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چکیده: در این مقاله ارتعاش آزاد طولی نانولوله های کربنی مارپیچی تک جداره برای شرایط مرزی مختلف با روش شبیه سازی 
دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفته است. تاکنون با بهره گیری از این روش، رفتار ارتعاشی طولی این شکل از نانولوله ها 
مورد مطالعه قرار نگرفته بود لذا در پژوهش حاضر با استفاده از روش مذکور فرکانس اصلی مربوط به ارتعاشات طولی نانولوله های 
کربنی مارپیچی تحت پتانسیل رِبو و بدون در نظر گرفتن اثر گرمایی بدست آمده است. در ادامه، مطالعه پارامتریک مسئله مورد 
توجه قرار گرفت و تأثیر قطر لوله مارپیچ، تعداد گام فنری و نوع شرایط مرزی بر فرکانس اصلی ارزیابی شد. نتایج حاکی از آن 
بود که با افزایش قطر لوله و تعداد گام فنری )یا طول نانولوله مارپیچی( فرکانس اصلی طولی کاهش می یابد. همچنین در شرایط 
مرزی گیردارـگیردار، مقادیر فرکانس اصلی طولی نانولوله های کربنی مارپیچی نسبت به دو شرایط مرزی گیردارـتکیه گاه ساده و 
یکسر گیردار همواره بزرگتر می باشد. از نتایج پژوهش حاضر در آینده می توان در طراحی و تحلیل نانوحسگرها و نانومحرک هایی 

که در ساختار آن ها از نانولوله های کربنی مارپیچی استفاده می گردد، بهره برد.
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مقدمه- 1
 ،1991 سال  در   ]1[ ایجیما  توسط  کربنی  نانولوله های  کشف  از  بعد 
نانومواد به دلیل داشتن خواص فوق العاده، به طور گسترده مورد توجه  این 
پژوهشگران و دانشمندان در حوزه نانوتکنولوژی قرار گرفته است. نانولوله های 
و  شاخدار  خمیده،  مستقیم،  همچون  مختلفی  فرم های  به  می توانند  کربنی 
نانولوله های  فرم ها،  این  میان  از   .]2[ باشند  داشته  وجود  غیره  و  مارپیچی 
استثنایی،  ویژگی های  و  مارپیچ  هندسه  داشتن  دلیل  به  مارپیچی1   کربنی 

توجه محققان را به خود جلب کرده است.
 ]3[ همکاران  و  آیهارا  توسط  تک جداره  مارپیچی  کربنی  نانولوله های 
در حالی که نخستین مشاهده  پیش بینی شد  تئوری  به طور  در سال 1993 
آزمایشگاهی نانولوله های کربنی مارپیچی تک جداره توسط بایرو و همکاران 
]4[ با میکروسکوپ تونل زنی روبشی2  در سال 2000 میسر گردید. در شکل 
1 تصویر میکروسکوپ الکترونی روبشی از رشد و شکل گیری نانولوله کربنی 
مارپیچی طی فرآیند سنتز با روش رسوب دهی شیمیایی بخار3  نشان داده 
شده است که فرم مارپیچی با بروز منظم نقص های خاص در نانولوله کربنی 

به وجود می آید ]5[.

1 Coiled Carbon Nanotubes (CCNTs) 
2 Scanning Tunneling Microscopy (STM) 
3 Chemical Vapor Deposition (CVD) 
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یکی از کاربردهای مهم نانولوله های کربنی مارپیچی، استفاده از آن به 
عنوان  به  می توان  مارپیچی  کربنی  نانولوله های  از  می باشد.  حسگر  عنوان 
تشدیدکننده های مکانیکی خودحسگر و همچنین برای اندازه گیری نیروها و 
جرم های کوچک در محدوده فمتوگرم استفاده نمود ]6[. علاوه بر این می توان 
از آن ها به عنوان حسگرهای الکترومکانیکی به دلیل رفتار پیزومقاومتی ]7[ 

Fig. 1. 

شکل 1: تصویر میکروسکوپ الکترونی روبشی از رشد نانولوله کربنی 
مارپیچی طی فرآیند سنتز با روش رسوب دهی شیمیایی بخار ]5[.
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بهره گرفت. همچنین از نانولوله های کربنی مارپیچی می توان در سیستم های 
نانو  بوبین2،  نانو  محرک،  نانو  تشدیدکننده،  اجزای   ،]8[ نانوالکترومکانیکی1 
دریافت کننده و حافظه دسترسی تصادفی غیر فرّار3  استفاده کرد ]5[. کاربرد 
به  نانولوله های کربنی مارپیچی در تقویت کامپوزیت ها می باشد  مهم دیگر 
می توانند  دلیل  همین  به  دارند  نانوفیبرها  از  بیشتری  چقرمگی  طوری که 
چقرمگی شکست و همچنین استحکام مکانیکی کامپوزیت ها را به طور قابل 
نانولوله کربنی  و  ماتریس  بین  پیوند مستقیم  اگر  بهبود دهند حتی  توجهی 

مارپیچی وجود نداشته باشد ]9 و 10[.
برای بررسی ویژگی های مکانیکی نانولوله های کربنی مارپیچی، تحقیقات 
محدودی انجام شده است. در تحقیقات آزمایشگاهی، وُلدین و همکاران ]11[ 
و چِن و همکاران ]12[ با میکروسکوپ نیروی اتمی و هایاشیدا و همکاران 
]13[ با میکروسکوپ الکترونی روبشی مجهز به منیپولاتور، برای نانولوله های 
فنری و  ثابت  یانگ،  مارپیچی ویژگی های مکانیکی همچون مدول  کربنی 

افزایش طول الاستیک را بدست آوردند.
در بخش تئوری، هوانگ ]14[ با استفاده از تئوری اصلاحی گام و انحناء، 
که در برگیرنده ممان پیچشی و بار محوری کششی/ فشاری می باشد، توانست 
برای فنرهای مارپیچی روابط صریح و دقیقتری استخراج نماید و سپس با 
استفاده از نتایج آزمایشگاهی بدست آمده از میکروسکوپ الکترونی روبشی 
برای نانولوله مارپیچی دوتایی، ماکزیمم افزایش طول الاستیک، مدول برشی 
و ثابت فنری را تعیین کند. فونسکا و همکاران ]15 و 16[ با استفاده از مدل 
میله کیرشهف برای یک نمونه نانولوله کربنی مارپیچی مدول یانگ، مدول 
برشی و ضریب پواسون را محاسبه نمودند. سانادا و همکاران ]17[ با روش 
المان محدود در نرم فزار انسیس و با داده های هندسی آزمایشگاهی نانولوله 
کربنی مارپیچی، توانستند مدول یانگ یک نمونه کامپوزیت اپوکسی/نانولوله 
با روش  کربنی مارپیچی را بدست آوردند. قادری و حاجی اسماعیلی ]18[ 
امَبر4   نیرویی  پتانسیل  پایه مکانیک مولکولی تحت میدان  بر  المان محدود 
مارپیچی  کربنی  نانولوله های  برای  انَسیس،  نرم افزار  در  خطی  تیر  المان  و 
تک جداره آرمچر، رفتار الاستیک آن ها را مورد مطالعه قرار دادند و ثابت فنری 
و مدول برشی را تعیین نمودند. در مقاله دیگری، قادری و حاجی اسماعیلی 
]19[ با روش المان محدود دینامیک مولکولی تحت میدان پتانسیل نیرویی 
دردینگ5  و سه المان غیرخطی در نرم افزار آباکوس، برای نانولوله های کربنی 
مارپیچی تک جداره آرمچر رفتار سوپرالاستیسته و شکست آن ها را بررسی 
این  برای  را  شکست  بار  و  شکست  کرنش  فنری،  ثابت  مقادیر  و  نمودند 

نانوساختارها بدست آوردند.
به  سخت6   اتصال  اتمی  کوانتمی  شبیه سازی  با   ]20[ همکاران  و  لیو 
آرمچر  تک جداره  مارپیچی  کربنی  نانولوله های  سوپرالاستیک  رفتار  بررسی 
1 Nanoelectromechanical Systems (NEMS) 
2 Solenoid 
3 Non-volatile Random Access Memory (RAM)
4 Amber 
5 Dreding  
6 Tight-Binding 

پرداختند و کرنش کششی، مدول یانگ و ثابت فنری آن ها را تعیین کردند. 
وانگ و همکاران ]21[ با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی و تحت میدان 
نانولوله کربنی مارپیچی  لئونارد ـ جونز8  برای یک نمونه  رِبو7  و  پتانسیل 
تک جداره، ثابت فنری و کرنش تسلیم کششی را محاسبه کردند. همچنین 
و  فشاری  و  کششی  مختلف  شرایط  در  را  کربنی  نانولوله های  ویژه  رفتار 
نمودند.  تحلیل  اتیلنی9   پلی  ماتریسی  نمونه  یک  از  آن ها  کشیدن  بیرون 
وو و همکاران ]22[ با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی و تحت پتانسیل 
و  دادند  قرار  مطالعه  مورد  را  مارپیچی  کربنی  نانولوله  نمونه  چند   ، ایِربو10 
خاصیت کشش پذیری و برگشت پذیری فوق العاده بزرگ آن ها را در دماهای 
مختلف بررسی کردند و ثابت فنری و چقرمگی آن ها را تعیین نمودند. خانی 
و همکاران ]23[ با تحلیل المان محدود بر پایه روش المان حجم نمونه11  در 
نرم افزار انسیس، ویژگی های مکانیکی نانوکامپوزیت های پلیمری تقویت شده 
با نانولوله های کربنی مارپیچی را پیش بینی کردند. در مجموع محققان نتیجه 
مناسبی  بالقوه  کاندیدای  می توانند  مارپیچی  کربنی  نانولوله های  که  گرفتند 

برای نانوکامپوزیت های چقرمه و سبک وزن باشند. 
تنها  تک جداره،  مارپیچی  کربنی  نانولوله های  ارتعاشاتی  تحلیل  در 
نانوساختارها  این نوع  ارتعاشی  فخرآبادی و همکاران ]24[ به مطالعه رفتار 
پرداخته اند. آن ها با روش المان محدود بر پایه مکانیک مولکولی و با المان 
تیر الاستیک تحت شرایط مرزی مختلف، رفتار ارتعاشی نانولوله های کربنی 
تعیین  را  آن ها  اصلی  فرکانس های  و  دادند  قرار  بررسی  مورد  را  مارپیچی 

نمودند.
در مطالعه رفتار ارتعاشی نانولوله های کربنی مستقیم کارهای متعددی با 
روش های مختلف انجام شده است. به چند مورد از کارهایی که شبیه سازی 

دینامیک مولکولی در آن ها استفاده شده است در ذیل اشاره می شود.
تحت  و  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  روش  با   ]25[ و همکاران  کائو 
اعمال کرنش(  )بدون  ارتعاشی گرمایی  رفتار  فیلد12،  پتانسیل فورس  میدان 
نانولوله های کربنی تک جداره را مورد مطالعه قرار دادند. آن ها مدهای ارتعاشی 
و فرکانس های مربوط به نانولوله ها را در راستاهای طولی، جانبی و شعاعی 
از  استفاده  با  بررسی کردند. ژانگ و همکاران ]26[  تحت دماهای مختلف 
مدل تیر تیموشنکو و روش شبیه سازی دینامیک مولکولی تحت پتانسیل رِبو، 
رفتار ارتعاشی عرضی نانولوله های کربنی تک جداره با کایرالیتی13  مختلف را 
بررسی کردند و اثر نسبت طول به قطر، شرایط مرزی و کایرالیتی بر فرکانس 
نتایج بدست آمده از مدل تیموشنکو و دینامیک  ارزیابی نمودند و  اصلی را 

مولکولی را با هم مقایسه کردند.

7 Reactive Empirical Bond Order (REBO)
8 Lennard-Jones (LJ) potential 
9 Polyethylene (PE) 
10 Adaptive Intermolecular Reactive Empirical Bond 
Order (AIREBO)
11 Representative Volume Element (RVE)
12 Force Field 
13 Chiralityr 
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هوو و همکاران ]27[ رفتار ارتعاشی نانولوله های کربنی تک جداره را با 
روش های مدل مکانیک پیوسته غیرموضعی و شبیه سازی دینامیک مولکولی 
مورد  پیچشی  و  خمشی  کششی،  جداگانه  تحریک  با  رِبو  پتانسیل  تحت 
مطالعه قرار دادند و فرکانس اصلی طولی، عرضی و پیچیشی را تحت شرایط 
مرزی مختلف بدست آورده و نتایج را با هم مقایسه نمودند. خادم الحسینی 
و همکاران ]28[ رفتار ارتعاش آزاد پیچشی نانولوله های کربنی تک جداره را 
با مدل مکانیک پیوسته غیرموضعی و شبیه سازی دینامیک مولکولی تحت 
و  پیچشی  طبیعی  مدهای  شکل  و  دادند  قرار  بررسی  مورد  ایربو  پتانسیل 
فرکانس های طبیعی مربوط به آن ها را استخراج کردند. انصاری و همکاران 
]29[ با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی تحت پتانسیل ترسوفـبرنر1 
و  تک جداره  کربنی  نانولوله های  گرمایی  ارتعاش  لئوناردـجونز،  پتانسیل  و 
و  کردند  بررسی  مختلف  مرزی  شرایط  برای  و  اتاق  دمای  در  را  جداره  دو 
فشاری  اعمالی  اولیه  کرنش  و  تعداد لایه  نانولوله،  مرزی، طول  اثر شرایط 
و  چِن  دادند.  قرار  ارزیابی  مورد  تشدید  فرکانس های  روی  بر  را  کششی  و 
همکاران ]30[ رفتار ارتعاشی گرمایی نانولوله های کربنی تک جداره را با روش 
مدل سازی مکانیک ساختاری مولکولی اصلاح شده2  و شبیه سازی دینامیک 
مولکولی تحت پتانسیل ترسوفـبرنر مورد مطالعه قرار دادند و شکل مدها و 

فرکانس های مربوط به آن ها را در دماهای مختلف تعیین نمودند.    
ضروری است مقادیر فرکانس های طبیعی نانولوله های کربنی مارپیچی 
به منظور استفاده در سازه های کامپوزیتی و سیستم های نانوالکترومکانیکی، 
رفتار  تاکنون  شود.  تعیین  تشدید کننده  اجزای  در  به ویژه  و  نانوحسگرها 
ارتعاشی نانولوله های کربنی مارپیچی با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی 
مورد مطالعه قرار نگرفته است. بنابراین در مقاله حاضر، با استفاده از روش 
این  آزاد طولی  ارتعاش  رِبو، رفتار  پتانسیل  شبیه سازی دینامیک مولکولی و 
نانوساختارها تحت شرایط مرزی مختلف مطالعه خواهد شد و اثر پارامترهای 
هندسی همچون قطر لوله و تعداد گام فنری )یا طول نانولوله مارپیچی( و 
اثر شرایط مرزی بر فرکانس اصلی طولی نانولوله های کربنی مارپیچی مورد 

بررسی قرار خواهد گرفت.

روش پژوهش- 2
مدل سازی نانولوله های کربنی مارپیچی تک جداره- 1- 2

نانولوله های کربنی از حلقه های شش ضلعی کربنی تشکیل شده اند، از 
قرار گرفتن حلقه های کربنی پنج ضلعی و هفت ضلعی3  به عنوان نقص در 
فرم  و  شده  بیرونی  و  درونی  انحناهای  دچار  نانولوله ها  مناسب،  محل های 
مارپیچی به خود می گیرند. در این پژوهش، با استفاده از روش فضایی دوگانه4  
مختصات  و  مدل سازی  تک جداره  مارپیچی  کربنی  نانولوله های   ]31-35[

اتم ها استخراج شدند.

1 Tersoffـ  Brenner potential
2 Modified Molecular Structural Mechanics (MMSM) 
3 Pentagonal and Heptagonal Rings 
4 Dual Space Approach

در نانولوله های مارپیچی پارامترهای هندسی مختلفی همچون طول گام 
فنری، قطر لوله، قطر داخلی و قطر خارجی حلقه های فنری دخیل می باشند 
که برای سهولت در مقایسه اثر این پارامترها بر ارتعاش آزاد، مطابق شکل 
2 سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی تک جداره به گونه ای مدل سازی شدند که 
قطر داخلی حلقه ها و طول گام فنری برای هر سه نوع، تقریباً یکسان باشد. 

مشخصات این سه نوع نانولوله مارپیچی در جدول 1 ذکر شده است.

کربنی - 2- 2 نانولوله های  طولی  ارتعاش  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی 
مارپیچی تک جداره

نظر،  مورد  تک جداره  مارپیچی  کربنی  نانولوله های  مدل سازی  از  بعد 
ارتعاش آزاد طولی آن ها با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی 
قرار گرفت. برای انجام شبیه سازی دینامیک مولکولی از بسته نرم افزاری متن 

باز لمپس5  استفاده شد.
نیمه  روش  که یک  مولکولی کلاسیک  دینامیک  شبیه سازی  در روش 
پتانسیل های تجربی توصیف  با  تجربی می باشد، برهمکنش های بین ذرات 
می شود. در این روش، با در نظر گرفتن اتم ها به عنوان کره و صرف نظر از 
حرکت الکترون ها، مدل سازی مواد ساده تر می گردد. کره ها از طریق ترم های 
اتمی  بین  زوایای  یا  و  فواصل  به  وابسته  کل  در  که  جاذبه  و  دافعه  تابعی 

5 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simu-
lator (LAMMPS)

t ضخامت
 قطر میانی

 سطح مقطع
D فنری

  طول گام
d فنری d قطر لوله نوع نانولوله

3/4 9/97 18/825 5/84 CCNT-I

3/4 12/27 18/880 7/57 CCNT-II

3/4 15/25 17/810 9/89 CCNT-III

جدول 1: پارامترهای هندسی نانولوله های کربنی مارپیچی تک جداره 
)تمامی ابعاد بر حسب واحد انگستروم(.

Table 1. 

Fig. 2. 

شکل 2: نمایش سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی تک جداره با 6 گام فنری 
الف( از نمای جانبی ب( از نمای بالا.

)الف( )ب(
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هستند، با یکدیگر برهمکنش می کنند. این ترم ها شامل پارامترهای مناسبی 
می باشند که با تطبیق بر نتایج اب اینیشیو1  و داده های آزمایشگاهی بدست 

آمده اند. 
پتانسیل  نوع  انتخاب  مولکولی،  دینامیک  شبیه سازی  بخش  مهم ترین 
دسته ای  دارد.  مطالعه  مورد  سیستم  اتم های  نوع  به  بستگی  که  می باشد 
چند  اثرات  دارای  که  جفت2،  جفت  پتانسیل های  به  معروف  پتانسیل ها  از 
جسمی هستند و در آن ها موقعیت اتم های در حال برهمکنش کننده در طول 
زمان تغییر می کند، برای شبیه سازی سیستم های هیدروکربنی، نیمه رساناها، 

ساختارهای فلزات، یون ها، مایعات و غیره مناسب می باشند. 
تابع پتانسیل مرتبه پیوند تجربی برهمکنشی رِبو که مختص سیستم های 
انرژی،  پر  رفتار دقیق تر ویژگی های  ارائه  برای  اخیراً  هیدروکربنی می باشد، 
یافته  توسعه  کوچک  هیدروکربن های  و  جامد  کربن  ارتعاشی  و  الاستیک 
است ]36[ .این پتانسیل در مقایسه با تابع پتانسیل ترسوف، توصیف بهتر و 
دقیق تری از انرژی های پیوندی، طول های پیوندی و مخصوصاً ثوابت نیرویی 
برای پیوندهای کربنـکربن می دهد ]37[. بنابراین در شبیه سازی حاضر، برای 
استفاده  رِبو  پتانسیل  از  نانولوله ها  کربنی  اتم های  برهمکنش های  توصیف 
با رابطه )1( بیان شده  انرژی پتانسیل کل سیستم  گردید. در پتانسیل ربو، 
Uij پتانسیل های برهمکنشی جفتی 

A و Uij
R است. در این پتانسیل، ترم های

جمع پذیر3  می باشند که به ترتیب کل دافعه بین اتمی )هستهـهسته، غیره( و 
جاذبه الکترون های والانس را ارائه می کنند ]37[.

))1-الف( ) ( ) ( )  R A
REBO C ij ij ij ij ij ij

i i j

U f r U r b U r
≠

 = − ∑∑

)1-ب(  
  1   ij ijrijR

ij ij
ij

Q
U A e

r
α− 

= + 
  

)1-ج(  
( ) ( )3

 

1

 
n

ijij rnA
ij ij

n

U B e β−

=

=∑
rij فاصله بین زوج اتم های مجاور i و j که با هم پیوند کووالانسی تشکیل 

 j و i ترم مرتبه پیوند تجربی چند جسمی بین دو اتم bij .می دهند، می باشد
می باشد که سهم پیوندهای سیگما و پای را اصلاح می کند، این ترم از تئوری 
   βij

(n(  و Bij
(n(، αij، Aij ، Qij .ساختار الکترونیکی هوکل4  استخراج شده است

شده اند.  استفاده  جفتی  ترم های  تطبیق  برای  که  هستند  ثابتی  پارامترهای 
مقادیر این پارامترهای ثابت در جدول 2 آمده است ]37[.

تابع قطع )fC (rij  در پتانسیل رِبو، برهمکنش های کووالانسی بین اتم ها 
را برای تضمین برهمکنش بین نزدیک ترین همسایه های درگیر تا شعاعی 
Rij

(max(   و Rij
(min(  .بیان شده است )مشخص محدود می کند که با رابطه )2

1 Ab Initio 
2 Pairwise 
3 Pair-additive interactions
4 Huckel

شعاع های قطع هستند که مقادیرشان برای پیوندهای کربنـکربن به ترتیب 
تغییرشکل های  برای  البته   .]37[ می باشد  انگستروم   2/0 و  انگستروم   1/7
بزرگ و شکست نانو ساختارهای کربنی، تابع قطع با شعاع های قطع پیش 
فرض می تواند موجب رفتار غیر فیزیکی شود ]38[ به همین دلیل شعاع های 
ارتعاشی  شبیه سازی  در  چون  ولی  گردد.  اصلاح  باید  پیش فرض  قطع 
شعاع های  مقادیر  این  می باشد،  الاستیک  ناحیه  در  و  کوچک  تغییرشکل ها 

قطع پیش فرض مشکلی به وجود نمی آورد.

)2(

(min)

(min)
(min) (max)

(max) (min)

(max)

1 ;

( )1 1( ) : cos ;
2 2

;0

ij ij

ij ij
c ij ij ij ij

ij ij

ij ij

r R

r R
f r r r R

R R

r R

π

 <


 −
+ < <  −   


 <


با استفاده از الگوریتم سرعت ورله5  و گام زمانی 1 فمتوثانیه از معادلات 
هر  در  غیرتناوبی  مرزی  شرایط  شد.  انتگرال گیری  عددی  طور  به  حرکت 
مرحله  مولکولی،  دینامیک  شبیه سازی  ابتدای  در  گردید.  لحاظ  راستا  سه 
نانولوله های کربنی مارپیچی با روش مزدوج گرادیان6  انجام  مینیمم سازی 
نانولوله های  پیکربندی  اتم ها،  مختصات  تکراری  تنظیم  با  به طوری که  شد 
ارتعاش  شبیه سازی  در  رسیدند.  محلی  پتانسیل  انرژی  مینیمم  به  مارپیچی 
آزاد برای جلوگیری از تأثیر دما بر فرکانس اصلی نانولوله ها، دمای سیستم 
0/1کلوین لحاظ شد. از طرف دیگر انتخاب دمای پایین برای جلوگیری از 
کوپل شدن ارتعاشات عرضی و طولی می باشد ]26[. تحت انسامبل کانونیکال7  

5 Velocity-Verlet algorithm
6 Conjugate Gradients (CG)
7 Canonical Ensemble

مقدار پارامتر
0/313460 (°A) Qij

4/7465391 (°A-1) αij

10953/544 (eV) Aij

12388/792 (eV) Bij
(1(

17/ 567065 (eV) Bij
(2(

30/714932 (eV) Bij
(3(

4/7204523 (°A-1) βij
(1(

1/4332132 (°A-1) βij
(2(

1/3826913 (°A^(-1)) βij
(3(

0/77 bij
min

0/81 bij
max

جدول 2: مقادیر پارامترهای پتانسیل ربو، برای اتم های کربن ]37[.
Table 2. 
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و با ترموستات نوز-هور1  و در دمای ذکر شده مرحله متعادل سازی به مدت 
30 پیکوثانیه )معادل با 30000 گام زمانی( انجام شد تا نانولوله های مارپیچی 
)حالت  میکروکانونیکال  انسامبل  تحت  بعد،  مرحله  در  برسند.  پایداری  به 
آدیاباتیک( شبیه سازی ارتعاش آزاد طولی برای سه نوع شرایط مرزی انجام 
شد. مطابق شکل 3ـ الف برای شرایط مرزی یکسر گیردار )C-F( چهار لایه 
اتمی از سمت چپ در هر سه راستا ثابت نگه داشته شد و چهار لایه اتمی 
از سمت راست در راستای z جابجا شدند. برای شرایط مرزی گیردارـگیردار 
)C-C( مطابق شکل 3ـ ب چهار لایه اتمی از سمت چپ و چهار لایه اتمی 
از سمت راست در هر سه راستا ثابت نگه داشته شد و چند لایه اتمی از وسط 
نانولوله در راستای z جابجا شدند. برای شرایط مرزی گیردارـ تکیه گاه ساده 
)C-S( چهار لایه اتمی از سمت چپ در هر سه راستا ثابت و چهار لایه اتمی 
از سمت راست فقط در راستای طولی z ثابت نگه داشته شد و چند لایه اتمی 

از وسط نانولوله در راستای z جابجا شدند.
در هر سه نوع شرط مرزی، زمانی که اتم های جابجا شده به اندازه 0/02 
گردیدند  رها  شدند  منحرف  تعادلی شان  وضعیت  از  ارتعاش(  )دامنه  نانومتر 
تاریخچه  نماید. سپس  طولی  ارتعاش  به  شروع  آزادانه  مارپیچی  نانولوله  تا 
هر  ازای  به  نانولوله  در  شده  جابجا  اتم های  طولی  حرکت  زمانی  میانگین 
100 گام زمانی به عنوان پاسخ دامنه زمانی ثبت گردید. شکل 4 نمودارهای 
جابجایی طولی بر حسب زمان برای نانولوله مارپیچی نوع I به ازای تعداد 
گام فنری 2، 4 و 6 را نمایش می دهد. در نهایت فرکانس اصلی با استفاده از 

تبدیل سریع فوریه2  در نرم افزار متلب بدست آمدند )شکل 5(.

1 Nose-Hoover Thermostat
2 Fast Fourier transform (FFT)

)الف(

)ب(
Fig. 3. 

شکل 3: نمایش جابجایی اتم ها جهت به ارتعاش در آوردن نانولوله های 
مارپیچی در راستای z تحت شرایط مرزی مختلف الف( یکسر گیردار ب( 

گیردار ـ گیردار.

)ب(

)ج(
Fig. 4. 

 I شکل 4: تاریخچه زمانی ارتعاش آزاد طولی نانولوله کربنی مارپیچی نوع
یکسر گیردار )C-F( با  الف( 2 گام  ب( 4 گام  ج( 6 گام فنری.

Fig. 5. 

شکل 5: فرکانس اصلی مربوط به نانولوله کربنی مارپیچی نوع I یکسر 
گیردار با 2 گام فنری، حاصل از تبدیل سریع فوریه از نمودار شکل 3ـ 

الف.
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نتایج و بحث- 3
برای ارزیابی صحت روش حاضر، ارتعاش آزاد طولی یک نمونه نانولوله 
کربنی مستقیم آرمچر )5،5( با طول های مختلف تحت شرایط مرزی گیردار 
گیردار و یکسر گیردار شبیه سازی شد و با کار هوو و همکارانش ]27[ که با 
شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی ارتعاش نانوله های کربنی پرداخته 
بودند، مقایسه گردید. نمودار شکل 6 نشان می دهد که روش حاضر توافق 

خوبی با نتایج کار هوو دارد.
تحت  مارپیچی  کربنی  نانولوله  نوع  سه  طولی  آزاد  ارتعاش  ادامه،  در 
شرایط مرزی مختلف شبیه سازی شدند و اثر قطر لوله و تعداد گام فنری بر 
فرکانس اصلی مورد بررسی قرار گرفتند که نتایج در این بخش ارائه گردید.

نانولوله های کربنی  شکل های 7، 8 و 9 به ترتیب فرکانس های اصلی 
مارپیچی تحت شرایط مرزی گیردارـگیردار، گیردارـتکیه گاه ساده و یکسر 
گیردار را نشان می دهند. برای هر سه نوع شرایط مرزی، با افزایش تعداد گام 
فنری )یا طول( فرکانس اصلی طولی نانولوله های مارپیچی کاهش می یابد. 
چون با افزایش تعداد گام فنری، نانولوله کربنی مارپیچی نرمتر می شود. به 
عبارت دیگر سفتی فنر با تعداد گام فنری رابطه معکوس دارد و با افزایش 
تعداد گام فنری، سفتی کاهش یافته و در نتیجه فرکانس اصلی طولی کاهش 
)شکل  شد  مشاهده  مستقیم  کربنی  در  نانولوله های  نیز  روند  این  می یابد. 
6(، چون با افزایش طول نانولوله مستقیم، سفتی کاهش یافته و در نتیجه 

فرکانس اصلی طولی کاهش می یابد. 
افزایش قطر  با  همچنین در شکل های 7، 8 و 9 مشاهده می شود که 
زیرا  می یابد.  کاهش  مارپیچی  طولی  نانولوله های  اصلی  فرکانس  نانولوله، 
نتیجه فرکانس  یافته و در  نانولوله مارپیچی کاهش  افزایش قطر، سفتی  با 
با  نانولوله های کربنی مستقیم  اصلی کاهش می یابد. این نتیجه را می توان 
صحت سنجی کرد. در ارتعاشات عرضی نانولوله های کربنی مستقیم مشاهده 

Fig. 6. 

شکل 6: مقایسه فرکانس های اصلی طولی حاصل از کار حاضر با نتایج کار 
]27[ برای نانولوله کربنی آرمچر )5،5( به ازای طول های مختلف و شرایط 

مرزی متفاوت.

Fig. 7. 

شکل 7: فرکانس اصلی طولی سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی با تعداد 
 .)C-C( گام فنری مختلف تحت شرایط مرزی گیردار ـ گیردار

Fig. 8. 

شکل 8: فرکانس اصلی طولی سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی با تعداد 
 .)C-S( گام فنری مختلف تحت شرایط مرزی گیردار ـ تکیه گاه ساده

Fig. 9. 

شکل 9: فرکانس اصلی طولی سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی با تعداد 
 .)C-F(  گام فنری مختلف تحت شرایط مرزی یکسر گیردار
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شده بود که با افزایش قطر نانولوله، فرکانس اصلی عرضی افزایش می یابد 
نانولوله بر فرکانس اصلی طولی گزارشی مشاهده  اثر قطر  ]29[ ولی برای 

نشده است.
اصلی طولی  فرکانس  بر  اثر قطر  و 11  بنابراین مطابق شکل های 10 
ترتیب  به   )20،20( و   )10،10(  ،)5،5( آرمچر  مستقیم  کربنی  نانولوله های 
نسبت  با  و  انگستروم  و 27/08  انگستروم  انگستروم، 13/54  قطر 6/77  با 
منظری1  )نسبت طول به قطر l⁄d( بزرگتر از 1/4 مورد بررسی قرار گرفت. 
مشاهده می شود که با افزایش قطر، فرکانس اصلی طولی برای هر دو شرایط 
قطر  افزایش  با  چون  می یابد  کاهش  گیردار  یکسر  و  گیردارـگیردار  مرزی 

1 Aspect ratio

نتیجه فرکانس اصلی  یافته و در  نانولوله کربنی مستقیم سفتی آن کاهش 
طولی کاهش می یابد. لذا این روند، نتایج بدست آمده در  نانولوله های کربنی 

مارپیچی را تأیید می کند.
نشان  اصلی طولی  فرکانس  بر  را  مختلف  مرزی  شرایط  اثر   12 شکل 
می دهد. همان طور که مشاهده می شود شرایط مرزی تأثیر قابل ملاحظه ای 
بر فرکانس اصلی دارد. در شرایط مرزی گیردارـگیردار، مقادیر فرکانس اصلی 
طولی نانولوله های کربنی مارپیچی نسبت به دو شرایط مرزی گیردارـتکیه گاه 
گام(،   6 )تا  یکسان  فنری  گام  تعداد  و  قطر  ازای  به  یکسرگیردار  و  ساده 
همواره بزرگتر می باشد. چون در شرایط مزری گیردارـگیردار و  نانولوله های 
کربنی مارپیچی دارای درجه آزادی کمتری نسبت به شرایط مرزی گیردارـ 
تکیه گاه ساده و یکسر گیردار بوده و اتم ها در نانولوله ها مقیدتر می باشند، لذا 
نانولوله کربنی مارپیچی  مقدار فرکانس های اصلی بزرگتری بدست می آید. 
با  دارد،   )5،5( آرمچر  مستقیم  کربنی  نانولوله  با  یکسانی  تقریباً  قطر   I نوع 
ازای هر دو شرایط  به  نتیجه می شود که  بررسی شکل های 10، 11 و 12 
همواره  مستقیم  کربنی  نانولوله های  گیردار،  یکسر  و  گیردارـگیردار  مرزی 
دارای فرکانس اصلی خیلی بزرگتری نسبت به نانولوله های کربنی مارپیچی 

می باشند.
مطالعه  به   ]24[ همکاران  و  فخرآبادی  تنها  پژوهش،  این  از  قبل  تا 
ارتعاشی نانولوله های کربنی مارپیچی با روش المان محدود بر پایه مکانیک 
مولکولی تحت شرایط مرزی مختلف پرداخته بودند. شکل 13 مقایسه نتایج 
پژوهش حاضر با نتایج فخرآبادی و همکاران را نشان می دهد، به طوری که 
پارامترهای هندسی نانولوله کربنی مارپیچی نوع I در کار حاضر )قطر لوله 
5/84 انگستروم ـ طول گام فنری 18/8 انگستروم ـ قطر میانی سطح مقطع 
فنری 9/97 انگستروم( با نانولوله کربنی مارپیچی نوع III در کار فخرآبادی 
)قطر لوله 5/94 انگستروم ـ طول گام فنری 18/4 انگستروم ـ قطر میانی 

Fig. 11. 

شکل 11: فرکانس اصلی طولی برای  نانولوله های کربنی مستقیم آرمچر 
)5،5(، )10،10( و )20،20( با طول مختلف تحت شرایط مرزی یکسر 

 .)C-F(   گیردار

Fig. 10. 

شکل 10: فرکانس اصلی طولی برای نانولوله های کربنی مستقیم آرمچر 
)5،5(، )10،10( و )20،20( با طول مختلف تحت شرایط مرزی گیردار 

 .)C-C(   گیردار

Fig. 12. 

شکل 12: فرکانس اصلی طولی نانولوله کربنی مارپیچی نوع I  با تعداد 
گام فنری و تحت شرایط مرزی مختلف. 
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سطح مقطع فنری 8/77 انگستروم( تقریباً یکسان هستند.
مشاهده می شود نتایج بدست آمده در پژوهش حاضر، برای تأثیر گام 
فنری )طول( و شرایط مرزی بر فرکانس اصلی نانولوله های کربنی مارپیچی 
در مقایسه با کار فخرآبادی و همکاران ]24[ مورد تأیید می باشد. نکته قابل 
ذکر که در رابطه با شرایط مرزی می توان به آن اشاره کرد، این است که 
در کار حاضر اختلاف در فرکانس اصلی برای شرایط مرزی گیردارـتکیه گاه 
ساده نسبت به شرایط مرزی گیردارـگیردار قابل ملاحظه است در حالی که 
در کار فخرآبادی و همکاران برای شرایط مرزی دو سر تکیه گاه ساده نسبت 
به شرایط مرزی گیردارـگیردار اختلاف ناچیز و تقریباً بر هم منطبق می باشند.      
کار  با  کار حاضر  در  آمده  بدست  اصلی  فرکانسهای  مقادیر  مقایسه  در 
فخرآبادی و همکاران ]24[، اختلاف قابل ملاحظه ای مشاهده می شود که 
با کار فخرآبادی  از تفاوت روش استفاده شده در کار حاضر  می تواند ناشی 
سنجی  فاقد صحت  همکاران  و  فخرآبادی  کار  که  است  ذکر  شایان  باشد. 
می باشد و تنها مقاله ای که می شد نتایج را با آن مقایسه نمود، همین مقاله 

بود.
این اختلاف در نتایج را می توان این گونه توجیه نمود، روش شبیه سازی 
دینامیک مولکولی استفاده شده در پژوهش حاضر یک روش نیمه تجربی به 
دهد.  دقیق تری  جواب های  نانو  مقیاس  در  می تواند  بنابراین  می آید  حساب 
در این روش کل پیکربندی نانولوله مستقیماً تحت پتانسیل ربو شبیه سازی 
پتانسیل جفت جفت  پتانسیل ربو یک  شده است، همان طور که گفته شد 
در  اتم های  موقعیت  آن  در  و  بوده  جسمی  چند  اثرات  دارای  که  می باشد 
محدود  المان  روش  در  ولی  می کند.  تغییر  زمان  طول  در  برهمکنش  حال 
پیوند  نمودند،  استفاده  همکاران  و  فخرآبادی  که  مولکولی  مکانیک  پایه  بر 
بین اتم های کربنی با المان تیر معادل می شود و خواص المان تیر همچون 
کششی،  انرژی های  حاصل  ثوابت  از  استفاده  با  برشی  مدول  یانگ،  مدول 
امبر  پتانسیل  می آید.  بدست  امبر  پتانسیل  میدان  تحت  پیچشی  و  خمشی 

جزء دسته ای از پتانسیل ها محسوب می شود که در آن موقعیت اتم های در 
دارد  احتمال  بنابراین  می مانند.  ثابت  زمان  طول  در  برهمکنش کننده  حال 
پیکربندی نانولوله کربنی مارپیچی در وضعیتی قرار گیرد که تمامی پیوندها 
که با المان های تیر مدل شده اند دارای مدول یانگ و مدول برشی یکسانی 
المان  این روش  از طرف دیگر،  بود.  با خطا همراه خواهد  نتایج  لذا  نباشند 
محدود در کل یک روش کانتینیومی می باشد و نمی تواند برای مقیاس نانو 

خیلی دقیق باشد.
همچنین در کار حاضر تمرکز فقط بر روی ارتعاش طولی  نانولوله های 
نانولوله های  برای   ]27[ همکاران  و  هوو  کار  )مشابه  بود  مارپیچی  کربنی 
مستقیم(، بنابراین بارگذاری تحریکی کششی به گونه ای صورت گرفت که 
کوپلینگ ارتعاشی طولی، خمشی و پیچشی رُخ ندهد و نانولوله مارپیچی فقط 
دچار ارتعاش طولی شده و فرکانس های اصلی طولی بدست آید. ولی در کار 
فخرآبادی و همکاران نوع ارتعاش )طولی یا عرضی بودن( ذکر نشده است و 
با توجه به شکل های ارائه شده در مقاله شان به نظر می رسد کوپلینگ ارتعاش 
طولی و عرضی رُخ داده باشد که این مسئله به شدت بر مقادیر فرکانسی 

تأثیرگذار است، بنابراین می تواند دلیلی بر اختلاف در نتایج باشد.

 نتیجه گیری- 4
در این مقاله رفتار ارتعاشی طولی سه نوع نانولوله کربنی مارپیچی با قطر 
لوله و تعداد گام فنری مختلف، تحت سه نوع شرایط مرزی گیردارـگیردار، 
روش  از  گرفت.  قرار  مطالعه  مورد  گیردار  یکسر  و  ساده  گیردارـتکیه گاه 
طولی  اصلی  فرکانس  مقادیر  تعیین  برای  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی 
فرکانس  که  داد  نشان  نتایج  شد.  استفاده  مارپیچی  کربنی  نانولوله های 
اصلی طولی با افزایش قطر لوله و تعداد گام فنری )طول نانولوله مارپیچی( 
کاهش می یابد. همچنین در  نانولوله های کربنی مارپیچی برای شرایط مرزی 
گیردارـگیردار نسبت به دو شرایط مرزی گیردارـتکیه گاه ساده و یکسرگیردار، 
مقادیر فرکانس اصلی طولی بزرگ تری نتیجه شد. علاوه بر این مشاهده شد 
که به ازای قطر و طول یکسان، فرکانس اصلی طولی نانولوله های کربنی 

مارپیچی خیلی کمتر از نانولوله های کربنی مستقیم می باشد.  
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