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Hypothesis: Epoxy resins are thermoset polymers with extensive industrial 
applications. Their superior properties have attracted great attention in 
different fields. Having the potential to provide enhanced strength-to-weight 

and stiffness-to-weight ratios, reinforced polymers are superior to unreinforced ones. 
Using nanoparticles as reinforcement in a polymer can improve toughness, aging 
resistance, strength and fracture of the composites.
Methods: Molecular dynamics method was used to study the effects of silicon carbide 
(SiC) nanoparticles on the mechanical and thermal properties of the Araldite LY 5052/
Aradur HY 5052 epoxy resin. Different simulation phases, including the minimization, 
equilibration, curing, and calculation of mechanical properties were carried out by 
NPT and NVT ensembles, based on the COMPASS II force field.
Findings: The simulation results indicated that the mechanical properties of the epoxy 
resin system at 300 K were not only in good agreement with other experimental and 
theoretical properties, but also they produced greater accuracy than the previous 
work by COMPASS force field. The results also indicated that the addition of SiC 
reinforcement to the epoxy resin system improved the mechanical properties such as 
strength and hardness as well as the thermal properties of the system while its density 
increased slightly. They showed that the optimum mechanical properties were related 
to low concentration of SiC nanoparticles. In epoxy resin with a higher nanoparticles 
percentage, by increasing the weight percentage, an agglomeration phenomenon 
occurred, porosity increased, and consequently the mechanical and thermal properties 
decreased. The effect of particle size on the mechanical and thermal properties of the 
epoxy resin system also showed that by increasing the particle size, the mechanical 
and thermal properties of the system were reduced. SiC nanoparticles with 3 different 
nanoparticle geometries were added to the epoxy resin system. The results showed 
that, due to a higher surface-to-volume ratio (0.6 1/cm), the epoxy resin system 
with the spherical reinforcement presented higher mechanical properties than the 
cylindrical (0.5 1/cm) and planar (0.26 1/cm) reinforcements.
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هستند.  گسترده  صنعتی  کاربردهای  با  گرماسخت  پلیمرهای  اپوکسی،  رزین هاي  فرضیه: 
ویژگی های برجسته این رزین ها در حوزه های مختلف توجه زیادی را جلب کرده است. ویژگی هایی 
از قبیل نسبت استحکام و سفتی به وزن زیاد، به برتری پلیمرهای تقویت شده نسبت به نمونه های 
بهبود  پلیمر موجب  در  تقویت کننده  به عنوان  نانوذرات  از  استفاده  است.  منجر شده  تقویت نشده، 

خواصی از قبیل چقرمگی، مقاومت در برابر پیری، استحکام و شکست کامپوزیت ها می شود. 
نانوذرات سرامیکی سیلیکون کربید بر خواص مکانیکی و  افزودن  اثر  این پژوهش،  روش ها: در 
گرمایي سامانه رزین اپوکسی آرالدایت LY 5052 و آرادور HY 5052 با استفاده از روش دینامیک 
و  پخت  متعادل سازی،  کمینه کردن،  مرحله  از  شبیه سازی  مختلف  مراحل  شد.  مطالعه  مولکولی 
محاسبات خواص مکانیکی به   کمک هنگرد دما و فشار ثابت و هنگرد دما و حجم ثابت بر اساس 

میدان نیروی COMPASS II انجام شد. 
بر  افزون   300  K دمای  در  اپوکسی  رزین  سامانه  مکانیکی  خواص  شبیه سازی  نتایج  يافته ها: 
این  در  استفاده شده  نیروی  میدان  بیشتر  دقت  بر  نظري،  و  تجربی  مراجع  با  نسبتاً خوب  تطابق 
حاکي  نتایج  همچنین  دارد.  دلالت   )COMPASS( پیشین  کار  به  نسبت   )COMPASS II( پژوهش 
از این است، اضافه کردن تقویت کننده سیلیکون کربید به سامانه رزین اپوکسی، افزون بر افزایش 
نسبی چگالی، در بهبود خواص مکانیکی از جمله استحکام و سختی و نیز خواص گرمایي سامانه 
مؤثر است. خواص مکانیکی بهینه سامانه نیز مربوط به درصد های کم نانوذرات سیلیکون کربید 
است. در نمونه هایی با درصد وزنی بیشتر، با افزایش درصد وزنی، پدیده کلوخگي تشدید شد. در 
نتیجه، درصد تخلخل افزایش یافت و موجب کاهش خواص مکانیکی و گرمایي سامانه شد. همچنین، 
بررسی نقش اندازه ذرات بر خواص مکانیکی و گرمایي سامانه نشان داد، با افزایش اندازه ذرات 
خواص مکانیکی و گرمایي سامانه کاهش می یابد. نانوذرات سیلیکون کربید با سه شکل هندسی 
متفاوت نیز به سامانه رزین اپوکسی افزوده شد. نتایج نشان داد، خواص مکانیکی سامانه اپوکسی 
دارای تقویت کننده کروی، به دلیل داشتن نسبت سطح به حجم )cm-1 0/6( زیادتر نسبت به حالت 

استوانه ای )cm-1 0/5( و صفحه ای )cm-1 0/26( بیشتر است.

 ،LY 5052 رزین اپوکسی آرالدایت

 ،HY 5052 آرادور

نانوذرات سیلیکون کربید، 

تقویت کننده، 

خواص مکانیکی و گرمایي،
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مقد‌‌‌‌مه
رزین های اپوكسی گرماسخت از رایج ترین گروه های پلیمری هستند 
كه از واكنش های پلیمرشدن مونومرهای اپوكسی و عامل پخت تشکیل 
رزین هاي  هستند.  خطی  یا  سه بعدی  ساختارهای  دارای  و  می شوند 
اپوكسی قابلیت سفت شدن در برابر گرما را دارند ]1[. تعداد گروه های 
عاملی مونومرها، نسبت مولی آغازگر به مونومر و نیز دما، از عوامل 
تعیین كننده ساختار نهایی پلیمر به شمار می آیند. از میان عوامل بیان شده، 
تعداد گروه های عاملی مونومرها، مشخص كننده ساختار نهایی خطی یا 
شبکه ای پلیمر است. این عامل تعیین كننده خواص مکانیکی مطلوب و 
نامطلوب ماده نیز به شمار می رود ]2[. رزین های اپوكسی گرماسخت 
زیاد،  مکانیکی  خواص  جمله  از  مختلف  قابلیت های  داشتن  به دلیل 
پایداري گرمایي عالی و فراورش پذیری خوب، به طور ویژه مورد توجه 
قرار گرفته اند. این رزین ها در حوزه های صنعتی مختلف از جمله مواد 
كامپوزیتی، هوافضا، ساخت تجهیزات، خودروسازی، چسب و رنگ و 

الکترونیک كاربرد دارند ]3-۵[.
در  رایج  اپوكسی   رزین های  مهم ترین  از   )araldites( آرالدایت ها 
صنعت هستند. از پرمصرف ترین رزین هاي اپوكسی آرالدایت، سامانه 
متشکل از رزین آرالدایت LY 5052 و سخت كننده HY 5052 است كه 
خواص مکانیکی بسیار زیادي دارد ]6[. رزین آرالدایت LY 5052 از 
دو جزء بوتان دی ال دی گلیسیدیل اتر و اپوكسی فنول نووالاک تشکیل 
دارای  حلقوی  ساختاری  با  دی گلیسیدیل  بوتان دی ال  است.  شده 
خواص مطلوبی از جمله استحکام، مقاومت به خوردگی، شیمیایی و 
گرمایي زیاد است. نووالاک از گروه رزین های گلیسیدیل اتر است و 
به دلیل وزن مولکولی و قابلیت ایجاد اتصالات عرضی زیاد، محدوده 
در بر می گیرد.  را  جامدات  تا  زیاد  گرانروي  با  مایعات  از   گسترده اي 
سخت كننده HY 5052  نیز از دو جزء ایزوفورن دی آمین )IPDA( و 
جزء  این  دو  هر   .]۷[ است  شده  تشکیل  دی آمین  سیکلوآلیفاتیک 
آروماتیک و دارای گروه آمینی هستند و در ساختار آن ها دو گروه 
گروه  دو  با  واكنش  قابلیت  یک  هر  كه  دارد  وجود   (NH2( آمینی 

اپوكسی را دارد.
كاربرد  محدودكننده  پارامترهای  از  اپوكسی   رزین های  شکنندگی 
و  چقرمگی  كاهش  برای  بنابراین،   .]8[ است  پخت  از  پس  آن ها 
پركننده  یا  تقویت كننده  نام  با  دیگری  مواد  رزین ها،  این  شکنندگی 
به ماتریس های پلیمری اضافه می شوند. تقویت كننده ها و پركننده ها 
مواد شیمیایی بی اثری هستند كه با اضافه شدن به ماتریس پلیمر، باعث 
بهبود خواص مکانیکی و فیزیکی مواد و كاهش هزینه های عملیاتی 
می شوند ]9،10[. امروزه در صنایع پلیمری از مواد مختلف از قبیل 
به عنوان  سرامیکی  و  فلزی  نانوذرات  و  گرافن  كربن،  نانولوله های 

تقویت كننده استفاده می شود. با افزودن مقدار اندكی از نانولوله كربن، 
گرافن و نانوذرات فلزی و سرامیکی چون آلومینیم اكسید و سیلیکون 
كربید به پلیمرها به عنوان فاز تقویت كننده، خواص مکانیکی آن ها به 

مقدار شایان توجهی بهبود می یابد ]11،12[.
و  مختلف  مواد  و  كامپوزیت ها  خواص  از  اطلاع  برای  امروزه 
به كار  مختلفی  و  متعدد  آزمون های  آن ها،  رفتار  و  ساختار   بررسی 
گرفته می شود. اما، به دلیل صرفه جویی در زمان و هزینه های پژوهش و 
كنار  در  نیز  رایانه ای  شبیه سازی  از  لازم،  آزمون های  تعداد  كاهش 
كارهای تجربی استفاده می شود. در حال حاضر با پیشرفت فناوری 
رایانه ها، شبیه سازی هایی انجام می شود كه در آن ها محاسبه خواص 
كار  اساس  است.  وابسته  آن ها  تشکیل دهنده  ذرات  ساختار  به  مواد 
این نرم افزارها بر پایه حل معادلات كلاسیک و كوانتومی مولکولی و 
اتمی است. نرم افزارهای بر پایه دینامیک مولکولی اكنون نقش مهمی 

در تعیین خواص و ویژگی های مواد ایفا می كنند. 
كه  می آورد  فراهم  را  امکان  این  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی 
رفتار پلیمرها به طور كیفی در مقیاس مولکولی مطالعه شده و تحلیل 
تلاش های  شود.  حاصل  فیزیکی  مختلف  پدیده های  از  عمیق تری 
پایه شبیه سازی به دلیل كاهش هزینه های ساخت مواد،  انجام شده بر 
انجام  بدون  مفید  اطلاعات  ارائه  و  زمان  در  صرفه جویی  و  كاهش 
آزمون های متعدد و پرهزینه، شبیه سازی مولکولی را به عنوان روش 
مناسبي در طراحی سامانه های پلیمری و چسب ها معرفی كرده است. 
برای  كامپوزیت ها،  و  پلیمر  در حوزه  موجود  شبیه ساز  نرم افزارهای 
كاربردهای متعددی از جمله دست یابی به خواص مکانیکی و گرمایي 

مواد كامپوزیتی استفاده می شوند.
تاكنون  كامپوزیتی،  مواد  و  پلیمرها  روزافزون  اهمیت  به  توجه  با 
مطالعات بسیاری در این زمینه با روش شبیه سازی یا به طور تجربي 
روش  از  استفاده  با   ]13[ همکاران  و   Meguid است.  شده  انجام 
مدول  بر  را  كربن  نانولوله های  اثر  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی 
 كشساني كامپوزیت های اپوكسی بررسي كردند. نتایج شبیه سازی آن ها 
نشان داد، افزودن نانولوله های كربن موجب افزایش مدول كشساني و 
استفاده  با   ]14[ Griebel Hamaekers و   خواص مکانیکی می شود. 
از شبیه سازی دینامیک مولکولی خواص كشساني شامل مدول یانگ و 
را  نانولوله كربن  با  تقویت شده  پلی اتیلن  پواسون كامپوزیت  ضریب 
بررسي كردند. Kochetov و همکاران ]1۵[ سامانه كامپوزیتی شامل 
به طور  را   HY925 آرادور  سخت كننده  و   CY231 آرالدایت  رزین 
تجربي ساختند. سپس، آن ها خواص گرمایي و الکتریکی این سامانه 
و  اكسید  آلومینیم  چون  تقویت كننده هایی  از  استفاده  با  را  اپوكسی 

سیلیکون دی اكسید افزایش دادند. 
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كربن  نانولوله های  اثر  تجربي  به طور   ]16[ همکاران  و  واحدی 
چنددیواره را بر خواص مکانیکی و الکتریکی كامپوزیت های اپوكسی 
مطالعه كردند. نتایج نشان داد، استحکام كششی و مدول پیچشی در 
مقدار %0/1 وزنی دارای بیشترین مقدار است و در %0/2۵ وزنی از 
نانولوله كربن، مدول كششی افزایش و كرنش كاهش می یابد. همچنین 
 آن ها نشان دادند، پراكنش صحیح نانولوله های كربن در رزین اپوكسی 
در خواص مکانیکی كامپوزیت مؤثر است ]1۵[. Lu و همکاران ]1۷[ 
پلی اتیلن  نانوكامپوزیت های  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  روش  با 
اندازه های  با فولرن را در غلظت و  تقویت شده   )HDPE( پرچگالي
مختلف بررسي كردند. آن ها نشان دادند، با افزودن این تقویت كننده ها، 
و  صالحیان  می یابد.  بهبود  مزبور  كامپوزیت های  كشساني  مدول 
پركننده  به عنوان   )TiO2( دی اكسید  تیتانیم  افزودن  با   ]9[ همکاران 
تقویت كننده با مقادیر مختلف وزنی )1، 2/۵ و %۵( به رزین وینیل 

استر، خواص مکانیکی آن را بهبود دادند.  
در پژوهشي، اثر نانوذرات سیلیکون كربید  با مقادیر مختلف وزنی، 
بر خواص مکانیکی كامپوزیت های پلیمری بررسی شد. نتایج نشان 
به كامپوزیت پلیمری، موجب  نانوذرات سیلیکون كربید   افزودن    داد، 
افزایش استحکام می شود ]18[. Lin و همکاران ]10[ اثر الیاف كربن و 
 )PEEK( پلی اتراتركتون  كامپوزیت  بر  را  اكسید   نانوذرات زیركونیم 
مطالعه كردند. آن ها دریافتند، این دو تقویت كننده خواص مکانیکی و 
با   ]19[ بهبود می دهند. جیران پور و همکاران  را  كامپوزیت  كششی 
خواص  كردند،  گزارش  مولکولی  دینامیک   شبیه سازی  از  استفاده 
رزین  گرمایي  و  غیره(  و  برشی  توده،  یانگ،  )مدول های  مکانیکی 
دو  در  فولرن  اضافه كردن  با   HY 5052 سخت كننده  و   LY 5052

از  استفاده  با   ]20[ همکاران  و   Arash می شود.  بهتر  وزنی  مقدار 
شبیه سازی دینامیکی، اثر نانولوله های كربن را بر خواص مکانیکی و 
مدول كشساني كامپوزیت های پلی متیل متاكریلات )PMMA( مطالعه 
كردند. نتایج این پژوهش نشان داد، افزودن نانولوله كربن باعث بهبود 

خواص مکانیکی كامپوزیت می شود.
از   HY 5052 سخت كننده  و   LY 5052 آرالدایت  اپوكسی  رزین 
بدنه  ساخت  در  هسته ای  براي صنعت  مهم  بسیار  پلیمری  تركیبات 
روتورهای مركزگریز به شمار می آیند. تاكنون مطالعات تجربی و نظري 
اندكی در زمینه آرالدایت LY 5052 و سخت كننده HY 5052 انجام 
شده است. تنها پژوهش انجام شده در این زمینه مربوط به جیران پور و 
همکاران ]21[ بوده كه تقویت خواص این پلیمرها را با افزودن گرافن 
امکان  بررسی  بنابراین،  كرده اند.  بررسي  اپوكسی  رزین  سامانه  به 
تقویت خواص این رزین های اپوكسی با استفاده از سایر نانوذرات از 
جمله نانوذرات فلزی و سرامیکی می تواند به عنوان كار جدید و ارائه 

نشده ای در این حوزه معرفی شود. بر اساس اطلاعات نویسندگان، 
تاكنون هیچ مطالعه ای درباره افزودن نانو ذرات فلزی و سرامیکی به 
سامانه آرالدایت مدنظر انجام نشده است. بنابراین در پژوهش حاضر، 
اثر افزودن نانوذرات سرامیکی سیلیکون كربید بر خواص مکانیکی و 
 HY 5052 و آرادور LY 5052 گرمایي سامانه رزین اپوكسی آرالدایت 
مطالعه شد. برای این كار، ابتدا نمونه اولیه رزین اپوكسی انتخاب و 
آن  گرمایي  و  مکانیکی  خواص  سپس،  شد.  شبیه سازی  نرم افزار  با 
 بررسی شد. در ادامه، با افزودن نانوذرات سیلیکون كربید به سامانه 
رزین اپوكسی اثر این ماده بر خواص مکانیکی و گرمایي این سامانه و 
نیز درصد نانوذرات و شکل ظاهری از جمله ساختار و ابعاد آن نیز 

بررسی شد.

تجربی

روش‌محاسبات
دینامیک  مولکولی  پایه  بر  محاسباتی  روش  از  حاضر  پژوهش  در 
برای شبیه سازی استفاده شده است. دینامیک  مولکولی از روش های 
سپس  و   Wright و   Alder بار  اولین  كه  است  پیشگام  شبیه سازی 
تا 1960 آن را برای نشان دادن دینامیک  رحمان در سال های 19۵0 
زمینه  در  كه  زیادی  پیشرفت های  به دلیل  به كارگرفتند.  مایعات 
برنامه نویسی و شبیه سازی های رایانه ای، در سال های اخیر انجام شده 
است، دینامیک  مولکولی به ابزاری ارزشمند برای شبیه سازی به ویژه 
 در حوزه های فیزیک و شیمی تبدیل شده است. از حدود سال 19۷0 
و  ساختار  مطالعه  برای  گسترده  به طور  دینامیک  مولکولی  تاكنون 
نوكلئیک  اسیدها  و  پروتئین ها  مانند  درشت مولکول هایي  دینامیک 
مولکولی  دینامیک  شبیه سازی های   .]22[ می شود  گرفته  به كار 
انجام   Materials Studio نرم افزار  با  پژوهش  این  در  انجام شده 
سه  است.  یافته  توسعه   Accelrys شركت  توسط  نرم افزار  این  شد. 
درشت مولکول هایی  شبیه سازی  برای  نرم افزار  این  اصلی  محصول 
 ،)amorphous builder( شبیه پلیمرها، ماژول سازنده جسم بي شکل
دیسکاور )discover( وكامپس هستند. برای اعمال هر نوع عملیات 
شبیه سازی در دینامیک مولکولی، به پتانسیل بین اتمی برای برقراری 
میدان های  پلیمری،  سامانه های  برای  است.  نیاز  اتم ها  بین  نیروی 

COMPASS II،و آن ها  معروف ترین  كه  دارد  وجود  متفاوتی   نیروي 
و  زیاد  دقت  به دلیل  هستند.   PCFF و   Dreidingو  ،COMPASS

داده های  با   COMPASS II نیروی  میدان  نتایج  بیشتر  هم خوانی 
است.  شده  استفاده  نیرو  میدان  این  از  حاضر  پژوهش  در  تجربی، 
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 COMPASS نسخه جدید میدان نیروی COMPASS II میدان نیروی
است. شکل توابع میدان نیروی COMPASS شبیه میدان های نیروی 
PCFF، وCFF و CFF91 است ]19،23[. شکل تابع پتانسیل این میدان  

نیرو به شکل زیر است ]23[:
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 Materials Studio نحوه شبیه سازی سامانه رزین اپوكسی با نرم افزار
مدنظر  مونومرهای  و  مولکول ها  ساختار  ابتدا  كه  است  ترتیب  بدین 
تولید شده و پس از آن با درنظرگرفتن تعداد مشخصی از مونومرها و 
مولکول های لازم، سلول داراي رزین اپوكسی با ماژول سلول بي شکل 
ساخته می شود. سپس برای كمینه كردن مقدار انرژی، سامانه ایجادشده 
در كمینه سازی انرژی قرارمی گیرد. پس از این مرحله، سامانه به وسیله 
نیز  مرحله  این  می رسد.  تعادل  به   )NPT( ثابت  فشار  و  دما  هنگرد 
بخشی از فرایند دینامیک  مولکولی به شمار مي آید. از مراحل مهم در 
شبیه سازی دینامیک مولکولی پلیمرها، ایجاد اتصالات عرضی است. در 
این مرحله با شکستن پیوند اكسیژن-كربن در حلقه اپوكسی و پیوندزني 
كربن مربوط با نیتروژن موجود در سخت كننده، كار اتصال رزین به 

سخت كننده و تشکیل زنجیر آن ها انجام می شود. در این مرحله باید 
دقت شود، پیوندهای ایجادشده در فاصله شکستن مناسب ایجاد شوند 
كه معمولاً از Å ۵ تا Å 10 درنظر گرفته می شود. فاصله هاي شکست 
كوتاه به اتصالات عرضی كمتر منجر می شوند. اگرچه فواصل شکست 
بلند به تشکیل اتصالات عرضی بیشتری منجر می شوند، با وجود این، 
ساختار ایجادشده ساختار پرتنشی بوده كه متعادل سازی آن مشکل و 
زمان بر است. مطالعات انجام شده نشان می دهد، در فرایند پلیمرشدن كه 
از اتصال اتم های كربن و نیتروژن حاصل می شود، اتم ها براي تشکیل 
پیوند كووالانسي، تحت نیروي جاذبه یکدیگر در فاصله حدود چهار 

برابر طول پیوند C-N قرار مي گیرند.
كمینه سازی  مرحله  یک  دوباره  عرضی،  اتصالات  ایجاد  از  پس 
در  مهم  دیگر  مراحل  از  پخت  می شود.  انجام  سامانه  روی  انرژی 
شبیه سازی پلیمرهاست. این مرحله با استفاده از متعادل سازی سامانه 
با هنگرد دما و حجم ثابت )NVT( انجام مي شود. دمای به كار رفته در 
این مرحله همان دمای پخت رزین است. پس از مرحله پخت، مرحله 
متعادل سازی با عنوان متعادل سازی نهایي با هنگرد دما و فشار ثابت 
انجام مي شود. سپس، خواص مدنظر محاسبه می شود.  روی سامانه 
خواص محاسبه شده در این پژوهش چگالی، خواص مکانیکی شامل 
پواسون و خواص گرمایي  توده، ضریب  برشی و  یانگ،  مدول های 

همچون دمای انتقال شیشه ای )Tg( بودند.

چگالی 
چگالی، خروجی مهمی در دما و فشار ثابت است و داده  برداری از آن 
در هنگرد دما و فشار ثابت انجام مي گیرد. این پارامتر از تقسیم كردن 

كل اتم ها به حجم متوسط سلول محاسبه می شود.

خواص‌مکانیکی‌
محاسبه  برای  نوسانی  و  پویا  ایستا،  مولکولی سه روش  دینامیک  در 
برای  ایستا  از روش  پژوهش،  این  در  دارد.  مکانیکی وجود  خواص 
محاسبه خواص مکانیکی استفاده شد. معمولاً برای مواد مختلف، در 
ناحیه كشسانی، تنش و كرنش با قانون Hook به هم مرتبط می شوند و 
 ضرایب كشسان با تانسور تنش ارائه می شوند. با توجه به متقارن بودن 
تانسورهای تنش، كرنش و سفتی، تعداد اجزای مستقل تانسور از 81 به 21 

كاهش می یابد. با بازنویسی قانون Hook، معادله )2( به دست مي آید:

j
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ji 
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در این معادله، i,j =1,2,3 و بردار تنش و كرنش شش بعدی هستند و 
Cij ماتریس سختی 6×6 است. در دینامیک مولکولی پیش از محاسبه 
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خواص، سامانه در كمینه سازی انرژی قرار می گیرد تا اطمینان حاصل 
اجزای  است.  شده  انجام  پایدار  ساختار  برای  محاسبات  كه  شود 

تانسور تنش به روش زیر محاسبه می شود:
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به دست  كرنش  به  تنش  اول  مشتق  از  استفاده  با  مکانیکی   ثابت هاي 
می آیند و ثابت هاي Lame با استفاده از معادله هاي زیر به دست می آیند ]6[:
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خواص مهم ماده از قبیل مدول هاي یانگ، توده و برشی و ضریب 
پواسون نیز با استفاده از معادله هاي زیر محاسبه می شوند ]6،24[:
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دمای‌انتقال‌شیشه‌ای
از پارامترهای مهم گرمایي پلیمرها دمای انتقال شیشه ای )Tg( است ]2۵[. 
در این دما، پلیمر از حالت ترد و شکننده به حالت كشسانی تبدیل 
می شود. برای تعیین دمای انتقال شیشه ای، از محاسبه مقدار چگالی در 
دماهای مختلف استفاده می شود. در این حالت، نمودار دما برحسب 
چگالی رسم می شود. به طور معمول پیش از دمای انتقال شیشه ای و 
Tg دمایی  بنابراین،  باشد.  ثابتی  باید مقدار  نمودار  از آن، شیب  پس 

است كه در آن شیب نمودار تغییر می كند ]26[.

نتایج‌و‌بحث

خواص‌مکانیکی‌و‌گرمایي‌سامانه‌آرالدایت-آرادور‌‌5052اولیه
آرادور  سخت كننده  و   LY 5052 آرالدایت  رزین  ساختار   ،1 شکل 
HY 5052 استفاده شده در پژوهش حاضر را نشان می دهد. همان طور 

اپوكسی  جزء  دو  از   LY 5052 آرالدایت  شد،  گفته  نیز  پیش تر  كه 
است.  شده  تشکیل  اتر  دی گلیسیدیل  بوتان  دی  ال  و  نووالاک  فنول 

شکل1- ساختار مولکولی اجزای سامانه رزین اپوكسی آرالدایت- آرادور ۵0۵2.
Fig. 1. The molecular structure of the components of Araldite/Aradur 5052 epoxy resin system. 

  Cycloaliphatic diamine         Epoxy phenol novalok   

   IPDA          Buthanediol diglycidyl ether  
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و  دی آمین  سیکلوآلیفاتیک  جزء  دو  از  نیز   HY 5052 سخت كننده 
ایزوفورن دی آمین یا IPDA تشکیل شده است. تعداد و درصد وزنی 
 ۵0۵2 آرالدایت-آرادور  اپوكسی  رزین  سامانه  اجزاي  از  یک  هر 
است.  شده  داده  نشان   1 جدول  در  پژوهش  این  در  بررسی شده 
نسبت استوكیومتری رزین اپوكسی و سخت كننده بر اساس مرجع 8 
شامل %40-1۵ وزنی بوتان دی ال دی گلیسیدیل، %۷0-40 وزنی فنول 
 نووالاک برای رزین آرالدایت LY 5052 و %60-30 وزنی IPDA و 
آرادور  سخت كننده  برای  دی آمین  سیکلوآلیفاتیک  وزنی   30-60% 

HY 5052 انتخاب شده است. 

شکل 2 سلول ایجاد شده از سامانه آرالدایت-آرادور ۵0۵2 با تعداد و 
 درصد وزنی اشاره شده در جدول 1 را نشان می دهد. این سامانه پس 
از ایجاد اتصالات عرضی براي انجام مرحله پخت تحت هنگرد دما و 
متعادل سازی تحت هنگرد دما و فشار  براي  ثابت )NVT( و  حجم 
ثابت قرار می گیرد. شکل 3 نمودار دما و چگالی سامانه آرالدایت-
گام  تعادل  این  در  می دهد.  نشان  تعادل  حالت  در  را   ۵0۵2 آرادور 

زمانی ps 300 درنظر گرفته شده است. همان طور كه در شکل دیده 
می شود، سامانه تقریباً پس از 20 گام زمانی به حالت تعادل رسیده 
است و امکان نمونه برداری از آن برای به دست آوردن خواص مختلف 

وجود دارد. 
رزین  درنظرگرفته شده  سامانه  مکانیکی  خواص   2 جدول  در 
نتایج  همراه  به   300  K دمای  در   ۵0۵2 آرالدایت-آرادور  اپوكسی 
مراجع مختلف تجربی و نظري موجود، مقایسه شده است. همان طور 
و  تجربی  مراجع  با  خوبی  تطابق  حاصل  نتایج  می شود،  دیده  كه 
كه  نظري،  مرجع  با  شبیه سازی  نتایج  تفاوت  می دهند.  نشان  نظري 
استفاده  به دلیل  بیشتر  است،  بوده  گروه  همین  پیشین  كارهای  از 
نیروی  میدان  بیشتر  دقت  كه  است  مختلف  نیروی  میدان  دو  از 
 استفاده شده در این پژوهش )COMPASS II( را نسبت به كار پیشین 
)COMPASS( تأیید می كند. شایان ذكر است، تعداد مراجع در این 
اطلاعات حاصل  بیشتر شامل  مراجع موجود  و  بوده  كم  بسیار   باره 
انتقال شیشه ای سامانه رزین اپوكسی  از آزمون هاست. نمودار دمای 

جدول 1- تعداد و درصد وزنی هر یک از اجزاي سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور ۵0۵2 بررسي شده در این پژوهش.
Table 1. Number and weight percentage of each component of Araldite/Aradur 5052 epoxy resin system. 

Molecule No. of molecule in cell Molecular weight (g/mol) Weight percentage 

Epoxy phenol novalok

Butanediol diglycidyl ether

IPDA

Cycloaliphatic diamine

26

16

22

12

7488

3232

3740

2856

43.25

18.67

21.59

16.49

شکل 2- سلول شبیه سازی آرالدایت-آرادور ۵0۵2.
Fig. 2. Araldite/Aradur 5052 simulation cell. 

از  تابعی  به عنوان  آرالدایت- آرادور ۵0۵2  شکل 3- چگالی سامانه 
دما در شرایط تعادل.

Fig. 3. Density of Araldite/Aradur 5052 system as a function 

of temperature in equilibrium condition.
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آرالدایت-آرادور ۵0۵2 در شکل 4 نشان داده شده است. همان طور 
كه در این شکل دیده می شود، دمای انتقال شیشه ای این سامانه در 
داده های  با  شبیه سازی  نتایج  مقایسه  است.   390-3۷0  K  محدوده 
نظري )K 420( ]21[ و نتایج تجربی )K 400( ]2۷[ نشان داد، دمای 
انتقال شیشه ای به دست آمده هم خوانی نسبتاً خوبی با مقادیر تجربی دارد.

اثر‌ذرات‌سیلیکون‌کربید‌بر‌خواص‌مکانیکی‌و‌گرمایي‌رزین‌هاي‌اپوکسی
همان طور كه در بخش مقدمه بیان شد، نانوذرات سرامیکی سیلیکون 
كربید  از تقویت كننده هایی است كه برای افزایش خواص مکانیکی، 
كربید  استفاده مي شود. سیلیکون  كامپوزیت ها  بهینه سازی  و  گرمایي 
گسترده  صنعتی  كاربردهای  كه  است  غیراكسیدی  سرامیکی  ماده ای 
پایداری  سختی،  مانند  كربید  سیلیکون  به فرد  منحصر  خواص  دارد. 
و  اكسایش  برابر  در  مقاومت  زیاد،  دماي ذوب  شیمیایی و گرمایي، 
ماده  این  به  بسیار ویژه ای  توجه  امروزه  تا  است  باعث شده  سایش 
مختلفی  بلوری  ساختارهای  كربید  سیلیکون  شود.  جلب  سرامیکی 

دارد. دو نوع از رایج ترین ساختارهاي بلوری سیلیکون كربید شامل 
است.   3/21  g/cm3 ماده  این  چگالي  است.  شش گوشه  و   مکعبی 
تا  توجه،  شایان  شیمیایی  و  فیزیکی  تغییرات  بدون  كربید  سیلیکون 
جامد  حالت  واكنش  از  ماده  این  می كند.  تحمل  را   1000°C دمای 
بین ماسه سنگ )سیلیکون دی اكسید( و كک نفتی )كربن( در دمای 
بسیار زیاد در كوره قوس الکتریکی تولید و سنتز می شود. در پژوهش 
به عنوان  كربید  سیلیکون  سرامیکی  نانوذرات  افزودن  اثر  حاضر، 
تقویت كننده در سامانه رزین اپوكسی بر خواص مکانیکی و گرمایي 
كامپوزیت ها مطالعه شده  است. جدول 3، درصد وزنی اجزاي رزین، 
سخت كننده و نانوذرات سیلیکون كربید را در شعاع Å 3 در سامانه 

رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور-سیلیکون كربید نشان می دهد.
اپوكسی  جدول 4 خواص مکانیکی و  گرمایي سامانه های رزین 
وزنی  درصدهای   ،3  Å شعاع  با  كربید  آرالدایت-آرادور-سیلیکون 
مختلف و %60 اتصالات عرضی را در دمای K 300 نشان می دهد. 
نتایج شبیه سازی بر این نکته دلالت دارد كه اضافه شدن تقویت كننده 
سرامیکی سیلیکون كربید به سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور 
افزون بر افزایش نسبی چگالی، بر بهبود خواص مکانیکی از جمله 
استحکام و سختی و نیز خواص گرمایي سامانه مؤثر است. بیشترین 
مقدار مدول یانگ و مدول حجمی مربوط به نمونه 2، یعنی مقدار 
%9/61 وزنی سیلیکون كربید و بیشترین مقدار مدول برشی و كمترین 
چگالی مربوط به نمونه 1، با مقدار %4/۵ وزنی سیلیکون كربید است. 
بدین معنی كه بیشترین خواص مکانیکی سامانه مربوط به درصد های 
كم نانوذرات سیلیکون كربید است. همچنین نتایج شبیه سازی نشان 
افزایش  با  كربید  سیلیکون  بیشتر  وزنی  مقادیر  با  نمونه هاي  در  داد، 
درصد  نتیجه،  در  می شود.  تشدید  كلوخگي  پدیده  وزنی،  درصد 
تخلخل افزایش می یابد و باعث كاهش خواص مکانیکی و گرمایي 
با  كرد،  بیان  نیز  چنین  می توان  را  مطلب  این   .]28[ می شود  سامانه 
افزایش مقدار وزنی تقویت كننده، خواص مکانیکی بهبود می یابد. اما، 
این افزایش تا حد معینی است و با ازدیاد بیشتر مقدار تقویت كننده، 
خواص مکانیکی به دلیل اشباع شدن تقویت كننده در سامانه، تضعیف 

.300 K جدول 2- خواص مکانیکی سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور ۵0۵2 در دمای
Table 2. Mechanical properties of Araldite/Aradur 5052 epoxy resin system at 300 K. 

Mechanical properties
Young’s Modulus  

(GPa)

Shear modulus 

(GPa)

Bulk modulus 

(GPa)

Poisson’s 

ratio

Density 

(g/cm3)
Simulation result

Experimental refrence [27]

Theorical refrence [21]

3.36

3.2-3.9

4.73

1.21

-

1.77

4.89

-

4.32

0.32

0.35

0.33

1.08

1.09

1.12

شکل 4- دمای انتقال شیشه  ای سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور 
.۵0۵2

Fig. 4. Glass transition temperature of Araldite/Aradur 5052 

epoxy resin system.
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می شود. مقدار ضریب پواسون نیز در مقادیر وزنی كمتر، نسبت به 
سایر  همانند  نیز  پارامتر  این  و  است  كمتر  بیشتر،  وزنی  درصدهای 
پارامترها با افزایش درصد وزنی تقویت كننده از مقداري معین افزایش 

یافته )تضعیف شده( است. 
تا  كربید  سیلیکون  نانوذرات  افزودن   ،4 جدول  داده های  مطابق 
انتقال  دمای  افزایش  باعث  حدودی  تا   9/61% و   4/۵ وزنی  مقادیر 
شیشه ای شده است. اما در مقادیر بیشتر اثر چشمگیری بر مقدار دمای 
شیشه ای  انتقال  دمای  مقدار  بیشترین  ندارد.  سامانه  شیشه ای  انتقال 
به سامانه رزین اپوكسی داراي %4/۵ وزنی نانوخوشه هاي سیلیکون 
كربید مربوط است. خواص مکانیکی سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-
آرادور-سیلیکون كربید با شعاع Å 3 با مقادیر وزني مختلف و 60% 
اتصالات عرضی در دمای K 300 در شکل ۵ با هم مقایسه شده اند. 
براساس نتایج این شکل می توان استنباط كرد، سامانه رزین اپوكسی 
سیلیکون  وزنی  درصد  شامل  كه  كربید  آرالدایت-آرادور-سیلیکون 
كربید كمتری است، مدول های یانگ و برشی بیشتر و ضریب پواسون 
كمتری نسبت به درصدهای زیادتر دارد. اما مدول حجمی در مقادیر 
افزایش  وزنی   9/61% مقدار  در  سپس  و  كاهش  ابتدا   4/۵% وزنی 

كاهش  نیز  حجمی  مدول  بیشتر،  وزنی  درصدهاي  در  است.  یافته 
یافته است. بنابراین می توان نتیجه گرفت، در درصدهای وزنی كمتر 
بدین  دارد.  مکانیکی  خواص  بیشترین  ایجادشده  كامپوزیت  سامانه 
به حالت توده  نانوذرات سیلیکون كربید اضافی در سامانه  دلیل كه 
باقی می مانند و بنابراین از بهبود خواص جلوگیری می كنند ]28،29[. 

اثر‌شعاع‌نانوذرات‌سیلیکون‌کربید‌‌
سیلیکون  سرامیکی  نانوذرات  افزودن  مثبت  اثر  پیشین،  بخش  نتایج 
سامانه  شیشه ای  انتقال  دمای  و  مکانیکی  خواص  بر  را  كربید 
شعاع  داد.  نشان  سیلیکون  آرالدایت-آرادور-كربید  اپوكسی  رزین 
نانوخوشه ها یا نانوذرات سرامیکی سیلیکون كربید پارامتر مهم دیگری 
اثر  این بخش،  اثر بگذارد. در  یادشده  بر خواص  است كه می تواند 
 افزودن سیلیکون كربید با دو شعاع مختلف ۵ و Å ۷  در مقادیر وزنی 
متفاوت به سامانه اپوكسی آرالدایت-آرادور بر خواص مکانیکی و گرمایي 
آن بررسي شده است. جدول ۵، درصد اجزای مختلف سامانه های 
درصدهای  و  شعاع ها  با  سیلیکون  آرالدایت-آرادور-كربید  اپوكسی 

وزنی مختلف را نشان می دهد.

جدول 3- درصد وزنی اجزای سامانه رزین، سخت كننده و نانوذرات SiC به عنوان عامل تقویت كننده.
Table 3. The weight percentage of resin system components, hardener and SiC nanoparticles as a reinforcing agent. 

Number of 

sample 

Silicon carbide

(wt%)

Cycloaliphatic diamine

(wt%)

IPDA

(wt%)

Buthanediol diglycidyl

 ether (wt%)

Novalac

(wt%)
1

2

3

4

4.5

9.61

15.04

19.84

15.75

14.91

14.01

13.22

20.63

19.52

18.35

17.32

17.83

16.87

15.86

14.96

41.29

39.04

36.74

34.66

جدول 4- خواص مکانیکی و گرمایي سامانه های رزین اپوكسی آرالدایت- آرادور- سیلیکون كربید با شعاع Å 3 و درصد های وزنی مختلف 
.SiC نانوذرات

Table 4. Mechanical and thermal properties of Araldite/Aradur/SiC epoxy resin systems with radius of 3.0 Å and different weight 

percentages of SiC nanoparticles.

Number of 

sample

Density 

(g/cm3)

Young’s 

modulus (GPa)

Bulk modulus 

(GPa)

Shear Modulus 

(GPa)

Poisson’s 

ratio
Tg (K)

0

1

2

3

4

1.081

1.10

1.11

1.13

1.14

3.36

5.04

5.05

4.36

3.88

4.89

4.42

4.99

4.83

4.49

1.21

1.92

1.89

1.61

1.43

0.32

0.3

0.33

0.34

0.35

370-390

520-525

450-460

390-400

380-390
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در جدول 6 خواص مکانیکی و گرمایي سامانه اپوكسی آرالدایت-

آرادور- سیلیکون كربید با نانوذرات سیلیکون كربید با شعاع های ۵ و 
Å ۷ و مقادیر وزنی مختلف درج شده است. نتایج شبیه سازی نشان 
می دهد، بیشترین مقدار مدول هاي یانگ، برشی و حجمی و كمترین 
چگالی مربوط به نمونه 1 داراي %۷/2 وزنی سیلیکون كربید با شعاع 
Å ۵ است. همان طور كه در بخش پیشین بررسی شد، با افزایش مقدار 
وزنی تقویت كننده سیلیکون كربید از مقداری معین، تخلخل سامانه 
زیاد شده و باعث كاهش خواص مکانیکی می شود. نتایج حاصل از 
شبیه سازی نقش اندازه ذرات را در خواص مکانیکی و گرمایي سامانه 
با  دریافت،  می توان  می دهد.  نشان  آرالدایت-آرادور  اپوكسی  رزین 
پلیمری  سامانه  گرمایي  و  مکانیکی  خواص  ذرات  اندازه  افزایش 
افزایش  در  نقش ذرات كوچک تر  نشانگر  كه  مدنظر كاهش می یابد 
خواص مکانیکی است. همچنین از این نتایج چنین استنباط می شود، 
و  یافته  نایکنواخت تری  توزیع  اندازه،  كاهش  با  تقویت كننده  ذرات 
سطح ویژه ذرات افزایش می یابد. به طور كلی، با كاهش اندازه ذرات 
آن ها  استحکام دهی  و  مکانیکی  خواص  ریزترشدن،  و  تقویت كننده 
افزایش می یابد. بنابراین، ذرات ریزتر استحکام دهی بیشتری نسبت به 
ذرات بزرگ تر ایجاد می كنند ]30[. دو عامل آثار سطحی و كوانتومی 

شکل ۵- خواص مکانیکی سامانه هاي رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور-
.SiC 3 و مقادیر وزني مختلف نانوذرات Å سیلیکون كربید با شعاع

Fig. 5. Mechanical properties of Araldite/Aradur/SiC epoxy  

resin systems with radius of 3.0 Å and different weight  

percentages of SiC nanoparticles. 

.SiC جدول ۵- درصد اجزای سامانه های رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور- سیلیکون كربید با شعاع ها و درصدهای وزنی مختلف نانوذرات
Table. 5. The weight percentage of the components of Araldite/Aradur/SiC epoxy resin systems with different radius and weight 

percentages of SiC nanoparticles.

Number of 

sample

Silicon carbide

(wt%)

Cycloaliphatic 

diamine (wt%)

IPDA

(wt%)

Buthanediol diglycidyl 

ether (wt%)

Novalac

(wt%)
1

2

3

4

7.2

13.43

18.8

14.3

15.32

14.28

13.37

14.14

20.04

18.69

17.52

18.51

17.32

16.17

15.14

16.0

40.12

37.43

35.08

37.05

جدول 6- خواص مکانیکی و گرمایي سامانه هاي رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور- SiC با شعاع های متفاوت ۵ و Å ۷ و درصدهای وزنی مختلف 
نانوذرات سیلیکون كربید.

Table 6. Mechanical and thermal properties of Araldite/Aradur/SiC nanoparticles epoxy resin systems with different radius of 5.0 

and 7.0 Å and different weight percentages of silicon carbide nanoparticles.

Number 

of sample

Density 

(g/cm3)

Young’s modulus 

(GPa)

Bulk modulus 

(GPa)

Shear modulus 

(GPa)

Poisson’s 

Ratio

Glass transition 

temperature (K)
1

2

3

4

1.13

1.15

1.17

1.16

4.54

3.90

3.766

3.604

4.38

3.15

3.86

4.10

1.71

1.508

1.407

1.33

0.32

0.29

0.33

0.35

440-450

410-415

450-460

380-390
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 شکل 6- سامانه هاي رزین اپوكسی تقویت شده آرالدایت-آرادور- SiC با سه شکل مختلف از نانوذرات سیلیکون كربید: )a( كروی، )b( استوانه ای و 
)c( صفحه ای.

Fig. 6. Reinforced Araldite/Aradur/SiC epoxy resin systems with three different shapes of silicon carbide nanoparticles: (a) spheri-

cal, (b) cylindrical, and (c) planar. 

   (a)        (b)

       (c)
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موجب می شوند تا مواد نانوساختار رفتاری متفاوت با مواد دارای ابعاد 
معمولی داشته باشند. این دو عامل موجب می شوند تا واكنش پذیری 
شیمیایی، خواص مکانیکی و الکتریکی آن ها تحت تاثیر قرار گیرند. 
افزایش  آن ها  حجم  به  سطح  نسبت  ذرات،  ابعاد  كوچک ترشدن  با 
می یابد )اثرسطحی(. هرچه ابعاد كوچک تر باشد، این نسبت افزایش 
بیشتری می یابد. با افزایش سطح، تعداد اتم های قرارگرفته روی سطح، 
بیشتر می شود. واكنش پذیری این اتم ها، به دلیل اینکه با تعداد اتم های 
كمتری در ارتباط هستند، بیشتر است. از سویی، با كوچک شدن ماده 
تراز  ماده،  از  اتم  جداشدن  با  می یابد.  كاهش  آن  اتم های  واقع،   در 
 انرژی مربوط به آن نیز از ساختار نواری جدا می شود. با كوچک شدن و 
به  تبدیل شدن  و  انرژی  نوارهای  گسستگی  نانو،  ابعاد  به  رسیدن 
و  مدل ها  این  اساس  بر  كوانتومی(.  )آثار  می افتد  اتفاق  انرژی  تراز 
به  نانوذرات  واكنش پذیری  می رسد،  به نظر  كه  چیزی  آن  بر خلاف 
اندازه آن ها ارتباط ندارد، بلکه با افزایش سطح، پیوندهای شکسته شده 
افزایش می یابند. بنابراین، واكنش پذیری و خواص مکانیکی به تعداد 
می كنند،  رفتار  اتم ها  مانند   نیز  نانوذرات  است.  وابسته  الکترون ها 
نهایت  در  و  واكنش پذیری  باشد،  خالی  آخر  انرژی  تراز  اگر  یعنی 
دمای  برای  آمده  به دست  نتایج  می یابد.  افزایش  مکانیکی  خواص 
شیشه ای نشان می دهد، دمای انتقال شیشه ای سامانه داراي نانوذرات 
یافته  افزایش  تا حدودی  آن  بدون  به سامانه  سیلیکون كربید نسبت 
است. همچنین، سامانه دارای تقویت كننده با شعاع كوچک تر، نسبت 
به سامانه دارای شعاع تقویت كننده بزرگ تر، Tg بیشتری دارد. نتایج 
حاصل از شبیه سازی دوباره بر نقش اندازه ذرات بر خواص گرمایي 
سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور تأكید دارند. در این حالت نیز 
انتقال شیشه ای سامانه پلیمری مدنظر  با افزایش اندازه ذرات، دمای 
كاهش می یابد كه نقش ذرات كوچک تر در افزایش خواص گرمایي 

را نشان می دهد.

اثر‌شکل‌نانوذرات‌سیلیکون‌کربید
افزودن  كه  است  داشته   دلالت  نکته  این  بر  شبیه سازی  نتایج  تاكنون 
خواص  بهبود  بر  بیشتری  مثبت  اثر  كوچک تر،  شعاع  با  نانوذرات 

با  نانوذرات  با  مقایسه  در  اپوكسی  رزین  سامانه  گرمایي  و  مکانیکی 
شعاع بزرگ تر و درصد وزنی یکسان دارد. این نکته گواه آن است كه 
اثرگذاری  بیشتر و  با شعاع كوچک تر  نانوذرات  سطح ویژه مجموعه 
آن ها امکان پذیرتر است. ایجاد و افزودن نانوذرات سیلیکون كربید با 
شکل هاي متفاوت كه به نسبت سطح به حجم متفاوتی منجر مي شود، 
می تواند در خواص مکانیکی و گرمایي نسبت به حالت قبل تغییر ایجاد 
 كند. در این بخش، اثر افزودن نانوخوشه هاي سیلیکون كربید با مقادیر 
 ،)۵ Å وزنی یکسان %۷/2 و شکل هاي متفاوت، در سه شکل كروی )شعاع
استوانه ای )شعاع  Å 4 و طول Å 14/1( و صفحه ای )شعاع Å ۷/۵ و 
طول Å 2/۵( بررسي شده است. شکل 6 سامانه اپوكسی آرالدایت-
 آرادور و تقویت كننده سیلیکون كربید را در این سه شکل نشان می دهد. 
 در جدول ۷ مقادیر وزنی نانوذرات سیلیکون كربید در هر سه شکل و 
شده  ایجاد  نانوكامپوزیت  سامانه  سخت كننده  و  رزین  اجزای  سایر 

آرالدایت-آرادور- سیلیکون كربید آمده است.
در جدول 8، خواص مکانیکی و  گرمایي سامانه اپوكسی آرالدایت-
آرادور- SiC با نانوذرات سیلیکون كربید با مقادیر وزنی یکسان ۷/2%  
با شکل هاي متفاوت كروی، استوانه ای و صفحه ای مقایسه شده است. با 
توجه به اینکه در هر سه شکل درصد وزنی اجزاي رزین، سخت كننده و 
تقویت كننده یکسان است، نقش شکل ساختار كه نسبت سطح به حجم 
نشانگر آن است، بر خواص مکانیکی و گرمایي پررنگ تر می شود. از 
آنجا كه نسبت سطح به حجم ساختار های مختلف تقویت كننده متفاوت 
این  در  است.  متفاوت  نیز  تولیدشده  سامانه  مکانیکی  خواص  بوده، 
حالت می توان دید، خواص مکانیکی سامانه اپوكسی آرالدایت-آرادور 
دارای تقویت كننده كروی نسبت به سایر ساختارها بیشتر است. این 
 )S/V( مهم بدین دلیل است كه در این حالت نسبت سطح به حجم
كره برابر 0/6، نسبت به مقدار سطح به حجم استوانه 0/۵ و نیز صفحه 
مقدار  بیشترین  با  تقویت كننده  نانوذرات  وجود  است.  بیشتر   0/26
نسبت سطح به حجم، بیشترین اثر را بر بهبود خواص مکانیکی سامانه 
كامپوزیتی دارد ]30[. همچنین نتایج شبیه سازی نشان می دهد، تغییر 
شکل نانوخوشه هاي ذرات سیلیکون كربید نقش بسیار نامحسوسی در 

دمای انتقال شیشه ای سامانه كامپوزیت تولیدشده دارد.

جدول ۷- درصد وزنی نانوذرات سیلیکون كربید در سه شکل كروی، استوانه ای و صفحه ای، سایر اجزای سامانه رزین و سخت كننده.
Table. 7. The weight percentage of silicon carbide nanoparticles in three shape of spherical, cylindrical and planar, other resin 

system components and hardener.

Number of 

sample

Silicon carbide

(wt%)

Cycloaliphatic 

diamine (wt%)

IPDA

(wt%)

Buthanediol diglycidyl 

ether (wt%)

Novalac

(wt%)
3 7.2 15.32 20.04 17.32 40.12
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نتیجه‌گیری

در این پژوهش، با استفاده از روش دینامیک  مولکولی خواص مکانیکی 
)مدول هاي یانگ، حجمی، برشی و ضریب پواسون( و گرمایي )دمای 
انتقال شیشه ای( سامانه رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور بررسی و با 
شبیه سازی های  تمام  مقایسه شد.  نظري  و  تجربی  داده های  و  نتایج 
نتایج  شد.  انجام   COMPASS II نیروی  میدان  اساس  بر  انجام شده 
شبیه سازی هم خوانی خوب خواص محاسبه شده با داده های تجربی را 
نشان می دهند. افزون بر این، براي بهبود خواص مکانیکی و گرمایي 
سامانه رزین اپوكسی از تقویت كننده سیلیکون كربید كروی در مقادیر 
 وزنی مختلف استفاده شد. نتایج شبیه سازی ها نشان داد، درصدهای 
وزنی كمتر ذرات تقویت كننده اثر بیشتری بر بهبود خواص مکانیکی و 

و  مکانیکی  بر خواص  نانوذرات  اثر شعاع  دارند. همچنین،  گرمایي 
گرمایي سامانه مدنظر بررسی شد. نتایج شبیه سازی دلالت بر این دارد 
كه با افزایش شعاع نانوذرات و در نتیجه كاهش سطح مشترک مؤثر 
بین ماتریس و تقویت كننده خواص تا حدودی ضعیف مي شوند. بر 
اساس این نتایج، در نهایت شکل ساختاری نانوذرات به عنوان پارامتر 
كلیدی و اثرگذار بر خواص مکانیکی و گرمایي سامانه رزین اپوكسی 
بررسی شد. نانوذرات سیلیکون كربید به سه شکل ساختاری مختلف 
گرفته  درنظر  یکسان  وزنی  مقادیر  با  و صفحه ای  استوانه ای  كروی، 
به  سطح  نسبت  كه  نانوذراتی  داد،  نشان  شبیه سازی ها  نتایج  شدند. 
هستند،  اثرگذارتر  مکانیکی  خواص  بهبود  بر  دارند،  بیشتری  حجم 
درحالی كه شکل ذرات اثر چندانی بر خواص گرمایي و دمای انتقال 

شیشه ای سامانه ندارد.

جدول 8- خواص مکانیکی و گرمایي سامانه هاي رزین اپوكسی آرالدایت-آرادور- SiC با نانوذرات سیلیکون كربید در سه شکل مختلف كروی، 
استوانه ای و صفحه ای.

Table. 8. Mechanical and thermal properties of Araldite/Aradur/SiC epoxy resin systems with three different shape of silicon car-

bide nanoparticles, spherical, cylindrical and planar.

Type of sample
 Density

(g/cm3)

Young’s 

modulus (GPa)

Bulk modulus 

(GPa)

Shear modulus 

(GPa)

Poisson’s 

ratio
Tg (K)

Sphere

Cylinder

Planar

1.13

1.12

1.12

4.54

4.306

3.658

4.38

4.296

2.579

1.719

1.615

1.447

0.32

0.33

0.26

430

427

427
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