
 
 

 3ود يحياييم; مح2ن صدرنژاديرالديد اميس; ٭ 1يابانيي خرضا چابکيعل

 يو جذب انرژ يريي و كامپوزيتهاي آن، شکل پذنانوتيوبهاي كربن يروبر بارگذاري شات يآزمانتايج  بر اساس

روشهاي  ن نانوسازه ها ديده شده است. با توجه به محدوديتهاي محاسباتييک در ايالاست حد يدر ورا يقابل توجه

در اين مقاله از روش مدلسازي  ،اين رفتار شبيه سازيبراي  (ديناميك مولكولي و مكانيك كوانتوميتحليلي )نظير 

ونگي بروز رفتار ابتدا چگ مکانيک محيط پيوسته در قالب روش اجزاي محدود استفاده شده است. به اين صورت كه

مكانيك محيط روشهاي در قالب  هاآندر اين اندازه و اعتبار  شيوه هاي مدلسازيو سپس غيرالاستيك در نانوتيوبها 

 -)بر پايه مدل الاستو دو روش تحليلي و عدديرفتار غير الاستيك نانوتيوبها به  است. سپسپيوسته بررسي شده 

ديناميك مولكولي مقايسه شده روش نتايج هر دو مدل با نتايج آزمايشگاهي و قت، و براي سنجش ميزان دپلاستيك( 

  .مورد بررسي قرار گرفتن روش يتها و امکانات ايز محدوديان نياست. در پا

 

 والس-نانوتيوب، محيط پيوسته، الاستيک، غير الاستيك، استون

Modeling of Non-elastic behavior of Carbon 

Nanotubes upon Continuum Mechanics 

A. Chaboki K.; S. A. Sadrnejad; M. Yahayei 

ABSTRACT 

As experiments show, there is nonlinear behavior of carbon nanotubes after exceeding a certain 

boundary surface while loading continues. Avoiding being involved in molecular dynamics methods and 

quantum mechanics approach, a continuum macro mechanics based method is employed to predict the 

nonlinear behavior of bonding forces in carbon nanotubes. Both analytical and numerical approaches, 

assuming elasto-plastic behavior of tubes are considered in this research. The presented results are well 

compared with the test as well as molecular dynamics results. Finally, the limitation and advantages of 

the proposed method are pointed out. 
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استحکام فوق العاده، بسيار با وجود نانوتيوبهاي کربني 

شکل پذير بوده و در بارگذاريهاي متفاوت، دامنه رفتاري 

گذارند. به گونه اي که کرنش ميبه نمايش را الاستيک مناسبي 

برابر مواد مهندسي نظير فولاد ده  چند ،الاستيک آنها بيشينه

. اما در صورت بارگذاري بيش از حد ]1[گزارش شده است

شود( بر اين مي)اين حد در ادامه توضيح داده الاستيك 

تغييراتي برگشت ناپذير در ساختار منظم اتمي  ،نانوسازه ها

تغييرات در اين  دهد. در صورت ادامه بارگذاري،ميآنها روي 

با افزايش تغيير شکل ادامه يافته كه گسيختگي  تاساختار اتمي 

. رمز شکل پذيري ]2[و کاهش قابل ملاحظه سختي همراه است

، در گسيختگي پيوندها و ايجاد ي كربنينانوتيوبهاقابل توجه 

 . ]3[نهفته استبين اتمهاي آنها پيوندهاي جديد 

ماده پايه و سختي سختي نانوتيوب  چشمگيربه علت تفاوت 

بار و تنش زيادي به  ( در كامپوزيتهاي اين ماده،)ماتريس

موجب رفتار زيادي در موارد . اين امر شودمينانوتيوب وارد 

 در کشش، فشار و يا بارهاي ترکيبيدر نانوتيوبها غير الاستيک 

ي نانوتيوبهااز . تصاوير ميکروسکوپ الکتروني ]4[گرددمي

نانوسازه ها که اين تحت اثر بار نيز بيانگر اين واقعيت است كه 

و برشي در بارهاي کششي مهندسي سازه هاي به شبيه نيز 

به علاوه كمانش نيز  گردندميگسيخته  پايانجاري شده و در 

در شکل . ]5[و]4[در اثر بارهاي فشاري گزارش شده است

گسيختگي  منفرد،گسيختگي نانوتيوب علاوه بر  1شماره 

نيز نشان رهاي کششي مدفون در كامپوزيت تحت بانانوتيوب 

 داده شده است. 

ثابت شده  ،بر اساس آزمايشات و نيز مطالعات تئوريک

 ،است که رفتار غير الاستيک نانوتيوبها به نوع بارگذاري

، نرخ کرنش و ميزان پخش عيوب ي محيطساختار داخلي، دما

 بستگي دارد.در ساختارداخلي 

  
 

نانوتيوب در آزمايش  يکشش ( گسيختگيچپ و راستبالا ) :(1) شکل

نانوتيوب در کامپوزيت كششي ( گسيختگي نييپا) ]5[ کشش ساده

 ]15[سيمان

با توجه به اهميت كاربرد كامپوزيتهاي نانوتيوب و 

ن مقاله يدر ا ضرورت تبيين مدل رفتاري مناسب براي اين مواد،

ک و توسعه ير الاستيبروز رفتار غ يشده است که چگونگ تلاش

شبيه وسته يط پيک محيمکان يتوسط روشها در اين مواد،آن 

 سازي و بررسي شود. 

 

 گذرد،طي چند سالي كه از كشف نانوتيوبهاي كربني مي

 وبهايک نانوتير الاستيرفتار غ ينه مدلسازيدر زمتحقيقاتي 

ک يالاست ييشامل بدست آوردن کرنش نها انجام شده است كه

 وندهايپ يختگيگس ياز برايمورد ن ي، محاسبه انرژيختگيگسو 

ک يناميد يتوسط روشهاو ميزان شكل پذيري اين مواد 

 است. طي نخستين گام،انجام شده  يک کوانتوميو مکان يمولکول

تك جداره  كششي نانوتيوبهايياكوبسن رفتار  1991در سال 

ع پتانسيل تاب و با استفاده از ديناميك مولكوليروش توسط را 

نتيجه گيري كرد كه شبيه سازي نمود و  )Brenner1991)برنر

در جداره  والس( –قبل از پارگي پيوندها و تشكيل عيب )استون 

 كرنش مشخصي وجود دارد كه در تمام جداره اين ماده،

در پارگي پيوند  ،اين كرنش يورادر يكنواخت بوده و نانوتيوب 

بسته به نوع را وب ينانوتكرنش نهايي  جداره محتمل است. وي

پس از آن نيز ساير  .]6[-]8[ن زديتخم دزصد 22 تا 52آن بين 

محققان بوسيله روشهاي گوناگون به بررسي مرز رفتار 

زائو در سال الاستيک و غير الاستيک در اين مواد پرداختند. 



 

مرز کرنش  ،ک مولکولييناميدروش با استفاده از  5111

در سال  يناردلل .]9[کرد وردآبر رصدد 2/11 الي 1 اک ريالاست

. در تحقيقي كه بليتچکو ]11[تخمين زد %6ن کرنش را ي، ا5115

 ، اين كرنشداد( با استفاده از تابع پتانسيل مورس انجام 5115)

چند سال اخير، از ر د .]11[درصد برآورد شده است 16الي  11

 در اين رابطه يانرژروش ه يبر پاروشهاي مکانيک شکست که 

در توجيه اختلاف  ])11[اکوبسنينگ و يليزاستفاده شده است. )

 ،قطر توان به عوامل تعداد لايه هاي جداره،نتايج ياد شده مي

 . نرخ كرنش اشاره كردنيز دما و  ي،ساختار داخل

  

در  يك سازه ينرژتوان اميبورن  -يقانون کوش بر اساس

مقياس نانو را با سيستم معادل آن در محيط پيوسته ارتباط داد 

رفتار  يمدلساز و سپس اين سيستم معادل محيط پيوسته را در

 رد. به كار بوبها ينانوت

در تمامي محدوده بورن  -يبا توجه به اعتبار قانون کوش

شبيه در توان از همين روش مي رفتاري مواد نانو مقياس،

 نانوتيوبها ياري جست. ک ير الاستيرفتار غسازي 

به عنوان مرز رفتار  يريبرگشت پذ سازه هاي مهندسي،در 

اگر در شود. به عبارت ديگر تعريف ميک ير الاستيک و غيالاست

در ساختار ماده صورت  يرييتغ ي،و باربردار يند بارگذاريفرا

به رفتار  ،جاد کنديادر آن  ماندگار را ير شکلهاييرد که تغيپذ

ايجاد و  شود. علت اين فرايند،ريف ميک تعير الاستيصورت غ

وه و سرعت گسترش يشگسترش عيوب در ساختار ماده است. 

و ر يسبب بروز رفتار شکل پذ ،حفرات و ترکهااين عيوب ايجاد 

 گردد.ميا ترد در ماده ي

رفتار  ،وبهاير نانوتياس نانو نظيدر مق ياتم يدر ساختارها

در بر  ين واحدهايب يو مولکول ياتم يوندهايپپايه بر مكانيكي 

ا واندروالس يشود که از نوع کوالانس و ميف يتعر گرفته

خته شده يوندها گسيپ ،ر شکلييو تغ يش بارگذاريهستند. با افزا

ر يک و غيگردند. مرز رفتار الاستميجاد يا يديجد يوندهايو پ

جاد يندها و اويپگسستن با  در مواد نانو مقياس، کيالاست

آزاد  يانرژ ،ونديگسستن پطي شود. ميف يد تعريجد يوندهايپ

شود كه ميمصرف  يانرژ ،ديوند جديجاد پيشده و در صورت ا

ن ي. ااستستم يتلف شده در س يانرژ از يكديگر، دو نيتفاضل ا

ر شکل سازه ييشده و تغ يسازه اتم يند موجب کاهش سختايفر

وند در ساختار ير هندسه پيين تغيتر جيرا. ابديميش يافزا

-ب استونيل عيند تشکيوب، فراينانوت يضلع ششمولکول 

نشان  5شکل شماره ب در ين عيجاد ايا يوالس است. چگونگ

 داده شده است. 

 
والس( در در -ضلعي )استون 1و  2: چگونگي تشکيل سلولهاي 5شکل 

 ]6 [-]1 [انواع نانو تيوب

 

ر قرار يمورد تاث يضلع ششسلول  چهار ،ندين فرايا يط

يير تغ يضلع و هفت پنجسلول  زوج گرفته و به صورت دو

با افزايش بارگذاري، فرايند گسستن پيوندها و  دهند.شکل مي

 يابد. ميگسترش ايجاد پيوندهاي جديد 

  

براي يك سازه در محيط پيوسته در گرچه مدلسازي 

مكانيك كوانتومي و روشهاي در مقايسه با  نانو،مقياس 

ولي تنها . وردآميديناميك مولكولي امكانات كمتري را فراهم 

يي نانوكامپوزيتها ،روش ممكن براي مدلسازي نانوكريستالها

امكان مدلسازي رفتار تك تك  است كه به علت تعداد زياد اتمها،

مدلسازي رفتار براي  اتمهاي آن ميسر نيست. بر اين اساس،

در قالب مکانيک محيط هاي تك جداره غير الاستيک نانوتيوب 

 -در اين مقاله دو روش تحليلي و روش مدل الاستو ،پيوسته

 شده است. به كار گرفته پلاستيك 

در روش تحليلي با فرض تابع پتانسيل در قالب محيط 

و  رفتار الاستيكشرايط  ،بر آن مرزيپيوسته و اعمال شرايط 

بدست آمده و كرنش متناظر آن محاسبه پايدار بودن رفتار 

گردد. در اين مقاله از تابع پتانسيل تغيير يافته مورس مي

از تابع  برگرفته] 15[استفاده شده و نتايج با نتايج ژانگ 

 -الاستوشده است. در روش مدل  مقايسه ،پتانسيل برنر

كرنش  ،پلاستيك، ابتدا با استفاده از روش مكانيك شكست

پلاستيك حدي محاسبه شده، سپس پارامترهاي مدل با استفاده 

 د. نيآمياز روش انرژي بدست 

 

وبها به روش يک نانوتير الاستيرفتار غ يمدلساز يبرا



 

اتصال  يه هاي)شامل هندسه و زاو يساختار داخل يبرا ،تحليلي

در نظر گرفته شده  يم مختصات محلستيس ، کربن( ياتمها

ستم يس يرات انرژييتغ ،ل مناسبيف تابع پتانسيسپس با تعر

ژي در آيد. با تبديل اين انربدست مير شکل يين تغيدر ح ياتم

 -يبر اساس قانون کوشسيستم گسسته به سيستم پيوسته 

 يپارامترها ي،ط تعادل و حداقل بودن انرژيبورن و اعمال شرا

اعمال در گام بعد با شود. محاسبه ميک يالاستتار مدل رف

 ي، شرط وقوع کرنشهامرزيط يروابط تعادل و اعمال شرا

 شود. ميک کنترل يرالاستيغ

و کرنشها و مشتقات آن متعادل بوده  ،کيالاسترفتار در 

رشهف به يک-ولايز با استفاده از روابط پيتنش ن يها همولف

با توجه به  يل انرژيپتانس, از تابع 1صورت رابطه شماره 

 ند. آيميط تعادل بدست يو شرا يط حديشرا
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ديگر  ،رسدميکه کرنش به حد غير الاستيک  هنگامي

فرضيات يکنواخت بودن کرنش و تابع گراديان تغيير شکل 

مشتقات با  برقرار نبوده و مشتقات آن صفر نيستند. اين

استفاده از دستگاه مختصات استوانه اي به صورت رابطه 

 شوند: مينوشته  5شماره 
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تغييرات مولفه هاي غير صفر كرنش به  ،در اين حالت

 شود:ميمحاسبه  1صورت رابطه شماره 

(3) 
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محاسبه  4به علاوه تغييرات تنش از روابط شماره 

  شوند.مي
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با جايگذاري روابط تنش، کرنش و نيز تابع گراديان تغيير 

  :يدآميبدست  2شکل در رابطه، سه معادله ديفرانسيل شماره 
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 ،ساده ينانوتيوب، با توجه به بارگذاري کششجداره در 

، تغيير شکل نيز آن يبرش صفر است. به علاوه در دو انتها

صفر است. اين شرايط حدي در دو انتها به صورت رابطه 

 شود. مينوشته  6شماره 
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با در نظر گرفتن  2حل معادلات ديفرانسيل همگن شماره 

 Uمنجر به يافتن تغييرات تغيير مکان ،6شرايط حدي شماره 

اين معادله به دو نوع جواب متقارن و غير متقارن شود. حل مي

شود. جوابهاي متقارن با روابط ميمنجر 

)(,0),( ZUUUZU zZR
 

 ،مشخص شده که در آنها ناپايداري 

علاوه بر محدوديتهاي حل  ،تغيير متقارن است. در حل نامتقارن

نيز برقرار است. در صورت فرض  0Uشرط ،متقارن

به  4جوابهاي متقارن براي تغيير مکانها، معادلات شماره 

  ابد.يميکاهش و تغيير  1صورت معادلات شماره 
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نشان تغيير مکانهاي به ، 1حل معادله ديفرانسيل شماره 

 امد. انجمي 8داده شده در رابطه 
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رابطه شماره  ،پس از انجام عمليات رياضي و ساده سازي

 : آيدبدست مي 9
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دو  ،در معادله تعادل0اين معادله به همراه شرط

معادله براي کرنشهاي حدي 
zz ( 9رابطه  ويژه مقادير ,



 

شده و با استفاده از نرم  ياددهد. با توجه به روابط ميبدست 

اين معادلات ديفرانسيل براي جوابهاي همگن  ،MATLABافزار 

تابع پتانسيل تغيير يافته مورس حل شده است که نتايج آن به 

ارائه شده است. بر اساس  1صورت خلاصه در شکل شماره 

نتايج با کار با حاسبه شده اين نتايج، کرنش حدي الاستيک م

)که از تابع پتانسيل برنر استفاده کرده است(  5114ژانگ 

د که کرنش بر اساس اين شكل ديده ش .]15[مقايسه شده است

جداره نهايي در کشش با استفاده از توابع پتانسيل و در انواع 

 نانوتيوبها مختلف تفاوت دارد. 
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نانوتيوب که توسط تابع : کرنش نهايي )بحراني( دو نوع 1شکل 

 ]15[ژانگ محاسبه شده و با كار پتانسيل تغيير يافته مورس و برنر 

 مقايسه شده است.

 

 

اساسي به عامل مدلهاي رفتاري با در نظر گرفتن چند 

ند قوانين حاكم بر رفتار نتواموثر مينمايندگي تمامي عوامل 

. با توجه به نشان دهندبا دقت معيني مواد را به صورت منظم و 

نانوكامپوزيتها انجام شده بر روي نانوتيوبها و آزمايشات نتايج 

 ( مدل تغييرات کرنش5پلاستيک و ) -( الاستو1دو مدل )

با  توانند تا حدي رفتار غير الاستيك نانوتيوبها را بيان كنند.مي

ه براي در اين مقال زياد،امكانات و داشتن توجه به سادگي 

 -غير الاستيک نانوتيوب از مدل الاستورفتار مدلسازي 

در شكل  براي تبيين اين مدل،. است پلاستيک استفاده شده

، مفهوم تغيير مكانهاي پلاستيك در ساختار اتمي و 4شماره 

 مدل ساده الاستوپلاستيك نشان داده شده است. 
 

 
 اتمي: مفهوم تغيير مكان پلاستيك معادل در شبكه 4شکل 

  

پلاستيک ايده آل رفتار تا کرنش تسليم  -در مدل الاستو

کاملا الاستيک فرض شده و در وراي اين کرنش رفتار پلاستيک 

 11و رابطه شماره  2شود. اين رفتار در شکل شماره فرض مي

 شده است.نشان داده 

 
پلاستيك  -كرنش در مدل الاستو -منحني تنش چپ(-)بالا  :2 شكل

تلفيق دو  )پايين(منحني رفتاري واقعي نانوتيوب ايده آل  )بالا راست(

 مدل براي يافتن پارامترها 
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منحني در قسمت بعد از سطح زير  ،2بر اساس شکل شماره 



 

کرنش حدي نمايانگر انرژي پلاستيک)غير الاستيک( مورد نياز 

باشد که ميزان اين انرژي با براي ايجاد رفتار غير الاستيک مي

 15، به صورت رابطه شماره 2در نظر گرفتن شکل شماره 

 گردد. تعريف مي

(12) ]).(
2

1
*).[( 2

2 YYYeqplastic Et  
 

انرژي مورد نياز براي ايجاد برابر با  در مدل اين انرژي

والس در ناحيه متناظر در نظر گرفته شده است و  -عيب استون

 يد.آبدست مي 2Eبه اين روش، مدول پلاستيک 

کرنش شروع رفتار پلاستيک است  ،نکته مهم در اين روش

با  .درصد فرض شده است هشتکه كرنش شروع تسيلم 

مترها و يكسان قرار دادن انرژي غير استفاده از اين پارا

توان شيب دوم منحني مي ،الاستيك در وراي كرنش پلاستيك

رفتار 
2E  بدست آورد 11رابطه را به صورت  . 

(13) 
 evVW 5.5 

   

TpaE 37.22  
ه كشش ساده نانوتيوب تك جدار ،با استفاده از اين روابط

به كمك روش اجزاي محدود شبيه سازي شده است. در اين 

جداره نانوتيوب به صورت پوسته جدار نازك با  ،مدل

شبيه سازي شده است كه در يك سر  14رابطه مشخصات 

بارهاي  ،تغيير مكانهاي آن محدود شده و در سوي ديگر

 گردد.كششي به آن اعمال مي

(14) 
TpaEelast 5.5  
nmteq 066.0 

بارگذاري تا مرحله گسيختگي به صورت استاتيكي به مدل 

اجزاي محدود اعمال شده است. براي آغاز رفتار غير الاستيك 

يك عيب كوچك در جداره ايجاد شده است تا محل آغاز رفتار 

كرنش اين مدلسازي با نتايج  -منحني تنش. غير الاستيك باشد

ولكولي مقايسه شده و در شکل حاصل از مدلسازي ديناميك م

 ارائه شده است. 6شماره 
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پلاستيك و  -: مقايسه نتايج مدلسازي بوسيله مدل الاستو6شکل 

 ]18[( 9و1مدلسازي ديناميك مولكولي در نانوتيوب )

 

ناحيه  گسترشچگونگي ايجاد و  نيز، 1 در شکل شماره

ناحيه مشخص شده در  ه شده است.در مدل نشان دادپلاستيك 

نواحي هستند كه در آنها كرنشهاي غير الاستيك  اين شكل،

با  1بر اساس شکل بزرگ رخ داده و رفتار الاستيك نيست. 

شود. ميابعاد ناحيه غير الاستيك بزرگتر  ،افزايش بارگذاري

چگونگي اين گسترش با نتايج حاصل  همچنين در اين تصوير،

 از ديناميك مولكولي بليچكو مقايسه شده است. 

مدل الاستوپلاستيك در تخمين ابعاد  ،بر اساس اين شکل

ناحيه غير الاستيك و فرم گسترش آن نيز جوابهاي مناسبي را 

 دهد. بدست مي

 
بالا( شبيه سازي چگونگي ايجاد و گسترش )شش تصوير : 1شکل 

ناحيه پلاستيك در نانوتيوب توسط مدل الاستوپلاستيك بوسيله روش 

پايين( نتايج مدلسازي رفتار نهايي دو تصوير ).اجزاي محدود

 [11]ديناميك مولكولي بليچكو روش به نانوتيوب در كشش 

 

 

در اين مقاله چگونگي بروز رفتار غير الاستيك در 

نانوتيوبها و شيوه هاي مدلسازي آن در قالب مكانيك محيط 

 -روش تحليلي و عددي بر پايه مدل الاستوبه دو پيوسته 

مشخص  نشان داده شدهبررسي شد. بر اساس نتايج پلاستيك 

تايج روش تحليلي با نتايج دقيق آزمايشگاهي تفاوت گرديد كه ن

تحقيق بيشتر براي سازگاري بهتر با نيازمند زيادي داشته و 



 

 نتايج است. 

ديده  ارائه شده،پلاستيك بر اساس نتايج  -در مدل الاستو

با دقت مناسب، توان با استفاده از اين مدلسازي ميشد كه 

يك را شبيه سازي شرايط آغاز و گسترش رفتار غير الاست

شود كه برابري نتايج اين مدل . اما با مقايسه نتايج ديده مينمود

و سختي يابد كرنشهاي زياد كاهش ميدر با آزمايشات عددي 

  كند.را بيش از ميزان واقعي برآورد ميسازه نانو 

 

دانند كه از كمكهاي نويسندگان مقاله حاضر بر خود لازم مي

پژوهشکده محترم  تسياتبار ر يعيپروفسور رف جناب آقاي

 نمايند. يقدردان و از چهره هاي ماندگارنانو 
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