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This study examines the effect of size on the elastic properties of single-layer and 

double-layer armchair-type graphene nanoplates. To maintain the discrete nature of 

the nanoplates, they were modeled using equivalent spatial frame structures, with the 

finite element method employed to predict their elastic properties. The results were 

then validated by comparison with previous studies. Based on the findings, the 

mechanical properties of the double-layer nanoplates exhibited a slight difference in 

size dependence compared to the single-layer sheets. It was also observed that, for both 

single-layer and double-layer nanoplates, the elastic properties at smaller sizes were 

direction-dependent. However, as the size increased, the properties transitioned 

toward orthotropy, and with further enlargement, the dependence diminished, 

eventually approaching isotropy. Specifically, the results showed that for small 

nanoplates (30 Å), the Young’s moduli in two directions differed by about 6%. At a 

larger size (100 Å), this difference decreased to around 2%, and at 300 Å, it dropped 

to approximately 0.7%. Additionally, Poisson’s ratios in the two orthogonal directions 

for single-layer square nanoplates at smaller sizes (10 Å) exhibited a notable difference 

of 19%. As the size increased to (100 Å), this difference reduced to about 8%, and at 

300 Å, it significantly decreased to about 1.5%. These findings suggest that the 

convergence to isotropy occurs more rapidly for the Young’s modulus compared to 

Poisson’s ratio. 
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1- Introduction 

Carbon-based nanomaterials have become highly 

popular for use in nanomechanical devices and 

nanocomposites due to their remarkable 

mechanical, electrical, and thermal properties [1]. 

Nanotechnology is defined as the ability to 

fabricate, control, enhance, and utilize materials at 

the nanoscale. The most distinctive characteristic of 

this field is the dependence of nanomaterial 

properties on size, physical shape, and the nature of 

interatomic bonds. This capability has become even 

more significant with advancements in atomic-level 

fabrication and geometry manipulation, which 

continue to evolve. Due to their exceptional 

chemical, mechanical, thermal, and electrical 

properties, these materials have promising 

applications in microelectromechanical systems 

(MEMS), nanoelectromechanical systems (NEMS), 

optics, and polymer composite reinforcement [2]. 

Computational methods in nanomechanics are 

pursued through atomic-scale approaches, 

molecular mechanics, finite element method 

(FEM), and continuum modeling, each with its own 

advantages and limitations.  
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Theoretical methods have been extensively 

developed to estimate the elastic properties of 

nanostructures, including Young’s modulus, shear 

modulus, and Poisson’s ratio. The present study 

investigates the effect of size on the elastic 

properties of single-layer and double-layer armchair 

graphene nanoplates. To preserve the discrete 

nature of the nanosheets, they were modeled using 

equivalent space-frame structures. Subsequently, an 

effective and efficient atomistic finite element 

method (AFEM) was developed to determine the 

elastic properties and mechanical behavior of 

single-layer and double-layer graphene sheets. To 

validate the methodology, the numerical results for 

elastic properties were compared with previous 

studies. This study focuses on the size-dependent 

elastic properties of both single-layer and double-

layer sheets, an aspect that has been less explored in 

prior research, particularly for double-layer 

structures. 

2- Theory and Simulation  

In this study, the structure of armchair carbon 

nanosheets was examined. As schematically shown 

in Fig. 1, the nanosheet was modeled as a spatial 

structure based on the molecular structural 

mechanics approach. Fig. 1 also illustrates part of 

the hexagonal lattice, where beam elements were 

used in the finite element model to represent single 

carbon-carbon covalent bonds. Similar to 

conventional finite element models, nodes were 

employed to connect beam elements, forming the 

graphene structure. In this approach, the nodes 

represent carbon atoms and are defined based on 

their atomic coordinates. A modified interatomic 

potential was used to describe the atomic 

interactions in graphene. This potential is well-

suited for modeling the behavior of carbon-carbon 

covalent bonds and has been widely applied by 

researchers in studying the fracture behavior of 

carbon nanotubes in both purely atomistic and 

atomistic-based continuum simulations.

 

 

 

 
Figure 1: Schematic of the Molecular Structural Mechanics Approach

In any structure, including carbon nanotubes and 

graphene, which are entirely composed of carbon-

carbon covalent bonds, the molecular potential 

energies arising from bond interactions are 

significantly greater than non-bonded (long-range) 

interactions such as van der Waals forces [3]. 

Therefore, the total molecular potential energy 

during the deformation of a single-walled (layered) 

carbon nanostructure is equivalent to the energy 

contributions from various types of bond 

deformations—namely, the sum of the energies 

associated with bond stretching/compression, bond 

angle variations, and bond twisting. Similarly, in the 

deformation of a spatial frame structure, the total 

strain energy is the sum of the strain energies 

resulting from beam elongation, beam bending, and 

beam torsion. In the molecular structural mechanics 

approach, the deformation of a carbon nanosheet is 

analogous to the deformation of a spatial frame 

structure. Thus, the total molecular potential energy 
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is equal to the total strain energy, which is expressed 

by Eq. (1). 

(1) 𝑈total = 𝑈𝑟 + 𝑈𝜃 + 𝑈𝜏 = 𝑈𝐴 + 𝑈𝐵 + 𝑈𝑇  

Here, 𝑼𝐭𝐨𝐭𝐚𝐥 represents the total molecular energy of 

a deformed bond in a single-layer carbon nanosheet 

or the total strain energy of a deformed beam 

structure. The terms 𝑼𝒓, 𝑼𝜽, and 𝑼𝝉 correspond to 

the energy contributions from bond stretching, bond 

angle variations, and bond twisting, respectively. 

Similarly, 𝑼𝑨, 𝑼𝑩, and 𝑼𝑻 denote the strain energy 

components resulting from beam elongation, beam 

bending, and beam torsion, respectively. 

A code was developed to generate geometric data in 

MATLAB. The data were then imported into 

ANSYS for finite element analysis. To construct the 

model, atomic positions representing carbon atoms 

were first defined, followed by the creation of 

connecting lines representing covalent bonds. The 

process began by defining a unit cell, which was 

then repeated along the 𝒙 − and 𝒚 −directions to 

form a complete 2D nanosheet. Covalent bonds 

were modeled using the three-dimensional elastic 

BEAM4 element, where each node possesses three 

translational degrees of freedom (𝒙, 𝒚, 𝒛) and three 

rotational degrees of freedom about the same axes. 

In addition to beam elements, interlayer springs 

were included in the model to account for van der 

Waals interactions between graphene layers. These 

interactions were considered only for atom pairs 

within a cutoff radius σ (where σ is the Lennard-

Jones parameter) [4]. Finally, after defining the 

interlayer springs, their stiffness was assigned based 

on the equivalent elastic energy of the chemical 

bonds. 

3- Results and discussion  

Fig. 2a shows the variations of the Young’s 

modulus of the graphene sheet in the x and y 

directions. It is observed that at small sizes, these 

properties are significantly influenced by the 

loading direction, leading to noticeable differences. 

However, as the size increases, this direction-

dependence weakens, and ultimately, the two curves 

converge to a certain value. In other words, as the 

size of the graphene sheet increases, its elastic 

property tends towards an isotropic behavior. Based 

on the graphs, it can be said that at the nanometric 

dimensions, the armchair graphene sheet is 

anisotropic, with its flexibility in the x direction 

being greater than in the y direction, though this 

difference is not significant. Physically, it can be 

explained that at small sizes, the statistical 

distribution of the elements in each direction differs 

noticeably relative to the total elements, but as the 

size increases, the total number of elements 

increases, and the difference in the number of 

elements in the two directions relative to the total 

decreases. Thus, the directional properties gradually 

disappear . 

For double-layer graphene sheets, the variations in 

their elastic properties with respect to size are 

plotted in Fig. 2b. As observed, the trend in the 

changes of properties is similar to that of the single-

layer sheets, with only slight differences between 

these values and those corresponding to the single-

layer sheets. This minor difference arises from the 

weak van der Waals interactions between the two 

layers, which are less operative compared to the 

strong covalent bonds and do not contribute 

significantly to the results. In fact, it can be said that 

when the in-plane behavior is considered, the 

presence of two sheets side by side does not differ 

much from a single sheet, provided that the load is 

also proportionally adjusted. In other words, each 

sheet carries an equivalent load to that of a single 

sheet from the previous case. Therefore, 

explanations regarding the physical interpretation of 

these plots are omitted, and the same explanations 

for the single-layer sheet can be applied .
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Figure 2: Young's modulus of the nanosheet as a function of its size; a) single layer and b) double layer

 

4- Conclusion  

In this study, square single-layer and double-layer 

graphene sheets with different sizes ranging from 30 

to 300 Å were studied to determine their elastic 

properties. The following conclusions were drawn : 

1- It was observed that for very small sheet sizes, 

the values of properties in the x and y directions 

were strongly influenced by the loading 

direction, showing significant differences. 

However, as the size increased, this direction 

dependence declined, and eventually, both 

curves converged to a specific value. In fact, as 

the size increased, the behavior gradually 

tended towards orthotropy and eventually 

isotropy . 

2- According to numerical results, for small 

nanosheet sizes (30 Å), the Young’s moduli in 

the two directions differ by about 6%. For larger 

sizes (100 Å), this difference decreases to about 

2%, and as the nanosheet size increases to 300 

Å, the difference reduces further to 

approximately 0.7% . 

3- Based on the results, Poisson’s ratios in the two 

orthogonal directions for single-layer square 

nanosheets at small sizes (10 Å) show a 

significant difference of about 19%. As the size 

increases to 100 Å, the difference reduces to 

about 8%, and finally, as the nanosheet size 

reaches 300 Å, the difference becomes much 

smaller, around 1.5%. The numerical 

comparison confirms that the convergence 

towards isotropy occurs faster for the Young’s 

modulus than for Poisson's ratio . 
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  با   یک لایه و دو لایه گرافنی  ارتوتروپیک و مطالعه اثر اندازه نانوصفحات الاستیک خواص تعیین

 اتمی محدود اجزاء روش از استفاده
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 .ایران تهران، ملی مهارت،  دانشگاه مکانیک،گروه مهندسی دانشیار،  -1

 .ایران  سیرجان، سیرجان،  صنعتی  دانشگاه مکانیک، گروه مهندسی ، کارشناسی ارشددانشجوی  -2

 .ایران لنگرود، اسلامی، آزاد  دانشگاه لنگرود، واحدگروه مهندسی مکانیک، ، استادیار -3
 

 چکیده 
نوع آرمیچری یک لایه و دو لایه بررسی    گرافنی  نانوصفحات  الاستیک  روی خواص  اندازه  مطالعه حاضر، اثر  در

  المان   روش  شد و سپس  سازیمعادل  فضایی  قاب  ساختارهای  با  حفظ ماهیت گسسته نانوصفحات،  منظورشد. به 

 تحقیقات دیگران   با  مقادیر عددی  نتایج،  گردید. برای تایید  الاستیک استفاده  خواص  بینیپیش   برای  محدود

به اندازه آنها، اختلاف جزئی   خواص مکانیکی صفحات دولایه  اساس نتایج، تابعیت وابستگیبر.  مقایسه گردید

  همچنین مشخص شد که در هر دو نوع تک لایه و دو لایه، خواص  .دارد  لایه  یک  نسبت به تابعیت در صفحات

هر چند با افزایش اندازه به سمت ارتوتروپی   بوده  جهت  به   وابسته  نانوصفحه،  کوچک  هایاندازه   در  الاستیک

  . کندمی میل ایزوتروپی سمت به نهایت در و کمتر شده وابستگی  نانوصفحه، این بیشتر اندازه افزایش رفته و با

در دو راستا دارای اختلاف  یانگ    هایمدول(،  Å 𝟑𝟎همین رابطه، نتایج نشان داد که در نانوصفحه کوچک )  در

این    Å 𝟑𝟎𝟎رسیده و با بزرگتر شدن نانوصفحه به    %2( این اختلاف به حدود  Å 𝟏𝟎𝟎، در اندازه بزرگتر )% 6حدود  

نانوصفحات مربعی در دو راستای متعامد، در  یب پواسون اضره است. بعلاوه،  کاهش یافت  %7/0اختلاف به حدود  

لایه   ) یک  کوچک  ابعاد  توجهد،  ( Å 𝟏𝟎در  قابل  اختلاف  )   %19حدود    ارای  اندازه  به  رسیدن  با  (  Å 𝟏𝟎𝟎است؛ 

شده و به    اختلاف خیلی کمتر،  Å 𝟑𝟎𝟎رسیده و در نهایت با رسیدن اندازه نانوصفحه به    %8اختلاف به حدود  

تر از که همگرایی به ایزوتروپی در مدول یانگ سریع   دهدمیرسیده است. این نتایج عددی نشان    %5/1حدود  

 نسبت پواسون رخ داده است. 
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 مقدمه  -1

کربن دل  ینانومواد  مکان   لیبه  حرارت  یکیالکتر  ،یکیخواص  قابل    یو 

  ی کی نانومکان  یهاکه دارد، به نانومواد محبوب در ساخت دستگاه   یتوجه

  یی صورت توانانانو به   ی[. فناور1شده است ]   لیتبد  هات یو نانوکامپوز

تقو کنترل،  بکارگ  تیدر ساخت،  و  نانومتر  یریماده  ابعاد  در    ی مواد 

متماشودمیشناخته   وابستگ  نای  مشخصه  نتریز ی .  خواص    یقلمرو 

  ها آن  یاتم  نیب  یوندها یپ  یو چگونگ  یکیزفی  شکل  ،اندازه   به  موادنانو 

  یی که امروزه توانا  کندیم  دایپ  یشتر یب  تیاز آنجا اهم  تیقابل  نای.  است

حال  آن در   یفراهم شده و فناور  یهندسه در حد اتم  رییساخت و تغ

و    یحرارت  ،ی کیمکان  ،ییایمین مواد به جهت خواص شیتوسعه است. ا

کاربرد   یکیالکتر س  ایبالقوه   های برجسته    های ستمیدر 

تقو  کیاپت  ،یکینانوالکترومکان  ،یکمکانیالکترو کرو یم   ت ی و 

نانو    نهیدر زم  یدیاز مواد کل  یکی[.  2–4دارند ]  یمر یپل  هایت یکامپوز

لا تک  صفحات  که    تی گراف  ه یساختارها،  معروف    به هستند  گرافن 

کرده است.    شرفتیپ  یآنها به اندازه کاف  دیتول  یاند و امروزه فناورشده 

 گسترده   هایو کاربرد   یصفحات گرافن  زیآمت یموفق  دیبا توجه به تول

تحق  هاینهزمی  در  آنها تلاش  قاتیمختلف،  به   یادیز  یتجرب  یهاو 

الکترون  یکیمکان  ،ییایمیش  ،یکشف خواص حرارت   ول معم  ریغ  یکیو 

 . ]6,5[ت  اس  افتهی  اختصاص  هاآن   یکیرفتار مکان  یآنها و بررس
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مطالعه    یهاکمتر، روش   نهیپاسخ و هز  نییتوجه به سرعت تع  با

مطالعات    یکاهش آزمون و خطا   یمناسب برا   یر یمعمولاً مس  یتئور

در    یمحاسبات  یها. روش شودمیدر نظر گرفته    یشگاهیو آزما  یتجرب

روش اجزاء    ،یمولکول  کیمکان  ،یاتم   یکردهای با رو  کیحوزه نانومکان

و    ایکه هر کدام مزا  شودمی وسته دنبال  یپ  طیو مح (FEM) محدود 

که   دهدی موضوع نشان م  اتیادب  یخاص خود را دارند. بررس  بیمعا

از رو  نیاز محقق  یاریتاکنون بس استفاده  فوق به    یتئور  یکردها یبا 

اند که  گرافن پرداخته   ژهیمختلف نانوساختارها و به و  یهاجنبه   یبررس

مانند    یاتم  یهاموارد اشاره خواهد شد. روش   ن یاز ا  یدر ادامه به برخ

تئور و  بست  دل  یچگال  ی تابع  یتنگ  قابل  ل یبه  و   نانیاطم  تیدقت 

  گرافن مورد استفاده   ه یصفحات تک لا  یکیرفتار مکان  لیمطلوب در تحل

  ی ساز هیشب  ،یمطالعه تئور  یکردهای از رو  گرید  یکی[.  7اند ]قرار گرفته

است که در مطالعات   (MD) یملکول   کینامیبر د  یمبتن  یهابا روش 

  ن یا  یایاز مزا  یکیمختلف در مورد نانوساختارها گزارش شده است.  

معادل روش  امکان  گرفتن   یاتم  یساختارها  یساز ها  نظر  در  و 

در   روین  دانیو م  وندیپ  لیمانند شکست و تشک  ییایمیش  یهاده یپد

  ی مولکول  یهاکه مربوط به حرکت   یها است و اصولاً هر مشکلاطراف اتم 

از   مثال یبرا  [.8] است  یسازهیقابل شب هاک یتکن نیباشد با ا یاتم و

پرداخته    هیتک لا  یصفحات گرافن  یکی رفتار مکان  لیروش در تحل  نیا

خواص    یو وابستگ  انگیمدول    ،ییاستحکام نها  ل یاز قب  یشده و خواص

ا  کیالاست است. در  قرار گرفته  مورد مطالعه  اخ  نیبه دما    را یرابطه، 

و استحکام    انگی، مدول  MD  هایسازی هیژانگ با استفاده از شب  ووانگ  

 تأثیر ا نشان دادند که دما  را محاسبه کردند. آنه  ه یشکست گرافن دو لا

  ی د یدارد، اما در استحکام شکست نقش کل کیمدول الاست یرو یکم

 .]9[  کندی م  فایرا ا

مح  یمبتن  گرید  یتئور  کردیرو به   وستهیپ  طیبر  قادر  که  است 

ساختارها   یسازمدل  به  اسیمق  یرفتار  است.  مثال  کوچک  عنوان 

  ی و همکاران، ارتعاشات آزاد نانوصفحات را با استفاده از تئور   یجعفر 

کرنش مرتبه    انیمختلف مانند گراد  کیرکلاسیغ  یهای و تئور  کیکلاس

  ان یو گراد  یرمحلیغ  لیفرانسیکرنش مرتبه دوم، فرم د  انیاول، گراد

و روش    ری مطالعه، روش ناو  نی[. در ا10مورد مطالعه قرار دادند ]  یضمن

  های پاسخ  نییو تع  ییجز  لیفرانسیمعادلات د  یحل عدد   یبرا  نیگلرک

اثر    یع یطب  هایفرکانس   یبرا   کیپارامتر و  شدند  اتخاذ  صفحه 

  ی مرز   طیشرا  ،محلیر ی و غ  کیخواص کلاس  لیمختلف از قب  هایپارامتر 

اندازه  بررس  ی عیطب  هایفرکانس  روی  صفحه   و  گرفت.    یمورد  قرار 

مطالعه    یبرا   یرمحلیغ  تهیسیلاستا  یو همکاران از تئور   نینام  انیاسبق

ارتعاش گرافن  یرفتار  در  یصفحات  و  کردند  استفاده  که    افتندیناقص 

ا  نیا  یعیطب  هایفرکانس  ساختار  در  نواقص  حضور  با    ی تمصفحات 

 . ]11[د  ابییکاهش م

شب  نیا  تیواقع که  مبتن  یاتم  هایسازی هیاست  مح  ی و   ط یبر 

مواجه    تیبا محدود  اسیو کاهش مق  شی افزا  یبرا  بیبه ترت  وستهیپ

  ی اسی محاسبه چندمق  هایروش  گر، ید  یکرد ی هستند، لذا به عنوان رو

س  یبرا  ول  هایستم یمطالعه  بزرگ  توسعه    ینسبتاً  نانو  ساختار  با 

نمونه اندافتهی ا  یا.  المان    یمولکول  کیمکان  بترکی  هاروش   نیاز  و 

  یاتم  اسیمق  هیاست و تحت عنوان المان محدود با پا  کیمحدود کلاس

گسسته   تیدر نظر گرفتن ماه  تیها قابلروش   نای.  اندمطرح شده   زین

  اسیرخ داده در مق  هایده پدی  و  هااطراف آن   ییروین  دانمی  لحاظ  ها،اتم

فاقد   هایستمیس یبرا  یتوجه ابلق یرا دارند و سرعت محاسبات یاتم

س  یجنبش  یانرژ    ست نی  حساس  دما  به  شانکه خواص   هاییستم یو 

[ علاوه 12دارند  ا  نیابر[.  از  استفاده    ی رو ین  توانمی  هاروش  نیبا 

مود   یعیطب  هایفرکانس   ،یکمانش   با   را  هانانوساختار   یارتعاش  هایو 

کرد.    یسخت  هایس ماتری  از  استفاده محاسبه  د  ازو جرم    گر، یطرف 

د روش  به  نسبت    ی کمتر   یمحاسبات  نهیهز  یملکول  کینامیمعمولاً 

 .دارند

و    ویبار توسط ل  نینخست  یبرا  (AFEM) یاجزاء محدود اتم  روش

[ معرف13همکاران  د  ی[  مطالعه  در  برا   یگریشد.  را  مذکور    ی روش 

کردند    شنهاد یتک جداره پ  یکربن  هایلوله نانو   یکیرفتار مکان  یبررس

  یگسسته صفحات گرافن  تیبا توجه به ماه  یتظر و من  یملکوت  [.14]

ارائه نمودند    برنر  -ترسف  لیاساس پتانس  رب  یدیجد  AFEM  ه،یتک لا

بارگذار   یکیمنظور، رفتار مکان  ن ی[. بد15] با    یکشش  یگرافن تحت 

ترا پاسکال و مقاومت    813/0  انگیو مدول    یبررس AFEM استفاده از

برا   گایگ  92/130  یینها را  گرافن  یپاسکال  بدست    یصفحه  کامل 

 .آوردند

نانو   یاتم  هایستمیس جمله  به   اریبس  یکربن  هایساختار از 

شباهت دارند. امروزه محققان با استناد    ییقاب فضا  ایخرپا    هایساختار 

ا پ  نیبه  با  س  ک یمکان  نهیشیشباهت،  را   یاتم  هایستم یجامدات، 

مدر  ییقاب فضا  هایعنوان ساختار به را   FEM و سپس  رندگیی نظر 

مکان  ینبیش یپ  یبرا  رفتار  و  م  یکی خواص  استفاده  اکنندی آنها   دهی. 

  ک یالاست ریت  هایبا المان   یاتم  نی ب  یرو ین  ینیگزیروش جا  نیا  یاصل

  ی هادر محل گره   ایجرم نقطه   هایکربن با المان   هایو اتم  بعدیسه

]  ریت  هایالمان  هارمون12است  فرم  فقط  مذکور  روش  در    ک ی[. 

و مشابه    شودمی در نظر گرفته    جزئی دو  اتمین یب  لیپتانس  هایی انرژ 
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اما  ؛  [7را در نظر گرفت ]  یلیهر نوع تابع پتانس  توانی روش قبل نم

را به    جزئیدو   هایکنشبرهم  تواندیاست که م  نیروش ا  نیا  تیمز

کند.    سازیهشبی  را  هاساختار گسسته نانو   تیو ماه  ردیدر نظر بگ  یخوب

د روش  به  نسبت  بس  ک یکلاس  یملکول  کینامیبعلاوه،  سرعت    ار ی از 

  های ستمیس  سازیمدل   یبرا  تواندیم  نیبرخوردار است. همچن  ییبالا

.  ردیمورد استفاده قرار گ  یدرجه آزاد  ادیبا تعداد ز  یکوچک ول  اسیمق

  های المان   بیبهبود آن با ترکروش و البته    نیو همکاران با ا  یجعفر 

م  ریت  وستهیپ المان  لهیو  مکا  هایبا  خواص  متمرکز،  و    یکینفنر 

[. براساس  16نمودند ]  نییرا تع  دیترین  -بر  هاینانولوله   کیزوالکتریپ

  ی کمکانی   خواص  هاقطر نانولوله   شیمذکور، با افزا  قیتحق  جینتا  یبرخ

آنها نشان داد که مدول    جی. نتادی همگرا گرد  یمشخص  ریبه سمت مقاد

  کال ترا پاس  1/1کم به حدود    یترا پاسکال در قطرها  7/0از حدود    انگی

  ی پور و همکاران مدل مذکور را برا   ییهمگرا شد. سخا  ادیز  یدر قطرها 

  شنهاد یکامل پ  هیلا  کی  یصفحات گرافن  یارتعاش  هایی ژگیمطالعه و

 . ]17[  کرنش را دارد  هایکاربرد به عنوان سنسور   لیکردند که پتانس

مطالعه    یبرا   توانندینم  یمحاسبات  یهااذعان نمود که روش   دیبا

و    یشگاهیآزما  جینتا  تیباشند و در نها  یرفتار مواد از جمله گرافن کاف

واقع   یتجرب با مقا  یملاک قضاوت و عملکرد  بود. بعلاوه،    سه یخواهد 

 یسنجصحت  و  یامکان اعتبارسنج  یشگاهیآزما  ج یبا نتا  یتئور  جینتا

آزما  .گرددیم  م فراه  جینتا مطالعات    ی برا  یمختلف  یشگاهیهرچند 

همچنان    یخواص نانوساختارها از جمله گرافن گزارش شده ول  نییتع

مکان  یرگیاندازه   ی برا   یاستاندارد   یهادستورالعمل    ی کیخواص 

و همکاران با استفاده    ینشده است. ل  تیکوچک تثب  اسیمق  هایساختار 

م الاستیاتم  یرو ین  کروسکوپیاز  خواص  شکست    کی،  استحکام  و 

  ترا   0±1/1  انگی کرده و مدول    ی رگیرا اندازه   هیگرافن تک لا  یغشا 

ا  گرید  ایمطالعه  در[.  18]  آوردند  بدست  را  پاسکال پان  و    ن ی ژانگ 

و البته   جینتا  نی[. ا19کردند ]  یرگیترا پاسکال اندازه   89/0مدول را  

  ی برا   ریاز مقاد  یادوده که معمولاً مح  دهدینشان م  لیقب  نیاز ا  یموارد

نانوساختارها گزارش شده که بعضاً اختلاف قابل   یهایژگیاز و  کیهر  

نقاط    ای ابهامات    دیکه شا  کندیم   جادیرا ا  یتلق  نیدارند که ا  یتوجه

از   یکینانو وجود دارد.    اسیدر مق  یشگاهیآزما  یهادر روش  یضعف

باشد که سبب    طیموجود در مح  هایز ینو  تواندی م  دهیپد  نیا  لیدلا

نواقص موجود    ن،ایبر. علاوه شودمی  جیدر نتا  یاحتمال  یاختلال و خطا

را تحت   جینتا  تواندیم  زین  هاگاه هتکی  در  تنش  تمرکز  و  ساختاردر نانو 

  ی شگاهیآزما  طیشرا  سازیاده یمعمولاً امکان پ  نهمچنی.  دهد  قرار  تأثیر

  سریم  یت تکرار به سختیو با قابل  ینانو به صورت قطع  یهادر اندازه 

 .است

به    یتئور   هایتوجه به عوامل و مشکلات ذکر شده، امروزه روش   با

گسترده    هانانوساختار   کالاستی  خواص  آوردنبدست   یبرا   ایصورت 

برش  انگ،ی  مدول  مانند توسعه    بیو ضر  یمدول  از    افتهیپواسون  و 

 در مطالعه حاضر اثر اندازه   حات،ی توض  نیبرخوردارند. با ا  ییبالا  تیاهم

و دو   هیلا  کی  یچرینوع آرم  ینانوصفحات گرافن  کیستخواص الا  روی

گسسته    تیمورد مطالعه قرار گرفته شده است. به منظور حفظ ماه  هیلا

شد. سپس روش    یسازمعادل   ییقاب فضا  ینانوصفحات، با ساختارها

اتم محدود  برا   مؤثر (  AFEM)  یالمان  کارآمد  خواص    نییتع  یو 

توسعه داده    ه یو دولا  هیلا   کیصفحات گرافن    یکی و رفتار مکان  کیالاست

تا منظور  به  است.  نتا  دییشده  کار،  انجام  زم  یعدد  جیروش   نه یدر 

. مطالعه  دیگرد  یاعتبارسنج  گرانی د   قاتیتحق  جیبا نتا  کیخواص الاست

است   هیو دو لا   ه یلا  کیصفحات    کالاستی  خواص  بر  اندازه   تأثیرحاضر  

مورد توجه قرار    ترکم  هیصفحات دو لا  ژهیبه و  یکه در مطالعات قبل

 گرفته شده است. 

 مسأله  سازیتئوری و شبیه -2

 تئوری مسأله   -2-1

ا کربن  نیدر  نانوصفحه  ساختار  بررس  چریآرم  یمطالعه،  قرار    یمورد 

طبق    نشان داده شده،  کیبصورت شمات  1شکل  گرفت. همانطور که در  

ساختار    کینانوصفحه به عنوان    ،یمولکول  یساختار   کیمکان  کردیرو

از شبکه شش    ی بخش  نیهمچن  1شکل شده است.    یسازمدل   ییفضا

م  یضلع نشان  ا  دهدیرا  نما  ریت  یهالمانکه    ی وندها یپ  شیدر 

کربن  یکووالانس است.  -منفرد  شده  استفاده  محدود  المان  در  کربن 

  ی هاالمان ها جهت اتصال  المان محدود متداول، از گره   یهاهمانند مدل 

ا  لیتشک  یبرا   ریت در  شد.  استفاده  گرافن  گره   نیساختار  ها  مورد، 

اتمنشان  مخ  یهادهنده  با همان  و   فیتعر  یاتم  تصاتکربن هستند 

پتانسشوندیم برا   یاتم  نیب  لی.  شده  رفتار    فیتوص  یاصلاح 

  ف یتوص  یبرا   لیپتانس  نیدر گرافن استفاده شد. ا  یاتمهای  کنشبرهم

پ چند-کربن  یکووالانس  وندیرفتار  توسط  و  است  مناسب    ن یکربن 

کربن نانولوله  شکست  مطالعه  در  شب  یپژوهشگر  دو  هر    ی سازهیدر 

  استفاده   ،[22–25]  یبر اتم  ی[ و مبتن20,21]  لصخا  یاتم  وستهیپ

 . است  شده

 

 

 



 

 106 2 شماره ، 3 دوره  ،1403سال  نشریه علم و فناوری در مهندسی مکانیک

 

 

 
 

ی مولکول یساختار کیمکان کردیرو کیشمات: 1شکل 

چند لایه با تکرار یک صفحه دو بعدی در از طرفی، یک صفحه  

در  همان   .شودمی ایجاد    𝑧جهت   که  شده،    2شکل  طور  داده  نشان 

ها بر اساس نتایج تجربی معادل طول  ضخامت هر لایه و فاصله بین لایه

nm 0.34های کربن  پیوند بین اتم  = 3.4 Å̇    [26]لحاظ شده است  .

   

 
ه یدر صفحات دو لا یا هیلا نیفاصله ب: 2شکل 

تواند ناشی از تغییر فاصله تغییر شکل ساختاری گرافن تک لایه می

وجهی   دو  پیچش  پیوند(،  )خمش  پیوند  زاویه  تغییر  پیوند،  محوری 

  3شکل  کربن مطابق  -و پیچش خارج از صفحه در پیوند کربن  پیوند

ها به ترتیب مشابه با اجزای تیر/میله تحت بار باشد. این تغییر شکل

پیچش   محوری، خمش تیر به دلیل نیروی عرضی و پیچش تیر در اثر

 است. 

  
معادل آن ییقاب فضا شیکربن و نما یهااتم  نیب   وندیها در پشکل رییتغ سهیمقا :3شکل 

 

 

 

 المان تیر معادل

ccd 

ccL 

 ccd ≡قطر پیوند  

 تیر  ≡پیوند کوالانسی  
 گره یا پین ≡اتم کربن 

 ccL ≡طول پیوند  

ساختار قاب فضایی سه  

 نانوصفحه کربنی  ≡بعدی  

0
.3

4
  

0
.1

7
  

a 

 کشش پیوند 

 

 

 

 

 ای پیوند خمش زاویه

ای پیچش زاویه

 دو وجهی 

 پیچش خارج از صفحه 

 پیچش تیر

 خمش عرضی تیر 

 ازدیاد طول کششی تیر 
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های کربنی و گرافن که به طور  در هر ساختاری از جمله نانولوله 

کربن کووالانسی  پیوندهای  از  است،  -کامل  شده  تشکیل  کربن 

ندی بسیار بیشتر  پیوهای  کنشبرهمهای فضایی مولکولی ناشی از  انرژی 

واندروالس  های  کنشبرهم از   برهمکنش  مانند  )دوربرد(  پیوندی  غیر 

انرژی فضایی مولکولی در طول تغییر شکل  ؛  [7]است   بنابراین، کل 

انرژی  با  برابر  )لایه(  انواع  نانوساختار کربنی تک جداره  از  ناشی  های 

انرژی تغییر شکل پیوند یعنی مجموع  از کشش/فشار  های  های ناشی 

پیوند، تغییر زاویه پیوند و پیچش پیوند است. به طور مشابه، کل انرژی  

های  ل ساختاری قاب فضایی برابر مجموع انرژی کرنش در تغییر شک

و پیچش تیر است. در رویکرد   کرنش ناشی از تغییر طول تیر، خمش تیر

مکانیک ساختاری مولکولی، تغییر شکل نانوصفحه کربنی همان تغییر  

انرژی  کل  بنابراین،  است.  فضایی  قاب  ساختاری  فضایی  شکل  های 

( نشان  1نش است که با معادله )های کرمولکولی برابر با جمع کل انرژی 

 . شودمی داده  

(1 ) 𝑈total = 𝑈𝑟 + 𝑈𝜃 + 𝑈𝜏 = 𝑈𝐴 + 𝑈𝐵 + 𝑈𝑇 

اینجا،   پیوند    𝑈totalدر  شکل  تغییر  یک  مولکولی  انرژی  کل 

نانوصفحه کربنی تک لایه یا کل انرژی کرنش تغییر شکل ساختاری  

های ناشی از تغییرطول پیوند،  به ترتیب انرژی  𝑈𝜏و    𝑈𝑟  ،𝑈𝜃تیر است.  

پیوند و پیچش پیوند هستند.   به ترتیب   𝑈𝑇و    𝑈𝐴  ،𝑈𝐵تغییر زاویه 

های کرنشی ناشی از تغییر طول، خمش تیر و پیچش تیر هستند.  انرژی 

های پیوند در حرکت های ارتعاشی  مشخص شده است که تغییر شکل

از ابعاد کلی آنهاست  نانوساختارهای کربنی بسیار کوچک  .  [7,27]تر 

( 2های کوچک، همانطور که در رابطه )بنابراین، با فرض تغییر شکل

شده  نجام گر، برابر کار انشان داده شده، انرژی پتانسیل کل این نوسان 

 برای تغییر شکل آن است. 

(2)  𝑈 = ∫ 𝑑𝑊
𝑥

0

= ∫ 𝐹𝑎
⃗⃗  ⃗. 𝑑𝑥⃗⃗ ⃗⃗  

𝑥

0

= ∫ 𝐹𝑎𝑑𝑥
𝑥

0

 

بیانگر تغییر شکل است.    𝑥گر و انرژی پتانسیل نوسان   𝑈در اینجا 

𝑑𝑊  گر با مقدار جزیی  کار جزیی است که در تغییر شکل نوسان𝑑𝑥 

که همان حاصل ضرب نیروی وارد شده برای تغییر شکل    شودمیانجام  

𝐹𝑎آن ) 
⃗⃗ ( است. همانطور که  𝑑𝑥( و تغییر شکل جزیی در جهت نیرو ) ⃗ 

( نشان داده شده است، نیروی اعمال شده برای تغییر شکل  3در رابطه )

گر در هر حالتی برابر نیروی بازگرداننده ناشی از سختی فنر در نوسان 

(  4گر با رابطه )راین کل انرژی پتانسیل این نوسان آن نمونه است. بناب

 آید. به دست می

(3)  𝐹𝑟
⃗⃗  ⃗ = −𝑘𝑥; 𝐹𝑎

⃗⃗  ⃗ = −𝐹𝑟
⃗⃗  ⃗ = 𝑘𝑥 

(4 )  𝑈 = ∫ 𝑘𝑥𝑑𝑥 =
1

2
𝑘𝑥2

𝑥

0

 

است که با قانون   𝑘 نیروی بازگرداننده فنر با سختی  𝐹𝑟در اینجا،  

از رابطه ) با استفاده  انرژی 4هوک توصیف شده است.  های فضایی  (، 

( تعیین  6( و )5توان با معادلات )مولکولی در تغییر شکل پیوند را می 

های کرنش المان تیر به دلیل تغییر  . به طور مشابه، انرژی [7,28]نمود  

(  7با رابطه )  گرددشکل آن، که توسط نظریه مکانیک سازه ارائه می

 .[7,28]تعیین می گردد  

(5)  𝑈𝑟 =
1

2
𝑘𝑟(∆𝑟)2;  𝑈𝜃 =

1

2
𝑘𝜃(∆𝜃)2 

(6 )  𝑈𝜏 =
1

2
𝑘𝜏(∆∅)2, 𝑤ℎ𝑒𝑟𝑒 ∆𝜙 = Δ𝜙1 + Δ𝜙2 

(7)  

𝑈𝐴 =
𝐸𝐴

2𝐿
(∆𝐿)2; 

 𝑈𝐵 =
𝐸𝐼

2𝐿
(2𝛼)2;  

𝑈𝑇 =
𝐺𝐽

2𝐿
(∆𝛽)2 

-سختی متناظر پیوندهای کووالانسی کربن 𝑘𝜏 ، و𝑘𝑟  ،𝑘𝜃در اینجا،

ربن به ترتیب در تغییر طول پیوند، تغییر زاویه پیوند و پیچش پیوند  ک

به ترتیب تغییرات    ∅∆و    𝑟  ،∆𝜃∆، در حالی که  3شکل  هستند. مطابق  

ول پیوند، زاویه پیوند درون صفحه و زاویه پیچش پیوند هستند. در ط

𝐿    و𝐴    ،به ترتیب نشان دهنده طول تیر و سطح مقطع𝐼    و𝐽   به ترتیب

نشان دهنده ممان دوم و ممان دوم قطبی مساحت مقطع تیر حول  

به ترتیب نشان دهنده مدول یانگ و مدول    𝐺و    𝐸محور مرکزی آن و  

به   𝛽∆و   𝐿  ،𝛼∆، در حالی که، 3شکل  ند. مطابق  برشی ماده تیر هست

ترتیب تغییر طول محوری تیر، زاویه خمش تیر، و زاویه پیچش تیر 

 𝐿∆و    𝑈𝐴معادل    𝑈𝑟هستند. در رویکرد مکانیک ساختاری مولکولی،  

معادل    𝑈𝜃)تغییر طول پیوند معادل تغییر طول تیر است(،    𝑟∆معادل  

𝑈𝐵    2و𝛼    معادل∆𝜃    تغییر زاویه پیوند معادل خمش تیر است( و(𝑈𝜏  

)پیچ خوردگی پیوند معادل پیچش تیر    ∅∆معادل    𝛽∆و   𝑈𝑇 معادل 

های متناظر مکانیک مولکولی و  سازی این انرژی است( هستند. معادل 

نتیجه می 8مکانیک ساختاری، مجموعه معادلات ) .  [7,28]دهد  ( را 
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دایره  مقطع  دارای  تیر  کربنالمان  پیوند  قطر  با  برابر  قطری  با  - ای 

𝐴ست. بنابراین، با قرار دادن ا 𝑑𝑐𝑐 کربن  = 𝜋𝑑𝑐𝑐
2 4⁄  ،𝐼 = 𝜋𝑑𝑐𝑐

4 64⁄  

𝐽و   = 𝜋𝑑𝑐𝑐
4 )در    ⁄32 )8معادله  معادله  آن،  حل  با  و  حاصل  9(   )

 . [7,28]گردد  می

(8) 𝐸𝐴 𝐿⁄ = 𝑘𝑟;  𝐸𝐼 𝐿⁄ = 𝑘𝜃; 𝐺𝐽 𝐿⁄ = 𝑘𝜏 

 

(9) 

 

𝑑𝑐𝑐 = 4√𝑘𝜃 𝑘𝑟⁄ ; 

 𝐸 = 𝑘𝑟
2𝐿𝑐𝑐 4𝜋𝑘𝜃⁄ ; 

 𝐺 = 𝑘𝑟
2𝑘𝜏𝐿𝑐𝑐 8𝜋𝑘𝜃

2⁄  

𝐿𝑐𝑐 اینجا، طول تیر برابر بادر   = 1.421 Å    معادل طول پیوند

، 𝑘𝑟است، و مقادیر    یضلعششکربن در یک شبکه  -کووالانسی کربن

𝑘𝜃    و𝑘𝜏  از حوزه مکانیک مولکولی تجربی به شرح  

𝑘𝑟 = 6.52 × 10−7𝑁𝑛𝑚/𝑟𝑎𝑑2 

𝑘𝜃 = 8.76 × 10−10𝑁𝑛𝑚/𝑟𝑎𝑑2 

𝑘𝜏 = 2.78 × 10−10𝑁𝑛𝑚/𝑟𝑎𝑑2 
(، رابطه  9. پس از وارد کردن این مقادیر در معادله )[28]است  

کربن  -( برای تعیین خواص الاستیک المان تیر معادل پیوند کربن10)

 .گرددی محاصل  

(10) 
𝑑𝑐𝑐 = 1.466 Ȧ; 

𝐸 = 5.4875 × 10−8NȦ−2; 

𝐺 = 8.701 × 10−9NȦ−2 

پواسون در فرمول سختی تیر استاندارد  لازم به ذکر است که نسبت  

اویلر وجود ندارد ولی باید به این نکته اشاره کرد که نتایج فوق با قیود 

شده که نسبت  حال ثابت ن سازگار نیست. با اینومحدودیت ضریب پواس 

 . [29]کربنی دارد    نانو ساختارهای  مؤثرخواص    کمی بر  تأثیرپواسون  

خواص الاستیک گرافن، از تئوری الاستیسیته دوبعدی    ی تعیینبرا 

های عمود بر صفحه نادیده  که در آن تنش  شودمیارتوتروپیک استفاده  

شامل    درواقع.  شودمیگرفته   الاستیک  خواص  تحلیل،  این  طی 

و    𝜐𝑥𝑦و ضرایب پواسون    𝐺𝑥𝑦، مدول برشی  𝐸𝑦و   𝐸𝑥  های یانگمدول 

𝜐𝑦𝑥    براساس تئوری الاستیسیته خطی دو بعدی، روابط  شودمیتعیین .

 کرنش به شرح زیر است: -تنش

(11 )  {

𝜀𝑥

𝜀𝑦

𝜀𝑥𝑦

} = [

1 𝐸𝑥⁄ −𝜐𝑥𝑦 𝐸𝑥⁄ 0

−𝜐𝑦𝑥 𝐸𝑦⁄ 1 𝐸𝑦⁄ 0

0 0 1 2𝐺𝑥𝑦⁄

] {

𝜎𝑥

𝜎𝑦

𝜏𝑥𝑦

} 

  𝑥های یانگ در جهات  مدول   دهندهنشان   𝐸𝑦و    𝐸𝑥در معادله فوق  

  𝜏𝑥𝑦و    𝜎𝑥  ،𝜎𝑦ضرایب پواسون،    𝜐𝑦𝑥و    𝜐𝑥𝑦مدول برشی،    𝑦  ،𝐺𝑥𝑦و  

و    یهامؤلفه  تنش    یهامؤلفه   𝜀𝑥𝑦و    𝜀𝑥  ،𝜀𝑦تنش  حالت  در  کرنش 

ای هستند. برای تعیین خواص الاستیک با اعمال شرایط مرزی  صفحه

تکیه  نیروهای  و  مناسب،  دنبالگاهی  مختلف تنش    یهامؤلفه آن    به 

از سوی دیگر، با اعمال شرایط مرزی جابجایی، مقادیر   .شودمیتعیین 

  های مؤلفه . با  شودمی ها مشخص  کند و متعاقباً کرنش طول تغییر می 

(  11تنش و کرنش، خواص الاستیک صفحه با حل معادله ماتریسی )

. اعمال شرط مرزی جابجایی برای تعیین خواص مطابق  شودمیتعیین  

 است.  4شکل  

  
 𝝂𝒚𝒙و  𝑬𝒚ب( اعمال شرط مرزی جهت تعیین  𝝂𝒙𝒚و  𝑬𝒙الف( اعمال شرط مرزی جهت تعیین  
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 𝑮𝒚𝒙جهت تعیین دیگری د( اعمال شرط مرزی  𝑮𝒙𝒚ج( اعمال شرط مرزی جهت تعیین  

گرافن نانو صفحهخواص  نییتع منظوربه ییجابجا یاعمال شرط مرز: 4شکل 

صفر در نظر گرفته شوند.    𝜏𝑥𝑦و    𝜎𝑦، نیاز است که  𝐸𝑥برای تعیین  

به وجه سمت راست عمود بر    𝑥∆  اندازهبهبرای این منظور، جابجایی  

های  جابجایی شود و  و وجه مقابل محدود می   شودمیاعمال    𝑥محور  

که   شدهگرفتهآزاد در نظر    هستند  𝑦مرزهای دیگر که عمود بر محور  

  جهیدرنتالف(.    4شکل  )شود  میبر اساس آن تنش روی آن مرزها صفر  

 :شودمی( به معادلات زیر تبدیل  11معادله ماتریسی )

(12) 𝜀𝑥 = 𝜎𝑥 𝐸𝑥⁄  

(13) 𝜀𝑦 = −𝜐𝑦𝑥𝜎𝑥 𝐸𝑦⁄  

داشتن   دست  در  یانگ    هایمؤلفه با  مدول  کرنش،  و    𝐸𝑥تنش 

 𝜐𝑦𝑥، برای تعیین  حالن یباا.  شودمی( استخراج 12از رابطه )  ماًیمستق

  ( جایگزین 13را تعیین کرد و سپس در معادله )  𝐸𝑦ابتدا باید مقدار  

 گردد.

اعمال جابجایی   بر محور    𝑦∆با  بالایی صفحه عمود  لبه  و    𝑦در 

  𝜎𝑦تن جابجایی سایر مرزها، تنها  محدود کردن وجه مقابل و آزاد گذاش

( است  )  4شکل  غیر صفر  ماتریسی  معادله  و  زیر    صورتبه(  11ب( 

 . شودمی

(14 ) 𝜀𝑥 = −𝜐𝑥𝑦𝜎𝑦 𝐸𝑥⁄  

(15) 𝜀𝑦 = 𝜎𝑦 𝐸𝑦⁄  

 𝜐𝑥𝑦(،  14از مرحله اول در رابطه )  آمدهدست به  𝐸𝑥با جایگزینی  

( تعیین 15از رابطه )  ماًیمستق  𝐸𝑦. همچنین مقدار  شود  میمشخص  

(،  13و جایگزینی آن در رابطه )  𝐸𝑦آوردن    به دست. از طرفی با  شودمی

𝜐𝑦𝑥  آید.می  به دست 

جابجایی   اعمال  و   𝑦∆  اندازهبهبا  صفحه  راست  سمت  لبه       به 

∆𝑥 = 0  ( لبه  همین  خالص   4شکل  روی  برشی  کرنش          ج(، 

𝛾𝑥𝑦 = 2𝜀𝑥𝑦  می تنشایجاد  معادلات  به  استناد  با  و  کرنش  -گردد 

𝐺𝑥𝑦  گردد.یزیر تعیین م  صورتبه 

(16 ) 𝛾𝑥𝑦 = 2𝜀𝑥𝑦 = tan−1(∆𝑦 𝑏⁄ ) 

(17) 𝐺𝑥𝑦 = 𝜏𝑥𝑦 𝛾𝑥𝑦⁄  

جابجایی    4شکل  مطابق   اعمال  با  بالای    𝑥∆  اندازهبهد،  لبه  به 

کرنش برشی    درواقع،  𝑦صفحه و محدود کردن حرکت آن در جهت  

𝛾𝑦𝑥 = 2𝜀𝑦𝑥  ها صفر خواهند بود.  ها و تنش ایجاد شده و سایر کرنش

رابطه کلی تنش ترتیب،  و فقط جمله سوم  -بدین  کرنش ساده شده 

ماند. با این اوصاف کرنش برشی مربوطه  ( باقی می11معادله ماتریسی )

( محاسبه شده و در پی آن مدول برشی از رابطه  18از روابط هندسی )

گردد. باید اذعان نمود که با فرض حاکم بودن رفتار ( تعیین می19)

انتظار داریم که مدول ب در این   آمدهدست بهرشی  ارتوتروپیک کامل، 

برشی   مدول  با  ولی    درروش  آمدهدست بهروش  باشند  یکسان  قبل 

کامل برقرار نباشد. در ادامه و    صورتبه ممکن است این تساوی    درواقع

 طی گزارش و بحث نتایج بیشتر به این موضوع پرداخته خواهد شد. 

(18 ) 𝛾𝑦𝑥 = 2𝜀𝑦𝑥 = tan−1(∆𝑥 𝑎⁄ ) 

(19) 𝐺𝑦𝑥 = 𝜏𝑦𝑥 𝛾𝑦𝑥⁄  

 سازی مساله شبیه -2-2

ا به  توجه  گرافن  سازیمدل   نکهیبا  صفحات  در    یطورکلبه  یساختار 

  ک یبا توسعه    نیبنابرا  ست،ین  رپذی امکان   یراحتبه  ANSYS  افزارنرم 

کامپ نرم   یهندس  یهامدل   ،یوتریبرنامه  در    MATLAB  افزارلازم 
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محدود   یحل معادلات اجزا  یبرا   ANSYS  افزارنرم و سپس از    جادیا

است که    شدههیته  یاگونهبه  MATLABبرنامه    درواقعاستفاده شد.  

 .کندیرا فراهم م  ANSYS  یطیامکان استفاده از دستورات مح

است که شماتیک    𝑎و عرض    𝑏با طول    یدوبعد این مدل یک سازه  

  شده   داده نشان    4شکل   و  2شکل  آن و دستگاه مختصات انتخابی در  

نشان  نقاط آن  ابتدا  برای ساخت مدل،  اتماست.  و  دهنده  های کربن 

اتصال   خطوط  ایجاد  پیوند   دهندهنشان   هاآن سپس  کووالانسی  های 

است  . برای ایجاد نقاط صفحه ابتدا سلول واحد ایجاد گردیده  شودمی

  ی دوبعد تا صفحه    شودمیتکرار    𝑦و    𝑥و سپس این سلول در جهت  

 ایجاد شود. 

  یبعدسه های کووالانسی از المان الاستیک  سازی پیوند برای مدل 

BEAM4  دارای سه درجه آزادی انتقالی در    استفاده شد که هر گره

جهت   محور   𝑧و    𝑥  ،𝑦سه  حول  چرخشی  آزادی  درجه  سه  های  و 

المان فوق  بر  علاوه  است.  لایهالذکر  بین  فنرهای  تیر،  در های  نیز  ای 

ها  است که معادل پیوند واندروالسی بین لایه  شدهگنجانده سازی  مدل 

های واندروالسی بین دو اتم به شرطی در نظر  کنشهماست. البته، بر 

 σیعنی    1کمتر یا مساوی با شعاع قطع ها  شوند که فاصله آنگرفته می

(σ  لنارد باشد  -پارامتر  بین  گریدعبارت به.  [30]جونز(  پیوندی  ، هیچ 

ندارد.  اتم وجود  دارند  قرار  فوق  مقدار  از  بیشتر  فواصل  در  که  هایی 

انرژی    تیدرنها برای  لازم  نقاط، سختی  بین  فنرهای  تعریف  از  پس 

 . شودمیالاستیک فنر معادل انرژی پیوند شیمیایی نسبت داده  

 اعتبارسنجی -3

ا بررس  نیدر  به  نتا  یبخش  .  شودمی پرداخته    آمدهدستبه  جی صحت 

مدول   برش  انگیابتدا  مدول  صفحه  یو  مقاد  آمدهدستبه  نانو    ر ی با 

. پس از ساخت گرافن و به  گرددی م  سهیدر مراجع معتبر مقا  شدهارائه 

مکان برجسته  خواص  کشف  ش  یکیالکتر  ،یکی دنبال  آن،   ییایمیو 

ز ا  یادیمحققان  مطالعه  ساختار  نیبه  .  پرداختند  فردمنحصربه   نانو 

و مدول    انگیمدول    یکار حاضر برا  جینتا  1جدول  در    سه،مقای  منظوربه

صفحات  یبرش نتا  هی لا  ک ی  یگرافن  نانو  کنار  مراجع    یتعداد  ج یدر 

مطالعات    شدهارائه  تعداد  که  است  ذکر  به  لازم    ی توجهقابلاست. 

  ی کربن  هایلوله و نانو  ه یلا  ک ی  گرافنی  نانو صفحات  انگیمدول    رامونیپ

گزارش و مقاله در رابطه با    یتعداد محدود  یبزرگ صورت گرفته، ول

 منتشر شده است   یمطالعه مدول برش

 

 

 

 

 

 

 

 

 هیلا کی یصفحه گرافن یو مدول برش انگیمدول  سهیو مقا یاعتبارسنج: 1جدول 

 (GPaمدول برشی ) ( TPaمدول الاستیک ) روش 

 3/302 043/1 مکانیک ساختاری  FEM - کار حاضر

 - DFT [31] 1/95-1/0روش 

 - DFT [32] 05/1روش 

 - MD [33] 03053/1روش 

 MD [34] 912/0 358روش 

 - 1±1/0 [18]روش تجربی 

 - 89/0 [19]روش تجربی 

 280 367/1 [35]مکانیک ساختاری  FEMروش 

 440 80/0 [36]مکانیک ساختاری  FEMروش 

 - 04/1 [37]روش مکانیک پیوسته 

 - AFEM [19] 813/0روش 

 _______________________________________        _________________________________________ 
1 Cut off  
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  یکربن  هایلوله نانو   یمراجع مطالعه رو  یکه در برخشود  می  اضافه

ابعاد و خواص به سمت    درواقعبزرگ صورت گرفته که    یلیبا قطر خ

که تطابق    دهدینشان م  ج ینتا  سهی. مقاکنندیم  لیگرافن م  ه یتک لا

مراجع    قیتحق  جینتا  نیب  یخوب و    ی تجرب  جینتا  ازجملهحاضر 

ل  شدهگزارش  دارد.  18]  یتوسط  وجود  نتا  توجهجالب [  که   جی است 

دارد.   MD  یسازهیاز شب  آمدهدستبه  ریبا مقاد  یتطابق خوب  زیحاضر ن

  ی برا   یساختار   کیکه با روش مکان  یبا مراجع  سهیدر مقا  ن،یعلاوه بر ا

  هاییتفاوت  اند،استفاده کرده   یصفحات گرافن  کیخواص الاست  نییتع

نتا  جینتا  که  شودمی  دیتأکاما    ،شودمی مشاهده     ج یمطالعه حاضر به 

روش   یتجرب  یهاروش  که   ترک ینزد  یملکول  کینامید  یهاو  است 

تعداد محدود    باوجوداست.    یشنهادپی  مدل  مطلوب  دقت  دهندهنشان 

  یکمتر  یهمبستگ  انگیبا مدول    سهیدر مقا  یول  یمدول برش  جینتا

در    آمدهدست به  جهینت  اشاره نمود که  دیبا  یوجود دارد ول  جینتا  نیب

 است.  داشته  MDحاصل از روش    جه یبا نت  یشتریانطباق ب  قیتحق  نیا

 نتایج   لیوتحلهیتجز -4

مختلف    هایبا طول   یصفحات مربع  ک،یخواص الاست  نییتع  منظوربه

مطابق    شدهانتخاب  شرا  4شکل  و  چهار  قرار    یبارگذار  طیتحت 

صفحات   یکی مربوط به خواص مکان  جیبخش ابتدا نتا  نی. در ارندگییم

 اندازه   تأثیر  ن،یاست. همچن  شدهارائه  ه یو سپس صفحات دو لا  ه یلا  کی

  ییزوتروپیآ  ری و رفتار آن از منظر درجه غ  کالاستی  خواص  بر  صفحه

 است.   قرارگرفته  یموردبررس  زین

 اندازه  برحسبمکانیکی صفحه یک لایه خواص  -4-1

.  دهدینشان م yو  xصفحه را در جهت  انگیمدول  راتییتغ 5شکل 

تحت    شدتبه  هایژگی و  نیکوچک، ا  هایکه در اندازه   شودمی مشاهده  

دارند. اما با    یتوجهقابلو تفاوت    رندیگی قرار م  یجهت بارگذار   تأثیر

دو    تیدرنهاو    شودمی  فیبه جهت ضع  یوابستگ  نای  ،اندازه   شیافزا

ابعاد    شیبا افزا  ،گریدعبارتبه .  شوندی همگرا م  ینینمودار به مقدار مع

  ی ا صفحه  کیزوتروپیآن به سمت آ  کیالاست  تیصفحه گرافن، خاص

گفت که صفحه گرافن   توانی. اما بر اساس نمودارها مشودمی لیمتما

نانومتر   ریآرمچ ابعاد  انعطاف   زوتروپیرایغ  یدر  و  در    یر پذیبوده  آن 

  ازنظر .  ستین  داری تفاوت معن  نیاست، البته ا  y  هتاز ج   شتریب  xجهت  

  ی آمار  عیکوچک صفحه، توز  هایگفت که در اندازه   توانیم  یکیزیف

  ی اختلاف محسوس  دارای  هاالمان  کل  نسبت  به  جهت  هر  در  هاالمان 

و تفاوت تعداد    افتهیش یافزا  هااندازه، تعداد کل المان  شیاست، اما با افزا

المان المان  نسبت کل  به  دو جهت  در  مها    ن یبنابرا  ابد،یی ها کاهش 

.رودیم  نیاز ب  جیتدربه  یخواص جهت

 
 صفحه  اندازه  برحسب هیلا کیصفحه  انگیمدول : 5شکل 

تئوری   اساس  بر  که  است  برشی  مدول  بعدی،  الاستیک  ویژگی 

معرفی  𝐺𝑥𝑦با فرض خاصیت ارتوتروپی با سمبل   یدوبعدالاستیسیته 

بارگذاری در دو جهت متعامد    حالن یباا.  شودمی با دو نوع  اینجا  در 

در    هاآنمعرفی گردیده و نتایج    𝐺𝑦𝑥و    𝐺𝑥𝑦های  گیری و با نام اندازه 

است که وقتی اندازه صفحه کوچک    توجهقابل است.   شدهارائه   6شکل  

است، اختلاف محسوسی بین دو نتیجه وجود دارد که بیانگر انحراف از  

، با افزایش اندازه صفحه،  حالنیباا فرض ایزوتروپی و ارتوتروپی است.  

هر دو  به سمت یکدیگر همگرا    جیتدربهو    افتهیکاهش مودار  نوسان دو ن

های کوچک، صفحه غیرایزوتروپ  دهد در اندازه نشان می   که  شوندیم

ایزوتروپی تمایل ایجاد    جیتدربه است ولی   با افزایش اندازه، به سمت 
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که با طبیعت فیزیکی مواد در تطابق است. در اینجا باید به شود  می

ب برشی و تفسیر فیزیکی احتمالی آن نیز اشاره نمود.  نوسانی بودن ضری

بر اساس مرور پیشینه تحقیق، تعداد کمی از مراجع به مطالعه   درواقع

اند که ناشی از مشکلات اجرایی انجام آزمایشات  مدول برشی پرداخته 

عملی است. چنین مشکلاتی در تئوری نیز وجود دارد و این باعث عدم  

.شود  می برشی  قطعیت در برآورد مدول  

 
 صفحه  اندازه  برحسب هیلا کیصفحه  یمدول برش: 6شکل 

مختلف    یهادر اندازه   نانو صفحهپواسون    بیدر ادامه به مطالعه ضر

  ز ی ن  نجایاست. در ا  شدهارائه   7شکل  آن در    یو نمودارها   شدهپرداخته 

ب  شودمی مشاهده   تفاوت  ابعاد کوچک،  در  پواسون    نیکه  نسبت  دو 

بزرگ   و  افزا  توجهقابل کوچک  با  اما  دو    نای  صفحه،  اندازه   شی است 

به   مینمودار  همگرا  مقدار  نمودارهشوندیک  طبق  نسبت  .  دو  هر  ا، 

با کشش صفحه در هر جهت، در    دهدیپواسون مثبت است که نشان م

  تیواقع  نیا  دهندهنشان   تربزرگ  𝜐𝑥𝑦و    شودمی جهت عمود بر آن لاغر  

لاغر شدن    زانیم  شودمی  یبارگذار   yصفحه در جهت    ی است که وقت

ا  شتریب  xآن در جهت     ل یبه دل  تواندی م  نیاز حالت معکوس است. 

در    لیما  هایباشد که طبق آن تعداد المان   نانو صفحه  ریآرمچ  شیآرا

 لیرا تسه  یاندازه عرض  ر ییاست و تغ  شتریب  xنسبت به جهت    yجهت  

 جیتدربهاختلاف کم شده و    نیاندازه صفحه، ا  شی. اما با افزاکنندیم

مقدار   تفس  درکه    کنندیم  لیم  یکسانیبه  سا  ریمورد  مشابه    ر یآن 

  اشاره   هابه کل المان  لیما  هایالمان  یبه نسبت آمار   توانیم  بیضرا

که    ابدیی م  شیافزا یزوتروپیبه ا  ل یاندازه تما شافزای  با  معمولاً و  نمود

. شوندیم  کسانیصورت دو نسبت پواسون    نیدر ا

 
 صفحه اندازه  برحسب هیلا کی نانو صفحهپواسون  بیضرا: 7شکل 
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  نانو صفحات  نیا  کیزوتروپیآ   ای  کیرفتار ارتوتروپ  یبررس  منظوربه

بت  هایار معی برش  یانحراف  مدول  انحراف   فیتعر  ریز  صورتبه   یو 

ا  درواقع.  گرددیم ارتوتروپ  کی زوتروپیدر حالت  بت  ک،یو  و    یانحراف 

  ی ار یمع  تواندی صفر م  ریصفر است و وجود مقدار غ  یانحراف مدول برش

 فرض رفتار مذکور باشد.   زاز انحراف ا

(20) 𝐵𝑒𝑡𝑡𝑖 𝑑𝑒𝑣𝑖𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = |
𝐸𝑥

𝜐𝑥𝑦

−
𝐸𝑦

𝜐𝑦𝑥

| 

( 12 ) 𝑆ℎ𝑒𝑎𝑟 𝑚𝑜𝑑𝑢𝑙𝑢𝑠 𝑑𝑒𝑣𝑖𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = |𝐺𝑥𝑦 − 𝐺𝑦𝑥| 

کوچک    هایدر اندازه   ،شودمیمشاهده    8شکل  که در    طورهمان

  ن یا  نیتفاوت ب  رند،یگی جهت قرار م  تأثیرتحت    شدتبه  هایژگیکه و

  رارتوتروپ یغ  نانو صفحهاست و رفتار   ادیبا صفر ز  سهیدر مقا  اریدو مع

  یلیبه جهت خ هایژگیو وابستگی آن در که اندازه   شیاست، اما با افزا

.  کنندیم  لیکرده و به سمت صفر م  دایدو نمودار کاهش پ  ،شودمیکم  

  اندازه بهرفتار    یبه وابستگ  توانیم  یوابستگ  نیوجود چن  ییدر مورد چرا

م نشان  که  کرد  کوچک   دهدیاشاره  اندازه  چه  شدت  هر  باشد  تر 

فرض    یبه خطا  دیکوچک با  یهااست، البته در اندازه   شتریب  یوابستگ

روابط    ن یتوجه داشت که ا  دیبا  حال ن یدرع.  وداشاره نم  زین  یوستگیپ

ارتوتروپ    یبرا  ا  شده  فیتعرمواد  نبودن  صفر  و  متغ  نیاست    ر یدو 

باشد.    ینسبت به ارتوتروپ  یاز مرتبه بالاتر  یزوتروپیرای غ  انگریب  تواندیم

  رات ییو نمودار تغ  تیدو کم  نیا  جی با کنار هم قرار دادن نتا  درهرصورت

  ش یگفت که با افزا  توانیپواسون م  بیو ضر  یشمدول بر   انگ،یمدول  

به حالت ارتوتروپ    زیو صفحه ن   ابدیی خطا کاهش م  زانیاندازه صفحه م

  ای صفحه   زوتروپیبزرگ شود به ا  یلیخ  و اگر اندازه آن  کندیم  لیم

  شود.یم  لیتبد

 
 آن اندازه  برحسب  هیلا کی نانو صفحه یو انحراف مدول برش یانحراف نسبت بت: 8شکل 

 اندازه  برحسبدو لایه  صفحهخواص مکانیکی   -4-2

الاست خواص  مطالعه  از  مطالعه    هیلا  کیصفحات    کیپس  به  نوبت 

برا   رسدیم  ه یخواص صفحه دو لا تغ  نیا  یکه  خواص    راتییمنظور 

  م یترس  11شکل  تا    9شکل    در  هاآن  اندازه   برحسبآن    کیالاست

تغ  شودمی   مشاهده  که  گونههمان .  اندشده  مشابه    رییروند  خواص 

مربوط    جیو نتا  ریمقاد  نیا  نیب  یاست و تفاوت جزئ   هیلا  کیصفحات  

لا  تک  صفحات  ا  هیبه  دارد.  جزئ  نیوجود  دل  یتفاوت  -همبر  لیبه 

  های وندیاست که نسبت به پ  هیدو لا  نیب  یواندروالس  فیضع  هاینشک

نتا  یتوجهقابلبوده و سهم    مؤثرکمتر    یقو   یکووالانس ندارد.    جیدر 

رفتار درون صفحه  توانیم  درواقع نظر گرفته    یاگفت که هرگاه  در 

صفحه    کیبا    یتفاوت چندان  گری کدیشود، وجود دو صفحه در کنار  

بر   مشروط  تغ  زنی  بار  مقدار   کهن یاندارد،  نسبت  همان  کند.   رییبه 

معادل بار تک صفحه از قسمت    ی بار   باًیهر صفحه، تقر  ،گریدعبارت به

  ر یل و تفسیدر مورد دلا  حاتیاز ارائه توض  نی. بنابراکندی را حمل م  یقبل

  حات یبه همان توض  توانیشده و م  نظرصرف   هاینمودار   نیا  یکیزیف

اشاره نمود.   ه یمربوط به صفحه تک لا

0

2

4

6

8

10

12

0/04

0/84

1/64

2/44

3/24

4/04

4/84

30 75 120 165 210 255 300

Sh
e

ar
 m

o
d

u
lu

s 
d

e
vi

at
io

n
 [

-]

B
e

tt
i d

e
vi

at
io

n
 [

-]

a=b [Å]

Betti deviation

Shear modulus deviation



 

 114 2 شماره ، 3 دوره  ،1403سال  نشریه علم و فناوری در مهندسی مکانیک

 

 
 آن اندازه  برحسب هیدو لا  نانو صفحه انگیمدول : 9شکل 

 

 آن  اندازه  برحسب  هیدو لا نانو صفحه یمدول برش: 10شکل 

 

 آن اندازه  برحسب هیدو لا  نانو صفحهپواسون  بیضرا: 11شکل 

1/02

1/03

1/04

1/05

1/06

1/07

1/08

1/09

1/1

0 50 100 150 200 250 300

E 
[T

P
a]

a=b [Å]

E
x

298

300

302

304

306

308

310

312

314

316

0 50 100 150 200 250 300

G
 [

G
P

a]

a=b [Å]

Gxy

Gyx

0/04

0/045

0/05

0/055

0/06

0/065

0/07

0/075

0/08

0/085

0 50 100 150 200 250 300

υ
[-

]

a=b [Å]

υxy

υyx



 

 و همکاران  اکبر جعفری ...  ارتوتروپیک و الاستیک خواص تعیین  115

 

     

 

 

 آن  اندازه  برحسب هیدو لا نانو صفحه یو مدول برش  یانحراف نسبت بت: 12شکل 

، رفتار غیرایزوتروپی  12شکل  یک لایه با مشاهده    صفحاتمشابه  

 جیتدربههای کوچک و سپس ارتوتروپیک و  اندازه دو لایه در    صفحات

این   بودن  صفحات ایزوتروپیک  مقیاس   نانو  بزرگدر  برداشت    های 

 . شودمی

 گیری نتیجه -5

، صفحات مربعی یک لایه و  نانو صفحاتبرای تعیین خواص الاستیک  

ابعاد مختلف بین   انگستروم مورد ارزیابی قرار    300تا    30دو لایه با 

 گرفتند و نتایج زیر حاصل گردید:

های خیلی کوچک صفحات، مقادیر  مشاهده شد که در اندازه   -1

جهت بارگذاری    تأثیرتحت    شدتبه  𝑦و    𝑥مربوط به خواص در دو جهت  

دارند، اما با افزایش اندازه، این وابستگی به    یتوجهقابلبوده و تفاوت  

دو نمودار به یک مقدار مشخص همگرا    تیدرنهاو    افتهیکاهش جهت  

 تأثیرتحت    شدتبه واص  های کوچک که خشوند. همچنین، در اندازه می

رفتار   هستند،  صفحهجهت  ولی    نانو  است،  با   جیتدربه غیرایزوتروپ 

 کند. افزایش اندازه به سمت ارتوتروپی و در ادامه به ایزوترپی میل می 

نتایج کار حاضر به روش اجزاء محدود مکانیک ساختاری برای    -2

های  روش  مدول یانگ و مدول برشی صفحات گرافنی یک لایه نسبت به

در مراجع اعتبارسنجی گردید. با مقایسه مدول یانگ    شدهارائه مختلف  

های  سازی توسط مدل پیشنهادی با مقادیر حاصل از شبیه  آمدهدست به

MD    زیادی    شودمیمشاهده بسیار  دقت  از  پیشنهادی  مدل  که 

روشی مشابه  برخوردار است. علاوه بر این، در مقایسه با مراجعی که از  

حاضر برای تعیین خواص الاستیک صفحات گرافنی استفاده  تحقیق  

دهنده دقت مدل  است که نشان  شدهحاصلتری  اند، نتایج دقیقکرده 

مقادیر   با دیگر  مقایسه  است. در  با    شدهگزارش پیشنهادی  رابطه  در 

مدول برشی، ملاحظه شد که نتیجه حاضر نسبت به نتایج مشابه در 

دارد که با توجه به هزینه    MDیج روش  مراجع، انطباق بیشتری با نتا

 . شودمیمحاسباتی کمتر یک مزیت محسوب  

(، مدول  Å 30کوچک )   نانو صفحهاساس نتایج عددی، در  بر  -3

اختلاف حدود   دارای  راستا  دو  در  یانگ  اندازه  %6های  در    تر بزرگ ، 

(100 Å  این اختلاف به حدود )نانو صفحه شدن    تربزرگ رسیده و با    %2  

 است.  افتهیکاهش   %7/0این اختلاف به حدود    Å 300به  

ضرایب پواسون در دو راستای متعامد، در  طبق نتایج حاصل،    -4

(، دارای اختلاف  Å 10مربعی یک لایه در ابعاد کوچک )   نانو صفحات

( اختلاف به  Å 100)  اندازههباست؛ با رسیدن    %19حدود    توجهقابل

،  Å 300به    نانو صفحهبا رسیدن اندازه    تیدرنهارسیده و    %8حدود  

رسیده است. مقایسه نتایج   %5/1اختلاف خیلی کمتر شده و به حدود  

  تر ع یسرکه همگرایی به ایزوتروپی در مدول یانگ    کندیمعددی ثابت  

 است.   دادهرخ ن  واز نسبت پواس 

در مطالعه حاضر برای بررسی رفتار ارتوتروپیک یا آیزوتروپیک    -5

صفحات معیار نانو  تعریف ،  برشی  مدول  انحراف  و  بتی  انحراف  های 

اندازه  نتایج نشان داد که در    شدت به های کوچک که خواص  گردید. 

نانو  جهت هستند مقادیر این دو معیار زیاد بوده و رفتار    تأثیرتحت  

است، اما با افزایش اندازه که وابستگی خواص به    غیرایزوتروپ  صفحه

و به سمت صفر   داکردهیپ، دو نمودار کاهش  شودمیجهت خیلی کم  
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