
 

This is an open-access article distributed under the terms and conditions of the Creative Commons Attribution Non-
Commercial (CC BY-NC) license. 

Publisher: Imam Hossein University                © Authors 
 

 

Journal of Aerospace Mechanics/ 2025/ Vol.20/ No.4/23-42 

PagePages 1-99 

 Journal of Aerospace Mechanics 

 20.1001.1.26455323.1403.20.4.3.1DOR:  

 

Presenting a Continuum Model for Analyzing the Oscillatory Behavior of 

Buckyball Molecule Inside Carbon Nanotorus 

Fatemeh Sadeghi 1*, Meisam Sadeghi 2 

1 Associate Professor, Department of Engineering Sciences, Faculty of Advanced Technologies, University of 
Mohaghegh Ardabili, Namin, Iran  

2 Assistant Professor, Department of Industrial Engineering, Faculty of Engineering, Roudehen Branch, Islamic 

Azad University, Roudehen, Iran  

H I G H L I G H T S  G R A P H I C A L     A B S T R A C T 

•  Gravitational force is negligible 

compared to van der Waals and 

centrifugal forces.    

• The equilibrium position of buckyball 

depends on the tube radius of 

nanotorus. 

• The frequency resulting from the 

rotation of buckyball molecule inside 

nanotorus is in the gigahertz range. 
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In this article, the oscillatory behavior of buckyball-carbon nanotorus 
nano-oscillator is investigated. The buckyball molecule is under the 
influence of three forces; namely van der Waals, centrifugal and gravity 
while rotating inside the nanotorus. To obtain the non-bonded 
interactions, the continuum approximation along with the Lennard-Jones 
potential function is used. Using this approach, semi-analytical expressions 
are presented to determine the potential energy and van der Waals force 
between buckyball and nanotorus. By deriving the equations of rotational 
motion of the buckyball inside the nanotorus based on the Newton’s 
second law, a novel formula is introduced to attain the frequency of the 
nano-oscillator depending on the initial conditions and geometrical 
parameters of system. Numerical results show that gravitational potential 
energy is negligible compared to the van der Waals and centrifugal 
potential energies. Moreover, if the ring radius of nanotorus tends to 
infinity, the equilibrium position of buckyball inside nanotorus is 
completely consistent with that of buckyball inside infinite nanotube. The 
effect of tube and ring radii of nanotorus on the equilibrium position of 
buckyball inside nanotorus and also the frequency of the oscillations of the 
system is examined. The results presented in this article indicate that 
buckyball-carbon nanotorus nano-oscillator produces frequencies up to 
1500 gigahertz. Furthermore, the frequency of this nano-oscillator is 
several times higher than that of buckyball-carbon nanotube nano-
oscillator.  
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  قرارگرفته   موردمطالعهکربنی    نانوتورس-بالی باکدر این مقاله، رفتار نوسانی نانونوسانگر  

حین چرخش داخل نانوتورس تحت تأثیر سه نیروی واندروالس،    بالیباکمولکول    .است

غیرپیوندی، از رهیافت    یهابرهمکنشتعیین    منظوربهقرار دارد.    گرانشیگریز از مرکز و  

این روش،    بر اساسشده است.  جونز استفاده -همراه تابع پتانسیل لناردتقریب پیوسته به

انرژ  ی لیتحلمهینروابطی   تعیین  بین    یلپتانس یبرای  واندروالس  نیروی  و    بالیباکو 

داخل نانوتورس    بالی باکشده است. با استخراج معادلات حرکت چرخشی  نانوتورس ارائه 

  برحسب فرکانس نانونوسانگر  محاسبهبرای   جدید یارابطه با استفاده از قانون دوم نیوتن، 

 دهندی مشده است. نتایج عددی نشان هندسی سیستم معرفی پارامترهایشرایط اولیه و 

واندروالس و گریز از مرکز    پتانسیل  یهای انرژدر مقایسه با    پتانسیل گرانشیکه انرژی  

است.قابل شعاع    اغماض  اگر  به   حلقههمچنین،  کند،  تی نهایبسمت  نانوتورس    میل 

تعادل تعادل    بالی باک  مولکول  موقعیت  موقعیت  با  نانوتورس    نانولوله داخل    آنداخل 

داشت خواهد  مطابقت  کاملاً  و  شعاع  تأثیر  . طویل  روی   نانوتورس  حلقه  شعاع  لوله    بر 

تعادل   سیستم  بالی باکموقعیت  نوسانات  فرکانس  نیز  و  نانوتورس  شده  بررسی  داخل 

ارائه    نانوتورس -بالی باکنگر  نانونوسا  حاکی از آن است که  مقالهشده در این  است. نتایج 

تولید    1500تا    ییهافرکانس  این  کندی مگیگاهرتز  فرکانس  همچنین،    نانونوسانگر . 

 است.   کربنی  نانولوله-بالیباکچندین برابر فرکانس نانونوسانگر  
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 مقدمه  -1

سال   در  ایجیما  کشف  داد    1991با  نشان    یهانانولولهکه 

به    توانندیم   1کربنی نیاز  شوند،    2ار یکنشبدون  ترکیب 

مسیری هموار برای ارائه پیشنهادهای متعدد در زمینه ایجاد  

دستگاه ساخت  شد و  فراهم  نانو  مقیاس  در  .  ]1[  ها 

شکل هستند که    یااستوانه ساختارهایی    ی کربنهای  نانولوله

گرافن   لولهاز   صفحات  این    که  شوند یمایجاد    ]2[  3شدن 

  باشند   5چندجدارهیا    4جدارهتک صورت  به  توانندیمساختارها  

 فردمنحصربهکربنی دارای خواص جذاب و    یهانانولوله   . ]3[

الکترونیکی   و  جمله    هستند مکانیکی  آن  از  به   توانیمکه 

بالا،   توانایی  یریپذانعطافمقاومت  و  کم  چگالی    ها آن، 

یا  به رسانا  کرد    رسانامهینعنوان    ی هانانولوله   . ]4[اشاره 

در    یاگستردهکاربردهای    چندجدارهو    جدارهتککربنی  

.  ]5[  اند داکردهیپ نانوالکترومکانیکی    یهادستگاه  نهیزم

عنوان نانونوسانگرهای  کربنی به  یهانانولولهبالقوه از    استفاده

بالا    . باشدیم   ها آن   برجسته  یهایژگ یونشانگر    6فرکانس 

گیگاهرتز    محدوده میکرونوسانگرها قادر به ایجاد فرکانس در  

تولید    کهیدرحال،  نیستند را  فرکانسی  چنین  نانونوسانگرها 

به  کنندیم لذا  شناخته نانوعنوان  و  گیگاهرتزی  نوسانگرهای 

کاربردهای    . شوندیم جمله  به    توانیمنوسانگرها  نانواز 

نوری   و    یهاستم یسبرای    عیسرفوق فیلترهای  نوری  فیبر 

به    هانانوآنتن حساس  با    یهاگنالیسکه  الکترومغناطیسی 

نمود   اشاره  هستند،  بالا  همچنین،   .]6-8[فرکانس 

بالا   فرکانس  در    براینانونوسانگرهای    ی هادستگاهاستفاده 

آشکارساز فوق حساس، پردازش سیگنال فرکانس رادیویی و  

برای کاوش  به کوانتومی    ی هادهیپد عنوان یک سیستم مدل 

 . ]9-11[ اند شنهادشدهیپ ماکروسکوپی   یهاستمیسدر 

بیشتر    ی توجهقابلتحقیقات   درک    ی هایژگ یوبرای 

انجام  ی هانانولوله   فردمنحصربه  است  کربنی  .  ]12-14[شده 

همکاران   و  و    ]15[یو  مقاومت  روی  بر  آزمایش  انجام  با 

بار    یهانانولولهشکست    سممکانی تحت  چندجداره  کربنی 

 
1 Carbon nanotubes 

Catalyst  2   
3 Graphene sheets  
4 Single-walled 
5 Multi-walled 
6 High-frequency nano-oscillators 

بین   برشی  مقاومت  که  کردند  مشاهده  کم    هاهیلا کششی 

زتل  است و  بیرون کشیدن  متعاقباً    ]16[. کامینگز   هسته با 

خارجی نشان دادند    یهاهیلاسمت  دادن آن به  لداخلی و ه

دلیلکه   اثر    ی ابازگردانندهنیروی    به  بر    یهابرهمکنشکه 

 به داخلسرعت  داخلی به  هسته،  شودیمایجاد    7واندروالسی

کشیده    نانولوله اصطکاک  شودیم بیرونی  نیروی  نیز   و 

ایجاد    دهیابسیار ناچیز است. پس از این تحقیق،    یاهیلانیب

داخلی    هیلاکربنی که    یهانانولولهنانونوسانگرهای مبتنی بر  

نوسان    هیلادرون   داده شد  کند یمخارجی  پیشنهاد   ،]17[  .

  یهایسازهیشبشده بر اساس  از مطالعات انجام  تعداد زیادی 

مولکولی نانونوسانگرهای    8دینامیک  نشان دادند که فرکانس 

 18[کربنی در مقیاس گیگاهرتز است    یهانانولوله مبتنی بر  

  یی هافرکانس  ]20[لگوس و همکاران    بر این اساس،   .]19  و

نوسانگرهای    38تا   برای  را  کربنی    یهانانولولهگیگاهرتز 

نشان دادند که    ]17[گزارش کردند. همچنین، ژنگ و ژیانگ  

داخلی منجر به افزایش فرکانس نوسانگر    هستهکاهش طول  

  60C. این نتیجه محققان را بر آن داشت که از فلورن  شودیم

استفاده    9بال یباک یا   نانونوسانگرها  فرکانس  افزایش  برای 

 .]21-23[کنند 

مهم با  حاصله  نتایج   10پادیپ  یهامولکول کشف    همراه 

  ]24[کربنی(    یهانانولولهداخل    شدهکپسول  یهابالیباک )

نوسانگرهای   تا  شد  پیشنهاد    نانولوله-بالیباکمنجر  کربنی 

کربنی    نانولولهداخل    60Cشوند که در این نوسانگرها، فلورن  

. مطالعات دینامیک مولکولی نشان دادند  ]25[ کند یمنوسان 

نوسانگرها   از  نوع  این    74تا    ییها فرکانس  توانندیمکه 

کنند    گیگاهرتز نیز    ]21[تولید  تقریباً    هاآن نوسان    دامنهو 

است   مطا]26[ثابت  این  که .  کردند  بیان  همچنین  لعات 

مارپیچگی  به  هم  و  قطر  به  هم  نوسانگر  نانولوله   11فرکانس 

جیریفالکو  استحساس   و  هداک  که   ]27[.  دادند  نشان 

کمینه   زمانی  سیستم  پتانسیل  اختلاف   شودیمانرژی  که 

با    فاصله برابر  تقریباً  فلورن  مولکول  و  نانولوله    فاصلهبین 

گزارش دادند که    هاآنباشد. همچنین،    12گرافیت   یاهیلانیب

 
7 Van der Waals interactions 
8 Molecular-dynamics simulations 
9 Buckyball 
10 Peapods 
11 Helicity 
12 Graphite  
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شود،    رپ   بالیباکحداقل شعاع نانولوله برای اینکه با مولکول  

همکاران    6.27 و  انصاری  است.  گزارش    ]28[آنگستروم 

 نانولوله و    بال یباک  ی هامولکول بودن    لب صکه با فرض    کردند 

نتایج   مولکولی    یسازهیشبکربنی،  سازی  مدل  ودینامیک 

.  دارند  با یکدیگر  مطابقت بسیار خوبی  1تقریب پیوسته   روش

که رفتار مکانیکی    انددادهمشاهدات تجربی نشان  همچنین،  

نانو   مقیاس  در  ابعادی،    هایهمشخص  أثیرت  واسطهبهمواد 

اندازه به  کلاسیک   یهای تئور  کهییازآنجا.  باشدیم  وابسته 

گرفتن اثرات وابسته به   نظر  درمکانیک محیط پیوسته امکان  

منظور به  کیرکلاسیغ   یهای تئور اندازه را ندارند، استفاده از

رفتارهای  گسترده   موردتوجه  ها نانوسازهمکانیکی    تحلیل 

. در این خصوص، انصاری ]31-29[  است  قرارگرفته محققان  

همکاران   رفتار ]32[و  بر    ی هانانولوله ارتعاشی    ،  را  کربنی 

و نشان   قرار دادند  یموردبررساساس تئوری گرادیان کرنش  

نتایج   با  تئوری  این  از  حاصل  نتایج  که   ی سازهیشبدادند 

 دینامیک مولکولی مطابقت دارد. 

انجام قبلی  فلورن  مطالعات  نوسانگر  روی  بر    -60Cشده 

مکش    خاطرنشانکربنی    یهانانولوله که    بال یباک کردند 

و   خاص  شرایطی  دلیلتحت  قوی   جاذبهنیروی    به 

اتفاق   جذب    هانانولوله  همهو    افتدیم واندروالسی  به  قادر 

فلورن     ترقیدقبررسی    برای.  ]26  و  24[  باشند ی نممولکول 

همکاران   و  کاکس  پدیده،  روش   ]33[این  از  استفاده  با 

انرژی مکش  مانند  مهمی  مفاهیم  پیوسته،  انرژی   2تقریب  و 

پذیرش  3پذیرش شرط  سپس  و  نمودند  معرفی  مولکول   4را 

این شرط    یهانانولوله فلورن داخل   را بررسی کردند.  کربنی 

آیا    دهدیمنشان   نیروهای    هستهکه  کمک  بدون  داخلی 

جذب    تواندیمنیروهای واندروالسی    واسطهبهی و تنها  خارج

 خارجی شود یا خیر. هسته

به   5کربنی حلقوی  یهانانولولهکشف   را  از محققان  بسیاری 

خواص   و  ساختار  نانوساختارها    فردمنحصربه بررسی  این 

حلقوی که امروزه با    یهامولکول. این  ]34-36[  ترغیب نمود

کردن    خم با    توانندیم،  شوندیمشناخته    6نانوتورسنام  

 
1 Continuum approximation 
2 Suction energy 
3 Acceptance energy 
4 Acceptance condition 
5 Toroidal carbon nanotubes 
6 Nanotorus 

اتصال    یهانانولوله با  یا  به ساختارهای حلقوی شکل  کربنی 

از   بخش  این    یهانانولولهچندین  که  شوند  تشکیل  کربنی 

از لحاظ فیزیکی کاملاً    ها حلقه  از لحاظ شیمیایی و هم  هم 

تا    10تقریباً    هانانوتورس این   لولهقطر    .]37[پایدار هستند  

  5000تا    3000در حدود    ها آن  حلقهآنگستروم و قطر    12

کربنی    یهانانوتورس .  ]38[آنگستروم تخمین زده شده است  

پزشکی  برای کاربردهای مختلف بیولوژیکی و زیست توانندیم

با به هم    ]41[. مارتل و همکاران  ]40  و   39[استفاده شوند  

سر   دو  یکدیگر،    جدارهتک  یهانانولولهپیوستن  به 

دقیقاً    هاآن   حلقهکه محیط    کردندپیشنهاد  را    هاییس نانوتور

طول   با  مطالعات  استنانولوله    هیاولبرابر  همچنین،    ها آن. 

این   انتهای  دو  که  داد  کمکتنها    هاحلقهنشان  نیروی   به 

پایدار   که ]42[  شوندیمواندروالس  دریافتند  محققان   .

تشکیل   از    یهانانولولهاحتمال    ی هانانولوله حلقوی 

چندجداره در    یهانانولولهچندجداره بسیار کمتر است؛ زیرا  

و سفتی    تربزرگدارای قطر    جداره تک  یهانانولولهمقایسه با  

نتایج تحقیقات مارتل و    همچنین،  خمشی بیشتری هستند.

شعاع    ]42[همکاران   که  داد  برای    حلقهنشان  لازم  بحرانی 

  300پایدار از لحاظ ترمودینامیکی برابر با    ی هاحلقه تشکیل  

چنین    باشدیمآنگستروم   یک    یاحلقه که   نانولوله توسط 

قطر    جدارهتک ایجاد    14به  از شودیمآنگستروم  برخی   .

از   استفاده  با  مولکولی  یهایسازه یشبمحققان    ، دینامیک 

و    یهانانولوله پایداری   کردند  بررسی  را  کربنی  حلقوی 

که   در   یترکوچک   حلقه  یقطرها به    توانیمدریافتند 

شده از طریق مطالعات آزمایشگاهی  مقایسه با مقادیر مشاهده

یافت   همکاران  مثالعنوانبه.  ]44  و  43[دست  و  هوهتالا   ،

آنگستروم    220  حلقهنشان دادند که نانوتورسی با قطر    ]43[

آنگستروم داشته باشد تا پایدار    13کمتر از    یالولهباید قطر  

به هان  بماند.  مشابه،  اینکه نش  ]44[طور  برای  داد  ان 

( از نظر انرژی  10و    10( و )8و    8(، )5و    5)  یهانانوتورس 

،  100باید به ترتیب بیشتر از    هاآن   حلقهپایدار بمانند، قطر  

 آنگستروم باشد.  400و  200

محدودی    یهاسالدر   بسیار  مطالعات  خصوصاخیر،   در 

بر   مبتنی  انجام  یهانانوتورسنانونوسانگرهای  شده  کربنی 

با استفاده از    ]45[است. در این خصوص، انصاری و همکاران  

بیرونی   امتداد  در  را  نانوتورس  نوسان  پیوسته،  تقریب  روش 
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ثابت    نانولوله و    ی سازمدلکربنی  طبقکردند  اصل    بر 

مکانیکی،   انرژی  برای    یلیتحلمهین  یارابطه پایستاری 

کردند.    محاسبه تعیین  نوسانگر  که    ها آنفرکانس  دریافتند 

نوسانگر   پارامترهای    نانولوله-نانوتورسفرکانس  به  کربنی 

شرایط   و  در    هیاولهندسی  همچنین،  دارد.  بستگی  سیستم 

نانولوله  پذیرش  شرایط  و  مکش  انرژی  تحقیق،  این 

به  یموردبررس منجر  که  شرایطی  و  گرفت   بیشینه  قرار 

  رهیافت   با استفاده از.  شد، محاسبه  شودیمفرکانس سیستم  

پیوسته، همکاران    تقریب  و  زاده  موقعیت    ]46[حسین 

نانو  نیز  و  1تعادل  داخل    2قطاعیفرکانس   نانوتورسکه 

نشان داد که   ها آن . نتایج تحقیقات کردندرا تعیین  چرخدیم

فرکانس این نوسانگر در مقیاس گیگاهرتز است و مستقل از 

و صادقی  باشدیم   قطاعنانو  هیزاو آجری  اخیراً،  با    ]47[.  نیز 

از   نوسان    یسازه ی شباستفاده  مولکولی    نانولوله دینامیک 

میانکربنی   مدل  از  را  ثابت  این  نانوتورس  در  کردند.  سازی 

محققان   را    امکانمطالعه،  کربنی  نانوساختارهای  از  استفاده 

نانوالکترومکانیکی  به کاربردهای  برای  نانونوسانگرهایی  عنوان 

مانند   انرژی   یهادستگاهآینده  ارتعاش   3برداشت  حسگر  و 

  اندازه ،  یریپذانعطاف،  لبیتبررسی کردند. همچنین، اثرات ص

نی نانولوله بر روی پاسخ زمانی    هیاولز سرعت  نانوساختارها و 

قرار گرفت. نتایج این مطالعه نشان داد    موردبررسینوسانگر  

که با افزایش نسبت قطر نانولوله به قطر نانوتورس، فرکانس  

مدل حالت  دو  هر  در  صنوسانگر    ریپذانعطافو    لبسازی 

صورت یکنواخت ولی توان تولیدی سیستم به  ابد ی یمکاهش  

. همچنین، نشان داده شد که فرکانس نوسانگر  کندینمرفتار  

 است. لبصمراتب بیشتر از فرکانس نوسانگر به ریپذانعطاف

انجام مطالعات  بر  نشان  مروری  نانونوسانگرها  روی  بر  شده 

اندکی    دهدیم بسیار  تحقیقات  خصوص که   در 

بر   مبتنی  روش    ها نانوتورسنانونوسانگرهای  از  استفاده  با 

انجام پیوسته  اساس،  تقریب  این  بر  است.  مقاله  شده  این  در 

پیوسته  قصد داریم  از رهیافت  که جانشین بسیار   با استفاده 

دینامیک مولکولی است،    برزمان  ی های سازهیشبخوبی برای  

سازی کنیم. در  کربنی را مدل  نانوتورس-بال یباک نانونوسانگر  

 
1 Equilibrium position 
2 Nanosector 
3 Energy harvesting  

مولکول  نانواین   حرکت    بالیباک نوسانگر،  نانوتورس  داخل 

این    شودیمدر گام نخست، سؤالی که مطرح  چرخشی دارد.  

را   راهکارهایی  چه  که  این  توانیماست  ایجاد  از   برای   نوع 

آیا ممکن است دو سر  دمتصور ش  هانانونوسانگر  ی انانولوله؟ 

نوسانی است را به هم متصل کرد تا    بالیباککه قبلاً حاوی  

که   شود  ایجاد  آن    بالیباکنانوتورسی  یا  چرخدیمداخل  ؟ 

جایگزین این است که درست قبل از متصل کردن دو    حلراه

مولکول   نانولوله،  باید    بال یباکسر  داخلرا  نانوتورس   به 

نمود   متعاقباً تزریق  کند.    تا  شروع  را  خود  نوسانی  حرکت 

آیا  مثالعنوان به یک    توانیم ،  از  استفاده  با  را  حرکت  این 

ر یا  میدان الکتریکی، یا از طریق یک میدان مغناطیسی متغی

  ی هاچالش  ییهاروش با دوپینگ شیمیایی انجام داد؟ چنین  

ایجاد   را  زیادی  نوسانگر   کنندیمعملی  ساخت  از  قبل  که 

بر  -60Cواقعی   باید  به    هاآننانوتورس  توجه  با  کرد.  غلبه 

نقش    در خصوص  ]16[شده توسط کامینگز و زتل  نتایج ارائه 

کربنی،    یهانانولولهناچیز نیروهای اصطکاکی در نوسانگرهای  

در  اصطکاک  نیروی  میزان  که  دارد  وجود  احتمال  این 

چنین -60C  نوسانگر اگر  و  باشد  ناچیز  بسیار  نیز  نانوتورس 

طور پیوسته و بدون هیچ  به  بال یباکاتفاقی رخ دهد، مولکول  

 . کندیممحدودیتی داخل نانوتورس نوسان 

پیوسته برای تحلیل   مدلی  ارائه،  حاضر  مقالهدر  هدف اصلی  

چرخشی   کربنی    بالیباک حرکت  نانوتورس    نیز  و داخل 

برای  یارابطه   تعیین مربوطه   جدید  نانونوسانگر  فرکانس 

طور  که به  4جونز -تابع پتانسیل لنارد  بدین منظور، ابتدا  .است

بین  گسترده نیروهای  تعیین  مدلبرای  در  سازی اتمی 

،  ردیگیمقرار    مورداستفادهغیرپیوندی    یهابرهمکنش

داده  رهیافت  همراه  به شرح  پیوسته  سپس،  شودیمتقریب   .

مولکول    وارد  نیروهای داخل   بالیباکبر  چرخش  حین 

نیروهای    شوندیممعرفی    کربنی  نانوتورس شامل  که 

مرکز از  گریز  جاذبه  5واندروالس،  همچنین،  باشند یم  6و   .

  بال یباک چرخش مولکول روابط مربوط به تعادل نیرویی برای 

مرکز  .  شوندی مارائه   اینکه  فرض    اندازهبه    بالیباکبا 

مرکز   از  یک    لولهمشخصی  باشد،  داشته  فاصله  نانوتورس 

 
4 Lennard-Jones 
5 Centrifugal force 
6 Gravitational force 
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برای    برحسب  یلیتحلمه ین  رابطه یگانه    محاسبه انتگرال 

مولکول    یهابرهمکنش بین  نانوتورس   بال یباکواندروالس  و 

استخراج  پیوسته  تقریب  رهیافت  اساس  با  بر  است.  شده 

نیرویی،   تعادل  روابط  از  استفاده  و  واندروالس  نیروی  تعیین 

ب  جدید  یارابطه  نانونوسانگر   محاسبهرای  نیز    فرکانس 

ارائه -بالیباک است.نانوتورس  رابطه   شده  این  از  استفاده  با 

را    توانیم سیستم  نوسانات  ازافرکانس  پارامترهای   یبه 

به   نانوتورس  حلقههندسی مختلف مانند شعاع لوله و شعاع  

 آورد. دست

لنارد  -2 پتانسیل  تقریب    جونز-تابع  روش  و 

 پیوسته 

کردن با جمع  ،بین دو نانوساختار  یوندیرپ یغ انرژی پتانسیل  

در دو مولکول محاسبه   هااتمانرژی پتانسیل بین هر جفت از  

 :]33[ شودیم

𝑉1 =∑∑𝑣(𝜌𝑖𝑗)

𝑗𝑖

 (1)  

و   𝑖  ی هااتمانرژی پتانسیل برای  تابع معرف 𝑣(𝜌𝑖𝑗)که در آن  

𝑗   در که  یکدیگر    𝜌𝑖𝑗  فاصلهاست  این اندقرارگرفته از  در   .

لنارد پتانسیل  انرژی  از  به -مقاله،  استفاده جونز  زیر  صورت 

 : ]48[ شودیم

𝑣(𝜌𝑖𝑗) = −𝐴𝜌𝑖𝑗
−6 + 𝐵𝜌𝑖𝑗

−12 (2)  

آن   در  ترتیب 𝐵 و  𝐴که  و    یهاثابتمعرف    به    دافعه جاذبه 

از    فاصلهسیستم هستند.   هر جفت  بین  از   ها اتمتعادل  نیز 

𝜌0  رابطه = (2𝐵 𝐴⁄ )
1

 .  شودیممحاسبه  6

فرض   پیوسته  تقریب  روش  کربن    یهااتمکه    شودیمدر 

مولکول  به دو  سطح  روی  بر  یکنواخت  .  اندشدهعیتوزصورت 

گرفتن چگالی میانگین سطحی برای هر یک از    در نظرلذا با  

در  نانوساختارها،   دوگانه  را  1)  رابطهجمع  یک    توانیم (  با 

 : ]33[ انتگرال دوگانه بر روی سطح دو مولکول جایگزین کرد

𝑉1 = 𝜂𝑏𝜂𝑡∬𝑣(𝜌)𝑑Σ𝑏𝑑Σ𝑡 (3)  

ترتیب𝜂𝑡  و    𝜂𝑏  ،(3)  رابطهدر   چگالی   به    میانگین  معرف 

روی  یهااتمسطحی   بر  هستند   بالیباک  کربن  نانوتورس  و 

 است. 𝑑∑𝑡   و 𝑑∑𝑏بین دو المان سطح   فاصلهبیانگر   𝜌  و

 تعادل نیرویی برای حرکت چرخشی  -3

شکل   مولکول1در  موقعیت  شعاع    بال یباک  ،  با    𝑎به  که 

شده  نشان داده  چرخدیمداخل نانوتورس   𝜔  یاه یزاوسرعت  

طبق  است. مرکز    بالیباکمرکز    فاصلهشکل،    بر    لولهتا 

انحراف  نانوتورس است. داده  نشان  𝜖با    (1)موقعیت    شده 

بههمچنین،   مختصات  و    هندسههمراه  دستگاه  نانوتورس 

 .  اندشدهیمعرف 2در شکل  (𝑐)و شعاع حلقه  (𝑏)شعاع لوله 

 
همراه به نانوتورس-بالیباک نانونوسانگر  هندسه:  (1)شکل  

 . بالیباک به  شدهاعمالنیروهای 

طبق نانوتورس    بالیباک ،  1شکل    بر  داخل  چرخش  حین 

(  2( نیروی واندروالس، )1: )ردیگیمتحت تأثیر سه نیرو قرار  

( و  از مرکز  این 3نیروی گریز  از  نیروی جاذبه که هر یک   )

در   هستند.  متناظر  پتانسیل  انرژی  تابع  یک  دارای  نیروها 

با  مدل نیروهای اصطکاک در مقایسه  تأثیر  از  سازی حرکت، 

نیروها   این،  ]16[  شودیم  نظرصرفسایر  بر  علاوه   صفحه. 

و لذا    شودیم گرفته    در نظرنانوتورس عمود بر جهت گرانش  

 .    باشدیمصفر  2انحراف  هیزاو

لنارد پتانسیل  تابع  از  واندروالس  برهمکنش  جونز  -نیروی 

𝐹1  صورتبه = −∇𝑉1(𝑥, 𝑦, 𝑧)  که    دیآیم  به دست(𝑥, 𝑦, 𝑧) 

 در مختصات دکارتی است. بالیباکبیانگر مختصات مولکول 

 
1 Offset position 
2 Angle of inclination 
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   .نانوتورس هندسه:  (2)شکل  

از    مؤلفه، سه  جهیدرنت واندروالس  محاسبه    رابطهنیروی  زیر 

 :  ]33[ شوندیم

𝐹1𝑥 = −
𝜕𝑉1
𝜕𝑥

,  𝐹1𝑦 = −
𝜕𝑉1
𝜕𝑦

, 𝐹1𝑧 = −
𝜕𝑉1
𝜕𝑧

 (4)  

نانوتورس    بالیباکمولکول    کهیهنگام  ، یک  چرخدیمداخل 

تجربه   نیز  را  مرکز  از  گریز  نیرو    کند یمنیروی  این  که 

. نیروی گریز از  شودیمدوار اعمال    بالیباکسمت بیرون بر  به

𝐹2  رابطهمرکز توسط   = −𝑚𝑅1𝜔
که در    شودیم محاسبه    2

است. همچنین، انرژی پتانسیل متناظر   بالیباکجرم    𝑚آن  

𝑉2  رابطهاز   = −𝑚𝑅1
2𝜔2 ،  علاوه بر این.   شودیمتعیین    ⁄2

حین چرخش    بال یباک شده بر مولکول  نیروی گرانشی اعمال

𝐹3  رابطهداخل نانوتورس از   = −𝑚𝑔  محاسبه است که قابل

𝑔    گرانش از  باشدیم شتاب  نیز  گرانشی  پتانسیل  انرژی   .

𝑉3  رابطه = −𝑚𝑔ℎ    که    شود یممحاسبهℎ   از ارتفاع  بیانگر 

اینکه    باشد یم  مبناسطح فرض  یک    صفحهبا  در  نانوتورس 

 شده است.  افقی واقع صفحه

جمع تیدرنها طریق  از  سیستم  کل  پتانسیل  انرژی  زدن ، 

گرانشی  یهای انرژ و  مرکز  از  گریز  واندروالس،    پتانسیل 

 : شودیمتعیین 

𝑉 = 𝑉1 + 𝑉2 + 𝑉3 (5)  

تعادل    یسازنهیکمبا   موقعیت  سیستم،  کل  پتانسیل  انرژی 

 .  شودیمداخل نانوتورس تعیین  بالیباکمولکول 

  بالیباکدر ادامه، تعادل نیرویی برای حرکت دورانی مولکول  

نانوتورس   دستداخل  کههمان.  د یآیم  به  شکل    طور   1در 

داده فرض  نشان  است،  با    بالیباکمرکز  که    شودیمشده 

از مرکز   𝜖  فاصلهدر    𝜂𝑏و چگالی میانگین سطحی    𝑎شعاع  

  𝑧حول محور    𝜔  یاه یزاونانوتورس قرار دارد و با سرعت    لوله

مختصات  چرخدیم دستگاه  در  ,𝑅1)  یااستوانه .  𝜃1, 𝑧1)  ،

به  نیوتن  دوم  قانون  طبق  حرکت  زیر  معادلات  بیان صورت 

 شوند: می

𝑚(𝑅1̈ − 𝑅1�̇�1
2) = −

𝜕𝑉1
𝜕𝑅1

,   

𝑚(𝑅1𝜃1̈ + 2𝑅1̇𝜃1̇) = −
1

𝑅1

𝜕𝑉1
𝜕𝜃1

, 

𝑚(𝑧1̈ − 𝑔) = −
𝜕𝑉1
𝜕𝑧1

 

(6 )  

𝜃1که در آن   = 𝜔𝑡    بیانگر مشتق نسبت به زمان    ̇و نماد

 داریم:  1طبق شکل  است. همچنین،

𝑅1 = 𝑐 + 𝜖cos𝜙1, 𝑧1 = 𝜖sin𝜙1 (7)  

  هاآنمقادیری ثابت در فضا هستند، مشتقات    𝑧1و    𝑅1چون  

است.   صفر  با  برابر  زمان  به  اینکه  جهیدرنتنسبت  فرض  با   ،

به6)  رابطه،  است  𝜔  یاه یزاوسرعت   ساده (  زیر  صورت 

 شود: می

𝜕𝑉1
𝜕𝑅1

= 𝑚𝑅1𝜔
2,   

𝜕𝑉1
𝜕𝜃1

= 0,   

(8)  
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𝜕𝑉1
𝜕𝑧1

= 𝑚𝑔  

پتانسیل   انرژی  به  مربوط  مولکول   واندروالس روابط  بین 

 شده است.  و نانوتورس در بخش بعدی بیان  بالیباک

بین   یهابرهمکنش   -4   مولکول   واندروالس 

 و نانوتورس   بالیباک

پیوسته،  تقریب  رهیافت  از  استفاده  با  بخش،  این  در 

مولکول    یهابرهمکنش بین  نانوتورس   بال یباکواندروالس  و 

  بال یباک، مختصات مرکز  1طبق شکل    . شوندیم سازی  مدل

مرکز    𝜖  اندازهبهکه   در   ،است  قرارگرفتهنانوتورس    لولهاز 

دکارتی   مختصات  ,𝑥)دستگاه  𝑦, 𝑧)  نوشته به زیر    صورت 

   شود:می

(9) 
𝑥1 = (𝑐 + 𝜖 cos𝜙1)cos𝜃1, 

𝑦1 = (𝑐 + 𝜖 cos𝜙1)sin𝜃1, 

𝑧1 = 𝜖 sin𝜙1 

سطح    ، مشابه  طریقبه   روی  بر  کربن  اتم  یک  موقعیت 

 نانوتورس برابر است با:

(10) 
𝑥2 = (𝑐 + 𝑏 cos𝜙)cos𝜃, 

𝑦2 = (𝑐 + 𝑏 cos𝜙)sin𝜃,  

𝑧2 = 𝑏 sin𝜙 

روی    فاصلهبنابراین،   بر  کربن  اتم  یک  تا  فلورن  مرکز  بین 

 :شودیمصورت زیر محاسبه سطح نانوتورس به

(11) 

𝜌 = √(𝑥2 − 𝑥1)
2 + (𝑦2 − 𝑦1)

2 + (𝑧2 − 𝑧1)
2 

= √

(𝑏 − 𝜖)2 + 4(𝑐 + 𝑏 cos𝜙)(𝑐 + 𝜖 cos𝜙1) 

sin2 (
𝜃 − 𝜃1
2

) + 4𝑏𝜖 sin2 (
𝜙 − 𝜙1
2

)
 

واندروالس بین   پتانسیل  اتم کربن که    بال یباک انرژی  و یک 

نانوتورس   سطح  روی  به   قرارگرفتهبر  بیان است  زیر  صورت 

 :  شودیم

(12) 𝐸 = −𝐴𝐸6 + 𝐵𝐸12 

 که در آن

(13) 
𝐸𝑛 =

2𝜋𝑎𝜂𝑏
𝜌(2 − 𝑛)

(
1

(𝜌 + 𝑎)𝑛−2

−
1

(𝜌 − 𝑎)𝑛−2
) ;    𝑛 = 6, 12 

تا یک نقطه  بال یباک بین مرکز  فاصلهبیانگر  𝜌  ،قبل رابطهدر 

  به دست (  11)  رابطهکه از    باشدیمبر روی سطح نانوتورس  

 .  دیآیم

بسط   از  استفاده  خواهیم 13)  رابطهبرای    یادوجملهبا   )

 داشت:

(14) 

𝐸𝑛 =
−2𝜋𝑎𝜂𝑏
𝜌𝑝

  

× (
∑ (

𝑝
𝑘
) 𝜌𝑘((−𝑎)𝑝−𝑘 − (𝑎)𝑝−𝑘)

𝑝
𝑘=0

(𝜌2 − 𝑎2)𝑝
) 

𝑝  که در آن  = 𝑛 −  است. 2

𝑝  اگر  ،قبل  رابطهدر   − 𝑘    صفر   ،باشد زوج پتانسیل  انرژی 

𝑝اگر    کهیدرحال.  شودیم − 𝑘    داخل    باشد، فرد عبارت  دو 

𝑝  ،. بنابراینشوندیمپرانتز با هم جمع   − 𝑘    برابر   توانیمرا

2𝑗   با +  :گرفت در نظر 1

(15) 

𝐸2𝑚 =
2𝜋𝑎𝜂𝑏

𝜌𝑚(𝜌2 − 𝑎2)2𝑚
 

× (∑ (
2𝑚
2𝑗 + 1

) 𝜌2𝑚−2𝑗−1𝑎2𝑗+1
𝑚−1

𝑗=0

) 

𝑝 که در آن  = 2𝑚  .است  

( بر  12)  رابطهاز    یریگانتگرال انرژی پتانسیل کل سیستم با  

 :شودیمصورت زیر نوشته روی سطح نانوتورس به

(16) 𝑉1 = −𝐴𝐾4 + 𝐵𝐾10 

 که در آن

(17) 

𝐾2𝑚 =
2𝜋𝑎𝑏𝜂𝑏𝜂𝑡

𝑚
∫ ∫

1

𝜌(𝜌2 − 𝑎2)2𝑚

2𝜋

0

2𝜋

0

 

× ∑ (
2𝑚
2𝑗 + 1

)

𝑚−1

𝑗=0

 𝜌2𝑚−2𝑗−1𝑎2𝑗+1  

× (𝑐 + 𝑏 cos𝜙)𝑑𝜃 𝑑𝜙   

بسط   مقادیر    رابطهبا  برای  𝑚قبل  = 𝑚و    2 = خواهیم   5

 داشت:

(18)  𝑉1 = 4𝜋𝑎
2𝑏𝜂𝑏𝜂𝑡 

∫ ∫ (
𝐵(5𝜌4 + 10𝜌2𝑎2 + 𝑎4)(𝜌4 + 10𝜌2𝑎2 + 5𝑎4)

5(𝜌2 − 𝑎2)10

2𝜋

0

2𝜋

0

−
𝐴(𝜌2 + 𝑎2)

(𝜌2 − 𝑎2)4
) × (𝑐 + 𝑏 cos𝜙)𝑑𝜙 𝑑𝜃 

 :  شودیمصورت زیر ساده که به
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(19) 

𝑉1 = 4𝜋𝑎
2𝑏𝜂𝑏𝜂𝑡∫ ∫

𝐵

5
 (

5

(𝜌2 − 𝑎2)6

2𝜋

0

2𝜋

0

+
80𝑎2

(𝜌2 − 𝑎2)7

+
336𝑎4

(𝜌2 − 𝑎2)8

+
512𝑎6

(𝜌2 − 𝑎2)9

+
256𝑎8

(𝜌2 − 𝑎2)10
)

− 𝐴(
1

(𝜌2 − 𝑎2)3

+
2𝑎2

(𝜌2 − 𝑎2)4
)

× (𝑐 + 𝑏 cos𝜙)𝑑𝜃 𝑑𝜙 

متغیر  رابطهاز    یریگانتگرال منظور  به به  نسبت    ،𝜃   قبل 

 به شکل زیر باید محاسبه شوند: ییهاانتگرال 

(20) 𝐼𝑛 = ∫
𝑑𝜃

(𝜌2 − 𝑎2)𝑛

2𝜋

0

;  𝑛 = 3,4,6,7,8,9,10     

𝜃1فرض    با = 𝑥تغییر متغیر و اعمال   0 =
𝜃

2
 و نیز تعریف 

(21) 𝑋 = (𝑏 − 𝜖)2 + 4𝑏𝜖 sin2 (
𝜙 − 𝜙1
2

),   

𝑌 = 4(𝑐 + 𝑏 cos𝜙)(𝑐 + 𝜖 cos𝜙1)       

 : شودیمصورت زیر بازنویسی ( به20) رابطه

(22) 𝐼𝑛 = 4∫
𝑑𝑥

(𝑋 + 𝑌sin2𝑥 − 𝑎2)𝑛

𝜋/2

0

    

𝑢  با اعمال تغییر متغیر،  حال = cot𝑥    قبل خواهیم   رابطهدر

 داشت:

(23) 𝐼𝑛 =
4

𝛼𝑛
∫
(1 + 𝑢2)𝑛−1

(𝛽2 + 𝑢2)𝑛

∞

0

 𝑑𝑢    

𝛼 که در آن = 𝑋 − 𝑎2    و𝛽 = √1 +
𝑌

𝛼
 باشند. می 

تغییر متغیر   اعمال  با  𝑢بار دیگر  = 𝛽tan𝜓    ( 23)  رابطهدر

 نوشت: توانیم

(24) 

𝐼𝑛

=
4

𝛼𝑛
∑(

𝑛 − 1
𝑖
)

1

𝛽2𝑖+1

𝑛−1

𝑖=0

× ∫ (cos𝜓)2𝑖  (sin𝜓)2𝑛−2𝑖−2 𝑑𝜓

𝜋/2

0

  

 صورت زیر بازنویسی کرد: به  توانیمقبل را  رابطه

(25) 𝐼𝑛 =
1

𝛼𝑛
∑

𝐺𝑖
(𝑛)

𝛽2𝑖−1

𝑛

𝑖=1

  

 که در آن

(26) 

𝐺𝑖
(𝑛)

= 4(
𝑛 − 1
𝑖 − 1

)∫ (cos𝜓)2𝑖−2 (sin𝜓)2𝑛−2𝑖  𝑑𝜓

𝜋/2

0

  

𝐺𝑖پارامتر    محاسبه  نحوه
(𝑛)  داده شرح  الف  پیوست  شده  در 

  است.

نهایت به  ، در  واندروالس  پتانسیل  حاصل انرژی  زیر  صورت 

 : شودیم

(27) 𝑉1 = 𝜆∫ Μ(𝜖, 𝜙)(𝑐 + 𝑏 cos𝜙)𝑑𝜙 

2𝜋

0

 

آن   در  𝜆که  = 4𝜋𝑎2𝑏𝜂𝑏𝜂𝑡    تابع ,Μ(𝜖و  𝜙)  زیر  به صورت 

   شود:تعریف می

(28) Μ(𝜖, 𝜙) = ∑𝐶𝑛𝐼𝑛

10

𝑛=3
𝑛≠5

              

 به شرح زیر هستند: 𝐶𝑛ثابت   یپارامترهاهمچنین، 

(29) 

{
  
 

  
 
𝐶3 = −𝐴, 𝐶4 = −2𝑎2𝐴,

𝐶6 = 𝐵, 𝐶7 = 16𝑎2𝐵,

𝐶8 =
336 

5
𝑎4𝐵, 𝐶9 =

512 

5
𝑎6𝐵,

𝐶10 =
256 

5
𝑎8𝐵

 

نیروی واندروالس    انرژی پتانسیل واندروالس،  محاسبهپس از  

 :شودیمصورت زیر محاسبه به

(30) 𝐹1(𝜖) =
𝜕𝑉1
𝜕𝜖

= 𝜆∫
𝜕Μ(𝜖, 𝜙)

𝜕𝜖

2𝜋

0

× (𝑐 + 𝑏 cos 𝜙)𝑑𝜙   

 که در آن
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(31) 

𝜕Μ(𝜖, 𝜙)

𝜕𝜖
= ∑∑

𝐶𝑛𝐺𝑖
(𝑛)

2𝛽2𝑖+1𝛼𝑛+2

𝑛

𝑖=1

10

𝑛=3
𝑛≠5

 

× (
((2𝑖 − 1)𝑌 − 2𝑛𝛼𝛽2)

𝜕𝛼

𝜕𝜖

−(2𝑖 − 1)𝛼
𝜕𝑌

𝜕𝜖

) 

 و

(32) 𝜕𝛼

𝜕𝜖
= 2(𝜖 − 𝑏) + 4𝑏 sin2 (

𝜙 − 𝜙1
2

)   

(33) 𝜕𝑌

𝜕𝜖
= 4(𝑐 + 𝑏 cos𝜙)cos𝜙1  

    نتایج عددی -5

، پیشینشده در بخش  در این بخش، با استفاده از روابط ارائه 

مولکول   نوسانی  نانوتورس    بال یباک رفتار    بررسیداخل 

با  شود  می سیستم  تعادل  موقعیت  انرژی    یسازنهیکمو 

دستپتانسیل   روابط    همچنین،  .دی آیم  به  از  استفاده  با 

نیرویی،   نانونوسانگر    یارابطهتعادل  فرکانس  -بال یباک برای 

آن    شودیمارائه    نانوتورس از  استفاده  با  أثیر ت  توانیمکه 

شعاع   و  لوله  فرکانس    حلقهشعاع  روی  بر  را  نانوتورس 

نمود.   بررسی  سیستم  پارامترهای  نوسانات  عددی  مقادیر 

مدل  ازیموردن جدول  برای  در  است.  ارائه   1سازی  در  شده 

واندروالس  3شکل   پتانسیل  انرژی  تغییرات    برحسب ، 

انحراف   داده  بالیباکموقعیت  نشان  نانوتورس  شده  داخل 

واندروالس   پتانسیل  انرژی  شکل،  این  در  ازایاست.   به 

به  که    Å  856/10و    Å  784/6  لولهبا شعاع    یی ها نانوتورس 

با    ترتیب هستند،    ( 16و    16)و    (10و    10)  نانولولهمتناظر 

  در نظر  Å  1500نانوتورس نیز    حلقهشده است. شعاع  ترسیم

است  گرفته مشاهده  ]49[شده  پتانسیل   شودیم .  انرژی  که 

واندروالس در یک موقعیت انحراف مشخص به مقدار کمینه  

تعادل    رسد یمخود   موقعیت  را  موقعیت  این    بال یباککه 

(𝜖∗)  بال یباکطبق شکل، موقعیت تعادل مولکول  .  م ینامیم  

به  نتایج عددی،    بر طبقنانوتورس وابسته است.    لولهبه شعاع  

در    بالیباک، مولکول  Å784/6   لولهنانوتورسی با شعاع    ازای

𝑅1 = 𝑐    که معادل است با:    رسد یمبه تعادل𝜖 = )مرکز    0

ی  حال   دراین    گیرد(.بر روی محور نانوتورس قرار می  بالیباک

شعاع    که  است به    لولهوقتی  افزایش    Å  856/10نانوتورس 

تعادل  ابدییم موقعیت  .  دهدیمرخ    Å  308/4  در  بالیباک، 

شعاع    توانیمبنابراین،   افزایش  با  که  گرفت    لولهنتیجه 

مولکول   تعادل  موقعیت  لوله   وارهیدبه    بالیباک نانوتورس، 

نانوتورس و مولکول    لوله  جدارهبین    فاصله؛  شودیم  ترکینزد

است که    Å  234/3برابر با     ( 10و    10)  نانولولهبرای    بال یباک

برای   فاصله  کاهش    Å  998/2به    (16و    16)  نانولولهاین 

 . ابدییم

 
موقعیت  برحسبانرژی پتانسیل واندروالس (:  3شکل )

  . بالیباکانحراف مولکول 

سازی  در مدل  ازیموردن  یها ثابتمقادیر عددی    : (1)  جدول

 .]45و  23[

55/3  Å    بال یباکشعاع 

071/4  Å  ( 6و    6شعاع نانولوله ) 

6/784 Å  ( 10و    10شعاع نانولوله ) 

856/10  Å  ( 16و    16شعاع نانولوله ) 

0/3789 Å-2    بالیباکچگالی میانگین سطحی* 

0/3812 Å-2   چگالی میانگین سطحی نانوتورس 

1/196×10-24 kg    بال یباکجرم 

9/81 m/s2   شتاب گرانش 

17/4  ev×Å6   ثابت جاذبه 

29000  ev×Å12  ثابت دافعه 

*𝜂𝑏 =
60

4𝜋𝑎2
 

 

پتانسیل    یسنجصحت منظور  به انرژی  حاصله،  نتایج 

نانونوسانگر   انرژی   نانوتورس-بالیباکواندروالس مربوط به  با 

نانونوسانگر   به  مربوط  واندروالس   نانولوله-بالیباکپتانسیل 

است. نتایج عددی حاکی    شده  سهیمقا  ]50[طویل در مرجع  
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شعاع   اگر  که  است  آن    تینها یبسمت  به نانوتورس    حلقهاز 

انرژی پتانسیل  میل کند دقیقاً    نانوتورس-بالیباک  سمیمکان، 

انرژی پتانسیل   با طول   نانولوله-بال یباک   سمیمکانمنطبق بر 

داخل    بالیباک ، موقعیت تعادل  جهیدرنت  خواهد بود.  تینهایب

خواهد  نانولوله  داخل  آن  تعادل  موقعیت  با  برابر  نانوتورس 

 شد.  

فرض   Å  𝑐با  = شعاع  ،  1500 روی    لولهتأثیر  بر  نانوتورس 

مولکول   تعادل  شکل    بالیباک موقعیت   یموردبررس  4در 

طبقاست.    قرارگرفته ازایشکل،    بر  Å  06/7  𝑏  به  ≤ 

تعادل   قرار    بال یباک موقعیت  نانوتورس  محور  روی  بر  دقیقاً 

𝜖)  ردیگیم = Å 06/7  𝑏   به ازایو    (0 موقعیت تعادل    <

 .  ابدییم صورت تقریباً خطی افزایش به  بالیباک

فرض Å  856/10  𝑏  با  شعاع  ،  = بر   حلقهتأثیر  نانوتورس 

مولکول   تعادل  موقعیت  شکل    بال یباک روی    5در 

با    قرارگرفته  یابیموردارز   5و    4  هایشکل  سهیمقااست. 

به   بالیباکنتیجه گرفت که وابستگی موقعیت تعادل  توانیم

شعاع    حلقهشعاع   با  مقایسه  در  نانوتورس    لولهنانوتورس 

به شکل   توجه  با  است.  کمتر  که    شودیممشاهده    5بسیار 

مولکول   تعادل  شعاع    بالیباک موقعیت  افزایش   حلقهبا 

به افزنانوتورس  ازایو    ابد ییمایش  تدریج  Å  𝑐  به  ≥ 800  ،

  ترپیش  طور کههمان  . کندیم میل    Å  308/4به مقدار ثابت  

که   حلقوی شکل  یهامولکول  هانانوتورس   ،شدذکر     هستند 

  ایجاد   یکدیگر  به   هانانولوله   انتهای  دو   پیوستن  هم   به  از

  با   معادل  توانیم  را  نانولوله  هیاول  طول  کهییازآنجا  .  شوندیم

نظر  𝑐  حلقه  شعاع  به  ینانوتورس  محیط  جهیدرنت،  گرفت  در 

با    بزرگ  بسیار  حلقه  شعاع  با  نانوتورس است  معادل 

  تعادل   موقعیت،  صورت  نی ا  در.  تینهایببه طول    یانانولوله

 داخل  آن  تعادل  موقعیت  با  نانوتورس  داخل  بالیباک  مولکول

شکل    با  مطابق)  داشت  خواهد  مطابقت  کاملاً  طویل  نانولوله

  برای  دادند   نشان   ]50[  همکاران  و  کاکس،  همچنین(.  3

 نانولوله   طول،  نانولوله  داخل  بالیباک   تعادل  موقعیت  تعیین

  موقعیت ،  صورت  نیا  در  که  کند   میل   نهایت بی  سمتبه  باید 

 لوله  شعاع   یا  نانولوله  شعاع  تابع   فقط   بال یباک   تعادل

 (. 4مطابق با شکل ) شد خواهد نانوتورس

 
شعاع   برحسب بال یباک موقعیت تعادل مولکول (:  4شکل )

 نانوتورس.  لوله

 
شعاع   برحسب بال یباک موقعیت تعادل مولکول :  (5)شکل  

 . نانوتورس حلقه

شکل   مرکز  6در  از  گریز  پتانسیل  انرژی   ه یزاو  برحسب، 

و   ازایانحراف  مختلف  ی هات یموقع  به    بال یباک  انحراف 

است.  ترسیم شعاع  شده  و  لوله  شعاع  شکل،  این    حلقهدر 

ترتیبنانوتورس   با    به  نظر  Å  1500و    Å  784/6برابر    در 

است.گرفته با بخش    شده  از 3مطابق  پتانسیل گریز  انرژی   ،

از   𝑚𝑅1−  رابطهمرکز 
2𝜔2 آن    شودیمتعیین    ⁄2 در  که 

𝑅1 = 𝑐 + 𝜖 cos𝜙1  و  𝜔    است.   بالیباک  یاه یزاوسرعت

صفر    𝜖  ،یاه ی زاوسرعت    محاسبهبرای   با  مساوی  قرار را 

داشت:  دهیم یم خواهیم  لذا  𝑅1  و  = 𝑐  ،همچنین سرعت . 

𝜔  رابطهاز    یاه یزاو = 𝑉0 𝑅1⁄    که در آن    شودیممحاسبه𝑉0 

سرعت اولیه، ابتدا    محاسبه  برایاست.    بال یباک  هیاولسرعت  
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مولکول   مکش  محاسبه   بالیباکانرژی  را  نانوتورس  داخل 

)تغییرات   که این انرژی دقیقاً معادل با انرژی مکش  میکنیم

جنبشی( است.  نانولولهداخل    بالیباک   انرژی    اگر  طویل 

مکش باشد،    انرژی  برای  یعنی مثبت   هسته مکش    شرایط 

 منظوربه  ، در واقعاست.    مساعد  داخلی توسط غلاف خارجی 

که    میکنیمنانوتورس ابتدا فرض    -بال یباک ایجاد نانونوسانگر  

نیروی    بالیباکمولکول   داخلواندروالس    جاذبهتحت    به 

مکیده   به    شودیم نانولوله  نانولوله  سر  دو  بستن  با  سپس  و 

حرکت    هستهیکدیگر،   حاصله  نانوتورس  درون  داخلی 

 چرخشی خواهد داشت.  

 
زاویه  برحسبانرژی پتانسیل گریز از مرکز :  (6شکل )

 . بالیباکمختلف مولکول  یهاتیموقع به ازایانحراف و 

مرجع   از  استفاده  مکش ]51[با  انرژی  تغییرات  نمودار   ،

شده است.  ترسیم  7شعاع نانولوله در شکل    برحسب  بالیباک

، انرژی مکش وابستگی زیادی  شودیم مشاهده    طور کههمان

دارد   نانولوله  شعاع  ازای  و به  انرژی   به  مشخص،  شعاع  یک 

مقدار   بیشینه  به  از   .(∗𝑊)  رسدیمخود  مکش  استفاده  با 

سرعت   مکانیکی،  انرژی  پایستگی  قانون  و  انرژی    هیاولاین 

𝑉0  رابطهاز    بالیباک = √
2𝑊∗

𝑚
  ب(.  پیوست)  شودیممحاسبه    

عددی شکل   مقادیر  از  استفاده  انرژی  7با  مقدار  بیشترین   ،

دست   eV  243/3  مکش و    د ی آیم  به  اولیه  سرعت  لذا  و 

ترتیب  بالیباک  هیزاوسرعت   با  به   و  m/s  082/932  برابر 

 rad/s 910×239/6  .خواهند بود 

 
شعاع   برحسب بالیباکانرژی مکش مولکول (:  7شکل )

 . ]51[ نانولوله

 به ازای، مقدار انرژی پتانسیل گریز از مرکز  6شکل    بر طبق

𝜖 = است که این مقدار دقیقاً    -eV  243/3و برابر با   ثابت  ،0

انرژی مکش   بیشینه  با  است.   بالیباک برابر  نانوتورس  داخل 

، انرژی پتانسیل  𝜖سایر مقادیر    به ازای  که  استی  در حالاین  

. با توجه باشد یمانحراف وابسته    هیزاوگریز از مرکز به مقدار  

مقدار  𝑉2  رابطهبه   مرکز    نهیکم،  از  گریز  پتانسیل  به انرژی 

𝜙1  ازای = 𝜙1و    0 = 2𝜋    مقدار ازای آن    نهیشیبو    به 

𝜙1 = 𝜋    یک  افتدیم اتفاق در  همچنین،  انحراف   هیزاو. 

افزایش   با  مرکز  از  گریز  پتانسیل  انرژی  مقدار  مشخص، 

مولکول   انحراف  افزایش  بالیباکموقعیت  در شکل    .ابدییم، 

پتانسیل گرانشی  8 انرژی  ازای انحراف و    هیزاو  برحسب،    به 

شده  نشان داده  بالیباکانحراف مختلف مولکول    یهاتیموقع

به نانوتورس    حلقه، شعاع لوله و شعاع  6است. مشابه با شکل  

با    ترتیب بخش    Å  1500و    Å  784/6برابر  طبق  ، 3است. 

که   دیآیم  به دست  𝑚𝑔ℎ−  رابطهانرژی پتانسیل گرانشی از  

ℎدر آن   = 𝜖sin𝜙1    .انرژی    رودیمانتظار    طور کههماناست

𝜖  به ازایپتانسیل گرانشی   =   به ازای برابر با صفر است و    0

مقادیر   مقدار    ،𝜖سایر  دارد   هی زاوبه  بستگی  انحراف 

𝜙1  به ازای  کهی طوربه =
𝜋

2
انرژی پتانسیل گرانشی کمینه و    

ازای 𝜙1  به  =
3𝜋

2
بیشینه     گرانشی  پتانسیل  .  شودیمانرژی 

مشاهده   با    شودیمهمچنین  گرانشی  پتانسیل  انرژی  که 

مولکول   انحراف  با  ابدییم افزایش    بالیباکافزایش موقعیت   .

که    توانیم نیز    8و    6،  3  ی هاشکل  سهیمقا گرفت  نتیجه 

پتانسیل  انرژی  با  مقایسه  در  گرانشی  پتانسیل  انرژی 
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واندروالس و انرژی پتانسیل گریز از مرکز بسیار ناچیز بوده و  

 ن است.  نظر کردقابل صرف

 
و  انحراف هیزاو برحسب گرانشیانرژی پتانسیل :  (8)شکل  

 . بالیباکمختلف مولکول   یهات یموقع به ازای

شکل   شعاع    ،9در  توزیع  لولهتأثیر  بر  نیروی    نانوتورس 

انحراف    برحسبواندروالس   شده  بررسی  بال یباک موقعیت 

شکل، این  در  شعاع    ییهانانوتورس  است.  با    لولهبا  متناظر 

نظر  (16و    16)و    ( 10و    10)  یهانانولوله   اند شدهگرفته  در 

شعاع   با    هاآن  حلقهکه  که همان  است.  Å  1500برابر   طور 

  جاذبه  ، نیروی(10و    10)  نانولوله  برایشده است،  نشان داده

انحراف موقعیت  افزایش  با  افزایش    بالیباک  واندروالس 

مقدار    یابدیم واندروالس    نهیکمو  محور    برنیروی  روی 

و   ازاینانوتورس  𝜖  به  = برای    کهیدرحال .  دهدیمرخ    0

موقعیت  (،  16و    16)  نانولوله افزایش  با  واندروالس  نیروی 

 که یطوربه  ابدییم تدریج کاهش  به  بالیباک  مولکول  انحراف

Å  88/3  𝜖  در با    رسدیم خود    نهیکمبه مقدار  ،  = و سپس 

بیشتر گرفتن  نانوتورس،   بالیباک   مولکول  فاصله  محور  از 

افزایش   واندروالس  نیروی  برای   .ابد ی یممقدار  همچنین، 

موقعیت 16و    16)  نانولوله به  وابسته  واندروالس  نیروی   ،)

 از نوع جاذبه یا دافعه باشد.   تواندیم  بالیباکمولکول 

شکل   شعاع  10در  تأثیر  نیروی   حلقه،  توزیع  بر  نانوتورس 

مولکول    برحسبواندروالس   انحراف    بال یباکموقعیت 

 حلقهبا شعاع    یی ها نانوتورس شده است. در این شکل،  بررسی

Å  100    وÅ  1000   ها آن  لولهکه شعاع    اند شدهگرفته  در نظر  

با   با    Å  856/10برابر    10و    9  یهاشکل   سهیمقااست. 

با    سهیمقانانوتورس در    حلقهنتیجه گرفت که شعاع    توانیم

نیروی   لولهشعاع   روی  بر  کمی  بسیار  تأثیر  نانوتورس 

دارد   شعاع    10با    کهی طوربهواندروالس  کردن    حلقهبرابر 

 .  ماندیمنانوتورس، نیروی واندروالس ثابت  

 
نیروی نانوتورس بر توزیع  لولهتأثیر شعاع :  (9)شکل  

 . بالیباک موقعیت مولکول  برحسبواندروالس 

 
نیروی  نانوتورس بر توزیع  حلقهتأثیر شعاع :  (10)شکل  

 . بالیباک موقعیت مولکول  برحسبواندروالس 

مولکول    یاه یزاوسرعت    محاسبهمنظور  به   یارابطه   در ادامه،

ارائه    بالیباک نانوتورس  آن    شودیمداخل  از  استفاده  با  که 

را    توانیم نانونوسانگر   طور که همانآورد.    به دستفرکانس 

شرح داده شد، انرژی پتانسیل گرانشی در مقایسه با    ترپیش

قابل  یهای انرژ مرکز  از  گریز  و  واندروالس  اغماض  پتانسیل 

انرژی پتانسیل گریز از   به دلیل  بالیباک  مولکول  است و لذا 

𝜙1مرکز در   = 𝑅1:  جهیدرنتو    ردیگیمقرار    0 = 𝑐 + 𝜖  . بر

صورت  ( به8)  رابطهحرکت سیستم طبق    معادلهاین اساس،  

   :شودیم زیر ساده 

𝜕𝑉1
𝜕𝑅1

= 𝑚𝑅1𝜔
2  (43)  
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𝐹1(𝜖) کهییازآنجا =
𝜕𝑉1

𝜕𝑅1
  خواهیم داشت: 

𝜔 = √
𝐹1(𝜖)

𝑚(𝑐 + 𝜖)
  (53)  

نانونوسانگر  جهیدرنت فرکانس  صورت  به   نانوتورس-بال یباک، 

 :شودیمزیر محاسبه 

𝑓 =
𝜔

2𝜋
=
1

2𝜋
√

𝐹1(𝜖)

𝑚(𝑐 + 𝜖)
  (63)  

شکل   نانونوسانگر  11در  فرکانس  انحراف   برحسب،   موقعیت 

ازایو    بالیباک شعاع    به  از  مختلفی  نانوتورس   لولهمقادیر 

داده شکل،  نشان  این  در  است.  شعاع    یی هانانوتورسشده  با 

  در نظر(  16و    16)و    (10و    10)  یهانانولوله متناظر با    لوله

با    است.  Å  1500برابر با    ها آن   حلقهکه شعاع    اندشدهگرفته

، برای نانوتورسی با شعاع  3شکل    شده درارائه   توجه به نتایج

تعادل   بالیباک،  Å784/6   لوله به  نانوتورس  محور  روی 

، موقعیت Å  856/10  لولهو برای نانوتورسی با شعاع  رسد  می

از محور نانوتورس اتفاق   Å  308/4  فاصلهدر    بالیباکتعادل  

گرفت   توانیم   11و    3  هایشکل  سهیمقابا  .  افتدیم نتیجه 

سرعت  به  بال یباک که   هیچ  بدون  و  خودکار    هیزاوصورت 

به حرکت  اعمالی  خود  تعادل  موقعیت  .  کندیمسمت 

و فرکانسی تا موقعیت تعادل    یاه یزاو، هیچ سرعت  جهیدرنت

ندارد وجود  دادنبه  اما   ،سیستم  حرکت    مولکول   منظور 

خود  بال یباک تعادل  موقعیت  سرعت    ،از  نیاز    یاهیزاوبه 

شعاع    ، مثلاً  داریم. با  نانوتورسی  اگر  ،  Å  856/10  لولهبرای 

به   Å  5/0  بالیباک یا  بگیرد  فاصله  خود  تعادل  موقعیت  از 

اندازه   فرکانس    لوله  وارهیدبه  همین  شود،  نزدیک  نانوتورس 

خواهد    GHz  38/38  برابر با   11نوسانات آن مطابق با شکل  

شده است، هر چه  در این شکل نشان داده  طور کههمان  .بود

و    بالیباک  مولکول  قدر بگیرد  فاصله  تعادل خود  از موقعیت 

شود، فرکانس نوسانات آن   ترکینزدنانوتورس    لوله  وارهیدبه  

. نتایج حاصله گواه این  داخل نانوتورس افزایش خواهد یافت

تولید  نانوتورس-بالیباک مطلب است که نانونوسانگر     توانایی 

این   GHz  1500  محدوده تا    ییها فرکانس که  دارد  را 

توسط  به  ها فرکانس تولیدی  فرکانس  از  بیشتر  مراتب 

  . ]50[ت اس نانولوله-بالیباک نانونوسانگر

شکل   نانونوسانگر  ،  12در  انحراف   برحسبفرکانس  موقعیت 

ازایو    بالیباک شعاع    به  از  مختلفی  نانوتورس    حلقهمقادیر 

است.   Å  856/10نانوتورس    لولهشعاع    و  استشده  محاسبه

کههمان شکل    طور  داده  5در  شعاع    نشان   حلقهشد، 

به  دارد. لذا،    بالیباکبر موقعیت تعادل    اندکینانوتورس تأثیر  

نظر  حلقه  یهاشعاع  ازای شکل  گرفته  در  در  ،  12شده 

مولکول   تعادل  ثابت    توانیمرا    بالیباکموقعیت  در  تقریباً 

صفر    نظر با  برابر  نقطه  این  تا  سیستم  فرکانس  که  گرفت 

است. در یک موقعیت انحراف مشخص که مقدار آن بیشتر از  

تعادل   فرکانس    که  شودیم مشاهده    است،  بالیباکموقعیت 

شعاع   افزایش  با  سیستم  کاهش    حلقهنوسانات  نانوتورس 

افزایش   نانوتورس  حلقهافزایش شعاع  زیرا    ؛ ابدییم به  منجر 

در هر دور چرخش   بالیباک  مولکول  شده توسطمسافت طی

افزایش و    سیستم  تناوب  دورهلذا  و    شودیمداخل نانوتورس  

دنبال کاهش    ، آن  به  نانونوسانگر    . ابدی یمفرکانس 

ازای،  مثالعنوان به Å  𝜖  به  = نانونوسانگر  ،   5 فرکانس 

و اگر    است  GHz  280  ، برابر باÅ  50  متناظر با شعاع حلقه

نوسانگر    10نانوتورس    حلقهشعاع   نانو  فرکانس  شود،  برابر 

 . ابدییمکاهش  71/67%

 
  نانونوسانگرنانوتورس بر فرکانس  لولهتأثیر شعاع (:  11شکل )

 .نانوتورس-بالیباک

    یریگجه ینت -6

در این مقاله، یک مدل پیوسته برای تحلیل رفتار دینامیکی 

از   با استفاده کربنی ارائه شد.    نانوتورس-بال یباک نانونوسانگر  

پیوسته   تقریب  لنارد  مبنای   بررهیافت  پتانسیل    ،جونز-تابع 
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  ی هابرهمکنش  تعیین  برای  جدیدی  یلیتحلمهینروابطی  

با  آمد.    به دستو نانوتورس    بالیباکواندروالسی بین مولکول  

چرخشی  حرکت  معادلات  نیوتن،  دوم  قانون  از  استفاده 

و    بالیباک گردید  استخراج  نانوتورس  ،  هاآن  به کمکداخل 

اساس   جدید  یارابطه  بر  نانونوسانگر  فرکانس  تعیین  برای 

تأثیر    سیستم معرفی شد.  هی اول  شرایط  هندسی و   پارامترهای

روی   بر  سیستم  مختلف  واندروالس،    یهایانرژپارامترهای 

تعادل   موقعیت  نیز  و  جاذبه  و  مرکز  از  و    بالیباکگریز 

طور فرکانس حاصل از چرخش آن داخل نانوتورس کربنی به

عددی،    یموردبررسجامع   نتایج  به  توجه  با  گرفت.  قرار 

به   یهاافتهی  ترینمهم حاضر  خلاصه پژوهش  زیر    صورت 

 شوند: می

با   • مقایسه  در  گرانشی  پتانسیل    یهایانرژانرژی 

قابل  پتانسیل واندروالس  و  مرکز  از  اغماض  گریز 

 است.

شعاع    ییهانانوتورس برای   • موقعیت بزرگ،    حلقهبا 

Å  06/7  𝑏  به ازای  بال یباک تعادل   دقیقاً بر روی    ≥

قرار   نانوتورس  ازایو    رد یگیممحور     Å06/7   به 

𝑏  . ابد ییمصورت تقریباً خطی افزایش به <

شعاع   • با  نانوتورس  موقعیت  ،  (16و    16)  لولهبرای 

شعاع    بال یباک تعادل   افزایش  نانوتورس   حلقهبا 

Å  𝑐  به ازایو    ابد ی یمتدریج افزایش  به ≥ ، به  800

 .  کند یم میل  Å 308/4مقدار ثابت 

رسیدن   • از  قبل  خود،    نقطهبه    بال یباک تا  تعادل 

افزایش   با  و  است  صفر  با  برابر  تولیدی  فرکانس 

  واره یدشدن به    ترکینزداز نقطه تعادل و    آن  فاصله

به  لوله فرکانس  افزایش  نانوتورس،  نمایی  صورت 

 . ابدییم

شعاع   • افزایش  نوسانگر  حلقهبا  فرکانس  ،  نانوتورس، 

در    بالیباکشده توسط  به دلیل افزایش مسافت طی

سیکل، با  ابدی یم کاهش    هر  همچنین،    ترکینزد. 

به   حلقه  شعاع  حساسیت تینها یبشدن  میزان   ،

کاهش   حلقه  شعاع  به  سیستم  و    ابد ییم فرکانس 

 .  ماندیمتقریباً ثابت  

ایجاد   نانوتورس -بال یباک نوسانگر   •   توانایی 

داردگیگاهرتز    1500  محدوده  تا   ییها فرکانس .  را 

این   فرکانس  برابر   نوسانگرهاهمچنین،  چندین 

 کربنی است. نانولوله-بالیباک فرکانس نوسانگر  

 
 نانوتورس بر فرکانس   حلقهتأثیر شعاع (:  12شکل )

 .نانوتورس-بالیباک نانونوسانگر

الف  پیوست -7   

انتگرال   حل  متغیر  26)  رابطهبرای  تغییر  از   )𝑢 = sin2 𝜓  

 . بنابراین:م یکنیماستفاده 

𝐺𝑖 (1-)الف
(𝑛)
= 2(

𝑛 − 1
𝑖 − 1

)∫𝑢𝑛−𝑖−
1
2 (1 − 𝑢)𝑖−

3
2 𝑑𝑢

1

0

 

 با توجه به تعریف تابع بتا خواهیم داشت:

𝐺𝑖 (2-)الف
(𝑛)
= 2(

𝑛 − 1
𝑖 − 1

) Β (𝑛 − 𝑖 +
1

2
, 𝑖 −

1

2
) 

از صورت قبل به  رابطهبین تابع بتا و گاما،    رابطه  با استفاده 

 : شودیمزیر بازنویسی 

𝐺𝑖 (3-)الف
(𝑛)
= 2(

𝑛 − 1
𝑖 − 1

)
Γ (𝑛 − 𝑖 +

1
2
) Γ (𝑖 −

1
2
)

Γ(𝑛)
 

 پس از عملیات جبری خواهیم داشت:

 (4-)الف
𝐺𝑖
(𝑛)
= 2

Γ (𝑛 − 𝑖 +
1
2
) Γ (𝑖 −

1
2
)

Γ(𝑛 − 𝑖 + 1)Γ(𝑖)
 

Γ(𝑛)  روابطبا توجه به   = (𝑛 − Γو    !(1 (
1

2
) = √𝜋  ،  مقادیر

𝐺𝑖  عددی
(𝑛) آیند. می به دست   

 داریم:  𝑛پس از جایگذاری مقادیر  

𝐺𝑖 (5-)الف
(𝑛)
= 𝜋𝑔𝑖

(𝑛) 

 که در آن



 
 

 

 بال داخل نانوتورس کربنیبرای تحلیل رفتار نوسانی مولکول باکیارائه مدل پیوسته   38

 4شماره  /20دوره  /1403مکانیک هوافضا/ سال 

 

𝑔1
(3)
=
3

4
, 𝑔2

(3)
=
2

4
, 𝑔3

(3)
=
3

4
, 

𝑔1
(4)
=
5

8
, 𝑔2

(4)
=
3

8
, 𝑔3

(4)
=
3

8
, 𝑔4

(4)
=
5

8
, 

𝑔1
(6) =

63

128
, 𝑔2

(6) =
35

128
, 𝑔3

(6) =
30

128
, 

𝑔4
(6)
=
30

128
, 𝑔5

(6)
=
35

128
, 𝑔6

(6)
=
63

128
, 

𝑔1
(7) =

231

512
, 𝑔2

(7) =
126

512
, 𝑔3

(7) =
105

512
, 𝑔4

(7)
=
100

512
, 

𝑔5
(7)
=
105

512
, 𝑔6

(7)
=
126

512
, 𝑔7

(7)
=
231

512
, 

𝑔1
(8) =

429

1024
, 𝑔2

(8) =
231

1024
, 𝑔3

(8) =
189

1024
, 

𝑔4
(8) =

175

1024
, 𝑔5

(8) =
175

1024
, 𝑔6

(8) =
189

1024
, 

𝑔7
(8)
=
231

1024
, 𝑔8

(8)
=
429

1024
, 

𝑔1
(9) =

6435

16384
, 𝑔2

(9) =
3432

16384
, 𝑔3

(9) =
2772

16384
, 

𝑔4
(9) =

2520

16384
, 𝑔5

(9) =
2450

16384
, 𝑔6

(9) =
2520

16384
, 

𝑔7
(9)
=
2772

16384
, 𝑔8

(9)
=
3432

16384
, 𝑔9

(9)
=
6435

16384
, 

𝑔1
(10) =

12155

32768
, 𝑔2

(10) =
6435

32768
, 𝑔3

(10) =
5148

32768
, 

𝑔4
(10) =

4620

32768
, 𝑔5

(10) =
4410

32768
, 𝑔6

(10) =
4410

32768
, 

𝑔7
(10)

=
4620

32768
, 𝑔8

(10)
=
5148

32768
, 𝑔9

(10)
=
6435

32768
, 

𝑔10
(10)

=
12155

32768
 

ب  پیوست  -8  

مکش از  انرژی  است  انجام  عبارت  نیروی کار  توسط   شده 

دو    واندروالس انتقال  نانوساختاربین  از   هسته  برای  داخلی 

𝑍 = 𝑍به    ∞− = و    شودیمنشان داده    𝑊. این انرژی با  ∞

 : ]33[تعریف آن چنین است 

 (1-)ب
𝑊 = ∫ 𝐹𝑧

(𝑡𝑜𝑡)
∞

−∞

(𝑍) 𝑑𝑍 

     = 𝐸(𝑡𝑜𝑡)(−∞) − 𝐸(𝑡𝑜𝑡)(∞) 

در    هستهاگر   𝑍داخلی  = 𝑍و    ∞− = ترتیب  ∞ دارای   به 

اصل    ∞𝑉و    ∞−𝑉  یهاسرعت از  استفاده  با  آنگاه  باشد، 

 نوشت:   توانیمپایستاری انرژی مکانیکی 

 (2-)ب

1

2
𝑚𝑉−∞

2 + 𝐸(𝑡𝑜𝑡)(−∞)

=
1

2
𝑚𝑉∞

2 + 𝐸(𝑡𝑜𝑡)(∞) 

 داخلی است. هستهمعرف جرم  𝑚که در آن،  

به  رابطه مکش  انرژی  تعریف  از  استفاده  با  زیر اخیر  صورت 

 : شودیم یسیبازنو

𝑊 (3-)ب =
1

2
𝑚𝑉∞

2 −
1

2
𝑚𝑉−∞

2 = ∆𝐾 

رابطه،   این  است.   𝐾∆در  سیستم  جنبشی  انرژی  تغییرات 

را  جهیدرنت مکش  انرژی  انرژی به   توانی م،  تغییرات  صورت 

از    هستهجنبشی سیستم در طی حرکت   𝑍داخلی  = −∞ 

𝑍به   = شود  کردتعریف    ∞ فرض  اگر  همچنین،   هسته . 

افزایش سرعت  میزان  آنگاه  باشد،  اولیه  داخلی بدون سرعت 

 : دیآیم به دستصورت زیر آن به 

∞𝑉 (4-)ب = √
2𝑊

𝑚
 

مرجع   مولکول  ،  ]51[طبق  مکش  داخل   بالیباکانرژی 

 :شودیمزیر محاسبه  رابطهکربنی طویل از  نانولوله

𝑊 (5-)ب = −𝜋𝐺1 

   عبارت است از: 𝐺1که ثابت  

 ( 6-)ب

𝐺1 =
3

8
𝜇3 +

5

16
𝜇4 +

63

256
𝜇6 

+
231

1024
𝜇7 +

429

2048
𝜇8 

+
6435

32768
𝜇9 +

12155

65536
𝜇10 

آن   𝜇𝑖که در  =
𝐶𝑖

(𝑅𝐶
2−𝑅𝐹

2)
2𝑖−1
2

و    به شرح   𝐶𝑖  یهاثابت  است 

 : ]51[ زیر هستند

 (7-)ب

{
  
 

  
 
𝐶3 = −4𝐴𝐾, 𝐶4 = 2𝑅𝐹

2 𝐶3,

𝐶6 = 5𝐾 ′, 𝐶7 = 80𝑅𝐹
2𝐾 ′,

𝐶8 = 336𝑅𝐹
4𝐾 ′, 𝐶9 = 512𝑅𝐹

6𝐾 ′,

𝐶10 = 256𝑅𝐹
8𝐾 ′, 𝐾 = 2𝜋2𝑅𝐶𝑅𝐹

2𝜂𝐹𝜂𝐶 ,

𝐾 ′ =
4𝐵

5
𝐾

 

جاذبه و دافعه بین    یهاثابت  به ترتیب  𝐵و    𝐴قبل،    رابطهدر  

هستند  نانولولهو    بال یباک به    𝜂𝐶  و  𝑅𝐹  ،𝑅𝐶  ،𝜂𝐹  و  کربنی 

شعاع    ترتیب چگالی سطحی  بالیباک بیانگر  نانولوله،  شعاع   ،

 کربنی هستند.   نانولولهو چگالی سطحی    بالیباک
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 فهرست علائم  -9

𝑎  بال یباکشعاع  

𝐴 ثابت جاذبه 

𝑏  نانوتورس لولهشعاع  

𝐵  ثابت دافعه 

𝑐  نانوتورس حلقهشعاع  

𝑓   فرکانس 

𝐹1 نیروی واندروالس 

𝐹2 نیروی گریز از مرکز 

𝐹3 نیروی گرانش 

𝑚  بال یباکجرم مولکول  

𝑣 جونز-تابع پتانسیل لنارد  

𝑉 انرژی پتانسیل کل 

𝑉1 انرژی پتانسیل واندروالس 

𝑉2 انرژی پتانسیل گریز از مرکز 

𝑉3 انرژی پتانسیل گرانشی 

𝑊 انرژی مکش 

𝑊∗ بیشینه انرژی مکش 

𝜖  بالیباکموقعیت انحراف مولکول  

𝜖∗  بال یباکموقعیت تعادل مولکول  

𝜂𝑏   بال یباک چگالی سطحی  

𝜂𝑡 چگالی سطحی نانوتورس 

𝜌0 هااتمتعادل بین هر جفت از  فاصله  

𝜌𝑖𝑗 بین دو اتم   فاصله  𝑖 و    𝑗 
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