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 چکیده  اطلاعات مقاله

 18/09/1400دریافت: 

 15/12/1400پذیرش: 
بی وقت بازیامشکل  یرتغیشان را بعد از توانند شکل اولیهای از مواد هوشمند هستند که میدار زیرمجموعهپلیمرهای حافظه

را به  خصوص پزشکی(ه)ب نایعصهای اخیر نظر بسیاری از نمایند. این دسته از پلیمرها دارای کاربردهای فراوانی بوده و در سال

. باشدر میپلیمکلی بر پارامترهای مختلف حافظه ش وزن مولکولیهدف اصلی این مطالعه، بررسی تأثیر اند. خود جلب کرده

ای و تأثیر انتقال شیشه ی دمایگیرد. محاسبهداری پلیمرها مورد مطالعه قرار میهای حاکم بر رفتار حافظه، مکانیزمعلاوه بر این

افزار متریالز ها با نرمه مدلباشند. در این مطالعه، هماین پارامتر بر رفتار حافظه شکلی پلیمر از دیگر اهداف این پژوهش می

ای ل شیشهمای انتقاداصل، ح. طبق نتایج ه استافزار لمپس انجام شدها با استفاده از نرمسازیبیهاستودیو ساخته شده و تمامی ش

داد که با  هینه نشانباختاری دستیابی به ریزس ی مطالعات در راستاییابد. ادامهپلیمر با افزایش درجه پلیمریزاسیون افزایش می

یابد. برخلاف یمافزایش  %94به  %90، پارامتر تثبیت شکل از g/mol108000به  g/mol 36000افزایش وزن مولکولی از 

افزایش  ، ناشی ازکاهشی کند. این روندتثبیت شکل، پارامتر بازیابی شکل روندی نزولی را با افزایش وزن مولکولی دنبال می

 .با افزایش وزن مولکولی پلیمر استپذیر نسبت فاز ثابت به فاز بازگشت
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Abstract  Article Information 
Shape memory polymers are a subset of smart materials that can regain their original 

shape after a temporary deformation. In recent years, these polymers have been vastly 

utilized in many industries (especially biomedical). The main purpose of this study was 

to find the influence of the polymer molecular weight on the various shape memory 

parameters. Additionally, the mechanisms governing the shape memory behavior of 

polymers are thoroughly studied. Calculating the glass transition temperature and 

exploring its role on the shape memory behavior of polymeric materials are the other 

objectives of the current research. In this study, all models were built via Materials 

Studio and all the simulations were carried out using LAMMPS software. Based on the 

obtained results, the glass transition temperature of polymer increases with increasing 

the degree of polymerization. The attempts made to achieve an optimal microstructure 

revealed that the shape fixity parameter increases from 90% to 94% with increasing the 

molecular weight from 36000 g/mol to 108000 g/mol. In contrast to the shape fixity, 

the shape recovery parameter follows a descending trend with increasing the molecular 

weight. This is attributed to an increase in the ratio of the fixed phase to its reversible 

counterpart. 
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 مقدمه -1
های اخیرر توجره زیرادی معطروف بره سراخت مرواد        در سال

ها برای کاربردهای خراص  آنکارگیری هوشمند جدید و به

ند ای از این مرواد هسرت  دار، دستهحافظه شده است. پلیمرهای

توانند با قرار گرفتن در معرض یک محرک خارجی، که می

شکل اصلی خود را بعد از یرک تغییرر شرکل اولیره بازیرابی      

لاکتیک اسرید یرک پلیمرر دارای خاصریت     [. پلی2-1] کنند

حررارت، فعرال شرده و     ی شکلی است که بره کمرک  حافظه

ب [. این پلیمرر بره سرب   3کند ]شکل اصلی خود را بازیابی می

پرذیری و زیسرت سرازگاری،    تخریبداشتن خاصیت زیست

هرای مختلرف پزشرکی از جملره     ای در زمینره طور گستردهبه

 3های قلبی عروقیو استنت 2ها[، داربست4] 1های جراحینخ

های جراحری و  گیرد. طول عمر نخ[ مورد استفاده قرار می5]

و همچنررین نرررر تخریررب مررواد    4هررای اترتوپرردی ایمپلنررت

هرا  کرارگیری آن ها نقش مهمری را در بره  ی آندهندهتشکیل

ی وسریله کند. ممکن است که سینتیک تغییر شکل بهایفا می

دهد )یعنری کراهش طرول    اثرات تخریب که در مواد رر می

ذکر  جیره و وزن مولکولی( تحت تأثیر قرار گیرد. لازم بهزن

است که وزن مولکولی بر روی بسیاری از خرواص پلیمرر از   

ای، ضریب خود نفروذی، اسرتحکام   جمله دمای انتقال شیشه

[. در ایررن راسررتا، 6-8گررذارد ]کششرری و فشرراری تررأثیر مرری

[ تغییرر شرکل فشراری ترک محروره      9] 5و همکراران  سرنتجن 

لاکتیرک اسرید برا    هرای پلری  ه زمران را بررای نمونره   وابسته بر 

هرا  های مولکولی مختلف مورد آزمایش قرار دادند. آنوزن

مرردلی پیشررنهاد کردنررد کرره تررأثیر وزن مولکررولی و تخریررب 

ای لاکتیرک اسرید شیشره   مولکولی را بر عملکرد خزشی پلی

[ به کمرک مشراهدات   10] 6و همکاران لیو کند.توصیف می

ص ویسکوزیته و وزن مولکولی را بر روی خواتجربی، تأثیر 

مرا  لاکتیک اسید مورد بررسی قرار دادند؛ احافظه شکلی پلی

ی لعره مکانیزم حاکم بر این فرایند مربهم بروده و نیراز بره مطا    

 بیشتر دارد.

دار برررای توصرریف مکررانیزم ترمومکررانیکی پلیمررر حافظرره    

هررای محاسررباتی ماکروسررکوپی بسرریاری مطررر  شررده  روش

بررر اسرراا نتررایج گررزارش شررده، آسررودگی تنشرری و  اسررت.

داری و ی اثرر حافظره  های مولکولی اولیه، مکانیزم7ساختاری

منظررور تسررهیل [. برره12-11اش برره زمرران هسررتند ]وابسررتگی

ترروان دسررتیابی برره اطلاعررات میکروسررکوپی پلیمرهررا، مرری   

ی هرای منفررد در یرک زنجیرره    ها در مولکولکنش اتمبرهم

اما دستیابی به اطلاعات مذکور برا  ؛ ظر گرفتپلیمری را در ن

های محاسباتی ماکروسکوپی بسیار دشوار بوده نیاز بره  روش

سرازی دینامیرک   باشرد. شربیه  های محاسباتی دیگر مری روش

بینری خرواص   مولکولی یرک تکنیرک قدرتمنرد بررای پریش     

ترمومکررانیکی پلیمرهررا در مقیرراا مولکررولی اسررت. در ایررن 

ای و خرواص  رفترار انتقرال شیشره    8نراستا، وانگ و همکرارا 

مکانیکی )مانند مدول یانک و ضرریب پواسرون( پلری اتریلن     

سازی دینامیک مولکولی بررسی را به کمک شبیه 9ترفتالات

[. 13های حاکم را مورد مطالعه قرار دادنرد ] نموده و مکانیزم

ی ترمومکرررانیکی هررراچرخررره[، 14در پرررژوهش دیگرررری ]

منظرور  اعمرال شرده و بره    10زوپرنی بر روی پلی ایدارحافظه

داری، تغییرر انرر ی در   های مرتبط با حافظره شناخت مکانیزم

طی این فرایند مورد بررسی قرار گرفت. طبق نتایج مطالعات 

رسد که بازیرابی کررنش در   این گروه از محققین، به نظر می

باشد کره ایرن نیروهرا    دمای بالا تحت تأثیر نیروهای انتروپی 

یین غیرفعال هستند. تحقیرق بعردی در ایرن زمینره     در دمای پا

هررا برره کمررک  توسررط قبررادی و همکرراران انجررام شررد. آن  

داری هرافظر رار حرولکولی، رفتر رک مر رامیر رازی دینرسر هریرشب

لاکتیررک اسررید را مررورد بررسرری قرررار دادنررد. ایررن      پلرری

پژوهشگران نشان دادند که درصد بازیرابی شرکل بره شردت     

ی بارگرذاری  تحت تأثیر میزان کرنش اعمال شده در مرحله

که در این مطالعه، درصرد بازیرابی شرکلی    یطوربهباشد؛ می

درصد بره ترتیرب برابرر برا      150و  100، 50های برای کرنش

و  [. در ادامرره مررون15درصررد برره دسررت آمررد ] 42و  62، 81

اسرتایرن را هنگرام تغییرر    [، انر ی داخلی پلی16] 11همکاران

گیری کرده و نتیجه گرفتند که تغییرر شرکل دو   شکل اندازه

جهته در دمای بالا تغییرر مشرهودی در انرر ی داخلری پلیمرر      

بنرابراین بازیرابی شرکل در دمرای     ؛ کنرد دار ایجاد نمیحافظه

در اثررر عرراملی غیررر از تغییررر انررر ی داخلرری صررورت    بررالا،

در  گیرد که این عامل را به تغییرات انتروپی نسبت دادند.می
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رفتررار حافظرره شررکلی   12و همکرراران تحقیررق دیگررری شرری 

سازی دینامیک مولکرولی مرورد   اورتان را به کمک شبیهپلی

ها خاصریت حافظره شرکلی    مطالعه قرار دادند. طبق نتایج آن

و نفرروذ  13ا حرد زیررادی بره خررود تجمعری مولکررولی   پلیمرر ترر 

. در [17] گرفتره از حررارت وابسرته اسرت     نشرأت مولکرولی  

تحقیق دیگری عبداله و همکراران اثرر هیردرولیز را برر روی     

ای و خواص حافظه شکلی مخلوط پلیمری دمای انتقال شیشه

مرورد بررسری قررار داده و نشران      14کپرولاکتون/استایرنپلی

ای و خواص حافظه تخریب پلیمر، دمای انتقال شیشهدادند با 

 .[18] کندشکلی پلیمر افت می

ی بررای محاسربه  سازی دینامیک مولکرولی  در مطالعات شبیه

از پتانسریل  هرای وانردروالس و کلومبیرک،    کرنش دقیق برهم

جرونز  -لنرارد  لی[. پتانسر 20-19] شودمی جونز استفاده-لنارد

دو ذره  انیر کرنش م بررهم  فیتوص یبرا یبیتقر لیپتانس کی

و  جاذبه یروین ،دور یهامولکول( است که در فاصله ای)اتم 

منظور به [.22-21] دارند دافعه یروین ،کینزد یهادر فاصله

سازی، باید ابتدا از معرادلات حرکرت   انجام این مدل از شبیه

گیری گیری شود. الگوریتم مورد استفاده در انتگرالانتگرال

باشد. شایان ذکر است نیوتونی، ورله سرعتی میاز معادلات 

 عیتوزتوابع معمولاً با استفاده از  ها،مولکول هیاول که سرعت

 [.24-23] شودیم نییتع یگوس

شکلی پلیمرر ترأثیر    پارامترهای متعددی بر روی رفتار حافظه

هرای تجربری   گرذارد کره بررسری آن بره کمرک آزمرون      می

پرهزینه بوده و در برخی موارد میسر نیسرت. وزن مولکرولی   

ین پارامترهای مذکور بوده که به آن پرداختره  ترمهمیکی از 

در این تحقیق، وابستگی خرواص ترمومکرانیکی   نشده است. 

برره وزن مولکررولی آن برره کمررک     15لاکتیررک اسررید لرریپ

گیررد.  سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعره قررار مری   شبیه

تواند به سنتز یک پلیمر دارای حافظه شکلی نتایج حاصل می

با وزن مولکولی بهینه کمک شایانی کند. به این منظرور، در  

لف های مولکولی مختای پلیمر با وزنابتدا دمای انتقال شیشه

محاسبه شده و در ادامه مقادیر تثبیت و بازیابی شکل ثبرت و  

های گردد. بیشتر تحقیقات انجام شده بر روی پلیمرآنالیز می

ی شکلی به بررسی تجربی تغییرات پارامترهای دارای حافظه

تثبیت و بازیابی شرکل اختصراص یافتره اسرت و بره مکرانیزم       

اسرت کره    حاکم برر آن پرداختره نشرده اسرت. شرایان ذکرر      

تواند خواص ترمومکانیکی پلیمرها را مشاهدات تجربی نمی

بنرابراین، اسرتخرا    ؛ در مقیاا میکروسرکوپی بررسری کنرد   

مکانیزم حاکم بر رفتار حافظه شکلی پلیمر از دیگرر اهرداف   

 باشد.این مطالعه می
 

 سازیشبیه جزییات -2
. [25]افرزار لمرپس انجرام شرد     ها با استفاده از نررم سازیشبیه

افرزار متریرالز اسرتودیو    ها، نرممنظور ساخت مدلهمچنین به

هرای  کرنش سازی بررهم منظور شبیه[. به26کار گرفته شد ]به

 از هررای پلیمررریپیونرردی و غیرپیونرردی در داخررل زنجیررره 

ی دقیررق برررای محاسرربه گردیررد.اسررتفاده  CVFFپتانسرریل 

-ارداز پتانسریل لنر  های واندروالس و کلومبیک، کنشبرهم

علاوه بر  [.27شد ] استفاده A° 12برابر با  قطعشعاع جونز با 

منظور کنترل دما و فشرار از ترموسرتات و باروسرتات    این، به

هرای  جعبره  ،نوزهوور استفاده شد. بررای مردل کرردن پلیمرر    

در این . ساخته شد nm 4.67×4.67×4.67 ابعاد با سازیشبیه

ی پلیمرری  حراوی پرنج زنجیرره   مطالعه، هر سلول محاسباتی 

و وزن مولکولی آن برابر با  بودهاتم را شامل  9015است که 

g/mol72000  زنجیره با  5باکس حاوی (. 1باشد )شکل می

عنروان مبنرا در نظرر    ( بره PD-200) 200درجه پلیمریزاسیون 

منظرور بررسری اثرر درجره پلیمریزاسریون بررر      گرفتره شرد. بره   

دو مرردل دیگررر بررا درجرره    ترمومکررانیکی پلیمررر،  خررواص

( سراخته  PD-300( و بیشرتر ) PD-100پلیمریزاسیون کمترر ) 

ی یرک  دهندهشد. در این پژوهش، تعداد منومرهای تشکیل

عنوان درجه پلیمریزاسریون در نظرر گرفتره    زنجیره پلیمری به

 شده است.

سازی ترمومکانیکی اصلی، ضروری است قبل از شروع شبیه

، ابتردا  بدین منظرور ه تعادل برسند. های ساخته شده بکه مدل

سررازی بررا اسررتفاده از الگرروریتم گرادیرران   هررای شرربیهجعبرره

منظرور  شروند. سرپس بره   از نظرر هندسری بهینره مری     16مزدو 

کردن انر ی پتانسیل، یک فرایند آنیل سیکلی بر روی کمینه

ی طراحری  شود. در ایرن چرخره  های محاسباتی انجام میسل

افرزایش   K 600تا  K 298از  fs 25/0ی شده، دما با گام زمان
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 2، شماره 1401 تابستانمواد،  مهندسی در نوین فرآیندهای

به این صورت که در گردد. یافته و سپس به دمای اتاق برمی

و در فشررار ثابررت  K 200در دمررای  NPTگررام اول، هنگرررد 

شرود.  بر مدل اعمرال مری   ns4/0 ( به مدتMPa 1/0محیط )

ترا   ns1 بررای  NVTسازی به کمک هنگرد سپس جعبه شبیه

در ایرن   ns 8/0 حرارت داده شرده و بره مردت    K 600دمای 

تا دمای  ns1 شود. در نهایت جعبه به مدتدما نگه داشته می

K 200 ی آنیرل پیشرنهاد شرده    شود. با تکرار چرخره سرد می

رسرد. در  ساختار به خوبی به تعادل ساختاری مورد نظرر مری  

سریکل از سیسرتم    4این مطالعه تنش باقی مانده بعد از اعمال 

. بعررد از اعمررال فراینررد آنیررل و حررذف تررنش    حررذف شررد 

بررای مردل   مانده، چگالی پلیمر خرال  در دمرای اتراق    باقی

200-PD  3بهg/cm 23/1       رسید کره تطرابق خروبی برا مقردار

. بعرد از  رددا [27-28( ]3g/cm 24/1تجربی به دست آمرده ) 

توانرد انجرام   ی حافظره شرکلی مری   سازی، چرخهگام آسوده

آورده شرده   (1)هرای پلیمرری در جردول    چگالی مدل شود.

 است.

برای شناسایی خواص حافظه شکلی پلیمرها نیاز به تعریف و 

هرا پرارامتر   طراحی یک سری از پارامترهاست که در بین آن

 از اهمیرررت بیشرررتری 18و بازیرررابی شرررکل 17تثبیرررت شرررکل

دارای حافظره   کره یرک مراده پلیمرری    هنگرامی  برخوردارند.

تروان تغییرر   شرود، مری  شکلی به بالای دمای انتقال بررده مری  

شررکل زیررادی در آن ایجرراد کرررد کرره قسررمت اعظررم آن بررا 

شرود. ایرن پرارامتر    کاهش دما به پایین دمای انتقال تثبیت می

که برای تشرری  میرزان تثبیرت شرکل در یرک سریکل ارا ره        

نام دارد.  19شپارامتر تثبیت شکل یا نرر تثبیت کرن ،شودمی

 (1) رابطررهو از طریررق  شرردهنشرران داده  𝑅𝑓ایررن پررارامتر بررا 

، کررنش مراکزیمم در طری    𝜀𝑚محاسبه است کره در آن  قابل

میزان کرنش بعد از سرد کردن و براربرداری   𝜖𝑢دهی، برنامه

 [.29باشد]ها میتعداد چرخه 𝑁و 
 

(1) 𝑅𝑓(N) =
𝜀𝑢(𝑁)

𝜀𝑚

 × 100% 

 

حافظ شکلی که با سررد کرردن یرک تغییرر     اگر پلیمر دارای 

دمرای   شکل را در خود حفظ کرده است، به دمایی بالاتر از

د کنر شکل اولیه خود را بازیابی مری  ،برسد 20(Ttrans) انتقال

 هاسیکل برابر با برآیند بازیابی 𝑁بازیابی شکل پس از  [.30]

باشد. این پرارامتر کره بررای تشرری  میرزان      در هر سیکل می

شرود پرارامتر بازیرابی    یابی شکل در یک سیکل ارا ره مری  باز

 𝑅𝑟نرام دارد. ایرن پرارامتر برا       21شکل یا نرر بازیابی کررنش 

محاسبه اسرت کره در   قابل 2 رابطهو از طریق  شدهنشان داده 

کررنش   𝜀𝑚مانده پرس از حررارت دادن،   کرنش باقی 𝜀𝑝آن 

 باشرد هرا مری  تعرداد چرخره   𝑁دهی و ماکزیمم در طی برنامه

[31.] 
 

(2) 𝑅𝑟(N) =
𝜀𝑚 −  𝜀𝑝(𝑁)

𝜀𝑚 −  𝜀𝑚 (𝑁 − 1)
 × 100% 

 

 پلیمری مدل سنجیصحت -3
ی ساخته شده با پلیمرهای مدلی چگالی علاوه بر مقایسه

 نیزسلول پلیمر خال   کرنش-تنش، رفتار نتایج تجربی

عنوان یک خاصیت کلیدی برای اعتبارسنجی مدل به

این آزمون با اعمال گرفت. محاسباتی مورد بررسی قرار 

با  S 1010  ×1-1تک محوره با نرر کرنش ثابت کشش 

انجام  fs 1و با گام زمانی  K 298در دمای  NPTهنگرد 

گرفت. در طی این آزمون، بر دو جهت جانبی فشار صفر 

 10ودار تنش کرنش حاصل از میانگین [. نم32اعمال شد ]

نمایش داده شده است. با توجه به  (2)مجزا در شکل  اجرا

 GPaخال   لاکتیک اسیدپلیاین نمودار، مدول یانگ 

به دست آمد. علاوه بر این، تنش و کرنش تسلیم آن  72/3

محاسبه شد. این نتایج با  %5/6و  MPa 210به ترتیب برابر با 

بر روی خواص انجام شده  مطالعه پیشین های حاصل ازداده

که بر اساا آن مدول  [33] لاکتیک اسیدمکانیکی پلی

ی و کرنش تسلیم در بازه GPa 45/3-1 ی یانگ در بازه

. شایان ذکر است که به گیرد، مطابقت داردقرار می 10-2%

ی تجربی علت تفاوت در نرر کرنش اعمال شده در مطالعه

تسلیم به دست آمده در مقایسه با نتایج سازی، تنش و شبیه

 [.34تر تخمین زده شده است. ]تجربی، بزرگ
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 سازیشبیه جعبه(    و (هیدرو ن: سفید اکسیژن،: قرمز کربن،: مشکی) اسید لاکتیک مولکول( ب اسید، لاکتیکپلی شیمیایی ساختار( الف(: 1) شکل

 .خال  اسید لاکتیکپلی

 

 ساخته هایمدل از یک هر اولیه چگالی و مولکولی وزن(: 1) جدول

 .شده

 PD-300 PD-200 PD-100 نام مدل

 108000 72000 36000 (g/mol)وزن مولکولی 

 23/1 23/1 24/1 (3g/cm)چگالی 

 

 
 اسید  لاکتیکپلی واحد سلول کرنش تنش هایمنحنی(: 2)  شکل

 298K دمای در خال 

 

 ایشیشه انتقال دمای -4
ای پلیمر یک شاخ  ترمودینامیکی مهرم  دمای انتقال شیشه

-35گرذارد ] داری مری است که تأثیر بسیاری بر اثرر حافظره  

ای و لاسررتیکی . ایرن دمرا، پلیمررر را بره دو حالررت شیشره    [36

ای بره  کنرد. وابسرتگی دمرای انتقرال شیشره     بنردی مری  تقسیم

هرا و  ترکیب شیمیایی، وزن مولکولی، تقید و تقارن زنجیرره 

طرور مکررر و   هرا بره  های دیگر ماکرومولکولبرخی ویژگی

 جامع مورد مطالعه قرار گرفته است. با توجه به نتایج حاصل،

لاکتیرک اسرید   ای پلری وزن مولکولی بر دمای انتقرال شیشره  

تئرروری حجررم  [38] 22و همکرراران . فرراکس[37]تررأثیر دارد 

ای پیشرنهاد کردنرد. برر    را برای توصیف انتقال شیشه 23خالی

توجهی برر افرزایش   اساا این تئوری، افزایش دما تأثیر قابل

اما یک  ای ندارد؛ها در زیر دمای انتقال شیشهحجم مولکول

ای جهش در حجم خالی پلیمر در بالای دمای انتقرال شیشره  

 منحنری حجرم مخصروص برحسرب دمرا     وجود دارد. ترسیم 

باشد ای میروش دیگری برای دستیابی به دمای انتقال شیشه

که در این پژوهش به کار گرفته شده اسرت. در ایرن روش،   

 MPaدر فشرار   K 500شرده ترا دمرای     سازیآسودهساختار 

گرم شرده و بره    ns 1به مدت  NPTبا استفاده از هنگرد  1/0

فشررار، سرراختار تحررت شرررایط هررمسررپس، رسررد. تعررادل مرری
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 2، شماره 1401 تابستانمواد،  مهندسی در نوین فرآیندهای

سرد  K/ns50 با نرر سرمایش  K 100حرارت دیده تا دمای 

ی تلاقرری دو خررط رگرسرریون در منرراطق   شررود. نقطرره مرری

کند. فرایند مرذکور در  را تعیین می gTای، لاستیکی و شیشه

برابرر برا    gTنشان داده شده است که بر اساا آن  (3)شکل 

K 331  که کراملاً نزدیرک بره مقردار بره دسرت       محاسبه شد

 باشد.می [27] (K 328دینامیکی ) -مکانیکیآمده از آنالیز 

شود برا افرزایش وزن   مشاهده می (4)طور که در شکل همان

یابرد.  ای پلیمرهرا افرزایش مری   دمای انتقرال شیشره   ،مولکولی

 24خرروردگیدلیررل ایررن مطلررب آن اسررت کرره افررزایش گررره

با  ها افزایش فاز تثبیت شده را در پی خواهد داشت.مولکول

گیرری را نشران   کره دقرت انردازه    R-squreتوجه به پرارامتر  

 توان دریافت که با افزایش درجره پلیمریزاسریون  دهد میمی

شررود؛ آمرده بیشررتر مری  ت دمرای انتقررال بره دسررت  میرزان دقرر 

و  PD-100 ،PD-200هرای  که این مقدار برای مدلطوریبه

PD-300  د. محاسبه شر  98/0و  97/0، 96/0به ترتیب برابر با

 های کوتراه برا  شود که زنجیرهاین موضوع از آنجا ناشی می

 افزایش دما و رسیدن به حالت لاستیکی نوسران بیشرتری در  

هررای بلنرردتر از خررود نشرران جررم نسرربت برره زنجیرررهتغییررر ح

 دهند. می

 
ار نمود لاکتیک اسید از طریقای پلیمحاسبه دمای انتقال شیشه(: 3)شکل 

 دما.-حجم ویژه
 

 
ای ل شیشهبار تکرار( دمای انتقا 5(: میانگین و انحراف معیار )4) شکل

 های مولکولی مختلف.لاکتیک اسید با وزنپلی

 

و ی شاکلی  حافظاه  ی پارامترهاای محاسبه -5

 هابررسی تأثیر وزن مولکولی بر آن
 منظرور دسرتیابی بره بینشری    تر بیان شد، بهشطور که پیهمان

ی هرای مررثر برر خرواص حافظره     ترر برر روی مکرانیزم   عمیق

هررای دینامیررک سررازیای از شرربیه، مجموعررهپلیمرررشررکلی 

ایرن  ی پایره  ی ترمومکرانیکی برر  مولکولی انجام شد. چرخه

گرمرایش از   الرف( : باشرد رو مری  شامل مراحرل پریش   روش

K200=lT  تاK500=hT  درns4/0 ،)نگهداری در دمرای   ب

hT  به مدتns4/0 ،)در  5/0هرا ترا کررنش    کشش نمونره  پ

برا   سرازی آسوده ت(، S 1010  ×1-1با نرر کرنش  hTدمای 

سررمایش از   ث(، hTدر دمای  ns4/0به مدت  NVTهنگرد 

hT  تاlT  درns4/0، )  داشتن دما در ثابت نگهlT    بره مردت

ns2/0  بررررا اسررررتفاده از هنگررررردNVT ،)برررراربرداری و  چ

بره   lTدر  NPTآزادسازی تنش داخلی با استفاده از هنگررد  

 NPTصرورت  سازی بره آسوده  (و در نهایت  ns5/0مدت 

ی بازیرابی  عنروان مرحلره  )بره  ns8به مردت   hTدر  25انحرافی

تره  در نظرر گرف  fs1گام زمانی در کل فرایند برابر برا  شکل(. 

 شد.

منظور اعتبارسنجی کد نوشته شده، ابتردا مقرادیر تثبیرت و    به

محاسربه شرده و برا مقرادیر      ،بازیابی شکل برای پلیمر خال 

. ایرن مقرادیر بره    شرد به دست آمرده مقایسره   موجود تجربی 

و با داشتن مقرادیر مختلرف کررنش     2و  1های رابطهکمک 

5/0=𝜀𝑚 ،𝜀𝑢  و𝜀𝑝  نمررودار  (5)قابررل محاسرربه اسررت. شررکل

داری کرنش و دما برحسب زمان را برای یک سیکل حافظه

طور کره قربلاً ذکرر    دهد. هماننشان می PDLLAبرای مدل 
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 2، شماره 1401 تابستانمواد،  مهندسی در نوین فرآیندهای

جهتره،   ی سریکل ترمومکرانیکی ترک   شد؛ در اولین مرحلره 

. در ادامره  )الرف(  افزایش دما خواهد داشرت  K500 مدل تا 

، مرردل تررا )ب( NVTتحررت هنگرررد  سررازیآسررودهبعررد از 

و مجردداً تحرت   )پ( تحت کشش قرار گرفتره   %50کرنش 

. بعرد از سررد   رسرد )ت( بره آسرایش مری   همان هنگرد قبلی 

 Tlدر دمرای   NVT، مدل در ابتدا تحت هنگررد  )ث( کردن

. در پرذیرد )چ( مینجام و باربرداری ا) (  به آسایش رسیده

ی باربرداری، مدل اندکی تغییرر انردازه را تجربره    طی مرحله

در طری   zکند. با توجه به تغییر کرنش در راستای محور می

تروان درصرد   مری  (1) رابطره فرایند باربرداری و با استفاده از 

برای مدل ( محاسبه نمود. 1تثبیت شکل را در ابتدا )در نقطه 

به دست آمرد   46/0برابر با  𝜺𝒖مقدار (، PD-200پلیمر پایه )

 Rfبرررای  %92، مقرردار (1) رابطررهدر  آن بررا جررایگزینیکرره 

ی گرمایش مجردد  در ادامه با شروع مرحله .شودمحاسبه می

افرزایش   ،، مردل ) ( 26هیدرواسرتاتیک  NPT تحت شررایط 

 2ی )نقطره کند میرا تجربه  zطول اندکی در راستای محور 

هرا  این افرزایش طرول بره افرزایش تحررک زنجیرره       که (3تا 

 داشتن نمونه در دمرای با نگه ،شود. در نهایتنسبت داده می

K500  بعد از  انحرافیتحت شرایطns8 ، با استفاده از رابطه

شرود  حاصرل مری   PDLLAبرای مدل  %76بازیابی شکلی  2

 .[27] استنزدیک ( %81که به مقدار تجربی آن ))د( 

لاستیکی رر  –ای فرایند بازیابی شکل بر اساا انتقال شیشه

هرای  ای تمرام حرکرات سرگمنت   دهرد. در حالرت شیشره   می

است. انتقال به حالت لاستیکی، برا   زدهخشده و ی زیفر ،مریپل

افزایش فعالیت حرارتی همرراه بروده و چررخش حرول بانرد      

ادر هرا را قر  دهد. این حالت، زنجیرهها را افزایش میسگمنت

 هرا گرره که یک پیکربندی تعادلی بدون براز شردن    سازدیم

شرکل اصرلی    "27کویرل تصرادفی  "اختیار کننرد. پیکربنردی   

باشررد؛ زیرررا کرره از لحررای انتروپرری   مرری هررامولکولمرراکرو

حالرت را دارد. نقراط اتصرال عرضری فیزیکری       نیترر محتمل

های بین مولکولی، فراز  خوردگیی گرهوسیلهتشکیل شده به

ی شرکل  کنندهلاکتیک اسید بوده و تعیینشده در پلیتثبیت 

های تصادفی موجرود برین   اصلی است. از طرف دیگر کویل

پررذیر در  نقرراط اتصررال عرضرری فیزیکرری، فرراز بازگشررت     

ی شرکل انتقرالی هسرتند. در    کننرده لاکتیک بود و تعیرین پلی

هرای  لاستیکی منجر بره تبردیل کویرل    –ای واقع انتقال شیشه

شرود کره   های کشیده شده و بالعکس مری نجیرهتصادفی به ز

. [39]انتقال از شکل انتقالی به اصلی را در پی خواهد داشت 

 انگ و همکاران گزارش کردند که ایجراد نسربتی بهینره از    

هرای تصرادفی کره    پذیر )مثل کویرل فاز ثابت و فاز بازگشت

وزن مولکررولی انرردکی دارنررد( در ریزسرراختار پلیمررر کلیررد  

.  ایرن گرروه از   [39]باشرد  دستیابی به اثر حافظره شرکلی مری   

 محققین، تأثیر وزن مولکولی برر پارامترهرای حافظره شرکلی    

سررازی دینامیررک لاکتیررک اسررید را برره کمررک شرربیه-الپلرری

مورد بررسی قررار   PCFFکارگیری پتانسیل مولکولی و با به

ها همچنین تغییررات مورفولرو ی ایرن پلیمرر نیمره      دادند. آن

عنروان مکرانیزم   بلوری در یرک سریکل حافظره شرکلی را بره     

. [39]حاکم بر رفترار حافظره شرکلی پلیمرر گرزارش کردنرد       

های ساخته شرده توسرط   که نواحی بلوری در مدلجاییازآن

این محققین در نظر گرفته نشده اسرت لرذا نترایج حاصرل برا      

باشد. با در نظر گرفتن ایرن موضروع، در ایرن    خطا همراه می

لاکتیک اسید ساخته شد که پلیمری -الیدمطالعه، مدل پلی

کاملاً آمورف بوده و عدم وجود نواحی بلوری در آن منجر 

شود. همچنین تغییرات انتروپی به حذف خطاهای موجود می

مبنای مکانیزم حاکم بر رفتار حافظره شرکلی در نظرر گرفتره     

منظررور شررد. شررایان ذکررر اسررت کرره در پررژوهش حاضررر، برره

استفاده شرد.   CVFFها از پتانسیل کنش بین اتممحاسبه برهم

لاکتیک اسرید  سازگاری بیشتری با مدل پلی CVFFپتانسیل 

تواند نترایج  میافزار متریالز استدیو دارد و خته شده در نرمسا

 تری را به همراه داشته باشد.دقیق

میرررزان تثبیرررت و بازیرررابی شرررکل   (7)و  (6)هرررای شرررکل

هرای مولکرولی مختلرف را نشران     لاکتیک اسرید در وزن پلی

با توجه به نتایج به دست آمده، میزان بازیابی شکل  دهند.می

باشد. شرایان ذکرر اسرت    می %90برابر با  PD-100برای مدل 

کره بررا افرزایش وزن مولکررولی، درصررد تثبیرت شررکل برررای    

افرزایش   %4و  %2بره ترتیرب    PD-300و  PD-200هرای  مدل

توان پری  یابد. با مشاهده تغییرات پارامتر بازیابی شکل میمی

برد که این فاکتور، روند متفاوتی را نسبت بره تثبیرت شرکل    
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برای مردل   %81به عبارت دیگر، این مقدار از  ؛کنددنبال می

PD-100  های به ترتیب برای مدل %79و  %76بهPD-200  و

PD-300 داری سازی سریکل حافظره  در شبیه یابد.کاهش می

هررای  بررا وزن مولکررولی بررالاتر،  لاکتیررک اسررید، مرردلپلرری

های بلندتر و نقراط اتصرال عرضری فیزیکری بیشرتری      زنجیره

ن با افزایش وزن مولکولی، تثبیت شرکل پلیمرر   بنابرای؛ دارند

بیشتر خواهد شد. از طرف دیگر، هنگامی که وزن مولکولی 

هرای فعرال مولکرولی نسربت     یابد، سرگمنت پلیمر افزایش می

دهند کره  ها را به خود اختصاص میتری از کل زنجیرهپایین

 . [39]این امر کاهش بازیابی شکل را در پی خواهد داشت 

نشران   [27]در پژوهش اخیر انجام شرده توسرط نویسرندگان    

داده شد که هرچه انتروپی یک ساختار بیشتر باشد، تغییرات 

ای بره  تواند در پی انتقال از حالرت شیشره  انتروپی بیشتری می

حالت لاستیکی آن ایجاد شود. همچنرین مشرخ  شرد کره     

ل ازیابی شرک رزایش بر ره افر رروپی بیشتر، منجرر بر  رتغییرات انت

شود. با در نظر گرفتن این نکته که یک پلیمرر در حالرت   می

ترر و چگرالی برالاتری نسربت بره      کریستالی، ساختار مترراکم 

تروان نتیجره   اش دارد، از مطالب بیان شده میحالت آمورف

که پلیمر آمورف محدودیت حرکتی کمترر  گرفت ازآنجایی

ارد، و در نتیجه انتروپی بیشتری نسبت بره پلیمرر کریسرتالی د   

میزان بازیابی شکل پلیمر در حالت آمرورف بیشرتر خواهرد.    

توان استنباط نمود که افزایش وزن مولکولی پلیمرر،  پس می

کنرد کره ایرن امرر، متعاقبراً      میزان بلورینگی آن را بیشرتر مری  

 کاهش میزان بازیابی شکل را در پی خواهد داشت.

 

 
 مجدد دهی حرارت یمرحله به مربوط (2) شماره شکل، تثبیت و باربرداری یمرحله به مربوط (1) شماره. اسید لاکتیکپلی ترمومکانیکی چرخه(: 5) شکل

 .  دهدمی نشان را شکل بازیابی یمرحله آغاز (3) شماره و

 

 
(: روند تغییرات درصد تثبیت شکل با افزایش وزن مولکولی 6)شکل 

 آزمون(. 5)میانگین و انحراف معیار حاصل از  اسیدلاکتیک پلی

 
(: روند تغییرات درصد بازیابی شکل با افزایش وزن مولکولی 7)شکل 

 آزمون(. 5لاکتیک اسید )میانگین و انحراف معیار حاصل از پلی
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 گیرینتیجه -6
لاکتیک اسرید آمرورف   در این مطالعه، اثر حافظه شکلی پلی

تحت کشش تک جهتره مرورد بررسری قررار گرفرت. بردین       

افرزار متریرالز اسرتودیو    های پلیمری به کمک نرممنظور مدل

افزار لمپس انجام ها با استفاده از نرمسازیساخته شده و شبیه

 هرای پلیمرری سراخته شرده،    سنجی مدلمنظور صحتشد. به

ای و خرواص مکرانیکی آن مرورد بررسری     دمای انتقال شیشه

قرار گرفت. در ادامه، رفتار حافظه شکلی پلیمرر، بره کمرک    

پارامترهای تثبیرت و بازیرابی شرکل محاسربه گردیرد. نترایج       

 حاصل از این تحقیق در زیر لیست شده است: 

    افزایش وزن مولکولی پلیمر منجر به تغییر دمرای انتقرال

بررای   K 325که مقدار آن از طوریود؛ بهشای میشیشه

برررای  K 333و  K 331برره ترتیررب برره   PD-100مرردل 

 یابد.افزایش می PD-300و  PD-200های مدل

  در واقع، ازدیاد وزن مولکولی با افزایش فاز تثبیت شده

کند کره  ها را محدود میدر پلیمر، حرکت نسبی زنجیره

ر را در پی خواهد ای بالاتاین موضوع دمای انتقال شیشه

 داشت.

  وزن مولکررولی تررأثیر برره سررزایی بررر پارامترهررای حافظرره

 گذارد.شکلی می

     برررخلاف پررارامتر تثبیررت شررکل کرره بررا افررزایش وزن

یابد، پارامتر بازیرابی شرکل بره علرت     مولکولی بهبود می

پرذیر کراهش   افزایش نسبت فاز ثابرت بره فراز بازگشرت    

 یابد.می

      مولکرولی، میرزان بازیرابی    برا دو و سره برابرر شردن وزن

افزایش و میزان بازیرابی شرکل    %4و  %2شکل به ترتیب 

 یابد.کاهش می %11و  5%

 شود.بازیابی شکل از تغییرات انتروپی ناشی می 

سازی دینامیک مولکرولی انجرام شرده در ایرن مطالعره،      یهشب

بینری خرواص حافظره شرکلی     یشپر ابزار بسیار مناسبی بررای  

خواهد بود. در این راستا، تأثیر تغییررات   دارپلیمرهای حافظه

نرر کرنش و افزودن نانوفیلر به زمینه پلیمری بر پارامترهرای  

هررای ارزشررمندی برررای توانررد موضرروعحافظرره شررکلی مرری

 مطالعات آتی باشد.

 تقدیر و تشکر -7
از پژوهشررگران و فنرراوران  تیرراز صررندوق حما یسررندگاننو

 یپرژوهش قردردان   نیاز ا یمال تی( بابت حماINSFکشور )

 (98003194شماره گرنت: کنند )یم
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