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  :چكيده

ي كربني تك ديواره تحت بارهاي محوري فشاري و ممان ها رو كمانش نانولوله نامه پيش در پايان

همچنين تأثير .  مورد بررسي قرار گرفته استABAQUSافزار المان محدود  پيچشي با استفاده از نرم

جايي متناظر آن  و ممان پيچشي كمانش و زاويه  جاي بر بار بحراني كمانش و جابه انواع عيوب تهي

ضرورت فراهم آوردن شرايط خاص آزمايشگاهي و . ر گرفته استپيچش متناظر آن مورد مطالعه قرا

ي اين مدل ساختاري جديد  هاي اتمي عامل و محرك اصلي جهت ارائه سازي نيز زمان بر بودن شبيه

در حقيقت مدل . هاي پيشين را ندارد هاي روش باشد؛ كه علاوه بر داشتن دقت مناسب، محدوديت مي

. باشد كه تا حد زيادي عيوب آنها را از بين برده است اختاري ديگر ميهاي س ارائه شده تركيبي از مدل

هاي غير خطي و جهت مدل  هاي كششي و پيچشي، اتصال دهنده كنش به منظور مدل كردن برهم

در ادامه نتايج حاصله با  .مورد استفاده قرار گرفته استاي، فنر غير خطي  هاي زاويه كنش كردن بر هم

هاي  هاي كمانشي نانولوله توان نشان داد كه رفتار پيوسته مقايسه شده است و مينتايج حاصل از مدل 

 و مدول يانگ nm066/0 با ضخامت (اي هاي استوانه فتارهاي كمانشي پوستهركربني شباهت زيادي با 

Tpa 5/5 (مقايسه شده هاي ديگر نتايج بدست آمده با برخي از نتايج حاصل از مدل در پايان نيز .دارد 

توان نتيجه گرفت مدل ساختاري ارائه شده داراي دقت بالائي  هاي انجام گرفته مي از مقايسه .ستا

  .باشد هاي ساختاري گذشته فاقد آن مي باشد كه مدل هائي مي باشد و علاوه بر آن داراي قابليت مي
  

  جاي ، عيوب تهي تك ديواره، بار محوري فشاري، ممان پيچشيهاي كربني كمانش، نانولوله :كلمات كليدي
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  مقدمه -1-1

 بـسيار    علمـي  هـاي   حركت شتابان و رو به رشد استفاده از نانو تكنولوژي در جهـان امـروز، شـاخه                     

هاي كربني از جملـه       توان گفت نانولوله   پيش روي دانشمندان و محققين قرار داده است و مي         زيادي را   

تحولي بـزرگ را در ايـن علـم بـه وجـود           كه باشد  هاي نانو تكنولوژي مي     هشاخترين     و اساسي  مهمترين

از ايـن تحـول جديـد در علـم نـانو       توان سـر آغ ـ    را مي )) 1(شكل (C60 كشف ساختار اتمي     .آورده است 

 از  2 از دانـشگاه آريزونـا و ولـف گانـگ كراشـمر            1اي توسط دونالد هـافمن      مقاله 1990در سال    .انستد

 در نشريه  است،    اتم كربن  60لانگ مبني بر كشف ساختار جديدي از كربن كه داراي         پ سسسسه ماك ؤم

  . كه تا قبل از آن  تنها به صورت تئوري پيش بيني شده بودساختاري . به چاپ رسيد3نيچر

  
  C60ائي از ساختار اتمي نم) 1-1(كلش

اي جديد به علوم نانو گرديد و محققان بيشتري را به بررسـي ايـن اتـم                   اين امر سبب باز شدن دريچه     

 هـاي    ساختار شگفت انگيز ديگـري از اتـم        1991؛ به طوري كه در سال       ]1[ردمنحصر به فرد تشويق ك    

 شد و توجه بسياري از محققين و دانـشمندان را  كشف ]2[4ايجيما  كربني توسطي كربن به نام نانولوله

خواص منحصر به فرد مكانيكي و الكتريكي اين ساختار براي اين محققين            . نمودبه سمت خود معطوف     

 همراه با چگالي كـم آن، ايـن    براي اين ماده    Tpa1 بيش از مدول يانگ     . بسيار جالب و قابل توجه بود     

پـس از كـشف ايـن مـاده و           .كرد ز بسياري مواد ديگر متمايز مي     ماده جديد را از نظر خواص مكانيكي ا       

                                                 
1 - Donald Huffman  
2 - Wolfgang Kratschmer 
3 - Nature 
4 - Iijima 
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بررسي هاي انجام شده وجود سه ساختار متفاوت از اين ماده براي محققين به اثبات رسيد كـه شـامل                    

 نـشان  )3(و ) 2 (هاي  شكلشود كه در مي) ساختار نامنظم (3كايرال و   2آرمچير ،1زاگ-ساختارهاي زيگ 

 گرافيـت در جهـات      ي  ي چـرخش صـفحه     ود كه نحـوه   ش  مشاهده مي ) 2( شكل  با توجه به   .اند داده شده 

 محققـين  ، انـواع عـلاوه بـر ايـن    . هاي متفاوتي از نانولولـه گـردد   واند سبب ايجاد كايراليتي   ت  مختلف مي 

  ))4(شكل.(باشند چند ديواره نيز ميهاي تك ديواره و  هاي كربني داراي ساختار  كه نانولولهدريافتند
  

  

  
  نظر نوع كايراليتيلوله از  گيري نانو ي شكل  نحوه)2-1(شكل

  

  

 

 

 

 

 

  زاگ- زيگ ):ج(آرمچير، ): ب(كايرال، ): الف(،  كربني از نظر نوع كايراليتيهاي   نانولوله اصليانواع) 3-1(شكل

                                                 
1 -  Zig-zag 
2 - Armchair 
3 - Chiral 

)الف( )ب(   

Zig-zag Armchair Chiral 

)ج(  

(n, n) 

(n, m) 

(n, 0) 
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  چند ديواره): ب(اره، تك ديو): الف. (ها از نظر تعداد ديواره انواع نانولوله) 4-1(شكل

توان در خواص منحصر به فرد مكانيكي و  دلايل اصلي توجه محققين به اين ساختار جديد را مي

اين ساختار . دهد الكتريكي آن مشاهده نمود، كه در شرايط مختلف رفتارهاي متفاوتي از خود نشان مي

 در اي تواند كاربردهاي گسترده  مي،شود با توجه به كاربردهايي كه در آينده از آن پيش بيني مي

توان به   اين كاربردها ميي  از جمله. پيدا كند... پزشكي، مكانيكي، نظامي و صنايع و تجهيزات

 . اشاره نمود)NEMS ( مكانيكي-هاي نانو الكترو  در سيستمهاي كربني نانولولهاز ي گسترده  استفاده

 ؛ لذاباشد  به فرد مكانيكي و الكتريكي ميهمانطور كه گفته شد، اين ساختار داراي خواص منحصر

هاي كامپيوتري از جمله  سازي و شبيههاي مختلف آزمايشگاهي  رسي اين خواص با استفاده از روشبر

  .هاي اخير بوده است مسائل مورد توجه براي محققين در سال

 امـا   آوردنـد؛ روي   انجام آزمايش بـر روي ايـن سـاختار        به  هاي كربني محققين     لوله پس از كشف نانو      

ها محققين را بر آن داشـت تـا بـا اسـتفاده از                اين آزمايش   براي انجام  هاي مالي بسيار زياد    صرف هزينه 

 هـا    ايـن روش     از مهمتـرين   . بپردازنـد  مـاده ايـن   رفتارهاي  سازي    شبيه  به هاي مختلف كامپيوتري   روش

 Tight binding روش  و)MD(، شـبيه سـازي ديناميـك مولكـولي     ab-initioهـاي  تـوان بـه روش   مـي 

 .باشـد  ترين روش مي  دقيق ab-initioكه البته درميان آنها روش .اشاره كرد) تركيبي از دو روش قبل (

 بسياري سـعي    محققين،   باشند ها نيز مستلزم صرف هزينه و وقت زيادي مي         با توجه به اينكه اين روش     

)الف( )ب(   
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] 3[1 ادگـارد  2001  در سـال   .كربني كردنـد  هاي   سازي نانولوله   شبيه جهتهاي ديگري     روش ي   ارائه رد

هـاي بـين اتمـي و بـا اسـتفاده از             هـا و انـرژي      نيرو سازي  شبيهي    مدلي را ارائه كرد كه در آن به وسيله        

] 4[2 لي و چو   2003در سال   . هاي كربني را مورد بررسي قرار داد       اتصالات خرپايي مدول يانگ نانو لوله     

آنهـا بـا در نظـر       . هاي كربني تك ديـواره پرداختنـد       ررسي نانولوله با استفاده از روش المان محدود به ب       

ي هـاي فرض ـ   هاي كربن را به عنوان نقاط اتصال تير        ، اتم  گرفتن ساختار اتمي نانولوله به عنوان يك قاب       

آنها با استفاده از ايجاد ارتباط بين مكانيك        . را بر اين اساس گسترش دادند     در نظر گرفتند و مدل خود       

هـا را    و مكانيك مولكولي توانستند خواص مكانيكي تير فرضي و از آنجا مدول يانـگ نانولولـه               ساختاري  

نيز با اسـتفاده از روش      ] 7[5و كالامكارف ] 6[4، هو و همكارانش   ]5[3سرپز و پاپانيكوس   تي. بدست آورند 

مـان شـبه تيـر      سـه ال   ي آنها   ها  در روش . هاي كربني پرداختند   لوله سازي نانو  مكانيك ساختاري به شبيه   

آنها با معادل كـردن      . اند به يكديگر پيوند داده شده    ) مركز اتم (بدون داشتن حركت نسبي در يك نقطه        

 تير توانـستند خـواص مكـانيكي و      و پيچشي  ، خمشي  هاي كششي  هاي مكانيك مولكولي با انرژي     انرژي

ديـد  ج  مدل    ي   به ارائه  ]8[6رانشو همكا  ناسدالا   2004 در سال .  را بدست آورند   تير مورد نظر  هندسي  

هـا بـا اسـتفاده از        هاي كششي، خمـشي و پيچـشي بـين اتـم           هم كنش   كه در آن بر    ند پرداخت يديگر

   .اندالمان تير مدل شده و فنرهاي محوري، پيچشي

اين امر سب شـده تـا    .جود داردو و معايبي  ها  ي كه تاكنون ارائه شده است كاستي      هاي    در تمامي مدل   

هاي كربنـي را      نانولولهي آن بتوان      ان به دنبال روشي جامع و مطمئن باشند تا به وسيله          محققين همچن 

البته بايد اشاره كرد كه روش ديناميك       . مورد بررسي قرار داد   ها و شرايط مرزي مختلف        تحت بارگذاري 

بـه وقـت و      اما اسـتفاده از آن نيـاز         ؛ي بسياري است  ها  شد كه داراي قابليت   با  هايي مي   مولكولي از روش  

  .باشد  آن براي همه مقدور نميبكارگيريزيادي دارد و ي  هزينه

                                                 
1 - Odegard  
2 - Li and Chou 
3 - Tserpes and Papanikos 
4 - Hu et al. 
5 - Kalamkarov 
6 - Nasdala et al. 
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 عـلاوه بـر داشـتن       ايم كه    با توجه به توضيحات اشاره شده، در اين پروژه به دنبال ساخت مدلي بوده               

 بسيار و بررسي    در نهايت با مطالعات   . مايد برطرف ن   نيز هاي گذشته را     عيوب مدل  ،گوناگونهاي    قابليت

 مدلي شديم كه با استفاده از روش مكانيك ساختاري ايجاد گرديـد             ي    هاي گوناگون موفق به ارائه     مدل

مـورد    را  و ممان پيچشي   محوري فشاري هاي كربني تحت بار        آن كمانش نانولوله   ي   به وسيله  توان ميو  

       .دادبررسي قرار 

 گذشته و هاي در سالگرفته هاي پيش رو ابتدا مروري بر تحقيقات صورت  بر اين اساس در فصل

هاي  در فصل دوم تئوري.  شده استمرورهاي كربني  ي كمانش نانولوله هاي موجود در زمينه تئوري

به صورت  ]ABAQUS]9افزار  سازي آن در نرم در ايجاد مدل ارائه شده و چگونگي شبيه مورد استفاده

ت بار ، تحي مورد نظر  و مدل پيوستههاي كربني در فصل سوم كمانش نانولوله. مختصر بيان شده است

 نتايج اي ميان در فصل چهارم نيز مقايسه. اند  و ممان پيچشي مورد بررسي قرار گرفتهمحوري فشاري

حاصل از مدل ساختاري ارائه شده و مدل پيوسته صورت گرفته است كه در پايان نتايج حاصل از اين 

هاي نهائي بدست  گيري  و نتيجه يسه شده استمقا  نيزهاي ديگر دو مدل با نتايج حاصل از روش

    .اند آمده
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  دومفصل 

  روابط موجود ومروري بر

  مطالعات پيشين
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هاي  ي نانولوله هاي موجود در زمينه در اينجا ابتدا به صورت مختصر به بيان برخي روابط و تئوري    

ين از روابط موجود در صفحات گرافيت به ق از محقبايد گفت در حال حاضر بسياري. پردازيم كربني مي

كه در هايي  كنش هم ها و بر كنند و همان پتانسيل استفاده مي هاي كربني منظور بررسي نانولوله

 كه در ادامه به آنها اشاره گيرند در نظر ميهاي كربني نيز  صفحات گرافيت وجود دارد، براي نانولوله

  .كنيم مي

  هاي كربن  مهاي موجود بين ات كنش و برهمها  ژير انواع ان-2-1

  .  تقسيم نمود هاي كربن را به دو دسته هاي موجود بين اتم توان انرژي به طور كلي مي    
  

  )غير پيوندي(هاي كربن وجود بين اتمهاي م كنش  برهم- 1- 1- 2

در . گردند مي 2)كولومب( و الكترواستاتيك1 واندروالسكنش ها شامل دو نوع برهم كنش     اين برهم

  .پردازيم ها مي كنش ادامه به توضيح اين برهم

 ؛ واندروالسكنش برهم: الف

 ايجاد ئي  فضاي  فاصله شدن دو اتم كربن درور به دليل نزديك شدن و يا دكنش  از بر همنوع    اين 

   )).1-2(شكل (شود مي
  

  
  هاي كربن  در اتم واندروالسكنش برهم) 1-2(شكل

 نها پتانسيلط مختلفي ارائه شده است كه معروفترين آكنش واندروالس رواب برهم به منظور تعريف
  ]: 10[شود  به صورت زير تعريف ميوباشد   مي3جونز-لنارد

                                                 
1 - Van der waals  
2 -  Electrostatic(Coulomb) 
3 - Lennard-Jones 

Van der waals
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)2-1(  

بن به ها براي اتم كر اين ثابت. باشند جونز مي-لناردهاي   ثابتσ و εي بين اتمي و   فاصلهRكه در آن 

  ]:11[شوند ميشكل زير تعريف 

                                                                                        و

  ]:11[گردد ي زير تعيين مي  جونز نيز با استفاده از رابطه- نيروي لنارد

) 2-2(  

  ، كربنهاي  اتم نيروهاي موجود بين مدل كردنكنش عموماً جهت لازم به ذكر است كه از اين برهم

هاي مجاور   و اتمهاي واقع در يك ديواره  و براي اتمشود ي جداگانه استفاده مي در دو ديوارهواقع 

  .كنيم  هاي ديگر صرفنظر مي  پتانسيلدر مقابل از اين پتانسيل يكديگر
  

  ؛ الكترواستاتيككنش برهم: ب

هاي  نيرومدن به وجود آكنش بر اثر  از برهمنوعاين  ،كنش پيداست همانطور كه از اسم اين برهم

توان آن را به صورت زير  شود و مي  ايجاد مي مجاور يكديگرهاي دو اتم كترواستاتيكي بين الكترونلا

  :تعريف كرد

) 2-3                                                                                     (  

  چباشد و لذا در هي  ناچيز ميها بسيار پتانسيلايسه با ديگر كنش در مق  اين برهمتأثيربايد گفت كه 

  .شود گرفته نميها در نظر  يك از تحليل
   

  در پيوند اتميهاي موجود   پتانسيل-1-2- 2

  . اشاره شده استهاشود كه در زير به آن ر نوع متفاوت ميها شامل چها اين پتانسيل

∑ ∑
∈∈ −

=
j,i 'jb,ia b,ja,i

b,ja,i

0
es rr

qq
2
1

4
1E
πε
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  ؛1پتانسيل كشش بين پيوندي: الف

-2(شكل(شود هاي كربن در يك پيوند اتمي ايجاد مي ي بين اتم صلهاين پتانسيل بر اثر تغيير فا

2.((  

  
  هاي كربن پتانسيل كشش بين پيوندي در اتم) 2-2(شكل

 و 2 مورسروابطتوان به  براي اين پتاسيل راوابط مختلفي ارائه شده است كه از معروفترين آنها مي

لذا   وتر است ي مورس ساده  اما رابطه؛باشد ر ميت  برنر دقيقي  ميان اين دو، رابطه از. اشاره كرد3برنر

ي مورس  توان شكل غير خطي رابطه  مي.اند ن رابطه در محاسبات خود استفاده كردهاكثر محققين از اي

  :]12[را به صورت زير تعريف نمود

) 2-4(  

بين دو اتم كربن در حالت ي  فاصله(0rباشد و مقادير  ي بين دو اتم مي  فاصلهr كه در آن 

 نيروي كشش بين پيوندي نيز به شكل زير .اند آورده شده] 13) [1-2( نيز در جدولβ وeD،)تعادل

  :آيد بدست مي

)2-5(  

  ]13[ مولكوليهاي مكانيك هاي مربوط به پتانسيل ثابت) 1- 2(جدول

interaction Parameters 

ru  nmnNDe .6031.0= , 125.26 −= nmβ , nmr 142.00 =  

θu  2/.42.1 −= RadnmnNkθ , 4754.0 −= Radksextic , ο1200 =θ  

φu  2/.278.0 −= RadnmnNkφ , 2=n , ο1800 =φ  

ωu  2/.278.0 −= RadnmnNkω , 2=n , ο1800 =ω  

                                                 
1 - Bond stretching 
2 - Morse 
3 - Brenner 

{ [ ( ) ] }1e1DU 2rr
er

0 −−= −−β

[ ( ) ] ( )00 rrrr
e0 ee1D2)rr(F −−−−−=− βββ
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   بين پيوندي؛1اي پتانسيل خمش زاويه: ب

  )). 3-2(شكل(شود اين شكل از پتانسيل به دليل تغيير زاويه در دو پيوند مجاور يكديگر ايجاد مي

  
  هاي كربن  بين پيوندي در اتماي خمش زاويهپتانسيل ) 3-2(شكل

باشد كه به  سيل مورس مي نيز روابط مختلفي ارائه شده است كه معروفترين آنها پتانبراي اين پتانسيل

  ]:12[گردد شكل زير تعريف مي

)2-6(  

 ،)دلاي بين دو پيوند در حالت تع زاويه(0θباشد و مقادير  ي بين دو پيوند مجاور مي  زاويهθكه در آن 

θk و sextick اي بين  توان از طريق ايجاد رابطه ا مي ر6-2ي  معادله. آورده شده است) 1- 2(در جدول

اي كوچك ه بر اين اساس براي جابجائي. سب كشش به دست آورد خمش بر ح ي كشش و زاويه

  ]: 3[ي زير را بدست آورد توان رابطه مي

)2-7(  

  .باشد  مي∆R و ∆θهاي مربوط به   موقعيتي نشان دهنده) 4-2(شكل

  

  

  

  

  

  ∆R و∆θ مربوط بههاي موقعيت) 4-2(شكل

                                                 
1 - Angle variation or Bond bending 

( ) [ ( ) ]4
0sextic

2
0 k1k

2
1U θθθθθθ −+−=

( ) nm142.0r,
r

R2
0

0

=≈
∆θ∆

θ∆

R∆

  r0 


