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به پاس عاطفه سرشار و  ،گذشتگان ایثار و از خود پاس تعبیر عظیم و انسانی شان از کلمه  هب

به پاس قلب ،  گرمای امیدبخش وجودشان که در این سردترین روزگاران بهترین پشتیبان است

و به  بزرگشان که فریاد رس است و سرگردانی و ترس در پناهشان به شجاعت می گراید های

 .پاس محبت های بی دریغشان که هرگز فروکش نمی کند
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 کیده:چ

های سه تایی رو مدل مکانیک ساختاری برای بررسی رفتار کمانشی دسته نانو لولهنامه پیشدر پایان

خمشی و پیچشی مورد  ممانمحوری فشاری و  بارتحت  ABAQUS/CAEدر محیط هم راستا  کربنی 

های غیر های کششی و پیچشی، اتصال دهندهبررسی قرار گرفته است. به منظور مدل کردن بر هم کنش

ای، فنر غیر خطی مورد استفاده قرار گرفته است. های زاویهخطی و جهت مدل کردن بر هم کنش

چنین یک نوع پیوند پیچشی متناوب برای های کششی و خمشی و همپتانسیل مورس برای پتانسیل

اثر نیروی واندروالس بین  ،هاکنش چرخشی به کار رفته است. در بررسی کمانش در دسته نانو لولهبرهم

 سازی فنر غیر خطی بررسی شده است.با شبیه های هر نانو لوله اتم

های آرمچیر با دسته نانو لوله برای گیرداراثرات شرایط مرزی مختلف دو سر ثابت، دو سر ساده و یک سر 

نسبت ظاهری مختلف و همچنین رفتار کمانشی خمشی و پیچشی دسته نانو لوله کربن مورد بررسی قرار 

است.  تحلیل شدهای مختلف شبیه سازی ساختاری برای فواصل بین لوله ،گرفته است. علاوه بر موارد فوق

-بر روی خواص دسته نانو لوله دستهدر درون  هالولهنانو ن ی بیبرای تعیین مقدار اثر فاصلهدر این تحقیق 

در شبیه سازی مکانیک ساختاری nm12.0وnm1200nm, 1290ای ی بین لولهاز سه فاصله ،ی کربن

نرخ کاهش بیشترین و کمترین  ،ط مرزی یک سر آزادایشر در نتایج بیان می دارند که .استفاده شده است

دسته بار کمانش متوسط  ،ین شرایط مرزی می باشد. علاوه بر آنهمبه  مربوط نیز بار کمانش بحرانی

نتایج  به منظور بررسی اعتبار تحقیق ی منفرد مقایسه و بررسی شده است. در نهایتنسبت به نانو لوله

شبیه سازی  نتایجبا نتایج دینامیک مولکولی مقایسه شده است.   ، حتی الامکانمدل ساختاری حاضر

 ا نتایج دینامیک مولکولی دارد. خوبی ب توافق

مکانیک ساختاری، دسته نانو لوله، کمانش، شرایط مرزی، گشتاور بحرانی کمانش خمشی  :کلمات کلیدی

 و پیچشی
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 مقدمه

ی علمی بسیار زیادی را هاشاخهحرکت شتابان و رو به رشد استفاده از نانو تکنولوژی در جهان امروز، 

تروپ کربن )کربن غیر بلوری( به و، سه آل0381تا سال  ت.پیش روی دانشمندان و محققین قرار داده اس

خانواده کاملی از سایر اشکال رافیت و کربن بی شکل شناخته شده بودند. اما امروزه، گ ی الماس،هانام

نام داشت که  0کشف شد، فولرین باکمینستر .038اولین آلوتروپ کربن که در سال  د.کربن نیز وجود دار

ی کروی کربن هستند هامولکول هافلورن ت.نیز نام گذاری شده اس 9و فلورن 0ی دیگر باکی بالهانامبه 

 اند.کردهبسیاری از دانشمندان را به خود معطوف  که به سبب شکل زیبا و خواص شگفت انگیز، توجه

نام   .کشف شد. نانو لوله ]0 [0وسط دانشمندی به نام ایجیمات 0330ل آلوتروپ بعدی کربن که در سا

  اند.شکل آرایش یافته یااستوانهی کربن در ساختاری هااتمی کربنی، لولهدر یک نانو  د.دار

 

 

 رافیت، باکی بال و نانو لولهگ مولکولی الماس، تاراخس -(0-0شکل )

                                                 
1 -Buckminster fullerene 
2- Buckyball 
3 - Fulleren 
4 - Iijima 
5 - Nanotube 
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خواص منحصر به فرد مکانیکی و الکتریکی این ساختار برای محققین بسیار جالب و قابل توجه 

برای این ماده، همراه با چگالی کم آن، این ماده جدید را از نظر خواص  Tpa0مدول یانگ بیش از  د.بو

بر روی ه های انجام شدیبررسپس از کشف این ماده و  د.کریممکانیکی از بسیاری از مواد دیگر متمایز 

 ،0زاگ-آن، وجود سه ساختار متفاوت از این ماده برای محققین به اثبات رسید که شامل ساختارهای زیگ

( 0-0با توجه به شکل ) اند.شده( نشان داده 9-0( و )0-0ی )هاشکلشود که در یم 9و کایرال 0چیررمآ

تواند، سبب ایجاد یمی گرافیت در جهات مختلف صفحهی چرخش نحوهشود که یممشاهده 

ود دارند. نوع چند دیواره وجو به دو شکل تک دیواره  هالولههای متفاوتی از نانو لوله گردد. نانو یرالیتیکا

ی هالولهای از نانو یهآرای چند دیواره از هالولهشود و نانو یمی گرافنی تشکیل صفحهتک دیواره از یک 

 د.شونیمهم مرکز تشکیل 

 

 

 ی شکل گیری نانو لوله از نظر نوع کایرالیتینحوه -(0-0شکل )

 

                                                 
1 -Zig-zag 
2-Armchair 
3 -Chiral 
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 )ج(                         )ب(            )الف(                                          

 

 زاگ ، )ج( : آرمیچر-ی از نظر نوع کایرالیتی،)الف(: کایرال ، )ب( : زیگکربنی هالوله( انواع نانو 9-0شکل )

              الف(                                                                      ) ب (          )                   

                                                                                                                                 

 از نظر تعداد دیواره ،)الف(: تک دیواره ، )ب(: چند دیواره هالوله( انواع نانو 0-0شکل )

 

ی کربنی، دارای هالولهده بر روی نانو مواد، مشخص شد که نانو مطالعات گسترده انجام شا ب

خصوصیات نوری منحصر به و رمایی گ لکتریکی،ا ی مکانیکی،هااستفادهی پتانسیلی و کاربردهابسیاری از 

ی کربنی به منظور مدل سازی هالولهتا کنون تحقیقات هم زمان فراوانی بر روی نانو  د.باشنیمفرد 

ی مختلف انجام شده است. خواص مکانیکی کاربردهایوسته و اتمی آنها با تمرکز بر روی خواص، رفتار و پ
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برای مثال مدول یانگ نانو  د.شویمی کربنی سبب گسترش استفاده از نانو مواد جدید هالولهبرتر نانو 

01)یباً برابر تقری کربنی تک جداره لوله
00

𝑃𝑎) به دست آمده  0توسط ترسی 0336که در سال  باشدیم

ترین مواد ترکیبی شناخته شده های کربنی یکی از مستحکمکند که نانو لولهاست. این خصوصیت بیان می

سال، برای استفاده از  هادهباشند که مدول الاستیک و استحکام نهایی تنش بالایی را دارا هستند. می

-ار آمد تلاش شده است. اگر چه این خصوصیت نانو لولهاستحکام بالای نانو لوله کربنی منفرد، به روشی ک

های حاوی صدها و یا هزاران باشد، که منجر به تشکیل دستههای کربنی به سبب نیروی واندروالس می

توان در خواص منحصر به شود. دلایل اصلی توجه محققین به این ساختار جدید را مینانو لوله منفرد می

-آن مشاهده نمود؛ زیرا در شرایط مختلف رفتارهای متفاوتی از خود نشان میفرد مکانیکی و الکتریکی 

ی کاربردهاتواند شود، میهایی که در آینده از آن پیش بینی میدهد. این ساختار با توجه به کاربرد

ر ای در صنایع و تجهیزات مکانیکی، نظامی، پزشکی و ... پیدا کند. همان طور که گفته شد، ساختاگسترده

ی یک جدارهترین یخارجکامل )بدون عیب(، اندازه کوچک، چگالی کم ، سختی بالا، )استحکام کششی 

برابر بیشتر از آلومینیوم است( و خواص عالی الکتریکی سبب  011نانو لوله کربنی چند دیواره تقریباً 

در تقویت مواد، صفحه نمایش مسطح با انتشار میدانی، حسگرهای شیمیایی ،  هاآنی گسترده استفاده

تو خالی هستند؛ بنابر این امکان  های کربنیها، ساختاردارو رسانی و علم نانو الکتریک شده است. نانو لوله

 هالولهانو وجود دارد. برای مثال با قرار دادن فلزات درون دسته ن هاآنقرار دادن مواد خارجی در داخل 

های باز، مثل توان خواص الکتریکی این مواد را بهبود بخشید. تحقیقات نشان داده است که نانو لولهیم

توانند به وسیله عمل موئینگی و تحت شرایط یمهای مولکولی کنند، این نییک نی تو خالی عمل می

-کربنی برای ذخیره نمودن سوختهای خاص، برخی مواد را درون خود بکشند. همچنین دسته نانو لوله

ی هیدروژن در اند. ذخیرههای سوختی نیز مورد بررسی قرار گرفتههای آلکانی و هیدروژن و ایجاد پیل

                                                 
1 -Tracy 
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هاست، بنابراین در مقایسه با درصد وزنی نانو لوله .تا  9های تک دیواره ساخته شده حدود داخل نانو لوله

یستم هیدروژن مایع، هیدروژن فشرده، هیدریدهای فلزی و دیگر انواع ذخیره سازی هیدروژن نظیر س

های تک دیواره، بهترین انتخاب برای اهداف مورد ی کربنی و خصوصاً نانو لولهسوپر اکتیو، سیستم نانو لوله

تواند به عنوان سیستمی سبک، فشرده، نسبتاً ارزان، ایمن و با قابلیت استفاده مجدد در یمنظر بوده و 

های کربنی همچنین برای استفاده در ساخت نانو هیدروژن مورد استفاده قرار گیرد. نانو لوله ذخیره سازی

توانند اند که میها به طور مناسب، با ساختارهای مختلف جانشین شدهاند. نانو لولهها پیشنهاد شدهماشین

های ها با استفاده از روشنانو لولهها مورد استفاده قرار بگیرند. بررسی خواص در نانو ماشین به عنوان محور

های های کامپیوتری از جمله مسائل مورد توجه برای محققین در سالمختلف آزمایشگاهی و شبیه سازی

های کربنی، محققین به انجام آزمایش بر روی این ساختار روی اخیر بوده است. پس از کشف نانو لوله

ها محققین را بر آن داشت تا با د برای انجام این آزمایشهای مالی بسیار زیاآوردند؛ اما صرف هزینه

ین این ترمهمهای مختلف کامپیوتری به شبیه سازی رفتارهای این ماده بپردازند. از استفاده از روش

 Tightی هاروش( و MDشبیه سازی دینامیک  مولکولی ) ab- initio ، هایتوان به روشیمها روش

binding روش  هاآن)ترکیبی از دو روش قبل ( اشاره کرد، که البته در میانab- initio ترین روش یقدق

باشند، محققین بسیاری ها نیز مستلزم صرف هزینه و وقت زیادی میباشد. با توجه به اینکه این روشمی

 0110سال  اند. درهای کربنی کردههای دیگری جهت شبیه سازی نانو لولهی روشسعی در ارائه

های بین اتمی با استفاده از ی شبیه سازی نیروها و انرژیآن به وسیلهر [ مدلی را ارائه کرد که د0]0ادگارد

[ با 9] 0چوو لی  0119های کربنی را مورد تحقیق قرار داد. در سال اتصالات خرپایی مدول یانگ نانو لوله

قاب را به عنوان  هاآنی کربنی تک دیواره پرداختند، هااستفاده از روش المان محدود به بررسی نانو لوله

ی کربن را به عنوان نقاط اتصال تیرهای فرضی لحاظ کردند هاو اتمساختار اتمی نانو لوله در نظر گرفتند، 

                                                 
1 -Odegard 
2 -Li and Chou 
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با استفاده از ایجاد ارتباط بین مکانیک ساختاری و  هاآنو مدل خود را بر این اساس گسترش دادند. 

 [.9.ها را بدست آوردند]خواص مکانیکی تیر فرضی و مدول یانگ نانو لولهمکانیک مولکولی، 

نیز با استفاده از روش مکانیک  ]6[ 9و کالامکارف ].[ 0، هو و همکارش]0[ 0سرپز و پاپانیکوستی 

سه المان شبیه به تیر بدون  هاآنهای های کربنی پرداختند. در روشساختاری به شبیه سازی نانو لوله

-با معادل کردن انرژی هاآناند. داشتن حرکت نسبی در یک نقطه )مرکز اتم ( به یکدیگر پیوند داده شده

های کششی، خمشی و پیچشی تیر توانستند خواص مکانیکی و هندسی تیر مورد نظر را بدست آوردند. در 

های دل جدید دیگری پرداختند که در آن بر هم کنشی مارائه[ و همکارانش به 7] 0ناسدالا 0110سال 

 .اندشدهها با استفاده از فنرهای محوری، پیچشی و المان تیر مدل کششی، خمشی و پیچشی بین اتم

ها و معایبی وجود دارد. این امر سبب است، کاستی هایی که تا کنون ارائه شدهدر تمامی مدل

های ی آن به توانند نانو لولهجامع و مطمئن باشند تا به وسیله شده تا محققین هم چنان به دنبال روشی

که روش د ها و شرایط مرزی مختلف مورد بررسی قرار دهند. البته باید اشاره کرکربنی را تحت بارگذاری

های بسیاری است؛ اما استفاده از آن نیاز به وقت یتقابلباشد که دارای هایی میدینامیک مولکولی از روش

ای از ها به مجموعهنانو لوله .دسته باشد.گیری آن برای همه مقدور نمیر ی زیادی دارد و به کاینهزهو 

های دو، در نظم دقیقی )معمولاً دستهو گویند که به صورت موازی می (SWNT)های تک جداره نانو لوله

ی و لوله در دسته تابع رفتار بقیهز آنجا که رفتار هر نانا گیرند.هفت تایی( در کنار یکدیگر قرار میو سه 

ها به منفرد برخوردارند. دسته نانو لوله SWNTتری نسبت به حالت هاست، از تحلیل پیچیدهنانو لوله

 می های آلوده و نانو ی آبی تصفیهبرا توانندیمهای تک جداره دلیل سطح مقطع زیاد نسبت به نانو لوله

                                                 
1 -Tserpes and Papanikos 
2 -Hu et al. 
3 -Kalamkarov 
4 -Nasdala et al. 
5 -Bundle 
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 0شتهر عمولاًم تایی(انو لوله )مثلاً بیستنهای بزرگ همچنین به دستهها بسیار مفید باشند. کامپوزیت

ین ترمتداولی سه تایی و هفت تایی از ا استحکام زیادی دارند. دستهه SWNTگویند، که نسبت به 

  اند.( نشان داده شده.-0که در شکل) ها هستنددسته

 )ب(                              )الف(                                                

  

 تاییی هفتدسته -تایی، )ب(ی سهدسته -ها: ) الف(نمای سطح مقطع دسته نانو لوله -(.-0شکل)

ها در مصارف با توجه به مطالب بیان شده و در نظر گرفتن این نکته که برای استفاده نانو لوله 

اده کنیم، در این تحقیق به دنبال ساخت مدلی بودیم که علاوه ها استفگوناگون ناچاریم از دسته نانو لوله

ها را مورد تحلیل قرار دهد. با استفاده از روش مکانیک های گوناگون بتواند دسته نانو لولهبر داشتن قابلیت

بار های کربنی را تحت توان کمانش دسته نانو لولهایم که با استفاده از آن میساختاری مدلی را ارائه داده

 های خمشی و پیچشی مورد بررسی قرار داد.محوری و ممان

های یو تئورهای گذشته بر این اساس در فصل بعد مروری بر تحقیقات انجام گرفته در سال

ی منفرد آورده شده است. در فصل سوم نانو لولهو های کربن موجود در زمینه کمانش دسته نانو لوله

[ بیان شده 8]ABAQUS اد مدل ساختاری دسته نانو لوله در نرم افزارهای مورد استفاده در ایجتئوری

نتایج آن با تنها و ها تحت بار محوری مورد مطالعه قرار گرفته است. در فصل چهارم کمانش دسته نانو لوله

ها تحت ممان خمشی و پیچشی  نیز کار قبلی انجام شده مقایسه شده است و ضمناً کمانش دسته نانو لوله

 یل شده است.تحل

                                                 
1 -Rope. 



 

 

 

 

 فصل دوم

مروری بر روابط موجود و مطالعات 

 پیشین
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 مروری بر روابط موجود و مطالعات پیشین  -فصل دوم 

های در حال حاضر بسیاری از محققین از روابط موجود در صفحات گرافیت به منظور بررسی نانو لوله

هایی که در صفحات گرافیت وجود دارد، ها و بر هم کنشهمان پتانسیلکنند و کربنی استفاده می

 شود.یماشاره  هاآنگیرند که در ادامه به های کربنی نیز در نظر میبرای نانو لوله

 های کربنهای موجود بین اتمها و بر هم کنشیانرژانواع  -2-0

 به دو دسته تقسیم نمود. های کربن راهای موجود بین اتمتوان انرژییمبه طور کلی 

 (های کربن )غیر پیوندیهای موجود بین اتمبرهم کنش -2-1-1

باشد. در ادامه می 0و الکترواستاتیک )کولمب( 0ها شامل دو نوع بر هم کنش واندروالساین برهم کنش

 .میپردازیمها به توضیح به این برهم کنش

 الف : برهم کنش واندروالس

ی فضایی ایجاد کنش به دلیل نزدیک شدن و یا دور شدن دو اتم کربن در فاصلهاین نوع از بر هم 

 ((.0-0شود )شکل )می

 

 ی کربنهااتمبر هم کنش واندروالس در  -(0-0شکل )

 

ل پتانسی هاآنترین هم کنش واندروالس، روابط مختلفی ارائه شده است که معروفبه منظور تعریف بر

 :[ 3] استصورت زیر باشد و به می جونز–لنارد

                                                 
1 -Van der waals 
2 -Electrostatic(Coulomb) 
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(0-0) 𝑈(𝑅) = 4𝜀 ⌈(
𝜎

𝑅
)

12

− (
𝜎

𝑅
)

6

⌉  ،   

ها برای اتم کربن به باشند. این ثابتجونز می –ثابت های لنارد𝜎 و𝜀 ی بین اتمی وفاصله 𝑅که در آن 

 [:01شوند]شکل زیر تعریف می

𝜀 = 9.86.. × 01
−0

𝑛𝑁. 𝑛𝑚,      𝜎 = 1.90 𝑛𝑚  

 :[ 01]د گردیمی زیر تعیین رابطهجونز نیز با استفاده از  –نیروی لنارد

(0-0) 𝐹(𝑅) = −
𝑑𝑈(𝑅)

𝑑𝑅
= 24

𝜀

𝜎
⌈2 (

𝜎

𝑅
)

13

− (
𝜎

𝑅
)

7

⌉  ،     

های کربن، لازم به ذکر است که از این بر هم کنش عموماً جهت مدل کردن نیروهای موجود بین اتم

های واقع در اتم شود و برایهای مجاور استفاده میهای نانو لولهی جداگانه و بین دیوارهواقع در دیواره

شود. در های دیگر صرفنظر میهای مجاور یکدیگر از این پتانسیل در مقابل پتانسیلیک دیواره و اتم

انرژی جدایش است. در یک سیستم  𝜀است و  0𝑈(𝑅)=ی که در آن افاصله، 0قطر برخورد 𝜎اینجا 

�̇� 0است که �̇�اتمی، قطر برخورد برابر با چند آنگسترم  = 01
−01

𝑚 باشد. مقدار می𝜀  مربوط به

𝜌( است که در طول پیوند تعادلی 0-0مینیمم تابع ) = 21 6⁄ 𝜎 و افتداتفاق می 𝑈(𝑅) = −𝜀. 

که برای جدا کردن ذرات بر هم اثر کننده از فاصله  ˓دهدمقدار کاری را نشان می 𝜀از نظر فیزیکی 

( امکان تشکیل پیوند (LJانسیل تا بینهایت لازم است. رسیدن به مینیمم پتانسیل در پت 𝜌تعادلی 

 باشد. 𝜀دهد، مشروط بر اینکه انرژی جنبشی نسبی کمتر از برای دو ذره برخورد کننده را می

 ب : برهم کنش الکترواستاتیک

ی دو اتم مجاور هاالکتروناین نوع از برهم کنش بر اثر به وجود آمدن نیروهای الکترواستاتیکی بین 

 : توان آن را به صورت زیر تعریف کردمیشود و یمیکدیگر ایجاد 

(0-9) 𝐸𝑒𝑠 =
1

4𝜋𝜀0

1

2
∑ ∑

𝑞𝑖 ،𝑎𝑞𝑗 ،𝑏

|𝑟𝑖 ،𝑎 − 𝑟𝑗 ،𝑏|
𝑎∈𝑖 ،𝑏∈𝑗𝑖 ،𝑗

          

                                                 
1 - Collision diameter 
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باشد و لذا ها بسیار ناچیز میباید گفت که تأثیر این بر هم کنش در مقایسه با دیگر پتانسیل و

های موجود در پیوند پتانسیل -2-0-2شود.ها در نظر گرفته نمیدر هیچ یک از تحلیل

 اتمی 

 اشاره شده است. هاآنها شامل چهار نوع متفاوت که در زیر به این پتانسیل

  0الف :پتانسیل کشش بین پیوندی

 ((.0-0شود )شکل )های کربن در یک پیوند اتمی ایجاد میی بین اتمتغییر فاصلهر این پتانسیل بر اث

 

 ی کربنهااتمبین پیوندی در  پتانسیل کشش -(0-0شکل )

و  0توان به روابط مورسیم هاآنترین برای این پتانسیل روابط مختلفی ارائه شده است که از معروف

است و لذا  ترسادهی مورس رابطهباشد؛ اما یمتر یقدقی برنر رابطه. از میان این دو، اشاره کرد 9برنر

ی مورس رابطهتوان شکل غیر خطی یم اند.کردهاکثر محققین از این رابطه در محاسبات خود استفاده 

 .[00]د را به صورت زیر تعریف نمو

(0-0) 𝑈𝑟 = 𝐷𝑒 {⌈1 − 𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0)⌉
2

− 1}  ،       

 [7های مکانیک مولکولی]یلپتانسی مربوط به هاثابت( 0-0جدول )

 

                                                 
1 -Bond stretching 
2 -Morse 
3 -Brenner 

 Interaction پارامتر

𝐷𝑒 = 0.6031𝑛𝑁. 𝑛𝑚 ، 𝛽 = 26.25𝑛𝑚−1 ، 𝑟0 = 0.142𝑛𝑚 𝑈𝑟 

𝑘𝜃 = 1.42 𝑛𝑁. 𝑛𝑚 𝑅𝑎𝑑−2⁄  ، 𝐾𝑠𝑒𝑥𝑡𝑖𝑐 = 0.754𝑅𝑎𝑑−4 ، 𝜃0 = 120 ̊ 𝑈𝜃 

𝑘∅ = 0.278 𝑛𝑁. 𝑛𝑚 𝑅𝑎𝑑−2⁄  ، 𝑛 = 2 ، ∅0 = 180 ̊ 𝑈∅ 

𝑘𝜔 = 0.287 𝑛𝑁. 𝑛𝑚 𝑅𝑎𝑑−2⁄  ، 𝑛 = 2 ، 𝜔0 = 180 ̊ 𝑈𝜔 
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ی بین دو اتم کربن در حالت تعادل(، اصله)ف 𝑟0باشد و مقادیر یمی بین دو اتم فاصله 𝑟 که در آن

 𝐷𝑒و 𝛽 ( 0-0نیز در جدول) [7]  نیروی کشش بین پیوندی نیز به شکل زیر به دست اندشدهآورده .

 آید:می

(0-.) 𝐹(𝑟) = 2𝛽𝐷𝑒⌈1 − 𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0)⌉𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0) ,  

 بین پیوندی 0یاهیزاوب:پتانسیل خمش  

 ((.9-0شود )شکل )این شکل از پتانسیل به دلیل تغییر زاویه در پیوند مجاور دیگر ایجاد می

 

 ی کربنهااتمی در وندیپی بین اهیزاوپتانسیل خمش  -(9-0شکل )

 

باشد که پتانسیل مورس می هاآنین ترمعروفبرای این پتانسیل نیز روابط مختلفی ارائه شده است که 

 [ :00]د گردیمل زیر تعریف به شک

(0-6) 𝑈𝜃 =
1

2
𝐾𝜃(𝜃 − 𝜃0)2⌈1 + 𝐾𝑠𝑒𝑥𝑡𝑖𝑐(𝜃 − 𝜃0)4⌉ , 

ی بین دو پیوند در حالت )زاویه 𝜃0باشد و مقادیر ی بین دو پیوند مجاور مییهزاو 𝜃که در آن 

طریق ایجاد توان از ( را می6-0ی )( آورده شده است. معادله0-0در جدول ) 𝐾𝑠𝑒𝑥𝑡𝑖𝑐و 𝐾𝜃 ل(،تعاد

های ی خمش بر حسب کشش به دست آورد. بر این اساس برای جابجاییای بین کشش و زاویهرابطه

 : [ 0ی زیر را به دست آورد ]کوچک می توان رابطه

 

(0-7) ∆𝜃 ≈
2(∆𝑅)

𝑟0

 ،𝑟0 = 0.142𝑛𝑚 ,  

                                                 
1- Angle variation or Bond bending 
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 𝑅∆و 𝜃∆ی مربوط به هاتیموقع -(0-0شکل )

 ای را به شکل زیر به دست آورد :نیروی خمش زاویهتوان در نهایت با استفاده از آن می

(0-8) 
𝐹(𝑅 − 𝑅0) =

4

𝑟0
2 𝐾𝜃(𝑅 − 𝑅0)2 ⌈1

+
16

𝑟0
4 (1 +

4

𝑟0
2) 𝐾𝑆𝐸𝑋𝑇𝐼𝐶(𝑅 − 𝑅0)4⌉    

 0ای دو سطحیپتانسیل پیچش زاویه -ج

شود شود و در حقیقت بین چهار اتم تعریف میاین پتانسیل بر اثر پیچش حول محور پیوند ایجاد می

 ((..-)شکل )

 

 ی کربنهااتمپتانسیل پیچش دو سطحی در  -(.-شکل )

 

 :  [00]د توان به شکل زیر تعریف نموپتانسیل پیچش دو سطحی را می

(0-3) 𝑈∅ =
1

2
𝐾∅[1 + 𝑐𝑜𝑠(𝑛∅ − ∅0)] ،   

ل در جدو𝑛 و∅𝐾  ل(،)زاویه ی اولیه در حالت تعاد 0∅باشد و مقادیر ی پیچش میهیزاو که در آن 

 آید :است. با استفاده از آن ممان پیچشی دو سطحی به صورت زیر به دست می( آورده شده 0-0)

                                                 
1 -Dihedral angle torsion 
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(0-01) 𝑇(∅ − ∅0) =
1

2
𝑘∅𝑛 𝑠𝑖𝑛(𝑛∅ − ∅0), 

  

 0اید: پتانسیل پیچش خارج صفحه

آید و این پتانسیل می به وجودی دو پیوند دیگر از صفحه خارج شدن یک پیوند این پتانسیل به دلیل 

 ((.6-شود )شکل )نیز بین چهار اتم تعریف می

 

 ی کربنهااتمی در اصفحهپتانسیل پیچش خارج  -(6-شکل ) 

 

 توان به شکل زیر تعریف نمود: یمای را پتانسیل پیچش خارج صفحه

(0-00) 𝑈𝜔 =
1

2
𝑘𝜔[1 + 𝑐𝑜𝑠(𝑛𝜔 − 𝜔0)] ،    

در جدول  𝑛و 𝑘𝜔 ،ل(ی اولیه در حالت تعاد)زاویه 𝜔0باشد و مقادیری پیچش میزاویه 𝜔که در آن 

 آید : ای به صورت زیر به دست میبا استفاده از آن ممان پیچشی خارج صفحه ت.( آورده شده اس0-0)

(0-00) 𝑇(𝜔 − 𝜔0) =
1

2
𝐾𝜔 𝑠𝑖𝑛(𝑛𝜔 − 𝜔0) ، 

 توان به شکل زیر نشان داد: به این ترتیب انرژی پتانسیل کل را می

(0-09) 𝑈𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝑈𝑟 + 𝑈𝜃 + 𝑈∅ + 𝑈𝜔 + 𝑈𝑣𝑑𝑤 + 𝑈𝑒𝑙     

                                                 
1 -Out-of-plane torsion 
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 های کربنی قطر نانو لوله -2-2

( 0-0به شرح جدول )هاآنتوان با توجه به اندیس می ها رالولهقطر نانو  د کهشومی یدر اینجا یاد آور

  :[ 0.]بدست آورد 

 [6] هاآن ی بدست آوردن قطر نانو لوله با توجه به اندیسنحوه( 0-جدول ) 

  

ارائه شده های کربنی، در ادامه برخی از مقالات پس از مروری بر روابط و پتانسیل موجود در نانو لوله 

 گیرد.ها مورد بررسی قرار میی دسته نانو لولهدر زمینه

 0ی حجیمهای کربنی تک جداره به عنوان مواد اولیهخواص مکانیکی دسته نانو لوله-2-9

های اغلب در دسته 0110ر سال د [09] 0های لوپزبر اساس یافته WCNTsSهای تک جداره نانو لوله

ی مشترک بر محورهای مستطیلی و عمود هم تراز شده در یک صفحه هایخود شکل یافته از لوله

یش بینی شده است که پ 0336ل در سا [00] 9یچارلهای بر یافتهاشان، وجود دارند. همچنین بن

ای را در ی سطح مقطع چند ضلعی، اصلاح نوار فاصله، تغییرات عمدهتغییر شکل شعاعی در نتیجه

های جدید برای ای بررسیآورد. این مشاهدات تا اندازهها بوجود میلوله خواص انتقال الکترون، در نانو

ی حجیم را دارای انگیزه کرده است. یهاولها، به عنوان مواد تعیین مدول الاستیک خطی دسته نانو لوله

نانو متر توسط  020ی حدود با قطر لوله SWCNTاولین مقدار تجربی برای مدول برشی دسته 

                                                 
1 -Bulk material 
2 -Lopez 
3 -Charlier 

Tube diameter،𝑫𝑵𝑻 Chiral angle 𝜽 Chiral indices (m،n) Type of nanotube 

𝒂𝟎𝒎

𝝅
 0 (m،0) Zig-zag 

√𝟑𝒂𝟎𝒎

𝝅
 𝟑𝟎 ̊ (m ،m) Armchair 

𝒂𝟎√(𝒎𝟐 + 𝒎𝒏 + 𝒏𝟐)

𝝅
 𝟎 < 𝜽 < 𝟑𝟎 ̊ (m ،n);m≠ 𝒏 ≠ 𝟎 Chiral 
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1.7ای با مقادیر ین مدول برشی خارج صفحهت. ابه دست آمده اس 0333ل در سا [.0]0سلوتات −

6..  𝐺𝑃𝑎 (±.1%)،  های عمودی بار ی منفرد به عنوان تیری نانو لولههادستهدر بررسی نیرویی

این مقدار به صورت تئوری، به  ت.ارزیابی شده اس (AFM)گذاری شده، توسط یک میکروسکوپ اتمی 

 0بر اساس کارهای جدید لاسجانیاس ت.محاسبه شده اس 𝐺𝑃𝑎 ..03طور قابل توجهی، کمتر از حد 

به دست آمده  𝐺𝑃𝑎 0برابر  SWCNTهای تولیدی دسته ، مدول برشی برای  نمونه0119در سال 

  ت.اس

در  [06] 9وفپوپآل، از قبیل نتایج یدهای ای، تعدادی نتیجهدر مورد مدول برشی درون صفحه

. اندآمدهبه دست  .𝐺𝑃𝑎 002و  𝐺𝑃𝑎.29 به ترتیب مقادیر 0119در سال [07] 0و سیتر 0111سال 

،مدول سطحی، مدول برشی، مدول یانگ، سختی نرمال و ضریب پواسان که  0119در سال [08]سیتر

را با استفاده از یک مدل، که در آن هر نانو باشند می  SWCNT بر دستهی عمود در صفحه هاآنتمام 

-ی صلب پیوسته با یک سطح مقطع کاملاً دایروی و با پیوند واندروالس بین لولهلوله همانند یک لوله

ها اختلاف قابل توجهی با مدل شده است را محاسبه کرد. اما مقادیر آنز جون-ای که با پتانسیل لنارد

ارائه  ی نیرو ثابت که توسط پوپوفاز مدل دینامیک مولکولی شبکهمقادیر محاسبه شده با استفاده 

، با 0330سال ر د همکارانش و [03] .ی ترشفیهاولباشند. باید توجه کرد که کار شده است را دارا می

یک پتانسیل و ای والانس( برای پیوندهای اتمی درون لوله–ترشف )یک مدل نیرو استفاده از پتانسیل 

با  0337در سال  [06]های لو ای به کار رفته است و بررسیونز برای پیوندهای بین لولهج -نوع لنارد

جونز برای پیوندهای بین -ای و پتانسیل لناردهای نیرویی برای پیوندهای درون لولهاستفاده از ثابت

در  [06]پوپوف  و 0119در سال  [07]نسبت به آنچه سیتر ترکوچکای به سوی مقادیر خیلی لوله

 باشد.اند میبه دست آورده 0111سال 

                                                 
1-Salvetat 
2 -Lasjaunias 
3 - Popov 
4 -Seather 
5- Tersoff and et al.   



 

 

12 

 

جونز برای  –استفاده از مدل نیروی والانس برای پیوندهای اتمی درون هر لوله و مدل لنارد

پیش بینی کردند  0330در سال  [03]رود. ترشف و همکارشیمای به کار لولهپیوند واندر والس بین 

ی نسبت به یکدیگر تحت جاذبه .nm02ر از ی بیشتقطرهابا  SWCNTهای ها درون دستهکه لوله

گیرند. سطح مقطع چند ضلعی ممکن است منجر یمواندروالس، به شکل ساختار لانه زنبوری شکل 

در سال  ]00 [به تغییرات ساختاری در خواص مکانیکی و دیگر خواص فیزیکی بر طبق اثر چارلیر

∗𝜎ف و پیوندهای مختلف های مختلها با سطح مقطعشود. این که نانو لوله 0336 − 𝜋∗ به همان ،

های با استفاده از یافته .باشند قابل توجه استنسبت، دارای ساختارها و خواص الکتریکی متفاوت می

شود که اند معلوم میبا رزولوشن بالا بدست آمده HRTEMترشف که با کمک میکروسکوپ الکترونی 

می توانند دارای سطح  nm027قطر های کوچکتر از های کربن تک جداره، درون دسته با نانو لوله

 0رامان فیزیکیاثر مقطع چند ضلعی در حالت بدون تنش باشند. به عبارت دیگر شواهد معتبری از 

در [ 00] 0و اثر پراش توسط تانگ  0111در سال  [00] 9و پیتر 0333در سال  [01]0توسط ونکرزواران

در واکنش به   SWCNTهای بر روی تغییرات ساختاری دسته 0110در سال  [09].و رولز0111سال 

دهد که چند نشان می 0119در سال  [00]6های انجام شده توسط چانبررسی فشار گزارش شده است.

ها را بر اثر فشار در ابتدا بیضی ضلعی شدن فقط یک حالت نیم پایدار می باشد. انرژی دگرگونی، شکل

 یر منحنی، تحت فشار بالا مسطح می کند.و سپس به شکل مس

گذارند. سطوح ی درون دسته با استفاده از نیروی واندروالس بر روی یکدیگر اثر میهالوله

های مجاور به دلیل چند ضلعی شدن دارای انرژی پیوند واندروالس کوچک موازی و مسطح بین لوله

باشند، است. انرژی پیوند درون یمای دایره ی مجاور که کاملاًکمتری نسبت به سطوح دو نانو لوله

یابد. این ای، چنانچه مقطع لوله از سطح مقطع دایره به شکل چند ضلعی تبدیل شود، افزایش میلوله

                                                 
1 -Raman 
2 -Venkareswaran 
3 -Peter 
4 -Tang 
5 - Roles 
6 - Chan 
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ای، یابد، و در نهایت تسلیم انرژی پیوند بین لولهانرژی تغییر شکل با افزایش قطر لوله کاهش می

ها پایداری بیشتری نسبت درون دسته SWCNTی هالولهند ضلعی بر این، شبکه چاگردد، بنبهینه می

 0110[ در سال .0] 0کار لیو در باشد.یدارا مهای با قطر بزرگ را لوله های دایروی، برایبه شبکه لوله

با آنالیز تعادل بین پیوندهای اتمی  SWCNTهای ی، دستهابتدا بر روی خصوصیات ناپایداری شبکه

ای بررسی شده است و با استفاده از انرژی پیوندی در پیوندهای واندروالس بین لولهو ای درون لوله

ای با پتانسیل ای هنگامی که پیوند بین لولهکه در آن انرژی پیوند درون لوله، (HAC)ی مدل پیوسته

است. ی دینامیک مولکولی محاسبه شده یهپای یوستهپلنارد جونز مدل شده باشد، با استفاده از روش 

باشد. هنگامی که قطر لوله به می SWCNTهای ای کامل از دستهدر مدل لیو سطح مقطع لوله، شبکه

nm020 از  تربزرگیابد، که افزایش میnm 027  از  ترکوچکوnm02. ای کاملاً از حالت دایره باشد،می

ها استفاده گردیده طعاند، در این مدل از این سطح مقهای گرد تبدیل شدهبه چند ضلعی با گوشه

صورت گرفته، مطابق با پیش  HRTEMهایی که با میکروسکوپ [ در بررسی09است. مشاهدات لوپز]

با استفاده از روش اتمی به این پیش بینی  0330رشف در سال ت باشد.بینی ترشف و همکارانش می

ی کمی شبکهو یک دهد یمها را توسعه یداریناپاعیوب ساختاری موضعی اغلب دست یافت که 

ی خیلی کوچک )برای مثال قطرهابرای  هالولهآشفته، منجر به آغاز چند ضلعی شدن سطح مقطع 

nm 028ی منفرد، گردد. به علت ایزوتروپی عرضی، خصوصیات الاستیک خطی دسته نانو لوله( می

درون  بالکی الاستیک توصیف شود. این پنج ثابت شامل مدول تواند با پنج ثابت غیر وابستهمی

پواسان خارج  ضریبای، مدول یانگ محوری، ای یا تراکم پذیری، مدول برشی درون صفحهصفحه

ی تئوری معدودی همان طور که قبلاً گفته باشند. مطالعهای میای و مدول برشی خارج صفحهصفحه

ای کامل از پنج مدول غیر ما هیچ کدام از این مطالعات مجموعهشد بر روی مدول، انجام شده است؛ ا

بیان شده  1−(𝐺𝑃𝑎) .1.10اند. در مقاله لیو و همکارانش تراکم ناپذیری برابر وابسته را محاسبه نکرده

                                                 
1 -Liu 



 

 

21 

 

گزارش شده است،  0111در سال  [00]0که توسط تانگ 1−(𝐺𝑃𝑎) 1.100که در مقایسه با مقدار

ای که قابلیت شکل پذیری سطح مقطع لوله نقش عمده شودیافت میشد. همچنین بابسیار نزدیک می

ی زیادی از ها دارای درجهدر توصیف مدول عرضی را دارد. خصوصیات الاستیک دسته نانو لوله

 McCurdyو  Everyهای شش ضلعی که در کتاب راهنمای ناهمسانگردی در مقایسه با تمام کریستال

 [.07]د شوشده است یافت میورده آ 0330در سال 

  هاکارهای انجام شده بر روی دسته نانو لوله -2-4

مورد مطالعه  xی ها را با استفاده از تکنیک پراش اشعه[ انبساط گرمایی دسته نانو لوله08] 0منیوا 

های تک جداره تحت [ بررسی خصوصیات به هم پیوستگی آرایش نانو لوله03قرار داده است. لوپز ]

های کربن را با نانو لوله خصوصیات الاستیک دسته [91] 9عملیات گرمایی را انجام داده است. لو

ی هایی را به وسیلهزمایشآ [90] 0استفاده از مدل تجربی نیرو ثابت تعیین کرده است. سلوتات

ته استفاده از یک میکروسکوپ اتمی و مواد مخصوص انجام داده است و مدول الاستیک و برشی دس

 است.  ها را بدست آوردهنانو لوله

های ی زنبوری کمانش الاستیک دسته نانو لولهی لانه[ با استفاده از مدل اصلاح شده90] .رو

های کربنی را [ طبیعت انتقال نیرو در دسته نانو لوله99] 6کربنی را مورد مطالعه قرار داده و کیان

ی داخلی را به عنوان دو فاکتور مشترک در انتقال نیرو مورد بررسی قرار داده و سطح تنش و فاصله

 است.شناسایی کرده 

 ک مدل تئوری نانو مکانی -2-4-0

                                                 
1 - Tang 
2 - Maniwa 
3-Lu 
4 -Selveta 
5 -Ru 
6 - Qian 
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 بین ،نرژیاتعادل  از طریق را های کربنینانو لوله دسته تعادل و تشکیل مکانیک نانو بر حاکم تئوری

در  دهد.می توضیح کربنی را هاینانو لوله یتماسنقاط  تغییر شکلو هم چنین  یخمش یکرنش انرژی 

؛ اما درون دسته نانو [01]کنندیمی کربن همدیگر را با نیروی واندروالس جذب هالولهاین تئوری نانو 

هر لوله به عنوان یک تیر یک سر  ،انده به صورت عمودی و هم راستا آرایش یافتهک ی کربنی،هالوله

ن انرژی کرنشی خمشی، انرژی تغییر شکل موضعی و . بنابر این، تعادل بیدکنیمگیردار عمودی عمل 

 ترراحتکاربرد  برای د.کنیمها را محدود اندازه شکل دسته نانو لوله مؤثرانرژی اتصال به طور 

 .فقط در دو جهت فرض شده است هالولهتغییر شکل نانو  ،معادلات

فقط و باشد یمی، انرژی کرنشی خمشی در تمام جهات برابر ااستوانهی هالولهبرای نانو  

علاوه بر آن پیوند واندروالس سبب جاذبه بین نانو  د.باشیموابسته به جابجایی مطلق نوک نانو لوله 

دینامیک ی نزدیک به هم در شبیه سازی هالولهگردد. در این تئوری پیوند بین نانو یمها لوله

 آید.یمباشد به دست یمدر هر لحظه  هالولهی بین نانو نسیلی که تابع فاصلهی پتایلهوس، به کولیلمو

های یسازشبیه ر ، به دلیل اینکه ددشونیمی دو بعدی در نظر گرفته صفحهیوندها در پدر این تئوری 

ی دو هافرمول، بنابر این دشونیممتغیرها تماماً به صورت سه بعدی نمایش داده  دینامیک مولکولی

ی هالولهشوند. تمام نانو یمعدی با تغییراتی، به صورت مطلق برای متغیرهای تئوری در نظر گرفته ب

-ی بین نانو لولهفاصلهو ، (L)، طول (t)، ضخامت دیواره (d)در نظر گرفته شده از نظر هندسی با قطر 

 د.باشنیممشابه یکدیگر  ای یکسان 

های کربن برای بدست آوردن مدل نانو مکانیک نمایش دو بعدی دسته نانو لوله (7-0شکل )

غییرات ت .دهدای را نشان میفاصله بین لوله Δطول خمش و  l ،طول کل Lدر آن،  د.دهیمرا نشان 

 آیند:یمشوند از این روش به دست یمنانو لوله  nهای حاوی انرژی آزاد که سبب شکل گیری دسته

[01] 

 (0-00) 
𝑊 = ∑ Ui

b𝑛
i=1 + ∑ Ui

cn
i=1 − ∆γ × 2𝑏 ∑ (𝐿 −𝑛

𝑖=1

𝑙𝑖)،   
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𝑈𝑖انرژی چسبندگی،  𝛾∆در آن که 
𝑏 انرژی کرنشی خمشی، 𝑈𝑖

𝑐  انرژی کرنشی که سبب تغییر شکل

باشد. از آنجایی که، این فرمول بندی و مفهوم ی غیر تماسی میطول منطقه 𝑙𝑖موضعی می گردد، 

را  تربزرگهای کربن نانو لوله دستههای پایدار درون ها، شکل پذیری طبیعی دستهتعادل این انرژی

 ت.در ذیل آمده اس هاآنکنند، خلاصه نتایج کنترل می

 

 د.دهیمنانو مکانیک کلاسیک را نشان ل آوردن مدبدست ی کربنی برای دسته نانو لوله نمایش دو بعدی (7-0شکل )

 [.01] دهدای را نشان میفاصله بندی بین لوله Δطول خمش، و l ،طول کل Lدر آن 

 

 انرژی کرنشی خمشی  -الف

تیر الاستیک عمل د هم مانن هالولهگونه فرض شده است که نانو ینا ک،ی کوچهاشکلبرای تغییر 

توان یک مدل تیر با غلتش انتهایی صفر همراه با تئوری یم با صرفنظر از تغییر شکل برشی، د.کننیم

  ، بنابر این :[01]ه کار بردب ، کالاستیتیر 

(0-0.) 
𝑈𝑖

𝑏 =
6EI∆i

2

li
3 ،      

را نشان  𝑖𝑡ℎی طول خمیدگی برای نانو لوله 𝑙𝑖 و تغییر شکل خمشی 𝑖∆، تی خمشی تیرفس EIدر آن 

 . دهدمی
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 انرژی تغییر شکل موضعی ذخیره شده در منطقه تماس -ب

ی تماس منطقهبه طور کلی تماس چسبندگی بین دو  لوله سبب تغییر شکل موضعی پیرامون  

 د،گردیم

برای دو استوانه مدور برابر که در معرض نیروی  د.شویمه در آن انرژی کرنشی به خوبی ذخیره ک

  به دست آمده است : 0110ر سال د [96] 0ین انرژی توسط گلسمکرد، اخارجی قرار ندارن

(0-06) Ui
c = (L − li) (

b

2
) ∆γ 

𝐿)در این رابطه،  − 𝑙𝑖) د،طول تماس را نشان می ده ∆𝛾  انرژی اتصال وb تماسی میی نصف فاصله-

  .الف( نشان داده شده است 8-0) باشد که در شکل

ها، های کربنی به سبب پیوند واندروالس فضای تعادلی فرض شده بین نانو لولهدر نانو لوله

های مجاور به هم، که ی تعادلی بین مراکز محوری نانو لولهشود. فاصلهمی دچار کمی تغییر شکل

ها در باشد، به عنوان یکی از فاکتورهای ساختاری، جابجایی نانو لولهی منفرد مینانو لولهر بیشتر از قط

 بررسی شده است.  دسته نانو لوله

باشد. همچنین ی تماس میطقهی مندر این حالت انرژی تغییر شکل، تابع و نیازمند محاسبه

ای نسبتاً برای مدل تئوری نانو مکانیک تغییر شکل موضعی توانسته است، سبب پیوندهای بین لوله

𝑈𝑖و  b=0کوچک گردد. از این رو با در نظر گرفتن 
𝑐 ≈  9زوو  [97] 0همان طور که در آثار چن 0

 از این انرژی صرف نظر شده است.  ،تنشان داده شده اس [98]

 

 انرژی اتصال  -ج

                                                 
1 - Glassmaker 
2 - Chen 
3 - Zhou 
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باشد. یمی مجاور هالولهی اتمی بین نانو هاجاذبهانرژی اتصال نتیجه مستقیم پیوندهای واندروالس و 

زمانی که سطح تماس در نظر گرفته شده، یا  𝛾∆تواند در انرژی هر واحد سطح یمانرژی چسبندگی 

 د.گیرد، مورد استفاده قرار میدر زمانی که تماسی در طول وجود ندار 𝐸𝑙انرژی هر واحد طول 

 [01ل ]ی تماسی و غیر تماسی سطح انرژی تغییر شکهاحالت -( 8-0شکل )

 

  ی زیر استفاده شده است :( از رابطه8-0برای تماس در شکل )

(0-07) 
𝑊𝑎𝑑ℎ𝑒𝑠𝑖𝑜𝑛 = −∆𝛾 × 2𝑏 ∑(𝐿 − 𝑙𝑖)

𝑛

𝑖=1

،   

𝐿)از طرف دیگر،  − 𝑙𝑖) س، طول تما∆𝛾  و انرژی اتصالb ی سطح تماس استفاده برای نیم فاصله

  ( این رابطه اعمال شده است :8-0برای حالت غیر تماسی در شکل ) .شده است

(0-08)   𝑊𝑎𝑑ℎ𝑒𝑠𝑖𝑜𝑛 = −𝐸𝑙  ∑ (𝐿 − 𝑙𝑖)
𝑛
𝑖=1 ،       

-ه مقدار آن با شبیهد، کدهانرژی یا پیوند اتصالی برای هر واحد طول نانو لوله را نشان می 𝐸𝑙در آن 

  د.گردسازی اتمی معین می

 

 شرایط تعادل  -د

 )الف(تماس با تغییر شکل موضعی

 

 )ب(تعادل غیر تماسی
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𝑈𝑖یا  با تغییر شکل موضعی مینیمم،
𝑐 ≈ ، انرژی 𝐸𝑙و استفاده از انرژی اتصال برای هر واحد طول 1

 :شودی زیر تبدیل میشده، به شکل ساده( بیان 00-0)ل ه در فرموک آزاد شده،

(0-03) 𝑊 = ∑ 𝑈𝑖
𝑏

𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠

− ∑ 𝐸𝐿(𝐿 − 𝑙𝑖)

𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠

، 

 برای هر نانو لوله

(0-01) 𝑊𝑖 = 𝑈𝑖
𝑏 − 𝐸𝐿(𝐿 − 𝑙𝑖)

=
6𝐸𝐼∆𝑖

2

𝑙𝑖
3 − 𝐸𝑖(𝐿 − 𝑙𝑖), 

 برای هر دو نانو لوله در تماس بدست آمده است :

(0-00) 𝜕𝑊𝑖

𝜕𝑙𝑖
=

𝜕

𝜕𝑙𝑖
(

6𝐸𝐼∆𝑖
2

𝑙𝑖
3 − 𝐸𝐿(𝐿 − 𝑙𝑖)) = 0،   

و طول  𝑖∆، فاصله بندی نانو لوله 𝐸𝐼سختی نانو لوله  ،𝐸𝐿ی ارتباط بین انرژی اتصال یجهنتکه این هم 

 :دباشها میبه دست آمده از نانو لوله 𝑙𝑖خمیدگی مورد نیاز 

 (0-00) 𝑙𝑖 = [
18𝐸𝐼∆𝑖

2

𝐸𝐿
]

1 4⁄

 ≤ 𝐿, 

و علاوه بر آن  𝑖∆ از جابجایی خمشی هیرمتغتابع یک  ل،ر تعاد( دطول خمش )یا طول غیر تماسی

و 𝐸𝐿 ، ل( انرژی اتصال برای هر واحد طو0باشد: )یه( موابسته به این دو ثابت )وابسته به نوع نانو لول

 . EI( سفتی خمشی 0)

 

 شبیه سازی اتمی کامل  -ه

ی مورد نیاز برای نانو پارامترهابرای تعیین  [01] 0های که توسط کرنفورد و همکارانشیشآزماسلسله 

( بار گذاری کششی برای 0باشد: )یمی زیر مرحلهانجام شده است حاوی سه  یک درجه آزادیی لوله

( کنار هم قرار 9و ) ،EIاعمال گشتاور برای معین کردن سفتی خمشی  E ; (0)تعیین مدول یانگ 

هر دو نانو  ل،)انرژی اتصال برای هر واحد طو 𝐸𝐿 دادن دو نانو لوله برای تعیین کردن انرژی اتصال، 

                                                 
1-Cranford et al. 
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ها پایا فرض شده ها یا مولکولی پیوند اصلی فیزیکی بین اتمبر پایه ل،یا هر دو ماکرو مولکوه، لول

انو لوله تک دیواره ن( 0) :استنانو لوله به کار رفته ع های آنان برای دو نواست(. سلسله آزمایش

ی خارجی ( با دیواره8،8ی کربنی آرمچیر )دو جداره حاوی نانو لوله ( نانو لوله0)؛ (.،.)ر آرمچی

( نشان داده شده ب 9 -0و ) ف(ال 9 -0های )مان طور که به ترتیب در شکل، ه(00،00)ر آرمچی

-لناردها و پتانسیل برای توضیح پیوند درون لوله ترشف و همکارانش از پتانسیل [01] است. کرنفورد

های اتمی توضیح جزئیات بیشتر شبیه سازی د.انای استفاده کردههای بین لولهبرای توضیح پیوند جونز

همان  ت.آمده اس 0116ر سال د [90] 0بوهلرهای کربنی تک جداره در مقاله ی و نتایج نانو لوله

 .تی چند جداره نیز استفاده شده اسها در اثر کرنفورد برای نانو لوله هادستور العمل

   )الف(

 )ب(

  

 ،8) ه ی کربن دو جدارلولهیچر )ب( نانو آرمی یوارهدی تک لولهانو ن (. ،.ی تمام اتمی : )الف( )هامدل -( 3-0شکل )

 [.01] ی خارجییوارهد( 00 ،00ی داخلی و )یوارهد( 8

و  هالولهی ثابت کردن یک انتهای نانو یلهوسبه  هالولهنانو  گیریآزمایش کشش برای شکل 

و نتایج ارتباط بین نیرو  .ی مختلف به کار رفته استهاسرعتاستفاده از جابجایی انتهای دیگر در 

کرنش با فرض اینکه نیروی اعمالی به سطح مقطع گرد نانو لوله اعمال و جابجایی به ارتباط بین تنش 

باشد. مدول یم 0116ر سال د این روش استفاده شده مشابه روش استفاده بوهلر .دگردیمشود، بر 

  گردیده است:ه یانگ از رابطه زیر محاسب

(0-09) E =
 

 

 


 
 

 کردن یک طرف نانو لوله و اعمال نیروی عرضی به سمت دیگر زمایش خمش با ثابته، آبه طور مشاب

 فرمول زیر باتی خمشی فر، سطریق تئوری الاستیک تیت. از قابل اجراس ه،با اعمال خمش پایه نانو لول

                                                 
1 - Buehler 
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  محاسبه شده است:

 (0-00) EI =
FL3

3∆
,  

سپس از یکدیگر و کردند یمی بین سطحی، دو نانو لوله را به یکدیگر نزدیک جاذبهبرای شبیه سازی 

م شبیه سازی آنان انجا ر،ی گسسته با یکدیگهافاصلهبا روش مینیمم کردن انرژی در  ،کردندیمجدا 

( نتایج تمام 9-0جدول ) .در موقعیت مینیمم انرژی در نظر گرفته شده استل فضای تعاد .گرفته است

 د.دهیمهای اتمی را به طور خلاصه نشان یسازشبیه 

 [.01]ن( ی کربلولهی خاص نانو هندسهی تمام اتمی )برای هایساز( : خلاصه نتایج شبیه 9-0جدول )

 پارامتر مقدار واحد

1.SWCNT 

N m2⁄  2.0×1012 
Young modulus 

E 

𝑁𝑚2 6.65×10−26 
Bending stiffness. 

EI 

2.DWCNT 

N m2⁄  1012×1.3 
Young modulus 

E 

Nm2 8.30×10−26 
Bending stiffness، 

EI 

3.Adhesion Energy and Equilibrium spacing* 

J m⁄  

Ȧ 

2.31 ×10−10 

13.1 
SWCNT(5,5) 

J m⁄  

Ȧ 

3.30 × 10−10 

22.1 

DWCNT 

(8,8) -(12,12) 

اصله بندی تعادلی در بررسی . فانرژی اتصال برای هر واحد طول معین تعریف شده است

. ی مجاور به هم تعریف گردیده استهالولههای نانو یوارهدی مرکز به مرکز فاصلهکرنفورد به عنوان 

ممکن است تحت تأثیر اثرات اضافی از قبیل فشردگی نانو  تربزرگی هالولهنرژی اتصال برای نانو ا
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ین اثرات در مدل د. اقرار گیر د،شو انرژی چسبندگیر ی کربن، که آن هم سبب افزایش بیشتهالوله

ی کربن معرفی شده، معتبر هالولهی نانو هندسهها تنها برای نتایج آن شده ونآنان در نظر گرفته 

 .باشدیم

 Bead-Spring [01]مدل  -2-4-2

های نانو لوله یک روش قابل پیشرفت در شبیه سازی آرایش spring)-(bead 0روش مزوسکوپیک

. این اندشدهآزمایش  0113سال  بوهلر در و کرنفوردو  0116در سال  بوهلرباشد که توسط یمکربن 

هنوز به صدها و  هاروشهای اتمی به دست آمده است؛ اما این مدل مستقیماً از گسترش شبیه سازی

ابزار مناسبی  Bead-Spring ل باشد. مدیمهزاران نانو لوله در یک آرایش مخصوص نانو لوله محدود 

ی مدل یهپاباشد؛ یمکانیک برای تأیید معادلات توضیح داده شده در قسمت مدل تئوری نانو م

  با تابع انرژی کلی، سیستم بیان شده است : مزوسکوپیک

(0-0.) ∅𝑆𝑦𝑠𝑡𝑒𝑚 = ∅𝑇 + ∅𝐵 + ∅𝑤𝑒𝑎𝑘، 

انرژی که  𝐵∅انرژی شیمیایی ذخیره شده در پیوندهای شیمیایی به واسطه انبساط طولی،  𝑇∅در آن 

د. انگردد تعریف شدهانرژی که سبب ایجاد پیوندهای ضعیف می 𝑤𝑒𝑎𝑘∅  ت،سبب خمش شده اس

ها و  تمام ی جمع زدن انرژی تمام اجزا در تمام فاصلهبه وسیله ،وزیع انرژی کلی برای هر سیستمت

-ه با فرمول زیر بدست میت، کآنها درون سیستم محاسبه شده اسن ای بیهای سه گانه یا زاویهپیوند

  آید :

 (0-06) ∅𝑇(𝑟) =
1

2
𝐾𝑇(𝑟 − 𝑟0)2،     

انرژی خمشی به  ش،رای خمب باشد.بین دو جزء می 𝑟ی ضریب فنریت وابسته به فاصله 𝐾𝑇 ندر آ 

  :دآیی درون سیستم به دست میوسیله جمع کردن تمام پیوندهای سه گانه

                                                 
1 -Meso-scale 

(0-07) ∅𝐵(𝜑) =
1

2
𝐾𝐵(φ − φ0)2،     
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یوند ضعیف واندروالس د. پباشسه جزء می ینب ،φ ش،ی خمضریب فنریت وابسته زاویه 𝐾𝐵در آن 

  :جونز تعریف شده است -لناردع توسط تاب

 (0-08) 
∅𝑤𝑒𝑎𝑘(𝑟) = 4𝜀𝐿𝐽،∗ ([

𝜎
𝐿𝐽،∗

𝑟
]

12

− [
𝜎

𝐿𝐽،∗

𝑟
]

6

),  

 جونز به  -ای است که انرژی تابع لناردفاصله ∗،𝜎𝐿𝐽مینیمم انرژی تعادل و ∗،𝜀𝐿𝐽 ی اتمی،فاصله rدر آن 

 رسد. مینیمم خود می

شده ف تعری ∗ ،KT ،r0،KB ،φ0 ،σLJ، ∗، εLJبنابر این مدل مزوسکوپیک توسط شش پارامتر :

 ∗،𝑟0، 𝜑0 ،𝜎𝐿𝐽برای تعیین شش پارامتر از طریق شرایط تعادل ) سازی اتمی این مدلنتایج شبیه .است

توضیح جزئیات بیشتر مشتقات رای . بمورد استفاده قرار گرفته است ( 𝜀𝐿𝐽،∗  ،𝐾𝐵 ، 𝐾𝑇) بقای انرژیو ( 

( و 9-0های )مام پارامترها منحصراً از نتایج اتمی در جدولد. تمراجعه شو [90] پارامترها، به مرجع

-باید به این نکته توجه داشت که فرمول بندی استفاده شده آنان در پتانسیل د.ان( تعریف شده0-0)

  .باشدمناسب می های کوچکهای هارمونیک ساده، تنها برای تغییر شکل

در  [00] 0که توسط پلیمپتون LAMMPSهای این مدل با کد مدل سازی ثابت یسازشبیه 

انجام شده است، قادر  LAMMPSچون این مدل سازی با کد  انجام شده است. هارائه شد .033سال 

 .باشدمی هادستهبه محاسبات زیاد در درون 

 [.01]ک برای مدل مسوسکوپی Bead-springی پارامترهای خلاصه –( 0-0جدول )

DWCNT(8،8) -(12،12) SWCNT(5،5). پارامتر 
1880 kcal mol Ȧ2⁄⁄  1000 kcal mol Ȧ2⁄⁄  KT 

20 Ȧ 10 Ȧ 𝑟0 

90،000 kcal mol Ȧ2⁄⁄  14،300 kcal mol Ȧ2⁄⁄  𝐾𝐵 
180̊ 180 ̊ φ0 

19.7Ȧ 9.35Ȧ 𝜎
𝐿𝐽،∗ 

3.2 kcal mol⁄  15.1 kcal mol⁄  𝜀
𝐿𝐽،∗ 

 

                                                 
1 - Plimpton 
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 شبیه د.باشیممعتبر  CNTی هندسی خاص هامدلارامترهای ارائه شده در این قسمت تنها برای پ

  ،اندهدر مقیاس کوچک بررسی کرد  bead- springن ی حاوی صدها الماهالولهیش نانو آرا، هایساز

 دهد.را نشان می هالوله( آرایش نانو 01-0شکل )

 

و  nm.1ی دو جداره )با ارتفاع نانو لوله Bead-spring، 01ی در مقیاس مسو لولهشبیه سازی نانو  –(01-0شکل )

 [.01] ددهیمبه دسته شدن با پیوند واندر والس را نشان  هالولهرایش نانو ، گ(. nmفاصله بندی 

  

( وابستگی طول 0است : ) هآنان بر روی این موارد تأکید شد Bead-spring ی سازدر شبیه 

( 9) ه؛های خمشی و طول به هم چسبید( ارتباط بین جابجایی0) ه؛خمش به نسبت طول کلی نانو لول

ی چند لولهی تک جداره در مقایسه با نانو لولهانو ناختلاف مؤثر بین سفتی خمشی و استحکام اتصال 

 جداره. 

ی لوله( انجام شده است. در دو نانو .،.ی تک جداره )لولهمدل سازی بر روی دو جفت نانو 

ر دو د. هباشنیم nm 011ل ی دیگر دارای طولولهدر حالی که دو نانو  ،nm.1اول طول نانو لوله 

 nm02.=Δی خمش مورد نیاز فاصلهدر صورتی که  ،گیرندیماز یکدیگر قرار  .nmه جفت در فاصل

شبیه  ت.محاسبه شده اس �̇�090 ریباً برابتقر( طول خمش 00-0ی )ز معادلهبا استفاده ا د.باشیم

خمش را  ل( نشان داده شده است، به ترتیب، طو00-0ها، همان طور که در شکل )های آنیساز

�̇�000 و�̇� 0.0 دهند. انحراف ناچیز مقدار محاسبه شده به رای اولین و دومین دوتایی را نشان میب

ها نگامی که جابجایی خمشی یکی از نانو لوله. هدشویه منسبت داد هالولهتقارنی خمش نانو بی

  ت.(، نانو لوله به افزایش طول خمش نیازمند اسnm 02.<Δافزایش یابد )
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 .بررسی شده است .nmتا  nm9ن بی هالولهی نانو فاصله ،برای تأیید جابجایی های مورد نیاز

( نشان داده شده 00-0در شکل ) nm.1ع ا ارتفاب (.،.ی منفرد )ی، دو تایی نانو لولهنتایج دسته

برای فاصله بندی  �̇�090طول  و nm9رای فاصله بندی ب �̇� 010ی خمشی شدهول محاسبه ت. طاس

nm.،  در مقایسه با نتایج به دست آمده از نانو مکانیک به ترتیب برابر�̇�00.و�̇�000 م د. هباشنیم

 هالولهانحراف ناچیز مقدار محاسباتی مربوط به خمش جفت نانو  ،چنان که پیش از این گفته شد

 د.باشیم

ی تک جداره که هر دو با هندسه برابر با دو نانو لوله ی دو جدارهجفت نانو لولهیک  ،در نهایت

همان طور که در شکل  اند.شدهباشند. با هم مقایسه می .nmفواصل مساوی  درو  nm.1دارای طول 

جداره به چند ی هالولهزمانی که نانو ] 01 [های بوهلربر اساس یافته .داده شده استنشان ( 0-00)

ی بیرونی نسبت به مرکز هالولهافزایش در جابجایی برای نانو  ،شوندصورت دو تایی شبیه سازی می

 . دباشیمنانو لوله نیازمند به افزایش در طول خمشی 

 )د( )ج( )ب( )الف(
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 SWCNT( . ،.تأیید نتایج شبیه سازی مقیاس مزو با مدل تئوری نانو مکانیک : )الف( طول متفاوت ) –( 00-0شکل )

ی بین فاصله nm.1)در طول  SWCNT( . ،.در ) هالولهی متفاوت بین فاصله(، )ب( nm011و  nm.1برای دو جفت )

)د( شکل ، �̇�091و طول خمش  .nmو فواصل مساوی  nm.1با طول  DWCNTs)ج(  ،(.nmتا  nm9بین  هالوله

 nm.[01.]فواصل مساوی  و nm011با طول  SWCNTs، دسته

ه سازی وطابقت بین نتایج شبیاند. مشدهها و اعداد از مدل نانو مکانیک تئوری گرفته ینچخط          

ی منظم هادستهآنان هم چنین دریافتند که  د.شویم( دیده 00-0در شکل) Bead-springمدل 

  د.باشنیمهای نسبتاً طویل پایدار یسازتحت شبیه 

 (SDOF) آزادی درجهیک  Lollipop مدل -2-4-9

 با یک در جه آزادی هالولهبرای تشکیل دادن دسته نانو  Lollipopمدل  -الف

سمت مهم در ت. قارائه گردیده اس 0113در سال [ 01] 0این مدل توسط کرنفورد و همکارانش

یی است که قادر به شبیه سازی نظم هالولهی آزادی، نمایش نانو درجهیک  (lollipop)ی مدل توسعه

ی استفاده از خصوصیات تعیین شدها باشند. آنان بیمی کربن هالولهی بزرگ نانو هادستهساختاری 

ها به بررسی شکل گیری، مکانیک و نظم ساختاری دسته نانو لولههای اتمی نانو مواد با روش

ی توسعهدون نیاز به ، بهای اتمییسازمستقیماً با شبیه  SDOF پرداختند. مدل یک درجه آزادی

برای  ،زیر است: اول دوگانهین مدل دارای اهداف اشبیه سازی ت. توسعه یافته اس Bead-Spring مدل

 ،قابلیت مؤثربررسی  ،و دوم ،یبی در مقیاس نسبتاً بزرگ تأیید شده باشندی ترکهانمونه ،شکل دسته

باشد، که با معرفی تغییرات های بزرگ نانو لوله مییشآرادرون  هالولهبا مهارت شکل دادن دسته نانو 

های پارامتریک یبررسدر این مدل  .آیندی ساختاری و هندسی بدست میهاالمانهندسی بر روی 

و دیگر پارامترهای ساختاری و فیزیکی که به سرعت  قطرهافاصله بندی،  ،طول نانو لولهمرتبط با 

ها را با مهارت تکمیل کند و به سطح منحصر به فردی از خصوصیات بتواند اشکال دسته نانو لوله

ساختارهای تواند در نانو یمین روش . انیز بررسی شده است دهای نانو لوله دست یابیشآرامکانیکی، 

  د.جدید نیز مورد استفاده قرار گیر

                                                 
1 - Cranford et al. 
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 Lollipop مدل شدند و همچنینمیکه به روش اتمی تعیین  مواد یپارامترهابا استفاده از 

ها در دسته، آنان در نظر گرفتن نیروی واندروالس ضعیف بین نانو لولهبا  و کربنی هایلولهنانو 

آنان همچنین مفاهیم  .صدها هزار نانو لوله بپردازندهای حاوی یفردتوانستند به مطالعه بر روی 

سفتی خمشی و انرژی سطح بر روی شکل و اندازه  ،، از قبیل : ضریب ظاهریهالولهی نانو پارامترها

ی تک جداره و دو جداره با نسبت هاو لولهنان .را مورد بررسی قرار دادند ،شکل عمودی دسته ها،دسته

نیز توسط آنان مورد بررسی قرار  هالولهزیع چگالی داخلی دسته نانو ظاهری متفاوت و هم چنین تو

 هالولههای مختلف نانو یشآرامدل آنان همچنین توانست برای  ها،لولهلاوه بر کاربرد نانو عگرفت. 

 د.مورد استفاده قرار گیر

 Bead-Springاز مدل  SDOFتوان به آن اشاره کرد این است که مدل ی دیگری که مینکته

با یک تابع انرژی کلی سیستم که در  SDOF( به طور مشابه مدل 00-0شکل ) .به دست نیامده است

  دهد:ی زیر بیان شده است را نشان میمعادله( و یا 06-0ی )معادله

(0-03) ∅𝑆𝑦𝑠𝑡𝑒𝑚 = ∅𝑇 + ∅𝐵 + ∅𝑤𝑒𝑎𝑘, 

ها یلپتانسکه  ،Bead-Springاگر چه برخلاف مدل ما بین میکروسکوپیک و ماکروسکوپیک 

یک نانو  SDOF، فرمول بندی هر واحد مدل ،توسعه یافته است برای نانو لوله در یک روش چند تابعی

بدون  اجزا ،گر چه دو جزء آنا باشد؛یممدل آنان حاوی سه جزء . لوله کلی در نظر گرفته شده است

نشان داده شده است( ولی بر روی ( 00-0مان طور که در شکل )د )هباشنیمجرم تصنعی ثابت 

  د.شبیه سازی اثری ندارن فرایندهای
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ی یک جزء یلهوسبه  Lیک نانو لوله همگن با طول  lollipopی کربن هالولهمدل یک درجه آزادی نانو  –(00-0شکل)

 [.01]ددهیممنفرد را نشان 

 جفت پتانسیل و سختی ساختاری  -ب

که توسط ، برای رفتار محوری از یک پتانسیل هارمونیک ساده استفاده شده است SDOFدر مدل 

  شود:ی زیر بیان میمعادله

(0-91) ∅𝑇(𝐿) =
1

2
𝐾𝑇(𝐿 − 𝐿0)2 , 

 Lبرابر طول بی بار لوله و  𝐿0  ،پتانسیلی که بر حسب طول کلی نانو لوله ،شودهمان طور که دیده می

ی کوچک در هاشکلاز طرف دیگر تغییر  .فرمول بندی شده استبه نمایندگی از طول کنونی لوله 

  .ی بزرگ محوری اثری نداشته استهاکرنششکل بندی دسته نانو لوله بر روی 

 های خمشی و پیچشییسخت -ج

علاوه بر آن پتانسیل دیگری با استفاده از  ،دهدیمپتانسیل هارمونیک ساده، انرژی خمشی را نشان 

طول تیر به  .الف( نیز فرمول بندی شده است 00-0تئوری تیر برای یک تیر دو سر گیردار شکل )

در نظر گرفته و گشتاور خمشی به کار رفته در دو انتهای ثابت به  (𝑙𝑖)عنوان طول خمش هر نانو لوله 

  صورت زیر تعریف شده است:

(0-90) 𝑀 =
6𝐸𝐼∆

𝑙𝑖
2 ،    

 شود :میدر این صورت نیروی معادل به شکل زیر در نظر گرفته 
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(0-90) 𝐹 =
𝑀

𝑙𝑖
 ,    

آنان همچنین نشان دادند که انرژی خمشی این فرمول بندی با انرژی خمشی نشان داده شده در 

ی کلی که سبب جابجایی خمشی یهزاوسپس ارتباط نیرو با  د.باشیم( یکسان .0-0ی )معادله

 شود :ب( دیده می-00-0ز شکل ). ابیان کردندر شود را با فرمول زییم

(0-99) ∆

𝐿
= 𝑡𝑎𝑛 𝜃 =

1

𝐿

𝐹𝑙𝑖
3

6𝐸𝐼
،   

  طول کلی نانو لوله و عبارت است از : Lدر آن 

(0-90) 
𝐹 = ⌈

6𝐸𝐼𝐿

𝑙𝑖
3 ⌉  𝑡𝑎𝑛𝜃 ،    

(0-9.) 
𝐹 = ⌈

6𝐾𝑏𝐿

𝑙𝑖
3 ⌉ tan(𝜑 − 𝜑0) ،   

طول  L( در نظر گرفتند. 00-0ی )ی معادلهرا طول خمش مورد نیاز برای محاسبه 𝑙𝑖در این عبارت 

ه برای ک ،EIهای خمشی نانو لوله کامل )به صورت تئوری برابر است با سختی 𝑘𝑏کلی نانو لوله،

تعادل در نظر  یزاویه 𝜑0و  ،ی نانو لولهزاویه 𝜑، د(تشخیص از سختی خمشی الاستیک به کار می رو

𝜑0)گرفته شد = 081
̊
). 

در نتیجه  د.باشنیمزاد ، آاختیاریت از نظر خمش در حال هالولهنانو  ،بل از دسته شدنق

همکارانش با استفاده از مقاومت خمشی و سختی خمشی به عنوان یک پارامتر محدود و کرنفورد 

ی رابطهستند با فرمول بندی مناسب، به دسته شدن توان هالولهکننده برای شکل دسته و تمایل نانو 

نگامی که مقاومت خمشی به طور معکوس با طول خمش متناسب . هنیروی خمشی را بدست بیاورند

و نیرو به مینیمم خود  گرددیمکه، طول خمش به طول کلی نانو لوله نزدیک  دیآیمنین بر ، چاست

ز هم جدا ، ای نزدیک به همهالولهانو زمانی که ن ها،لوله. به سبب چسبندگی نانو شودیمنزدیک 

ج( 09-0همان طور که در شکل ) ،شودیمفرض کردند که طول خمش به طول کلی نزدیک د شونیم

  ت.نشان داده شده اس

(0-96) 𝐹𝑚𝑖𝑛 = ⌈
6𝐾𝑏

𝐿2
⌉ tan(𝜑 − 𝜑0) ،        
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 )الف( 

 

 

 

 )ب(

  

 (0-)ج

 

 (0-)ج

 

 (9-)ج

 

)ج( دارای تغییر طول  ،ی تقریبی خمشهیزاو)ب( دارای ، فرضیات تئوری تیر : )الف( تیر دو سر ثابت –( 09-0شکل )

𝑙𝑒ا طول خمش ، ب(شکل اولیه0، ا طول تعادل برابر دسته، ب( نانو لوله در شکل  0ا تطابق دسته : ، بlخمش  < 𝑙 < 𝐿 

𝑙( شکل نهایی پیوسته با طول خمش برابر با طول کلی 9، = 𝐿. [01] 

-beadل ( در مد 𝜑0و 𝐾𝑏بنابر این نیروی خمش به جای دو پارامتر معین پتانسیل خمشی )

spring،  به سه پارامتر𝐾𝑏، 𝜑
0

مقاومت آن نسبت به  ،با افزایش طول نانو لوله .وابسته شده است Lو 

 د. ابییمو سختی خمشی کلی نانو لوله کاهش  ابدییمخمش تغییر 

 پیوند اتصال –د

به  جونز -لنارد ی کربنی را از روش پتانسیلکرنفورد و همکارانش پیوندهای واندروالس بین دو نانو لوله

را قابل چشم پوشی فرض  هالوله، پیوند بین مناطق غیر تماسی در نانو SDOFدر مدل . دست آوردند

نیروی د از یک نانو متر عبور کن هااتمی فاصلههنگامی که  ،برای اتم کربن هاآنر اساس مدل . بکردند

با استفاده از تغییر شکل خمشی مقطع عرضی تیر الاستیک  .[00]دشوینمواندروالس در نظر گرفته 

نانومتر به طور عددی محاسبه  0تا  0کز ی مرکز به مرفاصلهفزایش در انرژی پیوند برای ، امفروض

( تک جداره .،.ی کربنی )لولهی سختی خمشی و انرژی چسبندگی برای نانو ز پارامترهاا ،شده است

زمانی است که نانو  %7 ماکزیمم افزایش انرژی پتانسیل تقریباً ت.استفاده شده اس nm .1ل با طو
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قرار گرفته  nm0ی بیشتر از فاصلهدر  هالولههنگامی که نانو د. باشنتقریباً نزدیک به یکدیگر  هالوله

 [.09]رسیده است  %9فزایش افت پتانسیل به کمتر از ا باشند،

  ی تعادل، انرژی تعادل را این چنین در نظر گرفتند:فاصلهۀ تماس در در منطق

(0-97) 𝜀𝐿𝐽
∗ =

1

2
𝐸𝐿𝐿 ،  

(0-98) 𝜀𝐿𝐽 = 𝜇 × 𝜀𝐿𝐽
∗  ،    

 باشد :می ی طول تماسیلهوسپارامتر تعریف شده به  𝜇در آن 

(0-93) 𝜇 =
𝐿 − 𝑙𝑖

𝐿
،   

طول خمش برای هر  𝑙𝑖انرژی چسبندگی هر واحد طول و  𝐸𝐿طول کلی نانو لوله، Lدر آن 

این نتایج در  ت.( محاسبه شده اس00-0ی )لوله در نظرگرفته شده است، هم چنان که در معادله

  اند:جونز اصلاح شده-پتانسیل لنارد

(0-01) 
∅𝑤𝑒𝑎𝑘(𝑟𝑖𝑗) = 4𝜇𝜀𝐿𝐽

∗ (⌈
𝜎𝐿𝐽

𝑟𝑖𝑗
⌉

12

− ⌈
𝜎𝐿𝐽

𝑟𝑖𝑗
⌉

6

) ،    

𝜀𝐿𝐽(، و 93-0ی )ی معادلهبه وسیله 𝜇، همان تعریف قبل را دارند  𝜎𝐿𝐽و   r(01-0در )
ی از معادله ∗

(97 −  د.آیبه دست می (0

 روش محاسباتی  -ه

یلمپتون ارائه پتوسط  .033ه در سال ک LAMPSد با استفاده از ویرایش اصلاح شده ک SDOFمدل 

ها که در ابتدای این یوندهای بین نانو لولهپرای اجرای ب سلمپد ت. کدل سازی شده اس، مشده است

یک . زیرا دارای تفاوت قابل توجهی با انجام دینامتتوسعه یافته اس ،مدل توضیح داده شده است

شبیه سازی  .nsا زمان کلی ب ،fs01ی زمانی دورهها با یشآرادر این مدل،  .مولکولی مرسوم را دارد

ی نسبتاً کوتاه مدت هستند؛ ولی برای بررسی و صرفاً برای رسیدن موکولگر چه شبیه سازی اند. اشده

ز پارامترها تابعی از طول هم چنان که بیان شد، تعدادی ا .به تعادل و اجرا به زمان طولانی نیاز دارد

در  د.دهیما نشان ر nm0111با طول  هالوله( پارامترهای نانو .-0دول )ج باشند،یمی مدل لولهنانو 
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آرایش زیر ا ه موجب آن از هر گونه اثرات سطح و یب و اندشدهدر خلأ شبیه سازی  هالولهمدل آنان نانو 

 .صرف نظر کردند 0هلای

 nm0111[01]با طول  Lollipopی مدل یک درجه آزادی پارامترهای خلاصه –( .-0جدول )

DWCNT(8,8) -(12,12) SWCNT(5,5) پارامتر 

1880،000 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙 �̇�2⁄⁄  1،000،000 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙 �̇�2⁄⁄  KT 

1000 �̇� 10 �̇� 𝑟0 

1،195،600 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙⁄ ) − �̇� 95،800 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙⁄ ) − �̇� 𝐾𝐵 

180 ̊ 180 ̊ φ0 

10000�̇� 10000�̇� L 

3.30 × 10−10 𝐽 𝑚⁄  2.31 × 10−10 𝐽 𝑚⁄  𝐸𝐿 

19.7�̇� 9.35�̇� 𝜎𝐿𝐽 

23750 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙⁄  16625 𝑘𝑐𝑎𝑙 𝑚𝑜𝑙⁄  𝜀𝐿𝐽
∗  

 د.باشنیمخاص معتبر  CNTی هندسی هامدلارامترهای ارائه شده در اینجا تنها برای پ

 های کربنیخواص کششی و فشاری دسته نانو لوله-2-5

مورد بررسی قرار گرفت. او  0366ر سال د [01] 0یاکوبسنط های کربنی اولین بار توسلولهکمانش نانو 

با استفاده از تئوری مکانیک پیوسته و اعمال پتانسیل برنر نتایجی را برای بار بحرانی کمانش بدست 

کربنی های اولین مدل ساختاری را برای تحلیل کمانش نانو لوله 0110در سال  [01آورد. لی و چو ]

های ا استفاده از مدل ساختاری خود به تحلیل کمانش نانو لولهب 0117ر سال د [00] وبه کار بردند. ه

با استفاده از روش دینامیک مولکولی به بررسی اثرات  0117ر سال د [00] 9ینکسکربنی پرداخت. 

 ای پرداخت.ی و دما بر روی بار بحرانی و داخل صفحهجا یتهطول، عیوب 

مولکولی، به بررسی بار و -ا استفاده از یک مدل ترکیبی پیوستهب 0118ر سال د [09] 0ونگ   

آن از ر دل ساختاری جدید که دمبا  0113های کمانش پرداخت. پروانه و شریعتی در سال کرنش

ی پیوندی کشش و پیچش استفاده شده هاکنشبرهمهای غیر خطی محوری برای مدل کردن رابط

                                                 
1 - substrate 
2 - Yakobson 
3 - Xin 
4 - Wang 
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ی پیوندی هاکنشبرهماستفاده از المان فنر غیر خطی محوری برای مدل کردن  است و همچنین با

ی منفرد را مورد بررسی قرار دادند اند و کمانش نانو لولهتغییر زاویه استفاده شده است را ارائه داده

ها انجام شده است تحلیل آقای تنها بررسی که بر روی خواص کششی و فشاری دسته نانو لوله .[1.]

 باشد.یم [08همکارانش ]و ی ل

 [44] 2112در سال  0ی و همکارانشلمدل محاسباتی  -2-5-0

ها لی و همکارانش با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی خواص کششی و فشاری دسته نانو لوله

تانسیل برنر پاز ، در مدل آنان را با مدل کردن پتانسیل برنر همراه با پتانسیل واندروالس بدست آوردند.

𝑏𝑖𝑗باشند. و های دافع و جاذب میجفت ترمبه ترتیب  𝑉𝐴(𝑟)و 𝑉𝑅(𝑟)که در آن  استفاده شده است،
̅̅̅̅ 

های واندروالس درون و بین باشد. برای مدل لی پیوندها میی پیوند واکنشی و تجربی بین اتممرتبه

(، را با پتانسیل لنارد جونز 06-0ی )عادلهپتانسیل اصلی برنر در م لی،اند. های کربن اعمال شدهنانولوله

  ( را بدست آورده است:00-0و عبارت ترکیبی محاسبه شده ) توسعه داده

(0-09) 𝐸𝑅𝐸𝐵𝑂 = 𝑉𝑅(𝑟𝑖𝑗) − 𝑏𝑖𝑗
̅̅̅̅ 𝑉𝐴(𝑟𝑖𝑗)،    

(0-00) 𝐸𝑇𝑂𝑇 = ∑ ∑[𝐸𝑅𝐸𝐵𝑂 + 𝐸𝑣𝑑𝑤]

𝑖>𝑗𝑖

،  

  به صورت زیر تعریف می شود : 𝐸𝑣𝑑𝑤که در آن 

(0-0.) 𝐸𝑣𝑑𝑤 = {

0                                                𝑟𝑖𝑗 < 𝑟�́�

𝑐
3،𝑘

(𝑟𝑖𝑗 − 𝑟𝑘)
3

+ 𝑐
2،𝑘

(𝑟𝑖𝑗 − 𝑟𝑘)
2

  𝑟𝑖𝑗 ≤́

𝐸𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗)                              𝑟𝑚 ≤ 𝑟𝑖𝑗 < 𝑟�́�

rij < 𝑟�́�        

 

𝑐𝑛،𝑘 ضریب اسپلاین فضایی nm120=𝑟�́� ،nm 1290=𝑟�́� ،nm021=𝑟�́� .می باشد 𝐸𝐿𝐽 به عنوان پتانسیل

  :گرددیملنارد جونز تعریف شده است که به صورت زیر محاسبه 

                                                 
1 - Liew 
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(0-06) 𝐸𝐿𝐽 = 4𝜉 ⌈(
𝜎𝑖𝑗

𝑟
)

12

− (
𝜎𝑖𝑗

𝑟
)

6

⌉   

و به عنوان قطر برخورد بین دو  nm129967 برابر 𝜎 و ..meV 02پارامتر عمق چاه و برابر  𝜉در آن 

پتانسیل واندروالس تنها زمانی که پتانسیل برد  لی، مولکولیاتم تعریف شده است. در مدل دینامیک 

𝑟𝑖𝑗کوتاه باشد برای مثال برای  < 0.0 𝑛𝑚 ( انرژی کلی 00-0،صفر در نظر گرفته شده است. شکل )

𝑟𝑖𝑗کمتر از  𝑟𝑖𝑗دهد. هنگامی که های کربن در فواصل مختلف را نشان میجفت اتم < 1.0 𝑛𝑚 باشد، 

𝑛𝑚 1.0گردیده. زمانی که ( محاسبه 00-0ی )پتانسیل توسط معادله ≤ 𝑟𝑖𝑗 < 1.90 𝑛𝑚  پتانسیل به

گردد. در انتها زمانی که ( محاسبه می.0-0یک پتانسیل تدافعی تبدیل شده و با تابع سپلاین فضایی )

1.90 𝑛𝑚 ≤ 𝑟𝑖𝑗 <  ( به دست آمده است.06-0ی )باشد، پتانسیل توسط معادله 0

 

را رسم کرده است.  𝑟𝑖𝑗ی بین اتمی انرژی پتانسیل کلی  یک جفت اتم کربن به عنوان یک تابع از فاصله -(00-0شکل )

 [.08]د دهرا نشان می نمودار درونی مقادیر بین 

 

ی نانو لولهی انرژی کرنشی هر اتم در تحلیل لی، با به کار گرفتن پتانسیل برنر با محاسبه

حت آن بررسی شده است. در این مطالعه، ص [03] 0یواستواصری آن با نتایج ( و مقایسه1،8کربن )

                                                 
1 - Srivastava 
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آنالیز بدون در نظر گرفتن کنترل دمایی انجام گرفته است. در شبیه سازی دینامیک مولکولی معادلات 

ش و فشار محوری شوند، هنگامی که کشحرکت با الگوریتم پیش بینی و تصحیح کننده کامل می

01لوله کربن با استفاده از نرخ ثابت و دسته نان 𝑚 𝑠⁄ شوند. هر شبیه سازی در هر دو انتها ساخته می

 د.می باش fs0 ی زمانی شبیه سازی برابری زمانی و هر مرحلهمرحله 0.111دارای مجموع 

دهد. نشان میی کربن در دینامیک مولکولی را ( شماتیک دو دسته نانو لوله.0-0)ل شک

ی کربن منفرد که در کنار یکدیگر در یک ردیف های کربن حاوی سه و یا هفت نانو لولهدسته نانو لوله

ها مورد استفاده های مختلفی از دسته نانو لولههاند. در شبیه سازی دینامیک مولکولی، اندازقرار گرفته

 .شوندلوله منفرد تعیین میها به وسیله اندازه نانو اند. این اندازهقرار گرفته

 

   )ب(       الف(         (

 

 

 

ی دهد.) الف( دسته نانو لوله کربن سه تایی و )ب( دسته نانو لولهشماتیک سطح مقطع را نشان می -(.0-0شکل )

 باشند.ها در دسته دارای فواصل مساوی میهفت تایی، نانو لوله

 

 های کربن تحت کشش محوری های نانو لولهدسته -2-5-2

های کربن، تحت کشش محوری، تماماً از های دینامیک مولکولی دسته نانو لولهدر شبیه سازی

ستفاده شده است. ا (00،00)و ( 01،01)و ( 7،7)و ( .،.های )های منفرد با نامچهاردسته با نانو لوله

 اند. در طی بار گذاری کششی، دستههثابت شد nm 1290های منفرد در اختلاف فاصله بین نانو لوله

( نشان داده شده .0-0طور که در شکل )های ساختاری همانهای کربن تحت تغییر شکلنانو لوله

دو دسته نانو ر دهد که هیچ تغییر شکل ساختاری در ه( نشان می.0-0گیرند. شکل )است قرار می

-نانو لوله صفر وجود ندارد. زمانی که دسته ( در کرنش01و 01کربنی سه تایی و هفت تایی )ی لوله



 

 

42 

 

گیرند، ( نشان داده شده قرار می06-0های کربن مجدداً تحت نیروی کششی همان طور که در شکل )

𝜀 در کرنش = ر دارند. د قطرشان راهای کربن تمایل به منقبض شدن در امتداد دسته نانو لوله 1.09

𝜀 کرنش = کنند قبل از اینکه کاملاً از هم جدا گردند. هر دو دسته شروع به شکستن می 1.066

تایی را به  های سه تایی وهفتهای مختلف دسته نانو لولهدر اندازه 𝑃𝑓𝑙( بارهای شکست06-0شکل )

-ولههای کربن با قطر نانو ل نانو لوله دهند که دستهها به وضوح نشان میدهد. نمودارترتیب نشان می

 باشند.های منفرد بزرگتر دارای بار نهایی بیشتری می

ی سه تایی خیلی ی منفرد در یک دسته[، بار نهایی متوسط هر نانو لوله08های لی]بر اساس یافته

توان دریافت که باشد. بنابراین، میتایی میی هفتی نانو لولهنزدیک به مقدار بار نهایی متوسط دسته

ی کربنی های کربنی مستقیماً متناسب با بار نهایی متوسط هر نانو لولهدسته نانو لولهبار نهایی بحرانی 

 باشد.در دسته می

 

𝜀سه تایی در کرنش  یدسته نانو لوله   = 1 

 

𝜀هفت تایی در کرنش  یدسته نانو لوله = 1 

 

 

𝜀سه تایی در کرنش  یدسته نانو لوله = 1.09 

 

𝜀هفت تایی در کرنش  یدسته نانو لوله = 1.09 

 

 

𝜀تایی در کرنش  سه یدسته نانو لوله = 1.066 
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𝜀هفت تایی در کرنش  یدسته نانو لوله = 1.066 

 
-( در کرنش01،01های کربن )هفت تایی نانو لولهو های سه های ساختاری دسته نانو لولهتغییر شکل -(06-0شکل )

 .[08]د دههای مختلف در طی بار کششی را نشان می

 

ی تک های کربن تا حد صدها نانو لولهنانو لوله ی دستهی محاسبه سادهاین اطلاعات اجازه

دهد. برای ها اتم را میهای دینامیک مولکولی با میلیونجداره بدون انجام محاسبات گران شبیه سازی

ی تک جداره نانو لوله ی سه تایی و هفت تاییمثال، بار نهایی متوسط بحرانی یک دسته نانو لوله

 باشد.یم nN 00820ا ت 00720( به ترتیب برابر 01،01)

 

های تک های سه تایی و هفت تایی نانو لولههای مختلف دسته نانو لولهدر اندازه بارهای نهایی بحرانی –(07-0شکل )

 .[08] دهدجداره را نشان می

قریباً ت (01،01ی منفرد )با بیست نانو لولهی از این رو بار نهایی بحرانی یک دسته نانو لوله

ی تقریباً دهد که بار نهایی بحرانی از یک رابطهباشد. شکل همچنین نشان مییم nN 03020برابر 

ها امکان کند. این تواناییها متابعت میی تک جداره درون دستههر نانو لوله dخطی نسبت به قطر 

ها را به یابی ساده دادهدرونهای کربن را با دیگر دسته نانو لولههای تعیین بار نهایی بحرانی اندازه

 آورد. وجود می
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شوند توسط لی ی کربن دچار دگرگونی میهانانو لوله که در آنها دسته 𝜀𝑐𝑟های بحرانی کرنش

های نانو لولههای نسبتاً غیر مرتبط با دسته 𝜀𝑐𝑟ها کرنش بحرانیاند. با توجه به این یافتهبه دست آمده

باشد. اگر های در دسته میی آنها و تعداد کل نانو لولهباشد، با وجود اختلاف در اندازهکربن مختلف می

 120.6 و 12000این مقادیر به  اماباشد، یم 12063تا  12066معمولاً بین  𝜀𝑐𝑟های بحرانی چه کرنش

د کنفت میا (00،00ی کربن تک جداره )ههفت تایی نانو لول های سه تایی وه ترتیب برای دستهب

[08.] 

 

 

 ی کربن تحت فشار محوریهای نانو لولهدسته -2-5-9

[ انجام گرفته است تحلیل کمانش دسته نانو 08دومین تحلیلی که توسط لی و همکارانش]

-میهای ساختاری شوند دچار تغییر شکلها فشرده مینگامی که دسته نانو لولهه باشد.ها میلوله

های تک جداره سه ( تغییرات شکل، مراحل مختلف فرایند فشار را دسته نانو لوله08-0گردند. شکل )

 دهد.ا نشان میر (01،01و هفت تایی )
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( را 01،01ی تک جداره )لولهی سه تایی و هفت تایی نانو هالولهی ساختاری دسته نانو هاشکلتغییر  -(08-0شکل )

 .[08]د دهیمی مختلف نشان هاکرنشدر 

 

𝜀در کرنش   (CNT)های کربنینانو لولهی شکل دسته = ( نشان داده 08-0، که در شکل )1

𝜀ش شده است، هیچ تغییر شکلی در آن وجود ندارد. در کرن = خود  CNT دسته سه تایی .1.1009

ی هفت تایی کمی لولهشود، در صورتی که دسته نانو دچار فروپاشی به یک حالت سه تایی می به خود

𝜀شود. در کرنش خم می دسته نانو لولهه به طرف بیرون از هست = ی سه تایی لولهسته نانو ، د1.1.10

𝜀دهد و در کرنش به تغییر شکل ادامه می = هر دو دسته کاملاً دچار تغییر شکل ساختاری  1.0.96

ها در جدول کمانشی دسته نانو لولههای لی و همکارانش بر روی خصوصیات تایج بررسین گردند.می

 ( آورده شده است. 0-6)

 ]01[ های کربنهای مختلف دسته نانو لولهشکل 𝜀𝑐𝑟و کرنش بحرانی  𝑃𝑓𝑙( بار نهایی 2-2جدول )

 کرنش بحرانی

strain 𝜺𝒄𝒓 

بار نهایی متوسط برای هر 

 ی تک جدارهلولهنانو 

 𝑷𝒇𝒍بار نهایی

 هاانواع دسته

12063 7728 0992. 
CNT bundle of three (5, 5) SWCNTs 

12063 01029 9092. 
CNT bundle of three (7,7) SWCNTs 

12066 00720 0002. 
CNT bundle of three (10,10) SWCNTs 
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12066 07726 .9027 
CNT bundle of three (12, 12) SWCNTs 

12066 7828 ..026 
CNT bundle of seven (5, 5) SWCNTs 

12066 01.23 70029 
CNT bundle of seven (7, 7) SWCNTs 

12066 00820 01927 
CNT bundle of seven (10,10) SWCNTs 

12009 07626 00926 
CNT bundle of seven (12,12) SWCNTs 

 

ی کربنی منفرد هفت اندازه مختلف نانو لولهز ها توسط لی، ادر تحلیل کمانش دسته نانو لوله

(، .0،.0(، )00،00(، )01،01(، )7،7(، ).،.عبارتند از ) هاآن اندازهدر دسته استفاده شده است، 

بدست آمده توسط لی، برای  𝑃𝑐𝑟( بارهای کمانشی بحرانی 03-0(. نمودار شکل )01،01)و ( 08،08)

توان دریافت، هد. از نتایج آنان میدهای سه و هفت تایی را نشان میی مختلف دسته نانو لولههااندازه

نیز به طور نمایی افزایش  𝑃𝑐𝑟هنگامی که اندازه قطر نانو لوله منفرد افزایش یابد، بار بحرانی کمانش

های سه تایی تمایل به رسیدن به مقدار نانو لوله دسته 𝑃𝑐𝑟، بار کمانش بحرانی یابد. همچنینمی

𝑃𝑐𝑟ماکزیمم  ≈ 911𝑛𝑁 های را دارند؛ اگر چه دسته ی کربنی منفردنانو لوله با وجود افزایش قطر

CNT  با هفت نانو لوله منفرد دارای بار بحرانی در حدود𝑃𝑐𝑟  حدود دو یا سه برابر بزرگتر از دسته نانو

 باشند.های سه تایی میلوله

یابد، اختلاف در بار ش میی هفت تایی افزاینانو لوله در دسته نانو لوله dزمانی که قطر 

یابد. برای مثال آنان دریافتند، در های سه تایی و هفت تایی افزایش میکمانشی بحرانی بین دسته

𝑑 ،ی منفردقطر نانو لوله = 1.68𝑛𝑚 برابر  020( در حدود .،.ی )بار بحرانی کمانش دسته نانو لوله

𝑑ه که قطر ب است. با این وجود زمانی تربزرگ = 0.00𝑛𝑚 یابد، بار کمانشی بحرانی دسته افزایش می

های لی، برای بار بحرانی کمانش ( یافته0-0یابد. شکل )رابر افزایش میب 020( به 08،08ی )نانو لوله

های تو پر با در نظر گرفتن پیوند دهد، مربعهای مختلف دسته نانو لوله را نشان میبرای اندازه

 باشند. ط تو خالی بدون در نظر گرفتن این پیوند میای و نقاواندروالس بین لوله
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نشان  SWCNTنمودار بارهای بحرانی کمانش  دسته نانو لوله های سه وهفت تایی را بر حسب قطر  -(03-0شکل )

 .[08]د می ده

( نشان داده شده است، این مطلب 03-0از نتایج بدست آمده توسط آنان که در نمودار شکل )

به صورت  𝑃𝑐𝑟ها، بار بحرانی کمانشی درون دسته SWCNTبا وجود تعداد یکسان  شود کهیافت می

یابد؛ آنان هم چنین های منفرد در درون دسته افزایش مینانو لوله قطر نمایی با افزایش مقدار

باشند، تایی شبیه به هم میی هفت وسهدر دو دسته 𝑃𝑐𝑟دریافتند، گرایش افزایشی بارهای کمانشی 

ای در نظر گرفته توان دست یافت که، پیوند واندروالس بین لولهولی به بار کمانشی بزرگتر زمانی می

باشد، نتایج به دست آمده می .[91]های لودر توافق با یافته [08]ی لی و همکارانشنشود. این یافته

فرد درون دسته، سبب های منهای واندروالس ضعیف بین نانو لولهدهند که، پیوندتوسط لو نشان می

-دلیل این کاهش به سبب رفتار نیروی واندروالس بین نانو لوله .شودکاهش مدول الاستیک دسته می

-ها مانع حرکت و چرخش آسان نانو لولهباشد. نیروی واندروالس بین نانو لولههای منفرد در دسته می

 شود.ی منفرد درون دسته می
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ی هفت تایی کربن با و بدون ی منفرد در دسته نانو لولهبرای قطرهای مختلف نانو لوله 𝑃𝑐𝑟بار کمانشی  –(01-0)ل شک

 [.08] ایهای واندر والس بین لولهدر نظر گرفتن پیوند

های لوله نانو ی بینپارامتر دیگری که توسط لی مورد بررسی قرار گرفته است اثر فاصله

های دینامیک مولکولی در که با استفاده از شبیه سازی [08]باشد. در تحلیل لیمنفرد درون دسته می

های ای مختلف انجام شده است به این نتیجه رسیده است که، در دسته نانو لولههای فاصلهشکاف

ی نقش افاصلهی شکاف اندازه ای وجود داشته باشد،یوندهای واندروالس بین لولهپکربنی هنگامی که 

ی افاصلهلی مجموعاً از سه شکاف  . در تحلیلدها دارنانو لوله دستهمهمی در خصوصیات کمانشی 

nm1200 ،nm 1290 وnm 12.0 ( نتایج به دست آمده 01-0)ل انومتری استفاده شده است. شکن

ی هفت تایی ی منفرد در دسته نانو لولهدر قطرهای مختلف نانو لوله 𝑃𝑐𝑟توسط لی برای بار کمانشی 

 دهد.ای را نشان میهای واندروالس بین لولهگرفتن پیوندکربن با و بدون در نظر 

نانو متر بر اساس  120ای کمتر از لی همچنین به این نتیجه رسیده است که شکاف فاصله

ای شود، زیرا پیوند کووالانسی درون لولهینمرای اعمال نیروی واندروالس انتخاب ب (.0-0ی )معادله

𝑟𝑖𝑗زمانی که  < 1.0𝑛𝑚 ( یافته00-0باشد، در نظر گرفته خواهد شد. شکل ) های لی در مورد بار

ای مختلف را نشان های فاصلههای کربن با شکافهای مختلف دسته نانو لولهبحرانی کمانش در اندازه

شوند، مقدار بار بحرانی کمانش دسته نانو های واندر والس در نظر گرفته نمیدهد. زمانی که پیوندمی
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های آنان افزایش قطر نانو ر اساس یافتهب باشند.ای متفاوت تقریباً یکسان میها با فواصل بین لولهلوله

شود اما از این قطر به انومتر باعث افزایش بار کمانش بحرانی مین 0210ی منفرد در دسته تا مقدار لوله

  ر روی بار کمانش بحرانی ندارد.ی منفرد در دسته نانو لوله تأثیر زیادی ببعد افزایش قطر نانو لوله

 

ای مختلف با و بدون در های نانو لوله کربن در شکاف فاصلههای مختلف دستههای کمانشی اندازهبار -(00-0شکل )

 [.08های واندروالس ]نظر گرفتن پیوند

، در نظر گرفته شد هاآنی در محاسبات الولهیوندهای واندروالس برد بلند بین پهنگامی که 

 یافاصلهر شکاف ت. دای دیگر مقادیر یکسانی نداشهای مختلف بین نانو لولهبار بحرانی در فاصله

𝑛𝑚1200 12.0ای از شکاف فاصله تربزرگهای کربن انو متری بار بحرانی کمانش دسته نانو لولهن 

ی منفرد در دسته نانو های کربندلیل آن به سبب ایجاد پیوند کووالانسی بین نانو لولهد. نانومتری ش

ی کربنی فشرده بیان شده است. هنگامی که این دسته نانو لوله 𝑛𝑚 120 ایی بین لولهلوله با فاصله

شود و امکان ایجاد کمتر می 𝑛𝑚 120ی مجاور از مقدار لوله نانو  های دوی بین اتمشود، فاصلهمی

ی ی مجاور درون دسته نانو لولهحد دو لولهشود. نزدیک شدن بیش از پیوند کووالانسی فراهم می

کند که سبب کاهش بار های واندروالس تدافعی ایجاد مینانو متر پیوند 1200ی افاصلهکربن با شکاف 

)شکل د. در پی دارا نانو متر ر 1290ای ی بین لولهفاصله بابحرانی کمانش کمتر از یک دسته نانو لوله 

 (.00-0درون نمودار 
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 .[08] هفت تاییو های سه های مختلف دسته نانو لولههای بحرانی در اندازهکرنش -(00-0شکل )

نیز مورد بررسی قرار  CNTهای مختلف دسته 𝜀𝑐𝑟های لی و همکارانش کرنش بحرانی در بررسی

دهد. میی منفرد را نشان های بحرانی بر حسب قطر نانو لوله( نتایج کرنش00-0گرفته است. شکل )

تک جداره درون دسته نانو  نانو لوله دهد، هنگامی که قطر( نشان می00-0همان طور که نمودار )

-کاهش خواهد یافت. علاوه برآن کرنش بحرانی دسته نانو لوله 𝜀𝑐𝑟رنش بحرانیک ها افزایش یابد،لوله

یابد، افزایش می قطره های سه تایی بزرگترند. اما هنگامی کهای کربنی هفت تایی عموماً از دسته

 [. 08]د برای هر دو دسته نانو لوله سه تایی وهفت تایی کمتر می شو 𝜀𝑐𝑟اختلاف بین کرنش بحرانی 

 



 

 

 

 

 

 فصل سوم

 شبیه سازی 

های کربنیدسته نانو لوله  
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های مختلفی کربنی آغاز شده است، روشهای شبیه سازی نانو لولهو از زمانی که مدل سازی 

های مختلف اند که هر کدام به نوبه خود قادر به حل مسائل در زمینهبرای این نانو مواد ارائه گردیده

ه علت اندازه بسیار کوچک نانو مواد، محاسبه خصوصیات مکانیکی از قبیل مدول ب مکانیکی هستند.

ی زیادی را در میان محققان هابحث ،ومت کمانشییانگ، استحکام کششی و فشاری و همچنین مقا

ا اینکه کارهای تجربی در زمینه نانو مواد بسیار قابل ت. بهای اخیر ایجاد کرده اسنانو مکانیک در سال

تجربی و اختلاف فاحش  توجه هستند؛ اما نیاز به شرایط خاص آزمایشگاهی برای این گونه کارهای

وارد باعث شده است که محققان برای توجیه و تفسیر کارهای میان نتایج بدست آمده در بعضی م

های کربنی به علت نانو لوله ،تجربی به کارهای محاسباتی رو بیاورند. در بسیاری از مواد نانو ساختار

 ویژگی منحصر به فرد مکانیکی و الکتریکی خود از توجیه بیشتری برخوردار هستند.

تحقیقات نظری زیادی نیز  ،های کربنیر روی نانو لولهدر کنار کارهای تجربی صورت گرفته ب

مکانیک مولکولی: در واقع هر مسئله  هایروش-0ها انجام شده است. برای مدل سازی این نانو لوله

ما به علت حجم محاسباتی ا توان با این روش مدل کرد؛یمهای اتمی و مولکولی را مرتبط با حرکت

ها ها و اتمهای کوچک که شامل تعداد کمی از مولکول به سیستمها معمولاًاین روش ها،آنبالای 

دیدگاه دیگر مدل  -0شوند .و ثانیه تا نانو ثانیه محدود میکهای با عمر کوتاه از پیهستند و پدیده

باشد که به علت سهولت در به کار گیری و نیاز به زمان کمتری برای سازی مکانیک پیوسته می

توانند کایرالیتی های بدست آمده از این دیدگاه نمیاند. اما مدلمحققان زیادی به آن رو آورده ،تحلیل

مدل  .آورندینمنابر این نیروهای اعمال شده بر روی اتم را به شمار ب ها را در نظر بگیرند.نانو لوله

نظر زمان تحلیل نیز  مکانیک ساختاری علاوه بر نداشتن محدودیت در به شمار آوردن کایرالیتی، از

 کند.هایی مانند دینامیک مولکولی زمان صرف میبسیار کمتر از روش

ی مورد استفاده از نرم افزار اجزاء محدود هابخشدر این فصل ابتدا به صورت مختصر 

ABAQUS  دسته نانو لوله در این نرم و ی شبیه سازی نانو لوله منفرد نحوهسپس و  اندشدهمعرفی

 د بحث و بررسی قرار گرفته است.افزار مور
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 ABAQUSنرم افزار  -3-1

های مهندسی در مسایل پیچیده کمتر استفاده یبتقری تحلیلی و هاروشامروزه با پیشرفت صنعت، از 

ی حل عددی، هم هاروششود. از این رو حل این مسائل هر روز بیش از پیش خود را وابسته به یم

باشد. این نرم افزاری برای تحلیل های المان محدود می ABAQUS د.بینیمچون روش اجزا محدود 

نرم افزار بطور گسترده ای در صنعت خودروسازی، هوافضا و صنایع ساخت کالاهای صنعتی مورد 

افزاری به خاطر قابلیت گسترده در مدل سازی مواد همچنین این بسته نرم.استفاده قرار می گیرد

نویسی، در محیطهای تحقیقاتی آکادمیک ی برنامهکردن آن به وسیلهگوناگون و نیز توانائی سفارشی 

های مواد ی وسیعی از مدلافزاری دارای گسترهی نرمبسیار محبوبیت دارد. در نتیجه این این بسته

مبتنی بر روش اجزاء محدود بوده و قابلیت حل مسائل مختلف از یک  ABQUSنرم افزار  باشدمی

، مجموعه باشد. این نرم افزار دارایهای غیر خطی را دارا مییسازترین مدل یچیدهپتحلیل ساده تا 

ها تواند به صورت مجازی، توسط المانای را میای است که هر نوع هندسهی بسیار گستردههاالمان

انواع مواد مهندسی از جمله فلزات، توانایی در نظر گرفتن  کند. همچنین این نرم افزار دارای مدل می

 د.باشیمو...  هابتنها، یتکامپوزها، پلیمرها، یکلاست

 ABAQUS/CAE     به عنوان یک رابط گرافیکی کاربر، در بسته نرم افزاریABAQUS  گنجانده

 شده است. این محیط توانایی آن را دارد که یک مدل هندسی را سریعاً و به سادگی بسازد یا از یک

توان مدل را گسسته سازی کرد و نرم افزار مدل سازی دیگر وارد کند. با استفاده از این نرم افزار می

های خواص مواد آن را تعیین و شرایط مرزی و بار اعمالی را مشخص کرد. این محیط به بخش

روی مدل توان فرایندهای خاصی را بر یمها ی تقسیم شده است که در هر یک از این بخشاگانهده

-انجام مراحل پیش پردازش را ساده می ABAQUS/CAEانجام داد. هر چند که در ابتدا استفاده از 

باشد که کاربر بتواند با استفاده از کد نویسی مدل دارای این توانایی نیز می ABAQUSا نماید ام

 تسلط بیشتری داشت و توان، به کار انجام شده سازی را انجام دهد؛ زیرا با استفاده از این روش می

ای استفاده ی جدیدی گرفت، یا از دستورات شرطی و چرخههاپاسخها را به راحتی تغییر داد و پارامتر
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  CAEی مورد نیاز برای فنر غیر خطی را که در محیط هادادهتوان کرد. با استفاده از این قابلیت می

 را بعد از اعمال تغییرات مورد نیاز حل کرد.توان تعریف نمود در این فایل وارد کرده و مسئله نمی

 Buckleتحلیل  -1 -3-1

زند. اعضای تحت فشار یک سر می شود که معمولاً از عضو تحت فشاربه رفتاری گفته می  کمانش

تنش  سازه، پیش از رسیدن به حداکثر مقاومت فشاری و در حقیقت پیش از شکست تحت اثر

فشاری، تحت اثر پدیده کمانش دچار شکست خواهند گردید. هرچه ستون بلندتر و سطح  تسلیم

 .گرددلیم میمقطع کوچکتری داشته باشد)ستون لاغر(، زودتر تحت اثر پدیده کمانش تس

ای است که بیانگر به وجود آمدن یک ناپایداری در یک قطعه تحت بارگذاری کمانش پدیده

استفاده  ABQUSدر نرم افزار  Buckleحل د است. به منظور رسیدن به نتایج مورد نظر باید از فراین

کمانش برای ین فرایند یک تحلیل خطی مقدار ویژه است و برای بدست آوردن مقادیر ویژه د. اکر

های گیرد. به عبارت دیگر بار بحرانی، تغییر شکلمورد استفاده قرار می صلب های الاستیک وسازه

های سخت، ستون اویلر است. در دهد. یک مثال ساده از سازهیمبحرانی و نیز شکل مدهای کمانش را 

سفتی مدل تکین شود. یک مسئله مقدار ویژه، هدف تعیین بارهایی است که در این بارها ماتریس 

 بنابراین داریم:

(9-0                                                                                                       )

KMNνM = 0 

 𝜈Mماتریس سختی است و  𝐾MNشود یمهای غیر صفر خواهد داشت. وقتی بار اعمال این رابطه حل

-صفر هستند. بار های اعمال شده می توانند شامل فشار نیروی متمرکز جابجاییهای مخالف جابجایی

 د.های غیر صفر و یا بارگذاری حرارتی باشن

 ی مقدار ویژه به صورت زیر است :مسئلهفرمول بندی 

(9-0)   (𝐾0
𝑀𝑁 + 𝜆𝑖𝐾𝛥

𝑀𝑁)𝜈𝑖
𝑀 = 0 

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%86%D8%B4_%D8%AA%D8%B3%D9%84%DB%8C%D9%85
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%86%D8%B4_%D8%AA%D8%B3%D9%84%DB%8C%D9%85
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%86%D8%B4_%D8%AA%D8%B3%D9%84%DB%8C%D9%85
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𝐾0 ه.که در این رابط 
𝑀𝑁  ماتریس سفتی مربوط به حالت اولیه و شامل تأثیرات پیش بارها

𝐾𝛥 ت.اس
𝑀𝑁 ی ناشی از الگو بارگذاری افزایشی است. تنش اولیهو ماتریس سفتی دیفرانسیلی بار 𝜆𝑖 ها

𝜈𝑖مقادیر ویژه و 
𝑀 شکل مدهای کمانشی )بردارهای ویژه( هستند . M و N  مربوط به درجات آزادی

 م است.ا iمشخص کننده مد کمانش  iکل مدل و 

 ی کربنی منفردهالولهشبیه سازی نانو -9-2

 ABAQUSمدل سازی در نرم افزار vکربنیی لولهشبیه سازی تک نانو  -9-2-0

 باشد:طبق مراحل زیر می

 ی تو خالی هاکرهبه صورت  کربنی هااتممرحله ایجاد  -9-2-0

ی کربنی به ایجاد باشد. برای ایجاد یک نانو لولهی مدل میی اولیهاین مرحله مربوط به ساخت هسته

شوند. های تو خالی در نظر گرفته میهای کربن به صورت کرههای کربن نیاز است. در این مدل، اتماتم

و  Solidکلیک کرده و با انتخاب حالت  Creat partی ینهگزروی ر ، بPartبخش ر برای این منظور د

Discrit Rigid ای را با قطری برابر یک اتم کربن )کرهnm 12177(D= نماییم. به این دلیل ایجاد می

ی مرکز کره گرفتیم که نیازی به تغییر شکل ندارد. پس از انجام این کار نقطه Discrete Rigidکره را 

 .دباشی کل کره میدر نظر گرفته که در حقیقت این نقطه نماینده Refrence Pointرا به عنوان 

 

 مرحله تعیین خواص مکانیکی  -3-2-2

شوند. با ورود به بخش های تو خالی هستند، اعمال میدر این حوزه،خصوصیات ماده که در اینجا کره

Property توان برای ماده خواص مکانیکی مورد نظر را تعریف کرد. در این مدل نیازی به نسبت می

ها است که ی بین اتمهاکنشچرا که این بر هم  ؛باشددادن هیچ گونه خاصیت مکانیکی به ماده نمی

توان یمکند. البته در صورت استفاده از مدل در تحلیل دینامیکی رفتار کلی نانو لوله را تعیین می

 ی جرمی اتم کربن( را برای آن در نقطه مرجع در نظر گرفت.چگالچگالی جرمی مورد نیاز )مطابق با 
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  های کربنمونتاژ اتم – 9-0-9

یگزاگ باشد زتواند آرمچیر و یا یمی کربن را بر حسب تعداد و نوع کایرالیتی که هااتمدر این مرحله 

( مشاهده 0-9شوند. با توجه شکل )در حقیقت مونتاژ میو شوند های مناسب قرار داده میدر موقعیت

 ان مدل نمود.توهای متفاوت و یا کایرالیتی متفاوت را میهای با طولشود که نانو لولهیم

 

 nm 62070 =L:( )ج nm 021.8=L:( )ب nm 0213 =L: ( های مونتاژ شده از نوع آرمچیر )الف( نانو لوله0-9شکل )

 د.( بدست آور0-0موجود در جدول ) روابطتوان با استفاده از ها را میلازم به ذکر است که قطر نانو لوله

ی بین اتمیهاکنشبرهماعمال -3-2-4  

های بین اتمی را تعریف نمود و برای این کار باید طبق توان بر هم کنشمی Interaction در بخش

که گفته شد در مرکز هر اتم کربن یک نقطه مرجع قرار داده شده  طورهمانروش زیر عمل کرد :

توان برای ایجاد دستگاه مختصات محلی استفاده نمود. قابل ذکر است در نرم یماز این نقاط  ت.اس

های بین اتصالات، باید بر روی نقاط برای نسبت دادن برخی از انواع بر هم کنش ABAQUSزار اف

ابتدایی و انتهایی اتصال یک مختصات محلی تعریف نمود. مختصاتی که در این جا تعریف شده است از 

آن  Zآن، در جهت اتصال بین دو اتم بوده و جهت محور  Xباشد که جهت محور نوع کارتزین می

هایی را که نقش ( . پس از آن فنر0-9عمود بر محور مرکزی نانو لوله در نظر گرفته شده است )شکل)
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دهیم. در این حالت فنرها را قرار می هاآن( بین 9-9کنند، مطابق شکل )یمها را ایفا خمش بین اتم

کان ایجاد ام ABAQUS/CAEگیریم. لازم به ذکر است که در محیط به صورت الاستیک در نظر می

فنر غیر خطی وجود ندارد؛ لذا برای ایجاد فنر غیر خطی باید ابتدا فایل ورودی هر مدل را استخراج 

 .مناسب را روی آن اعمال نمودت کرده و تغییرا

 

 های کربننحوه قرار گرفتن دستگاه مختصات محلی بر روی مرکز اتم -(0-9شکل )

 

 

 

 های کربنخمشی بین اتم ی قرار گرفتن فنرهاینحوه -(9-9)ل شک

 

های کربن و اتم کربن مجاور آن یک ها در این بخش، باید بین هر یک از اتمپس از اعمال فنر

یکن آاتصال ایجاد نمود و سپس برای آن یک رفتار مشخص را تعریف کرد. برای انجام این کار بر روی 

Create wire در بخشInteraction  ها به کلیک کرده و اتصالات مورد نظر را با انتخاب مرکز اتم

  Create connector sectionیی انتخاب کرد. بعد از آن بر روی گزینه اتهان وعنوان نقاط ابتدایی 

های بین اتمی، یعنی کشش کلیک کرده و رفتار مورد نیاز را برای آن تعریف نمود. برای اعمال رفتار

 Basic typeای، مطابق شکل بر روی پیچش خارج صفحهو ای دو سطحی زاویهها، پیچش بین اتم

-سازی ادامه میکلیک کرده و شبیه Rotationبر روی  Translational typeکلیک کرده و از قسمت 

را انتخاب نموده، در  Elasticityکلیک کرده و  addی یابد. سپس در پنجره ظاهر شده بر روی گزینه
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 Createی مورد نیاز بر روی آیکن هادادهرا انتخاب کرده و  Definition، Nonlinearزیر بخش 

connector assignment  کلیک کرده و با انتخاب اتصالات مربوطه این رفتارها را به اتصالات نسبت

. در شکل دهدهای کربن را نشان میی قرار گرفتن اتصالات بین اتمحوهن (0-9شکل )شوند. داده می

اند را مشاهده توان مجموع فنرهای خمشی و اتصالات را که در کنار یکدیگر قرار گرفتهیم( نیز .-9)

 نمود.

 

 

 های کربن.ی قرار گرفتن اتصالات بین اتمحوهن -(0-9شکل )

 

 

 

 های کربن.مجموع فنرهای خمشی و اتصالات بین اتم -(.-9شکل )

 شرایط مرزیو بارگذاری  -3-2-5

های مورد نیاز را اعمال نموده. برای هر سه نوع بار شرایط مرزی و بار گذاری  Conditionش در بخ

 گذاری 

باشد که هر کدام در قسمت شرایط مرزی متفاوت میو مشی و پیچشی اعمال بار ، خیعنی فشاری

  د.به خود توضیح داده خواهد ش مربوط

 های مونتاژ شدهالمان بندی اتم -9-2-2

اند را المان بندی کرد. های کربن را که به صورت یک کره تعریف شدهتوان اتممی Meshدر بخش 

توان مدل ایجاد شده را بدون اینکه المان بندی شوند نیز حل کرد، در این حالت مدل قابل اگرچه می

د، چندان آیدهد؛ ولی شکل مدهایی که از آن بدست میحل است و مقادیر ویژه مربوطه را بدست می

شود، این است که رفتار ماده به یمباشد. دلیل اینکه مدل بدون المان بندی حل قابل بررسی نمی
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بندی  مش بدونگردد و نه به خواص مکانیکی خود اتم. حل مدل ها بر میهای بین اتمکنشبرهم

های خاص مدل یتقابلکند که این کوتاه شدن زمان حل، یکی از زمان حل مسئله را بسیار کوتاه می

 باشد.ارائه شده می

  

  

 بدون المان بندی، )ب( (ای از شکل مدهای ناشی از حل مسئله با المان بندی آورده شده است، )الفمونهن (6-9شکل )

 لمان بندی شدها
 

ی حل شوند، تنها المان بندها بدون شود در حالتی که نانو لولهیمکه در شکل مشاهده  طورهمان

 شود.ی خمشی و اتصالات در نتایج دیده میفنرها

 بخش حل مسئله-9-2-7

، مدل ساخته شده را که پس از اعمال تغییرات مربوط به فنر غیر خطی مجدداً باز Jobدر بخش 

 مشاهده کرد. Visualizationتوان در بخش نموده و نتایج مورد نظر را میخوانی کرده را حل 

 

 )ب( )الف(
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 ی کربنیهاشبیه سازی دسته نانو لوله -3-3

شبیه  در کنار یکدیگر دی کربنی منفرهای کربنی با کنار هم قرار گرفتن سه نانو لولهدسته نانو لوله

 ABAQUSنرم افزار  Inpشوند. برای شبیه سازی دو لوله دیگر علاوه بر لوله موجود از فایل سازی می

ها، شود که مدل سازی تعداد زیادی از اتماستفاده می inpاستفاده شده است. به این دلیل از فایل 

طور که در قسمت مدل ن باشد، هماابل انجام نمیق ABAQUS/CAEط کانکتورها و فنرها در محی

ی منفرد توضیح داده شد، نقطه مرجع هر اتم طی مراحل مختلف از قبیل قرار دادن سازی نانو لوله

ی کانکتور و همچنین برای ایجاد فنر ی مجاور به وسیلههااتمدستگاه مختصات، متصل کردن 

ی شوند و نیز برای قرار دادن دستگاه مختصات محلیمای چندین بار انتخاب غیرخطی به شکل ستاره

های موجود در طول مورد نظر، لوله بایست به اندازه تعداد اتمی منفرد هر لوله میبرای هر اتم نانو لوله

بچرخد تا دستگاه مختصات محلی برای اتم مورد نظر در راستا و جهت درست قرار بگیرد. این 

ها در مقیاس پیچیدگی مدل سازی و هم چنین گستردگی مدل حاصل از افزایش سه برابری تعداد اتم

به  ABAQUS/CAEط شود نتوان مدل را در محییمی سه تایی سبب اتمی برای یک دسته نانو لوله

راحتی چرخاند و فنر یا کانکتور مورد نظر را به درستی در محل مناسب خود قرار داد. بنابر این 

 استفاده نمود. Matlabی بایستی از کد نویسی برنامه

 

 

 

 ی سه تاییو لولهسته ناند -(8-9شکل )

 ABAQUSمتلب برای ایجاد فایل ورودی  استفاده از -3-2-1

های محاسباتی های برنامه نویسی سطح بالا با تمرکز بر روی تکنیک( یکی از زبانMATLABلب )تم

های ویژوال و برنامه های ریاضی، ایجاد محیطاست. این نرم افزار، محیطی مناسب برای انجام عملیات
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آسان را همزمان فراهم کرده است. این نرم افزار دارای سیستم اندرکنشی بوده که در آن نویسی 

شوند. این خاصیت این ها، بدون تعیین بعد معین و مشخص، ذخیره میها، به صورت آرایهتمامی داده

ریسی های برداری و ماتدهد که مسائل محاسباتی بسیاری را با استفاده از فرمولامکان را به ما می

ها بنویسیم. این نحوه از برنامه نویسی در حقیقت کسری از زمانی است که برای طیف وسیعی از داده

 شود.صرف می FORTRANو  Cدر یک زبان سطح متوسط غیر دینامیک چون 

های کربنی با برنامه همان طور که در قسمت قبل توضیح داده شد، مدل سازی دسته نانو لوله

ی مطلب، برنامه انجام گرفته است. در کد نویسی با برنامه ABAQUSنرم افزار نویسی فایل ورودی 

باشد.  ABAQUSنرم افزار   Inpلشود که خروجی آن در هر مرحله مطابق با فرم فاییمطوری نوشته 

یر و زیگزاگ به طور جدا از یکدیگر نوشته آرمچبرای دو حالت ت در این برنامه با توجه به آرایش متفاو

وند. این برنامه با گرفتن قطر و طول نانو لوله قادر به ایجاد خروجی مناسب برای نرم افزار شمی

ABAQUS باشد. می 

بایست هر اتم ها در مکان مناسب خود که میگرفتن اتم قرارمرحله اول  ها:اتم موقعیت دهی -الف

افزار م متناظر با آن، در نرکند دقیقاً در محلی قرار گیرد که اتم مطابق با نامی که اختیار می

ABAQUS ی باشد. به این معنی که اولین اتم کربن در صفحهمورد نظر ما می(X)   و(Y)  در همان

شبیه سازی شده می بایست قرار بگیرد. هنگامی که  ABAQUS/CAEموقعیتی که اتم اول در محیط 

عیت نسبی خود نسبت به اتم اولیه در موق ها با حفظاولین اتم در همان موقعیت قرار گرفت سایر اتم

که راستای طول نانو  (Z) های بعدی در راستای محور گیرند و  ردیفقرار می (Y)و   (X)ی صفحه

شود که معادل نقطه یابند. در اینجا هر اتم تنها با یک نقطه نمایش داده میباشد گسترش مییملوله 

( مرکز کره 01-9باشد. نقاط رنگی شکل )د استفاده میمرجع در شبیه سازی با نرم افزار تحلیلی مور

 باشند. اتم کربن می

 هاآنهای مجاور که بین که در آن اتم  inpگرفتن خروجی مناسب برای فایل  قرار دادن کانکتور: -ب

کنند. برای پی بردن به درستی قرار داده شده، ساختار را به یک ساختار آرمچیر تبدیل می کتورانک
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هایی را که برای ، با گرفتن شکل سه بعدی از این برنامه که اتمکتورنکاها با ی اتصال اتممرحلهانجام 

بین  کتورنکاکند تا به درستی ایجاد اند را با خط به یکدیگر متصل میمعرفی شده نکتوراکاتصال با 

  م.ها مطمئن شویاتم

 

 

 

 

 

 کانکتورا های کربن باتصال اتم -(3-9شکل )

 

 

  =nm12389 L ی معرفی شده برای ایجاد کانکتور برای طولهااتمشکل شماتیک از  -(01-9)ل شک

 

( و همان 00-9ای مطابق شکل)های کربن به شکل ستارهبایست اتمیمدر این مرحله  فنر گذاری: -ج

در  اند با هم مرتبط شوند.به یکدیگر با فنر متصل شده ABAQUS/CAEها در محیط طور که اتم

نرم افزار مورد تحلیل معرفی شوند، که شکل  inpها به فرم بایست، اتمخروجی این قسمت می

 ساختاری فنر بندی لوله حفظ شود. 
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 های کربن با فنراتصال اتم -( 00-9شکل )

نشان داده  =nm12389L ی کربن منفرد برای طولهای کربن برای یک نانو لوله( اتم00-9در شکل )

اند. دلیل انتخاب این طول برای نمایش، وضوح ه با کانکتور و فنر به یکدیگر متصل شدهشده است ک

طور که قبلاً اشاره شد، این برنامه برای ن باشد. همابیشتر و جلوگیری از پیچیده شدن این شکل می

 ت.ی آرمچیر قابل انجام استعریف شده برای نانو لوله هایتمام طول و شعاع

 

 =nm12389L ای توسط فنر برای طولهای کربن به شکل ستارهشکل شماتیک از اتصال اتم -( 00-9)ل شک

 

 

 

 

 های کربن با کانکتور و فنراتصال اتم -( 09-9)ل شک
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 =nm12389L های کربن با کانکتور و فنر برای طولشکل شماتیک از اتصال اتم -( 00-9شکل )  

های تعریف شده در کنار یکدیگر قرار در این قسمت سه لوله در فاصله :تشکیل دسته نانو لوله -د

سه ر . هاندگرفتهدر مقابل همدیگر قرار  nm1290ای گیرند. در شکل زیر سه لوله با شکاف فاصلهیم

 باشند.یم =nm12389 Lل لوله آرمچیر و دارای طو

 

 =nm12389L کربن با کانکتور و فنر برای طول هایاتمشکل شماتیک از اتصال  -( .0-9شکل )

 : ایپیوند واندروالس بین لوله -ه
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را به یک بعد و آن هم در  هااتمنظر بگیرید. حرکت ر را د باشدیممولکولی که متشکل از تنها دو اتم 

وجود دارد، ممکن است به خاطر  هااتمکنیم. نیروی کششی که میان یمراستای خط واصلشان محدود 

هر اتم ر نیروی کششی واندروالسی باشد که به صورت دینامیکی از گشتاورهای دو قطبی القا شده د

دارد، به نام  وجودکنیم که میان دو اتم نیرویی در هر حال فرض می د.گیریمسر چشمه  f r، ه ک

به سوی هم شتاب  هااتمگر این نیرو کاملاً کششی باشد، ا ، بستگی دارد.r، تنها به فاصله دو اتم از هم

به خاطر بر هم کنش الکترواستاتیکی،  ،ی اطراف هستههاالکترونشوند. یمگرفته و در هم آمیخته 

را از اشغال کردن یک حجم از  هاآنهمچنین قانونی بنیادی از مکانیک کوانتومی  .دراننیمهمدیگر را 

شوند، نیروی کششی به رانشی تبدیل یمبسیار به هم نزدیک  هااتمنی که دارد. پس زمایمفضا باز 

در اینجا بهتر است به جای نیروی برهم کنشی  شود.یم f rبا انرژی پتانسیل بر هم کنشی ،  r، 

 کنیم.شود، استفاده ی ذیل بیان میه با رابطهک

(9-0)  
d

f r = -
dr


 

کند. یمیک ثابت دلخواه که مفهوم فیزیکی ندارد، تعیین ز این معادله انرژی پتانسیل را جدای ا

شود برابر کار منفی دانست که در جابجایی از نقطه صفر انرژی یم همچنین  انرژی پتانسیل را

پتانسیل، 
0r  به نقطهr  گیرد.یمانجام 

(9-0)   6 12

A B
r = - + ,

r r
  

ابستگی کششید. وکننیمبه ترتیب قدرت بر هم کنش کششی و رانشی را تعیین  Bو  Aکه در آن 

61 r یعنی زمانی که  ،تر استیقواست. در حالی که وابستگی رانشی  واندروالس، مشخصه برهم کنش

سرعت کاهش آن بیشتر از برهمکنش کششی است که از این  rایش نزدیک هم هستند و با افز هااتم

ل باشد. مقدار صفر انرژی پتانسییم تربزرگای بزرگ، کشش ه rرو برای  r ای انتخاب ه گونهب

بی نهایت از هم دور هستند، انرژی صفر باشد.نیروی واندروالس یکی از  هااتمشود که، هنگامی که یم

توضیح  0طور که در فصل باشد. همانیم )غیر پیوندی(ن های کربی موجود بین اتمهاهم کنشبر 

ای فضای فاصلهر داده شد، این نوع از برهم کنش به دلیل نزدیک شدن و یا دور شدن دو اتم کربن د
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 9زجون-کنش واندروالس پتانسیل لناردهمترین رابطه برای تعریف برشود. معروفمیایجاد  هاآنبین 

 : ]9[شود،باشد و به صورت زیر تعریف میمی

(9-9) 𝑉(𝑅) = 4𝜀 ⌈(
𝜎

𝑅
)

12

− (
𝜎

𝑅
)

6

⌉,      

𝑅که در آن  ی بین اتمی وفاصله   𝜀و 𝜎 به  ها برای اتم کربنباشند. این ثابتجونز می–ثابت های لنارد

:[9]شوندیمشکل زیر تعریف   

𝜀 = 9.86.. × 01
−0

𝑛𝑁. 𝑛𝑚      𝜎 = 1.90 𝑛𝑚  

 :[ 9]د گردی زیر تعیین میرابطهجونز نیز با استفاده از –نیروی لنارد

(9-0) 
13 7

dv(R) ε σ σ
F(R)=- =24 2 - ,

dR σ R R

    
    

     

 

ی متفاوت به کار رفته است. های دو لولهنیروی واندروالس در مدل حاضر برای ایجاد پیوند بین اتم

همان طور که در نمودار زیر نشان داده شده است مقدار نیروی اعمالی دو اتم مجاور به یکدیگر به 

ی شود مقدار فاصلهیده مید (06-9باشد. همان طور که در شکل )مرتبط می هاآنی بین اتمی فاصله

 .]0.[باشدیم nm 1298 ود، برابرشین پتانسیل واندروالس وارد میتربحرانی که در آن بیش

 

 ]0.[ نهای کربی بین اتمی اتمحسب فاصلهر جونز ب-غییرات نیروی لناردت -( 06-9)ل شک
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نیروی بر هم  

کنشی مدل لنارد جونز   -f r  رسم شده است. توجه شود که r در شکل )9-06( به صورت تابعی از 

 -f r   منفی نیرو است، بنابر این دو مقدار مثبت، متناظر با یک نیروی کششی است. 

های بین بایست، اتمی کربن میهای کربن در سه نانو لولهبرای ایجاد پیوند واندروالس بین اتم

باشند، برای متصل شدن با فنر غیر خطی یم .nm 128ها کمتر از دو لوله را که فاصله بین آن

(، نمودار تغییرات نیروی واندروالس 06-9ر طبق نمودار )ب .nm 128. فاصله بین اتمی مشخص شوند

موجود به دلیل داشتن مختصات تمام  Matlabی بین اتمی انتخاب شده است. فایل حسب فاصلهر ب

است را با حالتی که .nm 128کمتر از  هاآنهایی را که فاصله تواند اتمیمی موجود در باندل هااتم

باشد، مشخص کند. برای نشان دادن گستردگی مدل ساخته شده  Inpابل جایگذاری در متن فایل ق

های مختلف ای و همچنین تعداد کانکتورها برای طولبین لولهو ای های درون لولهها و فنرتعداد اتم

، =Nm 62070 Lشود، برای طول طور که در جدول دیده مین ( آورده شده است. هما0-9در جدول )

 باشد.یم 0006ن های درون دسته سه برابر آتعداد اتمو  700ی منفرد آن برابر های نانو لولهتعداد اتم

 ایتعداد فنرهای غیر خطی بین لوله و 6980 ایو تعداد فنرهای درون لوله 9090ا عداد کانکتورهت

 ای به کار رفته است.  برای اعمال نیروی واندروالس بین لوله 9.980

 کانکتورهای بکار رفته در هر نانو لولهو ( تعداد فنرها 0-9)ل وجد
 تعداد فنر غیر خطی

ایبین لوله  

-تعداد فنر درون لوله

 CNTای دردسته 

تعداد کانکتور در 

 CNTدسته 

تعداد اتم در دسته 

 نانو لوله

-لهتعداد اتم در نانو لو

 ی منفرد
L 

00000 0011 0130 7.6 0.0 L= 0213 nm 

06806 9018 0.36 0130 960 L= 921700 nm 

00..1 0006 0011 008 076 L= 021.81 nm 

08367 .0.1 0667 0808 606 L= .206.1 nm 

9.980 6980 9090 0006 700 L= 62077 nm 

00188 7930 9798 0.01 801 L= 720.. nm 

07.1. 8.01 091. 0838 366 L= 82961 nm 

.9300 3661 0780 9067 0130 L= 320631 nm 

.3606 01668 .979 96.0 0008 L= 0120.9 nm 
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 Inpی کربنی در فایل هاشبیه سازی دسته نانو لوله -9-2-2

های مشابه نام گذاری اتم هاآنو نام گذاری  های کربن سه لولهبا بدست آوردن مختصات تمام اتم

های موجود مختصات تمام اتم، بعد از این مرحله با وجود داشتن  ABAQUS/CAEل موجود در فای

نرم افزار آباکوس   inpل در دسته نانو لوله که با کد نویسی مطلب انجام شده است، خروجی مشابه فای

را داریم، یعنی برای هر اتم یک نقطه مرجع که نقطه اتصال کانکتورها و فنرها برای یک اتم خاص 

باشد. برای هر اتم کربن می  refrence pointه یم که این نقطه همان نقطاگرفتهباشد را در نظر می

آرمچیر خود را حفظ کرده باشند. در شبیه و باشند که نوع زیگزاگ مختصات این نقاط طوری می

 ای استفاده شده است. این سه فاصله بر اساس کار لیی بین لولهها از سه فاصلهسازی دسته نانو لوله

باشند. این فاصله، فاصله یم nm  12.0و nm1200 ،nm1290ابر اند، این سه فاصله برنتخاب شدها ]08[

ها ارتباطی توسط باشند و بین لولهی سطح مقطع باندل میمرکز به مرکز دو اتم کروی در صفحه

های سه و هفت تایی مورد بررسی قرار دستهها در نیروی واندروالس ایجاد شده است. دسته نانو لوله

  ها هستند.ین دستهترمتداولهفت تایی از و تایی های سهدسته .اندگرفته

 ایی بین لولهفاصله                                                                                   

 

 ی هفت تاییای در دسته نانو لولهی بین لولهفاصله -(07-9شکل)
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 ایی سه تایی آرمچیر بدون نیروی واندروالس بین لولهشبیه سازی دسته نانو لوله -(08-9شکل) 

ی بین هایی را که دارای فاصلهبرای مدل سازی نیروی واندروالس در مدل حاضر، ابتدا اتم

گردند و سپس این مشخص می Matlabی نرم افزار باشند، توسط برنامهیم .nm128اتمی کمتر از 

شوند. نیروی با یکدیگر توسط فنر متصل می ABAQUSنرم افزار  Input file ها در فایل ورودیاتم

های تعریف شده در فایل ورودی شبیه سازی های غیر خطی برای اتمواندروالس بین اتمی توسط فنر

، پیچشی و خمشی برای دسته نانو شوند. مدل ساختاری توسعه یافته برای آنالیز کمانش محوریمی

شان داده شده است. برای اعمال نیروی فشاری یکنواخت و ن (03-9های کربنی در شکل )لوله

 همچنین اعمال گشتاور دو صفحه به دو انتهای دسته نانو لوله متصل شده است.

 ر غیر خطیهای فنهای کربنی منفرد                                  الماننانولوله 

 

 

 

 

های فنر غیر خطیواندروالس توسط المان بیه سازی نیروهایش -(03-9)ل شک



 

 

 

 فصل چهارم

 نتایج حاصل از

 مدل مکانیک ساختاری
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 مدل مکانیک ساختاری تایج حاصل ازن -4

( شبیه سازی شده درفصل قبل تحت کمانش با 7،7ی سه تایی آرمچیر )نانو لوله در این فصل دسته

 گیرد.بارگذاری محوری فشاری و تحت ممان خمشی و پیچشی قرار می

 ی کربنی تحت نیروی محوریهالولهنتایج حاصل از کمانش دسته نانو  -4-0

در برابر کمانش است. همان  هاآنی پایدار شود،یمها مطرح یکی از مسائل مهمی که در بحث نانو لوله

ی متفاوت به هاطول( در 7و  7های آرمچیر )طور که قبلاً اشاره شد، نتایج عددی برای دسته نانو لوله

آن اثر وجود یا عدم وجود نیروهای ر علاوه ب اند.اند که در ادامه مورد بررسی قرار گرفتهدست آمده

 12.0ز نی و 1290، 1200ایهای بین لولهایی کربنی با فاصلههای سه تواندروالس در دسته نانو لوله

های های ارائه شده در زمینه رفتارهای مکانیکی نانو لوله. در بیشتر مدلاندگرفتهمورد مطالعه قرار 

محققین برای آن که صحت و درستی مدل خود را بهتر نشان دهند، به بررسی دو نوع خروجی  ،کربنی

در این لذا  اند: یکی بار بحرانی کمانش و دیگری کرنش بحرانی متناظر با آن.پرداختههای خود از حل

های آن پرداخته شده است )بار بحرانی کمانش و نامه به بیان دو نوع خروجی اشاره شده از حل پایان

ر کمانش برا به صورت بار بحرانی  هاآن ،هاکرنش بحرانی(. همچنین به منظور استنتاج بهتر از نمودار

 ی منفرد آورده شده است.نانو لوله و طول نانو لوله دسته  حسب طول

 ی کربنی هالولهکمانش محوری دسته نانو  -4-0-0

بار بحرانی کمانشی در شرایط مرزی مختلف تحلیل  ABAQUSدر این قسمت با استفاده از نرم افزار 

 شده است.

و ی پایین کاملاً ثابت و مقید شده مرزی صفحه: در این شرایط رشرایط مرزی دو سر گیردا -الف

 .و در سایر جهات مقید شده است داردۀ بالایی فقط در راستای اعمال نیرو قابلیت حرکت را صفح
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باشند. در این حالت شرایط مرزی دو سر دسته نانو لوله شبیه به هم می : شرایط مرزی ساده -ب

دارند؛ ولی قابلیت حرکت به سه جهت را ندارند، به غیر از هر دو انتها قابلیت چرخش در سه جهت را 

 تواند در راستای اعمال نیرو نیز حرکت داشته باشد.یمی اعمال نیرو که صفحه

در این حالت نیز سر ثابت دسته نانو لوله مانند  یک سر درگیر:-شرایط مرزی یک سر آزاد -ج

های آن مقید است و انتهای دیگر ت و چرخشحالت اول کاملاً مقید و ثابت است؛ یعنی تمام حرکا

 دسته نانو لوله کاملاً آزاد است.

ی طول نانو لوله( بر حسب 7و  7)ر ی آرمچیکربن یلولهنمودار بار بحرانی کمانش برای دسته نانو 

ورده شده است. نتایج بدست آمده با آ (0-0بدون در نظر گرفتن نیروی واندروالس در شکل )منفرد 

 . ]08[آمده توسط لی مقایسه شده استت ساختاری با نتایج بدساین مدل 

 

برای  دسته نانو لوله طولی سه تایی بر حسب های کمانشی بحرانی برای دسته نانو لولهارب -(0-0)ل شک 

 شرایط مرزی دو سر گیر دار

ی منفرد و دسته نانو لوله با شود، برای نانو لولهیم( مشاهده 0-0همان طور که در شکل )

یابد. کاهش بار کمانشی بحرانی به دلیل افزایش طول نانو یمبار کمانشی بحرانی کاهش  طولافزایش 

توان دید که با افزایش طول، شیب نمودار تغییر یمبا توجه به شکل  د.باشیمی منفرد در دسته لوله

( 0-0ین تغییرات در شکل )ا افتد.یمکند که این امر به دلیل تغییر در شکل مدهای کمانش اتفاق یم

های کربنی دچار های کوتاه نانو لولهشود، در طولمان طور که مشاهده میه اند.نشان داده شده
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شکل مدها  ین اساسا برروند. یمای شده و با افزایش طول به سمت کمانش اویلر پیش کمانش پوسته

شوند و در انتها دو موج و سه موج ظاهر می ،تک موج دو پهلو ،به ترتیب به صورت تک موج سه پهلو

شود، هر سه نانو یمهای زیر دیده آیند. بر اساس آنچه که در شکلبه صورت کمانش اویلری در می

کمانش و تغییر شکل با یکدیگر دچار  ،نیروی واندر والس موجود نباشد هاآنلوله زمانی که بین 

 .گردندینم

 )الف(

L= 0213 nm 

 )ب(

L= 021.81 nm 

 )ج(

L= 62077 nm 

 )د(

L= 0120.9nm 

 

 

 
 

    

های شرایط مرزی دو سر ثابت در طولا ( ب7،7های آرمچیر )-شکل مدهای ناشی از کمانش نانو لوله -(0-0شکل)

 متفاوت )الف(مد پیچشی تک موج،)ب( دو موج )ج( سه موج )د(مد کمانش اویلری.

( فصل دوم  نشان 08-0که در شکل )] 08[با نتایج بدست آمده لین این تغییر شکل نامتقار

باشد که یمی خیلی کوچک در ساختار مدل هاشکلیز مطابقت دارد و دلیل آن تغییر ناند داده شده
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شود. تغییر شکل کمانشی در یمها در دسته سبب تغییر شکل بیشتر در یک لوله نسبت به سایر لوله

 گردد.یمباشد و در هر مد کمانشی یک نانو لوله دچار تغییر شکل یمی مختلف متفاوت مدها

های مختلف دسته یط مرزی دو سر ساده برای طولشرا( بار کمانش بحرانی برای 9-0)در شکل 

توان گفت روند تغییرات یمی آرمچیر تحت بار محوری فشاری آورده شده است. به طور کلی نانو لوله

باشد ولی بار یمبار کمانش بحرانی مشابه با روند تغییرات در کمانش با شرایط مرزی دو سر ثابت 

باشد و یمبار کمانشی دو سر ثابت ز نش بحرانی برای کمانش با شرایط مرزی دو سر لولا کمتر اکما

نیز مقدار کاهش بار کمانشی با افزایش طول بیشتر از مقدار کاهش شرایط مرزی دو سر ثابت مشاهده 

ی منفرد لوله رود، بار کمانشی بحرانی دسته نانو لوله بیشتر از نانوشود. همان طور که انتظار میمی

ها وجود ندارد، تقریباً سه برابر بار باشد و مقدار آن در این حالت که نیروی واندروالس بین لولهمی

 باشد. ی منفرد میبحرانی نانو لوله

 

دسته نانو لوله برای شرایط مرزی  طولی سه تایی بر حسب های کمانشی بحرانی برای دسته نانو لولهارب -(9-0)ل شک

 .ساده دو سر

 

ی منفرد با ی سه تایی دسته نانو لولهمد کمانشی بحرانی برای دسته نانو لوله (0-0)ل شک

های کوچک، شکل مد دهد. در طولبرای شرایط مرزی دو سر ساده را نشان می=nm 021.8 Lطول 
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برای  شوند؛ اماها حول محور مرکزی خود دچار چرخیدگی میکمانش حالت دو سر ساده، فقط نانولوله

 شوند.  ها وجود ندارد و فقط خم میهای بزرگ، پیچیدگی نانولولهطول

  

برای =Nm 021.8 Lی منفرد با طول ی سه تایی دسته نانو لولهمد کمانشی بحرانی برای دسته نانو لوله -(0-0)ل شک

 شرایط مرزی دو سر ساده

ی برای دسته نانو لولهدسته نانو لوله ( نمودار بار بحرانی کمانش بر حسب طول .-0در شکل )

مشاهده  ت.آورده شده اس برای شرایط مرزی یک سر آزاد یک سر گیر دار ی منفردسه تایی و نانو لوله

ی منفرد لوله شود که در اینجا نیز روند تغییرات بار کمانشی بحرانی برای دسته نانو لوله و نانویم

کمانش بحرانی دسته نانو لوله بیشتر از نانو لوله منفرد ر باشد و بایمشبیه به دو شرایط مرزی قبلی 

یابد؛ با این تفاوت که مقدار بار بحرانی به علت آزاد بودن یک یمباشد و با افزایش طول، بار کاهش یم

های بیشتر، اختلاف بار بحرانی دسته برای طولانتهای نانو لوله، کمتر از دو شرایط مرزی قبلی بوده و 

 شود.ی منفرد نزدیک میی آرمچیر به نانو لولهنانو لوله

 ،nm 021.8های کربنی آرمچیر برای سه طول شکل مدهای ناشی از کمانش دسته نانو لوله

nm 62070  وnm 0120.9 ( آورده شده است. هما6-0در شکل ) طور که در این شکل دیده مین-

باشد. اما برای یمهای بالا تقریباً یکسان شود، مد کمانشی با شرایط مرزی یک سر آزاد برای طول
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شود که این رفتار در ها دچار پیچیدگی میگردند، دیواره آنهای کوچک که دچار کمانش میطول

اوت ها به دلیل تفشود، مشخص است که تفاوت در شکل مدهای کمانش آنهای بلند دیده نمیطول

 باشد. ها میهای آندر ساختار دیواره

 

ی منفرد برای دسته نانو لوله طولی سه تایی بر حسب های کمانشی بحرانی برای دسته نانو لولهارب -(.-0)ل شک

 یک سر درگیر -شرایط مرزی یک سر آزاد

 

افزایش  ( بار کمانشی بحرانی در سه شرایط مرزی مختلف مقایسه شده است. با7-0در نمودار )

شود. همچنین بار بحرانی طول نانو لوله در هر سه شرایط مرزی از میزان بار بحرانی کمانش کاسته می

، تمایل به رسیدن به مقدار طول دسته نانو لولهتایی علیرغم افزایش  لوله سهکمانش دسته نانو 

های نانو لوله منفرد، به ولطماکزیمم و مینیمم مقادیر بار کمانشی بحرانی برای تمام مینیمم را دارد. 

 د.شویمیک سر درگیر دیده -ترتیب برای شرایط مرزی دو سر گیردار و یک سر آزاد
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L= 021.81 nm L= 62077 nm L= 0120.9 nm 

 

 

 

 

یک سر د ( در شرایط مرزی یک سر آزا7و  7)ر آرمچیهای کل مدهای ناشی از کمانش دسته نانو لولهش -(6-0شکل)

 های متفاوتدر طول درگیر 

 

 
 ی منفرد دسته نانو لوله طولی سه تایی بر حسب های کمانشی بحرانی برای دسته نانو لولهارب -(7-0)ل شک
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، مقادیر بار بحرانی کمانش برای هر سه شرط مرزی nm 0های کوچک تا حدود برای طول

های کوچک، باشند، دلیل نزدیکی مقادیر بار بحرانی در سه شرایط مرزی در طولتقریباً یکسان می

-ها میباشد که در سه حالت دسته نانو لوله دچار پیچیدگی دیوارهتغییر شکل مد کمانشی آنها می

بار  nm.2097و nm 020گردند. برای طول به قطر بین ش میهای بلند دچار خمگردند و در طول

باشند. دلیل نزدیک بودن با هم برابر میتقریباً بحرانی کمانش در شرایط دو سر ثابت و دو سر ساده 

باربحرانی کمانش در دو شرایط مرزی دو سر ثابت و دو سر ساده نیز یکسان بودن شکل مدهای 

 باشد. کمانشی آنها می

گردد. شکل گیرد، دچار تغییر شکل ساختاری میه نانو لوله تحت کمانش قرار میهنگامی ک

را برای شرایط مرزی  62070 طولهای کمانشی مختلف دسته نانو لوله سه تایی آرمچیر با مد (0-8)

دهد. همان طور که از نمودار پیش آشکار بود، دو سر ثابت و دو سر ساده و یک سر آزاد را نشان می

دسته نانو لوله دارای مد کمانش پیچشی باشد؛ بیشترین بار کمانش بحرانی را دارد . هنگامی که زمانی 

تغییر شکل مد کمانشی از حالت پیچیدگی به خمیده شدن رخ دهد، مقدار بحرانی دچار افت بیشتری 

 شود.نسبت به طول های کوچکتر از خود می

رو سر گیرداد )الف( و سر سادهد )ب(  ریک سر درگی-آزادر یک س )ج(   

   

 ش حت آنالیز کمانت (7،7)ن ی کربکل مدهای کمانش دسته نانو لولهش -(8-0)ل شک
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ی کربنی ی سه تایی با نانو لولهکمانشی بحرانی متوسط یک دسته نانو لولهر ی بابرای مقایسه

( 3-0) ( رسم شده است. همان طور که از شکل3-0دو سر ثابت نمودار شکل)منفرد در شرایط مرزی 

ر صورتی که پیوند واندروالس د ی سه تایی،مشهود است، بار کمانشی بحرانی متوسط دسته نانو لوله

-باشد. بنابر این میی منفرد میبسیار نزدیک به بار کمانشی نانو لوله، ها در نظر گرفته نشودبین لوله

ی کربنی متناسب با بار بحرانی متوسط هانتیجه گرفت که بار کمانش بحرانی دسته نانو لوله توان

ی ی یک محاسبهباشند. این اطلاعات اجازههای منفرد درون دسته نانو لوله میهرکدام از نانو لوله

ی گسترده و ی منفرد بدون محاسبات کامپیوتری بیش از صد نانو لولههاساده برای دسته نانو لوله

 08 [دهد. این نتیجه با نتایج لییمها اتم را های دینامیک مولکولی برای میلیونهمچنین شبیه سازی

 یز هماهنگی دارد.ن ]

 

 ا بحرانی کمانش متوسط و بار کمانش بحرانی دسته نانو لوله سه تایی با شرایط مرزی دو سر ثابتب -(3-0)ل شک

های بر روی خواص فشاری، خمشی و پیچشی دسته نانو لولهبرای فهم اثر نیروی واندروالس 

با در نظر گرفتن نیروی واندر والس و  :نوع شبیه سازی ساختاری مدل سازی شده استو کربنی، د

ی کربن. در محاسبات تنها از نیروی های دسته نانو لولهبدون در نظر گرفتن این نیرو بین لوله

مختلف  هایطولار کمانشی برای ب (01-0کل )ش نظر شده است.واندروالس درون یک نانو لوله صرف 

دهد. ای را نشان میهای پیوندی بین لولهبدون در نظر گرفتن المانو با  ،های کربنی رادسته نانو لوله

50

55

60

65

70

75

80

2 3 4 5 6 7

Buckling load of SWCNT

Average buckling load of bundle

B
u

ck
lin

g 
lo

ad
(n

N
)

L(nm)



 

 

21 

 

ی توان دریافت که علیرغم اینکه در دو مدل ساختاری که از یک تعداد مساوی لولهاز این نمودار می

دسته نانو لوله به صورت یک تابع نمایی  طولاند، بار کمانش بحرانی با افزایش هکربنی تشکیل شد

 طولیابد. اگرچه بار کمانش بحرانی در هر دو مدل ساختاری دسته نانو لوله با افزایش کاهش می

آن نیروی واندروالس اعمال شده است، دارای  هاییابند؛ ولی مدل ساختاری که در بین لولهکاهش می

باشد. این خاصیت دسته کمانش بحرانی کمتری نسبت به مدل بدون در نظر گرفتن این پیوند می بار

مطابقت  ]91 [ 0همچنین لو و ]08[های لی و همکارانشای با یافتهنانو لوله همراه با پیوند بین لوله

تر در یک پایینهای کربنی تمایل به داشتن مدول الاستکه دسته نانو لوله انددادهدارد. آنها نشان 

باشند. این تمایل به این دلیل است که پیوند ضعیف واندروالس مقایسه با نانو لوله کربن منفرد می

 شود. ی منفرد در دسته نانو لوله میباعث جلوگیری از حرکت و چرخش نانو لوله

 

 نیروی واندروالس های مختلف با و بدون در نظر گرفتنطولارهای کمانشی بحرانی برای ب -(01-0)ل شک 

در شرایط مرزی دو سر ثابت با در  =nm 0213 L ( مدهای کمانشی را برای طول00-0شکل )         

دهد. زمانی که یمای در نمای روبرو و سطح مقطع باندل را نشان نظر گرفتن پیوند واندروالس بین لوله

ها هر سه لوله هم زمان با هم دچار مد  ها وجود نداشته باشد؛ در  تمام شکلپیوند واندروالس بین لوله

های بسیار جزئی در مدل سازی آنها باشد؛ شوند. این مسئله ممکن است به دلیل اختلافکمانش نمی
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های هر سه لوله وجود داشته باشد، هر سه لوله با ای بین اتماما هنگامی که نیروی واندروالس بین لوله

باشند و ی سه لوله با یکدیگر توسط فنر غیر خطی مرتبط میهاشوند؛ زیرا اتمیمهم دچار کمانش 

های مجاور با فنر به آنها متصل شده است را تحت تأثیر های دیگری را که در لولهجابجایی هر اتم، اتم

ی این عمل و عکس العمل هر کند. در نتیجههای اتمی را به آنها تحمیل میدهد و جابجاییقرار می

ی منفرد درون های متفاوت نانو لولهگردند. اما به علت مد شکلهم دچار کمانش میسه نانو لوله با 

 شود.دسته در هر مد کمانشی یک لوله دچار تغییر شکل بیشتری نسبت به سایرین می

 شکل مد سوم شکل مد دوم  شکل مد اول

   

   

  nm 0های مختلف با نیروی واندروالس برای طول طولشکل مدهای کمانش بحرانی برای  -(00-0)ل شک
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 ایی بین لولههمان طور که در فصل شبیه سازی توضیح داده شد دسته نانو لوله با سه فاصله

nm 1200 nm1290 و nm 12.0 بر  ایی بین لوله( تأثیر فاصله09-0)ل شبیه سازی شده اند. شک

باشند یمروی بار کمانش بحرانی دسته نانو لوله سه تایی آرمچیر را برای حالتی که دو سر باندل ثابت 

ها از میزان بار بحرانی شود، با افزایش طول نانو لولهمشاهده می ان طور کهمهدهد. یمرا نشان 

شیب نمودار تغییر  L= 0طولی طولر توان دید که دشود. با توجه به شکل میکاسته میکمانش 

 فتد. اکند که این امر به دلیل تغییر در شکل مدهای کمانش اتفاق مییم

 

 های مختلف برای حالت دو سر ثابتارهای کمانشی بحرانی برای طولب -(00-0)ل شک

 

ها در دسته نانو لوله، ی بین نانو لولهه تغییر فاصلهتوان دید کیم( 00-0با توجه به شکل )

بار کمانش بحرانی دسته نانو لوله ر نباشد، تأثیر قابل توجهی ب هاآنزمانی که پیوند واندر والس بین 

ای مختلف با ی بین لولهگذارد. نزدیک بودن مقادیر بارهای کمانشی بحرانی برای سه فاصلهنمی

ی ی هفت تایی انجام شده است، تغییر فاصلهر دسته نانو لولهد ]00[کارانشنتایجی که توسط لی و هم

-ای تأثیری کمی در مقدار بار بحرانی دسته نانو لوله با در نظر گرفتن نیروی واندروالس میبین لوله

 گذارد. 
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های کربنی با فواصل ( بار بحرانی کمانشی را در دسته نانو لوله00-0( و )09-0های )شکل

دهد. ی دو سر ساده و یک اثر آزاد را نشان میدسته نانو لولهای متفاوت را برای شرایط مرزی لوله بین

ای تأثیر کمی بر روی بار ی بین لولهدر این دو شرط مرزی هم مانند شرط مرزی قبل، تغییر فاصله

بار بحرانی کمانشی با گذارد. والس میواندرکمانشی بحرانی دسته نانو لوله بدون در نظر گرفتن نیروی 

یابد. در هر سه شرایط مرزی مورد بررسی، با توجه به افزایش طول در هر سه شرایط مرزی کاهش می

ای، ولی مقادیر بار بحرانی ی بین لولهنزدیک بودن مقادیر بار بحرانی کمانش برای هر سه فاصله

به مقدار اندکی بیشتر از دسته نانو  nm 12.0ای ی بین لولهها با فاصلهکمانش برای دسته نانو لوله

 می باشد. nm 1290 وnm 1200ای های فاصلهلوله با شکاف

 

های مختلف برای شرایط مرزی دو سر ساده، بدون در نظر گرفتن طولارهای کمانشی بحرانی برای ب -(09-0)ل شک

 نیروی واندروالس

 

شود که ای مشخص میی بین لولهلهبا توجه به نمودار، مقدار نیروی واندروالس بر حسب فاص

سبب کاهش  ،Nm 1200ه ای در دسته نانو لوله با فاصله بین لولاثر تدافعی نیروی واندروالس بین لوله

-0شکل ) شود.یم Nm12.0و  Nm1290ای های با شکاف فاصلهبار بحرانی نسبت به دسته نانو لوله
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رای حالت یک سر آزاد برای مدل دینامیک های مختلف بطولارهای کمانشی بحرانی برای ب (.0

 دهد. مدل مکانیک ساختاری جدید را نشان میو  ]08[مولکولی لی

 

 

یک سر گیردار، بدون -های مختلف برای شرایط مرزی یک سر آزادطولارهای کمانشی بحرانی برای ب -(00-0)ل شک

 در نظر گرفتن نیروی واندروالس

 

 

 

مختلف برای حالت یک سر ی منفرد نانو لوله های طول به قطرنسبتارهای کمانشی بحرانی برای ب -(.0-0)ل شک

 یک سر گیردار-آزاد
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، ]08[ی نتایج بدست آمده مدل ساختاری جدید با مدل دینامیک مولکولی لیبرای مقایسه

ر شرایط د 1290  ایلهبین لو یی سه تایی با فاصلهبارهای بحرانی کمانش بحرانی برای دسته نانو لوله

ختلاف بین نتایج به دلیل دقت زیاد روش ا ( آورده شده است..0-0مرزی دو سر ثابت در شکل)

ی وسیعی از تواند محدودهباشد؛ روش دینامیک مولکولی دارای دقت بالا و میدینامیک مولکولی می

شی پر هزینه و زمان بر مدل را حل کند، اما این روش همان طور که در فصل قبل هم اشاره شد رو

است. در مقابل مدل مکانیک ساختاری حاضر بدون نیاز به برنامه نویسی طولانی و پیچیده و در مدت 

باشد، به همین دلیل دارای مزیت بیشتری نسبت به روش دینامیک می مسألهزمان کوتاه قادر به  حل 

 باشد.مولکولی می
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 ی کربنی تحت ممان خمشیهالولهنتایج حاصل از کمانش نانو  -4-2

های در این بخش به منظور نشان دادن صحت مدل ارائه شده، ممان خمشی بحرانی در دسته نانو لوله

ای و زوایای اعمال مومنتوم متفاوت مورد بررسی قرار گرفته است. ها و فواصل بین لولهآرمچیر با طول

ی کمانش تحت فشار های گذشته اشاره شد، مقالات بسیار کمی در زمینهفصلطور که در ن هما

ها تحت ممان خمشی و پیچشی مدل دیگری ی کمانش دسته نانو لولهمحوری ارائه شده و در زمینه

 ای در این مورد ارائه نشده است. مقاله به حالوجود ندارد و تا 

 ر زوایای مختلفی کربنی دهالولهکمانش خمشی دسته نانو -4-2-0

( مورد بررسی قرار 7و  7های کربنی سه تایی آرمچیر )فصل کمانش خمشی دسته نانو لولهن در ای

ای و نیز وجود یا عدم وجود نیروی واندروالس ی بین لولهگرفته است. همچنین اثرات تغییر در فاصله

های کربنی، به دسته نانو لوله ها مورد تحلیل شده است. برای اعمال گشتاورمیان دسته نانو لولهر د

لوله ثابت شده و سپس گشتاور خمشی به مراکز این دو و به بالا و پایین دسته نان ابتدا دو صفحه

ی در صفحه Xر گردد به نحوی که جهت اعمال گشتاور، برای مثال در جهت محوصفحه وارد می

 لگردد. نحوه اعمال گشتاور در شکی پایینی اعمال میبه صفحه Xر جهت مخالف محور بالایی و د

ی ابتدا و انتهای دسته نانو لوله وارد ورده شده است. ممان خمشی در راستای شعاع صفحهآ (0-06)

درجه مورد تحلیل  31و  .672 و .0و  .002و  1ها در زوایای Xی ممان نسبت به محور شود. زاویهمی

 قرار گرفته است. 

 

 

 Xر اعمال ممان در جهت محو -(06-0)ل شک
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و در زوایای  Y و   Xی ر صفحهی کربنی تحت گشتاور دلولهدر این قسمت دسته نانو 

 Yتا محور و ها شروع شده  X( از محور 07-0ی اعمالی مطابق شکل)یهزاوشود. یممختلف اعمال 

         یابد.                                                      یمافزایش 

   

 درجه 31ی اعمالی مومنتوم  بین صفر تا هیزاوتغییرات  -(07-0شکل)

در ، ها معین شودمدل مکانیک ساختاری دسته نانو لولهر ای دبرای اینکه اثر فاصله بین لوله

تایی با فواصل های سه مدل ساختاری دسته نانو لولهر ( ممان کمانشی خمشی د08-0)ل نمودار شک

استفاده شده است؛  هاآنای که در این مدل از اند. فواصل بین لولهای متفاوت نشان داده شدهبین لوله

 باشند.یم nm12.0 و nm 1200 ،nm 1290برابر 

 
 در راستای مختلف =021.8Lگشتاور بحرانی کمانشی برای دسته نانو لوله با طول  -(0-08)
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بر حسب زوایای  nm021.8 بحرانی کمانش خمشی برای دسته نانو لوله با طولمان م (08-0شکل ) 

ای که در بالای دسته نانو لوله قرار ی اعمالی گشتاور در صفحهدهد. زاویهمختلف اعمالی را نشان می

ر این تحلیل مجموعاً پنج د یابد.شروع شده و به صورت پاد ساعتگرد افزایش می Xدارد، از محور 

ی اعمال گشتاور . با افزایش زاویهاندگرفتهدرجه مورد تحلیل قرار  31 و .672 ،.0 ،.002صفر،  یزاویه

یابد و در زوایای بیشتر از یمو در جهت مثلثاتی، گشتاور بحرانی کمانش کاهش  Xنسبت به محور 

گشتاور بحرانی ای مقدار ی بین لولهرسد. در مقابل با افزایش فاصلهدرجه به مقدار ثابت می.0حدود  

یمم و مینیمم ممان بحرانی کمانش خمشی به ترتیب مربوط به اعمال ماکزیابد. مقدار افزایش می

ین ترکمی قائمه دارای شود. علت اینکه گشتاور در زاویهمی Yو  X  گشتاور در راستای محورهای

و لوله در نظر گرفته یکی از سه محور اصلی دسته نان Yباشد، این است که محور یممقدار گشتاور 

( جهت اعمال گشتاور به دسته نانو 03-0باشد. شکل )ی سه تایی نیز میشود و محور تقارن دستهمی

ی بالایی ممان رنگ مشکی ممانی است که به صفحه دهد.را نشان می Yو  Xلوله در جهت محورهای 

ی بالایی، هت ممان صفحهدهد که در خلاف جشود و ممان خاکستری ممانی را نشان میاعمال می

 شود.ی پایینی اعمال میولی در همان راستا به صفحه

 Y)ب( در راستای محور                  Xالف(در راستای محور                            

 

 Yو  Xجهت اعمال گشتاور به دسته نانو لوله در جهت محورهای  -(03-0شکل )

ی های مختلف دسته نانو لوله با فاصلهقادیر ممان بحرانی را برای طولم( 01-0) هایشکل 

ای را با در نظر گرفتن نیروی واندروالس و بدون در نظر گرفتن نیروی بین لوله nm1290ای بین لوله
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ی دهد. ممان در دو صفحهی منفرد را نشان میی سه تایی در مقایسه با نانو لولهدر دسته نانو لوله

-و در خلاف جهت همان محور اعمال می Xو انتهای دسته نانو لوله به ترتیب در جهت محور  ابتدا

ای در مدل ای که در آن پیوند واندروالس بین لولهشود، دسته نانو لولهکه مشاهده می طورهمانگردد. 

سته نانو لوله باشد. ولی در دمکانیک ساختاری آن به کار نرفته باشد؛ دارای ماکزیمم ممان بحرانی می

ای وجود ندارد، با در نظر گرفتن نیروی واندروالس نسبت به حالتی که در درون دسته نیروی بین لوله

شود در های دسته سبب میباشد. نیروی واندروالس بین لولهدارای بار کمانش بحرانی کمتری می

ی ای از بار کمانش بحرانی نانو لولههای بلند، بار کمانش بحرانی دسته نانو لوله با پیوند بین لولهطول

در نظر  nm 129های بیش از منفرد نیز کمتر شود. نیروی واندروالس با اینکه نیروی ضعیفی در فاصله

یابد و اثر زیادی بر روی این نیرو افزایش میnm 129ی بین اتمی کمتر از شود؛ اما در فاصلهگرفته می

های نیرو سبب ایجاد ناهماهنگی در تغییر شکل مد کمانشی در طولگذارد. این میبار کمانش بحرانی 

 شود.های کوچک میبزرگ نسبت به طول

 

 

 های مختلفطولر حسب ب Xگشتاور بحرانی کمانشی با گشتاور اعمالی در جهت محور ( 01-0)ل شک
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Nm0213L= Nm021.8L= Nm62070L= 

 مختلف طولبر حسب  Xر مد کمانشی با گشتاور اعمالی در جهت محو( 00-0)ل شک

 

های آرمچیر مودارهای کمانش بحرانی بر حسب طول برای نانو لولهن (00-0) یهاشکلدر  

با افزایش طول نانو لوله از میزان  هاآنشود، در تمامی یمطور که دیده ن نشان داده شده است. هما

باشد. با افزایش طول می ترمحسوسهای کوتاه شود. این میزان کاهش در طولیمممان بحرانی کاسته 

یابد؛ به نحوی که مقدار زیادی کاهش می ها،آنها، مقدار ممان بحرانی برای هر یک از نانو لوله

 شوند.خط راست تبدیل مینمودارها تقریباً به 
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 مختلف طولبر حسب  Yگشتاور بحرانی کمانشی با گشتاور اعمالی در جهت محور ( 00-0)ل شک

د م یکی از یابد.یمبا افزایش طول دسته نانو لوله، گشتاور بحرانی کمانش اویلری کاهش 

( نشان داده 09-0)ل در شک =nm021.8Lطول های کمانشی بر اساس خطوط جابجایی برای شکل

شود، به علت موجود نبودن پیوند واندروالس بین یم( دیده 09-0طور که در شکل )ن . همااندشده

های ای درون دسته نانو لوله و همچنین اختلاف ساختاری خیلی کوچک در هر یک از نانو لولهلوله

 شود. یمدچار کمانش ی دیگر زودتر منفرد درون دسته نانو لوله، یک لوله نسبت به دو لوله

  

 Yتحت خمش در راستای  =Nm021.8L های کربن آرمچیرد دسته نانو لولهم شکل -(09-0)ل شک
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ای ها با فواصل بین لوله( گشتاور بحرانی در دسته نانو لوله.0-0( و شکل )00-0شکل)

و  X( بار بحرانی در راستای اعمال ممان در راستای محور 00-0نمودار ) .دهدمختلف را نشان می

دهد. این مقادیر به را نشان می Y( بار بحرانی در راستای اعمال ممان در راستای محور .0-0نمودار )

 باشند.س نزدیک به هم میلعلت در نظر نگرفتن نیروی واندروا

 
تای محور ای مختلف با گشتاور اعمالی در راسشده در فواصل بین لوله گشتاور بحرانی کمانشی محاسبه -(00-0)ل شک  

X 

 

ای مختلف با گشتاور اعمالی در راستای محور گشتاور بحرانی کمانشی محاسبه شده در فواصل بین لوله -(.0-0)ل شک
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 Xخمش در راستای 

Mode=1 
 

Mode=2  Mode=3 

 Yخمش در راستای 

 

Mode=1 
 

Mode=2 

 
Mode=3 

با در نظر گرفتن نیروی  Y و Xهای کربن آرمچیر تحت خمش در راستای های دسته نانو لولهدمشکل  -(06-0)ل شک

 واندروالس

های کربنی های دسته نانو لولهدمشکل  شود،یم( مشاهده 06-0همان طور که در شکل )

اند. در این با در نظر گرفتن نیروی واندروالس نشان داده شده Y و Xآرمچیر، تحت خمش در راستای 

وجود  ها بای بین سه لوله وجود دارد. در هر یک از دستههااتمدسته نانو لوله، نیروی واندروالس بین 

نیروی واندروالس، در هریک از مدهای کمانش یک نانو لوله دچار تغییر شکل بیشتری نسبت به دو 

 ی دیگر در دسته در هر دو راستای اعمال ممان می شود.لوله
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 های کربنی تحت ممان پیچشینتایج حاصل از کمانش نانو لوله -4-9

کربنی تحت گشتاور پیچشی حول محور های در این قسمت ممان بحرانی برای دسته نانو لوله

 طولی دسته نانو لوله مورد بررسی قرار گرفته است.

 های کربنکمانش پیچشی دسته نانو لوله -4-9-0

ی سه تایی آرمچیر نشان داده شده ی اعمال ممان پیچشی به دسته نانو لولهحوهن (07-0در شکل )

آنالیز پیشین دو صفحه در دو سر دسته قرار شود، مانند دو است. همان طور که در شکل دیده می

باشد و سر دیگر آن دارای آزادی چرخش در راستای گیرد و یک سر دسته نانو لوله کاملاً ثابت میمی

( به 07-0باشد، به مرکز این صفحه ممان در جهت نشان داده شده در شکل )را دارا می دستهمحور 

 گردد.دسته نانو لوله اعمال می

 

 ی اعمال گشتاور پیچشی در کمانش پیچشیحوهن -(07-0)ل شک

 

ها با افزایش طول نانو لوله از شود، در تمامی طولیده مید (08-0همان طور که در شکل )

باشد. با تر میهای کوتاه محسوسشود. این میزان کاهش در طولمیزان ممان بحرانی کاسته می

به مقدار زیادی کاهش  هاآندار ممان بحرانی برای هر یک از ، تغییر در مقهانانو لولهافزایش طول 

نها در بارگذاری ممان پیچشی ت شوند.یابد؛ به نحوی که نمودارها تقریباً به خط راست تبدیل میمی

ی آرمچیر با وجود نیروی واندروالس بیشتر از شود که گشتاور کمانشی بحرانی دسته نانو لولهدیده می

 ها در بار گذاری پیچشی حفظ شده است. طولین روند برای تمام ا باشد.یمدسته مشابه با همان طول 
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  ها بر حسب طول دسته نانو لولهشتاور پیچشی کمانش بحرانی دسته نانو لولهگ -(08-0)ل شک

  

  

nm0213L= nm62070L= 
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 ی مختلفهاطولهای کربن آرمچیر بدون اعمال نیروی واندروالس برای های دسته نانو لولهدمشکل  -(03-0)ل شک

 (91-0)ل شک ،ای بر روی شکل مد کمانشبرای نشان دادن اثر نیروی واندروالس بین لوله

اعمال و بدون اعمال نیروی واندروالس را نشان ا ی سه تایی بکمانشی دسته نانو لولهکل مدهای ش

ها وجود شود هنگامی که نیروی واندروالس بین نانو لولهاین شکل دیده میر دهد. همان طور که دمی

تحلیل ای در گذاری کمانشی نقش دارند. اما زمانی که نیروی بین لولههای بیشتری در باردارد، اتم

شود، برای این طول خاص، دو نانو لوله دچار تغییر ( دیده می91-0)ل نباشد، همان طور که در شک

 گردند.ی دیگر میشکل ساختاری بیشتری نسبت به لوله

 

With Van der Waals Without Van der Waals 
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با اعمال نیروی واندروالس و بدون اعمال ش های کربنی آرمچیر تحت پیچدهای دسته نانو لولهم شکل -(91-0)ل شک

 =nm 021.8Lنیروی واندروالس برای طول 

 

 

های کربنی آرمچیر توان شکل مدهای مربوط به کمانش پیچشی نانو لولهیم (90-0در شکل )

در دسته، از  هالولهگردد که با افزایش طول نانو را مشاهده نمود. مشاهده می های متفاوتدر طول

مان طور که در ه یابد.شود؛ ولی مقدار پیچیدگی در طول نانو لوله افزایش میها کاسته میتعداد موج

های کربنی تحت پیچش ی کمانش نانو لولههای گذشته اشاره شد، مقالات بسیار کمی در زمینهفصل

های دیگر وجود ی نتایج بدست آمده از مدل ارائه شده با مدلائه شده است. از این رو امکان مقایسهار

ای در این مورد ارائه های کربنی که تا به حال مقالهی کمانش دسته نانو لولهندارد؛ خصوصاً در زمینه

 نشده است. 

 

 )ج( )ب( )الف(

 
 

 

L=021.8nm L=021.8nm L=0120.9nm 
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بدون نیروی  (7،7تایی آرمچیر ) سه یلولهشکل مدهای بدست آمده برای دسته نانو  -(90-0)ل شک

 واندروالس

 

 

 

 

 

 

 

 پنجمفصل 

 پیشنهاداتنتایج و 
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 نتایج -5-0

-ی کمانش دسته نانو لولهبا توجه به مباحث مطرح شده در این پایان نامه نتایج مهمی در زمینه

اشاره  هاآناند که در زیر به های خمشی و پیچشی بدست آمدهممانهای کربنی، تحت بار فشاری و 

 شده است:

تواند به خوبی مدل ارائه شده با استفاده از روش مکانیک ساختاری ایجاد شده است به طوری که می

بار بحرانی را در کمانش تحت فشار محوری و ممان بحرانی را برای کمانش تحت خمش و پیچش 

 نشان دهد.

 

بدست آمده از مدل ارائه شده مطابقت قابل قبولی با نتایج حاصل از مدل دینامیک  نتایج -0

 مولکولی دارند.

 دهد.ای در دسته نانو لوله مقدار بار بحرانی کمانش را کاهش میپیوند واندروالس بین لوله -0

ثابتی ی منفرد ابتدا بار بحرانی کمانش کاهش یافته و سپس به مقدار یش طول نانو لولهافزابا  -9

 رسد.یم

سر ثابت و مینیمم بار بحرانی کمانش برای یک طول به ترتیب در شرایط مرزی دو ماکزیمم  -0

 دهد.و یک سر آزاد رخ می

مقدار کاهش بار بحرانی کمانشی برای شرایط مرزی یک سر آزاد بیشتر از دیگر شرایط مرزی  -.

 باشد.می

کاهش مقدار گشتاور بحرانی کمانش های کربنی باعث پیوند واندروالس در بین نانو لوله -6

 شود.خمشی می

ی منفرد در دسته نانو لوله، گشتاور بحرانی کمانش خمشی و پیچشی با افزایش طول نانو لوله -7

 یابد.کاهش می
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ای ی بین لولههای با فاصلهبحرانی به ترتیب برای دسته نانو لوله گشتاورماکزیمم و مینیمم  -8

nm12.0 وnm 1200 باشد. یم 

بیشترین مقدار گشتاور  Xی سه تایی با اعمال گشتاور در راستای محور ر دسته نانو لولهد -3

 شود.بحرانی کمانش خمشی حاصل می

-ها سبب افزایش گشتاور بحرانی تحت کمانش پیچشی میاثر پیوند واندروالس بین نانو لوله -01

 د.گردیمشود؛ ولی این اثر، در کمانش خمشی باعث کاهش گشتاور بحرانی 

در کمانش پیچشی نیز همانند کمانش محوری و خمشی، با افزایش طول دسته نانو لوله به   -00

 یابد.یمی منفرد، گشتاور کمانشی پیچشی کاهش قطر ثابت نانو لوله

 کند. ای در دسته نانو لوله، تغییری در بار کمانش پیچشی ایجاد نمیی بین لولهتغییر فاصله -00
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 پیشنهادات -5-2

های کربنی و در انتهای این پایان نامه برخی از پیشنهادات در رابطه با مباحث مربوط به دسته نانو لوله

 باشند:همچنین مدل ارائه شده قابل ذکر است که به شرح زیر می

 

های ترکیبی را نیز با استفاده از مدل ارائه های کربنی تحت بارگذاریکمانش دسته نانو لوله -0

 توان انجام داد.یمشده 

-می ABAQUSهای متنوع نرم افزار یتقابلهای دینامیکی مختلف را با در نظر گرفتن یلتحل -0

 توان مورد بررسی قرار داد.

های کربنی را با خواص مکانیکی دسته ی بین تعداد نانو لولهتوان رابطهبا اصلاح این مدل می -9

 ها را مورد بررسی قرار داد.نانو لوله

های چند جداره را نیز مورد توان کمانش دسته نانو لولهیمفاده از مدل ارائه شده با است -0

 بررسی قرار داد.

های کربنی به عنوان دسته نانو لولهز هایی که اتوان برای مدل سازی کامپوزیتیماز این مدل  -.

 کنند، استفاده کرد. ذرات افزاینده به زمینه استفاده می

های بحرانی در مدهای کمانش مختلف بر روی بارها و کرنش اثر عیوب مختلف تهی جای -6

 د.را بررسی نمو هالولهدسته نانو 

 ی مختلف را بررسی کرد. هالولهتوان مدول یانگ دسته نانو لوله با تعداد نانو یم -7

را  هالولهاز نانو  با تعداد بیشتری هالولهتوان دسته نانو یمتر یشرفتهپهای یستمسبا استفاده از  -8

 نیز بررسی نمود.

های آرمچیر، زیگزاگ و چیرال را شبیه سازی کرده و خواص مکانیکی آنها را دسته نانو لوله -4

 بررسی نمود.
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Abstract 

 

    In the present thesis a structural mechanics model is employed for the investigation of 

the buckling behavior of CNT bundles of three SWCNTs under axial compressive, 

bending and torsional loading in the CAE space of ABAQUS. A nonlinear connector is 

considered for modeling of stretching and torsional interactions, and a nonlinear spring 

is used for modeling of the angle variation interaction. A Morse potential is employed 

for stretching and bending potentials, and a periodic type of bond torsion is used for 

torsion interactions. To evaluate the buckling loads of carbon nanotube bundles, the 

effects of van der Waals forces are further modeled using a nonlinear spring element. 

    The effects of different types of boundary conditions (Fixed–Fixed, Simple–Simple 

and Fixed-Free) are studied for armchair nanotubes with various aspect ratios 

(length/diameter) and also the bending and torsional buckling behaviors of carbon 

nanotube bundle are investigated. Apart from the above, structural simulations were 

performed at different interspatial gaps. This is to determine the size effect of the 

interspatial gaps on the buckling properties of CNT bundles. In this work, a total of 

three interspatial gaps were used, i.e. 0.22, 0.34 and 0.51 nm. The structural mechanics 

simulations reveal that CNT bundles comprising longer SWCNTs will exhibit lower 

critical buckling load. Results indicate that for Fixed- Free boundary condition the rate 

of critical buckling load’s reduction is highest and lowest critical buckling load occurs. 

In addition, the average buckling load of each SWCNT was computed and compared 

with buckling loads for individual SWCNTs. Finally, the results of the present structural 

model are compared with results of molecular dynamics (MD). Simulation show good 

agreement between our model and the MD model. 

 

Keywords: Structural mechanic, Carbon nanotube bundle, Buckling, Boundary 

condition, critical bending and torsional buckling torque 
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