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    چكيده
نانو غنچه گرافن از اتصال فولرن و  و هنوز به صورت آزمايشگاهي در دسترس نيست. گرافن از تازه ترين آلوتروپ هاي كربن استكربن داراي آرايش هاي متعددي است. نانو غنچه 

 ول گردنو ط شبيه سازي ديناميك مولكولي جهت محاسبه خواص مكانيكي نانو غنچه گرافن استفاده شده است.اثر دما و سايز صفحه گرافن صفحه گرافن به هم تشكيل مي شود.
كلوين مدول يانگ تغييرات كمي را با افزايش دما تجربه مي كندبه عبارت ديگر با افزايش دما مدول  800نتايج نشان ميدهد كه تا دماي  در اين مجموعه تخمين زده شده است.

ز صفحه گرافن مدول يانگ نيز افزايش مي يابد .يافته هاي شبيه سازي يك دماي ثابت با افزايش ساي. مشاهده شد كه در يانگ تغيير چنداني نمي كند و تنها كمي كاهش مي يابد
مكانيكي كار مي كنند نيز مورد ما نه تنها درك كلي از نانو غنچه گرافن را افزايش مي دهد بلكه مي تواند جهت استفاده مهندسين و پژوهشگراني كه در زمينه توسعه خواص 

  استفاده قرار گيرد.
   انواژگ دكلي

  مكانيكي يانگ،خواص ملكولي،نانو غنچه گرافن،مدول ديناميك سازي شبيه
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Abstract		
Carbon	has	several	allotropes.	One	of	the	newest	carbon	allotrope	is	graphene	nanobud.	It	isn’t	available	in	laboratory.	Graphene	nanobud	is	
formed	by	connecting	fullerene	and	graphene	sheet.	Molecular	dynamic	simulation	is	used	for	calculating	mechanical	properties	of	graphene	
nanobuds.	 Influence	 of	 temperature,	 neck	 length	 and	 size	 of	 graphene	 sheet	 are	 estimated	 in	 this	 study.	 The	 results	 show	 that	 Young’s	
modulus	has	a	little	change	with	temperature	increase.	In	another	word,	with	increasing	temperature	the	Young’s	modulus	doesn’t	change	
very	much	 and	 just	 a	 little	 decrease.	 Also	 it	 seen	 that	 in	 constant	 temperature	with	 increasing	 the	 size	 of	 graphene	 sheet,	 it	 arises.	 Our	
simulation	 findings	 afford	 not	 only	 a	 molecular	 level	 understanding	 of	 graphene	 nanobud	 but	 also	 may	 be	 instructive	 to	 mechanical	
engineers	and	scientists	who	attempt	to	develop	effective	mechanical	properties.	
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  مقدمه -1
گرافن و ديگر آلوتروپ هاي كربن در  c‐cاستحكام پيوند شيميايي   
 c‐cمهمي را در خصوصيات مكانيكي و فيزيكي آنها بازي مي كند.پيوند نقش 

سه لايه هماهنگ قوي ترين پيوند شيميايي است و ممكن است دليل نشان 
) D-2گرافن ورقه اي دو بعدي (دادن خصوصيات مكانيكي خوب گرافن باشد. 

د ها با هيبري از اتم هاي كربن در يك پيكربندي شش ضلعي مي باشد كه اتم
2SP هاي  به هم متصل شده اند. صفحات گرافن با كنار هم قرار گرفتن اتم

اتم كربن  3شوند. در يك صفحه گرافن، هر اتم كربن با  كربن تشكيل مي
ديگر پيوند داده است. اين سه پيوند در يك صفحه قرار دارند و زواياي بين 

يوند كربن ـ كربن است. . طول پدرجه  120 ها با يكديگر مساوي و برابر با  آن
نانو غنچه گرافن از اتصال فولرن و  .نانومتر است 142/0در گرافن در حدود 

صفحه گرافن به هم تشكيل مي شود و داراي خواص منحصر بفردي است. 

فولرن روي گرافن مانند پرزهايي باعث افزايش چشمگيري در سطح تماس 
تاكنون سنتز و بررسي موثرگرافن مي شود. . انواع مختلفي از نانوغنچه ها 

شده است. از آن جمله مي توان به نانوغنچه هاي متشكل از فولرن + نانولوله 
و يا فولرن + گرافن اشاره كرد كه هر كدام نيز انواع گوناگوني دارند.ناسيبولين 

بطور تجربي نانو غنچه هايي را سنتز كرده اند كه در آن  ]1[1و همكارانش
پوشيده  نانو لوله هاي كربني تك جداره با پيوند كووالانسي توسط فولرن ها

شده اند. روش بكار رفته توسط آنها شامل يك فرايند يك مرحله اي پيوسته 
بوده است كه در آن بخار فروسن در اتمسفري از كربن مونواكسيد استفاده 

عبوري را براي ساختار هاي  طيف  ]3, 2[	2شده است. فورست و همكارانش
-جمله مطالعات انجام شده ميمحاسبه كرده اند از متنوعي از نانو غنچه ها 

                                                            
1Nasibulin	et	al	
2	Furst	et	al	
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 سال 60 حدود ز

 قابل رشد هميت،
 قدرت و رايانهاي

 حل در ها رايانه
 از. است پيشرفتها

 آماري مكانيك ل
 بين انرژيهاي و 
. ميگردند تعيين ،
 رفتار مطالعه در 
 توسط ابتدا در ش

 روش يك  لكولي
 توسط ها اتم از ي

 معادله حل وسط
 ها اتم بين هاي 
 از مجموعه اين. د

 سيستم يناميكي
 سيستمهاي ميان

 نظر در  ايربو ب
 بار انتقال حتي و 

  .شود
 خواص و انجام  س

 محاسبه فازي ي
 افزار نرم از تارها
 نمايش، براي ولي
 از استفاده با كولي

 خروجي جمله از

 هم گروه از عادل
 نگه ثابت بار 1 ار
 نرخ مقدار. كند 
 همچنين بوده ت

 غنچه نانو ختلف
 است. و همچنين 
فاوت آورده شده 

  هد.

عب خراساني، مرجان  

، شماره4دوره  ،شات

  و غنچه گرافن

مناسبي روش 
از. كند مي فراهم 
اه و تعداد نظر ز
ر امكانات سريع ش
ر كاربرد حقيقت ر
پ اين به دستيابي 
مسائل دقيق حلّ 

نيروها ارزيابي با 
ميشوند، تعريف ي
ها روش ترين سعه
روش اين.است متر

مول ديناميك. شد 
اي مجموعه زمان 

تو بندي جمع.شود
واكنش و شود ي

شود مي تعيين لي
ترمود خواص سبه

م برهمكنش. شود 
مناسب نيرو ميدان 
بوده اي ذره-بس 

ش مي گرفته نظر در
لمس افزارهاي نرم
فضاي سير خط اي
ساخت مشاهده و ي

مولكو تجسم رنامه
بيومولك بزرگ هاي
ا ملكولي فرمت ت

تع به رسيدن براي 
مقد در فشار حالت،

مي تغيير كلوين 
ثابت اين فرايند كل
مخ هاي مدل. اشد

نشان داده شده 2
 با طول گردن متف
تم ها نشان مي ده

          مولكولي ك

دسي مكانيك و ارتعاش

دو نمونه از نانو1شكل

مولكولي اميك
مولكولي و اتمي 

ا اي رايانه زيهاي
گسترش با روشها 

در و اند يافته ي
براي قوي رانشي 
شامل رايانهاي ي

مطالعه مورد هاي
نظري هاي مدل سط

توس به رو از يكي 
م نانو مقياس در د

بررسي1950 دهه
هم تغيير كه است

ش مي دنبال آنها ت
مي انجام عددي ت

مولكول مكانيك يل
محاس براي ولكولي
مي استفاده ختلف
از استفاده با جود
روش يك نيرو ان
د مورد نيز كننده ش
ن از استفاده با ها 
ها داده آناليز از ي

مدلسازي و ها اده
بر دي.ام.وي. شود 
ه سيستم تحليل و
شصت از بيش كه 

  ].15[كند
و  ميشود اعمال ي

ح اين براي. يگردد
800تا 1 محدوده

ك براي پيكوثانيه ي
با مي فمتوثانيه 1
2شكل  در گرافن ه

 نانو غنچه گرافن
ها را در اين سيست

ديناميك سازي شبيه ز

مجله مهند

ش

 

 سازي  يه

دينا سازي شبيه
مقياس در سكوپي

سا شبيه كنون تا
اين. اند داشته ي

بسياري توسعة باتي
نيروي يك علمي

سازيهاي شبيه كه
سيستمه خواص د،

توس معمولاً كه ي،
مولكولي ديناميك

مواد و ها سازه ي
د اواخر در تئوري ك

ا كامپيوتري سازي
حركت معادله بندي

صورت به نيوتن ت
پتانسي هاي ميدان
مو ديناميك سازي

مخ دماهاي در ظر
موج اتمهاي و نظر
ميدا اين. شود مي
برهمكنش هاي ونه

سازي شبيه مامي
مكانيكي و يناميكي

د آناليز براي. وند
مي استفاده  دي
و تجزيه و سازي ك
بوده بعدي سه ك
ك مي پشتيباني را

تناوبي مرزي شرايط
مي استفاده  دما هم

م در دما و شده
روي بر يك 01/0
1فرايند انجام ماني
صفحه سايز سه با
چهار مدل  3كل

تعداد اتم ه 1جدول

از استفاده با گرافن ه

رافيت
شبكه
 هاي
 و يا
,[8‐1

 يو و
تهيه 2

ني و
ت كه
نولوله 
ري را
فحات
عرفي

دو .]7
 هاي
ود در
 عيوب
 روي
 است
ي بالا
فلزي
د. نوع
 دوم
ن پاره
شبكه
چنين
 است
د كه
گرافن
 هاي
 هاي
علاوه
 باشد
غنچه
گرافن
اختار
كنش

      
1TEM
2	Gra
3	Gra
4	bulk
5	DFT
6	spin

 

شبي-2
ش
ميكروس

ت پيش
توجهي
محاسب
مسائل
ك آنجا

هستند
مولكولي

د روش
مكانيكي
فيزيك
س شبيه
ب جمع

حركت
توسط
س شبيه
نظ مورد
ن مورد
گرفته
گو بين

تم 
ترمودين

شو مي
د.ام.وي

متحرك
گرافيك
لمپس
ش
ه-فشار

داشته
كرنش

زم گام
گرافن
در شك
است.ج

غنچه نانو مكانيكي ص

موفق به سنتز گر
ند كه فولرن يك ش
 مي دهد. بررسي
ن فولرن و گرافن

	[10و تجربي ]7- 4

را بررسي كنند.
	2و صفحات گرافن

 نانولوله هاي كربن
آنها نشان داده است
 كربني + كربن نانو
ت افزايش چشمگير
 فاصله ي بين صف
حاسبات تئوري مع

7[ ون بعد ) است.
ع اول نانو غنچه
رافن متصل مي شو
 صفحه گرافن مع
 شبكه پريوديك را

نشان داده 5ف.تي
دمايي در يك دماي

ي يا نيمه فيمه هاد
 صفحه گرافن دارد
ن تك لايه در نوع
 از تك لايه گرافن
 اي يك ساختار ش

همچ.]7[ده شوند.
هاي گرافن ممكن

و فولرن ارائه دهند
سطح با نانو غنچه گ
ضي از نانو غنچه

نانو غنچه]11[هند
ي خواهد كرد.به ع
 ذخيره گاز داشته

طراحي نانو غ ]13
شته شدن دوباره گ
 چند لايه يك سا
كن است براي واك

                     
M	
phene	nanosheet	
phene	nanobud	
ky	ball 
T	
ntronics	

خواص برروي گردن ل

 اشاره كرد. آنها م
. آنها مشاهده كرد
هاي گرافن تشكيل

يوند كووالانسي بين
[	تحقيقات تئوري

ي اين سيستم ر
تنوعي را روي نانو
صفحات گرافن +
ن. نتايج مطالعات آ
 ، نانو صفحه هاي
ر مقايسه با گرافيت
 مربوط به افزايش

ولين بار توسط مح
ي و صفر بعدي(بدو
ه شده است.در نوع
سي به تك لايه گر
كسته شده با يك

,يك C60كولهاي
سبات تئوري دي.اف
ي گرافني از نظر د
وع اول مي تواند ني

و 	C60ميايي بين
ر الكترونيكي گرافن
شده است ,به غير
ني هاي چند لايه

ذخيره گاز استفادي
ند كه نانو غنچه ه
 نسبت به گرافن و
ل انتشار ميدان مسط
 شده است كه بعض
ي از خود نشان ده

باز 67اسپينترونيك
هاي بالقوه اي در

,12[ كسيد كربن.
دوري كردن از انباش
غنچه هاي گرافن

 بالا هستند و ممك

                      

طول و دما و گرافن ه

وپتا و همكارانش
C60)  شده اند	3[[

دي درميان لايه ه
ي دهد كه هيچ پي
شده است. برخي ت

ار هيبريدتا ساخت
ر هاي هيبريدي مت
 هايي چون نانو ص
حات گرافن + فولرن
صفحه هاي كربني
كربني + فولرن در
ن نتيجه مي تواند

كه او 3هاي گرافني
انو كربن دو بعدي
 هاي گرافني ارائه

به صورت كووالانس	4
 دوم باكي بال شك
ر هر دو مورد مولك
ل مي دهند. محاس
گون نانو غنچه هاي
ن) پايدار هستند. نو
ه الگوي اتصال شيم
لزي است. ساختار
افني هنوز حفظ ش
و غنچه هاي گرافن
 ممكن است براي

پيش بيني كرده اند
 ميدان بهتري را

مكان توليد وسايل
بيني د.اخيرا پيش

ت رفتار مغناطيسي
 نقش مهمي را درا

است كاربردهممكن 
ژن ,متان و دي اك
ل جالبي را براي د
ئه مي دهد. نانو غ
ل با سطح تماس

  .]14[ ت آيد

          

اثرسايزصفحه بررسي

٨ 

توان به تحقيق گو
0متصل به فولرن (

شش ضلعي دو بعد
نشان مي1تي.اي.ام

فولرن ها تشكيل نش
تلاش كرده اند ت
همكارانش ساختار
كرده اند، سيستم
همچنين نانو صفح
صظرفيت ويژه نانو 

و نانو صفحه هاي ك
نشان مي دهد. اين
باشد. نانو غنچه ه

,يك هيبريد نا شد
نوع از نانو غنچه

4باكي بال	گرافني ,

حالي كه در نوع
تركيب مي شود. د
صفحه گرافن شكل
كه شكل هاي گونا

كلوين 800(تقريبا
باشد كه بستگي به
دوم عموما نيمه فل
نانو غنچه هاي گر
شده. بالاخره , نانو
متخلل هستند كه
محاسبات تئوري پ
خصوصيات انتشار
منجر به پيشنهاد ا
پريوديك مي شود
گرافن ممكن است
گرافن مغناطيسي

نانو غنچه گرافن مم
مثل ذخيره هيدرو

هاي گرافني راه حل
ئهدر آزمايش ها ارا

شبكه اي متخلخل
ورود ليتيوم به دست

	
	
  
  

ب

ت
م
ش
ت
ف
ت
ه
ك
ه
ظ
و
ن
ب
ش
ن
گ
ح
ت
ص
ك
)
ب
د
ن
ش
م
م
خ
م
پ
گ
گ
ن
م
ه
د
ش
و



	

 

فريدون عبدالحسين

1392، تابستان 2ه 
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[10]	Büttner,	 M.	
Graphite	Sur
8107‐8111.	

[11]	Wang,	 M.	 a
fullerene	na
p.	5945‐595

[12]	Wang,	X.,	et	
A	first‐princ

[13]	Terzyk,	 A.,	
Mechanism	
Storage	 Cap
281‐296.	

[14]	Yu,	D.,	et	al.,	
polymer	pho
2011.	2(10):

[15]	Humphrey,	
dynamics.Jou

[16]	Lee,	 C.,	 et	
strength	of	m

[17]	Khare,	 R.,	 e
modeling	 of
sheets.Physi

 

		
		

عب خراساني، مرجان  

، شماره4دوره  ،شات

حه گرافن , اثر سايز
كلي در همه سيس
روند به خصوصي

 استفاده از نرم افز
س هاي گرفته شد
ي شود در جهت بار

درصدطول 75/23 
د5/0طول به مقدار 

ه به عكس ها شكس
ع مي شود و نشان
ل تمركز تنش بالات

et	 al.,	 Electron
ed	 carbon	 nan
.	Physical	Review	B
t	 al.,	 Dexamethaso
c	 cholecystectomy
2‐775.	
et	 al.,	 Synthesis	 o
tions,	2004.	131(3)
nd	 A.	 Oshiyama,	 D
Physical	Review	B
i,	 S.,	 et	 al.,	 Graph

molecular	hydrogen
the	United	States	o
.,	Large	reversible	
chargeable	lithium

X.C.	 Zeng,	Periodic
‐256.	
.,	 et	 al.,	 The	 first	 s
nd	 a	 single‐wall	 ca

et	 al.,	 Synthesis	 a
rial.Carbon,	2009.	
and	 P.	 Reinke,	 F
rfaces.The	Journal	

and	 C.M.	 Li,	 Magn
nobuds.Physical	C
1.	
al.,	Interaction	bet
iples	study.	Physic
et	 al.,	 Fullerene‐i
of	 Argon	 Adsorp

pacities.Adsorption

Fullerene‐grafted	
otovoltaic	devices.
:	p.	1113‐1118.	
W.,	 A.	 Dalke,	 an
urnal	of	molecular
al.,	 Measurement	
monolayer	graphen
et	 al.,	 Coupled	 qua
f	 the	 fracture	 of	 d
ical	Review	B,	2007

          مولكولي ك

دسي مكانيك و ارتعاش

افزايش سايز صفح
 مي كند.به طور ك
ش مي يابد ولي ر
ز روند شكست با

هده كرديم كه عكس
مانطور كه ديده مي
ول صفحه گرافن

طو Yكه در جهت 
كر است كه با توجه
صفحه گرافن شروع
ه دليل وجود اتصال

nic	 transport	 pr
otubes:	 Ab	 init
B,	2009.	80(3):	p.	0
one	 reduces	 naus
y.British	 journal	

of	 C	 60	 intercalat
):	p.	153‐155.	
Design	 of	 C	 60‐g
,	1994.	49(24):	p.	1
hene	 nanostructu
n.Proceedings	of	 th
f	America,	2005.	1
Li	storage	of	grap

m	ion	batteries.	Na

c	 graphene	nanob

synthesis	 of	 a	 conj
arbon	 nanotube.Ca

nd	 characterizatio
47(1):	p.	334‐337
Fullerene	 Nanostr
of	Physical	Chemi

netic	 properties	 o
hemistry	Chemica

tween	nanobuds	a
cs	Letters	A,	2009.	
ntercalated	 Graph
ption	 and	 High‐p
n	 Science	 &	 Tech

graphene	for	effic
The	Journal	of	Phy

nd	 K.	 Schulten,	 V
r	graphics,	1996.	14
t	 of	 the	 elastic	 p
ne.science,	2008.	3
antum	 mechanica
defective	 carbon	 n
7.	75(7):	p.	075412

ديناميك سازي شبيه ز

مجله مهند

ده مي شود كه با ا
 يانگ كاهش پيدا

با افزايش دما كاهش
براي درك بهتر از
شن شكست را مشاه
ورده شده است. هم

درصد طو38/31ش
هستيم در حالي ك

ده است. قابل ذكر
تصال گردن به ص
كه در اين منطقه به

   

  جع
roperties	 of	 ful
tio	 and	 tight‐b
035427.	
sea	 and	 vomiting
of	 anaesthesia,	

ted	 graphite.Solid

graphite	 cointerca
17413.	
ures	 as	 tunable	 st
he	National	Acade
02(30):	p.	10439‐
hene	nanosheet	fa
no	letters,	2008.	8

uds.	Nano	 letters,	

jugated	hybrid	 of	
arbon,	 2007.	 45(1

on	 of	 a	 graphene
.	
ructures	 on	 Defec
stry	C,	2009.	113(

of	 all‐carbon	 grap
al	Physics,	2011.	1

and	hydrogen	mole
374(1):	p.	87‐90.
hene	 Nano‐contain
pressure	 CH4	 and
nology,	 2009.	 27(

cient	bulk	heteroju
ysical	Chemistry	L

VMD:	 visual	 mol
4(1):	p.	33‐38.	
properties	 and	 in
321(5887):	p.	385‐
al/molecular	 mech
nanotubes	 and	 gra
2.	

از استفاده با گرافن ه

  
 

 

 

 

 
 

حالت
كرده
ه در
اهيم
حالت
ست

  ود.

تا
ه
 و
ر
را
ن
د.
گ
n 
ي
ه
ش
ن

مشاهد
مدول
يانگ ب
شود. ب
انيميش
قبلا آو
افزايش
اتمي ه
پيدا كر
محل ا
است ك
 

 
 

مراج-5
lerene	
inding	

g	 after	
1999.	

d	 state	

alation	

torage	
emy	of	
10444.	
amilies	
8(8):	p.	

2008.	

C	60–
11):	 p.	

e–C	 60	

ct‐Rich	
19):	p.	

phene‐
3(13):	

ecules:	

ners—
d	 CO2	
(3):	 p.	

nction	
etters,	

lecular	

trinsic	
388.	
hanical	
aphene	

 

غنچه نانو مكانيكي ص

ه گرافن

 مي دهد. اين ح
اتم ها تغيير نكن
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