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:چكيده

و فناوري نانو بوده است همانگونه كه تعداد اي در زمينهي گذشته شاهد پيشرفت بي سابقهدو دهه ي علم

و كاربردتوصيف ويژگيفزاينده نشريات مختص به ساخت، اين. هاي كربني گوياي اين امر استلولههاي نانوها

و شيميايي نانولوله و ساير خصوصيات فيزيكي هاي كربني به دليل خصوصيات ممتاز مكانيكي، الكترونيكي

ميسازي محاسباتي نانوسازهمدل. نسبت به ديگر مواد موجود است ي اصلي تواند به طور گسترده در دو دستهها

و مدلمدل: طبقه بندي شود آنهاي اتمي دقيقمدل. هاي محيط پيوستههاي اتمي و اجراي ها پر تر ولي ايجاد

و زمان بر  -ي نانوترند اما ماهيت گسستههاي محيط پيوسته از نظر محاسباتي كارآمدمدل. مي باشندهزينه

يكاين رساله درصدد ارائه. كنندمواد را لحاظ نمي مدل مكانيك مولكولي جامع مي باشد كه مزاياي دو مدلي

و طولي، بيان شده براي تحليل خواص مكانيكي نانولوله هاي كربني كايرال شامل مدول هاي يانگ محيطي

و مدول برشي را در بر داشته باشد و سختي. نسبت پوآسون بدين منظور، ابتدا مدول يانگ، نسبت پوآسون

ا . كربني، با استفاده از تئوري تابع چگالي تعيين شده استهايلولهي نانولمان پايهخمشي گرافن به عنوان

و تئوري تابع چگالي، ثوابت نيرويي مدل مكانيك مولكولي براي سپس با برقراري پيوندي بين مكانيك مولكولي

تك هايهمچنين، رفتار كمانشي نانولوله. شده اندهاي كربني كايرال محاسبه نانولوله و كربني كايرال ديواره

و پيچشي مورد بررسي قرار گرفته اندچند نتايج بدست آمده از تحليل ارائه شده،. ديواره تحت بارهاي محوري

.هاي موجود در دبيره مي باشدبيانگر تطابق بسيار خوب آن با داده

گ: هاي كليديواژه .رافن، خواص مكانيكي، كمانشمكانيك مولكولي، مكانيك كوانتوم، نانو لوله كربني،

هاي كربني بوسيله مدل مكانيك مولكوليپيش بيني خواص مكانيكي نانولوله

مهدي ميرنژاد
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Abstract 

The past two decades have witnessed an unprecedented progress in the area of 

nanoscience and nanotechnology, as reflected by increasing number of publications 

devoted to the synthesis, characterization, and applications of carbon nanotubes. This is 

due to the superior mechanical, electronic and other physical and chemical properties of 

carbon nanotubes over other existing materials. The computational modeling of 

nanostructured materials can be broadly classified into two main categories: atomistic 

models and continuum models.  Atomistic models are more accurate but are costly and 

time-consuming to construct. Continuum models provide a much more computationally 

efficient alternative, but they do not take the discrete nature of nanomaterials into 

consideration. The present dissertation aims to develop a comprehensive molecular 

mechanics model that takes the advantage of the two described models for analysis of 

mechanical properties of chiral carbon nanotubes including longitudinal and 

circumferential Young’s moduli and Poisson’s ratio and shear modulus. To this end, 

Young’s modulus, Poisson’s ratio and bending stiffness of graphene as the basic element 

of carbon nanotubes are determined using the density functional theory first. The force 

constants in the molecular mechanics model are then computed by establishing a linkage 

between the molecular mechanics and the density functional theory. The buckling 

behavior of single- and multi-walled chiral carbon nanotubes under the action of axial 

and torsional loads is also investigated. The results from the present analysis are indicated 

to be in excellent agreement with the existing data from the literature. 

 

Keywords: Molecular mechanics; Quantum mechanics; Carbon nanotubes; Graphene; 

Mechanical properties; Buckling. 

 

Prediction of mechanical properties of carbon nanotubes via a molecular 
mechanics model  

Mahdi Mirnezhad
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 مقدمه-1-1

ميتكنولوژي محدودهنانو و،آلياژها،انسان قادر است انواع تركيبات،باشد كه در اين محدودهاي از تكنولوژي وسايل

و به طور و سازهكلي سيستمابزارها و در ابعاد نانومتريها و مولكولي طراحي كرده1هاي گوناگون را در مقياس اتمي

و به صورت جابجا نمودن اتم،روش ساخت در اكثر موارد.و به مرحله ساخت برساند و قرار دادن مولكولها آنها ها

 100تا1تكنولوژي عبارت است از ابعادي بين محدوده ابعادي مورد بحث در نانو. هاي مناسب استدر موقعيت

مي،نانومتر كه اين محدوده -توان نانومي،همچنين. شودبخش زيادي از محدوده ابعادي علوم مختلف را شامل

و تكنولوژي تعريف كرديع،تشكيل دهنده اين نام گذاريءتكنولوژي را بر اساس اجزا به. ني نانو كل تكنولوژي در

ميمعني ساخت ابزار و نانومتر به معني يك ميلياردم متر است هاي كاربردي با استفاده از قوانين علمي . باشد

ميهاي كاربردي در اندازهتكنولوژي به معني ساخت ابزار نانو،بنابراين ،به طور خلاصه. باشدهاي يك ميلياردم متر

مي،ها در جاي خاص خودها بوده كه با قرار دادن اتمتكنولوژي شامل دستكاري مواد در حوزه اتمنانو دهد تا اجازه

و با دقت ابعادي بالاتر ساخته شوند تميز،ترارزان،ترمحكم،ترسبك موادي  .]1[تر

 100تـا1هـا وسـاختارهايي بـا ابعـاد بـينلبه بيان ساده تر علم نانو مطالعه اصول اوليـه حـاكم بـر رفتـار مولكـو

هـايي بـا انـدازه نانوتكنولوژي كـاربرد ايـن سـاختارها در دسـتگاه. ناميمنانومتراست، اين ساختارها را نانو ساختارمي

مي. نانومتري است از تعريف ديگري كه توان از نانو تكنولوژي ارائه نمود اين است كه نانو تكنولوژي شـكل جديـدي

و دستكاري واحدهاي ساختماني آنها درمقياس نانو مـي ساخت  بـه عبـارت ديگـر نـانو. باشـد مواد به وسيله كنترل

و بهرآتكنولوژِي توليد كار و دستگاهها با كنترل ماده درمقياس طولي نانو متر و پديدههمد مواد هاي برداري ازخواص

.اندنو ظهوري است كه درمقياس نانو توسعه يافته

سوال درذهن پديدآيد كه چه چيزي درمقياس نانومتري وجود دارد كه يك تكنولوژي برپايه آن بنا نهـاده شايد اين

ايـن موضـوع يكـي. آنچه باعث ظهور نانو تكنولوژي شده نسبت سـطح بـه حجـم بـالاي نـانومواد اسـت.شده است

شر. ازمهمترين خصوصيات مواد توليد شده درمقياس نانو است و وع به تغيير رفتاري مـي دراين مقياس، مواد كننـد

ميرفتارسطوح بررفتار توده در اين مقياس، برخي روابط فيزيكي كه براي مـواد معمـولي كـاربرد. كننداي ماده غلبه

و(و بعنوان نمونه خواص مكانيكي شونددارند، نقض مي و خواص حرارتي مثل سفتي خيره كننده مقاومت كششي

.مقياس بطور كلي متفاوت از خواص درمقياس ماكرو خواهد بوددراين،)و الكترونيكي عالي
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