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 اػشبد سإٞٙبی دْٚ

 دکتش هٌػَس دسٍيضُ

 

 

 

 

   1392 اػفٙذ



 

 

 
  



 

 

 

 داًطكذُ فٌی

 گشٍُ هكبًیک

 گشايص طشاحی کبسثشدی

 

 

های برن نيترایدی بوسيله بينی رفتار کمانشی نانو لولهپيش

 مدل مکانيک مولکولی

 

 اص

 پَس سیٌب هلک

 

 

 اػشبد سإٞٙبی اَٚ
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 تطكش ٍ قذسداًی: 

دا٘ٓ وٝ اص اػبسیذ سإٞٙبی ٌشأی خٙبة آلبی دوشش سهب ا٘لبسی ٚ خٙبة آلبی دوشش دس آغبص لاصْ ٔی

 ،ثٙذٜ سا دس ایٗ ساٜ وٕه ٚ یبسی ٕ٘ٛد٘ذ ،ٞبی ٚافش ٚ خؼشٍی ٘بدزیشؿبٖثب سلاؽٔٙلٛس دسٚیضٜ  وٝ 

كٕیٕب٘ٝ سـىش ٚ لذسدا٘ی ٕ٘بیٓ. ِ٘بسر ٚ ٕٞشاٞی ایٗ اػبسیذ ٌشا٘مذس سا ثضسٌششیٗ ٔٛٞجز دٚساٖ 

 دا٘ٓ. سحلیُ خٛد ٔی

 ٞبی ثیثب ػذبع فشاٚاٖ اص دذس ٚ ٔبدس ٚ ثشادس ٟٔشثب٘ٓ ٚ سٕبٔی دٚػشب٘ٓ وٝ ثب ٔحجز ،ٕٞچٙیٗ

  دسیغـبٖ ٕٞٛاسٜ دـشیجب٘ٓ ثٛد٘ذ. 
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 سیٌب هلک پَس

 

ٞبی ثشٖ ٘یششایذی ثٝ ٓٙٛاٖ  ٘یششایذی ٔٛهّٛ ٌٔبِٔبر ثؼیبسی ثشای ػبِٟبی صیبدی ثٛدٜ ا٘ذ. ٘بِِ٘ٛٛٝٞبی ثشٖ  ٘بِِ٘ٛٛٝ

اِىششٖٚ ِٚز( وٝ اػبػب ٔؼشمُ اص وبیشاِیشی )ٔـخلبر ػبخشبسی( ٚ  5/5ٔٛاد ٘یٕٝ سػب٘ب ثب ٔمذاس ثب٘ذ ٌخ ثضسي )

ؿٛ٘ذ. اٟ٘ب ٕٞچٙیٗ داسای خٛاف خبِجی ٔثُ  ٔشفِٛٛطی ٘بِِ٘ٛٛٝ اػز، )ثشخلاف ٘بِِ٘ٛٛٝ ٞبی وشثٙی( ؿٙبخشٝ ٔی

ػخشی صیبد، ٞذایز حشاسسی ثبلا ٚ خٛاف دیضٚ اِىششیىی ٚ ٔىب٘یىی ٕٔشبص ٞؼشٙذ ٚ اص ِ٘ش ؿیٕیبیی ٚ حشاسسی ٘ؼجز ثٝ 

 ٞبی ثشٖ ٘یششایذی خٛاف ٘یٕٝ سػب٘بیی یىٙٛاخشی اص خٛد ٘بِِ٘ٛٛٝ ٞبی وشثٙی دبیذاسسش ٔی ثبؿٙذ. اص ا٘دبیی وٝ ٘بِِ٘ٛٛٝ

٘ـبٖ ٔی دٞٙذ وٝ ٔی سٛا٘ٙذ ثٝ كٛسر ٔحشُٕ ثش اػبع ٘یبصٞبی خبكی ٕٞبًٞٙ ؿٛ٘ذ، ا٘شِبس ٔی سٚد وٝ اٟ٘ب 

ػبصی ٔذَٞبی وشثٙی ثشای وبسثشدٞبی ٕٔىٗ دس ٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه ٚ ٘ب٘ٛٔىب٘یه ثبؿٙذ.  خبیٍضیٗ خٛثی ثشای ٘بِِ٘ٛٛٝ

ٞبی ٔحیي ٞبی اسٕی ٚ ٔذَاكّی ًجمٝ ثٙذی ؿٛد: ٔذَ یسٛا٘ذ ثٝ ًٛس ٌؼششدٜ دس دٚ دػشٝٞب ٔیٔحبػجبسی ٘ب٘ٛػبصٜ

ٞبی ٔحیي دیٛػشٝ اص ٞب دش ٞضیٙٝ ٚ صٔبٖ ثش    ٔی ثبؿٙذ. ٔذَسش ِٚی ایدبد ٚ اخشای آٖٞبی اسٕی دلیكدیٛػشٝ. ٔذَ

ذَ ٔىب٘یه ی یه ٔوٙٙذ. ایٗ سػبِٝ دسكذد اسائٝٔٛاد سا ِحبٍ ٕ٘یی ٘ب٘ٛسش٘ذ أب ٔبٞیز ٌؼؼشِٝ٘ش ٔحبػجبسی وبسآٔذ

ٞبی ثشٖ ٘بِِ٘ٛٛٝ ثیبٖ ؿذٜ ثشای سحّیُ سفشبس ٔىب٘یىی ٚ خٛاف ٔىب٘یىیِٔٛىِٛی خبْٔ ٔی ثبؿذ وٝ ٔضایبی دٚ ٔذَ 

سا دس ثش داؿشٝ ٘یششایذی وبیشاَ ؿبُٔ سفشبس وٕب٘ـی سحز ثبسٌزاسی ٞبی ٔخشّف ٚ ٔذَٚ یبً٘ ًِٛی ٚ ٘ؼجز دٛآػٖٛ 

ثشٖ  ٞبیِِٛٝی ٘ب٘ٛثٝ ٓٙٛاٖ إِبٖ دبیٝ ز دٛآػٖٛ ثشٖ ٘یششایذ ٍٞضاٌٛ٘بًَ ٚ ٘ؼجثذیٗ ِٔٙٛس، اثشذا ٔذَٚ یب٘ .ثبؿذ

ػذغ ثب ثشلشاسی دیٛ٘ذی ثیٗ ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی ٚ سئٛسی . ، ثب اػشفبدٜ اص سئٛسی سبثْ چٍبِی سٔییٗ ؿذٜ اػز٘یششایذی

سفشبس  اَ ٔحبػجٝ ؿذٜ ا٘ذ ٚٞبی ثشٖ ٘یششایذی وبیشسبثْ چٍبِی، ثٛاثز ٘یشٚیی ٔذَ ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی ثشای ٘بِِ٘ٛٛٝ

دیٛاسٜ سحز ثبسٞبی ٔحٛسی ٚ دیچـی ٔٛسد ثشسػی لشاس دیٛاسٜ ٚ چٙذوبیشاَ سه ٞبی ثشٖ ٘یششایذیوٕب٘ـی ٘بِِ٘ٛٛٝ

 ٞبی ٔٛخٛد دس دثیشٜ ٔی ثبؿذ.ٌشفشٝ ا٘ذ. ٘شبیح ثذػز آٔذٜ اص سحّیُ اسائٝ ؿذٜ، ثیبٍ٘ش سٌبثك ثؼیبس خٛة آٖ ثب دادٜ

 

ی ثشٖ ٘یششایذی، ثشٖ ٘یششایذ ٍٞضاٌٛ٘بَ، وٕب٘ؾ،  ٔىب٘یه وٛا٘شْٛ، ٘ب٘ٛ ِِٛٝ ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی،: ّبی کلیذیٍاطُ
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Abstract 

Prediction of buckling behavior of boron nitride nanotubes via a molecular mechanics 

model 
 

Sina Malakpour 

 

Boron nitride nanotubes (BNNTs) have been the subject of extensive studies for many years. 

The BNNTs are known as semiconductor materials with large band gap (5.5 eV), basically 

independent of the chirality (Structural specifications) and morphology of the tube (despite 

CNTs). They also possess interesting properties such as strong hardness, high thermal 

conductivity, excellent pizoelectrical and mechanical properties, and being more chemically and 

thermally stable than carbon nanotubes (CNTs). As the BNNTs present uniform semiconducting 

properties which can be possibly tuned according to specific needs, they are expected to be good 

alternatives to CNTs for possible applications in nanoelectronics and nanomechanics. 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 boron nitride nanotubes including buckling behavior under 

different loadings and longitudinal Young’s moduli and Poisson’s ratio. To this end, Young’s 

modulus, Poisson’s ratio of hexagonal boron nitride as the basic element of boron nitride 

nanotubes is 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 and the buckling behavior of single- and multi-

walled chiral boron nitirde nanotubes under the action of axial and torsional loads is 

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; Boron nitride nanotubes;Hexagonal 

boron nitride; Buckling; Mechanical properties. 
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وٝ دس ایٗ ٔحذٚدٜ، ا٘ؼبٖ لبدس اػز ا٘وٛاّ سشویجوبر، آِیبطٞوب، ٚػوبیُ ٚ     ثبؿذ ای اص سىِٙٛٛطی ٔیسىِٙٛٛطی ٔحذٚدٜ٘ب٘ٛ

ًشاحوی ووشدٜ ٚ    1ٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ سا دس ٔمیبع اسٕی ٚ ِٔٛىِٛی ٚ دس اثٔبد ٘ب٘ٛٔششیٞب ٚ ػبصٜوّی ػیؼشٓاثضاسٞب ٚ ثٝ ًٛس

دس  ٞوب  آٖٞوب ٚ لوشاس دادٖ   ٞب ٚ ِٔٛىَٛثٝ ٔشحّٝ ػبخز ثشػب٘ذ. سٚؽ ػبخز دس اوثش ٔٛاسد، ثٝ كٛسر خبثدب ٕ٘ٛدٖ اسٓ

٘ب٘ٛٔشش ووٝ   100سب  1سىِٙٛٛطی ٓجبسر اػز اص اثٔبدی ثیٗ ٞبی ٔٙبػت اػز. ٔحذٚدٜ اثٔبدی ٔٛسد ثحث دس ٘ب٘ٛٔٛلٔیز

ٛ  ؿٛد. ٕٞچٙویٗ، ٔوی  ایٗ ٔحذٚدٜ، ثخؾ صیبدی اص ٔحذٚدٜ اثٔبدی ّْٓٛ ٔخشّف سا ؿبُٔ ٔی سىِٙٛوٛطی سا ثوش   سوٛاٖ ٘وب٘

-ایٗ ٘بْ ٌزاسی، یٔٙی ٘ب٘ٛ ٚ سىِٙٛٛطی سٔشیف وشد. سىِٙٛٛطی دس وُ ثٝ ٔٔٙی ػوبخز اثوضاس  اػبع اخضاء سـىیُ دٞٙذٜ 

ثبؿذ ٚ ٘ب٘ٛٔشش ثٝ ٔٔٙی یه ٔیّیبسدْ ٔشش اػز. ثٙبثشایٗ، ٘ب٘ٛ سىِٙٛوٛطی ثوٝ    ٞبی وبسثشدی ثب اػشفبدٜ اص لٛا٘یٗ ّٕٓی ٔی

سىِٙٛٛطی ؿبُٔ دػوشىبسی  ٘ب٘ٛؿذ. ثٝ ًٛس خلاكٝ، ثبٞبی یه ٔیّیبسدْ ٔشش ٔیٞبی وبسثشدی دس ا٘ذاصٜٔٔٙی ػبخز اثضاس

ٖ سش، ٔحىٓػجه دٞذ سب ٔٛادیٞب دس خبی خبف خٛد، اخبصٜ ٔیٞب ثٛدٜ وٝ ثب لشاس دادٖ اسٓٔٛاد دس حٛصٜ اسٓ سوش،  سوش، اسصا

 . ] 1[سش ٚ ثب دلز اثٔبدی ثبلاسش ػبخشٝ ؿٛ٘ذ سٕیض

َ حبو  ثٝ ثیبٖ ػبدٜ سش ّٓٓ ٘ب٘ٛ ٌٔبِٔٝ اكَٛ اِٚیٝ  100سوب   1ٞوب ٚػوبخشبسٞبیی ثوب اثٔوبد ثویٗ      ٓ ثش سفشبس ِٔٛىوٛ

ٞبیی ثب ا٘ذاصٜ ٘وب٘ٛٔششی   ٘بٔیٓ. ٘ب٘ٛسىِٙٛٛطی وبسثشد ایٗ ػبخشبسٞب دس دػشٍبٜ٘ب٘ٛٔششاػز، ایٗ ػبخشبسٞب سا ٘ب٘ٛ ػبخشبسٔی

خذیذی اص ػبخز ٔٛاد ثٝ سٛاٖ اص ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی اسائٝ ٕ٘ٛد ایٗ اػز وٝ ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی ؿىُ  اػز. سٔشیف دیٍشی وٝ ٔی

ی سِٛیذ وبسآٔذ بؿذ. ثٝ ٓجبسر دیٍش ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطثدسٔمیبع ٘ب٘ٛ ٔی ٞب آٖٚػیّٝ وٙششَ ٚ دػشىبسی ٚاحذٞبی ػبخشٕب٘ی 

ٞوبی ٘وٛ ُٟوٛسی اػوز ووٝ      ثوشداسی اصخوٛاف ٚ دذیوذٜ   ٞب ثب وٙششَ ٔبدٜ دسٔمیبع ًِٛی ٘ب٘ٛ ٔشش ٚ ثٟشٜ ٔٛاد ٚ دػشٍبٜ

 ا٘ذ.ٝدسٔمیبع ٘ب٘ٛ سٛػٔٝ یبفش

آیذ وٝ چٝ چیضی دسٔمیبع ٘ب٘ٛٔششی ٚخٛد داسد وٝ یه سىِٙٛٛطی ثشدبیوٝ آٖ ثٙوب    ؿبیذ ایٗ ػٛاَ دسرٞٗ دذیذ

ٟ٘بدٜ ؿذٜ اػز. آ٘چٝ ثبٓث ُٟٛس ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی ؿذٜ ٘ؼجز ػٌح ثٝ حدٓ ثوبلای ٘وب٘ٛٔٛاد اػوز. ایوٗ ٔٛهوّٛ یىوی       

وٙٙوذ ٚ  ٗ ٔمیبع، ٔٛاد ؿوشّٚ ثوٝ سغییوش سفشوبسی ٔوی     اصٟٕٔششیٗ خلٛكیبر ٔٛاد سِٛیذ ؿذٜ دسٔمیبع ٘ب٘ٛ اػز. دسای

وٙٙذ. دس ایٗ ٔمیبع، ثشخی سٚاثي فیضیىی وٝ ثشای ٔٛاد ِٕٔٔٛی وبسثشد داس٘ذ، ای ٔبدٜ غّجٝ ٔیسفشبسػٌٛح ثشسفشبس سٛدٜ

ٚ ثٔٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝ خٛاف ٔىوب٘یىی )ٔثوُ ػوفشی خیوشٜ وٙٙوذٜ ٚ ٔمبٚٔوز وــوی ٚ خوٛاف حشاسسوی ٚ          ؿٛ٘ذ ٘من ٔی

 ًٛس وّی ٔشفبٚر اص خٛاف دسٔمیبع ٔبوشٚ خٛاٞذ ثٛد.ٝ دسایٗ ٔمیبع ثی ٓبِی(، اِىششٚ٘یى
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ثبؿوذ. دس ایوٗ   سىِٙٛٛطی سٛػي ا٘ؼبٖ، ثشخلاف سلٛس ٕٓٛٔی داسای ػوبثمٝ سوبسیخی ًوٛلا٘ی ٔوی    اػشفبدٜ اص ٘ب٘ٛ

دوغ اص آٖ،  . ] 2[سٛػوي لوْٛ ٔبیوب ٚخوٛد داسد      ساثٌٝ، ؿٛاٞذی ٔجٙی ثش ٘ب٘ٛ ػبخشبسی ثٛدٖ سً٘ آثی ثٝ وبس ثشدٜ ؿذٜ

اص رسار ًلا ثشای س٘وً   ٞب آٖٞبی ص٘ذٜ اػشفبدٜ وشد٘ذ، ثٝ ایٗ كٛسر وٝ ٞبی ثب سً٘ اص ایٗ ٔٛاد دس ػبخز خبْ ٞب سٚٔی

1ٞب وٝ ثشای ٘خؼشیٗ ثبس وـف ٌشدیذ، خبْ ِیىٛسٌٛعای اص ایٗ خبٌْشفشٙذ. ٕ٘ٛ٘ٝ ٞب ثٟشٜ ٔیآٔیضی ایٗ خبْ
 ثبؿذٔی  

ٞبی وٝ ٔشّٔك ثٝ لشٖ چٟبسْ لجُ اص ٔیلاد ثٛدٜ ٚ داسای رسار ٘ب٘ٛٔششی ًلا ٚ ٘مشٜ اػز وٝ دس ٍٞٙبْ لشاس ٌشفشٗ دس ٘ٛس

 .]1[دٞذ  ٞبی ٌٛ٘بٌٛ٘ی سا اص خٛد ٘ـبٖ ٔیٔخشّف، سً٘

ع ووبس  ای ثٛد وٝ ٚاسد ایوٗ حوٛصٜ ّٕٓوی ٌشدیوذ. اػوب     ٞبی ٔخشّف ّٕٓی، ثیِٛٛطی اِٚیٗ ؿبخٝدس ٔیبٖ ؿبخٝ 

-سٛاٖ ثٝ ٓٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝثبؿذ. اص ٔٛسچٝ، ٍٔغ ٚ دـٝ ٔیٞبی دس اثٔبد ٘ب٘ٛٔششی ٔیی ثیِٛٛطیىی ثش اػبع ٚاوٙؾٞب ٔبؿیٗ

سىِٙٛوٛطی چیوض دیٍوشی اػوز. یىوی اص ٘خؼوشیٗ       ٞبی ًجیٔی ٘بْ ثشد. ثب ایٗ ٚخٛد، داػشبٖ ّٕٓی ٘ب٘ٛای اص ٘ب٘ٛٔبؿیٗ

ٞوب  ثبؿذ. ثٔذٔی 2سٛػي ٔبیىُ فبسادی 1857وّٛییذ رسار ًلا دس ػبَ  ٞبی ّٕٓی دس ایٗ ساثٌٝ، ٌضاسؽ ػبخزٌضاسؽ

اص وشثٗ ػیبٜ ثٝ ٓٙٛاٖ یه ٔبدٜ افضٚد٘ی ثشای سً٘ وشدٖ ٚ اػوشحىبْ ثخـوی ثوٝ لاػوشیه اػوشفبدٜ ؿوذ. اػوشفبدٜ اص        

سجخیش ٚ سٝ ٘ـیٗ ، رسار ٘ب٘ٛٔششی 1940ػبَ دیؾ آغبص ٌشدیذ. دس اٚایُ دٞٝ  70ٞبی ثب ػبخشبس ٘ب٘ٛٔششی، اص وبسبِیؼز

ؿذٜ ػیّیىب ػبخشٝ ؿذ ٚ دس آٔشیىب ٚ إِٓبٖ ثٝ ٓٙٛاٖ خبیٍضیٙی ثشای رسار سیض وشثٗ ػیبٜ ثشای ٔمبْٚ ػبصی لاػوشیه  

ػویّیىب، وبسثشدٞوبی ٚػویٔی سا دس ٔحلوٛلار سدوبسی سٚصٔوشٜ دیوذا وشد٘وذ. ایٍٙٛ٘وٝ           3ثٝ ٔلشف سػیذ. رسار آٔٛسف

ٞبی ؿیش خـه ثذٖٚ ؿیش ٔخلٛف لٟٜٛ ٌشفشٝ سب لاػشیه اسٛٔجیوُ  ٛدسٔحلٛلار داسای ٔحذٚدٜ ٚػیٔی ٞؼشٙذ. اص د

ٞبی ٘وب٘ٛٔششی فّوضار ثوشای رخیوشٜ     ، دٛدس1970ٚ  1960ٞبی . دس دٞٝ]1[ٞبی ٘ٛسی دس ایٗ ٔحذٚدٜ لشاس داس٘ذ ٚ فیجش

ٗ  4ٞبی ٘ب٘ٛٔششی سٛػي ٌشا٘ىٛػیز ، وشیؼشب1976َاًلآبر ثش سٚی ٘ٛاس ػبخشٝ ؿذ. دس ػبَ  ب اػوشفبدٜ اص  ، ثو 5ٚ ثوٛسٔ

 .]3[سٚؽ سجخیش ٌبص وبُٔ سِٛیذ ٌشدیذ 

ٔویلادی ووٝ    60ٚ یىی اص ٔـٟٛسسشیٗ فیضیىذا٘بٖ دٞٝ  1965سیچبسد فبیٕٙٗ ثش٘ذٜ خبیضٜ ٘ٛثُ فیضیه دسػبَ  

دس ٕٞبیؾ خبٔٔٝ فیضیه آٔشیىب ًی یوه ػوخٙشا٘ی، دویؾ ثیٙوی      1960دسػبَ  اػزّمت ثٝ دذسّٓٓ ٘ب٘ٛ سىِٙٛٛطی ٔ

ٕٞیٗ خّٕٝ دبیٝ ّٓٓ ٘ب٘ٛ سىِٙٛوٛطی   «.فوبی صیبدی دس دبییٗ ٚخٛد داسد » خزاثی سا ثیبٖ ٕ٘ٛد. ٚی ثیبٖ وشد ا٘ملاثی ٚ
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