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 خلاصه 

 نیشده با گراف تيتقو ومینیآلوم تينانوکامپوز یو تنش استحکام کشش انگياز جمله مدول  یکیمطالعه حاضر، خواص مکان

 دادهقرار  یمورد بررس یمولکول کیناميد یسازهیتحت کشش تک محوره با استفاده از شب خالیناقص با نقص حفره و نقص جای

بررسی  نانوکامپوزيت نیز یکیرفتار مکان یبر روی گرافن در درصد حجمی ثابت، هاهياثر تعداد لا در اين مطالعه نیاست. همچن

گرفته انجام  NPTو  NVEبا هنگرد  یادوره ستمیس کي یسازمنبع باز لمپس با مدل  جیبا کمک پک یسازهیشب ني. اشده است

اندرکنش  یبرا نیو همچن MEAMو  AIREBO یهالیاز پتانس بیبه ترت ومینیکربن و آلوم یهااندرکنش اتم فیتوص یبرا و

به ساختار  نیگراف هيلا که افزودن تک دندهیبدست آمده نشان م جينتا لناردجونز استفاده شده است. لیاز پتانس هااتم نيا نیب

درصد شده است.  ۳2۰و  22۰ زانیبه م بیخالص به ترت ومینیآلوم یو استحکام کشش انگيخالص باعث بهبود مدول  ومینیآلوم

 یرخطیصورت غبه یو استحکام کشش انگيمدول  یو نقص حفره بر رو یخالیاثر نقص جا شود کهعلاوه بر اين مشاهده می

 بوده و روند کاهشی دارد.
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Abstract 

The present study investigated mechanical properties such as Young's modulus and tensile 

strength of aluminum nanocomposite reinforced with defective graphene with vacancy and 

hole defects under uniaxial tension using molecular dynamics simulation. Also, the effect of 

the number of graphene layers in a constant volume ratio on the mechanical behavior of the 

nanocomposite has also been obtained. This simulation was done with the help of the 

LAMMPS open-source package by modeling a periodic system with NVE and NPT ensembles. 
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The AIREBO and MEAM potentials were used to describe the interaction of carbon and 

aluminum atoms, respectively, and Lennard Jones potential was used for the interaction 

between these atoms. The obtained results show that adding a single layer of graphene to the 

structure of pure aluminum has improved Young's modulus and tensile strength of pure 

aluminum by 220 and 320%, respectively. In addition, it is observed that the effect of pinhole 

and vacancy defects on Young's modulus and tensile strength is non-linear and has a decreasing 

trend. 

Keywords: nanocomposite, mechanical properties, molecular dynamics, graphene, vacancy 

defects 

 مقدمه-1

ای فوق العاده یکیخواص مکانی داراکنند را ايجاد می( GS) نیگراف ورقهکه  (C) کربن یهااتم از زنبوریلانه دوبعدیساختار  کي

 نانو صفحاتاگرچه  .[4, ۳]ستاقرار گرفتهمطالعه مورد هشت دهه ی تئور صورتبه با يتقر آلوتروپ کربن نيا .[2, 1]باشدمی

منحرف  یکربن نانو ساختارهای لیها نسبت به تشک GS بود که نياما فرض بر ا ندشد افتيها تيدر کامپوز یذات طوربهن یگراف

آزمايشگاهی  هایتستها را با  GS شنووسلوف و همکاران، 2۰۰4در سال  .[5]هستند داريناپا هاها و فولرنشده مانند نانولوله

 با يها تقر GS یکیخواص مکان .[6]ددنمحققان در سراسر جهان گشو یعلم نانو را برای از ديجد مسیر مورد مطالعه قرار دادند و

کم  دیتولو  نسبت ابعاد بالاتر، مساحت سطح لی، به دلحالبااين. است (CNTs) یکربن ینانولوله ها يعنی ،خود یمشابه همتا

 یکسر حجميا  وزن برحسبها  GSتقويت با  .شوندیداده م حیرجها ت CNT به کنندهتقويت نانو پر کننده عنوانبهها  GSهزينه 

 یشتریها سطح ب CNT با سهيها در مقا GS.[7]يابدمی شيافزا یقابل توجه طوربهمواد  تيکامپوز یکیرفتار مکان مرها،یدر پل

فصل مشترک  کيدارد و  سيبا مواد ماتر یبهتر وندیپ GS دوبعدیساختار  در هر دو سطح متصل شود. سيترمواد ما باو  دارند

به خواص  تربزرگکه در نهايت ايجاد فصل مشترک  دهدیم لیتشک CNTنسبت به  سيو مواد ماتر GS نیب ارتباطتر را در بزرگ

استحکام  شيافزا به ( منجرPE) اتیلنپلیدر  GSی درصد وزن ۳ تيتقو مثال عنوانبه. [9, 8]مکانیکی بهتر منجر خواهد شد

 CNT کنندهتقويت یهمان کسر وزن یاما، براشود. میدرصد  87و  77به  کينزد بیبه ترت کامپوزيت کیو مدول الاست یکشش

خواص  .[1۰]دهدیم شيافزا %57و  %58 زانیرا تنها به م اتیلنپلی يسماتر کیو مدول الاست یاستحکام کشش اتیلنپلیدر 

 یهاشيو با استفاده از آزما یتجرب صورتبه نیاز محقق یتعداد توسط بر کربن یمبتن یهانانوپرکنندهو کششی  یفشار یکیمکان

  .[12, 11]گرفتمورد مطالعه قرار  یمولکول سازیشبیه ازجمله یعدد

 تحلیل و تجزيهدر  ی( نقش اساسMD) یمولکول کیناميد یسازهیشب کیتکن ،يافتهتوسعهکمتر  یتجرب یروین یهادانیبا م

 یمریپل تيو همکاران پاسخ کمانش نانوکامپوز نیل .[18-1۳]کندمی ايفا هاتيها و نانوکامپوزنانو پرکننده یکیمکان یهاپاسخ

از دامنه کمانش و  یشتریب نشیب توانندیم MD یهایسازهیاند که شبو ثابت کرده اندقراردادهرا مورد بحث  GSبا  شدهتيتقو

در  .[19]دشوار استنانو  اسیمق یهاشيدر آزماهاآن افتنيارائه دهند که  سيها و مواد ماترنانو پرکننده انیم یهاکنشبرهم

توسط  لیتحل نيچند. [2۰]اندشده تقويت ایلايه GSبا  GSبا  شده تيتقو هایکامپوزيتتمام  با يتقر های کاربردی،نمونه

 .[22, 21]منتشر شده است تيمواد نانوکامپوز یکیبر رفتار مکان سيدر مواد ماتر چندلايه یهاGS تيتقو نتايجمحققان در مورد 

 یمشکلات لیبه دل GS با شده تقويت یفلز یهاتيکامپوزها، GS با شده تقويت یمریو پل یکیسرام یهاتيبا کامپوز سهيدر مقا

اما  .[2۳]گیرندقرارمی یکمتر مورد بررس فیضع یسطح نیب وندیو پ ترازهم یهاانبوه نانو پرکننده دیتول کنواخت،ي عيمانند توز

به ساير  آن یمناسب و خواص سخت يیکم، کارا یچگال لیاز کاربردها به دل یاری( در بسAl) ومینیفلزات موجود، آلوم نیاز ب

 یهاتياز نانوکامپوز یاریبس یکاربردها .[25, 24]و پژوهش های فروانی روی آن صورت گرفته است شده استاده د حیترج مواد

 GS چندلايهشده  هیتعب یآل تيکامپوز کيو همکاران  شین. [26]وجود دارد ینظامصنايع و  ی، خودروسازعيدر صنا ومینیآلوم



 

 

تحقیقات زيادی  ،MD روش اساس بر .[27]کردند یمقاومت آن را بررس یهایژگيپودر  توسعه دادند و و یمتالورژ کرديرو با

و شده است مختلف در سراسر جهان اجرا  نیتوسط محقق یاهيلا GSتقويت شده با  هایتيو کامپوز یاهيلاهای GS یبرا

صديق و همکاران پژوهشی  2۰2۰در سال  .[28]ها دارد GS یکیبر خواص مکان یمنف امدیپ افزايش دماکه  ه استمشخص شد

مورد بررسی  در خلال اين پژوهش اثر عیب جای خالی. آلومینیوم انجام دادندهای بورنیتريد تحت عنوان بررسی نانوکامپوزيت

که حضور نقص جای خالی در نانوکامپوزيت بورنیتريد آلومینیوم منجر به افت خواص مکانیکی خواهد  دريافتندها قرار گرفت. آن

است،  ناپذيراجتناب مسأله کي کريستالی ساختارهاینامطلوب در  وبیع لیکه تشک دهدنشان می گزارشات همچنین. [29]شد

را  یسیخواص مغناط یخالیدر روش سنتز آنها دخالت داشته باشد. اگرچه وجود جا یکیمکان یندهايکه فرآ یزمان خصوصبه

 .[۳1, ۳۰]دهدکاهش میرا  نوساختارهانا نيا یکیمکان یهایژگيذکر شده و وبیاما عدهد میارتقا 

ن یگراف ومینیآلوم تينانوکامپوز یکیخواص مکان یبررسبه  مخالینگام و کومار ،پژوهش انجام شده کيدر  2۰17در سال 

بر خواص  هياثر تعداد لا نیو همچن ینقص ساختار گونهچیختم شده است، ه یمحدود جيپژوهش که به نتا نيپرداختند. در ا

به همین دلیل برای . [۳2]است تينانوکامپوز انگيشده محدود به مدول  شگزار جيمورد توجه قرار نگرفته است و نتا یکیمکان

با  ضروری است.امری  نانوکامپوزيت آلومینیوم گرافین سازیدر خلال شبیه هاعیببررسی  ،دستیابی به نتايج نزديک به واقعیت

تحت  نیتوجه به ضروريات ذکر شده، در اين پژوهش به بررسی خواص مکانیکی نانو کامپوزيت آلومینیوم تقويت شده با گراف

، 9و  6، ۳با درصدهای اتمی ن یاعمال شده در لايه گرافخالی نقص جای تأثیرو همچنین  xتست کشش تک محوره در جهت 

يعنی  اثر افزايش تعداد لايه فاز فیبر همچنین و آنگستروم 9و  7، 5های شعاع بان یاعمال شده بر لايه گرافتاثیر نقص حفره 

 .پرداخته شده است نانوکامپوزيتی و استحکام کشش انگيبر مدول  گرافین

 سلول واحد نانو یمدلساز-2

 مدل شبیه سازی 2-1

 یبرا .لايه گرافین نشان داده شده است با يک ، دو و سه 1در شکل  MD یساز هیشب یبرا (NUC) ینانو سلول واحد مولکول

ی برای نانو کسر حجم .شودیاستفاده م zو  x ،y یدر محورها یتناوب طيشرا ،شبیه سازی دينامیک مولکولیدر  NUC ايجاد

به منظور بررسی  در نظر گرفته شده است. zآنگستروم در جهت  ۳5/28و  y و xآنگستروم در جهات  51با ابعاد  %5سلول واحد 

های کشش انجام شده روی نانوکامپوزيت به دو دسته مجزای بدون نقص و با ، تستو نقص حفره خالینقص جای آثار مکانیکی

صورت به 9و  6 ، ۳ اتمی خالی با درصدهایبا حضور نقص جای و xدر جهت  های کشششوند. تستبندی مینقص تقسیم

به منظور انجام آزمون کشش نانوکامپوزيت ن یهمچن. الف(-2)شکل  در نظر گرفته شده است گرافیندر ساختار تصادفی و 

 ب(-2)شکل  ن ايجاد شده استیآنگستروم در وسط لايه گراف 9و  7، 5ی با شعاع ياهن با نقص حفره، حفره یآلومینیوم گراف

ن به منظور ثابت ماندن یابعاد نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف ،نیهای گرافمتناسب با افزايش تعداد لايهلازم به ذکر است که 

 افزايش داده شده است. zدر جهت  کسرحجمی
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 ی بین اتمیها لیپتانس 2-2

 یاتم نیب یهالیحاضر پتانس مطالعهدر  .[۳۳]ها نقشی کلیدی دارداستفاده از پتانسیل بین اتمی صحیح در انجام شبیه سازی

 :ه اندزير مورد استفاده قرار گرفت

 [۳4](، MEAM) شده اصلاح شده هیروش اتم تعب ومینیآلوم یهااتم یبرا الف:

 [۳5] (AIREBO) یقیتطب یمولکول نیب یواکنش یتجرب وندیپ بیترتکربن  یهااتم یبرا ب:

 [۳6] (L-J)جونز -لنارد ومینیکربن و آلوم یهااتم نیتعاملات ب یبرا پ:

 شود:یداده م شينما ريکل مدل به صورت ز یانرژ شود.در نظر گرفته می 3𝜎𝐴𝐿−𝐶معادل  همچنین مقدار شعاع قطع

(1) 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝐴𝐿
𝑀𝐸𝐴𝑀 + 𝐸𝐶

𝐴𝐼𝑅𝐸𝐵𝑂 + 𝐸𝐿𝐽
𝐴𝐿−𝐶 

( توسط شعاع و برش (e) ، عمق چاه بالقوه(𝜎) واندروالس شعاع مربوطه )به عنوان مثال، یو پارامترها ازیمورد ن یهالیپتانس

 .اندذکر شده و همچنین در جدول پايین و همکاران مورد بحث قرار گرفته است یچو

 [۳7]یپارامترهای مربوط به پتانسیل های بین اتم-1جدول 

لناردجونز لیپتانس یپارامترها  
-ومینیآلوم وندیپ

ومینیآلوم  
کربن-کربن وندیپ  

کربن با  ومینیآلوم وندیپ

 قانون اختلاط

Ɛ (ev) 
۰/4157 2/844۰ ۰/۰۳4۳8 

Ƃ (𝐴0) 
2/62۰۰ ۳/4۰۰۰ ۳/۰1۰۰ 

آفشعاع کات =3 ×Ƃ𝑨𝑳−𝑪 = 𝟗. 𝟎𝟑𝑨𝟎 

،  LAMMPS  ،CHARMM، NAMD لمث یکاربر پسند و قابل اعتماد مختلف منبع باز ی، کدهاMD یساز هیانجام شب یبرا

AMBER ،GROMACS ،GROMOS یساز هیشبهای افزارنرم با وجود .[۳8]در دسترس هستند گانيبه صورت را MD موجود ،



 

 

به عنوان  LAMMPS در مطالعه حاضر، نيشود. بنابرایآن استفاده م یريپذ قیتطب لیبه دل یابه طور گسترده LAMMPSکد از 

 .[۳9]دشویاستفاده م یساز هیابزار شب

 شرایط شبیه سازی-3
ها اتم  و در نظر گرفته شد شده یساز هیشب یهامدلی همه یبرافمتوثانیه  5/۰گرايی نتايج در مقدار پس از هم یزمان گام

آزاد کردن  یبرا پس از آن .شوند یمتعادل م با ترموستات لانگوين نيکلو ۳۰۰ یدر دما( NVE) کالیکروکانونیتحت مجموعه م

ها پس مشخص است، اتم ۳طور که در شکل همان اعمال شد. NPT آنسامبلبا استفاده از  صفر بارفشار  ه،یاول یداخل یهاتنش

هزار گام زمانی، به سطح کمینه انرژی خود رسیده و از آنجا که پايداری سیستم وابسته به انرژی پتانسیل از طی کردن پانصد

 ۳۰۰ناحیه  در نشان از به تعادل رسیدن سیستم اتمی دارد. همچنین دمای سیستم شبیه سازی شده، به خوبیاست، اين نمودار 

 کلوين قرار گرفته است.

کرنش و -نمودار تنش جينتا سهيدر مقاله حاضر با مقاآلومینیوم خالص MD یساز هیشب کرديرو یعتبار سنجا در مرحله اول

 74,78مدول  رونگ و همکاران .[4۰]انجام شده است (4)شکل  و همکاران رونگ مقالهدر منتشر شده  مدول يانگ با نتايج

رو  نياز ا کندیپاسکال را گزارش مگایگ 7۰مشابه، مطالعه حاضر مدول یسازهیشب طيدر شراو  را گزارش کردندپاسکال گایگ

 .شده است ديیتا یدقت روش فعل

 
 هتک لای نیساختار نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف و دما پتانسیل یآرامش انرژ - 3 شکل

 



 

 

 [40]مرجعبا مقاله تنش کرنش آلومینیوم خالص  مقایسه نمودار -4شکل 

 

 و بحث جینتا-4
ی تناوب یبا استفاده از مرزهاو  MD یعدد یهاشيآزمان توسط یبا گراف شده مکانیکی نانوکامپوزيت آلومینیوم تقويت یهایژگيو

 MD یاانهيرا یساز هیتوسط شبکه  تنش کرنش یهایمنحن جينتا شد.محاسبه برای فاز فیبر درصد  5با شرايط کسر حجمی 

های کريستالی در شبکه خود ساختارتر گفته شد، همه طور که پیشهمان. نشان داده شده است ی زيرهادر شکل ،شده افتي

در اين  .اثرات آن ها بررسی شوندو قابل اعتمادتر لازم است واقعی  نتايجهايی هستند که برای دستیابی به ها و نقصدارای حفره

تست کشش سه  ،نیگرافدر ساختار  9و  6 ، ۳ اتمی درصدهای وخالی نقص جای برای نانوساختار با تست کشش سهپژوهش 

 نیسه لايه گراف دو و ،تست کشش با تقويت يک همچنین و 9و  7،  5با شعاع  اعمال شده در لايه گرافینبا حضور نقص حفره 

ن تک لايه با یآلومینیوم گرافبدون نقص ، نتايج حاصل از آزمون کشش تک محوره نانوکامپوزيت 5در شکل  گرفته شد.انجام 

 15۳ انگي، مدول نقصبی نیگراف ومینیآلوم تيکامپوزنانو یبرا ونه مرجع مقايسه شده است.آزمون کشش آلومینیوم خالص و نم

 22۰حدود  بیخالص به ترت ومینیبا نمونه آلوم سهيپاسکال به دست آمد که در مقا گایگ 5/22 یپاسکال و استحکام کشش گایگ

تا در  دارند یروند صعود یبارگذار نین در حیگراف ومینیآلوم تيتنش نانوکامپوز ري. مقادشودیم مشاهده شيدرصد افزا ۳2۰و 

درحالی که برای آلومینیوم خالص کرنشی که بیشترين تنش در آن اتفاق افتاده  شودیم یختگیدچار گسگرافین  22/۰کرنش 

بسیار بیشتر از نمونه  تينانو کامپوزهمچنین چقرمگی که معادل سطح زير نمودار تنش کرنش است برای  .باشدمی 1۳/۰است، 

 ص است. آلومینیوم خال

 

 نیشده با گراف تیتقو ومینیآلوم تیخالص و نانوکامپوز ومینینمودار تنش کرنش آلوم سهیمقا -5شکل 

را نشان  9و  6، ۳ یاتم یبا درصدها یخالیجا بیع ین دارایگراف ومینیآلوم تيانوکامپوزتنش کرنش ن یهایمنحن 6 شکل

اعمال نقص شود همانطور که ديده می اند.شده سهيمقا هين تک لایگراف ومینیآلوم بیعیب تينمونه نانوکامپوزبا  که دهندیم

ن باعث کاهش شیب ناحیه خطی منحنی تنش کرنش و استحکام کششی یدرصداتمی در ساختار گراف ۳خالی با جای

درصداتمی بیشترين  ۳خالی مشخص است، نانوکامپوزيت دارای نقص جای 6است. همانطور که در نمودار  نانوکامپوزيت شده

تحمل کرده است که استحکام کششی در مقايسه با نانوکامپوزيت  18/۰گیگاپاسکال در کرنش  ۰۳/16تنش خود را به مقدار 

ن با توجه به اعمال یگرافدرصد کاهش يافته است. اين کاهش به دلیل ضعف در ساختار لايه  11/28نقص، ن بییآلومینیوم گراف

 باشد.درصد می ۳خالی نقص جای



 

 

دست آمد  گیگاپاسکال به 15 /1خالی، مقدار درصد نقص جای 6ن دارای یاستحکام کششی برای نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

ن یيت آلومینیوم گرافدرصد کاهش پیدا کرده است. برای نانوکامپوز 2/۳2ن، یکه در مقايسه با ساختار بی نقص آلومینیوم گراف

نقص به ترتیب گیگاپاسکال بدست آمد که در مقايسه با نمونه بی 7/14درصد اتمی، استحکام کششی  9خالی دارای نقص جای

تا 2۰۰بنابراين می توان بیان داشت که تنش حدنهايی نانوکامپوزيت سالم و بی نقص در حدود  است. درصد کاهش پیداکرده ۳4

 -آلومینیوم و اين روند با مشاهدات تجربی افزايش تنش حدنهايی در تست کشش کامپوزيتیدا کرده است درصد افزايش پ ۳2۰

گرافن به ساختار آلومینیوم مشاهده  %1در تنش حد نهايی را با افزودن  %2۰۰که افزايش  آقای لی و همکارانشگرافن مطالعه 

خالی با افزايش درصد اتمی نقص، شیب ناحیه خطی های دارای نقص جایدر همه نمونه اينلاوه بر .ع [41]کردن همخوانی دارد

ن در نانوکامپوزيت یخالی بر ساختار گرافتوجه در خصوص اعمال نقص جایاست. نکته قابلمنحنی تنش کرنش کاهش پیدا کرده

 ن است.یخالی بر لايه گرافخواص مکانیکی با اعمال نقص جاین مربوط به افت شديد یآلومینیوم گراف

 دهندیمختلف نشان م یزمان یهارا در گام یکشش یبارگذار نیح یخالینقص جا یدارا نیگراف هيلا یرفتار کشش 9تا  7اشکال 

زودتر رخ ن یگرافشود که تغییرشکل و گسیختگی ساختار مشاهده می خالی،که با اعمال هرچه بیشتر درصداتمی نقص جای

 دهد.می

. 

 با نمونه بی نقص نینانوکامپوزیت آلومینیوم گراف استحکام کششیمقایسه اثر نقص جای خالی بر مدول یانگ و  -6 شکل

 

 هیکوثانیپ ۰        هیکوثانیپ 1۰          هیکوثانیپ 25

 نیگراف ومینیآلوم تیدرصد در نانوکامپوز 3 یخالینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش -7 شکل



 

 

 

 هیکوثانیپ ۰         هیکوثانیپ 1۰         هیکوثانیپ 25

 نیگراف ومینیآلوم تیدرصد در نانوکامپوز 6 یخالینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش -8 شکل

 

 هیکوثانیپ ۰         هیکوثانیپ 1۰        هیکوثانیپ 25

 نیگراف ومینیآلوم تیدرصد در نانوکامپوز 9 یخالینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش -9 شکل

 ب-2که در شکل هين تک لاینقص حفره در ساختار گراف ین دارایگراف ومینیآلوم تيمنظور انجام آزمون کشش نانوکامپوزبه

 موردنظر، آزمون کشش در جهت یساختارها جادياست. پس از ا جادشدهيآنگستروم ا 9و  7، 5مشخص است، سه نمونه با شعاع 

x و انرژی  يینمودار تعادل دما 1۰حفره اعمال شد. شکل  ین دارایگراف هيتک لا با شدهتيتقو ومینیآلوم تيساختار کامپوز یرو

 ۳۰۰دما در محدوده  یسازهیزمان شبکه در تمام مدت دهدینقص حفره را نشان م ین دارایگراف ومینیساختار آلومپتانسیل نانو

 11ل شک به سطح پايدار خود رسیده است. -2۰61۰علاوه بر اين، انرژی پتانسیل ساختار در مقدار داشته شده است.نگه نيکلو

و نقايسه آن با ساختار  9و  7، 5نقص حفره با شعاع  ین دارایگراف ومینیآلوم تيکرنش مربوط به ساختار کامپوزتنش هاییمنحن

 .دهدیرا نشان من ینانوکامپوزيت آلومینیوم گرافبی عیب 

ن باعث کاهش شیب ناحیه خطی منحنی تنش کرنش، یمشخص است وجود نقص حفره در لايه گراف 11طور که در شکل همان

افتد، شده است. استحکام کششی برای ساختار کامپوزيت استحکام کششی و مقدار کرنشی که بیشترين تنش در آن اتفاق می

به دست آمد که نسبت به ساختار کامل نانوکامپوزيت  پاسکالاگیگ 6/18آنگستروم  5ن دارای نقص حفره با شعاع یآلومینیوم گراف

 7ن دارای نقص حفره با شعاع یدرصدی شده است. برای ساختار نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف 5/16ن باعث افت یآلومینیم گراف

نقص نانوکامپوزيت آلومینیوم گیگاپاسکال به دست آمد که در مقايسه با ساختار بی 67/16آنگستروم، مقدار استحکام کششی 

ن دارای یشود. در آخر و برای ساختار نانوکامپوزيت آلومینیوم گرافدرصد کاهش در استحکام کششی مشاهده می 2/25ن یگراف

نقص نانوکامپوزيت در مقايسه با ساختار بی به دست آمد که 49/14آنگستروم استحکام کششی مقدار  9نقص حفره با شعاع 

 درصدی حاصل شد. ۳5ن کاهش یآلومینیوم گراف

ن خواص مکانیکی شیب ناحیه خطی افت کرده است یتوان دريافت که با اعمال نقص حفره در لايه گرافاز مقايسه نمودارها می

عنوان مثال، در منحنی افتد، کاهش پیداکرده است. بهمیو با افزايش شعاع حفره، مقدار کرنشی که بیشترين تنش در آن اتفاق 

که برای نمونه دارای نقص حفره با است، درحالی 22/۰نقص اين مقدار کرنش، ن بییتنش کرنش نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

کششی محوری زودتر  های دارای نقص در اثر تنشباشد که اين مهم، بیانگر آن است که نمونهمی 18/۰اين عدد مقدار  9شعاع 



 

 

آنگستروم حین آزمون کشش  9و  7، 5ن دارای نقص حفره با شعاع یشوند. همچنین تغییر شکل لايه گرافدچار تغییر شکل می

با افزايش شعاع حفره در  شود کهمشاهده می .شده استنشان داده 14-12ن در نمودارهای یدر نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

 شود.ام زمانی يکسان، گسیختگی بیشتری ديده مین در گیساختار گراف

  

 

 با نقص حفره تک لایه نیگراف ومینیآلوم تیکامپوزنانوو انرژی پتانسیل  یینمودار تعادل دما -10شکل 

 

 نقصیب نقص حفره با نمونه ین دارایگراف ومینیآلوم تیتنش کرنش کامپوز سهینمودار مقا -11شکل 

    

      هیکوثانیپ ۰              هیکوثانیپ 8                پیکوثانیه17  

 نیگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز آنگستروم در 5با شعاع  دارای نقص حفره نیگراف هیلا یرفتار کشش -12 شکل

 



 

 

 

     هیکوثانیپ ۰             هیکوثانیپ 8               هیکوثانیپ 17

 نیگراف ومینیآلوم تیآنگستروم در نانوکامپوز 7نقص حفره باشعاع  ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش -13 شکل

 

     هیکوثانیپ ۰             هیکوثانیپ 8               هیکوثانیپ17

 نیگراف ومینیآلوم تیآنگستروم در نانوکامپوز 9نقص حفره باشعاع  ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش -14شکل

 16و  15های در شکل آورده شده است. ۳همگرايی انرژی پتانسیل و دمای ساختار آلومینیوم گرافین تک لايه در شکل 

ه خوبی ب 16و  15آورده شده است. در شکل  نمودارهای تعادل دما و انرژی پتانسیل ساختارهای آلومینیوم گرافین دو و سه لايه

داشته شده است. همچنین کلوين نگه ۳۰۰سازی، دمای سیستم اتمی به خوبی در حدودنشان داده شده است که در حین شبیه

 یمنحن الکترون ولت است. -6246۰و  -41۳8۰به ترتیب برای ساختار دو و سه لايه به تعادل رسیده مقادير انرژی پتانسیل 

 شيکه با افزا گرددیآورده شده است. مشاهده م 17در شکل  هيدو و سه لايک، ن یگراف ومینیآلوم تيتنش کرنش نانوکامپوز

همچنین  .کندیم لیم یتربه سمت ارقام بزرگ افتد،یتنش در آن اتفاق م نيشتریکه ب یبه سه، مقدار کرنش يکاز  هيتعداد لا

که طبق شکل برای درحالیکند بیشترين تنش خود را تحمل می 24/۰ن دولايه در کرنش ینانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

اين بدان معناست که با  است. 22/۰مقدار  در حالت تک لايه اينرسیده است و  26/۰سه لايه اين مقدار کرنش به ساختار نانو

های با افزايش تعداد لايه همچنیننانوکامپوزيت در مقابل تغییر شکل افزايش پیدا خواهد کرد.  ن، مقاومتیافزايش تعداد لايه گراف

يابد. در خصوص استحکام کششی ن افزايش میی، شیب ناحیه خطی منحنی تنش کرنش نانوکامپوزيت آلومینیوم گرافنیگراف

ن بايد گفت که اين مقادير هم همچون شیب ناحیه خطی منحنی تنش کرنش، روند صعودی ینانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

که در نانوکامپوزيت تک لايه مقدار استحکام کششی طوریتعداد لايه، استحکام کششی هم افزايش يافت. بهافزايش  و باداشتند 

مگاپاسکال رشد نشان داده است و مقدار  1۰۰ه دولايه نسبت به تک لاي حالتگیگاپاسکال به دست آمد. اين عدد برای  ۳/22

گیگاپاسکال ثبت  8/22ن سه لايه مقدار استحکام کششی یشود. در نانوکامپوزيت آلومینیوم گرافگیگاپاسکال گزارش می 4/22

 مگاپاسکال رشد داشته است. 5۰۰شد که نسبت به نمونه تک لايه به میزان 

 



 

 

 

 لایهدو  نیگراف ومینیآلوم تیکامپوزنانوو انرژی پتانسیل  یینمودار تعادل دما -15شکل 

 

 سه لایه نیگراف ومینیآلوم تیکامپوزنانوو انرژی پتانسیل  یینمودار تعادل دما -16شکل

 

  چندلایه نیگراف ومینیآلوم هایتیکامپوزنانوتنش کرنش  مقایسه نمودار -17شکل 

های بررسی شده در اين پژوهش نانوکامپوزيت برای تمام حالت حدنهايیو تنش  مدول يانگمقادير  4-2های در جدول

 4/1۰2 و 8/116، 6/129 درصد اتمی به ترتیب 9و  6، ۳ آورده شده است. مدول يانگ برای نانوکامپوزيت با نقص جای خالی

درصد کاهش يافته است. برای نانوکامپوزيت با  ۳۳و  6/2۳،  2/15باشد که نسبت به نمونه بی نقص به ترتیب گیگاپاسکال می



 

 

يسه با نمونه بی گیگاپاسکال است در مقا 59/12۰و  4/1۳5، 14۰مدول يانگ به ترتیب  آنگستروم 9و  7، 5با شعاع نقص حفره 

ن یهای آلومینیوم گرافهمچنین مدول يانگ برای نانوکامپوزيت درصد کاهش پیدا کرده است. 1/21و  5/11، 4/8نقص به ترتیب 

شود که در مقايسه با گیگاپاسکال گزارش می 7/159و  7/157، 15۳لايه روند صعودی داشت که به ترتیب مقاديريک، دو و سه 

 است. درصد افزايش پیدا کرده 228و  225، 218لص به ترتیب، نمونه آلومینیوم خا

 
 ین دارای نقص جای خالیبا گراف شدهتیتقو ومینیآلوم تینانو کامپوز حدنهاییو استحکام  انگیمدول  -2جدول 

 ی)گیگاپاسکال(استحکام کشش                  )گیگاپاسکال(انگیمدول                            نمونه 

  16                                        6/129               درصد اتمی ۳یخال یجا نقص

  1/15  8/116                درصد اتمی 6یخال ینقص جا

 7/14                         4/1۰2               درصد اتمی 9نقص جای خالی 
 

 

 

 نقص حفره یدارا نیبا گراف شدهتیتقو ومینیآلوم تینانوکامپوز یو استحکام کشش انگیمدول  -3جدول 

 

 ن یگراف ومینیآلوم یهاتیخالص و نانوکامپوز ومینیآلوم یو استحکام کشش انگیمدول  -4جدول 

 نتیجه گیری -5

 تينانو کامپوز يانگ و استحکام کششیمدول  یابيارز یبرای کشش به کمک دينامیک مولکولی هاحاضر، آزمون پژوهشدر 

 آلومینیوم تينانو کامپوز خواص مکانیکی ینیبشیپ ینانو برا اسیواحد در مق سلول ن انجام شد.یبا گراف شدهتيتقو ومینیآلوم

 ینقص جا یداراساختارهای ، به دو صورت ساختار کامل و و نقص حفره خالییجاچنین اثر نقص و هم نیگراف هيتوسط لا

همچنین برای بررسی اثر  شد. یسازهیشب آنگستروم 9و 7،  5و ساختار دارای نقص حفره با شعاع  اتمی درصد 9و  6، ۳ یخال

مهم بر  یهاافتهصورت جداگانه ايجاد شدند. يبر خواص مکانیکی نانوکامپوزيت، هرکدام از اين ساختارها به تعداد لايه گرافین

 اند از:اساس مطالعه حاضر عبارت

 مدول يانگ و استحکام کششی آلومینیوم  توجهقابلن به ساختار آلومینیوم خالص موجب افزايش یافزودن تک لايه گراف

گیگاپاسکال بدست آمد که در  ۳/22و  15۳ن تک لايه اين مقادير یمپوزيت آلومینیوم گرافخالص شد که برای نانوکا

 اند.درصد افزايش يافته ۳2۰و  218ترتیب مقايسه با نمونه آلومینیوم خالص، به

     استحکام کششی)گیگاپاسکال(         )گیگاپاسکال(انگیمدول                                                  نمونه 

  6/18 14۰               آنگستروم 5شعاع  به حفره نقص

  7/16                       4/1۳5              آنگستروم 7نقص حفره به شعاع 

 5/14                      6/12۰              آنگستروم 9نقص حفره به شعاع 
 

     استحکام کششی)گیگاپاسکال(                       )گیگاپاسکال(انگیمدول                                                                             نمونه 

 7 7۰ آلومینیوم خالص

  ۳/22 15۳ گرافین تک لايهنانوکامپوزيت با 

 4/22                      7/157                                  يهگرافین دو لابا  تينانوکامپوز

 8/22 7/159 هين سه لایگرافبا  تينانوکامپوز
 



 

 

 م ن موجب افزايش مدول يانگ و استحکام کششی آلومینیویوسیله دو و سه لايه گرافتقويت ساختار آلومینیوم خالص به

 7/159و  7/157ن دو و سه لايه، مقادير مدول يانگ به ترتیب یخالص شد که برای نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف

شود. همچنین استحکام کششی درصد افزايش مشاهده می 228و  225بدست آمد که در مقايسه با آلومینیوم خالص 

بدست آمد که در مقايسه با  8/22و  4/22ن مقادير یفبرای نانوکامپوزيت آلومینیوم تقويت شده با دو و سه لايه گرا

 درصد افزايش داشته است. ۳۰4و  6/298ترتیب آلومینیوم خالص به

  طوری که برای نانوکامپوزيت شد. به تينانوکامپوزی باعث کاهش مدول يانگ و استحکام کششی خالیجانقص

 4/1۰2و  8/116،  6/129 به ترتیب مقادير مدول يانگ درصد اتمی 9و  6،  ۳ خالین دارای نقص جاییآلومینیوم گراف

درصد  ۳۳و  6/2۳،  2/15نقص به ترتیب ن بییگیگاپاسکال بدست آمد که در مقايسه با نانوکامپوزيت الومینیوم گراف

درصد به  9و  6،  ۳های دارای نقص جالی خالی کاهش پیدا کرده است. مقادير استحکام کششی برای نانوکامپوزيت

 1/28نقص به ترتیب ن بییبدست آمد که در مقايسه با نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف 7/14و  1/15،  ۰۳/16ترتیب 

 شود.درصد کاهش مشاهده می ۳4و  2/۳2،

  طوری که برای نانوکامپوزيت آلومینیوم شد. به تينانوکامپوزنقص حفره باعث کاهش مدول يانگ و استحکام کششی

 59/12۰و  4/1۳5، 14۰آنگستروم به ترتیب مقادير مدول يانگ  9و  7،  5 فره با شعاعن دارای نقص حیگراف

و  5/11،  4/8نقص به ترتیب ن بییگیگاپاسکال بدست آمد که مدول يانگ در مقايسه با نانوکامپوزيت الومینیوم گراف

 7،  5ارای نقص حفره با شعاع های ددرصد کاهش پیدا کرده است. مقادير استحکام کششی برای نانوکامپوزيت 1/21

نقص به ن بییبدست آمد که در مقايسه با نانوکامپوزيت آلومینیوم گراف 49/14و  67/16،  6/18درصد به ترتیب  9و 

 شود.درصد کاهش مشاهده می ۳5و  2/25، 5/16ترتیب 

  هردو برای  شدهگرفته آزمونخالی و نقص حفره بر روی مدول يانگ و استحکام کششی در سه یجارفتار اثر نقص

 غیرخطی ظاهر شد. صورتبهساختار 

 واژه نامه

 Graphene sheet(GS) های گرافنورقه

 Nanofullerenes هانانوفولرن

 Carbon nanotubes های کربنینانولوله

 Polyethylene پلی اتیلن

 Tensile strength استحکام کششی

 Vacancy Defect خالینقص جای

 Molecular Nano Unit Cell نانومولکولی سلول واحد

 Molecular dynamics دينامیک مولکولی

 Time steps گام زمانی

 Cuttof radius شعاع قطع
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