
 دهمین همایش سالانه ملی و دانشجویی مهندسی مکانیک ایران

 1399 آذر 13و  12 ،ایران ،تهران

 

 

1 

ISME2020-NC1113 

 به روش دینامیک مولکولی دارگرافن نانوحفره یکیدما بر خواص مکان بررسی تأثیر
 

 

 2، محمود شریعتی1تیاب یمانا

 
 iman.bayat7@gmail.comمشهد، مشهد  یدانشگاه فردوسدانشکده مهندسی، مکانیک، مهندسی گروه ، کارشناس ارشد 1

 gmail.commshariati44@ مشهد، مشهد یدانشگاه فردوس ی،کده مهندسدانش یک،مکان ی، گروه مهندساستادیار 2

 

 

 یدهچک

 یشکلدگر ،یو نور ییگرما یکی،مکان ی،کیبا خواص ممتاز الکتر گرافن

ورده نخدر ساختار دستکه نازک است  یارورق بس یکصورت از کربن به

به ضخامت تنها  یضلعشش یاکربن شبکه یها، اتمآن یبو بدون ع

 چند یا یکگرافن  در ساختار ممکن است .دهندیم یلم تشکات یک

ا ر گرافنخواص  )ها(نانوحفرهکه وجود این داشته باشد وجود نانوحفره 

 اییندهآ یدبخشدار، نونانوحفره گرافن .کندیم ییردستخوش تغ

از آب،  ییزداهمچون نمکتصفیه و جداسازی  ینهدرخشان در زم

مقاله، اثر دما بر خواص  یناست. در ا ونیی یهاکانالگازها و  یجداساز

ه ها( باز حفره اییهآرا یاحفره  یک یراادار )دگرافن نانوحفره یکیمکان

 LAMMPSافزار نرم از با استفاده یمولکول یکمیناد سازییهکمک شب

 یاستحکام کششدهد که محاسبات نشان می نتایج است.شده مطالعه

و در دماهای بیشتر از دمای اتاق کاهش  به دما وابسته استگرافن  نهایی

و کرنش نهایی با افرایش دما نسبت به  یانگمدول همچنین، . یابدمی

واص خر دما بر یثتأ با شناختبدین ترتیب،  یابند.دمای اتاق کاهش می

 دبهبورا دار گرافن نانوحفره یغشا طراحی انتویم مزبورمکانیکی 

 .بخشید

 

 LAMMPS ،یمولکول ینامیکد ،انوحفرهن ،گرافن :یدیکل هایواژه

 

 مقدمه

 نازک است که یارورق بس یکصورت از کربن به یدگرشکل [1] گرافن

. در ساختار گذردیم از ده سال یشب یآن کم یجداساز یناز نخست

به  یضلعشش یاکربن شبکه یهاگرافن، اتم یبنخورده و بدون عدست

همراه با  همتایساختار ب ین. ادهندیم یلاتم تشک یکضخامت تنها 

 گرافن را در کانون ی،و نور ییگرما مکانیکی، یکی،خواص ممتاز الکتر

 یایمه هیادشد هاییژگیاست. گرافن با وتوجه محققان قرار داده

 هایمیستمواد مرکب، حسگرها و س یک،گوناگون در الکترون ییکاربردها

 .[5-2]است  یانرژ یلتبد یا سازییرهذخ

 بلموجود قا یغشا ینترگرافن به عنوان نازک یکیخواص مکان 

 یبترت گرافن به یو استحکام کشش یکشش یمثال، سفترای ند. باتوجه

                                                           
1 Nanoporous graphene 
2 Molecular sieving 

 ییگرما ییعلاوه، رسانا. به[6, 4]هستند  GPa  1۰۰و  TPa 1از مرتبه 

Wگرافن  (m. K)⁄ 5۰۰۰ وجود  یگر،د یاز سو. [6]است گزارش شده

کن مم .کندیم ییرنانوحفره در ساختار گرافن خواص آن را دستخوش تغ

گرافن  (.1 شکلداشته باشد ) انوحفرهچند ن یا یکاست ورق گرافن 

 سنجییگاز، توال یحسگرها یمیایی،ش یها، در خازن1دارنانوحفره

DNA [7-9]  ی. جداسازرودیکار مبه [1۰] 2یمولکول یگرغربالو 

و  [13, 12] یکدیگراز  یمهل هایوتوپیزا ی، جداساز[11] گازها

کمک  هب یمولکول گریغربال یهانمونه [17-14, 5]از آب  ییزدانمک

 دار گرافن هستند.حفره یغشاها

 

 
 و راست در اسیمق خط طول) گرافن ورق در نانوحفره چند و ک: ی1 شکل

 [5]( است nm 2 و nm 1۰ بیترتبه چپ،

 

کار رود معمولاً  مواد به یهتصف یدار براچه گرافن نانوحفرهچنان 

ردن ک یریندر ش ی، فشار کاربرای مثال شود؛یبه آن وارد م یادیفشار ز

و شکست در ساختار  یبع ین،است. همچن MPa 5٫5 یباًتقر یاآب در

 در [4] و چن لیو. دماینیم یفگرافن عمدتاً استحکام آن را تضع

را دار گرافن تحت کشش نانوحفره یشکل غشا ییر، تغیاهمطالع

اند. دهوردست آبهرا آن  یکیاز خواص مکان یو برخ دهکر سازییهشب

ها وابسته است اما غشا تنها به تراکم نانوحفره یانگ، مدول  [4]مطابق 

ه عامل دیگری ک دارد. یها بستگاستحکام به اندازه، شکل و تراکم حفره

ما د ،دار مؤثر باشدرود بر خواص مکانیکی گرافن نانوحفرهانتظار می

 بر خواص وجود حفرهتا کنون مطالعات اندکی به بررسی تأثیر  است.

)ها( همچنین اثر دما در حضور حفره اند.ق گرافن پرداختهمکانیکی ور

 تا کنون بررسی نشده است.
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 لهأمستعریف 
گرافن با ابعاد  هلای، سیستم مورد مطالعه یک ورق تک2شکل مطابق 

آن واقع است یا  هاست که یک حفره در میان nm 1۰ × nm 1۰تقریبی 

یا  5×5، 4×4، 3×3ها حفره هدر آن قرار دارد. آرای هاای از حفرهآرایه

 اتم است. 3936بدون حفره با ابعاد یادشده دارای است. گرافن  6×6

ای با قطر معین )که مرکز آن بر درون دایره هایبرای ایجاد حفره، اتم

 اند. با توجه به گسستگیضلعی منطبق است( حذف شدهمرکز یک شش

نانوحفره مدور نیست و قطر متوسط آن مدنظر  ها در گرافن،توزیع اتم

انتخاب  Å 9ها در آرایه و قطر حفره Å 13یا  Å 4است. قطر تک حفره 

 .[4] استشده

 نما تحتنما یا صندلیار گرافن در راستای زیگزاگدورق نانوحفره 

ترتیب، مدول یانگ، استحکام گیرد و بدینمحوری قرار میتک کشش

شوند. دمایی که نهایی و کرنش نهایی آن تحت کشش محاسبه می

(، برابر K 3۰۰دهد، علاوه بر دمای اتاق )گرافن در آن تغییر شکل می

شود. این گستره گرفته می نظردر  K 1۰۰۰ و K 5۰۰ ،K 7۰۰ با

ز . علاوه بر این، با آگاهی ا[18, 17]ایی برای گرافن منطقی است دم

، مقدار آن در همه [18]رافن تأثیر نرخ کرنش بر خواص مکانیکی گ

سازی کمک شبیهشود. حل مسائل تشریح شده، با مسائل ثابت فرض می

گیرد که در ادامه به جزئیات آن پرداخته دینامیک مولکولی صورت می

 است.شده
 

 لحجزئیات راه

 LAMMPSافزار نرم استفاده از های دینامیک مولکولی باسازیشبیه

به zو  x  ،yسازی در راستاهای شبیه هابعاد جعب شوند.می انجام [16]

شود. ورق گرافن با در نظر گرفته می Å 2۰۰و  Å 1۰۰ ،Å 1۰۰ترتیب 

 هجعبه در صفح هسازی در میانپیش از شبیه Å 1۰۰ ×Å 1۰۰ابعاد 

۰ 𝑧 قاً های ورق دقیاست؛ در نتیجه، لبهتغییر شکل قرار دارد و بدون  =

 گیرند.جعبه قرار میدر داخل 

تناوبی در نظر گرفته  zو  x  ،yشرایط مرزی در هر سه راستای  

ر شود و اثشوند؛ بدین ترتیب، ورق گرافن بسیار بزرگ فرض میمی

رود. در صورت وجود تک حفره های آن از بین میتمرکز تنش در لبه
                                                           
1 Adaptive intermolecular reactive empirical bond-order (AIREBO) potential 
2 Cutoff distance 
3 Switching function 
4 Relaxation 

ره صله حفدلیل ابعاد بزرگ ورق در مقایسه با اندازه حفره، فا در ورق، به

از تصاویر آن به میزانی است که فرض وجود یک حفره در ورقی بسیار 

ها در ورق، رفتار ای از حفرهبزرگ برقرار بماند. در صورت وجود آرایه

شد.  سازی خواهدها شبیهای از حفرهیک ورق بسیار بزرگ با آرایه

همچنین، لازم است شرایط مرزی در راستای هر یک از محورهای 

ات تناوبی باشد تا بتوان مؤلفه متناظر با آن را در تانسور تنش مختص

عی های غیرواقکنشسیستم کنترل کرد. سرانجام، برای اجتناب از برهم

 Å 2۰۰اتمی، میان ورق گرافن و تصاویر آن )با توجه به ابعاد ورق(  بین

 شود.فاصله خلأ در نظر گرفته می

توصیف  1مولکولی تطبیقی نهای کربن با پتانسیل بیکنش اتمبرهم 

های واندروالس کنشگردد و برای کم کردن هزینه محاسبات، از برهممی

برای جلوگیری از بروز رفتار غیرفیزیکی همچنین، شود. پوشی میچشم

در  2و برای دستیابی به نتایج سازگار با نظریه تابعی چگالی، شعاع برش

باشد. در  Å ۰٫2-92٫1دوده در مح پتانسیل مزبور باید 3تابع برگزیننده

 .[4]است  انتخاب شده Å 2٫۰پژوهش حاضر این مقدار برابر 

حله وری دو مرمحرفتار گرافن در آزمون کشش تک سازیشبیه 

و )ب(  fs 1با گام زمانی  ps 2۰سیستم به مدت  4دارد: )الف( واهلش

تا رخ  fs 1در ورق با نرخ کرنش ثابت و گام زمانی تغییر شکل ایجاد 

ی ه درباره خواص مکانیکای مشاب. در مطالعه[19, 18]دادن شکست 

سازی انرژی سیستم وجود ، یک مرحله نیز برای کمینه[2۰]سیلیسین 

شود. واهلش سیستم سبب پوشی میدارد که در این پژوهش از آن چشم

 و سیستم به یک حالت [19]تنش در درون ورق از بین برود  شودمی

سازی برای . این مرحله از شبیه[2۰]تعادل با کرنش صفر نزدیک شود 

یت سازی بسیار با اهمشبیه کرنش مهندسی در پایان-رسم منحنی تنش

یعنی به ازای  ،چراکه مطلوب است نمودار یادشده از نقطه مبدأ ؛است

 تنش و کرنش صفر آغاز شود.

پذیر است: اعمال شکل در ورق به چند روش امکان ایجاد تغییر 

 ها بهجا کردن لبههای ورق، جابهشده به لبهنیروی خارجی کنترل

سازی در یک بعُد و شبیه هردن جعبشده و بزرگتر کورت کنترلص

که آخرین روش دلیل این ها به موقعیت جدید. بهاتم هنگاشت مکان هم

ق شکل ور شود تغییرسادگی پیاده می به LAMMPSافزار مزبور در نرم

   nm 1۰      نماگزاگراستای زی  

           

ی
صندل

ی 
راستا

نما
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   )د(  )ج(  )ب(  )الف(  

3های در آرایه Å 9هایی با قطر )ب( و با حفره Å 13)الف( و  Å 4ای با قطر لایه با تک حفره: گرافن تک2شکل  × 6)ج( و  3 ×  )د( 6
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گیرد. جعبه در راستای کشش صورت می هبه همان ترتیب، با تغییر انداز

و  [18]گردد انتخاب می ps−1 ۰٫۰۰1نرخ کرنش مهندسی برابر با 

 کند تا سیستمگام زمانی یک بار تغییر می 1۰۰جعبه پس از هر  هانداز

 حالت تعادل جدید را داشته باشد.فرصت نزدیک شدن به 

شوند. اجرا می 1فشارهم-دماسازی در هنگرد همشبیه ههر دو مرحل 

رسد و سپس، انحراف واهلش، سیستم به تعادل گرمایی می هدر مرحل

بود.  شده اندک خواهد دمای آن از یک مقدار ثابت و از پیش تعیین

تای محورهای های تنش محوری ورق در هر سه راسهمچنین، مؤلفه

 یرتغی هرو در مرحل شوند؛ از اینمختصات، نزدیک به صفر کنترل می

شکل، تنش محوری در راستای کشش از مقداری نزدیک به صفر شروع 

در  های تنش محورینیز مؤلفهتغییر شکل کند. در هنگام به تغییر می

د تا شوندو راستای عمود بر راستای کشش، نزدیک به صفر کنترل می

 محوری بودن تنش برقرار بماند.تک فرض

 

 بندیو جمع نتایج

مقدار تنش مهندسی برای ورق گرافن  ،کندافزار محاسبه میآنچه نرم

 (1)بلکه تانسور تنش متناظر با هر اتم است که طبق رابطه  ؛نیست

 . [21] آیددست میبه

 

(1) 

𝑆𝑎𝑏 = − [𝑚𝑣𝑎𝑣𝑏 +
1
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ش مؤلفه تا ش را اختیار کنند 𝑧و  𝑥 ،𝑦توانند می 𝑏و  𝑎در این رابطه 

های سمت راست این معادله هر یک جملهکل دهند. یشتتانسور تنش را 

، تنها دو محاسباتاما برای کاستن از هزینه  ؛مفهومی فیزیکی دارند

نخستین جمله سهم انرژی جنبشی  شوند.جمله نخست محاسبه می

دو های دوبهکنشدهنده انرژی برهماست. جمله دوم نشان 𝑖برای اتم 

مکان  𝑟2و  𝑟1کند، تغییر می 𝑖همسایه اتم  𝑁𝑝روی  𝑛است که در آن 

کنش ناشی از برهم نیروی 𝐹2و  𝐹1کنش است و دو اتم دخیل در برهم

 وارد بر دو اتم است.

مقدار تنش مهندسی در راستای کشش ورق بدین شکل حاصل  

ها روی همه اتم 𝑆𝑥𝑥مدنظر باشد( که مقادیر  𝜎𝑥𝑥شود )به فرض، اگر می

شود و در پایان هر گام زمانی، میانگین آن در خروجی جمع زده می

انی(. از مقادیر میانگین مکانی در گیری مکشود )معدلبرنامه چاپ می

گیری زمانی(. شود )معدلگیری میگام زمانی معدل 5۰۰پایان هر 

حجم است و × برحسب واحد فشار در مرحله قبل آمده مقدار به دست 

شود. تقسیم میبرای تبدیل به مقداری با واحد تنش، بر حجم یک اتم 

 ( است.𝜎𝑥𝑥) قسمت برابر با تنش مهندسی در راستای کششخارج 

                                                           
1 NPT ensemble 

 لییاتم، ورق گرافن به شکل مکعب مستط یکحجم  همحاسب یبرا 

است  Å 3٫4آن )ضخامت گرافن(  یال ینترکه طول کوتاه شودیفرض م

 یم. از تقس[19] هستند Å 1۰اندازه و به طول آن هم یگرد یالو دو 

دست  اتم به یکورق در هر مسئله، حجم  یهاحجم بر تعداد اتم ینا

 .آیدیم

 یهاکرنش یازا به یخط یهبا توجه به ناح یانگمدول در محاسبه  

 یلدلاز موارد، به ی. در برخشودمی محاسبه ۰٫۰۰5تر از کوچک

 گیانبه صفر، مدول  یکنزد یهاکرنش یازانامنظم نمودار به یهانوسان

ها نباشد نوسان ینکه شامل ا شودیها محاسبه ماز کرنش یادر بازه

 یقاً قد ی،شمقدار تنش کش یشترینب یینها ماستحکا ین،. همچن[2۰]

است و کرنش متناظر با آن کرنش از وقوع شکست فرض شده یشپ

 .[2۰, 19]است  یینها
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( ی )ج: تغییرات مدول یانگ )الف(، استحکام نهایی )ب( و کرنش نهای3شکل 

 در میانه Å 4به قطر  برای سیستمی با نانوحفرهنما، در راستای صندلیبا دما 
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فاوت مت یهاول یهامستقل با سرعت سازییهحل هر مسئله، سه شب یبرا

 ییاستحکام نها یانگ،مدول  یانگینم یرو مقاد شودیها اجرا ماتم یبرا

، LAMMPSافزار . در نرم[18] شوندیگزارش م ییو کرنش نها

متحرک اختصاص داده  یهابه اتم یصورت تصادفبه یهاول یهاسرعت

د نظر ثابت مور یبرابر با دما یستمس یهاول یکه دما اینهبه گو شوندیم

 .باشد سازییهدر شب

رود که مدول یانگ، استحکام نهایی و ، انتظار می3شکل مطابق  

میانه و تحت کشش  در Å 4نانوحفره به قطر نهایی ورقی با یک  کرنش

نما با افزایش دما کاهش یابد. با وجود این، تغییرات در راستای صندلی

ایش نظمی با افزاین بی .نهایی با دما یکنوا نیست کرنشمدول یانگ و 

با هدف رفع این مشکل، تعداد  شود.قطر نانوحفره بیشتر می

 شد و برایمعین افزایش داده مسألهستقل برای چند های مسازیشبیه

های مرحله واهلش افزوده یا کاسته دیگر، تعداد گام مسألهحل چند 

ها در یک مورد، نتایج را بهبود داد و سازیشد. افزایش تعداد شبیه

های مرحله واهلش نیز بر نتایج تأثیرگذار مشخص شد که تعداد گام

 است.

ازای دماهای  به ،شودملاحظه می 3شکل ی که در نمودارهاچنان 

، مدول یانگ، استحکام نهایی و کرنش K 1۰۰۰تا  بیشتر از دمای اتاق

شود غشای بینی مییابند. بنابراین، پیشنهایی با افزایش دما کاهش می

دار گرافن در دماهای زیاد استحکام کمتری داشته باشد و نانوحفره

ای مهم است ت آن به انرژی کمتری نیاز داشته باشد. این یافتهشکس

گرافن را برای دار حفرهکه ضرورت طراحی صحیح یا تقویت غشای 

 سازد.آشکار می کاربردهای مفید آن
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