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 تقدیر و تشکر

  

اي از سالهاي تحصیلی خود را در محضر اساتید حمد و سپاس بیکران، خداوند داور دادار را که به اینجانب توفیق داد تا برهه

دانم به رسم ارجمند و بزرگوار افتخار شاگردي یافته و در کنار تحصیل درس تادیب نفس بیاموزم. بر این ترتیب بر خود فرض می

هاي وافی سنگشان زانوي تعلم زده و بهرهاستاد ارجمند راهنما جناب آقاي دکتر رضا انصاري خلخالی که در محضر گرانقدردانی از 

ام سپاسگزاري و تشکر کنم. امیدوارم بعد از این نیز همواره بنده را از نعمت علم و ادب از وجود شریف و علم سرشارشان یافته

  مند فرمایند.وجودشان بهره

ام نهایت ، جناب آقاي دکتر علی باستی که در طول این مدت از حضور نورانیشان بهره برده یریت محترم و زحمتکش گروهو از مد

  تشکر و سپاس را دارم.

نمایم و سلامتی روزافزون این اند تشکر و قدردانی میو در نهایت از کلیه کسانی که در حین انجام این پژوهش یاریگر بنده بوده

  از خداوند متعال خواهانم.عزیزان را 

  

  اجرکم عنداالله

  

  

  

  

 



  ت
 

    بلاطم تسرهف                                          
  صفحه    عنوان

      
  ذ    چکیده فارسی

  ر    چکیده انگلیسی

                             فصل اول
  1  مقدمه  1-1
  2  تکنولوژيتاریخچه نانو  1-2
  3  دسته بندي نانو مواد و تاریخچه  1-3
  3  هانانو لایه  2- 1-2
  4  هانانو پوشش  3- 1-2
  4  نانو سیم ها  4- 1-2
  5  نانو حفره  5- 1-2
  5  نانو ذرات  6- 1-2
  5  نانو لوله  7- 1-2
  6  نانو صفحه گرافن  8- 1-2
  9  ها مدلسازي محاسباتی نانوسازه  1-4
  9  مدل دینامیک مولکولی  1- 1-4
  10  مدل مکانیک مولکولی  2- 1-4
  10  مدل کوانتوم ملوکولی  3- 1-4
  نامههدف از انجام این پایان   1-5

  
11  

    نانو سازه هاي کربنی  فصل دوم
  12  گونه هاي مختلف کربن  2-1
  12  کربن بی شکل  1- 2-1
  13  الماس  2- 2-1
  14  گرافیت  3- 2-1
  15  فلورن  4- 2-1
  17  نانو لوله هاي کربنی  5- 2-1
  17  صفحه ي گرافنی  1- 5- 2-1
  19  هندسه ي نانو لوله ي تک جداره  2- 5- 2-1
  24  نانو لولهسلول واحد   3- 5- 2-1

    )DFTتئوري تابعی چگالی (  فصل سوم
  28  مقدمه  3-1
  29  اوپنهایمر (بی دررو) -تقریب بورن  3-2
  30  شم - معادلات کوهن  3-3
  LDA(  31تقریب چگالی موضعی (  1- 3-3



  ث
 

  32  مشکلات تقریب چگالی موضعی  2- 3-3
  GGA(  32تقریب شیب تعمیم یافته (  3- 3-3
  33  رهیافت شبه پتانسیل  3-4
  35  انواع شبه پتانسیل  2- 3-4
  Quantum ESPRESSO   36آشنایی با برنامه کامپیوتري 3-5
  PWscf  36ي کد ها ییتوانا  3-6
  PWscf  37ي موجود در کد ها برنامه   3-7
  PWscf  39حل خود سازگار سیستم در کد   3-8
  CONTROL  39قسمت   1- 3-8
  ELECTRONS  42قسمت   2- 3-8
  ATOMIC-SPECIES  43قسمت   3- 3-8
  ATOMIC-POSITIONS  43قسمت   4- 3-8
  K_POINT  43قسمت   5- 3-8

  44  بحث و نتیجه گیري  فصل چهارم
  44  مکانیکی نانو صفحه گرافنخواص   4-1
  44  بهینه سازي ساختارها  1- 4-1
  46  مدول یانگ و نسبت پواسون  4-2
  48  مدول بالک  4-3
  50  مدول برشی  4-4
  52  بر روي خواص مکانیکی صفحه گرافنتاثیر حرارت   4-5
  53  فرضیات سلول اولیه و  1- 4-5
  54  مدل سازي و روش  2- 4-5
  55  اثر حرارت بر روي مدول یانگ صفحه گرافن  3- 4-5
  60  صفحه گرافن مدول بالکاثر حرارت بر روي   4- 4-5
  65  یکیزیفجذب   4-6
  66  بهینه سازي ساختارها  4-6-1
  67  فیزیکیمدلسازي جذب   4-6-2
  69  جذب فیزیکی مولکول گاز هیدروژن بر روي گرافن  4-6-3
  73  جذب فیزیکی مولکول گاز اکسیژن بر روي گرافن  4-6-4
  76  )8و0جذب فیزیکی مولکول گاز هیدروژن بر روي نانولوله ي تک دیواره زیگزاگ (  4-6-5
  77  )8و0دیواره زیگزاگ (جذب فیزیکی مولکول گاز اکسیژن بر روي نانولوله ي تک   4-6-6
  79  خواص مکانیکی نانو صفحه گرافن تحت جذب فیریکی  4-7
  81  مدول یانگ و ضریب پوآسون گرافن تحت جذب فیزیکی مولکول هیدروژن  1- 4-7
  82  مدول یانگ و ضریب پوآسون گرافن تحت جذب فیزیکی مولکول اکسیژن  2- 4-7
  84  صفحه گرافنجذب شیمیایی اتم هیدروژن بر روي نانو   4-8
  84  سلول اولیه و فرضیات  1- 4-8
  84  مکان هاي جذب سطحی  2- 4-8



  ج
 

  85  روش و مراحل  3- 4-8
  86  محاسبه خواص مکانیکی  4- 4-8
  86  مدول یانگ و نسبت پواسون  2- 4- 4-8
  87  مدول بالک  3- 4- 4-8
  88  مدول برشی  4- 4- 4-8
  89  نتیجه گیري  4-9
  90  کار ادامه پیشنهادات  4-10
  91  مراجع  4-11

 



 

  ح
 

  ها شکلفهرست 
  12  شکلتوده کربن بی  )1-2شکل (
  13  الماسکریستالیشبکه  )2-2شکل (
  14  شبکه کریستالی  )3-2شکل (
  C60                                                                                                                             16شبکه کریستالی فلورن   )4-2شکل (
  n,m(  17( صفحه گرافن و نحوه رول کردن آن براي تولید نانولوله  )5-2شکل (
  18  باشدزده شده که داراي دو اتم در سلول واحد می سایهشبکه گرافن همراه با سلول واحد آن که در شکل   )6-2شکل (
  20  زاگ، ج. نانولوله کایرالنماي شماتیک از الف. نانولوله آرمچیر، ب. نانولوله زیگ  )7-2شکل (
  25  برروي صفحه گرافن )n,mهاي کایرال (نمایش اندیس  )8-2شکل (

  26  )9.0زاگ (نانولوله زیگ )، ب.5.5سلول واحد الف. نانولوله آرمچیر (  )9-2شکل (
  27  )6.3سلول واحد نانولوله کایرال (  )10-2شکل (
  34  ، به الکترون هاي مغزه و ظرفیتSiتفکیک الکترون هاي اتم   )1-3شکل (
  46  وجهی ششنماي بالا از ساختار گرافن و سلول واحد   )1-4شکل (
  47   مسازهدر محدوده انرژي کرنش برحسب کرنش   )2-4شکل (
  48  مسازهدر محدوده انرژي کرنش برحسب کرنش   )3-4شکل (
  49  نمودار تغییرات انرژي کرنشی با مساحت  )4-4شکل (
  49  مدول بالک و مدول یانگ  C-C  پیوندي طول افزایش درصد  )5-4شکل (
  50  نحوه اعمال کرنش برشی به سلول واحد هگزاگونال  )6-4شکل (
  51  حسب کرنش خطی و زاویه اي صفحه گرافن نمودار انرژي کرنشی بر  )7-4شکل (
  53  گرافن شش وجهیسلول واحد تک لایه ي بهینه شده ي   )8-4شکل (
  57  انرژي فونون ، تابعـی از دما در کرنــش هاي مختلف  )9-4شکل (
  58  انرژي کرنشی گرافن به عنوان یک تابع از کرنش در درجه ي حرارت هاي مختلف  )10-4شکل (
  59  استحـکام داخل صفحه به عنوان تابعی از دما  )11-4شکل (
  61  انرژي فونون و کرنش مینیمم انرژي گرافن تک لایه با توجه به دما  )12-4شکل (
  61  تغییرات کل انرژي در ارتباط با سطوح مختلف کرنش با افزایش دما  )13-4شکل (
  62  تنوع کرنش در مقابل نقاط مختلف براي گرافن تک لایه براي دماي صفر کلوین    )14-4شکل (
  63  تاثیـرات دما به منحنی انرژي کرنش در نقاط مختلف براي گرافن تک لایه  )15-4شکل (
  64  تغییرات مدول بالک صفحه گرافن در برابر حرارت  )16-4شکل (
  64  حرارتمشتق اول مدول بالک در برابر   )17-4شکل (
  68  و نانولوله بر روي صفحه گرافن ها ي قرار گیري مولکولها تیموقع  )18-4شکل (
  69  سلول واحد ریلکس شده گرافن در غیاب جذب فیزیکی مولکول دو اتمی  )19-4شکل (
  71  چگالی موضعیي گرافن، تقریب  صفحهاز  H2 ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )20-4شکل (
  71  .شیب تعمیم یافتهي گرافن، تقریب  صفحهاز   H2ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )21-4شکل (
  75  .چگالی موضعیي گرافن، تقریب  صفحهاز   O2ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )22-4شکل (



 

  خ
 

  75  .شیب تعمیمي گرافن، تقریب  صفحهاز  O2ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )23-4شکل (
  77  .چگالی موضعی، تقریب )8و0سطح نانولوله(از   H2ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )24-4شکل (
  78  چگالی موضعی ، تقریب)8و0نانولوله(از سطح  O2 ي مولکول فاصلهتغییرات انرژي بستگی بر حسب تغییر   )25-4شکل (
  82  مساز با جذب مولکول هیدروژنهدر محدوده انرژي کرنش برحسب کرنش   )26-4شکل (
  83  مساز با جذب مولکول اکسیژنهدر محدوده انرژي کرنش برحسب کرنش   )27-4شکل (
  85  هیدروژن بر صفحه گرافن اتمجذب شیمیایی پایدارترین حالت  نحوه آرایش سلول واحد  )28-4شکل (
  86  مدول یانگ نانو صفحه گــرافن در حالت جذب شیمیایی اتم هیدروژن  )29-4شکل (
  87  مدول بالک نانو صفحه گرافن در حالت جذب شیمیایی اتم هیدروژن  )30-4شکل (
  88  نانو صفحه گرافن در حالت جذب شیمیایی اتم هیدروژن برشیمدول   )31-4شکل (

      
      
      
      
      
      
      
      
      
      

 



 

  د
 

    ها جدولفهرست 
  13                         برخی خواص فیزیکی و مکانیکی الماس                         )1- 2جدول (
  14                                         برخی خواص فیزیکی و مکانیکی گرافیت                  )2- 2جدول (
  C60                                                   16برخی خواص فیزیکی و مکانیکی فلورن     )3- 2جدول (
  24  زاگهاي آرمچیر و زیگمقادیر پارامترهاي مختلف براي نانولوله    )4- 2جدول (
پیوندها، ستون دوم از ، ستون اول از سمت چپ. نتایج تجربی طول نتایج بدست آمده ي طول پیوندهاي بهینه    )1- 4جدول (

  سمت چپ.
44  

  47  مقادیر مختلف مدول یانگ سطحی ارایه شده توسط محققین مختلف    )2- 4جدول (
  51  تغییرات طول پیوندي در کرنش برشی    )3- 4جدول (
  57  پارامتر هاي شبکه و موقعیت اتمی براي کرنش هاي مختلف    )4- 4جدول (
  72  ي گرافن. صفحهبر روي  H2ي پایدارترین حالات قرار گرفتن مولکول  فاصلهانرژي و     )5- 4جدول (
  76  .ي گرافن صفحهبر روي  O2ي پایدارترین حالات قرار گرفتن مولکول  فاصلهانرژي و     )6- 4جدول (
  77  .)8و0نانولوله(بر روي سطح  H2ي پایدارترین حالات قرار گرفتن مولکول  فاصلهانرژي و     )7- 4جدول (

  79  .)8و0نانولوله(بر روي سطح  O2ي پایدارترین حالات قرار گرفتن مولکول  فاصلهانرژي و     )8- 4( جدول
 



 

  ذ
 

  چکیده

 DFTپیش بینی خواص مکانیکی نانو صفحات کربنی با استفاده از تئوري تابع چــگالی 
  

  مصطفی صادقی
 

مدول برشی و ضریب پواسون  مدول بالک،از قبیل مدول یانگ، نانو صفحات کربنی نامه به بررسی خواص مکانیکیدر این پایان

براي این منظور، جهت محاسبه انرژي پیوندي بین اتمهاي کربن از  .پرداخته شده است کوانتوم مکانیک سازيبه روش شبیه

ي موجود در ها هستهو  ها الکترونیک معادله شرودینگر براي مجموعه در این روش  استفاده شده است. تئوري تابع چــگالی

ي حل و کلیه خواص ا هذریی این معادله شرودینگر بس ها بیتقراعمال  به شود یمو سپس سعی  شود یمنوشته  ساختاردرون 

در این مطالعه به اثر افزایش دما، جذب فیزیکی و شیمیایی به خواص علاوه بر این  از جمله انرژي آن استخراج شود. ساختار

گیرد و نتایج بدست آمده در حد امکان با نتایج بدست آمده در تاریخچه تحقیقات مکانیکی نانو ساختار مورد بررسی قرار می

  شود.گردیده است که همخوانی قابل قبولی بین این نتایج مشاهده میمقایسه 

  خواص مکانیکی ، نانو صفحات کربنی. ، تئوري تابع چــگالی ، کوانتوم مکانیک سازيشبیه کلیدواژه:
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  تاریخچه تحقیقات و  معرفی نانو تکنولوژي :اولفصل 

  

  مقدمه  .1- 1

وسایل و ابزارها و به  ،آلیاژها ،انسان قادر است انواع ترکیبات ،باشد که در این محدودهاي از تکنولوژي میتکنولوژي محدودهنانو

  طراحی کرده و به مرحله ساخت برساند. ١نانومتريهاي گوناگون را در مقیاس اتمی و مولکولی و در ابعاد ها و سازهکلی سیستمطور

همانگونـه کـه تعـداد فزاینـده نشـریات       .ي علم و فناوري نـانو بـوده اسـت    اي در زمینه ي گذشته شاهد پیشرفت بی سابقه دو دهه

بـه صـورت    ،روش سـاخت در اکثـر مـوارد    گویاي این امـر اسـت.    ساختار ها  ونانها و کاربردهاي  مختص به ساخت، توصیف ویژگی

تکنولوژي عبـارت  نانو  هاي مناسب است. محدوده ابعادي مورد بحث در ها و قرار دادن آنها در موقعیتمولکولها و جابجا نمودن اتم

 ،شـود. همچنـین  بخش زیادي از محدوده ابعادي علوم مختلـف را شـامل مـی    ،نانومتر که این محدوده 100تا  1است از ابعادي بین 

یعنی نانو و تکنولوژي تعریف کرد. تکنولوژي در کل بـه معنـی    ،تشکیل دهنده این نام گذاري ءکنولوژي را بر اساس اجزاتتوان نانومی

تکنولـوژي بـه    نـانو  ،باشد و نانومتر به معنی یک میلیاردم متر است. بنـابراین  هاي کاربردي با استفاده از قوانین علمی میساخت ابزار

تکنولـوژي شـامل دسـتکاري مـواد در     نـانو  ،باشد. به طور خلاصـه هاي یک میلیاردم متر میي در اندازههاي کاربردمعنی ساخت ابزار

تـر و بـا دقـت    تمیـز  ،تـر ارزان ،ترمحکم ،ترسبک  دهد تا موادي اجازه می ،ها در جاي خاص خودها بوده که با قرار دادن اتمحوزه اتم

  .  ] 1[ابعادي بالاتر ساخته شوند 

توان از نانو تکنولوژي ارائه نمود این است که نانو تکنولوژي شکل جدیدي از ساخت مواد بـه وسـیله کنتـرل و     دیگري که میتعریف 

مد مـواد و دسـتگاهها بـا کنتـرل     آباشد. به عبارت دیگر نانو تکنولوژِي تولید کاردستکاري واحدهاي ساختمانی آنها درمقیاس نانو می

  اند.هاي نو ظهوري است که درمقیاس نانو توسعه یافتهبرداري ازخواص و پدیدههبهر  وماده درمقیاس طولی نانو متر 

 آید که چه چیزي درمقیاس نانومتري وجود دارد که یک تکنولوژي برپایـه آن بنـا نهـاده شـده اسـت.      ذهن پدید شاید این سوال در

است. این موضوع یکی ازمهمترین خصوصیات مـواد تولیـد    آنچه باعث ظهور نانو تکنولوژي شده نسبت سطح به حجم بالاي نانومواد

کننـد. در  اي مـاده غلبـه مـی   کنند و رفتارسطوح بررفتار تودهشده درمقیاس نانو است. دراین مقیاس، مواد شروع به تغییر رفتاري می
                                                             
١ Nanometer 
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 ختیه خواص مکـانیکی ( مثـل س ـ  و بعنوان نمون شونداین مقیاس، برخی روابط فیزیکی که براي مواد معمولی کاربرد دارند، نقض می

دراین مقیاس بطور کلـی متفـاوت از خـواص درمقیـاس مـاکرو      مقاومت کششی و خواص حرارتی و الکترونیکی عالی)،  خیره کننده و

  خواهد بود.

  تکنولوژي تاریخچه نانو. 2- 1

شواهدي مبنی بر  ،باشد. در این رابطهبرخلاف تصور عمومی داراي سابقه تاریخی طولانی می ،تکنولوژي توسط انساناستفاده از نانو

هاي  ها از این مواد در ساخت جامرومی  ،. پس از آن] 2[نانو ساختاري بودن رنگ آبی به کار برده شده توسط قوم مایا وجود دارد 

اي از این گرفتند. نمونه ها بهره میرات طلا براي رنگ آمیزي این جامبه این صورت که آنها از ذ ،هاي زنده استفاده کردندبا رنگ

که متعلق به قرن چهارم قبل از میلاد بوده و داراي ذرات  باشدمی  ١جام لیکورگوس ،ها که براي نخستین بار کشف گردیدجام

  .]1[دهد  گونی را از خود نشان میهاي گونارنگ ،هاي مختلفنانومتري طلا و نقره است که در هنگام قرار گرفتن در نور

هاي بیولوژیکی بر حوزه علمی گردید. اساس کار ماشین اي بود که وارد این بیولوژي اولین شاخه ،هاي مختلف علمیدر میان شاخه 

یعی نام برد. با هاي طباي از نانوماشینتوان به عنوان نمونهمگس و پشه می ،باشد. از مورچههاي در ابعاد نانومتري میاساس واکنش

گزارش ساخت کلویید  ،هاي علمی در این رابطهتکنولوژي چیز دیگري است. یکی از نخستین گزارشداستان علمی نانو ،این وجود

ها از کربن سیاه به عنوان یک ماده افزودنی براي رنگ کردن و باشد. بعدمی ٢توسط مایکل فارادي 1857ذرات طلا در سال 

سال پیش آغاز گردید. در اوایل دهه  70از  ،هاي با ساختار نانومتريستیک استفاده شد. استفاده از کاتالیستاستحکام بخشی به لا

ذرات نانومتري تبخیر و ته نشین شده سیلیکا ساخته شد و در آمریکا و آلمان به عنوان جایگزینی براي ذرات ریز کربن  ،1940

کاربردهاي وسیعی را در محصولات تجاري روزمره پیدا  ،سیلیکا ٣رات آمورفسیاه براي مقاوم سازي لاستیک به مصرف رسید. ذ

هاي شیر خشک بدون شیر مخصوص قهوه گرفته تا لاستیک کردند. اینگونه محصولات داراي محدوده وسیعی هستند. از پودر

هاي نانومتري فلزات براي ذخیره پودر ،1970و  1960هاي . در دهه]1[هاي نوري در این محدوده قرار دارند اتومبیل و فیبر

با استفاده از روش تبخیر  ،٥و بورمن ٤هاي نانومتري توسط گرانکوسیت کریستال ،1976اطلاعات بر روي نوار ساخته شد. در سال 

  .]3[گاز کامل تولید گردید 

                                                             
١ Lycurgus 
٢ Michael Faraday  
٣ Amorf 
٤ Granqvist 
٥ Buhrman 
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میلادي که ملقب به پـدرعلم نـانو    60مشهورترین فیزیکدانان دهه  یکی از و 1965ریچارد فاینمن برنده جایزه نوبل فیزیک درسال  

همایش جامعه فیزیک آمریکا طی یک سخنرانی، پیش بینی انقلابـی وجـذابی را بیـان نمـود. وي      در 1960تکنولوژي است. درسال 

آن سـخنرانی ایـن نکتـه را مطـرح      . همین جمله پایه علم نانو تکنولـوژي شـد. وي در  "پایین وجود دارد فضاي زیادي در "بیان کرد

  کنند.  که اصول علم فیزیک چیزي جزء امکان ساختن اتم به اتم اشیاء را بیان نمی ساخت

فاینمن با انجام محاسباتی  توانند بسیار کوچک و در عین حال فعال باشند.هاي بیولوژیکی گرفت که میوي ایده خود را از سیستم

اي فرهنگ لغات بریتانیکا را بر روي یک سر صفحه 25000ه کل اطلاعات نسخ ،توان با استفاده از پرتو الکترونینشان داد که می

توان کل اطلاعات می ،گذارياو این مطلب را بیان نمود که به کمک حک کردن و بدون عملیات کد ،سوزن جاي داد. همچنین

اي روي یک شدهانسان که تا آن زمان به صورت کتاب در آمده بود را بر روي یک برگ حک کرد. فاینمن همچنین خطوط حکاکی 

توان این خطوط را بوسیله تابش پرتوهاي الکترونی به کرد که می سطح را فرض نمود که عرضی به اندازه چند اتم داشتند و تصور

توان هاي سیلیکونی امروزي است. وي پیشنهاد کرد که میلایه تولید نمود که این بحث ، پایه واساس تولید تراشه یک ماده زیر

هاي ]. وي همچنین ساختن ابزار4[ را دستکاري کرد تا مواد و ساختارهاي کوچکی با خواص متفات را تولید نمود اتمهاي مجزا

. ]1[ها مورد تایید قرار داد تر را با استفاده از این ابزارهاي بازهم کوچکهاي بزرگ و نیز ساختن ابزارکوچک با استفاده از ابزار

ها به حقیقت بینیاش از پذیرش خوبی برخوردار نشد. اما امروزه این پیشبین دانشمندان هم دوره هاي فاینمن دربینی اگرچه پیش

  پیوسته است. 

  و تاریخچه دسته بندي نانو مواد . 3- 1 

  باشند:هاي زیر قابل تقسیم میمواد در مقیاس نانو به دسته

  ١هانانو لایه. 1-3-1

هاي نازك یا هایی شامل ایجاد لایه روش ،تغییرات سطحی به یک فرآیند اساسی تبدیل شده است. در این مورد ،در عصر حاضر

دهی در اکثر صنایع افزایش کارآیی و محافظت سطوح را به همراه دارد. رسوب یک لایه نازك براي پوشش ،ها بر روي سطوحپوشش

     اي هستند که این ساختار یا از توزیع نانو ذرات در لایه ایجادذره ساختار نانوها داراي یک جایگاه مهمی یافته است. نانو لایه

هاي نانویی لایه نازك که بر روي شود. فیلمیک نانو ساختار در حین رسوب ایجاد می ،شود و یا به وسیله یک فرآیند کنترل شدهمی

 ،قطعات حافظه ،هاخازن ،هاتوان به زیرلایهعمدتا کاربردهاي الکترونیکی دارند که می ،شوندسطح یک زیر پایه نشانده می

                                                             
١ Nanolayers 
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  .]5[نمود آشکارسازي مادون قرمز و راهنماهاي موجی اشاره 

 ١هانانو پوشش .2- 3- 1

طوحی را که در ها سباشند. این پوششهاي متنوعی از صنایع اتومبیل گرفته تا صنایع لوازم خانگی میها داراي کاربردپوشش

 ،باشندرطوبت و نور آفتاب می ،بنفش ءاشعه ماورا ،هاي اسیديرسوب ،هانمک ،برف ،هاي محیطی مانند بارانمعرض آسیب

ساخت و حمل و  ،تکه تکه شدن و یا آسیب دیدگی در زمان استفاده ،ها قابلیت خش برداشتنپوشش ،نماید. همچنینمحافظت می

کند. ها را پیشنهاد میایجاد نانو پوشش ،ها جلوگیري نمود. فناوري نانوتوان از آسیب دیدن روکشهایی میاهنقل را دارند. با یافتن ر

افزایش سختی سطوح و حفاظت در مقابل عوامل مخرب محیطی  ،ها حفاظتی براي افزایش مقاومت در برابر خوردگیپوشش نانو

کند. از کاربردهاي نانو ها جلوگیري میتکه تکه شدن و خورده شدن روکش ،فناوري نانو از خش برداشتن ،باشند. علاوه بر اینمی

  .]5[هاي تزئینی اشاره نمود  هاي محافظ و روکشروکش ،هاي ضد انعکاس در مصارف خودروسازيتوان به روکشها میپوشش

 ٢هاخوشه نانو. 3- 3- 1

 ،هاي مشخصیهایی پایدار و با تعداد اتمهاي گازي فلزي به شکل حبابن کشف کردند که اتمفیزیکدانا ،میلادي 80در اوایل دهه 

توانند به شکل هاي گازي میآنها اثر مشابهی را در کار بر روي سطوح مشاهده نمودند که اتم ،میلادي 90شوند. در دهه مجتمع می

سطح را براي پیدا  ،هامحققین دریافتند که اتم ،تحقیقات و محاسبات هاي ویژه روي سطح بچسبند. با توجه بههایی با اندازهخوشه

براي وسایل  ،هانانومتري از این خوشه 2تا  1هاي کنند. آرایشجست و جو می ،کردن مکانی که به کمترین مقدار انرژي برسند

هایی با طول ا مجبور هستند که فوتونهاي محبوس شده در این فضاهباشند. زیرا الکترونپیشرفته نوري و الکتریکی مناسب می

توانند براي وسایل ذخیره اطلاعات که بسیار فشرده می ،ها داراي خاصیت مغناطیسی شوندموج سفید ایجاد نمایند. اگر خوشه

  .]5[هاي شیمیایی استفاده شوند ها براي واکنشهستند و کاتالیست

 ٣هانانو سیم. 4- 3- 1

شود که در جهت طولی گسترش داده شده و در دو جهت دیگر بسیار محدود باشد. یک سیم به ساختاري گفته می ،در حالت کلی

هم از  ،هایی در ابعاد نانومتريباشد. ساخت سیمرسانایی الکتریکی می ،خصوصیت مهم این ساختارها که داراي دو خروجی هستند

دهند. خواص غیرمعمولی از خود بروز می ،باشد. زیرا در ابعاد نانومتريقه مینظر علمی و هم از نظر تکنولوژیکی بسیار مورد علا

نشانگرهاي بیولوژیکی و اتصالات داخلی در نانو  ،سنسورهاي شیمیایی ،ها عبارتند از: وسایل مغناطیسیسیمهایی از کاربرد نانومثال

                                                             
١ Nanocoating 
٢ Nanoduster 
٣ Nanowire 
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  .]5[گیرد و سیم نقره صورت میالکترونیک مانند اتصال دو قطعه ابر رساناي آلومنیومی که توسط نان

 ١هاحفره نانو. 5- 3- 1

دهند. به دلیل ویژگی ممتاز آنها با کاربردهاي صنعتی جالبی را از خود بروز می ،اي در محدوده نانومتريهاي حفرهمواد با اندازه

 ،یی براي کاتالیزورها در علم شیمیهاآنها به عنوان پرکننده ،رهایش مواد کنترل شده و کاربردشان ،توجه به عایق حرارتی بودن

هاي محیطی و فیلتر ،مواد الکترودي ،هاي حرارتیعایق ،هاپتانسیل بالایی در کاتالیست ،اند. این گروه از موادمورد توجه قرار گرفته

  .]5[باشند غشاها دارا می

  ٢نانو ذرات. 6- 3- 1

سوزنی شکل و غیره ساخته شده اند.  ،کروي شکل ،هاي مختلف مانند کریستالیو با اندازه مولکولها اتم یا ها یا صدنانو ذرات از ده

باشند. لازم به ذکر به شکل پودر خشک و یا به صورت مایع می ،گیرندذرات که به صورت تجاري مورد استفاده قرار می اغلب نانو

هاي د نیز مورد توجه است. این ذرات در شکلذرات ترکیب شده در یک محلول آلی یا آبی که به شکل خمیري هستن است که نانو

  . ]5[شوند اي یافت میاي و میلهلوله ،ايشاخه ،ايورقه ،گوناگونی مانند کروي

  ٣هانانو لوله. 7- 3- 1

انـواع   هـا همچـون  لولـه هرچند که اشکال دیگري از نـانو   ،رودهاي کربنی به کار میلولهها در حالت عادي در مورد نانو لفظ نانو لوله

هـا در  یکـی از مهمتـرین سـاختار    ،هاي کربنیلولههاي خود آراي آلی نیز وجود دارند. نانو ساخته شده از نیترید بور یا حتی نانو لوله

هـاي حاصـل از   در درون دوده ٤توسط دانشمندي ژاپنی بـه نـام ایجیمـا    1991نخستین بار در سال  ،باشند. این موادمقیاس نانو می

  .  ]6[در یک محیط حاوي گاز نئون کشف گردید  ،یکی کربنتخلیه الکتر

ها میکرومتر هایی با قطر چند نانومتر و طولی تا صداز استوانه ،با ساختار اتمی شبیه صفحات گرافیت ،این ترکیبات شیمیایی

 ،٧فلورن کروي ،٦لوله کربن چند دیواره نونا ،٥لوله کربن تک دیوارهتوان به نانو هاي کربن میلولهاند. از اشکال دیگر نانو تشکیل شده

هاي پیشرفت ،هااشاره نمود. با کشف این نانو ساختار ٩فلورن بیضوي تو در تو و نانو تورس ،٨فلورن بیضوي ،فلورن کروي تو در تو

                                                             
١ Nanohole 
٢ Nanoparticle 
٣ Nanotubes 
٤ Iijima 
٥ Single-walled carbon nanotube 
٦ Multi-walled carbon nanotube 
٧ Spherical fullerene 
٨ Ellipsoidal fullerene 
٩ Nanotorus 
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 ،رد مانند وزن کمهاي کربنی به دلیل برخورداري از خواص منحصر به فلولهبسیار عظیمی در فناوري نانو رخ داده است. نانو 

اند. یکی در دو دهه اخیر پیدا کرده ،هاي بسیار متنوعی را در صنایع مختلفکاربرد ،انعطاف پذیري و رسانایی حرارتی ،استحکام بالا

هاي کاري بسیار هاي نانو مکانیکی با فرکانسساخت سیستم ،هایی که توجه بسیاري از محققین را به خود معطوف داشته از کاربرد

ها اند. از آن جایی که میکرو نوسانگرهاي گیگا هرتز شهرت یافتهها به نانو نوسانگرباشد. این نوسانگربالا در مقیاس گیگا هرتز می

هاي اخیر به شدت مورد توجه و بررسی هاي فرکانس بالا در سالنانو نوسانگر ،قادر به ایجاد فرکانس در مقیاس گیگا هرتز نبودند

 ٢هاهاي فیبر نوري و نانو آنتنبراي سیستم ١هاي نوري فوق سریعتوان به فیلتر ها مید. از جمله کاربردهاي این نوسانگرانقرار گرفته

  .] 7[اشاره نمود  ،باشندبا فرکانس بالا می ٣هاي الکترومغناطیسیکه حساس به سیگنال

  

 هاي گرافن:صفحهنانو . 8- 3- 1

] موفق به جداسازي یک صفحه گرافن با روشهاي آزمایشگاهی شدند. که در آن زمان، 8[4، نوووسلوو و همکارانش2004در سال 

]. در سال 9ها بود[کامپوزیت-استحکام بالاي این ماده منحصر به فرد نوید بخش استفاده از آن در کاربردهاي مختلفی از جمله نانو

    را جدا از امکان وجود نقص در ساختار آنها به روش] استحکام نهایی و کرنش نهایی صفحه گرافن 10، لی و همکارانش[2008

%  براي آنها بدست آمد. 25  گیگاپاسکال و 150  گیري کردند که به ترتیب مقادیراندازه 5ایندنشن میکروسکوپ نیروي اتمی-نانو

 6از آن نیک عمل و همکارانش بعد  را براي مدول یانگ گرافن نشان داد. تراپاسکال 1 گیریهاي آنها مقدارعلاوه بر این، اندازه

]مورد بررسی 13اي را همانند مرجع [صفحه گرافن دایره ایندنشن- نانو]با استفاده از روش شبیه سازي دینامیک مولکولی، 11.12[

قرار قرار دادند. علاوه بر این، آنها به بررسی اثر نقص تهیجایی که به صورت تصادفی و به تعداد مختلف بر نقاط مختلف روي صفحه 

یابد. با استفاده می  گرفته پرداختند و دریافتند که استحکام نهایی و مدول یانگ صفحه گرافن با وجود نقوص بر روي صفحه کاهش

هاي مختلف اي را با شعاعهاي گرافن دایرهصفحهایندنشن - نانو] 14[ 7از روش شبیه سازي مکانیک مولکولی، واشنین و همکارانش

اي متفاوت با نتیجه ارائه شده توسط نیک عمل و متعدد بر روي صفحه بررسی کردند که نتیجهو وجود نقص تهیجایی 

سازي آنها مدول یانگ در ابتدا با ایجاد نقص تهیجایی افزایش و سپس با تعدد این ] مشاهده کردند. با توجه به شبیه12همکاران[

                                                             
١ Ultrafast optical filters 
٢ Nanoantennae 
٣ Electromagnetic signals 
4 Novoselov et al. 
5 AFM Nano-Indention 
6 Neek-Amal et al. 
7 Kvashnin et al. 
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مرکزي به -اي تحت بارگذاري جانبیهاي گرافن دایرهطالعه رفتار صفحه] به م15[   1یابد. گذشته از این، ژو و لیااونقص، کاهش می

سازي دینامیک مولکولی و المان محدود پرداختند. نتایج ارائه شده توسط این مطالعه نشانگر اختلاف عمده بین دو روش شبیه

انستند که در این مورد حمصیزاده و سازي دهاي شبیهنتایج دو روش بود که نویسندگان این اختلاف را ناشی از تفاوت در روش

  ] با ارائه مدل محیط پیوسته هم ارز سعی در کاهش این اختلاف کردند.16[ 2همکارانش

سازي هاي متفاوتی از جمله تئوري تابع چگالی، مکانیک کوانتومی، شبیهلایه روشبراي بررسی رفتار و خواص صفحه گرافن تک

 ]17[ 3و همکاران، لیو  تئوري تابع چگالی به کارگیريبا  .اندته مورد استفاده قرار گرفتهدینامیک مولکولی و مکانیک محیط پیوس

     علاوه بر این آنها مقدار تنش و کرنش نهایی را محاسبه کرده و به دست آوردند. تراپاسکال 1.05  را مقداري برابر یانگ مدول

  4% را براي آنها ارائه کردند. با بکارگیري مکانیک کوانتومی، یانووسکی و همکاران19.4و  گیگاپاسکال 110 ترتیب مقادیربه

% را 12.3و  گیگاپاسکال 90 ،0.737 ]مقادیر مدول یانگ، تنش و کرنش نهایی را محاسبه کرده و به ترتیب مقادیر تراپاسکال18[

] به محاسبه 19[ 5سازي دینامیک مولکولی، ژیانگ و همکارانشبراي این پارامترها ارائه کردند. در مورد استفاده از روش شبیه

] 20[ 6هاي متفاوت و تحت دماهاي مختلف پرداختند. در این میان، شن و همکارانشمدول یانگ صفحه گرافن تک لایه با اندازه

جداره را در دماهاي مختلف محاسبه کردند. از طرف دیگر، تحلیل شکست و محاسبه برشی صفحه گرافن تکمدول یانگ و مدول 

]. این محققین در شبیه سازي خود 21مورد مطالعه قرار گرفت[ 7استحکام نهایی صفحه گرافن تک لایه توسط نی و همکارانش

 زاگ با تنش نهاییمحکمتر از راستاي زیگ گیگاپاسکال 210 مشاهده کردند که صفحه گرافن در راستاي آرمچیر با تنش نهایی

علاوه بر آن همین محققین به بررسی رفتار و  باشد. ناهمسانگرد صفحه گرافن میباشد که نشان دهنده رفتار می گیگاپاسکال 180

مقادیر ارائه شده توسط این ]. با این حال، هنوز 22نوارها پرداختند و پدیده مشابهی را مشاهده کردند[- خواص مکانیکی نانو

] داشت. با توجه به اینکه نیاز به زمان زیاد براي انجام مطالعات از طریق 23محققین اختلاف قابل توجهی با نتایج آزمایشگاهی[

شود، تلاشهاي بسیار زیادي در جهت ارائه مدل مناسب مکانیک هاي اتمی یک نقص بزرگ این روشها محسوب میسازيشبیه

] بر اساس تئوري 25[   1] و شکریه و رفیعی24[ 8بر این اساس ردي و همکاران .سته در مقیاس نانو انجام شده استمحیط پیو
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