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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. 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. 
Key Words nanocomposite, mechanical properties, 

molecular dynamics, graphene, vacancy defects. 

 

1-Introduction 

A two-dimensional honeycomb structure of carbon atoms 

that make up graphene sheets has extraordinary 

mechanical properties found as reinforcements in various 

composites. Considering the increasing progress of 

composites, investigating the mechanical properties of 

graphene-reinforced composites is one of the significant 

goals of researchers in this field. In 2017, Makhalingam 

and Kumar assessed the mechanical properties of 

aluminum-graphene nanocomposite [1]. In the mentioned 

research, the effect of structural defects and the number of 

layers on the mechanical properties has yet to be 

investigated, and the reported results are limited to Young's 

modulus of nanocomposite. In the present study, the 

mechanical properties of graphene-reinforced aluminum 

nanocomposite under uniaxial tensile test, as well as the 

effect of vacancy defects and hole defects in the graphene 

layer and the number of graphene layers on Young's 
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modulus and tensile strength of the nanocomposite, have 

been investigated. 

 

2- Modeling 
The nano molecular unit cell (NUC) for MD simulation is 

shown in Figure 1. In this simulation, periodic boundary 

conditions are used in all three directions. The volume 

fraction of carbon is 5%, and the dimensions of the 

nanocomposite are 51 angstroms in the x and y directions 

and 28.35 angstroms in the z direction. In the present study, 

interatomic potentials (MEAM), (AIREBO), and (L-J) 

were used. The time step value of 0.5 femtosecond was 

considered for all the simulated models and the atoms 

under the microcanonical set (NVE) at 300 Kelvin were 

balanced with a Langevin thermostat. Afterward, zero load 

pressure was applied using the NPT ensemble to release 

the initial internal stresses 

. 

  
(a) 

 
(b) 

 

 
(c) 

Figure 1. Atomic model showing the structure of graphene 

aluminum nanocomposite (AL-Gs) a) single-layer graphene, 

b) double-layer graphene, and c) three-layer graphene 
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3- Results 

Figure 2 investigated the effect of vacancy defects, pinhole 

defects, and the number of layers on the stress-strain 

diagram. It can be seen that with an increase in the atomic 

percentage of vacancy defects and radius of the pinhole 

defects, Young's modulus and ultimate stress decreased. 

However, by augmenting the number of graphene layers, 

the mechanical properties of graphene-aluminum 

nanocomposite improved. 

 
(a) 

 
(b) 

 
(c) 

Figure 2. Stress-strain curves a) comparison of the effect of 

vacancy defect, b) effect of pinhole defect, and c) effect of 

number of layers  
 

In Tables 1-3, the nanocomposite Young's modulus and 

ultimate stress are given for all the states investigated in 

this research. For nanocomposite with 3, 6, and 9 percent 

vacancy defects, Young's modulus is 129.6, 116.8, and 

102.4 GPa, respectively, which decreased by 15.2%, 

23.6%, and 33%, respectively, compared to the perfect 

sample. Moreover, for the nanocomposite with pinhole 

defects with a radius of 5, 7, and 9 angstroms, Young's 

modulus is 140, 135.4, and 120.59 GPa, respectively. 

Compared to the perfect sample, it decreased by 8.4%, 

11.5%, and 21.1%, respectively. Moreover, Young's 

modulus for nanocomposites with one-, two-, and three-

layer graphene increased to 153, 157.7, and 159.7 GPa, 

respectively, which shows 218%, 225%, and 228% 

improvement, respectively, compared to the pure 

aluminum sample. 

 
Table 1. Young's modulus and ultimate strength of 

graphene-reinforced aluminum nanocomposite with 

vacancy defect 

Vacancy Defect 

% 

Young's Modulus 

(GPa) 

Ultimate Stress 

(GPa) 

3% 129.6 16 

6% 116.8 15.1 

9% 102.4 14.7 
 

Table 2. Young's modulus and ultimate strength of 

graphene-reinforced aluminum nanocomposite with pinhole 

defect 

Pinhole radius Young's Modulus 

(GPa) 

Ultimate Stress 

(GPa) 

5 Angstrom 140 18.6 

7 Angstrom 135.4 16.7 

9 Angstrom 120.6 14.5 
 

Table 3. Young's modulus and tensile strength of pure 

aluminum and graphene aluminum nanocomposites (AL-

GS) 

sample Young's 

Modulus 

(GPa) 

Ultimate Stress 

(GPa) 

Pure AL 70 7 

AL-Gs (single layer) 153 22.3 

AL-Gs (double-layer) 157.7 22.4 

AL-Gs (three-layer) 159.7 22.8 

 

4- Conclusion 

Adding a graphene layer to the pure aluminum 

nanostructure increased Young's modulus and tensile 

strength of pure aluminum significantly. However, the 

vacancy defect decreased Young's modulus and tensile 

strength of the nanocomposite. As a result, for a 

nanocomposite with vacancy defects equal to 3, 6, and 9, 

Young's modulus values were obtained as 129.6, 116.8, 

and 102.4 GPa, respectively. In addition, the pinhole defect 

decreased Young's modulus and tensile strength of the 

nanocomposite. For example, for a nanocomposite with a 

pinhole radius of 5, 7, and 9 angstroms, Young's modulus 

values were 140, 135.4, and 120.59 GPa, respectively. 

Finally, the behavior of vacancy and pinhole defects 

effects on Young's modulus and tensile strength value were 

non-linear with a decreasing trend. 
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ضر، خواص مکان   چکیده ش     انگیاز جمله مدول  یکیمطالعه حا ش ستحکام ک ناقص با نقص حفره و   نیشده با گراف  تیتقو ومینیآلوم تینانوکامپوز یو تنش ا

شب      خالی نقص جای ستفاده از  شش تک محوره با ا س  یمولکول کینامید یساز هیتحت ک ست. همچن  دادهقرار  یمورد برر ی  هاهیاثر تعداد لا در این مطالعه نیا

  ستم یس  کی یساز مدلمنبع باز لمپس با  جیبا کمک پک یساز هیشب  نی. ابررسی شده است    ی نانوکامپوزیت نیزکیرفتار مکان یبر روگرافن در درصد حجمی ثابت،  
  نیو همچن MEAMو  AIREBO یهالیاز پتانس    بیبه ترت ومینیکربن و آلوم یهااندرکنش اتم فیتوص    یبرا گرفته وانجام   NPTو   NVEبا هنگرد  یادوره

س  هااتم نیا نیاندرکنش ب یبرا ستفاده شده است.    لیاز پتان شان م  ه ب جینتا لناردجونز ا خالص   ومینیبه ساختار آلوم  نیگراف هیکه افزودن تک لا دندهیدست آمده ن

ستحکام کشش     انگیباعث بهبود مدول  ست.      32۰و  22۰ زانیبه م بیخالص به ترت ومینیآلوم یو ا شده ا شاهده می درصد    یاثر نقص جا شود که علاوه بر این م
 بوده و روند کاهشی دارد. یخط ریصورت غبه یو استحکام کشش انگیمدول  یو نقص حفره بر رو یخال

 

 .یخال یجا نقص ن،یگراف ،یمولکول کینامید ،یکیمکان خواص ت،ینانوکامپوز  کلیدی هایهواژ

 

 

 مقدمه

 ورقهکه  (C) کربن یهااتم از زنبوریلانه دوبعدیساختار  کی

 یکیخواص مکانی داراکنند را ایجاد می( GS) نیگراف

 صورت به با یتقر آلوتروپ کربن نیا .[1,2] باشدمیای العادهفوق

اگرچه  .[3,4] ستا قرار گرفتهمطالعه مورد هشت دهه ی تئور

اما  ندشد افتیها تیدر کامپوز یذات طور بهن یگراف نانوصفحات

 یکربن نانوساختارهای لیها نسبت به تشکGS بود که نیفرض بر ا

در  .[5] هستند داریها ناپاها و فولرنشده مانند نانولولهمنحرف

 هایتستها را با GS شنووسلوف و همکاران، 2۰۰4سال 

علم نانو ی از دیجد مسیر آزمایشگاهی مورد مطالعه قرار دادند و

 یکیخواص مکان .[6] ددنمحققان در سراسر جهان گشو یرا برا

                                                           
 .باشدمی  24/1۰/14۰2 پذیرش آن  تاریخ و  8/7/14۰2مقاله  دریافت تاریخ* 

 دانشکده فنی و مهندسی، دانشگاه محقق اردبیلی، ایران  دانشجوی کارشناسی ارشد مهندسی مکانیک،( 1)

 Email: m.ajri@uma.ac.ir رانیا ،یلیدانشگاه محقق اردب ،یو مهندس یدانشکده فن  ک،یمکان یمهندس استادیار گروه نویسنده مسئول: (2)

GSیکربن یهانانولوله یعنی ،خود یمشابه همتا با یها تقر 

(CNTs) نسبت ابعاد بالاتر، مساحت  لی، به دلحال این با. است

 کنندهتقویت کنندهپرنانو عنوانبهها GSهزینه کم دیتولو  سطح

 وزن برحسبها GSتقویت با  .شوندیداده م حیرجها ت CNTبه

 طور بهمواد  تیکامپوز یکیرفتار مکان مرها،یدر پل یکسر حجمیا 

ها  CNTبا سهیها در مقا GS.[7] یابدمی شیافزا یقابل توجه

در هر دو سطح متصل  سیمواد ماتر باو  دارند یشتریسطح ب

دارد و  سیبا مواد ماتر یبهتر وندیپ GS دوبعدیساختار  شود.

 سیو مواد ماتر GS نیب ارتباطتر را در بزرگفصل مشترک  کی

که در نهایت ایجاد فصل مشترک  دهدیم لیتشک CNTنسبت به 

 عنوانبه. [8,9] به خواص مکانیکی بهتر منجر خواهد شد تربزرگ
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 14۰3سال سی و ششم، شماره سه،      کاربردی و محاسباتی در مکانیک علوم هنشری

 به ( منجرPE) اتیلنپلیدر  GSی درصد وزن 3 تیتقو مثال

 بیبه ترت کامپوزیت کیو مدول الاست یاستحکام کشش شیافزا

 یهمان کسر وزن یاما، براشود. میدرصد  87و  77به  کینزد

 کیدول الاستو م یاستحکام کشش اتیلنپلیدر  CNT کنندهتقویت

 دهدیم شیافزا %57و  %58 زانیرا تنها به م اتیلنپلی یسماتر

 یمبتن یهانانوپرکنندهو کششی  یفشار یکیخواص مکان .[10]

و با استفاده  یتجرب صورتبه نامحققاز  یتعداد توسط بر کربن

مورد مطالعه  یمولکول سازیشبیه جمله از یعدد یهاشیاز آزما

  .[11,12] گرفتقرار 

 کیتکن ،یافتهتوسعهکمتر  یتجرب یروین یهادانیبا م 

 و تجزیهدر  ی( نقش اساسMD) یمولکول کینامید یسازهیشب

 ایفا هاتیها و نانوکامپوزنانوپرکننده یکیمکان یهاپاسخ تحلیل

 تیو همکاران پاسخ کمانش نانوکامپوز نیل .[18-13] کندمی

و ثابت  اندداده قراررا مورد بحث  GSبا  شدهتیتقو یمریپل

از دامنه  یشتریب نشیب توانندیم MD یهایسازهیاند که شبکرده

ارائه  سیها و مواد ماترنانوپرکننده انیم یهاکنشکمانش و برهم

 .[19] نانو دشوار است اسیمق یهاشیدر آزما هاآن افتنیدهند که 

با  شده تیتقو هایکامپوزیتتمام  با یتقر های کاربردی،نمونهدر 

GS  باGS توسط  لیتحل نیچند. [20] اندشده تقویت ایلایه

 سیدر مواد ماتر چندلایه یهاGS تیتقو نتایجمحققان در مورد 

 .[21,22] منتشر شده است تیمواد نانوکامپوز یکیبر رفتار مکان

 با شده تقویت یمریو پل یکیسرام یهاتیبا کامپوز سهیدر مقا

GS ،با شده تقویت یفلز یهاتیکامپوزها GS یمشکلات لیبه دل 

 وندیو پ ترازهم یهاانبوه نانوپرکننده دیتول کنواخت،ی عیمانند توز

از اما  .[23] گیرندمی قرار یکمتر مورد بررس فیضع یسطح نیب

 لیاز کاربردها به دل یاری( در بسAl) ومینیفلزات موجود، آلوم نیب

 به سایر مواد آن یمناسب و خواص سخت ییکم، کارا یچگال

و پژوهش های فروانی روی آن صورت  شده استداده  حیترج

 یهاتیاز نانوکامپوز یاریبس یکاربردها. [24,25] گرفته است

 وجود دارد ینظامصنایع و  ی، خودروسازعیدر صنا ومینیآلوم

 GS چندلایهشده  هیتعب یآل تیکامپوز کیو همکاران  شین. [26]

مقاومت آن  یهایژگیپودر توسعه دادند و و یمتالورژ کردیبا رو

تحقیقات زیادی  ،MD روش اساس بر .[27] کردند یرا بررس

 یاهیلا GSتقویت شده با  هایتیو کامپوز یاهیلاهای GS یبرا

و شده است مختلف در سراسر جهان اجرا  نامحققتوسط 

 یکیبر خواص مکان یمنف امدیپ افزایش دماکه  ه استمشخص شد

GSصدیق و همکاران پژوهشی  2۰2۰در سال  .[28] دارد ها

های بورنیترید آلومینیوم انجام تحت عنوان بررسی نانوکامپوزیت

مورد بررسی  در خلال این پژوهش اثر عیب جای خالی. دادند

که حضور نقص جای خالی در  دریافتندها قرار گرفت. آن

اص مکانیکی نانوکامپوزیت بورنیترید آلومینیوم منجر به افت خو

 لیکه تشک دهدنشان می هاگزارش همچنین. [29] خواهد شد

له ئمس کی کریستالی ساختارهاینامطلوب در  وبیع

در  یکیمکان یندهایافرکه  یزمان خصوصبهاست،  ناپذیراجتناب

 یخال یها دخالت داشته باشد. اگرچه وجود جاروش سنتز آن

 یهایژگیذکر شده و وبیاما عدهد میرا ارتقا  یسیخواص مغناط

 .[30,31] دهدکاهش میرا  نوساختارهانا نیا یکیمکان

 مخالینگام و کومار ،پژوهش انجام شده کیدر  2۰17در سال  

ن یگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز یکیخواص مکان یبررسبه 

ختم شده است،  یمحدود جیپژوهش که به نتا نیپرداختند. در ا

بر خواص  هیاثر تعداد لا نیو همچن ینقص ساختار گونه چیه

شده  شگزار جیمورد توجه قرار نگرفته است و نتا یکیمکان

به همین دلیل . [32] است تینانوکامپوز انگیمحدود به مدول 

در خلال  هاعیببررسی  ،برای دستیابی به نتایج نزدیک به واقعیت

 ضروری است.امری  نانوکامپوزیت آلومینیوم گرافین سازیشبیه

با توجه به ضروریات ذکر شده، در این پژوهش به بررسی خواص 

تحت  نیمکانیکی نانوکامپوزیت آلومینیوم تقویت شده با گراف

 نقص جای تأثیرو همچنین  xمحوره در جهت تکتست کشش 

، 9و  6، 3با درصدهای اتمی ن یاعمال شده در لایه گرافخالی 

و  7، 5های شعاع بان یاعمال شده بر لایه گرافنقص حفره ثیر أت

یعنی  اثر افزایش تعداد لایه فاز فیبر همچنین و آنگستروم 9

پرداخته  نانوکامپوزیتی و استحکام کشش انگیبر مدول  گرافین

 .شده است

 

 سلول واحد نانو يسازمدل
 سازيشبيهمدل 

در شکل  MD یسازهیشب یبرا (NUC) ینانو سلول واحد مولکول

 ایجاد یبرا .لایه گرافین نشان داده شده استبا یک، دو و سه  (1)
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علوم کاربردی و محاسباتی در مکانیک هنشری 14۰3سال سی و ششم، شماره سه،        

NUC  در  یتناوب طیشرا ،سازی دینامیک مولکولیشبیهدر

ی برای نانوسلول . کسر حجمشودیاستفاده م zو  x ،y یمحورها

 35/28و  y و xآنگستروم در جهات  51با ابعاد  %5واحد 

به منظور بررسی  در نظر گرفته شده است. zآنگستروم در جهت 

های کشش ، تستو نقص حفره خالی نقص جای آثار مکانیکی

انجام شده روی نانوکامپوزیت به دو دسته مجزای بدون نقص و 

با  و xدر جهت  های کشششوند. تستبندی میبا نقص تقسیم

صورت به 9و  6 ، 3 اتمی خالی با درصدهای حضور نقص جای

-2است )شکل در نظر گرفته شده  گرافیندر ساختار تصادفی و 

به منظور انجام آزمون کشش نانوکامپوزیت ن یهمچن. الف(

 9و  7، 5ی با شعاع یاهحفرهن با نقص حفره، یآلومینیوم گراف

 ب(-2)شکل  ن ایجاد شده استیآنگستروم در وسط لایه گراف

 ،نیهای گرافمتناسب با افزایش تعداد لایهلازم به ذکر است که 

 ن به منظور ثابت ماندن کسریابعاد نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف

 افزایش داده شده است. zدر جهت  حجمی

 
 ي بين اتميهاليپتانس

ها نقشی سازیاستفاده از پتانسیل بین اتمی صحیح در انجام شبیه

زیر  یاتم نیب یهالیحاض  ر پتانس   مطالعهدر . [33] کلیدی دارد

 اند:تهمورد استفاده قرار گرف

ش  ده اص  لا    هیروش اتم تعب ومینیآلوم یهااتم یبرا (الف 

 [34](، MEAM) شده

 نیب یواکنش    یتجرب وند یپ بی ترتکربن  یها اتم یبرا (ب 

 [35] (AIREBO) یقیتطب یمولکول

 جونز -لنارد ومینیکربن و آلوم یهااتم نیتعاملات ب یبرا (پ 

(L-J) [36] 

    
 

 )ب(                  )الف(               

 
 )ج(

 

 :نیآلومینیوم گراف تینانوکامپوز ساختار نشان دهنده یمدل اتم  1شکل 

 ن سه لایهیگراف ج(و  ن دولایهیگراف ب( ،الف( گرافن تک لایه

 

 
 

 )ب( )الف(

 

 نیدر ساختار گراف یاتم درصد 3 یخال ینقص جا الف(  2شکل 

 تینانوکامپوز نیگرافدر ساختار  حفرهب(  ،نانوکامپوزیت

 

 

 
 [37] های بین اتمیپتانسیلپارامترهای مربوط به  1جدول 

 

لناردجونز لیپتانس یپارامترها ومینیآلوم-ومینیآلوم وندیپ  کربن-کربن وندیپ  کربن با قانون اختلاط ومینیآلوم وندیپ   

Ɛ (ev) 4157/۰  844۰/2  ۰3438/۰  

Ƃ (𝐴0) 62۰۰/2  4۰۰۰/3  ۰1۰۰/3  

آفشعاع کات =3 ×ƂAL−C = 9.03A0 
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عاع قطع     قدار ش    عادل  همچنین م ته     3σAL−Cم در نظر گرف

 شود:یداده م شینما ریکل مدل به صورت ز یانرژ شود.می

 

(1) Etotal = EAL
MEAM + EC

AIREBO + ELJ
AL−C 

 

 مربوط )به عنوان مثال، یو پارامترها ازیمورد ن یهالیپتانس 

( توسط شعاع و برش (e) چاه بالقوه ، عمق(𝜎) واندروالس شعاع

و همچنین در  و همکاران مورد بحث قرار گرفته است یچو

 .اندذکر شده (1)جدول 

کاربر پسند و  منبع باز ی، کدهاMD یسازهیشبانجام  یبرا 

،  LAMMPS  ،CHARMM،NAMDلمث یقابل اعتماد مختلف

AMBER ،GROMACS ،GROMOS در  گانیبه صورت را

 MD یسازهیشبهای افزارنرم با وجود .[38] دسترس هستند

 لیبه دل یابه طور گسترده LAMMPSکد ، از موجود

 در مطالعه حاضر، نیشود. بنابرایآن استفاده م یریپذقیتطب

LAMMPS  [39] دشویاستفاده م سازیشبیهبه عنوان ابزار. 
 

 سازيشبيهشرایط 
 یبرافمتوثانیه  5/۰گرایی نتایج در مقدار پس از هم یزمان گام
تحت ها اتمو  در نظر گرفته شد شده سازیشبیه یهامدل همه

با  نیکلو 3۰۰ یدر دما( NVE) کالیکروکانونیمجموعه م
آزاد کردن  یپس از آن برا .شوندیممتعادل  ترموستات لانگوین

 NPT آنسامبلبا استفاده از  صفر بارفشار  ه،یاول یداخل یهاتنش
ها پس مشخص است، اتم (3)طور که در شکل  همان اعمال شد.

هزار گام زمانی، به سطح کمینه انرژی خود  از طی کردن پانصد
رسیده و از آنجا که پایداری سیستم وابسته به انرژی پتانسیل 
است، این نمودار نشان از به تعادل رسیدن سیستم اتمی دارد. 

 3۰۰ناحیه  در شده، به خوبی سازیشبیههمچنین دمای سیستم 
 کلوین قرار گرفته است.

آلومینیوم  MD  سازیشبیه کردیرو یعتبارسنجا در مرحله اول 
کرنش و -نمودار تنش جینتا سهیدر مقاله حاضر با مقاخالص 

)شکل  و همکاران رونگ در مقالهمنتشر شده  مدول یانگ با نتایج
 74.78مدول  . رونگ و همکاران[40] انجام شده است (4
مشابه،  یسازهیشب طیدر شراو  را گزارش کردندپاسکال گایگ

رو  نیکند از ایپاسکال را گزارش مگایگ 7۰ مطالعه حاضر مدول
 .شده است دییأت یدقت روش فعل

 
 

 نیساختار نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف و دما پتانسیل یآرامش انرژ  3 شکل

 هلایتک

 

 
 

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

 

 و بحث جینتا
با  شدهتقویتمکانیکی نانوکامپوزیت آلومینیوم  یهایژگیو

 یبا استفاده از مرزهاو  MD یعدد یهاشیآزمان توسط یگراف
 شد.محاسبه برای فاز فیبر درصد  5ی با شرایط کسر حجمی تناوب
 MD یاانهیرا سازیشبیهتوسط که  تنش کرنش یهایمنحن جینتا
طور که  همان. نشان داده شده است ی زیرهادر شکل ،شده افتی

های کریستالی در شبکه خود دارای تر گفته شد، همه ساختارپیش
و واقعی  نتایجهایی هستند که برای دستیابی به ها و نقصحفره

در این  .ها بررسی شوندآناثرات قابل اعتمادتر لازم است 
 وخالی  نقص جای برای نانوساختار با تست کشش سهپژوهش 
تست کشش سه  ،نیگرافدر ساختار  9و  6 ، 3 اتمی درصدهای

 7،  5با شعاع  اعمال شده در لایه گرافینبا حضور نقص حفره 
 نیسه لایه گراف دو و ،تست کشش با تقویت یک همچنین و 9و 

، نتایج حاصل از آزمون کشش (5)در شکل  گرفته شد.انجام 
لایه با تکن یگرافآلومینیوم بدون نقص محوره نانوکامپوزیت تک

 آزمون کشش آلومینیوم خالص و نمونه مرجع مقایسه شده است.
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 153 انگی، مدول نقصبی نیگراف ومینیآلوم تیکامپوزنانو یبرا
پاسکال به دست آمد  گایگ 5/22 یپاسکال و استحکام کشش گایگ

و  22۰حدود  بیخالص به ترت ومینیبا نمونه آلوم سهیکه در مقا
 تیتنش نانوکامپوز ری. مقادشودیم مشاهده شیدرصد افزا 32۰
تا در  دارند یروند صعود یبارگذار نین در حیگراف ومینیآلوم

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

همچنین چقرمگی که معادل سطح زیر  .باشدمی 13/۰است، 
بسیار بیشتر از نمونه  تینانوکامپوزنمودار تنش کرنش است برای 

 ص است. آلومینیوم خال
 

 
 

 تیخالص و نانوکامپوز ومینینمودار تنش کرنش آلوم سهیمقا  5شکل 

 نیشده با گراف تیتقو ومینیآلوم

 

 ومینیآلوم تیانوکامپوزتنش کرنش ن یهایمنحن (6) شکل 
را  9و  6، 3 یاتم یبا درصدها یخال یجا بیع ین دارایگراف

ن یگراف ومینیآلوم بیعیب تیبا نمونه نانوکامپوز که دهندینشان م
اعمال نقص شود طور که دیده می همان اند.شده سهیمقا هیلاتک
ن باعث کاهش شیب یاتمی در ساختار گراف درصد 3خالی با  جای

و استحکام کششی نانوکامپوزیت  ناحیه خطی منحنی تنش کرنش
مشخص است،  (6)طور که در نمودار  است. همان شده

اتمی بیشترین  درصد 3خالی  نانوکامپوزیت دارای نقص جای
تحمل  18/۰گیگاپاسکال در کرنش  ۰3/16تنش خود را به مقدار 

کرده است که استحکام کششی در مقایسه با نانوکامپوزیت 
درصد کاهش یافته است. این  11/28ص، نقن بییآلومینیوم گراف

ن با توجه به اعمال یکاهش به دلیل ضعف در ساختار لایه گراف
 باشد.درصد می 3خالی  نقص جای

 

 
 

مقایسه اثر نقص جای خالی بر مدول یانگ و استحکام کششی   6شکل 

 نقصبیبا نمونه  نانوکامپوزیت آلومینیوم گرافین

 

ن دارای یپوزیت آلومینیوم گرافاستحکام کششی برای نانوکام 
دست  گیگاپاسکال به 15 /1خالی، مقدار  درصد نقص جای 6

 2/32ن، ینقص آلومینیوم گرافبیآمد که در مقایسه با ساختار 
درصد کاهش پیدا کرده است. برای نانوکامپوزیت آلومینیوم 

درصد اتمی، استحکام کششی  9خالی  ن دارای نقص جاییگراف
نقص دست آمد که در مقایسه با نمونه بیه گیگاپاسکال ب 7/14

توان بیان میبنابراین  است. کرده درصد کاهش پیدا 34به ترتیب 
نقص در حدود بینهایی نانوکامپوزیت سالم و  داشت که تنش حد

و این روند با درصد افزایش پیدا کرده است  32۰تا  2۰۰
ست کشش نهایی در ت مشاهدات تجربی افزایش تنش حد

که  گرافن مطالعه آقای لی و همکارانش -کامپوزیت آلومینیوم
گرافن به  %1در تنش حد نهایی را با افزودن  %2۰۰افزایش 

.علاوه بر  [41] خوانی داردساختار آلومینیوم مشاهده کردن هم
خالی با افزایش درصد  های دارای نقص جایدر همه نمونه این

نی تنش کرنش کاهش پیدا اتمی نقص، شیب ناحیه خطی منح
خالی  توجه در خصوص اعمال نقص جای است. نکته قابل کرده

ن مربوط به ین در نانوکامپوزیت آلومینیوم گرافیبر ساختار گراف
خالی بر لایه  افت شدید خواص مکانیکی با اعمال نقص جای

 ن است.یگراف
 ینقص جا یدارا نیگراف هیلا یرفتار کشش (9)تا  (7)اشکال  
مختلف نشان  یزمان یهارا در گام یکشش یبارگذار نیح یخال
 خالی، اتمی نقص جای چه بیشتر درصد که با اعمال هر دهندیم

ن یشکل و گسیختگی ساختار گراف شود که تغییرمشاهده می
 دهد.زودتر رخ می
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 هیکوثانیپ 1۰                        هیکوثانیپ 25

 
 هیکوثانیپ ۰

درصد در  3 یخال ینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش  7 شکل

 نیگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز
 

      
 هیکوثانیپ 1۰                        هیکوثانیپ 25

 
 هیکوثانیپ ۰

درصد در  6 یخال ینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش  8 شکل

 نیگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز

       
 هیکوثانیپ 1۰                        هیکوثانیپ 25

 

 
 هیکوثانیپ ۰

 

درصد در  9 یخال ینقص جا ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش  9  شکل

 نیگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز

 
ن  یگراف ومینیآلوم تیمنظور انجام آزمون کش  ش نانوکامپوزبه 
ساختار گراف  یدارا شکل  هیلاتکن ینقص حفره در  -2) که در 
  جادیآنگستروم ا 9و  7، 5مشخص است، سه نمونه با شعاع    (ب
نظر، آزمون کشش در  مورد یساختارها جادیاست. پس از ا شده
تک  با ش  دهتیتقو ومینیآلوم تیس  اختار کامپوز یرو x جهت

نمودار تعادل  (1۰)حفره اعمال ش  د. ش  کل   ین دارایگراف هیلا

نقص  ین دارایگراف ومینیساختار آلومو انرژی پتانسیل نانو  ییدما
شان م  دما در  یساز هیشب زمان  مدتکه در تمام  دهدیحفره را ن

شته شده است.    نگه نیکلو 3۰۰محدوده  علاوه بر این، انرژی  دا

ساختار در مقدار    سیل  سیده     -2۰61۰پتان سطح پایدار خود ر به 
کرنش مربوط به س  اختار   -تنش هاییمنحن (11)ل ش  ک اس  ت.
شعاع   ین دارایگراف ومینیآلوم تیپوزکام  9و  7، 5نقص حفره با 

را ن یعیب نانوکامپوزیت آلومینیوم گرافبیو نقایسه آن با ساختار 
 .دهدینشان م
مش  خص اس  ت وجود نقص  (11)طور که در ش  کل  همان 

ن باعث کاهش ش   یب ناحیه خطی منحنی        یحفره در لایه گراف 
کرنشی که بیشترین تنش   تنش کرنش، استحکام کششی و مقدار    

ساختار          در آن اتفاق می ستحکام کششی برای  ست. ا شده ا افتد، 

یت آلومینیوم گراف    عاع    یکامپوز با ش     5ن دارای نقص حفره 
به دست آمد که نسبت به ساختار       پاسکال اگیگ 6/18آنگستروم  

درص   دی  5/16ن باعث افت یکامل نانوکامپوزیت آلومینیم گراف

ساختار       ست. برای  ن دارای ینانوکامپوزیت آلومینیوم گرافشده ا
  67/16آنگستروم، مقدار استحکام کششی   7نقص حفره با شعاع  

نقص گیگاپاس  کال به دس  ت آمد که در مقایس  ه با س  اختار بی 

ستحکام    2/25ن ینانوکامپوزیت آلومینیوم گراف درصد کاهش در ا
شاهده می     ساختار نانوکامپوزیت    کششی م شود. در آخر و برای 



 41 مسعود اجری -علی ابراهیمی

 

 

علوم کاربردی و محاسباتی در مکانیک هنشری 14۰3سال سی و ششم، شماره سه،        

عاع    یآلومینیوم گراف با ش    آنگس   تروم  9ن دارای نقص حفره 
شی مقدار       ش ستحکام ک سه با     49/14ا ست آمد که در مقای به د

تار بی   یت آلومینیوم گراف    س   اخ کامپوز نانو کاهش  ینقص   35ن 

 درصدی حاصل شد.
 

 
 

 ومینیآلوم تیکامپوزنانوو انرژی پتانسیل  یینمودار تعادل دما  1۰شکل 

 ا نقص حفرهب لایهتک نیگراف

 

 
 

 ین دارایگراف ومینیآلوم تیکرنش کامپوز-تنش سهینمودار مقا  11شکل 

 نقصیب نقص حفره با نمونه

سه نمودارها می   توان دریافت که با اعمال نقص حفره از مقای

در لایه گرافین خواص مکانیکی ش   یب ناحیه خطی افت کرده         

شی که      شعاع حفره، مقدار کرن ست و با افزایش  شترین تنش  ا بی

عنوان مثال، در  کرده اس   ت. به افتد، کاهش پیدادر آن اتفاق می

یت آلومینیوم گرافین بی      -منحنی تنش کامپوز نانو نقص کرنش 

که برای نمونه دارای    حالی  اس   ت، در 22/۰این مقدار کرنش،  

باش   د که این می 18/۰این عدد مقدار  9نقص حفره با ش   عاع 

که     یانگر آن اس   ت  نه مهم، ب های دارای نقص در اثر تنش  نمو

شوند. همچنین تغییر کششی محوری زودتر دچار تغییر شکل می

آنگستروم  9و  7، 5شکل لایه گرافین دارای نقص حفره با شعاع 

یت آلومینیوم گرافین در        کامپوز نانو حین آزمون کش   ش در 

 شود که مشاهده می  .شده است   نشان داده ( 14-12)نمودارهای 

سان،     با افزای ساختار گرافین در گام زمانی یک شعاع حفره در  ش 

 شود.گسیختگی بیشتری دیده می

 

  
 

 پیکوثانیه17

 

   
 

     هیکوثانیپ ۰              هیکوثانیپ 8

  

آنگستروم  5با شعاع  دارای نقص حفره نیگراف هیلا یرفتار کشش  12 شکل

 نیگراف ومینیآلوم تینانوکامپوز در
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 هیکوثانیپ 8               هیکوثانیپ 17
 

 
     هیکوثانیپ ۰

 

آنگستروم  7شعاع  نقص حفره با ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش  13 شکل

 نیگراف ومینیآلوم تیدر نانوکامپوز

 

 
 هیکوثانیپ 8               هیکوثانیپ17

 

 
     هیکوثانیپ ۰

 

آنگستروم  9شعاع  نقص حفره با ین دارایگراف هیلا یرفتار کشش  14 شکل

 نیگراف ومینیآلوم تیدر نانوکامپوز

 
همگرایی انرژی پتانسیل و دمای ساختار آلومینیوم گرافین  
 (16)و  (15)های در شکل آورده شده است. (3)لایه در شکل تک

نمودارهای تعادل دما و انرژی پتانسیل ساختارهای آلومینیوم 
به  (16)و  (15)آورده شده است. در شکل  گرافین دو و سه لایه

سازی، دمای سیستم خوبی نشان داده شده است که در حین شبیه

داشته شده است.  کلوین نگه 3۰۰ اتمی به خوبی در حدود
به ترتیب برای به تعادل رسیده همچنین مقادیر انرژی پتانسیل 

 الکترون ولت است. -6246۰و  -4138۰ساختار دو و سه لایه 

دو و سه یک، ن یگراف ومینیآلوم تیتنش کرنش نانوکامپوز یحنمن
که با  گرددیآورده شده است. مشاهده م (17)در شکل  هیلا

تنش  نیشتریکه ب یبه سه، مقدار کرنش یکاز  هیتعداد لا شیافزا
 .کندیم لیم یتربه سمت ارقام بزرگ افتد،یدر آن اتفاق م

 24/۰ن دولایه در کرنش یهمچنین نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف

که طبق شکل برای  حالی درکند بیشترین تنش خود را تحمل می
در رسیده است و  26/۰لایه این مقدار کرنش به سهساختار نانو

این بدان معناست که با  است. 22/۰مقدار  لایه اینتکحالت 

ن، مقاومت نانوکامپوزیت در مقابل تغییر یافزایش تعداد لایه گراف
های با افزایش تعداد لایه همچنینشکل افزایش پیدا خواهد کرد. 

کرنش نانوکامپوزیت  -تنش، شیب ناحیه خطی منحنی نیگراف

یابد. در خصوص استحکام کششی ن افزایش مییآلومینیوم گراف
م ن باید گفت که این مقادیر هینانوکامپوزیت آلومینیوم گراف

کرنش، روند صعودی  -تنشهمچون شیب ناحیه خطی منحنی 

تعداد لایه، استحکام کششی هم افزایش یافت. افزایش  و باداشتند 
لایه مقدار استحکام کششی تککه در نانوکامپوزیت  طوری به
دولایه  حالتگیگاپاسکال به دست آمد. این عدد برای  3/22

ن داده است و مقدار مگاپاسکال رشد نشا 1۰۰لایه تکنسبت به 
شود. در نانوکامپوزیت آلومینیوم گیگاپاسکال گزارش می 4/22

گیگاپاسکال ثبت  8/22ن سه لایه مقدار استحکام کششی یگراف

مگاپاسکال رشد  5۰۰لایه به میزان تکشد که نسبت به نمونه 
 داشته است.

 نهایی حدمقادیر مدول یانگ و تنش ( 4-2های )در جدول 

های بررسی شده در این پژوهش نانوکامپوزیت برای تمام حالت
آورده شده است. مدول یانگ برای نانوکامپوزیت با نقص جای 

 4/1۰2و  8/116، 6/129درصد اتمی به ترتیب  9و  6، 3خالی 

، 2/15نقص به ترتیب بیباشد که نسبت به نمونه گیگاپاسکال می
ی نانوکامپوزیت با نقص درصد کاهش یافته است. برا 33و  6/23

، 14۰مدول یانگ به ترتیب  آنگستروم 9و  7، 5با شعاع حفره 

نقص بیگیگاپاسکال است در مقایسه با نمونه  59/12۰و  4/135
درصد کاهش پیدا کرده است.  1/21و  5/11، 4/8به ترتیب 

های آلومینیوم گرافین همچنین مدول یانگ برای نانوکامپوزیت

، 153 ه روند صعودی داشت که به ترتیب مقادیرلاییک، دو و سه 
شود که در مقایسه با گیگاپاسکال گزارش می 7/159و  7/157

درصد افزایش  228و  225، 218نمونه آلومینیوم خالص به ترتیب 

 است. پیدا کرده
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 ومینیآلوم تیکامپوزو انرژی پتانسیل نانو یینمودار تعادل دما  15شکل 

 دولایه نیگراف
 

 
 

 

 ومینیآلوم تیکامپوزو انرژی پتانسیل نانو یینمودار تعادل دما  16 شکل

 لایهسه نیگراف

 

 
 

 

 نیگراف ومینیآلوم هایتیکامپوزنانوتنش کرنش  مقایسه نمودار  17شکل 

  چندلایه
 

 

 ومینیآلوم تینانوکامپوز نهایی حدو استحکام  انگیمدول   2جدول 

 خالی ین دارای نقص جایبا گراف شدهتیتقو
 

 نمونه
 مدول یانگ

 )گیگاپاسکال(

 استحکام کششی

 )گیگاپاسکال(

 3 یخال ینقص جا

 درصد اتمی
6/129 16 

 6 یخال ینقص جا

 درصد اتمی
8/116 1/15 

 9نقص جای خالی 

 درصد اتمی
4/1۰2 7/14 

 

 شدهتیتقو ومینیآلوم تینانوکامپوز یو استحکام کشش انگیمدول   3جدول 

 نقص حفره یدارا نیبا گراف
 

 نمونه
 مدول یانگ

 )گیگاپاسکال(

 استحکام کششی

 )گیگاپاسکال(

شعاع  به حفره نقص

 آنگستروم 5
14۰ 6/18 

نقص حفره به شعاع 

 آنگستروم 7
4/135 7/16 

نقص حفره به شعاع 

 آنگستروم 9
6/12۰ 5/14 

 

خالص و  ومینیآلوم یو استحکام کشش انگیمدول   4جدول 

 ن یگراف ومینیآلوم یهاتینانوکامپوز
 

 نمونه
 مدول یانگ

 )گیگاپاسکال(

 استحکام کششی

 )گیگاپاسکال(

 7 7۰ آلومینیوم خالص

نانوکامپوزیت با 

 لایهتکگرافین 
153 3/22 

با  تینانوکامپوز

 یهلادوگرافین 
7/157 4/22 

با  تینانوکامپوز

 هیلاسهن یگراف
7/159 8/22 

 
 گيرينتيجه

ی کشش به کمک دینامیک مولکولی هاحاضر، آزمون پژوهشدر 
 تینانوکامپوز یانگ و استحکام کششیمدول  یابیارز یبرا
 اسیواحد در مق سلول ن انجام شد.یبا گراف شدهتیتقو ومینیآلوم
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 آلومینیوم تینانوکامپوز خواص مکانیکی ینیبشیپ ینانو برا
، و نقص حفره خالی یجاو همچنین اثر نقص  نیگراف هیتوسط لا

 یخال ینقص جا یداراساختارهای به دو صورت ساختار کامل و 

 7،  5و ساختار دارای نقص حفره با شعاع  اتمی درصد 9و  6، 3
تعداد همچنین برای بررسی اثر  شد. یسازهیشب آنگستروم 9 و

کدام از این  بر خواص مکانیکی نانوکامپوزیت، هر لایه گرافین

مهم بر اساس  یهاافتهگانه ایجاد شدند. یصورت جداساختارها به
 مطالعه حاضر عبارتند از:

ن به ساختار آلومینیوم خالص موجب یلایه گراف تکافزودن . 1

مدول یانگ و استحکام کششی آلومینیوم  توجه قابلافزایش 
لایه تکن یخالص شد که برای نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف

دست آمد که در ه گیگاپاسکال ب 3/22و  153این مقادیر 

درصد  32۰و  218ترتیب  مقایسه با نمونه آلومینیوم خالص، به
 اند.افزایش یافته

ن یلایه گرافسهوسیله دو و  تقویت ساختار آلومینیوم خالص به. 2
موجب افزایش مدول یانگ و استحکام کششی آلومینیوم 

 سهدو و  نیخالص شد که برای نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف
دست ه ب 7/159و  7/157لایه، مقادیر مدول یانگ به ترتیب 

درصد  228و  225آمد که در مقایسه با آلومینیوم خالص 
شود. همچنین استحکام کششی برای افزایش مشاهده می

ن یشده با دو و سه لایه گرافتقویتنانوکامپوزیت آلومینیوم 

سه با آلومینیوم دست آمد که در مقایه ب 8/22و  4/22مقادیر 
 درصد افزایش داشته است. 3۰4و  6/298ترتیب خالص به

نگ و اس   تحکام          خال  یجا نقص . 3 یا مدول  کاهش  باعث  ی 

شی     ش طوری که برای نانوکامپوزیت   شد. به  تینانوکامپوزک
درص   د  9و  6،  3 خالی  ن دارای نقص جای یآلومینیوم گراف

  4/1۰2و  8/116،  6/129 به ترتیب   اتمی مقادیر مدول یانگ    

دس  ت آمد که در مقایس  ه با نانوکامپوزیت   ه گیگاپاس  کال ب
 33و  6/23،  2/15نقص ب  ه ترتی  ب  ن بیی گراف لومینیوم    آ

ستحکام کششی برای         درصد کاهش پیدا کرده است. مقادیر ا

درص  د  9و  6،  3های دارای نقص جالی خالی نانوکامپوزیت
ست آمد ه ب 7/14و  1/15،  ۰3/16به ترتیب  سه    د که در مقای

یت آلومینیوم گراف      کامپوز نانو یب   ن بییبا  به ترت   1/28نقص 
 شود.درصد کاهش مشاهده می 34و  2/32،

نقص حفره باعث کاهش مدول یانگ و استحکام کششی . 4

طوری که برای نانوکامپوزیت آلومینیوم  شد. به تینانوکامپوز
م به آنگسترو 9و  7،  5 ن دارای نقص حفره با شعاعیگراف

 59/12۰و  4/135، 14۰ترتیب مقادیر مدول یانگ 

دست آمد که مدول یانگ در مقایسه با ه گیگاپاسکال ب
 5/11،  4/8نقص به ترتیب ن بییگرافلومینیوم آنانوکامپوزیت 

درصد کاهش پیدا کرده است. مقادیر استحکام کششی  1/21و 

 9 و 7، 5های دارای نقص حفره با شعاع برای نانوکامپوزیت
دست آمد که در ه ب 49/14و  67/16،  6/18درصد به ترتیب 

نقص به ترتیب ن بییمقایسه با نانوکامپوزیت آلومینیوم گراف

 شود.درصد کاهش مشاهده می 35و  2/25، 5/16

خالی و نقص حفره بر روی مدول یانگ      یجا رفتار اثر نقص  . 5
دو  هربرای  ش  دهگرفته آزمونو اس  تحکام کش  ش  ی در س  ه 

 خطی ظاهر شد. غیر صورت بهاختار س
 

 واژه نامه
 Graphene sheet(GS) های گرافنورقه

 Nanofullerenes هانانوفولرن
 Carbon nanotubes های کربنینانولوله

 Polyethylene پلی اتیلن

 Tensile strength استحکام کششی
 Vacancy defect خالی نقص جای

 Molecular Nano unit cell سلول واحد نانومولکولی
 Molecular dynamics دینامیک مولکولی

 Time steps گام زمانی

 Cuttof radius شعاع قطع

 
 تقدیر و تشكر 
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