
 

  

  

 

 

 
  



 

 



 

 
   هاي دانشجويان دانشگاه تربيت مدرس) رساله(نامه  آيين نامه چاپ پايان

بخشي از فعاليتهاي علمي   ، مبين هاي تحصيلي دانشجويان دانشگاه تربيت مدرس) رساله(نظر به اينكه چاپ و انتشار پايان نامه 
،دانش آموختگان اين دانشگاه نسبت به رعايت موارد  گاهپژوهشي دانشگاه است بنابراين به منظور آگاهي و رعايت حقوق دانش -

  :شوند ذيل متعهد مي
دانشگاه اطلاع »  دفتر نشر آثارعلمي«ي خود، مراتب را قبلاً به طور كتبي به ) رساله(در صورت اقدام به چاپ پايان نامه : 1ماده 
  .دهد

  :اپ كندعبارت ذيل را چ)  پس از برگ شناسنامه(در صفحه سوم كتاب : 2ماده 
   در سالكه   است     رشته  رساله دكتري نگارنده در /كتاب حاضر، حاصل پايان نامه كارشناسي ارشد«

  آقاي دكتر  جناب/ دانشگاه تربيت مدرس به راهنمايي سركار خانم         در دانشكده  
سركار   و مشاوره         جناب آقاي دكتر/ ، مشاوره سركار خانم        

  ». از آن دفاع شده است          جناب آقاي دكتر/ خانم
دفتر «را به )  چاپ در هر نوبت(، تعداد يك درصد شمارگان كتاب  هاي انتشارات دانشگاه به منظور جبران بخشي از هزينه: 3ماده 

  .تواند مازاد نياز خود را به نفع مركز نشر درمعرض فروش قرار دهد دانشگاه مي. دانشگاه اهدا كند»  نشر آثارعلمي
  .، تأديه كند مدرس بهاي شمارگان چاپ شده رابه عنوان خسارت به دانشگاه تربيت% 50، 3صورت عدم رعايت ماده  در: 4ماده 
تواندخسارت مذكور را از طريق  ، دانشگاه مي دانشجو تعهد و قبول مي كند در صورت خودداري از پرداخت بهاي خسارت: 5ماده 

، معادل  استيفاي حقوق خود، از طريق دادگاه دهد به منظور دانشگاه حق ميمراجع قضايي مطالبه و وصول كند؛ به علاوه به 
  .، تامين نمايد نگارنده براي فروش را از محل توقيف كتابهاي عرضه شده 4وجه مذكور در ماده 

         دانشجوي رشته             اينجانب: 6ماده 
       مقطع  

  . ي شوم، به آن ملتزم م تعهد فوق وضمانت اجرايي آن را قبول كرده
  : نام و نام خانوادگي

  
  :تاريخ و امضا

  
   



 

  دستورالعمل حق مالكيت مادي و معنوي در مورد نتايج پژوهشهاي علمي دانشگاه تربيت مدرس
  

هاي پژوهشي دانشگاه در راستاي تحقق عدالت و كرامت انسانها كه  با عنايت به سياست: مقدمه
ادي و معنوي دانشگاه و پژوهشگران، لازم لازمه شكوفايي علمي و فني است و رعايت حقوق م

است اعضاي هيات علمي، دانشجويان، دانش آموختگان و ديگر همكاران طرح، در مورد نتايج 
نامه، رساله و طرحهاي تحقيقاتي كه با هماهنگي دانشگاه  پژوهشهاي علمي كه تحت عناوين پايان

  :انجام شده است، موارد ذيل را رعايت نمايند
هاي مصوب دانشگاه متعلق به دانشگاه است  رساله/ ها  وق مادي و معنوي پايان نامهحق -1ماده 

هاي  ها و دستورالعمل نامه  برداري از آن بايد با ذكر نام دانشگاه و رعايت آيين و هرگونه بهره
  .مصوب دانشگاه باشد

در نشريات علمي  رساله به صورت چاپ/ انتشار مقاله يا مقالات مستخرج از پايان نامه  -2ماده 
  .بايد به نام دانشگاه بوده و استاد راهنما مسئول مكاتبات مقاله باشد و يا ارائه در مجامع علمي 

در مقالاتي كه پس از دانش آموختگي بصورت تركيبي از اطلاعات جديد و نتايج حاصل از : تبصره
  .دبايد نام دانشگاه درج شو شود نيز  رساله نيز منتشر مي/ نامه پايان
رساله و تمامي طرحهاي تحقيقاتي دانشگاه بايد / انتشار كتاب حاصل از نتايج پايان نامه  -3ماده 

با مجوز كتبي صادره از طريق حوزه پژوهشي دانشگاه و بر اساس آئين نامه هاي مصوب انجام 
  . شود مي

المللي كه  اي و بين هاي ملي، منطقه ثبت اختراع و تدوين دانش فني و يا ارائه در جشنواره - 4ماده 
بايد با هماهنگي  هاي تحقيقاتي دانشگاه  رساله و تمامي طرح/ حاصل نتايج مستخرج از پايان نامه

  .استاد راهنما يا مجري طرح از طريق حوزه پژوهشي  دانشگاه انجام گيرد
در شوراي پژوهشي  25/4/1384  ماده و يك تبصره در تاريخ 5اين دستورالعمل در  -5ماده 

نشگاه به تصويب رسيده و از تاريخ تصويب لازم الاجرا است و هرگونه تخلف از مفاد اين دا
  .دستورالعمل، از طريق مراجع قانوني قابل پيگيري مي شود

  
  نام و نام خانوادگي
  امضاء

   



 

 
 بسمه تعالي

 
 دانشگاه تربيت مدرس
 گروه نانو مواد

 
 پايان نامه کارشناسی ارشد

 

هيدروكسي اپتايت تمدلسازي نانو كامپوزي  
تقويت شده با ساختارهاي كربني   

 
 
 

:تهيه كننده  

 سيد محمد جواد نيكزاد الحسيني    
 

:اساتيد راهنما  
 دكتر هاشم رفيعي تبار        دكتر حميد رضا شاهوردي
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ଘ م৤قدৎ:  
  و  پدر فداكار و مهربانم مادر

  و 
  همسر دلسوز و صبورم

 
  

   



 

  اساتيد راهنما آقاي دكتر رفيعي تبار و آقاي دكتر شاهوردي از  تشكربا 

و همچنين تشكر از آقاي مهندس محمد علي غرآباديان كه در به سرانجام رسيدن اين پايان 
  نامه تلاش كردند

  و اميد خود پيشرفت كار را ميسر كردند و تشكر نهايي از خانواده ام كه با صبر
   



 

  
  هخلاص
ي استخواني و دنداني در بدن انسان نقش هاي بافتهاي پزشكي براي درمان آسيب ديدگيهاكاشتني

شوند داراي ميي سراميكي كه اصولا از ماده سراميكي هيدروكسي اپتايت ساخته هاكاشتني. مهمي دارند
)(هيدروكسي اپتايت . انطباق زيستي خوبي با بدن انسان هستند ) OHPOCa درصد استخوان و  70كه ) 345

دهد، داراي خواص جذبي مناسب و فراهم كننده محيط مستعد براي ميبخش اعظم ميناي دندان را تشكيل 
مشكل اصلي هيدروكسي اپتايت خالص، تردي . باشدميي استخوان ساز در محل آسيب ديده هافعاليت سلول

ي كربني، هانانولوله ص الاستيكي بسيار خوبتوجه به خوابا . آن است پذيري شكلسراميكي و كم بودن 
+ هيدروكسي اپتايت "ي كربني و ايجاد نانوكامپوزيت هاتوان از اضافه كردن نانولولهميبراي رفع اين مشكل 

در اين تحقيق با استفاده از شبيه سازي ديناميك مولكولي خواص مكانيكي . استفاده نمود "نانولوله كربني
ميدان نيروي استفاده . استكرنش محاسبه شده -جمله ضرايب الاستيك و نمودار تنشاين نانوكامپوزيت از 

. مي باشد "روش تنش ثابت با كرنش تك محوره"كرنش -روش تهيه نمودار تنش و COMPASSشده 
هوور براي كنترل دما استفاده شده -همچنين از روش استاتيكي براي تعيين ضرايب الاستيك و از روش نوز

تحقيق نشان مي دهد كه انعطاف پذيري نانوكامپوزيت نزديك به دوبرابر و انرژي شكست آن  نتايج .است
   .استدر جهت محور نانولوله نسبت به هيدروكسي اپتايت خالص درصدي  54افزايش داراي 

كرنش ، -نمودار تنش ، hydroxyapatite ديناميك مولكولي ، هيدروكسي اپتايت ،:  كلمات كليدي
، شبيه سازي و مدلسازي  COMPASSك ، نانوكامپوزيت ، نانولوله كربني ، ميدان نيروي ضرايب الاستي

 ،  هاسراميك
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  مقدمه   - 1
هنگامي كه بر اثر يك . باشدميي استخواني هاي ساختماني بدن انسان ،  بافتهااز مهمترين بخش

ده و شكسته يا خرد شود ، بسته به نوع آسيب از مواد پركننده يا كاشتني حادثه ، استخوان انسان آسيب دي
  .كنندميدر محل آسيب ديده استفاده 

رود ميكه به عنوان جايگزين در قسمت آسيب ديده استخوان يا دندان انسان به كار  1در مواد كاشتني
انيوم به صورت وسيعي استفاده گشته ، و آلياژهاي پايه تيت Co-Cr-Moاز فولاد زنگ نزن آستينيتي ، آلياژ 

. خوب توانايي تحمل بار وارد شده را به خوبي دارند شكل پذيرياين مواد به علت داشتن استحكام و . است
ي فلزي به خوبي با استخوان انسان مطابقت نداشته كه اين هاكاشتني) ضريب كشساني(الاستيك  مدولاما 
. يير فرم و كاهش چسبندگي و رشد استخوان در محل كاشت گرددتواند منجر به ايجاد تنش و تغميامر 

ي ناشي از خوردگي تحت فشار كه در محيط هاعلاوه بر اين آلياژهاي فلزي اغلب از خوردگي حفره اي و ترك
ي مشخصي نسبت به هااز اين منظر ، مواد سراميكي داراي برتري .بينندميبدن انسان فراهم است آسيب 

  . ]1[بسيار بهتر است و بافت استخواني هابا سلول هاانطباق پذيري سراميك. ي هستندي فلزهاكاشتني
 2درصد استخوان و بخش اعظم ميناي دندان از سراميك هيدروكسي اپتايت70با توجه به اينكه 

(HAP) ي منحصر به فرد اين سراميك از لحاظ تشابه فيزيكي و شيميايي با هاتشكيل شده است و ويژگي
- مي (HAP)ي سراميكي ، هيدروكسي اپتايت هاي ساختماني بدن ، بهترين گزينه براي كاشتنياهبخش

  .]2[باشد
 انسان، تسريع در ترميم استخوان، ي هيدروكسي اپتايت، سازگاري خوب با بدنهااز مزاياي كاشتني

استخوان و دندان الاستيكي آن به ي استخوان ساز روي سطح آن، نزديك بودن خواص هاامكان فعاليت سلول
پايين  شكل پذيريمشكل عمده اين ماده كه ناشي از ساختار سراميكي آن است ، تردي زياد و . ]1[باشدمي
  . شودميباشد كه در اثر آن ، رشد ترك در هيدروكسي اپتايت خالص سريع بوده و به راحتي شكسته ميآن 

 شكل پذيريسليم و ه شده استحكام تي زينترينگ عادي تهيهاهيدروكسي اپتايت خالص كه با روش
 .گرددمي HAPو تجزيه  هادماي زينتر بالا و زمان طولاني زينتر اغلب باعث درشت شدن دانه .پاييني دارد

خيلي كمتر ) mMpa12 -2(شود كه از استخوان ميبيشتر ن mMpa1استحكام شكست آن از 
                                            

1 Implant 
2 Hydroxyapatite 
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ي آن نانومقياس شده كه اين كار اگرچه ها، دانه HAPبراي افزايش خواص  هالاشدر برخي ت. ]3[است
  .دهدميرا به ميزان قابل توجهي كاهش  شكل پذيريبرد ولي مياستحكام را بالا 

شده كه اين ميي فلزي استفاده هااز هيدروكسي اپتايت به عنوان پوشش پلاسما روي كاشتني قبلاً
، 1و تمايل آن به جدا شدن و تبديل شدن به تري كلسيم فسفات HAPبي ثباتي  روش داراي معايبي مانند

عدم . ]4[باشدميدن در حين فرايند پلاسما و همچنين ايجاد اكسيد كلسيم ناسازگار با ب 2تتراكلسيم فسفات
 ، از ديگر معايب اين HAPتشابه الاستيكي كاشتني فلزي و خوردگي شيميايي آن بعد از جدا شدن پوشش 

  .باشدمي هاكاشتني
و نتايج خوب مربوط به نانوكامپوزيتي  (CNT) 3با توجه به خواص الاستيكي فوق العاده نانولوله كربني

  HAP+CNTنانوكامپوزيت از خالص ،  HAPتوان براي رفع معايب مي، CNTكردن مواد ديگر با افزودن 
و شكست ترد  HAPتوان به تردي ذاتي مي،  CNT بنابراين با توجه به اين فرضيه، با افزودن. استفاده گردد
عيوب . گرددمي هاباعث تقويت مقاومت به سايش در سراميك CNTعلاوه بر اين افزودن . آن فائق آمد

 .گرددميمنجر به شل شدن اتصالات و عمل جراحي مجدد براي بيمار  رايجي هاسايشي در كاشتني
به عنوان يك  CNTاز طريق نانوكامپوزيت شدن آن با  پذيري شكلتواند با افزايش ميهيدروكسي اپتايت 

براي بازيابي . ، مقاومت به سايش و انطباق زيستي مناسب معرفي شود شكل پذيريماده عالي با استحكام ، 
ها رفتار تطابق CNTطبق تحقيقات انجام شده . توان استفاده نمودميي كربني هااز نانولوله شكل پذيري

  .]5[ي استخوان سازگاري دارندهادهند و با سلولميخود نشان  زيستي عالي از
خالص و نانوكامپوزيت  HAP شكل پذيريدر اين تحقيق ، مقايسه بين خواص الاستيكي، استحكام و 

HAP+CNT 4بوسيله شبيه سازي ديناميك مولكولي (MD)  روند كلي آن  1-1 شكل كه در  شودميانجام
  .نشان داده شده است

                                            
1 TCP 
2 TTCP 
3 Carbon NanoTube 
4 Molecular Dynamics 
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  HAP+CNTروندنماي كلي تحقيق حاضر در مورد بررسي خواص نانوكامپوزيت : 1-1 شكل 
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  مروري بر مطالب انجام شده   -2
بخش توضيحاتي در مورد شبيه سازي ديناميك مولكولي و روش اندازه گيري خواص مكانيكي در اين 

پس از آن به خواص و كاربردهاي هيدوركسي اپتايت و نانولوله كربني اشاره و نگاهي . شودميوسيله آن داده ب
در پايان جمع بندي مطالب گفته شده و راهبرد كلي تحقيق حاضر . گرددميسراميكي  هايبه نانوكامپوزيت

  .شودميبيان 

  مقدمه اي بر شبيه سازي و مدلسازي  1- 2
نمايش فرايند است و معمولاً متضمن  واقعي يا وضعيت اجتماعي يا يك پديدهد يك تقليشبيه سازي 

شبيه سازي رايانه اي به علم . فيزيكي يا انتزاعي است ٔها يا رفتارهاي كليدي در يك سامانه شماري ويژگي
اين . شودميفيزيكي بر اساس مدل رياضي ايجاد شده در نرم افزار رايانه اي گفته  1سامانهمحاسبه خواص 

  .باشندميبه صورت عددي  سامانهمعمولا شامل حل معادلات ديفرانسيل حاكم بر  هاروش
بنابراين اين . شودميمقدار عددي نسبت داده  سامانه هايدر يك شبيه سازي رايانه اي به حالت

توان با استفاده از ميپس از آن . شوندميتبديل به مشاهده پذير )  سامانه هايحداقل براي مولكول(ها حالت
- شبيه سازي. ي را كه در تجربه قابل دسترس هستند محاسبه كردهاييرنظري مقدار مشاهده پذ هايرابطه

مسايلي كه بدون وجود . كنندميرايانه اي نقش ارزشمندي در حل بعضي از مسايل مكانيك آماري ايفا  هاي
هستند و گاهي نيز اساسا روش ديگري براي حل تقريبي قابل حل  هايشبيه سازي فقط با استفاده از روش

توان ميند و از سويي ديگر كميفراهم ها براي آزمودن نظريهشبيه سازي از يك سو ابزاري . وجود نداردها آن
رايانه اي  هايشبيه سازي. را به طور مستقيم با نتايج تجربي مقايسه كردها نتايج حاصل از شبيه سازي

را ... ) آن ها، ساختار هندسي مولكولي و  هايجرم اتم ها، برهم كنش( سامانهي يك ميكروسكوپ هايويژگي
دهند، ميپيوند ...) معادله حالت، ضرايب انتقال، پارامترهاي ترتيب ساختاري و (به خواص ماكروسكوپي آن 

  .خواصي كه از ديدگاه تجربي از اهميت چشم گيري برخوردار است
مورد مطالعه دارند يا  هايي كه اثر كمي بر مشاهده پذيرهايبر هم كنششود تا ميدر يك مدل تلاش 

-ميي است كه از آن الگو سامانه ادر نتيجه يك مدل، ساده تر از . ها بي تاثيرند، تفكيك يا حذف شودبر آن

به معناي برداشتن ها تفكيك برهم كنش. كم تري دسترسي دارد هايبه اين معنا كه به حالت. گيرد
اصلي قابل دسترسي  سامانهي دسترسي دارد كه براي هايديت هاست ، در نتيجه يك مدل به حالتمحدو

                                            
1 system 
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بنابراين . اصلي است سامانهاز يك  سامانهبه عبارتي يك مدل يك زير مجموعه يا زير . نيست و برعكس
اصلي  سامانهه ي است كه به وسيلهايكند مشابه حالتميمعدود لحاظ ها ي كه مدل براي ورورديهايخروجي
  .شوندميبازديد 

. اصلي دست يابد سامانهبسيار بيشتري نسبت به  هايتواند به تعداد حالتمييك شبيه سازي عموماً 
شود تا خروجي شبيه سازي شده ، دست كم براي ميي اعمال هايمحدوديتها بنابراين، در شبيه سازي

يك شبيه سازي اصولا هيچ رابطه . سازگار باشداصلي  سامانهبا خروجي ها مجموعه معدودي از ورودي
در شبيه سازي ممكن است با ها اصلي ندارد به عنوان مثال شيوه اعمال محدوديت سامانهبا  يساختار

 ]6[. داشته باشدكند تفاوت ميمعيني محدود ها اصلي را به حالت سامانهمكانيسمي كه 

  ]7[رتند از عبارايانه اي مورد استفاده  هايبرخي شبيه سازي
  1مقياس ماكرو )1

a(  در محاسبه خواص حرارتي ، نفوذ جرم، مكانيك جامدات و سيالات و : روش المان محدود ... 

b( با  معادلات ديفرانسيل والمان محدود با تفاوت در محاسبه مشابه روش : روش تفاضل محدود
 ها محدوديت در مستطيلي بودن مش

c(  تجربي موجود هايضي حاكم بر دادهبه دست آوردن مدل ريا: روش شبكه عصبي 

d( پيوسته بدون مش  هايروش 

   2مقياس مزو )2
a( ساكن و متحرك در مواد هاينابجايي 

b( الاستيك و پلاستيك پلي كريستال ها هايمدل 

c(  3لاندا-فازي گينزبرگمدل ميدان  
d( 4اتوماتاي سلولي CA 

e( 5نظريه ميدان ميانگين ديناميكي  
f( 6ديناميك ذرات پراكنده  

  1ومقياس نان )3

                                            
1 macro scale  
2 meso scale 
3 Ginzburg-Landau 
4 Cellular Automata 
5 Dynamic Mean Field Theory- Mesodyn 
6 DPD 
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a(  شبيه سازي اتمي 

i( 2ديناميك مولكولي  
ii( 3مونت كارلو  
iii( 4كوانتومي با محاسبه تابع چگالي الكتروني هايروش  

 

  MDمعرفي ديناميك مولكولي  2- 2

انرژي مشخص شده  و ساختار اوليه داراي سامانهيك  توان رويميشبيه سازي ديناميك مولكولي را 
سازي معادلات حركت كلاسيك هستند كه با تغييراتي براي ارتباط پايه اين شبيه . انجام دادبين اجزاء آن 

باشد كه مي  5مولكولي فايل مسيرهاي اتمي خروجي اصلي ديناميك. اثرات دما و فشار مناسب سازي شده اند
  .كندميو اطلاعات ديگري را در طول زمان شبيه سازي ذخيره ها اتمي ، سرعت هايموقعيت

  معادلات حركت 1- 2- 2
  .كندميساده ترين بيان ، ديناميك مولكولي معادله معروف نيوتن را حل در 

 1- 2 معادله 

)()( tmt iii aF =  
توان از مشتق اول انرژي ميرا  iنيروي روي اتم . ام هستند iشتاب اتم  aiجرم و  miنيرو ،  Fiكه 
 .به دست آورد riه مختصات نسبت ب Vپتانسيل 

 2- 2 معادله 
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2
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∂
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r  
اوليه معين باشند،  هايو سرعتها يعني اگر موقعيت. هستند 6نيمعادلات حركت كلاسيك تعي

در ها اتم هايموعه موقعيت و سرعتمج. باشندميدر گام زماني بعدي نيز قابل تعيين ها و سرعتها موقعيت
  .دباشمي سامانهرايط اوليه و انرژي گويند كه وابسته به شميرا مسيرهاي اتمي  يزمان هايطول گام

                                                                                                                                         
1 nano scale 
2 Molecular Dynamics 
3 Mont Carlo 
4 DFT 
5 trajectory file 
6 deterministic 


