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  چكيده
والز است كه باعث تغيير -عيب استون ازجملهگرافين داراي عيوب ساختاري  ولياي است،  العاده فوقگرافين بدون عيب داراي خصوصيات مكانيكي 

و وجود  هايي است و داراي موج ستينصورت كاملاً صاف   در اثر شرايط ترموديناميكي به طوركلي بهگرافين از طرفي، . گردد خواص فيزيكي آن مي
والز تحت كشش - داراي عيب استوندار  موجخصوصيات مكانيكي گرافين  در اين مقالهناهمواري در سطح گرافين باعث تغيير رفتار گرافين مي شود. 

مدل شده است و  MATLABافزار   وسيله تابع تصادفي با استفاده از نرمب دار گرافين موجناهموار سطح  است. گرفته قرار مطالعه موردمحوره   تك
 -عيب استون تأثيرسازي ديناميك مولكولي براي بررسي  از شبيه اند. والز با يكديگر مقايسه شده-دار داراي عيب استون گرافين بدون موج و گرافين موج

 استفاده شده AIREBOي كربن از تابع پتانسيل ها اتمبراي مدل كردن پيوندهاي كووالانسي بين و گرافين استفاده شده روي استحكام نهايي بوالز 
استحكام نهايي گرافين  والز- استون د كه عيبنده نتايج نشان مي. گرفته استانجام هوور - ترموستات نوزكنترل دماي سيستم توسط  است. همچنين

باعث  داريبع ينموجدار كردن گرافهمچنين  .داردزيگزاگ  در جهت كمتري بر استحكام نهايي گرافين تأثيردهد، اما  شدت كاهش مي  آرمچير را به
  خواهد شد. يرو كاهش آن در جهت آرمچ يگزاگدر جهت ز ياستحكام كشش يشافزا
 .استحكام نهاييوالز، - استونعيب ، ديناميك مولكولي، دارموج گرافينكليدي:  هاي هواژ
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Abstract 
Graphene without defect exhibits extraordinary mechanical properties. However, it suffers from defects such as Stone-Wales of 
atoms. Also, graphene, generally completed by thermodynamic conditions, is not smooth and this can change its behavior. In this 
paper, the stretching stiffness of a rippled graphene containing Stone-Wales defect under uniaxial tensile load is studied. The 
corrugated surface of the rippled graphene is modeled by a random function using MATLAB software and the flat and rippled 
graphene sheets are compared. In order to investigate the effect of Stone-Wales defect on the strength of graphene, the molecular 
dynamics simulation is used and the AIREBO potential function is utilized to model the covalence bonding of the carbon atoms. 
Also, the Nose-Hoover thermostat is used to control the temperature of the system. The results show that the existence of Stone-
Wales defect considerably reduces the strength of armchair graphene, but less effect on strength in zigzag direction. Also, rippling 
causes an increasing strength in zigzag direction. 

Keywords: Rippled graphene, Molecular dynamics, Stone-Wales defect, Ultimate strength. 

 
 

  قدمهم - ١
بعدي  دهنده گرافيت سه تشكيلدوبعدي  واقع ساختار كه درگرافين 

اگرچه  .مدادها جهت نوشتن وجود داشته است ها در نوك است، براي قرن
فيليپ والاس درباره گرافين نوشت و سپس از نزديك به هفتاد سال پيش 

اي  ساخت آن صورت گرفته بود اما قضيههاي زيادي براي  آن زمان تلاش
هاي  نظريه ميدان و مكانيك آماري در ]١[واگنر- مرمينقضيه  به نام

وجود داشت كه ساخت يك ماده دوبعدي را غيرممكن و چنين  كوانتومي
لايه  تك صورت بهاين ساختار اما به هر حال  دانست اي را غيرپايدار مي ماده

توسط دانشمنداني از دانشگاه منچستر انگليس جدا  ٢٠٠٤در سال 

چگالي بالا و العاده مانند  به علت داشتن خواص فوق. گرافين ]٣و٢[گرديد
 هاي بار، رسانندگي اپتيكي و خواص مكانيكي تحرك پذيري حامل

ي ا مادهبه  ]٧[خواص الكتريكي ، ]٦[، رسانندگي گرمايي]٥و٤[خاص 
طور تجربي مقاومت كشش نهايي  فرد تبديل شده است. به منحصربه
گيري  گيگا پاسكال و مدول يانگ آن يك ترا پاسكال اندازه ١٣٠گرافين 

 .]٨[شده است

سازي ديناميك مولكولي روشي بسيار قدرتمند و جامع  روش شبيه
 در .]١٠و٩[ است كه در مطالعه مواد مختلف از آن استفاده شده است

بر   هايي از زمان ها در بازه كوللها و مو كنش ميان اتم اين روش برهم
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. اين شود يمسازي  وسيله كامپيوتر شبيه فيزيك، بهاساسي اساس قوانين 
توسط آلدر و واينرايت برمبناي مدل  ١٩٥٧روش براي اولين بار در سال 

. ديناميك مولكولي شكلي از ]١١[كره سخت به كار گرفته شد
ها اجازه دارند  ها و مولكول سازي كامپيوتري است كه در آن اتم شبيه

كنش  فيزيك باهم برهم شده شناختهبراي يك دوره از زمان تحت قوانين 
هاي  ها بدهند. از آنجائي كه دستگاه اندازي از حركت اتم كنند و چشم

پذير نيست كه  شامل تعداد زيادي از ذرات هستند امكان عموماًمولكولي 
 .لي به دست آوردطور تحلي پيچيده را به هاي دستگاههاي  ويژگي
سازي ديناميك مولكولي اين مسئله را با بكار بردن روش محاسباتي  شبيه
. اين روش يك واسطه بين تجربيات آزمايشگاهي و نظريه كند يمحل 

  .شود يممجازي در نظر گرفته يك آزمايش  عنوان و به كند يمايجاد 
سازي ديناميك مولكولي  استفاده از شبيه با ]١٢[ و همكاران آجري

عيوب مقاومت نهايي و كرنش گرافين را كاهش  نشان دادند كه وقوع
 ]١٣[ ونگ و همكاران .كه اثر جزئي در مدول يانگ دارد ، درحاليدهد يم

سازي ديناميك مولكولي نشان دادند كه عيوب  از شبيه با استفاده
 توجهي در گرافين شوند و باعث از دست رفتن استحكام قابل توانند يم

 .رديپذ يم تأثيركه گرافين از دما و بارگذاري نيز  دريافتندهمچنين 
با استفاده از ديناميك مولكولي روي ورق گرافين تك  ]١٤[شانگ و شن 

 .ابدي يملايه به اين نتيجه رسيدند كه مدول يانگ با افزايش دما، كاهش 
روي اثرات عيوب و شكست بر خصوصيات  ]١٥[ خار و همكاران

هاي گرافين با استفاده از تلفيق محيط  مكانيكي نانولوله كربني و ورق
پيوسته و روش مكانيك مولكولي مطالعه كردند و نشان دادند كه اثرات 

ها متفاوت است و با شكل هندسي عيب و  و ترك ها شكافها،  حفره
ر نزديكي نقطه شكست مقطع در جهت بارگذاري و ساختار اتمي د

با استفاده از شبيه سازي   ]١٦[انصاري و همكاران  .ارتباط دارد
ديناميك مولكولي نشان دادند كه وقوع عيوب مقاومت نهايي و كرنش 
گرافين را كاهش ميدهد، در حالي كه اثر جزيي در مدول يانگ دارد. 

تاثير با استفاده از شبيه سازي ديناميك مولكولي  ]١٧[ نگ و همكاراناو
عيوب را بر رفتار كششي و شكست گرافين صاف و گرافين روي بستر 
پليمري مورد بررسي قرار دادند. آنها نشان دادند كه وجود عيب باعث 

  كاهش تنش نهايي گرافين صاف مي شود.
كه اشاره گرديد وجود عيوب در ساختار گرافين باعث  طور همان

والز - عيب استون تأثيرگردد. در اين مقاله،  تغيير خواص فيزيكي آن مي
است. ابتدا  قرارگرفتهدار مورد بررسي  بر استحكام نهايي گرافين موج

 با يك تابع تصادفي مدل گرديده است و سپسسطح ناهموار گرافين 
در نظر گرفتن  منظور بهسازي شده است.  شبيه )١(شكل  دار گرافين موج

سازي پيوند  براي مدل AIREBOكنش پيچشي از پتانسيل  برهم
والز - دهد كه عيب استون اتمي استفاده گرديده است. نتايج نشان مي بين

باعث كاهش استحكام نهايي گرافين موجدار شده و اين كاهش براي 
براي  شده ارائهاست. نتايج راستاي آرمچير بيشتر از راستاي زيگزاگ 

توان در طراحي گرافين موجدار با عيب براي اولين بار ارائه گرديده و مي
 ها استفاده نمود. تر گرافين در كاربردهاي مختلف از آنمناسب

 
 

  دار مدل هندسي گرافين موج -١شكل 

  

 والز-استون يبع -٢
 ينهستند. ا يمنظم ياربس يساختار هندس يدارا ينو گراف ها نانولوله

كه خود را در  شوند يم يساخت دچار اشكالات يندفرآ يلا مواد در لابه
متداول  هاي يباز ع يكي. كنند يم ياننما يهندس هاي نظمي يقالب ب
 ٢است كه در شكل  ]١٨[والز  - استون يبع ين،در ساخت گراف يهندس
  است.  دهمشاه  قابل

كه به همين  ديآ يمچرخش يك پيوند اتمي به وجود  يلبه دل يبع ينا
ضلعي  ضلعي متقابل و دو هفت دليل در ساختار هندسي گرافين دو پنج

. اين عيب محل شروع شكست در اكثر ديآ يممتقابل به وجود 
  .شود يمهاي مكانيكي محسوب  بارگذاري

  

  سازي ديناميك مولكولي شبيه - ٣
شي بسيار قدرتمند و جامع سازي ديناميك مولكولي رو روش شبيه

روش  در اين. است كه در مطالعه مواد مختلف از آن استفاده شده است
بر اساس قوانين   هايي از زمان ها در بازه كولها و مول كنش ميان اتمبرهم

شود. هدف اصلي در  سازي مي وسيله كامپيوتر شبيه فيزيك، به
ماكروسكوپي سيستم به سازي ديناميك مولكولي محاسبه رفتار  شبيه

هاي  كنشكمك يك مدل ميكروسكوپي است، مدلي كه شامل برهم
تحول  كننده فيتوصديناميك مولكولي  ها باشد. مكانيكي بين مولكول

  است.  زمان باتدريجي سيستم 
 

  
 

  والز در ورق گرافين-مدل هندسي عيب استون -٢شكل 
  

تا  رديگ يماز معادلات حركت صورت  گيري انتگرال، در اين روش
 AIREBOدر كار حاضر تابع پتانسيل  اطلاعات ديناميكي به دست آيند.

 مورداستفادهصفحه گرافين اتمي  سازي پيوندهاي بين براي مدل
نمايش داده  )١رابطه ( صورت به. اين تابع پتانسيل ]١٩[ است قرارگرفته

  شود: مي
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)١(  
𝑬𝑨𝑰𝑹𝑬𝑩𝑶 =෍ ෍ ቈ𝑬𝒊𝒋

𝑹𝑬𝑩𝑶 + 𝑬𝒊𝒋
𝑳𝑱

𝒊ஷ𝒋𝒊

+෍ ෍ 𝑬𝒊𝒋𝒌𝒍
𝑻𝒐𝒓𝒔𝒊𝒐𝒏

𝑳ஷ𝒊,𝒋,𝒌𝒌ஷ𝒊.𝒋
቉ 

  
 قسمت 𝑬𝑹𝑬𝑩𝑶،  ها اتمكل پيوندي انرژي پتانسيل  𝑬𝑨𝑰𝑹𝑬𝑩𝑶كه در آن
، دهد يمرا توضيح  ها اتمپيوندهاي بين  كنش برهمكه  REBO پتانسيل

𝑬𝑳𝑱 هاست اتمبدون پيوند بين  كنش برهمجونز كه شامل - پتانسيل لنارد. 

در انرژي كل را نشان  ها اتمپيچشي بين  كنش برهم 𝑬𝑻𝒐𝒓𝒔𝒊𝒐𝒏 همچنين
 ساختار منحني سازي شبيهپيچشي زماني كه  كنش برهماين  كه دهد يم

  .اي است ويژهداراي اهميت  دارد دار موجمانند گرافين  يا ناهموار
جهت   LAMMPSافزار  از نرم منظور مطالعه رفتار مكانيكي گرافين به

سازي استفاده شده است. براي از بين بردن اثرات سطحي از شرايط  شبيه
استفاده شده و همچنين براي  در راستاي عمود بر صفحه اي مرزي دوره

 قرارگرفتهدر اين پژوهش مورداستفاده  ١هاور- نوزكنترل دما ترموستات 
  .]٢٠[است

  
  (الف)

  
  (ب)

  محوره در راستاي   گرافين تحت كشش تكنمايش ورق  -٣شكل 
  الف) زيگزاگ ب) آرمچير

  

 × ٨/٤صورت يك ورق گرافين با ابعاد  سازي به هندسه مدل براي شبيه
اتم كربن كه فاصله بين پيوندهاي كربن  ١١٦٠نانومتر شامل حدود  ١/٦

)، همچنين در ٣سازي شده است (شكل  باشد شبيه نانومتر مي ١٤٢/٠
فمتوثانيه  ١انيه و گام زماني ث بر پيكو ٠٠١/٠سازي از نرخ كرنش  شبيه

  .]١٦[استفاده گرديده است

صورت  با توجه به اينكه گرافين به دليل شرايط ترموديناميكي به
تر اين سازه لازم است  منظور تحليل دقيق باشد بنابراين به كاملاً صاف نمي

سازي گرافين  صورت موجدار مدل شود. براي شبيه به  كه سطح آن

                                                                 
1 Nose-Hoover thermostat  

 ±٠٣/٠صورت تصادفي با حداكثر ارتفاع  هاي ورق گرافين به دار، موج موج
است. اين دامنه بصورت فرضي در نظر گرفته  شده گرفتهمتر در نظر نانو

سپس با ورق گرافين تك  شده تا وجود ناهمواري را بتوان مدلسازي كرد.
والز مورد مقايسه قرارگرفته است. - استون داراي عيب لايه بدون موج 

افزار  نرماي كه در  دار توسط برنامه هاي گرافين موج موقعيت اتم
MATLAB دست آمده است. نوشته شده به 

 

 نتايج عددي - ٤
اي دار موج منحني تنش و كرنش گرافين زيگزاگ و آرمچير بدون 

نشان داده شده است.  ٤كلوين در شكل  ٣٠٠والز در دماي  - عيب استون
كه در منحني تنش و كرنش گرافين بدون موج با عيب  طور همان

والز  -تنش و كرنش شكست با عيب استون باشد يموالز مشخص - استون
و براي گرافين  ٦/١٥% گيگا پاسكال و ٩٤براي گرافين زيگزاگ برابر 

 گيگا پاسكال و ٧٣آرمچير 

  كه نسبت به حالت گرافين بدون عيب تنش زيگزاگ  باشد يم ١٤/١٠%  
همچنين  .يافته است كاهش ٥/٢٦% يافته و كرنش زيگزاگ كاهش ٥/١٤% 

%  رق معيوب نسبت به گرافين بدون عيب در لبه آرمچيرتنش در اين و
بنابراين مي توان نتيجه  كاهش داشته است. ٣٣%  و كرنش نيز ٢٠

والز در كاهش استحكام گرافين در راستاي - گرفت كه تاثير عيب استون
همچنين مشاهده مي شود كه  زيگزاگ بيشتر از راستاي آرمچير است.

كرنش كه نشاندهنده سفتي - نشوجود اين عيب بر شيب نمودار ت
  كششي گرافين است هيچگونه تاثيري ندارد.

والز از ابتداي - تصويري از ورق گرافين با عيب استون  ٥در شكل 
همانطور كه مشاهده مي  سازي تا زمان شكست آورده شده است. شبيه

والز شروع مي شود و به - شود شكست گرافين از محل وجود عيب استون
 همين دليل وجود اين عيب باعث كاهش استحكام سيستم مي گردد.

والز با حداكثر  - دار با عيب استون منحني تنش و كرنش گرافين موج
كه در  طور نشان داده شده است. همان  ٦آنگستروم در شـكل  ٣/٠دامنه 

دار زيگـزاگ بـا عيب شود تنش و كرنش گـرافين موجشكل مشاهده مي
. با باشد يم ١٦/١٧%   گيگا پاسكال و ٩٨والز به ترتيب برابر - استون

الف) مشخص - ٤گرافين صاف با عيب (شكل  باحالتمقايسه اين نتايج 
والز در - شود كه تنش و كرنش شكست گرافين موجدار با عيب استون يم

همچنين با زيگزاگ بيشتر از مقادير مربوط به گرافين صاف است. جهت 
الف) مي  ٤مقايسه اين نمودار با شكل مربوط به گرافين صاف (شكل 

توان نتيجه گرفت كه وجود ناهمواري سطح باعث افزايش تنش و كرنش 
  والز مي گردد.- شكست گرافين با عيب استون
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  (الف)

  
  (ب)

  والز- گرافين صاف با عيب استونكرنش  -منحني تنش -٤شكل 
 الف) زيگزاگ ب) آرمچير 

 
 يـر آرمچ يدر راسـتا  ين موجـدار گـراف  يبـرا  كـه  يدرصورت

نسبت به حالت صـاف اتفـاق    يشكست در تنش و كرنش كمتر
تـوان نتيجـه گرفـت كـه موجـدار كـردن       بنابراين مـي  .افتد يم

يش استحكام كششي در جهت زيگزاگ گرافين عيبدار باعث افزا
  خواهد شد.

به منظور مقايسه بهتر تاثير زاويه لبه ورق بر شكست گرافين صاف داراي 
والز براي - كرنش گرافين با عيب استون- والز، منحني تنش- عيب استون

رسم شده است. همانطور كه  ٧دو حالت زيگزاگ و ارمچير در شكل 
مشاهده مي شود وجود عيب در گرافين صاف نيز باعث كاهش استحكام 

توان نتيجه گرفت كه  مي ٦يي مي شود. با مقايسه اين شكل با شكل نها
تاثير لبه زيگزاك بر افزايش استحكام و كرنش نهايي در حالت موجدار 

  بيشتر از حالت صاف است.

  
  

  
  (الف)

  

  
 ب)(

  والز -نمايش ورق گرافين داراي عيب استون -٥شكل 
 شكست در حالتسازي ب)  در ابتداي شبيهالف)  

  

 
دار زيگزاگ و آرمچير  كرنش گرافين موج -منحني تنش -٦شكل 

  والز -با عيب استون
 
 



 
 

 
 

 

ام
 ين

زه
حم

ا
 ي،

عه
جم

اد 
عم

ضا
د ر

عو
مس

 و 
ده

زا
يي

ده
زا

 

١٥٧ 

  
كرنش گرافين بدون موج زيگزاگ و  -منحني تنش -٧شكل 

  والز -آرمچير با عيب استون

 يريگ جهينت -٥
والز بـر اسـتحكام شكسـت گـرافين     - عيب استون تأثيردر اين مقاله 

با فرض حالت مـوجي شـكل بـراي     ابتدا .موجدار مورد بررسي قرار گرفت
. نـد ها تعيـين گرديد والز، موقعيت اتم- سطح گرافين و ايجاد عيب استون

سازي ديناميك مولكولي براي تعيين رفتار گرافين موجدار  سپس از شبيه
پيوندهاي كووالانسـي  . بدين منظور استفاده شد يا صفحهتحت نيروهاي 

مـدل   AIREBOابع پتانسـيل  با استفاده از ت گرافين ي كربنها اتمبين 
والز استحكام نهايي گـرافين  - دهند كه عيب استوننتايج نشان ميشدند. 

و اين كاهش استحكام در جهت آرمچير  دهد يمموجدار با بشدت كاهش 
دار همچنين موجدار كردن گرافين عيـب  شديدتر از جهت زيگزاگ است.

در جهـت   باعث افزايش استحكام نهايي در جهت زيگـزاگ و كـاهش آن  
  آرمچير مي شود.

  

 تشكر و قدرداني- ٦
نويسندگان مقاله از ستاد ويژه توسعه فناوري نـانو بابـت حمايـت از    

  اين مقاله كمال تشكر را دارند.
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