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  چکیده

با  شده یتتقو ،)PLA(اسید  لاکتیک پلیبینی خواص مکانیکی نانوکامپوزیت پلیمري با زمینه  براي پیش ،یافتهبهبودهاي میکرو مکانیک  مطالعه از مدلاین در 

بینی  براي پیش .است شده یبررسمتفاوت  یسه نمونه نانوکامپوزیت با کسر حجمو استحکام نهایی کششی  یانگمدول  .است شده استفاده سیلیکا ذراتنانو

نارکیس و  - نیکولایس نظریهدو  نیز، براي تعیین استحکام نهایی .است شده استفادهکرنر و  ساي - هالپین یافتهبهبود نظریهاز دو  ها نانوکامپوزیتانگ مدول ی

نتایج براي کسرهاي حجمی  بینی یشپدر  کرنر و ساي -هالپین نظریه دو خطاي مقدار که داد نتایج نشان ،انگدر مورد مدول ی. شدبه کار گرفته  پوکانسکی

مدول یانگ را ، با دقت قابل قبولی آزمایشگاهی در مقایسه با نتایج نظریههر دو . است درصد 13/2 تا 19/0 و درصد 4/0 تا 077/0 بین ترتیب مختلف، به

همچنین بر اساس  داشته است. بینی یشپدقت بیشتري در  ،حبه دلیل وجود ضرایب تصحی پوکانسکیرابطه  ،استحکام نهایی يها مدلدر  .اند کرده بینی پیش

این معادله  بیاضر .کند رتبط ماست که نتایج دینامیک مولکولی را به نتایج آزمایشگاهی  معرفی شده اي معادله ،هاي دینامیک مولکولی لداز م شده اعلامنتایج 

  .است ذرهونانابعاد تجمع ذرات و اثر  مانند نماینده اثر شرایط عملی

 PLA.، دینامیک مولکولی، افتهیبهبود یمیکرومکانیکمدل نانوکامپوزیت، مدول یانگ، استحکام نهایی،  :کلیدي هاي واژه
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Abstract  
In this study, modified micromechanical models are used to predict the mechanical properties of polymer nanocomposites with a 
polylactic acid (PLA) matrix and reinforced with silica nanoparticles. The mechanical properties of three nanocomposite samples 
with different volume fractions, including Young's modulus and ultimate tensile strength, are investigated. Two modified 
micromechanical theories including Halpin-Tsai and Kerner, are used to predict Young's moduli of nanocomposite samples. 
Moreover, Nicolais-Narkis and Pukánszky equatioans are used to determine the ultimate strength. The results for Young's modulus 
showed that the error of the two theories of Halpin-Tsai and Kerner in predicting the results for different volume fractions is between 
0.077 and 0.4 percent and 0.19 and 2.13 percent, respectively, and both theories have predicted Young's modulus with acceptable 
accuracy compared to the experimental results. In the ultimate strength models, the Pukánszky relationship has more accurate in 
predicting due to the presence of correction factors. Also, based on the published results from molecular dynamics models, an 
equation has been introduced that relates the molecular dynamics results to the experimental results. The coefficients of this equation 
represents the effect of practical conditions such as particle aggregation and the effect of nanoparticle size. 

Keywords: Nanocomposite, Young's modulus, Ultimate strength, Modified micromechanical model, Molecular dynamics, PLA. 
  

   مقدمه- 1

 افتهی توسعه صنایع مختلف در نانوکامپوزیت مواد کاربرد امروزه     

 يها تیکامپوز براي بسیار خوبی جایگزین نانوکامپوزیت مواد. است

 دارند نیزبهتري  تر بودن، عملکرد علاوه بر سبک زیرا هستند، معمولی

 و بسیار کوچک ابعاد دلیل در ابعاد نانو، به کننده تیتقوذرات ]. 1[

 هاي کننده تقویت با مقایسه در با ماتریس، بالا تماس داشتن سطح

 .کنند می ارائه را تري مناسب فیزیکی و مکانیکی خواص معمولی،

 صنایع مانند صنعتی کاربردهاي در پلیمري هاي نانوکامپوزیت مخصوصاً

 ،یخانگ لوازم پزشکی، صنایع ،وساز ساخت خودروسازي، شیمیایی،

 اند داکردهیپالکترونیک کاربردهاي بسیاري  صنایع و کشاورزي ورزش،

انرژي،  و یطیمح ستیز هاي نگرانی دلیل اخیر، به هاي سال در .]2[

و  ستیز طیمحبا  پلیمرهاي سازگار مختلف بر روي خواص مطالعه
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است. یکی از  قرارگرفته موردتوجه اي فزاینده طور بهبهبود خواص آنها، 

است  )PLA(اسید  لاکتیک پلی، ستیز طیمحبا  این پلیمرهاي سازگار

 پلیمرهاي به نسبت ،دارد خوبی که پذیري خاصیت تجزیه که با توجه به

 ذراتنانو میان در .]3[ است قرارگرفته موردتوجهنفت بیشتر  بر مبتنی

 بهبود در ژهیو بهمختلف،  انواع در سیلیس نانوذرات موجود، کننده تیتقو

   .]4[ بوده است مؤثرپلیمرها  مکانیکی خواص

ها از طریق  خواص مکانیکی و حرارتی نانوکامپوزیت ینیب شیپ     

هاست.  سازي آنها، راهی بسیار سودمند براي کاهش هزینه آزمون شبیه

و تجربی  يساز هیشبچند نمونه از مقالاتی که در آن نتایج به در ادامه 

 شکریه و همکاران 2015در سال  .شود می اشارهاند  شده مقایسه هم با

پروپیلن و گرافن در درصدهاي  هایی از جنس پلی نانوکامپوزیت ]5[

کوك توسط _ساختند و آن را با مدل مواد جانسون  2و  1، 5/0وزنی 

درصد وزنی  5/0سازي کردند. در نمونه با  شبیه کد المان محدود صریح

درصد افزایش مدول  34درصد افزایش استحکام کششی و  21گرافن، 

 دییتأسازي را  مشاهده شد که نتایج تجربی نیز تقریباً نتایج شبیه یانگ

  کرد. 

یتی با زمینه نانوکامپوز ]6[ هورتامونز و همکاران 2019در سال      

درصد حجمی را  3/0کننده گرافن در  ذرات تقویترزین اپوکسی و نانو

سازي کردند و آن را مورد تست  شبیه ABAQUS افزار نرمابتدا در 

درصد  3/0سازي نشان داد، با افزوده شدن  . نتایج شبیهقراردادندکشش 

 که یدرحالیابد  درصد افزایش می 39 یانگوزنی نانوذرات گرافن، مدول 

درصد گزارش شد.  34 ،یانگبا انجام تست کشش، این افزایش مدول 

  درصد اختلاف داشتند. 14حدود  ،با تجربی يساز هیشبنتایج 

آزمون کشش را بر روي  ]7[ مانتا و همکاران 2019در سال 

کننده گرافن در  هاي از جنس اپوکسی و ذرات تقویت نانوکامپوزیت

سازي کردند. سپس این آزمایش  شبیه 5/7و  5، 5/2درصدهاي حجمی 

، نتایج آمده دست بهتجربی انجام دادند. با توجه به اعداد  صورت بهرا 

درصد وزنی  5درصد، در  17درصد وزنی  5/2در  يساز هیشبتجربی و 

 سال دردرصد اختلاف داشتند.  26درصد وزنی،  5/7 درصد و در 25

الاستیک  خواص مکانیکی ]8[ همکاران و نیاذفر 2021

 ذراتنانوتقویت کننده و  پلیمر نهیاز جنس زم ییها تینانوکامپوز

 يساز هیشب  Materials Studioافزار نرمدر   تیتانیوم دیاکس يد

زیت و ضریب نانوکامپونمونه  یانگمدول  ،يساز هیشب نیکردند. در ا

پواسون محاسبه شده و نتایج آن در محاسبات خواص مکانیکی 

  فازي استفاده شده است. نانوکامپوزیت سه

مبتنی بر زمینه  ییها تینانوکامپوز ]9[ رحمانیان 2021در سال      

در چند درصد وزنی  ،اکسید رويکننده  اتیلن سنگین و ذرات تقویت پلی

مختلف با المان محدود طراحی و سپس آزمون ضربه چارپی را با آن 

وزنی داشت، که  درصد 1سازي کرد. بهترین نتیجه آزمون ضربه را  شبیه

درصد اختلاف داشتند. در  11سازي و تجربی حدود  البته نتایج شبیه

آزمون کشش و دماي انتقال  ]10[ و همکاران مایپ نیزم 2021سال 

اکسی متیلن و  هایی از جنس زمینه پلی را بر روي نانوکامپوزیت شیشه

سازي  کلوین شبیه 300در دماي  و وزنی 2/0در  کربنی يها نانولوله

 92/3 یانگسازي براي مدول  از شبیه آمده دست بهکردند. اعداد 

از  آمده دست بهبود. اعداد  کلوین 243گاپاسکال و دماي انتقال شیشه گی

پاسکال و دماي انتقال شیشه گیگا 3 یانگآزمون تجربی براي مدول 

 یانگسازي براي مدول  بود. نتایج آزمون تجربی و شبیه کلوین 244

درصد اختلاف  1شیشه، کمتر از  انتقال درصد و براي دماي 30حدود 

  داشتند.

خواص  يساز هیشبدر این تحقیق با مقایسه نتایج تجربی و      

، از طریق روابط میکرومکانیک، موردمطالعههاي  الاستیک نانوکامپوزیت

خواص مکانیکی شامل مدول یانگ و  ینیب شیپبهترین رابطه براي 

و  اسید لاکتیک پلیاستحکام نهایی براي نانوکامپوزیت با زمینه 

. همچنین با مقایسه نتایج است شده ارائهنانوذرات سیلیکا  کننده تیتقو

عملی و دینامیک مولکولی ضریب اصلاحی براي تعیین خواص واقعی 

نتایج است.  آمده تدس بهنانوکامپوزیت از نتایج دینامیک مولکولی 

هاي مربوط به  از آزمون آمده دست بهبا نتایج  ها يساز هیشبدر  شده ارائه

ها در بیشتر موارد با هم اختلاف دارند. علت این  خواص نانوکامپوزیت

، متفاوت بودن ذراتنانوتوان به متفاوت بودن اندازه واقعی  امر را می

ییرات دما در حین غت سازي و شرایط محیطی در آزمون تجربی و شبیه

  آزمایش نسبت داد.

  

  ها مواد و روش  -2

  مواد  -1- 2

خالص اسید  لاکتیک پلیدر قسمت تجربی،  شده گرفتهمواد به کار      

کز آمریکا و محصول شرکت نیچر ور Ingeo® 2002Dبا گرید 

نانومتر ساخت شرکت  30تا  20 اندازهسیلیکا با  ذراتنانو

USNANO  .تصویر  1شکل هیوستون تگزاس کشور آمریکا بودند

  مواد اولیه مورد استفاده براي ساخت نمونه را نشان می دهد.

  

 
  مواد اولیه مورد استفاده الف. گرانول پلی لاکتیک اسید  -1شکل 

  نانومتري سیلیکا  20-30ب. نانوذرات 

  

 HBI SYS90داخلی کن مخلوطبا دستگاه  موردمطالعههاي  نمونه     

ساخت کشور آمریکا ساخته شدند. دقت بالا و نیاز کمتر به مواد اولیه و  

هاي این دستگاه بود.  کنترل پارامترهایی مانند گشتاور و دما از قابلیت

گرم از نمونه را در خود جاي  50تا  45این دستگاه قادر بود حدود 

تنظیم شد و  سلسیوسدرجه  190داخلی روي  کن مخلوطدهد. دماي 

دور در دقیقه تعیین گردید.  60سرعت چرخش مارپیچ دستگاه به 

 داخلی را نشان می دهد. کن مخلوطتصویر دستگاه  2شکل 
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داخلی (اینترنال میکسر)  کن مخلوطدستگاه  -2شکل   

 
وارد  جیتدر به، اسید لاکتیک پلیهاي گرانولبراي ساخت نمونه ها،      

براي . دقیقه در این شرایط مخلوط شدند 3و به مدت  هدستگاه شد

بود. در  کافی دقیقه زمان براي ترکیب 3خالص، اسید  لاکتیک پلی

دقیقه، گرانول 3سیلیکا بودند، پس از  ذراتنانوهایی که شامل نمونه

کاملاً مخلوط شده و به حالت یکنواختی  اسید لاکتیک پلیهاي 

 اندازه هايسیلیکا، با درصدهاي حجمی و  ذراتنانورسیدند. سپس 

 7خالص اضافه شدند و حدود اسید  لاکتیک پلی، به خمیر موردنظر

  .]3[ دقیقه دیگر نیز به همان صورت ترکیب شدند

 داخلی خاموش شد و ترکیب نرم و کن مخلوطسپس دستگاه      

توسط  ها نمونه پس از تولید. آوري شد ، جمعآمده دست بهخمیري 

ها داخل دستگاه پرس داغ قرار گرفتند. ابتدا ترکیبات با  دستگاه، ورقه

درجه  180، در دماي ه از صفحات مخصوص و کاغذهاي نسوزاستفاد

در دستگاه پرس داغ قرار داده  فشار تحتدقیقه  6به مدت  سلسیوس

 20شدند. سپس، با استفاده از دستگاه پرس دیگري، با فشار 

براي آزمون  موردنظرهاي  قالب استاندارد نمونه .شدندمگاپاسکال، سرد 

متر تهیه میلی 165×19×2/3و ابعاد   D638کشش، بر اساس استاندارد

   .دده براي آزمون کشش را نشان می دهنمونه تولید ش 3شکل  شدند.

 

  
 تولید شده براي آزمون کشش خالص نمونه پلی لاکتیک اسید -3شکل 

 
آزمون کشش، با استفاده از میکروسکوپ الکترونی قبل از انجام      

روبشی از نمونه هاي ساخته شده براي بررسی ریز ساختار و میزان 

 ،پراکندگی نانوذرات سیلیکا در ماتریس پلی لاکتیک اسید

بررسی ریزساختار نمونه هاي مورد تهیه شد.   FESEMهاي عکس

سیلیکا در ه کنند تقویتمطالعه نشان داد که پراکندگی نانوذرات 

ماتریس پلی لاکتیک اسید مناسب بوده است و تنها در چندنقطه از 

ده شد. هر چند هنانوذرات) مشا نمونه ها، پدیده آگلومره شدن (تجمع

منجر شود، ولی فاز  يجداسازشدت این پدیده در حدي نبود که به 

تواند در تغییرات خواص مکانیکی مورد مطالعه (مدول یانگ و  می

  ].11[کششی) مؤثر باشد استحکام

در پژوهشگاه  STM50 آزمون کشش با استفاده از دستگاه سنتام مدل

پلیمر و پتروشیمی ایران در دماي محیط انجام شد. سرعت حرکت 

این آزمون براي محاسبه متر بر دقیقه تنظیم شد.  میلی 5روي ها  فک

بار انجام شد و  3و استحکام کششی نهایی نمونه ها،  یانگمدول 

 59/0میانگین آنها به عنوان نتیجه نهایی در نظر گرفته شد. اعداد 

مگاپاسکال براي استحکام  58/56و  یانگگیگاپاسکال براي مدول 

کششی نهایی پلی لاکتیک اسید خالص ثبت شدند. براي نمونه هاي با 

 614/0، 61/0 یانگبه ترتیب مدول درصد نیز،  3و  2، 1کسر حجمی 

 40/57و  50/56، 58/57گیگاپاسکال و استحکام کششی  642/0و 

 .دست آمدند بهمگاپاسکال 

  

  سازي میکرومکانیک دلم -2- 2

 هاي نانوکامپوزیتبینی خواص مکانیکی  هاي پیش یکی از روش       

هاي  نظریههاي نیمه تجربی مبتنی بر  استفاده از روش ،پلیمري

ها برخی خواص مکانیکی  در این روش .باشد میکرومکانیک می

یا استحکام نهایی به کمک روابط  یانگل وها مانند مد کامپوزیتونان

در  شده استفادهضرایب تصحیح  .شوند محاسبه می ،افتهیبهبودتحلیلی 

خواص  .دنآی آزمایشگاهی به دست می یا از مقادیر تجربی ،این روابط

 صورت بهآنها  کننده تیتقوهاي پلیمري که بخش  مکانیکی نانوکامپوزیت

تابع پارامترهاي دیگري مانند  ،علاوه بر کسر حجمی ذرات ،اي است ذره

ابعاد ذرات یا میزان چسبندگی ذرات به ماتریس یا میزان تجمع ذرات 

 .]3و11[ است

هاي  بینی خواص مکانیکی کامپوزیت متعددي براي پیش هاي نظریه     

 نظریهدر این مطالعه دو  .است شنهادشدهیپاي  ذره کننده تیتقوبا 

براي  2ررنک نظریهاي و  هاي ذره براي نانوکامپوزیت 1 ساي -هالپین

در  .است قرارگرفته موردتوجه نانوکامپوزیتبینی مدول یانگ  پیش

ل یانگ وبینی مد براي پیش )1(رابطه  ساي - هالپین نظریه

 است شنهادشدهیپمتفاوت و عرضی داراي خواص طولی نانوکامپوزیت 

]12[.  

ل یانگ کامپوزیت و وبه ترتیب معرف مد EMو  EC )1(در رابطه      

و   ηLدو ضریب .است کننده تیتقوکسر حجمی  Vf ماتریس هستند و

ηT  3(و  )2(با روابط  وخواص طولی و عرضی نمونه هستند مربوط به( 

 ].12[ شوند تعریف می

)2(  η� =

E�

��
− 1

E�

��
+ 2�

 

)3(  η� =

E�

��
− 1

E�

��
+ 2

 

                                                             
1 Halpin–Tsai 
2 Kerner 
 

)1(  E� = E� �
3

8
�

1 + 2ξ η�V�

1 − η�V�

� +
5

8
�

1 + 2 η�V�

1 − η�V�

�� 
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نظر گرفته  در کننده تیتقو ينسبت منظر برابر با ξمقدار  ،)2( رابطهدر 

اي شکل انتظار  ذره کننده تیتقوهاي با  در مورد کامپوزیت .شود می

رفتار طولی و عرضی  ،ها کننده تیتقوبه دلیل توزیع تصادفی  ،رود می

 شود میساده  )4رابطه ( صورت به )1(و رابطه  کامپوزیت مشابه باشد

]13[.  

)4(   E� = E� �
�������

�����
�   

ل یانگ وبینی مد دیگري است که براي پیش نظریه ،رکرن نظریه

 نظریهطبق این  .شود اي استفاده می کننده ذره با تقویت  هاي کامپوزیت

  .]14[ شود محاسبه می )5( یانگ کامپوزیت از رابطهل مدو

)5(  E� = E� �1 +
15V� (1 − �)

(1 − V�) (8 − 10�)
� 

ر ظدر ن 3/0که مقدار آن  ضریب پواسون ماتریس است � ،)5( در رابطه

هاي با  نانوکامپوزیتمدول یانگ از این رابطه براي تخمین  .گرفته شد

  شود.  کننده کروي شکل استفاده می تقویت

 ،ترد است يهاي پلیمري عمدتاً رفتار که رفتار کامپوزیت به دلیل آن

براي  .شود میبیشتر از استحکام نهایی استفاده  ،استحکام تسلیم يجا به

 ،کروي شکل کننده تیتقوداراي  هاي امپوزیتکتخمین استحکام نهایی 

به دلیل ماهیت پیچیده  .شود تجربی استفاده می از روابط نیمه معمولاً

 بهپلیمري و وابستگی استحکام کامپوزیت  يها تیشکست در نانوکامپوز

در این  شده ارائهفرم روابط  ،ماتریسو  کننده تیتقونحوه چسبندگی 

را براي  )6(رابطه   1کیسنار - نیکولایس  .زمینه تنوع زیادي دارد

  .]15[ اند کردهکامپوزیت ارائه  بینی استحکام نهایی پیش

)6(  S� = S�(1 − K V�
�/�) 

(کششی)  به ترتیب استحکام نهاییSm و  Sc ،)6( در رابطه      

یک ضریب تجربی است که نشانگر  K هستند و کامپوزیت و ماتریس

 براي Kضریب  .است کننده تیتقومیزان چسبندگی ماتریس و 

یکی دیگر از . ]15[ است شنهادشدهیپ 21/1حدود  ،چسبندگی ضعیف

طبق رابطه  .است  2پوکانسکیرابطه  ،بینی استحکام نهایی روابط پیش

 است محاسبه قابل )7( استحکام نهایی کششی از رابطه ،پوکانسکی

]14[.  

)7(  S� = S� �
1 − V� 

(1 + 2.5V�) 
� e�(��) 

یک ضریب تجربی است که بر اساس نتایج  B ،)7( در رابطه

  .است استخراج قابلآزمایشگاهی مربوط به هر کامپوزیت 

 

 سازي دینامیک مولکولی مدل  - 2-3

 مولکولی هاي مدل مولکولی، دینامیک شبیه سازي قسمت در      

 افزار نرم در آنگستروم 30 اندازه با سیلیکا نانوذرات داراي نانوکامپوزیت

 روشی براي  ،سازي دینامیک مولکولی شبیه .شدند شبیه سازي لمپس

است  یاتم نیبخواص توده اتمی بر اساس نیروهاي بینی  تحلیل و پیش

ها در محدوده مشخصی از زمان و بر اساس  اتم ،در این روش. ]16[

سازي  هم را دارند. روش شبیه با برهمکنشقوانین فیزیک، اجازه 

 نظرياهی و روش گروشی واسطه بین روش آزمایش ،دینامیک مولکولی

ط بین ساختار و بروا ،کند و در حکم یک آزمایشگاه مجازي ایجاد می

    .]17[ کند ها را تحلیل می حرکت مولکول

                                                             
1 Nicolais- Narkis 
2 Pukánszky 
 

 صورت بهدر شکل کلی  صورت گرفتههاي  سازي شبیه معادله حرکت

  است:زیر  )8رابطه (

)8(  
F�

→(t) = �� � 
����

→

���
� 

  

ام در i  بر اتم شده اعمالنیروي به ترتیب  riو  Fi ، mi ،)8( در رابطه

یکی از مهمترین  .]20-18[ هستند مکان اتمو جرم اتم ، tزمان 

 .میدان نیرو استانتحاب  ،دینامیک مولکولیسازي  در شبیهمراحل مهم 

ب و تعریف شود، خاو با دقت بیشتري انترهر چه این میدان نی

فرآیندهاي  ینیب شیپو  شده فیتعرتر  دقیق یاتم نیبهاي  اندرکنش

به  میدان نیرو اصطلاحاً]. 21[ تر خواهد بود فیزیکی به واقعیت نزدیک

 کننده تعاملات نیرویی بین اتمود که تعیین ش روابط ریاضی گفته می

در ساختار ماده است. در روابط میدان نیرو، پتانسیل هاي مختلف 

هاي  به دو دسته اندرکنش )9(طبق رابطه  ها اتمنیرویی اندرکنش بین 

  شوند: پیوندي و غیر پیوندي تقسیم می

������ =  ������� ������������ + ����������� ������������ )9(  

نماینده پیوند شیمیایی بین دو یا چند اتم  ،پیوندي هاي اندرکنش

 پیچش هاي و شده تشکیل زوایاي اتصال، نوع اساس بر ها هستند. اتم

 هاي نیرویی دارند. پتانسیل تعامل یکدیگر با مولکول ها درون ساختاري

هاي  اتمایجاد با تعیین روابط نیرویی بین  در اساسی نقشی پیوندي

مانند  ،داراي پیوند شیمیایی، نقش مهمی در ایجاد خواص اساسی ماده

شامل  )10ابطه (پیوندي طبق ر  هاي پتانسیلخواص مکانیکی دارند. 

 دو وجهیزاویه  پیچش  اي، خمش زاویه کششی، هاي پتانسیل مجموع

  هستند:

������� ������������ =  ����������� + ������  + ��������� )10(  

) 13) تا (11پیوندي طبق معادلات ( پتانسیل وابط مربوط به توابعر

  .دنشو می تعریف

�����������(�) =
1

2
�� (� − ��)� )11( 

������(�) =  
1

2
�� (� − ��)�  )12( 

���������(φ) = � ��(���φ)�                   

�

���

 )13( 

به خمش زاویه  θ دهنده کشش پیوند است، نشان rدر این روابط،      

دهد.  را نمایش می یدووجه زاویه پیچش  φپیوند اشاره دارد و 

 زاویهپتانسیل  هاي یسخت  بهه ترتیب مربوط نیز ب Kb و  Kθهاي ثابت

پیوند  طولو  زاویهبه ترتیب  r0 و θ0پیوند هستند. مقادیر  طولپیوند و 

شامل ضرایب چندگانه هارمونیک  Ci متغیر .کنندتعادلی را مشخص می

  .]24- 22[ باشد می یدووجه

ی هستند که های اتمبین  نماینده تعاملات هاي غیرپیوندي کنشاندر     

 نوع به توجه بدون ها اتم دیگر، عبارت داراي پیوند شیمیایی نیستند. به

 جمله از. شوند می واکنش وارد یکدیگر با خود، با هاي مرتبط اتم

 و واندروالسی اندرکنش هاي به می توان ،تعاملات این ترین مهم

 و غیرپیوندي هاي اندرکنش سازي شبیه .کرد اشاره الکترواستاتیکی

 اسیدخالص لاکتیک پلی سازي شبیه شامل پژوهش، این در مواد پیوندي

. انجام شده است دریدینگ پتانسیل تابع اساس بر سیلیکا، نانوذرات و

رابطه از  ،واندروالس رپیونديیل غیدر بخش پتانس سازيشبیهدر این 

   :استفاده شده است جونز -  لنارد پتانسیلرابطه  )،14(

����������� ������������ = ����  )14(  



 

 
29  

 

شر
ن

 هی
س

ند
مه

 ی
کان

م
ی

 ک
بر

ه ت
گا

ش
دان

ی
 ز،

ه پ
ار

شم
اپی

 ی
11

3
د 

جل
 ،

55
ه 

ار
شم

 ،
4

ن، 
تا

س
زم

 ،
14

04
ه 

ح
صف

 ،
25-

32  
– 

ی
ش

وه
پژ

 
ل 

ام
ک

- 
م ن

اظ
دک

حم
م

ی
اد

کز
 

ن
ارا

مک
 ه

و
 

ها به کار  ها یا مولکول تماین پتانسیل براي توصیف تعامل بین ذرات، ا

   د:شو بیان می ) 15رابطه ( صورت بهرابطه ریاضی این پتانسیل  د.رو می
 

)15(    ���� =  4 ���  �� 
���

���
�

��

− �  
���

���
�

�

�             

بیانگر اختلاف انرژي بین پیوند و جابجایی  εij، )15(در رابطه      

اي است که در آن پتانسیل بین دو ذره به  دهنده فاصله نشان  σijاست، 

 εمقادیر  .کند فاصله بین مراکز دو ذره را مشخص میrij  رسد و صفر می

با محاسبه انرژي پیوند بین دو اتم در فواصل مختلف و سپس  نیز σو 

 .]25[ آیندبه دست می موردنظرهاي برازش منحنی براي اتم

در  يبعد سه صورت بههاي نانوکامپوزیت سازي، ابعاد نمونهشبیه نیا در

 ت. شکلاس شده اعمال متناوب صورت بهو شرایط مرزي  شده گرفتهنظر 

راي دهد. ب را نشان می شده يساز هیشبکامپوزیت نواز نا يا نمونه 4

از سبک هارمونیک  دو وجهیزاویه پیچش تنظیمات باند، زاویه و 

 .شد استفاده

سازي دماي جعبه شبیهبا شرایط  ها،نمونه یانگمحاسبه مدول      

هاي  کلوین تنظیم شد. گام 10دمایی نوساناتدامنه   وکلوین  300

در  نیز فمتوثانیه تعیین گردید و تکانه 0001/0زمانی (تایم استپ) نیز 

. صفر فرض شد نیز، ایمپروپر)(چرخش و پتانسیل نابجا  .نظر گرفته شد

در این حالت، هنگرد دماي ثابت و حجم ثابت
١

استفاده شد، به این   

هدف از  .مانند ها، حجم سیستم و دما ثابت باقی میمعنا که تعداد اتم

حذف تنش داخلی اولیه ساختار مولکولی بود که در  این هنگرد، اعمال

بود. با توجه به چرخه  به وجود آمدهسازي یههنگام ساخت جعبه شب

اي، زمان فمتوثانیه 0001/0 زمانی يها گاماي و میلیون مرتبه 10

 ].26[ شدتعیین ثانیه پیکو  1سازي  شبیه

که به ) 16( رابطه اساس بر، تنش سیستم شده انجام يها يساز هیشبدر 

 :شودمحاسبه می مشهور است،ال یریتنش و رابطه

)16(  

��� =
1

�
  

⎣
⎢
⎢
⎢
⎡

− � �� ��
� ��

�
 

�

+
1

2 
� � ���

� ���
�

  

���

  

� ⎦
⎥
⎥
⎥
⎤

 

سرعت  Vi جرم و  miبه حجم سیستم اشاره دارد، Vدر این معادله، 

 rij است، j و i هايدهنده نیروي بین اتم نشانFij  .هستند iاي ذره

هاي مختصات دکارتی مؤلفه β و α کند و را مشخص می فاصله بین آنها

 ].27[ دباشن می

  

                                                             
1 NVT 

  
  شده يساز هیشب نانوکامپوزیت نمونه اتمی -4شکل 

  

  نتایج و بحث - 3

بینی  راي پیشبهاي میکرومکانیک مرسوم  در این تحقیق از روش     

 نظریهدو  .است شده استفاده ،شده ساختهکامپوزیت پلیمري وخواص نان

 نیکولایس نظریهل یانگ و دو وبینی مد و کرنر براي پیش ساي -هالپین

بینی استحکام کششی نانوکامپوزیت  وکانسکی براي پیشپنارکیس و  -

شکل  .است شده استفادهذرات سیلیکا  کننده تیتقوکتیک اسید با لا پلی

 یکسر حجم برحسبل یانگ نانوکامپوزیت را ونمودار تغییرات مد 5

با توجه به شکل مشخص است  .دهد نشان می کننده تیتقوذرات ونان

براي مدول یانگ نسبت به نتایج آزمایشگاهی با  نظریهبینی هر دو  پیش

  .خطاي اندکی همراه بوده است

  

  
نتایج تجربی در مورد ساي و کرنر و  - هالپین هاي نظریهنتایج  -5شکل

  مدول یانگ

  

که در شکل مشخص است با افزایش کسر حجمی در  گونه همان

  ییها نظریهتوسط  شده ینیب شیپبه دلیل آنکه مقادیر  ،محدوده آزمایش

براي این  ،شده اصلاحهاي  ها یا قانون مخلوط مانند قانون مخلوط

کامپوزیت در مقایسه با نتایج آزمایشگاهی با خطاي بسیار زیادي ونان

قرار  مورداستفادهدر این تحقیق  ها نظریهلذا این دسته از  ،بود توأم

در نتایج آزمایشگاهی و هم در  شود که هم مشاهده می .نگرفته است

 .است افتهی شیافزا یانگل ومد ،بینی روابط میکرو مکانیک نتایج پیش

  .است شده ارائه 1 ها در جدول بینی نتایج خطاي پیش
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 نتایجو ساي و کرنر  –هالپین  نظریهنتایج مدول یانگ دو  -1دولج

   آزمایشگاهی

کسر حجمی  

%  

  خطا(%) (گیگاپاسکال)مدول یانگ 

روش  

  آزمایشگاهی

هالپین 

  ساي - 

هالپین   کرنر

  ساي - 

  کرنر

1   61/0  6074/0  6025/0  4/0   22/1   

2   614/0  6246/0  6152/0  69/1   19/0   

3   642/0  6425/0  6283/0  077/0  13/2   

    RMS 

006/0  
RMS 

009/0  

  

مشخص است که مقدار خطاي  1 جدول در شده ارائهبا توجه به نتایج 

درصد و براي  4/0ا ت 07/0ساي بین  - میکرومکانیک براي هالپینمدل 

 میانگین ریشههمچنین مقدار   است. درصد 18/2تا  19/0بین  رنرک

 009/0و براي روش کرنر  006/0ساي  – هالپین  براي روش  1مربعات

 نانوکامپوزیتلذا هر دو روش با دقت بسیار خوبی مدول یانگ  .است

PLA  که البته دقت روش  ،ندا هبینی کرد را پیشبا ذرات سیلیکا

 .بهتر بوده استساي  - هالپین

 یبینی استحکام کشش وکانسکی براي پیشپ نظریهبراي استفاده از 

با که این مقدار  مشخص شود Bمقدار ثابت  لازم است ،نانوکامپوزیت

به میزان  Bضریب  شود.می توجه به نتایج آزمایشگاهی مشخص 

یا خواص مکانیکی فاز میانی  کننده تیتقوچسبندگی بین ماتریس و 

. شود و بر اساس نتایج نمونه هاي آزمایشگاهی پیشنهاد می وابسته است

براي استخراج این ضریب بر اساس  ]14[مرجع روشی که در طبق 

به  zرابطه پوکانسکی ارائه شده است اگر در رابطه پوکانسکی ضریب 

  تعریف شود: )17رابطه (صورت 

)17(  � = �
1 − V� 

(1 + 2.5V�)
�   

یک رابطه خطـی حـال     ،از دو طرف رابطه پوکانسکی نتفبا لگاریتم گر

) ln شیب خـط نمـودار    Bضریب  ،این رابطه درکه شود  می
�� 

��� 
بـر  (

ــی  ــر حجم ــب کس ــت. �V  حس ــق اس ــکل طب ــودار ،6 ش ــرات نم    تغیی

ln (
�� 

��� 
ــب ( ــی  برحس ــر حجم ــادیر کس ــاس     �Vمق ــر اس ــایج ب نت

بـا   .است شده میترسرسم شده و برازش خط آزمایشگاهی نانوکامپوزیت 

بهتـرین   ،کامپوزیتوبراي این نان ،آمده دست بهتوجه به مقدار شیب خط 

     .باشد می 25/3 برابر با  B متراپار مقدار
  

 
) �� تغییرات نمودار -6شکل

�� 

��� 
 کننده تقویت حجمی کسر حسب بر (

                                                             
1 Root Mean Square (RMS) 

هاي  نمودار تغییرات مقادیر استحکام کششی براي نمونه 7شکل 

با کسر حجمی مختلف ذرات سیلیکا را نشان  نانوکامپوزیتمختلف 

یس کنار - نیکولایس نظریهبینی دو  نتایج پیش ،در این نمودار .دهد می

مقدار  ،طبق نتایج آزمایشگاهی .است شده دادهو پوکانسکی نیز نشان 

تغییرات چندانی نسبت به  ،نانوکامپوزیتهاي  استحکام کششی نمونه

با  .است افتهی شیافزاماده خالص نداشته است و در اکثر موارد اندکی 

 نظریه ،بینی استحکام کششی راي پیشب کاررفته به نظریهتوجه به دو 

اعلام  یتري را نسبت به نتایج آزمایشگاه دیکنزوکانسکی نتایج پ

مقدار این ثابت  .بوده است Bکند که این امر دلیل استفاده از ثابت  می

کامپوزیت از طریق برازش خط بر نتایج وتجربی براي این نوع نان

وکانسکی را در پاین مقایسه دقت روش  .آزمایشگاه استخراج گردید

 2جدول  .دهد اي نشان می محاسبه استحکام کششی نانوکامپوزیت ذره

با توجه به  .دهد بینی دو روش را نشان می پیش يمقدار خطا مقایسه

در روش  مربعات میانگین ریشهکه مقدار  شود یم مشخص ،نتایج

  .یس بوده استکنار - کمتر از روش نیکولایس ،انسکیوکپ

  

  
نتایج  ونارکیس و پوکانسکی -نیکولایس  هاي نظریهنتایج  -7شکل 

  تجربی در مورد استحکام کششی

  

    نظریه دو استحکام کششی نتایج -2 جدول

   آزمایشگاهی نتایج و پوکانسکی نارکیس و  - نیکولایس

کسر 

  حجمی  %

  خطا(%)  (مگاپاسکال) استحکام کششی نهایی

روش  

  آزمایشگاهی

نیکولایس

  نارکیس- 

نیکولایس  پوکانسکی

  نارکیس- 

  پوکانسکی

1   58/57  40/53  44/56  2/7   97/1   

2   5/56  53/51  34/56  6/9  28/0   

3   4/57  97/49  26/56  94/12  98/1   

    RMS 

69/5  
RMS 

93/0  

  

 ، ها نانوکامپوزیتبینی خواص مکانیکی  هاي پیش یکی از روش      

نتایج مدول  ،در این مطالعه .استفاده از روش دینامیک مولکولی است

پلیمري با زمینه  نانوکامپوزیتیانگ مدل دینامیک مولکولی مربوط به 

PLA  مرجع یبا نتایج آزمایشگاه ]26[نتایج مربوط به مرجع یعنی 

نموداري براي مقایسه روند نتایج  8شکل در  .ندا همقایسه شد ]11[

مدول یانگ آزمایشگاهی با روند نتایج مدول یانگ استخراج شده از 

روش دینامیک مولکولی ارائه شده است. در این نمودار سه نقطه بر 
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نمونه ها وجود دارد که مختصات طول و عرض اساس سه کسر حجمی 

هر نقطه به ترتیب مدول یانگ آزمایشگاهی و مدول یانگ دینامیک 

دست آمده نشان  هاظر با کسر حجمی مربوطه است. نتایج بنمولکولی مت

دهد که مدول یانگ استخراج شده از روش دینامیک مولکولی به  می

اهی نیست و نیاز به رابطه طور مستقیم قابل مقایسه با نتایج آزمایشگ

توان به تفاوت  این امر را میکمکی یا ضرایب تصحیح کننده وجود دارد. 

شرایط مدل مولکولی در ابعاد نانو و شرایط آزمایشگاهی در ابعاد ماکرو 

در   آل ایده معمولاًمربوط دانست. در مدل مولکولی شرایط ساختار ماده 

مع ذرات و اثرات پدیده هایی شود و مواردي مانند تج نظر گرفته می

مانند وجود حفره یا عیوب در ساختار مواد تشکیل دهنده نانوکامپوزیت 

ذرات اند. همچنین در شرایط آزمایشگاهی ابعاد  لحاظ نشده

مولکولی  هاي مدلکه در تنوع زیادي دارد زیت ونانوکامپ کننده تیتقو

ولی مقادیر کشود. لذا در این مطالعه مدل مول این امر لحاظ نمی

  کرده است. ی نیب شیپبیشتري را نسبت به نتایج آزمایشگاهی 

عددي مبتنی بر  هاي روشتوان از  البته با توجه به نتایج فوق می      

مقایسه نتایج عملی و مولکولی براي ارائه روابط داراي ضریب تصحیح 

 9شکل استفاده نمود.  ها نانوکامپوزیتبراي پیش بینی خواص مکانیکی 

یانگ روش  لویانگ روش دینامیک مولکولی به مدل نسبت مدو

بر حسب کسر را  پلیمري نانوکامپوزیت آزمایشگاهی براي سه نمونه

توان نتایج گرفت که  . با توجه به این شکل میدهد نشان میحجمی 

دینامیک مولکولی به مدول  مدلاز  شده ینیب شیپنسبت مدول یانگ 

ها بوده  مستقل از کسر حجمی نمونه گیري شده آزمایشگاهی اندازه

است. لذا پیشنهاد یک رابطه خطی براي مرتبط کردن نتایج 

رسد. با  دینامیک مولکولی منطقی به نظر می مدلآزمایشگاهی و نتایج 

استخراج شده زیر که از   رابطه 8توجه به نتایج ارائه شده در شکل 

براي ارتباط نتایج مدل مولکولی و  ،برازش خطی به دست آمده است

  نتایج آزمایشگاهی ارائه شده است:

)18(  ���� = 0.3108��� − 0.9583 

پارامترهاي تواند نماینده  مقدار ضریب این رابطه می) 18در رابطه (

و اثر عیوب یا حفره مواد عملی مانند تجمع ذرات و اثر اندازه ذرات 

که در شرایط عملی و آزمایشگاهی  زیت باشدوتشکیل دهنده نانوکامپ

  .شود می ایجادنسبت به مدل مولکولی 

  

  
  سازي یهشب ونتایج مدول یانگ تجربی  -8شکل

  

  
آزمایشگاهی بر  به سازي یهشب مدول یانگ نسبتتغییرات  -9شکل

  حسب کسر حجمی
  

  گیري نتیجه - 4

 نظریهمبتنی بر  افتهیبهبودهاي  در این مطالعه از روش     

بینی خواص مکانیکی نانوکامپوزیت پلیمري  میکرومکانیک براي پیش

دول شامل م نانوکامپوزیتدو خاصیت مکانیکی اصلی  .استفاده شد

در این مطالعه از  .و استحکام نهایی مورد مطالعه قرار گرفتندیانگ 

خواص مکانیکی  ینیب شیپبراي  کرنر و ساي - هالپینهاي  روش

 .نتایج به دست آمده با نتایج عملی مقایسه شدلاستیک استفاده شد و ا

 کرنر و ساي - هالپیناین مقایسه نشان داد که مقدار خطاي دو روش 

است که  درصد 13/2 تا 19/0 و درصد 4/0 تا 077/0 بین ترتیب به

همچنین  .نشانگر دقت هر دو مدل در پیش بینی خواص الاستیک است

که  پوکانسکی و نارکیس -نیکولایس نظریهاز دو رابطه نیمه تجربی 

ستفاده ا ،شوند استفاده می اي بینی خواص نانوکامپوزیت ذره براي پیش

نتایج  سپس .تري را ارائه نمود نتایج دقیق پوکانسکی نظریهشد که 

 نانوکامپوزیتیانگ دول بینی م هاي مولکولی که براي پیش مدل

این مقایسه نشان داد  .ندنتایج عملی مقایسه شدبا  ،بودند شده استفاده

نیاز  ،مدل با شرایط عملی آزمایشگاه  آل ایدهدلیل اختلاف شرایط به که 

استفاده از روابط تصحیح کننده براي مرتبط کردن نتایج به 

  آزمایشگاهی با نتایج حاصل از مدل دینامیک مولکولی وجود دارد. 

  

 سپاسگزاري-5

بیت دبیر شهید رجائی طبق این پژوهش با حمایت مالی دانشگاه تر      

انجام گردیده  17/03/1404 مورخ 376003/1404 ابلاغ گرنت شماره

  .است

  

  نمادها - 6

Fi         اتم  بر شده اعمالنیرويi ام  

mi           جرم اتم  

ri              مکان اتم 

EC       ل یانگ کامپوزیتومد  

EM      ل یانگ ماتریسومد  

Vf        کننده تقویتکسر حجمی  

Sc       کامپوزیت(کششی)  استحکام نهایی  

Sm       ماتریس (کششی) ستحکام نهاییا  

K         کننده تقویتمیزان چسبندگی ماتریس و  

r          کشش پیوند  
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θ          خمش زاویه پیوند  

φ          دووجهی زاویه پیچش  

Kθ         پیوند زاویهسختی پتانسیل  

   Kb      پیوندطول سختی پتانسیل  

θ0         زاویه پیوند  

r0         پیوند تعادلی طول  

Ci         دووجهیضرایب چندگانه هارمونیک  

rij         هاي فاصله بین اتم i و j  

Φ         بین دو ذرهاتمی انرژي بین  

F(ρi)    تابعی از پتانسیل محاطی براي اتم   i  

εij         بین پیوند و جابجاییاختلاف انرژي  

σij       صفر اي ذره بینپتانسیل بین دو ذره با   فاصله  

rij            فاصله بین مراکز دو ذره  

Vi       سرعت ذره i  

Fij         هاينیروي بین اتم i و j  

α        مختصات دکارتی مؤلفه  

β        دکارتی مؤلفه مختصات  

z         رابطه پوکانسکیاستفاده شده در ضریب تصحیح کننده  

ηL       کامپوزیت خاصیت طولیمربوط به ضریب  

ηT       مربوط به خاصیت عرضی کامپوزیت ضریب  

ξ        ينسبت منظر  
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