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مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه برپایه پلی پروپیلن/ گرافن در فرایند قالب گیری 
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محمد رضا منافی1و*، پدرام منافی2 و معصومه شیرزاد3
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3- دکترای تخصصی شیمی معدنی، دانشکده علوم پایه، واحد اراک، دانشگاه آزاد اسلامی، اراک، ایران

دریافت: مرداد 1395، بازنگری: شهریور 1395، پذیرش: مهر 1395

چکیده: برای تعیین بلورینگی در یک نانو چند سازه، استفاده از مدل چند مقیاسی که در آن دمای ماکروسکوپی و میکروسکوپی و 

ریخت بلور با یکدیگر در ارتباط هستند، بسیار با اهمیت است. هدف از این پژوهش، ارایه یک مدل چند مقیاسی و یک روش محاسباتی 

چند مقیاسی برای شبیه سازی بلوری شدن هنگام سرد شدن درپلی پروپیلن و نانوچندسازه برپایه پلی پروپیلن/گرافن است. بر اساس 

مدل چند مقیاسی، یک  الگوریتم از ترکیب روش حجم محدود با روش رنگ آمیزی پیکسلی ارایه شده است. روش حجم محدود در شبکه 

درشت برای محاسبه دمای ماکروسکوپی مورداستفاده قرارگرفته است و روش رنگ آمیزی پیکسلی برروی شبکه ریز برای یافتن ریخت 

بلورها مورد استفاده قرارگرفته است. هم چنین نقش سرعت سرد کردن بررسی شده است. در مقایسه بین بسپار خالص و نانوچندسازه 

مشاهده می شود که با افزودن نانوذره، بلورها در مدت زمان کمتری تشکیل شده و گرافن به عنوان مکان هسته گذاری در هسته عمل 

کرده است. هم چنین مشخص گردید که ناحیه شبه هم دما در هسته افزایش بیشتری می یابد، این ناحیه نشان دهنده گرمای نهان آزاد 

شده بلورینگی است. گرمای نهان آزادشده در نانوچندسازه در زمان کمتری اتفاق می افتد. این نخستین بار است که از یک مدل ترکیبی 

چند مقیاسی با الگوریتم چند مقیاسی برای بلوری شدن نانوچندسازه استفاده  شده است.

واژه های کلیدی: مدل چندمقیاسی، نانوچندسازه پلی پروپیلن/گرافن، روش رنگ آمیزی پیکسلی، شبیه سازی.

مقدمه
بار در  برای نخستین  ماده طبیعی  به عنوان یک  گرافیت 

.]1[ گرفت  قرار  استفاده  مورد   1955 سال  در   انگلستان 

بار  نخستین  برای  نیز  کربنی  دیواره  تک  نانولوله های 

 ]3[  1985 سال  در  فولرن ها  و   ]2[  1991 سال  در 

سال  در  گرافن  صفحات  تک  تهیه  هم چنین  شدند.  سنتز 

شکست  روش  با  گرافیت  صفحه های  جداکردن  با   2004

میکرومکانیک امکان پذیر شد ]4[. گرافن با مدول یانگ برابر 

با TPa 1 و مقاومت نهایی GPa 130 به صورت مقاوم ترین 

ماده شناخته شده هستی شناخته شد ]5[. رسانایی حرارتی 

گرافن برابر با W/m.K 5000 است که معادل با بیشترین 

مقدار رسانایی حرارتی گزارش شده برای نانولوله هاست ]6[. 
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6000 S/cm افزون  براین، رسانایی الکتریکی بالا، معادل با 

از   2630  m2/g با  معادل  سطحی  مساحت  هم چنین  و 

بر مشخصات ذکر  افزون   .]7[ است  ماده  این  مشخصه های 

از خواص ویژه گرافن  بالای گازی نشان  نفوذناپذیری  شده 

است که دامنه وسیعی از کاربردها را برای آن ایجاد کرده 

است. یکی از مهم ترین کاربردهای این ماده استفاده از آن 

در تهیه نانوچندسازه های بسپاری است. استفاده از گرافن به 

 دلیل ویژگی های مناسب مکانیکی، حرارتی و الکتریکی در 

تولیدچندسازه های بسپاری، با سرعت در حال افزایش است.

بسپاری،  قطعه های  برای ساخت  تزریقی  فرایند  در طول 

مرحله سردکردن که مرحله جامد شدن بسپار است، مهم ترین 

بلوری  نیم  بسپاری  بستر  برای  است.  تولید  از چرخه  بخش 

که از آن ساختارهای بلوری متفاوت ظاهر می شود، پیشینه 

مکانیکی حرارتی نقش بسیار مهمی در برآورد خواص نهایی 

قطعه ایفا می کند. شکل دادن بسپارها در مرحله سردشدن، 

به دلیل بلوری شدن که با انتقال حرارت همراه است، بسیار 

دشوار است. از یک  طرف، میدان حرارتی، هسته گذاری و رشد 

تک گویچه ها را تعیین می کند؛ از سوی دیگر، با تکامل بلوری 

شدن، گرمای نهان آزاد می شود که میدان حرارتی نهایی را 

تحت تأثیر قرارمی دهد. افزون بر این، افزایش گرافن، مشکل 

گویچه  رشد  مانع  است  ممکن  گرافن  پیچیده ترمی کند:  را 

هسته  برای  بیشتری  سطح  است  ممکن  هم چنین  و  شده 

گذاری فراهم کند. ازاین رو، در شبیه سازی واقعی از بلورینگی 

در سامانه های تقویت شده، نه  تنها باید نفوذ گرما در سطح 

ماکروسکوپی، بلکه هم چنین هسته گذاری، رشد و گیر افتادن 

گویچه ها و هم چنین نقش گرافن در سطح میکروسکوپی در 

نانوچندسازه ای،  تا 10[. در سامانه های   8[ نظر گرفته شود 

معادله سینتیک بلوری شدن کلاسیک، قادر به توصیف تبدیل 

از طرفی دیگر،  تا 16[،  نیست ]11  به گویچه  بسپار مذاب 

نامحدود نیست؛  به دلیل وجود گرافن، مقدار رشد گویچه ها 

فرایند  می شود  باعث  گذاری  هسته  سطح  دیگر،  سوی  از 

هسته گذاری کلی، غیر تصادفی1 شود.

برخی از پژوهشگران تلاش کرده اند تا مدل های تحلیلی 

برای نقش الیاف بلند به  دست آورند ]14 و 15[. با این حال، 

گذاری  هسته  یک  با  هم دما  حالت  ساده ترین  غیراز  به  

تبلور  توصیف  برای  تحلیلی  مدل های  از  هیچ یک  حرارتی؛ 

چندسازه های تقویت شده یافتن شد. شبیه سازی عددی یکی 

دیگر از ابزارهای سودمند در پیش بینی روند تبلور و ریخت 

تبلور  عددی  مدل سازی  است.  تقویت  شده  ترکیبات  در 

 Mehl هم دما در سامانه های تقویت  شده با الیاف بلند توسط

و Rebenfeld ]11 تا 13[، Piorkowska ]15[ وKrause و 

همکارانش انجام شد ]16[. در این مدل ها، یا هسته گذاری 

درحالی که  شده  فرض  بسپار  توده  در  خودبه خود  یا  و  آنی 

در  است.  شده  فرض  آنی  گذاری  هسته  الیاف  سطوح  در 

الیاف کوتاه، روان و همکارانش ]17[ با   سامانه تقویت شده 

تبلور  شبیه سازی  برای  پیکسلی  رنگ آمیزی  روش  یک 

اندازه  الیاف،  جهت گیری  اثر  هم چنین،  دادند.  ارایه  هم دما 

الیاف مورد بررسی قرار گرفت. این پژوهشگران با استفاده از 

روش مونت کارلو تکامل گویچه ها را نیز بررسی و سینتیک 

بلورینگی هم دما بسپار را با استفاده از این روش پیش بینی 

کردند ]18[. 

در پژوهش هایی با روش عددی در مرحله سرمایش بلوری 

این  از  بسیاری  بااین حال،  است.  بسپاربررسی  شده  شدن 

بررسی ها، به ارتباط بین معادله انرژی و سینتیک بلوری شدن 

ناکامورا ]19 تا 22[ پرداخته اند. باوجوداین واقعیت که روش 

ناکامورا پیش بینی خوبی در سینتیک تبلور غیرهم دما دارد، 

ریخت  جزئیات  نمی تواند  ناکامورا  معادله  که  شد  مشخص 

برای   Fronttracking کند. روش های آشکار   ]23[ را  بلورها 

شبیه سازی رشد یک گویچه در دمای مشخصی مورد استفاده 

ریخت شناسی  مدل  یک   ]24[ کمال  و  هوانگ  گرفت.  قرار 

انجماد بسپاری ارایه دادند. پرابو و همکارانش ]25[ یک روش 

المان محدود ترکیبی و مدل سلول برای شبیه سازی بلورینگی 

مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...

 1. Nonrandom
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بسپاری ارایه دادند. آن ها اهمیت ارتباط میکرو- ماکرو را نیز 

نشان دادند. افزودن نانوذره به مواد بسپاری هم بر سینتیک 

تبلور و هم بر ریخت نمونه ها تأثیرمی گذارد. البته، بلوری شدن 

حتی  و  خالص  بسپار  از  جالب تر  و  پیچیده تر  نانوچندسازه، 

بلورینگی  سینتیک  همکارانش  و   Ferreira است.  چندسازه 

هم دما و غیر هم دمای نانوچندسازه برپایه پلی پروپیلن و 

کردند.  بررسی  مذاب  اختلاط  روش  با  را  شده  تهیه  گرافن 

بهبود بسیار  باعث  نانوذره گرافن  افزودن  آن ها دریافتند که 

زیاد رفتار بلورینگی غیرهم دما شامل دمای بلورینگی، سرعت 

بررسی  در  هم چنین  می شود.  بلورینگی  درصد  و  بلورینگی 

رفتار بلورینگی هم دما که به وسیله ی مدل آورامی بررسی 

شد. نتیجه ها نشان داد که گرافن به عنوان یک عامل هسته زا 

عمل کرده و هسته زایی را آسان کرد ]26[. 

هدف از این پژوهش، ارایه یک مدل چند مقیاسی و یک 

روش محاسباتی چند مقیاسی برای شبیه سازی بلوری شدن 

هنگام سرد شدن در پلی-پروپیلن و نانو چند سازه برپایه پلی 

پروپیلن/گرافن است. مدل چندمقیاسی به دو بخش تقسیم 

می شود: اثر حرارتی در سطح ماکروسکوپی و تشکیل ریخت 

بلور ها در سطح میکروسکوپی. بر اساس مدل چندمقیاسی، 

محدود  روش حجم  ترکیب  از  مقیاسی  الگوریتم چند  یک 

روش حجم  است.  ارایه  شده  پیکسلی  رنگ آمیزی  روش  با 

محدود در شبکه درشت برای محاسبه دمای ماکروسکوپی 

و روش رنگ آمیزی پیکسلی بر روی شبکه ریز برای ریخت 

شناسی بلور ها مورداستفاده قرار گرفت.

تجربی بخش 
روش های به کار گرفته شده

مدل چندمقیاسی
نانوچندسازه،  سامانه های  در  خالص،  بسپارهای  مشابه 

تغییرات  می تواند  ماکروسکوپی  سطح  در  دما  تغییرات 

چگالی هسته گذاری و سرعت رشد گویچه را ایجاد کند و 

به   میکروسکوپی  بلور ها در سطح  ریخت  تغییرات  درنتیجه 

از  آزادشده  نهان  دیگر، گرمای  از سوی  آمد.  دست خواهد 

طریق بلوری شدن می تواند باعث افزایش دمای قابل توجهی 

در تکامل بلوری شدن شود. به منظور تحقق ترکیب ماکرو- 

میکرو، باید مدل چندمقیاسی را بررسی کرد.

ریخت بلورها در سطح میکروسکوپی
در سامانه بلوری/ نیم بلوری، تشکیل بلور با مراحل هسته 

گذاری،  هنگام هسته  است.  همراه  برخورد  و  رشد  گذاری، 

زمان  تا   G با سرعت  شعاعی  تمام جهت های  در  گویچه ها 

ازجمله  دیگر  هرعامل  با  یا  و  دیگر  گویچه ای  با  برخورد 

آن  در  که  شعاعی  جهت  در  رشد  می کنند.  رشد  نانوذره، 

تمام جهت های  در  و  متوقف شده  برخورد صورت می گیرد، 

تا به گویچه کامل تبدیل شود. شعاعی دیگر ادامه می یابد 

لازم به ذکر است که با توجه به بسیاری از پژوهش ها، گرافن 

عاملی هسته زاست ]27 تا 30[.

با  نانوچندسازه  سامانه  در  گذاری  هسته  تراکم  بنابراین، 

و   )Nb( بسپار  توده  بخش  در  گذاری  هسته  تراکم  مجموع 

.)Nn( تراکم هسته گذاری در سطح نانوذره بیان می شود

N = Nb + Nn                                                  )1( 

چگالی هسته گذاری در توده بسپار تابعی از دمای ابرسرمایش1 

)ΔT( است و به صورت زیر بیان می شود ]23 و 31[:
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 (1) 𝑁𝑁 = 𝑁𝑁𝑏𝑏 + 𝑁𝑁𝑛𝑛 

 [31 و 23]د:شويميان بصور  زير و بهاست ( TΔ) 1ابرسرمايش ياز دما يتابع يمرپل در توده گذاري هسته ينگال

(2) 𝑁𝑁𝑏𝑏(𝑇𝑇) = 𝑁𝑁𝑜𝑜𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒[𝜑𝜑∆𝑇𝑇] 

𝑇𝑇∆كه در آن = 𝑇𝑇𝑚𝑚
𝑜𝑜 − 𝑇𝑇 و𝑇𝑇𝑚𝑚

𝑜𝑜 استي  وب تعادل يدما ، 𝑁𝑁𝑜𝑜 وφ  مطالعه يبعد دو لهامس كه ازآنجا  هستند. يتجرب يهاعامل  

 .[32] شود يلتبد2يولوژي با است اده از رابطه استر گويچهتراكم ي دوبعدبه  (4) از معادلهي بعدسهمعادله  يد، باي شودم

(3) 𝑁𝑁2𝐷𝐷 = 1.458(𝑁𝑁3𝐷𝐷)2 3⁄  

شیده    يیافت نیه  ي در ايی  زمي امطالعه، حا  است و تا به و مشكل يچيدهپ ياربس نانو رهدر سطح  گذاري هسته ينگالمحاسبه 
 است.

 بالاتر از هسیته  دمايدر و  ترآسان تري دارديي پاياربس يسد انرژ و شود يم انجام نانو ره باناهمگ   گذاري هسته كهيي آنجا از
بیه   هیا يچهگورشد  سرعت. استي بالاتري دما يبحران يدمانتيجه  در ،انجام مي شود بلوري شدن ،يمرپل در تودههمگ   گذاري
 .[33] كنديم يرويپ3لوريتین-هافم  يهو از نظربستگي داشته  دما

 (4) 𝐺𝐺 = 𝐺𝐺0exp [− 𝑈𝑈∗

𝑅𝑅𝑔𝑔(𝑇𝑇 − 𝑇𝑇∞)]  𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(− 𝐾𝐾𝑔𝑔
𝑇𝑇∆𝑇𝑇𝑇𝑇⁄ ) 

∞𝑇𝑇،اهی ثابت گاز gR،حركت سازيفعا  يانرژ U*،ثابت gKو  0Gكه در آن  = 𝑇𝑇𝑔𝑔 −  ايشيشیه انت یا   دمیاي   gT)كیه در آن   30
𝑇𝑇و   (است = 2𝑇𝑇

𝑇𝑇𝑚𝑚0 + 𝑇𝑇⁄ هستند. 

گويچیه  بخش از  ي  كه ر زمانه است.و ضروري  لازم به يكديگر هابرخورد آنمحاسبه ، هايچهگو يتسازي رشد جمعمد  براي
 يتبه موگع گويچه ي  ييهاشكل ن درنتيجه، .شوديرشد متوگف م د،نانو ره برخورد كنبا  ياو باشد يگر دهاي يچهگودر تماس با 

انید و  دهپخیش شی   هرنند، در اي  پژوهش فر  شده كه نانو را   به طور كامل .است مربوط نانو رهخود و محل  يه هايهمسا
، لیوري شیدن  ب در آزادشیده نهیان   يمنظور محاسبه گرما به ينسب بلوري شدن بايد ،ريختتكامل پس از اي وجود ندارد. وخهلك

 سازي شود.مد 
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 (1) 𝑁𝑁 = 𝑁𝑁𝑏𝑏 + 𝑁𝑁𝑛𝑛 

 [31 و 23]د:شويميان بصور  زير و بهاست ( TΔ) 1ابرسرمايش ياز دما يتابع يمرپل در توده گذاري هسته ينگال

(2) 𝑁𝑁𝑏𝑏(𝑇𝑇) = 𝑁𝑁𝑜𝑜𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒[𝜑𝜑∆𝑇𝑇] 

𝑇𝑇∆كه در آن = 𝑇𝑇𝑚𝑚
𝑜𝑜 − 𝑇𝑇 و𝑇𝑇𝑚𝑚

𝑜𝑜 استي  وب تعادل يدما ، 𝑁𝑁𝑜𝑜 وφ  مطالعه يبعد دو لهامس كه ازآنجا  هستند. يتجرب يهاعامل  

 .[32] شود يلتبد2يولوژي با است اده از رابطه استر گويچهتراكم ي دوبعدبه  (4) از معادلهي بعدسهمعادله  يد، باي شودم

(3) 𝑁𝑁2𝐷𝐷 = 1.458(𝑁𝑁3𝐷𝐷)2 3⁄  

شیده    يیافت نیه  ي در ايی  زمي امطالعه، حا  است و تا به و مشكل يچيدهپ ياربس نانو رهدر سطح  گذاري هسته ينگالمحاسبه 
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بیه   هیا يچهگورشد  سرعت. استي بالاتري دما يبحران يدمانتيجه  در ،انجام مي شود بلوري شدن ،يمرپل در تودههمگ   گذاري
 .[33] كنديم يرويپ3لوريتین-هافم  يهو از نظربستگي داشته  دما

 (4) 𝐺𝐺 = 𝐺𝐺0exp [− 𝑈𝑈∗

𝑅𝑅𝑔𝑔(𝑇𝑇 − 𝑇𝑇∞)]  𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(− 𝐾𝐾𝑔𝑔
𝑇𝑇∆𝑇𝑇𝑇𝑇⁄ ) 

∞𝑇𝑇،اهی ثابت گاز gR،حركت سازيفعا  يانرژ U*،ثابت gKو  0Gكه در آن  = 𝑇𝑇𝑔𝑔 −  ايشيشیه انت یا   دمیاي   gT)كیه در آن   30
𝑇𝑇و   (است = 2𝑇𝑇

𝑇𝑇𝑚𝑚0 + 𝑇𝑇⁄ هستند. 

گويچیه  بخش از  ي  كه ر زمانه است.و ضروري  لازم به يكديگر هابرخورد آنمحاسبه ، هايچهگو يتسازي رشد جمعمد  براي
 يتبه موگع گويچه ي  ييهاشكل ن درنتيجه، .شوديرشد متوگف م د،نانو ره برخورد كنبا  ياو باشد يگر دهاي يچهگودر تماس با 

انید و  دهپخیش شی   هرنند، در اي  پژوهش فر  شده كه نانو را   به طور كامل .است مربوط نانو رهخود و محل  يه هايهمسا
، لیوري شیدن  ب در آزادشیده نهیان   يمنظور محاسبه گرما به ينسب بلوري شدن بايد ،ريختتكامل پس از اي وجود ندارد. وخهلك

 سازي شود.مد 

                                                           

1Supercooling 

2Stereological 

3Hoffman-Lauritzen 

و   

 

4 

 

 (1) 𝑁𝑁 = 𝑁𝑁𝑏𝑏 + 𝑁𝑁𝑛𝑛 

 [31 و 23]د:شويميان بصور  زير و بهاست ( TΔ) 1ابرسرمايش ياز دما يتابع يمرپل در توده گذاري هسته ينگال

(2) 𝑁𝑁𝑏𝑏(𝑇𝑇) = 𝑁𝑁𝑜𝑜𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒[𝜑𝜑∆𝑇𝑇] 

𝑇𝑇∆كه در آن = 𝑇𝑇𝑚𝑚
𝑜𝑜 − 𝑇𝑇 و𝑇𝑇𝑚𝑚

𝑜𝑜 استي  وب تعادل يدما ، 𝑁𝑁𝑜𝑜 وφ  مطالعه يبعد دو لهامس كه ازآنجا  هستند. يتجرب يهاعامل  

 .[32] شود يلتبد2يولوژي با است اده از رابطه استر گويچهتراكم ي دوبعدبه  (4) از معادلهي بعدسهمعادله  يد، باي شودم

(3) 𝑁𝑁2𝐷𝐷 = 1.458(𝑁𝑁3𝐷𝐷)2 3⁄  

شیده    يیافت نیه  ي در ايی  زمي امطالعه، حا  است و تا به و مشكل يچيدهپ ياربس نانو رهدر سطح  گذاري هسته ينگالمحاسبه 
 است.

 بالاتر از هسیته  دمايدر و  ترآسان تري دارديي پاياربس يسد انرژ و شود يم انجام نانو ره باناهمگ   گذاري هسته كهيي آنجا از
بیه   هیا يچهگورشد  سرعت. استي بالاتري دما يبحران يدمانتيجه  در ،انجام مي شود بلوري شدن ،يمرپل در تودههمگ   گذاري
 .[33] كنديم يرويپ3لوريتین-هافم  يهو از نظربستگي داشته  دما

 (4) 𝐺𝐺 = 𝐺𝐺0exp [− 𝑈𝑈∗

𝑅𝑅𝑔𝑔(𝑇𝑇 − 𝑇𝑇∞)]  𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(− 𝐾𝐾𝑔𝑔
𝑇𝑇∆𝑇𝑇𝑇𝑇⁄ ) 

∞𝑇𝑇،اهی ثابت گاز gR،حركت سازيفعا  يانرژ U*،ثابت gKو  0Gكه در آن  = 𝑇𝑇𝑔𝑔 −  ايشيشیه انت یا   دمیاي   gT)كیه در آن   30
𝑇𝑇و   (است = 2𝑇𝑇

𝑇𝑇𝑚𝑚0 + 𝑇𝑇⁄ هستند. 

گويچیه  بخش از  ي  كه ر زمانه است.و ضروري  لازم به يكديگر هابرخورد آنمحاسبه ، هايچهگو يتسازي رشد جمعمد  براي
 يتبه موگع گويچه ي  ييهاشكل ن درنتيجه، .شوديرشد متوگف م د،نانو ره برخورد كنبا  ياو باشد يگر دهاي يچهگودر تماس با 

انید و  دهپخیش شی   هرنند، در اي  پژوهش فر  شده كه نانو را   به طور كامل .است مربوط نانو رهخود و محل  يه هايهمسا
، لیوري شیدن  ب در آزادشیده نهیان   يمنظور محاسبه گرما به ينسب بلوري شدن بايد ،ريختتكامل پس از اي وجود ندارد. وخهلك

 سازي شود.مد 

                                                           

1Supercooling 

2Stereological 

3Hoffman-Lauritzen 

آن  در  که 

است، No و φ عامل های تجربی هستند. از آن جا که مساله 

دو بعدی مطالعه می شود، باید معادله سه بعدی از معادله )4( 

به دوبعدی تراکم گویچه با استفاده از رابطه استریولوژیک2 

تبدیل شود ]32[.

 

4 

 

 (1) 𝑁𝑁 = 𝑁𝑁𝑏𝑏 + 𝑁𝑁𝑛𝑛 

 [31 و 23]د:شويميان بصور  زير و بهاست ( TΔ) 1ابرسرمايش ياز دما يتابع يمرپل در توده گذاري هسته ينگال

(2) 𝑁𝑁𝑏𝑏(𝑇𝑇) = 𝑁𝑁𝑜𝑜𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒[𝜑𝜑∆𝑇𝑇] 

𝑇𝑇∆كه در آن = 𝑇𝑇𝑚𝑚
𝑜𝑜 − 𝑇𝑇 و𝑇𝑇𝑚𝑚

𝑜𝑜 استي  وب تعادل يدما ، 𝑁𝑁𝑜𝑜 وφ  مطالعه يبعد دو لهامس كه ازآنجا  هستند. يتجرب يهاعامل  

 .[32] شود يلتبد2يولوژي با است اده از رابطه استر گويچهتراكم ي دوبعدبه  (4) از معادلهي بعدسهمعادله  يد، باي شودم

(3) 𝑁𝑁2𝐷𝐷 = 1.458(𝑁𝑁3𝐷𝐷)2 3⁄  

شیده    يیافت نیه  ي در ايی  زمي امطالعه، حا  است و تا به و مشكل يچيدهپ ياربس نانو رهدر سطح  گذاري هسته ينگالمحاسبه 
 است.

 بالاتر از هسیته  دمايدر و  ترآسان تري دارديي پاياربس يسد انرژ و شود يم انجام نانو ره باناهمگ   گذاري هسته كهيي آنجا از
بیه   هیا يچهگورشد  سرعت. استي بالاتري دما يبحران يدمانتيجه  در ،انجام مي شود بلوري شدن ،يمرپل در تودههمگ   گذاري
 .[33] كنديم يرويپ3لوريتین-هافم  يهو از نظربستگي داشته  دما

 (4) 𝐺𝐺 = 𝐺𝐺0exp [− 𝑈𝑈∗

𝑅𝑅𝑔𝑔(𝑇𝑇 − 𝑇𝑇∞)]  𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(− 𝐾𝐾𝑔𝑔
𝑇𝑇∆𝑇𝑇𝑇𝑇⁄ ) 

∞𝑇𝑇،اهی ثابت گاز gR،حركت سازيفعا  يانرژ U*،ثابت gKو  0Gكه در آن  = 𝑇𝑇𝑔𝑔 −  ايشيشیه انت یا   دمیاي   gT)كیه در آن   30
𝑇𝑇و   (است = 2𝑇𝑇

𝑇𝑇𝑚𝑚0 + 𝑇𝑇⁄ هستند. 

گويچیه  بخش از  ي  كه ر زمانه است.و ضروري  لازم به يكديگر هابرخورد آنمحاسبه ، هايچهگو يتسازي رشد جمعمد  براي
 يتبه موگع گويچه ي  ييهاشكل ن درنتيجه، .شوديرشد متوگف م د،نانو ره برخورد كنبا  ياو باشد يگر دهاي يچهگودر تماس با 

انید و  دهپخیش شی   هرنند، در اي  پژوهش فر  شده كه نانو را   به طور كامل .است مربوط نانو رهخود و محل  يه هايهمسا
، لیوري شیدن  ب در آزادشیده نهیان   يمنظور محاسبه گرما به ينسب بلوري شدن بايد ،ريختتكامل پس از اي وجود ندارد. وخهلك

 سازي شود.مد 

                                                           

1Supercooling 

2Stereological 

3Hoffman-Lauritzen 

                                    )3(

بسیار  نانوذره  سطح  در  هسته گذاری  چگالی  محاسبه 

پیچیده و مشکل است و تا به حال، مطالعه ای در این زمینه 

منافی و همکاران

 1. Supercooling                            2. Stereological
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سال دهم، شماره 3، پاییز 95 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

یافتن شده است.
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∞𝑇𝑇،اهی ثابت گاز gR،حركت سازيفعا  يانرژ U*،ثابت gKو  0Gكه در آن  = 𝑇𝑇𝑔𝑔 −  ايشيشیه انت یا   دمیاي   gT)كیه در آن   30
𝑇𝑇و   (است = 2𝑇𝑇

𝑇𝑇𝑚𝑚0 + 𝑇𝑇⁄ هستند. 
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 سازي شود.مد 

                                                           

1Supercooling 

2Stereological 

3Hoffman-Lauritzen 

و  است( 

جمعیت گویچه ها، محاسبه برخورد آن ها به یکدیگر لازم و 

از گویچه در تماس  ضروری است. هر زمان که یک بخش 

نانوذره برخورد کند، رشد  با  یا  باشد و  با گویچه های دیگر 
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نهان  گرمای  محاسبه  به  منظور  نسبی  شدن  بلوری  باید 

آزادشده در بلوری شدن، مدل سازی شود.

دما در سطح ماکروسکوپی 
اثر دما قابل توجه است و معادله  در مرحله خنک شدن، 

انرژی مربوط به آن رامی توان به  صورت زیر بیان کرد:
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 يماكروسكوپ سطح در دما

 :كرد يانب يرز صور  به توانيمرا مربوط به آن ياست و معادله انرژ توجهگابل، اثر دما شدندر مرحله خن  

 (5) 𝜌𝜌𝑐𝑐𝑝𝑝[𝜕𝜕𝜕𝜕 𝜕𝜕𝜕𝜕⁄ + (𝑢𝑢. ∇)𝜕𝜕] = ∇. (𝑘𝑘𝑝𝑝∇𝜕𝜕) + 𝜏𝜏: ∇𝑢𝑢 + 𝜌𝜌∆𝐻𝐻𝐷𝐷𝐷𝐷 𝐷𝐷𝜕𝜕⁄  

 :كه در آن

ρ نگالي 
pc ييگرما يتظرف 

T ميدان حرارتي( دما( 
U جريان يدانم 

PK يحرارت رسانايي 
τ اضافي -تنش 

ΔH است شده آزاد بلوري شدن يندادر طو  فركه  يكل يآنتالپ 
α ينسب بلوري شدن 

زيیر   صور به( 5و معادله ) كرده نظرصرف، از آن روازاي  ست.ني [32] يعامل مهم يا س يان، جرسرمايش ي از شرا ياريبس در
 :دي شوم ساده

 (6) 𝜌𝜌𝑐𝑐𝑝𝑝[𝜕𝜕𝜕𝜕 𝜕𝜕𝜕𝜕⁄ ] = ∇. (𝑘𝑘𝑝𝑝∇𝜕𝜕) + 𝜌𝜌∆𝐻𝐻𝐷𝐷𝐷𝐷 𝐷𝐷𝜕𝜕⁄  

و  جامد حالت ي ب ييرماگ ت او  ازاست كه   كريانشا است. بلوري شدندر  شده آزادنهان  يسهم گرما كنندهيانبآخر  عبار 
 است. شده نظر صرف يعما

 نندم ياسيالگوريتم 

 يی   اي  پیژوهش لازم اسیت.  يكیرو م -میاكرو  يتمالگور يجادي ا ،نديستن يكساناندازه  ياسدر م  بلورريخت دما و  كهيي ازآنجا
از روش حجیم محیدود    يعنیي، ، [35] دهید يمی  ي رايكسلپ آميیيرن و روش  [34]حجم محدود  هايروشتركيب از  يتمالگور
  هو محاسیب بلور ريخت  يساز شبيه يبرا ريیشبكه  در ييكسلپ آميیيرن روش از و  دمامحاسبه  يشبكه درشت برا ي  برروي

 .است شده است اده ينسببلوري شدن 
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و  جامد حالت ي ب ييرماگ ت او  ازاست كه   كريانشا است. بلوري شدندر  شده آزادنهان  يسهم گرما كنندهيانبآخر  عبار 
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 نندم ياسيالگوريتم 

 يی   اي  پیژوهش لازم اسیت.  يكیرو م -میاكرو  يتمالگور يجادي ا ،نديستن يكساناندازه  ياسدر م  بلورريخت دما و  كهيي ازآنجا
از روش حجیم محیدود    يعنیي، ، [35] دهید يمی  ي رايكسلپ آميیيرن و روش  [34]حجم محدود  هايروشتركيب از  يتمالگور
  هو محاسیب بلور ريخت  يساز شبيه يبرا ريیشبكه  در ييكسلپ آميیيرن روش از و  دمامحاسبه  يشبكه درشت برا ي  برروي

 .است شده است اده ينسببلوري شدن 

                                             )5(

که در آن:

ρ = چگالی
cp = ظرفیت گرمایی

T = دما )میدان حرارتی(

U = میدان جریان

KP = رسانایی حرارتی

τ = تنش اضافی

ΔH = آنتالپی کلی که در طول فرایند بلوری شدن آزاد 

شده است

α = بلوری شدن نسبی

در بسیاری از شرایط سرمایش، جریان سیال عامل مهمی 

 )5( معادله  و  کرده  آن صرف نظر  از  ازاین رو،  نیست.   ]32[

به صورت زیر ساده  می شود:
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              )6(

در  شده  آزاد  نهان  گرمای  سهم  بیان کننده  آخر  عبارت 

بلوری شدن است. شایان ذکر است که از تفاوت گرمایی بین 

حالت  جامد و مایع صرف  نظر شده است.

الگوریتم چندمقیاسی
از آن جایی که دما و ریخت بلور در مقیاس اندازه یکسان 

این  است.  لازم  ماکرو-میکرو  الگوریتم  یک  ایجاد  نیستند، 

پژوهش یک الگوریتم از ترکیب روش های حجم محدود ]34[ 

و روش رنگ آمیزی پیکسلی را می دهد ]35[ یعنی، از روش 

حجم محدود برروی یک شبکه درشت برای محاسبه دما و 

از روش رنگ آمیزی پیکسلی در شبکه ریز برای شبیه  سازی 

ریخت بلور و محاسبه بلوری شدن نسبی استفاده  شده است.

روش حجم محدود
شبکه  یک  به  دامنه  الگوریتم،  سطح  دو  پیاده سازی  در 

درشت تقسیم می شود.

در این جا، ترتیب گره از روش حجم محدود گرفته شده و 

گره های مرزی به جز برای گره گوشه2 )کنج( که نیمی از المان 

کنترل است، در نظر گرفته شده است، گره گوشه، یک  چهارم از 

المان کنترل است و گره داخلی یک المان کنترل است )شکل 1(.

مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...

 1. Hoffman-Lauritzen                            2. Boundary node
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سال دهم، شماره 3، پاییز 95 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

دو متغیر در گره شبکه درشت وجود دارد: دما و بلوری 

شدن نسبی. بلوری شدن نسبی به وسیله ریخت بلور با روش 

رنگ آمیزی پیکسلی محاسبه می شود.

انتگرال گرفته  معادله )6( می تواند در کل حجم کنترل 

شود، یعنی:
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 محدود حجم روش

 .شوديم يمشبكه درشت ت س ي  به، دامنه يتمدو سطح الگور سازييادهپدر 

 كنتیر   المیان از  يمين )كنج( كه 1گره گوشه يبرا جیبه يمرز يهاگرهو  دهگرفته شگره از روش حجم محدود  يبترت ينجا،ا در
 .(1شكل ) است كنتر  المان ي  يو گره داخل است كنتر  الماناز  نهارم ي  ،، گره گوشهاست شدهگرفتهدر نظر  ،است

 

 2Dحجم كنتر   طرح واره 1شكل 

 آميییي رن روش  اببلور ريخت  وسيلهبه ينسب بلوري شدن .ينسب بلوري شدنو  دما در گره شبكه درشت وجود دارد: يرمتغ دو
 .شوديممحاسبه  ييكسلپ

 :، يعنيانتگرا  گرفته شودكل حجم كنتر   درتوانديم( 6)معادله 

 (7) ∫ ∫ 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝜕𝜕 = 𝑘𝑘𝑘𝑘∫ (𝜕𝜕
2𝜕𝜕

𝜕𝜕𝑥𝑥2 +
𝜕𝜕2𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑦𝑦2) 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

+ 𝜌𝜌∆𝐻𝐻
∆𝜕𝜕 ∫ ∫ 𝜕𝜕𝜕𝜕

𝜕𝜕𝜕𝜕𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝜕𝜕 

 

 

                                                           

1Boundary node 
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1Boundary node 

                          )7(

از روش پیشرو و مکان مرکزی1 برای گسسته سازی معادله 

بالا استفاده شد که منجر به معادله زیر شد.
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 براي گسسته سازي معادله بالا است اده شد كه منجر به معادله زير شد: 1از روش پيشرو و مكان مركیي

 (8) 𝜌𝜌𝑐𝑐𝑝𝑝
𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛+1 + 𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛

∆𝑡𝑡 = 𝑘𝑘𝑝𝑝 (
𝑇𝑇𝑖𝑖+1𝑖𝑖𝑛𝑛 − 2𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛 + 𝑇𝑇𝑖𝑖−1𝑖𝑖𝑛𝑛

∆𝑥𝑥2 +
𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖+1𝑛𝑛 − 2𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛 + 𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖−1𝑛𝑛

∆𝑦𝑦2 ) + 𝜌𝜌∆𝐻𝐻
𝛼𝛼𝑖𝑖𝑖𝑖+1𝑛𝑛 − 𝛼𝛼𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛

∆𝑡𝑡  

 پيكسلي آميیيرن  روش

 يمربع يهاسلو از  يهر حجم كنتر  شبكه درشت به تعداد ي،نسب بلوري شدنو محاسبه تكامل ريخت تكامل  درك منظور به
از  ييكسیل پ آميییي رن روش  .تعيي  شد هايچهگو يترشد جمع [35] ييكسلپ آميیيرن با است اده از روش  .شونديم يمت س

 ييفضیا  يهاشبكهرن ( به ) اعداد يكساناختصاص داده و  ت او م هايگويچهرن ( به ) ت او م يهاشماره. است لرياو ديدگاه
 حیل راه يی  بیه   يدنرس يبرا معمو طور  به ييفضا يهاشبكه است. شده دادهاختصاص  مربوط گويچه( تحت پوشش يكسل)پ
مطاب یت  میورد   ي ، اگر اشود باشد بايد كنتر  گويچه ي ، هر ن طه اگر در داخل يهر مرحله زمان در .استمناسب  ياربس يقدگ

بیه دسیت    يناناطم اب ''2اصل حداگل زمان  '' يدبرخورد، با يبرا .يابنديمن طه اختصاص  ي به اهاي مربوط  گويچه، تعداد داشت
با  توانديم ينسب ي شدنبلورروش،  ي در ا .است يدهآن رس ابتدا بهكه است  اييچهگو نخستي رن   ، داراييكسلكه هر پ آيد

 روش زير است:طور كلي، مراحل محاسبه بهبه .دشو محاسبهدارند،  يلتبد يا توانايي اندشدهيلتبداز ن اط كه  يتعداد

 شوابتدا ي  فضاي مشخص براي انجام مد  سازي تعيي  مي در اي  حالت( دmm 1 ×mm1.) 
   اي  زيرفضاها همان پيكسل است فضا به زير فضا هايي ريیتر ت سيم شده كهسپس اي. 
  شود.در فضاي اصلي تعدادي هسته ايجاد مي حا 
 ع تصیادفي كار از ي  تیاب  براي اي ند. شوبايد اي  هسته ها در فضاي مساله پخش  مشخص شدكه تعداد هسته  زماني 

 .سازد ر فضاي مساله ميد كه هر هسته را به صور  تصادفي شودمياست اده 
 كیه   شدمشخص بانني  بايد شعاع هسته ها نيی  هم وجود داشته باشد،سبا  بعدي ابايد مختصا  هر هسته براي مح

ميشیه ثابیت   زمان شعاع آنها افیايش مي يابد ولي مختصا  مركیی ه  شود و با گذشتدر ابتدا شعاع آنها ص ر فر  مي
 است.

  ر ايی  مرحلیه  . دشیود داده میي  امانهبه س ،ثانيه 5 مثا  براي ، بازه زماني كوني   وجود آمدنده بكه هسته ها  حا 
 شود.بايد افیايش شعاع هسته ها محاسبه 

  ،شودميهسته ها اعما   براي تمامسپس اي  افیايش شعاع  . 
 ست يا نه؟گرفته اها گرار گويچهآيا پيكسل جديدي درون  ،با اي  افیايش شعاع هسته اكنون بايد محاسبه شود كه 
 ر حالیت  شیود و د میي  1تبديل بیه   كه اگر پيكسل بلور شده باشد اي  عامل شودميتعريف  براي هر پيكسل ي  عامل

 ص ر است. فر  اي  عاملپيش
  ياگويچهون كه آيا در شودي كه عامل بلوري بودن آنها ص ر است كنتر  پيكسل هاي كار بايد ت  ت  براي انجام اي 

 ؟گرار گرفته اند يا نه

                                                           

1Forward-time and central-space 

2Minimal-time principle 
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𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛+1 + 𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛

∆𝑡𝑡 = 𝑘𝑘𝑝𝑝 (
𝑇𝑇𝑖𝑖+1𝑖𝑖𝑛𝑛 − 2𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛 + 𝑇𝑇𝑖𝑖−1𝑖𝑖𝑛𝑛

∆𝑥𝑥2 +
𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖+1𝑛𝑛 − 2𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛 + 𝑇𝑇𝑖𝑖𝑖𝑖−1𝑛𝑛

∆𝑦𝑦2 ) + 𝜌𝜌∆𝐻𝐻
𝛼𝛼𝑖𝑖𝑖𝑖+1𝑛𝑛 − 𝛼𝛼𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛
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با  توانديم ينسب ي شدنبلورروش،  ي در ا .است يدهآن رس ابتدا بهكه است  اييچهگو نخستي رن   ، داراييكسلكه هر پ آيد
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  شود.در فضاي اصلي تعدادي هسته ايجاد مي حا 
 ع تصیادفي كار از ي  تیاب  براي اي ند. شوبايد اي  هسته ها در فضاي مساله پخش  مشخص شدكه تعداد هسته  زماني 
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 كیه   شدمشخص بانني  بايد شعاع هسته ها نيی  هم وجود داشته باشد،سبا  بعدي ابايد مختصا  هر هسته براي مح

ميشیه ثابیت   زمان شعاع آنها افیايش مي يابد ولي مختصا  مركیی ه  شود و با گذشتدر ابتدا شعاع آنها ص ر فر  مي
 است.

  ر ايی  مرحلیه  . دشیود داده میي  امانهبه س ،ثانيه 5 مثا  براي ، بازه زماني كوني   وجود آمدنده بكه هسته ها  حا 
 شود.بايد افیايش شعاع هسته ها محاسبه 

  ،شودميهسته ها اعما   براي تمامسپس اي  افیايش شعاع  . 
 ست يا نه؟گرفته اها گرار گويچهآيا پيكسل جديدي درون  ،با اي  افیايش شعاع هسته اكنون بايد محاسبه شود كه 
 ر حالیت  شیود و د میي  1تبديل بیه   كه اگر پيكسل بلور شده باشد اي  عامل شودميتعريف  براي هر پيكسل ي  عامل

 ص ر است. فر  اي  عاملپيش
  ياگويچهون كه آيا در شودي كه عامل بلوري بودن آنها ص ر است كنتر  پيكسل هاي كار بايد ت  ت  براي انجام اي 

 ؟گرار گرفته اند يا نه

                                                           

1Forward-time and central-space 

2Minimal-time principle 

             )8(

روش رنگ آمیزی پیکسلی
بلوری  تکامل  محاسبه  و  ریخت  تکامل  درک  منظور  به  

2D شکل 1 طرح واره حجم کنترل

تعدادی  به  درشت  شبکه  کنترل  حجم  هر  نسبی،  شدن 

روش  از  استفاده  با  می شوند.  تقسیم  مربعی  سلول های  از 

رنگ آمیزی پیکسلی ]35[ رشد جمعیت گویچه ها تعیین شد. 

روش رنگ آمیزی پیکسلی از دیدگاه اولری است. شماره های 

متفاوت )رنگ( به گویچه های متفاوت اختصاص داده و اعداد 

یکسان )رنگ( به شبکه های فضایی )پیکسل( تحت پوشش 

گویچه مربوط اختصاص داده  شده است. شبکه های فضایی 

بسیار  دقیق  راه حل  یک  به  رسیدن  برای  معمول  به طور 

مناسب است. در هر مرحله زمانی، هر نقطه اگر در داخل 

مطابقت  مورد  این  اگر  کنترل شود،  باید  باشد  گویچه  یک 

اختصاص  نقطه  این  به  مربوط  گویچه های  تعداد  داشت، 

می یابند. برای برخورد، باید ''اصل حداقل زمان2'' با اطمینان 

به دست آید که هر پیکسل، دارای رنگ نخستین گویچه ای 

است که ابتدا به آن رسیده است. در این روش، بلوری شدن 

نسبی می تواند با تعدادی از نقاط که تبدیل شده اند یا توانایی 

تبدیل دارند، محاسبه شود. به طور کلی، مراحل محاسبه به 

روش زیر است:

انجام  برای  مشخص  فضای  یک  ابتدا  حالت  این  در   ●

.)1 mm × 1 mm( مدل سازی تعیین می شود

● سپس این فضا به زیر فضا هایی ریزتر تقسیم شده که 

این زیرفضاها همان پیکسل است.

● حال در فضای اصلی تعدادی هسته ایجاد می شود. 

باید این هسته ها  ● زمانی که تعداد هسته مشخص شد 

در فضای مساله پخش شوند. برای این کار از یک تابع 

صورت  به  را  هسته  هر  که  می شود  استفاده  تصادفی 

تصادفی در فضای مساله می سازد.

بعدی وجود  برای محاسبات  باید مختصات هر هسته   ●

داشته باشد، هم چنین باید شعاع هسته ها نیز مشخص 

با  و  ابتدا شعاع آن ها صفر فرض می شود  باشد که در 

گذشت زمان شعاع آن ها افزایش می یابد ولی مختصات 

مرکز همیشه ثابت است.

منافی و همکاران
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 محدود حجم روش

 .شوديم يمشبكه درشت ت س ي  به، دامنه يتمدو سطح الگور سازييادهپدر 

 كنتیر   المیان از  يمين )كنج( كه 1گره گوشه يبرا جیبه يمرز يهاگرهو  دهگرفته شگره از روش حجم محدود  يبترت ينجا،ا در
 .(1شكل ) است كنتر  المان ي  يو گره داخل است كنتر  الماناز  نهارم ي  ،، گره گوشهاست شدهگرفتهدر نظر  ،است

 

 2Dحجم كنتر   طرح واره 1شكل 

 آميییي رن روش  اببلور ريخت  وسيلهبه ينسب بلوري شدن .ينسب بلوري شدنو  دما در گره شبكه درشت وجود دارد: يرمتغ دو
 .شوديممحاسبه  ييكسلپ

 :، يعنيانتگرا  گرفته شودكل حجم كنتر   درتوانديم( 6)معادله 

 (7) ∫ ∫ 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝜕𝜕 = 𝑘𝑘𝑘𝑘∫ (𝜕𝜕
2𝜕𝜕

𝜕𝜕𝑥𝑥2 +
𝜕𝜕2𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑦𝑦2) 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

+ 𝜌𝜌∆𝐻𝐻
∆𝜕𝜕 ∫ ∫ 𝜕𝜕𝜕𝜕

𝜕𝜕𝜕𝜕𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝜕𝜕 

 

 

                                                           

1Boundary node 

 1. Forward-time and central-space                           2. Minimal-time principle



102
سال دهم، شماره 3، پاییز 95 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

● حال که هسته ها به وجود آمدند یک بازه زمانی کوچک، 

این  در  می شود.  داده  سامانه  به  ثانیه،   5 مثال  برای 

مرحله باید افزایش شعاع هسته ها محاسبه شود. 

اعمال  هسته ها  تمام  برای  شعاع،  افزایش  این  سپس   ●

می شود.

● اکنون باید محاسبه شود که با این افزایش شعاع هسته، 

است  گرفته  قرار  گویچه ها  درون  جدیدی  پیکسل  آیا 

یا نه؟ 

اگر  که  می شود  تعریف  عامل  یک  پیکسل  هر  برای   ●

پیکسل بلور شده باشد این عامل تبدیل به 1 می شود و 

در حالت پیش فرض این عامل صفر است. 

● برای انجام این کار باید تک تک پیکسل هایی که عامل 

بلوری بودن آن ها صفر است کنترل شود که آیا درون 

گویچه ای قرار گرفته اند یا نه؟

برای این کار برای هر پیکسل دورترین فاصله پیکسل را تا 

مرکز تمام گویچه ها اندازه گرفته و سپس با شعاع گویچه ها 

این  یعنی  باشد  شعاع  از  کمتر  فاصله  اگر  کرده،  مقایسه 

پیکسل درون گویچه قرار گرفته و بلور شده است. ولی اگر 

بیشتر باشد یعنی هنوز این پیکسل بلور نشده است .

مقدار پیکسل هایی که عامل بلور آن ها 1 است نسبت به 

کل پیکسل ها، بلورینگی نسبی را محاسبه می کند. سپس به 

مرحله افزایش شعاع رسیده و این کار تا زمانی ادامه می یابد 

که یا بلورینگی به 100% یا به انتهای بازه زمانی تعیین شده 

برسد.

تعریف مشکل )بیان مساله( و نتیجه های محاسبات عددی
تعریف مشکل )بیان مساله(

ما به بررسی بلوری شدن دو بعدی در طول سرد کردن در 

سامانه نانو چندسازه می پردازیم. هندسه محاسباتی در شکل 

2 نشان داده  شده است. طول سامانه mm 9 است و عرض 

 AB دیوار  برروی  دما  می شودکه  فرض  است.   5  mm آن 

به صورت خطی کاهش می یابد و به شرح زیر است: 

مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...
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  ا هی گويچها شعاع باندازه گرفته و سپس  هاگويچهتري  فاصله پيكسل را تا مركی تمام كار براي هر پيكسل دور براي اي
ر گی ولیي ا  .شیده اسیت   گرار گرفته و بلیور گويچه درون  اي  پيكسل اگر فاصله كمتر از شعاع باشد يعني ،م ايسه كرده

 نشده است . بلوربيشتر باشد يعني هنوز اي  پيكسل 
 دكنمحاسبه ميرا بلورينگي نسبي  ،كل پيكسل هابه است نسبت  1ها آن ي كه عامل بلوريم دار پيكسل ها. 
 انتهاي بازه زماني  يا به 100%به  كه يا بلورينگي يابدميكار تا زماني ادامه  و اي  سپس به مرحله افیايش شعاع رسيده

 .برسدتعيي  شده 

 ه( و نتايج محاسبا  عدديتعريف مشكل  بيان مسال

 ه(السم  بيان مشكل تعريف

 !Error. هندسیه محاسیباتي در   پیردازيم میي  چندسیازه  سامانه نیانو بعدي در طود سرد كردن در  دو بلوري شدنما به بررسي 

Unknown switch argument.  9امانه است. طود س شده دادهنشانmm   5عر  آن واستmm .دمیا  كهفر  مي شیود  است 
سرد شیدن و   سرعتدماي اوليه،  0Tكه در آن  t.c - 0T = wT و به شرح زير است: يابدميخطي كاهش  صور به ABديوار برروي

t .شیوند میي تنظیيم   زير صور به 2و شراي  مرزي نيومان شوندمي فر  1درروبي مرزهاي ديگر زمان است : 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕 =  كیه در آن   0

nاستارجي نرماد خبردار واحد در جهت  دهندهنشان. 

 

 گالب تیريق طرح واره 2شكل 

                                                           

1Adiabatic 

2Neumann 

                                                      

دمای اولیه، سرعت سرد شدن و t زمان است. 
 
T0 که در آن

مرزهای دیگر بی دررو فرض می شوند و شرایط مرزی نیومان 

به  صورت زیر تنظیم می شوند:
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  ا هی گويچها شعاع باندازه گرفته و سپس  هاگويچهتري  فاصله پيكسل را تا مركی تمام كار براي هر پيكسل دور براي اي
ر گی ولیي ا  .شیده اسیت   گرار گرفته و بلیور گويچه درون  اي  پيكسل اگر فاصله كمتر از شعاع باشد يعني ،م ايسه كرده

 نشده است . بلوربيشتر باشد يعني هنوز اي  پيكسل 
 دكنمحاسبه ميرا بلورينگي نسبي  ،كل پيكسل هابه است نسبت  1ها آن ي كه عامل بلوريم دار پيكسل ها. 
 انتهاي بازه زماني  يا به 100%به  كه يا بلورينگي يابدميكار تا زماني ادامه  و اي  سپس به مرحله افیايش شعاع رسيده

 .برسدتعيي  شده 

 ه( و نتايج محاسبا  عدديتعريف مشكل  بيان مسال

 ه(السم  بيان مشكل تعريف

 !Error. هندسیه محاسیباتي در   پیردازيم میي  چندسیازه  سامانه نیانو بعدي در طود سرد كردن در  دو بلوري شدنما به بررسي 

Unknown switch argument.  9امانه است. طود س شده دادهنشانmm   5عر  آن واستmm .دمیا  كهفر  مي شیود  است 
سرد شیدن و   سرعتدماي اوليه،  0Tكه در آن  t.c - 0T = wT و به شرح زير است: يابدميخطي كاهش  صور به ABديوار برروي

t .شیوند میي تنظیيم   زير صور به 2و شراي  مرزي نيومان شوندمي فر  1درروبي مرزهاي ديگر زمان است : 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕 =  كیه در آن   0

nاستارجي نرماد خبردار واحد در جهت  دهندهنشان. 

 

 گالب تیريق طرح واره 2شكل 

                                                           

1Adiabatic 

2Neumann 

                                                            

نرمال  جهت  در  واحد  بردار  نشان دهنده   n آن  در  که 

خارجی است.

عامل هایی که در این شبیه سازی استفاده شده عبارت  اند 

از:

N0 = 2×106/m3,

φ = 0.155,

G0 = 2.1×1010 μm/s,

U*/Rg = 755 K,

Kg = 50485 K2

Tm
0 = 467 K,

Tg = 266 K,

ρ = 900 kg/m3,

cp = 2.14 × 103 J/kg/K,

kp = 0/193 W/m/K, 

ΔH = 42.8 × 103 J/kg,

Tc = 420 K,

Nn = 1.77 × 106/m3.

شکل 2 طرح واره قالب تزریق
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شکل 3 رابطه بین دما و چگالی هسته زایی بسپار خالص و نانوچندسازه

عامل های دیگر به شرح زیر هستند:

T0 = 420 K,

c = 2 K/min.

درشت  شبکه  تعداد  مقیاسی،  چند  الگوریتم  اجرای  در 

5×9 و تعداد شبکه ریز 250 × 420 است، یعنی اندازه شبکه 

درشت 1×1 میلی متر و اندازه شبکه ریز μm 20 × 20 است.

و بحث نتیجه ها 
برای نمایش صحت روش رنگ آمیزی پیکسلی در سطح 

نتیجه های  سامانه،  یک  در  ریخت  تکامل  و  میکروسکوپی 

می شود.  داده  نمایش  کنترل  حجم  یک  در  به دست آمده 

 T = 
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 گالب تیريق طرح واره 2شكل 

                                                           

1Adiabatic 

2Neumann 

 شایان ذکر است که دمای مورد استفاده در این جا

است که مستقل از تکامل بلوری شدن نسبی است. افزون 

بر این، سینتیک بلوری شدن و ریخت در یک حجم کنترل 

mm ]0/1[×]0/1[ در نظر گرفته شد.

رابطه بین دما و چگالی هسته زایی در توده بسپار Nb و نانو 

چندسازه )Nb + Nn( با توجه به معادلات 1، 2 و 3 در شکل 3 

نشان داده شده است. چگالی هسته زایی تابعی است که به صورت 

یکنواخت با دما کاهش می یابد. هرچه دمای کمتر باشد، چگالی 

هسته زایی در توده بسپار بیشتر است. همان طور که مشخص 

است در نانوچندسازه، چگالی هسته زایی در دمای بیشتری اتفاق 

می افتد، یعنی درحین سردشدن قالب، هسته زایی سریع تر اتفاق 

افتاده و نانوذرات گرافن باعث بهبود رفتار بلورینگی شده اند.

PP/G2 و PPشکل 4 رابطه بین سرعت رشد گویچه و دما در نمونه های

توده بسپار  )G( و دما در  بین سرعت رشدگویچه  رابطه 

 4 در شکل   4 رابطه  طبق   ،)Nb + Nn( نانوچندسازه  و   Nb

نشان داده شده است. سرعت رشد یک تابع یکنواخت نیست: 

افزایش، سپس کاهش می یابد.  با کاهش دما، سرعت رشد 

 341 K به ترتیب در دمای حدود PP/G2 و PP سرعت رشد

و K 398 دارای پیک بیشینه است.با افزودن نانوذره، بیشینه 

سرعت رشد گویچه به دماهای بالاتر انتقال می یابد. مفهوم 

این پدیده این است که نانوذره باعث می شود که گویچه ها 

زودتر تکامل یابند و در صنعت این پدیده بسیار با اهمیت 

است.

صحت روش رنگ آمیزی پیکسلی
نانوچندسازه،  سامانه  برای  تحلیلی  مدل  دلیل کمبود  به 

صحت روش رنگ آمیزی پیکسلی در سطح میکروسکوپی با 

مقایسه با مدل آورامی در سامانه بسپاری و نانوچندسازه ای در 

 حالت تجربی و شبیه سازی شده، بررسی شد )شکل5( ]23[.

عددی  محاسبات  نتیجه  می شود  مشاهده  که  همان طور 

است که دقت  به ذکر  است. لازم  تحلیلی  نتیجه  با  مطابق 

دارد:  شبکه  به  اندازه  بستگی  پیکسلی  رنگ آمیزی  روش 

محاسبه   نتیجه  دقت  باشد،  کوچک تر  شبکه  اندازه  هرچه 

شده بیشتر می شود.

منافی و همکاران
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شیكل  ( در 3( و  2 (، 1 بیا توجیه بیه معیادلا       (n+N bN  چندسیازه  و نانوbNدر توده پليمر زاييهسته رابطه بي  دما و چگالي
 كمتر باشد، چگالي ييابد. هرچه دمايكنواخت با دما كاهش مي صور زايي تابعي است كه بههسته شده است.چگالينشان داده3

زايیي در دمیاي بيشیتري اتهیاق     هسته ، چگاليچندسازهطور كه مشخص است در نانوهماندر توده پليمر بيشتر است. زاييهسته
 اند.تر اتهاق افتاده و نانو را  گراف  باعث بهبود رفتار بلورينگي شدهزايي سريعهستهافتد، يعني درحي  سردشدن گالب، مي

 

 چندسازهزايي پليمر خالص و نانوهسته رابطه بي  دما و چگالي3شكل 

 Error! Unknownدر ( 4، طبیق معادلیه    (n+ N bN  چندسازهو نانوbNدما در توده پليمر( و G  رشدگويچه سرعت بي رابطه 

switch argument.رشید افییايش، سیپس     سیرعت نيست: با كاهش دمیا،   يكنواخترشد يا تابع  سرعت شده است.نشان داده
نیانو ره،  با افییودن  .است بيشينه داراي پيا K 398و K341در دماي حدود ترتيب به PP/G2و PP رشد  سرعتيابد. كاهش مي
هیا  شیود كیه گويچیه   يابد. مههوم اي  پديده اي  است كه نانو ره باعث ميرشد گويچه به دماهاي بالاتر انت اد مي سرعتبيشينه 

 . اهميت است بسيار با پديده زودتر تكامل يابند و در صنعت اي 
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 PP/G2و  PPهايدر نمونه رشد گويچه و دما سرعترابطه بي   4شكل 

 پيكسلي آميیيرن صحت روش 

با م ايسه با مدد پيكسلي در سطح ميكروسكوپي  آميیيرن ، صحت روش چندسازهنانوسامانه كمبود مدد تحليلي براي  دليلبه
كیه   طیور همیان . [23] 5شیكل    دشی  بررسیي ، شیده سیازي اي در حالت تجربي و شبيهو نانوچندسازه پليمري در سامانه 1آورامي
پيكسیلي   آميییي رنی  . لازم به  كر است كه دگیت روش  استتحليلي  مطابق با نتيجهمحاسبا  عددي  نتيجه شودميمشاهده 
 .شودميبيشتر  شده محاسبه نتيجهباشد، دگت  تركوچاهرچه اندازه شبكه  شبكه دارد: اندازه بهبستگي 

 

 b )PP/G2و  a )PPدر  شده سازيمدد آورامي و شبيه به وسيله يشده بلورينگي نسبي محاسبه 5شكل 

                                                           

1Avrami 
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تکامل ریخت بلورها در یک حجم کنترلی 
شکل های 6 و 7 تکامل ریخت بلورها در حالت بلورینگی 

هم دما به ترتیب برای PP و نانوچندسازه PP/G2 در دماهای 

متفاوت را نمایش می دهند. با توجه به این نتیجه ها تغییرات 

بلورینگی نسبی نسبت به زمان قابل محاسبه می شود و در 

قسمت های بعدی کاربرد آن نمایان می-شود. همان طور که 

از شکل 6 مشخص است با افزایش دما، سرعت هسته گذاری 

این  افزایش می یابد.  کم شده ولی شعاع متوسط گویچه ها 

دلیل  به  اما  شد؛  دیده  نیز   PP/G2 نانوچندسازه  در  پدیده 

دیده  بیشتری  گذاری  هسته  مکان های  نانوذرات،  وجود 

گذاری  هسته  سرعت  دما،  افزایش  با  هم چنین  و  می شوند 

کمتر و درنتیجه، گویچه ها بزرگتر می شوند )شکل 7(.

تکامل مربوط به اندازه متوسط گویچه ها در حجم کنترلی 

اندازه متوسط گویچه ها  در شکل 8 نشان داده  شده است. 

 تعریف می شوند، S مساحت گویچه 
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 .K(d)409 و PP/G2 ، K(a403 ، K (b405 ، K(c)407دما در حالت هم هابلور ريخت 7شكل 

 

شیده اسیت.   نشیان داده  .Error! Unknown switch argumentدر  يها در حجم كنترلمتوس  گويچه تكامل مربوط به اندازه
�̅�𝑅وسيله ها بهاندازه متوس  گويچه =  √𝑆𝑆/𝜋𝜋 شوند، تعريف ميS  بیا شیده  هیاي اشیغاد  مساحت گويچه است كه با تعداد سیلود 

ه شیوند، داراي انیداز  میي  زايیي هسته  دماي بيشتر( هايي كه زودتررسد گويچهنظرمي شود. بهگويچه و اندازه سلود محاسبه مي
پايیاني ايجیاد    هیاي هیايي كیه در زمیان   گیذاري، كسیري از گويچیه   يند هستهادليل وابستگي دمايي فرتري خواهند بود. بهبیرگ

طیور كیه از   همیان  اتهیاق افتیاده بیود.    بلوري شدن شوند كه از گبلياي فعاد مها در منط هشوند، توانايي رشد ندارند زيرا آنمي
Error! Unknown switch argument.–b يكسان است، اما در ها به طور ت ريب مشخص است شيب تمام نمونهPP   با كیاهش

رشید   تسرع(. نانو را  رفتار بلورينگي را اصلاح كرده و Error! Unknown switch argument.–aيابد  دما شيب افیايش مي
 د.  شونهايت، اندازه شعاع متوس  م داري ثابت ميدر زمان بي د.نكنرا يكسان مي

به وسیله 

 ،391 K )b( ،389 K )a( PP ،شکل 6  ریخت بلورها در حالت هم دما
.395 K )d( 393 و K )c(

مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...

   ،405 K )b( ،403 K)a( PP/G2 ،شکل 7 ریخت بلورها در حالت هم دما
.409 K )d(  407 و K )c(

شکل 5  بلورینگی نسبی محاسبه  شده به وسیله ی مدل آورامی و 
PP/G2 )b( و PP )a( شبیه سازی شده در
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 1يدر يا حجم كنترلبلورها  ريخت تكامل

را  هاي متهاو در دما PP/G2چندسازهو نانو PPدما به ترتيب براي هم بلورينگي در حالت ريخت بلورهاتكامل  7 شكلو 6شكل 
هاي بعدي د و در گسمتشومان گابل محاسبه ميتغييرا  بلورينگي نسبي نسبت به ز با توجه به اي  نتيجه ها د.ندهنمايش مي
گذاري كم شده ولي شعاع متوس  هسته سرعتمشخص است با افیايش دما،  6شكل از طور كه هماند. شونمايان مي كاربرد آن
گذاري هاي هستهدليل وجود نانو را ، مكاند؛ اما بهنيی ديده ش PP/G2 چندسازهنانويابد. اي  پديده در ها افیايش ميگويچه

 .(7شكل   ندشوها بیرگتر ميگويچهگذاري كمتر و درنتيجه، هستهسرعت  چني  با افیايش دما، شوند و همبيشتري ديده مي

 

 .K(d)395و PP ،K(a)389 ،K (b)391 ، K(c393دما در حالت هم هابلور ريخت 6شكل 

 

                                                           

1 Control volume 

 

13 

 

 

 .K(d)409 و PP/G2 ، K(a403 ، K (b405 ، K(c)407دما در حالت هم هابلور ريخت 7شكل 

 

شیده اسیت.   نشیان داده  .Error! Unknown switch argumentدر  يها در حجم كنترلمتوس  گويچه تكامل مربوط به اندازه
�̅�𝑅وسيله ها بهاندازه متوس  گويچه =  √𝑆𝑆/𝜋𝜋 شوند، تعريف ميS  بیا شیده  هیاي اشیغاد  مساحت گويچه است كه با تعداد سیلود 

ه شیوند، داراي انیداز  میي  زايیي هسته  دماي بيشتر( هايي كه زودتررسد گويچهنظرمي شود. بهگويچه و اندازه سلود محاسبه مي
پايیاني ايجیاد    هیاي هیايي كیه در زمیان   گیذاري، كسیري از گويچیه   يند هستهادليل وابستگي دمايي فرتري خواهند بود. بهبیرگ

طیور كیه از   همیان  اتهیاق افتیاده بیود.    بلوري شدن شوند كه از گبلياي فعاد مها در منط هشوند، توانايي رشد ندارند زيرا آنمي
Error! Unknown switch argument.–b يكسان است، اما در ها به طور ت ريب مشخص است شيب تمام نمونهPP   با كیاهش

رشید   تسرع(. نانو را  رفتار بلورينگي را اصلاح كرده و Error! Unknown switch argument.–aيابد  دما شيب افیايش مي
 د.  شونهايت، اندازه شعاع متوس  م داري ثابت ميدر زمان بي د.نكنرا يكسان مي
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اندازه  و  گویچه  با  اشغال شده  سلول های  تعداد  با  که  است 

سلول محاسبه می شود. به نظرمی رسد گویچه هایی که زودتر 

)دمای بیشتر( هسته زایی می شوند، دارای اندازه بزرگ تری 

خواهند بود. به دلیل وابستگی دمایی فرایند هسته گذاری، 

کسری از گویچه هایی که در زمان های پایانی ایجاد می شوند، 

توانایی رشد ندارند زیرا آن ها در منطقه ای فعال می شوند که 

از قبل بلوری شدن اتفاق افتاده بود. همان طور که از شکل 

b-8 مشخص است شیب تمام نمونه ها به طور تقریب یکسان 

است، اما در PP با کاهش دما شیب افزایش می یابد )شکل 

a-8(. نانوذرات رفتار بلورینگی را اصلاح کرده و سرعت رشد 

را یکسان می کنند. در زمان بی نهایت، اندازه شعاع متوسط 

مقداری ثابت می شود.

نتیجه های چندمقیاسی
از آن جایی که مساله شبه دو بعدی است، بنابراین، در هر 

نتیجه  فقط  راحتی،  برای  هستند.  یکسان  نتیجه ها  مقطع 

y = 2/5 mm که در شکل 2 نمایش داده شد است، بررسی 

می شود.

شکل 9 تکامل دما و تکامل تبلور در فرایند سرمایش در 

ویژگی شرایط  به دلیل  نشان می دهد.  را  متفاوت  طول های 

8 mm مرزی نیومن، دما و بلورینگی نسبی در مرکز با طول 

بنابراین،  است،   8  mm یعنی  اطرافش  طول های  با  برابر 

نمودارهای مربوط نمایش داده نمی شوند. طبق نمودار تکامل 

دمایی، واضح است که ناحیه شبه هم دما پلاتو در نزدیکی 

مرز آدیاباتیک پدید می یابد )mm 8(. این پلاتو نشان دهنده 

براین،  افزون  است.  شدن  بلوری  از  آزادشده  نهان  گرمای 

اندازه پلاتو بافاصله گرفتن از مرز آدیاباتیک کاهش می یابد 

آدیاباتیک  مرز  نزدیکی  در  باشد:  زیر  دلیل  به  می تواند  که 

از  این رو، سرعت خروج گرما  از  اختلاف حرارتی کم است، 

آدیاباتیک  مرز  از  فاصله  هرچه  است.  کم  بلورینگی  فرایند 

افزایش می یابد، اختلاف دمایی نیز زیاد می شود و درنتیجه 

 Charbon پلاتو درنهایت حذف می شود. پدیده مشابه توسط

و Swaminarayan نیز در مطالعه بلورینگی بسپار به دست 

آمد ]32[. طبق تکامل بلوری شدن نسبی، مشخص شد که 

به لایه هسته بسیار سریع تر  بلورها نسبت  در لایه پوسته، 

 400 s حدود PP تشکیل می شوند. زمان بلورینگی در پوسته

و در هسته s 900 بود. اما این زمان در پوسته نانوچندسازه 

حدود s 150 و در هسته s 250 بود؛ دلیل این پدیده حضور 

نانوذرات گرافن در به عنوان عامل هسته گذار است. وجود 

نانوذرات باعث می شود که بلورها همگن شوند و اندازه بلورها 

بین  آن ها  نسبی  بلورینگی  دلیل  همین  به  شود،  یکسان تر 

تا   250 )بین  افتد  اتفاق  کمتری  بازه  در  پوسته  و   هسته 

s 320(. اما برای PP این زمان بین 610 تا s 1190 اتقاق 

می افتد )شکل های b-9 و d-9(. دلیل این که اندازه منحنی 

در شکل a-9 از شکل c-9 بزرگتر است نیز همین موضوع 

منافی و همکاران
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 b) PP/G2  و a) PP ها نسبت به زمانگويچه متوس  اندازه 8شكل 

 

 چندم ياسي نتايج

كیه   =mm5/2y براي راحتي، ف   نتيجه .دهستنيكسان در هر م طع نتيجه ها  ،بنابراي  ،است بعدي دوه شبه مسال كهازآنجايي
 .دشويم، بررسي است نمايش داده شد 2شكل در 
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PP/G2 )b( و PP )a( شکل 8 اندازه متوسط گویچه ها نسبت به زمان
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است که اندازه بلورها در نانوچندسازه یکنواخت تر از بسپار 

خالص است و بین هسته و پوسته نیز اندازه شان کمتر دچار 

نوسان می شود. بنابراین، اختلاف گرمای آزادشده بین هسته 

و پوسته در نانوچندسازه نسبت به PP به دلیل اندازه بلورها، 

به  تفاوت می تواند  این  برای  دلیل دیگر  است.  بسیار کمتر 

سرعت  به  را  گرما  که  باشد  گرافن  گرمایی  رسانایی  خاطر 

انتقال دهد و این باتوجه به ترکیب درصد بالای wt% 2 از 

گرافن و هم چنین فرض پخش شدگی کامل نانوذرات قابل 

توجیه است ]6، 36 و 37[.

از  کنترل  حجم  در  را  بلور ها  ریخت  تکامل   ،10 شکل 

قسمت   ،10 شکل  در  می دهد.  نشان   2.5  mm با  برابر   y

سفیدرنگ مذاب بسپاری است و رنگ های دیگرگویچه های 

متفاوتی  رنگ های  با  متفاوت  گویچه های  هستند.  متفاوت 
شکل 9 تکامل دما و بلورینگی نسبی نمونه خالص و )a و b( نانوچندسازه 
PP/G2 و )c و d( در سرعت سرمایش K/min 2 و در طول های متفاوت

مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...

 ،700 )a( ،)y = 5 mm (در حجم کنترلی PP شکل 10 تکامل ریخت
)e( ،1250 )d( ،1050 )c( ،850 )b( 1450 و )f(2000 ثانیه
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 تهاو هاي مو در طود K/min 2سرمايش  سرعتدر ( PP/G2  c ،dچندسازهنانوb) ،(aنمونه خالص و تكامل دما و بلورينگي نسبي  9شكل 

Error! Unknown switch argument. دهید میي را نشیان   تهاو م هايطوديند سرمايش در تكامل دما و تكامل تبلور در فرا .
 mm8اطیرافش يعنیي    هیاي طیود برابیر بیا    mm8، دما و بلورينگي نسبي در مركی با طیود  1خاصيت شراي  مرزي نيوم  دليلبه

در  2پلاتیو  دمیا هیم . طبق نمودار تكامل دمايي، واضح است كه ناحيه شبه شوندنمينمايش داده  نمودارهاي مربوطبنابراي ،  ،است
، انیدازه  براي افیون . است ي شدنبلور از آزادشدهگرماي نهان  دهندهنشان(. اي  پلاتو mm8  يابدميپديدنیديكي مرز آدياباتيا 

زير باشد: در نیديكي مرز آدياباتيیا اخیتلاف حرارتیي     به دليل تواندميكه  يابدميآدياباتيا كاهش گرفت  از مرز  بافاصلهپلاتو 
، اختلاف دمايي يابدميهرچه فاصله از مرز آدياباتيا افیايش  است.خروج گرما از فرآيند بلورينگي كم  سرعت، روازاي ، استكم 

در مطالعیه  نيیی  Swaminarayan و  Charbon. پديیده مشیابه توسی     ودشی میي حذف  درنهايتپلاتو  درنتيجهو  شودمينيی زياد 
بلورها نسبت به لايیه هسیته    ،شد كه در لايه پوستهنسبي، مشخص  ي شدنوربل. طبق تكامل ]32 [آمد دستبهپليمر  بلورينگي
 پوسیته  امیا ايی  زمیان در    بیود.  s900و در هسیته   s400حیدود   PP. زمان بلورينگي در پوسیته ندي شومتشكيل  ترسريعبسيار 
 .اسیت گیذار  نیوان عامیل هسیته   عدليل اي  پديده حضور نانو را  گراف  در به؛ بود s250و در هسته  s 150حدود  چندسازهنانو

                                                           

1Neumann boundary conditions 

2Quasi-isothermal plateau 
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، اختلاف دمايي يابدميهرچه فاصله از مرز آدياباتيا افیايش  است.خروج گرما از فرآيند بلورينگي كم  سرعت، روازاي ، استكم 
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 .اسیت گیذار  نیوان عامیل هسیته   عدليل اي  پديده حضور نانو را  گراف  در به؛ بود s250و در هسته  s 150حدود  چندسازهنانو
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هیا بیي    ، به همي  دليل بلیورينگي نسیبي آن  شودتر بلورها يكسان اندازهشوند و  بلورها همگ  شود كهوجود نانو را  باعث مي
 !Errorافتید   ات اق مي s 610-1190اي  زمان بي   PP(. اما براي s 250-320هسته و پوسته در بازه كمتري اتهاق افتد  بي  

Unknown switch argument.-b  وError! Unknown switch argument.-d  منحنیي در   انیدازه كیه  (. دليل ايیError! 

Unknown switch argument.-a  ازError! Unknown switch argument.-c  كیه   اسیت نيی همیي  موضیوع    استبیرگتر
. شیود شان كمتر دچار نوسان میي و بي  هسته و پوسته نيی اندازه استتر از پليمر خالص بلورها در نانوكامپوزيت يكنواخت اندازه

. اسیت به دليل اندازه بلورهیا، بسیيار كمتیر     PPنسبت به  وسته در نانوكامپوزيتبنابراي ، اختلاف گرماي آزادشده بي  هسته و پ
سیرعت انت یاد دهید و ايی  باتوجیه بیه       خاطر رسانايي گرمايي گراف  باشد كه گرما را بیه تواند بهمي تهاو دليل ديگر براي اي  
 .] 37, 36, 6[ استابل توجيه شدگي كامل نانو را  گچني  فر  پخشاز گراف  و هم wt% 2تركيب درصد بالاي 

 

 

 

 ثانيه  f)2000 و  mm 5  =y)  ، a )700 ، b )850،  c) 1050،  d) 1250،  e )1450 ي در حجم كنترل PPريخت تكامل  10شكل 

 

 

 



107
سال دهم، شماره 3، پاییز 95 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

ابتدا در لایه  بلوری شدن  مشخص شده اند. روشن است که 

پوسته با توجه به تفاوت دمای نسبی کم بین مذاب بسپاری 

قالب  داخل  به  بیشتر  هرچه  اما  می گیرد.  صورت  قالب  با 

مکان های  مناسب  تولید  برای  مذاب  دمای  شود،  توجه 

در  دما  زمان،  گذشت  با  است.  بالا  بسیار  گذاری  هسته 

مرکز به تدریج کاهش می یابد و در نتیجه بلوری شدن رخ 

بیان  قابل  نیز   PP/G2 نمونه  برای  بالا  موارد  تمام  می دهد. 

است، با این تفاوت که در مدت زمان بسیار کمتری بلورها 

قابلیت هسته گذاری خارجی  به  با توجه  تکمیل می شوند. 

نانوصفحات گرافن، هسته گذاری زودتر در قالب رخ داده و 

در مدت زمانی بیشتر از نصف نسبت به )PP )s 900 تمام 

قالب بلوری می شود )شکل 11(.

اثر سرعت سرمایش
در این قسمت، اثر سرعت سرمایش بر بلورینگی به  وسیله 

منافی و همکاران
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 ثانيه 270، 295، 320 ،345، 370 ،900، (y=5mm)كنترد درحجم PP/G2ريخت  تكامل 11شكل 

 

Error! Unknown switch argument. را در حجم كنتیرد از   هابلورريخت ، تكاملy = 2.5mm   در .دهید میي نشیانError! 

Unknown switch argument. ،هیاي گويچههستند. متهاو  هايگويچهديگر هايرن است و سهيدرن  مذاب پليمري گسمت 
 كیم  دماي نسبي تهاو ابتدا در لايه پوسته با توجه به  بلوري شدنروش  است كه  .اندشدهمشخص متهاوتي ايهرن  با متهاو 

 هايمكان مناسب براي توليددماي مذاب ، شود توجهاما هرچه بيشتر به داخل گالب  .گيردميصور   بي  مذاب پليمري با گالب
تمیام   .دهید میي رخ  بلوري شیدن  نتيجه درو  يابدميكاهش  تدريجبهمركی  ، دما درزمانگذشت  با بسيار بالا است. هسته گذاري

شوند. بیا توجیه   است، با اي  تهاو  كه در مد  زمان بسيار كمتري بلورها تكميل مي نيی گابل بيان PP/G2موارد بالا براي نمونه 
بيشتر از نصف نسبت به ده و در مد  زماني داگذاري زودتر در گالب رخگذاري خارجي نانوصهحا  گراف ، هستهبه گابليت هسته

PP  s900 11شكل د  شومي يبلور( تمام گالب.) 

 سرمايش سرعت اثر

 ت. ده اسبا شراي  مرزي متهاو  بررسي ش سازيشبيه وسيله بهسرمايش بر بلورينگي  سرعت، اثر گسمتدر اي  

 

16 

 

هیا بیي    ، به همي  دليل بلیورينگي نسیبي آن  شودتر بلورها يكسان اندازهشوند و  بلورها همگ  شود كهوجود نانو را  باعث مي
 !Errorافتید   ات اق مي s 610-1190اي  زمان بي   PP(. اما براي s 250-320هسته و پوسته در بازه كمتري اتهاق افتد  بي  

Unknown switch argument.-b  وError! Unknown switch argument.-d  منحنیي در   انیدازه كیه  (. دليل ايیError! 

Unknown switch argument.-a  ازError! Unknown switch argument.-c  كیه   اسیت نيی همیي  موضیوع    استبیرگتر
. شیود شان كمتر دچار نوسان میي و بي  هسته و پوسته نيی اندازه استتر از پليمر خالص بلورها در نانوكامپوزيت يكنواخت اندازه

. اسیت به دليل اندازه بلورهیا، بسیيار كمتیر     PPنسبت به  وسته در نانوكامپوزيتبنابراي ، اختلاف گرماي آزادشده بي  هسته و پ
سیرعت انت یاد دهید و ايی  باتوجیه بیه       خاطر رسانايي گرمايي گراف  باشد كه گرما را بیه تواند بهمي تهاو دليل ديگر براي اي  
 .] 37, 36, 6[ استابل توجيه شدگي كامل نانو را  گچني  فر  پخشاز گراف  و هم wt% 2تركيب درصد بالاي 

 

 

 

 ثانيه  f)2000 و  mm 5  =y)  ، a )700 ، b )850،  c) 1050،  d) 1250،  e )1450 ي در حجم كنترل PPريخت تكامل  10شكل 

 

 

 

 ،270 )a( ،)y = 5 mm( درحجم کنترل PP/G2 شکل 11 تکامل ریخت
)e( ،345 )d( ،320 )c( ،295 )b( 370 و )f(900 ثانیه

شبیه سازی با شرایط مرزی متفاوت بررسی شده است. 

افزایش  با  است  مشخص   a-12 شکل  از  که  همان طور 

سرعت سرمایش در PP، دما در پوسته سریع تر و با شیب 

می شود  مشاهده   b-12 شکل  در  می یابد.  کاهش  بیشتری 

زمان های  بلوری نسبی در  افزایش سرعت سرمایش،  با  که 

به  می کند.  پیدا  تکامل  سریع تر  و  افتاده  اتفاق  تری  کوتاه 

بلورها تشکیل  از  زمانی که 50%  یعنی   t0.5 ،عبارت دیگر

شده، کاهش می یابد. این پدیده به این علت اتفاق می افتد 

که با افزایش سرعت سرمایش، بلورها سریع تر در سلول بلور 

PP/G2 )شکل  نانوچندسازه  این رفتارها در  قرار می گیرند. 

c-d-12( نیز قابل توجیه است. در مقایسه بین بسپار خالص 

و نانوچندسازه مشاهده می شود که با افزودن نانوذره، بلورها 

در مدت زمان کمتری تشکیل شده و گرافن به عنوان مکان 

هسته-گذاری عمل کرده است.

افزایش  با  است  مشخص   a-13 شکل  از  که  همان طور 

سرعت سرمایش در PP، دما در پوسته سریع تر و با شیب 

بیشتری کاهش می یابد. در شکل b-13 مشاهده می شود که 

با افزایش سرعت سرمایش، بلوری شدن نسبی در زمان های 

به- پیدا می کند.  تکامل  و سریع تر  افتاده  اتفاق  تری  کوتاه 

تشکیل  بلورها  از   50% که  زمانی  یعنی   t
0.5

دیگر،  عبارت 

شده، کاهش می یابد. این پدیده به این دلیل اتفاق می افتد 

که با افزایش سرعت سرمایش، بلورها سریع تر در سلول بلور 

PP/G2 )شکل  نانوچندسازه  این رفتارها در  قرار می گیرند. 

c-d-13( نیز قابل توجیه است. در مقایسه بین بسپار خالص 

و نانوچندسازه مشاهده می شود که با افزودن نانوذره، بلورها 

عنوان  به  گرافن  و  شده  تشکیل  کمتری  زمان  مدت  در 

مکان هسته گذاری در هسته عمل کرده است. واضح است 

این  می یابد  توسعه  هسته  در  پلاتو  همدما  شبه  ناحیه  که 

پلاتو نشان دهنده گرمای نهان آزادشده بلوری شدن است.

گرمای نهان آزادشده در نانوچندسازه در زمان کمتری اتفاق 

با افزایش سرعت   می افتد )s 370، 240 و 200 به ترتیب 

سرمایش(.
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مدل سازی و شبیه سازی بلورینگی در نانوچندسازه ...

،PP نمونه )b( و )a( شکل 12 اثر سرعت سرمایش در پوسته 
PP/G2 نمونه )d( و )c( 
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تر و با شیيب بيشیتري كیاهش    پوسته سريعدما در  ،PPسرمايش در  سرعتمشخص است با افیايش  a-12ل شكطور كه از همان
-ي اتهاق افتاده و سريعترهاي كوتاهنسبي در زمانسرمايش، بلوري  سرعتشود كه با افیايش مشاهده مي b-12ل شكيابد. در مي

 علیت ايی   يابید. ايی  پديیده بیه    ، كاهش مياز بلورها تشكيل شده 50كه %يعني زماني 0.5tعبار  ديگر، كند. بهتر تكامل پيدا مي
 PP/G2چندسیازه ايی  رفتارهیا در نانو   .گيرنید گرار مي تر در سلود بلورسرمايش، بلورها سريع سرعتافتد كه با افیايش اتهاق مي

 Error! Unknown switch argument.-c-dمشاهده میي  چندسازه. در م ايسه بي  پليمر خالص و نانو( نيی گابل توجيه است 
 ه است. گذاري عمل كردهسته عنوان مكاند كه با افیودن نانو ره، بلورها در مد  زمان كمتري تشكيل شده و گراف  بهشو

 

 PP/G2نمونه  (d)و  PP ،(c)نمونه  (b)و  (a)سرمايش در پوسته سرعتاثر  12ل شك

، دمیا در پوسیته   PPسیرمايش در   سیرعت مشخص است با افیايش  Error! Unknown switch argument.-aطور كه از همان
شیود كیه بیا افییايش     مشیاهده میي   Error! Unknown switch argument.-bيابید. در  هش ميتر و با شيب بيشتري كاسريع
يعنیي  0.5tعبار  ديگیر،  كند. بهتر تكامل پيدا ميتري اتهاق افتاده و سريعهاي كوتاهنسبي در زمان بلوري شدنسرمايش،  سرعت
سیرمايش، بلورهیا    سرعتافتد كه با افیايش اي  دليل اتهاق مييابد. اي  پديده به، كاهش ميكيل شدهاز بلورها تش 50كه %زماني
( نيیی  PP/G2  Error! Unknown switch argument.-c-dچندسیازه گيرند. اي  رفتارهیا در نانو گرار مي تر در سلود بلورسريع
د كیه بیا افییودن نیانو ره، بلورهیا در مید  زمیان        شو مشاهده مي چندسازهدر م ايسه بي  پليمر خالص و نانو .وجيه استگابل ت

واضح است كه ناحيه شبه همدما پلاتیو در  ده است.  گذاري در هسته عمل كرهسته عنوان مكانكمتري تشكيل شده و گراف  به
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-ي اتهاق افتاده و سريعترهاي كوتاهنسبي در زمانسرمايش، بلوري  سرعتشود كه با افیايش مشاهده مي b-12ل شكيابد. در مي

 علیت ايی   يابید. ايی  پديیده بیه    ، كاهش مياز بلورها تشكيل شده 50كه %يعني زماني 0.5tعبار  ديگر، كند. بهتر تكامل پيدا مي
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 Error! Unknown switch argument.-c-dمشاهده میي  چندسازه. در م ايسه بي  پليمر خالص و نانو( نيی گابل توجيه است 
 ه است. گذاري عمل كردهسته عنوان مكاند كه با افیودن نانو ره، بلورها در مد  زمان كمتري تشكيل شده و گراف  بهشو

 

 PP/G2نمونه  (d)و  PP ،(c)نمونه  (b)و  (a)سرمايش در پوسته سرعتاثر  12ل شك
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در  چندسیازه .گرماي نهیان آزادشیده در نانو  اسیت  بلوري شیدن شده زاددهنده گرماي نهان آيابد اي  پلاتو نشانهسته توسعه مي
 سرمايش(. سرعتترتيب با افیايش به 200و  s370 ،240افتد  زمان كمتري اتهاق مي

 

 PP/G2نمونه  (d)و  PP ،(c)نمونه  (b)و  (a)سرمايش در هسته  سرعتاثر 13شكل 

 گیری جهنتی

میدد اثیر   و پليمرخیالص ايجیاد شید. ايی       نانوچندسازه ايدد چندم ياسي براي بلورينگي در يا سامانه يا م در اي  پژوهش
كارآمد م ياسي، طرح واره  . براي حل مدد چندارتباط دادبلور در سطح ميكروسكوپي  ريخترا با  حرار  در سطح ماكروسكوپي

بیود: شیبكه درشیت بیراي      ي متهاو هابراي محاسبه جنبه تهاو هاي طولي ميند شامل م ياسم ياسي رسم شد. اي  فرا چند
از م ايسه سرعت سرمايش در نمونیه هیاي   عددي كه  نتيجه. در نظر گرفته شد بلور ريختمحاسبه دما و شبكه ريی براي تكامل 

PP  2وG/PP گهیت چگیالي   تیوان  از ديگیر نتیايج میي   تجربیي بودنید.    نتيجهصور  كيهي در تطابق با دست آمد به به بعد در دو
در تیوده پليمیر    زايیي يابد. هرچه دما كمتر باشد، چگیالي هسیته  يكنواخت با دما كاهش مي صور  زايي تابعي است كه بههسته

افتید، يعنیي درحیي     زايي در دماي بيشیتري اتهیاق میي   طور كه مشخص است در نانوچندسازه، چگالي هستهبيشتر است. همان
گرمیاي   تهیاو  چني ،  اند. هماتهاق افتاده و نانو را  گراف  باعث بهبود رفتار بلورينگي شده ترزايي سريعسردشدن گالب، هسته

 . استبه دليل اندازه بلورها، بسيار كمتر  PPنسبت به  آزادشده بي  هسته و پوسته در نانوكامپوزيت
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گیری نتیجه  
در این پژوهش یک مدل چندمقیاسی برای بلورینگی در 

این  شد.  ایجاد  بسپارخالص  و  نانوچندسازه ای  سامانه  یک 

بلور  ریخت  با  را  ماکروسکوپی  سطح  در  حرارت  اثر  مدل 

چند  مدل  حل  برای  داد.  ارتباط  میکروسکوپی  سطح  در 

مقیاسی، طرح واره کارآمد چند مقیاسی رسم شد. این فرایند 

جنبه های  محاسبه  برای  متفاوت  طولی  مقیاس های  شامل 

ریز  و شبکه  دما  محاسبه  برای  درشت  بود: شبکه  متفاوت 

عددی  نتیجه  شد.  گرفته  نظر  در  بلور  ریخت  تکامل  برای 

 PP/G
2
که از مقایسه سرعت سرمایش در نمونه های PP و 

در دو بعد به  دست آمد به صورت کیفی در تطابق با نتیجه 

تجربی بودند. از دیگر نتایج می توان گفت چگالی هسته زایی 

دما کاهش می یابد.  با  یکنواخت  به  صورت  است که  تابعی 

بسپار  توده  در  هسته زایی  چگالی  باشد،  کمتر  دما  هرچه 

نانوچندسازه،  در  است  است. همان طور که مشخص  بیشتر 

یعنی  می افتد،  اتفاق  بیشتری  دمای  در  هسته زایی  چگالی 

افتاده  اتفاق  سریع تر  هسته زایی  قالب،  سردشدن  حین  در 

شده اند.  بلورینگی  رفتار  بهبود  باعث  گرافن  نانوذرات  و 

در  پوسته  و  هسته  بین  آزادشده  گرمای  تفاوت  هم چنین، 

 نانوچندسازه نسبت به PP به دلیل اندازه بلورها، بسیار کمتر 

است. 

سپاسگزاری
واحد  اسلامی،  آزاد  دانشگاه  پژوهشی  محترم  معاونت  از 

تهران جنوب، برای حمایت مالی از این طرح پژوهشی تشکر 

و قدردانی می شود.
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Abstract: Determination of crystallinity in nanocomposites is so important by using multi-
scale modeling method that relates macroscopic and microscopic temperatures and crystal 
morphology to each other. The purpose of this study is to present a multi-scale modeling and a 
multi-scale computational method to simulate crystallization during cooling in polypropylene and 
nanocomposite based on polypropylene/ graphene. Based on multi-scale model, algorithms are 
combined with finite volume method and pixel coloring. The finite volume method on a coarse 
network is used to calculate the macroscopic temperature and pixel coloring method on a small 
network to find the crystal morphology. Also the cooling rate is studied. It was also found that the 
pseudo isothermal region will further increase the temperature at the core; this area represents 
the latent heat released of crystallization. The latent heat released in the nanocomposite happens 
in less time. This is the first time that a multi-scale modeling is combined with a multi- scale 
algorithm to model the crystal structure of nanocomposites.

Keywords: Multi-scale model, Polypropylene/grapheme nanocomposite, Pixel coloring method, 
Modeling


