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• Using Large-scale Atomic/Molecular 

Massively Parallel Simulator 
(LAMMPS) package, the buckling 
behavior of covalently 
functionalized graphene with nylon 
6,6 in vacuum and aqueous 
environments is simulated.   

• The critical force and strain increase 
and decrease, respectively as the 
weight percentage of functional 
groups increases. 
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In this research, the buckling behavior of covalently functionalized 
graphene with nylon 6,6 in vacuum and aqueous environments is 
investigated employing the molecular dynamics (MD) simulations. The 
critical buckling force and strain of functionalized graphene are computed 
and the effects of weight percentage, different distribution patterns and 
attachment configurations on these values are investigated. Graphene is 
demonstrated to have very small critical strain and force. By covalent 
functionalization, the critical force of functionalized graphene increases 
which is more considerable in the presence of water molecules. Moreover, 
it is found out that critical strain is not as sensitive as critical force to the 
presence of water molecules. Also, by increasing the weight percentage of 
functional groups, the critical force increases. By contrast, the critical 
strain reduces by functionalization and the critical strain of functionalized 
graphene reduces as the weight percentage increases.  The results of this 
study can be used as the benchmark for the graphene-based 
nanocomposites. 
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عامل گرافن  کمانشی  رفتار  مقاله،  این  شده  در  نایلون    کووالانسیدار  در   6و    6با 
سازي دینامیک مولکولی مورد تحلیل و بررسی و آبی با استفاده از شبیه خلأهاي محیط

دار، اثرات درصد  است. با محاسبه نیروي کمانش بحرانی و کرنش گرافن عامل قرارگرفته
هاي اتصال بر روي این مقادیر مطالعه شده است.  وزنی، الگوهاي مختلف توزیع و شکل 

باشد. با  شود که گرافن داراي کرنش و نیروي بحرانی بسیار کوچکی میداده می   نشان
عاملکووالانسیدار کردن  عامل بحرانی گرافن  نیروي  افزایش می،  یابد که در دار شده 

مولکول چشمگیرحضور  آب،  شبیههاي  نتایج  است.  میتر  نشان  کرنش  سازي  که  دهد 
باشد. همچنین، با  هاي آب حساس نمینیروي بحرانی به حضور مولکول  اندازهبه بحرانی  

افزایش می  نیرويهاي عاملی،  افزایش درصد وزنی گروه یابد. در مقابل، کرنش  بحرانی 
دار شده با  یابد و کرنش بحرانی گرافن عاملدار کردن گرافن کاهش میبحرانی با عامل

می کاهش  وزنی  درصد  حیابد.  افزایش  مینتایج  مطالعه  این  از    عنوان بهتواند  اصل 
 هاي مبتنی بر گرافن استفاده شود. معیاري براي نانوکامپوزیت

 : هاکلیدواژه 
 گرافن 
 دار کردن عامل

 6و    6  نایلون
 کمانش 

 سازي دینامیک مولکولی شبیه
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 مقدمه -1

تحقیقات   اساس  گرافن  گرفتهانجامبر  روي   اخیراً ،1بر 
نانوساختار شده این  به جداسازي  که   ]1[اند  محققان موفق 

به  را  دانشمندان  و  پژوهشگران  از  بسیاري  توجه  امر  این 
مکانیکی   و  الکتریکی  شیمیایی،  فیزیکی،  خواص  تعیین 

. گرافن یک نانو ساختار  ]2-16[گرافن معطوف داشته است  
بسیار   2spبا    دشده یبریه  ي دوبعد کاربردهاي  که  است 

 متنوعی در نانوتکنولوژي و بیوتکنولوژي دارد. 
و   ویژه  بر خواص  نشان    فردمنحصربه علاوه    شده دادهگرافن، 

تواند  اثر بودن شیمیایی و نیز شکاف باند صفر میاست که بی
نماید.    ياملاحظهقابل  طوربه محدود  را  گرافن  بالقوه  کاربرد 

دهد که  در این حوزه نشان می   شدهانجاممروري بر مطالعات  
عامل از  استفاده  میبا  کردن  برطرف توادار  را  نواقص  این  ن 

عامل  نانونمود.  ذاتی  خواص  کردن  از  دار  را  میزبان  ساختار 
می  تغییر  هیبریداسیون  تغییر  این  ]18و    17[دهد  طریق   .

گروه اتصال  از  استفاده  با  عاملیامر  اتم  2هاي  اعمال  و  ها، 
محقق میدان مکانیکی  بارهاي  اعمال  نیز  و  خارجی  هاي 

از  ]19-23[شود  می روش.  و  رویکردها  مختلف  بین  هاي 
ترین و  یکی از کاربردي  عنوانبهدار کردن  ، عاملشنهادشدهیپ 

روش این   ازجملهاست.    شده شناختهها  کارآمدترین  مزایاي 
می عاملروش  گرافن  خوب  پراکندگی  به  در  توان  شده  دار 

مشترك حلال سطح  بهبود  مختلف،  معدنی  و  آلی  هاي 
بنانوکامپوزیت مبتنی  در  هاي  پایداري  بهبود  و  گرافن  ر 

عامل گرافن  همچنین،  نمود.  اشاره  فیزیولوژیکی  دار  شرایط 
هاي  شده داراي طیف وسیعی از کاربردهاي بالقوه در سیستم

 . ]24-33[نانوالکترومکانیکی و نانوزیست پزشکی است 
گروه پرکاربردترین  از  خواص یکی  با  پلیمري  عاملی  هاي 

چقرمگی    فردمنحصربه  کوچک،  اصطکاك  ضریب  مانند 
  6 ، چگالی کم و نیز مقاومت در برابر سایش، نایلونتوجهقابل

ها دارد  اي در نانوکامپوزیتگسترده  هاياست که کاربرد 63و  
قطعی    عنوانبه  . ]36-34[ و  مهم  مکانیکی  رفتار  یک 

کمانشی رفتار  عامل  4نانوساختارها،  با    کووالانسیدار  گرافن 

 
Graphene 1 
Functional groups 2 

Nylon6,6 3 
4 Buckling behavior  

سازي دینامیک مولکولی در  با استفاده از شبیه  6و    6نایلون  
مقاله   می  یموردبررساین  الگوهاي قرار  منظور،  بدین  گیرد. 

بر روي سطح گرافن به    6و    6توزیع مختلفی از اتصال نایلون  
منظمنام تصادفی  5هاي  نظر    6و  است.    شدهگرفتهدر 

در اکثر موارد در  دار  هاي عاملساختار  کهییازآنجاهمچنین،  
میمحیط استخراج  آبی  شبیههاي  دو  شوند،  هر  در  سازي 

است. نتایج حاصل از این مطالعه    شدهانجامو آبی    خلأمحیط  
نانوکامپوزیت  عنوانبهتواند  می براي  بر  معیاري  مبتنی  هاي 

 گرافن استفاده شود. 

 سازي شبیه  -2

هاي دینامیک مولکولی با استفاده از  سازيدر این مقاله، شبیه
  نیترمهماز    . ]37[است    گرفتهانجام  7لمپس   افزارنرم

تحلیلچالش در  موجود  طریق  هاي  به  مکانیکی  هاي 
تهیه اتمی،  ساختار  نوع  به  توجه  با  مولکولی    يدینامیک 

تابع   یا  نیرویی  میدان  اساس  بر  ساختار  آن  مناسب  ورودي 
است.   آن  یا    کهییازآنجاپتانسیل  پتانسیل  توابع  از  برخی 

برخی رفتارهاي مکانیکی    يهاي نیرویی جهت مطالعهمیدان
سیستم  فیزیکی  توصیف  جهت  تنها  و  نیستند  مناسب 

آناندشدهارائه  مناسب  انتخاب  ضرایب  ،  دقیق  تعیین  و  ها 
هاي موجود در سیستم  تمام اندرکنش بوطه جهت محاسبهمر

می را  تحلیل  نیترمهمتوان  اتمی  روي  پیش  هاي  چالش 
 مکانیکی دانست.

که در    6و    6دار شده با نایلون  سازي گرافن عامل براي شبیه
و    ]39و   38[  8ور است، از تابع میدان نیرویی امبرآب غوطه

انتگرال از  براي  مجموعه گیري  در  نیوتنی  حرکت  معادلات 
 منظور بهاست.    شدهاستفاده  9آماري کانونی، از الگوریتم ورلت

سیستم   دماي  حفظ  و  از  شدهي سازه یشبدستیابی   ،
فمتو ثانیه    5/0با گام زمانی    10هوور  -ترموستات انتگرالی نوز

نوسانات دما و  استفاده می به کاهش  امر منجر  این  شود که 
 .  ]40-42[شود پایداري سیستم میافزایش 

 
5 Mapped   
6 Random 
7 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 
Simulator (LAMMPS) 
8 AMBER force field 
9 Verlet algorithm 
10 Nose-Hoover thermostat 
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اولیه کردن  کمینه  از  به  پس  رسیدن  و  سیستم  انرژي  ي 
سیستم   کل بهکلوین)،    300ساختار تعادلی در دماي محیط (

شود که با  پیکو ثانیه فرصت داده می  300حداکثر    زمانمدت
ساختار   و  دمایی  تعادل  به  انتخابی  ترموستات  از  استفاده 

سپ برسد.  خود  جابجاییتعادلی  محوري س،  فشاري  هاي 
مرحله  005/0  اندازهبه هر  در  گرافن  مرزهاي  بر  آنگستروم 

می اعمال  هر  زمانی  پایان  در  سیستم  این،  بر  علاوه  شود. 
رسد. بر  پیکو ثانیه به آرامش می  5مرحله بارگذاري به مدت  

کرنش و  نیروها  پتانسیل،  انرژي  اساس،  مربوطه این  هاي 
تا زمانی که پدیده کمانش رخ    ]18و    17[شوند  محاسبه می

نمونه همچنین،  از شکلدهد.  سازههایی  براي  مود  هاي  هاي 
 است.  شدهارائهتحت کمانش 

 سازي شبیه هايمدل -3

شکل   نایلون  1در  مولکولی  ساختار  عامل  6و    6،  در  دار  که 
گرافن   است.    شده دادهنشان    قرارگرفته  مورداستفادهکردن 

گرافن مدلابعاد  در  50AÅسازي  ها  × 70AÅ مدل    بر  است.  ها 
 . اندشدههیتهبندي اصلی اساس دو دسته

 
 . 6و  6نمایش شماتیک نایلون  :)1(شکل  

دار کردن گرافن در یک طرف  بندي اول مربوط به عاملدسته
باشد که براي الگوهاي مختلف توزیع (منظم  از سطح آن می 

در   تصادفی)  شکل    خلأ هاي  محیطو  در  آبی  نشان    2و 
دار کردن  بندي دوم نیز مربوط به عاملدسته  است.   شدهداده

باشد که براي الگوهاي  گرافن در هر دو طرف از سطح آن می 
توزیع در محیط بر   شدهارائه   3در شکل    خلأ مختلف  است. 

در   %28تا    %5/3این اساس، محدوده درصد وزنی متغیر و از  
    است. لازم به ذکر است که چگالی سیال آبی  شدهگرفته نظر  
gr

 cm3  4/0  باشد و بارهاي فشاري نیز در امتداد طول ورق  می
)AÅ 70 (شوند. اعمال می 

 
 (الف)

 
 (ب)

 
 (ج)

 
 (د)

دار کردن یک طرفه با الگوي توزیع: الف)  عامل ):2شکل (
؛ ج) منظم  خلأ؛ ب) تصادفی در محیط خلأمنظم در محیط 

 محیط آبی؛ د) تصادفی در محیط آبی.  در
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 الف)

 
 ب)

الف)   :دار کردن دو طرفه با الگوي توزیععامل ):3شکل (
 . خلأب) تصادفی در محیط  خلأ؛ منظم در محیط 

 سازي شبیه نتایج  -4

از شبیه  منظوربه سازي دینامیک اعتبار سنجی نتایج حاصل 
آن  به  محوري  فشاري  بار  که  خالص  گرافن  یک  مولکولی، 

می نظر  اعمال  در  نتایج    شدهگرفتهشود،  طبق  بر  است. 
کوچک  آمدهدستبه بسیار  کرنش  در  گرافن   7/0%  اندازهبه، 

می کمانش  در  دچار  نیز  متناظر  بحرانی  نیروي    حدود شود. 
nN  8/1  با    شده محاسبه خوبی  بسیار  تطابق  که  است 
. مقادیر کوچک ]43[قبلی دارد    هاي موجود در کارهايداده

  توان با اثر اعوجاج که در گرافن کرنش و نیروي بحرانی را می
می نمودمشاهده  توجیه  لبه؛  شود،  گرافن  بنابراین،  هاي 

دهند و  میهاي کوچک از دست  یداري خود را در کرنشناپا
   دهد.سپس پدیده کمانش رخ می

به    6و    6درصد وزنی نایلون    برحسبتغییرات نیروي بحرانی  
است.    شدهدادهنشان    4ازاي الگوهاي مختلف توزیع در شکل  

دار کردن سبب توان نتیجه گرفت که عاملبر طبق نتایج می 
می گرافن  کمانش  نیروي  درصد  افزایش  افزایش  با  و  شود 

نیروي کمانش بحرانی تقریباً در یک  وزنی گروه  عاملی،  هاي 
می افزایش  خطی  می  یابد. روند  مشاهده  که  همچنین،  شود 

دو طرفه   دار کردنطرفه نسبت به عاملدار کردن یک  عامل
دارد.    يترملاحظهقابل  أثیرت کمانش  نیروي  افزایش  در 

الگوي    ذکرانیشا نوع  پایین،  وزنی  درصدهاي  در  که  است 
توزیع و پیکربندي آن، تفاوت محسوسی را در مقدار نیروي 

،  مثالعنوان بهکند.  دار ایجاد نمی کمانش بحرانی گرافن عامل
می به  مشاهده  وزنی  درصد  افزایش  با  که  براي   % 28شود 
یک طرفه، نیروي کمانش بحرانی براي   دار کردنحالت عامل

میزان   به  ترتیب  به  تصادفی  و  منظم  توزیع  و   2/2الگوهاي 
می  8/1 افزایش  عامل  کهیدرصورتیابد.  برابر  حالت  دار  براي 

الگوهاي توزیع   کردن دو طرفه، نیروي کمانش بحرانی براي 
میزان   به  ترتیب  به  تصادفی  و  برابر    2/1و    17/1منظم 

 د. یابافزایش می

 
و    6تغییرات نیروي بحرانی با درصد وزنی نایلون ):  4شکل (

 خلأ. در محیط  6
شبیه نشان میسازيانجام  آبی  محیط  در  نیروي  ها  که  دهد 

عامل گرافن  بحرانی  به  کمانش  نسبت  آبی  محیط  در  دار 
).  5یابد (شکل  افزایش می  ياملاحظهقابل  طوربه  خلأمحیط  

نیروي   تغییر  عاملهمچنین،  گرافن  بحرانی  با  کمانش  دار 
در   گرافن  با  مقایسه  در  وزنی  می  خلأدرصد  یابد.  افزایش 

به  ، مشاهده میمثالعنوان به افزایش درصد وزنی  با  شود که 
عامل  %28 حالت  کمانش  براي  نیروي  طرفه،  یک  کردن  دار 

در   ترتیب  به  تصادفی  و  منظم  توزیع  الگوهاي  براي  بحرانی 
میبر  9/3  و  5/4حدود   افزایش  براي    کهیدرصورتیابد.  ابر 

عامل در  حالت  بحرانی  کمانش  نیروي  طرفه،  دو  کردن  دار 
و  منظم  توزیع  الگوهاي  براي  خالص،  گرافن  با  مقایسه 

 یابد. برابر افزایش می 8/1و   3/2تصادفی به ترتیب به میزان 
شکل   در  که  بحرانی  کرنش  نمودار  به  توجه  نشان    6با 

می  شده داده مشاهده  گرافن  است،  بحرانی  کرنش  که  شود 
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بعامل نسبت  خالص  دار  گرافن  باشد.  می  ترکوچکه 
گروه  وزنی  درصد  افزایش  با  کرنش  همچنین،  عاملی،  هاي 

یابد. نتایج حاصل  بحرانی گرافن با تغییرات زیادي کاهش می
شبیه بحرانی  از  کرنش  که  است  مطلب  این  گویاي  سازي 

و   تصادفی)  و  (منظم  توزیع  الگوي  نوع  به  زیادي  حساسیت 
(یک   پیکربندي  نوع  طبق  نیز  بر  ندارد.  طرفه)  دو  و  طرفه 

شبیه از  حاصل  عاملنتایج  حالت  براي  یک  سازي  کردن  دار 
الگوهاي  براي  بحرانی  کمانش  در  کاهش  بیشترین  طرفه، 

حدود   در  ترتیب  به  تصادفی  و  منظم    % 43و    %51توزیع 
عامل براي حالت  است که  این در حالی  دو  است.  دار کردن 

الگوها  براي  بحرانی  کرنش  تصادفی  طرفه،  و  منظم  توزیع  ي 
بر اساس کرنش    یابد. کاهش می  %48و    %36  اندازهبهتقریباً  

عامل  شدهمحاسبهبحرانی   گرافن  محیطبراي  در  آبی،    دار 
است که تغییر کرنش بحرانی با درصد وزنی در    شدهمشخص 

  خلأدار در  هاي آب در مقایسه با گرافن عاملحضور مولکول
می (شکل  کمتر  می  ).7شود  نمود  همچنین،  مشاهده  توان 

دار که در  هاي آبی، کرنش بحرانی گرافن عاملکه در محیط
گروه هستند  آن  متصل  گرافن  طرف  یک  در  عاملی  هاي 

گروه که  حالتی  به  گرافن  نسبت  طرف  دو  در  عاملی  هاي 
است.   بیشتر  هستند،  حالت  مثالعنوان بهمتصل  براي   ،

ش در کرنش بحرانی  دار کردن یک طرفه، بیشترین کاهعامل
حدود   در  ترتیب  به  تصادفی  و  منظم  توزیع  الگوهاي  براي 

عامل  کهی درصورتاست.    %41و    %22 حالت  کردن براي  دار 
و   منظم  توزیع  الگوهاي  براي  بحرانی  کرنش  طرفه،  دو 

تقریباً   می  %56و    %48  اندازهبهتصادفی  یابد.  کاهش 
نمونه  9و    8هاي  شکل بیانگر  در  نیز  کمانش  حالت  از  هاي 
 باشد. هاي مختلف مطالعه شده در این مقاله میمدل

 

 
و    6تغییرات نیروي بحرانی با درصد وزنی نایلون  :)5(شکل  

 . در محیط آبی  6

 
و    6تغییرات کرنش بحرانی با درصد وزنی نایلون  :)6(شکل  

 . خلأدر محیط  6

 
و    6تغییرات کرنش بحرانی با درصد وزنی نایلون :  )7(شکل  
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 گیري نتیجه -5

شبیه از  استفاده  با  مقاله،  این  مولکولی،  در  دینامیک  سازي 
عامل گرافن  کمانش  نایلون  رفتار  با  شده    6  و  6دار 

(قرار گرفت. دو محیط شبیه  یموردبررس   خلأ سازي متفاوت 
نیرو آبی) در نظر گرفته شد و  ي بحرانی و کرنش بحرانی  و 

عاملی   گروه  وزنی  درصد  تأثیر  همچنین،  گردید.  محاسبه 
نوع پیکر توزیع (منظم و تصادفی) و  الگوهاي  با  بندي  همراه 

مقادیر  (عامل  روي  بر  طرفه)  دو  و  طرفه  یک  کردن  دار 
سازي نشان داد  قرار گرفت. نتایج شبیه یموردبررس  الذکرفوق 

عامل کاهش  که  و  بحرانی  نیروي  افزایش  باعث  کردن  دار 
می بحرانی  با  کرنش  که  گردید  مشاهده  این،  بر  علاوه  شود. 

گروه وزنی  درصد  بحرانی  افزایش  کرنش  و  نیرو  عاملی،  هاي 
ت میبه  کاهش  و  افزایش  شبیهرتیب  نتایج  سازي یابند. 

محیط در  که  داد  نشان  حضور همچنین  آبی،  هاي 
بحرانی  مولکول  نیروي  بیشتر  افزایش  به  منجر  آب  هاي 

نیروي بحرانی در    اندازهبهکرنش بحرانی    کهیدرحالشود،  می
 هاي آبی حساس نیست. محیط

که تغییر در هیبریداسیون   دادنشان    نیز  بررسی کیفی نتایج
از   ورق  در  کربنی  پیوند  اعمال    نیزو    3spبه    2spنوع 



 
 

 

 آجري و صادقی  7

                                       
 

 

4شماره  /91دوره  /2140مکانیک هوافضا/ سال   

 

نیروهاي واندروالسی بین ورق و گروه عاملی، دو پارامتر مهم  
بحرانی   نیروي  تغییر  و   استدر  اندازه  نوع،  به  توجه  با  که 
ورق  ساختار  تغییر  بر می  هرکدام  ،مقدار  بیشتري  اثر  توانند 

همچنین،  باشند.  داشته  آن  مقادیر  و  ساختار  رفتار  روي 
هاي سیال با اعمال نیروهاي واندروالسی یا پیوندهاي  مولکول

ها) مانند فشار خارجی  هیدروژنی احتمالی (بر اساس نوع اتم
رو می  سازه  يبر  لذا؛  عمل  و   رون یازاکنند.  استحکام  بر 

 پایداري مکانیکی سازه اثرگذار خواهند بود. 
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 (ب) (الف)

  
 (د) (ج)

دار کردن تصادفی یک  ب) عامل خلأدار کردن منظم یک طرفه در محیط هایی از اشکال مود کمانش الف) عاملمونهن :)8(شکل  
 .خلأدار کردن تصادفی دو طرفه در محیط د) عامل خلأدار کردن منظم دو طرفه در محیط ج) عامل خلأطرفه در محیط 
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 (ب) (الف)

  
 (د) (ج)

کردن تصادفی یک  دار ) عاملب ؛دار کردن منظم یک طرفه در محیط آبی ) عاملالف : هایی از اشکال مود کمانشنمونه :)9(شکل  
 . دار کردن تصادفی دو طرفه در محیط آبی) عاملد ؛دار کردن منظم دو طرفه در محیط آبی) عاملج ؛طرفه در محیط آبی

 


