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تكتوان به ضخامتاز جمله مي. ل يانگ صفحه گرافن بررسي شده است

كربن، خواص- پيوند كربنالمان براي يكديگر، نوع

گرافن و نوع المان در نظر گرفته شده لايهدر اين تحقيق مشاهده شد كه ضخامت تك

و شرايطبارگذاريدر نوعتفاوتضمناً. باشندمي

در همچنين. توان رفتار صفحه گرافن را ايزوتروپيك در نظر گرفت

نظر گرفتن خواص مكانيكي در . شودميمان محاسبه و دقت بيشتر در محاسبات

در خصوص ابعاد صفحه . باشدكربن نيز پارامتر مهمي در مدل كردن مدول يانگ صفحه گرافن مي

صفحه گرافن ابعاد صفحه گرافن بر روي مدول يانگ 

Effective parameters in 
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Abstract- In this research, the effects of different parameters on simulation of Young’s modulus of a Graphene sheet 

are studied. In simulation of Young’s modulus of Graphene sheet, different 
layer of Graphene, type of loading and boundary conditions, effects of interactions non
for carbon-carbon bond, mechanical properties of carbon
results. It was found that the thickness of a single layer Graphene and the type of element are effective parameters. 
Moreover, the type of loading and boundary conditions did not influence the Young’s modulus of the Graphene shee
Therefore, the Graphene sheet can be considered as an isotropic material. Considering the effects of interactions of non
neighbor atoms increases the run-time and improves the accuracy of calculations. Mechanical properties of carbon
carbon bond are important parameters and must be chosen carefully. Also, it has been observed that when the length 
and width of the Graphene sheet are smaller than one nanometer, the size of Graphene sheet has a great influence on the 
Young’s modulus.

Keywords: Graphene, Nano, Young’s Modulus, Thickness, Boundary Conditions, Carbon

�����������	
���
����
	��
���	���
	�
��

مجله علمي پژوهشي
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ل يانگ صفحه گرافن بررسي شده استمدوسازيمدلپارامترهاي مختلف بر روي 

يكديگر، نوعبرغيرمجاورهاياتمتأثيرگرفتننظرمرزي صفحه گرافن، دربارگذاري و شرايط

در اين تحقيق مشاهده شد كه ضخامت تك. كربن و ابعاد صفحه گرافن اشاره كرد

ميمؤثرمدول يانگ صفحه گرافن سازيمدلكربن در -در نرم افزار اجزاي محدود براي پيوند كربن

توان رفتار صفحه گرافن را ايزوتروپيك در نظر گرفتگذارد و ميچنداني روي مدول يانگ صفحه گرافن نمي

مان محاسبه و دقت بيشتر در محاسباتهاي غير مجاور روي يكديگر باعث افزايش ز

كربن نيز پارامتر مهمي در مدل كردن مدول يانگ صفحه گرافن مي- تيرهاي نسبت داده شده به پيوندهاي كربن

ابعاد صفحه گرافن بر روي مدول يانگ تأثيرگرافن، مشاهده شد كه وقتي طول و عرض صفحه گرافن از يك نانومتر كوچكتر شود، 

.كربن- شرايط مرزي، اتصال كربن،افن، نانو، مدول يانگ، ضخامت

arameters in modeling of graphene 

Young’s Modulus
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the effects of different parameters on simulation of Young’s modulus of a Graphene sheet 

are studied. In simulation of Young’s modulus of Graphene sheet, different parameters such as the thickness of a single 
layer of Graphene, type of loading and boundary conditions, effects of interactions non-neighbor atoms, type of element 

carbon bond, mechanical properties of carbon-carbon bond and the size of the Gra
results. It was found that the thickness of a single layer Graphene and the type of element are effective parameters. 
Moreover, the type of loading and boundary conditions did not influence the Young’s modulus of the Graphene shee
Therefore, the Graphene sheet can be considered as an isotropic material. Considering the effects of interactions of non

time and improves the accuracy of calculations. Mechanical properties of carbon
ortant parameters and must be chosen carefully. Also, it has been observed that when the length 

and width of the Graphene sheet are smaller than one nanometer, the size of Graphene sheet has a great influence on the 

Modulus, Thickness, Boundary Conditions, Carbon-Carbon Bond
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پارامترهاي مختلف بر روي تأثيردر اين تحقيق - چكيده

بارگذاري و شرايطگرافن، نوعلايه

كربن و ابعاد صفحه گرافن اشاره كرد-كربنپيوندمكانيكي

در نرم افزار اجزاي محدود براي پيوند كربن

چنداني روي مدول يانگ صفحه گرافن نميتأثيرمرزي صفحه گرافن 

هاي غير مجاور روي يكديگر باعث افزايش زاتمتأثيرنظر گرفتن 

تيرهاي نسبت داده شده به پيوندهاي كربن

گرافن، مشاهده شد كه وقتي طول و عرض صفحه گرافن از يك نانومتر كوچكتر شود، 

. شودزياد مي

افن، نانو، مدول يانگ، ضخامتگر:واژگانكليد

raphene sheet 
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the effects of different parameters on simulation of Young’s modulus of a Graphene sheet 

parameters such as the thickness of a single 
neighbor atoms, type of element 

carbon bond and the size of the Graphene sheet influence the 
results. It was found that the thickness of a single layer Graphene and the type of element are effective parameters. 
Moreover, the type of loading and boundary conditions did not influence the Young’s modulus of the Graphene sheet. 
Therefore, the Graphene sheet can be considered as an isotropic material. Considering the effects of interactions of non-

time and improves the accuracy of calculations. Mechanical properties of carbon-
ortant parameters and must be chosen carefully. Also, it has been observed that when the length 

and width of the Graphene sheet are smaller than one nanometer, the size of Graphene sheet has a great influence on the 

Carbon Bond.
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همكارانومحمود مهرداد شكريه

1391شهريور،3شمارة12دورةمدرسمكانيك

ها با آنسازيمدلسازي مواد در مقياس نانو و 

ها با معادل روش آن. اندمكانيك محيط پيوسته ارائه كرده

هاي پيوسته معادل سازي ساختارهاي گسسته مولكولي با مدل

ها، به عنوان يك واسط ميان شيمي محاسباتي و مكانيك 

پتانسيل ، انرژي سازيمدلدر اين . كندجامدات عمل مي

مولكولي ساختار گسسته با انرژي كرنشي مدل پيوسته برابر 

سازي يك مدل خرپا به عنوان در اين معادل

هاي گسسته و پيوسته استفاده يك مدل مياني بين مدل

توان مشاهده را ميسازيمدلروند اين 1در شكل 

نش، براي هر ساختار و همكارادر روش پيشنهادي اودگارد

اي از دقت خاص با توجه به هندسه آن و نوع بارگذاري و درجه

اين محققين . شودكه مد نظر باشد، راه حل مناسب برگزيده مي

كششي و خمشي هايمولفهدر مورد صفحه گرافيت تنها 

پيچشي، واندروالسي و هايلفهؤمپيوندي را در نظر گرفته و از 

.اندكرده

روشي را براي ارتباط ميان ] 6[لي و چو 

در اين روش هر . اي ارائه كردندشيمي مولكولي و مكانيك سازه

شود و پيوند اتم كربن بصورت يك گره در نظر گرفته مي

كووالانس بين هر دو اتم كربن، بصورت يك المان تير مدل 

پيوندي از قبيل ن از نيروهاي غيرااين محقق

اند و روابطي را نظر كردهواندروالسي و الكتروستاتيكي صرف

هاي كششي و برشي اين تيرها بدست براي محاسبه مدول

با الهام گرفتن از ] 7[شكريه و رفيعي 2010

عنوان هسته در ههاي لانه زنبوري شكل بكار گرفته شده ب

ها سبه خواص مكانيكي نانولولههاي ساندويچي به محا

هاي برهم كنش پيوندي اتمسازيمدلها براي 

.ها از المان تير استفاده كردندكربن، به كمك مكانيك سازه

]5[سازي ساختار مولكولي گرافيت با مدل پيوسته 

سازي مدول يانگ صفحه گرافن

مكانيكمهندسي

بالامساحتوالكترونانتقالمكانيكي،

مقاديروقتي. استشدهتبديلن

پليمريبامناسببطوركربني

خاصيبطورراپليمرفيزيكيخواص

و سازيمدلبدين منظور مطالعات زيادي براي 

ن زيادي امحقق. تحليل رفتار صفحه گرافن صورت گرفته است

آزمايشگاهي براي بدست آوردن مدول يانگ گرافن از روش

با استفاده از ]1[فرانك و همكارانش 

5/0مدول يانگ صفحه گرافن را 

]2[و همكارانش لياند، همچنين 

توسط ميكروسكوپ نيروي اتمي، مدول يانگ را براي تك لايه 

]3[و همكارانش گومز. اندتراپاسكال بدست آورده

25/0مدول الاستيك تك لايه گرافن را از طريق آزمايش 

مقايسه نتايج آزمايشگاهي مختلف 

دهد كه تفاوت زيادي در اعداد ارايه شده توسط 

محققين مختلف براي مدول الاستيسيته صفحه نانوگرافن وجود 

موجود آزمايشگاهي هايعدم دقت روش

بول مورد قعدم وجود روش آزمايشگاهي استاندارد 

گيري خواص مكانيكي در سطح نانوساختارها 

هاي روشاز هاي آزمايشگاهي،گيري

گرافن صفحه مدول يانگمحاسبه

به وسيله 2009در سال ]4[

1/1را 3ديناميك مولكولي كوانتومي مدول يانگ گرافن آرمچير

تراپاسكال 6/0را 4تراپاسكال و مدول يانگ گرافن زيگزاگ

كهنانوييساختارهايزمينهدر

پيوستهساختارمكانيكگيرد،مي

مكانيكمعموليهايالمانروش

مكانيكيخواصباهاپوستهو

واستاتيكيرفتارسازيبراي شبيه

بردهبكاركربنهاينانولوله

روشي را به ] 5[همكارانش واودگارد

1. Graphene

2. Atomic Force Microscope

3. Armchair

4. Zigzag

سازي مواد در مقياس نانو و منظور شبيه

مكانيك محيط پيوسته ارائه كرده

سازي ساختارهاي گسسته مولكولي با مدل

ها، به عنوان يك واسط ميان شيمي محاسباتي و مكانيك آن

جامدات عمل مي

مولكولي ساختار گسسته با انرژي كرنشي مدل پيوسته برابر 

در اين معادل. شودقرار داده مي

يك مدل مياني بين مدل

در شكل . شودمي

در روش پيشنهادي اودگارد. كرد

خاص با توجه به هندسه آن و نوع بارگذاري و درجه

كه مد نظر باشد، راه حل مناسب برگزيده مي

در مورد صفحه گرافيت تنها 

پيوندي را در نظر گرفته و از 

كردهنظرصرفغيره 

2003در سال 

شيمي مولكولي و مكانيك سازه

اتم كربن بصورت يك گره در نظر گرفته مي

كووالانس بين هر دو اتم كربن، بصورت يك المان تير مدل 

اين محقق. شودمي

واندروالسي و الكتروستاتيكي صرف

براي محاسبه مدول

2010در سال . آوردند

هاي لانه زنبوري شكل بكار گرفته شده بسازه

هاي ساندويچي به محاپنل

ها براي آن.پرداختند

كربن، به كمك مكانيك سازه

سازي ساختار مولكولي گرافيت با مدل پيوسته روند معادل1شكل

سازي مدول يانگ صفحه گرافنپارامترهاي مؤثر در مدل

148

مقدمه��

مكانيكي،خواصدليلبه1گرافن

نامحققبرايجذابيموضوعبه

نازكصفحاتاينازكمي

خواصتوانندميشوند،تركيب

بدين منظور مطالعات زيادي براي .دهندبهبود

تحليل رفتار صفحه گرافن صورت گرفته است

براي بدست آوردن مدول يانگ گرافن از روش

فرانك و همكارانش . انداستفاده كرده

مدول يانگ صفحه گرافن را 2اتميميكروسكوپ نيروي 

اند، همچنين گزارش كردهتراپاسكال 

توسط ميكروسكوپ نيروي اتمي، مدول يانگ را براي تك لايه 

تراپاسكال بدست آورده0/1گرافن 

مدول الاستيك تك لايه گرافن را از طريق آزمايش 

مقايسه نتايج آزمايشگاهي مختلف .اندثبت كردهتراپاسكال

دهد كه تفاوت زيادي در اعداد ارايه شده توسط نشان مي

محققين مختلف براي مدول الاستيسيته صفحه نانوگرافن وجود 

عدم دقت روشاين امر حاكي از . دارد

عدم وجود روش آزمايشگاهي استاندارد و در نتيجه 

گيري خواص مكانيكي در سطح نانوساختارها براي اندازه

گيرياندازهعلاوه بر.باشدمي

محاسبهسازي اتمي نيز براي شبيه

هائوو گائو. شوداستفاده مي

ديناميك مولكولي كوانتومي مدول يانگ گرافن آرمچير

تراپاسكال و مدول يانگ گرافن زيگزاگ

درديگرروش.اندگزارش كرده

ميقراراستفادهموردزيادجديدا

روشايندر.باشدميمعادلاتمي

تيرهاها،ميلهمانندايسازه

براي شبيهخودشانمخصوص

وگرافنهايلايهديناميكي

اودگارد2002در سال .شوندمي
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همكارانومحمود مهرداد شكريهسازي مدول يانگ صفحه گرافنپارامترهاي مؤثر در مدل

1391149شهريور،3شمارة12دورةمدرسمكانيكمهندسي

يانگ تراپاسكال را براي مدول 04/1شكريه و رفيعي مقدار 

ها از طريق آن. صفحه گرافن از طريق رابطه بالا بدست آوردند

روش عددي نيز مدول يانگ صفحه گرافن را محاسبه كرده و 

چانگ و گائو . رفتار صفحه گرافن را ايزوتروپيك گزارش كردند

تراپاسكال گزارش كرده 06/1مدول يانگ صفحه گرافيت را ] 8[

.اندايزوتروپيك فرض كردهو آنها نيز رفتار صفحه گرافيت را 

ها و در نظر گرفتن المان تير براي مكانيك سازهبر اساس

صفحه گرافن سازيمدلكربن، در - كنش پيوندهاي كربنبرهم

گذار تأثيرپارامترهاي مختلفي روي مدول يانگ صفحه گرافن 

گرافن، نوعلايهتكتوان به ضخامتهستند كه از جمله مي

تأثيرگرفتننظرمرزي صفحه گرافن، دربارگذاري و شرايط

المان استفاده شده براي يكديگر، نوعبرغيرمجاورهاياتم

كربن و ابعاد - كربنپيوندمكانيكيكربن، خواص-پيوند كربن

هاي موجود در نتايج بدست تفاوت. صفحه گرافن اشاره كرد

صفحه گرافن نيز سازيمدلآمده در تحقيقات مختلف در 

آنها در فرآيند تأثيردليل همين پارامترها و عدم توجه به هب

پارامترهاي مختلف بر تأثيردر اين تحقيق .باشدميسازيمدل

مدول يانگ سطحي صفحه گرافن بررسي شده سازيمدلروي 

هريك از اين عوامل پرداخته تأثيردر ادامه به جزئيات .است

از نرم افزار اجزاي محدود اباكوس در اين تحقيق .استشده

.استفاده شده استسازيمدلبراي ] 9[

ضخامت تك لايه گرافنتأثير��

مقدار در نظر گرفته شده براي ضخامت لايه گرافن روي نتايج 

با . گذار استتأثيراز جمله مدول يانگ صفحه گرافن سازيمدل

متفاوتيشود كه مقاديرميملاحظه مقالات گوناگون،بررسي

ازنامحققبيشتر.استشدهارائهگرافنورقضخامتبراي

34/0در گرافيت كه معادلاي ورقهاي گرافنلايهبينةفاصل

،]10[و همكارانش ياكوبسن. كنندباشد، استفاده مينانومتر مي

و همكارانشاودگارد.اندنانومتر را گزارش كرده066/0مقدار 

ازبرخي.اندبدست آوردهرا نانومتر57/0و 68/0مقادير ]5[

مدولازجديديتعريف،]8[نظير چانگ و گائوپژوهشگران 

ازكهاندكردهارائهسطحييانگمدولعنوانتحتيانگ

.آيدميبدستآنضخامتدريانگ متداولحاصلضرب مدول

در هاو پوستههاورقايداخل صفحهسفتيباتعريفاين

ونگ واين تعريف،با توجه به.تطابق داردمكانيك جامدات 

362/0گرافن را معادل سطحي ورقمدول]11[همكارانش 

مقادير ضخامت 1در جدول . اندكردهتراپاسكال نانومتر گزارش

سطحي ارائه شده توسط محققين مختلف را و مدول يانگ

شود كه با جدول مشاهده مياين طبق .توان مشاهده كردمي

هاي گزارش مدول يانگ سطحي بر ضخامت، مدول يانگتقسيم 

شده براي صفحه گرافن در منابع مختلف، بسيار متفاوت 

تواند در نتيجه استفاده از مدول يانگ سطحي مي.باشدمي

1با دقت در جدول .نتايج باشدةپارامتر مناسبي براي مقايس

ني كه از روش ديناميك مولكولي اتوان دريافت كه محققمي

اند، نتايج متفاوتي را براي مدول يانگ سطحي استفاده كرده

هاي يكي از دلايل اين تفاوت، انتخاب پتانسيل. اندارائه داده

دليل بكارگيري مبحث هب. باشدكنش بين اتمي مختلف ميبرهم

مكانيك محيط پيوسته در اين تحقيق و عدم ورود به مبحث 

. شده استظرنصرفديناميك مولكولي، از ذكر جزييات 

نوع بارگذاري و شرايط مرزيتأثير��

در اين قسمت به تأثير نوع بارگذاري و شرايط مرزي صفحه 

افزار اجزاي محدود، روي مقدار مدول گرافن در نرم

شكريه و 2010در سال . الاستيسيته پرداخته شده است

نانومتر براي ضخامت 34/0با در نظر گرفتن ] 7[رفيعي 

از طريق روش عددي مدول يانگ صفحه گرافن صفحه گرافن، 

09/1تراپاسكال براي گرافن آرمچير و 14/1را محاسبه و 

اين . اندتراپاسكال را براي گرافن زيگزاگ گزارش كرده

محققان به علت اختلاف اندك اين دو مدول يانگ، رفتار 

اين در حالي . اندايزوتروپيك براي صفحه گرافن ذكر كرده

به وسيله ديناميك 2009در سال ] 4[هائو و است كه گائو

1/1مولكولي كوانتومي مدول يانگ گرافن آرمچير را 

تراپاسكال 6/0تراپاسكال و مدول يانگ گرافن زيگزاگ را 

335/0اين محققان ضخامت صفحه گرافن را . اندگزارش كرده

در اين تحقيق براي نمونه چهار نوع . اندنانومتر در نظر گرفته

افزار مدل شده در نرم) الف تا د(2بارگذاري در شكل مختلف

لازم به ذكر . بندي شده استدسته2و نتايج آن در جدول 

الف و ب بيانگر گرافن آرمچير و - 2هاي است كه شكل

.باشندج و د بيانگر گرافن زيگزاگ مي- 2هاي شكل

بار گسترده روي صفحه گرافن ،الف و ج- 2هايدر شكل

اي صورت نقطههبار ب،ب و د-2هاي اعمال شده و در شكل
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همكارانومحمود مهرداد شكريه

1391شهريور،3شمارة12دورةمدرسمكانيك

هاي غيرمجاور بر يكديگراتماثردر نظر گرفتن 

هاي اتمتأثيرتوان علاوه بر صفحه گرافن مي

هر .در نظر گرفتهاي غير مجاور را نيز اتم

باشد، اين بدان معناست كه اتم كربن داراي چهار ظرفيت مي

.تواند چهار پيوند كووالانس برقرار نمايد

مقادير مختلف ضخامت و مدول يانگ سطحي ارائه شده توسط محققين مختلف

(TPa nmضخامت(nm)

066/0

074/0

089/0

34/0

34/0

گزارش نشده

34/0

34/0

28/0

34/0

افزار اجزاي محدود

)ب(

)د(

سازي مدول يانگ صفحه گرافن

مكانيكمهندسي

نانومتر انتخاب 34/0ضخامت صفحه گرافن 

اختلاف زيادي بين مدول يانگ 2

توان رفتار شود و مينميديدهصفحه گرافن آرمچير و زيگزاگ 

همچنين نوع بار . ايزوتروپيك در نظر گرفت

.گذاردزيادي در مدول يانگ نمي

در نظر گرفتن تأثير� �

صفحه گرافن ميسازيمدلدر 

تأثيركربن مجاور، 

اتم كربن داراي چهار ظرفيت مي

تواند چهار پيوند كووالانس برقرار نمايداتم كربن مي

مقادير مختلف ضخامت و مدول يانگ سطحي ارائه شده توسط محققين مختلف1جدول

(TPa nmمدول يانگ سطحيحلروشمحقق

363/0ديناميك مولكولي]10[ياكوبسن و همكارانش 

377/0مدل اتصال محكم]12[سين و همكارانش 

345/0محاسبات اب اينيشيو]13[كودين و همكارانش 

343/0ايمكانيك سازه]6[لي و همكارانش 

332/0ديناميك مولكولي]14[لو و همكارانش 

416/0ديناميك مولكولي]15[هرناندز و همكارانش 

420/0ديناميك مولكولي]16[جين و همكارانش 

360/0ديناميك مولكولي]8[چانگ و همكارانش 

297/0ديناميك مولكولي]17[وو و همكارانش 

350/0ايمكانيك سازه]18[تسرپس و همكارانش 

افزار اجزاي محدودانواع مختلف شرايط مرزي و بارگذاري در نرم2شكل

)الف(

)ج(

سازي مدول يانگ صفحه گرافنپارامترهاي مؤثر در مدل

150

ضخامت صفحه گرافن . اعمال گشته است

2با توجه به جدول.شده است

صفحه گرافن آرمچير و زيگزاگ 

ايزوتروپيك در نظر گرفتصفحه گرافن را

زيادي در مدول يانگ نميتأثيراي نيز گسترده و نقطه

جدول

محقق

ياكوبسن و همكارانش 

سين و همكارانش 

كودين و همكارانش 

لي و همكارانش 

لو و همكارانش 

هرناندز و همكارانش 

جين و همكارانش 

چانگ و همكارانش 

وو و همكارانش 

تسرپس و همكارانش 
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1391151شهريور،3شمارة12دورةمدرسمكانيكمهندسي

هاي غيرمجاور در نظر گرفته نشود، برهم كنش اتمتأثيراگر 

سه پيوند كووالانس برقرار كرده و يك ظرفيت كربن هر اتم 

تواند با هريك از نتيجه اين يك ظرفيت را ميدر . خالي دارد

در هر شش ضلعي سه اتم غير . هاي غير مجاور بر قرار كنداتم

در تحقيق حاضر به دليل . مجاور براي هر اتم كربن وجود دارد

اينكه اتم غير مجاور سوم در فاصله دورتري قرار گرفته، از 

. شده استنظرصرفاحتمال بر قرار شدن پيوند براي اين اتم 

توانميهاي غير مجاور را اتمتأثيرصفحه گرافن سازيمدلدر 

ن تحقيق، در يدر ا. كمتر مدل كردبه وسيله تيرهايي با سفتي

انواع مختلف بارگذاري براي صفحه گرافن نشان داده 3شكل

.باشدمينانومترمربع229/1x562/1ابعاد صفحه. شده است

بيانگر مدول يانگ صفحه گرافن با در نظر گرفتن 3جدول

-پيوند كربنيانگمدول . باشدهاي غير مجاور مياتمتأثير

كربن - پيوند كربنيانگمدول تراپاسكال و 78/5كربن مجاور

با .نظر گرفته شده استدر] 19[تراپاسكال 33/0مجاورغير 

تأثيرشود كه با در نظر گرفتن مشاهده مي3توجه به جدول

هاي غير مجاور، مقادير مدول يانگ سطحي صفحه گرافن اتم

نزديك ) 2جدول(بيشتر به مقادير ارائه شده در منابع 

1همچنين مدول الاستيسيته صفحه گرافن خيلي به . باشدمي

پارامتر در البته لحاظ كردن اين. شودتراپاسكال نزديك مي

.گرددباعث افزايش زمان محاسبه ميسازيمدل

الماننوع تأثير��

صفحه گرافن هر پيوند سازيمدلبا توجه به اينكه براي 

شود، در كربن بصورت يك تير در نظر گرفته مي-كربن

افزار اجزاي محدود مشاهده صفحه گرافن در نرمسازيمدل

شود كه نوع المان تير در نظر گرفته شده براي پيوند مي

در . گذار استيانگ صفحه گرافن تأثيركربن در مدول -كربن

ضخامت صفحه گرافن . اين تفاوت مشهود است5و 4جدول 

.نانومتر در نظر گرفته شده است34/0

شود با در نظر گرفتن المان تير دو گرهي مرتبه مشاهده مي

كربن، بيشترين مدول يانگ براي هر دو -وند كربنسه براي پي

1آيد و نزديك به نوع گرافن زيگزاگ و آرمچير بدست مي

همچنين المان تير سه گرهي مرتبه دو، . باشدتراپاسكال مي

دهد و المان تير دو گرهي كمترين مدول يانگ را نتيجه مي

.دهدخطي مقداري بين اين دو بدست مي

براي انواع مختلف صفحه گرافننتايج مدول يانگ2جدول

بارگذاري و شرايط مرزي

نوع بارگذاري
مدول يانگ سطحي

(TPa nm)

مدول يانگ 

(TPa)

273/080/0الف

262/077/0ب

268/078/0ج

267/078/0د

هاي اتمتأثيرمدول يانگ صفحه گرافن با در نظر گرفتن 3جدول

غير مجاور

بارگذارينوع 
مدول يانگ سطحي

(TPa nm)

يانگمدول 

(TPa)

329/096/0الف

302/088/0ب

326/095/0ج

)ج()ب() الف(

انواع مختلف شرايط مرزي و بارگذاري اعمال شده روي صفحه گرافن3شكل
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نوع المان تير بر مدول يانگ صفحه گرافن آرمچيرتأثير4جدول

نوع المان
مدول يانگ سطحي

(TPa nm)

مدول يانگ

(TPa)

273/080/0المان تير دوگرهي خطي

371/009/1المان تير دوگرهي مرتبه سه

247/072/0المان تير سه گرهي مرتبه دو

نوع المان تير بر مدول يانگ صفحه گرافن زيگزاگتأثير5جدول

نوع المان
مدول يانگ سطحي

(TPa nm)

مدول يانگ

(TPa)

268/078/0المان تير دوگرهي خطي

365/007/1المان تير دوگرهي مرتبه سه

241/070/0المان تير سه گرهي مرتبه دو

كربن در -خواص مكانيكي ارائه شده براي پيوند كربن6جدول

مراجع گوناگون

مدل

نيرويي
طول پيوند

(nm)

قطر پيوند

(nm)

ضريب 

پواسون پيوند
مرجع

]20[135/099/0455/0امبر

]20[- 135/0082/0008/0امبر

]20[-135/055/0556/0امبر

]19[140/0042/03/0گزارش نشده

]7[گزارش نشده142/0146/0امبر

با وجود اينكه المان تير دو گرهي مرتبه سه مدول يانگ را 

دهد ولي با توجه به واقعيت تراپاسكال نتيجه مي1نزديك 

ها هميشه يكديگر و اينكه اتمها نسبت به فيزيكي موقعيت اتم

كنند، استفاده از در كوتاهترين مسير ممكن بهم نيرو وارد مي

.تر استالمان تير دو گرهي خطي فيزيكي

كربن -خواص مكانيكي پيوند كربنتأثير��

كربن مانند يك تير در نظر - با توجه به اينكه پيوند كربن

هاي و ثابتشود، در مقالات مختلف بر اساس روابط گرفته مي

نيرويي استفاده شده، براي اين پيوند خواص مكانيكي متفاوتي 

كربن -خواصي كه به پيوندهاي كربن. استدر نظر گرفته شده

و ضريب يانگشود، شامل طول، قطر، مدول نسبت داده مي

توان خواص مي6براي نمونه در جدول . باشدپواسون پيوند مي

.مكانيكي متفاوت ارائه شده توسط چند مرجع را مشاهده كرد

توان دريافت كه مقادير ضريب مي6با توجه به جدول 

كربن بسيار -پواسون نسبت داده شده به پيوندهاي كربن

146/0و 142/0تن با در نظر گرف] 7[ع رجمدر.متفاوت است

ك و نانومتر به ترتيب براي طول و قطر پيوند، مدول الاستي

871/0و 78/5به ترتيب كربن-مدول برشي پيوند كربن

مقدار ضريب پواسون ذكر نشده استده ولي شتراپاسكال ذكر 

مدول يانگ سطحي بر حسب ضريب پواسون پيوند4شكل
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1اگر براي بدست آوردن ضريب پواسون پيوند از رابطه . 

.آيدبدست مي31/2استفاده شود، مقدار 

)1(� � �1 � � ⁄ 2	

و ] 20[از معادلات موجود در مرجع در حاليكه با استفاده

در نظر گرفتن طول و قطر پيوند ياد شده، ضريب پواسون 

با در نظر گرفتن . آيدكربن بدست مي- براي پيوند كربن- 79/0

المان دو گرهي مرتبه سه در نرم افزار اجزاي محدود با تغيير 

ضريب پواسون، تغييري در مدول يانگ سطحي صفحه گرافن 

كربن از المان تير دو - شود ولي اگر براي پيوند كربنايجاد نمي

ي از ضريب گرهي خطي استفاده شود، مدول يانگ سطحي تابع

مقادير مدول يانگ سطحي 4در شكل. پواسون خواهد بود

هاي را براي ضريب پواسونaصفحه گرافن تحت بارگذاري نوع 

يانگ هايبا توجه به مدول. توان مشاهده كردمختلف مي

و نمودار موجود 1سطحي ارائه شده توسط محققين در جدول

ب براي تير رسد ضريب پواسون مناس، به نظر مي4در شكل

كربن در محدوده بين - سازي شده براي پيوند كربنشبيه

.باشد1/0تا - 75/0

ابعاد صفحه گرافنتأثير��

هاي كربن در نظر گرفته شده در صفحه گرافن يا به تعداد اتم

عبارت ديگر اندازه صفحه گرافن نيز پارامتري است كه بايد در 

هاي گوناگون اندازههايلهدر مقا. به آن دقت شودسازيمدل

اي اندازه. متفاوتي براي صفحه گرافن در نظر گرفته شده است

شود بايد با واقعيت كه براي صفحه گرافن در نظر گرفته مي

ابعاد ] 20[اسكارپا و همكارانش . فيزيكي نيز سازگار باشد

887/6x993/7 نانومتر مربع را براي صفحه گرافن در نظر

ل و عرض صفحه گرافن را مشخص طو5شكل. اندگرفته

هاي نيز براي صفحه گرافن مساحت] 21[مئو و روسي . كندمي

توان مقادير مدول مي7در جدول. اندمتفاوتي را در نظر گرفته

هاي ن براي اندازهااين محققيانگ گرافن آرمچير را كه توسط

در اين . مختلف صفحه گرافن بدست آورده شده، مشاهده كرد

.نانومتر ذكر شده است34/0مت لايه گرافن مرجع ضخا

توان مدول يانگ سطحي را كه در اين مي8در جدول

هاي متفاوت طول و عرض گيري شده، براي اندازهتحقيق اندازه

34/0با در نظر گرفتن . صفحه گرافن آرمچير مشاهده كرد

توان مدول يانگ را نيز نانومتر براي ضخامت لايه گرافن مي

.محاسبه كرد

طول و عرض صفحه گرافن5شكل

هاي مختلف گرافن آرمچير براي اندازهمقادير مدول يانگ 7جدول

]21[موجود در منبع 

L (nm)W (nm)مدول يانگ(TPa)

252/6137/7929/0

515/10584/10932/0

173/21936/19933/0

هاي متفاوت صفحه گرافنمدول يانگ سطحي براي اندازه8جدول

عرض

(nm)

طول

(nm)

مدول يانگ سطحي

(TPa nm)

مدول يانگ

(TPa)

85/850/10270/079/0

42/450/10267/078/0

42/439/5273/080/0

42/484/2274/080/0

21/284/2278/081/0

98/071/0330/097/0

شود كه مدول يانگ سطحي با تغيير طول و مشاهده مي

كند ولي وقتي مساحت عرض صفحه گرافن تغيير زيادي نمي

شود و طول و عرض صفحه گرافن از صفحه خيلي كوچك مي

، مدول يانگ ناگهان )71/0x98/0(شود يك نانومتر كمتر مي

براي . معروف است1اندازهتأثيراين پديده به .يابدافزايش مي

يا2هاي الاستيسيته غير محليبررسي اين پديده بايد از روش

1. Size Effect

2. Nonlocal Elasticity
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با توجه به استفاده از روش. استفاده شود1ديناميك مولكولي

موضوع بررسي جزييات مكانيك محيط پيوسته در اين تحقيق، 

.خارج استدر اين مقاله فوق از حوزه مورد بحث 

گيرينتيجه��

تواندميكهاستايمنظورهچندكنندهتقويتگرافن،

خواصاندك،حجميتركيبصددرباپركنندهيكعنوانبه

راپليمرهاگازينفوذناپذيريومكانيكيگرمايي،الكتريكي،

سازيمدلبدين منظور مطالعات زيادي براي .دهدبهبود

بر . و تحليل رفتار صفحه گرافن صورت گرفته استگرافن

و در نظر گرفتن المان تير براي برهم هامكانيك سازهاساس

صفحه گرافن سازيمدلكربن، در -پيوندهاي كربنكنش

از .گذار هستندتأثيرسازيمدلنتايج مختلفي روي پارامترهاي

بارگذاري و گرافن، نوعلايهتكتوان به ضخامتميجمله

هاياتمتأثيرگرفتننظرمرزي صفحه گرافن، درشرايط

المان استفاده شده براي پيوند يكديگر، نوعبرغيرمجاور

كربن و ابعاد صفحه -كربنپيوندمكانيكيكربن، خواص-كربن

در اين تحقيق درجه اهميت هريك از اين . گرافن اشاره كرد

به دليل اينكه ضخامت صفحه. پارامترها به تفصيل بررسي شد

انگ گذارد، از پارامتر مدول يميتأثيرگرافن در مدول يانگ آن 

مشاهده شد كه تفاوت . سطحي براي ارزيابي نتايج استفاده شد

چنداني روي مدول يانگ تأثيرصفحه گرافن بارگذارينوع

توان رفتار صفحه گرافن گذارد و ميسطحي صفحه گرافن نمي

پارامتر ديگري كه روي رفتار . را ايزوتروپيك در نظر گرفت

هاي غير اتمتأثيرگذار است، در نظر گرفتن تأثيرصفحه گرافن 

باشد كه وسيله تيري با سفتي كمتر ميمجاور روي يكديگر به

باعث افزايش زمان و دقت بيشتر در محاسبه مدول يانگ 

در نتايج صفحه گرافن، مؤثريكي از پارامترهاي . سطحي است

نوع المان در نظر گرفته شده در نرم افزار اجزاي محدود براي 

المان دو گرهي مرتبه سه مدول . باشدكربن مي-پيوند كربن

يانگ سطحي بزرگتري نسبت به المان دو گرهي خطي ايجاد 

كند ولي استفاده از المان دو گرهي خطي به واقعيت مي

نظر گرفتن خواص مكانيكي در . تر استفيزيكي نزديك

كربن، نيز پارامتر -تيرهاي نسبت داده شده به پيوندهاي كربن

ده شده كه با دي. باشدمهمي در مدل كردن صفحه گرافن مي

1. Molecular Dynamics

كربن، -انتخاب المان تير دو گرهي خطي براي پيوند كربن

در . مدول يانگ سطحي تابعي از ضريب پواسون خواهد بود

شاهده شد كه وقتي طول و خصوص ابعاد صفحه گرافن، م

ابعاد تأثيرعرض صفحه گرافن از يك نانومتر كوچكتر شود، 

در نظر . شودصفحه گرافن بر روي مدول يانگ سطحي زياد مي

تواند منجر به مي،ست آمده در اين تحقيقگرفتن نتايج بد

.دشومدول يانگ تك لايه گرافن تر صحيحسازيمدل
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