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در این مطالعه، رفتار شکست نانوکامپوزیت های پایه اپوکسی تقویت شده با نانولوله های کربنی دودیواره 
به روش دینامکی مولکولی بررسی شده است. برای آماده سازی مدل پلیمری، ساختار اتمی دقیق 
 اپوکسی استفاده شده در مطالعات آزمایشگاهی و برای انجام شبیه سازی از پتانسیل های Tersoff و 
Amber در توصیف رفتار نانولوله کربن و اپوکسی استفاده شد. از میان روش های موجود برای 

نزد کیتر  واقعی  شرایط  به  که  شد  گرفته  بهک ار  روشی  عرضی،  پیوند  ایجاد  فرایند  شبیه سازی 
باشد. بدین منظور همچنان که سامانه به شکل دینامکیی شبیه سازی می شد، اگر اتم های مشخصی 
از مولکول مونومر یا سختک ننده در فاصله معینی از کیدیگر قرار می گرفتند، بین آنها پیوند ایجاد 
می شد. انجام این کار برای اپوکسی خالص و نانوکامپوزیت های مختلف جداگانه انجام شد. سپس، 
برای راست آزمایی مدل آماده شده شبیه سازی بیرونک شیدن نانولوله کربنی انجام شد و نتایج 
به دست آمده با نتایج ارائه شده توسط پژوهشگران پیشین مقایسه شد. همچنین، انرژی شکست 
 اپوکسی خالص حاصل از شبیه سازی با آنچه در شرایط آزمایشگاهی به دست آمد، مقایسه شد و 
آن،  انرژی شکست  بر  نانوکامپوزیت  اثر ساختار  بررسی  منظور  به  مطابقت خوبی حاصل شد. 
نانولوله های کربنی در سه راستای مختلف صفر، 45 و 90 درجه مدل شد. نتایج نشان داد، زمانی 
برای  انرژی شکست  مقدار  بیشترین  می گیرند،  قرار  درجه   45 زاویه  در  کربنی  نانولوله های  که 
نانوکامپوزیت به دست می آید. تلاش شد تا این نتایج با معادله های ارائه شده برای کامپوزیت ها 

مقایسه شود.

دینامیک مولکولی، 

نانولوله های کربنی، 

اپوکسی، 

شکست، 

نانوکامپوزیت
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مقدمه
بسیار قدرتمند و جامع  دینامیک مولکولی روشی  روش شبیه سازی 
 .]1-4[ است  استفاده شده  آن  از  مختلف  مواد  مطالعه  در  که  است 
مدل کردن تقویت کننده های نانومتری در محیط های پلیمری همواره 
نیز زمان طولانی تحلیل پرچالش بوده  به دلیل مشکلات مقیاسی و 
است ]5[. مشکل خاص اپوکسی ها این است که ساختار آنها به شکل 
پیچیده تر  مراتب  به  را  آنها  مدل کردن  که  است  عنکبوتی  تار  شبکه 
است  شده  باعث  ساختارها  این  پیچیدگی  می کند.  پلیمرها  سایر  از 
پارامترهای  اثر  شبیه سازی  به کمک  فقط  پژوهشگران  از  تعدادی  تا 
 مختلف مانند نوع سخت کننده را بر رفتار اپوکسی ها بررسی کنند ]6[.
اثر روش های مختلف  تا  مقالات سعی شده  از  برخی  در  همچنین، 

مدل سازی بر نتیجه بررسی شود ]7[.
بررسی سازوکارهای شکست پلیمرها، که با اضافه کردن نانوذرات 
به آنها ایجاد می شود، در مقالات بسیار معدودی بررسی شده است. 
این موضوع می تواند ناشی از پیچیدگی های رخداد شکست در این 
مواد باشد. به عنوان مثال، Baljon و Robbins ]8[ پدیده ترکچه زایی 
را در شکست پلیمرها به کمک شبیه سازی دینامیک مولکولی بررسی 
پلیمری  این پژوهش نشان داد، اگر طول زنجیرهای  نتیجه  کرده اند. 
از طول مورد نیاز برای درهم پیچیدگی زنجیرها بیشتر باشد، پدیده 
ترکچه زایی اتفاق می افتد. این موضوع می تواند در تقویت چقرمگی 
شکست پلیمرهایی که در آنها ترکچه زایی اتفاق می افتد، بسیار مهم 
باشد چون با تقویت این پدیده، مقدار چقرمگی شکست ماده افزایش 
میی ابد. نوری و ضیایی راد ]9[ معیاری را برای ایجاد اولین حفره در 

پلیمرهای شیشه ای براساس تنش ارائه کرده اند.
بر  را  کروی  نانوذرات  اثر   ]10[  Gersappe دیگری  مطالعه  در 
سازوکار شکست پلیمرها بررسی کرده است. او در این پژوهش، اثر 
دمای انتقال شیشه ای را بر مقدار بازده نانوذرات به عنوان تقویت کننده 
مطالعه کرد. نتایج پژوهش وی نشان داد، زمانی که دمای پلیمر بیشتر 
زیادی  تحرک  قابلیت  ذرات  این  باشد،  آن  انتقال شیشه ای  دمای  از 
دارند و در نتیجه سازوکاری که باعث افزایش انرژی شکست می شود 
این دما کمتر  از  پلیمرها  اما زمانی که دمای  اتفاق می افتد.  به خوبی 
باشد، این ذرات قابلیت تحرک کمی دارند. بنابراین، بازده آنها برای 
نتایج در پژوهش Song و  افزایش انرژی شکست کم می شود. این 
پلیمرهای  این مطالعه، رفتار شکست  تأیید شد. در  نیز   ]11[ Chen

برای  شد،  مشخص  و  بررسی  خاک رس  نانوذرات  با  تقویت شده 
آن دسته از پلیمرهایی که دمای انتقال شیشه ای آنها از دمای محیط 
نانوذرات بسیار مؤثرتر از شرایطی است که  کمتر است، وجود این 
دمای انتقال شیشه ای پلیمر از دمای محیط بیشتر است. همچنین، در 

این مطالعه با افزایش درصد حجمی نانوذرات در داخل ماده مقدار 
چقرمگی شکست آن افزایش یافت. افزون بر این، اثر استحکام فصل 
مشترک نیز در این مطالعه بررسی و مشخص شد که این استحکام اثر 

زیادی بر بازده این نانوذرات دارد.
در تمام پژوهش هایی که در این مقاله به آنها اشاره شد، شکست 
 پلیمرهای غیر شبکه ای بررسی شده است. اما، Grujicic و همکاران ]12[
پلیمرهای شبکه ای را بررسی کرده اند. این پلیمرها رفتار شکننده تری 
نسبت به پلیمرهای غیرشبکه ای نشان می دهند. در این مطاله نشان داده 
شد که با افزایش چگالی اتصالات عرضی هم رفتار ماده شکننده تر و 

هم چقرمگی آن افزایش میی ابد. 
در این پژوهش تلاش شده است تا با استفاده از روش شبیه سازی 
دینامیک مولکولی، رفتار و سازوکارهای شکست در نانوکامپوزیت های 
بدین  شود.  بررسی  کربن  نانولوله های  با  تقویت شده  پلیمری  پایه 
منظور، نانولوله های دودیواره )DWNT( در سه جهت مختلف نسبت 
به راستای بارگذاری مدل شد تا اثر توزیع تصادفی این نانوذرات در 
محیط مشاهده شود. پیشنهادهایی برای روند نتایج به دست آمده از 

شبیه سازی با استفاده از سازوکارهای شکست ارائه شد.

روش شبیه سازی
پیش  شد.  استفاده  شبیه سازی  برای   ]13[  LAMMPS نرم افزار  از 
در  شود.  معین  مدنظر  ماده  نوع  تا  است  لازم  محیط  آماده سازی  از 
انجام شبیه سازی از اپوکسی ML506 استفاده شد که اپوکسی از نوع 
بیس فنول A )2،2 – بیس )4- هیدروکسی فنیل( پروپان( است. ساختار 
 TETA مولکولی این رزین و همچنین سخت کننده استفاده شده یعنی
ایجاد  برای  است.  شده  داده  نشان   1 طرح  در  تترامین(  )تری اتیلن 
 CH2-O بین  پیوند  ابتدا  میان مونومر و سخت کننده،   پیوند شیمیایی 
اتم های  از  یکی   N-H پیوند  و همچنین  مونومر  انتهای  اپوکسید  در 
موضوع  این  می شود.  شکسته  هم زمان  به طور  سخت کننده  نیتروژن 

طرح ۱- ساختار مولکول: )الف( اپوکسی و )ب( سخت کننده.
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CH2 ایجاد شده در انتهای مونومر و N-2 و N-1 های 
باعث می شود، +

این  شوند.  پیوند  تشکیل  آماده  مولکول سخت کننده  در  شده  ایجاد 
موضوع در طرح 2 نشان داده شده است. برای ایجاد محیط اولیه، ابتدا 
رسم شد و   Materials studio نرم افزار  در  مولکول  از هر   نمونه ای 
با  مولکول  پایدار  ساختار  نرم افزار  این  در  موجود  ابزار  کمک  به 
مولکول های  تا  بود  لازم  بنابراین  شد.  ایجاد  پتانسیل  انرژی  حداقل 
حفظ  با  باید  مولکول ها  این  شوند.  تولید  مدنظر  تعداد  به  ماده  دو 
ساختار اولیه تولید شوند، ولی به طور تصادفی در فضای مدنظر توزیع 
متفاوت  به شکل تصادفی در فضا  باید  آنها  شوند. همچنین، جهت 
باشد. بدین منظور برنامه ای در نرم افزار MATLAB نوشته شد. پیش 
سامانه  برای  مدنظر  پتانسیل  تابع  تا  است  لازم  شبیه سازی  انجام  از 
مشخص شود. در این مطالعه، از تابع پتانسیل AMBER ]14[ برای 
سامانه پلیمر استفاده شد. معادله استفاده شده در این پتانسیل به شکل 

معادله )1( است:

( ) ( )

( )

2 2

total r eq eq
bonds angles

ij ij i jn
2 6

dihedrals i j ijij ij

E K r r K

A B q qV
1 cos n

2 RR R

θ

<

= − + θ− θ +

 
+ φ− γ + − +     ε  

∑ ∑

∑ ∑
   )1(

پیوند  که  است  اتم  دو  فاصله  اثر  به  مربوط  معادله  این  اول  جمله 
شیمیایی دارند. در این جمله، r فاصله بین دو اتم و Kr و req ثوابتی 
هستند که با توجه به نوع اتم مشخص می شوند. جمله دوم این معادله 
 θeq و Kθ زاویه و θ مربوط به زاویه بین سه اتم همسایه است که در آن
ثوابت هستند. جمله سوم مربوط به زاویه دوسطحی است که در واقع 
زاویه بین دو سطح است. با استفاده از زاویه دوسطحی بین سه پیوند 
شیمیایی متوالی، ساختار یک مولکول می تواند با دقت زیاد تعریف 
شود. این زاویه فقط برای حفظ فاصله بین اتم اول و چهارم است. 
سایر فاصله های بین اتم ها با استفاده از فاصله پیوند و زاویه بین آنها 
کنترل می شود. در این معادله Vn ،γ و n ثوابت هستند. جمله چهارم 
این معادله مربوط به نیروهای غیرپیوندی است که شامل نیروی های 
واندروالسی و الکتروستاتیک است. Aij و Bij در واقع فاصله تعادل 
نیروهای واندروالسی است. همچنین، نیروهای الکتروستاتیک ناشی 
از بارهای الکتریکی اتم هاست که از الکترون ها و پروتون ها حاصل 
می شود. qi یعنی شارژ یک اتم، نشأت گرفته از تعداد الکترون ها و 

پروتون های آن است. از تابع پتانسیل Tersoff ]15[ برای مدل کردن 
بین  رفتار  تعیین  برای  همچنین،  است.  شده  استفاده  کربنی  نانولوله 
نانولوله و اپوکسی اطراف از معادله پتانسیل Lennard-Jones استفاده 

شد ]16[:
12 6

12 6U 4
r r

 σ σ
= ε − 

 
            				   )2(

 که در آن، r فاصله بین اتم ها و ضرایب این پتانسیل ε = 0/4742 kJ/mol و 
σ = 0/4280 nm است ]17[. شایان ذکر است، تمام مراحل یاد شده 

این  از مدل سازی تکرار می شود. در  برای هر حالت  این بخش  در 
مطالعه شبیه سازی برای چهار حالت مختلف شامل یک حالت اپوکسی 
خالص و سه حالت نانوکامپوزیت با زوایای صفر، 45 و 90 درجه 
و  دما  ذرات،  تعداد  شرایط  با  شبیه سازی  انجام شد.  کربنی   نانولوله 
فشار ثابت انجام و هر فرایند شبیه سازی در زمانی معادل 2 نانوثانیه 

انجام شد.

نتایج و بحث

 پیش از انجام آزمون های شکست، برای صحه گذاری مدل تهیه شده و 
اپوکسی،  و  نانولوله  بین  مشترک  فصل  استحکام  تعیین  همچنین 
شبیه سازی بیرون کشیدن )pull out( نانولوله انجام شد. برای انجام 
نگه  ثابت  انتها  یک  در  اپوکسی  اتم های  از  تعدادی  شبیه سازی  این 
داشته شدند و در طرف دیگر انتهای نانولوله کربنی به طرف خارج 
و  واندروالسی  نیروهای  از  مشترک  فصل  این  انرژی  شد.  کشیده 
الکتروستاتیک در سامانه مولکولی ناشی می شود. به طورکلی این انرژی 
و  بیرون کشیدن  آزمون  از  پیش  سامانه  انرژی  تفاوت  از  می توان   را 

پس از آن به دست آورد. 

pullout 2 1E E E= −                				   )3(

برای تعیین استحکام فصل مشترک می توان از معادله )4( استفاده کرد:

( )
L pullout2

pullout i i i 20

E
E 2 r L x dx r L

rL
= π − τ =π τ ⇒τ =

π∫       	)4(

که در آن r شعاع و L طول نانولوله کربنی است. برای مسئله حاضر، 
، r = 6/1 A° مقدار این پارامترها با توجه به نتایج شبیه سازی برابر است با 
مقدار  پارامترها  این  به  توجه  با   .Epull out  =  122  eV و   L=  100  A°

استحکام فصل مشترک MPa 100 به دست آمد. برای مقایسه این مقدار 
با داده های گزارش شده در مطالعات پیشین، این داده ها در جدول 1 

O OH

CH2

NH2
NH1

N-1
N-2

CH2
+CH CH

طرح ۲- پیوندهای شیمیایی حین شکل گیری ساختار شبکه ای اپوکسی.
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ارائه شده اند. نتایج این جدول شامل داده های تجربی و شبیه سازی 
برای  گزارش شده  مقادیر  بازه  می شود،  ملاحظه  همان طورکه  است. 
 استحکام فصل مشترک هم برای روش شبیه سازی دینامیک مولکولی و 
اما، مقدار به دست آمده  هم روش های تجربی بسیار گسترده است. 
در این مطالعه تقریباً در اواسط این بازه قرار دارد که نشان دهنده قابل 

قبول بودن نتایج است. 
برای اجرای شبیه سازی شکست، اتم های دو انتهای سامانه پلیمری 
به شکل یک دیواره استفاده شدند و روی آنها جابه جایی اعمال شد تا 
کل سامانه زیر بار کششی قرار گیرد. جابه جایی اتم های انتهای سامانه 
با سرعت Å/s ۱ اعمال شد. تصاویری از شبیه سازی شکست برای 

نانوکامپوزیت در شکل 1 نشان داده شده است. 
که  انتهایی  دیواره های  در  نیرو  مقدار  شبیه سازی  انجام  از  پس 
این  مقدار  شد.  اندازه گیری  شدند،  استفاده  جابه جایی  اعمال  برای 
داده  نشان   4 در شکل  جابه جایی  بر حسب  و  واحد سطح  بر  نیرو 
نمودار  زیر  مساحت  انرژی شکست  مقدار  تعیین  برای  است.  شده 
برابر  مقدار  این  خالص  اپوکسی  برای  شد.  محاسبه   2 شکل   در 
 731 J/m2 821 است. این مقدار پیش از این به طور تجربی برابر J/m2

به دست آمده بود ]27[. همان طور که ملاحظه می شود، مقدار به دست 
مقدار  بیشتربودن  است.  بیشتر  تجربی  مقدار  از  شبیه سازی  از  آمده 
این  از  یکی  باشد.  مختلفی  عوامل  از  ناشی  می تواند  پیش بینی شده 
عوامل عیوبی است که در شرایط آزمایشگاهی در قطعه وجود دارد 
که عبارت اند از: وجود حباب در قطعه، خطا در مقدار مخلوط کردن  جدول ۱- مقدار استحکام فصل مشترک با استفاده از روش های مختلف.

روش تعیین ردیف
استحکام 
)MPa(

مرجع

1
2
3
4
5
6
7
8
9

دینامیک مولکولی
دینامیک مولکولی
دینامیک مولکولی

تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(

)TEM تجربی )بررسی سطح شکست به کمک

70
160

240-300
100

20-90
170
47

35-637
40-4/8

]18[
]19[
]20[
]21[
]22[
]23[
]24[
]25[
]26[

شکل 1- تصاویری از شبیه سازی شکست نانوکامپوزیت با زاویه صفر درجه نسبت به بارگذاری )در ابتدا سامانه دچار گسیختگی شده و سپس 
نانولوله کربنی از داخل ماتریس خارج می شود(.
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شکل 2- تغییرات نیرو بر واحد سطح بر حسب جابه جایی دیواره ها 
برای اپوکسی خالص و نانوکامپوزیت ها با زوایای مختلف.
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اپوکسی و سخت کننده و عدم وجود دمای مناسب محیطی )با توجه 
به اینکه این نوع ماده در دمای محیط پخت می شود(. از دیگر عواملی 
که می تواند اثرگذار باشد، درصد پخت ماده است. درصد پخت در 
واقع بدین معناست که چند درصد از اتم های مونومر که آماده ایجاد 
پیوند با اتم های سخت کننده هستند، در این فرایند شرکت می کنند. 
در شبیه سازی انجام شده در این پژوهش مقدار %100 درنظر گرفته 
شده است. اما، این مقدار در واقعیت با توجه به شرایط پخت و سایر 

مسائل می تواند متغیر باشد. 
همان طورکه در شکل 2 ملاحظه می شود، مقدار انرژی در سامانه 
اپوکسی خالص از تمام حالت ها کمتر است. پس از آن نانوکامپوزیت 
تقویت شده با نانولوله در حالت 90 درجه نسبت به بارگذاری قرار 
بخش های  در  ترتیب  به  نیز  درجه   45 و  صفر  نانوکامپوزیت  دارد. 
بعدی قرار گرفته اند. نکته قابل توجه اینکه مقدار انرژی دریافت شده 
در نانوکامپوزیت 45 درجه از صفر درجه بیشتر است. برای بررسی 
افزایش  تا عواملی که در  این پدیده مشاهده شده، لازم است  علت 

انرژی سامانه مؤثرند، بررسی شوند. 
بار  با  کاملًا  نانولوله  اینکه  به  توجه  با  درجه  صفر  حالت  در 
هم راستاست، وجود نانولوله باعث به تأخیر افتادن در ایجاد حفره های 
ایجاد شده در سامانه می شود. سپس، مقدار انرژی اعمالی به سامانه با 
استحکام فصل مشترک نانولوله و اپوکسی برابر شده و باعث حرکت 
تدریجی نانولوله می شود. پس از آن، شکست در سامانه اتفاق می افتد 
که باعث خارج شدن نانولوله از داخل محیط پلیمر می شود. تذکر این 
خروج  پدیده  همواره  درجه  زاویه صفر  در  که  است  نکته ضروری 
نانولوله کربنی از سامانه ملاحظه نمی شود، بلکه ممکن است بسته به 
طول نانولوله کربنی که در داخل محیط پلیمری قرار دارد، شکست 
اتفاق بیفتد که به طول بحرانی الیاف بستگی دارد. در شبیه سازی انجام 

شده در این مطالعه، با توجه به اینکه طول شبیه سازی شده برای نانولوله 
بسیار از طول بحرانی کمتر است، خروج نانولوله مشاهده می شود. 

در شرایطی که نانولوله در زاویه 45 درجه قرار دارد، شرایط مشابه 
آنچه در شکل 3 نشان داده شده است، اتفاق می افتد. در این حالت، 
الیاف به علت زاویه با نیروی وارد شده و همچنین صفحه ترک تحت 
خمش قرار می گیرد. Morton و Groves ]28[ برای یک الیاف که با 
زاویه θ نسبت به بار اعمالی قرار دارد، با فرض رفتار کشسانی معادله 

)5( را ارائه کرده اند: 

( ) 2
max

wM w q a q q
2

= × + −            		  	)5(

در این معادله، w خاصیت ماتریس است که می توان آن را از آزمون 
 q ،سختی محاسبه کرد یا معادل تنش تسلیم ماتریس درنظر گرفت
طولی است که به وسیله ماتریس در کناره های ترک زیر فشار قرار 

می گیرد و a از معادله )6( محاسبه می شود:

h da cos tan
2 2

= θ+ θ             			   	)6(

در این معادله، d قطر الیاف و h فاصله بین صفحات ترک است. برای 
محاسبه q می توان از معادله )7( استفاده کرد:

2 3 4

4

EI q q 5 q 5 q
3a a 6 a 24 awa

δ      = + + +     
     

            	 	)7(

sinδ = θ           				    	)8(

با استفاده از این معادله ها و با درنظرگرفتن h = 1d مقدار ممان بیشینه 
محاسبه شده که در شکل 4 نشان داده شده است. 

همان طور که ملاحظه می شود، مقدار گشتاور خمشی بیشینه ایجاد 
شکست  خمشی  گشتاور  از  که  بود  خواهد   55  nN.nm برابر  شده 
شده  گزارش   ]29[ مرجع  در  که   260  nN.nm یعنی  کربن  نانولوله 

است، کمتر است. 
براساس این معادلات )در شرایطی که طولی از الیاف که در داخل 
پارامترهای  به  توجه  با  باشد(،  بیشتر   q مقدار  از  دارد  قرار  ماتریس 
خاص هر مسئله یک زاویه خاص وجود دارد که پس از آن به طور 
 قطع الیاف دچار شکست می شود. با توجه به مشخصات نانولوله ها و 
این  پژوهش،  این  در  آزمایشگاهی  در شرایط  استفاده شده  اپوکسی 

زاویه با استفاده از این معادلات برابر 33 درجه به دست آمد. 
انرژی شکست  این پدیده را که  بیان شد، می توان  براساس آنچه 
برای سامانه حاوی نانولوله با زاویه 45 درجه بیشترین مقدار را داشت 

h

θ

2δ

2α

شکل 3- قرارگیری الیاف با زاویه نسبت به راستای صفحه ترک ]28[.
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نانولوله کربنی از سامانه خارج می شود،  تفسیر کرد. در این شرایط 
دریافت می کند.  از سامانه  را  آمدن  بیرون  به  مربوط  انرژی  بنابراین 
انرژی  که  می شود  نیز  خمش  دچار  کربنی  نانولوله  آن،  بر  علاوه 
نانولوله  بودن  زاویه دار  همچنین،  می کند.  جذب  سامانه  از  بیشتری 
کربنی باعث لهیدگی موضعی ماتریس نیز می شود که همه این عوامل 

منجر به بیشترشدن انرژی جذب شده از سامانه می شود. 
 

نتیجه گیری

از شبیه سازی دینامیک مولکولی، شکست  استفاده  با  این مطالعه  در 

کربنی  نانولوله های  با  تقویت شده  اپوکسی  پایه  نانوکامپوزیت های 
 دودیواره بررسی شد. برای انجام شبیه سازی از پتانسیل های Tersoff و 
استفاده  اپوکسی  و  کربنی  نانولوله  رفتار  توصیف  منظور  به   Amber

ایجاد  فرایند  شبیه سازی  برای  موجود  روش های  میان  از  شد. 
اتصالات عرضی، روشی استفاده شد که به شرایط واقعی نزدیک تر 
باشد. بدین منظور، همچنان که سامانه به شکل دینامیکی شبیه سازی 
سخت کننده  یا  مونومر  مولکول  از  مشخصی  اتم های  اگر  می شد، 
ایجاد  پیوند  آنها  بین  می گرفتند،  قرار  یکدیگر  از  معینی  فاصله  در 
نانوکامپوزیت های مختلف  اپوکسی خالص و  برای  این کار  می شد. 
به طور جداگانه انجام شد. سپس، برای صحه گذاری مدل ساخته شده 
آنچه  با  نتایج  انجام شد که  نانولوله کربنی  بیرون کشیدن  شبیه سازی 
قبلا توسط سایر پژوهشگران گزارش شده بود، مطابقت خوبی نشان 
 داد. در نهایت شبیه سازی شکست برای یک حالت اپوکسی خالص و 
کربنی  نانولوله  که  گونه ای  به  شد،  انجام  نانوکامپوزیت  حالت  سه 
انرژی  مقدار  داشت.  قرار  بارگذاری  به  نسبت  مختلفی  زوایای  در 
شکست به دست آمده برای اپوکسی خالص در حدود %13 بیشتر از 
ایده آل بودن شرایط  از  ناشی  مقدار تجربی به دست آمد که می تواند 
شبیه سازی باشد. در ادامه، مقدار افزایش انرژی شکست برای تمام 
نانوکامپوزیت ها محاسبه شد که بیشترین افزایش در زاویه 45 درجه 
به دست آمد. با بررسی سازوکارهای مؤثر در شکست نانوکامپوزیت ها 

دلایلی برای این پدیده پیشنهاد شد.
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شکل 4- مقدار گشتاور خمشی بیشینه ایجاد شده در الیاف بر حسب 
زاویه قرارگیری نسبت به راستای بارگذاری.
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