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The nanoscale fracture behavior of epoxy-based nanocomposites reinforced 
with double-walled carbon nanotube (DWNT) was investigated by molecular 
dynamics (MD) simulations technique. In order to prepare a nanocomposite 

model including polymer and DWNT, the exact atomic structure of epoxy was adopted 
as in previous experimental studies made by authors. Tersoff and Amber potential, 
which are well known potentials, were used for simulation of polymer and DWNT, 
respectively. Among different available methods to simulate the cross-linking process, 
a technique was adopted with closer similarity to what happens in real conditions. 
Therefore, when some especial atoms of monomer and hardener molecules were 
closer than a specific potential distance, the chemical bonds were created between 
them. To verify the prepared model, a pull-out simulation was carried out and the 
results were compared with those of previous studies. It was found that although a 
rather wide range for interface strength has been presented by different researchers 
and different techniques, the strength obtained in this study is in the middle of this 
range. In addition, the fracture energy obtained from the simulations for pure epoxy 
was compared with that of experimental results and good agreement was obtained. 
To evaluate the effect of nanocomposite structure at nanometer scale, DWNT was 
modeled in three different angles relative to the loading direction, including 0°, 
45°and 90°. It was found that when DWNT is parallel with the loading direction (i.e. 
90°) it has the least impact on the fracture energy. The maximum fracture energy was 
obtained when MWNT was at 45° relative to loading direction. These results were 
compared with the theories provided for conventional composites.
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در اين مطالعه، رفتار شكست نانوكامپوزيت های پايه اپوكسی تقويت شده با نانولوله های كربنی دوديواره 
به روش ديناميك مولكولی بررسی شده است. برای آماده سازی مدل پليمری، ساختار اتمی دقيق 
 اپوكسی استفاده شده در مطالعات آزمايشگاهی و برای انجام شبيه سازی از پتانسيل های Tersoff و 
Amber در توصيف رفتار نانولوله كربن و اپوكسی استفاده شد. از ميان روش های موجود برای 

نزديك تر  واقعی  شرايط  به  كه  شد  گرفته  به كار  روشی  عرضی،  پيوند  ايجاد  فرايند  شبيه سازی 
باشد. بدين منظور همچنان كه سامانه به شكل ديناميكی شبيه سازی می شد، اگر اتم های مشخصی 
از مولكول مونومر يا سخت كننده در فاصله معينی از يكديگر قرار می گرفتند، بين آنها پيوند ايجاد 
می شد. انجام اين كار برای اپوكسی خالص و نانوكامپوزيت های مختلف جداگانه انجام شد. سپس، 
برای راست آزمايی مدل آماده شده شبيه سازی بيرون كشيدن نانولوله كربنی انجام شد و نتايج 
به دست آمده با نتايج ارائه شده توسط پژوهشگران پيشين مقايسه شد. همچنين، انرژی شكست 
 اپوكسی خالص حاصل از شبيه سازی با آنچه در شرايط آزمايشگاهی به دست آمد، مقايسه شد و 
آن،  انرژی شكست  بر  نانوكامپوزيت  اثر ساختار  بررسی  منظور  به  مطابقت خوبی حاصل شد. 
نانولوله های كربنی در سه راستای مختلف صفر، 45 و 90 درجه مدل شد. نتايج نشان داد، زمانی 
برای  انرژی شكست  مقدار  بيشترين  می گيرند،  قرار  درجه   45 زاويه  در  كربنی  نانولوله های  كه 
نانوكامپوزيت به دست می آيد. تلاش شد تا اين نتايج با معادله های ارائه شده برای كامپوزيت ها 

مقايسه شود.

دينامیک مولکولی، 

نانولوله های كربنی، 

اپوكسی، 

شکست، 

نانوكامپوزيت
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مقدمه
بسیار قدرتمند و جامع  دينامیک مولکولی روشی  روش شبیه سازی 
 .]1-4[ است  استفاده شده  آن  از  مختلف  مواد  مطالعه  در  که  است 
مدل کردن تقويت کننده های نانومتری در محیط های پلیمری همواره 
نیز زمان طولانی تحلیل پرچالش بوده  به دلیل مشکلات مقیاسی و 
است ]5[. مشکل خاص اپوکسی ها اين است که ساختار آنها به شکل 
پیچیده تر  مراتب  به  را  آنها  مدل کردن  که  است  عنکبوتی  تار  شبکه 
است  شده  باعث  ساختارها  اين  پیچیدگی  می کند.  پلیمرها  ساير  از 
پارامترهای  اثر  شبیه سازی  به کمک  فقط  پژوهشگران  از  تعدادی  تا 
 مختلف مانند نوع سخت کننده را بر رفتار اپوکسی ها بررسی کنند ]6[.
اثر روش های مختلف  تا  مقالات سعی شده  از  برخی  در  همچنین، 

مدل سازی بر نتیجه بررسی شود ]7[.
بررسی سازوکارهای شکست پلیمرها، که با اضافه کردن نانوذرات 
به آنها ايجاد می شود، در مقالات بسیار معدودی بررسی شده است. 
اين موضوع می تواند ناشی از پیچیدگی های رخداد شکست در اين 
مواد باشد. به عنوان مثال، Baljon و Robbins ]8[ پديده ترکچه زايی 
را در شکست پلیمرها به کمک شبیه سازی دينامیک مولکولی بررسی 
پلیمری  اين پژوهش نشان داد، اگر طول زنجیرهای  نتیجه  کرده اند. 
از طول مورد نیاز برای درهم پیچیدگی زنجیرها بیشتر باشد، پديده 
ترکچه زايی اتفاق می افتد. اين موضوع می تواند در تقويت چقرمگی 
شکست پلیمرهايی که در آنها ترکچه زايی اتفاق می افتد، بسیار مهم 
باشد چون با تقويت اين پديده، مقدار چقرمگی شکست ماده افزايش 
می يابد. نوری و ضیايی راد ]9[ معیاری را برای ايجاد اولین حفره در 

پلیمرهای شیشه ای براساس تنش ارائه کرده اند.
بر  را  کروی  نانوذرات  اثر   ]10[  Gersappe ديگری  مطالعه  در 
سازوکار شکست پلیمرها بررسی کرده است. او در اين پژوهش، اثر 
دمای انتقال شیشه ای را بر مقدار بازده نانوذرات به عنوان تقويت کننده 
مطالعه کرد. نتايج پژوهش وی نشان داد، زمانی که دمای پلیمر بیشتر 
زيادی  تحرک  قابلیت  ذرات  اين  باشد،  آن  انتقال شیشه ای  دمای  از 
دارند و در نتیجه سازوکاری که باعث افزايش انرژی شکست می شود 
اين دما کمتر  از  پلیمرها  اما زمانی که دمای  اتفاق می افتد.  به خوبی 
باشد، اين ذرات قابلیت تحرک کمی دارند. بنابراين، بازده آنها برای 
نتايج در پژوهش Song و  افزايش انرژی شکست کم می شود. اين 
پلیمرهای  اين مطالعه، رفتار شکست  تأيید شد. در  نیز   ]11[ Chen

برای  شد،  مشخص  و  بررسی  خاک رس  نانوذرات  با  تقويت شده 
آن دسته از پلیمرهايی که دمای انتقال شیشه ای آنها از دمای محیط 
نانوذرات بسیار مؤثرتر از شرايطی است که  کمتر است، وجود اين 
دمای انتقال شیشه ای پلیمر از دمای محیط بیشتر است. همچنین، در 

اين مطالعه با افزايش درصد حجمی نانوذرات در داخل ماده مقدار 
چقرمگی شکست آن افزايش يافت. افزون بر اين، اثر استحکام فصل 
مشترک نیز در اين مطالعه بررسی و مشخص شد که اين استحکام اثر 

زيادی بر بازده اين نانوذرات دارد.
در تمام پژوهش هايی که در اين مقاله به آنها اشاره شد، شکست 
 پلیمرهای غیر شبکه ای بررسی شده است. اما، Grujicic و همکاران ]12[
پلیمرهای شبکه ای را بررسی کرده اند. اين پلیمرها رفتار شکننده تری 
نسبت به پلیمرهای غیرشبکه ای نشان می دهند. در اين مطاله نشان داده 
شد که با افزايش چگالی اتصالات عرضی هم رفتار ماده شکننده تر و 

هم چقرمگی آن افزايش می يابد. 
در اين پژوهش تلاش شده است تا با استفاده از روش شبیه سازی 
دينامیک مولکولی، رفتار و سازوکارهای شکست در نانوکامپوزيت های 
بدين  شود.  بررسی  کربن  نانولوله های  با  تقويت شده  پلیمری  پايه 
منظور، نانولوله های دوديواره )DWNT( در سه جهت مختلف نسبت 
به راستای بارگذاری مدل شد تا اثر توزيع تصادفی اين نانوذرات در 
محیط مشاهده شود. پیشنهادهايی برای روند نتايج به دست آمده از 

شبیه سازی با استفاده از سازوکارهای شکست ارائه شد.

روش شبیه سازی
پیش  شد.  استفاده  شبیه سازی  برای   ]13[  LAMMPS نرم افزار  از 
در  شود.  معین  مدنظر  ماده  نوع  تا  است  لازم  محیط  آماده سازی  از 
انجام شبیه سازی از اپوکسی ML506 استفاده شد که اپوکسی از نوع 
بیس فنول A )2،2 – بیس )4- هیدروکسی فنیل( پروپان( است. ساختار 
 TETA مولکولی اين رزين و همچنین سخت کننده استفاده شده يعنی
ايجاد  برای  است.  شده  داده  نشان   1 طرح  در  تترامین(  )تری اتیلن 
 CH2-O بین  پیوند  ابتدا  میان مونومر و سخت کننده،   پیوند شیمیايی 
اتم های  از  يکی   N-H پیوند  و همچنین  مونومر  انتهای  اپوکسید  در 
موضوع  اين  می شود.  شکسته  هم زمان  به طور  سخت کننده  نیتروژن 

طرح 1- ساختار مولکول: )الف( اپوکسی و )ب( سخت کننده.

O

O

H
N

N
H

NH2

O

O

H2N
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CH2 ايجاد شده در انتهای مونومر و N-2 و N-1 های 
باعث می شود، +

اين  شوند.  پیوند  تشکیل  آماده  مولکول سخت کننده  در  شده  ايجاد 
موضوع در طرح 2 نشان داده شده است. برای ايجاد محیط اولیه، ابتدا 
رسم شد و   Materials studio نرم افزار  در  مولکول  از هر   نمونه ای 
با  مولکول  پايدار  ساختار  نرم افزار  اين  در  موجود  ابزار  کمک  به 
مولکول های  تا  بود  لازم  بنابراين  شد.  ايجاد  پتانسیل  انرژی  حداقل 
حفظ  با  بايد  مولکول ها  اين  شوند.  تولید  مدنظر  تعداد  به  ماده  دو 
ساختار اولیه تولید شوند، ولی به طور تصادفی در فضای مدنظر توزيع 
متفاوت  به شکل تصادفی در فضا  بايد  آنها  شوند. همچنین، جهت 
باشد. بدين منظور برنامه ای در نرم افزار MATLAB نوشته شد. پیش 
سامانه  برای  مدنظر  پتانسیل  تابع  تا  است  لازم  شبیه سازی  انجام  از 
مشخص شود. در اين مطالعه، از تابع پتانسیل AMBER ]14[ برای 
سامانه پلیمر استفاده شد. معادله استفاده شده در اين پتانسیل به شکل 

معادله )1( است:

( ) ( )

( )

2 2

total r eq eq
bonds angles

ij ij i jn
2 6

dihedrals i j ijij ij

E K r r K

A B q qV
1 cos n

2 RR R

θ

<

= − + θ− θ +

 
+ φ− γ + − +     ε  

∑ ∑

∑ ∑
   )1(

پیوند  که  است  اتم  دو  فاصله  اثر  به  مربوط  معادله  اين  اول  جمله 
شیمیايی دارند. در اين جمله، r فاصله بین دو اتم و Kr و req ثوابتی 
هستند که با توجه به نوع اتم مشخص می شوند. جمله دوم اين معادله 
 θeq و Kθ زاويه و θ مربوط به زاويه بین سه اتم همسايه است که در آن
ثوابت هستند. جمله سوم مربوط به زاويه دوسطحی است که در واقع 
زاويه بین دو سطح است. با استفاده از زاويه دوسطحی بین سه پیوند 
شیمیايی متوالی، ساختار يک مولکول می تواند با دقت زياد تعريف 
شود. اين زاويه فقط برای حفظ فاصله بین اتم اول و چهارم است. 
ساير فاصله های بین اتم ها با استفاده از فاصله پیوند و زاويه بین آنها 
کنترل می شود. در اين معادله Vn ،γ و n ثوابت هستند. جمله چهارم 
اين معادله مربوط به نیروهای غیرپیوندی است که شامل نیروی های 
واندروالسی و الکتروستاتیک است. Aij و Bij در واقع فاصله تعادل 
نیروهای واندروالسی است. همچنین، نیروهای الکتروستاتیک ناشی 
از بارهای الکتريکی اتم هاست که از الکترون ها و پروتون ها حاصل 
می شود. qi يعنی شارژ يک اتم، نشأت گرفته از تعداد الکترون ها و 

پروتون های آن است. از تابع پتانسیل Tersoff ]15[ برای مدل کردن 
بین  رفتار  تعیین  برای  همچنین،  است.  شده  استفاده  کربنی  نانولوله 
نانولوله و اپوکسی اطراف از معادله پتانسیل Lennard-Jones استفاده 

شد ]16[:
12 6

12 6U 4
r r

 σ σ
= ε − 

 
                )2(

 که در آن، r فاصله بین اتم ها و ضرايب اين پتانسیل ε = 0/4742 kJ/mol و 
σ = 0/4280 nm است ]17[. شايان ذکر است، تمام مراحل ياد شده 

اين  از مدل سازی تکرار می شود. در  برای هر حالت  اين بخش  در 
مطالعه شبیه سازی برای چهار حالت مختلف شامل يک حالت اپوکسی 
خالص و سه حالت نانوکامپوزيت با زوايای صفر، 45 و 90 درجه 
و  دما  ذرات،  تعداد  شرايط  با  شبیه سازی  انجام شد.  کربنی   نانولوله 
فشار ثابت انجام و هر فرايند شبیه سازی در زمانی معادل 2 نانوثانیه 

انجام شد.

نتایج و بحث

 پیش از انجام آزمون های شکست، برای صحه گذاری مدل تهیه شده و 
اپوکسی،  و  نانولوله  بین  مشترک  فصل  استحکام  تعیین  همچنین 
شبیه سازی بیرون کشیدن )pull out( نانولوله انجام شد. برای انجام 
نگه  ثابت  انتها  يک  در  اپوکسی  اتم های  از  تعدادی  شبیه سازی  اين 
داشته شدند و در طرف ديگر انتهای نانولوله کربنی به طرف خارج 
و  واندروالسی  نیروهای  از  مشترک  فصل  اين  انرژی  شد.  کشیده 
الکتروستاتیک در سامانه مولکولی ناشی می شود. به طورکلی اين انرژی 
و  بیرون کشیدن  آزمون  از  پیش  سامانه  انرژی  تفاوت  از  می توان   را 

پس از آن به دست آورد. 

pullout 2 1E E E= −                    )3(

برای تعیین استحکام فصل مشترک می توان از معادله )4( استفاده کرد:

( )
L pullout2

pullout i i i 20

E
E 2 r L x dx r L

rL
= π − τ =π τ ⇒τ =

π∫        )4(

که در آن r شعاع و L طول نانولوله کربنی است. برای مسئله حاضر، 
، r = 6/1 A° مقدار اين پارامترها با توجه به نتايج شبیه سازی برابر است با 
مقدار  پارامترها  اين  به  توجه  با   .Epull out  =  122  eV و   L=  100  A°

استحکام فصل مشترک MPa 100 به دست آمد. برای مقايسه اين مقدار 
با داده های گزارش شده در مطالعات پیشین، اين داده ها در جدول 1 

O OH

CH2

NH2
NH1

N-1
N-2

CH2
+CH CH

طرح 2- پیوندهای شیمیايی حین شکل گیری ساختار شبکه ای اپوکسی.
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ارائه شده اند. نتايج اين جدول شامل داده های تجربی و شبیه سازی 
برای  گزارش شده  مقادير  بازه  می شود،  ملاحظه  همان طورکه  است. 
 استحکام فصل مشترک هم برای روش شبیه سازی دينامیک مولکولی و 
اما، مقدار به دست آمده  هم روش های تجربی بسیار گسترده است. 
در اين مطالعه تقريباً در اواسط اين بازه قرار دارد که نشان دهنده قابل 

قبول بودن نتايج است. 
برای اجرای شبیه سازی شکست، اتم های دو انتهای سامانه پلیمری 
به شکل يک ديواره استفاده شدند و روی آنها جابه جايی اعمال شد تا 
کل سامانه زير بار کششی قرار گیرد. جابه جايی اتم های انتهای سامانه 
با سرعت Å/s 1 اعمال شد. تصاويری از شبیه سازی شکست برای 

نانوکامپوزيت در شکل 1 نشان داده شده است. 
که  انتهايی  ديواره های  در  نیرو  مقدار  شبیه سازی  انجام  از  پس 
اين  مقدار  شد.  اندازه گیری  شدند،  استفاده  جابه جايی  اعمال  برای 
داده  نشان   4 در شکل  جابه جايی  بر حسب  و  واحد سطح  بر  نیرو 
نمودار  زير  مساحت  انرژی شکست  مقدار  تعیین  برای  است.  شده 
برابر  مقدار  اين  خالص  اپوکسی  برای  شد.  محاسبه   2 شکل   در 
 731 J/m2 821 است. اين مقدار پیش از اين به طور تجربی برابر J/m2

به دست آمده بود ]27[. همان طور که ملاحظه می شود، مقدار به دست 
مقدار  بیشتربودن  است.  بیشتر  تجربی  مقدار  از  شبیه سازی  از  آمده 
اين  از  يکی  باشد.  مختلفی  عوامل  از  ناشی  می تواند  پیش بینی شده 
عوامل عیوبی است که در شرايط آزمايشگاهی در قطعه وجود دارد 
که عبارت اند از: وجود حباب در قطعه، خطا در مقدار مخلوط کردن  جدول 1- مقدار استحکام فصل مشترک با استفاده از روش های مختلف.

روش تعیین رديف
استحکام 
)MPa(

مرجع

1
2
3
4
5
6
7
8
9

دينامیک مولکولی
دينامیک مولکولی
دينامیک مولکولی

تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(
تجربی )بیرون کشیدن نانولوله(

)TEM تجربی )بررسی سطح شکست به کمک

70
160

240-300
100

20-90
170
47

35-637
40-4/8

]18[
]19[
]20[
]21[
]22[
]23[
]24[
]25[
]26[

شکل 1- تصاويری از شبیه سازی شکست نانوکامپوزيت با زاويه صفر درجه نسبت به بارگذاری )در ابتدا سامانه دچار گسیختگی شده و سپس 
نانولوله کربنی از داخل ماتريس خارج می شود(.

)ج( )ب(     )الف(        

)ه( )د(           

20 40 600 80 120 140100

(e
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/Å
3 ) 
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حد
 وا
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نی

(A
°
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1/2

1

0/8

0/6
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0/2

0

-0/2

45°
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شکل 2- تغییرات نیرو بر واحد سطح بر حسب جابه جايی ديواره ها 
برای اپوکسی خالص و نانوکامپوزيت ها با زوايای مختلف.
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اپوکسی و سخت کننده و عدم وجود دمای مناسب محیطی )با توجه 
به اينکه اين نوع ماده در دمای محیط پخت می شود(. از ديگر عواملی 
که می تواند اثرگذار باشد، درصد پخت ماده است. درصد پخت در 
واقع بدين معناست که چند درصد از اتم های مونومر که آماده ايجاد 
پیوند با اتم های سخت کننده هستند، در اين فرايند شرکت می کنند. 
در شبیه سازی انجام شده در اين پژوهش مقدار %100 درنظر گرفته 
شده است. اما، اين مقدار در واقعیت با توجه به شرايط پخت و ساير 

مسائل می تواند متغیر باشد. 
همان طورکه در شکل 2 ملاحظه می شود، مقدار انرژی در سامانه 
اپوکسی خالص از تمام حالت ها کمتر است. پس از آن نانوکامپوزيت 
تقويت شده با نانولوله در حالت 90 درجه نسبت به بارگذاری قرار 
بخش های  در  ترتیب  به  نیز  درجه   45 و  صفر  نانوکامپوزيت  دارد. 
بعدی قرار گرفته اند. نکته قابل توجه اينکه مقدار انرژی دريافت شده 
در نانوکامپوزيت 45 درجه از صفر درجه بیشتر است. برای بررسی 
افزايش  تا عواملی که در  اين پديده مشاهده شده، لازم است  علت 

انرژی سامانه مؤثرند، بررسی شوند. 
بار  با  کاملًا  نانولوله  اينکه  به  توجه  با  درجه  صفر  حالت  در 
هم راستاست، وجود نانولوله باعث به تأخیر افتادن در ايجاد حفره های 
ايجاد شده در سامانه می شود. سپس، مقدار انرژی اعمالی به سامانه با 
استحکام فصل مشترک نانولوله و اپوکسی برابر شده و باعث حرکت 
تدريجی نانولوله می شود. پس از آن، شکست در سامانه اتفاق می افتد 
که باعث خارج شدن نانولوله از داخل محیط پلیمر می شود. تذکر اين 
خروج  پديده  همواره  درجه  زاويه صفر  در  که  است  نکته ضروری 
نانولوله کربنی از سامانه ملاحظه نمی شود، بلکه ممکن است بسته به 
طول نانولوله کربنی که در داخل محیط پلیمری قرار دارد، شکست 
اتفاق بیفتد که به طول بحرانی الیاف بستگی دارد. در شبیه سازی انجام 

شده در اين مطالعه، با توجه به اينکه طول شبیه سازی شده برای نانولوله 
بسیار از طول بحرانی کمتر است، خروج نانولوله مشاهده می شود. 

در شرايطی که نانولوله در زاويه 45 درجه قرار دارد، شرايط مشابه 
آنچه در شکل 3 نشان داده شده است، اتفاق می افتد. در اين حالت، 
الیاف به علت زاويه با نیروی وارد شده و همچنین صفحه ترک تحت 
خمش قرار می گیرد. Morton و Groves ]28[ برای يک الیاف که با 
زاويه θ نسبت به بار اعمالی قرار دارد، با فرض رفتار کشسانی معادله 

)5( را ارائه کرده اند: 

( ) 2
max

wM w q a q q
2

= × + −                )5(

در اين معادله، w خاصیت ماتريس است که می توان آن را از آزمون 
 q ،سختی محاسبه کرد يا معادل تنش تسلیم ماتريس درنظر گرفت
طولی است که به وسیله ماتريس در کناره های ترک زير فشار قرار 

می گیرد و a از معادله )6( محاسبه می شود:

h da cos tan
2 2

= θ+ θ                  )6(

در اين معادله، d قطر الیاف و h فاصله بین صفحات ترک است. برای 
محاسبه q می توان از معادله )7( استفاده کرد:

2 3 4

4

EI q q 5 q 5 q
3a a 6 a 24 awa

δ      = + + +     
     

               )7(

sinδ = θ                 )8(

با استفاده از اين معادله ها و با درنظرگرفتن h = 1d مقدار ممان بیشینه 
محاسبه شده که در شکل 4 نشان داده شده است. 

همان طور که ملاحظه می شود، مقدار گشتاور خمشی بیشینه ايجاد 
شکست  خمشی  گشتاور  از  که  بود  خواهد   55  nN.nm برابر  شده 
شده  گزارش   ]29[ مرجع  در  که   260  nN.nm يعنی  کربن  نانولوله 

است، کمتر است. 
براساس اين معادلات )در شرايطی که طولی از الیاف که در داخل 
پارامترهای  به  توجه  با  باشد(،  بیشتر   q مقدار  از  دارد  قرار  ماتريس 
خاص هر مسئله يک زاويه خاص وجود دارد که پس از آن به طور 
 قطع الیاف دچار شکست می شود. با توجه به مشخصات نانولوله ها و 
اين  پژوهش،  اين  در  آزمايشگاهی  در شرايط  استفاده شده  اپوکسی 

زاويه با استفاده از اين معادلات برابر 33 درجه به دست آمد. 
انرژی شکست  اين پديده را که  بیان شد، می توان  براساس آنچه 
برای سامانه حاوی نانولوله با زاويه 45 درجه بیشترين مقدار را داشت 

h

θ

2δ

2α

شکل 3- قرارگیری الیاف با زاويه نسبت به راستای صفحه ترک ]28[.
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نانولوله کربنی از سامانه خارج می شود،  تفسیر کرد. در اين شرايط 
دريافت می کند.  از سامانه  را  آمدن  بیرون  به  مربوط  انرژی  بنابراين 
انرژی  که  می شود  نیز  خمش  دچار  کربنی  نانولوله  آن،  بر  علاوه 
نانولوله  بودن  زاويه دار  همچنین،  می کند.  جذب  سامانه  از  بیشتری 
کربنی باعث لهیدگی موضعی ماتريس نیز می شود که همه اين عوامل 

منجر به بیشترشدن انرژی جذب شده از سامانه می شود. 
 

نتیجه گیری

از شبیه سازی دينامیک مولکولی، شکست  استفاده  با  اين مطالعه  در 

کربنی  نانولوله های  با  تقويت شده  اپوکسی  پايه  نانوکامپوزيت های 
 دوديواره بررسی شد. برای انجام شبیه سازی از پتانسیل های Tersoff و 
استفاده  اپوکسی  و  کربنی  نانولوله  رفتار  توصیف  منظور  به   Amber

ايجاد  فرايند  شبیه سازی  برای  موجود  روش های  میان  از  شد. 
اتصالات عرضی، روشی استفاده شد که به شرايط واقعی نزديک تر 
باشد. بدين منظور، همچنان که سامانه به شکل دينامیکی شبیه سازی 
سخت کننده  يا  مونومر  مولکول  از  مشخصی  اتم های  اگر  می شد، 
ايجاد  پیوند  آنها  بین  می گرفتند،  قرار  يکديگر  از  معینی  فاصله  در 
نانوکامپوزيت های مختلف  اپوکسی خالص و  برای  اين کار  می شد. 
به طور جداگانه انجام شد. سپس، برای صحه گذاری مدل ساخته شده 
آنچه  با  نتايج  انجام شد که  نانولوله کربنی  بیرون کشیدن  شبیه سازی 
قبلا توسط ساير پژوهشگران گزارش شده بود، مطابقت خوبی نشان 
 داد. در نهايت شبیه سازی شکست برای يک حالت اپوکسی خالص و 
کربنی  نانولوله  که  گونه ای  به  شد،  انجام  نانوکامپوزيت  حالت  سه 
انرژی  مقدار  داشت.  قرار  بارگذاری  به  نسبت  مختلفی  زوايای  در 
شکست به دست آمده برای اپوکسی خالص در حدود %13 بیشتر از 
ايده آل بودن شرايط  از  ناشی  مقدار تجربی به دست آمد که می تواند 
شبیه سازی باشد. در ادامه، مقدار افزايش انرژی شکست برای تمام 
نانوکامپوزيت ها محاسبه شد که بیشترين افزايش در زاويه 45 درجه 
به دست آمد. با بررسی سازوکارهای مؤثر در شکست نانوکامپوزيت ها 

دلايلی برای اين پديده پیشنهاد شد.
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شکل 4- مقدار گشتاور خمشی بیشینه ايجاد شده در الیاف بر حسب 
زاويه قرارگیری نسبت به راستای بارگذاری.
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