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. است شده پیشنهاد کایرال و زیگزاگ آرمچیر، دیوارهتک کربنی هاينانولوله براي محدود جزاءا بعديسه مدل یک پژوهش، این در -چکیده 

با استفاده  سازي شده است.مدل بعديسه الاستیک تیر جزء عنوانبه پیوندها، شده جایگزین هااتم محل در هاگره محدود، اجزاء مدل ایجاد براي

نتایج . است شده بررسی دیوارهتک کربنی نانولوله) نهایی کرنش و نهایی تنش( نهایی استحکام بر لزو -استون عیب و کایرالیتی تأثیر مدلاین  از

دهد، اما تأثیر بسیار کمی بر استحکام نهایی نانولولـه زیگـزاگ   شدت کاهش میاستحکام نهایی نانولوله آرمچیر را به دهد که این عیبنشان می

درجه نسبت به محور طولی نانولولـه   45 و 90داراي زاویه  ترتیببهآرمچیر  و هاي زیگزاگرك در نانولولهنتایج، مسیر رشد ت بر اساسگذارد. می

 است.

  

  استحکام نهایی ولز، -استون عیب محدود، اجزاء روش کربنی، نانولوله کلیدي:واژگان 

  

 

  

  

Effect of Stone-Wales Defect on Ultimate Strength of Carbon Nanotubes 

 
D. Yazdani* and S.Y. Ahmadi Brooghani  

 

Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, University of Birjand, Birjand, Iran  
 

Abstract: In this study, a three-dimensional finite element (FE) model for armchair, zigzag and chiral single-walled carbon 
nanotubes (SWCNTs) is proposed. To create the FE models, nodes are placed at the locations of carbon atoms and the bonds 
between them are modeled using three-dimensional elastic beam elements. The FE model is used to investigate the influence of 
chirality and Stone-Wales defects on the ultimate strength (Ultimate stress and ultimate strain) of SWCNTs. Results indicate that 
Stone-Wales defect significantly reduces the ultimate stress and strain of armchair CNTs. But this defect has a negligible effect 
on the ultimate strength of zigzag nanotubes. Based on the results, the crack growth path in zigzag and armchair nanotubes have 
90 and 45 degree angle to the long axis of the nanotube, respectively. 
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  فهرست علائم
  

E   انرژي پتانسیل کل(Nm) F  نیروي بین اتمی(N) 

stretchE   انرژي پتانسیل کشش پیوندي(Nm)  sectik 4(مورس  شدهضرایب ثابت پتانسیل اصلاح-(rad  

angleE  تانسیل خمش پیوندي انرژي پ(Nm)  θk 2(مورس  شدهضرایب ثابت پتانسیل اصلاح (Nm/rad 

0r, r  کربن  -طول اولیه و ثانویه پیوند کربن(m)  β 1(شده مورس ضرایب ثابت پتانسیل اصلاح- (m  

  

0θ, θ  

کربن  -زاویه اولیه و ثانویه بین دو پیوند کربن

(rad) 
eD ورس م شدهضرایب ثابت پتانسیل اصلاح(Nm)  

ε (%) کرنش  σ   تنش(GPa)  

X, Y, Z  مختصات نانولوله  x, y مختصات صفحه گرافن  

R  شعاع نانولوله(m) d کربن  -قطر پیوند کربن(Å) 

D  نانولوله  قطر(Å)  L  طول نانولوله(Å)  

  

  مقدمه -1

عنـوان  با آن بـه  پژوهشگران کربنی، هاينانولوله کشف ابتداي از

 اطلاعـات  استخراج به شروع و نمودند برخورد جدید ماده یک

 هـاي مکـانیکی نانولولـه   خـواص  آوردندستبه. کردند آن اولیه

تـأثیر عیـوب    بررسـی  ي،نظر و تجربی يهاروش توسط کربنی

 مکـانیزم  بررسـی  و نانولوله کربنی مکانیکی در خواصهندسی 

 پژوهشـگران قه علا مورد) شکست مکانیک( هاآن در ترك رشد

 يهـا روشها آن. است مکانیک بوده فیزیک و مهندسی مکانیک

 اشـاره  هـا آنبـه   که اندگرفته کاربه اهداف این براي نیز بسیاري

  .شودمی

ــار مکــانیکی طــی آزمــایش ]1[یــو و همکــاران    هــایی رفت

ــه ــد.   نانولول ــی کردن ــف را بررس ــاي مختل ــاآنه ــام   ه ــا انج ب

و کـرنش   گیگاپاسـکال  11-63هـایی  هایی مقدار تنش نآزمایش

 هـا آنآوردنـد.   دسـت بـه نانولولـه   15را بـراي   %13-10نهایی 

 28ها داراي تنش نهـایی  میانگین این نانولوله طوربهدریافتند که 

  ند.گیگاپاسکال بود

ــار در   ــاي کن ــر روي     کاره ــه ب ــیاري ک ــگاهی بس آزمایش

بـه   نپژوهشـگرا هاي کربنی صورت گرفتـه، تعـدادي از   نانولوله

ي روي نظرسازي ي مدلهاروشها با استفاده از بررسی نانولوله

 کلـی بـه دو دسـته    طـور بـه سازي ي مدلهاروشند. این اهآورد

شوند. یکـی  تقسیم می سازي اتمی و مکانیک محیط پیوستهمدل

ــاروشاز  ــدله ــولی  ي م ــک مولک ــی، روش دینامی ــازي اتم س

ترکیـب ایـن    از ]2[بلیشـکو و همکـاران    است. MD 1کلاسیک

سـازي شکسـت   براي شـبیه  مورس شدهروش و پتانسیل اصلاح

 هـا آنمرتبط با کشش محـوري اسـتفاده کردنـد.    کربنی  نانولوله

 بیشـینه ثابت کردند که استحکام شکست نانولوله تنها بـه نقطـه   

منحنی انرژي پتانسیل بین اتمی بستگی دارد و از انرژي گسست 

بـا اسـتفاده از روش دینامیـک مولکـولی و      هـا آنل است. مستق

و تـنش   %3/14کـرنش نهـایی    ،اصلاح ضرایب پتانسیل مورس

 دسـت بـه ) 12،12را بـراي نانولولـه (  گیگاپاسـکال   5/97نهایی 

با روش مکانیک مولکولی کـه روشـی    این پژوهشگرانآوردند. 

ه آوردنـد ک ـ  دستبه % 15-10 را برابر ي است کرنش نهایینظر

با نتایج آزمایشگاهی موافقت خوبی داشـت، ولـی تـنش نهـایی     

 طـور بـه کـه   بـود گیگاپاسـکال   93 تـا  65بـین  بینی شـده  پیش

  بود. تربیشمحسوسی از مقادیر تجربی 

 یکربن ـ يهانانولوله يسازهیشب يبرا پژوهشگراناز  ياریبس  

  انداستفاده کرده وستهیپمحیط  کیروش مکاناز  هاآنو شکست 

که مواد مورد  یشرط اساس نیا پذیرشروش، با  نی. در ا]3-6[
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وجـود دارد،   بررسـی مـورد   هدر حـوز  وستهیپ صورتبه بررسی

 ـ  فیتنش و کرنش تعر میمفاه بـر اسـاس    هـا آن نیو ارتبـاط ب

  .شودیم انیمواد مختلف ب يگوناگون و برا يهامدل

محیط پیوسـته در مقیـاس    هینظریک  ]3[ژانگ و همکاران   

یشنهاد کردند که انرژي کرنشی در محیط پیوسته با انـرژي  نانو پ

پیوندها در سطح اتمی، براي تمامی پیوندهاي اتمی، با اسـتفاده  

ابتـدا بـراي    هینظرشود. این محاسبه می 2بورن -از قانون کوشی

دیـواره تحـت   هـاي کربنـی تـک   مدول الاستیک نانولوله بررسی

از  3حجم معرف جزء ، یکهینظرگرفته شد. در این  کاربهکشش 

هاي محیط ساختار شیمیایی گرافیت با یک خرپاي معادل یا مدل

ــی  ــایگزین م ــر ج ــته دیگ ــود. پیوس ــش ــو یل ــ4[ و چ  نی] اول

را  PFM 4رونـده پـیش بودنـد کـه مـدل شکسـت      یپژوهشگران

 سیاز روش مـاتر  هـا آنکردنـد.   شـنهاد یپ دگاهی ـد کی عنوانبه

کردنـد کـه نانولولـه را     اسـتفاده  نانولولهمدل کردن  يراب یسخت

 هی ـروش که بر پا نی. در اگرفتیدر نظر م ییقاب فضا عنوانبه

بنا نهـاده شـده اسـت،     یمولکول کیروش اجزاء محدود و مکان

هـا  و خود اتم ،ریت جزء کی عنوانبهاتم کربن  هر دو نیب يروین

آوردن  دسـت بـه  يبـرا  هـا آن. انـد شده يسازهیگره شب عنوانبه

 ـت اجزاء انگیمانند مدول  یکینمشخصات مکا  ـ يونـد یپ ر،ی  نیب

 برقرار کردند. يساختار کیو مکان یمولکول کیمکان

مدل تحلیلی مکانیک مولکـولی را بـه    ]5[ژیائو و همکاران   

منظور وارد کردن تـابع پتانسـیل مـورس بـراي تخمـین ثوابـت       

هـاي  بینی روابط تنش و کـرنش بـراي نانولولـه   الاستیک و پیش

هاي کششی و پیچشی گسـترش دادنـد.   ت بارگذاريکربنی، تح

مقـادیري بـراي    رونـده پیشنیز با استفاده از مدل شکست  هاآن

بـراي   هـا آنآوردنـد.   دسـت بـه تنش و کرنش شکست نانولوله 

تــنش  ،5ولــز -) داراي عیــب اســتون12،12( نانولولــه آرمچیــر

و بـراي   %8/9و کـرنش شکسـت   گیگاپاسـکال   9/85 شکست

و گیگاپاسـکال   3/83شکسـت   تـنش  )،20،0نانولوله زیگزاگ (

  آوردند. دستبهرا  %11کرنش شکست 

توسـط مـارکو    2008شـده در سـال    شـنهاد یمدل پ کیدر   

خواص  نییتع يبرا يمحدود جزاء] مدل ا6[ و همکاران یروس

و  انـگ یاز جمله مـدول   وارهیدتک یکربن يهانانولوله یکیمکان

 وجـود بـه  یمولکول کیمکان هینظر هیبر پا ،ییرنش نهاتنش و ک

 یچشیو فنر پ یخطریغ یکشش فنر اجزاءمدل از  نیآمد که در ا

 هاآناستفاده شده است.  یاتم نیب يهاکردن اندرکنشمدل يبرا

 هـا آندر شکسـت   یها نقش مهمنانولوله 6یتیرالیکه کا افتندیدر

)، تـنش  9،0( گـزاگ ینانولولـه ز  يبـرا  هـا آن هـاي بررسیدارد. 

 يبــرا و % 4/16و کــرنش شکســت  گیگاپاســکال 94 شکســت

 کرنشو  گیگاپاسکال 123 )، تنش شکست5،5( رینانولوله آرمچ

  .دهدیرا نشان م % 6/21شکست 

 يمدل اجزاء محدود را برا کنیز ی] 7[ و همکاران تسرپس  

توسعه دادنـد کـه رفتـار     ولز -نانولوله کربنی داراي عیب استون

 ـا. کنـد یفرض م ـ یخطغیررا  C-C ندویپ مـدل محـدود بـه     نی

. افتادیکوچک در نانولوله اتفاق م يشکلها رییبود که تغ يموارد

را که قادر  روندهپیشمدل شکست  ،تنگنا نیغلبه بر ا يبرا هاآن

 يبارگـذار  طیتحت شـرا جداره نانولوله تکرفتار  يسازهیشب به

 روندهپیشمدل شکست کردند.  شنهادیاست، پ یکیمختلف مکان

 کی ـو  نانولولـه  سـاختار  لیتحل يمدل اجزاء محدود برا کیاز 

 C-C ونـد یپ یرخط ـیرفتـار غ  حیتشـر  يبـرا  یاتم ـ نیب لیپتانس

شـده  اصلاح لیاز پتانس روندهپیش. مدل شکست کندیاستفاده م

مدل تنش و کـرنش   نیبراساس ا .کندیمورس استفاده م یجفت

  ترتیــببــه) 12،12( ریــآرمچ بمعیــو نانولولــه يشکســت بــرا

 گـزاگ یز معیـوب  نانولوله يو برا %74/16و  گیگاپاسکال 112

آمـده   دسـت به % 75/15و  گیگاپاسکال 68/97 ترتیببه) 20،0(

 است.

تیـر بـه    جـزء نیـز بـا اسـتفاده از     ]8[مهـر  ذاکري و شـایان   

بـا ایـن روش،    هـا آنهاي کربنـی پرداختنـد.   سازي نانولولهمدل

هاي کربنـی کـایرال را محاسـبه کردنـد.     ستیک نانولولهمدول الا

تیـر، مـدول    جـزء با استفاده از  ]9[محمد و همکاران  چنینهم

هاي کربنی زیگزاگ و آرمچیر الاستیک و مدول صلبیت نانولوله

تیـر و   جـزء بـا اسـتفاده از    ]10[را محاسبه کردنـد. لـی و لـی    

هـاي  ل نانولولـه اختصاص دادن جرم به نانولوله، به آنـالیز مـودا  

  اي و هرمی پرداختند.کربنی استوانه
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 هی ـدر پژوهش حاضر با استفاده از روش اجزاء محدود بر پا  

ــمکان ــول کی ــان ،یمولک ــواص مک ــو مکان یکیخ ــت  کی شکس

قـرار   بررسـی مورد ولز  -داراي عیب استون یکربن يهانانولوله

 رفتـار  يسازهیشب يبرا ریت جزءپژوهش از  نیگرفته است. در ا

کـرنش   -تـنش  یکربن استفاده شده است که منحن -کربن وندیپ

 دسـت بـه شده مـورس  اصلاح لیاز پتانس ادهآن با استف یرخطیغ

نسبت طول بـه  کوچک بودن  دلیلبهپژوهش  نیآمده است. در ا

 ـبرابر  باًیتقر( ریت جزءقطر   ـنظراز  ،)کی  ـت هی کـه   موشـنکو یت ری

 لی ـتحل يبـرا ، گیـرد هاي برشـی را نیـز در نظـر مـی    تغییرشکل

در  که است یحال در .ایناستفاده شده است ریت جزء رشکلییتغ

هـاي  نظر کردن از تغییرشـکل ، با صرفنیاز ا شیپ يهاپژوهش

اي در میدان تغییـر  برشی که در مورد تیرهاي ضخیم سهم عمده

شده است.  ادهاستف یبرنول -لریاو ریتساده  هینظراز  ،مکان دارند

ولـز در میانـه نانولولـه     -هندسـی اسـتون  اینکـه عیـب    دلیـل به

 یگاههیاثرات تک ریاز تأث يریجلوگ يبرا گذاري شده است،جاي

نسبت طـول بـه قطـر     ،ی (عیب هندسی)انیم يهنقط جینتا يرو

 دلیـل بـه  چنـین هـم در نظر گرفته شده است.  5از  شینانولوله ب

هـاي بـزرگ   که با تغییرشـکل  هاشکست نانولوله کیمکان نکهیا

 يهـا رشـکل ییتغایـن   رد،ی ـگیقرار م یمورد بررسراه است، هم

 یختس ـ سیموجب آن ماتربزرگ در نظر گرفته شده است که به

که ایـن   شودیم روز)(به دیتجد يبارگذار هنانولوله در هر مرحل

توجـه زمـان   امر در کنار افزایش دقت حل، باعث افزایش قابـل 

شده هاي انجامهشدر پژو .شودشده، میپردازش مدل بارگذاري

نظر شده است که این هاي بزرگ صرفپیشین، از این تغییرشکل

هـاي  تنها براي حالت تغییرشـکل  هاآنشده است نتایج  موجب

براي تعیین نقش کـایرالیتی  پژوهش  نیدر اکوچک معتبر باشد. 

سـازي  مـدل  ،هاشکست نانولوله کیو مکان یکیخواص مکانبر 

 يهـا گرفته است که در پژوهش صورتهاي کایرال نیز نانولوله

 نشـده  یبررس هاآن یشبکه هندس دیتول يدشوار دلیلبه ین،شیپ

همین منظور یک نوع نانولوله زیگزاگ و آرمچیر و نیـز  بهاست. 

کایرالی که زوج مرتب آن بین دو نانولوله قبلـی اسـت،    نانولوله

سـازي  هاي پیشین، براي مدلسازي شده است. در پژوهشمدل

تضعیف شده استفاده شده است ولی در ایـن   جزءترك، از یک 

 نیاست، بلکه در ح ـ امدهین وجودبهترك از ابتدا در نانولوله کار 

رسیدن تـنش  با توجه به ،یهندس بیدر محل ع يبارگذار فرایند

و  دهـد یرخ م وندیشکست پبه حد گسیختگی خود،  جزءیک 

  .کندیترك حاصل از آن رشد م

  

  عیبمعرفی  -1-2

 مـواد  این. ندهست منظمی بسیار هندسی ساختار داراي هانانولوله

ر د را خـود  کـه  شـوند مـی  اشکالاتی دچار تولید فرایند حین در

هـاي  یکی از عیـب  .کنندمی نمایان هندسی هاينظمی بی قالب

 کـه  ولز است. این عیب -، عیب استونهاآنمتداول هندسی در 

 اتمی پیوند یک چرخش دلیل به است، مشاهده قابل 1شکل  در

 دو نانولولـه  هندسی ساختار در دلیل همینبه که آیدمی وجودبه

 ایـن . آیـد می وجودبه متقابل ضلعیهفت دو و متقابل ضلعیپنج

 مکـانیکی  هـاي بارگـذاري  بیشـتر  در شکست شروع محل عیب

  .شودمی محسوب

  

 نانولوله کربنی   محدود اجزاءتحلیل  -2

له بین هر دو اتم کـربن یـک پیونـد کوالانسـی     در ساختار نانولو

قوي برقرار است. زمـانی کـه نانولولـه تحـت بارگـذاري قـرار       

  هــاي موجــود درهـاي متفــاوتی بــین اتـم  گیــرد، انــدرکنشمـی 

ها در افتد. عامل اصلی مقاومت نانولولهساختار نانولوله اتفاق می

 موجـب کـه   اسـت  برابر بارگذاري همین پیونـدهاي کوالانسـی  

هاي مختلفـی در بـین دو اتـم کـربن     العملآمدن عکس وجودهب

هـا را  العمـل توان سه نوع از این عکـس می 2شود. در شکل می

  مشاهده کرد.

ــکل     ــه در ش ــانطور ک ــی 2هم ــاهده م ــوع  مش ــه ن ــود س ش

العمل کششـی، خمشـی و پیچشـی در پیونـد کوالانسـی      عکس

روش اجـزاء  ها بهسازي این اندرکنشآید. براي شبیهمی وجودبه

هـا را  تیر انتخاب شده است که هر سه این ویژگی جزءمحدود، 

داراست. البته باید خاطر نشان کرد که بین دو اتم کربنی کـه بـا   

  یکدیگر پیوند کوالانسی ندارند، پیوند واندروالس برقـرار اسـت  
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 ولز -استون یبو ب) شبکه آرمچیر داراي ع عیبالف) شبکه آرمچیر بدون  -1شکل 

  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

  

  

  

  

 
توان از اثـر  تر است و میمراتب از پیوند کوالانسی ضعیفکه به

   .]11[نظر کرد آن صرف

  

  تیر جزءآوردن مشخصات  دستبه -2-1

 گـره از  دو بـین  جزءآوردن خصوصیات مکانیکی  دستبهبراي 

] نشـان  12بلیشـکو [  اسـتفاده شـده اسـت.    سـاختاري  مکانیک

ها وابسـته بـه نقطـه بیشـینه نمـودار      د که شکست نانولولهدهمی

انرژي پیوندي بین اتمی است و از انـرژي شکسـت (جـدایش)    

مستقل است. بنابراین چون بیشـینه کـرنش بـین دو اتـم زمـانی      

گسسته شده زمانی براي ایجاد پیوند بـا   افتد که دو اتماتفاق می

ــیدیگــر اتــم از پتانســیل  تــوانهــاي غیرپیونــدي را ندارنــد، م

درجـه   500 صفر تا که در موارد دمایی بین ،مورس شدهاصلاح

 پتانسـیل  کلوین معتبر اسـت، اسـتفاده کـرد. بـر اسـاس رابطـه      

انرژي پتانسیل بین دو اتم کربن در نانولولـه   ،مورس شدهاصلاح

  .]12[شود می بیان 1 رابطه صورتبهکربنی 

)1           (                                  stretch angleE E E   
  

)2                           (0
2(r r )

stretch eE D 1 e 1        
  

)الف( )ب(   

0r 

 پیچش

ششک  

 خمش
Δ      

Δr 

   0 

ΔФ 

 هاي بین دو اتم کربن داراي پیوند کوالانسیاندرکنش -2شکل 
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)3  (           2 4
angle 0 sextic 0

1
E k ( ) 1 k ( )

2


      
 

  
  

ــدي stretchE، 1در رابطــه    ــرژي پیون   ناشــی از کشــش و ان

angleE      انرژي پیوندي ناشـی از خمـش پیونـد اسـت. در رابطـه  

2 ،r  0وr کربن است و  -طول فعلی و اولیه پیوند کربن ترتیببه

زاویه فعلی و اولیـه بـین دو پیونـد     ترتیببه 0و  ، 3در رابطه 

 ـ این روابـط   ثابت مجاور هم است. پارامترهاي  زیـر  صـورت هب

  .]12[شود می تعریف

10 19
0 e

10 1
0

18 2 4
sextic

r 1.421 10 m D 6.03105 10 Nm

2.625 10 m 2.094 red

k 0.9 10 Nm / rad k 0.754 red

 

 

 


   

    

  

  

  

ست و ها تأثیرگذار اچون کشش پیوندي در شکست نانولوله  

اثر پتانسیل خمش پیوندي در آن بسیار کم است، فقط پتانسـیل  

. بـا توجـه بـه اینکـه     ]12[شود کشش پیوندي در نظر گرفته می

تـوان بـا   تابع پتانسیل تعریف شده است، مـی  صورتبه 2 رابطه

گرفتن از آن نیـروي کشـش اتمـی بـین دو اتـم کـربن را       مشتق

  ابل مشاهده است:ق 3آورد که نمودار آن در شکل  دستبه
  

)5(                              0 0(r r ) (r r )
eF 2 D (1 e )e       

 بـین  نیروي پیوند شود،می مشاهده 3 شکل در که طورهمان

 آن از پـس  و رسدمی خود مقدار بیشینه به % 19 در کرنش اتمی

 صـفر  عـدد  بـه  مجانبی صورتبه و کندمی پیدا شدت کاهشبه

 مـورس  شدهاصلاح پتانسیل تغییرمکان -نیرو رابطه .کندمی میل

 از استفاده و اجزاء براي )d=1.46618Å( ايدایره مقطع فرض با

 کـرنش -تـنش  رابطه به نیرو -تنش و تغییرمکان -روابط کرنش

  .شودمی تبدیل زیر

)6(            12 3.730125 3.7301251.875834 10 (1 e )e     

ربن در مـدل  ک ـ -سازي پیوند کـربن مبناي مدل عنوانبه 6رابطه 

  گیرد.اجزاء محدود نانولوله کربنی مورد استفاده قرار می

  

  سازي و تحلیل اجزاء محدودالگوریتم مدل -2-2

کـل   ونـد، یهر پ يکرنش برا -تنش هآوردن رابط دستبهاز  پس

  . در ادامـه  شـود یم لیروش اجزاء محدود تحلنانولوله به ههندس
 

  

  
  (%) کرنش پیوند 

  حسب کرنشنیروي بین اتمی برنمودار  -3شکل 

 ]7ورس [ـم دهـشلاحـل اصـانسیـراي پتـب

  

 هـا اجـزاء محـدود نانولولـه   سـازي  مـدل روش  اتیشرح جزئبه

 .شودیپرداخته م

 7اَنسـیس  يافـزار تجـار  اجـزاء محـدود از نـرم    لیتحل يبرا  

 دینانولوله تول یشروع ابتدا شبکه هندس ياستفاده شده است. برا

نوشته شده  8فرترنبه زبان  ياانهیرا هکار برنام نیا يشود، برامی

 دیرا تول گزاگیو ز رالیکا ر،یاست که هر سه نوع نانولوله آرمچ

کـه بـا وارد کـردن     کنـد یعمل م ـ رتصو نی. برنامه به اکندیم

و تعداد تکرار سلول واحد نانولولـه،   )n, m(زوج مرتب  ریمقاد

 کنـد، یم ـ دیافن را تولصفحه گر يهااتم ایابتدا مختصات نقاط 

دو  نیب جزءتا  کندیمتصل م گرید هسپس هر نقطه را به سه نقط

 ياانـه یتوسط کد را يبندمش فرایند . به عبارتی،شود دیگره تول

تبـدیل  از صفحه گرافن، با اسـتفاده   دی. پس از تولشودیم نجاما

 لولـه کـردن  حاصل از  هنانولول توانیم )7(رابطه  مختصات زیر

  آورد.  دستبهگرافن را صفحه 

)7(                    
X X

(X,Y, Z) R cos , R sin , y
R R

    
     

    
  

  

 yو  xمختصـــات نانولولـــه،  Zو  X ،Yمقـــادیر  7 هدر رابطـــ

 ـتول. اسـت شعاع نانولوله  Rمختصات گرافن و  اجـزاء  مـدل   دی

 ـافزار انسیس با استفاده از فادر نرم محدود برنامـه   یخروج ـ لی

  .شودیانجام م ياانهیرا

ی 
تم

ن ا
 بی

ي
رو

نی
F 

(n
N

)
 

)4( 
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نسـیس انتخـاب   افـزار اَ مورد استفاده در نرم جزءنوع  سپس  

دو گره که تحت کشش، فشار، خمش و  نیب جزء. رفتار شودیم

 نیدر ا دیبا یاست، اما نکات ریت جزءمانند  رد،یگیقرار م چشیپ

طور که در بخـش قبلـی بیـان شـد،     همانشود.  تیانتخاب رعا

کـربن غیرخطـی    -نبین تنش و کرنش در یک پیوند کرب رابطه

 یرخط ـیرفتار غ تیقابل دیبانیز شده انتخاب جزءاست، بنابراین 

بـه   0r نسبت طـول کوچکی  دلیلبه چنینهم. دباش را داشته ماده

 جزءهاي برشی تغییرشکلاست،  کیبرابر  باًیکه تقر جزء d قطر

ی اسـتفاده شـود   ئجز همین خاطر باید ازکنند. بهاهمیت پیدا می

 ـت ينظرت معادلااز که   چنـین هـم کنـد.   پیـروي ، موشـنکو یت ری

 هـاي اینکـه در هنگـام گسـیختگی نانولولـه، تغییرشـکل      دلیلبه

ی مورد استفاده قـرار  یاجزاآید، باید می وجودبه اجزابزرگی در 

باشـد.  داشته  زین را بزرگ يهارشکلییتغ لیتحل تیقابلگیرد که 

 ـشـده  یـاد   تیهر سه قابل BEAM188 جزء  نی ـذا از ارا دارد، ل

 .شـود یکربن استفاده م -کربن وندیرفتار پ يسازهیشب يبرا جزء

در بالا،  نام بردهالبته باید به این نکته توجه شود که هر سه مورد 

زمان آن افزایش  به دنبالباعث افزایش ویژگی غیرخطی بودن و 

  عنـوان مثـال بـراي پـردازش نانولولـه     شود. بـه پردازش مدل می

 8/2 توسط یک سامانه پردازشی با قـدرت  جزء 1184) با 8، 8(

 شده است. سپريساعت  72، زمانی بالغ بر گیگاهرتز

 کاهش شـدید  دلیلبهشکست نانولوله،  فرایندسازي در مدل  

در مـدل اجـزاء محـدود    ، %19پس از کـرنش   یاتم نیب يروین

قـادر بـه    جـزء مقـدار کـرنش،    نیپس از افرض شده است که 

تا  جزءهر  يکرنش برا -نمودار تنش روایناز . ستیتحمل بار ن

خصوصـیات   عنـوان به صورت جدولبهنقطه  21با  %20کرنش 

تـنش   وارد شده اسـت. مقـدار   انَسیسافزار تیر در نرم جزءماده 

. اسـت  گیگاپاسـکال  45/466  متناظر با کرنش شکسـت، برابـر  

اي بـه  شکست نانولوله نیز برنامـه رایانـه   فرایندسازي براي مدل

افـزار  نرم ویژهکه  9نویسی طراحی پارامتریک انَسیسزبان برنامه

است، نوشته شده است. در ایـن برنامـه پـس از شـروع      نسیساَ

شود و مقـدار  نمایه می جزءخودکار تنش هر  طوربهبارگذاري، 

شـود. در صـورت تجـاوز    نانولوله بررسی مـی  جزءتنش در هر 

از مدل  جزءده، آن شاشاره از مقدار تنش نهایی  جزءتنش یک 

 طـور بـه کند. این روند شود و بارگذاري ادامه پیدا میحذف می

 يبـرا  کند.خودکار تا زمان گسستگی کامل نانولوله ادامه پیدا می

کـاملاً   xآن در جهـت   يانتهـا  کهاي ی ـگرهنانولوله،  يبارگذار

وار چند گره از حرکت صلب يریجلوگ يشده است و برا دیمق

شـده اسـت.    دی ـمق يمل با تمـام درجـات آزاد  صورت کاآن به

 xدر جهـت   جاییجاباعمال صورت به زین گرید يانتها يهاگره

 يریجلـوگ  يونانت، بـرا اند. با توجه به اصل سنشده يبارگذار

 ـم هدر منطق ـ جیبـر نتـا   گاههیتک ریتأث از کـه مـورد    نانولولـه  یانی

 ید بررسمور يهانانولوله ه، نسبت طول به قطر هماست بررسی

ــ  ــ 5از  شیب ــه شــده اســت. مشخصــات هندس  یدر نظــر گرفت

انـد، در  قرار گرفته یپژوهش مورد بررس نیکه در ا ییهانانولوله

بنـدي و بارگـذاري   مـش  4در شکل  آورده شده است. 1 جدول

ولـز نشـان داده    -استوننانولوله آرمچیر و زیگزاگ داراي عیب 

 جـزء دهد که استفاده از چنـد  نشان می ]7[شده است. تسرپس 

هاي کربنـی  سازي اجزاء محدود نانولولهبین هر دو گره در مدل

تأثیر بسیار کمی در دقت نتایج دارد ولی در مقابل هزینه زمـانی  

همین منظور در پژوهش دهد. بهتحلیل مدل را بسیار افزایش می

کـربن   -سازي پیوند کربنبراي مدل جزءحاضر نیز فقط از یک 

  قابل مشاهده است. 4استفاده شده است که در شکل 

  

 سازينتایج شبیه -3

هاي اجزاء محدود تولید شده و اجراي برنامـه  با استفاده از مدل

شـود. در حـین   ها بارگذاري انجام مـی نوشته شده، بر روي مدل

شود که همـواره تـنش در یکـی از    بارگذاري مشاهده می فرایند

ولز به مقدار تـنش شکسـت تعیـین     -استوناطراف عیب  اجزاء

شـود. بـه   خودکار توسط برنامه حذف می طوربهرسد و شده می

زایـی) شکسـت، محـل عیـب     عبارت دیگر محل شروع (هسـته 

 اجزاءاز مدل، سهم دیگر  جزءهندسی است. پس از حذف یک 

 اجـزاء  طبیعی طوربهکند و از تحمل بار اعمالی افزایش پیدا می

رسند. ایـن رونـد تـا    تر به تنش نهایی خود مییعاطراف آن سر

 شود. شکست کامل نانولوله توسط برنامه اجرا می
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 سازي شدهمدل هاينانولوله هندسی مشخصات -1 جدول

A) قطر  نوع نانولوله )   طول(A )  L
D

 

  60/11  47/45  91/3  )5،0زیگزاگ (

  07/9  05/71  83/7  )10،0زیگزاگ (

  11/10  49/49  89/4  )5،2کایرال (

  16/8  94/49  11/6  )5،4کایرال (

  40/7  22/50  78/6  )5،5آرمچیر (

  55/5  30/60  85/10  )8،8آرمچیر (

  
  

  
  

  
  ولز -استون عیب داراي )0،10( زیگزاگ نانولوله بارگذاري و بنديمش) الف -4 شکل

 زـول -ونـاست بـعی داراي) 8،8( رـآرمچی هـنانولول ذاريـبارگ و ديـبنمش )ب

  

  هاي کربنیکرنش نانولوله -منحنی تنش -3-1

نهـایی  ولز بر استحکام  -استون یهندس بیع ریبررسی تأث يبرا

 وبی ـمعو  طبیعـی  يهـا کرنش نانولوله -نمودار تنش ،هانانولوله

و  رالیکـا  ر،ی ـآرمچ يجـداره ي تـک نانولولـه  سه نـوع  هر يبرا

نشـان   5همانطور کـه در شـکل    .شودیدر ادامه ارائه م گزاگیز

) 5،0زیگـزاگ (  کـرنش نانولولـه   -داده شده است، نمودار تنش

آمـده اسـت کـه بـا نتـایج دیگـر        دسـت بـه غیرخطی  صورتبه

ولـه  دارد. شیب تغییرات براي هر دو نانول هماهنگی پژوهشگران

آمـده   دستبهطبیعی و معیوب نیز یکسان است. بر اساس نتایج 

) 5،0مقدار تنش نهایی و کرنش نهایی براي نانولولـه زیگـزاگ (  

طـور کـه   است. همان %23و گیگاپاسکال  4/94 ترتیببهطبیعی 

  ولــز بــر -اســتونشــود تــأثیر عیــب مشــاهده مــی 5در شــکل 

اي گونـه هز است ب ـي زیگزاگ ناچیتنش و کرنش نهایی نانولوله

بـر   .کنـد کاهش پیدا می % 16و کرنش نهایی  %2که تنش نهایی 

 صـورت بـه ) 5،0الگـوي شکسـت در نانولولـه (    5اساس شکل 

گسـیخته  ء اجزامحض اینکه یکی از شکست ترد است، یعنی به

دهـد و  بسیار سریع رخ مـی  اجزاءشکست بقیه  فرایند شود،می

کند. ایـن  یشینه ادامه پیدا نمیکرنش پس از نقطه ب -نمودار تنش
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روند براي هر دو نوع نانولوله طبیعی و معیـوب قابـل مشـاهده    

  است.

 ترتیببه) 10،0ي (مقدار تنش و کرنش نهایی براي نانولوله  

کـه   6است. با توجه بـه شـکل    %23و گیگاپاسکال  6/94برابر 

) را بـه تصـویر   10،0ي زیگـزاگ ( کرنش نانولوله -تنشمنحنی 

ولـز در ایـن نـوع     -توان گفت که عیب استونه است، میکشید

کــاهش در  %13کـاهش در تــنش نهـایی و    %3نانولولـه باعــث  

  کرنش نهایی شده است.

هـاي  کـرنش نانولولـه   -نمـودار تـنش   8و  7هـاي  در شکل  

شـود. بنـابر دانـش    ) مشاهده مـی 5،4) و (5،2( ترتیببهکایرال 

 ـسازي این نوع نانولوله نویسنده، مدل حـال بنـدرت توسـط    هتاب

  صورت گرفته است. پژوهشگران

، مقدار تنش و کـرنش  8و  7هاي با ملاحظه به نمودار شکل 

و گیگاپاسـکال   3/91 ترتیببه) 5،2طبیعی ( نهایی براي نانولوله

 112 ترتیـــببـــه) 5،4ي طبیعـــی (و بـــراي نانولولـــه 1/14%

 7 هايشکل آمده است. نمودار دستبه %85/16و گیگاپاسکال 

 مقـادیر  بر ولز -استون تأثیر عیب که دهدمی نشان چنینهم 8و 

متناسـب بـا کـایرالیتی آن     کـایرال  نانولوله نهایی کرنش و تنش

و کـرنش   ) تـنش 5،2بـراي نـوع (   کـه  ايگونههب متفاوت است،

) تنش و کرنش نهایی 5،4و براي نوع ( %4 و %2 ترتیببهنهایی 

در ایـن نمـودار نیـز     کنـد. یدا میکاهش پ %38و  %27 ترتیببه

کـرنش غیرخطـی اسـت و     -شود که تغییرات تـنش مشاهده می

  افتد.شکست به صورت ترد اتفاق می فرایند

دهد که تنش آرمچیر نشان می سازي براي نانولولهنتایج مدل     

 115 ترتیــببــه) 5،5طبیعــی ( و کــرنش نهــایی بــراي نانولولــه

 ـ %5/19و گیگاپاسکال  ) نیـز  8،8( طبیعـی  راي نانولولـه است. ب

 %5/18و گیگاپاسکال  120 ترتیببهمقادیر تنش و کرنش نهایی 

 دهند کـه نشان می 10و  9هاي شکل نمودارآمده است.  دستبه

 ییتـنش و کـرنش نهـا   بـر   زیادي ریتأث يدارا ولز -استون بیع

 اي کـه گونـه هزیگزاگ است، ب نسبت به نانولوله ریآرمچ هنانولول

 %44 و %28 ترتیببه) 5،5( وبینانولوله مع یینهاو کرنش تنش 

  بـراي   اسـت.  طبیعـی  يهانانولوله ییتر از تنش و کرنش نهاکم
  

  
  کرنش

 )0،5( زیگزاگ نانولوله کرنش -تنش نمودار -5 شکل
  

  
  کرنش

 )10،0زیگزاگ ( نانولوله کرنش -تنش نمودار -6 شکل
  

  
  کرنش

 )2،5( کایرال نانولوله کرنش -تنش نمودار -7 شکل
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  کرنش

 )4،5( کایرال نانولوله کرنش -تنش نمودار -8 شکل

  

  
  کرنش

 )5،5کرنش نانولوله آرمچیر ( -نمودار تنش -9 شکل

  

  
  کرنش

 )8،8کرنش نانولوله آرمچیر ( -نمودار تنش -10 شکل

و  %30ترتیـب  ) نیز تنش و کرنش نهایی به8،8معیوب ( نانولوله

   یافته است. کاهش 41%

زیگـزاگ و کـایرال، داراي    نانولوله آرمچیر نیز مانند نانولوله  

نانولولـه  کرنش غیرخطی است. فرایند شکسـت   -تغییرات تنش

شکست ترد اسـت. نکتـه قابـل توجـه در      صورتبهآرمچیر نیز 

شـده در مطالـب بـالا، ایـن     کرنش ارائـه  -همه نمودارهاي تنش

ش و کرنش براي هر دو نـوع  است که نحوه (شیب) تغییرات تن

ــه ــاً   نانولول ــدارد و تقریب ــدانی ن ــاوت چن ــوب تف ــی و معی طبیع

بـا یکـدیگر برابـر اسـت.      هاآنتوان گفت که شیب تغییرات می

آمـده   دسـت بـه نتایج این پژوهش بـا نتـایج   اعتبارسنجی،  رايب

 دسـت بـه . مقایسه مقـادیر  شد مقایسه پژوهشگرانتوسط دیگر 

هـاي مـورد   نش نهـایی بـراي نانولولـه   آمده تـنش نهـایی و کـر   

ي هـا روشو  پژوهشگراندر این پژوهش با نتایج دیگر  بررسی

شـده  درج شده است. با توجه به مقادیر درج 2جدول  دیگر در

تـوان دریافـت کـه    مـی  2براي تنش و کرنش نهایی در جـدول  

نتایج پژوهش حاضر توافق خوبی با نتایج روش اجزاء محـدود  

دارد. اخـتلاف نتـایج    پژوهشگرانده توسط دیگر گرفته ش کاربه

اسـت.   تـر بـیش ي تجربی و مکانیک مولکولی هاروشبا مقادیر 

تـري را بـراي اسـتحکام نهـایی نشـان      روش تجربی مقادیر کم

دهد که ناشی از عیوب در حین تولید نانولولـه اسـت کـه در    می

ي مکانیک مولکـولی و اجـزاء محـدود در نظـر گرفتـه      هاروش

هـا در  وند. در روش مکانیک مولکولی، تعداد کمی از اتـم شنمی

حـل   هـا آنشوند و معادلات حرکت نیوتنی براي نظر گرفته می

هـاي کوتـاه   شوند. به همـین دلیـل نتـایج آن بـراي نانولولـه     می

شـود بـا مقـادیر    آمده است که این موضوع باعـث مـی   دستبه

کنـد،  مـی  هـاي بلنـد را بررسـی   روش اجزاء محدود که نانولوله

ي اجـزاء محـدود   هاروشاختلاف داشته باشد. اختلاف در بین 

-پیونـد کـربن   عنـوان بهمتفاوتی  اجزاءنیز به این دلیل است که 

مـورد اسـتفاده قـرار گرفتـه اسـت.       پژوهشـگران کربن توسـط  

فنر کششی و پیچشـی بـراي    اجزاءاز  ]13[مثال روسی  عنوانبه

تیـر   جـزء از  کنونیند کار مان ]7[کربن و تسرپس  -پیوند کربن

  استفاده کرده است.
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  ولز -استونهاي طبیعی و داراي عیب تنش نهایی و کرنش نهایی نانولوله -2 جدول

  مرجع  نوع نانولوله

  

  روش
  تنش نهایی

 (گیگاپاسکال)

  نهایی کرنش

)%( 

  طبیعی )5،0(
  کار حاضر

  
  23  4/94  اجزاء محدود

]13[ 
  

  2/17  8/93  (فنر) اجزاء محدود

  حاضر کار ) معیوب5،0(
  

  3/19  3/92  محدود اجزاء

) طبیعی10،0(  

  کار حاضر
  

  21  6/94  اجزاء محدود

]15[ 
  

  -  5/92  دینامیک مولکولی

]1[ 
  

  20  105  تجربی

]13[ 
  

  4/18  7/94  اجزاء محدود (فنر)

]16[ 
  

  1/18  88  مولکولی/کوانتومی

  حاضر کار ) معیوب0،10(
  

  2/18  92  محدود اجزاء

  کارحاضر  طبیعی )5،2(
  

  1/14  3/91  اجزاء محدود

  حاضر کار  ) معیوب5،2(
  

  48/13  5/89  محدود اجزاء

  کار حاضر  ) طبیعی5،4(
  

  85/16  112  اجزاء محدود

  حاضر کار  ) معیوب5،4(
  

  4/10  2/82  محدود اجزاء

  طبیعی) 5،5(

  حاضر کار
  

  6/19  115  محدود اجزاء

]7[ 
  

  64/19  54/122  اجزاء محدود (تیر)

]1[ 
  

  30  110  مکانیک کوانتومی

]13[ 
  

  95/19  3/117  اجزاء محدود (فنر)

]16[ 
  

  7/29  105  مولکولی/کوانتومی

  معیوب) 5،5(

  حاضر کار
  

  11  2/83  محدود اجزاء

]7[ 
  

  51/11  44/92  اجزاء محدود (تیر)

]16[ 
  

  2/16  88  مولکولی/کوانتومی

  ) طبیعی8،8(
  کار حاضر

  
  6/18  120  اجزاء محدود

]14[ 
  

  5/29  115  چگالی تابعی

  حاضر کار  ) معیوب8،8(
  

  9/10  3/84  محدود اجزاء

  

  ي کربنیمسیر رشد ترك در نانولوله -3-2

هاي کربنی، شناسایی مسـیر  ها بر روي نانولولهدر زمینه پژوهش

نیز مورد علاقـه پژوهشـگران    رشد ترك ناشی از شکستن اجزاء

 مسـیر  و بررسـی مکـانیزم  به ادامه ر درهمین منظواست. بهبوده 

در  .شـود پرداختـه مـی   بررسـی  مورد هايدر نانولوله ترك رشد

شکست یـک نانولولـه زیگـزاگ     فرایندمراحل متوالی  11شکل 

ولز است نشان داده شده اسـت.   -استون) که داراي عیب 0،10(

مقـدار  یی که بهاجزاشود که پس از بارگذاري، اولین مشاهده می

 -ي اطراف عیب استوناجزارسند، همان شکست خود می تنش

ولز هستند که در راستاي طولی نانولوله قـرار دارنـد. بـر مبنـاي     

مقدار تنش ی که بهئجز، 1-2الگوریتم شرح داده شده در بخش 

  اي از مدل اجزاء محدود شکست خود برسد توسط برنامه رایانه
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  ولز -داراي عیب استون )0،10(مراحل شکست نانولوله زیگزاگ  -11 شکل

  

طـور طبیعـی   از مدل، بـه  شود. پس از حذف این جزءحذف می

شـده افـزایش پیـدا    طولی همین ردیف از بار اعمال سهم اجزاء

مقـدار تـنش   نانولولـه بـه   اجـزاء یابد و این اجزاء قبل از بقیه می

تـا   فرایندشوند. این رسند و از مدل حذف میشکست خود می

کنـد.  سیختگی کامل نانولوله در همین راستا ادامه پیدا میزمان گ

مسیر شکست عمود بر راستاي طولی نانولولـه   11مطابق شکل 

  است.

) 2،5( کـایرال  مراحل شکسـت یـک نانولولـه    12در شکل   

نشـان داده  اسـت،  ولـز   -استون بیع يکه دارا تحت بارگذاري

اطـراف   ءاجزامطابق این شکل مشاهده می شود که  .شده است

رسـند کـه پـس از    تنش خـود مـی   محل عیب هندسی به بیشینه

از بار اعمال شـده   هاآناطراف  اجزاءاز مدل، سهم  هاآنحذف 

کنـد و در نتیجـه شکسـت در همـین راسـتاي      افزایش پیدا مـی 

کـایرال بـا    نانولوله اجزاءاینکه  دلیلبهکند. محیطی ادامه پیدا می

هـا  دارند، مسیر شکست این نانولولـه محور طولی نانولوله زاویه 

مورب شکست  صورتبهعمود بر محور طولی نانولوله نیست و 

  دهد.روي می

را  ي) تحـت بارگـذار  8،8( آرمچیـر  نانولولـه  کی 13 شکل  

طـور کـه   همان است.ولز  -استون بیع يدارا نشان می دهد که

 جـزء شود، در ابتداي بارگـذاري چنـد   مشاهده می 13در شکل 

تـنش خـود    ند، بـه بیشـینه  هست ف عیب هندسی که مورباطرا

اي از مدل تحت بارگذاري حذف رسند و توسط برنامه رایانهمی

افـزایش سـهم دیگـر     در پی آنو  اجزاءشوند. با حذف این می

ولـز   -اسـتون نزدیک عیب  اجزاءاز بار اعمال شده، دیگر  اجزاء

شکست  ندفرایرسند. این خیلی سریع به تنش شکست خود می

یابد تا در نهایـت نانولولـه بـا    با همین روند ادامه می روندهپیش

  شود. درجه نسبت به محور طولی گسیخته می 45زاویه 

  

 گیرينتیجه -4

. روش اجزاء محدود بر پایه مکانیک اتمی با فرض رفتار قاب 1

هـاي کربنـی طبیعـی و    فضایی قادر است که رفتـار نانولولـه  

  ي کند.سازمعیوب را شبیه

 ولـز  -استون عیب با روش اجزاء محدود اثرپژوهش  این . در2

هاي کربنی زیگزاگ، کایرال و نانولوله نهایی کرنش و تنش بر

  .گرفت قرار بررسی مورد آرمچیر

ي طبیعـی زیگـزاگ نشـان    سازي دربـاره نانولولـه  . نتایج شبیه3
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  ولز -استونداراي عیب  )2،5(مراحل شکست نانولوله کایرال  -12 شکل

  

) 5،0ي (دهد کـه تـنش و کـرنش نهـایی بـراي نانولولـه      می    

و بـراي نانولولـه    %23گیگاپاسـکال و   4/94ترتیـب برابـر   به

اسـت. تـأثیر عیـب     %21و گیگاپاسـکال   6/94) برابر 10،0(

زیگـزاگ بسـیار    ولز بر تنش و کرنش نهایی نانولوله -استون

و کرنش نهـایی   %3-2یی اي که تنش نهاگونههناچیز است، ب

  کند.کاهش پیدا می 13-16%

، تاکنون پژوهشی پیرامـون رفتـار   گانبر اساس دانش نویسند .4

همین منظور کایرال صورت نگرفته است. به مکانیکی نانولوله

که بر اساس نتـایج   سازي این نوع نانولوله نیز انجام شدشبیه

 ترتیـب به) 5،2آن، تنش نهایی و کرنش نهایی براي نانولوله (

) 5،4ي (و بـراي نانولولـه   %1/14و گیگاپاسـکال   3/91برابر 

 آمـد. عیـب   دسـت بـه  %85/16و گیگاپاسکال  112 ترتیببه

 و تـنش  مقـادیر  متناسب با کایرالیتی نانولوله بـر  ولز -استون

 تـنش  مقـدار  کـه  ايگونـه هب گذارد،می تأثیر آن نهایی کرنش

ــایی ــرنش مقــدار و %27-2حــدود  نه   حــدود نهــایی ک

عبارت دیگر هر چقدر نانولوله به .کندمی پیدا کاهش 38-4%

کند، تأثیر عیب کایرال از حالت زیگزاگ به آرمچیر تغییر می

  شود.می تربیشبر استحکام نهایی آن 

سـازي، تـنش و کـرنش    آمده از شبیه دستبه. بر اساس نتایج 5

ــه ــراي نانولول ــر طبیعــی (نهــایی ب ــه) 5،5ي آرمچی ــبب    ترتی

) نیـز  8،8است. بـراي نانولولـه (   %5/19و گیگاپاسکال  115

گیگاپاسـکال   120برابر  ترتیببهمقادیر تنش و کرنش نهایی 

 توانمی حاصل نتایج اساس آمده است. بر دستبه %5/18و 

 نانولولـه  نهـایی  کـرنش  و بـر تـنش   ولز -استون عیب گفت

گـذارد  اگ مـی زیگز ي نسبت به نانولولهتربیش آرمچیر تأثیر

 حـدود  آرمچیر معیوب هاينانولوله نهایی تنش اي کهگونههب

 و تـنش  از تـر کـم  %44-41حدود  نهایی کرنش و 28-30%

  .است طبیعی هاي آرمچیرنانولوله نهایی کرنش

 بـه  نسـبت  يتـر بیش استحکام داراي طبیعی آرمچیر . نانولوله6

مـا وقتـی کـه    ا .است زیگزاگ و کایرال ترتیببه هاينانولوله

وجـود داشـته باشـد، نانولولـه      هـا آنولـز در   -عیب اسـتون 

هــاي ي نســبت نانولولــهتــربــیشزیگــزاگ داراي اســتحکام 

 -عبارت دیگر عیب استونکایرال و آرمچیر است. به ترتیببه

ین تأثیر کاهشی در تنش و کرنش نهایی را بر روي بیشترولز 

  گذارد.آرمچیر می نانولوله

در  بررسـی هاي مورد یکی از بخش عنوانبهترك  رشد . مسیر7

ــه مختلــف انــواع هــاي کربنــی درشکســت نانولولــه   نانولول

  . شد بررسی کایرال و زیگزاگ آرمچیر،
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 ولز -استون بیع ي) دارا8،8( آرمچیرنانولوله مراحل شکست  -13 شکل

  

شـود  . پس از بارگذاري بر روي نانولوله زیگزاگ مشاهده مـی 8

شود. میاولیه ترك ایجاد  ولز هسته -استونحل عیب که در م

یی در راستاي طولی اجزاي زیگزاگ چون در ساختار نانولوله

 نانولولـه  طـولی  محور بر عمود ترك رشد وجود دارد، مسیر

  . است

 محـور  با نانولوله ياجزا تمام اینکه دلیلبهکایرال  . در نانولوله9

 - اسـتون  عیب از ناشی ترك رشد مسیر دارند، زاویه طولی

زاویـه ایـن مسـیر شکسـت      .دارد زاویـه  طولی محور با ولز

هـاي  در نانولولـه  (n, m)متناسب بـا زوج مرتـب کـایرالیتی    

  کایرال مختلف، متفاوت است.

 ،جزء اولین شکستن از پس معیوب، آرمچیر هاينانولوله . در10

 ادامـه  روند این و شوندمی گسیخته آن اطراف مورب ياجزا

عیـب   از ناشـی  تـرك  رشـد  مسیر دلیل همینبه. کندمی پیدا

  . است درجه 45 زاویه داراي طولی محور با ولز -استون

آمده در قسمت تنش و کرنش نهایی و مسـیر   دستبه. نتایج 11

مایشـگاهی و  آز کارهـاي  بـا  خـوبی  بسـیار  توافق ترك رشد

  .دارد مولکولی دینامیک روش

 
 نامهواژه

1. molecular dynamics 
2. Cauchy-Born rule 
3. representative volume element 

4. progressive fracture model 
5. Stone-Wales (SW) defect 
6. chirality 

7. Ansys 
8. Fortran 
9. Ansys parametric design language 
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