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 تحت بارگذاری محوری  بدون چروکبررسی رفتار مکانیکی نانو لوله فسفرین 

 2ه، علیرضا ستود 1هومن اسفندياری
(18/02/1396، تاريخ پذيرش: 124-117، ش.ص 15/11/1395)تاريخ دريافت:  

 چکیده
، به دلیل داشتن خواص مکانیکی، حرارتی و الکترونی مناسب بسیار مورد های کربنیمانند نانو لوله فسفرين یهانانولوله ا،اخیر     

در اين  ها از اهمیت بسیاری برخوردار است. بنابرايننیکی و خواص موادی اين نانو سازهی رفتار مکابررساند.  توجه قرار گرفته

شده و اثرات پارامترهای هندسی بر شبیه سازی رفتار کششی و کمانشی نانو لوله فسفرين به روش دينامیک مولکولی ابتدا  ،پژوهش

استحکام کششی و فشاری نانو لوله گزارش شده ررسی فوق و تايید نتايج، روی رفتار مکانیکی ماده مطالعه گرديده است. پس از ب

دهنده  است. بررسی اثر قطر بر روی رفتار کششی و همچنین تاثیر ضريب منظری بر روی رفتار کمانشی نانو لوله فسفرين، نشان

به عنوان باشد. در مرحله بعد،  ی میافزايش استحکام کششی ماده با افزايش قطر و کاهش استحکام فشاری با افزايش نسبت منظر

دهد  نتايج نشان میرفتار کششی و فشاری نانو لوله فسفرين مسطح ارزيابی شده است. اثر نقص بر روی در اين زمینه، اولین تحقیق 

ه دهد. همچنین مشاهد کاهش می ایبه صورت قابل ملاحظهکه وجود نقص در نانو لوله فسفرين استحکام کششی و کمانشی را 

تنها يک اتم،  حذفطوری که با ه باشد ب تر می شود که رفتار کمانشی اين ماده به وجود نقص نسبت به رفتار کششی حساس می

درصد افت  3/4درصد نقص در ساختار اين ماده، استحکام کششی آن  2درصد و با وجود تنها  5/13استحکام فشاری اين ماده تا 

  کند.  پیدا می

 

 دينامیک مولکولی.اثرات نقص، کششی و کمانشی، رفتار ، بدون چروک انو لوله فسفريننهای‌کلیدی:‌‌واژه
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 پیشگفتار
مواد دو بعدی به دلیل داشتن خواص منحصر به فرد، در     

از . ]1-5[اند های اخیر بسیار مورد توجه قرار گرفته سال

ای توان به گرافن اشاره کرد که دار اولین مواد دو بعدی می

 3. فسفرين]5,2[خواص مکانیکی و حرارتی مناسبی است

باشد که به دلیل  يکی از مواد دو بعدی نیمه رسانا می

داشتن خواص الکترونی بسیار جالب در ساخت 

های خورشیدی و  ترانزيستورها، سنسورهای گازی، سلول

تغییر شکل در ساختار  .]6-9[ها کاربرد فراوان دارد باتری

دی يکی از عواملی است که بر روی خواص اتمی مواد دو بع

در سال  ،]10[فی و يانگفیزيکی اين مواد تاثیر گذار است. 

به مطالعه اثرات کرنش بر روی خواص الکترونی نانو  2014

ها نشان داد که صفحه فسفرين پرداختند. نتايج تحقیق آن

الکترونی با افزايش کرنش در نانو صفحه فسفرين، خواص 

 2015در سال  ،]11[و همکاران کند. وانگ میآن افت پیدا 

به بررسی اثرات کمانش بر روی خواص الکترونی نانو صفحه 

فسفرين پرداختند. نتايج اين تحقیق نشان داد که با ايجاد 

کمانش در نانو صفحه فسفرين، خواص الکترونی آن افت 

دهد که مطالعه بر  نتايج اين تحقیقات نشان میکند.  پیدا می

وی کند.  اص مکانیکی ماده فسفرين اهمیت پیدا میروی خو

با مطالعه بر روی خواص  2014در سال  ]12[و همکاران

مکانیکی نانو صفحه فسفرين به اين نتیجه رسیدند که اين 

يکی از عوامل  ،ماده دارای انعطاف پذيری بالايی است. دما

د دو بعدی تاثیر مهمی است که بر روی خواص فیزيکی موا

با بررسی اثرات دما  ،]14,13[و همکاران ارد. دانگزيادی د

بر روی خواص مکانیکی نانو صفحه فسفرين به اين نتیجه 

رسیدند که با افزايش دما، خواص مکانیکی اين ماده افت 

کند. يکی از مشکلات ماده فسفرين اين است که در  پیدا می

 ]15[مجاورت با هوا، ناپايدار است. از اين رو کان و همکاران

نانو لوله فسفرين با به بررسی رفتار کمانشی  2016در سال 

پوشش کربن پرداختند. نتايج اين تحقیق نشان داد که با 

قرار دادن نانو لوله فسفرين در درون نانو لوله کربن، 

فنگ و کند.  استحکام فشاری اين ماده افزايش پیدا می

به بررسی رفتار کششی و  2016در سال  ]16[همکاران

                                                           
3
- Phosphorene  

نشی نانو لوله فسفرين پرداختند. نتايج نشان داد که نانو کما

و کمانشی استحکام کششی  4لوله فسفرين در جهت آرمچیر

بهتری دارد. يکی از عوامل ديگر که بر روی خواص 

مکانیکی، حرارتی و الکترونی مواد دو بعدی تاثیر گذار است، 

اد باشد. تولید مواد در ابع وجود نقص در اين گونه مواد می

میکرو و نانو به صورت بدون نقص تقريبا غیر ممکن است و 

تواند ظاهر  های متنوعی از نقص در ساختار مواد می گونه

به بررسی اثر نقص  2016در سال  ]17[شود. ژن و همکاران

کششی نانو صفحه فسفرين پرداختند. در بر روی رفتار 

م نتايج اين تحقیق مشاهده شد که با افزايش نقص، استحکا

بايد به اين  کند. کششی نانو صفحه فسفرين کاهش پیدا می

وجود هها ب ها از نانو صفحه نکته اشاره کرد که نانو لوله

ها را مواد  آيند و به همین علت متداول است که نانو لوله می

 کنند.  دو بعدی خطاب 

کنون تحقیق تا دهد، بررسی تحقیقات موجود نشان می    

انیکی نانو لوله فسفرين با وجود خاصی بر روی خواص مک

نقص انجام نشده است. از اين رو در اين پژوهش به بررسی 

اثر نقص بر روی رفتار کششی و کمانشی نانو لوله فسفرين 

شبیه سازی در اين تحقیق به روش پرداخته شده است. 

است. دينامیک مولکولی يک  انجام شده 5دينامیک مولکولی

ها با  که در شبیه سازی سیستمباشد  نی دقیق مییروش تع

 ابعاد نانو بسیار متداول است. 

 

 مولکولی دینامیک سازی شبیه

يکی از اعضای غیر فلزی چند ظرفیتی گروه  ،فسفر    

باشد. فسفر سفید، قرمز و سیاه سه آلوتروپ  نیتروژن می

مهم اين عنصر هستند. فسفر سیاه از حرارت دادن فسفر 

آيد. از نگاه ترمودينامیکی،  ست میدهسفید زير فشار بالا ب

فسفر سیاه شکل پايدار فسفر در دمای اتاق است. فسفر 

يک ماده دو  ،سیاه تک لايه را فسفرين گويند. فسفرين

 245/0باشد که طول پیوند اتمی آن  بعدی نیمه رسانا می

ای شش ضلعی شبیه  ساختار شبکه ،نانو متر است. فسفرين

لوله فسفرين را در جهت  نانو 1به کربن دارد. شکل 

                                                           
4
- armchair 

5
- Molecular Dynamics 
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های ماده فسفرين  دهد. در اين شکل اتم نشان می 6زيگزاگ

اند که هر اتم با سه اتم ديگر دارای پیوند  مسطح فرض شده

يک روش تعینی است.  ،دينامیک مولکولی کوالانسی است.

توان  به اين مفهوم که حالت سیستم در هر زمان آتی را می

کرد. در اين روش با اعمال بینی  از حالت فعلی آن پیش

 به های اتمی  ای از موقعیت معادلات حرکت نیوتن، مجموعه

سازی به روش  آيد. در يک شبیه درپی بدست می صورت پی

دينامیک مولکولی، رفتار دينامیکی واقعی سیستم محاسبه 

توان در يک بازه زمانی  شود که با استفاده از آن می می

کرد. در اين روش فرض خاص، خواص سیستم را محاسبه 

شود که انرژی کل موجود در هر مجموعه اتمی به شرط  می

ماند. اين  که تغییری از خارج بر آن وارد نشود، ثابت میآن

انرژی شامل دو بخش کلی پتانسیل و جنبشی است. با 

ها انرژی پتانسیل تابع  فرض ثابت بودن جرم مولکول

ها  اتم موقعیت و انرژی جنبشی تابع اندازه حرکت

هايی که با  توان گفت، روش . به طور کلی می]18[است

های  های بین اتمی سروکار دارند، به عنوان روش پتانسیل

شوند. در اين روش از حرکت  دينامیک مولکولی شناخته می

اساس م صرفا برشود و انرژی سیست ها صرف نظر می الکترون

یاری از آيد. اين روش در بس دست میهها ب مکان هسته اتم

  موارد رفتار سیستم را با دقت روش مکانیک کوانتومی شبیه

ها برای شبیه  يکی از بهترين روش ،کند. بنابراين سازی می

ها با تعداد اتم بالا روش دينامیک مولکولی  سازی سیستم

ها بر اساس نیروی مبادله  است. در اين روش حرکت اتم

رد شده به هر اتم آيد. نیروهای وا دست میهها بشده بین آن

در يک سیستم اتمی، به تابع پتانسیل آن سیستم بستگی 

کند،  ای توصیف می ذره Nدارد. تابع پتانسیل يک سیستم 

ها وابسته  چگونه انرژی پتانسیل اين سیستم به مکان اتم

های  های وارد شده به هر ذره در شبیه سازی است. نیرو

 آيند. دست میهب  1دينامیک مولکولی از رابطه 
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6
- zigzag 

ها  فاصله بین اتم rتابع پتانسیل سیستم و  Uدر اين رابطه  

که از رابطه بالا مشخص است، تابع  گونهباشد. همان می

ها وابسته است. با  پتانسیل يک سیستم به فاصله بین اتم

ها،  صله بین اتممشتق گرفتن از تابع پتانسیل نسبت به فا

 آيد. دست میهنیروی وارد شده به هراتم ب

     و تابع پتانسیل 7در اين پژوهش از نرم افزار لمپس    

S-W  برای شبیه سازی سیستم استفاده شده است. برای

کار گرفته شده است. هب 8هر سه جهت، شرايط مرزی متناوب

ه و ضخامت ماد fs 5/0، گام زمانی  T=0 Kدمای سیستم 

نانو متر لحاظ شده است. در اين پژوهش  524/0فسفرين 

رفتار کششی و کمانشی نانو لوله فسفرين در جهت زيگزاگ 

 مورد بررسی قرار گرفته است. 

 

 نتایج و بحث

 کشش

( را نشان 0,20، رفتار کششی نانو لوله فسفرين )2شکل     

دهد. در اين شکل نتیجه حاصل از پژوهش فنگ و  می

با نتیجه حاصل از اين تحقیق جهت اعتبار  ]16[همکاران

سنجی، مقايسه شده است. تنش نهايی کششی در پژوهش 

 GPa 2/3و در اين تحقیق  GPa 206/3فنگ و همکاران 

دست آمده است. کرنش نهايی شکست برای هر دو هب

 دست آمده است. هب 3/0پژوهش  

 که از شکل مشخص است رفتار ماده فسفرينگونه همان    

باشد. ناحیه الاستیک خطی برای  الاستیک غیر خطی می

کرنش خیلی -باشد و نمودار تنش اين ماده بسیار کوچک می

 شود.  سريع وارد ناحیه الاستیک غیر خطی می

، اثرات نقص بر روی رفتار کششی نانو لوله 3در شکل    

که از گونه (  نشان داده شده است. همان0,20فسفرين )

با افزايش درصد نقص، استحکام نهايی شکل مشخص است، 

درصد کاهش پیدا کرده است. وجود نقص بر  3/4کششی 

روی کرنش نهايی کششی تاثیر چندانی نداشته است. با 

                                                           
7
 -Lammps 

8
- Periodic Boundary Condition 
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درصد  4/0درصد نقص، کرنش نهايی کششی تنها  2وجود 

 افت پیدا کرده است.

های  میزان افت تنش نهايی کششی را در نقص  1جدول     

دهد. میمختلف نشان 

 
‌نانو‌لوله‌فسفرین‌بدون‌چروک‌زیگزاگ‌در‌دو‌نمای‌طولی‌و‌عرضی‌-1شکل‌

 

‌
(0,20رفتار‌کششی‌نانو‌لوله‌فسفرین‌)‌-2شکل‌

  

‌
(0,20اثر‌نقص‌بر‌روی‌رفتار‌کششی‌نانو‌لوله‌فسفرین)‌-3شکل‌
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‌های‌مختلف‌میزان‌افت‌تنش‌در‌رفتار‌کششی‌نانو‌لوله‌فسفرین‌در‌نقص‌-1جدول  

‌میزان افت استحکام نهايی کششی)درصد( (GPa) استحکام نهايی کششی‌

 0 ‌219/3بدون‌نقص

 4/1 ‌174/3درصد‌نقص1

 3/4 ‌08/3درصد‌نقص2

 5/14 ‌746/2درصد‌نقص4

 19 ‌6/2درصد‌نقص5

‌

   

، رفتار کششی نانو لوله فسفرين را در قطرهای 4شکل      

مشخص است،  که از شکل گونه دهد. همان مختلف نشان می

با افزايش قطر نانو لوله، تنش و کرنش نهايی کششی 

نانو متر قطر نانو لوله،  8/0کنند. با افزايش  افزايش پیدا می

 17کرنش نهايی  درصد و  22استحکام نهايی کششی 

نانو متر قطر  4/0درصد افزايش خواهند داشت. با افزايش 

درصد و کرنش نهايی  15نانو لوله، استحکام نهايی کششی 

از طور که  اند. همان درصد افزايش پیدا کرده 17کششی 

نتايج مشخص است، قطر نانو لوله و نقص تاثیر زيادی بر 

  روی رفتار کششی دارند.

‌

‌

 کمانش

  
( با 0,21کمانشی نانو لوله فسفرين ) رفتار 2جدول شماره 

کند. در اين جدول نتايج  را بیان می 8( L/dضريب منظری)

با نتايج حاصل از  ]15[حاصل از پژوهش کان و همکاران 

اين پژوهش، جهت اعتبار سنجی، مقايسه شده است. 
‌

اثرات نقص بر روی رفتار کمانشی نانو لوله   5شکل     

دهد. وجود نقص، تنش و  ی( را نشان م0,21فسفرين )

دهد. رفتار کمانشی  کرنش نهايی فشاری را کاهش می

نانولوله فسفرين به وجود نقص بسیار حساس است. با نبود 

درصد و کرنش  5/13تنها يک اتم، تنش نهايی فشاری 

 درصد کاهش پیدا کرده است. 5/10نهايی فشاری 

  

 

‌
‌فسفرین‌روی‌رفتار‌کششی‌نانو‌لولهاثر‌قطر‌بر‌‌-4شکل
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يا همان نسبت طول به قطر، يکی از  نسبت منظری     

عواملی است که روی رفتار کمانشی نانو لوله تاثیر زيادی 

 رفتار کمانشی نانو لوله فسفرين را در دو ضريب 6دارد. شکل 

که از شکل گونه دهد. همان منظری متفاوت نشان می

مشخص است، با افزايش ضريب منظری، تنش و کرنش 

کنند. برای ضريب منظری  نهايی فشاری افت پیدا می

6L/d=  تنش نهايی فشاریGPa 39/2  و کرنش نهايی

تنش  =8L/dباشد. همچنین برای ضريب منظری  می 05/0

حاصل  038/0و کرنش نهايی  GPa 63/1نهايی فشاری 

ای  شده است. از آنجا که ماده فسفرين در مقايسه با ماده

است، استحکام فشاری آن در مثل کربن، نسبتا ضعیف 

 کند.  نظری بالا بسیار افت پیدا میهای م نسبت

 

 

 

 خواص‌کمانشی‌نانو‌لوله‌فسفرین‌‌-2جدول 

‌

 کرنش نهايی فشاری (GPaتنش نهايی فشاری) 

 04/0 61/1 ]15[کان و همکاران  

 038/0 64/1 تحقیق حاضر

 

 

 

‌
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‌
‌ی‌رفتار‌کمانشی‌نانو‌لوله‌فسفرینتاثیر‌ضریب‌منظری‌بر‌رو‌-6شکل

 

 گیری نتیجه
در ادامه نتايج مهم استخراج شده در اين مقاله گزارش     

 شده است.

  نقص در نانو لوله فسفرين، استحکام کششی و

 دهد. کاهش میکمانشی را به شدت 

 و لوله اثر نقص بر روی کرنش نهايی کششی نان

 فسفرين بسیار ناچیز است.

  رفتار کمانشی نانو لوله فسفرين به وجود نقص

بسیار حساس است. با نقص تنها يک اتم، تنش و 

کرنش نهايی فشاری، به شدت کاهش پیدا 

 کنند. می

  با افزايش قطر نانو لوله، استحکام نهايی کششی

 کند. افزايش پیدا می

 نو لوله ضريب منظری بر روی رفتار کمانشی نا

 گیری دارد. با افزايش ضريب  فسفرين تاثیر چشم

 

 

 

منظری، تنش نهايی فشاری به شدت کاهش پیدا 

 کند.  می

که از نتايج مشخص است، رفتار گونه همان ،در انتها    

لوله فسفرين علی رغم خواص مکانیکی مکانیکی نانو 

. باشدمیبه وجود نقص بسیار حساس بسیار مناسب، 

کار گرفته ههايی ب اين گونه مواد بايد روشدر تولید 

ها به حداقل برسد. مخصوصا برای شود که نقص در آن

چون  ؛زمانی که قرار است اين مواد تحت فشار باشند

تاثیر زيادی بر روی  ،تواند تنها يک اتم می عدم وجود

 ها داشته باشد.آنو پايداری  رفتار کمانشی
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