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تصادفي توزيع با سي

مايكرومكانيك-لكولي

نانوكامپوزيتسازيمدلي اپوكسي/گرافنسفتي

وجود گرافن صفحه واقعي ابعاد با نانوكامپوزيت

نرم در اپوكسي محيط در محصور مدلخواه، افزار

ابعاد. حسب بر سفتي منحني برازش با سپس

برثير پليمر درون گرافن صفحات تصادفي توزيع
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Abstract- By combining the molecul

molecular dynamics method is used to

of nano graphene embedded in epox
longitudinal, transverse and normal sti

fitted to each stiffness diagram and stiff
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روش ديناميكيب مايكرومكانيكهاي و براي،مولكولي جديد مدلي

محدوديت قابليتافزارنرمدليل مولكولي، نسازيمدلديناميك

تك حاوي معرف حجمي المان مختلف دلخر مساحت با گرافن لايه

المان ضخامت جهت شدر محاسبه نانوكامپوزيت معرف حجمي

پيش واقعي ابعاد با گرافن حاوي شدف كردن.بيني لحاظ تأثبراي

گرديد استفاده مايكرومكانيك ديناميك.ط تركيبي مدل فوق، روش

جديدنتايج.شد شده ارايه آزمايشگ،مدل نتايج با مناسب اهتطابق
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lar dynamics and micromechanics methods, a new a

model the stiffness of the graphene/epoxy nanocomp

xy resin. Three representative volume elements (RV
ffnessesof RVEs with arbitrary graphene size are sim

fnesses of the RVE in three directions with true graphe

y graphene sheets distribution in epoxy resin, microme

sites with randomly distributed graphene is calculated

g is well agreed with the experimental data.
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گرافنمدل نانوكامپوزيت سفتي با/سازي .اپوكسي . شكريه. مهرداد همكارامحمود نو

مدرس26 مكانيك 12شمارة13دورة،1392اسفندمهندسي

مقدمه-1

پيدايش كنار در كامپوزيت هاي سازه و مواد دانش توسعه

نام به بنيادي علوم از جديدي خلقنانوفناوري،شاخه به منجر

كامپوزيت مواد از نويني نامشنسل به كه است ده

شناختهنانوكامپوزيت ماده.شوندميها يك كلي، طور به

فاصله كه است ساختاري بيننانوكامپوزيت، شونده تكرار هاي

باشد نانو سطح در دهنده، تشكيل مختلف گرافن].1[فازهاي

نانويي، كننده تقويت يك عنوان مكانيكي،دليلبهبه خواص

برايانتقال جذابي موضوع به سطح وسيع مساحت و الكترون

تبديل صفحات.استشدهمحققين اين از كمي مقادير وقتي

تركيب پليمري با مناسب بطور كربني مينازك توانندشوند،

را پليمر فيزيكي فزايندهخواص دهندبطور بهبود ].2[اي

روش از پيشيكي براي كه نانوكامپوزيتهايي خواص هابيني

مي قرار استفاده شيوهمورد مقياسيسازيمدلگيرد، چند

ميتص رفيعي.باشدادفي و مفهوم،]3[شكريه اين از استفاده با

را رزين و كربن نانولوله حاوي نانوكامپوزيت مكانيكي خواص

كرده پيوندهايآن.اندبررسي براي تير المان از استفاده با ها

براي-كربن خطي غير فنرهاي از استفاده نانولوله، كربن

نا واسط فاز در واندروالس نظرپيوندهاي در و رزين و نولوله

پيش به پيوسته محيط صورت به رزين محيط بينيگرفتن

توانستند و پرداختند نانوكامپوزيت مكانيكي توزيعتأثيرخواص

طول نانولولهتصادفي تصادفي جهت نانولوله، مختلف وهاي ها

تصادفيرانانولولهدرانحناميزان اعمالسازيمدلدربصورت

محققسازيمدلدر.كنند يكااين بصورت رزين محيط ن،

است شده گفته نظر در پيوسته .محيط

گسسته محيط يك بصورت رزين گرفتن نظر در بهبراي بايد

سازيمدلازاستفاده.رفتاتميسازيمدلهايروشسراغ

مقياسدرموضعيومحليرفتارهايشناساييمنظوربهاتمي

.استاجتنابقابلغيروضروريهانانوكامپوزيتبراينانو

محدويتتوجهبامعذلك امكاناتبه در موجود هاي

محدودهااتمكمبسيارتعدادهبهامدلسازيروشافزارها،سخت

ازبيشماريتعدادحاويشبكهباروياروييتواناييودشومي

برشدهانجامتحقيقاتاكثردليل،همينبه.نداردرااتمها

سازيمدلرويبراتمي،سازيمدلروشازاستفادهاساس

است، گرفته صورت منفرد شكل به پليمر يا ومثلاًگرافن گائو

سفتيتك]4[همكارش جمله از مكانيكي راخواص گرافن لايه

ديناميك توسط فشاري و كششي بارگذاري مولكوليتحت

آورده بدست همكارانش.اندكوانتومي و عيوبتأثيربه]5[يان

توسط گرافن شكست استحكام روي مولكوليديناميكبر

همكارانش.اندپرداخته و مولكوليسازيمدلبه]6[ادگارد

و سفتي جمله از مكانيكي خواص و پرداخته اپوكسي پليمر

زنجيره درصد به توجه با را برشي بدستمدول پليمر شدن اي

كامپوز.اندآورده برروي نيز تحقيقات از يتبعضي

است صورتگرفته گرافن همكارانش.هايحاويصفحات و اواستي

گرافن]7[ لايه يك وجهي بين ديناميكورفتار توسط را پليمر

كرده گزارش همكارش.اندمولكولي و توسط]8[رحمان

گرافنمولكوليديناميك شبيه/نانوكامپوزيت را سازياپوكسي

بد را نانوكامپوزيت سفتي و استحكام و آوردندكرده اين.ست

پيشامحقق براي لايهن تعداد نانوكامپوزيت، سفتي هايبيني

داده افزايش عدد سه تا را ذكر.اندگرافن كه محدوديتي علت به

مدل محققسازيشد، اين تحقيقات در شده انجام يكبهناهاي

واقعي(محدودطولباگرافنصفحه اطرافرزينهمراهبه)نه

استشمعطوفآن محيطتوانندنميفوقهايمدللذا.ده

وسازيشبيهراكاملمادي برايراهدنبالبهبايدنمايند حلي

بود كامل نمونه نتايج .استخراج

تحقيق شبيهدر به گرافنحاضر نانوكامپوزيت اپوكسي/سازي

معرف، حجمي المان مفهوم گرفته نظر در با و شده پرداخته

تركيب توسط نانوكامپوزيت ديناميكروشسفتي مولكوليهاي

مايكرومكانيك، استسازيمدلو براي.شده نهايت در

از حاصل نتايج گرفتهسازيمدلاعتبارسنجي صورت آزمايش ،

است گرفته صورت مقايسه دو اين بين فوق.و مقايسه نتايج

مي تحقيق اين در شده ارايه مدل موفقيت از .باشدحاكي

سازيمدلفلسفه-2

روش از تركيبي تحقيق اين در شده ارايه ديناميكمدل هاي

مي مايكرومكانيك و از1شكل.باشدمولكولي گذار چگونگي

نمايش را نانو مقياس به رسيدن و ميكرو مسو، به مكرو مقياس

شروع.دهدمي نقطه نانوكامپوزيت، سفتي آوردن بدست براي

مي نانو مقياس در رسيدمدلسازي براي و خواصباشد به ن

فلش جهت خلاف بايد مكرو مقياس در شكلنمونه در را1ها

كرد پيوند.طي وضعيت اتمي، بين كنش برهم نانو مقياس در

است مدنظر گرافن صفحه پيكربندي آرايش و طول قطر، .اتمي،
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CHA
4،COMPASS

PCFFو5
ميدان6 ،

برهمكنش تمام كه شود وب پيوندي هاي

پيوندهاي كووالانس، پيوندهاي يوني، هاي

برهم فلزي، نيروهايكنشي و كلمبيك هاي

بگيرد .ظر

سيستم7مولكوليديناميك كه است لازم

برسد انرژي مجاز سطح اب.به باه منظور ين

شود حداقل بايد آن انرژي سيستم، به .ليه

اتموقعيت همه اوليه ميهاي انرژيها، توان

آوردUستم، بدست برابر.را انرژي اين

اتم مشخصم نيرويي ميدان توسط كه ها

تغييرUسپس اتمبا موقعيت كمينهدادن ها،

تعادل سطح بيانگر كه كمينه، انرژي اين ،

اتم چيدمان نحوه بهترين انجامت، براي ها

مي .باشدتم

مكانيـكك نيـوتن دوم قـانون طبق مولكولي

اتم ميان در نيروها داردنش تكيه نيـروي.ها

بصـورتمي مـي)1(رابطـهكند، شـودبيـان

�� � ����
و�� اتم مي��جرم اتم ��.باشدشتاب
اتمش ميهاي مجاور رابطههاي طبق و باشد

�� � � ���	
�
�� ����,�,…,�;�
�

اتم بين و�و�اصله اتم�است هايتعداد

اتم��وقتي.د شتاب شد، بدست�محاسبه

انتگرال روش طريق از عددي،شتاب گيري

آورد بدست زماني بازه آن در را اتم .موقعيت

برهم نيروي اتممحاسبه بصورتكنش ها

انتگرال است، رويكردگيريحل با عددي هاي

مي انجام زماني بازه نمو هر يك.شوداي

ورلت الگوريتم.باشدمي،8لگوريتم براياين

3. Consistent Valance Force Field

4. Chemistry at Harvard Molecular Mechani

5. Condensed-Phase Optimized Molecular P

Atomistic Simulation Studies

6. Polymer Consistent Force Field

7. Molecular Dynamics

8. Verlet Algorithm

با/گرافن .اپوكسي . .

12شمارة13دورة،1392ند

مختلفسازيمدل سطوح در

به گرافن صفحه مكانيكي خواص

به گرافن صفحه مايكرو مقياس

محيط دو اين بين كنش برهم و

در.ت پيوند كيفيت مقياس اين در

قرار توجه مورد اطراف رزين و

صفحه به رزين محيط از بار تقال

حجمي المان مختلف ساختار ن

در اپوكسي محيط در محصور

ضخامت جهت در و عرضي ولي،

است شده آورده بدست در.زيت

پليمري محيط درون گرافن ات

مايكرومكانيك روابط وسيله به ها

گرافن تصادفي توزيع با مپوزيت

تكنيك يك عدديسازيمدلي

مي ماده نهايتيك در كه باشد

آورد بدست بزرگ ابعاد ].9،10[ر

مولكولزي اتمي، ساختار ايجاد

الم نوع از دقيقي بارتعريف ان،

اتم دهنده اتمط مكان وها، ها

مدلابتدايي يك در واحد ترين

بازه طي آن حركت زمانيكه هاي

نيرويي ميدان كردن 2مشخص

برهمكن اتمه مولكولش و ها،ها

جمله از مختلف نيرويي هاي :ان

1. Representative Volume Eleme

2. Force Field

CVFF
3،ARMM

انتخاب بايد نيرويي

پيونده(غيرپيوندي

پيوندهاي هيدروژني،

نظ)واندروالس در را

محاسبات براي

ب شده ساخته اتمي

او مقادير اختصاص

مو بودن مشخص با

سيس كلي پتانسيل

تمام انرژي مجموع

ميمي س.باشدشود،

تئوري،.شودمي در

است ترموديناميكي

سيست روي عمليات

ديناميكشبيه سازي

برهم بر كنكلاسيك،

اتم�� بر م�كه اثر

]11.[

)1(

رابطه اين در كه

برهم تمام كنششامل

مي)2( .شودتعريف

)2(

رابطه فا���)2(در

اتم باشدمي�مجاور

داشتنمي با و آيد

ومي سرعت موتوان

اين دليل كهبه

ح قابل غير تحليلي

برا محدود اختلاف

نسبتاً اروش ساده،

ics

Potentialsfor

مسومقياس

مكرو مقياس

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

مدرس مكانيك اسفنمهندسي

شماتيك1شكل نمايش

خ مذكور، مقياس خروجي

بود خواهد منفرد در.صورت

آن كننده احاطه رزين همراه

گرفت خواهد قرار بررسي مورد

بين واسط گرافنفاز صفحه

انتمي روي پديده اين كه گيرد

استتأثيرگرافن چندين.گذار

تك1معرف گرافنحاوي لايه

طونرم سفتي و شده مدل افزار

حجم نانوكامپوزالمان معرف ي

صفحا توزيع نحوه مسو سطح

انته در و گرفته قرار توجه مورد

نانوكام سفتي مكرو، فضاي در

مي آورده .شودبدست

سازيمدلمقدمات-3

مولكوليديناميكسازيشبيه

ي مولكولي رفتار مطالعه براي

درمي را ماده توده خواص توان

فرايند در اول سازمدلمرحله

نظر شامل.باشدميمورد اين

اتم ارتباطجزئي پيوندهاي ها،

آن مرزي ميشرايط .باشدها

مي اتم يك كامل، كاتمي باشد

ميشبيه محاسبه .شودسازي

نحوه)پتانسيل( تعريف براي ،

است مهم ميدا.بسيار وجود با

ent (RVE)

نانومقياس

مايكرومقياس

(RVE)
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شكريه مهرداد همكارامحمود نو

مدرس 12شمارة13دورة،1392اسفندمكانيك

اتم و كرده برقرار ارتباط هم با مرزم يهاي

شده اپوكسي.اندطع شدهسازيمدلپليمر

تتا پخت عامل ايپونساختار.باشدمي3و

شكلت در است2تتا شده مونومر.رسم

انفعالي قسمت پخت.استو عامل همچنين

مي انفعالي اتصال.باشدمت فرايند حين در

فاصله در تتا پخت عامل و اپوكسي هاي

انفعالي قسمت بين است ممكن گيرند قرار

برقرار جديدي پيوندهاي تتا پخت عامل و

اپوكسي مولكول يك تشكيل به منجر ت

معمولاً مناسب انگسترم10تا4بينه

اپوكسي3 پليمر مولكول يك دهنده نشان

مدل.شد از سطحپس در گرافن لايه سازي

مي قرار مدنظر مايكرو اين.گيردسطح در

ب آن اطراف پليمر كامپوزيتهراه يك عنوان

گرفت حجمي.خواهد المان بايد منظور بدين

شود گرفته نظر در را سطح حجمي.ن المان

و گرافن صفحه از مشخصي مساحت امل

.باشدي

اپوكسي مولكول تتا862ايپونتمي مولكول و

شده متصل اپوكسي مولكول اتمي ختار

2. Epon862

3. Teta (Triethylenetetramine) Curing Agent

4. Cross Linking

بااپوكس/گرافن .ي . .

مهندسي

سري اول مرتبه بسط توسط ها

حركت ديناميك براي(الگوريتم،

مياتم را تكراريها بصورت توان

آماده سيستم سيستم، رسيدن ل

مكانيكي اين.دشوميخواص در

نرممولكوليميك از متريالافزار،

.ست

نيكي

خواصميي محاسبه براي توان

نمود استفاده سفتي كار.ه روش

كرنش كوچكي مقدار اعمال با

مي تغيير حالي.شودچار در اين

ميرنش داشته نگه صفر .شوندها

مي رسانده تعادل وقتي.شوديط

تئوري توسط آن با متناظر ش

سفتي ماتريس سيستم���و

مي بدست متناظر .آيدكرنش

��� =
∆��

∆��
رابطـه� طريـق محاسـبه)4(از

� � � 1
�� �	
������

���

�

نيروي و اتمي فاصله بيانگر تيب

انقطاع شعاع فاصله در كه اتمي

معرف حجمي المان كل حجم ر

اين دليل به معادله، اين در كهه

ازيه است، شده دمااتتأثيرسازي

است شده ].14[ر

كامپوزيت معرف حجمي

ساختار كه است لازم ابتدا معرف

شودافزارم گرافن.ايجاد صفحه

به كوالانس پيوند سه با هريك كه

1. Material Studio

انگسترم42/1طول

قط هيدروژن توسط

و8622ايپونشامل

پخت862 عامل و

دو862ايپون داراي

قسم چهار داراي تتا

مونومر4عرضي اگر

بهم نسبت مناسبي

862پوناياپوكسي

نهايت.شود در كه

فاصله.شودمي اين

شكل].8[باشدمي

مي شده باشمتصل

مد درلنانو، سازي

همر به گرافن سطح

خ قرار بررسي مورد

اين با متناظر معرف

شا(RVE)معرف

مي آن اطراف پليمر

اتم2شكل ساختار

سا3شكل

t

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

28

اتم شتاب و موقعيت هتخمين

مي بكار اين.رودتيلور توسط

سرعت و تمام)موقعيت براي

آورد تعادل.بدست به از پس

خ محاسبه براي عمليات انجام

شبيه براي دينامسازيتحقيق

اس]12[1ديوواست شده استفاده

مكان-4 خواص محاسبه

شبيه مولكوليديناميكسازياز

جمله از سيستم، يك مكانيكي

اب كهه است صورت ابتداين

دچ)001/0( ساختار سلول، به

هم بطور كه كراست ديگر زمان

شراي به ناپايدار سيستم سپس

تنش رسيد، تعادل به سيستم

هشدمحاسبه]13[ويريال

ك به نسبت تنش مشتق بصورت

)3(

م معادلـه اين ���هـايلفـهؤدر

.شودمي

)4(

معادلهد ترت���و��
)4(ر به

دوبرهم هر بين متناظر كنش

مي دارند، بيانگر��.باشندقرار

كه.باشدمي است ذكر به لازم

شبي كلوين صفر دماي در مدل

صرف تنش محاسبه روي نظربر

حسازيمدل-5 المان

پليمر/گرافن

حجميسازيمدلبراي المان

در پليمر و گرافن نرمصفحه

اتم از شده كتشكيل كربن هاي
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توده نمونه از معرف حجمي المان ايخاب

در محصور گرافن لايه تك حاوي معرف جمي

اپوكسي محيط

و معرف حجمي المان ابعاد تعدادتغيير

تغيير به نسبت معرف حجمي المان در جود

مدل.باشدمي تمامي سيستمدر چگالي ها

است شده داشته نگاه مكعب متر سانتي بر .م

با/گرافن .اپوكسي . .

12شمارة13دورة،1392ند

و عرض طول، داراي تحقيق ن

و10ومتر، نانومتر8ميكرومتر

در آزمايشگاهينمونهنده هاي

نمايش4شكل.است%1معادل

حاوي( شونده تكرار واحدهاي يا

آن توده)اف نمونه درون ايدر

لايه بودن سو درهم گرافن هاي

كربن نانومتر142/0كربن-يوند

به گرافني صفحه حاوي معرف ي

نرم مولكوليافزارر غيرديناميك

فقط تقريبي بطور تنها، گرافن زي

، معرف بايد70422ي كربن اتم

و عرض راستاي در كربن هاي

علت به ابعاد، اين به معرف جمي

بوده بالايي بسيار محاسبات حجم

مي ممكن غير بايدوتر پس شود،

م.ود اين رفع دربراي شكل

ابعاد با معرف حجمي المان رون

نرم در معرف حجمي افزارالمان

است شده آورده سپس.بدست

سفتي و شده داده تغيير بار ين

ن توسط جديد محاسبهرماد افزار

المان تمامي در حجميكه هاي

مي)%wt(1ه با.باشدمساوي

سفتي روي بر گرافن لايه تك

واقعي ابعاد با معرف حجمي مان

است مدل.ه المانبراي كردن

است شده استفاده متناوب .زي

تك حاوي محصوررف گرافن لايه

.دهدي

المان معرفنواع حجمي هاي

كردديناميك مشاهده را .مولكولي

از كمتر شعاع3ي و انگسترم

است شده گرفته .ر

1. Filler Content

انتخ4شكل

حج5شكل المان

بيانگر جدول اين

مو اپوكسي مولكول

گرافن صفحه ابعاد

گرم1/1تا9/0بين

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

مدرس مكانيك اسفنمهندسي

اين در شده آزمايش گرافن

ترتيب به ميكرو10ضخامت

پركنن.باشدمي وزني درصد

گرافن م/نانوكامپوزيت اپوكسي

معرف حجمي المان (دهنده

اطرا پليمر و گرافن لايه يك

ه.باشدمي فرض با شكل اين

مي .باشدپليمر

به توجه پياينبا طول كه

حجمي المان كردن مدل است،

عرض و در10طول ميكرون

مدل.استممكن براي ساززيرا

حجمي المان طول راستاي در

شوداي اتم.جاد احتساب هبا

حج المان كردن مدل ضخامت،

اتم زياد بسيار حتعداد داراي ها

شبيه كامپيوو توسط آن سازي

راه دنبال بوبه ديگري حل

درمدل گرافن لايه تك سازي،

است شده اختيار اين.دلخواه

آنشدسازيمدل سفتي و ه

چندي گرافن لايه تك مساحت

ابعاالمان با معرف حجمي هاي

است است.گشته ذكر به لازم

پركننده وزني درصد معرف

تأثير شدن مساحتمشخص

المالمان سفتي معرف، حجمي

پيش گرافن شدهصفحه بيني

مرز شرايط از معرف حجمي

معرالمان5شكل حجمي هاي

مي نمايش را اپوكسي محيط در

جدول انمي1در توان

نرممدل در شده، دسازي افزار

فاص گرافنميانگين اپوكسي-له

برابر نظر10انقطاع در انگسترم
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مدرس 12شمارة13دورة،1392اسفندمكانيك

معرف3و1،2ستاهاي حجمي المان در

مي9تا7هايشكل ترتيب مقاديربه توان

در محصور گرافن صفحه مساحت حسب بر

مشاهده را مثلث.كردف علامت با مقادير اين

هر. در نقاط، اين برازش منحني بهترين

.ست

راستاي در گرافن1ي صفحه مساحت حسب بر

مي8و7هايشكل مقدارمشاهده كه شود

گرافن لايه تك مساحت ميش .يابدافزايش

نمودار دو اين روابطزش )6(و)5(در

2.9

3

3.1

3.2

3.3

3.4

3.5

3.6

3.7

3.8

3.9

0 45 90 1

E
1
1
(G

P
a)

گرافن صفحه )A2(ساحت

3

1
2

با/گرافن .اپوكسي . .

مهندسي

سلول يسازشبيهت

لول

(A3)

مولكول تعداد

اپوكسي

اتم هايتعداد

شبيه سازيسلول

3×30335237

×55/27599361

3×357612042

شده]9،10[مپساكيي استفاده

كردن حداقل از سيستم،د انرژي

نانوكامپوزيت براي پايدار ولكولي

شرايط تحت بيانگر(NVTتيب

فرايند در دما و)يسازشبيهو

اتم فرايندد در دما و فشار ها،

.ت

Nدماي براي1500در 80كلوين

انرژي. اعمال منظور به كار اين

ساختارلكول به رسيدن براي ها

صفرNPTفرايند.باشدي فشار در

ب معرف بدونجمي مرزي شرايط ه

اين نيرويييل ميدان كامپسكه

است، صادق كلوين صفر دماي

شده گرفته نظر در كلوين درجه

فرايند در داردNPTدما .وجود

براي كلوين پيكوثانيه60درجه

براي كلوين درجه صفر در دما د

دست.شود از يكپس به يابي

عمليات انجام تحت شده پايدار م

مي .گيردقرار

معرفالمان حجمي هاي

حجمي المان براي مختلف تار

در اپوكسي محيط در محصور

مدول. ساختارها همه هايبراي

عرض ،)E22(ضخامت )E33(و

شكل3و1،2هايستا 6در

1. Traction-Free

شده .اندمشخص

راس6شكل

نمودارهاي شدر

E11،E22وE33را

معرف حجمي المان

شده داده .اندنشان

رسم اسشدنمودار ه

سفتي7شكل نمودار

نمودارهاي شدر

E11وE22افزايش با

براز منحني معادله

است شده .مشخص

135 180

مس

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

30

مشخصا1جدول

ساختار
صفحه مساحت

(A2)گرافن

سل اندازه

سازيشبيه

151/8×44/85/66×30

222/21×05/691×72/42×

343/13×70/12115×35

نيروسازيمدلدر ميدان از

شبيه.است فرايند بعددر سازي

دست موبراي ساختار به يابي

ترت/گرافن به سيستم اپوكسي،

اتمثابت تعداد حجمبودن ها،

NPT)ثابت تعدادبيانگر بودن

داده)يسازشبيه استقرار شده

شرايط تحت NVTسيستم

است شده داده قرار .پيكوثانيه

اتم به كافي مولجنبشي هاي

مي معرف حجمي المان همگن

حج المان رسيدن براي اتمسفر

است1بار شده داده دلي.قرار به

در آلي غير و آلي مواد براي

فرايند دNPTدماي صفر در

كاهش.است براي مرحله دو

در دما اول، مرحله 300در

بعد مرحله در و شده داده قرار

مي80 داده قرار شپيكوثانيه

سيستم تعادل، حال در سيستم

مكانيكي خواص محاسبه براي

سازيمدلنتايج-6

گرافن پليمر/كامپوزيت

ساخت چندين تحقيق اين در

تك حاوي گرافنمعرف لايه

شدسازيمدلقسمت بررسي

طول راستاي در ،)E11(يانگ

است شده آورده راس.بدست
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پژوهش فوينتايج دونر]18[هاي و آدامز ،

كامپوزيت سفتي براي بارا شده تقويت هاي

داده ارائه شكل ميطيلي معادلاتاند، توان

صفحات3و1،2هت حاوي كامپوزيت براي

نمود)9تا7( .ارايه

��� � ��
1 � 2����

�� �� �����
��������

�
�

	�

1 	 � �����
��������

�
�

	��

�

��� � ��
1 � 2����

�� �� �����
��������

�
�

	�

1 	 � �����
��������

�
�

	��

�

�

 � �� 1 � 2� �����������
��1 	 � �����������
��
و�و�،�تادلا عرض طول، ترتيب به

سفتي��و��.باشدميگرافن بيانگر

و پركننده��تريس حجمي .باشدميدرصد

هم بصورت گرافن صفحات كه شده سوض

اص.اندشده ادامه در فرض واين شده لاح

شد خواهد توزيع پليمر درون تصادفي .ورت

صفحات حاوي كامپوزيت در را مختصات ي

.دهدمي

گرافن صفحات حاوي كامپوزيت در مختصات

با/گرافن .اپوكسي . .

12شمارة13دورة،1392ند

گرافن2ي صفحه مساحت حسب بر

گرافن3ي صفحه مساحت حسب بر

��� � 5.369� 	 1054� 	 354.9
��� � 4.984� 	 1268� 	 427.5

گرافن صفحه براي.باشدميحت

E3لايه تك مساحت حسب بر

مقدار زيرا ازأمتE33شده ثر

سفتي آوردن بدست براي حال

روابط از گرافن، صفحه واقعي

و هالپين معادلات از استفاده با

و]17-15[تساي

ر]19[ روابطي كه

مپركننده ستطهاي

جه سه در را سفتي

روابط طبق (گرافن

)7(
��

���
��

)8(
��

���
��

)9(

معا اين در كه

پركننده ضخامت

مات سفتي پركننده،

فرض روابط اين در

توزيع پليمر درون

بصو گرافن صفحات

محورهاي10شكل

نشان همسو گرافن

محورهاي10شكل

سوهم

2.9

3

3.1

3.2

3.3

3.4

3.5

3.6

3.7

3.8

3.9

0 45

E
2
2
(G

P
a)

)A2(رافن

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

3.2

3.4

0 45

E
3
3
(G

P
a)

)A2(رافن

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

مدرس مكانيك اسفنمهندسي

راستاي8شكل در سفتي نمودار

راستاي9شكل در سفتي نمودار

)5(

)6(

روابطكه اين مساحxدر

نمودار در منحني 33برازش

استفاده خط يك از گرافن،

ن گرافن صفحه .يستمساحت

ابعاد با معرف حجمي المان

گرفته بهره ب.شودميتئوري

90 135 180

گر صفحه مساحت

90 135 180

گر صفحه مساحت
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مدرس32 مكانيك 12شمارة13دورة،1392اسفندمهندسي

اين در شده آزمايش گرافن ضخامت شد، ذكر كه طور همان

مي8تحقيق حدوداً.باشدنانومتر ضخامت، اين با دارايگرافني

مي23 شده چيده هم روي گرافن )8و7(روابطدر.باشدلايه

ترم ��نسبت برابر����� گرافن واقعي اندازه 8(2500براي

محدوديتسازيمدلدر.باشدمي)ميكرون20/نانومتر دليل به

اتم تعداد شدن زياد استدر شده مدل گرافن لايه يك اين.ها،

آنب برابره گرافن لايه ضخامت كه است انگسترم4/3معني

دست براي و است شده داده مقدارقرار به براي2500يابي

��نسبت مساحت����� به گرافني صفحه بايد

در18062500 مربع دليلافزارنرمانگسترم به ولي شود مدل

نميديناميكافزارنرممحدوديت بامولكولي، واحدي سلول توان

مساحت اين به گرافني اين.كردسازيمدللايه ازمنظوربراي

برازشمنحنيمعادله ششدههاي نمودارهاي 9تا7هايكلدر

مقدار و شده اندازهاستفاده با معرف حجمي المان سفتي

بدست گرافن صفحه استواقعي جدول.آمده در مقادير 2اين

شده .اندارايه

واقعي ابعاد با حجمي معرف المان سفتي داشتن با حال

راستاي سه در گرافن روشي3و1،2صفحه دنبال به بودبايد

در را پليمر درون گرافن صفحات تصادفي توزيع بتواند كه

كند لحاظ مايكرومكانيك.محاسبات روابط از منظور بدين

مي .شوداستفاده

گرافنمدل-7 نانوكامپوزيت سفتي پليمر/سازي

از استفاده با گرافن صفحات تصادفي توزيع با

ديناميك تركيبي مايكرومكانيك-مولكوليمدل

پ از راستاييشبعد سه در سفتي مقادير براي3و1،2بيني

نرم توسط گرافن صفحه واقعي ابعاد با حجمي معرف افزارالمان

نانوكامپوزيتديناميك سفتي محاسبه به نوبت مولكولي،

مي/گرافن گرافن صفحات تصادفي توزيع با سطح.رسدپليمر در

جهت منظر از مدل بررسيمسو، گرافن صفحات .شودميگيري

صفحه2جدول واقعي ابعاد با معرف حجمي المان سفتي مقادير

گرافن

E33 (GPa)E22 (GPa)E11 (GPa)

06/298/436/5

از ميديناميكسازيمدلاستفاده هرچند تواندمولكولي

برهم خصوص در مفيدي واطلاعات گرافن صفحه بين كنش

صفحه به پليمري بستر از بار انتقال پديده و اطراف محيط

توده با كه مسو سطح در ولي سازد؛ فراهم صفحاتگرافن از اي

نمي هستيم، مواجه تصادفي توزيع با باشدگرافن كارامد با.تواند

پيشينپژوهشمرور مي]4،5،7[هاي كهشومعلوم د

بريسازشبيه مبتني ديناميكسازيمدلهاي يا مولكولياتمي

محدود منفرد گرافن صفحه حالت به حجميشيا المان يا و ده

آن توسط مطالعه محصورمورد گرافن صفحه يك شامل تنها ها

است بوده پليمر همكارش.در و سازيمدلبراي]8[رحمان

گرافن نانوكامپوزيت را/سفتي گرافن لايه يك دراپوكسي،

براي را آن بالك يانگ مدول و داده قرار پليمر محيط

گرافن وزني كرده)درصد5و1،3(درصدهاي به.اندگزارش

جمله از مكانيكي خواص افت و گرافن صفحات كلوخگي علت

نمونه آزمايش امكان گرافنسفتي، نانوكامپوزيت اپوكسي/هاي

وزني درصد ندر و ندارد وجود درصد يك بالاي توانميهاي

از حاصل سفتي محققسازيمدلنتايج درصدااين در ن

كرد5و3هايوزني مقايسه آزمايش نتايج با را ولي.درصد

در نانوكامپوزيت سفتي براي آنها توسط شده ارايه نتايج مقايسه

زيادي1 اختلاف آزمايشگاهي نتايج با وزني )درصد60(درصد

مي نتيجه ا.دهدرا در منظور باربدين اولين براي تحقيق، ين

مولكولي ديناميك تركيبي شده-مدل ارايه مايكرومكانيك

معرف.است حجمي المان سفتي كردن پيدا از بعد مدل اين در

گرافن لايه تك روابطپليمر/حاوي از مولكولي، ديناميك توسط

توزيع با نانوكامپوزيت خواص كردن پيدا براي مايكرومكانيك

گر صفحات استفادهتصادفي استافن همكارانش.شده و وان

حاوي)10(رابطه]20[ كامپوزيت سفتي استخراج براي را

شكل ديسكي صفحه ريز فضاي1پركننده در تصادفي بطور كه

كرده ارايه شده، پراكنده ماتريس داخل در بعدي شكل.اندسه

مي11 نمايش را شكل ديسكي صفحه .دهدريز

رابطه از استفاده جدول)10(با در موجود مقادير 2و

گرافنمي نانوكامپوزيت سفتي تصادفي/توان توزيع با را اپوكسي

آورد بدست پليمر درون گرافن تركيبي.صفحات مدل نهايت در

مولكولي معادل-ديناميك سفتي 58/3مايكرومكانيك

گرافن نانوكامپوزيت براي را درصد/گيگاپاسكال يك در اپوكسي

1. Disk-Like Platelet
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بشر به كننده سخت از نياز مورد وزني دار

حداكثر مدت به آرامي به با5ننده، و دقيقه

هم با دقيقه مير زده هم مكانيكي .شودزن

درون به بشر محتواي مكانيكي همزدن د

حباب تا شده درونل در آمده بوجود هاي

بروند بين از مكانيكي، اتمام.مزدن از پس

قالب درون به بشر دري تا شده داده انتقال ها

درآيند قالب پخت،.ل فرايند اتمام از پس

باز فرايند عرضي، پيوندهاي رساندن حداكثر

دماي در سانتي80ساعت سپسدرجه و گراد

دماي سانتي120در شدهدرجه اعمال گراد

سمباده از پس استانداردها ضخامت به زني

حباب(طحي جمله واز چين سطحي، هاي

انقباض از فر2ناشي حين وارزين پخت يند

اندازه و كشش آزمايش براي و شده گيريده

مطابقنمونهبارگذاريسرعت.د كشش، هاي

ASTM،2گرفتهميلي نظر در دقيقه بر متر

گرافننمونه12ل نانوكامپوزيت اپوكسي/هاي

تكي كشش آزمايش از بعد و قبل گرافن

شده .انده

روي بر محوره تك كشش هاينمونهمايش

نمونه/ سفتي درهااپوكسي، و شده محاسبه

است نتايج.شده متوسط مقدار شكل اين در

گرافن آزمايش/ت طريق از 41/3(اپوكسي

ديناميك مدل از آمده بدست سفتي دار

است)لگيگاپاسكا58/3(يك شده .رسم

از حدودآمده آزمايش به نسبت درصد5مدل

در شده ارايه روش مدل موفقيت دهنده نشان

مي آزمايشگاهي نتايج .باشدبيني

گيرييجه

شاخه دو بين كردن برقرار مهندسيرتباط

ديناميكو تركيبي مدل از استفاده با

گرافن،نيك نانوكامپوزيت اپوكسي/سفتي

.ست

1. Post Cure

2. Shrinkage

با/گرافن .اپوكسي . .

12شمارة13دورة،1392ند

پليمر درون گرافن صفحات في

شكل ديسكي صفحه ريز در ت

���������	


���
�
��
� 0.49��� � 0

در نانوكامپوزيت، براي سفتي ار

گرافن با/وزيت درصد1اپوكسي

محوري تك كشش آزمايش حت

است شده بعد.آورده قسمت در

گشتهه تشريح نانوكامپوزيت هاي

انجام و آزمايشگاهي

تحقيق عرضياين و طول داراي

مي8مت رزين.باشندنانومتر از

است شده تهيه.ستفاده مراحل

توزين از پس كه است صورت ن

در گرافن وزني درصد يك حسب

سرعت با بر2000دقيقه دور

قابل پراكندگي تا خورده هم كي

شود دستگاه.حاصل از استفاده با

ترتيب به و200س 12وات

پخشبراي و نانوذرات جداسازي

مدت،سپس. به بشر محتوي

خلأ بار1فشار(ظه قرار)ميلي

بروند بين از رزين، درون در .اده

مقد افزودن از پس

پرك و زمينه نحاوي

بر100سرعت دور

فر اتمام از يندابعد

منتقل خلأ محفظه

هم سبب به زمينه،

محتوايارف خلأ، يند

شكل به پخت حين

ح به و تكميل جهت

مدت1پخت س2به

مدت د1به ساعت

نمونه.است هنهايتاً

سط نواقص و رسيده

سطحيچروك هاي

پخت برد)باز بين از

شده آماده اندسفتي

Mاستاندارد D638

شكل.استشده در

وزنيكبا يدرصد

داده نمايش محوري

آزم انجام از بعد

گرافن /نانوكامپوزيت

ش13شكل مشخص

نانوكامپوزيت سفتي

مقد)گيگاپاسكال با

مايكرومكاني-مولكولي

بدستخطاي نتايج

نتيجه،.باشدمي اين

پيش در تحقيق باين

نتي-9 و خلاصه

ار با تحقيق اين در

شيمي و مكانيك

مايكرومكا-مولكولي

اس شده آورده بدست

2

نانوكامپوزيتمدل سفتي سازي

مدرس مكانيك اسفنمهندسي

پركننده تصادفوزني توزيع با

مي .كندگزارش

مختصات11شكل محورهاي

)10(0.51���

مقد اين اعتبارسنجي براي

نمونه تحقيق نانوكامپوهاياين

تح و شده ساخته گرافن وزني

بدست آن سفتي و گرفته قرار

نمونه آزماش و ساخت جزئيات

.است

نمونه-8 هايساخت

آزمايشات

گرافن درشدهتهيهصفحات

حدود ضخام10در و ميكرون

اس862ايپون زمينه عنوان به

ايننمونه به كامپوزيت نانو هاي

ح بر نياز مورد پركننده و رزين

مدتدر به ابتدا بشر، 15ون

مكانيك همزن دستگاه با دقيقه

زمينهقبولي درون پركننده از

فركانس و توان با آلتراسونيك

مدت به بدقيقه30كيلوهرتز

است شده استفاده آنها بهتر

محفظ15حداقل درون دقيقه

حباب تا افتاگرفته دام به هاي

1

3
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مدرس 12شمارة13دورة،1392اسفندمكانيك

گرفته نظر در نانوكامپوزيت سفتي روي بر ر

حاضر، عدديسازيمدلپژوهش و تحليلي

گرافنت تصادفي/هاي توزيع با اپوكسي

روش تركيب با ديناميكظور وهاي مولكولي

جديد سفتي.دشارايهي آوردن بدست براي

مورد نانو و مايكرو مسو، مكرو، فضاهاي تيب

مقياس اين از گذار با تحقيق اين دردر و ها

هريك، به نانوكامپوزيتسازيمدلمربوط

است گرفته مختلف.رت ساختار چندين

تك حاوي دلخواهف مساحت با گرافن لايه

در طولي،افزارنرمپوكسي سفتي و شد مدل

نانوكامپوزيت معرف حجمي المان ضخامت

منحني برازش با حسبسفتيهايسپس بر

المان ضخامت جهت در و عرضي طولي،

گرافنوكامپوزيت صفحه واقعي ابعاد با

مايكرومكانيك روابط از استفاده با نهايت

بر پليمري محيط درون گرافن صفحات ي

روش.دش تركيب ديناميكبا وهاي مولكولي

و ارايه جديد توزيي با نانوكامپوزيت عسفتي

شد آورده نتايج.ست اعتبارسنجي براي

نمونهي گرافن، نانوكامپوزيت اپوكسي/هاي

گرفتند قرار محوره تك كشش آزمايش .ت

تطابق آزمايش نتايج از آمده بدست سفتي

توسط شده گزارش تركيبيي مدل
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