
 برای ارجاع به این مقاله از عبارت ذیل استفاده نمایید:
Please cite this article using:  

Farshid Aghadavoudi, Hossein Golestanian, Investigation of the Effect of Atomic Structure Defects on the Thermal Expansion Coefficient of Zigzag and Armchair 

Carbon Nanotubes Using Molecular Dynamics Method, New Process in Material Engineering, 2022, 16(2), 65-74. 
 

 

 

 74-65ص. (، ص61)شماره پیاپی  1401 تابستان  – دوم شماره  – شانزدهم مواد، سال مهندسی در نوین فرآیندهای

 

 فصلنامه علمی پژوهشی

 مواد مهندسی در نوین فرآیندهای
ma.iaumajlesi.ac.ir 

 

 ولکولیم دینامیک روش به آرمچیر و زیگزاگ کربنی نانولوله حرارتی انبساط ضریب بر اتمی ساختار عیوب اثر بررسی
 

 2گلستانیان حسین ،*1 آقاداودی فرشید 
 

 .ایران شهر،واحد خمینی شهر، خمینی اسلامی، آزاد دانشگاه مكانیک، گروه استادیار، -1
 ایران. شهرکرد، شهرکرد، دانشگاه مهندسی، فنی دانشكده استاد، -2
* davoodi@iaukhsh.ac.ir 
 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 16/09/1400دریافت: 
 26/11/1400پذیرش: 

های کربنی از جمله ضریب وابسته است. تعیین دقیق خواص نانولولهاتمی ساختار های کربنی به اندازه و نانولولهو فیزیکی خواص مکانیکی 

در این مطالعه از روش دینامیک های آزمایشگاهی به لحاظ عملی با مشکلاتی توأم است. های روشانبساط گرمایی به دلیل محدودیت

 ساختار آرمچیر و زیگزاگوت و اارای قطر متفهای نانولوله کربنی که دنمونهاز تعدادی ضریب انبساط حرارتی در مولکولی برای بررسی 

خواص ضریب انبساط حرارتی و والس و جای خالی بر  -اتمی شامل عیب استونساختار استفاده شده است. همچنین اثر عیوب  ،هستند

بوده است.  COMPASSسازی تابع پتانسیل مورد استفاده در شبیهنانولوله کربنی مورد بررسی قرار گرفته است.  یالاستیک مکانیکی طول

دهد که اندازه و نوع ساختار نانولوله کربنی بر مقدار ضریب انبساط حرارتی مؤثر است. ضریب انبساط حرارتی نشان میآمده دستنتایج به

× K-1 کلوین برابر با 800( در دمای 7و  7برای نانولوله کربنی ) ت محاسبه شده است که تطبیق خوبی با نتایج مطالعا 10−66.34

دهد که وجود عیوب ساختار اتمی عیب جای خالی بازسازی نشده، در دهد. نتایج حاصل نشان میآزمایشگاهی در سایر مطالعات نشان می

بوده است. عیب جای  %65( برابر با 7و  0بیشتر موارد باعث افزایش ضریب انبساط حرارتی شده است که این افزایش در نانولوله کربنی )

الاستیک نیز در نمونه مورد دهد خواص نتایج نشان میوالس در تغییرات ضریب انبساط حرارتی مؤثر است.  -عیب استونخالی بیشتر از 

 .شده استتضعیف نسبت به نمونه بدون عیب  %22بررسی در اثر وجود عیب جای خالی در راستای طولی به اندازه 
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Abstract  Article Information 
The mechanical and physical properties of carbon nanotubes depend on their size and 

atomic structure. Accurate determination of the properties of carbon nanotubes, 

including the coefficient of thermal expansion, has many practical problems due to the 

limitations of laboratory methods. In this study, molecular dynamics method has been 

used to investigate and extract the properties of thermal expansion coefficient in a 

number of samples of carbon nanotubes that have different diameters and armchair and 

zigzag structures. In this study, the effect of atomic structure defects including Stone–

Wales and vacancy defects on the coefficient of thermal expansion and longitudinal 

elastic mechanical properties of carbon nanotubes have been investigated. The 

potential function used in COMPASS simulation. Based on the obtained results, the 

coefficient of thermal expansion for CNT (7,7) at a temperature of 800 K is calculated 

at about 6.34× 10−6 K−1, which shows a good agreement with the results of laboratory 

studies. Also, the presence of defects in the atomic structure, including the defect of the 

non-reconstructed vacancy, in most cases has increased the coefficient of thermal 

expansion, which has been equal to 65% in CNT (0, 7). The vacancy defect is more 

effective than the Stone-Walsh defect in changing the coefficient of thermal expansion. 

The results show that the elastic properties of the CNT case study are also weakened 

by 22% due to the defect of the vacancy in the longitudinal direction. 
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 مقدمه -1
ای از موواد  با کشف نانولوله کربنی در دهه نوود دسوته ویو ه   

هوای فراوانوی را بوه لحواظ     مهندسی معرفی شدند که وی گی

-1]خواص مکانیکی، حرارتی، الکتریکوی و نووری داشوتند    

های مختلوف علووم و مهندسوی موورد     . این مواد در بخش[5

های مبتنی بر ساخت نانو کامپوزیت .[6]اند توجه قرار گرفته

کننده نانولوله کربنی و گورافن یکوی از مووارد موورد     تقویت

هووای . اسووتفاده از نانولولووه[8-7]توجووه محققووان بوووده اسووت 

کربنی برای ساخت تجهیوزات نانوالکترونیوک موورد توجوه     

است. معمولاً این مواد در تجهیوزات الکترونیوک تحوت اثور     

هووا و گیرنوود و انبسوواط حرارتووی آن دماهووای بووالا قوورار مووی 

هوای الکترونیوک   های ناشی از آن بر عملکورد دسوتگاه  تنش

بینوی خوواص حرارتوی    . بنابراین پویش [10-9]اثرگذار است 

مانند ضریب انبساط حرارتوی نقوش مهموی در طراحوی ایون      

 تجهیزات دارد. 

فاده از پوذیری اسوت  به دلیل مواردی مانند هزینه و عدم امکان

های آزمایشگاهی، برای تحلیل ساختارهای نانو برخوی  روش

های عددی مانند دینامیک مولکوولی بورای   محققان از روش

طوور  . بوه [13-11]انود  سازی این ساختارها استفاده کردهمدل

های عملی و آزمایشگاهی، امروزه خاص به دلیل محدودیت

هوای  نتایج اندکی در زمینه مطالعه خواص حرارتوی نانولولوه  

فوورد ایوون کربنووی وجووود دارد. بووه دلیوول سوواختار منح ووربه  

کوایرالیتی و توک   ها و تنوع سواختار اتموی بوه دلیول     نانولوله

گیوری  خوواص انودازه   ،هاجداره یا چند جداره بودن نانولوله

شووده و محاسووبه بوورای ایوون مووواد پراکنوودگی زیووادی دارد.   

همچنین وجود عیوب ساختار اتموی و تنووع عیووب و عودم     

صورت عملی باعث شده اسوت  امکان ایجاد ساختار کامل به

از  ای از نتوووایج را حاصووولکوووه محققوووان دامنوووه گسوووترده 

سوازی گوزارش کننود.    های آزمایشگاهی یا شبیهگیریاندازه

سوونجی رامووان بوورای تشووخی  برخووی پ وهشووگران از طیووف

های کربنوی  ساختار اتمی و تخمین بعضی از خواص نانولوله

از  1وگوا و همکواران   -اسوپینوزا  [.14-15انود ] اسوتفاده کورده  

بینوی ضوریب انبسواط    نگواری راموان بورای پویش    روش طیف

. [14]های کربنی تک جداره استفاده کردندتی نانولولهحرار

ها اثر دما بر ضریب انبساط حجمی نانولوله کربنوی توک   آن

2.7ه را بررسی کردند و این ضریب را در محدوده جدار ×

10−6K−1   4.7و × 10−6K−1   در محووویو هووووا گوووزارش

بووا اسووتفاده از روش پووراش    2کردنوود.  مووانیوا و همکوواران  

پرتوایکس ضریب انبساط حرارتوی خطوی را بورای نانولولوه     

1.5−صورت تک جداره به ± 2 × 10−6K−1 گیری اندازه

نیز با استفاده از دیلاتومتر حساس  3کردند. دالبین و همکاران

های کربنی در مقدار ضریب انبساط حرارتی را برای نانولوله

. طبق نتایج ارائه [16]گیری کردند دماهای بسیار پایین اندازه

شده در این تحقیق ضریب انبساط گرموایی در دموای بسویار    

پایین ممکن است مقدار منفی داشته باشود. مقوادیر گوزارش    

ی شده در این تحقیق برای ضوریب انبسواط گرموایی در دموا    

1کلوین برابر با  100 × 10−5K−1  .است 

بسوویاری از محققووان از بوورای محاسووبه خووواص حرارتووی و    

سووازی و محاسووباتی بوورای هووای شووبیهمکووانیکی مووواد روش

کار و . راراوی[18-17]اند بینی این خواص استفاده کردهپیش

بووه کمووک روش دینامیووک مولکووولی و نتووایج  4همکووارانش

سنجی رامان مقودار ضوریب انبسواط حرارتوی نانولولوه      طیف

هوا  کربنی را در جهت شعاعی محاسبه کردند. در محاسبه آن

( موردمطالعووه قوورار گرفتووه 10,10( و )5,5نانولولووه کربنووی )

روشی برای محاسبه ضریب  5. جیانگ و همکاران[19]است 

انبساط حرارتی نانولوله کربنی به کمک روابو تحلیلی برای 

آموده  دسوت . طبوق نتوایج بوه   [20]ی ارائوه کردنود   ساختار اتم

ضریب در دماهوای پوایین منفوی اسوت و در دموای بوالاتر از       

شود. طبق نتایج ارائه شده با افزایش قطر دمای اتاق مثبت می

ضریب انبساط حرارتی  ،کلوین 400نانولوله کربنی در دمای 

 یابد و ممکن است منفی شود. تدریج کاهش میبه

دهد که به دلیول تنووع سواختار    مرور تحقیقات قبلی نشان می

نتوایج متنووعی بورای ضوریب انبسواط       ،اتمی نانولوله کربنوی 

حرارتی گزارش شده است و برخی از این نتایج مطوابقتی بوا   

نتایج قبلی ندارد. در برخی موارد ممکن است مثبت یا منفوی  

-14]بودن ضریب انبساط حرارتی موردبحث و چالش باشد 

. از سوی دیگر بر اساس اطلاعوات موجوود نویسوندگان    [21

هنوز تحقیق جامعی با هدف بررسوی اثورات عیووب سواختار     
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اتمی بر ضریب انبساط حرارتی نانولوله کربنوی انجوام نشوده    

اسووت. بووه دلایوول عملووی بررسووی اثوورات عیوووب بوور خووواص 

ی کوه  یهوا تی بسیار مشکل است. با توجه به محودودیت حرار

هوای عوددی   ها مانند روشذکر شد لازم است از سایر روش

هوای  برای محاسبه برخی خواص فیزیکی و مکانیکی نانولوله

کربنی استفاده کورد. در ایون مقالوه هودف آن اسوت کوه بوه        

کمک روش دینامیوک مولکوولی ضوریب انبسواط حرارتوی      

لووه کربنووی بوودون عیووب و دارای عیووب  حجمووی بوورای نانولو

محاسبه شده و اثر این عیووب در قطرهوا و کوایرالیتی موورد     

 بررسی قرار گرفته است. 

 

 انجام تحقیق مواد و روش -2

 ساختار اتمی و عیوب نانولوله کربنی -2-1
های کربن هستند کوه  های کربنی نوعی از آلوترتوپنانولوله

های ای شکل و با قطر نانو هستند. نانولولهدارای ساختار لوله

کربنی دارای دو ساختار تک جداره و چنود جوداره هسوتند.    

هوای  یا بدون عیوب اتو    آلایدهساختار اتمی نانولوله کربنی 

با ه  پیوند دارند و هر ات  کربن با سه ات   sp2کربن با پیوند 

وند دارد. نمونه پیونودهای اتموی در سواختار    کربن همسایه پی

( نشوان داده شوده اسوت.    1شکل )نانولوله کربنی در  آلایده

های کربنوی بوا توجوه بوه سواختار اتموی خوود دارای        نانولوله

قطرهووای متفوواوت هسووتند کووه ایوون قطوور بوور اسوواس آرایووش 

طووورکلی دو نوووع آرایووش هووای کووربن متغیوور اسووت. بووهاتوو 

ی ساختارهای اتموی نانولولوه کربنوی    زیگزاگ و آرمچیر برا

شود. برای معرفی ساختار نانولوله کربنی از در نظر گرفته می

( n,mشود کوه بوا تغییور اعوداد )    ( استفاده میn,mزوج عدد )

شوود.  نانولوله کربنی با قطرها و کایرالیتی متفاوت ایجاد موی 

و  6( مساوی باشود سواختار آرمچیور   n,mاگر مقدار دو عدد )

 شود.صفر باشد ساختار زیگزاگ نامیده می mاگر عدد 

پس از معرفی نانولوله کربنی در دهه نود میلادی تعودادی از  

محققان بر اساس نتایج آزمایشگاهی به این نتیجه رسیدند که 

ی وجوود  کربنو امکان وجود عیوب ساختار اتمی در نانولولوه  

ی دارد و برخی پ وهشگران عودم دسوتیابی بوه خوواص بوالا     

 رغوو بووهمکووانیکی، حرارتووی و الکتریکووی در ایوون موواده     

. [23-22]دهند یمهای قبلی را به این عیوب نسبت بینییشپ

لازم به ذکر است که بسویاری از محققوان انتظوار داشوتند بوا      

ای کوه از نانولولوه کربنوی معرفوی شود      یهاولص توجه به خوا

برابر فوولاد یوا اسوتحکام توا      7مانند )مدول الاستیسیته تا حد 

برابور فووولاد( بوا اسووتفاده از ایوون مواده در موووادی ماننوود     100

ها به خواص مکانیکی یا حرارتی وی ه دست یابند یتکامپوز

ده اسوت  ها این انتظار برآورده نشینهزمولی تاکنون در بسیار 

و بسیاری از ایون محققوان بخشوی از ایون عودم تحقوق را بوه        

. [24]دهنود  های کربنی ربو موی عیوب ساختار اتمی نانولوله

با توجه به اینکه مطالعه اثرات این عیوب بر خواص مکانیکی 

هوای آزمایشوگاهی بسویار    و حرارتی نانولوله کربنی به روش

سوازی بوه   های مدلمشکل است تعدادی از محققان از روش

 اند. مطالعه میزان این اثرات پرداخته

 

 
 )الف(

 
 )ب(

و  CNT(7,7)الف:  نیوولوله کربوانوارهای نوه ساختو(: نمون1شکل )

 CNT(7,0) ب:

 

های کربنی شناسوایی  ترین عیوبی که در ساختار نانولولهمه 

. [25]هسوتند   8والوس  -و اسوتون  7اند عیوب جای خوالی شده

ترین عیوب سواختارهای کریسوتالی   عیب جای خالی مرسوم

ز ساختار ماده حذف است که در این عیب یک یا چند ات  ا

شوود.  شود. این عیب معمولاً در زمان سنتز ماده ایجاد میمی

 ینووترون بوا انور     ای ونیالکترون، وجود  مانند ییدادهایور
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 ایو خود خوارج کورده    یات  کربن را از جا کی تواندیبالا م

جای خالی در ابتدا باعث ایجاد سه  طور کامل حذف کند.به

شوود کوه عمولاً ایون جوای      پیوند ناق  در ساختار اتمی موی 

هوا  یوا   صوورت نسوبی بوا واکونش بوا سوایر مولکوول       خالی به

شود ولی ساختار جدیود ایجواد   های همسایه بازسازی میات 

نانولوله کربنوی یکسوان نیسوت. عیوب      آلایدهشده با ساختار 

( نشوان داده  2شوکل ) از بازسوازی در  جای خالی قبل و بعود  

 شده است. 

 

 
 (: عیب جای خالی نانولوله کربنی2شکل )

 

 
 والس نانولوله کربنی-(: عیب استون3شکل )

 

های کربنوی موورد   عیب دیگری که در ساختار اتمی نانولوله

توجه است عیب استون والس یا چرخش پیوند اتموی اسوت.   

هوای کوربن بوه یوک     ضلعی ات در این عیب دو ساختار شش

ضوولعی تبوودیل ضوولعی و یووک سوواختار هفووت سوواختار پوونج

رغ  شویوع  دهد. به( این عیب را نشان می3شکل )شوند. می

نسبت به سایر عیوب مشاهده آزمایشگاهی آن  زیاد این عیب

 مشکل است.
 

 

 

سازی دینامیک مولکوولی نانولولوه   مدل -2-2

 کربنی
سوازی دینامیوک مولکوولی از رابطوه انور ی داخلوی       در مدل

شود. مقدار انر ی داخلی برحسب نیروهای پیوند استفاده می

صوورت خواص در دینامیوک    محاسبه است. بهبین اتمی قابل

صورت تابعی از فواصل بین اتموی یوا   انر ی به مولکولی این

 :[26]شود صورت زیر بیان میمولکولی به
 

(1) 

Λ𝑚 = ∑ 𝐾𝛼
𝜌

(𝜌𝛼 − 𝜌𝑒𝑞)2

𝛼

+ ∑ 𝐾𝛼
𝜃(𝜃𝛼 − 𝜃𝑒𝑞)2

𝛼

+ ∑ (
𝐴𝐼𝐽

𝜌𝛼
𝐼𝐽)

2

𝛼

 

 

عنوان توابعی از فواصول بوین    در این رابطه انر ی مولکولی به

اتمی و نیروها و گشتاورهای پیوندی و غیر پیونودی تعریوف   

شده است. در این رابطوه  
aK  و

aK  هوای نیروهوا و   ثابوت

فاصله و زاویه بین اتمی و  aو  aگشتاورهای بین اتمی، 

eq  وeq    هوا در پیونود هسوتند.    فاصله و زاویه تعوادل اتو

کننووده نیروهووای غیوور پیونوودی یووا جملووه آخوور نیووز توصوویف

های مربوط به جمولات مختلوف بور    واندروالسی است. ثابت

شوند کوه بوه   یهای مختلف نیمه تجربی تعیین ماساس روش

شوود. میودان نیوروی    گفتوه موی    9هوا میودان نیورو   مجموع آن

میودان   ،سازی نانو کامپوزیت در این مقالهانتخابی برای شبیه

طوور  بوده است. از ایون میودان نیورو بوه     COMPASSنیروی 

ای ماننود  سوازی سواختارهای پیچیوده   آمیز برای شبیهموفقیت

هوا اسوتفاده شوده    پلیمرها، نانولوله کربنوی و نوانو کامپوزیوت   

  . [28-26]است 

سازی مولکولی از سه بخش ایجاد ساختار، به تعادل هر شبیه

شوود. در ایون مقالوه    رسانی و استخراج خوواص تشوکیل موی   

بوورای ایجوواد سوواختار نانولولووه کربنووی از ابووزار نووانو سوواختار  

ساز استفاده شوده اسوت. همچنوین سواختارهای     افزار شبیهنرم

عیب جای خالی و استون والس به کموک ایون ابوزار    دارای 

شده است. با توجه به تغییر انر ی و تعادل سیست ، پس  ایجاد

هوای کوربن لازم اسوت کوه مراحول بوه تعوادل        از حذف ات 
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 2، شماره 1401مواد، تابستان  مهندسی در نوین فرآیندهای

دقت انجام شود. در این مرحله چگالی اولیوه جعبوه   رسانی به

در نظر گرفته شده اسوت. پوس از    3g/cm(1(سازی برابر شبیه

سازی ساختار هندسی، در مرحله به تعادل رسوانی  ام بهینهانج

 100 (psموودت )هوور یووک بووه  NPTو  NVTاز دو هنگوورد 

 600( K) یسوت  سدموای   NVTاستفاده شده است. در هنگرد 

هوای  بورای نمونوه   NPTدر هنگورد   در نظر گرفته شده است.

و فشار بوین   1800 (K) تا 50( K) ینبمختلف، دمای سیست  

(atm) 1 ت( اatm )10   متغیر در نظر گرفته شده است. در هور

زمان ساختار نیز اسوتفاده  سازی هندسی ه دو هنگرد از بهینه

 شده است.
 

 استخراج ضریب انبساط حرارتی -2-3
رابطه اولیه برای استخراج ضریب انبسواط حرارتوی حجموی    

 [29]صورت زیر است در مواد جامد به: 
 

(2) 𝛽 =
1

𝑉

𝜕𝑉

𝜕𝑇
= −

1

𝜌

𝜕𝜌

𝜕𝑇
 

 

 حجو  را نشووان   Vو  دمووا Tچگوالی،  در ایون رابطوه  

تووان مقودار   دهد. به کمک نتایج دینامیک مولکولی موی می

چگالی نانولوله کربنی را در دماهای مختلف به دست آورد. 

توان بوه  با بررسی و ثبت تغییرات چگالی برحسب دما می لذا

مقودار ضوریب انبسواط حرارتوی حجموی       ،(2کمک رابطه )

 نانولوله را برای شرایو مختلف هندسی به دست آورد.

در ابعواد اتموی بوا     10همچنین به کمک تعریف تونش ویریوال  

( و اعمال کرنش به ساختار اتمی و بر اسواس نتوایج   3رابطه )

توووان موودول الاستیسوویته دینامیووک مولکووولی موویحاصوول از 

نانولوله کربنی را در شرایو مختلف عیووب نانولولوه کربنوی    

 محاسبه نمود:
 

𝜎𝑖𝑗
𝛼 = −

1

𝑉𝛼
∑ (𝑀𝛼𝑣𝑖

𝛼𝑣𝑗
𝛼 + ∑ 𝐹𝑖

𝛼𝛽

𝛽

𝑟𝑗
𝛼𝛽

)

𝛼

 (3)  

 

های همسایه است. نیروی بین ات  اصلی و ات  Fدر این رابطه 

Mα  وvi
α      به ترتیب جورم و سورعت اتوα    هسوتند. در ایون

بوده است توا از   0.003± مطالعه، کرنش انتخاب شده برابر با

 رفتار غیرخطی اجتناب شود.
 

 هامعرفی نمونه -2-4
با توجه به اینکه شرایو عیوب هندسوی و نووع کوایرالیتی در    

هوای  های کربنوی متغیور اسوت در ایون مطالعوه نمونوه      نانولوله

نانولوله کربنی بوا سواختارهای مختلوف موورد ارزیوابی قورار       

عنوان متغیر در نظور  گرفته است. همچنین تعداد عیوب ه  به

از یک عیب  ها با بیشترسازی نمونهگرفته شده است. در مدل

سعی شده است کوه پراکنودگی عیووب در سواختار نانولولوه      

صورت ت ادفی و با فاصله حداکثر در نظور گرفتوه   کربنی به

طور ( به1جدول )های موردمطالعه در شود. مشخ ات نمونه

خلاصه آورده شده است. لازم به ذکر است در عیوب جوای   

مونوه  ن ،خالی در دو حالت بدون بازسوازی و بازسوازی شوده   

سازی دینامیوک مولکوولی قورار گرفتوه اسوت. بوا       مورد شبیه

سوازی  توجه به وابستگی ضریب انبساط حرارتی به دما، شبیه

و محاسبات برای تعیوین ضوریب انبسواط حرارتوی در دموای      

 ،کلوین انجوام شوده اسوت. بورای تعیوین دقیوق ضوریب        800

صورت است که ابتدا در سه دموای مختلوف   روش کار بدین

سوازی  کلوین مراحل شوبیه  1200و  800، 400دماهای شامل 

دینامیک مولکولی و به تعادل انجام شوده اسوت و بورای هور     

مقدار میانگین چگالی محاسبه شوده از روش دینوامیکی    ،دما

مولکولی در این سه دموای مشوخ  اسوتخراج شوده اسوت.      

سپس با برازش خطی مقدار ضریب انبساط با توجه به رابطوه  

 آمده است.دستگیری بهین( و میانگ1)
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 2، شماره 1401مواد، تابستان  مهندسی در نوین فرآیندهای

سازی شده های نانولوله کربنی شبیه(: مشخ ات نمونه1جدول )

: عیب جای خالی V(n.c)والس،  -: عیب استونSW ،موردمطالعه

 عیب جای خالی بازسازی نشده V(r.c)بازسازی نشده، 

نوع 

 عیب
 تعداد عیب

 قطر
(A) 

کایرالیتی 
CNT 

شماره 

 نمونه

- - 6.78 (5,5) 1 

- - 9.49 (7,7) 2 

- - 18.98 (14,14) 3 

- - 5.48 (7,0) 4 

- - 10.96 (14,0) 5 

SW 1 9.49 (7,7) 6 

SW 3 9.49 (7,7) 7 

V(n.c) 1 9.49 (7,7) 8 

V(n.c) 2 9.49 (7,7) 9 

V(n.c) 6 9.49 (7,7) 10 

V(r.c) 6 9.49 (7,7) 11 

SW 3 18.98 (14,14) 12 

SW 3 5.48 (7,0) 13 

V(r.c) 6 18.98 (14,14) 14 

V(r.c) 6 5.48 (7,0) 15 

 

 نتایج و بحث -3
سازی دینامیک مولکوولی  در این بخش نتایج حاصل از شبیه

عنووان  ( بوه 4شوکل ) و محاسبات مربوطه ارائه شده است. در 

آموده، نموودار همگرایوی کمیوت     دسوت ای از نتایج بوه نمونه

چگووالی نانولولووه کربنووی بووا کووایرالیتی کووه مربوووط را در     

نشان داده شده است.  NPTسازی طی هنگرد زمان شبیهمدت

سازی نشانگر تعادل انور ی  همگرایی چگالی در انتهای شبیه

را فوراه    در سیست  است که زمینه استخراج درست خواص

 کند.می

 

 
در هنگرد  CNT (7,7)(: همگرایی چگالی نانولوله کربنی 4شکل )

NPT 

 

 
 CNT(7,7)مربوط به نمونه نانولوله کربنی  RDF نمودار (:5شکل )

 

سوواختار نمونووه نانولولووه کربنووی  RDF( نمووودار 5شووکل )در 

CNT(7,7) هووای تیووز نمووودار را نشووان داده شووده اسووت. قلووه

ای و جامد نانولولوه کربنوی اسوت. قلوه     نشانگر ساختار شبکه

های کربن در سواختار نانولولوه   اول نمودار نشانگر فاصله ات 

انگستروم است که برابر با فاصله پیوندی  1.4کربنی به طول 

زی سااست و این امر صحت شبیه sp2دو ات  کربن در پیوند 

 دهد.را نشان می

سوازی دینامیوک مولکوولی،    با توجه به نتایج حاصل از شوبیه 

برای تخمین ضریب انبساط طولی نانولوله کربنی از محاسوبه  

شوود  در سه دمای مختلف استفاده می چگالی نانولوله کربنی

چگالی نانولوله  ،آمده با افزایش دمادستکه در اکثر نتایج به

آموده و  دسوت . بر اسواس نتوایج بوه   کربنی کاهش یافته است

 CNT(7,7)مقدار ضریب انبسواط حرارتوی    ،انجام محاسبات

( ارائوه  2جودول ) های بدون عیب و عیب دار در برای حالت

آموده  دسوت شده است. همچنین برای صحت سنجی نتایج به

مقدار محاسبه شده ضریب انبساط حرارتی از مطالعه حاضور  

( مطالعوات مقایسوه شوده    3ل )در جودو محققان با نتایج سایر 

آموده در ایون جودول مقوادیر     دستاست. با توجه به نتایج به

های آزمایشوگاهی تطبیوق خووبی را بوا     آمده از روشدستبه

سازی دینامیوک مولکوولی نشوان    آمده از شبیهدستمقادیر به

 [20]دهد. همچنین چنانکه اشواره شود در تحقیوق مرجوع     می

ضریب انبساط حرارتی خطوی نانولولوه کربنوی بوا کوایرالیتی      

CNT(5,5)  2.70کلوین حدود  800در دمای× 10−6K−1  

محاسبه شده است که با توجه به اینکه مقدار ضریب انبساط 

خطی معمولاً یک سوم ضریب انبساط حجمی اسوت تطبیوق   

 شود.لعه حاضر با نتایج قبلی دیده میخوبی بین نتایج مطا
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 2، شماره 1401مواد، تابستان  مهندسی در نوین فرآیندهای

بدون و عیب  CNT (7,7) (: ضریب انبساط حرارتی نانولوله کربنی2جدول )

: عیب جای خالی V(n.c)والس،  -: عیب استونSWکلوین  800دار در دمای 

 عیب جای خالی بازسازی نشده V(r.c)بازسازی نشده، 

β  ضریب انبساط

 (K-1حرارتی )

نوع 

 عیب

تعداد 

 عیب
 CNTنوع 

 

6.34× 𝟏𝟎−𝟔 -  (7,7)  

7.04× 𝟏𝟎−𝟔 SW 1 (7,7)  

7.74× 𝟏𝟎−𝟔 SW 3 (7,7)  

7.12× 𝟏𝟎−𝟔 V(n.c) 1 (7,7)  

7.21× 𝟏𝟎−𝟔 V(n.c) 2 (7,7)  

8.20× 𝟏𝟎−𝟔 V(n.c) 6 (7,7)  

5.65× 𝟏𝟎−𝟔 V(r.c) 6 (7,7)  

 

انبساط حرارتی (: مقایسه نتایج حاصل شده برای ضریب 3جدول )

 های مختلفاز روش نانولوله کربنی

 مقدار مرجع نام کمیت
 ) 1-K( 

 روش (Kدما )

ضریب انبساط 

βحجمی   

مطالعه 

 حاضر

5.50×
𝟏𝟎−𝟔 

 تا
6.34×
𝟏𝟎−𝟔 

800 
سازی شبیه

 دینامیک مولکولی

[14]  

2.70×
𝟏𝟎−𝟔 

 و
4.70×
𝟏𝟎−𝟔 

نگاری رامانطیف 875  

[20]  

-0.50×
𝟏𝟎−𝟔 

 تا
3.5×
𝟏𝟎−𝟔 

200-

1400 

 - روش تحلیلی

 محاسباتی

 

( نمودار مقوادیر مختلوف ضوریب انبسواط حرارتوی      6شکل )

نانولوله کربنی را به ازای ساختار و قطرهای مختلف نانولوله 

دهد. با توجه به شوکل  کلوین نشان می 800کربنی در دمای 

مشخ  است کوه در بیشوتر مووارد بوا افوزایش قطور، مقودار        

مثال ضریب عنوانضریب انبساط حرارتی بیشتر شده است. به

بوه   CNT(7,0)نسوبت بوه    CNT(14,14)اط حرارتی در انبس

افزایش یافته است. این پدیوده نشوانگر وابسوتگی     %13مقدار 

خواص نانولوله کربنی به اندازه یا ساختار نانولوله کربنوی را  

دهد. در برخی مطالعات قبلی نیز وابسوتگی خوواص   نشان می

فیزیکووی و مکووانیکی بووه سوواختار اتمووی در مووواد نووانو یووا      

 [. 31-30، 23] های کربنی اشاره شده استنولولهنا

 

 
(: تغییر ضریب انبساط حجمی نانولوله کربنی در دمای 6شکل )

 کلوین برحسب قطر و ساختار نانولوله کربنی 800
 

تغییرات مقدار ضوریب انبسواط حرارتوی در نانولولوه کربنوی      

CNT (7,7) ( مشخ  2برای عیوب مختلف که در جدول )

والوس نتوایج جودول     -زمینه عیب ساختاری استوندر  است.

دهد که این عیب باعث اندکی افزایش ضوریب  ( نشان می2)

دهود کوه   انبساط حرارتی ماده شده است. این نتایج نشان می

وجود عیب جای خالی بازسازی نشده عمولاً باعوث افوزایش    

مقدار ضریب انبساط حرارتی نانولوله منجر شوده اسوت کوه    

زایش فاصله بین اتمی به دلیول پیونودهای اشوباع    این امر با اف

 نشده در عیوب و کاهش چگالی مرتبو است.

که عیب جوای خوالی بازسوازی شوده مودنظر      البته درصورتی

قرار گیرد مقدار ضریب انبساط حرارتی بوا توجوه بوه اشوباع     

ای بین اتمی و چگالتر شدن مواده، کواهش یافتوه    شدن فاصله

سوازی در  نتایج حاصول از شوبیه   است. مطالعات انجام شده و

های بوا سواختارهای مختلوف نشوان داد کوه در      مورد نانولوله

وی ه در سواختارهای آرمچیور و در دماهوای    قطرهای پایین به

بالا وجود عیب جوای خوالی بازسوازی شوده یوا اشوباع شوده        

دهود  ضریب انبساط حرارتوی را افوزایش موی    شدت مقداربه

نبسواط حرارتوی نانولولوه کربنوی     مثال مقدار ضریب اعنوانبه

CNT(7,0)  کلوین که در حالت بدون عیوب  800در دمای 

5.50× 10−6K−1    عیب جای خالی اشباع  6است با وجود

×9.10 شده به 10−6K−1     را  %65رسیده است کوه افوزایش

والوس   -عیوب اسوتون   بوا سوه   CNT(7,0)دهود. در  نشان می

×6.40کلووین برابور بوا     800مقدار ضریب انبساط در دمای 

10−6K−1    محاسووبه شووده اسووت. ضووریب انبسوواط حرارتووی

کلوین با وجود  800در دمای  CNT(14,14)نانولوله کربنی 

×6.60 عیب جای خالی اشباع شده به 6 10−6K−1   محاسبه
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 والوس مقودار   -عیوب اسوتون   شده است و این ضریب با سوه 

×6.35کلوووین برابوور بووا    800ضووریب انبسوواط در دمووای   

10−6K−1 .محاسبه شده است 

توانود  این نتایج و وابسوتگی مقوادیر بوه عیووب موجوود موی       

توجیهی بر دامنه گسترده اعداد گزارش شوده بورای ضوریب    

های عملی باشود.  انبساط حرارتی نانولوله کربنی در آزمایش

ی ضریب انبساط حرارتوی  البته میزان تغییرات بروز کرده برا

 در اثر عیوب در قطرهای بالا عمدتاً کمتر است.

 100در دماهوای بسویار کو  ماننود      هاسازیدر برخی از شبیه

کلوین مشاهده شد در ساختارهای عیب دار ممکن است در 

محدوده دموایی مشخ وی، بوا افوزایش دموا انودکی چگوالی        

 200تور از  افزایش یابد که این پدیده صرفاً در دماهای پوایین 

کننده مواردی تواند توجیهکلوین مشاهده شد. این امر نیز می

طالعات ضریب انبساط حرارتی نانولولوه  باشد که در برخی م

 کربنی در دمای پایین با علاموت منفوی گوزارش شوده اسوت     

آموده  دسوت سوازی در کلیوه نتوایج بوه    . البته در این شبیه[20]

هوای بودون عیوب رونود     برای مووارد موردمطالعوه در حالوت   

 صورت کاهشی بوده است. ی با افزایش دما بهچگال

سازی نانولوله کربنی عیب دار صحت سنجی نتایج شبیه برای

عنووان نمونوه خوواص    با توجه به عدم وجود نتایج عملی، بوه 

مکانیکی الاستیک نانولوله کربنوی عیوب دار و بودون عیوب     

( مقایسوه شوده اسوت. بوا     4سازی در جودول ) حاصل از شبیه

یج مشوخ  اسوت کوه بوا در نظور گورفتن رفتوار        توجه به نتا

نانولوله کربنی، وجود عیب جای خوالی   11همسانگرد عرضی

باعث تضعیف مودول الاستیسویته نانولولوه کربنوی در جهوت      

تأییدکننده مدل ساختار اتمی  ،طول شده است که این نتیجه

سوازی دینامیوک   ایجاد شوده بورای نانولولوه کربنوی در شوبیه     

بیشوترین تضوعیف    ،نتوایج ایون جودول    طبوق  مولکولی است.

مدول الاستیسته مربوط به عیب جوای خوای بازسوازی نشوده     

 بوده است. %22است که مقدار آن 

 

 

 

 

بینی شده برای نانولوله کربنی به خواص مکانیکی پیش :(4جدول )

 روش دینامیک مولکولی

EL (GPa) نوع  تعداد عیب نوع عیبCNT  

737.8 - - (7,7)  

636.7 SW 3 (7,7)  

572.8 V(n.c.) 6 (7,7)  

671.5 V(r.c.) 6 (7,7)  

 

 گیرینتیجه -4

در این مطالعه اثر تغییرات قطور، سواختار و عیووب اتموی بور      

ضریب انبساط حرارتی حجمی نانولوله کربنی مطالعوه شوده   

سوازی بورای ضوریب    آمده از نتایج شبیهدستاست. مقدار به

انبساط حرارتی حجمی نانولوله کربنی بدون عیب که دارای 

ین اند بساختارهای متفاوت آرمچیر و زیگزاگ مختلف بوده

5.50× 10−6K−1  7.59تا× 10−6K−1  قرار دارد. این نتیجه

آمده تطبیق خووبی بوا نتوایج مطالعوات آزمایشوگاهی      دستبه

ویو ه  قبلی دارد. همچنین اثر وجود عیووب سواختار اتموی بوه    

ای بور ضوریب   عیب جای خوالی بازسوازی نشوده اثور عموده     

کووه در نانولولووه کربنووی بووا  نحووویانبسوواط حرارتووی دارد بووه

سواط حجموی شوده    ضوریب انب  %65کایرالیتی باعث افزایش 

والس نیز باعث ایجواد تغییورات    -است. وجود عیوب استون

در مقدار ضریب انبساط حجمی شده است. همچنین وجوود  

عیوووب سوواختار اتمووی باعووث کوواهش و تضووعیف خووواص    

 مکانیکی الاستیک نانولوله کربنی شده است.
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