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 چکیده

نیترید کربن با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار  -ار ترکیبی گرافنساختدر این مقاله، خواص مکانیکی 

مطالعه شد. با استفاده از پتانسیل ترسوف، نقص  دایروی با قطرهای مختلفهای نیتروژن و حضور نقص ،های کربنگرفت. حذف اتم

آنگستروم در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ مورد تحلیل قرار گرفت. نتایج نشان داد که  2/24و  4/16، 6/10، 1/8دایروی با قطرهای 

های تر است. همچنین، حذف اتمگانه، پایینبه صورت جدا نخواص مکانیکی ساختار ترکیبی از ساختارهای گرافن و نیترید کرب

 34/681گیگاپاسکال به  23/802. افزایش قطر نقص دایره باعث کاهش مدول یانگ از داشتنیتروژن اثر بیشتری بر خواص مکانیکی 

رمچیر درصد در راستای زیگزاگ و آ 15/45و  19/31گیگاپاسکال در راستای آرمچیر شد. همچنین، مقدار تنش شکست به ترتیب 

 کاهش یافت.
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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. 
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 مقدمه

اند به بخشی جدایی ناپذیر از علم و فناوری بدل شده است و ی گذشته، نانوساختارهایی که از مواد مختلف تشکیل شدهدر چند دهه

. در میان چندین نانوساختار که ]1[تا بتوان از آنها در صنایع مختلف استفاده نمود های بسیاری بر آنها صورت گرفته است تلاش

های قابل توجه آن، به عنوان ساختار دو بعدی تک لایه که متشکل از ( به دلیل ویژگی1مورد توجه قرار گرفته است، گرافن )شکل 

. این ساختار دارای استحکام بالا، هدایت حرارتی مناسب، ]2[ باشد، توجه بیشتر محققان را به خود جلب کرده استهای کربن میاتم

ها سبب شده است تا از این ساختار در صنایع مختلف همچون صنایع و تمام این ویژگی ]3[باشد خواص الکترونیکی و نوری خوبی می

ها موجب شده است تا استفاده شود. همچنین، این ویژگی ]6[های پایه پلیمری ، نانوکامپوزیت]5[، خودروسازی ]4[الکترونیک 

. تعداد زیادی از ]7[باشند، توجه بیشتری داشته باشند محققان علاوه بر گرافن، به ساختارهایی که از انواع دیگر صفحات گرافن می

نیترید کربن و نیترید آلومینیوم صورت تحقیقات به بررسی خواص مکانیکی، الکتریکی، حرارتی ساختارهای برلیوم اکساید، کاربید بور، 

 گرفته است.

  
 )ب( )الف(

سلول واحد  ی سه اتم کربن احاطه شده است.: ساختارهای دو بعدی الف( گرافن، ب( نیترید کربن. هر اتم نیتروژن در ساختار نیترید کربن بوسیله1شکل 

دو اتم نیتروژن و  برای ساختار نیترید کربن شامل برای ساختار گرافن شامل هشت اتم کربن و برای هر دو ساختار شش ضلعی نشان داده شده است که

 باشد.شش اتم کربن و می

 



 

 

با استفاده از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی خواص مکانیکی ساختار کاربید سیلیکون پرداختند.  ]8[کیو و همکاران 

به بررسی خواص مکانیکی ساختار شش ضلعی نیترید بور پرداختند. نتایج آنها نشان داد که  ]9[در تحقیق دیگر، لیو و همکاران 

شود. همچنین، استحکام کششی این ساختار از کلوین سبب کاهش خاصیت مکانیکی مدول یانگ می 1200به  100افزایش دما از 

به بررسی  ]10[کلوین کاهش یافت. لی و همکاران  1200گیگاپاسکال در دمای  104کلوین به  100گیگاپاسکال در دمای  145

خواص مکانیکی ساختار نیترید تیتانیوم با استفاده از روش دینامیک مولکولی پرداختند. نتایج آنها بیانگر آن است که مقدار مدول 

ساختار دو بعدی کاربید باشد. بررسی خواص مکانیکی می Yبالاتر از راستای بارگذاری  Xیانگ و تنش شکست در راستای بارگذاری 

. نتایج آنها نشان داد که مقدار خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش ]11[ی دادرسی و همکاران صورت گرفت بور بوسیله

کلوین سبب کاهش خواص  1000به  100باشد. همچنین، افزایش دما از شکست در راستای آرمچیر بالاتر از راستای زیگزاگ می

 گردد.و راستای آرمچیر و زیگزاگ میمکانیکی در هر د

گردند نیز، به دلیل پتانسیل شوند و به عنوان مواد مبتنی بر نیترید معرفی میی گرافن محسوب میساختارهای دو بعدی که از خانواده

د بور، نیترید گالیوم و اند. نیترید کربن، نیتریبالایی که در کاربردهای متنوع دارند، توجه بسیاری از محققان را به خود جلب کرده

( دارای کاربردهای متنوعی در 1. نیترید کربن )شکل ]16-12[باشند ی این مواد قابل استفاده مینیترید آلومینیوم به عنوان نماینده

ضلعی و باشد. این ساختار نیمه هادی به صورت شش های نانوالکترومکانیک میذخیره سازی انرژی، جذب گاز، فوتوکاتالیز و دستگاه

دهد که نانوصفحات . مطالعات شبیه سازی دینامیک مولکولی نشان می]17[است  eV 39/0باشد و دارای شکاف باند لانه زنبوری می

ین را وکل 4000تواند تا دمای باشد و میمی W/mK 815گیگاپاسکال، رسانایی حرارتی  341نیترید کربن دارای مدول الاستیک 

 .]18[تحمل نماید 

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

های دایروی و مربعی در ساختار، دریافتند که نقص هندسی مربعی اثر کمتری بر خواص مولکولی پرداختند. آنها با ایجاد نقص

گردد. همچنین، افزایش قطر نقص هندسی دایروی سبب تشدید غلظت تنش در اطراف نقص میمکانیکی دارد. از سویی دیگر، افزایش 

شود. در این مطالعه، همچنین، نشان داده قطر نقص هندسی موجب کاهش خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست می

تری حاصل شده است. بررسی خواص طلوبشد زمانی که عیوب هندسی در نانوصفحات نیترید کربن حضور دارند، خواص مکانیکی م

های کربن، صورت گرفت. آنها با استفاده حذف اتم ]20[ی دینگ و همکاران مکانیکی ساختار ترکیبی گرافن و نیترید بور بوسیله

داد  یانگ، تنش و کرنش شکست پرداختند. نتایج آنها نشان لهای مختلف، به بررسی خواص مکانیکی مدونیتروژن و بور در حالت

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



 

 

به بررسی خواص مکانیکی ساختار ترکیبی کاربید بور  ]21[ین سبب ایجاد یک سیر نزولی در خواص مکانیکی گردید. سنتورک وکل

زی دینامیک مولکولی پرداخت. نتایج آنها نشان داد که حذف اتم در فصل مشترک هر دو ساختار و نیترید کربن به روش شبیه سا

گردد. همچنین، حذف اتم بور اثر بیشتری بر خواص مکانیکی را دارد. از سویی دیگر، افزایش حذف سبب کاهش خواص مکانیکی می

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

ی خواص مکانیکی ساختارهای ترکیبی صورت گرفته است. به دلیل حضور ای در زمینهبا توجه به مطالب یاد شده، تحقیقات گسترده

های عمدی برای صذرات نانو در نانوصفحات ترکیبی، احتمال بروز عیوب هندسی در تولید آن زیاد است. علاوه بر این، ایجاد نق

تواند عواقب متعددی به همراه داشته باشد که بر عملکرد ساختارهای ترکیبی اثر بگذارد. از سویی ها از یکدیگر میی اتمافزایش فاصله

تواند منجر به ایجاد نقص به ویژه در فصل های راست و چپ ساختار ترکیبی میهای بین اتمی در قسمتدیگر، تفاوت در فاصله

های مختلف کمک کند. از این رو، در این مقاله، تواند به عملکرد بهتر این ساختارها در زمینهی آنها میک آن شود که مطالعهمشتر

خواص مکانیکی ساختارهای گرافن و نیترید کربن در دو حالت جداگانه و ترکیبی در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ مورد مطالعه قرار 

های کربن و نیتروژن بر خواص مکانیکی مورد بررسی قرار گرفته است. به علاوه، اثر نقص هندسی حذف اتمگرفته است. همچنین، اثر 

 نیترید کربن در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ بررسی شده است. -گرافن دایروی بر رفتار مکانیکی ساختار ترکیبی

بردهای ذخیره سازی رپایداری مکانیکی به عنوان مواد مناسب در کا دو ساختار گرافن و نیترید کربن به دلیل رسانایی الکتریکی بالا و

ها های هندسی، از جمله حذف اتمتاثیر نقصدرک چگونگی گیرد. از همین رو، انرژی و صنعت خودروسازی مورد استفاده قرار می

تواند به طراحی مواد بهینه کمک کند تا ضعف ساختاری را به حداقل )به صورت یک اتم، دو و یا سه اتم( بر خواص مکانیکی، می

تواند به بررسی این دو ساختار به صورت جداگانه و حالت ترکیبی آنها میبرساند و در عین حال، انعطاف پذیری آن را حفظ نماید. 

عی گرافن و نتیرید کربن، کشف روابط هدف از انتخاب دو ساختار شش ضلهای موجود در این زمینه پاسخ دهد. بسیاری از پرسش

دسی شده هموار نهای آینده در مواد دو بعدی مهتواند راه را برای نوآوریهای هندسی و رفتار مکانیکی بود که میبنیادی بین نقص

نیتروژن اثر  هایگذارد و حذف اتمجهت بارگذاری آرمچیر خواص بالاتری را به نمایش میدهد که نشان می کند. نتایج بدست آمده

بیشتری بر خواص مکانیکی مورد بررسی دارد.  همچنین، افزایش قطر دایره به عنوان یک نقص هندسی سبب کاهش خواص مکانیکی 

ای تواند به یک اهرم قابل بررسی تبدیل گردد؛ به گونههای نیتروژن و کربن در مرز ساختار ترکیبی میی اتمحذف جداگانه گردد.می

 توان یک عامل موثر و قابل تامل معرفی کرد.را می تعداد و مکان حذف آنهاکه تغییرات 

 



 

 

 روش محاسبات

در این مطالعه، از شبیه سازی دینامیک مولکولی برای مدلسازی و تحلیل خواص مکانیکی نانوصفحات گرافن، نیترید کربن و حالت 

نیتروژن با استفاده از پتانسیل ترسوف  -کربن و کربن -های کربن. برهمکنش بین اتم]22[ ترکیبی این دو ساختار استفاده شده است

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

 ،علاوه بر این، این پتانسیل. ضروری است ی هندسیهانقص یند که هنگام مطالعهکتری از تشکیل و شکستن پیوند را فراهم میبینانه

مکانیکی  های ساختاری بر خواصثیر نقصاند و آن را برای بررسی چگونگی تکبعدی را با دقت بالا ثبت می رفتار مکانیکی مواد دو

 ی زیر برقرار است:ی بین انرژی و جابجایی در معادلهرابطه .سازدمناسب می

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

ست. افزایش هماهنگی پیوند ا jو  iی پیوند بین مرتبه ijbنماد پتانسیل جاذبه است. همچنین،  Afپتانسیل دافعه،  Rfدر این رابطه، 

. هر سه تابع از معادلات زیر ]24[شود استفاده می cutoffنیز به عنوان یک تابع تناوبی برای محاسبات  cfگردد. می Bباعث کاهش 
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پیکوثانیه برای دستیابی به تعادل سیستم استفاده شده است. ابعاد ساختار  50فمتوثانیه و به مدت  1با گام زمانی  NPTاز فرآیند 

ه اتم در نظر گرفت 4032ها و تعداد کل اتم باشدنانومتر مربع می 1010گرافن و نیترید کربن به صورت جداگانه و در حالت ترکیبی 

ای )تناوبی( همچنین، شرایط مرزی دوره باشند.می Yو  Xهای دو جهت بارگذاری زیگزاگ و آرمچیر به ترتیب بیانگر جهت. شده است

در دما و  Nose-Hooverی شبیه سازی با اعمال الگوریتم برای کنترل دما در جعبه ده است.شاعمال  Yو  Xدر هر دو راستای 

، سیستم برای مدت پیکوثانیه 001/0و با استفاده از گام زمانی کلوین و فشار صفر در نظر گرفته شده است(  300)دما  فشار ثابت

قرار گرفته است   ps 001/0-1به حالت تعادل رسیده است. پس از تعادل، سیستم تحت بار کششی با نرخ کرنش پیکوثانیه  50زمان 

کرنش برای بررسی خواص مکانیکی ساختارهای مورد بررسی -تنش در هر کرنش و گام زمانی بدست آید. در نهایت، نمودار تنشتا 

به نمایش  را Yو  Xراستای نیترید کربن و  -گرافنترکیبی ، ساختار 2. شکل است یم شدهسبا استفاده از اطلاعات بدست آمده تر

 گذاشته است.

  
 )ب( )الف(

 ، ب( نمایش فصل مشترک نانوساختار گرافن و نیترید کربن.Yو  X: الف( نمایش راستای 2شکل 

 

 

 نتایج و بحث

 بررسی خواص مکانیکی ساختارهای دو بعدی

کرنش ساختارهای گرافن، نیترید کربن و حالت ترکیبی هر دو ساختار را در دو راستای آرمچیر و زیگزاگ به -منحنی تنش 3شکل 

نمایش گذاشته است. همان طور که قابل مشاهده است، تنش و کرنش شکست برای ساختار گرافن، نیترید کربن و حالت ترکیبی 



 

 

باشد. این در حالی درصد در راستای زیگزاگ می 217/0و  265/0، 254/0اپاسکال و گیگ 91/139و  21/163، 51/167آنها به ترتیب 

درصد در  341/0و  405/0، 418/0گیگاپاسکال و  91/199و  46/226، 81/241است که این مقادیر در راستای آرمچیر به ترتیب 

کست ساختار گرافن بالاتر از نیترید کربن . همانطور که مشخص است، مقادیر خواص مکانیکی تنش و کرنش شاستراستای آرمچیر 

باشد. ساختار شش ضلعی باشد. از سویی دیگر، نتایج بدست آمده در راستای آرمچیر بالاتر از زیگزاگ میو حالت ترکیبی آنها می

راستاهای زیگزاگ  درجه در 30درجه و  60ها به ترتیب های پیوند اتمی بین تنش بارگذاری و لبهشود که زاویهنانوصفحات سبب می

کربن و -های کربنشود تا تنش خارجی بیشتری در راستای زیگزاگ برای گسیخته شدن پیوند بین اتمو آرمچیر باشد که موجب می

. با توجه ]24[خواهد بود  3نیتروژن ایجاد شود. بنابراین، نسبت تنش نهایی در جهت زیگزاگ به جهت آرمچیر نزدیک به -کربن

باشد. شایان ذکر است که مقدار ، اختلاف مقادیر مدول یانگ برای تمامی ساختارها در هر دو جهت قابل چشم پوشی می1به جدول 

گیگاپاسکال در  05/830و  35/869، 34/941مدول یانگ برای نانوساختارهای گرافن، نیترید کربن و حالت ترکیبی آنها به ترتیب 

درصد افزایش یافته است.  51/1و  65/5، 36/6اشد که نسبت به جهت بارگذاری در راستای زیگزاگ به ترتیب براستای آرمچیر می

نانوصفحات در جهت آرمچیر انعطاف پذیری و در نتیجه، مقاومت در برابر تنش بیشتر از خود نشان داده است. افزایش تنش باعث از 

دهد. شود که به دلیل توزیع تنش بر ساختار اتمی، رفتار شکست را تغییر میرگتر میهای بزهها و ایجاد حلقبین رفتن پیوند بین اتم

. ژانو و همکاران ]25[ شود تا تنش متمرکز در نانوصفحات به طور ناگهانی افزایش یابد و منجر به تخریب ساختار شوداین امر سبب می

نشان  ]27[. همچنین، باقری و همکاران ]26[اند ر را گزارش کردهیک رفتار مشابه از خواص مکانیکی ساختارهای گرافن و نیترید بو

باشد، اما تغییرات مدول دادند که اگرچه تنش و کرنش شکست ساختار نیترید کربن در جهت آرمچیر بالاتر از جهت زیگزاگ می

 باشد.یانگ برای هر دو جهت بارگذاری ناچیز می

  
 الف( جهت بارگذاری زیگزاگ، ب( جهت بارگذاری آرمچیر. :ساختارهای گرافن، نتیرید کربن و حالت ترکیبی آنهاکرنش برای -تغییرات تنش: 3شکل 



 

 

 

 ساختارهای گرافن، نیترید کربن و ترکیب آنها. مدول یانگ، تنش و کرنش شکست خواص مکانیکی: 1دول ج

 (%کرنش شکست ) (GPaتنش شکست ) (GPaمدول یانگ ) جهت بارگذاری ساختار

 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

 نیترید کربن-گرافن
 217/0 91/139 66/817 زیگزاگ

 341/0 91/199 05/830 آرمچیر

 

 

 نیترید کربن -ترکیبی گرافنبررسی تاثیر حذف اتم بر خواص مکانیکی ساختار 

نشان  4نیترید کربن پرداخته شده است. شکل  -های کربن و نیتروژن در ساختار ترکیبی گرافنبه بررسی اثر حذف اتم ،در این بخش

 ها از فصل مشترک دو ساختارباشد. شایان ذکر است که بیشتر اتمهای کربن و نیتروژن میهای مختلف از حذف اتمی حالتدهنده

 حذف شده است.

   
 )ج( )ب( )الف(

   
 )و( )ه( )د(

   



 

 

 )ط( )ح( )ز(

اتم نیتروژن، ه(  2اتم کربن، د(  2اتم نیتروژن، ج(  1اتم کربن، ب(  1های کربن و نیتروژن الف( نیترید کربن با حذف اتم -ساختار ترکیبی گرافن: 4شکل 

 اتم نیتروژن. 2اتم کربن و  1اتم نیتروژن، ط(  1اتم کربن و  2اتم نیتروژن، ح(  1کربن و اتم  1اتم نیتروژن، ز(  3اتم کربن، و(  3
 

نیترید کربن را به  -نتایج بدست آمده از خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست نانوصفحات ترکیبی گرافن 5شکل 

های کربن بر خواص بیشتری نسبت به حذف اتم های نیتروژن اثرنمایش گذاشته است. همان طور که مشخص است، حذف اتم

مکانیکی داشته است. شایان ذکر است که  در این قسمت نیز خواص مکانیکی در جهت آرمچیر بالاتر از زیگزاگ گزارش شده است. 

. این در گیگاپاسکال در راستای زیگزاگ و آرمچیر کاهش داده است 95/822و  21/802اتم کربن مقدار مدول یانگ را به  1حذف 

بدست آمده است. این روند نزولی  81/811و  66/795اتم نیتروژن به ترتیب  1حالی است که مقدار این خاصیت مکانیکی در حذف 

و  42/1اتم کربن به ترتیب  1برای خاصیت مکانیکی تنش شکست نیز قابل مشاهده است. مقدار این خاصیت مکانیکی در حذف 

اتم نیتروژن به ترتیب  1و آرمچیر کاهش یافته است. همچنین، مقدار کرنش شکست برای حذف درصد در راستای زیگزاگ  45/24

اتم کربن و نیتروژن )به  3و  2درصد در راستای زیگزاگ و آرمچیر گزارش شده است. این روند کاهشی برای حذف  231/0و  202/0

اتم کربن در راستای آرمچیر و نسبت  2شکست در حذف  صورت جداگانه( نیز قابل مشاهده است. مقدار مدول یانگ، تنش و کرنش

درصد کاهش داشته است. خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش  67/31و  02/26، 76/1به ساختار بدون نقص به ترتیب 

قص به اتم نیتروژن در راستای زیگزاگ و نسبت به ساختار بدون ن 3نیترید کربن با حذف  -شکست برای ساختار ترکیبی گرافن

های کربن و نیتروژن نتایج متفاوتی را درصد کاهش داشته است. از سویی دیگر، حذف ترکیبی اتم 11/28و  03/18، 52/6ترتیب 

 یناتم نیتروژن به صورت همزمان بیشتر 1اتم کربن و  2، حذف 5)ز، ح، ط( و نمودار شکل  4 گزارش کرده است. با توجه به شکل

 66/817)ح((، مقدار مدول یانگ در راستای زیگزاگ از -4رد بررسی داشته است. برای این حالت )شکل اثر را بر خواص مکانیکی مو

گیگاپاسکال کاهش یافته است. این در حالی است که مقدار این خاصیت مکانیکی  03/750گیگاپاسکال برای ساختار بدون نقص به 

ین، مقدار تنش و کرنش شکست در راستای زیگزاگ به ترتیب گیگاپاسکال گزارش شده است. همچن 23/789در راستای آرمچیر 

 08/144درصد کاهش یافته است. همچنین، خواص مکانیکی تنش و کرنش شکست در راستای آرمچیر به ترتیب  19/21و  97/9

 ]28[و همکاران  باشد. ترانگدرصد گزارش شده است. این روند کاهشی در مطالعات قبلی نیز قابل مشاهده می 223/0گیگاپاسکال و 

های هندسی یج آنها نشان داد که این نقصابه بررسی خواص مکانیکی نانوصفحات فسفر سیاه در حضور عیوب هندسی پرداختند. نت

شود. درصد می 69و  53اثر چندانی بر خاصیت مکانیکی مدول یانگ ندارد، اما سبب کاهش مقادیر تنش و کرنش شکست به میزان 

های کربن در ساختار دو بعدی گرافن پرداختند. نتایج آنها حاکی از آن به بررسی اثر حذف اتم ]29[ر تحقیقی دیگر، فو و همکاران د

ی خواص مکانیکی ساختار زینک اکساید بوسیله گذارد.های کربن اثر قابل توجهی بر استحکام نهایی ساختار میاست که حذف اتم



 

 

های اکسیژن و روی در شرایط مختلف به بررسی . آنها با استفاده از حذف اتم]30[ررسی قرار گرفت آهنگری و همکاران مورد ب

های روی اثر بیشتری بر ساختار اکسید روی نسبت به حذف دهد که حذف اتمتغییرات مدول یانگ پرداختند. نتایج آنها نشان می

 های اکسیژن دارد.اتم

  

 
الف( مدول یانگ، ب( تنش  :(N( و نیتروژن )Cی کربن )های حذف شدهنیترید کربن بر تعداد اتم -ساختار ترکیبی گرافنخواص مکانیکی : 5شکل 

 شکست، ج( کرنش شکست.

 

 نیترید کربن -بررسی نقص دایروی بر خواص مکانیکی ساختار ترکیبی گرافن

بر خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست های دایروی با قطرهای مختلف ، به بررسی اثر حضور نقصشدر این بخ

آنگستروم در فصل مشترک دو ساختار گرافن و  2/24و  4/16، 6/10، 1/8اندازه قطر مختلف  4است. بدین منظور،  هپرداخته شد

ن دریافت که توا، می7باشد. با توجه به نتایج گزارش شده در شکل قابل مشاهده می 6که در شکل  تنیترید کربن تعبیه شده اس



 

 

افزایش قطر نقص دایروی سبب کاهش هر سه خاصیت مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست شده است، به طوری که نقص 

باشد. شایان ذکر است که در این بخش نیز مقادیر خواص مکانیکی در قطر دارای کمترین خواص مکانیکی می بیشتریندایروی با 

گیگاپاسکال  66/817، مقدار مدول یانگ از 7باشد. با توجه به نتایج ارایه شده در شکل زیگزاگ می راستای آرمچیر بالاتر از راستای

آنگستروم کاهش یافته  2/24قطر  اگیگاپاسکال در حضور نقص دایروی ب 17/649برای ساختار بدون نقص و در راستای زیگزاگ به 

گیگاپاسکال گزارش شده است. همچنین، مقادیر تنش  34/681رمچیر است. این در حالی است که این خاصیت مکانیکی در راستای آ

درصد  143/0گیگاپاسکال و  26/96آنگستروم و در راستای زیگزاگ به ترتیب  2/24و کرنش شکست برای ساختار با نقص دایروی 

دیر تنش و کرنش شکست درصد کاهش داشته است. مقا 06/58و  19/31بدست آمده است که نسبت به ساختار بدون نقص به ترتیب 

درصد گزارش شده است. این نکته قابل توجه است  177/0گیگاپاسکال و  64/109برای این ساختار و در راستای آرمچیر به ترتیب 

ها تضعیف شود و کاهش مقاومت ساختار را به همراه شود که پیوند بین اتمها در یک ساختار موجب میکه حذف تعداد زیادی از اتم

گردد. زمانی که باشد. از سویی دیگر، تمرکز تنش به عنوان عامل دیگری که بر استحکام نانوصفحات اثرگذار است، معرفی میداشته 

یابد و با افزایش نرخ کرنش، ساختار از این شوند، تمرکز تنش در اطراف نواحی خالی افزایش میهای کربن و نیتروژن حذف میاتم

های هندسی، نتایج مشابهی . در تحقیقات انجام شده بر ساختارهای دو بعدی و بررسی اثر نقص]33-31[ شوندها گسیخته میقسمت

به بررسی خواص مکانیکی ساختار شش ضلعی نیترید کربن در حضور نقص دایروی با  ]34[گزارش شده است. شیرازی و همکاران 

شود. در ایروی سبب کاهش استحکام کششی در ساختار میقطرهای مختلف پرداختند. نتایج آنها نشان داد که افزایش قطر نقص د

. نتایج آنها نشان داد که حضور ]35[نیترید بور پرداختند  -پور و همکاران به بررسی ساختار ترکیبی گرافنای دیگر، عینعلیمطالعه

تعداد نقص دایروی با قطر ثابت سبب گذارد. همچنین، افزایش نقص دایروی در ساختار نیترید بور اثر بیشتری بر خواص مکانیکی می

اثر مکان، تعداد و قطر نقص  ]19[گردد. فرتاش و همکاران نیترید بور می -کاهش مدول یانگ و تنش شکست ساختار ترکیبی گرافن

نقص دایره سبب نیترید کربن مورد مطالعه قرار دادند. نتایج آنها نشان داد که افزایش قطر  -دایروی را بر ساختار ترکیبی کاربید بور

افزایش غلظت تنش اطراف نقص شود. همچنین، افزایش تعداد نقص دایروی با قطر ثابت موجب کاهش استحکام کششی ساختار 

های هندسی در ساختار کاربید بور اثر گردد. از سویی دیگر، نتایج آنها نشان داد که حضور نقصنیترید کربن می -ترکیبی کاربید بور

 گذارد.انیکی میبیشتر بر خواص مک

 

 



 

 

  
 )ب( )الف(

  
 )د( )ج(

 آنگستروم. 2/24، د( 4/16، ج( 6/10، ب( 1/8نیترید کربن با قطرهای الف( -نفحضور نقص دایروی در ساختار ترکیبی گرا: 6شکل 

 

  



 

 

 
 مدول یانگ، ب( تنش شکست، ج( کرنش شکست.های دایروی، الف( نیترید کربن بر قطر نقص -خواص مکانیکی ساختار ترکیبی گرافن: 7شکل 

 

 ارایه شده است. 2مده در مطالعات قبلی، جدول آبرای درک بهتر نتایج بدست آمده از این مطالعه و نتایج بدست 

 .دو بعدیی پیش رو بر خواص مکانیکی نانو مواد ی نتایج مطالعات گذشته و مطالعه: مقایسه2جدول 

 منبع خواص مکانیکی اندازه ساختار نوق نقص راستای کشش پتانسیل ساختار

 آرمچیر ترسوف نیترید کربن-گرافن
 دایره

 آنگستروم( 4/16)قطر 

10×10  

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 04/711 

ی مطالعه

 حاضر

 آرمچیر ترسوف برن نیترید -نیترید کربن
 دایره

 آنگستروم( 15قطر )

6×7  

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 89/52
]36[ 

 آرمچیر ترسوف کاربید بور-نیترید کربن
 دایره

 آنگستروم( 15)قطر 

59×51  

 نانومتر مربع

 مدول یانگ

 گیگاپاسکال 681
]19[ 

 آرمچیر ترسوف نیترید کربن-گرافن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 1)

10×10  

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

221/0 

ی مطالعه

 حاضر

 آرمچیر ترسوف نیترید بور-گرافن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 1)

7×15  

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

129/0 
]20[ 

 آرمچیر ترسوف کاربید بور-نیترید کربن
 حذف اتم

 اتم نیتروژن( 5)

14×30  

 نانومتر مربع

 کرنش شکست

181/0 
]21[ 

 

به نمایش  8آنگستروم در شکل  1/8نیترید کربن در حضور نقص دایروی با قطر  -روند تغییرات شکست ساختار ترکیبی گرافن

شود که همین شود، تمرکز تنش در اطراف نقص هندسی با افزایش کرنش تشدید میگذاشته شده است. همان گونه که مشاهده می

مقاومت ساختار به کمترین مقدار خود برسد  کند کهگردد. این روند تا زمانی ادامه پیدا میامر، موجب ایجاد شکست در ساختار می

کند و و صفحه از هم گسیخته شود؛ به طوری که این گسیختگی در ساختار در راستای عمود بر جهت بارگذاری انتشار پیدا می
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 جمع بندی

بسیاری از محققان را به خود جلب نمایند. همچنین، بررسی  خواص مکانیکی قابل توجه ساختارهای دو بعدی باعث شده است که نظر

های هندسی مختلف حائز اهمیت است. از این رو، بررسی خواص مکانیکی ها در این ساختارهای ترکیبی در حضور نقصپیوند بین اتم

آورد. در این مقاله، اهم میهای مختلف مهندسی فرهای آنها مسیرهای نوینی را در زمینهساختارهای ترکیبی و شناسایی ویژگی

خواص مکانیکی مدول یانگ، تنش و کرنش شکست ساختارهای دو بعدی گرافن، نیترید کربن و حالت ترکیبی آنها با استفاده از 

های حذف اتم کربن و نیتروژن، همچنین، العه قرار گرفت. المانطروش شبیه سازی دینامیک مولکولی در شرایط مختلف مورد م

دایروی با قطرهای مختلف مورد آزمایش قرار گرفت. نتایج نشان داد که خواص مکانیکی ساختارهای گرافن و نیترید حضور نقص 

کربن به صورت جداگانه، بالاتر از حالت ترکیبی آنها است. همچنین، نتایج بدست آمده در جهت بارگذاری آرمچیر بالاتر از جهت 

گیگاپاسکال  05/830و  66/817نیترید کربن به ترتیب  -نگ برای ساختار ترکیبی گرافنبارگذاری زیگزاگ گزارش شد. مقدار مدول یا

های مختلف های کربن و نیتروژن در حالتدر راستای زیگزاگ و آرمچیر گزارش شد. نتایج بدست آمده از ساختار ترکیبی و حذف اتم

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

گیگاپاسکال گزارش شد که این خاصیت مکانیکی برای  01/128اتم نیتروژن و در جهت آرمچیر برابر  3ساختار ترکیبی با حذف 

 2/24روم به آنگست 1/8بدست آمد. از سویی دیگر، افزایش قطر نقص دایروی از  12/134اتم کربن، معادل  3ساختار با حذف 

نیترید کربن در حضور نقص دایروی با  -آنگستروم سبب کاهش خواص مکانیکی شد. مقدار مدول یانگ برای ساختار ترکیبی گرافن



 

 

 2/24گیگاپاسکال برای ساختار با نقص دایروی به قطر  34/681گیگاپاسکال به  23/802آنگستروم و در راستای آرمچیر از  1/8قطر 

توان به عنوان یک ساختار نیترید کربن را می -دهد که نانوصفحات ترکیبی گرافنت. نتایج این مطالعه نشان میآنگستروم کاهش یاف

 امیدوارکننده برای کاربردهای مکانیکی و الکتریکی معرفی کرد.

 

 واژه نامه

 Carbon      کربن                     Nanocomposite   نانوکامپوزیت   

 Graphene     گرافن                               Electronic     الکترونیک    

 Boron Carbideکاربید بور                    Beryllium Oxide   برلیوم اکساید  

 Aluminum Nitrideنیترید آلومینیوم                       Carbon Nitrideنیترید کربن     

 Silicon Carbideکاربید سیلیکون                   Young’s Modulus      مدول یانگ

 Zigzagزیگزاگ                                            Armchairآرمچیر          

 Tersoffترسوف                                                 Kelvinکلوین           

 Picosecondپیکوثانیه       
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