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    چکیده

 اي،فاصله بین لایهاثر قطر،کایرالیتی است. محاسبه شدهنیترید بور  ،دوجداره و سه جدارهخواص مکانیکی نانولوله هاي تک جدارهبه کمک استفاده از شبیه سازي دینامیک ملکولی، 

ید بور زیگزاگ مستحکم تر از نوع آرمیچر در محدوده قطر مشابه و دما بر روي خواص مکانیکی مجموعه مدنظر تخمین زده شده است.نتایج نشان می دهد که نانولوله هاي نیتر

مدول یانگ نانولوله هاي نیترید بور دو جداره کوچکتر از ..علاوه بر این یابدبا افزایش قطر،افزایش مینیترید بور  ن مدول یانگ هر دو نوع نانولوله دوجداره و سه جدارههستند.همچنی

 کاهش ايیابد در زمانیکه فاصله بین لایههاي دوجداره نیترید بور با تعداد لایه مختلف افزایش مینانولوله یانگ مدول که دادیم نشان ماباشد. میسه جداره و بزرگتر از تک جداره 

مکانیک و پژوهشگرانی که در زمینه توسعه خواص دهد،بلکه می تواند جهت مهندسین هاي نیترید بور را میسازي ما نه تنها درك کلی ملکولی از نانولولههاي شبیهتهفیایابد. 

  .مکانیکی فعالیت دارند،مفید واقع شود
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Abstract  
By using molecular dynamics (MD) simulation the mechanical properties of single, double and triple walled BNNTs (SWBNNT, DWBNNT and 
TWBNNT) is investigated. The effects of diameter, chirality, interlayer distance 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 DWBNNTs and TWBNNT increase when the tube diameter increases. In addition, the results confirmed 
that all measured mechanical properties decrease with increasing temperature. Furthermore, the Young’s modulus of DWBNNTs are smaller 
than TWBNNTs and larger than SWBNNT. We showed that the Young’s modulus of DWCNTs with various interlayer distances increase when 
separation wall distances were decreased. 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

 اتم مساوي تعداد از که باشد می BN فرمول با شیمیایی ترکیبی بور یتریدن     

-می گرافیت با شکل هم که گوشه شش بور نیترید .است امده بوجود بور و نیتروژن

 عنوان به نتیجه ودر است بور نیترید اي شبکه چند نوع ترین نرم و پایدارترینباشد 

 مکعبی شکل .شود می استفاده رایشیآ لوازم به موادافزودنی یا روغن کننده روان

 پایداري حالیکه در بوده الماس از کمتر آن سختی که است الماس مشابه آن

 حتی دتوان می آن اي گوشه شش ساختار .است بیشتر آن گرمایی و شیمیایی

 بعدي دو نانوساختار یک نیتریدبور نانویی شبکه .باشد مکعبی ساختار از تر سخت

 درمقابل تنها نه بور نیترید نانوساختار .میشود تشکیل نیتریدبور لایه یک از که است

 درجه 900 بالاي دماهاي تا بلکه است مقاوم مایعات بعضی و هوا ، خلا در تجزیه

 پیچیدن از توان می را بور نیترید ي نانولوله ]1[شود نمی تجزیه هم سانتیگراد

 هاي اتم که جایی کرد تصور خود دور به بور نیترید شبکه مانند گرافن صفحه

 بسیار ساختاري هايشباهت وجود با. شوند می کربن اتم جایگزین بور و نیتروژن

 مثال براي دارند هم فراوانی هايتفاوت ،کربنی هاينانولوله با هانانولوله این زیاد

 رسانانیمه هم و فلزي هم چرخش جهت به توجه با تواندمی کربنی هاي نانولوله

 باشدمی نارسانا همواره آن هویزا از تاثیر بدون بور نیترید شبکه حالیکه در ]2[باشند

  .]3[دارد بیشتري بسیار شیمیایی و گرمایی مقاومت بور نیترید ي نانولوله علاوه به

 تولید میلادي 1995 سال در آزمایشگاه در بار اولین بور نیترید هايلوله نانو

 تا یک از بور نیترید نانولوله یک از TEM میکروسکوپ تصویر )1(شکل .]4[شدند

  .دهد می نشان را دیواره شش
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 این ، دیواره شش تا یک از بور نیترید لوله نانو یک از  TEM میکروسکوپ تصویر 1 شکل

 هم به هگزاگونال هايشبکه از) ايصفحه یا( کئوردیناسیونی يلایه 4 که دهد می نشان مدل

  .اند داده تشکیل را بور نیترید ساختار و  شده متصل

  

هاي نیترید بور نسبت به نانولوله هاي کربن با عنایت به ویژگی هاي برتر نانولوله     

- مدول یانگ ضروري می ،جهت محاسبه دقیق خواص مکانیکی آنها بدست آوردن

درك دقیق از مکانیسم در مقیاس نانو جهت توسعه کاربردهاي مکانیکی باشد . 

باشد.بخاطر مشکلات آزمایشات تجربی در نانولوله هاي نیترید بور، امري ضروري می

این مقیاس، ثابت شده است که محاسبات بر مبناي اتمی جهت تعیین خواص 

  باشند.مکانیکی قدرتمند تر و دقیق تر می

و روش  ]11- 8[2، اتصال تنگ]7-5[1اول اصل :بسیاري از روش هاي تئوري از قبیل

هاي نیترید بور انجام شده تا خواص فوق العاده نانولوله ]14-12[دینامیک ملکولی

 محاسبه گردد.

هاي چندجداره نیترید بور را مقدار مدول یانگ نانولوله ]15[و همکاران 3آقاي چوپرا

تراپاسکال بدست آوردند.استفاده از  22/1آنالیز ارتعاش حرارتی به مقدار  به روش

 1/2الی 8/0گیگاپاسکال را براي قطر  940- 862روش اتصال تنگ مدول یانگ 

مقدار مدول یانگ  ]16[و همکاران 4سوریاوانشی. آقاي ]11[نانومتر نتیجه داد

نانولوله چندجداره نیترید بور را به روش میدان الکتریکی ناشی از رزونانس، در 

و اخیرا آقاي دکتر فخرآبادي  تراپاسکال محاسبه نمودند. 2/1-7/0محدوده 

روش  به کمکهاي نیتریدبور دو جداره را نانولولهمقدار مدول یانگ  ]17[همکاران

ab-initio  گیگاپاسکال بترتیب براي نانولوله  764گیگا پاسکال و  821به مقدار -

 2002درسال  خمین زدند.) ت2و2(@)9و9() و2و2(@)7و7( هايهاي با کایرالیتی

مقدار مدول یانگ نانولوله هاي نیترید بور چند جداره به روش آزمایشات تجربی به 

  .]18[به گردیدستراپاسکال محا 3/1-1/1مقدار 

اي گزارش شده و همچنین هیچ نتایج در طیف گسترده همانطور که مشهود است،

هاي تک جدار ، دو جداره و مقایسه اي بین مدول یانگ، اثر قطر و دما جهت نانولوله

این کمبودها ما را به سمت  سه جداره نیترید بور با یکدیگر گزارش نگردیده است.

 اثر قطر،بررسی اي چندجداره نیترید بور ومحاسبات خواص مکانیکی ناولوله ه

ه در شد ذکر محاسباتی هايروش بین دما و تعداد دیواره تشویق نمود. کایرالیتی،

 براي را آن توان می وبوده  گیروقت کمتردینامیک ملکولی  سازي شبیه ،بالا

 اجازه مابه  روش این ،همچنین کرد. استفاده بالا اتمی عدد با پیچیده هايسیستم

 همراه به مزایا این تمام. گرفته شود نظر در هانمونه تمام در دما اثرکه  دهد می

هاي نانولوله شکست کرنش و تنش نهایی ،یانگ مدول محاسبه براي دقیق، نتایج

  .دوش می استفادهدر این مقاله چندجداره نیترید بور 

  سازي شبیه -2

- هاي چندجداره نیترید مکانیکی نانولوله، براي بررسی خواص 6و وي.ام.دي 5لمپس

 موازي با که،ذره پر هاي دستگاه براي سازي شبیه همان لمپس یا بور بکار رفته اند.

                                                        
1 First-principles 
2 Tight-binding 
3 Chopra 
4 Suryavanshi 
5 LAMMPS 

 هاي سیستم بررسی براي .کند اجرا را پیچیده هاي سازي شبیه تواند می سازي

 دینامیک چون کرد، استفاده پیوسته محیط ◌ٔ پایه بر هاي روش از توان نمی مولکولی

 روش از لذا نیست؛ پیوسته هم فرایند محیط طرفی از و بوده سریع بسیار سیستم

 بوده کلاسیک مکانیک برمبناي که شود، می استفاده مولکولی دینامیک سازي شبیه

 دینامیک روش براساس آن، با توان می که است افزارهایی نرم از یکی لمپس و

  نمود سازي شبیه را مولکولی اتمی هاي سیستم از بسیاري مولکولی

 تحلیل و تجزیه و سازي متحرك نمایش، براي مولکولی تجسم رنامهبوي.ام.دي 

 60 از بیشسه بعدي بوده که  گرافیک از استفاده با بیومولکولی بزرگ هاي سیستم

 به پروژه این در. ]19[کند می پشتیبانی را لمپس خروجی جمله از ملکولی فرمت

 نیترید هايلوله نانو  ترمودینامیکی و مکانیکی خواص محاسبات افزار نرم این کمک

 شده تشکیل ساختارهاي وي.ام.دي افزار نرم با و محاسبه مختلف دماهاي در بور

  ].19[هستند مدلسازي و مشاهده قابل

تجربی متنوعی براي مدلسازي پیوند کووالانسی بین بور و نیتروژن توابع پتانسیل 

براي مدلسازي سیستم  ]20[در این مطالعه ما از تابع پتانسیل ترسوف وجود دارد.

 در که واحد ماده یک صورت به بور نیترید واقع در. ایمنانوساختاري استفاده کرده

 عمل شود، می اعمال نیترید و بور هاي اتم روي بر یکسانی پتانسیل هاي پارامتر آن

-فشارهم گروهاز  تعادل به رسیدن براي و اعمال که تناوبی مرزي شرایط. کند می

-  نگه ثابت بار 1 مقدار در فشار حالت، این براي گردد.استفاده می) NPT( دماهم

کند. مقدار نرخ کرنش تغییر می کلوین 800الی 1 محدوده در دما و شده داشته

 زمانی گام همچنین بوده ثابت این فرایند کلبراي  یک بر روي پیکوثانیه 01/0

آنگستروم  45/1نیتروژن به مقدار -طول باند بور .باشدمیفمتوثانیه  1فرایند انجام

 سیستم تعادل براي پیکو ثانیه 20زمان. همچنین ]8[گرددمطابق مقالات تنظیم می

  شود.ه میشد درنظرگرفته بارگذاري حالت براي پیکو ثانیه 100 زمان و

هاي دو جداره و سه جداره حالت آرمیچر و زیگزاگ مدل هاي مختلف نانولوله 

) 1و استوکیومتري تمام مدل ها بطور خلاصه در جدول() 2نیترید بور در شکل (

  نشان داده شده است.

  نتایج و بحث -3

 
ی و کرنش شکست مدل هاي چندجداره زیگزاگ و آرمیچر مدول یانگ، تنش نهای

هاي نیرید بور با استفاده از روش دینامیک ملکولی شبیه سازي و با یکدیگر ناولوله

کرنش -در پردازش رفتار مکانیکی نانولوله نیترید بور، نمودار تنشگردند.مقایسه می

 گردد.سبه میمحاسبه و مدول یانگ، تنش نهایی و کرنش شکست از روي آن محا

رفتار الاستیک غیر خطی براي صفحات نانوگرافن و نانولوله ها مطابق تحقیقات 

  .]22, 21[گرددپیشنهاد می

 غیر بصورت تنش ،خارجی استاتیک شبه کرنش افزایش با دهدکهمی نشان نتایج

  .یابد می افزایش خطی

  

                                                                                                
6 Visual Molecular Dynamics(VMD) 
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   دوجداره و سه جداره رفته بکار نیتریدبور هاينانولوله ساختار2شکل

  

  استوکیومتري نانولوله هاي بکار رفته 1جدول

 تعداداتم قطرخارجی(آنگستروم)  کایرالیتی                             

 1056 947/10 )4و4(@)8و8(

 1144 462/12 )4و4(@)9و9(

 1092 2/11 )7و0(@)14و0(

 1144 0/12 )7و0(@)15و0(

 1196 8/12 )7و0(@)16و0(

 2112 62/16 )4و4(@)8و8(@)12و12(

 2132 91/15 )7و0(@)14و0(@)20و0(

  

   یانگ مدول محاسبات- 2-3

مطابق  کرنش - تنش برحسب دوم درجه اي جمله چنداز  یانگ مدول بنابراین

  :است شده محاسبه ذیل رابطه

  
 Cو یانگ مدول  Eسوم، درجه الاستیک مدول D سیستم، کرنشی انرژيU  آن در که

 هايدادهاز  εf    و σf مقدار دو هر .است بور نیترید هاي لوله نانو در پسماند تنش 

 از ها مدل تمامی یانگ ومدول شده استنتاج لمپس خروجی کرنش- تنش نمودار

  .است شده ) محاسبه1( معادله

 
هاي نانولولهگزارشات مختلفی درباره تاثیر قطر و کایرالیتی بر خواص مکانیکی 

هاي زیگزاگ و آرمیچر . بر این اساس نانولوله]23, 11[نیترید بور گزارش شده است

ت بررسی قرار گرفتند و نتایج نشان داد مدول یانگ تمامی مدل ها با افزایش حت

مدل زیگزاگ مدول یانگ بالاتري نسبت به حالت آرمیچر در  یابد؛، افزایش میرقط

تري نسبت هاي پایینتر بودن در کرنشسخت محدوده قطر مشابه داشته ولی بعلت

کلوین مورد  800تا  1این نتایج در محدوده دمایی شکند.به حالت آرمیچر می

  ).3بررسی قرار گرفت(شکل 

  

  

  

  

  
  

 

  
بررسی تاثیر دما برروي نانولوله هاي دو جداره و سه جداره زیگزاگ و آرمیچر نیترید  3شکل

  کلوین 800تا  1بور در دماي 

  

یابد.این نتایج واضح است که کلیه خواص مکانیکی با افزایش دما کاهش می 

  نشان داده شده است. 4الی  2بصورت عددي در جداول 

  

  کلوین 800 تا 1 دماي و سه جداره در دوجداره بور نیترید هايلوله نانو مدول یانگ 2جدول
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  کلوین 800 تا 1 دماي سه جداره درو  دوجداره بور نیترید هايلوله نانو تنش نهایی 3جدول

  
  

 800 تا 1 دماي و سه جداره در دوجداره بور نیترید هايلوله نانو شکست کرنش 4جدول

  کلوین

  
هاي دو اکنون براي محاسبه تاثیر فاصله بین لایه اي بر روي مدول یانگ نانولوله

مدول  هاي زیگزاگ و آرمیچر مدل وجداره نیترید بور، پنج نمونه از حالت

مدول یانگ  ،. با انجام محاسبات)4(مطابق شکل الاستیسیته آنها محاسبه شده است

 9/1033گیگاپاسکال و  1/1078) بترتیب مقادیر 4و4(@)9و9) و (4و4(@)8و8(

این اختلاف مدول یانگ، ناشی از تفاوت فاصله بین لایه اي  گیکاپاسکال بدست آمد.

در حقیقت تعاملات جاذب نیروهاي واندروالس در  ).5است(مانند شکل 

) بوده و در نتیجه مدول یانگ بالاتري دارد. 4و4(@)9و9) قویتر از (4و4(@)8و8(

بطوریکه د؛ هاي زیگزاگ نیز بطور مشابه ملاحظه گردیاین موضوع درمورد نانولوله

و ) 7و0(@)15و0، ( )7و0(@)14و0(هاي دو جداره براي مدول یانگ نانولوله

  .بدست آمد ٧/١٠۶۵و  ۴/١٠٧۶، 3/1124) بترتیب مقادیر 7و0(@)16و0(

  
 کاملا اي لایه بین فاصله تفاوت بور، نیترید دوجداره هاينانولوله از روبرو نماي 4شکل

  است مشهود

 براي یانگ مدول کاهش دما افزایش با جداره،هاي سهدر مورد نانولوله

 176 و 316 مقدار به) 7و0(@)14و0(@)20و0( و) 7و0(@)14و0(@)20و0(

جداره هاي سهجداره، نانولولهو دو]24[جداره مشابه حالات تک .است واحد

  زیگزاگ نسبت به تغییرات شرایط دمایی حساس تر میباشند.

علت تفاوت نسبتا اندك مقادیر مدول یانگ ما با نتایج سایر محققان وجود    

در کارهاي آزمایشکاهی  هاي ایجاد شده در حین ساخت نانولولهعیوب و خرابی

به هر حال نتایج بدست آمده براي مدول یانگ نانولوله هاي چندجداره  باشد.می

-تراپاسکال) که ادعا می 22/1ما، با نتایج آزمایشگاهی آقاي چوپرا(مدول یانگ 

، تطابق بسیار خوبی باشدکریستالی بدون وجود عیوب فیزیکی می نانولولهشود 

  . ]15[دارد

دهنده تاثیر تعداد دیواره نانولوله بر روي مدول یانگ نشان )5سرانجام شکل(     

گردد رابطه ذیل بین باشد.مطابق شکل ملاحظه میهاي نیترید بور مینانولوله

 مدول یانگ و تعداد دیواره برقرار است:

  

 سھ جداره مدول یانگ دوجداره< یانگ مدول< ]24[مدول یانگ تک جداره

  
  

  
 سه و دوجداره و جداره تک هاي نانوله در قطر از تابعی بعنوان یانگ مدول مقایسه  5شکل

  کلوین  300 دماي در بور نیترید جداره

همانطور که مشهود است میزان مدول یانگ تاثیر پذیري بالایی نسبت به افـزایش  

تعداد دیواره دارد و تاثیر پذیري مدول یانگ نسبت به تعداد لایه و درجـه حـرارت   

هاي دوجداره نانولوله یانگ مدول بر دما اثر که آنجا از این، بر علاوه قابل تامل است.

تـوان نتیجـه گرفـت کـه اثـر      نیترید بور کمتر از نانولوله هاي سه جداره است، می

-متقابل بین لایه اي عامـل بسـیار مهمـی بـر روي خـواص مکـانیکی مـاده مـی        

هـاي زیگـزاگ   بودن مدول یانگ نانولولـه ) نشاندهنده بالاتر 6باشد.همچنین شکل(

 نسبت به حالت آرمیچر است.

  گیري نتیجه و خلاصه -4

  

ــی حالــت در ــدول مقــدار کل ــگ م ــه یان ــه نســبت زیگــزاگ هــاينانولول ــت ب  حال

 نسـبت  هـا  نانولولـه  نـوع  ایـن  حساسـیت  هرچنـد  باشدمی بالاتري میزان آرمیچر

 نتـایج  .اسـت  آرمیچـر  نـوع  از بیشـتر  دمـا  تغییـرات  و قطـر  کـاهش  یا افزایش به

دمـا سـبب کـاهش مـدول یانـگ،       افـزایش  کـه  باشـد  میتوانـد  واقعیت این بیانگر

  بور شده است.دهاي نیتریتنش نهایی و کرنش شکست انواع نانولوله

 مـدول  میـزان  حـدودي  تـا از دو جـداره بـه سـه جـداره      نانولوله دیواره تعداد     

 ســه بــه دوجــداره از یــافتگی بهبــود میــزان البتــه ،بخشــد مــی بهبــود را یانــگ

ــه نســبت جــداره ــت ب ــک حال ــداره ت ــه ج ــدار دوجــداره ب ــد کمتــري مق  .میباش
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ــواص       ــر روي خ ــی ب ــیار مهم ــل بس ــه اي عام ــین لای ــل ب ــر متقاب ــین اث همچن

باشد بطوریکـه بـا افـزایش تعـداد لایـه و لـذا کـاهش تعـاملات         مکانیکی ماده می

  ا خواهیم داشت.نیروهاي جاذب واندروالس، کاهش مدول یانگ ر
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