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شده با نانولوله کربنی تحت های پلیمری تقویتمقیاسه رفتار غیرخطی کامپوزیتسازی چندمدل
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 نامهتقدیم

 

 تقدیم به روان پاک پدر،               

 و دستان فداکار و مهربان مادر                          



 ث 

 گزاریسپاس

، وقفههای بیتلاشدارم؛ بدون اعلام میهادی قادری  از جناب آقای دکتر سیدگزاری خود را کمال سپاس

 است.نبوده پذیرامکاننامه نظر ایشان، انجام این پایانو دقت های اثربخشراهنمایی

 است.بوده ایشان همواره چراغ راه هایگزارم، مشورتپاساز جناب آقای دکتر محمد جعفری نیز بسیار س

 با آرزوی سلامتی و کامیابی روزافزون برای این دو استاد عزیز و گرامی.
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-مهندسی مکانیکی ی کارشناسی ارشد رشتهدانشجوی دوره سید ناصرالدین محسنیاینجانب 

-سازی چندمدلی نامهی پایاندانشگاه شاهرود نویسنده مهندسی مکانیکدانشکده  طراحی کاربردی

های شده با نانولوله کربنی تحت بارگذاریهای پلیمری تقویتمقیاسه رفتار غیرخطی کامپوزیت

 شوم.متعهد می دکتر سید هادی قادریو  دکتر محمد جعفریاستادان یی راهنما، تحت مختلف

 
 و اصالت برخوردار است. صحتشده است و از نامه توسط اینجانب انجامتحقیقات در این پایان 

 های محققان دیگر به مرجع مورداستفاده استناد شده است.در استفاده از نتایج پژوهش 

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

 جا ارائه نشده است.

 و یا « دانشگاه شاهرود»باشد و مقالات مستخرج با نام کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه شاهرود می

«Shahrood University  ».به چاپ خواهد رسید 

  ت مستخرج از اند در مقالانامه تأثیرگذار بودهاصلی پایان جینتاآمدن  دست بهحقوق معنوی تمام افرادی که در

 گردد.نامه رعایت میپایان

 ( استفاده شده است هاآنی هابافتنامه، در مواردی که از موجود زنده )یا ی مراحل انجام این پایاندر کلیه

 ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است.

 دسترسی یافته یا ی اطلاعات شخصی افراد نامه، در مواردی که به حوزهی مراحل انجام این پایاندر کلیه

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

 تاریخ

 امضای دانشجو

 

 

 
 

 

 ایج و حق نشرنتمالکیت 
 ای، های رایانهی حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامهکلیه

باشد. این مطلب باید به نحو انشگاه شاهرود میافزارها و تجهیزات ساخته شده( متعلق به دنرم

 مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.

 باشد.نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمیاستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان 

 نامهتعهد
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 چکیده

کربنی ی /نانولولهپلیمری جدید برای تعیین رفتار غیرخطی کامپوزیت یک مدل چندمقیاسه پژوهشدر این 

شده، و با ی کربنی در مقیاس اتمی و بر اساس مکانیک ساختاری مولکولی اصلاحگردد. نانولولهپیشنهاد می

یافتن سبب تمیز با مقطع عمومی تیر مدل شد. المان با مقطع عمومی بعدیهای تیر سهاستفاده از المان

ی مقطع تیر و ت، هندسهحال ندر ایکه طوریبه ،گرددای میصفحهای و برونصفحههای خمشی درونسفتی

های کنشمنظور تعریف برهمشده بهاتمی مورس اصلاحپتانسیل بینگردند. می، ترکیب آن یتعریف ماده

قطرشان، های زیگزاگ همهای آرمچیر همراه با نانولوله. تعدادی از نانولولهگشتها، استفاده اتمی در نانولوله

تا خواص مکانیکی آنها در این شرایط بارگذاری  گرفتندیچشی و خمشی قرار کششی، پهای تحت بارگذاری

 ازترتیب به ،هانانولولهو مدول یانگ مؤثر در خمش  پواسون، مدول برشی، نسبتمدول یانگ و حاصل شوند. 

 در ادبیات آمده با نتایج موجوددستهنتایج ب .شدندمحاسبه  شرایط بارگذاری کششی، پیچشی، و خمشی،

و  ،شد در نظر گرفته پیوستهمحیطی صورت پلیمر به. نشان دادندرا افق خوبی ، که توشدندمقایسه  موضوع

 ،نظر گرفتن رفتار الاستوپلاستیک آنبا در و  های توپربا استفاده از المان بعدی آنمدل اجزای محدود سه

گذاری نانولوله درون طریق جای از سازی چندمقیاسه، المان حجمی نماینده. با استفاده از مدلگشتیجاد ا

شده دروالس، تعریفصورت نیروهای وانبهاطراف آن  پلیمرکنش میان نانولوله و برهم .شدمدل پلیمر ایجاد 

غیرخطی در اباکس مدل  رابطهای ، که با استفاده از المانشد گرفته نظر جونز، در-ی لناردتوسط رابطه

های تا ویژگی گرفتقرار و خمشی پیچشی ط بارگذاری کششی، . المان حجمی نماینده در شرایشدند

ترتیب یانگ، مدول برشی، و مدول یانگ مؤثر در خمش نانوکامپوزیت، به مکانیکی آن استخراج گردد. مدول

نسبت به جزءهای حجمی  هاآنو تغییرات  محاسبه شده در شرایط بارگذاری کششی، پیچشی، و خمشی،

 ، و خمشیپیچشیکششی،  هایبارگذاریحاصل از  کرنش-تنش های. منحنیندشدنانولوله بررسی مختلف 

 ،خالص پلیمرهای مکانیکی نانوکامپوزیت نسبت به بهبود چشمگیر ویژگی بر ،آمدهدسته. نتایج بشدندارائه 

 .ودندنم اشاره

   :واژگان کلیدى

المان حجمی ، اجزای محدود تحلیل، چندمقیاسهسازی مدل ،پلیمریپایه کامپوزیتنانو های کربنی،لولهنانو

 نماینده
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 68 ............................ .هااز نانولوله %1(، با جزء حجمی 1، 11( و زیگزاگ )6، 6های آرمچیر )حاوی نانولوله

، نسبت به %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله  های تغییرات مدول برشیمنحنی 21-3 شکل

 68 .......................................................................................... .های آرمچیر و زیگزاگقطرهای مختلفی از نانولوله
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، نسبت به %1های تغییرات مدول برشی المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 28-3 شکل

 62 ............................................................................................آرمچیر و زیگزاگهای قطرهای مختلفی از نانولوله

، نسبت به %11های تغییرات مدول برشی المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 22-3 شکل

 62 ............................................................................................های آرمچیر و زیگزاگقطرهای مختلفی از نانولوله

(، الف( پیش، و ب( پس از 6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1با جزء حجمی المان حجمی نماینده  31-3 شکل

 12 .............................................................................................................................. .82/8˚به میزان  اعمال خمش

(، الف( پیش، و ب( پس از 6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  31-3 شکل

 12 .............................................................................................................................. .63/2˚به میزان  اعمال خمش

حاصل از بارگذاری خمشی المان حجمی نماینده، حاوی  کرنش خمشی-منحنی تنش خمشی 32-3 شکل

 13 .............................................................................. .هااز نانولوله %1(، با جزء حجمی 6، 6ی آرمچیر )نانولوله

بارگذاری خمشی المان حجمی نماینده، حاوی حاصل از  کرنش خمشی-منحنی تنش خمشی 33-3 شکل

 13 .............................................................................. .هااز نانولوله %1(، با جزء حجمی 6، 6ی آرمچیر )نانولوله

مان حجمی نماینده، حاصل از بارگذاری خمشی دو ال کرنش خمشی-های تنش خمشیمنحنی 31-3 شکل

 11 ................................................ .هااز نانولوله %1و  %1حجمی  جزءهای(، با 6، 6ی آرمچیر )حاوی نانولوله

های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 31-3 شکل

 11 ................................................................ .های آرمچیر و زیگزاگ، نسبت به قطرهای مختلفی از نانولوله1%

های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 36-3 شکل

 11 ................................................................ .های آرمچیر و زیگزاگ، نسبت به قطرهای مختلفی از نانولوله1%

حجمی نانولوله های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء منحنی 31-3 شکل

 16 .............................................................. .های آرمچیر و زیگزاگ، نسبت به قطرهای مختلفی از نانولوله11%

 



 ش 

 هافهرست جدول

 13 ........................................................................................................ [.13] یکربن یهانانولوله یهایژگیو 1-1 جدول

 31 .......................................................................................... [.61] شدهاصلاح مورس لیپتانس یپارامترها1-2 جدول

 33 ........................................................................ [.66 و 61] چشیپ و یاصفحهبرون خمش یهایسفت 2-2 جدول

 36 .................................. [.61] لنیپروپیپل کیالاستوپلاست رفتار فیتوص یبرا ازین مورد یپارامترها 3-2 جدول

 جینتا با( 1 ،16) گزاگیز و( 2 ،2) ریآرمچ یهانانولوله یبرش مدول و انگی مدول یسهیمقا 1-3 جدول

 12 ........................................................................................................................................... .مراجع در موجود گر،ید

کننده های تقویتاز نانولوله %11و  %1، %1مدول یانگ نانوکامپوزیت، در جزءهای حجمی  2-3 جدول

 61 ........................................................................................................................................................................ .مختلف

کننده های تقویتاز نانولوله %11و  %1، %1مدول برشی نانوکامپوزیت، در جزءهای حجمی  3-3 جدول

 11 ........................................................................................................................................................................ .مختلف

های از نانولوله %11و  %1، %1مدول یانگ مؤثر در خمش نانوکامپوزیت، در جزءهای حجمی  1-3 جدول

 11 ................................................................................................................................................ .کننده مختلفتقویت
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 𝐴CNT                         سطح مقطع نانولوله
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 مقدمه    9 فصل

 مقدمه -9-9

 و استسرعت افزایش یافتهبه ،در اجزای گوناگون طراحی هااستفاده از کامپوزیت گذشتهی در چند دهه

ها به زیتکامپو شوند.می مواد فلزی مرسوم جایگزین تدریجبه ،ممتاز خواص فیزیکیدلیل به آنها اکنون

تا  آمیخته شده هم در روشی با و بودهدو جزء مختلف  حداقل متشکل از که متعلّق هستندای از مواد دسته

اجزای یکی از  د.متفاوت باش ی آندهندهخواص اجزای تشکیل باتا حد زیادی  خواص ماده تولیدشده

، فاز دیگریا اجزای جزء  آنکهحال شودخوانده می 2زمینهکه  دهدرا تشکیل می 1فاز پیوسته ،دهندهتشکیل

عنوان به فاز تقویت شوند.خوانده می 1تقویت، فاز اندپخش شده زمینهدر  صورت یکنواختبهکه ، 3ناپیوسته

با خواص فیزیکی  رکنندهماده پُ .ها باشدها یا ذرهفیبر صورتبهتواند که می شودنیز شناخته می رکنندهماده پُ

یکدیگر  با رکنندهمواد پُ نگهداشتن زمینهنقش  کهدرحالی نمایدمی قویتت ، کامپوزیت راخصوص خودبه

مواد مهندسی  در مقایسه با دیگری های فراوانمزیتعلاوه بر نسبت مقاومت به وزن بالا، ها کامپوزیت است.

 .و عمر خستگی مطلوب ، انبساط حرارتی پایینمانند مقاومت به خوردگی بالا، چگالی پایین ؛مرسوم دارند

                                                 
1 Continuous phase 

2 Matrix 
3 Discontinuous phase 

1 Reinforcement phase 



 2  مقدمه   1فصل 

 

 مشخص است در یک جهت ، توانایی داشتن خواص فیزیکی مناسبها دارندمزیت مهم دیگری که کامپوزیت

نیاز به مواد سبک با توجه به افزایش  گردد.تأمین می در طراحی ایالعادهفوق پذیریانعطاف ،سبب آنکه به

بیشتر مواد امروزه  .استبه خود گرفتهرو به رشدی روند  ها، استفاده از کامپوزیتدارای خواص فیزیکی ممتاز

-استفاده می زمینهعنوان به از پلیمرها ،سهولت در ساختدلیل وزن پایین و به مورد استفاده کامپوزیتی

تر تر و بادوامتری که سبکجدید یکامپوزیتمواد ، نیاز به تولید هابا افزایش استفاده از کامپوزیت نمایند.

که  شدند، مواد گوناگون جدیدی شناسایی در علم مواد نوینهای با پیشرفت یافت.میباشند نیز افزایش 

-به با پلیمرها در تولید مواد کامپوزیتی پیشرفته کنندهفاز تقویت عنوانباشند که بهپتانسیل میدارای این 

-های کربنی میمیان این دسته از مواد، نانولولهاز ترین امیدبخش ، مورد استفاده قرار گیرند.زمینهعنوان 

 باشند.

توجه ای کاربردهای گوناگون، بسیار جلب های کربنی سبب شد که آنها برگیر نانولولههای چشمویژگی

جلب  به خود توجه زیادی را ،در علم و صنعت بالاکارگیری وان بهت دلیلبه نانو آوریفنّ ،امروزه نمایند.

پس از کشف  نماید.ای ارائه میخصوصیات بهبودیافته های طراحی نو وخاطر ابعاد نانو، مدلاست و بهنموده

های با گواه مقاله آوری نانو، علاقه به فن1221ّکربنی در سال  هایو نانولوله 1281در سال  (C60)فلورن 

تا  2118های بین سال برای نمونه .گیری افزایش یافتصورت چشمبه علمی منتشرشده در این زمینه،

خواص فیزیکی شناسایی  .ندمنتشر شد های کربنیی نانولولهدرباره مقاله علمی 11111، بیش از 2111

 کنندهتقویتفاز عنوان به استفاده از آنهادرک ارزش  با است.وضوع بسیاری از این مطالعات بودهم ممتاز آنها

برای تولید  هانانولوله برداری از خواصبه بهره هاتوجهی از پژوهشمقدار قابل ، پلیمریهای پایهکامپوزیت در

-های تقویتکامپوزیت که یک باور گسترده ایجاد گشته کهطوریهاند، باختصاص یافته های ممتازکامپوزیت

های و کارایی در محیط خواص فیزیکی یمیزان زیادی در زمینهتوانند بهمی های کربنیشده با نانولوله

-با شناخت پتانسیل استفاده از نانولوله تر باشند.اهمیتکاراتر، مؤثرتر و با ،های متداولاز کامپوزیتگون، گونا

آنها، سبب جلب توجه  ، نیاز به کشف خواص مکانیکیهاکننده در نانوکامپوزیتعنوان فاز تقویتها به

های های کربنی، ساخت نمونههزینه بالای تولید نانولوله است.گران زیادی به این مسأله شدهپژوهش

بینی خواص با استفاده از است. بنابراین پیشمحدود کرده کی آنها رانانوکامپوزیتی و استخراج خواص مکانی

 است.عددی بیشتر مورد توجه قرار گرفتهسازی های تحلیلی و مدلروش

مربوط به  ها، خواص و کاربردشده با نانولولههای پلیمری تقویتهای کربنی و کامپوزیتدر ادامه، نانولوله

 شود. می پرداختهمرور ادبیات مربوط به موضوع پژوهش به در انتهای فصل نیز،  گردند.هرکدام از آنها بیان می



 

 های کربنینانولوله -9-2

که به دور یک استوانه پیچیده شده  فرض نمود ی از گرافنصورت صفحاتتوان بهمیهای کربنی را نانولوله

دیواره خواهد تک یرا به دور استوانه بپیچانیم شکل حاصل یک نانولوله ی گرافنباشند. اگر تنها یک صفحه

درحقیقت  یم داشت.چنددیواره خواهی را به دور استوانه بپیچانیم نانولوله ی گرافناگر چندین صفحهبود و 

مرتب  محورهمهای توخالی استوانهصورت است که به دیوارهتعدادی نانولوله تکشامل  یک نانولوله چنددیواره

 حدود هاجدایی میان لایه .گیرندجای میهم  ای کنارلایهبین 1دروالسو توسط نیروهای وان اندشده

 nm 31/1 حالت  های کربنی داراینانولوله .در گرافیت استای لایهی بیناصلهکه بسیار نزدیک به ف است

 یالعادهخواص فیزیکی فوق باشند.الکتریکی و حرارتی بالا می رسانایی همراه با و مقاومت استثنائی کشسانی

-خواص مشاهده شده واقعی آنها درعمل به ،در بیشتر موادعیب آنهاست. بی و ی ساختار کاملنتیجه آنها

این اختلاف  .ه شودتخمین زد دتوانصورت تئوری میست که بها کمتر از آن مقداری ایملاحظه صورت قابل

کمتر از  %1حدود  بریدگی فولاد برای نمونه، مقاومت دهد.هایی در ساختار مواد رخ میوجود نقص دلیلبه

-بی اما باشد.ساختار میکروی آن میهایی در وجود نقص دلیلتئوری آن است، که این امر به مقاومت بریدگی

خواص  روازاین شود که آنها اغلب عاری از نقص بوده وسبب می های کربنینانولولهدر ساختار  عیبی مولکولی

مقاومت و  بنابراین ، باشد.ی آنها از طریق تئوریشدهبینیفیزیکی آنها بسیار نزدیک به خواص فیزیکی پیش

-قابل شرح و تفسیر میساختار فیزیکی آنها،  ی درنظرگرفتنوسیلههب بالای آنهارسانایی الکتریکی و گرمایی 

، ی دیگری در جدول تناوبیهیچ ماده ساختار پیوند آنهاست.دلیل ها بهنانولولهسفتی و مقاومت بالای  باشند.

این موارد همراه با ساختار  کربن، با خودش پیوند ندارد.-و با مقاومت پیوند کربن ی گستردهدر یک شبکه

 بخشد.انگیزی به آنها می، مقاومت شگفتآنها درزبدون

 ،نانولولهیک آرایش اتمی در  آنها بستگی دارد. شکلطول و  به ساختار اتمی، قطر، فردهای منخواص نانولوله

که توسط بردار  لولهنانو 2سانیدست برحسب ساختار اتمی نماید.خواص فیزیکی آنرا مشخص می زیادی تا حد

𝐂h ،3ساندست
⃗⃗  ، برداریست کهساندستبردار  گردد.ف مییوصت ،𝜃 ،ساندست نیز زاویه شود وتعریف می ، ⃗⃗

-به را ،دهدهای لوله را شکل میکه دیواره ،ضلعیشش بندیدر شبکه کریستالی از لحاظمعادل دو اتم کربن 

                                                 
1 Van der Waals forces 
2 Chirality 

3 Chiral 



 1  مقدمه   1فصل 

 

را در امتداد  ی گرافنصفحه توانیم تصور کنیم کهمیرا در نظر بگیرید؛  1-1شکل  نماید.هم متصل می

-هم بدین ساندستبردار  درز را شکل دهد.بدون یو سپس بپیچانیم تا یک لوله چین ببریمخطوط نقطه

-میلمس ، دم این بردار را ساندستنوک بردار  شود،صفحه پیچانده میکه زمانی که شودتعریف میصورت 

 .نماید

-تعریف می 1-1صورت رابطه به 𝒂2و  𝒂1و بردارهای مبنای  (𝑛, 𝑚)های انتقال اندیساین بردار برحسب 

 گردد.

𝐂h
⃗⃗ ⃗⃗ = 𝑛𝒂1 + 𝑚𝒂2 1-1 

 شکلهایی بهها با اندیسدهند؛ نانولولههم یک نام یکتا را برای نانولوله تشکیل می درکنار 𝑛و  𝑚اعداد 

(𝑛, 0) کربنی را دارا هستند که موازی محور لوله هستند و در یک انتهای باز یک الگوی -پیوندهای کربن

 (𝑛, 𝑛)شکل هایی بهها با اندیسشوند. نانولولههای زیگزاگ نامیده میسازند و بنابراین نانولولهمی زیگزاگ را

 شوند. های آرمچیر نامیده میهستند و نانولولهکه عمود بر محور لوله  کربنی را دارا هستند-کربن پیوندهای

 

 .یکربن ینانولوله مربوط به اصطلاحات 1-1شکل 

 ساندستهای ، نانولولهمساوی نباشند 𝑚و  𝑛که  (𝑛, 𝑚)شکل هایی بهبا اندیس های دیگرتمامی نانولوله

، داده شده نشان 1-1که در شکل  ساندستزاویه  که سمت راست و چپ متفاوتی دارند. شوندنامیده می

حالت زیگزاگ، و درجه در  1بین  ساندستزاویه ی محدوده .نمایدمشخص می نانولوله را در میزان چرخش

 نماید.، تغییر میحالت آرمچیردرجه در  31

 آید.دست میهی زیر ببا استفاده از رابطه ،𝑑CNT، (𝑛, 𝑚)ی کربنی درحالت کلی، قطر نانولوله

𝑑CNT = 
√3   𝑎c−c √𝑛2 + 𝑚𝑛 + 𝑚2

𝜋
 1-2 



 1  مقدمه   1فصل 

 

 باشد.کربن در نانولوله می-طول پیوند کربن 𝑎c−cکه در این رابطه، 

که ساختار چهار یصورتبهشوند، های آرمچیر تحت بارگذاری کششی متحمل تغییری در ساختار مینانولوله

 1ویلز-نماید، که به تغییرشکل استونضلعی تغییر میضلعی و دو هفتضلعی به ساختاری دارای دو پنجشش

ها تحت بارگذاری کششی شود و کشف شده که نقشی کلیدی در تغییرشکل پلاستیک نانولولهشناخته می

صورت آرایش دهد، که بهساختار یک نانولوله نشان میویلز را در -استوننقص  2-1نماید. شکل بازی می

 ضلعی است.ضلعی و هفتضلعی به دو جفت پنجششمجدد ساختار 

 

 ویلز.-تغییرشکل استونی آرمچیر تحت بارگذاری کششی با نانولوله 2-1شکل 

 دهد.مربوط به آنها را نشان می ساندست ها همراه با زاویهنانولولهی شدهسه نوع مختلف معرفی 3-1شکل 

 

                                                 
1 Stone–Wales 
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 ر.آرمچیپ( زیگزاگ و ب( ، ساندستالف( های لولهنانو 3-1شکل 

 های کربنیخواص نانولوله 9-2-9

 باشند:مقیاس نانو میتوجه در دلیل ذیل، موادی جالب  چهار های کربنی بهنانولوله

-اتم زیرا آرایش دوبعدی  بسیار خوبی دارند، کشسانیدیواره و چنددیواره خواص های کربنی تک. نانولوله1

که، استحکام دهد، درحالیبزرگ را می 1ایصفحههای برون، اجازه اعوجاجی گرافنهای کربن در یک صفحه

-صورت استثنائی در برابر هرگونه اعوجاج درونرا به گرافنی کربن، صفحه-ای پیوندهای کربنصفحهدرون

 سازد. ، مقاوم می3یا شکست 2ایصفحه

آنها بستگی دارد.  ساندسترسانا باشند، که به بردار توانند رسانا و یا نیمهدیواره میهای کربنی تک. نانولوله2

-توجه و خواص الکترونیکی شگفتنتومی قابل ی اثرات کوای بسیار کوچک و ساختار متقارن آنها، اجازهاندازه

 دهد.می آنهاآور، را  به 

های مکانیکی، حرارتی و بالا هستند که دارای ویژگی 1ای کربنی، موادی با نسبت منظریه. نانولوله3

که مشخص شد که طوریها، بسیار بالا بوده، بهباشند. قابلیت هدایت حرارتی نانولولهمغناطیسی خوبی می

 [.1یت هدایت حرارتی آنها بسیار بالاتر از گرافیت است ]قابل

عنوان مواد سبک و با مساحت بالا برای ای شکل هستند، آنها بههای کربنی، توخالی و لوله. چون نانولوله1

سازی سوخت هیدروکربن و تجهیزات پالایش گازها و مایعات، پیشنهاد سازی گاز، تجهیزات ذخیرهذخیره

 اند.شده

منظور دسترسی به جزئیات گردد. بههای کربنی ارائه مینانولولهمکانیکی خواص  ن شرح مختصری ازاکنو

 .[6و  1، 1، 3، 2]شود این منابع پیشنهاد می یمطالعه ،تربیشتر و توصیف جامع

 1ناهمسانگردیدلیل باشد، که این بهشدت به ساختار آنها وابسته می، بههای کربنینانولولهخواص مکانیکی 

 است.  گرافن

                                                 
1 out-of-plane distortions 
2 in-plane distortion 

3 Fracture 
1 Aspect ratio 

1 Anisotropy 
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نوع  دوگردند: دهد، تعیین میها رخ مینوع نیرو که در نانولوله سهی واسطههب هاخواص الاستیک نانولوله

های کربنی ای )تنها در نانولولهلایهکنش ضعیف بینبرهم یکای و لایهکربن درون-پیوند قدرتمند کربن

 های کربن هستند، کهاتم ، میانσو  πیوندهای قدرتمند شی از نیروهای پای نالایهنیروهای درون .چنددیواره(

 بخشند.ها مدول یانگ و استحکام کششی بسیار بالایی میبه نانولوله

. آنها از صورت نظری، مطالعه شد[ به1توسط اوورنی و همکاران ] 1223تر در سال پیش ،این خواص

های کربنی، پایین و صلبیت نانولولهی خواص ارتعاشی فرکانسمنظور تحقیق دربارهبه ایرایانهمحاسبات 

اتم کربن، که در یک سمت گیردار و در سمت دیگر آزاد  211با بررسی خمش یک نانولوله با  استفاده کردند.

را گزارش  TPa 1[ مدول یانگ 8یک پژوهش جدیدتر ] دست آوردند.هب را TPa 1/1مدول یانگ بود، آنها 

 نمود.

 [2ها دارند. یو و همکاران ]بینیی را ارائه دادند که توافق نسبتاً خوبی با پیشهای تجربی بعدی نتایجپژوهش

، و نتیجه گرفتند که گیری نمودندرا اندازه 1دیوارههای کربنی تکهای نانولولهکرنش ریسمان-های نیروداده

گردد، بهترین ی پیرامون ریسمان تحمل میدیوارههای کربنی تکی نانولولهوسیلههبار تنها ب ،مدلی که در آن

را در  دیوارههای کربنی تکتناسب را با نتایج تجربی دارد. بر اساس این مدل، آنها مدول یانگ نانولوله

های کششی علاوه بر این، این مدل استحکام گزارش نمودند. TPa 1، با میانگین TPa 11/1-32/1ی محدوده

 دهد.ارائه می GPa 12-13ی را در محدوده

)شکل  طی آزمون کشش پرداختند ،های کربنی چنددیوارهاین بار به بررسی رفتار نانولوله [11یو و همکاران ]

شکست افتد )ی بیرونی اتفاق میهای کربنی چنددیواره در لایهآنها دریافتند که شکست نانولوله (.1-1

ها که تحت عددی از نانولوله 12ی برای یک مجموعه، و استحکام کششی این لایه ،(2شمشیر در غلاف

هر نانولوله  کرنش-های تنشتحلیل منحنی .نمودتغییر  GPa 63-11ی بارگذاری قرار گرفتند، در محدوده

 قرار داشت.، TPa 21/1-21/1ی گسترهدر  ی بیرونیمدول یانگ لایه مشخص نمود که

های کربنی چنددیواره را با مدول ی نانولولهالعادهمکانیکی فوقهای تجربی و نظری نیز خواص سایر بررسی

. [12و  11]دهند ، نشان میGPa 111-11ی های کششی در محدودهو استحکام TPa 1یانگ بالای 

اند، شدهعنوان فاز تقویت در مواد کامپوزیتی، آزمایش های کربنی بارها بهچرا نانولولهبنابراین بدیهی است که 

                                                 
1 Single-walled carbon nanotube (SWCNT) ropes 

2 Sword-in-sheath failure 
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، و [11و  11] 2ها[، رشته13] بسیار قوی 1ی تولید نوارهایوسیلههساختارهای قدرتمند، ب ایجادسیل و پتان

 اند.[، اثبات شده16] 3فیبرها

 

داشتن یک دیواره. الف( تصویر میکروسکوپ الکترونی از نگهی کربنی چندتست کشش یک نانولوله 1-1شکل 

ی ی ناحیهشدهدیواره توسط دو سر میکروسکوپ نیروی اتمی. ب( تصویر بزرگی کربنی چندنانولوله

دیواره میان دو سر میکروسکوپ نیروی اتمی. پ( ی کربنی چندشده در بخش الف، نمایش نانولولهمشخص

روی اتمی. ت( نمایش پیوستگی دیواره روی سر بالای میکروسکوپ نیی کربنی چندنمایش پیوستگی نانولوله

 دیواره روی سر پایین میکروسکوپ نیروی اتمی.ی کربنی چندنانولوله

 یکربن هاینانولولهکاربرد  9-2-2

 بروز، حرارتی و الکترونیکی هستند. آنها، برای ی مکانیکیالعادههای فوقهای کربنی دارای ویژگینانولوله

ای ی گستردهمحدوده هانانولوله نانو، امیدهای فراوانی ایجاد نمودند.آوری های علم مواد و فنّانقلاب در زمینه

تجهیزات  از قبیل هوافضا، خودرو، انرژی، های تخصصی گوناگوننشده در حوزهکاربردهای بالقوه کشف از

های کنندههای محرک، تقویتعنوان جاذب گاز، سیستمکه در آنها به دارنددارو یا صنعت شیمیایی  ورزشی،

                                                 
1 Ribbons 
2 Yarns 

3 Fibers 
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-نمونه توانند استفاده شوند.های نانو و راکتورهای نانو، میگرهای شیمیایی، لولهگرها، حس، کاوشکامپوزیت

 شود.نشان داده می 1-1 های کربنی در شکلسازی نانولولههایی از تجاری

 

های کربنی در شده از نانولولهی ساکن ساختهالکتریسیتهی استفاده از محافظ تخلیه الف( 1-1شکل 

شده از ساخته ،ی توردوفرانسی مسابقهی برندهدوچرخه ب( مشتری. یفضاپیمای جونو، مأمور کاوش سیاره

های مندی از نانولولهبا بهره های تنیسنسل جدید راکت . پ(های کربنیکامپوزیت با فاز تقویت نانولوله

 .پذیری بالاتراکنشو و فتی و استحکام بیشتر همراه با وزن کمتربا س ،کربنی

ای در رابطه با خواص الکتریکی، خواص مکانیکی، خواص العادههای فوقدیواره فرصتهای کربنی تکنانولوله

 نمایند:صورت زیر ارائه می، به1حرارتی و صدور میدانی

، مواد و تجهیزات الکترونیکی برای های سوختیپیل ها وی انرژی برای خازنذخیره. خواص الکتریکی. 1

پلیمری های پایهساخت نانوکامپوزیت ،تجهیزات و اجزای مدار میکروالکترونیکی، های رساناجوهرها و چسب

صورت های بدنه اتوموبیل که بتواند به)برای پانل سازیمنظور استفاده در صنعت اتوموبیلرسانا به

 یزی گردد(آمالکترواستاتیک، رنگ

هایی برای افزایش مقاومت سایشی و کاهش ، پوششهای با کارایی بالاکامپوزیتنانو. خواص مکانیکی .2

 با کارایی بالا، فیبرهای اصطکاک

 های رسانای حرارتیها و رنگپوشش ،رسانای حرارتی پلیمریپایه هایکامپوزیتنانو خواص حرارتی. .3

                                                 
1 Field emission 
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 مسطحهای نمایش صفحه صدور میدانی.. 1

 

 های کربنیشده با نانولولهپلیمری تقویتهای کامپوزیت -9-3

سازی، هوافضا، دفاع، انرژی و ای در صنایع ترابری، اتوموبیلبه تعداد فزاینده های پلیمریپلیمرها و کامپوزیت

همراه با یک  پلیمر یزمینهاز یک  یک نانوکامپوزیت پلیمری .گیرندمیقرار استفاده  تجهیزات ورزشی مورد

مورد  ی گوناگونرکنندهبسیاری از مواد پُ است.در ابعاد نانو، تشکیل شده کننده()پرُ کنندهماده تقویت

 که ،شونداستفاده می صورت تجاری برای بهبود یا اصلاح خواص پلیمرهاو نیز به ،اندآزمایش قرار گرفته

ترین مواد های کربنی یکی از پرجاذبهزمینه، نانولولهدر این  باشند.تعدادی از این مواد در ابعاد نانو می

قابلیت رسانایی، استحکام، قابلیت ارتجاعی، چقرمگی و دوام  باشند.رکننده برای کاربردهای آینده میپُ

و نسبت منظری  آوردلیل خواص شگفتبهباشد. بهبود میهای کربنی، قابل اده از نانولولهها، با استفکامپوزیت

 یک کامپوزیت داشته باشد. روی خواص ایالعادهتواند تأثیر زیاد و فوق، مقدار کمی از آنها میبالای آنها

ی زیادی افزایش استحکام و سفتی پلیمر را به اندازه با افزایش کمینه در وزن، های کربنی،استفاده از نانولوله

قابل افزودن بر مزایای استفاده از آنها، نیز  آتشارتعاش و شعله  مقاومت در برابر همچنین، توانایی .دهدمی

 .[11] است

استحکام کششی و  است.رفته نرسیدهقادیری که انتظار میبه م اما تغییر در خواص کامپوزیت تا به امروز

یک نانوکامپوزیت با پیوندند، لزوماً که آنها با پلیمر می، زمانیهای کربنیمدول الاستیک بالا و بیتای نانولوله

که باید بر آنها پیروز شد تا  وجود دارند تعدادی چالش فنی نماید.خواص بهبودیافته را تضمین نمی

 بتوانند از لحاظ اقتصادی، قابل رشد و توسعه باشند. های کربنیشده با نانولولههای پلیمری تقویتکامپوزیت

 1111های کربنی خالص و با کیفیت بالا قیمتی تا حدود لهنانولو شاید آشکارترین مانع سر راه، قیمت باشد.

ها در نانولوله انبوهتحقق تولید  رویهای متمرکز هرچند، به دلیل تلاش .توانند دارا باشنددلار در هر گرم، می

 است.، کاهش یافتهچشمگیریطور هقیمت آنها ب سالیان گذشته،
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در مواد کامپوزیتی  1الیافتوسط مؤثر ر شرط برای تقویت شود که چهامی از بررسی ادبیات موضوع دریافت

 3ترازیو همخوب  2، پراکندگیو تقویت زمینهبین دو فاز  انتقال تنش نسبت منظری بزرگ،: وجود دارد

[18.] 

، طول مطلق آنها هنوز های منظری بسیار بالایی دارند، نسبتطور معمولهای کربنی بهکه نانولولهدرحالی

طول  کاری و انجام فرایندها روی آنها دشوار باشد.دست شود کهماند که این امر سبب میمی کوتاه باقی

نیز متر فردی به طول چند سانتیههای منحصربآنکه نانولولهی میکرون است، حالها در مرتبهبیشتر نانولوله

ی غیرکووالانسی بسیار اذبهها منجر به نیروهای جهای منظری بالای نانولولهنسبت [.12] اندساخته شده

دهند، که  1هم جمع شده و تشکیل باندل شود که آنها کنارگردد، این امر سبب میبزرگی میان آنها می

ها کارایی مورد انتظار را نانولولهدر اثر اعمال بار، این صورت است در این حالت از هم جدا شوند. در دشوار 

کاهش صورت قابل توجهی استحکام بهجای شکست خود نانولوله، به ،های جدایی باندلواسطهبهنداشته و 

 یابد.می

های جدا از هم، است )که البته اگر کاربرد نانوکامپوزیت، نیازمند به یک توزیع و پراکندگی مناسب از نانولوله

 باشد.ها، بسیار ضروری میبیشتر کاربردها این نیاز را دارند(، توجه به جلوگیری از ایجاد باندل

، آنها تمایلی به ایجاد پیوند قدرتمند با های کربنیهای الکتریکی و ساختاری یکتای نانولولهدلیل ویژگیبه

 و بهبود در خواص مکانیکی پتانسیل افزایش یافته میزبان و یا با خودشان، ندارند. درنتیجه، زمینه

-محدود می دست آورد،هبتوان ب زمینه و تقویت بین دو فاز ی کهی انتقال تنشی اندازهوسیلههب نانوکامپوزیت

-و اصلاح سطح نانولوله 1مندسازی شیمیاییاز راه وظیفه روی حل این مسأله های از پژوهشزیادتعداد  گردد.

میان کنش منظور دستیابی به نتایج بهتر شاید نیاز به درک بهتری از برهمبه [.21اند ]، متمرکز شدهها

ها زمان لازم است تا بهترین شرایط برقرار باشند و سالها پیچیده میاین پژوهش پلیمر داریم. و هانانولوله

دیواره یا ها به عوامل زیادی بستگی دارد: تکاین مسأله به چند دلیل است؛ خواص نانولوله که ،گردد

لایش و انانولوله، فرایند پها و عیوب که به فرایند تولید ی، قطر، طول، ناخالصیساندستچنددیواره بودن، 

های در ساختار ها یا ترکها همانند سوراخنانولوله ،اگر پیوستگی میان دو فاز، ضعیف باشد غیره بستگی دارد.

                                                 
1 Fibers 
2 Dispersion  
3 Alignment  
1 Bundle 

1 Chemical functionalization 
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توانند از داخل پلیمر بیرون ها مینمایند، و نانولولهنمایند که تمرکزهای تنش محلی را ایجاد مینانو، رفتار می

 کشیده شوند.

ای دارای اهمیت ویژه، هامنظور کسب انتقال بار کارا و مؤثر به نانولوله، بهزمینهدرون  هانانولوله پراکندگی

دو  سازد.اثر تمرکز تنش را کمینه می نماید وکمک می های تنش یکنواختتأمین توزیع أله بهاین مس .است

، و سپس ها از یکدیگرجداسازی نانولولهعبارتند از:  زمینهها درون نانولوله به پراکندگی مربوطاصلی  چالش

 صورت یکنواخت.پلیمر به زمینهکردن آنها با مخلوط

-، شاید کمزمینهدرون  الیاف ترازیهم، یافالکامپوزیت توسط  برای تقویت مؤثرشده میان چهار شرط بیان از

 گردد.، تحمیل میشدهریزیبرنامهاغلب توسط کاربرد  ،ترازینیازهای هم کهطوریهباشد، بترین آنها اهمیت

ترین افزایش استحکام در راستای بیششدت متمایل به یک جهت خاص باشند، ، بهزمینهدرون  که الیافزمانی

 در مقایسه، ، اما بهبود ناچیز و یا هیچ بهبودی در راستای عرضی، نخواهیم داشت.الیاف را مهیا خواهند نمود

، منتج به خواص مکانیکی ایزوتروپیک خواهند گیرندقرار می زمینهدفی در شکل نامنظم و تصاالیافی که به

 [.18] ای از بهبود خواصیافته، اما در سطوح کاهششد

-و شرایط به ، ایجاد گردندهانانولولهبا توزیع خوب  نانوکامپوزیت همگن تولید منظورای بههای سادهاگر روش

نانوکامپوزیتی با خواص و  توان، میکامل برآورده شود طورها، بهساختار توسط نانولولهتقویت کامل  منظور

-می هااین نانوکامپوزیت، فعلاً هادلیل قیمت بالای نانولولهبه .دست آوردهبینی، بپیش کارایی مطلوب و قابل

جدارنازک های سازهساخت هایی برای کامپوزیت مانند: ،، سودمند باشندکاربردهای بسیار خاص توانند در

 [.21] منظور استفاده در فضابه بسیار سبک

 یکربن هایبا نانولوله شدهیتتقو یمریپل هاییتکامپوزخواص  9-3-9

لوم و های عبرای بسیاری از کاربردها در بیشتر حوزه انگیزیهای هیجانفرصت های کربنینانولوله کشف

های به ویژگی ر دوی نتایج نظری و تجربیه نماید.ی آنها، ارائه میتوجهدلیل خواص جالب مهندسی، به

 گردد.ارائه می 1-1، که در جدول [23و  22] نمایندممتاز آنها اشاره می

-طوریهای کربنی پتانسیل بالایی برای بهبود خواص مکانیکی، فیزیکی و الکتریکی پلیمرها دارند، بهنانولوله

طور استثنائی بالا ها یک نسبت منظری بهنانولولهاست. هشد[ بیان 21که توسط توستنسون و همکاران ]

یک نامزد  عنوان[، که آنها را به21دهند ]ی استحکام و سفتی بالا، نمایش میعلاوههمراه چگالی پایین، به

 .استقویت مواد پلیمری معرفی نمودهبالقوه برای ت
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نانولوله و پلیمر، روی خواص نانوکامپوزیت های گوناگون تولید و نیز تغییرات در درک چگونگی تأثیر روش

های کربنی ی نانولولهالعادههای فوقمندی کامل از ویژگیهایی با بهرهضروری است، تا ساخت نانوکامپوزیت

پلیمری سبکی خواهیم داشت که از لحاظ مکانیکی، های پایهی آن، نانوکامپوزیتمیسر گردد، که درنتیجه

. درخصوص رفتار مکانیکی نانوکامپوزیت، تا به امروز، [21و  26]باشند پلیمر خالص میتر از تر و بادوامقوی

، زمینهکه به عوامل مختلفی ازجمله  دریافت شداند و های بهبود خواص مکانیکی آن، متناقض بودهگزارش

[ 28باتاچاریا و همکاران ]  های تولید و غیره بستگی دارند.نوع نانولوله و قطر آن، عملیات سطح آن و شیوه

تولید  1کردن مذابدیواره را که با روش مخلوطهای کربنی تکشده با نانولولهپروپیلن تقویتکامپوزیت پلی

وزنی از  %8/1شدند، بررسی نمودند، که یک افت اندک در مدول یانگ، استحکام کششی و کرنش شکست با 

 نانولوله، مشاهده نمودند. 

[ انجام شد، تلاش برای افزایش استحکام خمشی کامپوزیت 22که توسط لائو و شی ]در پژوهش دیگری 

 وزنی از نانولوله، با شکست مواجه شد. %2های کربنی، با شده با نانولولهاپوکسی تقویت

-ها، بهبود قابل توجهی در خواص مکانیکی را نشان میشده با نانولولهپلیمر تقویت زمینهدر برخی موارد، 

 کند که مدول یانگ و استحکام کششی کامپوزیت[ بیان می31پژوهشی توسط کیان و همکاران ] دهند.

وزنی از  %1، پس از افزودن %21و  %11تا  36ترتیب های کربنی چنددیواره، بهشده با نانولولهپلیمری تقویت

 یابند.پلیمر، افزایش می زمینهنانولوله به 

 .[13] های کربنیهای نانولولهویژگی 1-1جدول 

 اندازه ویژگی

 چگالی

 g/cc 8/1 دیوارهتک

 g/cc 8/1 چنددیواره

 ~ TPa 1 دیوارهتک مدول یانگ

                                                 
1 Melt blending method 
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 ~ TPa 1-3/1 چنددیواره

 استحکام

 GPa 111-11 دیوارهتک

 GPa 61-11 چنددیواره

شده با تقویت 6-و کامپوزیت نایلون خالص 61-نایلون مدول یانگ و استحکام تسلیم [13لیو و همکاران ]

وزنی از  %2که با استفاده از تنها . نتایج آنها نشان داد های کربنی چنددیواره را با هم مقایسه نمودندنانولوله

 ، بهبود یافتند.%162و  %211ترتیب حدود ، به، مدول یانگ و استحکام تسلیمهای کربنی چنددیوارهنانولوله

پلیمر،  زمینهدر  های کربنی چنددیوارهوزنی از نانولوله %1 ودننشان دادند که با افز [32گنگولی و همکاران ]

 .یابندترتیب ارتقا می، به%118و  %132م نهایی و کرنش شکست، تا استحکا

شده های پلیمری تقویتکی کامپوزیتمنظور ارزیابی خواص مکانیهای آزمایشگاهی بهتعداد زیادی از پژوهش

یک  کند کهاشاره میبه این موضوع در بالا، موضوع اند و مرور ادبیات های کربنی، انجام شدهبا نانولوله

های وابسته با توصیف خصوصیات مواد در مقیاس نانو، دلیل پیچیدگیبهتغییرپذیری در بین این نتایج تجربی 

  [.33] وجود دارد

 های کربنیبرای کامپوزیت با فاز تقویت نانولوله کاربردهایی 9-3-2

مناسب در عنوان فاز تقویت ، آنها را بههای کربنیکه در قبل بیان شد، خواص ممتاز نانولولهطورهمان

همراه با وزن کم،  سفتی و استحکام بالا کهاست، درجاییمعرفی نمودهفیبرهای متداول، جای ها بهکامپوزیت

ی کاربرد ترین عرصهبزرگ ،های پلیمریحاضر، کامپوزیت حال در باشند.از اهمیت خاصی برخوردار می

برای نماید که تأمین می های پلیمری، موادی رازمینهدر ها مشارکت نانولولهباشد. های کربنی مینانولوله

 استفاده گردند. دواننتبا کارایی بالا، میبسیاری از کاربردهای مهندسی 

این  باشد.های کربنی، در الکترونیک میهای با فاز تقویت نانولولهکاربرد نانوکامپوزیت ترین، شایعامروزه

ی ی الکتریسیتهعنوان تجهیزات تخلیهبرای حفاظت در مقابل تداخل الکترومغناطیسی و به هانانوکامپوزیت

                                                 
1 Nylon-6 
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های اسکان کردن سازهتواند برای گرممی ،1ها در جذب ریزموجنانولوله توانایی توانند استفاده شوند.می ساکن،

 های فضایی داشته باشد.تواند کاربردهایی در کاوشبرداری قرار گیرد، که می، مورد بهرهموقتی

وجود  های کربنیشده با نانولولههای پلیمری تقویتبرای کامپوزیت پذیرتعداد بسیاری از کاربردهای امکان

ساختارهای  نقل،وانرژی، حمل استفاده در فضا، تجهیزات ورزشی، ساختارهای مورد هایاز قبیل پنل رند؛دا

 [.31] جدارنازک بسیار سبک برای کاربردهای فضایی

 ی پژوهشپیشینه -9-4

شناسایی دلیل وابستگی خواص مکانیکی آنها به اندازه و ساختار نانو، از به های کربنینانولولهشناسایی خواص 

باشد. در سالیان گذشته پیشرفت قابل توجهی در این زمینه صورت گرفته تر میخواص مواد متعارف، پیچیده

  اند.، استفاده شده2های نظری و تجربیاست. هر دوی روش

های تجربی، تشخیص رفتار مکانیکی نانومواد، هم از دیدگاه ی شیوهها در زمینهبا وجود تمامی پیشرفت

-های تجربی، بسیار دشوار میروست. پژوهشهای فراوانی روبهمکانیکی و هم از دیدگاه فیزیکی، با چالش

نقص، با کیفیت بالا و با طول مناسب، های کربنی بیباشند، به دلیل محدودیتی که در دسترسی به نانولوله

های نظری جایگزین مناسبی برای وشگیری در مقیاس نانو. بنابراین، رموجود است و نیز محدودیت در اندازه

های تجربی، ، در قیاس با روش3های محاسباتیهای نظری یا به بیانی دیگر، روشآیند. روشآنها به شمار می

گونه امروزه به یک ابزار قدرتمند و قابل توجه در باشند و بدینپذیرتر و مؤثرتر میطور معمول انعطافبه

سازی دینامیک مولکولی ، شبیه1های محاسباتی مربوط به اتماند. در میان روشی نانومواد تبدیل شدهمطالعه

 [.31] باشندی فراوان در نانومکانیک می، دو روش مورد استفاده6سازی پیوستهو مدل 1کلاسیک

ی مرتبط با حرکت تواند برای رسیدگی به هر مسألهسازی دینامیک مولکولی کلاسیک میاگرچه شبیه

یا اتمی استفاده گردد، محاسبات بسیار حجیم، کاربرد این روش را به مسائل با تعداد کم مولکول و مولکولی و 

-های موجود، شبیهکه امروزه با وجود توانایی و اثربخشی بالای رایانهطورینماید؛ بهیا اتم محدود می

                                                 
1 Microwave-absorbing 

2 Theoretical and experimental approaches 
3 Computational approach 

1 Atomistic 
1 Classical molecular dynamic simulation 

6 Continuum modeling 
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هایی کمتر از شامل اتم تنها ،نسبت کوچکدینامیک مولکولی کلاسیک، هنوز به یک مدل در مقیاس بهسازی

 باشد.، محدود می1پیکوثانیه 611تا  311عدد و مدت زمان کمتر از  811تا  611

ه اصطلاح به های مهم، باست. یکی از این پیشرفتسازی کاراتری را ایجاد کردهمدل هایاین امر نیاز به روش

بسیار مؤثر بخصوص برای  ییک شیوهعنوان شود. این روش بهنامیده می 2معادلسازی پیوستهروش مدل

است. در ک مولکولی، مورد توجه قرار گرفتهسازی دینامیدر تقابل با شبیه ،ساختارهای نانو با مقیاس بزرگ

اند. برای نمونه، اودگارد و ها بکار گرفته شدهمعادل در پژوهشهای پیوستهگذشته بسیاری از مدل هایسال

-عنوان یک رابط میان شیمی محاسباتی و مکانیک جامدات، بنمودند که به[ روشی را ارائه 36همکاران ]

 یوسیلههرود. جایگزینی، بمی معادل، بکارهای پیوستهمولکولی مجزا با مدل جایگزینی ساختارهای یوسیله

-ام میهای پیوسته، انجدادن انرژی پتانسیل مولکولی ماده با ساختار نانو، با انرژی کرنشی مدلقرارمساوی

 کربن را درنظر نگرفتند.-گردد. آنها پیچش پیوندهای کربن

دیواره پیشنهاد های کربنی تکسازی نانولولهمنظور مدلبهرا  3[ یک روش مکانیک ساختاری31لی و چو ]

-پیوند کربن کهصورتیبه ،فرض شدصورت یک ساختار قاب فضایی هکربنی ب یکه در آن نانولوله نمودند

 یسفت یپارامترها تیر، مدل شدند.های المانهای گرهعنوان های کربن بهتیر و اتمالمان صورت هربن بک

و روابط  یاتمینب 1یروین یدانم یلو پتانس یرت یکرنش یانرژ سازیمعادل یبر مبنا یر،مقطع المان محدود ت

ساختار قاب فضایی، آنها از روش صورت های کربنی بهسازی نانولولهبرای شبیه دست آمد.هحاکم، ب یهندس

را به  یادیتوجه ز یعلم یو دقت مناسب، در جامعه یسادگ دلیلبه آنهامدل  ماتریس سفتی استفاده کردند.

شده با نتایج تئوری و تجربی موجود مورد بررسی قرار گرفت و معلوم اعتبار روش پیشنهاد خود جلب کرد.

دیواره آرمچیر و زیگزاگ با افزایش قطر نانولوله، افزایش ای کربنی تکهشد که مدول یانگ هر دو نوع نانولوله

 یابد.می

منظور پیوستن مستقیم با تابع پتانسیل مورس در یک را به 1[ تئوری پیوسته نانومقیاس38ناتسوکی و اندو ]

ی نمایند. نتایج سازکرنش نانولوله کربنی را شبیه-ها، گسترش دادند تا رفتار تنشمدل ساختاری از نانولوله

                                                 
1 A Picosecond is an SI unit of time equal to 10−12 of a second 
2 Equivalent-continuum modeling (ECM) approach 

3 Structural mechanics approach 
1 Force field potential 

1 Nanoscale continuum theory 
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کرنش بزرگتری از نانولوله زیگزاگ، -نشان دادند که تحت بارگذاری کششی، نانولوله آرمچیر پاسخ تنش

 دهد.نمایش می

شده، ایجاد [ یک مدل مکانیک ساختاری تحلیلی را با پیوستن پتانسیل مورس اصلاح32ژیائو و همکاران ] 

کربنی تحت  یکرنش نانولوله-پواسون و رابطه تنش نسبتبینی مدول یانگ، نمودند که توانمند در پیش

های کربنی را ارائه داد که تقریب کرنش غیرخطی نانولوله-بارگذاری کششی و پیچشی، بود. مدل، رابطه تنش

 ها، در اختیار گذاشت.ت نانولولهو کرنش متناظر با آن برحسب شکس 1خوبی از استحکام نهایی

های تئوری و تجربی متفاوت مربوط به خواص بررسی انتقادی روی درستی روش[ یک 11لائو و همکاران ]

سازی و سنجش مدول یانگ، استحکام کششی و مدول برشی، ارائه های کربنی از قبیل مدلمکانیکی نانولوله

های سازیهای تحلیلی همچون شبیهکند که روشهای آنها این حقیقت را منتشر میکردند. پژوهش

های های مکانیکی نانولولهمنظور تحلیل و تفسیر ویژگیو تحلیل اجزای محدود که بارها بهولکولی دینامیک م

ها و شرایط مرزی مقدماتی متفاوت، نتایج متناقضی ارائه علت استفاده از فرضهکربنی استفاده شدند، ب

اند، اما هنوز و کارامد بودهمعادل، مؤثر سازی پیوستههای مدلکردند. آشکارا به اثبات رسیده که این روش

دود بر مبنای مکانیک حمهای اجزای پس، مدلاند که باید حل شوند. ازاینهای فنی باقی ماندهبرخی چالش

 اند.سخ مکانیکی، بکار گرفته شدهمنظور کشف پامولکولی، به

با  بعدیمحدود سه یک مدل اجزای[، 31کار لی و چو ]بر اساس راه[ 11برای نمونه، تزرپس و پاپانیکوس ]

گیرند که تحت بارگذاری قرار میهای کربنی زمانیرا بر مبنای این فرض که نانولولههای تیر الاستیک المان

ها روی خواص مکانیکی نانولوله را نمایند، ایجاد نمودند تا اثر هندسهمانند ساختارهای قاب فضایی رفتار می

مدل اجزای محدود آنها نیازمند مقادیر  [،31لی و چو ] برخلاف روش ماتریس سفتی بررسی نمایند.

ی آنها دریافتند که مدول یانگ نانولوله های تیر بود.های اینرسی المانمشخصی از مدول الاستیک و ممان

 ی آرمچیر و زیگزاگ، بزرگتر است.از مدول یانگ هر دو نوع نانولوله ساندست

دیواره را بر اساس کد اجزای محدود و با استفاده از های کربنی تک[ خواص مکانیکی نانولوله12مئو و روسی ]

کنش سازی برهمهای فنر توانایی مدلهای فنر پیچشی و غیرخطی، تعیین نمودند. استفاده از المانالمان

کنش پیوند را بدون تعریف متغیرهای غیرفیزیکی سازی برهمها و نیز مدلپیچیده تعداد بسیار زیادی از اتم

 نمایند.ایجاد میهای تیر، ین استفاده از المانمورد نیاز ح ،ساحت و اینرسیم

                                                 
1 Ultimate strength 
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ی پاسخ الاستیک منظور محاسبهبعدی را بهزای محدود سهبندی اج[ یک فرمول13جیانوپولوس و همکاران ]

یشنهاد ای از مقادیر شعاع نانولوله، پی گستردههای کربنی آرمچیر و زیگزاگ در دامنهمکانیکی نانولوله

اتمی موجود میان های بینکنشو برهم 1سازی میدان نیروهای فنر الاستیک خطی برای شبیهنمودند. المان

همراه با استفاده سرراست از  گرفته شدند. مزیت این روش، سادگی آنکارصورت مؤثری بههای کربن، بهاتم

ری و گشتاور پیچشی، به های کرنش محوریباشد. بارگذاهای فیزیکی مهیا شده از تئوری مولکولی میثابت

 ند.دیواره اعمال شدهای کربنی تکهی مدول یانگ و مدول برشی نانولولمنظور محاسبهترتیب، به

 مقطعتیر با المان ، یک ولیکمبنای مکانیک ساختاری مول گرفته برهای صورتوجه مشترک تمامی پژوهش

ای و خمش صفحهدرنتیجه میان خمش درون د؛یکسانی دارل محورهای مقطع، سفتی ای است که حودایره

-خمش درون منظور حل این مشکل و ایجاد تمایز میانبه شوند.تمایزی قائل نمی ،(2)وارونگی ایصفحهبرون

المان تیر با مقطع  با استفاده از مکانیک ساختاری مولکولی ، مدل ابتداییایصفحهای و خمش برونصفحه

 قطع خود، گشتاورهای متفاوتی داشت.این المان تیر حول محورهای مکه  [11و  11] مستطیلی اصلاح شد

های کنش، پارامترهای تیر بر اساس برهم[11]ی لی و گو شدهدر مدل مکانیک ساختاری مولکولی تصحیح

های محلی هر المان دست آمد. اما روش تعریف جهتهکشش و خمش ب ای در گرافن، با تحلیلصفحهدرون

با ثوابت مادی مشابه مدل  ، یک تیر مربعی[11]در  بعدی نانولوله، مشخص نشد.تیر در ساختار قاب سه

کارگرفتن به با این وجود، ه شد.ستفاد، همراه با یک ثابت وارونگی ا[31] ی مکانیک ساختاری مولکولیاولیه

 شد.ای قطر نانولوله تعیین میبایست بر مبنمی روش آنها سرراست نبود و پارامترهای هندسی المان تیر

مکانیک ساختاری  یشدهاین دو مدل تصحیح و [31]ی مکانیک ساختاری مولکولی علاوه بر اینها، مدل اولیه

 های کوچک کاربردی بوده و از انجام تحلیل غیرخطی ناتوان بودند.تنها در تغییرشکل ،[11و  11]مولکولی 

مشخص شد که  گرفت،می قرار استفاده مورد هانانولوله سازیدر مدل یوستهپ یکمکان هایشیوه طورکههمان

های معتبر و با برخی از روش تاکنون باشند. یدمف توانندیهم م هایتنانوکامپوز سازیمدل در هاروش ینا

هایی از به ذکر نمونه ، حالهای کربنی آشنا شدیمهای مکانیکی چشمگیر نانولولهکارا در سنجش ویژگی

های کربنی شده با نانولولههای تقویتشده در زمینه تشخیص خواص مکانیکی نانوکامپوزیتهای انجاموهشپژ

 پردازیم.می

                                                 
1 Force field 

2  Inversion 
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 1مقیاسهسازی چندسازی گوناگونی را مطرح نموده و اهمیت روش مدلهای مدلشیوه [16]والاوالا و اودگارد 

های محاسباتی، ای منتخب از روشرا برجسته نمودند. خواص مکانیکی مواد در ساختار نانو توسط مجموعه

 باشند.تعیین می قابل

بینی منظور پیشطور عمده بهههای شیمی محاسباتی بهای طول و زمان، روشترین مقیاسبرای کوچک

-طول و زمان، مکانیک محاسباتی به هایین مقیاسترگیرند. برای بزرگساختار اتمی مورد استفاده قرار می

شیمی  سازیهای مدلشوند. روشبینی رفتار مکانیکی مواد و ساختارهای مهندسی، استفاده میمنظور پیش

طور کامل محرز و ثابتی هستند که در علوم و مهندسی مکانیک محاسباتی بر اساس اصول بهمحاسباتی و 

های ی شیوهسازی جامعی که به اندازههای مدلهای متوسط طول و زمان، شیوهاند. اما، مقیاستوسعه یافته

باشند. بنابراین، یافته باشند، را دارا نمیهای طول و زمان، توسعهترین مقیاسترین و بزرگسازی کوچکمدل

و  اتیشیمی محاسب سازیهای مدلشوند، که مزیت روشمقیاسه به کار گرفته میسازی چندهای مدلروش

بینی نمایند. یکی از هم دارند تا ساختار و خواص مواد را پیش های مکانیک محاسباتی را همزمان باروش

سازی چندمقیاسه که در پژوهش ما نیز مورد استفاده قرار گرفت، روش پیوسته بر مبنای های مدلروش

ی اتمی را های ساختاری حیطهیهمتا است که روابط ویژگاست. این روش دارای این مزیت بی 2تئوری اتمی

آنکه روابط نماید که درنتیجه، نیاز محاسباتی کاهش پیدا کرده، حالتوصیف می 3در یک کالبد پیوسته

ی این روش، . به بیان دیگر، برتری یگانه[18و  11]شود ی اتمی مناسب، به کار گرفته میساختاری حیطه

بد پیوسته، لاتمی حاکم بر آنها در یک کاهای بین، و پتانسیلهای آنهاکنشهای اتمی، برهمتوصیف موقعیت

کردن از تعداد زیاد درجات های پیوسته بر مبنای تئوری اتمی در توانایی آنها در دوریقوت روشاست. نقطه

شویم، همراه با قابلیت تعریف رفتار با آن مواجه می 1سازی گسستههای مدلآزادی است که در روش

 .[12]نمایند دهنده مدل فراهم میغیرخطی، که برای اجزای تشکیلساختاری 

به یک رویه  پلیمری،های پایهسازی نانوکامپوزیتسازی و مدل، در شبیه1استفاده از المان حجمی نماینده

 طریق ها را ازشده با نانولولههای تقویتخواص اثربخش کامپوزیت [11]است. لیو و چن استاندارد تبدیل شده

                                                 
1  Multiscale modeling 
2 The atomistic-based continuum technique 

3 Continuum framework 
1 Discrete modeling techniques 

1 Representative volume element (RVE) 
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طور کامل با استفاده از مکانیک پیوسته مدل شد، ارزیابی نمودند. جاد یک المان حجمی نماینده که بهای

 ی آنها دارای فاز میانی نبود و نیز از تئوری اتمی در آن استفاده نشد.هرچند، المان حجمی نماینده

یانی بود، هرچند فاز میانی آن یک المان حجمی نماینده ایجاد نمودند که دارای فاز م [11]هو و همکاران 

سازی شد، که دوباره بر استفاده از ای ثابت، مدلبا خواص ماده 1توپربعدی های اجزای محدود سهتوسط المان

 نماید.مفاهیم مکانیک پیوسته مرسوم، در مقابل ارائه بر مبنای تئوری اتمی، دلالت می

را ایجاد نمودند تا رفتار کششی نانوکامپوزیت را  سازی چندمقیاسه[ یک روش مدل12] تزرپس و همکاران

عنوان یک المان تیر تقریب زده شود، سپس بهصورت مستقل مدل میهب بررسی نمایند که در آن نانولوله

شده، تا سرانجام با استفاده از تحلیل اجزای محدود حل شده، و درون یک المان حجمی نماینده گنجانده 

 از هاآن مشترکیفصل یتنش برش ی کهتا زمان ینه،نانولوله و فاز زم یانکامل م یوندپ شود. در این مدل یک

خود در نظر المان حجمی نماینده ی فاز میانی را در آنها ناحیه. نمودند فرض کند، تجاوز متناظر مقاومت

 .است یعمل ی،کشش یبارگذار یتنها برا ،شده توسط آنهاروش ارائهنگرفتند. 

ی دیگری معرفی نمودند که برای بررسی رفتار فشاری نانوکامپوزیت مفید مقیاسهیوه چند[ ش13لی و چو ]

برای پلیمر،  توپرهای را با استفاده از ساختار قاب فضایی برای نانولوله، المانالمان حجمی نماینده آنها است. 

کنش میان پلیمر و نانولوله مبره ،در این روشی فاز مشترک، تشکیل دادند. و المان خرپا برای تعریف ناحیه

ای ثابت در سراسر مدل مورد استفاده قرار گرفت، خواص مادهدروالس در نظر گرفته شد. به صورت نیروی وان

 بودن سیستم، ناتوان بود.رو در توصیف غیرخطیو ازاین

 گرایانه ازیف واقعکردن یک تعرخطی هستند. بنابراین، برای فراهمدر ذات خود، غیر 2اتمیهای بینپتانسیل

معادل  یساختار هایمدل یشتربسازی باید درنظر گرفته شود. در هر شبیه هابودن پتانسیلسیستم، غیرخطی

 هایاتم اتمیینب یلپتانس یبرا یخط یرابطه یکبراساس  دیوارهتک یکربن هاینانولوله یبرا یشنهادشدهپ

-شیوه .ساختمی نامناسب ها،شکست نانولوله یزبزرگ و ن هایکرنش سازیمدل برای را آنها که اندکربن بوده

پلیمری، نیز بیشتر خطی های پایهبرای بررسی خواص نانوکامپوزیت المان حجمی نمایندههای قبلی در ایجاد 

بینی پاسخ غیرخطی سیستم، ناتوان ها، برای  پیشسازیگونه مدلرو، این. ازاین[13و  11]اند ازجمله بوده

 باشند.ی بسیار محدود، معتبر میاند و تنها در یک ناحیهبوده

                                                 
1 Solid 

2 Interatomic potentials 
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کرنش نانوکامپوزیت را گزارش -گرانی بودند که منحنی تنشاز نخستین پژوهش [12] تزرپس و همکاران

 هاینانولولهکردند. بدون توجه به خواص الاستیک غیرخطی پلیمر و یا خواص الاستیک غیرخطی مربوط به 

ترین کرنش یکی از مهم-یابی نبوده است. منحنی تنشوزیت قابل دستکرنش نانوکامپ-تنشی ، رابطهیکربن

 نیاز برای توصیف یک کامپوزیت است. های موردمشخصه

فازی غیرخطی بر مبنای ی میانرا برای واردکردن یک ناحیه [13و چو ] یلمدل  [11] یعیو رف یهشکر

آنها تلاشی برای واردکردن یک تعریف غیرخطی از نانولوله و  جونز، تعمیم دادند. اما، مدل-پتانسیل لنارد

 یتلق دروالسنوا هایکنشبرهم صورتاطرافش به یمرنانولوله و پل یانم یوندپپلیمر اطراف آن، انجام نداد. 

 است.شده

-یهپا یتنانوکامپوز یرخطیخواص غ بینییشپ یرا برا یاسهچندمق سازیمدل یز[ ن11و همکاران ] اللهییتآ

 مدل پیوسته صورتبه یانیارائه دادند که فاز م یچشیو پ یخمش ی،کشش یبارگذار یطتحت شرا پلیمری

 است.آن فرض شده یبرا یمختلف هاییانگشده و مدول 

منظور بررسی خواص مکانیکی یک پلیمر غیرخطی را به یک المان حجمی نماینده [12]ورنیک و میگوئید 

 هاینانولولهکربنی، استفاده نمودند. آنها، شرایط بارگذاری کششی و پیچشی را روی  یشده با نانولولهتقویت

آرمچیر و زیگزاگ، ایجاد نمودند تا مدول یانگ و مدول برشی آنها را استخراج نمایند. پاسخ غیرخطی  یکربن

صورت ارائه شد. آنها فاز میانی را به شده توسط آنها، نیزآرمچیر و زیگزاگ و پلیمر تقویت یکربن هاینانولوله

 ها از المان خرپا استفاده کردند.کنشسازی این برهمدروالس درنظر گرفتند و برای شبیهنیروهای وان

ای، تنها شده بر مبنای مدل تیر با مقطع دایرهشود که بیشتر کارهای انجاماز بررسی ادبیات موضوع آشکار می

 های بزرگ و انجام تحلیلسازی تغییرشکلترتیب در مدلنمودند که بدینمی فراهم امکان تحلیل خطی را

 گران درسازی نانولوله توسط پژوهشای که در مدلمقطع دایره غیرخطی ناتوان بودند. همچنین المان تیر با

 دارای ممان اینرسی یکسانی است که گذشته مورد استفاده قرار گرفت، حول هر محور سطح مقطع خودش

-خمش درون یکسانی را حول هر محور سطح مقطع خواهد داشت؛ و بنابراین تمایزی میان 1رنتیجه سفتید

 های متفاوتی دارند.کنش سفتیکه این دو برهمدرنظر گرفته نشد؛ درصورتی 2ایصفحهای و برونصفحه

                                                 
1 Stiffness 

2 in-plane and out-of-plane bending 
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 نامهساختار پایان -9-5

 مختلف هاییرا تحت بارگذار یکربن هاینانولوله یرخطیارائه خواهد شد که رفتار غ یمدل بعدفصل در 

 ی،اتم یاسدر مق بعدی،سه یرت هایبا المان ییقاب فضا یک صورتو در آن، نانولوله به نمایدیم بینییشپ

 هایاتم یانم یکووالانس یوندهاینقش همان پ یبا مقطع عموم یرت هایمدل، المان ینمدل خواهد شد. در ا

 یوسیلههب یمر. پلباشندیکربن م هایاتم همان ها،المان سر دو در هاگره و دارند عهده کربن در نانولوله را به

و با  چندمقیاسه صورتبه یتنانوکامپوز سازیمدل ،یت. درنهاشودیم سازیمدل یوستهمحدود پ یروش اجزا

 یمرپل هایکربن در نانولوله با اتم هایاتم میان کنش. برهمپذیردیانجام م یندهنما یالمان حجم زاستفاده ا

 .شودمی درنظرگرفته جونز،-لنارد با استفاده از پتانسیل ،دروالسوان نیروهای صورتاطراف آن به

گردند. ابتدا به نتایج مربوط به های ایجادشده ارائه میآمده از تحلیل مدلدستنتایج به، سومدر فصل 

کششی، پیچشی و  بارگذاریها در شرایط رخطی نانولولهرفتار غی کهصورتیبهشود، ها پرداخته مینانولوله

های مکانیکی آنها مانند مدول یانگ و نسبت پواسون، مدول برشی، و مدول یانگ خمشی ارائه شده و ویژگی

های با سپس به نتایج نانوکامپوزیت شوند.مؤثر در خمش، حاصل از شرایط مختلف بارگذاری گزارش می

که رفتار غیرخطی آنها همراه با مدول یانگ، طوریشود، بهها اشاره میهای حجمی مختلف از نانولولهجزء

ترتیب حاصل از شرایط بارگذاری کششی، پیچشی و مدول برشی، و مدول یانگ مؤثر در خمش آنها، به

 گردند.ده و تفسیر میمقایسه ش شده در مقالاتگزارشآمده با نتایج دستنتایج به گردند.ارائه می خمشی

منظور انجام پیشنهادهایی به ، همراه بانامهپایانشده از انجام این گیری دریافت، نتیجهچهارمدر فصل 

 تری حاصل شوند.بینانهتر و واقعتا نتایج دقیق گردندهای آتی ارائه میپژوهش

 



 

 سازیروش شبیه    2 فصل

، الکتریکی، حرارتی ی مکانیکیالعادههای فوقدلیل ویژگیهای کربنی بهد، نانولولهشتر بیان که پیشطورهمان

-ترین موضوعتنها یکی از مهمها، نهبینی خواص مکانیکی نانولولهپیش .اندای قرار گرفتهو ... مورد توجه ویژه

های پلیمری بلکه نخستین گام در توصیف خواص مکانیکی کامپوزیت رجوع شود، هایی است که باید به آن

نیاز ها، یک شده با نانولولههای پلیمری تقویتهای کامپوزیتفهم ویژگی باشد.می ها،شده با نانولولهتقویت

 عنوان نسل جدیدی از مواد کامپوزیتی است.اساسی در طراحی و تحلیل آنها به

 آوری است.آنها، کار ملالتشده با های پلیمری تقویتها و کامپوزیتنانولولهسنجش تجربی خواص مکانیکی 

دلیل به ، امااندانجام شده های کربنیهای نانولولهبرای تعیین ویژگی های تجربیتعداد زیادی از پژوهش

این تفاوت در  ها نتایج بسیار متفاوتی ارائه نمودند.این بررسی شده،های تجربی استفادهمیان روش هایتفاوت

 توان به دلایل زیر نسبت داد:نتایج را می

 در مقیاس نانو مناسب گیری مستقیمهای اندازهکمبود روش. 1

 ی نمونهگیر در اندازههای چشممحدودیت .2

 گیری غیرمستقیمآمده از اندازهدستهدم قطعیت در اطلاعات ب. ع3

 هاترازی و توزیع نانولولههای آزمایش و کمبود کنترل روی همسازی نمونهآماده هایبودن روشناکافی. 1
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 گران را ترغیب نمود تابسیاری از پژوهش ،های تجربیاز طریق بررسی آمدهدستهی باطلاعات بسیار پراکنده

دسترس از قابل که ی نیاز های تجربی و هم تأمین اطلاعات مورد، هم برای قضاوت دادههای نظری راپژوهش

 دنبال نمایند. ،های تجربی نیستطریق روش

 شوند:تقسیم  دسته 3 بهتوانند می ،هاسازی رفتار نانولولهدر مدل های نظریتلاش

 1سازی اتمیمدل. 1

 2سازی پیوستهمدل .2

 3ی در مقیاس نانوسازی پیوستهمدل .3

شود، ، که تمام ساختار نانو با یک محیط پیوسته جایگزین میهای نانولولهسازی پیوستهدر تقابل با مدل

جایگزینی پیوند  یوسیلههب ،سازیدر فرایند مدل ، یک توافق معقولی در مقیاس نانوسازی پیوستهمدل

 ،ی در مقیاس نانوسازی پیوستهدر مدل به بیان دیگر، نماید.می کربن با یک المان پیوسته، فراهم-کربن

، که و فنر خرپا ،ای مانند تیرعضوهای سازه ، با استفاده ازکربن-مولکولی میان پیوندهای کربن هایکنشبرهم

به مکانیک  ،سازیهای مدلاین روش گردند.می مدل، انددست آمدههسازی اتمی بتوسط مدل خواص آنها

، در مقیاس نانو پیوسته هایی تئوریتوسعه شوند.نسبت داده می 1یا مکانیک ساختاری مولکولی 1نانومقیاس

های روش است.در مقیاس نانو، برانگیخته ،های مکانیک پیوستهنمودن تئوریوارد برای را اشتیاق بیشتری

ی در مقیاس نانو، سازی پیوستهدر مدل باشند کهرایج می، دو راهبرد 1معادلپیوستههای و روش 6پیوستهشبه

  .[16] اندمورد استفاده قرار گرفته

 ، و روش[36شده توسط اودگارد و همکاران ]ایجاد معادلپیوستههای گوناگون، روش مامی روشت از میان

سازی به رفتار شبیهی این دو شیوه دلیل نزدیکیبه ،[31شده توسط لی و چو ]ایجاد مکانیک ساختاری

 اند.مورد توجه بیشتری قرار گرفته های کربنی،طبیعی نانولوله

                                                 
1 Atomistic modeling 
2 Continuum modeling 

3 Nano-scale continuum modeling 
1 Nanoscale mechanics 

1 Molecular structural mechanics 
6 Quasi-continuum methods 

1 Equivalent-continuum methods 
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 دادنی ارتباطوسیلههب ی مکانیک ساختاری رایک شیوه [31تر بیان گردید، لی و چو ]که پیشطورهمان

-پیوند کربنیک المان تیر معادل، به نمایندگی از هر  های کرنشیاتمی به انرژیهای پتانسیل بینانرژی

-برای هر پیوند کربن ،در روش آنها، ارتباط میان فضای مولکولی و فضای ساختاری ایجاد نمودند. کربن،

تمام ساختار نانو برقرار  ، این ارتباط را برای[36] که، اودگارد و همکارانپذیرد؛ درحالیصورت می ،کربن

  نمودند.

 را برای بررسی خواص مکانیکی یا روش مکانیک ساختاریو ، معادلپیوستهروش  ،گرانتعدادی از پژوهش

 عیب اصلی ها را تأیید نمودند.کار گرفتند، و کارایی این روشبه های کربنیشده با نانولولهپلیمرهای تقویت

نقص از این حقیقت نشأت این  .باشدمینیاز آن  ی مورد، محاسبات زیاد و تحلیل پیچیدهمعادلپیوسته روش

-هم یوسیلهه، بارتباط میان مکانیک مولکولی و مکانیک ساختاری ،معادلپیوسته روش در ،کهگیرد می

های خرپا، تمامی المان با انرژی کرنشی مکانیکی ساختار مولکولی تمامی انرژی پتانسیل مولکولی ارزسازی

-و انرژی اتمیلی بینهای پتانسیل مولکوانرژی ، ارتباطی میانروش مکانیک ساختاری اما، گردد.مشخص می

ها ی تساوی انرژیوسیلههباشند، بمی کربن-المان تیر منفرد، که نماینده پیوندهای کربن هر های کرنشی

 سازد.برقرار می

ها در مقیاس نانو و شود که در آن نانولولهکارگرفته میمقیاسه بهسازی چندیک روش مدل ،در این پژوهش

المان حجمی نماینده نانومکانیک و مکانیک پیوسته را یکپارچه  شوند.سازی میمدل 1پلیمر در مقیاس مایکرو

 نماید.، ارتباط ایجاد میمایکروهای طول، از نانو تا نماید، بدین معنی که میان مقیاسمی

شده در این پژوهش ی مکانیک ساختاری مولکولی، بکارگرفتهشدهابتدا به تشریح مدل تصحیح در این فصل

 پردازیم. ی المان حجمی نماینده میدهندهسازی اجزای مختلف تشکیلبه توصیف شبیه ، و سپسپرداخته

 ی مکانیک ساختاری مولکولیشدهمدل تصحیح -2-9

 که در آن هر اتم، نگردای میی چندذرهصورت یک مجموعه، ساختار اتمی را بهمکانیک مولکولی ینظریه

با معادلات ریاضی پتانسیل  های مورد نظربین اتم کنشبرهم دارد.کنش های نزدیک به خود برهمتنها با اتم

-این نگرش مکانیک مولکولی، امکان استفاده از روش اجزای محدود را در مدل گردد.میدان نیرو، بیان می

، که در آن از [31] روش مکانیک ساختاری مولکولی برای نمونه، نماید.سازی ساختارهای اتمی، فراهم می

                                                 
1 Micro scale 
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دلیل سادگی و دقت ، بهها استفاده شداتم کنشسازی برهمبرای مدل ایبعدی با مقطع دایرهتیر سهالمان 

 است.گران قرار گرفتهمناسب، مورد توجه پژوهش

شمار اتمی، بههای بینصورت پتانسیلی اتمی، بهمربوط به حیطهکه خصوصیات این مسأله اهمیت دارد 

های نمایند. پتانسیلنیادی را برای این دسته از مواد در مقیاس اتمی، تأمین میآورده شود، زیرا آنها، روابط ب

نمایند. های اتمی، تحت شرایط بارگذاری گوناگون، رفتار میکنشنمایند که چگونه برهماتمی توصیف میبین

های ضعیف از نیرو نظرصرفطور معادل، انرژی یک مولکول، را با اتمی، یا بهبین صورت کلی پتانسیل

 صورت زیر نشان داد.توان بهدروالس و الکترواستاتیک، میغیرپیوندی وان

𝐸t = 𝐸r + 𝐸Ѳ + 𝐸ψ + 𝐸φ 2-1 

-کنش سهمربوط به برهم 𝐸Ѳ تمی ناشی از تغییر طول پیوند است،کنش دواگر برهمنشان 𝐸rدر این رابطه، 

باشند که های چهاراتمی مربوط میکنشبه برهم 𝐸φو  𝐸ψی پیوند اشاره دارد. تغییر زاویه اتمی است که به

 . (1-2)شکل هستند  و پیچش ایصفحهخمش برونگر یانترتیب، نمابه

 

 .اتمیهای بینکنشبرهم 1-2شکل 

این  مندصورت منطقی وظیفههای بهکردن صورتدر مکانیک مولکولی برای پیدا هازیادی از پژوهش تعداد

متفاوتی برای این مند های وظیفهبنابراین، صورت .[18و  11] ، اختصاص یافتندهای انرژی پتانسیلعبارت

د استفاده تواننمی، شدهدر نظر گرفته وابسته به مواد و شرایط بارگذاری بخصوص، های انرژی پتانسیلعبارت

 [.12باشد ]در تغییرشکل کوچک، تقریب هارمونیک برای توصیف انرژی، مناسب می برای نمونه، ند.شو

های پیوسته منظور ایجاد المان حجمی نماینده برای بررسی رفتار نانوکامپوزیت، درنظرگرفتن اتصال مقیاسبه

ی یک المان حجمی نمایندههای اتمی، ضروری است. کنشبودن برهمو اتمی، همراه با ملاحظه غیرخطی
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های کربنی، ایجاد گردید. المان ی نانولولهوسیلههبشده ی پلیمر تقویتنظور مطالعهمبعدی، بهغیرخطی سه

 باشد:حجمی نماینده شامل سه قسمت می

 ی کربنی. نانولوله1

 باشدفاز زمینه، که در این پژوهش، پلیمر می. 2

 پردازدی میان نانولوله و پلیمر میبه توصیف رابطه وی، که بین نانولوله و پلیمر قرار داشته . فاز میان3

شده، توصیف ی پتانسیل مورس اصلاحوسیلههکربن در ساختار نانولوله، ب-ابتدا، پیوندهای کووالانسی کربن

جونز، -توسط پتانسیل لناردهای نانولوله و پلیمر، دروالس میان اتمهای وانکنشگردند. سپس، برهممی

 مشترکی غیرپیوندی دارد.ی فصلگردند. این تعریف، اشاره بر فرض ناحیهتعریف می

با هم  پیوندهای کووالانسی یوسیلههب یکربن هاینانولولههای کربن در اتمتر بیان گردید، که پیشطورهمان

یک طول پیوند مشخصه و  ، دارایاین پیوندها نمایند.ضلعی را ایجاد میی ششیک شبکهپیوند داشته و 

-وسیلههها تحت یک نیروی خارجی، باز اتمتغییرمکان هر یک  باشند.، میبعدیی پیوندی در فضای سهزاویه

-های میان پیوندها، میکنشی برهم، تغییرمکان کلی نانولوله، نتیجهبنابراین است.هشدی پیوندها، محدود 

-های کربن بهو نیز اتم ،ی بارکنندهتحملی دهندهاتصالهای عنوان المانپیوندها به با درنظرگرفتن باشد.

در مدل  سازی نمود.صورت ساختارهای قاب فضایی، شبیهتوان بهرا می هانانولوله ها،های المانعنوان مفصل

حول هر محور ، ایمقطع دایرهدانیم که تیر با . میای استفاده شداز المان تیر با مقطع دایره [،31لی و چو ]

سفتی یکسانی را حول هر محور سطح  ،دارای ممان اینرسی یکسانی است که درنتیجه، سطح مقطع خود

ای درنظر گرفته نشد؛ صفحهای و برونصفحهخمش درون بنابراین تمایزی میان .مقطع خواهد داشت

 های متفاوتی دارند.کنش سفتیکه این دو برهمدرصورتی

های اصلی آن با که جهت ،یشنهادی در این پژوهش، دارای المان تیر با سطح مقطع عمومی استمدل پ

گردند. برخلاف پژوهشهای قبلی، تعریف یک ماده و استخراج تعیین میگردد، ی که در ادامه تشریح میروش

-صفحهدرونخمش  های محوری،تغییرشکل ثابتهای آن برای المان تیر لازم نیست؛ درنتیجه برای هرکدام از

 د شد.نو پیچش، سفتی و نیروهای گرهی مستقلی تعریف خواه ایصفحهبرون، خمش ای 
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، 2-2مطابق شکل  ، ضروری است.2در سیستم مختصات گلوبال هر المان تیرمقطع  سطح 1گیریتعریف جهت

 محوری t گردد.تعریف می )2n, 1n, t( گرد محلی، سیستم مختصات راستJو  Iهای المان تیر بین گرهبرای 

سطح مقطع المان تیر بر این  باشد.می Jبه سمت گره  Iکه جهت مثبت آن از گره  منطبق بر محور تیر است

فرض  شوند.نمایش داده می 2nو  1nمحورهای محلی سطح مقطع تیر با بردارهای  باشد.، عمود میtمحور 

یک گره  از 2nو  1nبرای تعریف  بر محور نانولوله منطبق باشد. کنید که مبدأ سیستم مختصات گلوبال،

از گره  n'1 بردار .Iz=  Kz، که قرار دارد ) ,Kz0, 0( و درروی محور نانولوله  Kگره  شود.استفاده می Kاضافی 

I گره  بهK 1اکنون بردارهای  شود.تعریف میn  2وn ،گردند.ایجاد می با استفاده از روابط زیر 

𝐧2 =  𝐭 ×  𝐧1
'  , 𝐧1 = 𝐧2  ×  𝐭 2-2 

 

 .بر روی المان تیر )2n, 1n, t(گرد محلی محورهای راست 2-2شکل 

                                                 
1 Orientation 

2 Global 
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. روشن شوددیده میی زیگزاگ، برای یک المان موازی محور نانولوله )2n, 1n, t(مختصات  2-2شکل  در

-به 2nو  1nعمود بر آن خواهد بود. درنتیجه، خمش حول  1nمماس بر نانولوله و  2nاست که در حالت کلی، 

 ای خواهد بود.صفحهای و خمش برونصفحهترتیب، متناظر با خمش درون

 های کربنیی نانومقیاس از نانولولهسازی پیوستهمدل -2-2

به یک پیوند  هر المان تیر ن مدل،در ای .شوندمی سازیمانند ساختار یک قاب فضایی مدل ی کربنیهانانولوله

باشند، که های کربن، در مدل میی اتمها، نمایندهباشد، و گرهمربوط می ،هافرد در نانولولهمنحصربه شیمیایی

ساختار قاب این  گردد.نانولوله، تعیین میهای کربن نظیر آنها در اتم ی مختصات اتمیوسیلههب موقعیت آنها

 سازی گردد.دقت مدلبه ها،های اتمجاییبرحسب جابه نانولوله دهد تا رفتار مکانیکیاجازه می فضایی

-از برهم 1پیوسته ییهابرای معرفی سبانی میالگوها منظور استخراجبه ،شدهاتمی مورس اصلاحپتانسیل بین

برای توصیف رفتار پیوند  خوبیاین پتانسیل، به ها، مورد استفاده قرار گرفت.هدر نانولول های اتمیکنش

های کاملاً سازی، هم برای شبیهگرانتوسط تعدادی از پژوهش است، و، مناسب گشتهکربن-کووالانسی کربن

این  است.، استفاده شده[63و  62] ی اتمیی برپایههای پیوستهسازیو هم برای شبیه ،[61و  61] اتمی

 صورت:به ،𝐸b ،3و قسمت خمش ،𝐸s ،2قسمت تغییرطول پیوند شود،از دو بخش تشکیل می ،𝐸 پتانسیل،

𝐸 = 𝐸s + 𝐸b 2-3 

𝐸s = 𝐷e ([1 − 𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0)]
2
− 1) 2-1 

𝐸b = 
1

2
 𝑘Ѳ (𝛳 − 𝛳0)

2 [1 + 𝑘sextic (𝛳 − 𝛳0)
4] 2-1 

 𝛳خمش،  سفتی در 𝑘Ѳ ،1انرژی گسستگی 𝐷e، طول تعادلی پیوند 𝑟0های کربن، ی میان اتمفاصله 𝑟که 

عدد ثابت  یکنیز  𝛽 ، وباشندمی ی تعادلی پیوند با پیوند مجاورزاویه 𝛳0، ی فعلی پیوند با پیوند مجاورزاویه

شده در این پژوهش برای پتانسیل، همان پارامترهای استفاده نماید.پتانسیل را کنترل می 1است که پهنای

 شوند.ارائه می 1-2 در جدول واتخاذ گردیده  [61] باشند که توسط بلیتشکو و همکارانپارامترهایی می

                                                 
1 Continuum representations 
2 Bond-stretching 

3 Angle-bending 
1 Dissociation energy 

1 Width 
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 توانمی، شدهپتانسیل مورس اصلاح خمشبخش مربوط به از پیشنهاد نمودند که  [12] تزرپس و همکاران

بدون افزودن  نماید.به پایداری ابتدایی نانولوله، کمک می است که این بخشکشف شده . اماصرفنظر نمود

، را متحمل وضعیت ناپایداری خواهد گشت و تمایل به فروپاشی روی خودش ، نانولولهبخش مربوط به خمش

 .[61و  61]دارد 

صورت زیر تعیین ی نیرو برحسب تغییرطول پیوند به، رابطه𝑟نسبت به  1-2ی از رابطه گیریبا مشتق اکنون

 گردد.می

𝐹 = 2𝛽𝐷e [1 − 𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0)]𝑒−𝛽(𝑟−𝑟0) 2-6 

-ی پیوند بهزاویهی ممان برحسب تغییر ، رابطه𝛳نسبت به  1-2ی گیری از رابطههمین صورت با مشتقبه

 گردد.صورت زیر تعیین می

𝑀 = 𝑘Ѳ (𝛳 − 𝛳0) [1 + 3𝑘sextic (𝛳 − 𝛳0)
4] 2-1 

 

 .[61] شدهپارامترهای پتانسیل مورس اصلاح1-2جدول 

 اندازه پارامتر

𝑟0 (nm) 1121/1 

𝐷e (nN nm) 613111/1 

𝛽 (nm−1) 21/26 

𝛳0 (rad) 121/2 

𝑘Ѳ (nN nm rad−2) 2/1 

𝑘sextic (rad
−4) 111/1 

 

 خواهیم داشت. 1با توجه به تعریف کرنش حقیقی

𝜀 = ln
𝑟

𝑟0
   2-8 

کربن نشان -( را برای پیوند کربن8-2ی حقیقی )رابطه( و کرنش 6-2ی ی میان نیرو )رابطهرابطه 3-2شکل 

ویژه در ، بهی کششکرنش در ناحیه-ی نیرورابطه طورکه از این نمودار قابل مشاهده است،همان دهد.می

 باشد.شدت غیرخطی میهای بالا، بهکرنش

                                                 
1 True strain 
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را برای پیوند  با پیوند مجاور،ی میان پیوند تغییر زاویه( و 1-2ی ی میان گشتاور )رابطهرابطه نیز، 1-2شکل 

 دهد.کربن نشان می-کربن

های کربنی از المان تیر با کربن در نانولوله-سازی پیوندهای کربنتر بیان گردید، برای مدلطورکه پیشهمان

کار یابی خطی بهبا تابع درون 1افزار اباکسدر نرم B31بعدی شود. المان تیر سهمقطع عمومی استفاده می

محور، و  3درجه آزادی )انتقال در راستای  6آن دارای  گره بوده و هر گره 2لمان دارای ه شد. این اگرفت

 درجه آزادی خواهد بود. 12محور( است، که درنتیجه المان دارای  3دوران حول 

-بهشده را های پتانسیل مورس اصلاحمنظور تعریف رفتار المان تیر، ابتدا الگوهایی مناسب، که ویژگیبه

گردند. پتانسیل تغییرطول هر پیوند، قسمت تغییرطول پیوند پتانسیل درستی بیان نمایند، استنتاج می

-2های شکل شده، باید مطابق با تغییرطول المان تیر متناظر باشد. بنابراین، با استفاده از دادهمورس اصلاح

قسمت خمش  یم. پتانسیل خمش هر پیوند،نمای، رفتار المان تیر را در بارگذاری نیروی محوری، تعریف می3

ای المان تیر متناظر باشد. بنابراین، با استفاده از صفحهشده، باید مطابق با خمش درونپتانسیل مورس اصلاح

ترتیب، نماییم. بدینمی مشخصای، صفحه، رفتار المان تیر را در بارگذاری خمش درون1-2های شکل داده

-ای، که توسط پتانسیل بینصفحهکربن در تغییرطول پیوند و خمش درون-بنغیرخطی پیوندهای کر رفتار

 شوند.های تیر اختصاص داده میشده تشریح شد، به الماناتمی مورس اصلاح

کربن، برای اختصاص به المان تیر، -ای و پیچش مناسب پیوند کربنصفحههای مربوط به خمش برونسفتی

-را به 𝐸φو  𝐸ψهای آیند. بنابراین، عبارتدست میههای میدان نیرو، بونیک پتانسیلبر مبنای صورت هارم

 های زیر خواهیم داشت.صورت

𝐸ψ = 
1

2
 𝑘I (𝛥𝜓)2 2-2 

 

𝐸φ = 
1

2
 𝑘T (𝛥𝜑)2 2-11 

ی ای و تغییر زاویهصفحهی پیوند در خمش برونترتیب، تغییر زاویه، به𝛥𝜑و  𝛥𝜓، 11-2و  2-2در روابط 

باشند، ای و سفتی در پیچش میصفحهترتیب، سفتی در خمش بروننیز به  𝑘Tو   𝑘Iباشند، پیچش پیوند می

 شوند.ارائه می 2-2که در جدول 

                                                 
1 ABAQUS software 
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آمده از پتانسیل دسته، بنیروی محوریکربن تحت بارگذاری -کرنش پیوند کربن-منحنی نیرو 3-2شکل 

 .شدهمورس اصلاح

 

آمده از پتانسیل دستهکربن تحت بارگذاری خمشی، ب-د کربنزاویه پیونتغییر -منحنی گشتاور 1-2شکل 

 شده.مورس اصلاح
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 .[66و  61]و پیچش ایصفحهخمش برونهای سفتی 2-2جدول 

 اندازه پارامتر

𝑘I (nN nm) 218/1 

𝑘T (nN nm) 218/1 

 

های نیرویی در مکانیک مولکولی با پارامترهای سفتی المان تیر در مکانیک ثابتمیان  ایرابطهاکنون 

های سبب ایجاد تغییرات در انرژی قاب فضایییک به این دلیل که تغییرشکل نماییم. برقرار می ساختاری،

اتمی و های بینکنشهای ناشی از برهمارزی انرژیتوان پارامترهای سفتی را براساس هم، میگرددکرنشی می

 تعیین نمود. های ناشی از تغییرشکل المان تیر قاب فضایی،انرژی

 تحت گشتاور خمشی 𝐿طول مطابق مکانیک ساختاری کلاسیک، انرژی کرنشی یک تیر یکنواخت بهرو، ازاین

𝑀  با: استبرابر 

𝐸M = 
1

2
  ∫

𝑀2

𝐸𝐼

𝐿

0

𝑑𝐿 =  
1

2
 
𝐸𝐼

𝐿
 (2⍺)2 2-11 

 نماید.در هر یک از دو انتهای تیر را مشخص می زاویه چرخش ⍺صلابت خمشی تیر، و  𝐸𝐼که 

 برابر است با: 𝑇تحت گشتاور پیچشی  𝐿طول به همچنین، انرژی کرنشی یک تیر یکنواخت

𝐸T = 
1

2
  ∫

𝑇2

𝐺𝐽

𝐿

0

𝑑𝐿 =  
1

2
 
𝑇2𝐿

𝐺𝐽
 =  

1

2
 
𝐺𝐽

𝐿
 (𝛥𝛽)2 2-12 

 نماید.دو انتهای تیر را مشخص می دوران نسبی 𝛥𝛽شی تیر، و پیچصلابت  𝐺𝐽که 

-2روابط  ، و درنمایندرا بیان می خمشیانرژی  𝐸M و 𝐸ψ، 11-2و  2-2توان ملاحظه نمود که در روابط می

منطقی است که  ،11-2و  2-2در روابط  همچنین دهند.نمایش می را پیچشیانرژی  𝐸Tو  𝐸φ، 12-2و  11

 ،12-2و  11-2روابط  در ، و نیز، مساوی فرض نماییمی پیوندزاویه 𝛥𝜓 را با تغییر کلی 2⍺وران ی دزاویه

𝛥𝜑  را با𝛥𝛽 با یکدیگر،12-2و  11-2، و نیز روابط 11-2و  2-2ی روابط اکنون با مقایسه ارز بدانیم.هم ، 

  𝑘Tو   𝑘Iبا پارامترهای مکانیک مولکولی  𝐺𝐽و  𝐸𝐼ی مستقیم میان پارامترهای مکانیک ساختاری یک رابطه

 گردد.صورت زیر استنباط میبه

𝐸𝐼

𝐿
=  𝑘𝐼 ,

𝐺𝐽

𝐿
=  𝑘𝑇   2-13 

باشد، و همچنین کربن می-سازی نانولوله، همان طول پیوند کربنبا توجه به اینکه طول المان تیر در مدل

-صلابت المان تیر در خمش برون ،راحتیبه، تر بیان گردید(باشند )پیشنیز معلوم می  𝑘Tو   𝑘Iمقادیر 
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اکنون رفتار  گردند.مشخص می 13-2ی با استفاده از رابطه ،𝐺𝐽، و صلابت پیچشی المان تیر، 𝐸𝐼ای، صفحه

ای و صفحهنخمش برو ای،صفحههای تغییرطول پیوند، خمش درونکربن تحت تغییرشکل-پیوند کربن

 است.برای اختصاص به المان تیر، معین شده پیچش،

 ساندستهای با اندیس های آرمچیر و زیگزاگنانولوله 1متلبافزار شده در نرمی نوشتهبا استفاده از برنامه

-به نرم 2ورودیطورکه، خروجی این برنامه، فایل این .نمودایجاد توان را میظر، ن های موردمختلف و با طول

 اثر ناچیزی روی نتایج داشته باشد، ،𝐿CNT، اطمینان از اینکه طول نانولولهبرای کسب باشد. می اباکسافزار 

𝐿CNTطول آنها با درنظرگرفتن شرط 

𝑟CNT
> در این باشد. شعاع نانولوله می 𝑟CNT، که [61]انتخاب شد  10

همراه با  ،(11، 11( و )11، 11(، )2، 2(، )8، 8(، )1، 1)(، 6، 6، )(1، 1) های آرمچیرنانولوله پژوهش،

ترتیب با که به (،1، 12( و )1، 11(، )1، 16(، )1، 11(، )1، 12(، )1، 11(، )1، 2) زیگزاگهای نانولوله

برای  ، ایجاد شدند.nm 11با طول تقریبی  ،دارند یقطر یکسان تقریباً ،های آرمچیر ذکرشده در بالانانولوله

با  (، که تقریباً قطر یکسانی دارند،1، 11زیگزاگ )( و 8، 8آرمچیر )ی ها، مدل اجزای محدود نانولولهنمونه

 شوند.ارائه می 1-2 در شکل ،nm 11طول تقریبی 

                                                 
1 MATLAB software 

2 Input file 
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 (.1، 11و ب( زیگزاگ )(، 8، 8های الف( آرمچیر )مدل اجزای محدود نانولوله 1-2شکل 

 پلیمراز  سازی پیوستهمدل -2-3

 باشند.پلی به معنای خیلی، و مر به معنای اجزا، می ی کلمه پلیمر از کلمات یونانی پلی و مر است.سرچشمه

یک پلیمر  .استتشکیل شده ،1یا واحدهای تکرار بنابراین پلیمر به معنای چیزی است که از اجزای زیاد

 باشند.هم متصل میکربن به -متشکل از تعداد زیادی از واحدها است، که توسط پیوندهای کووالانسی کربن

پلیمر بسیار بالاتر از  یزمینهحجم  ،ها در کامپوزیت، پایین است، درنتیجهجزء حجمی نانولوله کهاز آنجایی

پلیمر با استفاده از های سازی زنجیرهاین بدان معنی است که شبیه در مقیاس مولکولی است. هاحجم نانولوله

-طورکلی، روشهب حجم وسیعی از محاسبات است.نیز ها و زیادی از اتم، نیازمند مقدار بسیار اتمی سازیمدل

سازی و از شبیه باشندها با مقیاس طولی کوچک، مینمودن سیستممدل محدود به سازی اتمیهای مدل

 صورت 2صورت پیوستهسازی پلیمر بهمدلبنابراین،  برند.رنج می ،های شامل تعداد زیادی از اتمیهاسیستم

ها در که نانولولهصورتیشود، بهبکارگرفته می سازی چندمقیاسهیک رویکرد مدل به بیان دیگر، .گیردمی

 شوند.مقیاس نانو و پلیمر در مقیاس مایکرو مدل می

                                                 
1 Repeat units 

2 Continuum 
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از  این المان، د.شگرفته کارپلیمر به بعدیایجاد مدل اجزای محدود سهبرای  اباکسافزار در نرم CCL12المان 

-یابی خطی در سطح شعاعی، و نیز درونگره دارد، و دارای درون 12 است که 1ایهای توپر استوانهنوع المان

نظر است،  سازی موردرای مدلپلیمری که در این پژوهش ب باشد.یابی مثلثاتی در امتداد جهت محیطی می

سازی آن در برای مدل پروپیلنپلی 3رفتار الاستوپلاستیک باشد.می 2شکلآرایش بیتک پروپیلنپلینوع یک 

-ی لودویکترین معرفی از پاسخ پلاستیک مواد، رابطهرایج توجه قرار گرفت. های بزرگ، موردکرنش

 ، که عبارت است از:باشدمی 1هولومون

𝜎 = 𝜎y + ℎ𝜀p
𝑛 2-11 

 باشند.می 1شوندگینمای سخت 𝑛کرنش پلاستیک، و  𝜀p شاخص استحکام،  ℎ تنش تسلیم، 𝜎y تنش، 𝜎که 

با  [68] یانگ و همکاران باشد.طور مؤثری از طریق این رابطه قابل توصیف میرفتار پلاستیک ماده، به

سپس  دست آوردند.هپروپیلن خالص را بکرنش پلی-، منحنی تنشسازی دینامیک مولکولیاستفاده از شبیه

مورد نیاز  پارامترهای همراه با، پروپیلنپلی آنها مدول یانگ و مدول برشی، برای توصیف رفتار الاستیک

 گردند.ارائه می 3-2 ند، که در جدولمعین نمودرا  پروپیلن،پلی پلاستیک، برای توصیف رفتار 11-2ی رابطه

 .[68] پروپیلنپارامترهای مورد نیاز برای توصیف رفتار الاستوپلاستیک پلی 3-2جدول 

𝑛 ℎ (MPa) 𝜎y (MPa) 𝐺 (GPa) 𝐸 (GPa) 

122/1 21/11 11 12/1 312/1 

 

شده در و پارامترهای داده 11-2ی با استفاده از رابطهپروپیلن پلی پلاستیک کرنش-منحنی تنشاکنون، 

 گردد.ارائه می 6-2در شکل ، 3-2جدول 

                                                 
1 Cylindrical solid element 
2 Amorphous isotactic polypropylene 

3 Elastoplastic  
1 Ludwik-Hollomon's equation 

1 Strain hardening exponent 
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 پروپیلن.کرنش پلاستیک پلی-منحنی تنش 6-2شکل 

-2شده در جدول همراه با مدول یانگ داده ،6-2کرنش پلاستیک نمودار شکل -های تنشبودن دادهبا معلوم

 پلیمر، اختصاص داد.سازی نظر برای شبیه های موردپروپیلن را به المانتوان رفتار الاستوپلاستیک پلی، می3

 صورت یکافزار اباکس بهسازی پلیمر در نرمشکل، مدلایبا توجه به استفاده از المان حجمی نماینده استوانه

 شده در المان حجمی نماینده، شعاعی کربنی استفادهپذیرد. برحسب نانولولهتوخالی صورت میی استوانه

 های کربنیشده با نانولولهسازی دینامیک مولکولی از نانوکامپوزیت تقویتگردد. مدلداخلی پلیمر تعیین می

 31/1ی حدود ولوله، در فاصلههای نانهای پلیمر در اطراف اتمدیواره نشان داد که چگالی قرارگیری اتمتک

 ی. بنابراین شعاع داخلی پلیمر برابر شعاع نانولوله بعلاوه[62]رسد نانومتری به بیشترین مقدار خود می

nm 31/1شود.، درنظرگرفته می 

-ی بینی فاصلهی آنها به اندازههای توخالی تصور نماییم، ضخامت دیوارهصورت استوانهها را بهاگر نانولوله

ها در وسط ضخامت های کربن در نانولوله. مرکز اتم[11]شود ، درنظر گرفته میnm 31/1ای گرافیت، لایه

، به این  𝑟i,CNT، و شعاع داخلی نانولوله،  𝑟o,CNTشود، با این تعریف، شعاع بیرونی نانولوله، آنها قرار داده می

 گردند.صورت تعریف می

𝑟o,CNT = 𝑟CNT + 
0.34

2
, 𝑟i,CNT = 𝑟CNT − 

0.34

2
  2-11 
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 :[11] گرددتعیین می ی زیربا استفاده از رابطه نیز ،𝑉f، نانولوله در نانوکامپوزیت 1جزء حجمی

𝑉f = 
𝑟o,CNT 

2 − 𝑟i,CNT 
2

𝑅o,RVE 
2 − 𝑟i,CNT 

2
 2-16 

ترتیب، با انتخاب بدین باشد.، شعاع بیرونی المان حجمی نماینده، همان شعاع بیرونی پلیمر، می 𝑅o,RVE که

-معلومبا  آید.دست میهب ، 𝑅o,RVE، شعاع بیرونی پلیمر 16-2ی مقدار جزء حجمی نانولوله، از طریق رابطه

و  nm 1 تقریبی ی توخالی با طولصورت یک استوانهسازی آن بههای داخلی و بیرونی پلیمر، مدلبودن شعاع

 .پذیرفتافزار اباکس صورت در نرمها، از نانولوله %11و  %1، %1با جزءهای حجمی 

 2ضلعیهای ششحلقه برابر با طول ،محوری در راستای ایاستوانه ی الماناندازهبندی مدل پلیمر، در مش

-ضلعی دور مدل استوانهی ششهر حلقه شود.در نظر گرفته می ی محور نانولولهدر راستا های کربنینانولوله

بندی در راستای راهبرد مش گیرد.داد محور نانولوله صورت میها در امتای نانولوله قرار دارد و شمارش حلقه

 𝑛2تعداد  (𝑛, 𝑛) ی آرمچیربرای نانولوله ای پلیمر به این صورت درنظرگرفته شد کهمحیطی مدل استوانه

 المان در راستای محیطی استوانه 𝑛تعداد  (𝑛, 0) ی زیگزاگنانولوله المان در راستای محیطی استوانه، و برای

 دهد.را نشان می nm 1( با طول تقریبی 1، 1ی آرمچیر )مدل اجزای محدود نانولوله 1-2شکل  گیرد.قرار می

 ضلعی است.ی ششحلقه 21مدل دارای شود، این طورکه از این شکل دیده میهمان

منظور ایجاد دهد. این مدل اجزای محدود از پلیمر بهمحدود پلیمر را نمایش می نیز مدل اجزای 8-2شکل 

 8-2طورکه از شکل . همانگشت( ایجاد 1، 1ی آرمچیر )از نانولوله %11حجمی  با جزء المان حجمی نماینده

ی نانولولهضلعی های ششحلقه ی تعداداستای محور استوانه به اندازهها در رشود، تعداد الماندیده می

ی نانولوله استفاده ازگرفته شد. همچنین با توجه به  عدد، درنظر nm 1 ،21( با طول تقریبی 1، 1آرمچیر )

 المان در راستای محیطی قرار گرفت. 11(، تعداد 1، 1آرمچیر )

را ( قرارگرفته در داخل مدل پلیمر 1، 1ی آرمچیر )نانولوله با مدل اجزای محدود پلیمر، همراه 2-2شکل 

( تشکیل 1، 1ی آرمچیر )از نانولوله %11با جزء حجمی  مان حجمی نمایندهترتیب الدهد، تا بدیننشان می

 گردد.

                                                 
1 Volume fraction 

2 Hexagonal rings 
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 (.1، 1ی آرمچیر )مدل اجزای محدود نانولوله 1-2شکل 

 

 (.1، 1ی آرمچیر )از نانولوله %11جزء حجمی  مدل اجزای محدود پلیمر، ایجادشده برای کسب 8-2شکل 

 

 .(1، 1)ی آرمچیر از نانولوله %11المان حجمی نماینده با جزء حجمی  2-2شکل 

 مشترکفصلی نانومقیاس از سازی پیوستهمدل -2-4
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ی مناسب و شایسته معرفی نطقی،ی درست، دقیق و میک المان حجمی نماینده از عوامل مهم در ایجاد

ی ها و اندازهنمودن مکانیزمی برای مشخصهای گوناگونشیوه باشد.می زمینهمشترک میان نانولوله و فصل

ها و میان نانولوله مشترکیفصلهای ویژگی شوند. توانند پذیرفتهمی ،زمینهنولوله و انتقال بار میان یک نا

-های برشی سطحای از تنشی گستردهگران محدودهاست، و پژوهش معلومنامبهم و همچنان ، زمینه

اطراف خود، بیشتر از  زمینه، با کنندههای کربنی تقویتهرحال، نانولولهبه اند.را گزارش نموده 1مشترکی

-های وانکنش، برهمبنابراین، در این پژوهش .[11] کنش دارنددروالس، برهمهای وانکنشطریق برهم

 ند.دشدرنظر گرفته دروالس

افزار در نرم CONN3D2، 2رابط فنر غیرخطی های، از الماندروالسهای وانکنشسازی برهممنظور شبیهبه

از  رابطهر المان  شود.معرفی می رابطکنش توسط یک المان که هر برهمصورتیگردد، بهاستفاده می ،اباکس

دلیل به یابد.می ادامه، مدل اجزای محدود پلیمرواقع در سطح داخلی  اتم کربن در نانولوله به یک گرهیک 

با استفاده  دروالسانهای وکنشتوصیف برهم ترینرایج ،اتمیی بینی آن به فاصلهسادگی و وابستگی یگانه

 گردد:جونز به این صورت تعریف می-پتانسیل لنارد است.بوده 3جونز-از پتانسیل لنارد

𝐸LJ =  4𝜇 [(
𝜓

𝑟
)
12

− (
𝜓

𝑟
)
6

]  2-11 

صفر  𝐸LJای که در آن فاصله ی سخت اتم،شعاع کره 𝜓عمق چاه پتانسیل، کمترین مقدار پتانسیل، و  𝜇که 

-نیروی وان ،𝑟نسبت به  11-2ی گیری از رابطهاکنون با مشتق باشند.ی بین دو اتم، میفاصله 𝑟و  است،

 گردد.معین می ،𝐹vdw، دروالس

𝐹vdw = − 
𝑑𝐸LJ

𝑑𝑟
=  24

𝜇

𝜓
 [2 (

𝜓

𝑟
)
13

− (
𝜓

𝑟
)
7

]  2-18 

های های میان اتمکنشهای کربن در پلیمر، همراه با برهمهای کربن در نانولوله با اتممیان اتمهای کنشبرهم

که های هیدروژن در پلیمر، باید در نظر گرفته شود. اما از آنجاییها، مانند گروهکربن در نانولوله با سایر اتم

 پژوهشهای مختلف وجود دارد، در این اتمجونز مربوط به زوج -های ناچیزی میان پارامترهای لناردتفاوت

 شد که عبارتند ازکربن در نظر گرفته-کربنکنش برهمجونز مربوط به -پارامترهای لنارد

                                                 
1 Interfacial shear stresses 
2 Connector 

3 Lennard–Jones potential 
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𝜇 = 4.364 ×  10−4 (nN nm)   و𝜓 = 0.34 (nm) [12].  را در  18-2ی نمودار رابطه ،11-2شکل

 دهد.نانومتر نشان می 1تا  36/1اتمی ی بینفاصله

 

 .اتمیی بیندروالس برحسب فاصلهنمودار نیروی وان 11-2شکل 

شدت دروالس بهها به یکدیگر، نیروی وانشدن اتمشود، با نزدیکمشاهده می 11-2طورکه از شکل همان

دروالس ها، نیروی وانی میان اتماصلهافزایش یافته و سعی دارد که آنها را از هم دور نماید. با بیشترشدن ف

𝑟یابد، تا جایی که در کاهش می = 0.3816 (nm)دروالس صفر خواهد شد، و این همان فاصله، نیروی وان-

افتد. پس از عبور از این نقطه، علامت نیروی ها است که کمترین مقدار پتانسیل در آن اتفاق میای از اتم

یابد. همچنین اتمی از حالت دافعه به حالت جاذبه تغییر مینیروی بین گردد، یعنیدروالس منفی میوان

دروالس به عدد ی نیروی وانرفته اندازهو بالاتر از آن رفته nm 8/1ی بین اتمی حدود واضح است که از فاصله

 شود.صفر نزدیک می

، اگر کهصورتیبه گردند.س ایجاد میدروالهای وانالمان متلبافزار شده در نرمی نوشتهبا استفاده از برنامه

 مدل اجزای محدود های سطح داخلیگرههر یک از با  مدل اجزای محدود نانولوله گرهی میان هر فاصله

تشکیل  پلیمر و گره نانولوله گرهدروالس میان آن ، المان وان، باشدnm 81/1یعنی  𝜓1/2 پلیمر، کمتر از

های سطح داخلی مدل اجزای محدود پلیمر دروالس ایجادشده میان گرههای وانالمان 11-2شکل  گردد.می
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مدل المان حجمی نمای بالای در را های کربن نانولوله، های مدل اجزای محدود نانولوله، همان اتمو گره

 دهد.نشان می( 1، 1ی آرمچیر )از نانولوله %11نماینده با جزء حجمی 

 

های کربن ی پلیمر و اتمهای سطح داخلدروالس ایجادشده میان گرههای واننمایش المان 11-2شکل 

 (.1، 1ی آرمچیر )از نانولوله %11ر مدل المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله، د

 

های ی گوناگون، در شکلنمایندههای حجمی دروالس ایجادشده در المانهای واندلیل تعداد بالای المانبه

شوند، چون در نمایش اجزای دیگر، و نیز تفکیک ها نمایش داده نمیمربوط به نتایج، در فصل بعد، این المان

 نمایند.میان اجزای مختلف المان حجمی نماینده، اختلال ایجاد می

اتمی ی بینی فاصله، در محدوده18-2ی آمده از رابطهدستهاتمی، بی بینفاصله-های مربوط به نیروداده

 یابند.دروالس اختصاص میهای وانمورد نظر، به المان

 شوند.ها در فصل آینده ارائه میها و نانوکامپوزیتنتایج مربوط به تحلیل نانولوله

 



 



 

 نتایج    3 فصل

کششی، پیچشی و در شرایط بارگذاری  های کربنیط به رفتار غیرخطی نانولولهنتایج مربو در این فصل، ابتدا

، در این حالت گیرد.طورکلی مورد بررسی قرار میبه المان حجمی نماینده . سپسگردندخمشی ارائه می

، و در کششی، پیچشی و خمشیدر شرایط بارگذاری  نتایج مربوط به رفتار غیرخطی المان حجمی نماینده

 گردند.ارائه می مختلف از نانولوله، حجمی هایجزء

 کربنیهای نانولوله -3-9

های منفرد، بررسی ، پاسخ غیرخطی نانولولههاخواص نانوکامپوزیت یی واسطه در مطالعهیک مرحله عنوانبه

با  همراه (،11، 11( و )11، 11(، )2، 2(، )8، 8(، )1، 1(، )6، 6(، )1، 1)های آرمچیر نانولوله گردد.می

ترتیب با که به (،1، 12( و )1، 11(، )1، 16(، )1، 11(، )1، 12(، )1، 11(، )1، 2)های زیگزاگ نانولوله

 .گیرندمورد بررسی قرار می، nm 11، با طول تقریبی برابر دارندقطر تقریباً  ،های آرمچیر ذکرشدهنانولوله

 محوری کشش 3-9-9

که انتهای ، درحالیگرددکامل مهار می طورانتهای نانولوله به، یک نانولولهمحوری سازی کشش منظور شبیهبه

های تحلیل در از خروجی گیرد.در راستای محور نانولوله قرار می ،𝑢، جایی مشخصهتحت یک جاب دیگر آن
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-در اثر اعمال جابه ،نانولوله آزادهای انتهای اثرکننده روی اتم ،𝐹 ،1واکنشی یهانیرومجموع ، اباکسافزار نرم

 گردد:ی زیر تعریف میصورت رابطه، به𝐴CNTسطح مقطع نانولوله،  باشد.می روی آنها 𝑢 جایی

𝐴CNT =  𝜋 × (𝑟o,CNT 
2 − 𝑟i,CNT 

2) 3-1 

 اند.تعریف گشته 11-2ی تر توسط رابطهپیش ، 𝑟i,CNT، و شعاع داخلی نانولوله،  𝑟o,CNTشعاع بیرونی نانولوله، 

𝑑𝐹 ،جاییجابه-شیب نمودار نیرو با استفاده از

𝑑𝑢
، توان مدول یانگ نانولولهجایی بسیار کوچک، میدر جابه ،

𝐸CNT،  ی زیر محاسبه نمود.از طریق رابطهبا استفاده از مکانیک مواد را 

𝐸CNT = 
𝑑𝐹

𝑑𝑢
 × 

𝐿CNT

𝐴CNT
 3-2 

 باشد.، طول ابتدایی نانولوله می𝐿CNTکه 

منظور باشد. اما، بهدارتر میی گزارش، معنیهای در مقیاس اتمی، نیرو نسبت به تنش، در ارائهسازیدر شبیه

آمده با دیگر نتایج دستهی نتایج بمنظور مقایسهشده، و نیز بهی نتایج در یک صورت عموماً شناختهارائه

بر  𝐹گردد. از تقسیم کرنش متناظر با آن، گزارش می-جایی، نمودار تنشجابه-جای نمودار نیروموجود، به

-آید. کرنش محوری نیز از تقسیم میزان جابهدست میهب نانولولهمقدار تنش محوری مؤثر بر  ،1-3ی رابطه

 د. گردحاصل می نانولولهجایی بر طول ابتدایی 

باشند، اندازه در قطر می(، که تقریباً هم1، 16ی زیگزاگ )( و نانولوله2، 2ی آرمچیر )برای نمونه نانولوله

بارگذاری کشش محوری نمایش  و پس از پیش( را 2، 2ی آرمچیر )نانولوله ،1-3 . شکلشدنددرنظر گرفته

-ایش میبارگذاری کشش محوری نمو پس از  پیش( را 1، 16ی زیگزاگ )نانولوله ،نیز 2-3 د. شکلدهمی

، (1، 16) ی زیگزاگو نانولوله( 2، 2)ی آرمچیر مربوط به نانولولهکرنش -تنش هایمنحنی ،همچنین د.ده

آمده برای دستهیانگ ب هایمدول شود.نشان داده می 3-3در شکل  آمده از بارگذاری کشش محوری،دستهب

 باشند.می TPa 121/1و  TPa 126/1 ترتیب برابرزیگزاگ، بهی آرمچیر و این دو نانولوله

خوبی ش شده، بهگزار [62و  12]های قبلی با آنهایی که در پژوهش 3-3های شکل روند کلی منحنی

 نماید.مطابقت می

های آرمچیر و زیگزاگ مختلف در شکل نمودار تغییرات مدول یانگ نانولوله نسبت به قطر آن برای نانولوله

 شود.نشان داده می 3-1

                                                 
1 Reaction forces 
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 .nm 11/1 به میزان کشش محوریالف( پیش، و ب( پس از اعمال  (2، 2ی آرمچیر )نانولوله 1-3شکل 

 

 .nm 11/1 کشش محوری به میزانپس از اعمال ، و ب( پیشالف(  (1، 16ی زیگزاگ )نانولوله 2-3شکل 
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در بارگذاری ( 1، 16)ی زیگزاگ و نانولوله( 2، 2)ی آرمچیر نانولوله کرنش-تنش هایمنحنی 3-3شکل 

 .کشش محوری

 

 های مختلف نسبت به قطر آنها.نمودار تغییرات مدول یانگ نانولوله 1-3شکل 
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ها، تغییر های آرمچیر با افزایش قطر نانولولهگردد، مدول یانگ نانولولهمشاهده می 1-3طورکه از شکل همان

که مدول یانگ ، درحالی[13و  11، 31] های پیشین داردکه روندی مشابه با پژوهش نمایدمحسوسی نمی

دنبال های قبلی ها، روندی صعودی را در تشابه با برخی از پژوهشنانولولههای زیگزاگ با افزایش قطر انولولهن

های زیگزاگ های آرمچیر از مدول یانگ نانولوله. همچنین، همواره مدول یانگ نانولوله[11و  31] نمایدمی

 گردد.ها، این اختلاف کمتر مینانولولهباشد، که البته با افزایش قطر قطرشان، بالاتر میهم

های ، در مقایسه با نانولولههای آرمچیرنانولولهگردد که استنباط می 1-3و  3-3ای ههمچنین از شکل

 .دهندنمایش می از خود تریاستحکام بالابارگذاری کشش محوری قطرشان، در هم زیگزاگ

های آرمچیر و تحلیل خطی کشش محوری روی نانولوله، هانانولوله 1پواسون نسبتی منظور محاسبهبه

 شود.ی زیر محاسبه میپواسون یک نانولوله با استفاده از رابطه نسبت زیگزاگ نامبرده صورت پذیرفت.

ν = −

𝛿𝑑CNT
𝑑CNT

⁄

𝜀𝑎
 

3-3 

-می آن کرنش محوری 𝜀𝑎و در مقطع وسط آن،  تغییر در قطر نانولوله 𝛿𝑑CNT، قطر نانولوله 𝑑CNT که در آن

را  شدههای آرمچیر و زیگزاگ مختلف بررسیپواسون نانولوله نسبتنمودارهای تغییرات  1-3شکل  باشند.

 نسبتکه طوریهر دو نمودار روندی نزولی دارند بهشود، طور که از شکل دیده میهمان دهد.نمایش می

، که با افزایش قطر باشدها بسیار حساس میدر قطرهای کوچک به قطر نانولوله های زیگزاگنانولولهپواسون 

های آرمچیر کاهش خفیفی را پواسون نانولوله نسبت ، اماشودها میزان این حساسیت کم و کمتر مینانولوله

-اختلاف مقادیر پیش ،قطرهای پایینهمچنین مشهود است که در  د.دهها نمایش میبا افزایش قطر نانولوله

رفته زیاد است که رفته ،قطرشانهمآرمچیر های های زیگزاگ با نانولولهپواسون نانولوله نسبتشده برای بینی

اولیه مقادیر بسیار  مولکولی مدل مکانیک ساختاریشود. ها از این اختلاف کاسته میبا افزایش قطر نانولوله

علت سفتی بالای ه، که این مسأله ب[31] پواسون در اختیار قرار داد نسبت برایرا  (18/1تا  16/1)کمی 

مان تیر با استفاده از ال ، شامل محور منطبق بر وارونگی، بود.ی محورهای شعاعیمقطع المان تیر حول همه

شده برای بینی، سبب بهبود مقادیر پیشای اولیهبا مقطع دایره المان تیر بجای[ 11و  11] مقطع مستطیلی

در  آنها پواسون نسبت nm 2/3-8/1 از هابا افزایش قطر نانولوله [11در ] .ها گشتپواسون نانولوله نسبت

ν 1/1اما مقدار حدی  نمود.تغییر می 1/1تا   22/1ی  محدوده ها، نسبتاً قطرهای بزرگ نانولوله برای =

                                                 
1 Poisson's ratio 
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های زیگزاگ، شده در پژوهش حاضر در مورد نانولوله[ با مقادیر ارائه11شده در ]گزارش نتایج کوچک بود.

شده در پژوهش حاضر بینیهای آرمچیر، روندی متفاوت دارد. ارتباط پیشروندی یکسان، اما در مورد نانولوله

ی آنها، شباهت بسیار زیادی به نتایج مدل مکانیک ساختاری ساندستها با قطر و پواسون نانولوله نسبتمیان 

ν 2/1[ دارد. همچنین مقدار ثابت 32لیلی ]مولکولی تح پواسون  نسبتشده در پژوهش حاضر برای ارائه =

از محاسبات دینامیک شبکه  (21/1شده برای گرافن )بینیپیشهای آرمچیر، با نتایج قطرهای بزرگ نانولوله

سازی دینامیک شبیه بر مبنای را 26/1[ مقدار 13ن ]آومنطبق است. جین و ی [11]توسط پوپوف و همکاران 

-های صورتپژوهش نظر گرفتند. ، اما آنها مقدار سفتی پیچشی را بسیار کوچک درگزارش نمودند مولکولی

پواسون و  نسبتنشان دادند که  روی خواص الاستیک و وارونگی های سفتی پیچشاثر ثابت گرفته در مورد

 صورت جزئیمدول یانگ تنها بهکه ، درحالیرندبه این پارامترها وابستگی مستقیم دا سفتی شعاعی درنتیجه

تأثیر استفاده از المان تیر با مقطع عمومی در پژوهش حاضر در  . بنابراین[11] دپذیراز این پارامترها تأثیر می

ی قبلی، مشهودتر از شدهنسبت به نتایج گزارش هاپواسون نانولوله نسبت تربینانهو واقع تردقیقی محاسبه

 ی دیگر خواص الاستیک آنها خواهد بود.محاسبه

 
 های مختلف نسبت به قطر آنها.نانولوله پواسون نسبتنمودار تغییرات  1-3شکل 
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 پیچش 3-9-2

-گرهتمامی که گردد، درحالیکامل مهار می طورسازی پیچش نانولوله، یک انتهای نانولوله بهمنظور شبیهبه

-د. از خروجینگیرقرار می ،𝑢𝑟2 ،محور نانولوله حولمشخص  دورانانتهای دیگر آن تحت یک های واقع در 

های روی اتم ،𝑇حول محور نانولوله،  اثرکننده 1واکنشی هایممان، مجموع اباکسافزار های تحلیل در نرم

نانولوله،  ممان اینرسی قطبی سطح مقطعباشد. می روی آنها 𝑢𝑟2 دوراندر اثر اعمال  ،نانولوله آزادانتهای 

𝐽CNTگردد:ی زیر تعریف میصورت رابطه، به 

𝐽CNT = 
𝜋

2
 × (𝑟o,CNT 

4 − 𝑟i,CNT 
4) 3-1 

𝑑𝑇 ،دوران-ممانبا استفاده از شیب نمودار 

𝑑𝑢𝑟2
، را 𝐺𝐶𝑁𝑇نانولوله،  برشیتوان مدول بسیار کوچک، می دوراندر  ،

 ی زیر محاسبه نمود.از طریق رابطه

𝐺CNT = 
𝑑𝑇

𝑑𝑢𝑟2
 ×  

𝐿CNT

𝐽CNT
 3-1 

-، با استفاده از روابط زیر تعیین میγ، و کرنش برشی، τکرنش، تنش برشی،  -منظور ارائه نمودارهای تنشبه

 گردند.

τ =  
𝑇 ×  𝑟CNT 

𝐽CNT
 3-6 

 

γ =  
𝑟CNT  ×  𝑢𝑟2

𝐿CNT
 3-1 

 د.دهنمایش می پیچشیبارگذاری و پس از  پیش( را 1، 1ی آرمچیر )نانولوله ،6-3شکل  برای نمونه،

 1-3بارگذاری پیچشی، در شکل  آمده ازدستهب ،(1، 1) ی آرمچیرکرنش نانولوله-منحنی تنشهمچنین، 

 گردد.مشاهده می

باشد، که کرنش برشی تقریباً خطی می-ی تنش برشیتوان این نتیجه را دریافت که رابطهمی 1-3از شکل 

 .[12]نماید شده در گذشته مطابقت میاین دریافت، با نتایج گزارش

های آرمچیر و زیگزاگ مختلف در شکل نانولوله نسبت به قطر آن برای نانولولهنمودار تغییرات مدول برشی 

 شود.نشان داده می 3-8

                                                 
1 Reaction moments 
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 .3/11˚از اعمال پیچش به میزان  ، و ب( پسپیشالف(  (1، 1ی آرمچیر )نانولوله 6-3شکل 

 

 

 بارگذاری پیچشی. در (1، 1)ی آرمچیر نانولوله برشی کرنش-برشی منحنی تنش 1-3شکل 
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 های مختلف نسبت به قطر آنها.نانولوله برشینمودار تغییرات مدول  8-3شکل 

های آرمچیر و زیگزاگ نسبت به قطر مدول برشی نانولوله های تغییرشود که نموداردیده می 8-3از شکل 

ها نسبت به قطر آنها تغییرات مدول برشی نانولولهروند . دنباشصعودی میدارای روندی مشابه هم بوده و  آنها

همچنین در قطرهای . [11و  31] استهای قبلی گزارش شدهاز پژوهش مشابه با آنهایی است که در برخی

-های آرمچیر همهای زیگزاگ بالاتر از مدول برشی نانولولهها، همواره مدول برشی نانولولهنانولولهمختلف از 

 تر ذکر گردید.قطرشان است، که این برخلاف چیزی است که در مورد مدول یانگ آنها پیش

ی زیگزاگ نولولهو نا (2، 2)ی آرمچیر مربوط به نانولوله آمده برای مدول یانگ و مدول برشیدستهمقادیر ب

، و نیز [12]ورنیک و میگوئید  شده توسطبا نتایج موجود مربوط به این دو نانولوله در پژوهش انجام ،(1، 16)

مربوط  های تجربی،های نظری و روش، اعم از مدلگرفته در گذشتههای صورتسایر نتایج موجود در پژوهش

 ی آنها فراهم آید.شوند تا بستر مناسبی برای مقایسهآورده می 1-3ها، در جدول به انواع نانولوله

شده از مشهود است، نتایج حاصل از پژوهش حاضر، توافق خوبی با نتایج گزارش 1-3طورکه از جدول همان

 دارد. گذشتههای پژوهش
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( با نتایج 1، 16( و زیگزاگ )2، 2های آرمچیر )نانولولهی مدول یانگ و مدول برشی مقایسه 1-3جدول 

 دیگر، موجود در مراجع.

 𝐺CNT (TPa) 𝐸CNT (TPa) 

   های نظریمدل

 1261/1 1261/1 (2، 2ی آرمچیر )پژوهش حاضر، نانولوله

 1211/1 1111/1 (1، 16ی زیگزاگ )پژوهش حاضر، نانولوله

 2118/1 3131/1 (2، 2آرمچیر )ی ، نانولوله[12]ورنیک و میگوئید 

 2212/1 3112/1 (1، 16ی زیگزاگ )، نانولوله[12]ورنیک و میگوئید 

 2211/1 3221/1 [31]لی و چو 

 2118/1 3211/1 [38جیانوپولوس و همکاران ]

 1223/1 1331/1 [12] تزرپس و همکاران

 2121/1 1111/1 [8]لو 

 2111/1 3111/1 [11سریواستاوا و وی ]

3281/1 [16]گوپتا و همکاران   2238/1 

 2361/1 1221/1 [13]جین و یوآن 

 1311/1 1111/1 [11]تو 

   های تجربیروش

 1211/1 - [2]همکاران  و یو

 3111/1 - [18]ان و همکاران نکریش

 2111/1 - [12]تامبلر و همکاران 

 - 1111/1 [81]هال و همکاران 
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 خمش 3-9-3

های که تمامی گرهگردد، درحالیکامل مهار می طورنانولوله، یک انتهای نانولوله به خمشسازی منظور شبیهبه

-گیرند. از خروجی، قرار می𝑢𝑟1، سطح مقطعواقع در انتهای دیگر آن تحت یک دوران مشخص حول محور 

-، روی اتم𝑀، سطح مقطعحول محور  اثرکننده واکنشی های، مجموع مماناباکسافزار های تحلیل در نرم

-، به𝐼CNTسطح مقطع نانولوله، ممان اینرسی باشد. میروی آنها  𝑢𝑟1نانولوله، در اثر اعمال دوران آزاد های 

 گردد:ی زیر تعریف میصورت رابطه

𝐼CNT = 
𝜋

4
 ×  (𝑟o,CNT 

4 − 𝑟i,CNT 
4) 3-8 

𝑑𝑀 دوران،-ممانبا استفاده از شیب نمودار 

𝑑𝑢𝑟1
نانولوله،  1صلابت خمشیتوان در دوران بسیار کوچک، می ،

(𝐸𝐼)CNTی زیر محاسبه نمود.، را از طریق رابطه 

(𝐸𝐼)CNT = 
𝑑𝑀

𝑑𝑢𝑟1
 ×  𝐿CNT 3-2 

 آید.دست میهب 8-3ی بر رابطه 2-3ی رابطهنیز از تقسیم  ،𝐸CNT,ben، نانولولهدر خمش مدول یانگ مؤثر 

𝐸CNT,ben = 
𝑑𝑀

𝑑𝑢𝑟1
 ×  

𝐿CNT

𝐼CNT
 3-11 

، با استفاده از روابط زیر 𝜀𝑏، و کرنش خمشی، σ𝑏کرنش، تنش خمشی،  -ی نمودارهای تنشمنظور ارائهبه

 گردند.تعیین می

σ𝑏 = 
𝑀 × 𝑟CNT 

𝐼CNT
 3-11 

 

𝜀𝑏 = 
𝑟CNT  ×  𝑢𝑟1

𝐿CNT
 3-12 

د. دهش میشی نمایخمبارگذاری و پس از  پیش( را 6، 6ی آرمچیر )، نانولوله2-3شکل  برای نمونه،

 11-3شی، در شکل خمآمده از بارگذاری دسته(، ب6، 6آرمچیر ) یکرنش نانولوله-همچنین، منحنی تنش

 گردد.مشاهده می

های آرمچیر و زیگزاگ با قطرهای نیز، تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش مربوط به نانولوله 11-3شکل 

 دهد.مختلف را نشان می

                                                 
1 Flexural rigidity 
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 .12/11˚به میزان  شخماز اعمال  ، و ب( پسپیشالف(  (6، 6آرمچیر )ی نانولوله 2-3شکل 

 

 

 تحت بارگذاری خمشی. (6، 6)ی آرمچیر مربوط به نانولوله یخمش کرنش-خمشی تنشمنحنی  11-3شکل 
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 های مختلف نسبت به قطر آنها.نمودار تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش نانولوله 11-3شکل 

های آرمچیر و گردد که نمودار تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش نانولولهملاحظه می 11-3از شکل 

انگ یها، همواره مدول باشد. همچنین در قطرهای مختلف از نانولولهزیگزاگ نسبت به قطر آنها، صعودی می

قطرشان هم زیگزاگ هاینانولوله یانگ مؤثر در خمشبالاتر از مدول آرمچیر، های نانولوله مؤثر در خمش

های آرمچیر و اختلاف موجود بین مدول یانگ مؤثر در خمش نانولولهاز که البته با افزایش قطر،  .است

 شود.قطر، کاسته میزیگزاگ هم

 پلیمرینانوکامپوزیت پایه -3-2

-ه، بهای دیگرمشخص شدند و با موارد ذکرشده در پژوهش های کربنیکه خواص مکانیکی نانولوله اکنون

علت تعداد زیاد به گردد.ها بررسی میشده با نانولولهطورکلی توافق خوبی داشتند، خواص پلیمر تقویت

، طول المان زی آنسامنظور محدودکردن زمان محاسباتی مورد نیاز برای شبیهدرجات آزادی سیستم و به

المان حجمی نماینده در شرایط بارگذاری کششی، پیچشی و  د.شدرنظر گرفته nm 1نماینده حدود  حجمی

، حجم پلیمر اطراف در تمامی این شرایط بارگذاری های آن تعیین گردد.تا ویژگی گرفتخمشی قرار 

تغییر داده ی خواص مکانیکی نانوکامپوزیت، منظور بررسی اثر جزء حجمی نانولوله روی مورد نظر، بهنانولوله
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 د،ش، درنظر گرفتهدرون المان حجمی نماینده 1صورت یک فیبر پیوستهبه در تمامی موارد، نانولوله د.شمی

 ، طولی برابر با پلیمر اطرافش دارد.موضوع اشاره دارد که نانولولهکه به این 

-نظر در داخل پلیمر جاسازی شده و المان ی موردنانولوله، المان حجمی نماینده با توجه به اینکه در تشکیل

های مدل اجزای محدود نانولوله های سطح داخلی مدل اجزای محدود پلیمر و گرهدروالس میان گرههای وان

حامل بار کششی و یا فشاری دروالس ایجادشده، های وانگردد، پیش از بارگذاری، بسیاری از المانایجاد می

ی بنابراین پیش از مرحله ب بروز تنش ابتدایی میان نانولوله و پلیمر اطرافش خواهد شد.بوده که سب

شود گردد که در این مرحله به المان حجمی نماینده اجازه داده میتعریف می 3ی آرامش، مرحله2بارگذاری

-تمامی گره کهصورتیبه موجود، تغییرشکل دلخواه خود را بپذیرد. دروالسهای وانکنشکه تحت تأثیر برهم

-گردند، درحالیطور کامل مهار میهای انتهای پلیمر در همان سمت، بههای یک انتهای نانولوله همراه با گره

های ابتدایی گونه، المان حجمی نماینده از تنششوند تا اینهای نانولوله و پلیمر، آزاد گذاشته میسایر گره که

 رهایی یابد. دروالس،های وانکنشحاصل از برهم

 محوری کشش 3-2-9

های های یک انتهای نانولوله همراه با گرهسازی کشش المان حجمی نماینده، تمامی گرهمنظور شبیهبه

های نانولوله و پلیمر در تمامی گره کهگردند، درحالیکامل مهار می طورانتهای پلیمر در همان سمت، به

-گیرند. از خروجیراستای محور المان حجمی نماینده قرار میجایی مشخص در هانتهای دیگر، تحت یک جاب

های انتهای آزاد المان حجمی افزار اباکس، مجموع نیروهای واکنشی اثرکننده روی گرههای تحلیل در نرم

صورت ، به𝐴RVEباشد. سطح مقطع المان حجمی نماینده، جایی روی آنها می، در اثر اعمال جابه𝐹نماینده، 

 گردد:زیر تعریف میی رابطه

𝐴RVE =  𝜋 × (𝑅o,RVE 
2 − 𝑟i,CNT 

2) 3-13 

،  𝑅o,RVEو شعاع بیرونی المان حجمی نماینده،  11-2ی ، توسط رابطه 𝑟i,CNTتر شعاع داخلی نانولوله، پیش

 اند. تعریف گشته 16-2ی توسط رابطه

                                                 
1 Continuous fiber 
2 Loading step 

3 Relaxation step 
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𝑑𝐹جایی، جابه-شیب نمودار نیروبا استفاده از 

𝑑𝑢
المان حجمی توان مدول یانگ جایی بسیار کوچک، میدر جابه، 

 ی زیر محاسبه نمود.، را از طریق رابطه𝐸RVE، نماینده

𝐸RVE = 
𝑑𝐹

𝑑𝑢
 × 

𝐿RVE

𝐴RVE
 3-11 

 باشد.نماینده می، طول ابتدایی المان حجمی 𝐿RVEکه 

آید. کرنش دست میه، مقدار تنش محوری مؤثر بر المان حجمی نماینده ب13-3ی بر رابطه 𝐹از تقسیم 

 گردد.میجایی بر طول ابتدایی المان حجمی نماینده حاصل محوری نیز از تقسیم میزان جابه

برای ، مختلف نانولوله حجمی هایالمان حجمی نماینده را در جزء 11-3تا  12-3های برای نمونه، شکل

-3تا  11-3های شکل دهند.و پس از بارگذاری کشش محوری نمایش می پیش ،(1، 11)ی زیگزاگ نانولوله

و  پیش ،(8، 8) آرمچیری برای نانولوله، مختلف نانولوله های حجمیالمان حجمی نماینده را در جزءنیز،  11

 دهند.پس از بارگذاری کشش محوری نمایش می

المان حجمی نماینده  محوری کشش حاصل ازکرنش -های تنشمنحنی 12-3و  18-3های همچنین، شکل

، (8، 8) آرمچیری نانولوله و (1، 11)ی زیگزاگ برای نانولولهترتیب بهمختلف نانولوله،  های حجمیرا در جزء

نمود که مطابق انتظار، با افزایش جزء توان مشاهده سادگی میبه 12-3و  18-3های از شکل د.ندهنشان می

 یابد.ای افزایش میملاحظهطور قابل ، سفتی نانوکامپوزیت بهحجمی نانولوله در المان حجمی نماینده

 21-3های موجود در آنها در شکل ، تمامی منحنی12-3و  18-3 دو شکلهای بهتر منحنی یبرای مقایسه

عنوان با قطر تقریباً یکسان، به ،(8، 8) و آرمچیر (1، 11)زیگزاگ ی لولهشوند، تا تمایز میان دو نانوآورده می

 21-3طورکه از شکل تر باشد. همانکننده در نانوکامپوزیت تحت بارگذاری کششی، ملموساجزای تقویت

، در تمامی جزءهای پروپیلن، برای بارگذاری کشش محوریپلی ی آرمچیر در تقویتآشکار است، نانولوله

صل، که نانوکامپوزیت حاطورینماید، بهقطر خود بهتر عمل میی زیگزاگ هماز نانولوله ی نانولوله،حجم

 نشان خواهد داد. سفتی بیشتری در بارگذاری کشش محوری
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پس از و ب(  ،پیشالف( ، (1، 11)زیگزاگ ی از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  12-3شکل 

 .nm 12/1اعمال کشش محوری به میزان 

 

 

 

 

 

 
 

 

پس از و ب(  ،(، الف( پیش1، 11)زیگزاگ ی از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  13-3شکل 

 .nm 11/1اعمال کشش محوری به میزان 
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پس و ب(  ،(، الف( پیش1، 11)زیگزاگ ی از نانولوله %11المان حجمی نماینده با جزء حجمی  11-3شکل 

 .nm 18/1از اعمال کشش محوری به میزان 

 

 

 

 

 
 

 

پس از و ب(  ،الف( پیش(، 8، 8) ی آرمچیراز نانولوله %1جزء حجمی المان حجمی نماینده با  11-3شکل 

 .nm 1/1اعمال کشش محوری به میزان 
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پس از و ب(  ،(، الف( پیش8، 8) ی آرمچیراز نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  16-3شکل 

 .nm 1/1یزان اعمال کشش محوری به م

 

 

 
 

 

پس از و ب(  ،(، الف( پیش8، 8) ی آرمچیراز نانولوله %11المان حجمی نماینده با جزء حجمی  11-3شکل 

 .nm 86/1اعمال کشش محوری به میزان 
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، (1، 11)ی زیگزاگ کرنش برای کشش المان حجمی نماینده، حاوی نانولوله-های تنشمنحنی 18-3شکل 

 مختلف نانولوله. های حجمیدر جزء

 

، در (8، 8)ی آرمچیر کرنش برای کشش المان حجمی نماینده، حاوی نانولوله-های تنشمنحنی 12-3شکل 

 مختلف نانولوله. های حجمیجزء
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ی آرمچیر کرنش برای کشش المان حجمی نماینده، حاوی نانولوله-های تنشی منحنیمقایسه 21-3شکل 

 مختلف نانولوله. های حجمی، در جزء(1، 11)ی زیگزاگ و نیز حاوی نانولوله (8، 8)

شده در های بررسیهای آرمچیر و زیگزاگ با قطرهای گوناگون، همان نانولولهنانولولهاکنون اثر استفاده از 

شود. در کننده در نانوکامپوزیت، روی مدول یانگ نانوکامپوزیت بررسی میعنوان جزء تقویت، به1-3بخش 

، و %1، %1 یهای تغییرات مدول یانگ نانوکامپوزیت با جزءهای حجمی نانولولهراستای این هدف، منحنی

گردند های آرمچیر و زیگزاگ، رسم میهای مختلف، برای هر دو گروه نانولوله، نسبت به قطر نانولوله11%

-ارائه می 2-3ها نیز در جدول های مدول یانگ این نانوکامپوزیت(. اندازه23-3، و 22-3، 21-3های )شکل

 گردند.

شود، با افزایش قطر نانولوله بکاررفته در مشاهده می 23-3، و 22-3، 21-3های طورکه از شکلهمان

یابد، که البته شیب تغییرات مدول یانگ نانوکامپوزیت با نانوکامپوزیت، مدول یانگ نانوکامپوزیت افزایش می

های آرمچیر های زیگزاگ نسبت به قطر نانولوله، از شیب تغییرات مدول یانگ نانوکامپوزیت با نانولولهنانولوله

ها، مشاهده ی دو منحنی موجود در هر یک از شکلباشد. همچنین با مقایسهبت به قطر نانولوله، بیشتر مینس

ی زیگزاگ ی آرمچیر در مقایسه با نانوکامپوزیت حاصل از نانولولهگردد که نانوکامپوزیت حاصل از نانولولهمی

 دهد.قطر، مدول یانگ بالاتری از خود ارائه میهم
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، نسبت به %1های تغییرات مدول یانگ المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 21-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله

 

، نسبت به %1یانگ المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله های تغییرات مدول منحنی 22-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله
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، نسبت به %11های تغییرات مدول یانگ المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 23-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.از نانولولهقطرهای مختلفی 

عنوان جزء های آرمچیر بهگردد که، نانولولهاستنباط می 23-3و  22-3، 21-3، 21-3های همچنین از شکل

قطرشان، در شرایط مناسب انتشار و های زیگزاگ همکننده در مواد کامپوزیتی، در مقایسه با نانولولهتقویت

 نمایند.ذاری کشش محوری بهتر عمل میها، در بارگترازی نانولولههم

، در جزء 3/2تا  11/2، و 31/2تا  3/2ها، از نانولوله %1شود که در جزء حجمی از بررسی نتایج دریافت می

 26/82ها، از نانولوله %11در جزء حجمی و ، 12/11تا  18/11، و 23/11تا  81/11ها، از نانولوله %1حجمی 

، برابر افزایش در مدول یانگ نانوکامپوزیت نسبت به مدول یانگ پلیمر خالص 22/81تا  81/12 و ،11/82تا 

در  خوبیاست؛ که بهبود های آرمچیر و زیگزاگ گوناگون، حاصل گشتهگیری از نانولولهترتیب با بهرهاولیه، به

 دهد.را نشان میخالص پلیمر  نانوکامپوزیت، نسبت به خواص

از  %1شده با جزء حجمی را برای مدول یانگ پلیمر تقویت GPa 3/11مقدار  [12] ورنیک و میگوئید

 GPa81118/11 ( محاسبه نمودند که در پژوهش حاضر برای این حالت مقدار 2، 2های آرمچیر )نانولوله

-لهاز نانولو %1شده با جزء حجمی مدول یانگ پلیمر تقویت [81]است. همچنین، زوبری و ایستَ تعیین شده

 بینی نمودند که در پژوهش حاضر برای این حالت مقدارپیش GPa11/12 ( را 11، 11های آرمچیر )

GPa 81162/11 آمده در پژوهش حاضر دستاست. روشن است که توافق خوبی میان نتایج بهمحاسبه شده
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های ان به شیوهتوشود، اختلاف موجود میان آنها را میگرفته در گذشته مشاهده میبا دو پژوهش صورت

 شده در آنها نسبت داد.های مختلف استفادهسازی متفاوت بکاررفته در آنها و نیز پلیمرمدل

کننده های تقویتنانولولهاز  %11و  %1، %1در جزءهای حجمی ، مدول یانگ نانوکامپوزیت 2-3جدول 

 .مختلف

 𝐸RVE (GPa) 

 %11جزء حجمی  %1جزء حجمی  %1جزء حجمی  

 1323/113 13113/11 83122/12 (1، 1آرمچیر )

 1212/111 8212/11 18111/12 (1، 2زیگزاگ )

 8812/113 81131/11 81121/12 (6، 6آرمچیر )

 1821/111 16311/16 11288/12 (1، 11زیگزاگ )

 1111/111 8121/11 81133/12 (1، 1آرمچیر )

 6882/111 611/16 66366/12 (1، 12)زیگزاگ 

 12/111 81223/11 82118/12 (8، 8آرمچیر )

 2113/112 82126/16 13333/12 (1، 11زیگزاگ )

 1111/111 81118/11 21121/12 (2، 2آرمچیر )

 6116/112 11216/11 18213/12 (1، 16زیگزاگ )

 1/111 81162/11 21161/12 (11، 11آرمچیر )

 1111/112 11812/11 812/12 (1، 11زیگزاگ )

 1286/111 81211/11 22821/12 (11، 11آرمچیر )

 2613/112 21611/11 83383/12 (1، 12زیگزاگ )

 پیچش 3-2-2

های های یک انتهای نانولوله همراه با گرهسازی پیچش المان حجمی نماینده، تمامی گرهمنظور شبیهبه

های نانولوله و پلیمر در تمامی گره کهگردند، درحالیمهار میکامل  طورانتهای پلیمر در همان سمت، به

های گیرند. از خروجی، قرار می𝑢𝑟2انتهای دیگر، تحت یک دوران مشخص حول محور المان حجمی نماینده، 

روی  ، اثرکننده𝑇های واکنشی حول محور المان حجمی نماینده، افزار اباکس، مجموع ممانتحلیل در نرم

باشد. ممان اینرسی قطبی روی آنها می 𝑢𝑟2 انتهای آزاد المان حجمی نماینده، در اثر اعمال دورانهای گره

 گردد:ی زیر تعریف میصورت رابطه، به𝐽RVEسطح مقطع المان حجمی نماینده، 

𝐽RVE = 
𝜋

2
 × (𝑅o,RVE 

4 − 𝑟i,CNT 
4) 3-11 
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𝑑𝑇دوران، -استفاده از شیب نمودار ممانبا 

𝑑𝑢𝑟2
، را از 𝐺RVEتوان مدول برشی آن، در دوران بسیار کوچک، می، 

 ی زیر محاسبه نمود.طریق رابطه

𝐺RVE = 
𝑑𝑇

𝑑𝑢𝑟2
 ×  

𝐿RVE

𝐽RVE
 3-16 

-، با استفاده از روابط زیر تعیین میγ، و کرنش برشی، τکرنش، تنش برشی، -منظور ارائه نمودارهای تنشبه

 گردند.

τ =  
𝑇 ×  𝑅o,RVE 

𝐽RVE
 3-11 

 

γ =  
𝑅o,RVE  ×  𝑢𝑟2

𝐿RVE
 3-18 

و  پیش ،(1، 11)ی زیگزاگ نانولولهاز  %1 حجمی حجمی نماینده را در جزءالمان ، 21-3 برای نمونه، شکل

از  %1 حجمی المان حجمی نماینده را در جزءنیز،  21-3 شکل د.دهی نمایش میپیچشپس از بارگذاری 

 د.دهمی شانس از بارگذاری پیچشی نو پ پیش ،(6، 6آرمچیر )ی نانولوله

المان کرنش برشی حاصل از بارگذاری پیچشی این دو -های تنش برشیمنحنی 26-3همچنین، شکل 

(، با جزء حجمی 1، 11( و زیگزاگ )6، 6قطر آرمچیر )های تقریباً همنامبرده، حاوی نانولوله حجمی نماینده

 دهد.ها، را نشان میاز نانولوله 1%

( در مقایسه با 1، 11ی زیگزاگ )مشهود است، نانوکامپوزیت حاصل از نانولوله 26-3طورکه از شکل همان

دهد، های کوچک، سفتی بالاتری از خود نشان می(، در کرنش6، 6ی آرمچیر )نانوکامپوزیت حاصل از نانولوله

های بزرگ، نانوکامپوزیت که درنتیجه مدول برشی بالاتری برای آن محاسبه خواهد گشت. اما در کرنش

(، مقاومت 1، 11ی زیگزاگ )قایسه با نانوکامپوزیت حاصل از نانولوله( در م6، 6ی آرمچیر )حاصل از نانولوله

 دهد.بالاتری در برابر تغییرشکل برشی از خود نمایش می

روی مدول برشی نانوکامپوزیت  های آرمچیر و زیگزاگ با قطرهای گوناگون،اکنون اثر استفاده از نانولوله

ی مدول برشی نانوکامپوزیت با جزءهای حجمی نانولولههای تغییرات شود. بدین منظور، منحنیبررسی می

های آرمچیر و زیگزاگ، رسم های مختلف، برای هر دو گروه نانولوله، نسبت به قطر نانولوله%11، و 1%، 1%

 3-3ها نیز در جدول های مدول برشی این نانوکامپوزیت(. اندازه22-3، و 28-3، 21-3های گردند )شکلمی

 .گردندارائه می
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پس از ، و ب( پیشالف( (، 1، 11)زیگزاگ ی از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  21-3شکل 

 .11/11˚اعمال پیچش به میزان 

 

 

 

 
 

 

پس از الف( پیش، و ب( (، 6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1جزء حجمی المان حجمی نماینده با  21-3شکل 

 .11/11˚اعمال پیچش به میزان 
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حاصل از بارگذاری پیچشی دو المان حجمی نماینده،  کرنش برشی-های تنش برشیمنحنی 26-3شکل 

 ها.از نانولوله %1، با جزء حجمی (1، 11)و زیگزاگ  (6، 6)های آرمچیر حاوی نانولوله

 

، نسبت به %1های تغییرات مدول برشی المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 21-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله
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، نسبت به %1های تغییرات مدول برشی المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 28-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله

 

، نسبت به %11می نماینده با جزء حجمی نانولوله های تغییرات مدول برشی المان حجمنحنی 22-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله
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با افزایش قطر نانولوله بکاررفته در شود، مشاهده می 22-3، و 28-3، 21-3های طورکه از شکلهمان

 المان برشیشیب تغییرات مدول که صورتیبهیابد، نانوکامپوزیت افزایش می برشینانوکامپوزیت، مدول 

ی آرمچیر و نیز با برای هر دو حالت، المان حجمی نماینده با نانولولهنسبت به قطر نانولوله، حجمی نماینده 

ها، منحنی موجود در هر یک از شکلی دو . همچنین با مقایسهباشندی زیگزاگ، تقریباً یکسان مینانولوله

ی در مقایسه با نانوکامپوزیت حاصل از نانولوله زیگزاگی حاصل از نانولوله گردد که نانوکامپوزیتمشاهده می

 دهد.می نمایشبالاتری از خود  برشیقطر، مدول هم آرمچیر

، در جزء 2/1تا  1/1، و 12/1تا  18/1ها، از نانولوله %1شود که در جزء حجمی از بررسی نتایج دریافت می

تا  81/8ها، از نانولوله %11در جزء حجمی و ، 11/1تا  31/3، و 11/1تا  28/2ها، از نانولوله %1حجمی 

پلیمر خالص  برشینانوکامپوزیت نسبت به مدول  برشی، برابر افزایش در مدول 21/18تا  32/11 و ،32/18

 در خواص است؛ که بهبودوناگون، حاصل گشتههای آرمچیر و زیگزاگ گگیری از نانولولهترتیب با بهرهاولیه، به

 دهد.را نشان میخالص پلیمر  نانوکامپوزیت، نسبت به

کننده های تقویتاز نانولوله %11و  %1، %1در جزءهای حجمی ، مدول برشی نانوکامپوزیت 3-3جدول 

 .مختلف

 𝐺RVE (GPa) 

 %11جزء حجمی  %1جزء حجمی  %1جزء حجمی  

 611222/1 112113/1 162161/1 (1، 1آرمچیر )

 361231/1 111131/1 11126/1 (1، 2زیگزاگ )

 111118/1 123133/1 112161/1 (6، 6آرمچیر )

 862286/1 883683/1 111131/1 (1، 11زیگزاگ )

 386331/6 126181/2 181821/1 (1، 1آرمچیر )

 823281/6 112621/2 186611/1 (1، 12زیگزاگ )

 213113/1 212121/2 121122/1 (8، 8آرمچیر )

 132111/1 321111/2 121181/1 (1، 11زیگزاگ )

 113118/8 112121/2 611168/1 (2، 2آرمچیر )

 611111/8 61138/2 618261/1 (1، 16زیگزاگ )

 811121/8 111111/2 611632/1 (11، 11آرمچیر )

 131362/2 162216/2 613313/1 (1، 11زیگزاگ )

 121612/2 821111/2 621112/1 (11، 11آرمچیر )

 816116/2 222112/2 621233/1 (1، 12زیگزاگ )
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 خمش 3-2-3

های های یک انتهای نانولوله همراه با گرهسازی خمش المان حجمی نماینده، تمامی گرهمنظور شبیهبه

های نانولوله و پلیمر در تمامی گره کهگردند، درحالیکامل مهار می طورانتهای پلیمر در همان سمت، به

گیرند. از ، قرار می𝑢𝑟1انتهای دیگر، تحت یک دوران مشخص حول محور سطح مقطع المان حجمی نماینده، 

های واکنشی حول محور سطح مقطع المان حجمی افزار اباکس، مجموع ممانهای تحلیل در نرمخروجی

-روی آنها می 𝑢𝑟1 المان حجمی نماینده، در اثر اعمال دورانهای انتهای آزاد روی گره ، اثرکننده𝑀نماینده، 

 گردد:ی زیر تعریف میصورت رابطه، به𝐼RVEباشد. ممان اینرسی سطح مقطع المان حجمی نماینده، 

𝐼RVE = 
𝜋

4
 ×  (𝑅o,RVE 

4 − 𝑟i,CNT 
4) 3-12 

𝑑𝑀دوران، -ممان با استفاده از شیب نمودار

𝑑𝑢𝑟1
، RVE(𝐸𝐼)آن،  توان صلابت خمشیدر دوران بسیار کوچک، می، 

 ی زیر محاسبه نمود.را از طریق رابطه

(𝐸𝐼)RVE = 
𝑑𝑀

𝑑𝑢𝑟1
 ×  𝐿RVE 3-21 

دست هب 12-3ی بر رابطه 21-3ی نیز از تقسیم رابطه ،𝐸RVE,ben، در خمش نانوکامپوزیتمدول یانگ مؤثر 

 آید.می

𝐸RVE,ben = 
𝑑𝑀

𝑑𝑢𝑟1
 ×  

𝐿RVE

𝐼RVE
 3-21 

، با استفاده از روابط زیر 𝜀𝑏، و کرنش خمشی، σ𝑏کرنش، تنش خمشی، -ی نمودارهای تنشمنظور ارائهبه

 گردند.تعیین می

σ𝑏 = 
𝑀 × 𝑅o,RVE 

𝐼RVE
 3-22 

 

𝜀𝑏 = 
𝑅o,RVE  ×  𝑢𝑟1

𝐿RVE
 3-23 

و  پیش ،(6، 6آرمچیر )ی نانولولهاز  %1 حجمی المان حجمی نماینده را در جزء، 31-3 برای نمونه، شکل

از  %1 حجمی المان حجمی نماینده را در جزء، نیز 31-3 شکل د.دهشی نمایش میخمپس از بارگذاری 

 د.دهمی شانپس از بارگذاری خمشی نپیش و  ،(6، 6آرمچیر )ی نانولوله

کرنش خمشی حاصل از بارگذاری خمشی دو -های تنش خمشی، منحنی33-3و  32-3های همچنین، شکل

 دهند. (، را نمایش می6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1و  %1نامبرده، با جزءهای حجمی  ندهالمان حجمی نمای
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پس از ، و ب( پیشالف( (، 6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  31-3شکل 

 .82/8˚به میزان  اعمال خمش

 

 

 

 
 

 

 
 

 

پس از الف( پیش، و ب( (، 6، 6ی آرمچیر )از نانولوله %1المان حجمی نماینده با جزء حجمی  31-3شکل 

 .63/2˚به میزان  اعمال خمش
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از بارگذاری خمشی المان حجمی نماینده، حاوی  حاصل کرنش خمشی-منحنی تنش خمشی 32-3شکل 

 ها.از نانولوله %1، با جزء حجمی (6، 6)ی آرمچیر نانولوله

 

حاصل از بارگذاری خمشی المان حجمی نماینده، حاوی  کرنش خمشی-منحنی تنش خمشی 33-3شکل 

 ها.از نانولوله %1ا جزء حجمی ، ب(6، 6)ی آرمچیر نانولوله
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و  32-3های منظور درک بهتر تأثیر تغییر جزء حجمی نانولوله روی نمودارها، دو منحنی مربوط به شکلبه

توان مشاهده نمود که سادگی میبه 31-3 از شکل شوند.، با یکدیگر نمایش داده می31-3، در شکل 3-33

 لوله در المان حجمی نماینده، مقاومت نانوکامپوزیت در برابرمطابق انتظار، با افزایش جزء حجمی نانو

 یابد.طور چشمگیری افزایش میتغییرشکل خمشی به

روی مدول یانگ مؤثر در خمش  های آرمچیر و زیگزاگ با قطرهای گوناگون،اکنون اثر استفاده از نانولوله

مدول یانگ مؤثر در خمش نانوکامپوزیت با های تغییرات شود. بدین منظور، منحنیبررسی می نانوکامپوزیت

های های مختلف، برای هر دو گروه نانولوله، نسبت به قطر نانولوله%11، و %1، %1ی جزءهای حجمی نانولوله

های مدول یانگ مؤثر همچنین، اندازه (.31-3، و 36-3، 31-3های گردند )شکلآرمچیر و زیگزاگ، رسم می

 گردند.ارائه می 1-3ا در جدول هدر خمش این نانوکامپوزیت

در  موجودبا افزایش قطر نانولوله شود، مشاهده می 31-3، و 36-3، 31-3های طورکه از شکلهمان

یانگ یابد، که البته شیب تغییرات مدول نانوکامپوزیت افزایش می یانگ مؤثر در خمشنانوکامپوزیت، مدول 

های زیگزاگ نسبت به قطر نانولوله، از شیب تغییرات مدول با نانولوله المان حجمی نماینده مؤثر در خمش

-اندکی بیشتر میهای آرمچیر نسبت به قطر نانولوله، با نانولوله المان حجمی نماینده یانگ مؤثر در خمش

 باشد.

 

بارگذاری خمشی دو المان حجمی نماینده، حاصل از  کرنش خمشی-های تنش خمشیمنحنی 31-3شکل 

 ها.از نانولوله %1و  %1، با جزءهای حجمی (6، 6)ی آرمچیر حاوی نانولوله
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های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 31-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.قطرهای مختلفی از نانولوله، نسبت به 1%

 

های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 36-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.، نسبت به قطرهای مختلفی از نانولوله1%
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های تغییرات مدول یانگ مؤثر در خمش المان حجمی نماینده با جزء حجمی نانولوله منحنی 31-3شکل 

 های آرمچیر و زیگزاگ.، نسبت به قطرهای مختلفی از نانولوله11%

گردد که ، مشاهده می31-3و ، 36-3، 31-3های شکلی دو منحنی موجود در هر یک از همچنین با مقایسه

ی حاصل از نانولوله المان حجمی نمایندهی آرمچیر در مقایسه با حاصل از نانولوله المان حجمی نماینده

 دهد.بالاتری از خود ارائه می یانگ مؤثر در خمشمدول تقریباً در تمامی موارد، قطر، زیگزاگ هم

-منظور انجام پژوهشپیشنهادهایی به این پژوهش، همراه باشده از انجام گیری دریافتدر فصل بعد، نتیجه

 گردند.های آتی ارائه می
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های از نانولوله %11و  %1، %1در جزءهای حجمی ، مدول یانگ مؤثر در خمش نانوکامپوزیت 1-3جدول 

 .کننده مختلفتقویت

 𝐸RVE,ben (GPa) 

 %11جزء حجمی  %1جزء حجمی  %1جزء حجمی  

 21213/13 136121/1 618238/1 (1، 1آرمچیر )

 23313/12 313111/1 618132/1 (1، 2زیگزاگ )

 12121/11 213181/1 681216/1 (6، 6آرمچیر )

 1111/11 613121/1 66212/1 (1، 11زیگزاگ )

 82211/16 131112/1 118211/1 (1، 1آرمچیر )

 21218/16 211836/1 118868/1 (1، 12زیگزاگ )

 68121/18 231216/1 111623/1 (8، 8آرمچیر )

 361/18 818613/1 111111/1 (1، 11زیگزاگ )

 31811/21 111811/6 182111/1 (2، 2آرمچیر )

 11211/21 131831/6 182211/1 (1، 16زیگزاگ )

 12382/21 826238/6 81182/1 (11، 11آرمچیر )

 31311/21 113211/6 811316/1 (1، 11زیگزاگ )

 18111/23 161312/1 811221/1 (11، 11آرمچیر )

 23311/23 231313/1 832122/1 (1، 12زیگزاگ )



 

 

 



 

 های آتیبرای پژوهش هاییو پیشنهاد گیرینتیجه    4 فصل

 گیرینتیجه -4-9

منظور تعیین رفتار به ،پیوسته بر مبنای تئوری اتمی بعدی، یک مدل اجزای محدود سهدر این پژوهش

ر مقیاس ها دنانولوله ارائه شد. دیوارههای کربنی تکشده با نانولولههای پلیمری تقویتمکانیکی کامپوزیت

های تیر با مقطع صورت یک قاب فضایی با المانشده، بهبر اساس مکانیک ساختاری مولکولی اصلاحاتمی و 

ای و صفحههای خمش درونسفتیمیان  المان تیر با مقطع عمومی، امکان تمایز سازی شدند.عمومی، مدل

بر گرفته در گذشته های صورتپژوهشکه این امکان در نماید، درصورتیا ایجاد میای رصفحهخمش برون

های ی آرمچیر همراه با نانولولهنانولوله یتعداد ای وجود نداشت.سازی با المان تیر با مقطع دایرهمدل اساس

های تا مشخصه رفتند،قطرشان، تحت شرایط بارگذاری کششی، پیچشی، و خمشی قرار گزیگزاگ هم

مکانیکی متناظر با شرایط مختلف بارگذاری، همراه با رفتار مکانیکی آنها تحت این شرایط حاصل گردند. 

سازی مدلهای گذشته مقایسه شد، که توافق خوبی مشاهده گردید. نتایج حاصل با نتایج موجود در پژوهش

قراردادن نانولوله درون مدل پلیمر  المان حجمی نماینده از طریق صورت پذیرفت.صورت پیوسته پلیمر نیز به

های آرمچیر و زیگزاگ، در های حجمی نماینده حاصل از قراردادن هر یک از نانولولهالمان ایجاد گشت.

تا  تحت شرایط بارگذاری کششی، پیچشی، و خمشی قرار گرفتند، جزءهای حجمی مختلف از نانولوله،

بارگذاری، همراه با رفتار مکانیکی آنها تحت این شرایط معین های مکانیکی متناظر با شرایط مختلف ویژگی

 نشان دادند.را گیری در خواص نانوکامپوزیت، نسبت به پلیمر خالص، آمده، بهبود چشمدستهنتایج ب گردند.
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ستقیم درنظر گرفته شدند، که ها صاف و مهایی اعمال شدند؛ مانند اینکه نانولولهدر انجام این پژوهش فرض

باشند. فرض دیگر اینکه استفاده آنها کج و دارای اعوجاج میکه طوری، بهباشدطور نمیدانیم در عمل اینمی

صورت یکنواخت و منظم به زمینهها درون از المان حجمی نماینده به این معنی است که تمامی نانولوله

و بدون اعمال شرایط خاص،  که در عمل، درحالیباشندراستا میماند و همگی آنها با یکدیگر هپخش شده

های گیری، با جهتزمینههای مختلف تصادفی در قسمت طورها بهنانولوله کهصورتیطور نیست؛ بهاین

های مذکور در بالا قرار توان در جهت حذف فرضهای آتی را می. تمرکز روی پژوهشگیرندمختلف، قرار می

 د.ندست آیهاعتمادتری بنتایج قابل  تاد، نبیشتر به واقعیت نزدیک گردها هرچه سازیکه شبیهورتیصداد، به
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 Abstract 

In this study a new multiscale model for determining nonlinear behavior of carbon 

nanotube/polymer composite is proposed. Carbon nanotube (CNT) was modeled at the 

atomistic level based on modified molecular structural mechanics using 3D beam elements of 

general section. The beam element of general section distinguishes the in-plane and out-of-

plane bending stiffnesses, so that in this case the beam section geometry and its material 

descriptions are combined. The modified Morse interatomic potential was used for description 

of atomic interactions in the CNTs. Some of armchair CNTs together with their equivalent 

zigzag CNTs in diameter, were subjected to tensile, torsional, and bending loading conditions 

to extract their mechanical properties from these loading conditions. The Young's modulus 

and the Poisson's ratio, the shear modulus, and the effective Young's modulus in bending of 

the CNTs were calculated from tensile, torsional, and bending loading conditions 

respectively. The obtained results were compared with the results existing in the literature, 

which showed good agreement. The polymer was taken into account as a continuum medium, 

and its 3D finite element model (FEM) was constructed using solid elements by considering 

its elastoplastic behavior. Using multiscale modeling, the representative volume element 

(RVE) was built through embedding the CNT within the polymer's model. The Interface 

between CNT and its surrounding polymer was considered as van der Waals forces defined by 

Lennard-Jones relation, which were modeled using nonlinear connector elements in Abaqus 

code. The RVE was subjected to tensile, torsional and bending loading conditions to extract 

its mechanical properties. The Young's modulus, the shear modulus, and the effective Young's 

modulus in bending of nanocomposite were calculated from tensile, torsional, and bending 

loading conditions respectively, and their variation with different volume fractions of CNT 

were investigated. The stress-strain curves resulting from tensile, torsional and bending 

loading conditions were reported. The obtained results indicated a magnificent improvement 

in the mechanical properties of the nanocomposite with respect to the pure polymer. 

 

Keywords: - Carbon nanotube (CNT), Polymer-based nanocomposite, Multiscale modeling, 

Finite element analysis (FEA), Representative volume element (RVE) 
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