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    چكيده
نانو غنچه گرافن از اتصال فولرن و  و هنوز به صورت آزمايشگاهي در دسترس نيست. گرافن از تازه ترين آلوتروپ هاي كربن استكربن داراي آرايش هاي متعددي است. نانو غنچه 

 ول گردنو ط شبيه سازي ديناميك مولكولي جهت محاسبه خواص مكانيكي نانو غنچه گرافن استفاده شده است.اثر دما و سايز صفحه گرافن صفحه گرافن به هم تشكيل مي شود.
كلوين مدول يانگ تغييرات كمي را با افزايش دما تجربه مي كندبه عبارت ديگر با افزايش دما مدول  800نتايج نشان ميدهد كه تا دماي  در اين مجموعه تخمين زده شده است.

ز صفحه گرافن مدول يانگ نيز افزايش مي يابد .يافته هاي شبيه سازي يك دماي ثابت با افزايش ساي. مشاهده شد كه در يانگ تغيير چنداني نمي كند و تنها كمي كاهش مي يابد
مكانيكي كار مي كنند نيز مورد ما نه تنها درك كلي از نانو غنچه گرافن را افزايش مي دهد بلكه مي تواند جهت استفاده مهندسين و پژوهشگراني كه در زمينه توسعه خواص 

  استفاده قرار گيرد.
   انواژگ دكلي

  مكانيكي يانگ،خواص ملكولي،نانو غنچه گرافن،مدول ديناميك سازي شبيه
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Abstract		
Carbon	has	several	allotropes.	One	of	the	newest	carbon	allotrope	is	graphene	nanobud.	It	isn’t	available	in	laboratory.	Graphene	nanobud	is	
formed	by	connecting	fullerene	and	graphene	sheet.	Molecular	dynamic	simulation	is	used	for	calculating	mechanical	properties	of	graphene	
nanobuds.	 Influence	 of	 temperature,	 neck	 length	 and	 size	 of	 graphene	 sheet	 are	 estimated	 in	 this	 study.	 The	 results	 show	 that	 Young’s	
modulus	has	a	little	change	with	temperature	increase.	In	another	word,	with	increasing	temperature	the	Young’s	modulus	doesn’t	change	
very	much	 and	 just	 a	 little	 decrease.	 Also	 it	 seen	 that	 in	 constant	 temperature	with	 increasing	 the	 size	 of	 graphene	 sheet,	 it	 arises.	 Our	
simulation	 findings	 afford	 not	 only	 a	 molecular	 level	 understanding	 of	 graphene	 nanobud	 but	 also	 may	 be	 instructive	 to	 mechanical	
engineers	and	scientists	who	attempt	to	develop	effective	mechanical	properties.	
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  مقدمه -1
گرافن و ديگر آلوتروپ هاي كربن در  c‐cاستحكام پيوند شيميايي   
 c‐cمهمي را در خصوصيات مكانيكي و فيزيكي آنها بازي مي كند.پيوند نقش 

سه لايه هماهنگ قوي ترين پيوند شيميايي است و ممكن است دليل نشان 
) D-2گرافن ورقه اي دو بعدي (دادن خصوصيات مكانيكي خوب گرافن باشد. 

د ها با هيبري از اتم هاي كربن در يك پيكربندي شش ضلعي مي باشد كه اتم
2SP هاي  به هم متصل شده اند. صفحات گرافن با كنار هم قرار گرفتن اتم

اتم كربن  3شوند. در يك صفحه گرافن، هر اتم كربن با  كربن تشكيل مي
ديگر پيوند داده است. اين سه پيوند در يك صفحه قرار دارند و زواياي بين 

يوند كربن ـ كربن است. . طول پدرجه  120 ها با يكديگر مساوي و برابر با  آن
نانو غنچه گرافن از اتصال فولرن و  .نانومتر است 142/0در گرافن در حدود 

صفحه گرافن به هم تشكيل مي شود و داراي خواص منحصر بفردي است. 

فولرن روي گرافن مانند پرزهايي باعث افزايش چشمگيري در سطح تماس 
تاكنون سنتز و بررسي موثرگرافن مي شود. . انواع مختلفي از نانوغنچه ها 

شده است. از آن جمله مي توان به نانوغنچه هاي متشكل از فولرن + نانولوله 
و يا فولرن + گرافن اشاره كرد كه هر كدام نيز انواع گوناگوني دارند.ناسيبولين 

بطور تجربي نانو غنچه هايي را سنتز كرده اند كه در آن  ]1[1و همكارانش
پوشيده  نانو لوله هاي كربني تك جداره با پيوند كووالانسي توسط فولرن ها

شده اند. روش بكار رفته توسط آنها شامل يك فرايند يك مرحله اي پيوسته 
بوده است كه در آن بخار فروسن در اتمسفري از كربن مونواكسيد استفاده 

عبوري را براي ساختار هاي  طيف  ]3, 2[	2شده است. فورست و همكارانش
-جمله مطالعات انجام شده ميمحاسبه كرده اند از متنوعي از نانو غنچه ها 

                                                            
1Nasibulin	et	al	
2	Furst	et	al	
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ه گرافن

 مي دهد. اين ح
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هند و شكل ه  ح
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neck‐1 است و

ه گرافن مي شود.
يز صفحه گرافن ني
گرافن نيز مدول

اثرسايزصفحه بررسي

١١ 

 

 
 شكل

 
شكل الف قب
اوليه است كه طو

است. شكل ب يك
مرحله بعد شاهد
بود. شكل هاي ج
نهايي شكست

شكست تقريبا از
  

نتيجه و خلاصه -4
مدول يانگ با

گيگا پاسگال760
گرافن در دماي ات
مدول يانگ صفحه

نانو غ مي يابيم كه
كاهش مي دهد و
به دليل ايجاد نان
همچنين مشاهده
كاهش پيدا مي ك

0از مستحكم تر

سيستم نانو غنچه
مدول يانگ به ساي
در سايز صفحه گ

ب

ا
ا
م
ب
ن
ش

4

گ
م
م
ك
ب
ه
ك
م
س
م
د


