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Abstract -- In this paper, we investigate the mechanical 

properties of graphene-carbon nitride hybrid using 

molecular dynamics simulations. We studied the impact of 

vacancies and circular defects of various diameters on these 

properties. We analyzed circular defects with diameters of 

1.8, 10.6, 16.4, and 2.24 Å in both armchair and zigzag 

directions using the Tersoff potential. The results indicate 

that the mechanical properties of the hybrid structure are 

inferior to those of graphene and carbon nitride individually. 

Additionally, the removal of nitrogen atoms had a more 

significant impact on mechanical properties. Increasing the 

diameter of the circular defect reduced the Young’s modulus 

from 802.23 GPa to 681.34 GPa in the armchair direction. 

Furthermore, fracture stress decreased by 31.19% and 

45.15% in the zigzag and armchair directions, respectively. 

 

Keywords: Graphene, Carbon nitride, Molecular dynamics, 

Mechanical properties, Nanostructure. 
 

1. Introduction 

Nanostructures are essential and integral components of 

science and technology, widely utilized across various 

industries [1]. Due to its unique properties, graphene has 

garnered significant attention from researchers [2]. 

Similarly, other materials such as boron carbide and 

carbon nitride exhibit remarkable characteristics 

comparable to those of graphene [3]. 

Building on existing research on the mechanical 

properties of composite structures, this article examines 

Young's modulus, failure stress, and strain in two-

dimensional (2D) graphene and carbon nitride structures—

both individually and in hybrid forms—along armchair 

and zigzag directions. Additionally, the impact of 

removing carbon and nitrogen atoms on the mechanical 

properties is explored. Furthermore, the study investigates 

how a circular geometric defect influences the mechanical 
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behavior of graphene-carbon nitride composite structures 

in both armchair and zigzag orientations. 

 

2. Computational method 

The molecular dynamics simulation method has been 

employed to model and analyze the mechanical properties 

of 2D nanosheets [4]. The Tersoff potential has been 

utilized to calculate the interactions between carbon-

carbon and carbon-nitrogen atoms [5]. The relationship 

between energy and displacement is defined by the 

following equation: 

 

( )[ ( ) ( )]ij c ij R ij ij A ijU f r f r b f r                                   (1) 

 

To establish system equilibrium, the NPT process was 

implemented with a time step of 1 fs and a duration of 50 

ps. The graphene and carbon nitride structures have 

dimensions of 10×10 nm². The X and Y directions 

correspond to the zigzag and armchair loading 

orientations, respectively. To regulate temperature within 

the simulation box, equilibrium was maintained for 50 ps 

using the Nose-Hoover algorithm under constant 

temperature and pressure. Following equilibrium, the 

system was subjected to tensile loading at a strain rate of 

0.001 ps¹ to determine stress at each strain and time step. 

Fig. 1 illustrates the graphene-carbon nitride hybrid 

structure. 
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Fig. 1. Scheme of graphene-Carbon nitride hybrid structure. 

 

 

 
 

Fig. 2. Variation of Young’s modulus in hybrid structure of 

 graphene-Carbon nitride. 

 

 

3. Results and discussion 

3.1 Mechanical properties of defective nanosheets 

The results obtained from the study on the removal of 

carbon and nitrogen atoms in the graphene–carbon nitride 

hybrid structure are presented in Fig. 2. Notably, most 

atoms were removed from the interface between the two 

structures. As shown, the removal of nitrogen atoms had a 

more significant impact on the Young’s modulus than the 

removal of carbon atoms. Furthermore, the values were 

consistently higher in the armchair direction than in the 

zigzag direction. The removal of one carbon atom reduced 

the Young’s modulus to 21.802 GPa and 95.822 GPa in 

the zigzag and armchair directions, respectively. In 

contrast, removing one nitrogen atom resulted in values of 

66.795 GPa and 81.811 GPa, respectively. A similar 

decreasing trend was observed when two or three carbon 

or nitrogen atoms were removed individually. For 

instance, the Young’s modulus in the armchair direction 

decreased by 1.76% upon the removal of two carbon 

atoms, compared to the pristine structure. In contrast, the 

combined removal of carbon and nitrogen atoms produced 

different results. According to Fig. 2, the simultaneous 

removal of two carbon atoms and one nitrogen atom had 

the most pronounced effect on the mechanical properties 

studied. The Young’s modulus in the zigzag direction 

dropped from 817.66 GPa (pristine structure) to 750.03 

GPa. Meanwhile, the corresponding value in the armchair 

direction was reported to be 789.23 GPa. 
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Fig. 3. Variation of fracture stress in hybrid structure of graphene-

Carbon nitride. 

 
3.2 Mechanical properties of nanosheets, with circular 

notches 

This section examines the effect of circular defects with 

varying diameters on the fracture stress of the graphene–

carbon nitride structure. To this end, four circular defects 

with diameters of 1.8, 2.24, 10.6, and 16.4 Ǻ were 

introduced at the interface between the two materials. As 

shown in Fig. 3, increasing the diameter of the circular 

defect results in a reduction of fracture stress. Specifically, 

the defect with the largest diameter corresponds to the 

lowest fracture stress observed. It is also notable that, in 

this analysis, the mechanical property values in the 

armchair direction are higher than those in the zigzag 

direction. According to the data in Fig. 3, the fracture stress 

for the structure with a 2.24 Ǻ defect in the zigzag 

direction is 26.96 GPa—a decrease of 19.31% compared 

to the pristine structure. In the armchair direction, the same 

defect results in a reported fracture stress of 64.109 GPa. 

This reduction in strength can be attributed to two main 

factors. First, the removal of a significant number of atoms 

weakens the interatomic bonding within the structure. 

Second, stress concentration around the defect region 

contributes to a further decline in the mechanical integrity 

of the nanosheet. 

 

4. Conclusion 

This paper investigates the mechanical properties—

namely Young’s modulus, fracture stress, and strain—of 

two-dimensional structures composed of graphene, carbon 

nitride, and their hybrid configuration using molecular 

dynamics simulations under various conditions. The study 

explores the effects of carbon and nitrogen atom removal, 

as well as the introduction of circular defects of different 

diameters. The results indicate that mechanical properties 

in the armchair loading direction are higher than those in 

the zigzag direction. Additionally, in the hybrid structure, 

the deletion of nitrogen atoms had a greater impact on 

mechanical performance compared to carbon atom 

removal. Furthermore, increasing the diameter of the 

circular defect from 1.8 Å to 2.24 Å led to a reduction in 

mechanical strength. Overall, the findings suggest that 

graphene–carbon nitride composite nanosheets hold 

significant potential for mechanical and electrical 

applications. 
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 *یمولکول کینامید یسازهیشبکربن به روش  دیترین ـ  گرافن یبیو حذف اتم در ساختار ترک یاثر نقص هندس یبررس
 مقاله پژوهشي

 (3) محسن تقی زاده               (2) علی دادرسی              (1) مهدی بینقی

jacsm.2025.92540.1323/0.220671   

دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفت.  سازیشبیهکربن با استفاده از  گرافن ـ نیتریدار ترکیبی ساختدر این مقاله، خواص مکانیکی   چکیده
یل ترسوف، نقص دایروی با قطرهای مطالعه شد. با استفاده از پتانس های دایروی با قطرهای مختلفنیتروژن و حضور نقص ،های کربنحذف اتم

آنگستروم در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ مورد تحلیل قرار گرفت. نتایج نشان داد که خواص مکانیکی ساختار ترکیبی  2/24و  4/16، 6/10، 1/8
. داشتیشتری بر خواص مکانیکی های نیتروژن اثر بتر است. همچنین، حذف اتمبه صورت جداگانه، پایین ناز ساختارهای گرافن و نیترید کرب

گیگاپاسکال در راستای آرمچیر شد. همچنین، مقدار تنش  34/681گیگاپاسکال به  23/802افزایش قطر نقص دایره باعث کاهش مدول یانگ از 
 درصد در راستای زیگزاگ و آرمچیر کاهش یافت. 15/45و  19/31شکست به ترتیب 

 

 .دینامیک مولکولی، خواص مکانیکی، نانوساختار گرافن، نیترید کربن،  کلیدیهای واژه

 
 مقدمه

گذشته، نانوساختارهایی که از مواد مختلف تشکیل  هدر چند ده
و  اندناپذیر از علم و فناوری بدل شدهجداییاند به بخشی شده

ها ها صورت گرفته است تا بتوان از آنهای بسیاری بر آنتلاش
در میان چندین نانوساختار  .[1]کرد در صنایع مختلف استفاده 

-( به دلیل ویژگی1که مورد توجه قرار گرفته است، گرافن )شکل 

لایه که متشکل تکهای قابل توجه آن، به عنوان ساختار دوبعدی 
باشد، توجه بیشتر محققان را به خود جلب های کربن میاز اتم

. این ساختار دارای استحکام بالا، هدایت حرارتی [2]کرده است 
و تمام این  [3]است مناسب، خواص الکترونیکی و نوری خوبی 

ها سبب شده است تا از این ساختار در صنایع مختلف ویژگی

-، نانوکامپوزیت[5]، خودروسازی [4]همچون صنایع الکترونیک 

ها موجب استفاده شود. همچنین، این ویژگی [6]های پایه پلیمری 
ه ساختارهایی که از انواع شده است تا محققان علاوه بر گرافن، ب

                                                           
 .باشدی م 26/3/1404 آن رشیپذ خیتار و 19/12/1403 مقاله افتیدر خیتار*
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. [7]باشند، توجه بیشتری داشته باشند دیگر صفحات گرافن می
تعداد زیادی از تحقیقات به بررسی خواص مکانیکی، الکتریکی، 
حرارتی ساختارهای برلیوم اکساید، کاربید بور، نیترید کربن و 

 است.اختصاص یافته نیترید آلومینیوم 

دینامیک  سازیشبیهاده از روش با استف [8]کیو و همکاران  
مولکولی به بررسی خواص مکانیکی ساختار کاربید سیلیکون 

به بررسی خواص  [9]پرداختند. در تحقیق دیگر، لیو و همکاران 
ها ضلعی نیترید بور پرداختند. نتایج آنمکانیکی ساختار شش

کلوین سبب کاهش  1200به  100نشان داد که افزایش دما از 
شود. همچنین، استحکام نیکی مدول یانگ میخاصیت مکا

کلوین به  100گیگاپاسکال در دمای  145کششی این ساختار از 

کلوین کاهش یافت. لی و  1200گیگاپاسکال در دمای  104
به بررسی خواص مکانیکی ساختار نیترید تیتانیوم  [10]همکاران 

ا بیانگر هبا استفاده از روش دینامیک مولکولی پرداختند. نتایج آن
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آن است که مقدار مدول یانگ و تنش شکست در راستای 
باشد. بررسی می Yبالاتر از راستای بارگذاری  Xبارگذاری 

دادرسی و  هوسیله بعدی کاربید بور بخواص مکانیکی ساختار دو

نشان داد که مقدار  هاآن. نتایج [11]همکاران صورت گرفت 
شکست در راستای خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش 

باشد. همچنین، افزایش دما آرمچیر بالاتر از راستای زیگزاگ می

کلوین سبب کاهش خواص مکانیکی در هر دو  1000به  100از 
 گردد.راستای آرمچیر و زیگزاگ می

 

 
 )الف(

 
 )ب(
 

ب( نیترید کربن. هر اتم )الف( گرافن، ) :ساختارهای دو بعدی  1شکل 

 سه اتم کربن احاطه شده است. هوسیله نیترید کربن ب نیتروژن در ساختار

 سلول واحد برای هر دو ساختار شش ضلعی نشان داده شده است که

برای ساختار نیترید کربن  برای ساختار گرافن شامل هشت اتم کربن و

 باشددو اتم نیتروژن و شش اتم کربن و می شامل

 

شوند ب میگرافن محسو هساختارهای دوبعدی که از خانواد 

گردند نیز، به دلیل و به عنوان مواد مبتنی بر نیترید معرفی می
پتانسیل بالایی که در کاربردهای متنوع دارند، توجه بسیاری از 

اند. نیترید کربن، نیترید بور، نیترید محققان را به خود جلب کرده

 این مواد قابل استفاده هگالیوم و نیترید آلومینیوم به عنوان نمایند
( دارای کاربردهای 1. نیترید کربن )شکل [16-12]باشند می

-سازی انرژی، جذب گاز، فوتوکاتالیز و دستگاهمتنوعی در ذخیره

باشد. این ساختار نیمه هادی به های نانوالکترومکانیک می
باشد و دارای شکاف باند زنبوری میلانهضلعی و ششصورت 

eV 39/0  دینامیک مولکولی  سازیشبیه. مطالعات [17]است

دهد که نانوصفحات نیترید کربن دارای مدول الاستیک نشان می
-باشد و میمی W/mK 815گیگاپاسکال، رسانایی حرارتی  341

 .[18] کندین را تحمل وکل 4000تواند تا دمای 

به بررسی خواص مکانیکی  [19] مایلی فرتاش و همکاران 
 سازیشبیهبه روش  ساختار ترکیبی نیترید کربن و کاربید بور

های دایروی و ها با ایجاد نقصدینامیک مولکولی پرداختند. آن
مربعی در ساختار، دریافتند که نقص هندسی مربعی اثر کمتری 
بر خواص مکانیکی دارد. از سویی دیگر، افزایش قطر نقص 

-هندسی دایروی سبب تشدید غلظت تنش در اطراف نقص می

قص هندسی موجب کاهش خواص گردد. همچنین، افزایش قطر ن
شود. در این مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست می

مطالعه، همچنین، نشان داده شد زمانی که عیوب هندسی در 

نانوصفحات نیترید کربن حضور دارند، خواص مکانیکی 
تری حاصل شده است. بررسی خواص مکانیکی ساختار مطلوب

 [20]دینگ و همکاران  هوسیله ترکیبی گرافن و نیترید بور ب

های کربن، نیتروژن حذف اتماز با استفاده  هاآنصورت گرفت. 
 لهای مختلف، به بررسی خواص مکانیکی مدوو بور در حالت

نشان داد که  هاآنیانگ، تنش و کرنش شکست پرداختند. نتایج 

حذف اتم کربن در فصل مشترک دو ساختار، اثر بیشتری بر 
 500ن به یکلو 10همچنین، تغییرات دما از  خواص مکانیکی دارد.

ین سبب ایجاد یک سیر نزولی در خواص مکانیکی گردید. وکل

به بررسی خواص مکانیکی ساختار ترکیبی کاربید  [21]سنتورک 
دینامیک مولکولی  سازیشبیهبور و نیترید کربن به روش 

نشان داد که حذف اتم در فصل مشترک هر  هاآنپرداخت. نتایج 

گردد. همچنین، ساختار سبب کاهش خواص مکانیکی می دو
حذف اتم بور اثر بیشتری بر خواص مکانیکی دارد. از سویی 

 20اتم به  5های کربن، بور و نیتروژن از دیگر، افزایش حذف اتم
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اتم موجب کاهش مدول یانگ، استحکام کششی و کرنش 
 شود.شکست می

 های در زمینردهبا توجه به مطالب یاد شده، تحقیقات گست 

خواص مکانیکی ساختارهای ترکیبی صورت گرفته است. به دلیل 
حضور ذرات نانو در نانوصفحات ترکیبی، احتمال بروز عیوب 

های هندسی در تولید آن زیاد است. علاوه بر این، ایجاد نقص

تواند عواقب ها از یکدیگر میاتم هعمدی برای افزایش فاصل
باشد که بر عملکرد ساختارهای ترکیبی متعددی به همراه داشته 

های بین اتمی در اثر بگذارد. از سویی دیگر، تفاوت در فاصله

تواند منجر به ایجاد های راست و چپ ساختار ترکیبی میقسمت
تواند می هاآن هنقص به ویژه در فصل مشترک آن شود که مطالع

کند. از های مختلف کمک به عملکرد بهتر این ساختارها در زمینه

این رو، در این مقاله، خواص مکانیکی ساختارهای گرافن و 
نیترید کربن در دو حالت جداگانه و ترکیبی در دو راستای آرمچیر 
و زیگزاگ مورد مطالعه قرار گرفته است. همچنین، اثر حذف 

های کربن و نیتروژن بر خواص مکانیکی مورد بررسی قرار اتم
ص هندسی دایروی بر رفتار مکانیکی گرفته است. به علاوه، اثر نق

کربن در دو راستای آرمچیر و  گرافن ـ نیترید ساختار ترکیبی

 زیگزاگ بررسی شده است.

دو ساختار گرافن و نیترید کربن به دلیل رسانایی الکتریکی  
بردهای ربالا و پایداری مکانیکی به عنوان مواد مناسب در کا

-مورد استفاده قرار میسازی انرژی و صنعت خودروسازی ذخیره

های هندسی، از نقص تأثیردرک چگونگی گیرد. از همین رو، 
ها )به صورت یک اتم، دو و یا سه اتم( بر خواص جمله حذف اتم

نه کمک کند تا ضعف یهتواند به طراحی مواد بمکانیکی، می
پذیری آن انعطافساختاری را به حداقل برساند و در عین حال، 

سی این دو ساختار به صورت جداگانه و حالت برر. دکنرا حفظ 

های موجود در این تواند به بسیاری از پرسشمی هاآنترکیبی 
ضلعی گرافن ششهدف از انتخاب دو ساختار زمینه پاسخ دهد. 

های هندسی و رفتار و نتیرید کربن، کشف روابط بنیادی بین نقص

آینده در مواد های تواند راه را برای نوآوریمکانیکی بود که می
-نشان می دست آمدهه دسی شده هموار کند. نتایج بندوبعدی مه

جهت بارگذاری آرمچیر خواص بالاتری را به نمایش دهد که 

های نیتروژن اثر بیشتری بر خواص گذارد و حذف اتممی
مکانیکی مورد بررسی دارد.  همچنین، افزایش قطر دایره به عنوان 

حذف  گردد.ص مکانیکی مییک نقص هندسی سبب کاهش خوا

تواند های نیتروژن و کربن در مرز ساختار ترکیبی میاتم هجداگان
ای که تغییرات به یک اهرم قابل بررسی تبدیل گردد؛ به گونه

مل أتو قابل ثر ؤمتوان یک عامل را می هاآنتعداد و مکان حذف 

 معرفی کرد.
 

 روش محاسبات

سازی یک مولکولی برای مدلدینام سازیشبیهدر این مطالعه، از 
و تحلیل خواص مکانیکی نانوصفحات گرافن، نیترید کربن و 

. برهمکنش [22]حالت ترکیبی این دو ساختار استفاده شده است 
نیتروژن با استفاده از پتانسیل  ـ کربن و کربن ـ های کربنبین اتم

 دیگر،های برخلاف پتانسیل .[23]ترسوف محاسبه شده است 
یرد و امکان گترسوف اثرات مرتبه پیوند را در نظر میپتانسیل 

ند کتری از تشکیل و شکستن پیوند را فراهم میبینانهنمایش واقع
علاوه بر این، . ضروری است ی هندسیهانقص هکه هنگام مطالع

رفتار مکانیکی مواد دوبعدی را با دقت بالا ثبت  ،این پتانسیل
های ساختاری نقص تأثیر ند و آن را برای بررسی چگونگیکمی

بین انرژی و  هرابط .سازدمناسب میمکانیکی  بر خواص
 زیر برقرار است: هجایی در معادلهجاب

 

(1                ) Uij = fc(rij)[fR(rij) + bijfA(rij)]                                                                                                                                                                
 

نماد پتانسیل جاذبه است.  Afپتانسیل دافعه،  Rfدر این رابطه،  

است. افزایش هماهنگی پیوند  jو  iپیوند بین  همرتب ijbهمچنین، 
ناوبی برای نیز به عنوان یک تابع ت  cfگردد. می Bباعث کاهش 

. هر سه تابع از معادلات [24]شود استفاده می cutoffمحاسبات 

 آیند:دست میه زیر ب
                                                                            

FR(ij) = −Aije
λijrij , fA(ij) = −Bij

μijrij  

 

fc(ij) =

{
 
 

 
 
1rij < Rij

1/2 + 1/2 cos(
π(rij − Rij)

Sij − Rij
)Rij < rij < Sij

0rij < Sij

 

(2                                                                                                        ) 

fR(ij) = −Aije
λijrij , fA(ij) = −Bije

μijrij)  
 

bij = Xij(1 + Bi
niξij

ni)−0.5ni , ξij=∑ fCk≠i,j
(rik)ωikg(θijk) 

 

g(θijk) = 1 +
Gi
2

di
2 −

Gi
2

(hi + cos θijk)
2
 

 

ωik = e[μik
3 (rij − rik)

3], λij =
(λi + λj)

2
, μij =

(μi + μj)

2
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 50فمتوثانیه و به مدت  1با گام زمانی  NPTیند افراز  
پیکوثانیه برای دستیابی به تعادل سیستم استفاده شده است. ابعاد 
ساختار گرافن و نیترید کربن به صورت جداگانه و در حالت 

اتم  4032ها و تعداد کل اتم باشدنانومتر مربع می 10×10ترکیبی 
. دو جهت بارگذاری زیگزاگ و آرمچیر شده استه در نظر گرفت

همچنین، شرایط  باشند.می Yو  Xهای به ترتیب بیانگر جهت
ده شاعمال  Yو  X)تناوبی( در هر دو راستای ای دورهمرزی 
با اعمال الگوریتم  سازیشبیه هبرای کنترل دما در جعب است.

Nose-Hoover کلوین و فشار صفر  300)دما  در دما و فشار ثابت
 001/0و با استفاده از گام زمانی ر نظر گرفته شده است( د

به حالت تعادل پیکوثانیه  50، سیستم برای مدت زمان پیکوثانیه
رسیده است. پس از تعادل، سیستم تحت بار کششی با نرخ کرنش 

1-ps 001/0   قرار گرفته است تا تنش در هر کرنش و گام زمانی
کرنش برای بررسی ـ  دست آید. در نهایت، نمودار تنشه ب

خواص مکانیکی ساختارهای مورد بررسی با استفاده از اطلاعات 
گرافن ترکیبی ساختار  (2). شکل است یم شدهسدست آمده تره ب

 به نمایش گذاشته است. را Yو  Xراستای کربن و  ـ نیترید
 

 
 )الف(

 
 )ب(

ب( نمایش فصل مشترک )، Yو  Xالف( نمایش راستای )  2شکل 

 ختار گرافن و نیترید کربننانوسا

 نتایج و بحث
 بررسي خواص مكانيكي ساختارهاي دو بعدي

کرنش ساختارهای گرافن، نیترید کربن ـ  منحنی تنش (3)شکل 

و حالت ترکیبی هر دو ساختار را در دو راستای آرمچیر و 
زیگزاگ به نمایش گذاشته است. همان طور که قابل مشاهده 

ی ساختار گرافن، نیترید کربن و است، تنش و کرنش شکست برا

 91/139و  21/163، 51/167به ترتیب  هاآنحالت ترکیبی 
درصد در راستای  217/0و  265/0، 254/0گیگاپاسکال و 

باشد. این در حالی است که این مقادیر در راستای زیگزاگ می

گیگاپاسکال و  91/199و  46/226، 81/241آرمچیر به ترتیب 
 . هماناستدرصد در راستای آرمچیر  341/0و  405/0، 418/0

طور که مشخص است، مقادیر خواص مکانیکی تنش و کرنش 

 هاآنشکست ساختار گرافن بالاتر از نیترید کربن و حالت ترکیبی 
دست آمده در راستای آرمچیر ه باشد. از سویی دیگر، نتایج بمی

 باشد. ساختار شش ضلعی نانوصفحات سبببالاتر از زیگزاگ می
ها به های پیوند اتمبین تنش بارگذاری و لبه هشود که زاویمی

درجه در راستاهای زیگزاگ و آرمچیر  30درجه و  60ترتیب 
شود تا تنش خارجی بیشتری در راستای باشد که موجب می

کربن و ـ  های کربنزیگزاگ برای گسیخته شدن پیوند بین اتم
ت تنش نهایی در جهت نیتروژن ایجاد شود. بنابراین، نسبـ  کربن

. با توجه [24]خواهد بود  3√زیگزاگ به جهت آرمچیر نزدیک به 

اختلاف مقادیر مدول یانگ برای تمامی ساختارها  (1)به جدول 
باشد. شایان ذکر است که پوشی میچشمدر هر دو جهت قابل 

مقدار مدول یانگ برای نانوساختارهای گرافن، نیترید کربن و 

 05/830و  35/869، 34/941به ترتیب  هانآحالت ترکیبی 
باشد که نسبت به جهت گیگاپاسکال در راستای آرمچیر می

 51/1و  65/5، 36/6بارگذاری در راستای زیگزاگ به ترتیب 

درصد افزایش یافته است. نانوصفحات در جهت آرمچیر 
از خود  یپذیری و در نتیجه، مقاومت در برابر تنش بیشترانعطاف

ها ه است. افزایش تنش باعث از بین رفتن پیوند بین اتمنشان داد

شود که به دلیل توزیع تنش بر تر میهای بزرگهو ایجاد حلق
-دهد. این امر سبب میساختار اتمی، رفتار شکست را تغییر می

شود تا تنش متمرکز در نانوصفحات به طور ناگهانی افزایش یابد 

انو و همکاران یک رفتار . ژ[25] و منجر به تخریب ساختار شود
مشابه از خواص مکانیکی ساختارهای گرافن و نیترید بور را 

نشان  [27]. همچنین باقری و همکاران [26]اند گزارش کرده
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دادند که اگرچه تنش و کرنش شکست ساختار نیترید کربن در 
باشد، اما تغییرات مدول جهت آرمچیر بالاتر از جهت زیگزاگ می

 باشد.و جهت بارگذاری ناچیز مییانگ برای هر د
 

 
 

 
 

تغییرات تنش ـ کرنش برای ساختارهای گرافن، نتیرید کربن و   3شکل 

ب( جهت بارگذاری )الف( جهت بارگذاری زیگزاگ، )ها: حالت ترکیبی آن

 آرمچیر

 

ساختارهای  مدول یانگ، تنش و کرنش شکست خواص مکانیکی  1دول ج

 هانآگرافن، نیترید کربن و ترکیب 
 

 ساختار
جهت 

 بارگذاری

مدول یانگ 

(GPa) 

تنش 

شکست 

(GPa) 

کرنش 

شکست 

(%) 

 گرافن
 254/0 51/167 05/885 زیگزاگ

 418/0 81/241 34/941 آرمچیر

 نیترید کربن
 265/0 21/163 84/822 زیگزاگ

 405/0 46/226 35/869 آرمچیر

ـ  گرافن

 نیترید کربن

 217/0 91/139 66/817 زیگزاگ

 341/0 91/199 05/830 چیرآرم

حذف اتم بر خواص مكانيكي ساختار  تأثيربررسي 
 كربن گرافن ـ نيتریدتركيبي 

های کربن و نیتروژن در به بررسی اثر حذف اتم ،در این بخش

کربن پرداخته شده است. شکل  گرافن ـ نیتریدساختار ترکیبی 

 های کربن وهای مختلف از حذف اتمحالت هنشان دهند (4)

ها از فصل مشترک باشد. شایان ذکر است که بیشتر اتمنیتروژن می

 دو ساختار حذف شده است.

دست آمده از خواص مکانیکی مدول ه نتایج ب (5)شکل  

 گرافن ـ نیتریدیانگ، تنش و کرنش شکست نانوصفحات ترکیبی 

کربن را به نمایش گذاشته است. همان طور که مشخص است، 

های کربن اثر بیشتری نسبت به حذف اتم های نیتروژنحذف اتم

بر خواص مکانیکی داشته است. شایان ذکر است که  در این 

قسمت نیز خواص مکانیکی در جهت آرمچیر بالاتر از زیگزاگ 

اتم کربن مقدار مدول یانگ را به  1گزارش شده است. حذف 

گیگاپاسکال در راستای زیگزاگ و آرمچیر  95/822و  21/802

است. این در حالی است که مقدار این خاصیت  کاهش داده

 81/811و  66/795اتم نیتروژن به ترتیب  1مکانیکی در حذف 

دست آمده است. این روند نزولی برای خاصیت مکانیکی تنش ه ب

شکست نیز قابل مشاهده است. مقدار این خاصیت مکانیکی در 

درصد در راستای  45/24و  42/1اتم کربن به ترتیب  1حذف 

یگزاگ و آرمچیر کاهش یافته است. همچنین مقدار کرنش ز

 231/0و  202/0اتم نیتروژن به ترتیب  1شکست برای حذف 

درصد در راستای زیگزاگ و آرمچیر گزارش شده است. این روند 

اتم کربن و نیتروژن )به صورت  3و  2کاهشی برای حذف 

 جداگانه( نیز قابل مشاهده است. مقدار مدول یانگ، تنش و

اتم کربن در راستای آرمچیر و نسبت  2کرنش شکست در حذف 

درصد  67/31و  02/26، 76/1به ساختار بدون نقص به ترتیب 

کاهش داشته است. خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش 

اتم  3کربن با حذف  گرافن ـ نیتریدشکست برای ساختار ترکیبی 

بدون نقص به نیتروژن در راستای زیگزاگ و نسبت به ساختار 

درصد کاهش داشته است. از  11/28و  03/18، 52/6ترتیب 

های کربن و نیتروژن نتایج متفاوتی سویی دیگر، حذف ترکیبی اتم

ط( و نمودار  ـ ح ـ ز ـ 4)را گزارش کرده است. با توجه به شکل 

اتم نیتروژن به صورت همزمان  1اتم کربن و  2حذف  (5)شکل 
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مکانیکی مورد بررسی داشته است. برای  بیشترین اثر را بر خواص

ح( مقدار مدول یانگ در راستای زیگزاگ ـ  4این حالت )شکل 

 03/750گیگاپاسکال برای ساختار بدون نقص به  66/817از 

گیگاپاسکال کاهش یافته است. این در حالی است که مقدار این 

گیگاپاسکال  23/789خاصیت مکانیکی در راستای آرمچیر 

است. همچنین مقدار تنش و کرنش شکست در  گزارش شده

درصد کاهش یافته  19/21و  97/9راستای زیگزاگ به ترتیب 

است. همچنین خواص مکانیکی تنش و کرنش شکست در 

درصد  223/0گیگاپاسکال و  08/144راستای آرمچیر به ترتیب 

گزارش شده است. این روند کاهشی در مطالعات قبلی نیز قابل 

به بررسی خواص  [28]د. ترانگ و همکاران باشمشاهده می

مکانیکی نانوصفحات فسفر سیاه در حضور عیوب هندسی 

های هندسی اثر نشان داد که این نقص هاآنپرداختند. نتایج 

چندانی بر خاصیت مکانیکی مدول یانگ ندارد، اما سبب کاهش 

شود. درصد می 69و  53مقادیر تنش و کرنش شکست به میزان 

های به بررسی اثر حذف اتم [29]ی دیگر، فو و همکاران در تحقیق

حاکی از  هاآنکربن در ساختار دوبعدی گرافن پرداختند. نتایج 

بر استحکام نهایی  ههای کربن اثر قابل توجآن است که حذف اتم

ه خواص مکانیکی ساختار زینک اکساید ب گذارد.ساختار می

 هاآن. [30]ر گرفت آهنگری و همکاران مورد بررسی قرا هوسیل

های اکسیژن و روی در شرایط مختلف به با استفاده از حذف اتم

دهد نشان می هاآنبررسی تغییرات مدول یانگ پرداختند. نتایج 

های روی اثر بیشتری بر ساختار اکسید روی نسبت که حذف اتم

های اکسیژن دارد.به حذف اتم

 

   
 )ج( )ب( )الف(

 

   
 )و( )ه( )د(

 

   
 )ط( )ح( )ز(

 

اتم  2د( )اتم کربن،  2ج( )اتم نیتروژن،  1ب( )اتم کربن،  1الف( ) :های کربن و نیتروژنکربن با حذف اتم گرافن ـ نیتریدساختار ترکیبی   4شکل 

 اتم نیتروژن 2اتم کربن و  1ط( )اتم نیتروژن،  1اتم کربن و  2ح( )اتم نیتروژن،  1اتم کربن و  1ز( )اتم نیتروژن،  3و( )اتم کربن،  3ه( )نیتروژن، 
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ب( تنش )الف( مدول یانگ، ) :(N( و نیتروژن )Cکربن ) ههای حذف شدکربن بر تعداد اتم گرافن ـ نیتریدخواص مکانیکی ساختار ترکیبی   5شکل 

 ج( کرنش شکست)شکست، 

 

بررسي نقص دایروي بر خواص مكانيكي ساختار 
 كربن گرافن ـ نيترید تركيبي

های دایروی با قطرهای ، به بررسی اثر حضور نقصشدر این بخ

مختلف بر خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست 

، 6/10، 1/8اندازه قطر مختلف  4است. بدین منظور،  هپرداخته شد

آنگستروم در فصل مشترک دو ساختار گرافن و  2/24و  4/16

-قابل مشاهده می (6)که در شکل  ته اسنیترید کربن تعبیه شد

توان دریافت می (7)باشد. با توجه به نتایج گزارش شده در شکل 

که افزایش قطر نقص دایروی سبب کاهش هر سه خاصیت 

مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست شده است، به 

قطر دارای کمترین خواص  بیشترینطوری که نقص دایروی با 

شایان ذکر است که در این بخش نیز مقادیر باشد. مکانیکی می

خواص مکانیکی در راستای آرمچیر بالاتر از راستای زیگزاگ 

مقدار مدول  (7)شده در شکل ه ئاراباشد. با توجه به نتایج می

گیگاپاسکال برای ساختار بدون نقص و در  66/817یانگ از 

 گیگاپاسکال در حضور نقص دایروی 17/649راستای زیگزاگ به 

آنگستروم کاهش یافته است. این در حالی است که  2/24قطر  اب

گیگاپاسکال  34/681این خاصیت مکانیکی در راستای آرمچیر 

گزارش شده است. همچنین، مقادیر تنش و کرنش شکست برای 

آنگستروم و در راستای زیگزاگ  2/24ساختار با نقص دایروی 

دست آمده است  هدرصد ب 143/0گیگاپاسکال و  26/96به ترتیب 

درصد  06/58و  19/31که نسبت به ساختار بدون نقص به ترتیب 
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کاهش داشته است. مقادیر تنش و کرنش شکست برای این 

گیگاپاسکال و  64/109ساختار و در راستای آرمچیر به ترتیب 

درصد گزارش شده است. این نکته قابل توجه است که  177/0

شود که ساختار موجب میها در یک حذف تعداد زیادی از اتم

ها تضعیف شود و کاهش مقاومت ساختار را به پیوند بین اتم

همراه داشته باشد. از سویی دیگر، تمرکز تنش به عنوان عامل 

-دیگری که بر استحکام نانوصفحات اثرگذار است، معرفی می

شوند، تمرکز های کربن و نیتروژن حذف میگردد. زمانی که اتم

یابد و با افزایش نرخ احی خالی افزایش میتنش در اطراف نو

. در [33-31] شوندها گسیخته میکرنش، ساختار از این قسمت

-تحقیقات انجام شده بر ساختارهای دوبعدی و بررسی اثر نقص

گزارش شده است. شیرازی و همکاران  ههای هندسی، نتایج مشاب

ن ضلعی نیترید کربششبه بررسی خواص مکانیکی ساختار  [34]

 هاآندر حضور نقص دایروی با قطرهای مختلف پرداختند. نتایج 

نشان داد که افزایش قطر نقص دایروی سبب کاهش استحکام 

پور و ای دیگر، عینعلیشود. در مطالعهکششی در ساختار می

بور پرداختند  گرافن ـ نیتریدهمکاران به بررسی ساختار ترکیبی 

ور نقص دایروی در ساختار نشان داد که حض هاآن. نتایج [35]

گذارد. همچنین، نیترید بور اثر بیشتری بر خواص مکانیکی می

افزایش تعداد نقص دایروی با قطر ثابت سبب کاهش مدول یانگ 

گردد. بور می گرافن ـ نیتریدو تنش شکست ساختار ترکیبی 

اثر مکان، تعداد و قطر نقص دایروی را  [19]فرتاش و همکاران 

نیترید کربن مورد مطالعه قرار  ـ رکیبی کاربید بوربر ساختار ت

نشان داد که افزایش قطر نقص دایره سبب  هاآندادند. نتایج 

افزایش غلظت تنش اطراف نقص شود. همچنین، افزایش تعداد 

نقص دایروی با قطر ثابت موجب کاهش استحکام کششی 

ی دیگر، گردد. از سوینیترید کربن می ـ ساختار ترکیبی کاربید بور

های هندسی در ساختار نشان داد که حضور نقص هاآننتایج 

گذارد.کاربید بور اثر بیشتر بر خواص مکانیکی می

 

  
 )الف(

 

 )ب(
 

  
 )د( )ج(

 

 ترومآنگس 2/24د( )، 4/16ج( )، 6/10ب( )، 1/8الف( )نیترید کربن با قطرهای ـ  نفحضور نقص دایروی در ساختار ترکیبی گرا  6شکل 
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 ج( کرنش شکست)ب( تنش شکست، )الف( مدول یانگ، ): های دایرویکربن بر قطر نقص گرافن ـ نیتریدخواص مکانیکی ساختار ترکیبی   7شکل 
 

 دوبعدیپیش رو بر خواص مکانیکی نانو مواد  هنتایج مطالعات گذشته و مطالع همقایس  2جدول
 

 منبع خواص مکانیکی اندازه ساختار قصنوق ن راستای کشش پتانسیل ساختار

 آرمچیر ترسوف نیترید کربنـ  گرافن
 دایره

 آنگستروم( 4/16)قطر 

10×10 

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 04/711

 همطالع

 حاضر

 آرمچیر ترسوف برن نیتریدـ  نیترید کربن
 دایره

 آنگستروم( 15قطر )

6×7 

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 89/52
[36] 

 آرمچیر ترسوف کاربید بورـ  نیترید کربن
 دایره

 آنگستروم( 15)قطر 

59×51 

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 681
[19] 

 آرمچیر ترسوف نیترید کربنـ  گرافن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 1)

10×10 

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

221/0 

 همطالع

 حاضر

 آرمچیر سوفتر نیترید بورـ  گرافن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 1)

7×15 

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

129/0 
[20] 

 آرمچیر ترسوف کاربید بورـ  نیترید کربن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 5)

14×30 

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

181/0 
[21] 
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 آنگستروم 1/8روند شکست ساختار ترکیبی گرافن ـ نیترید کربن با نقص دایروی با قطر   8شکل 

ه دست آمده از این مطالعه و نتایج به برای درک بهتر نتایج ب 
 ه شده است.ئارا( 2)دست آمده در مطالعات قبلی، جدول 

کربن  گرافن ـ نیتریدروند تغییرات شکست ساختار ترکیبی  

به  (8)آنگستروم در شکل  1/8در حضور نقص دایروی با قطر 
شود، تمرکز نه که مشاهده مینمایش گذاشته شده است. همان گو

شود تنش در اطراف نقص هندسی با افزایش کرنش تشدید می

گردد. این که همین امر، موجب ایجاد شکست در ساختار می
کند که مقاومت ساختار به کمترین روند تا زمانی ادامه پیدا می

مقدار خود برسد و صفحه از هم گسیخته شود؛ به طوری که این 

اختار در راستای عمود بر جهت بارگذاری انتشار گسیختگی در س
 201/0کند و شکست کامل ساختار مورد مطالعه در کرنش پیدا می

پذیرد. افزایش کرنش باعث گسترش و رشد درصد انجام می
شود که در پی آن، گسستن پیوندهای بین اتمی عیوب هندسی می

 . [38-36]نیتروژن را به همراه دارد  ـ کربن و کربنـ  کربن

 
 بنديجمع

خواص مکانیکی قابل توجه ساختارهای دوبعدی باعث شده 
. همچنین، ندکاست که نظر بسیاری از محققان را به خود جلب 

ها در این ساختارهای ترکیبی در حضور بررسی پیوند بین اتم
های هندسی مختلف حائز اهمیت است. از این رو، بررسی نقص

 هاآنهای ی و شناسایی ویژگیخواص مکانیکی ساختارهای ترکیب

آورد. های مختلف مهندسی فراهم میمسیرهای نوینی را در زمینه
در این مقاله، خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش 
شکست ساختارهای دوبعدی گرافن، نیترید کربن و حالت ترکیبی 

دینامیک مولکولی در شرایط  سازیشبیهبا استفاده از روش  هاآن
های حذف اتم کربن و العه قرار گرفت. المانطورد ممختلف م

نیتروژن، همچنین، حضور نقص دایروی با قطرهای مختلف مورد 

آزمایش قرار گرفت. نتایج نشان داد که خواص مکانیکی 
ساختارهای گرافن و نیترید کربن به صورت جداگانه، بالاتر از 

در جهت دست آمده ه است. همچنین، نتایج ب هاآنحالت ترکیبی 
بارگذاری آرمچیر بالاتر از جهت بارگذاری زیگزاگ گزارش شد. 

کربن به  گرافن ـ نیتریدمقدار مدول یانگ برای ساختار ترکیبی 

گیگاپاسکال در راستای زیگزاگ و  05/830و  66/817ترتیب 
دست آمده از ساختار ترکیبی و ه آرمچیر گزارش شد. نتایج ب

های مختلف حاکی از حالت های کربن و نیتروژن درحذف اتم

ن اثر بهای کرهای نیتروژن نسبت به اتمآن است که حذف اتم
بیشتری بر خواص مکانیکی دارد. مقدار تنش شکست برای 

اتم نیتروژن و در جهت آرمچیر برابر  3ساختار ترکیبی با حذف 

گیگاپاسکال گزارش شد که این خاصیت مکانیکی برای  01/128
دست آمد. از ه ب 12/134م کربن، معادل ات 3ساختار با حذف 

 2/24آنگستروم به  1/8سویی دیگر، افزایش قطر نقص دایروی از 
آنگستروم سبب کاهش خواص مکانیکی شد. مقدار مدول یانگ 

کربن در حضور نقص  گرافن ـ نیتریدبرای ساختار ترکیبی 
 23/802آنگستروم و در راستای آرمچیر از  1/8دایروی با قطر 

گیگاپاسکال برای ساختار با نقص  34/681اسکال به گیگاپ
آنگستروم کاهش یافت. نتایج این مطالعه  2/24دایروی به قطر 

کربن را  گرافن ـ نیتریددهد که نانوصفحات ترکیبی نشان می

توان به عنوان یک ساختار امیدوارکننده برای کاربردهای می
 مکانیکی و الکتریکی معرفی کرد.
 نامهواژه

 

 نهادیپیش
 نویسنده

 واژه  لاتین
پیشنهادی 
 ویراستار

 nanocomposite نانوکامپوزیت
مواد مرکب 

 یینانو

  carbon کربن

      electronic الکترونیک

  graphene گرافن
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  Beryllium Oxide برلیوم اکساید

  Boron Carbide کاربید بور

  Carbon Nitride نیترید کربن

  Aluminum Nitride نیترید آلومینیوم

 Young’s Modulus مدول یانگ
 مونیپ

 یانگ

  Silicon Carbide کاربید سیلیکون

 Armchair آرمچیر
 یصندل
 داردسته

  Zigzag زیگزاگ

  Kelvin کلوین

  Tersoff ترسوف

  Picosecond پیکوثانیه

 

 تقدیر و تشكر 
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