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  چكيده

  
ويت كننده، الاستومر با فرض عدم تجمع ذرات تقنانوكامپوزيتهاي پليمري بر پايه پلي آميد و پلي الفين  مدولدر اين پروژه 

ناحيه  ،ه اي ، كروي و استوانه اي) ( لاي نانو تقويت كنندهساختارهاي هندسي متفاوت درمدل ارائه شده مدلسازي شده است. 
مورد بررسي  نانو كامپوزيت و جهت گيري تصادفي نانو تقويت كننده ها به عنوان عوامل مؤثر در خواص نهايي سطح مشترك

كننده در يكي از  هدف از اين مطالعه پيش بيني مدول نانوكامپوزيتها با فرض واقع شدن ذرات نانوتقويت .قرار گرفته است
 مورد بررسي قرار گرفتسه مرحله  بر اين اساس مدل نهايي درفازهاي پليمري (بر مبناي ضريب خيس شوندگي) مي باشد. 

ساده دو  آلياژسيستم را به يك  متعاقباً  كه كننده در محيط تعريف شدهعدم حضور ذرات نانو تقويت با فرض  مرحله اول
ماتريس  -اجزاء، به دو بخش قطره . در اين مرحله سيستم مخلوط پليمري بر مبناي آستانه اتصال مي نمايدجزئي پليمري تبديل 

پيش از رسيدن كسر حجمي فاز پراكنده به آستانه اتصال، سيستم فقط شامل مورفولوژي قطره    .گرددپيوسته تقسيم مي  همو
قطرات فاز مذكور جزء پيوسته نيز در سيستم نمايان مي و بهم پيوستن ماتريس بوده كه رفته رفته با بيشتر شدن كسر حجمي 

شود. در نقطه وارونگي فازي جابه جايي فازهاي بدليل افزايش كسر حجمي فاز پراكنده اتفاق مي افتد، و سيستم در اين نقطه به 
ده داده و بنابراين تمام فاز پيوسته جاي خود را به فاز پراكن پس از نقطه جابه جايي فازي،صورت كاملاً پيوسته خواهد بود. 

فازها دوباره اتفاق مي افتد. مدل ارائه شده در اين بخش با اعمال  جابه جاييتغييرات مورفولوژيكي توصيف شده، با فرض 
 هم ماتريس و -قطره ازجزاءتوسط مدلهاي مربوط به هر كدام از ( مدول شده بر مقادير پيش بيني  F(D)ضريب سازگار كننده

. مرحله دوم، بر مبناي  پيش بيني مدول نانو كامپوزيتهاي پليمري با فرض نهايي مخلوط پليمري محاسبه مي شودمدول  پيوسته)
ه شكل هندسي نانو تقويت كننده عدم تجمع اين ذرات و همچنين تك جزئي بودن ماتريس پليمري شكل گرفت. در اين مرحل

ميان ذرات نانو تقويت كننده و ماتريس پليمري) به عنوان و همچنين حضور ناحيه بين سطحي (  ها ، جهت گيري تصادفي
غالبا ً از معادلات و قوانين حاكم بر  محاسباتي وارد مدلسازي شدند.مقادير و به صورت  هاي بسيار مهم تعريفپارامتر

مدل مذكور استفاده شد. اين مدل از سه  توصيف چارچوب براي به عنوان مبناي محاسباتي، كامپوزيت هاي الياف پيوسته
( صفحه اي، استوانه  از ذرات نانو تقويت كننده دلالت مي كند يشكل هندسي خاص مي شود، كه هر كدام برقسمت تشكيل 

افزايش پيچيدگي با اين تفاوت كه  ه،داي پيش فرض هاي يكسان بواي و كروي). اساس و روند محاسباتي هر سه مدل بر مبن
تعيين شده  يها مرحله سوم ، شامل ادغام مدل .را نيز به دنبال دارد ويت كننده ها ، بالطبع پيچيدگي محاسباتيانوتقهندسي ن

 در يكي از فازها، مي توان آن ويت كنندهجه به فرض قرار گرفتن ذرات نانوتق. در اين مرحله با تومي باشدمرحله اول و دوم 
ورت يك مخلوط ماتريس تك جزئي در نظر گرفت) و در نهايت كل سيستم را به ص را به عنوان يك نانوكامپوزيت ( با فاز

بين دو فاز  ينن( بين نانوتقويت كننده ها و همچ سطح مشترك يندگي كامل فازها، استحكام بالاپليمري فرض كرد. چسب
در  .نام برد رض هاي حاكم بر اين مدلپليمري)، توزيع مناسب، امتزاج ناپذيري دو فاز پليمري در يكديگر و ... را مي توان از ف

از و همچنين  ارايي مدل هاي انجامبررسي دقت و ك به منظورتعيين مدول  برايكرنش  -تنش آزمون هاي هر كدام از مراحل
 ديگر نيز براي افزايش سطح اطمينان از صحت فرضيات و كارايي مناسب مدل هاي در منابع علميداده هاي گزارش شده 

 استفاده شد.
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   اولفصل 

 

  

  مقدمه -١

كامپوزيت در تعريف به ماده اي اطلاق مي شود كه اجزاي تشكيل دهنده آن در مقياس ماكرو، ميكرو 
وحتي نانو قابل تشخيص از يكديگر بوده و ويژگيهاي ماده نهايي از هر يك از اجزاي تشكيل دهنده بهتر 

نسبي كه از لحاظ خواص مكانيكي، پايداري ابعادي،  هاي باشد. كامپوزيتهاي پليمري از ديرباز بدليل برتري
، مورد توجه و استفاده بسيار را مي باشندمقاومت حرارتي، استحكام و ... نسبت به ساير گروه هاي پليمري دا

در (پليمرها   اندك سفتي و مقاومت مكانيكي بهبوداين امر همواره به عنوان راه حلي براي  قرار گرفته اند.
  بشمار رفته است. )لزاتمقايسه با ف

د.ماتريس نس پليمري و يك فاز تقويت كننده مي باشكامپوزيت هاي پليمري  تشكيل شده از يك ماتري 
از پليمرهاي گرماسخت و يا گرمانرم انتخاب مي شود. مواد  ،پليمري بر اساس شرايط سرويس دهي مطلوب

ننده استفاده كرد. شكل غالب اين فاز به صورت فاز تقويت ك به عنوانمختلف آلي، معدني و ... را مي توان 
همواره يكي از  ١كلاف پيوسته الياف، پارچه بافته شده، الياف خرد شده و ... مي باشد. پارامتر سطح ويژه

سطح  چراكه بيشتر بودن اين پارامتر به مفهوم ،تقويت كننده بشمار مي رود مهمترين پارامترهاي مربوط به فاز 

                                                            
1 Specific area 
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ر مورد الياف مي توان بيشترين مساحت . دافزايش تقويت شوندگي استو با ماتريس  بيشتر ذراتتماس 
  نسبت داد.   ٢و قرص  ١سطح را به شكل ليف بسيار بلند

ه داراي تفاوتهايي تقسيم مي شوند ك ٤و الياف كوتاه ٣در مقياس ماكرو به دو دسته الياف بلند كامپوزيتها
 . ]1[)طول بحراني و ... اشاره كرد ،٥تأثيرات انتهايي اليافبا هم هستند(

سيار مهم كه در زمينه كامپوزيتها مورد توجه بوده و هست، وزن محصول نهايي مي باشد. بر همين پارامتر ب
اساس همواره سعي بر كاهش وزن قطعه نهايي با حفظ خواص مطلوب و حتي بهبود آنها بوده است. 

ري نانو اين امر را به سهولت ممكن مي سازد. سطح ويژه بسيار زياد تحقيقات انجام شده نشان داد كه فناو
كامپوزيت هاي مشابه با ايجاد خواص  ذرات تقويت كننده، حجم بسيار كمتر مورد نياز از اين مواد براي

، شرايط فرايندي بهتر و ... از مواردي هستند كه سمت و سوي پيشرفت تكنولوژي كامپوزيت ها را به متداول
د پليمري در قالب كامپوزيت از موا گروهاين  ربراي اولين با. ه اندده از نانو تقويت كننده ها سوق داداستفا
تفاوت نانوكامپوزيتها با كامپوزيتهاي متداول در مفهوم تنها   .]2[معرفي شد 1970س در سال / خاك رپليمر

ه عكس شيواست، حال آنكه معادلات و قوانين حاكم بر  ساختار داخليحضور يك جزء با مقياس نانو در 
العمل آنها در مقابل تنش هاي ( كششي، فشاري، خمشي، حرارتي و ...) كاملاً متفاوت است. دليل اين امر را 

در مقايسه با كامپوزيت هاي (ناحيه سطح مشترك در تعيين خواص نهايي  همي توان به سهم قابل توج
نانو باعث مي شود كه  در مقياس از ابعاد ذرات تقويت كنندهنسبت داد. قرار گرفتن حداقل يكي  )متداول

به هيچ وجه قابل چشم پوشي نباشد در صورتيكه در مكانيك  ضخامت ناحيه سطح مشترك در محاسبات
  كرد. صرفنظربه راحتي از اين پارامتر مي توان  )الياف بلند و الياف كوتاه(كامپوزيتهاي متداول 

ويژه در زمينه هاي تحقيقاتي)، صرفه جويي در ها ( به  آزمونكاهش هزينه، اجتناب از انجام پي در پي 
 ابزار شبيه سازي فرايندها) پيش بردهبه عنوان  (زمان و ... همواره علوم مختلف را به استفاده از علم رياضي

است. بر همين اساس مدلسازي رياضي  يك سيستم، همواره يكي از مهمترين و راهگشاترين روش ها براي 
  و پيش بيني نتايج مطلوب بشمار رفته است. چهارچوب كلي حاكم يش سطح درك افراد ازافزا

ه است، را به خود جلب كرد توجه محققان زيادي اخير مدلسازي در زمينه نانوكامپوزيتها در سالهاي
  .]6-3[اد بوده استبطوريكه همواره سعي در ارائه مدلهايي با پيش فرض هاي صحيح و نتايج قابل اعتم

اشكال اساسي كه در بسيار از تلاشهاي اوليه براي مدلسازي نانوكامپوزيتها به چشم مي خورد، عدم دخالت 
ار زياد در مقادير پيش مي باشد. اين امر باعث ايجاد خطاي  بسيناحيه سطح مشترك در محاسبات  تأثيرات

                                                            
1 Continuous fiber 
2 Platelet 
3 Long fiber 
4 Short fiber 
5 End effect 
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تمهيداتي براي رفع اين مشكل انديشيده  ]7[، نسبت به مقادير واقعي مي گردد. در تحقيقات اخيربيني شده 
مؤثر ديگر مانند جهت گيري تصادفي  عوامله بهبود نسبي نتايج منجر گشته، اما كماكان شده است كه ب

ذرات نانوتقويت كننده ( كه در غالب موارد مشاهده مي شود)، شكل هندسي اين ذرات و ... در فرضيات 
   اوليه و بنياني اين مدلها به چشم نمي خورند.

و پلي الفين الاستومر شده   يه پلي آميدي پليمري بر پاتحقيق سعي بر مدلسازي نانوكامپوزيتها اين در
ساختار ، حضور يك مخلوط پليمري به عنوان ماتريس در ويژگي بارز اين دسته از نانوكامپوزيت ها   است.

همين امر باعث ايجاد تفاوت هايي در مدل حاكم بر ساختار مذكور نسبت به مدل ها نانوكامپوزيت مي باشد. 
يش فرض هاي در نظر گرفته شده در اين مدل مي توان به قرار گرفتن ذرات نانو تقويت از پديگر است. 

در مقياس ماكرو، جهت  )، همگن بودن سيستم نانوكامپوزيتشونده در يكي از فازها ( و نه در سطح مشترك
رات گيري تصادفي ذرات نانوتقويت كننده، حضور ناحيه سطح مشترك، پارامترها مربوط به شكل هندسي ذ

  نانوتقويت كننده و ... اشاره كرد. 
سه مرحله اي محاسباتي در نظر گرفته شده  ب كلي مدل مذكور، يك روشبراي رسيدن به چهارچو

  است:
 مدلسازي مخلوط هاي پليمريالف :   

 مدلسازي نانوكامپوزيتهاي پليمري با فرض تك جزئي بودن ماتريس پليمريب :        

     2و  1ت آمده از مراحل ادغام مدلهاي بدسج :   

ي از ، نمونه هاي3و  2 ، 1مدلهاي بدست آمده در مراحل  و دقت نتايج نهايي صحت فرضيات براي بررسي
 كششي واقع شدند. علاوه بر اين، رنش براي تعيين مدولك -تنش  آزمونتحت  طريق اختلاط مذاب تهيه و

مورد استفاده قرار مينان از عملكرد مناسب مدلها نيز براي اط ديگر در منابع علمي شده منتشراطلاعات 
 .گرفتند
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هاي پليمري در است. از ديگر مزاياي مخلوط مورد نياز و تجاري سازي آن 1محصول در مقياس صنعتي
اين محصولات درتركيبي از خواص منحصر به فرد وجود به مي توان  ،جديد هاي سنتز شدهپليمرمقايسه با 

اشاره داشت كه به راحتي توسط ساختارهاي پليمري جديد حاصل نخواهند شد. بر همين اساس امروزه علم 
 و هزينه به جاي صرف وقت اختلاط پليمرهاپليمر سعي بر رفع نيازهاي جديد بشر با استفاده از تكنولوژي 

  براي سنتز و توليد ساختارهاي پليمري جديد دارد.
در زندگي روزمره ما بسيار پر رنگ شده است.توليد تاير به صورت مخلوطي  اين تكنولوژينقش امروزه 

 يا ، پلي پروپيلن وABSاز لاستيك و پليمرهاي مقاوم در برابر ضربه ( پلي استايرن مقاوم در برابر ضربه، 
PVC  الكترونيك، ، صنايع خانگيمقاوم در برابر ضربه) ، استفاده از مخلوط پليمرهاي مهندسي در لوازم

از انواع كاربرد اين گروه از مواد مي  2هافيلم د مخلوطهاي پلي الفيني در توليد توليد قطعات اتومبيل و كاربر
  باشد.

متزاج پذيري و ... با يكديگر تفاوت مانند رفتار فازي، ساختار، ا ويژگي هاييمخلوطهاي پليمري در 
مي شود. امتزاج پذيري آنتروپي اختلاط و ...نسبت داده تنوع به تفاوت در كسر حجمي ، آنتالپي،  اين. دارند

يه به يك لاق مي شود كه فرايند اختلاط در مقياس مولكولي انجام شده باشد و ساختار مخلوط شببه حالتي اط
ايد به اين نكته اشاره كرد كه در اغلب فرايندهاي اختلاط پليمري به دليل مثبت ب ماده تك فاز به نظر برسد.

صورت امتزاج ناپذير اختلاط به  ،بودن آنتالپي و همچنين بسيار كوچك بودن( و يا حتي منفي بودن) آنتروپي
ج پذير . البته، عليرغم وجود يكسري از مخلوط ها كه به صورت طبيعي با يكديگر امتزاانجام مي پذيرد

مواد وجود دارد. براي مثال مي توان از  اجزاي يك مخلوطهستند، روش هايي نيز براي امتزاج پذير كردن 
. يكي از ) استفاده كردتبديل مي كند 4و يا پيوندي 3ليمر بلاكپكه مخلوط پليمري را به يك كومكمل( 

( براي مثال  خواص نهايي آنها است مزاياي مخلوط هاي امتزاج پذير نسبت به مخلوط هاي امتزاج ناپذير در
، ميانگين خواص اجزاي نهايي مطلوب خواص يك ساختار امتزاج پذير خواص مكانيكي) ، چرا كه در

به دليل چسپندگي ضعيف در ناحيه سطح مشترك بين  تشكيل دهنده مي باشد. مخلوط هاي امتزاج ناپذير
البته اين مشكل را مي توان با استفاده از سازگار  نيكي از خود نشان مي دهند.فازها اغلب ناسازگاري مكا

يك پليمر سخت به عنوان ماتريس و  شده ازكننده ها حل كرد. مخلوط هاي مقاوم در برابر ضربه تشكيل 
و كريستالي را با اضافه كردن يكسري  يك الاستومر به عنوان فاز پراكنده هستند. مخلوط پليمرهاي شيشه اي

  .]8[ن در صنايع اتومبيل سازي مورد استفاده قرار داداز افزودني ها مي توا

                                                            
1 Scale‐up 
2 Film 
3 Block copolymer 
4 Grafted copolymer 
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شده  ]36[پلي ( وينيليدين كلرايد)و  ]35[پنتن) -1 -متيل  -4، پلي(]12،13 [، پلي بوتن ]34[متااكريلات)
است. تاكنون تنها تعدادي از نانوكامپوزيت هاي خاك رس مذكور در مقياس صنعتي توليد شده اند كه به 

  رسد كامپوزيت پلي پروپيلن/ خاك رس در ميان آنها از شرايط بهتري برخوردار است.نظر مي 
ت بالا تخمين بزند هي آزمون كشش را به خوبي و با دقتا كنون مدل جامعي كه بتواند داده هاي آزمايشگا

ي در دسترس نبوده است. اين امر به خاطر پيچيده گي برهمكنشهاي دروني ماده مي باشد. برهمكنش ها
  مذكور رفتار ماده در مقياس ماكروسكپيك و تغيير ميكروساختارهاي آن را كنترل مي كنند. 

در  عاملتا كنون تحقيقات زيادي براي مدلسازي مدول الاستيك (بدليل افزايش چشم گير اين 
بل نانوكامپوزيتها نسبت به ماتريس خالص و همچنين شناخت مناسب آن) انجام گرفته است. تنها توجيه قا

قبولي كه براي اين افزايش چشمگير ارائه شده است، ايجاد ناحيه سطح مشترك ميان ماتريس و نانوذرات( با 
توجه به مساحت سطح بسيار بالاي آنها) و همچنين محدوديت تحرك زنجيره ها مي باشد. با استفاده از 

AFM1  در  2حاوي ذرات ولاستونيت مانند پلي پروپيلن بلورينشان داده شده است كه در پليمرهاي نيمه)
در ناحيه سطح مشترك ماتريس و ذرات تقويت كننده افزايش يافته  بلورهافشردگي و درصد   مقياس ميكرو)

است. بنابراين آگاهي از استحكام ناحيه سطح مشترك و تأثيرات مقياس طولي ذره نانو بر روي مدول نهايي 
در اين صورت ناحيه سطح مشترك در فهم و مدلسازي  نانو كامپوزيت بسيار حائز اهميت است، چرا كه

هندسي را ايفا خواهد كرد.  عاملمدول و تغييرفرم پلاستيك نانوكامپوزيتهاي پليمري تنها نقش يك 
ني ودر طي تحقيقات خود نشان دادند كه برهمكنش بسيار قوي ي ]38[ 3و ميسرا  ]37[يوسوكي و همكارانش

ميان ذرات تقويت كننده عامل دار و پليمر باعث افزايش تبلور محلي در ناحيه سطح مشترك مي شود. اين 
هدات ميزان اهميت درك سطح مشترك را براي مدلسازي مدول و تغيير فرم پلاستيك نانوكامپوزيتهاي مشا

  پليمري نشان مي دهد.
 
 
 
 
  
  
  
  
  

                                                            
1 Atomic force microscopy  
2 Wollastonite 
3 Misra 
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  ي گردد:

 



1

1 2f p


 

% حج5تر از
ب درصد اجزا
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در حاليكهده
[ي شود) است

براي ن  ٥سبي
H  2,( معادله

ت. با جايگزاري
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 مدل شكل د
( علاوهت نيز
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حاصل خواهد
وكامپوزيت به

 ).7,2(كل 

1

cE
            

شند. با استفاده

                   

                   

شده آن توسط
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