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    چکیده

خواص مکانیکی نانولوله هاي تک جداره نیترید بور بکار رفته است.اثر قطر،کایرالیتی و دما بر روي خواص مکانیکی مجموعه مدنظر شبیه سازي دینامیک ملکولی جهت محاسبه 

دو نوع نانولوله  ن مدول یانگ هرتخمین زده شده است.نتایج نشان می دهد که نانولوله هاي نیترید بور زیگزاگ مستحکم تر از نوع آرمیچر در محدوده قطر مشابه هستند.همچنی

روي تنش و کرنش نهایی نانولوله  تک جداره نیترید بور تا قطر مشابهی افزایش داشته و بعد از آن بطور محسوسی کاهش می یابد.ما پی بردیم که تغییرات قطرتاثیر محسوسی بر

فزایش دما کاهش می یابد.یافته هاي شبیه سازي ما نه تنها درك کلی ملکولی از هاي زیگزاگ ندارد.علاوه بر این نتایج نشان میدهد که تمام خواص مکانیکی محاسبه شده با ا
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Abstract  
The	molecular	dynamics	(MD)	simulation	is	used	to	calculate	the	mechanical	properties	of	single-walled	BNNTs	(SWBNNT).	The	effects	of	
diameter,	chirality	and	temperature	on	the	mechanical	properties	of	respected	systems	have	been	investigated.	The	results	showed	that,	
zigzag	BNNTs	are	stiffer	than	armchair	ones	with	nearly	the	same	diameter.	Also	the	Young’s	modulus	of	both	type	of	SWBNNTs	increase	
when	the	tube	diameter	increases	till	the	specific	diameter	and	then	decrease	slightly.	We	found	that	diameter	changes	have	no	significant	
influence	on	the	failure	stress	and	strain	of	zigzag	BNNTs.	In	addition,	the	results	confirmed	that	all	measured	mechanical	properties	
decrease	with	increasing	temperature.	Our	simulation	findings	afford	not	only	a	molecular	level	understanding	of	the	BNNTs	but	also	may	be	
instructive	to	mechanical	engineers	and	scientists	who	attempt	to	develop	effective	mechanical	properties. 
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  مقدمه  -1

روع ، محققین سریعا ش ]1[ 1991در سال هاي کربنی لولهبعد از کشف نانو    

به جستجو براي پیدا کردن مواد دیگري کردند که داراي ساختار لوله اي 

. نیترید بوریکی از این مواد بود و با خواص مکانیکی بهتري باشندمانند 

. ]2[پیش بینی شد 1994تولید نانو تیوب هاي نیترید بوردر سال  احتمالا

. مشابه نانو ]3[، سنتز شد1995سپس این مواد به طور موفقیت آمیز در سال 

ها نیز داراي ویژگی هاي مکانیکی فوق العاده  لولههاي کربنی، این نانو  لوله

. علت این موضوع،ساختار لوله اي شکل و وجود پیوندهاي اي هستند

. نتایج تجربی نشان داده نانولوله ها میباشددر دیواره ي این SP2مستحکم 

 تا گیگاپاسکال 722 است که مدول اندازه گیري در این مواد در گستره ي

 لوله. این مقدار با مقدار بدست آمده براي نانو ]7-4[می باشد تراپاسکال 22/1

هاي کربنی قابل مقایسه است. علاوه بر این ویژگی هاي مفید که مشابه با 

داراي ویژگی  نانولوله هاي نیترید بورویژگی هاي نانوتیوب هاي کربنی است، 

هاي مفید دیگري نیز می باشند. این مواد از برخی موارد از نانو تیوب هاي 

کربنی نیز بهتر هستند. براي مثال، مطالعات تئوري پیش بینی نموده است 

ژي الکتریکی آن یک ماده ي عایق است و گاف انر نانولوله نیترید بورکه 

 لوله. این ویژگی ها به قطر و کایرالیتی نانو ]8[است الکترون ولت 5/5 حدودا

نانولوله ر اساس اندازه گیري هاي رسانایی، تمام بنابراین ب ،ها، بستگی ندارد-

. به ]10, 9[رفتار عایق یا نیمه رسانایی از خود نشان می دهندهاي نیترید بور

کربنی تولید شده، هم از نانو ه هاي نانولولعبارت دیگر، تاکنون بیشتر نانو 

تیوب هاي رسانا و هم نارسانا تشکیل شده اند و جداسازي کامل آنها از هم، 

نیترید بور همچنین داراي ویژگی هاي  نانولوله هايمشکل است. نانو 

شیمیایی پایدارتري هستند. براي مثال، آنها داراي مقاومت بیشتري در برابر 

که داراي نانولوله هاي نیترید بوربرخی .لا هستنداکسیداسیون در دماي با
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درجه  900ساختارهاي نانوکریستالی کامل هستند، می توانند تا دماي 

است که نانولوله هاي این درحالی . نیزتحمل حرارتی داشته باشند سانتیگراد

. به ]11[اکسید می شوند درجه سانتیگراد400در دمايدرمحیط هوا وکربنی 

 نانولوله هاي نیترید بوردلیل داشتن ویژگی مقاومت بالا در برابر اکسیداسیون، 

  .]12[براي تولید مواد کامپوزیتی مناسب می باشند

وله با عنایت به ویژگی هاي برتر نانولوله هاي نیترید بور نسبت به نانول     

هاي کربن ،جهت محاسبه دقیق خواص مکانیکی آنها بدست آوردن  مدول 

یانگ ضروري میباشد . در سالهاي اخیر با روشهاي تئوري و تجربی مقادیر 

.از آنجا که هیچ ]17-13, 7, 6[مختلفی توسط محققان بدست آمده است

وجود خطا و نقص در ساختار نانولوله  روش تئوري  و آزمایشگاهی بعلت

(بعلت روشهاي سنتز متفاوت) نمیتواند مقدار کاملا دقیقی از مدول یانگ 

به کمک روش دینامیک ملکولی  نانولوله ها را بیان کند،در این مقاله انجام کار

انجام گرفته است. مزیت اصلی استفاده از روش دینامیک ملکولی دقت بالاي 

د نقص در شبکه کریستالی نانولوله نیترید بور و توانایی محاسبات،عدم وجو

ایجاد هر مقدار دلخواه نانولوله بر خلاف محدودیت تولید  واقعی آن در عمل با 

  روشهاي مختلف سنتز میباشد. 

  

  سازي شبیه -2

 و اتمها آن در که است کامپیوتري سازي شبیه از شکلی مولکولی دینامیک

 فیزیک شده شناخته قوانین تحت زمان از دوره یک براي میتوانند ها مولکول

 آنجائیکه از. بدهند اتمها حرکت از اندازي چشم و کرده کنش برهم باهم

 پذیر هستند،امکان ذرات از زیادي تعداد شامل عموما مولکولی سیستمهاي

 شبیه. آوریم بدست تحلیلی بطور را پیچیده هاي سیستم ویژگیهاي که نیست

 حل محاسباتی روش بردن بکار با را مساله این مولکولی دینامیک سازي

 ایجاد نظریه و آزمایشگاهی تجربیات بین واسطه یک روش این. کند می

 بین روابط شودو می گرفته نظر در مجازي آزمایش یک عنوان به و کند می

  .کند می بررسی را مولکولی توابع مولکولهاو حرکت مولکولها، ساختار

 ملی آزمایشگاه که است مولکولی دینامیک افزار نرم یک لمپس افزار نرم     

 این در]. 18[برد می بهره  M.P.I موازي محاسبات از و ساخته را آن سندیا

 نانو  ترمودینامیکی و مکانیکی خواص محاسبات افزار نرم این کمک به پروژه

  VMD افزار نرم با و محاسبه مختلف دماهاي در بور نیترید هاي لوله

  ].19[هستند مدلسازي و مشاهده قابل شده تشکیل ساختارهاي

 لازم ي واحدها و گردد می انتخاب ترسوف پتانسیل معیار از مدلسازي براي

 می تعریف) ولت الکترون( وانرژي) آنگستروم( فاصله ،) ثانیه( زمان براي

 که شود انتخاب تناوبی غیر یا تناوبی بصورت تواند می مرزي شرایط.  گردد

  . است شده انتخاب تناوبی مقاله این در

 در خروجی هاي گزینه و سازي شبیه پارامترهاي ، پتانسیل صحیح ضرایب

 پتانسیل تابع مدل 70 از بیش  است بذکر لازم.  گردند می تعریف بعد قسمت

 ، زمان گام مانند عمومی سازي شبیه پارامترهاي. است شده تعریف لمپس در

 و فشار کنترلی روشهاي بیشترین.  شوند می تعریف اینجا در...  و فشار ، دما

  . است شده اجرا لمپس در  هوور- نوز و  برندسن روش جمله از دما

 هم – همدما و) NVT( متعارف گروه ،) NVE( تکنیکال میکرو گروههاي

 به  هوور- نوز باروستات و ترموستات از NPT وگروه شده اجرا نیز)  NPT(فشار

 NPT روش از حاضر مقاله در. است کرده استفاده فشار و دما کنترل منظور

 گردیده ثابتبار 1مقدار در فشار و گردیده استفاده تعادل به رسیدن براي

  . است

 هاي کمیت مکانی و زمانی متوسط بتوان  تا دهد می را اجازه این لمپس

 توانایی این کاربر به و کرده محاسبه را...  و انرژي ، فشار ، دما قبیل از فیزیکی

 زمانی فواصل در مشخص کار براي را شده نوشته مقادیر این تا شود می داده

 می سازي شبیه فرآیند اجراي نیز نهایی بخش. بیاورد خود برنامه متن در

. دهد می را اجرا حین در سازي شبیه جعبه شکل تغییر اجازه لمپس باشد

 ، شده متصل سازي شبیه جعبه به گردد می سازي شبیه که ساختاري نانو

 که یابد می شکل تغییر سازي شبیه جعبه همراه نیز ساختار نانو بنابراین

 یک به ثابت کرنش نرخ در فشار بتواند کاربر تا گردد می باعث موضوع همین

  . کند وارد را ساختار نانو

 لمپس در محوره تک کششی تست - 2-1

 نانولوله  از اي نمونه براي کششی ،آزمون لمپس سازي شبیه روش بیان براي

	).1شکل(است شده داده نشان نیتریدبور

 این فرایند کل در توان منهاي یک پیکو ثانیه و01/0کرنشی  نرخ مقدر

 مقدار.میباشد  فمتوثانیه1  فرایند انجام زمانی گام همچنین بوده ثابت مقدار

 سیستم تعادل براي پیکو ثانیه 20زمان حاضر درمقاله.می باشد بار 1نیز فشار

 فرایند شده و این درنظرگرفته بارگذاري حالت براي پیکو ثانیه 100 زمان و

  .است گرفته انجام کلوین 800تا 1 دماي در ها نانولوله براي

  

  

 از اي نمونه جهت VMD از شده استخراج گرافیکی تصویر نمونه) 2(شکل

 25/18% بعد نانولوله میگردد ملاحظه که همانطور و بوده بور نیترید نانولوله

  .است گردیده شکست دچار طولی راستاي در کشیدگی

  

  
 بور نیترید نانولوله گسیختگی مراحل از اي نمونه از VMDگرافیکی تصویر 2 شکل

 کشش تحت

  

  رفته بکار هاي نانولوله استوکیومتري-2-2

 گرفتن نظر در با  مدلر نانوتیوب برنامه توسط که نانولوله خارجی قطر مقادیر

 هر هاي اتم تعداد همچنین و آمده بدست آنگستروم45/1 اتمی باند طول

 هاي مدل انواع از گرافیکی نمونه.است شده داده نشان )1( جدول در مدل

  .است شده داده نشان)3( شکل در نیز بور نیترید هاي نانولوله رفته بکار

 جهت فلش(لمپس سازي شبیه جعبه در شده استفاده بور نیترید نانولوله 1 شکل

  )میدهد نشان را فشار اعمال
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  استوکیومتري نانولوله هاي بکار رفته 1جدول

 تعداداتم قطرخارجی(آنگستروم) کایرالیتی

 352 54/5 )4و4(

 704 08/11 )8و8(

 880 85/13 )10و10(

 1056 62/16 )12و12(

 1144 00/18 )13و13(

 1320 77/20 )15و15(

 364 56/5 )7و0(

 624 59/9 )12و0(

 676 39/10 )13و0(

 728 2/11 )14و0(

 884 6/13 )17و0(

 936 4/14 )18و0(

 1040 91/15 )20و0(

 1248 186/19 )24و0(

 1560 98/23 )30و0(

  

  

        

   یانگ مدول محاسبات- 2-3

 -تنش برحسب دوم درجه اي جمله ،چند یانگ مدول آوردن بدست منظور به

  :است شده محاسبه ذیل مطابق رابطه کرنش

  
	 آن در که Uسیستم، کرنشی انرژي D سوم، درجه الاستیک مدولE	 مدول 

	 و σf مقدار دو هر .است بور نیترید هاي لوله نانو در پسماند تنش 	Cو یانگ

εfیانگ ومدول شده استنتاج لمپس خروجی کرنش-تنش نمودار هاي داده از 

  .است شده ) محاسبه1( معادله از ها	مدل تمامی

 تنش خارجی استاتیک شبه کرنش افزایش با دهدکه می نشان نتایج     

  ). 4شکل(یابد می افزایش خطی غیر بصورت

	
	

  
 تک کششی بارگذاري تحت تحت بور نیترید هاي لوله نانو کرنش-تنش نمودار 4شکل

  کلوین 300 دماي در محوره

  

  نتایج  مقایسه و بحث-3

  جداره تک هاي لوله نانو مکانیکی خواص بر اثرقطر بررسی- 3-1

 بور نیترید هاي لوله نانو یانگ مدول ، کایرالیتی و لوله قطر اثر بررسی جهت

 مطابق( گردید محاسبه متفاوت قطرهاي با زیگزاگ و آرمیچر حالت براي

  ).5شکل
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 تک.2 زیگزاگ جداره تک نانولوله.1:رفته بکار بور نیترید هاي ساختارنانولوله 3 شکل

 آرمیچر جداره
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تک جداره نانو لوله هاي نیترید بورمدول یانگ،تنش تسلیم و کرنش شکست : 5شکل

  کلوین 300برحسب قطر نانولوله  تحت کشش تک محوره در دماي 

 افـزایش  با زیگزاگ و آرمیچر مدلهاي یانگ مدول که دهد می نشان ما نتایج

 بـراي   آنگسـتروم 62/16 قطر تا افزایش این و دارد محسوسی افزایش ، قطر

 ادامه)  24و0( کایرالیتی براي آنگستروم 19/19 قطر و) 12 و 12(کایرالیتی

  .دارد نسبی کاهش آن از بعد و یافته

  .است شده داده نشان) 3(و) 2(جداول در آمده بدست مقادیر

 

نانولوله نیترید بور تک جداره  پاسکال)  یگا(برحسب گمقادیر مدول یانگ:2جدول

 آرمیچر تحت کشش تک محوري

  کایرالیتی  )4و4(  )8و8(  )10و10( )12و12( )13و13( ) 15و15(

مدول  9/1022 7/1041 1/1044 8/1044 4/1044 7/1035

 یانگ

تنش  8/145 9/146 5/146 8/144 6/140 7/140

 نهایی

کرنش  44/0 44/0 43/0 42/0 42/0 42/0

 شکست
 

 

 

 

 

 مقادیر مدول یانگ(برحسب گیگا پاسکال) نانولوله نیترید بور تک جداره 3جدول

 زیگزاگ تحت کشش تک محوري 

)17و0( )14و0(  )13و0(  )12و0(  )7و0(   کایرالیتی 

6/1106  5/1104  7/1096  1083 3/1066  مدول یانگ 

6/153  152 154 6/153  8/146  تنش نهایی 

27/0  27/0  27/0  27/0  27/0  کرنش شکست 

)30و0(  )24و0(  )20و0(  )18و0(   کایرالیتی 

 5/1106  

37/155  

27/0  

7/1108  

5/157  

27/0  

2/1112  

4/152  

27/0  

7/1108  

5/154  

27/0  

  مدول یانگ

 تنش نهایی

 کرنش شکست

      
 

	.دارد] 6[  ورما کار نتایج با خوبی بسیار تطابق آمده بدست نتایج

 بالاتري یانگ مدول زیگزاگ لوله نانو  است مشهود که همانطور همچنین

 این و است بالاتري کشی استحکام داراي و داشته آرمیچر حالت به نسبت

  ]. 14, 7[باشد می محققان سایر توسط آمده بدست نتایج بر منطبق

.  نکردند پیدا کایرالیتی و یانگ مدول بین ارتباطی] 20[ وهوانگ  مون آقاي

 با محسوسی بطور یانگ مدول که بردند پی] 5[ همکاران و هرناندز آقاي

	TPaمقدار به تا یابد می افزایش لوله نانو قطر افزایش  سپس و رسیده 1/1

 در عالی بطور ما یانگ مدول مقادیر طریق هر به .یابد می کاهش یانگ مدول

) 3و2( جداول طبق کلوین 300 دماي در تراپاسکال 12/1 الی 00/1 مقادیر

  . دارد آزمایشگاهی گزارشات و عددي روشهاي با خوبی تطابق و میگیرد قرار

  

   جداره تک هاي لوله نانو بر دما اثر بررسی  - 3-2

 نانو از بور نیترید هاي لوله نانو مکانیکی خواص روي بر دما تاثیر بررسی براي

) 10و10( و)18 و0( هاي کایرالیتی با بترتیب آرمیچر و زیگزاگ هاي لوله

 و گرفته قرار بررسی مورد کلوین 800 تا 1 از دما تغییرات است شده استفاده

  است گردیده گزارش)4- 6(هاي جدول و )6(شکل در آن نتایج
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-هاي تکتاثیر دما بر روي مدول یانگ،تنش تسلیم و کرنش شکست نانولوله : 6شکل

  )18و0) و (10و10جداره نیترید بور با کایرالیتی (

 1تک جداره دردماي نانو لوله هاي نیترید بور یانگمدول  :4جدول

 400K�300K�200K�100K�1(k)کلوین800تا

400K 300K 200K 100K 1 K کایرالیتی 

6/1038  1/1044  5/1041  9/1053  55/1077 )10و10(   

8/1059  7/1108  8/1118  27/1125  2/1142 )18و0(   

 800K 700K 600K 500K  

 1/986  9/1002  3/1018  82/1023 )10و10(   

 5/1019  5/1048  4/1070  4/1072 )18و0(   

 

 
تا  1تک جداره دردماي  نانو لوله هاي نیترید بور تنش نهایی :5جدول

 400K�300K�200K�100K�1(k)کلوین800

400K 300K 200K 100K 1 K کایرالیتی 

2/128  5/146  8/159  3/167  1/186 )10و10(   

3/154  4/154  154 1/156  2/166 )18و0(   

 800K 700K 600K 500K  

 4/111  7/111  8/114  9/126 )10و10(   

 6/140  144 1/146  8/149 )18و0(   

 
  

 1تک جداره دردماي هاي نیترید بورلولهنانوشکست کرنش  :6جدول

 400K�300K�200K�100K�1(k)کلوین800تا
K 

400K 300K 200K 100K 1 K کایرالیتی 

39/0  43/0  46/0  47/0  5/0 )10و10(   

27/0  27/0  27/0  28/0  3/0 )18و0(   

 800K 700K 600K 500K  

 33/0  34/0  36/0  39/0 )10و10(   

 26/0  26/0  26/0  31/0 )18و0(   

  

 یانگ مدول آرمیچر، و زیگزاگ مدل دو هر در گردد می ملاحظه که همانطور

 زیگزاگ بور نیترید هاي لوله نانو هاي لوله نانو و یابد می کاهش دما افزایش با

 نهایی تنش ترتیب همین به .دارند دما تغییرات به نسبت بیشتري حساسیت

 مورد در ولی دارد، نزولی روند دما افزایش با آرمیچر مدل در شکست کرنش و

 دمایی تغییرات از مستقل و ثابت تقریبا رسد می نظر به زیگزاگ هاي نانولوله

  .باشد

  

  گیري نتیجه و خلاصه -4

 زیگـزاگ  هـاي نانولولـه  یانـگ  مـدول  مقـدار  کلی حالت در) 5( شکل مطابق

 ایـن  حساسـیت  هرچنـد  باشـد مـی  بـالاتري  میـزان  آرمیچر حالت به نسبت

 از بیشـتر  دمـا  تغییـرات  و قطـر  کـاهش  یـا  افزایش به نسبت ها نانولوله نوع

  .است زیگزاگ نوع

ــزان گردیـــد مشـــاهده قبلـــی بخـــش در کـــه همـــانطور   تغییـــرات میـ

ــدول ــگ م ــبت یان ــتقیمی نس ــا مس ــر ب ــر تغیی ــه قط ــدین، دارد نانولول  ب

ــی ــه معن ــا ک ــزایش ب ــر اف ــا قط ــد ت ــی ح ــدول معین ــگ م ــزایش یان  اف

 قطـــر بـــه مربـــوط مقـــدار ایـــن.دارد کاهشـــی رونـــد ســـپس و یافتـــه

ــتروم 62/16 ــا آنگســــ ــایرالیتی بــــ ــر و)12و12( کــــ  19/19 قطــــ

ــتروم ــراي آنگسـ ــایرالیتی بـ ــب) 20و0(کـ ــراي بترتیـ ــت بـ ــاي حالـ  هـ

 3بخــش   نمودارهــاي  مطــابق  همچنــین .میباشــد  زیگــزاگ  و آرمیچــر

ــرغم ــرات علی ــنش تغیی ــایی ت ــه نه ــوازات ب ــدول تغییــرات م ــگ، م  یان

ــرنش ــت کـ ــبت شکسـ ــه نسـ ــزایش بـ ــر افـ ــرات قطـ ــی تغییـ  محسوسـ

  .ندارد

ــی اهمیــت حــائز نکتــه ایــن بــه )6( شــکل مشــاهده بــا  شــودمــی بــرده پ

ــه ــر ک ــا اث ــاثیر دم ــی ت ــرروي منف ــدول ب ــگ،تنش م ــایی یان ــرنش و نه  ک

ــت ــامی شکس ــواع تم ــه ان ــاي نانولول ــد ه ــور نیتری ــار ب ــه بک ــن در رفت  ای

ــا نانولولـــه دادن قـــرار بـــا مثـــال بعنـــوان. اســـت داشـــته مقالـــه  در هـ

ــرض ــرایط مع ــایی ش ــا 1 دم ــوین، 800 ت ــزان کل ــت می ــدول اف ــگ م   یان

 پاســکال  گیگــا 977 الــی  1089  بــازه در جــداره تــک  حالــت بــراي

ــی 1115 و ــکال 997 الـ ــب گیگاپاسـ ــدل بـــراي بترتیـ  و آرمیچـــر مـ

ــزاگ ــاهده زیگ ــده مش ــت ش ــانطور و اس ــه هم ــوان ک ــد عن ــزان گردی  می

ــت ــا افـ ــه در دمـ ــاي نانولولـ ــزاگ هـ ــتر زیگـ ــت از بیشـ ــر حالـ  آرمیچـ

  .میباشد

ــه ــرات ب ــی ج ــوان م ــت ت ــار روش گف ــه بک ــده گرفت ــن در ش ــه ای  مقال

ــه ــق از اي نمونـ ــرین دقیـ ــايروش تـ ــه هـ ــده ارائـ ــت شـ ــین جهـ  تعیـ
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ــواص ــانیکی خ ــانو مک ــه ن ــاي لول ــک ه ــداره ت ــد و ج ــداره چن ــد ج  نیتری

ــور ــی ب ــدم ــرا باش ــی زی ــاملا روش ــی ک ــدون گرافیک ــود ب ــص وج  در نق

  .است بلور شبکه
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