید. در دست میسلول واحد به

شود. قطر نانولوله پرداخته می یشوند. در ادامه با توجه به این بردارها، به محاسبهگرافیت شناخته می

𝑎𝑐−𝑐کربن در گرافیت -طول پیوند کربن = 1.421 𝐴̇  رو:است؛ از این 

22-1 

   

𝑎⃗2 = (
√3

2
, −

1

2
) 𝑎 

 

𝑎1 = 𝑎2 = 𝑎 = √3𝑎𝑐−𝑐 = 2.46 𝐴̇ 

𝑎⃗1 = (
√3

2
,
1

2
) 𝑎          ,

است؛ که تشکیل شده 𝑎⃗2و/ یا  𝑎⃗1از ترکیب چند انتقال در جهت  𝐶ℎحال باید مشخص شود که 

 باشد. لذا،( می′𝐵بر  B)یا Aی بر نقطه Oی منطبق شدن نقطه یدهندهاین تعداد نشان

22-2 𝐶ℎ = 𝑛𝑎⃗1 + 𝑚𝑎⃗2 = (𝑛, 𝑚) 

 

نشان  Lکه با نماد  𝐶ℎباشد. طول می mهمیشه بزرگتر یا مساوی  nدو عدد صحیح و  mو  nکه 

 یشود از معادلهداده می

22-3 𝐿 = |𝐶ℎ| = 𝑎√𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚 

 

 یباشد، قطر نانولوله از ضابطهمحیط نانولوله می یاندازهبه 𝐿گردد. از آنجا که محاسبه می

 

22-4 𝑑𝑡 =
𝐿

𝜋
=

√𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚

𝜋
𝑎 

 

 آید:دست میبه صورت ذیل به θی دست آورد. حال زاویههب 𝑛و  𝑚بر حسب 

22-5 sin 𝜃 =
√3𝑚

2√𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚
,         0° ≤ |θ| ≤ 30° 

 

22-6 
cos 𝜃 =

2𝑛 + 𝑚

2√𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚
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22-7 
tan 𝜃 =

√3𝑚

2𝑛 + 𝑚
 

            

22-8 
𝜃 = tan−1

√3𝑚

2𝑛 + 𝑚
 

            

,𝑛)بر حسب زوج  𝑑𝑡و  𝜃از آنجا که  𝑚) توان ساختار سلول واحد نانولوله را با نوشته شد؛ می

(𝑛, 𝑚) [11. 16]بیان نمود. 

به سه صورت کلی  𝜃جداره با توجه به مقادیر ی تکها در ساختار نانولولهاتم 3-2شکل مطابق 

𝜃شوند؛ اگر گیری میجهت = 𝜃ی زیگزاگ، اگر نانولوله 0° = °0چیر و اگر ی آرمنانولوله 30° ≤

θ ≤ های ، ظاهر نانولوله3-2شکل سان مشهور هستند. با توجه به ی نامتقارن یا دستبه نانولوله 30°

 .[16]سازدگذاری را آشکار میدلیل این نام ،شدهترسیم

ب -3-2شکل الف زیگزاگ است و در -3-2شکل ی ها در محیط نانولولهاتمالگوی قرارگرفتن 

ی دیگر و مانند دست، با خلاف دوگونهسان بر های دستمشابه صندلی راحتی است. همچنین، نانولوله

𝜃، به ازای 6-22ی ج(. با توجه به معادله-3-2شکل تصویر خود در آینه یکسان نیستند ) = 0° ،𝑚 =

𝜃و چنانچه  0 = 30° ،𝑚  با𝑛 های رو، نانولولهشود. از اینبرابر می(𝑛, ,𝑛)و  (0 𝑛)  به ترتیب، زیگزاگ

,𝑛)هستند. سایر مقادیر  چیرآرمو  𝑚) کنند. شایان ذکر سان را مشخص میهای دستنیز نانولوله

,𝑛)است که  𝑚) 1سانیهای دستشاخص ،𝜃 سانی و ی دستزاویه𝐶ℎ 16]سانی نام دارندبردار دست .

16]. 

                                                
1 Chiral indices 
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ی ( و )ج( نانولوله1،1چیر )ی آرم(، )ب( نانولوله12،2ی زیگزاگ )ها، )الف( نانولولهانواع نانولوله -3-2شکل 

 (1،1سان)دست

 

 های هتروجانکشن کربنیساخت نانولوله 

دست ی کربنی ساده با کایرالیتی متفاوت بهنانولولههای هتروجانکشن کربنی از اتصال دو نانولوله

ضلعی های منتظم های ساده بیان شد که ساختار آنها از ششآیند. در بخش قبل در مورد نانولولهمی

ضلعی در ضلعی و هفتی متفاوت به هم باید عیوب پنجاست؛ اما برای اتصال دو نانولولهتشکیل شده

 1محورشده در مقالات به صورت ناهمهای هتروجانکشن بررسیثر نانولولهی اتصال تشکیل داد. اکناحیه

باشند. در این ی آنها در یک امتداد نمیهای سازندهباشند، به بیان دیگر مرکز محورهای نانولولهمی

ی ضلعی در انتهای ناحیهشود. پنجضلعی استفاده میضلعی و هفتحالت فقط از یک جفت عیب پنج

یک  1-2شکل ضلعی در انتهای دیگر باید قرار بگیرد. و هفت ،ی با قطر بیشترسمت نانولولهاتصال به 

محور هستند را نشان رت ناهمصوی آن بههای همگن سازندهی هتروجانکشن کربنی که نانولولهنانولوله

دهد. در شکل جفت ( را نشان می12،12( و )1،1ی )ی اتصال دو نانولولهدهد. این شکل ناحیهمی

همان نانولوله را از نمای داخلی  1-2شکل اند. مشخص شدهآبی ضلعی با رنگ ضلعی و هفتعیب پنج

                                                
1 Bias connections 
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 است.آن به تصویر کشیده

 

( تشکیل 12،12)( و 1،1های همگن )محور که از نانولولهی هتروجانکشن ناهمی اتصال نانولولهناحیه -1-2شکل 

 است.شده

 

 
 (1،1)-(12،12محور )نمای داخلی هتروجانکشن ناهم -1-2شکل 

 



36 

 

ضلعی و ها، تعداد جفت عیوب پنجبستگی به کایرالیتی نانولوله 1محورهای همدر هتروجانکشن

( که در این تحقیق مورد بررسی قرار 1،1)-(12،12)ضلعی متفاوت است. در هتروجانکشن هفت

است. جهت محور کردن آن استفاده شدهضلعی جهت همضلعی و هفتجفت عیب پنج 1گرفته، از 

ی اتصال احیهن 6-2شکل در  کمک گرفته شد. سامسونافزار محور از نرمساخت هتروجانکشن هم

ضلعی در شکل ضلعی و هفتدهد. دو جفت از عیوب پنج( را نشان می1،1)-(12،12هتروجانکشن )

شود، مشخص است و سه جفت دیگر نیز وجود دارد که قابل رؤیت نیست. همانطور که مشاهده می

شکل قارن سطح مقطع را در پی دارد. ی اتصال شده و همچنین تث کاهش طول ناحیهاین عیوب باع

 است.تصویر کشیدههمین هتروجانکشن را از نمای داخلی به 2-1

 

 
( تشکیل 12،12( و )1،1های همگن )محور که از نانولولهی هتروجانکشن همی اتصال نانولولهناحیه -6-2شکل 

 است.شده

 

                                                
1 Coaxial connections 
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 (1،1)-(12،12محور )نمای داخلی هتروجانکشن هم -1-2شکل 

 

 نیرو در دينامیک مولکولی 

-های پیوندی و غیر پیوندی( و پتانسیلتدا به نیروهای بین اتمی)اندرکنشی این فصل ابدر ادامه

گردد، سازی دینامیک مولکولی محسوب میی شبیهسازی، که گام اول و پایههای لازم جهت شبیه

 شود. پرداخته می

 است.نشان داده شده 9-22ی قانون دوم نیوتن در معادله

22-9 𝑚𝑖 𝑟̈𝑖 = 𝑓𝑖   ,       𝑖 = 1, 2, … , 𝑁 

 

بودن انرژی سیستم اما در نظر داشتن این نکته در مورد این معادله ضروری است که با فرض ثابت     

-است. در صورتی که سیستم ایزوله نباشد به راحتی میدست آمدهیا به عبارت دیگر ایزوله بودن آن به

𝑓𝑖 را با افزودن نیروی خارجی 9-22ی توان معادله
𝑒𝑥𝑡 [19]اصلاح نمود . 

22-11 𝑚𝑖 𝑟̈𝑖 = 𝑓𝑖 + 𝑓𝑖
𝑒𝑥𝑡   ,       𝑖 = 1, 2, … , 𝑁 

                                                                                              

( معادله دیفرانسیل عادی از مرتبه دو است. در 12-22 یمعادلهحاکم، ) یبه طور کلی معادله
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دو جزء نیروی داخلی و خارجی قرار دارد. قابل ذکر است که کلیه مسائل  ،سمت راست این معادله

 باشد.گرانش میطرح شده در گزارش حاضر، در غیاب نیروهای ناپایستار خارجی اعم از 

 جزء اول ارائه خواهد شد. یطور مفصل در مورد محاسبهدر ادامه، توضیحاتی به

 

 نیروهای بین اتمی 

انرژی  ؛باشدگرادیان انرژی پتانسیل در یک سیستم اتمی می ،نیروی داخلی 11-22ی طبق معادله

 تواند بسیار پیچیده باشد.پتانسیل در یک سیستم اتمی می

22-11 𝑓𝑖 = −∇𝑖𝑈 = − (
𝜕

𝜕𝑥1
𝑖 +

𝜕

𝜕𝑥2
𝑖 +

𝜕

𝜕𝑥3
𝑖 ) 𝑈 

                                                          

شود ولی چون حل معادلات حاکم بر این انرژی در اصل از روابط مکانیک کوانتوم محاسبه می     

مکانیک کوانتومی های موجود از روابط تجربی در کنار باشد، پتانسیلبر میمکانیک کوانتوم بسیار زمان

-ها میاتم یاند. فرم کلی انرژی پتانسیل در یک سیستم اتمی تابعی از موقعیت همهاستخراج گردیده

 بسط داد. 12-2ی تری به شکل معادلهتوان آن را به طور سادهباشد، ولی می

2-12 

𝑈(𝑟1, 𝑟2, … 𝑟𝑁) = ∑ 𝑉1(𝑟𝑖) + ∑ 𝑉2(𝑟𝑖, 𝑟𝑗) +

𝑖,𝑗>𝑖

∑ 𝑉3(𝑟𝑖, 𝑟𝑗, 𝑟𝑘) + ⋯

𝑖,𝑗>𝑖,𝑘>𝑗𝑖

+ 𝑉𝑁(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑘) 

 

. جزء [62. 19]باشدام میiبردار موقعیت اتم  𝑟𝑖تایی نام دارد و  𝑚، پتانسیل  𝑉𝑚در این معادله     

های خارجی انرژی همچون گرانش و پتانسیل میدان ینماینده 12-2ی اول سمت راست معادله

 یباشد. جزء دوم نشان دهندههای پتانسیلی میچاه های الکترواستاتیکی و علاوه بر آن سد ومیدان

پتانسیل  𝑉1باشد. تابع تایی میسه هایهای دوتایی و ترم سوم مربوط به اندرکشانرژی اندرکنش

𝑚برای  𝑉𝑚 پتانسیل بین اتمی یا جفتی و 𝑉2 شود،خارجی نیز نامیده می > تایی ل چندپتانسی 2

شود و های دوتایی استفاده میینه محاسباتی فقط از پتانسیلشود. گاهی برای کاهش هزنامیده می

های دوتایی و چندتایی در مواد مختلف اشکال گیرند. پتانسیلتایی مورد مطالعه قرار نمیاجزای چند

 شود.های بعدی به آنها پرداخته میمختلفی دارند که در بخش

 



11 

 

 های جفتیپتانسیل 

موقعیت دو  𝑟𝑗و  𝑟𝑖دارد. اگر را به فواصل اتمی بیان می 𝑈در واقع وابستگی  𝑉2پتانسیل جفتی     

 توان نوشت:اتم دلخواه در سیستم باشد آنگاه می

2-13 𝑉2(𝑟𝑖, 𝑟𝑗) = 𝑉2(𝑟𝑖𝑗) ,   𝑟𝑖𝑗 = |𝑟𝑖𝑗| = |𝑟𝑖 − 𝑟𝑗| 

 
کار برد. این معرفی نمود و به 𝑟 یتوان به صورت تابعی از فاصلهبنابراین پتانسیل دوتایی را می    

-های معمولاً بلند برد بین اتمشوند.  پتانسیلبرد تقسیم میبلند برد و کوتاه یها به دو دستهپتانسیل

 های خنثی وجود دارد.برد بین اتمکوتاه هایهای باردار و پتانسیل

 

 اندرکنش کولمبی بلند برد 

ها در صورت وجود بار الکتریکی غیرخنثی بر ترین اندرکنش اتمی نیرویی است که اتمبدیهی    

پتانسیل بین دو اتم با وجود بار  شود.ها دیده میکنند. بنابراین این پدیده در یونیکدیگر وارد می

 خواهد بود. 11-2ی در آنها به صورت معادله ieخنثی نشده 

2-14 𝑉𝑐(𝑟𝑖, 𝑟𝑗) = 𝑉𝑐(𝑟) =
1

4𝜋𝜀0

𝑒𝑖𝑒𝑗

𝑟
 

 

ضریب گذردهی  𝜀0باشد. می rپتانسیل کولمبی برای دو بار در فاصله  𝑉𝑐(𝑟) بالادر معادله 

شود و به محاسبه می 11-2ی نیز با مشتق گیری از معادله ،𝐹𝑐 الکتریکی خلا است. نیروی بین دو بار

 گردد. بیان می 11-2ی صورت معادله

2-15 𝐹𝑐(𝑟) = −
𝜕𝑉

𝜕𝑟
= −

1

4𝜋𝜀0

𝑒𝑖𝑒𝑗

𝑟2

𝑟𝑖 − 𝑟𝑗

𝑟
 

 

یابند حتی در فواصل در پتانسیل کولمبی با توجه به اینکه نیرو و پتانسیل به آرامی کاهش می

ن شوند.  ایبسیار دور هم دارای مقدار خواهند بود. به همین دلیل پتانسیل و نیروی بلند برد نامیده می

ای در برخورد با آنها وجود دارد که در های ویژهنیروها را مشکل خواهد نمود و روش یله محاسبهمسأ

 شود.ادامه بررسی می
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 های کوتاه برداندرکنش 

ها با برد بلند وجود نخواهد داشت هایی که به لحاظ بار الکتریکی خنثی هستند اندرکنشدر اتم    

پذیرد. دو نوع نیرو بین دو اتم در این حالت از طریق دیگری انجام میها و در عوض تأثیر متقابل اتم

 -هسته یهسته و نیروهای جاذبه -الکترون و هسته -الکترون یوجود خواهد داشت. نیروهای دافعه

یابد اتمی کاهش می یکه فاصلهالکترون. در فواصل دورتر نیروهای جاذبه غالب خواهند بود و زمانی

ای با یکدیگر متعادل خواهند شد که اثر بیشتری خواهند داشت. این دو نیرو در نقطه نیروهای دافعه

ها ارائه های جفتی اتمهای مختلفی برای بیان پتانسیلتعادل اتمی خواهد بود. مدل یهمان فاصله

 را پیشنهاد نمود. 16-2ی پتانسیلی با مدل معادله 1921گردیده است. جونز در سال 

2-16 
𝑉(𝑟𝑖, 𝑟𝑗) = 𝑉(𝑟) = 4𝜀 [(

𝜎

𝑟
)

12

− (
𝜎

𝑟
)

6

] 

   ,    𝑟 = |𝑟𝑖𝑗| = |𝑟𝑖 − 𝑟𝑗| 

  

های دینامیک جونز معروف است و در بسیاری از شبیه سازی  -این مدل اکنون با عنوان لنارد   

گیرد. ها در مقیاس نانو مورد استفاده قرار میسازی سیستممدل ملکولی از جمله در این پژوهش، برای

انرژی نابجائی نام دارد.   شود وای که در آن پتانسیل صفر میفاصله 𝜎ی دو اتم، فاصله rدر اینجا 

افتد. محل تعادل با باشد و در موقعیت تعادل اتمی اتفاق میانرژی دو اتم می یکمینه مقدار انرژی 

 گردد. محاسبه می 16-2ی گیری از معادلهمشتق

2-17 𝑉𝐿𝐽(𝜌) = −𝜀 ,   𝜌 = 2
1
6𝜎 

 

𝜀𝑖𝑗که برای دو اتم کربن،  = 0.00284 𝑒𝑉  و𝜎𝑖𝑗 = 3.40 𝐴̇[61]اولین جزء  16-2ی . در معادله

-باشد و دومین جزء نیروی جاذبه مینیروی دافعه است که در فواصل کمتر غالب می ینشان دهنده

یابد و کند. بطور کلی این پتانسیل با توان ششم فاصله کاهش میباشد که در فواصل بیشتری عمل می

نیرو کافی است مشتق این  یگردد. برای محاسبهسریعتر از پتانسیل کولمبی به صفر متمایل می بسیار

 16-2ی به صورت معادله 𝐹𝐿𝐽جونز  -پتانسیل نسبت به فاصله محاسبه گردد. بدین ترتیب نیروی لنارد

 محاسبه خواهد شد. 
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2-18 𝐹𝐿𝐽 = 24𝜀 (
2𝜎12

𝑟13
−

𝜎6

𝑟7
) 

 

تعادل نیروی بین دو اتم  یباشد. در فاصلهجونز می -نمایشگر پتانسیل و نیروی لنارد 6-2شکل 

گردد، و صفر خواهد بود و در فواصل کمتر از آن نیرو مثبت است که طبق قرار داد دفعی انتخاب می

هم  σبرابر  1/2تعادل نیرو منفی یا جذبی خواهد بود. در فواصل بیشتر از  یدر فواصل بیشتر از فاصله

 .[62]نیرو و هم پتانسیل تقریباً صفر خواهند شد

 

 

 افزار متلببا استفاده از نرم 𝑟 بین اتمی یجونز برحسب فاصله-پتانسیل لنارد نیرو و نمودار -6-2شکل 

 

 9برش عشعا 

اتمی اگر تنها نیروی مؤثر حاصل پتانسیل جفتی باشد،  𝑁سازی یک سیستم در فرآیند مدل    

𝑁) نیرو در هر گام زمانی یآنگاه تعداد محاسبه
2

) =
𝑁(𝑁−1)

2
-هنیرو در هر شبی یباشد. محاسبهمی 

ای به بعد تقریباً هایی مانند جونز از فاصلهباشد. از طرف دیگر پتانسیلبرترین قسمت میسازی زمان

                                                
1 Cut-off Radius 
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سازی نخواهد گذاشت. بنابراین هشبی یباشند. در نظر گرفتن آنها تأثیر چندانی در نتیجهصفر می

اثر نمود. این فاصله شعاع برش و بی ای به بعد تصحیحتوان از فاصلههای بین اتمی را میپتانسیل

𝑅𝑐𝑢𝑡  .نام دارد 

2-19 𝑉𝑡𝑟 = {
𝑉(𝑟)    𝑟 ≤ 𝑅𝑐𝑢𝑡

0           𝑟 > 𝑅𝑐𝑢𝑡
 

 

نیرو  یباشد. با این تصحیح تعداد محاسبهپتانسیل بریده شده می 𝑉𝑡𝑟(𝑟) ، 19-2ی در معادله    

گیری در حجم محاسبات ایجاد خواهد کرد. شعاع برش خواهد شد و کاهش چشم 𝑁 یاز مرتبه

سازی ایجاد خواهد نمود که قابل محاسبه و تصحیح هشده در شبیرا در خواص محاسبه خطاهایی

گردد و باعث سازی میه. صفر کردن ناگهانی پتانسیل باعث ایجاد ضربه در حین شبی[63]هستند

های گوناگونی از بین برد. یکی از توان به روششود که این اثر را مینوسان در انرژی کل سیستم می

-باشد. این تابع همانند یک پوسته برای پتانسیل عمل مییهای معمول استفاده از تابع برش مروش

 کند و در محل شعاع قطع مقدار آن به صورت نرم از یک به صفر میل خواهد کرد.

 

 های چندتايیپتانسیل 

سازی خواص و توپولوژی فضایی مواد بسیار در مدل 12-2ی های چندتایی در معادلهپتانسیل    

 تایی است.اولین جمله بعد از پتانسیل جفتی پتانسیل سه .مؤثر هستند

تایی در سیستم سه باندهای یتوان به عنوان معیاری از تأثیر انرژی زاویهتایی را میل سهپتانسی

توان دهد با این فرض مییبین سه اتم را در یک سیستم نشان م یزاویه 9-2شکل اتمی دانست. 

 تایی معرفی نمود.ل سهرا برای پتانسی 22-2ی معادله

2-21 𝑉3(𝑟𝑖, 𝑟𝑗, 𝑟𝑘) = 𝑉3(cos 𝜃𝑖𝑗𝑘) ,   cos 𝜃𝑖𝑗𝑘 =
𝑟𝑖𝑗. 𝑟𝑖𝑘

|𝑟𝑖𝑗|. |𝑟𝑖𝑘|
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 پیوند مربوطه یو پیوندها و زاویه 𝑘و  i،𝑗های تصویر شماتیک اتم -9-2شکل 

 

، ولی [62]دهدها را نشان میتایی در واقع تأثیرات مربوط به تغییر در شکل مولکولل سهپتانسی    

های بالاتری باید استفاده کند و از مرتبهتایی هم کفایت نمیسه هایسازی کامل پتانسیلبرای مدل

سازی دینامیک هعملاً در یک شبی 2های مراتب بالاتر از کار بردن پتانسیلشود. از سوی دیگر به

بر خواهد کرد. برای فائق آمدن بر این سازی را بسیار زمانهآید و شبیمولکولی غیرممکن به نظر می

 شود.هایی پیشنهاد شده است که به آنها در این بخش پرداخته میحلله راهأمس

 

 9پتانسیل بین مولکولی تطبیقی 

شود که با هدف در نظر گرفتن اثرات ای استفاده میهای دوتاییدر این روش از پتانسیل    

ای را در خود خواهند داشت و دوتایی در این روش اثرات زاویههای اند. پتانسیلچندتایی تصحیح شده

اند. های دوتایی است در خود حفظ کردهدر عین حال اثرات فاصله را نیز که مربوط به پتانسیل

های مربوط به پیوندهای کوالانسی کربن، اند از: پتانسیلها عبارتمهمترین انواع این پتانسیل

، همچنین پتانسیلی که برنر در سال [63]ارائه شد 1966ترسف در سال  سیلیکون، ژرمانیوم که توسط

 .[62]ها ارائه نمودبرای کربن و هیدروکربن 1992

شوند که ایی تعریف میهای دوتهای موضعی به صورت پتانسیلهمانطور که مطرح شد پتانسیل    

                                                
1 Adaptive Intermolecular Reactive Empirical Bond Order (AIREBO) Potential 
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 اند. اکثر آنها دارای ساختار زیر هستند: تر اصلاح شدهبرای اثرات پیچیده

2-21 
𝑉𝐿𝐽 = 𝑉𝑅(𝑟𝑖𝑗) − 𝐵𝑖𝑗𝑉𝐴(𝑟𝑖𝑗)  ,         𝑟𝑖𝑗 = |𝑟𝑖𝑗| 

 

 1تابع مرتبه پیوند 𝐵𝑖𝑗 پتانسیل جفتی جاذب است. 𝑉𝐴 پتانسیل جفتی دافع و 𝑉𝑅 در روابط بالا    

. استنام دارد که برای وارد کردن اثرات چندتایی و تشکیل توپولوژی صحیح فضایی وارد پتانسیل شده

های کربنی، یک سازی هتروجانکشندر این پژوهش پتانسیل بین اتمی انتخاب شده برای شبیه

 یبا معادله [61]پیوند یپتانسیل مرتبه

2-22 𝐸 =
1

2
∑ ∑ (𝐸𝑖𝑗

𝑅𝐸𝐵𝑂 + 𝐸𝑖𝑗
𝐿𝐽 + ∑ ∑ 𝐸𝑘𝑖𝑗𝑙

𝑡𝑜𝑟𝑠

𝑙≠𝑖,𝑗,𝑘𝑘≠𝑖,𝑗

)

𝑗≠𝑖𝑖

 

 

 است که در آن،

2-23 𝐸𝑖𝑗
𝑅𝐸𝐵𝑂 = 𝑉𝑅(𝑟𝑖𝑗) + 𝑏𝑖𝑗𝑉𝐴(𝑟𝑖𝑗)  , 

 

2-24 𝐸𝑖𝑗
𝐿𝐽 = 𝑆 (𝑡𝑟(𝑟𝑖𝑗)) 𝑆 (𝑡𝑏(𝑏𝑖𝑗

∗ )) 𝐶𝑖𝑗𝑉𝑖𝑗
𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗) + [1 − 𝑆 (𝑡𝑟(𝑟𝑖𝑗))] 𝐶𝑖𝑗𝑉𝑖𝑗

𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗)  , 

 

2-25 𝐸𝑘𝑖𝑗𝑙
𝑡𝑜𝑟𝑠 = 𝑤𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗)𝑤𝑗𝑘(𝑟𝑗𝑘)𝑤𝑘𝑙(𝑟𝑘𝑙)𝑉𝑡𝑜𝑟𝑠(𝜔𝑖𝑗𝑘𝑙) 

 

صورت مجمل هر بهبه دلیل حجیم بودن تشریح این معادلات، از ذکر آنها خودداری شده و فقط 

 یمعادلهاست. بیان شده [61]طور مفصل در مرجع شمارهشود. این معادلات بهقسمت توضیح داده می

بینی تشکیل و شکستن پیوند شیمیایی را باشد، پیشمی 𝑏𝑖𝑗ی پیوند که شامل تابع مرتبه 2-23

𝐸𝑖𝑗 ل توصیف است. ترمپذیری سیستم اتمی قابسازد و بدین ترتیب واکنشممکن می
𝐿𝐽  متناظر با

دهند. این معادله های بین مولکولی رخ میها است که معمولاً در فاصلههای واندروالس اتمکنشبرهم

ازای چهار ی دووجهی بهای وابسته به زاویهجمله 21-2ی شد. معادلهتوضیح داده -1-3-2در بخش 

و  21-2های شوند. معادلهها توصیف میهای پیچشی اتمکنشاست و با کمک آن، برهم 𝑙و  𝑖 ،𝑗 ،𝑘اتم 

ها و اند که در هر گام، مقادیر آنها با توجه به موقعیت نسبی جدید اتمای تعیین شدهگونهبه 2-21

                                                
1 bond-order 
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عنوان را به 𝐸همین علت پتانسیل ؛ به[61]شودشرایط پیوندها، با وضعیت سیستم هماهنگ می

 گذاری کردند.پتانسیل بین مولکولی تطبیقی نام

  



16 

 

  



19 

 

 

 

  

 یمسأله روش حل

سازی دینامیک شبیه

 مولکولی
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 برگزيدهعنوان روش به دينامیک مولکولی 

-باشند، که بههایی برای بررسی نانوساختارها میقبل دارای محدودیت شده در فصلهای ذکرروش

ها نیستند و لذا وجه های پیوسته قادر به نمایش ساختار اتمی نانولولهشود. روشطور مختصر بیان می

، و همچنین امکان بررسی توان قائل شدسان نمیچیر، زیگزاگ و یا دستهای آرمتمایزی بین نانولوله

شدت های پیوسته بهها وجود ندارد. دقت نتایج در روشها بر رفتار ارتعاشی نانولولهاثر آرایش اتم

کاررفته در معادلات حرکت آن در وابسته به مقادیری است که برای پارامترهای هندسی و مکانیکی به

های مکانیک مولکولی و اجزای محدود بسیاری از مشکلات . با اینکه روش[61]شوندنظر گرفته می

اند، ولی بررسی اثر دما بر ارتعاشات سازی در مقیاس اتمی حل کردههای پیوسته را با مدلروش

توان حرکت هایی نمیست. همچنین با چنین روشپذیر نییک از آنها امکانها با کمک هیچنانولوله

نانولوله را با گذشت زمان رصد کرد و تشکیل یا شکستن پیوندهای شیمیایی در ساختار آن قابل 

اگر اتمی و در نتیجه پیوندی حذف شود، خللی در دینامیک مولکولی  در روشبینی نیست. پیش

های پیرامون یک اتم و در آن به تعداد اتماستفاده  مورد چون تابع پتانسیلشود؛ سازی ایجاد نمیشبیه

های موجود انرژی مورد نظر را ی بین اتمی فاصلهیا تعداد پیوندها وابسته نیست و فقط با محاسبه

سازی ضلعی و شکستن پیوند در آن قابل شبیهضلعی و هفتکند. لذا عیوب حفره و پنجمحاسبه می

 است.پرداخته شدهها ی ارتعاش نانلولولهحل مسألهاین روش و مفصل در ادامه به بیان  باشد.می

 

 یو دينامیک مولکول ایسازی رايانهشبیه 

علم به مشاهده و درک نیاز دارد و بدون مشاهده، واقعیتی برای درک وجود ندارد. بدون درک، علم 

درک، نظریه و زبان علوم نظری، ریاضی است. نظریه بر  یفقط ساخت اسناد و مدارک است. پایه

گیرد. فرضیه، خود یک حدس هوشمندانه است و برای توصیف و بیان علم اساس یک فرضیه شکل می

های علمی ابزاری هستند که پس از ها یا مدلکه نظریهرود، درحالیهای موجود به کار میمشاهده

د. روکار میهای جدید بهبرای پیشگویی پدیده و ،گیردشکل می ها و اثبات درستی آنهایهآزمودن فرض

است. اما با ورود و رشد نظری یا تجربی بوده یبرخورد انسان با طبیعت همواره از طریق مطالعه

ای امکان آن را سازی رایانهگذشته، امروزه دانشمندان از طریق شبیه یها در چهار دههچشمگیر رایانه

تری مورد مطالعه قرار دهند و های گوناگون با دقت بیشرآیندهای مختلف را از جنبهد که فانیافته
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 .تر بیابندهای خود را آسانپاسخ پرسش

های مولکولی یا مونت کارلو( به حالت سازی دینامیکای )مانند شبیهسازی رایانهدر یک شبیه

های مورد اقل برای مولکولحدها )شود. بنابراین، این حالتیستم مقدارهای عددی نسبت داده میس

ها مقدارهای عددی نسبت داده شد، شوند. بعد از آنکه به حالتپذیر میبررسی( تبدیل به مشاهده

پذیرهایی را که در تجربه قابل توان با استفاده از روابط نظری نظریه جنبشی، مقدار مشاهدهمی

 .دسترس هستند، محاسبه کرد

با ارزشی در فراهم آوردن نتایج دقیق برای برخی مسائل در مکانیک  ای نقشسازی رایانهشبیه

های دیگر قابل حل نباشند و یا فقط بتوان آنها را کنند. مسائلی که ممکن است با روشآماری ایفا می

کنند و از ها فراهم میسازی از یک سو ابزاری برای آزمودن نظریههای تقریبی حل کرد. شبیهبا روش

های واقعی ها را به طور مستقیم با نتایج آزمایشسازیتوان نتایج حاصل از شبیهمی سویی دیگر

ای است. سازی رایانهمقایسه کرد. در قدم اول، این خود آزمونی برای مدل مورد استفاده در یک شبیه

ی کند امیدوار است که به آزمایشگران تجربسازی میکه شبیه یسرانجام اگر مدل خوب باشد، محقق

 ای پیشنهاد دهد و به توصیف نتایج جدید کمک کند.های تازهدیدگاه

های واقعی دارد. سازی دینامیک مولکولی از بسیاری جهات شباهت بسیار زیادی با آزمایششبیه

گیری های اندازهسازی و اتصال دستگاهآزمایش، آماده یسازی نمونهی ساده، روند آمادههدر یک مقایس

دهند، که به تبعیت گیری خاصیت مورد نظر، اساس یک آزمایش واقعی را نشان میندازهو در نهایت ا

باشد. محیطی در برخی موارد نیاز به انجام آزمایشات متعدد و برخی محاسبات آماری می از شرایط

پذیرد. در این تکنیک سازی دینامیک مولکولی انجام میاین دقیقاً همان فرآیندی است که در شبیه

ای موجود، معادلات کنش بین ذره، سپس طبق برهمگرددانتخاب میذره  Nیک مدل شامل  تدااب

گیری طی زمان حل شده و پس از آن به اندازه ،حرکت نیوتن تا رسیدن سیستم به حالت تعادلی خود

قیقت بسیاری از خطاهای ممکن در اعمال این روش بسیار شود. در حخواص مورد نظر پرداخته می

تن زمان مناسب ح، عدم در نظر گرفسازی صحیمدلمانند عدم  باشد؛ه با یک آزمایش واقعی میمشاب

سازی بسیار مهم و مورد توجه در شبیه یلهی و بسیاری از موارد دیگر. یک مسأیرگبرای اندازه

نیاز به توانایی  ،خواص و رفتار مشاهده شده یدینامیک مولکولی این است که در نهایت برای محاسبه

 ی سیستم مورد مطالعه است.بیان آنها بر حسب مکان و مومنتوم ذرات تشکیل دهنده

 شود:سازی دینامیک مولکولی سه بخش اساسی را شامل میشبیه
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-کنش بین اجزای تشکیل دهندهبرهم یترین بخش، ایجاد مدلی برای محاسبهاولین و اساسی (1

فرض  برای کاهش محاسبات، باشد. در اغلب موارد... می ی یک سیستم مانند اتم، مولکول و

که برای ذراتی که دارای بار  ،باشد)دوبه دو( می 1شود که تعامل ذرات به صورت جفتیمی

 باشد.باشند صحیح  و تا حد بسیار زیادی دقیق میثابت می 2جزئی

 یسب برای محاسبهگیر منارالدینامیک مولکولی، انتخاب یک انتگ سازیقدم بعدی در شبیه (2

𝑡و  𝑡مسیر حرکت، مکان و سرعت ذرات طی زمان  + 𝛿𝑡 گیر که از رالباشد. در این انتگمی

های سسته در طی گامصورت گمسیر حرکت ذرات به ،شودروش تفاضل محدود استفاده می

پایداری از اهمیت فراوانی در ام زمانی مناسب گردد. انتخاب گمحاسبه می 𝛿tزمانی مختلف 

ای انتخاب گردد که هیچگونه انحراف از انرژی سیستم گیر برخوردار بوده و باید به گونهلگراانت

 صورت نپذیرد.

های تا بدین صورت کمیت اب آماری مناسب باید انتخاب گرددجودر گام نهایی، یک دسته (3

سازی کنترل ترمودینامیکی مانند فشار، دما، انتالپی یا تعداد ذرات سیستم در طی شبیه

 گردند.

که  ،تخاب مدل و اعمال درست آن بستگی داردشده به انهای انجامسازیدقت نتایج شبیه

پذیرد و در صورت داشتن آن با یک سیستم واقعی صورت می یمقایسه اعتبارسنجی آن نیز با

 اختلاف، مدل مورد استفاده باید تصحیح گردد.

ت دینامیک مولکولی به همان صورتی که در این پژوهش ی ارتعاشادر ادامه به روند حل مسأله

 شود.مورد استفاده قرار گرفته، پرداخته می

 روند حل مسأله 

 (𝐿𝐴𝑀𝑀𝑃𝑆 3) افزار لمپسها از نرمسازی دینامیک مولکولی نانولولهدر این تحقیق، برای شبیه

، بزرگ اتمی/ مولکولی استهای مقیاس ساز موازی سیستماست. لمپس که مخفف شبیهاستفاده شده

                                                
1 Pair-wise 
2 Partial charge 
3 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
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توان اثرات کلی مواد را در فازهای ی آن میوسیلهباشد که بهسازی دینامیک مولکولی مییک کد شبیه

و یک  [61]تولید شده است 1مایع، جامد و گاز بررسی کرد. این کد در آزمایشگاه ملی ساندیامختلف 

 .است 2کد منبع باز

در تعریف ها و پارامترهای لازم ها و مولکولوسیله تعریف دقیق مختصات و نوع اتماین کد به

گیری معادلات حرکت نیوتن برای سیستم مورد نظر های نیرویی مورد استفاده، به حل و انتگرالمیدان

های متنی افزار در فایلدستورات ورودی نرم پردازد.ها و یا ذرات ماکروسکوپیک میها، مولکولاز اتم

-شود. همواره یکورودی اجرا میافزار، کد شود، سپس از طریق فراخوانی فایل اجرایی نرمنوشته می

که این دستورات وارد سازی توسط کاربر وارد شود. در صورتیسری دستورات اصلی باید در هر شبیه

 شاملدر حالت کلی کد لمپس  شود.فرض آن در لمپس در نظر گرفته مینشده باشد، دستورات پیش

 چهار بخش اساسی است:

 بندیآغازین و قالب بخش -

 اتمی و مولکولی سیستم تعریف ساختار -

 برنامه و پیکربندی تنظیمات اصلی -

 سازیشبیه اجرای -

 شود.پرداخته می هابه بررسی این بخش که در ادامه

 

 بندیآغازين و قالب بخش 

ها یا خواندن ها و مولکولشود که نیاز است قبل از تعریف اتمتنظیم میی یپارامترها ،بخشدر این 

سازی مانند واحدها، مربوط به شبیه سیستم تعریف شده باشند. پارامترهایهای ورودی برای فایل

-و نوع میدان نیرویی تعریف میسازی محیط شبیهرزی سازی، شرایط مهای شبیهابعاد، تعداد هسته

شوند. دستور استفاده شده صورت گروهی از واحدهای مشخص انتخاب میواحدها در لمپس به شوند.

 به صورت

                                                
1 Sandia National Laboratories 
2 Open source 
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𝑢𝑛𝑖𝑡𝑠        𝑚𝑒𝑡𝑎𝑙 

 صورت زیر می باشد:به ،𝑚𝑒𝑡𝑎𝑙واحد انتخابی در دسته ی باشد، که بعضی واحدهامی

𝑚𝑎𝑠𝑠 =  𝑔𝑟𝑎𝑚𝑠/𝑚𝑜𝑙𝑒 

𝑑𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑒 =  𝐴𝑛𝑔𝑠𝑡𝑟𝑜𝑚𝑠 

𝑡𝑖𝑚𝑒 =  𝑝𝑖𝑐𝑜𝑠𝑒𝑐𝑜𝑛𝑑𝑠 

𝑒𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 =  𝑒𝑉 

𝑣𝑒𝑙𝑜𝑐𝑖𝑡𝑦 =  𝐴𝑛𝑔𝑠𝑡𝑟𝑜𝑚𝑠/𝑝𝑖𝑐𝑜𝑠𝑒𝑐𝑜𝑛𝑑 

𝑓𝑜𝑟𝑐𝑒 =  𝑒𝑉/𝐴𝑛𝑔𝑠𝑡𝑟𝑜𝑚 

𝑡𝑜𝑟𝑞𝑢𝑒 =  𝑒𝑉 

𝑡𝑒𝑚𝑝𝑒𝑟𝑎𝑡𝑢𝑟𝑒 =  𝐾𝑒𝑙𝑣𝑖𝑛 

 شود:باشد، با دستور زیر تعیین میبعد میمورد استفاده که سهسازی شبیهابعاد 

𝑑𝑖𝑚𝑒𝑛𝑠𝑖𝑜𝑛      3 

 

 شود:شود، تعیین میها از آن استفاده میکنشی برهمادامه تابع پتانسیلی که برای محاسبه در

𝑝𝑎𝑖𝑟_𝑠𝑡𝑦𝑙𝑒     𝑎𝑖𝑟𝑒𝑏𝑜  3.0  1  1 

گردد. توضیح داده شد، انتخاب می 22-2ی که در معادله 𝑎𝑖𝑟𝑒𝑏𝑜که در این دستور تابع پتانسیل 

های کند که ترماست، تعیین میکه در ادامه آمده 1شعاع برش است. دو عدد  تعیین فاکتور 3عدد 

شعاع برش در مقالات بین محاسبه شوند یا خیر.  22-2ی جونز و پیچش در معادله-پتانسیل لنارد

آنگستروم گزارش شده است که بسته به محیطی که نانولوله در آن قرار دارد متغیر  12.6تا  1.1

باشد. در این پژوهش جهت دقت بیشتر آنگستروم می 2،ولی در اکثر موارد پیرامون  [61. 66]است

 است.آنگستروم انتخاب شده 3مقدار 

باشد، که در یک فایل داده می 22-2ی کار رفته در پتانسیل معادلهی ثوابت بهدر دستور زیر کلیه

 شود.ی پتانسیل به کد لمپس وارد میجهت محاسبه

𝑝𝑎𝑖𝑟_𝑐𝑜𝑒𝑓𝑓   ∗ ∗  𝐶𝐻. 𝑎𝑖𝑟𝑒𝑏𝑜  𝐶  𝐶 

 

 تعريف ساختار اتمی و مولکولی سیستم 

شروع مجدد ها خواندن مختصات آنها از یک فایل داده و مولکولها و های تعریف اتمیکی از روش

 6-22تا  1-22های که از معادلهها ساختار اتمی نانولولهباشد. می 𝑟𝑒𝑎𝑑_𝑑𝑎𝑡𝑎با استفاده از دستور 

 شود. در این فایلبه برنامه داده می ،لمپس استاندارددر یک فایل متنی، در قالب آید، دست میبه

شرایط عنوان هایی که قرار است بهو متمایز کردن اتم آنها بعدیمختصات سه ها،تعداد و جرم اتم
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و درآوردن به قالب مورد  های ثابتشود. جهت متمایز کردن اتمفرض شوند، تعریف می ، ثابتمرزی

دو نوع اتم  .است، استفاده شد های متنی را داراکه توانایی تغییرات در فایل 1افزار متلباز نرم نظر،

 شود:کربن با جرم یکسان با دستورات زیر تعریف می

2    𝑎𝑡𝑜𝑚  𝑡𝑦𝑝𝑒𝑠 

𝑀𝑎𝑠𝑠𝑒𝑠 

1     12 

2     12 

 

 تنظیمات اصلی برنامه و پیکربندی 

-تنظیمات اصلی برنامه که بسته به نوع شبیه ها مشخص شد، به تعییناتمپس از اینکه مختصات 

توان به تعیین مقادیر پارامترهای می تنظیماتاز این قبیل  شود؛پرداخته می سازی بسیار متنوع است،

گام زمانی،  ،3هادیهدرال ،انتخابی مانند پارامترهای تعریف پیوند، زوایای بین پیوندی 2یمیدان نیرو

های جواب ترمودینامیکی بر اساس اعمال الگوریتمتعیین دسته ها در صورت نیاز،بندی اتمدسته

با دستورات زیر  .ه کردراشا مورد نیاز و تنظیم پارامترهای خروجیپارامترهای ی محاسبه مشخص،

ها در گروه و سایر اتم 𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑در قسمت قبل مشخص شدند، در گروه  2های کربنی که با عدد اتم

𝑓𝑟𝑒𝑒 گیرندقرار می: 

𝑔𝑟𝑜𝑢𝑝      𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑  𝑡𝑦𝑝𝑒  2 

𝑔𝑟𝑜𝑢𝑝      𝑓𝑟𝑒𝑒  𝑠𝑢𝑏𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡  𝑎𝑙𝑙  𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑 

 شوند:در هر سه جهت، صفر می 𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑های سپس نیروهای وارد به اتم

𝑓𝑖𝑥      𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑𝐵𝑜𝑢𝑛𝑑𝑎𝑟𝑦  𝑓𝑖𝑥𝑒𝑑  𝑠𝑒𝑡𝑓𝑜𝑟𝑐𝑒  0  0  0 

 شود:با دستور زیر تعیین می 𝑢𝑛𝑖𝑡شده توسط بر اساس واحد زمانی تعریف گام زمانیی اندازه

𝑡𝑖𝑚𝑒𝑠𝑡𝑒𝑝      0.001 

 باشد.پیکوثانیه می 2.221بود، گام زمانی مقدار تعریف شدهاز طرفی چون واحد زمان پیکوثانیه 

توان مقادیر مورد نیاز مانند انرژی پتانسیل سیستم، دما، انرژی می 𝑐𝑜𝑚𝑝𝑢𝑡𝑒به کمک دستور 

                                                
1 Matlab 
2 Force_field 
3 Dihedral 
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جنبشی، مرکز جرم و ... را محاسبه و ذخیره نمود. مانند دستور زیر که مختصات مرکز جرم نانولوله با 

 دست آمد:آن به

𝑐𝑜𝑚𝑝𝑢𝑡𝑒      𝑐𝑒𝑛𝑜𝑓𝑚𝑎𝑠𝑠  𝑎𝑙𝑙  𝑐𝑜𝑚 
دستور زیر مقادیر  باشود. با استفاده از دستور زیر اطلاعات ترمودینامیکی سیستم نمایش داده می

 شود.ی خروجی چاپ میمورد نیاز همانند دما و مرکز جرم در هر گام زمانی در صفحه

𝑡ℎ𝑒𝑟𝑚𝑜      1 

های زمانی داده شده بر روی مهای انتخابی در گاور نهایی این قسمت، کمیتو در نهایت با دست

در  𝑙𝑎𝑚𝑚𝑝𝑠ها در یک فایل با پسوند گردد. در دستور زیر مختصات اتمیک یا چند فایل ذخیره می

 گردد:ذخیره میگام زمانی  122هر 

𝑑𝑢𝑚𝑝       𝑚𝑖𝑛  𝑎𝑙𝑙  𝑎𝑡𝑜𝑚  100  𝑚𝑖𝑛${𝑛𝑢𝑚𝑎𝑡𝑜𝑚}. 𝑙𝑎𝑚𝑚𝑝𝑠𝑡𝑟𝑗 
 

 یسازجرای شبیها 

شود. باشد، از دو نوع دستور استفاده میسازی که مربوط به اجرای برنامه میدر قسمت پایانی شبیه

شود. در در صورت نیاز ابتدا اجرا میبرای کمینه کردن انرژی سیستم است، که  𝑚𝑖𝑛𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 دستور

این مرحله موقعیت تعادل سیستم که مترادف با صفر بودن نیروهای داخلی است، با کمینه ساختن 

 شود:حاصل می 𝐸مقدار 

𝑀𝑖𝑛𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒       0.0  1.0𝑒 − 12  10000  100000000 
د، مگر اینکه کناجرا میتکرار به سمت کاهش انرژی آن  12222که این دستور سیستم را تا تعداد 

 .برسد e1.2-12 و یا تلرانس نیرویی به 2.1تلرانس انرژی به 

-در دسترس قرار میهای متنی شود و خروجی ها به صورت فایلاجرا می 𝑟𝑢𝑛با دستور ی برنامه

 گیرند:

𝑟𝑢𝑛         500000 

ی ارتعاش ها بعد از تعادل سیستم و نحوهاتم جهت نمایش خروجی لمپس، همچون مختصات

-افزار گرافیکی مییک نرم 𝑉𝑀𝐷شود. استفاده می 1𝑉𝑀𝐷افزار سیستم در طول اجرای برنامه از نرم

                                                
1 Visual Molecular Dynamics 
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باشد که برای اشکال زدایی، تصحیح پیکربندی سیستم و نمایش گرافیکی نتایج حاصل از نرم افزار 

 .لمپس کاربرد دارد

سرعت ها سپس به اتمرسد، ها، ابتدا سیستم به حالت تعادل میارتعاشات نانولوله سازیبرای شبیه

 .[69. 66. 12]کنندروی شکل مود اول خود ارتعاش می ها آزادانهاتم شود وی تصادفی داده میاولیه

شود و با استفاده از تبدیل های زمانی برابر، ثبت میمختصات مرکز جرم نانولوله طی ارتعاش با گام

 .[12]آیددست میرکانس طبیعی اول نانولوله بهافزار متلب، فدر نرم 1سریع فوریه

افزار نرمشد، محور که در فصل اول توضیح دادههای هتروجانکشن کربنی همجهت ساخت نانولوله

افزار با انتخاب اتم مورد نظر و ایجاد و حذف پیوند، در این نرممورد استفاده قرار گرفت.  2سامسون

-افزار یک تابع پتانسیل انتخاب میدر این نرمامکان ساخت نانوساختارها و تغیرات در آنها وجود دارد. 

شود. همچنین امکان ادل رسانده میشود و با تعیین گام زمانی، در هر لحظه نانوساختار به حالت تع

محور را ممکن ی هتروجانکشن همضلعی وجود دارد که ایجاد نانولولهضلعی و هفتساخت عیوب پنج

 سازد.می

 

 

                                                
1 Fast Fourier Transform (FFT) 
2 SAMSON 
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های ارتعاشات نانولوله

 کربنی هتروجانکشن
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 مقدمه 

پژوهش استفاده شده، های این سازیتعداد گام زمانی مورد نیاز که جهت شبیه ،در این فصل ابتدا

شده در این سازی دینامیک مولکولی انجامی روش شبیهبه مقایسهگیرد. بعد مورد بررسی قرار می

شود. انجام شده، پرداخته می [16]پژوهش با روش اجزای محدود که توسط ایمانی ینگجه و همکاران

گیرد. در بین دو روش مورد بررسی قرار می های اول،سپس علل اختلاف موجود در فرکانس طبیعی

ی کربنی که از اتصال دو نانولوله کربنی های هتروجانکشننانولولهبخش بعدی نتایج بررسی ارتعاشات 

ی آنها که ی سازندههای دو نانولولهشود، و با فرکانس( تشکیل شده، ارائه می12،12( و )1،1چیر )آرم

-ها در دو شرایط مرزی یکگیرد. این بررسیبا طول هتروجانکشن برابر است، مورد تحلیل قرار می

که تعداد آنها در  ضلعی و هفت ضلعیعیوب پنجتأثیر باشند. در ادامه دوسرگیردار میسرگیردار و 

محور مورد بررسی محور و ناهمی همی دو نانولولهو مقایسه شودمحور بیشتر میهای همهتروجانکشن

 322درجه کلوین و  2.1گیرد. بعد از آن فرکانس طبیعی ارتعاشات هتروجانکشن در دو دمای قرار می

طور یکنواخت در هتروجانکشن که بهعیب حفره  در نهایت تأثیر تعداد شود.مقایسه می درجه کلوین

 .شوددر فرکانس طبیعی بررسی میاند، پخش شده

 

 گام زمانیتعداد تعیین  

ی مستقیم آن در ایجاد رابطهدلیل سازی دینامیک مولکولی بهگام زمانی در شبیهتعداد انتخاب 

تعداد گام زمانی مورد نیاز، سازی از اهمیت بسیار بالایی برخوردار است. دقت و زمان شبیهتعادل بین 

های زمانی مختلف به نتایج حاصل از تبدیل سریع فوریه بستگی دارد. لذا نتایج حاصل از تعداد گام

در  بررسی شدند وسرگیردار با شرایط مرزی یکاتم  1322 با( 1،1)-(12،12)برای هتروجانکشن 

سازی شده، مقدار گام زمانی شبیه 122222 الف که با-1-1 اند. شکلنشان داده شده 1-1شکل 

، 322222ب، ج و د با -1-1های و در شکلآنگستروم  2.1911گیگاهرتز با دامنه  13.11فرکانس 

و  2.216، 2.2119ترتیب های بهبا دامنه 11.31گام زمانی، مقدار فرکانس  122222و  122222

به بالا  322222شود مقدار فرکانس از دست آمد. همانطور که مشاهده میآنگستروم به 2.2126

 122222ی آن متغیر بوده است. لذا در این پژوهش از مقدار متوسط تغییری داشته و فقط دامنه

های محاسبه شده در این ی فرکانسقابل ذکر است که کلیه است.استفاده شدهسازی جهت شبیه
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-رتزین نشان داده شدهجهات بردارهای مختصات کا 2-1شکل باشند، که در می yپژوهش در جهت 

 است.

 

 
سرگیردار با الف( اتم، یک 1322( با 1،1)-(12،12ی هتروجانکشن )نمودارهای طیف دامنه برای نانولوله -1-1شکل 

 گام زمانی 122222و د( 122222،  ج(322222-، ب122222

 

 
 (اتم 316( با 3،3)-(1،1هتروجانکشن )جهات بردارهای مختصات کارتزین ) -2-1شکل 

 

 حلاعتبار سنجی راه 

ی ی سادههای نانولولهی ارتعاشات، فرکانس طبیعیجهت اطمینان از درستی روند حل مسأله
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به  که [12]دوآن و همکاران نتایجاند با دست آمدههای مختلف که در این پژوهش به( با طول1،1)

. بعد از استارائه شده 3-1شکل . نتایج در ندمقایسه شد سازی دینامیک مولکولی بوده،روش شبیه

؛ که این خطا دست آمددرصد به 2.29ین خطای نسبی خطا و درصد نسبی آن، مقدار میانگ یمحاسبه

 ست.دلیل تفاوت در تابع پتانسیل انتخابی ابه

 

 

که هر دو به روش  [12](، در این پژوهش و دوآن و همکاران1،1ی )سازی نانولولهی نتایج شبیهمقایسه -3-1شکل 

 باشد.سازی دینامیک مولکولی میشبیه

 

 ی دو روش دينامیک مولکولی و اجزای محدودمقايسه 

-ارتعاشات نانولوله [16]ی پژوهش ذکر شد، ایمانی ینگجه و همکارانهمانطور که در فصل پیشینه

فرکانس  1-1شکل محدود مورد بررسی قرار دادند.  ربنی هتروجانکشن را به روش عددی اجزایهای ک

ی آنها از های سازندههای مختلف نانولولههای کربنی هتروجانکشن با کایرالیتیهای اول نانولولهطبیعی

اند را، به دو روش دینامیک مولکولی ثابت شده قطر بیشتر،های انتهای با چیر، که اتمنوع زیگزاگ و آرم

ی خطای نسبی دو روش دینامیک مولکولی و اجزای دهد. با محاسبهو اجزای محدود نشان می

علت خطا تفاوت  .خطا دارددرصد  1.11 یاندازهبهشود که روش اجزای محدود، نتیجه میمحدود، 

کار بهتابع پتانسیلی  [16]در روش اجزای محدود باشد.میتابع پتانسیل مورد استفاده در دو روش 
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است.  1های کشش، خمش، پیچش دیهدرال و پیچش خارج از صفحهکه مجموعی از پتانسیل رفته

که در این پژوهش از پتانسیل بین مولکولی تطبیقی که در فصل دوم به آن پرداخته شد درحالی

سازی دو روش مانند در نظر گرفتن دما در شبیه دیگر هایهمچنین تفاوت است.استفاده شده

 تواند عامل این خطا باشد.می کولیدینامیک مول

 

 

های مختلف به دو سرگیردار با کایرالیتیهای هتروجانکشن کربنی یکاول نانولوله هایفرکانس طبیعی -1-1شکل 

 [16]سازی دینانیک مولکولی و اجزای محدودروش شبیه

 

 سرگیردارهای هتروجانکشن کربنی يکارتعاشات نانولوله 

-یک با شرایط مرزی هتروجانکشن دوسازی ارتعاشات ی شبیهنتیجهعنوان نمونه، در اینجا به

-(1،1ی هتروجانکشن )نانولوله 1-1شکل  شود.ارائه می چیر و زیگزاگآرمهای کایرالیتی باسرگیردار 

های سازنده از دهد. نانولولهاتم تشکیل شده است را نشان می 166نانومتر که از  6.136( با طول 3،3)

                                                
1 Improper (out-of-plane) torsion 
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های منظور که اتم سرگیردار است، بدینشده، یکهستند و شرایط مرزی درنظر گرفته چیرنوع آرم

 6-1شکل اند که در شکل با رنگ دیگری مشخص است. (، ثابت فرض شده1،1آن یعنی ) انتهای قطور

 اند.های متفاوت بررسی شدهدر طول طبیعیدهد. فرکانس آن را نشان می اول هایفرکانس طبیعی

های این سازیی هتروجانکشن در تمام شبیهدهندهی تشکیلقابل ذکر است که طول دو نانولوله

ی اتصال حاصل باشد و طول کل هتروجانشکن از جمع این دو طول و طول ناحیهمساوی می گزارش

نانومتر در نظر گرفته  1.1شان تریننانومتر و بزرگ 2.1های سازنده شود. کوچکترین طول نانولولهمی

 است.شده

 

 
 اتم 166و تعداد  نانومتر 6.136سرگیردار به طول ( یک3،3)-(1،1ی هتروجانکشن )نانولوله -1-1شکل 

 

 
 وتاهای متفسرگیردار با طول( با شرایط مرزی یک3،3)-(1،1هتروجانکشن ) اول هایفرکانس طبیعی -6-1شکل 

 

اتم تشکیل  661نانومتر که از  6.639( با طول 9،2)-(12،2ی هتروجانکشن )نانولوله 1-1شکل 

-های سازنده از نوع زیگزاگ هستند و شرایط مرزی درنظر گرفتهدهد. نانولولهشده است را نشان می

اند. (، ثابت فرض شده12،2آن یعنی ) قطور انتهایهای منظور که اتم سرگیردار است، بدینشده، یک
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دهد. های متفاوت را نشان می( با طول9،2)-(12،2هتروجانکشن )اول های فرکانس طبیعی 6-1شکل 

های هتروجانشکن، است که فرکانس طبیعی نانولولهمشخص  6-1شکل  و 6-1شکل با توجه به دو 

 یابد.مانند دیگر اجسام، همچون تیر و پوسته، با افزایش طول، کاهش می

 

 
 اتم 661نانومتر و تعداد  6.639سرگیردار به طول ( یک9،2)-(12،2ی هتروجانکشن )نانولوله -1-1شکل 

 

 

 های متفاوتسرگیردار با طول( با شرایط مرزی یک9،2)-(12،2هتروجانکشن )اول های فرکانس طبیعی -6-1شکل 

 

 ی آنهاهای سازندهو نانولوله کربنی های هتروجانکشنارتعاشات نانولوله 

های سازنده با نانولولهکربنی های هتروجانکشن در این بخش نتایج مربوط به ارتعاشات نانولوله

شده شود. شرایط مرزی اعمالاند، ارائه میمحور به هم متصل شده( که به صورت ناهم12،12( و )1،1)

باشد، ثابت فرض ( می12،12ی )های انتهای با قطر بیشتر که نانولولهباشد؛ که اتمسرگیردار مییک

است. ی هر هتروجانکشن نیز محاسبه شدههای سازنده. همچنین فرکانس نانولوله(9-1شکل )اندشده
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ی است، تا مقایسهنتایج در کنار هم قرار داده شده 12-1شکل باشد. در نانومتر می 11ها طول نانولوله

فرکانس  مقدار ،درصد نتایج آنها 66که در  [16]بهتری صورت گیرد. بر خلاف نتایج ایمانی ینگجه

ی آنها بود، در این پژوهش فرکانس هتروجانکشن های سازندههتروجانکشن بین فرکانس نانولوله

 گردد، کههای سازنده برمیهای سازنده است. اختلاف اصلی به تفاوت فرکانس نانولولههبیشتر از نانولول

 9.99آنها در دو روش گین خطای نسبی میان است.فرکانس به دو روش نشان داده شده 11-1شکل در 

 باشد.درصد می

 

 

 سرگیردارنانومتر و یک 11ی آن با طول های همگن سازنده( و نانولوله1،1)-(12،12هتروجانکشن ) -9-1شکل 
 

 

 

و  ی آنها با طول مساویهای سازندهو نانولوله (1،1)-(12،12) اول هتروجانکشن هایفرکانس طبیعی -12-1شکل 

 ثابت انتهای قطورشرایط مرزی 
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شده به دو روش دینامیک مولکولی و اجزای های مقایسهی هتروجانکشنهای سازندهفرکانس نانولوله -11-1شکل 

 محدود

 

باریک آن  انتهایهای ( که اتم1،1)-(12،12فرکانس طبیعی اول هتروجانکشن ) 12-1شکل در 

شود است. با توجه به شکل مشاهده میی آنها ترسیم شدههای سازندههمراه نانولولهاند، بهثابت شده

ی آنها که با طول هتروجانکشن یکسان های سازندهانس نانولولهکه فرکانس هتروجانکشن، از فرک

 باشد.است، کمتر می

 
ی آنها با طول مساوی و های سازنده( و نانولوله1،1)-(12،12اول هتروجانکشن ) هایفرکانس طبیعی -12-1شکل 

 باریک ثابت انتهایشرایط مرزی 
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 های هتروجانشکن با شرايط مرزی دوسرگیردارارتعاشات نانولوله 

د. در این بخش نشوهای انتهایی هر دو سمت هتروجانکشن ثابت میارتعاشات دوسرگیردار، اتمدر 

ساختار  13-1شکل ( مورد بررسی قرار گرفتند. 1،1)-(12،12( و )3،3)-(1،1دو هتروجانکشن )

نانومتر  1.136سرگیردار و دوسرگیردار به طول ( را در دو شرایط مرزی یک3،3)-(1،1هتروجانکشن )

شکل و  11-1شکل  در هابرای هتروجانکشنسازی نتایج این شبیهدهد. اتم را نمایش می 316و تعداد 

آورده  بهتری جهت مقایسه ،سرگیردار همهای یکهتروجانکشنها است. در این شکلارائه شده 1-11

-دوسرگیردار بیشتر از یک فرکانسدر هر دو هتروجانکشن، رفت، است. همانطور که انتظار میشده

 باشد.سرگیردار می

 

 

سرگیردار و اتم در دو شرایط مرزی یک 316نانومتر و تعداد  1.136( به طول و 3،3)-(1،1هتروجانکشن ) -13-1شکل 

 دوسرگیردار

 

 
 سرگیردار و دوسرگیردار( در دو حالت یک3،3)-(1،1اول هتروجانکشن ) هایفرکانس طبیعی -11-1شکل 
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 سرگیردار و دوسرگیردار( در دو حالت یک1،1)-(12،12اول هتروجانکشن ) هایفرکانس طبیعی -11-1شکل 

 

 محورهای هتروجانکشن کربنی همارتعاشات نانولوله 

شد. گفته شد که جهت ساخت این توضیح داده 2های هم محور در فصل در مورد هتروجانکشن

 محوریهتروجانکشن هم شود.ضلعی بیشتری استفاده میتضلعی و هفها از عیوب جفتی پنجنانولوله

شکل است. ( ساخته شده12،12( و )1،1های )گیرد، از نانولولهکه در این بخش مورد بررسی قرار می

 11-1شکل  در دهد.اتم نشان می 622سرگیردار و تعداد این دو هتروجانکشن را به صورت یک 1-16

آنها ثابت  قطورکه انتهای  ،محورمحور و ناهم( در دو حالت هم1،1)-(12،12) آنهاهای انس طبیعیفرک

 یهمان هتروجانکشن که انتهاسازی نتایج شبیه 16-1شکل  و در است.مورد بررسی قرار گرفته است،

 است.باریک آن ثابت شده
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 اتم 622با تعداد  سرگیردارمحور با شرایط مرزی یک( همحور و ناهم1،1)-(12،12هتروجانکشن ) -16-1شکل 

 

 

محور که انتهای محور و ناهم( در دو حالت هم1،1)-(12،12هتروجانکشن ) های اولفرکانس طبیعی -11-1شکل 

 آنها ثابت است. قطور
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محور که انتهای محور و ناهم( در دو حالت هم1،1)-(12،12هتروجانکشن ) های اولفرکانس طبیعی -16-1شکل 

 آنها ثابت است. باریک

 

محور محور از ناهمهتروجانکشن همدارها مشخص است در اکثر موارد فرکانس ونم با دقت در

شد، محور گفتهمحور و ناهمهای همکه در فصل یک در مورد هتروجانکشن همانطوربیشتر است. 

توان محور بیشتر دارد، که میضلعی از ناهمهفت -ضلعیجفت عیب پنج 1محور هتروجانکشن هم

-شده همچنین متقارن بودن آن باعث افزایش فرکانس طبیعی و ،عیوب افزایش نتیجه گرفت که این

 است.

 

 تأثیر تغییر طول يک سمت هتروجانکشن بر فرکانس طبیعی 

-( با شرایط مرزی یک1،1)-(12،12هتروجانکشن )در این بخش از پژوهش فرکانس 

که طول یک سمت آن ثابت و طول سمت دیگر متغیر است مورد بررسی  )انتهای قطور ثابت(سرگیردار

ی که طول نانولولهاول این هتروجانکشن را در حالتی هایفرکانس طبیعی 19-1شکل گیرد. قرار می

نانومتر افزایش  1.1تا  نانومتر 2.1از سازنده قطور ی باشد و طول نانولولهی آن ثابت میسازندهباریک 

که های اول این هتروجانکشن را در حالتیفرکانس طبیعی 22-1شکل و دهد. را نشان مییابد می
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 1.1 نانومتر تا 2.1ی باریک سازنده از باشد و طول نانولولهی آن ثابت میی قطور سازندهطول نانولوله

شود تغییر طول قسمت قطور آن طور که مشاهده میهمان دهد.یابد را نشان مینانومتر افزایش می

در افزایش طول قسمت قطور  19-1شکل تأثیر بیشتری بر مقدار فرکانس طبیعی اول دارد. با توجه به 

کاهش فرکانس طبیعی  گیگاهرتز 12.21نانومتر مقدار  1ی به اندازهکه انتهای قطور ثابت است، حالتی

گیگاهرتز  11.26 ، فرکانس راکه همین افزایش طول در قسمت باریکاست، درحالیرا در پی داشته

 (.22-1شکل است)کاهش داده

 

 
ثابت است آن ی سازنده باریک ی( که طول نانولوله1،1)-(12،12های اول هتروجانکشن )فرکانس طبیعی -19-1شکل 

 متغیر است. قطور سازنده ینانولولهو طول 
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ثابت است  ی آنسازندهقطور ی ( که طول نانولوله1،1)-(12،12های اول هتروجانکشن )فرکانس طبیعی -22-1شکل 

 سازنده متغیر است.باریک ی و طول نانولوله

 

 ر فرکانس طبیعیبتأثیر قطر  

-چیر با شرایط مرزی یکهای از نوع آرمارتعاشات چند نمونه از هتروجانکشن بخشدر این 

های هتروجانکشنگیرد. یابد، مورد بررسی قرار میطور یکنواخت افزایش میسرگیردار که قطر آنها به

-می( 1،1)-(1،1(، )3،3)-(1،1، و کایرالیتی آنها )چیری از نوع آرمهای سازندهمورد نظر، با نانولوله

 با قطر ترتیب، به(1،1( و )1،1(، )3،3) اند،ای که در این قسمت استفاده شدههای سازندهنانولولهباشد. 

که قطر آنها دارای یک روند افزایشی ثابتی است، . از آنجاییدنباشمی 2.919 و 2.616، 2.121

نیز، دارای اختلاف قطر یکسان هستند. اختلاف قطر یکسان و از طرفی های ذکر شده هتروجانکشن

-لذا می ی آنها یکسان باشد.اتصال، در همه یناحیهشود که طول ی آنها، باعث میچیر بودن همهآرم

 است.نشان داده شده 21-1شکل این نتایج در  ها داشت.ی بهتری بین این هتروجانکشنتوان مقایسه

های سازنده با کایرالیتی یکسان، فرکانس طبیعی افزایش شود که با افزایش قطر نانولولهمشاهده می

 یابد.می
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 ی هتروجانکشن در فرکانس طبیعی آنهاهای سازندهولولهتأثیر قطر نان -21-1شکل 

 

 هاتأثیر دما در فرکانس طبیعی هتروجانکشن 

که آن را از سازی دینامیک مولکولی های روش شبیههمانطور که قبلًا گفته شد، یکی از ویژگی

دمای باشد. جهت کنترل تعیین دمای سیستم میکند، های در مقیاس اتم متمایز میسایر روش

دهد. در این ی تعیین دمای دلخواه را میشود، که اجازهسیستم حین ارتعاش از دماپا استفاده می

سرگیردار و های مختلف و شرایط مرزی یک( با طول1،1)-(12،12بخش ارتعاشات هتروجانکشن )

ترین دمای سازی شد؛ یعنی در دو دمای اتاق و پایینکلوین شبیه 2.1و  322دوسرگیردار در دو دمای 

امکان تنظیم دماپا روی صفر کلوین وجود ندارد؛ به این علت که اگر قرار است  موجود. برای کد لمپس

سازی تواند صفر باشد. نتایج این شبیهباشند، پس دمای آنها نمیها طی اجرای برنامه نوسان داشتهاتم

-ترسیم شده 22-1شکل در اند، هآن ثابت شد انتهای قطورهای سرگیردار که اتمبا شرایط مرزی یک

های در طولشود که فرکانس طبیعی این هتروجانکشن مشاهده می 22-1شکل است. با دقت در 

 .باشدکلوین می 2.1در دمای ها طبیعی همان فرکانس کلوین بیشتر از 322در دمای مختلف، 
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ثابت( در  انتهای قطورسرگیردار)( با شرایط مرزی یک1،1)-(12،12فرکانس طبیعی اول هتروجانکشن ) -22-1شکل 

 کلوین 322و  2.1دو دمای 
 

آن  انتهای باریکهای سرگیردار که اتمهای این هتروجانکشن با شرایط مرزی یکفرکانس طبیعی

با توجه  اند.شدهنمایش داده 23-1شکل ، و شرایط مرزی دوسرگیردار در 23-1شکل اند، در ثابت شده

 شود.کلوین مشاهده نمی 322و  2ها در دو دمای نظم خاصی بین فرکانسبه این دو شکل، هیچ 

 

 
ثابت(  انتهای باریکسرگیردار)( با شرایط مرزی یک1،1)-(12،12اول هتروجانکشن ) هایفرکانس طبیعی -23-1شکل 

 کلوین 322و  2.1در دو دمای 
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و  2.1( با شرایط مرزی دوسرگیردار در دو دمای 1،1)-(12،12اول هتروجانکشن ) هایفرکانس طبیعی -21-1شکل 

 کلوین 322

 

 ی آنهاهای سازندهاختلاف قطر زياد نانولولههتروجانکشن با ارتعاشات  

نانومتر  2.211(، 1،1)-(1،1( و )3،3)-(1،1های )شکنی هتروجانهای سازندهاختلاف قطر نانولوله

ارتعاشات سازی ی شبیهنتیجهدر این بخش ه شد. مربوطه ارائ هایفرکانس -12-1که در بخش  است؛

-نانومتر می 2.112ی آن ی سازندهقطر دو نانولولهاختلاف ( که 3،3)-(1،1ی هتروجانکشن )نانولوله

های ذکرشده در هتروجانکشن مقدار آن، دوبرابر اختلاف قطر اینگیرد. باشد، مورد بررسی قرار می

ی بهتری شود، که مقایسهجا آورده میهر سه هتروجانشکن یک اول هایباشد. لذا فرکانس طبیعیمی

 است.ترسیم شده 26-1شکل  درسازی و نتایج شبیه 21-1شکل ها در ساختار نانولولهصورت پذیرد. 

های مختلف محاسبه ها در طولگرفته شده و فرکانسسرگیردار در نظر صورت یکشرایط مرزی به

فرکانس طبیعی  شتر از(، بی3،3)-(1،1فرکانس طبیعی هتروجانکشن ) است. با توجه به شکل،شده

 .باشدمی( 1،1)-(1،1( و )3،3)-(1،1های )هتروجانکشن
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نانومتر و شرایط  1.136( با طول یکسان 3،3)-(1،1( و )1،1)-(1،1(، )3،3)-(1،1های )هتروجانکشن -21-1شکل 

 692و  116، 121ترتیب های بهسرگیردار به تعداد اتممرزی یک

 

 
 قطورسرگیردار )انتهای ( یک3،3)-(1،1( و )1،1)-(1،1) (،3،3)-(1،1های )فرکانس طبیعی هتروجانکشن -26-1شکل 

 ثابت(

 

 بررسی ارتعاشات هتروجانکشن با عیب حفره 

شود. ( با عیب حفره پرداخته می3،3)-(1،1سازی ارتعاشات هتروجانکشن )در این بخش به شبیه
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-رزی یکاست. شرایط ماتم تشکیل شده 112نانومتر که از  6.136طول هتوجانکشن مورد بررسی 

یب حفره در طول آن عاند. ابتدا تأثیر تکثابت فرض شده قطورسرگیردار است که اتمهای انتهای 

که البته نظم  متغیر بودی فرکانس بررسی شد که تغییر در فرکانس طبیعی مشاهده نشد و فقط دامنه

طور یکنواخت بهتعداد محدودی عیب حفره  شود کهخاصی نداشت؛ لذا ارتعاشات در حالتی بررسی می

 که در قسمت بالایی و زیرینها در دو حالتیوجود این حفره اند.در طول هتروجانکشن پخش شده

اند. نشان داده شده 26-1شکل و  21-1شکل در هتروجنکشن باشند بررسی شده و نتایج به ترتیب 

ی آل این نانولولهدهد. فرکانس طبیعی ایدهاین شکل فرکانس را بر اساس تعداد عیوب حفره نشان می

طور بهشود که افزایش تعداد عیوب باشد. با توجه به شکل، مشاهده میگیگاهرتز می 12.16خاص 

 شود.باعث کاهش فرکانس طبیعی میکلی 

 

 

 باشند()عیوب حفره قسمت بالایی هتروجانکشن میفرکانس طبیعیتأثیر تعداد عیب حفره بر  -21-1شکل 
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 باشند(حفره بر فرکانس طبیعی)عیوب حفره قسمت زیرین هتروجانکشن میتأثیر تعداد عیب  -26-1شکل 

 

دو ی اتصال ب حفره در ناحیهو( که دارای عی1،1)-(12،12ارتعاشات هتروجانکشن ) 29-1شکل 

  دهد.را نشان می باشدمیی سازنده نانولوله
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 و پیشنهادها یبندجمع
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 بندیجمع 

های بنیادی در زندگی ما دارد، و به خاطر کربن به خاطر نقش مهمی که در پیوندهای مولوکول    

گیرد. این طبیعت متمایز در پیوند قرار میتوجه کربن، بسیار مورد -طبیعت منحصر بفرد پیوند کربن

ی کربنی، که شاید بتوان هانانولولهتشکیل نانو ساختارهای جالبی از جمله  یکربن، به آن اجازه-کربن

و رفتار خواص مکانیکی  دهد.نسیل کاربردی بیشتری دارد، را میگفت که از هر نانوساختار دیگری پتا

-مهندسی مکانیک به سمت خود می یاعث جذب روز افزون جامعههای کربنی بلولهانگیز نانوشگفت

 .شود

های های کربنی هتروجانکشن با شرایط مرزی مختلف و طولنامه ارتعاشات نانولولهدر این پایان

سرگیردار و کار رفته یکبهشرایط مرزی  چیر و زیگزاگ بررسی شدند.های آرممتفاوت با کایرالیتی

 قطورهای انتهای بار اتمسرگیردار نیز در دو حالت متفاوت که یکایط مرزی یکدوسرگیردار بودند. شر

-های انتهای باریک نانولوله ثابت فرض شدند، مورد بررسی قرار گرفتند. ابتدا شبیهبار اتمنانولوله و یک

تعداد گام هایی برای یک هتروجانشکن با شرایط یکسان و تعداد گام زمانی متفاوت انجام شد، تا سازی

جهت گام انتخاب شد.  122222 هت تعیین دقیق فرکانس محاسبه شود، که تعداد ج مناسب زمانی

در این پژوهش با نتایج دوآن و ( 1،1ی )ی سادهفرکانس طبیعی نانولولهنتایج حل اعتبارسنجی راه

بود مقایسه شد و میانگین خطای نسبی  دینامیک مولکولیسازی که به روش شبیه [12]همکاران

سازی دینامیک مولکولی با روش سپس نتایج هتروجانکشن به روش شبیه درصد محاسبه شد. 2.29

درصد  1.11 زای محدودخطای روش اج درصد مقایسه شد که میانگین [16]اجزای محدودعددی 

و  (1،1) یدهندهچیر تشکیلهای همگن آرمبا نانولوله سازی ارتعاشات هتروجانکشنشبیه با بود.

نشان سرگیردار نانومتر و شرایط مرزی یک 11.136تا  1.136ی های مختلف در بازه( با طول3،3)

تا  13 بینی فرکانس طبیعی محدودهشود. باعث کاهش فرکانس طبیعی میشد که افزایش طول  داده

های این نتایج برای هتروجانکشن با نانولولهنشان داده شد.  6-1شکل متغیر بود که در گیگاهرتز  612

نانومتر و  11( با طول 1،1)-(12،12ارتعاشات هتروجانکشن ) -6-1زیگزاگ نیز صحت دارد. در بخش 

شدند. ( مورد بررسی قرار گرفتند و با یکدیگر مقایسه 12،12( و )1،1ی آن یعنی )های سازندهنانولوله

 های آنهاثابت شود، فرکانس انتهای قطورهای هتروجانکشن از انتهای با نتایج نشان داد که اگر نانولوله

انتهای شود. و اگر انتهای با نانومتر می 11شان با همان طول های همگن سازندهبیشتر از نانولوله

-1شود. در بخش شان میای سازندههنانولوله هایفرکانس کمتر ازهای آنها ثابت شود، فرکانس باریک
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سرگیردار مقایسه ارتعاشات هتروجانکشن با شرایط مرزی دوسرگیردار بررسی شدند و با حالت یک 6

-ها در حالت دوسرگیردار بیشتر از یکرفت، دیده شد که فرکانسشدند و همانطور که انتظار می

محور با کایرالیتی محور و ناهمهمهای ارتعاشات هتروجانکشن 1-1باشد. در بخش سرگیردار می

 قطورسرگیردار انتها طولی متفاوت( و شرایط مرزی یک یهای یکسان )در بازهو طول (1،1)-(12،12)

محور در ثابت و انتها باریک ثابت، با یکدیگر مقایسه شدند و نتایج نشان داد که فرکانس طبیعی هم

های با قطر متفاوت مورد بررسی هتروجانکشن بخش بعدیدر محور بود. همدرصد موارد بیشتر از نا 93

( بودند و مشاهده 1،1)-(1،1( و )3،3)-(1،1های )های انتخابی با کایرالیتیقرار گرفتند. هتروجانکشن

های از توان نتیجه گرفت که در هتروجانکشن( بیشتر بودند، لذا می1،1)-(1،1های )شد که فرکانس

تأثیر دما بر  9-1شود. در بخش ( افزایش قطر باعث افزایش فرکانس میچیریک نوع)در اینجا آرم

هتروجانکشن ثابت  قطورفرکانس طبیعی بررسی شد و دیده شد افزایش دما در حالتی که انتهای 

شود. ولی در شرایط مرزی دیگر)انتهای باریک ثابت و دوسرگیردار( است، باعث افزایش فرکانس می

 در بخشکلوین بودند.  322و  2.1ابل ذکر است که دماهای مورد آزمایش نظم خاصی مشاهده نشد. ق

-(1،1های )های با اختلاف قطر زیاد بررسی شدند. در این بخش هتروجانکشنهتروجانکشن 1-12

( و 3،3)-(1،1سازی قرار گرفتند. اختلاف قطر در )( مورد شبیه3،3)-(1،1( و )1،1)-(1،1(، )3،3)

-باشد. نشان داده شد که فرکانسنانومتر می 2.112(، 3،3)-(1،1انومتر، و در )ن 2.211(، 1،1)-(1،1)

عیوب . و در بخش آخر باشدمی (1،1)-(1،1( و )3،3)-(1،1های )فرکانس بیشتر از( 3،3)-(1،1های )

طور یکنواخت در طول ها که بهحفره حفره بررسی شدند. در یک هتروجانکشن خاص، با افزایش تعداد

 ی اتصال باشدهمچنین اگر عیوب در ناحیه شود.اند، باعث کاهش فرکانس طبیعی میآن پخش شده

 یابد.با افزایش تعداد آن فرکانس طبیعی کاهش می
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 هاپیشنهاد 

شرایط محور با محور و ناهمهای همهای کربنی در حالتدر این پژوهش ارتعاشات هتروجانکشن

روی تأثیر دما و عیب حفره بر به های متفاوت مورد بررسی قرار گرفت. همچنین مرزی مختلف و طول

 شود.موارد زیر پیشنهاد میهای آینده پرداخته شد. برای پژوهش فرکانس طبیعی

با قطرهای متفاوت  از یک نوع کایرالیتیکه های دوجداره ارتعاشات هتروجانکشنبررسی   -

 (.1،1)-(1،1( و )3،3)-(1،1تشکیل شده از ) یهتروجانکشن دوجداره انندم اند؛تشکیل شده

شده در راستای طول و ها در حالت خمیده و یا کشیدهبررسی ارتعاشات هتروجانکشن -

 در راستای طولشده صورت پیچیدههمچنین به

 سر بستهها در حالت یکی فرکانس هتروجانکشنمحاسبه -

 جانکشن در یک محیط آبی یا در یک میدان مغناطیسی یا الکتریکیهای هتروبررسی فرکانس -

  شکل( Tو  Yهای دارای انشعاب)بررسی نانولوله -
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Abstract 

 

In This study, free vibrations of hetero-junction CNTs were investigated 

under various boundary conditions at different lengths. This was 

accomplished by use of molecular dynamics simulations, based on the 

Lennard-Jones potential energy functions. Hetero-junction CNTs are 

constructed of two different tubes where pentagon–heptagon pair defects 

play a significant role in the transition region. These particular CNTs are 

considerably important based on their outstanding characteristics. In this 

study, natural frequencies of these hetero-junction CNTs were obtained and 

compared with the corresponding ones which were calculated from a finite 

element model. In addition, the computational results of hetero-junctions 

were obtained and also compared with their constituent homogeneous 

CNTs. It has been shown that the natural frequency of straight hetero-

junction CNTs was greater the one of their constituent CNTs with the same 

length where the wider tube had a clamped boundary condition. But, for the 

case where thinner tube was clamped, the natural frequency was lower than 

their constructive nanotubes with the same length. The frequency of 

Hetero-junction CNTs was decreased as the length was increased. 

Furthermore, increasing the nanotube diameters was caused increasing the 

frequency of hetero-junction CNTs. 

In this research, the coaxial junctions were also examined and compared 

with their common type. It was seen that this configuration would lead to 

increasing their natural frequency. Also, for a typical joint, the effect of 

temperature on the natural frequency was studied and it was observed that 

increasing temperature resulted in increasing the natural frequency, only 

where the wider tube was clamped. Finally, in this study, the effect of the 

cavity defect in the region of junction on the natural frequency was 

investigated and some important results were obtained. 

 

Keywords: Carbon nanotubes, Hetero-junction (Intramolecular), Molecular 

Dynamics (MD) simulation, Free vibration, Natural frequency. 
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