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مختلف قرار  يبارها یا ها جرمبرخورد  یرنظ یخود، تحت بارها و حوادث متفاوت يعمر کاربرد ساخت و یندگرافن در طول فرا هاي ورق  

 يمقاله اثر پارامترها ینشوند. در ا یورق گرافن م یکربن و بعضاً پارگ يها اتمدر  یو ارتعاشات جایی شکل، جابه ییرکه سبب تغ یرندگ یم

مختلف  هاي زننده در شکل ات گرافن با ابعاد متفاوت و ضربهشده است. صفح یشکست ورق گرافن بررس يورق گرافن بر الگو وزننده  ضربه

توسط  سازي یهباشد. شب یم یمولکول ینامیکبر اساس روش د تحلیل روش و لمپس افزار نرم ها داده يآور جمعاست و ابزار  یدهانتخاب گرد

صفحه صورت  يبر اساس گام زمان و انحراف نقطه مرکز باشد، یم یشگاهیآزما یطبه شرا یکو نزد یقدق یاربس یافزار لمپس که روش نرم

 ینچن همو مخروط و  کره شامل مکعب، یمختلف هاي ورق گرافن، شکل هاي یهاز پارامترها مانند جرم، تعداد لا یبرخ یرگرفته است و تأث

و  یو مکعب کروي( زننده مختلف ضربه يها هندسه یرتأث یشده است. با بررس رسیورق بر یپارگ يابعاد متفاوت ورق گرافن بر رو

 مخروطی زننده را داشته است و ضربه یانیم هاي اتم جایی جابه یشترینب کروي زننده ضربه) مشاهده شد که ورق گرافن با برخورد یمخروط

 یشو افزا کروي زننده جرم ضربه یش. با افزاگردد یم یگرد زننده شکسته شده در ورق گرافن، نسبت به دو ضربه یوندتعداد پ یشترینسبب ب

زننده کمتر شده  جرم ضربه یشبا افزا یوندهاسرعت شکسته شدن پ که یدرحالشده  یشترشکسته شده ب یوندهايابعاد ورق گرافن، تعداد پ

 ییمقدار جابجا ها، یهتعداد لا یشبا افزا ینبر ا وهشده است. علا یشترب یوندهاابعاد ورق گرافن، سرعت شکستن پ یشبا افزا یناست؛ همچن

  شده است. یشترب یوندهاشکستن پ يصفحه کمتر و سرعت لازم برا یانیم هاي اتم
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 Graphene sheets are subjected to various loads and events during the manufacturing process and their 
functional life, such as collisions with different masses or loads, which cause deformation, displacement, and 
vibrations in carbon atoms and sometimes rupture of graphene sheets. Graphene sheets with different lengths 
and impactors in different forms of selection and data collection tools are Lamps and Molecular Dynamics 
software. Simulation by Lamps software, which is a very accurate method and close to laboratory conditions; 
Based on the time step and the deviation of the central point of the page; The effect of some parameters such 
as mass, number of layers of graphene sheet, different shapes including cube, sphere and cone as well as 
different lengths of graphene sheet on sheet tearing was investigated. Therefore, with the increase in the mass 
of the spherical impactor and the increase in the length of the graphene sheet, the number of broken bonds 
increased, while the speed of breaking the bonds decreased with the increase in the mass of the impactor, and 
with the increase in the length of the graphene sheet, the speed of breaking the bonds increased. Then, by 
examining the effect of different impactor geometries (spherical, cubic, and conical), it was observed that the 
surface during the spherical impactor has the most displacement of the middle atoms of the plane and the 
conical impactor has the highest number of broken bonds compared to the two impactors. also with the 
increase in the number of layers, the amount of displacement of the atoms in the middle of the plane is less 
and the speed required to break the bonds has increased. 
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  مقدمه - 1

 يبرا یتجرب يهابودن انجام آزمایش بر ینههزتوجه به سخت و  اب

و  یلیتحل يهاروش غالباًها، نانوصفحه یکیرفتار مکان یبررس

البته باید در  ؛شوندیداده م حیترج يتئور يهااستفاده از مدل

در  وسته،یپ طیمح کیمکان کیکلاس يهاينظر داشت که تئور

و  یرفتار ارتعاش نییو در تع دهاین رفتارها ناتوان بو ینبی شیپ

. این نقص، ستندینانو، قابل اعتماد ن اسیذرات در مق یکیاستات

، به شده اصلاح يهايپژوهشگران را بر آن داشته تا با ارائه تئور

از جمله  ،یرمحلیغ تهیسیالاست يرفع این مشکل بپردازند. تئور

] ارائه 1-3ارینگن [بار توسط  نیاول يها است که براياین تئور

ها، خمش، انتشار امواج تنش در کامپوزیت یشد و بعدها در بررس

و  یکربن يها نانولولهکمانش، شکست و ارتعاشات آزاد و واداشته 

 نیب ی]. تفاوت اصل5،4[ گرافن مورد استفاده قرار گرفت يها ورق

در تعریف تنش  ته،یسیالاست یرموضعیو غ کیکلاس يهايتئور

 دانیاز م یتنش هر نقطه تنها تابع ک،یکلاس هاي يتئوراست. در 

 ،یرمحلیغ يهايدر تئور که یدرحالکرنش همان نقطه است؛ 

که بلکرنش آن نقطه،  دانینقطه نه تنها تابع م حالت تنش در هر

شود. یدر نظر گرفته م وستهیپ طینقاط مح همهتابع کرنش 

؛ اما با وجود شود یمدر نظر گرفته  زیکوالانت ن يوندهایپ يروین

همچنان دقت  ک،یالکتروستات يروهایکردن از ن نظر صرف

 یاطلاعات یرندةدربرگها يتئور لیمحاسبات مناسب است. این قب

 اسی(اثر مق یداخل يهاها و اندازه طولاتم نیماب يروهایاز ن

تعریف  يماد يپارامترها صورت به ير روابط ساختارکوچک) که د

ها مورد توجه سازه ياثر ضربه بر رو یشوند، هستند. بررسیم

 یفراوان يها پژوهش ر،یاخ انیقرار گرفته و در سال يزیاد نیمحقق

متفاوت، انجام شده  ياثر ضربه بر ساختارها یبررس نهیدر زم

یک  تواندیکه ابزار اعمال آن م يا. این بار ضربه]6- 9[ است

ر ییامر، تغ نیشکل نانوصفحه شده و هم رییباشد، سبب تغ نانوذره

، مطالعه رفتار نانو رو ینازاخواهد داشت.  یخواص آن را در پ

. رسدیبه نظر م يضرور ياضربه يدر مقابل بارها یصفحات کربن

ضربه تحت و بررسی یک نانوذره  يساز مدلبه  صیفوري و لیاقت

با استفاده از تئوري غیرمحلی لایه  روي نانوتیرهاي تک سرعت کم

تحلیل و و همچنین ] 10[الاستیسیته و روش المان محدود 

برنولی با استفاده از تئوري  -نانوتیر اویلر سرعت کمبررسی ضربه 

رفتار غیرمحلی بر روي  و اختنددرپ ]11[ غیرمحلی الاستیسیته

ماکزیمم  ووري غیرمحلی ئبا استفاده از ت یهاي دینامیک ترك

با  ]12[ و همکاران گوان. ارائه کردندرا تغییر شکل وسط نانوتیر 

به بررسی  ،یمولکول کینامید يهايسازهیاستفاده از شب

 یکیو رفتار مکان کیالاست يها یژگیو جایی،جابه- هاي بار منحنی

بسته با چهار لبه  هیلا کی یلیگرافن مستط ياهلمیاز ف یبرخ

 رفتار به بررسی ]13[ شده پرداختند. صیفوري و حاج عبداللهی

هاي گرافن تک لایه بر اساس مدل تحلیلی و ورق ضربه بر

 فنر براي-جرم با استفاده از مدل دینامیک مولکولی سازي یهشب

 اعمال با ورق گرافن تک لایه دینامیکی انحراف حداکثر بینی یشپ

به تحلیل  ]14[ صیفوري .پرداختند شکستن از قبل ضربه

و  پرداخت هاي کربنی اي نانولوله دینامیک مولکولی رفتار ضربه

 بر اساسهاي کربنی  یکی اثر یک نانوذره روي نانولولهتحلیل دینام

 ]15[ گفتار کرد. صیفوري و خوشبررسی را دو درجه مدل آزادي 

هاي گرافن چندلایه تحت پرتابه مختلف به بررسی ارتعاشات ورق

مدل تحلیلی و دینامیک مولکولی و همچنین بررسی  بر اساس

 سازي یهشبضربه پرتابه با مدل جرم و فنر سه درجه آزادي و 

مطالعه به  ]16[ دینامیک مولکولی پرداختند. صیفوري و همکاران

ده از هاي کربنی دوجداره با استفا اثر ضربه نانوذرات بر نانولوله

میزان تغییر شکل دینامیکی وسط و  تئوري غیرمحلی الاستیسیته

  پرداختند. نانوتیر دو جداره با افزایش سرعت برخورد نانوذره

  

1یمولکول کینامید افزار نرم -2
  

جهت ساخت صفحه  یمولکول کینامید افزار نرم پژوهش از نیدر ا

لمـپس و   افـزار  نرماز  ،حاصل ۀجینت شینمااستفاده و براي  گرافن

  بهره گرفته شده است. ریتصو رهیذخ

زمـان حـل   و بهبود سـرعت   یانسان ياز خطا يریجلوگ جهت

 ،لمـپس و متلـب   افـزار  نـرم اتصـال دو  مبحث توسـط   نی، امسائل

  انجام شده است. کد نویسی صورت به

  

 افزار لمپس نرم -1- 2

 باشد یم ++C یسینو با زبان برنامه يساز هیافزار شب نرم کیلمپس 

افزار بـا   نرم نی. اکند یکار م یمولکول کینامید یۀکه بر اساس نظر

 يبسـتر  ةکننـد  متنـوع، فـراهم   يروهـا ین دانیداشتن م اریدر اخت

 یاتم ـ يها ستمیاز س یمختلف هاينمونه يساز هیشب يمناسب برا

 یسـت یز يهـا  ستمیو س ها نیتا انواع پروتئ تهساده گرف یو مولکول

 يسـاز  هیافـزار بـه شـب    نـرم  نی ـا هايیژگیو نیتر مهم. از باشد یم

)، ذرات هاکریستال( کیودیپر يها ستمیذره شامل س يها ستمیس

، DNA يمرهـا یفلـزات، پل  ک،ی ـارگان هـاي مولکـول ، دانه درشـت 

 اشاره کرد. توان یو ... م نیمع هاياندازهبا  يذرات کرو ن،یپروتئ

 یانیم يهااتم جاییها، جابهافتهی نیجهت تدودر این مقاله 

 ی، بررسقرار دارندزننده  ضربه میمستق ریتأثصفحه که تحت 

اندازه سطح  رییتغ لیبه دل یانیم يهااتم جایی. جابهاند شده

                                                           
1 VMD 
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زننده حجم و جرم ضربه رییهمراه با تغ ،زننده با ضربه ریدرگ

ضربه در مرکز صفحه اعمال  نکهیشده است و با توجه به ا خابانت

از مرکز  وندیپ کیبه اندازه  اياتم که با فاصله 6تعداد  ،شودیم

 نیانگیو در ادامه مقدار م، انتخاب شده دارند صفحه قرار

صفحه  یانیم يهااتم جاییاتم تحت عنوان جابه 6 نیا جایی هجاب

  در نظر گرفته شده است.

  

  ورق گرافن يبر رو زننده ضربهجرم  شیافزا ریتأث - 3

 نکهیآن است. نظر به ا یوابسته به حجم و چگالزننده  ضربه جرم

مقدار  کیآن  یباشد و چگال یطلا م نانوذرهزننده از  جنس ضربه

 رییوابسته به حجم آن تغ يجرم، پارامترها رییتغ يثابت است، برا

در  50 گرافن صفحه ،قسمت نیا یبررس ياست. برا داده شده

ثابت و  فحهص عنوان به گزاگیو ز ریآنگستروم مربع آرمچ 50

 جهیدر نظر گرفته شده است؛ در نت يکرو صورت بهزننده  ضربه

 رییآنگستروم تغ 15تا  10زننده از  جرم، شعاع ضربه رییتغ يبرا

  داده شده است.

 رییزننده (تغ جرم ضربه رییبا تغ 2و  1 هايولجد مطابق

در  شکستاولین که در آن  یزننده)، ابتدا سرعت شعاع ضربه

 نیشتریشده است سپس ب افتهیرخ داده است،  صفحه گرافن

 یط ،شکسته شده يوندهایآن و تعداد پ یانیم يهااتم جاییجابه

  ست.ا آمده دست به زنندهبرخورد ضربه

  

مربع آرمچیر  آنگستروم 50 در 50اولین سرعت شکست در صفحه  1جدول 

 زنندهبا افزایش شعاع ضربه
Table 1 The first failure speed in the 50x50 angstrom square armature 
plate with increasing impactor radius 

پیوندهاي  تعداد

  شکسته شده

 جایی بیشترین جابه

)�̇(  

 زننده شعاع ضربه  سرعت

)�̇(  

1  -6.3  6.5  10  
1  -5.9  6.1  11  
1  -4.5  5  12  
1  -4.7  5.3  13  
1  -3.3  4.6  14  
1  -1.6  4  15  

  

آنگستروم مربع زیگزاگ  50در  50اولین سرعت شکست در صفحه  2جدول 

  زننده ضربهبا افزایش شعاع 
Table 2 The first failure speed in the 50x50 angstrom square zigzag 
plate with increasing impactor radius 

پیوندهاي  تعداد

  شکسته شده

 جایی بیشترین جابه

)�̇(  

 زننده شعاع ضربه  سرعت

)�̇(  

1  -6.3  5.8  10  
1  -6.2  6  11  
1  -4.9  5.1  12  
1  -2.6  4.2  13  
1  -2.9  4.4  14  
1  -2.3  4.4  15  

گردد که بـا افـزایش   مشاهده می 2و  1هاي با توجه به جدول

زننده، سرعت لازم براي ایجاد آسیب در صفحه و میزان جرم ضربه

این مسئله کمتر شده است. دلیل  هاي میانی صفحهجایی اتمجابه

زننـده دانسـت کـه موجـب افـزایش      توان افزایش جرم ضربهرا می

ــه صــفحه و   انــرژي جنبشــی و همچنــین نیــروي تماســی وارد ب

زننده هاي درگیر شده در برخورد ضربههمچنین افزایش تعداد اتم

گردد؛ همچنین سرعت لازم بـراي ایجـاد آسـیب در    به صفحه می

 رغـم  علـی نزدیـک بـوده و   دیگر و زیگزاگ به یک ـ صفحات آرمچیر

بیشتر بودن سرعت آسیب در صفحه آرمچیر نسبت به زیگزاگ در 

  باشد.نمی بینی پیشبیشتر موارد، الگوي خاصی قابل 

با توجـه بـه    و 1هاي ، شکل4و  3هاي در ادامه مطابق جدول

جرم، سرعت یکسانی کـه   جز بهلزوم ثابت بودن پارامترهاي متغیر 

رق گرافن دچار شکسـت شـده اسـت را در    هاي ودر آن پیوند اتم

  ها انجام شده است.سازينظر گرفته و شبیه
  

آرمچیر تحت  مربع آنگستروم 50در  50 جایی صفحهبیشترین جابه 3جدول 

̇�( 15کروي با سرعت ثابت  زننده ضربه تأثیر همراه با افزایش شعاع  )⁄��

  زننده ضربه
Table 3 Maximum displacement of the 50x50 angstrom square armchair 
under the influence of a spherical impactor with a constant speed of 
15�̇ ��⁄  with increasing impactor radius 

پیوندهاي  تعداد

  شکسته شده

 جایی بیشترین جابه

)�̇(  

  )̇�( زنندهشعاع ضربه

8  -1.6 10  
11  -1.9 11  
14  -2.1 12  
15  -2.6 13  
15  -2.7 14  
16  -2.8 15  

  

زیگزاگ تحت  مربع آنگستروم 50در  50 جایی صفحهبیشترین جابه 4جدول 

Ȧ( 16 ثابتکروي با سرعت  زننده ضربه تأثیر ps⁄(  همراه با افزایش شعاع

  زننده ضربه
Table 4 Maximum displacement of the 50x50 angstrom square zigzag 
under the influence of a spherical impactor with a constant speed of 
16�̇ ��⁄  with increasing impactor radius 

پیوندهاي شکسته  تعداد

  شده

 جایی بیشترین جابه

)�̇(  

 زنندهشعاع ضربه

)�̇(  
9  -2.0 10  

11  -2.2 11  
12  -2.4 12  
12  -2.5 13  
13  -2.6 14  
15  -2.9 15  

 
Fig. 1 Impact of spherical impactor with graphene sheet 

  زننده کروي با ورق گرافن برخورد ضربه 1شکل 
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Fig. 2 The failure of the links of the 50x50 angstrom square armchair 
under the spherical impactor with radii: a) 10 angstrom b) 12 angstrom 
c) 14 angstrom 

تحت آرمچیر  آنگستروم مربع 50در  50هاي صفحه شکست پیوند 2شکل 

 14ج) آنگستروم  12آنگستروم ب)  10: الف) يها شعاعکروي به  زننده ضربه

  آنگستروم

  

مشخص است،  4 و 3هاي که از جدول طور همان

دهد با ثابت بودن سرعت شکست در ها نشان می سازي شبیه

آنگستروم مربع آرمچیر و زیگزاگ، با افزایش  50در  50صفحه 

هاي میانی صفحه همراه جایی اتممقدار جابه زننده ضربهجرم 

افزایش یافته است. علت این افزایش را  جداشدهتعداد پیوندهاي 

همچنین افزایش  زننده و نبشی ضربهتوان در افزایش انرژي جمی

، در ضربه زننده ضربههاي درگیر به دلیل هندسۀ کروي  تعداد اتم

ي صفحه آرمچیر پس از دانست. همچنین مشاهده شد که برا

زنندة کروي، الگوي شکست در یک خط گسترش  برخورد ضربه

براي صفحۀ زیگزاگ الگوي شکست  که درحالیپیدا کرده است 

  اي و متراکم رخ داده است.نقطه صورت به

  

  
  الف

  
  ب

  
  ج

Fig. 3 The failure of the links of the 50x50 angstrom square zigzag 
under the spherical impactor with radii: a) 10 angstrom b) 12 angstrom 
c) 14 angstrom 

تحت زیگزاگ  آنگستروم مربع 50در  50هاي صفحه شکست پیوند 3 شکل

 14ج)  آنگستروم 12آنگستروم ب)  10الف)  :يها شعاعکروي به  زننده ضربه

  آنگستروم

  

 تعداد پیوندهاي شکسته شدهزننده بر نوع ضربه ریتأث -1- 3

 هاي میانی صفحهجایی اتمو میزان جابهصفحه 

گــرفتن جــرم و سـرعت ثابــت بــراي  در ایـن قســمت بــا در نظـر   

، میـزان  4زننـده مطـابق شـکل     زننده، بـا تغییـر نـوع ضـربه     ضربه

هاي میانی و تعداد پیوندهاي شکسته شـده بررسـی   جایی اتم جابه

  شده است.

صفحه گرافن به کـار بـرده شـده در     6و  5هاي مطابق جدول

آنگستروم مربع نـوع آرمچیـر و    50در  50سازي از نوع این شبیه

 عنـوان  بـه ثانیـه  آنگسـتروم بـر پیکو   25بوده که سـرعت  زیگزاگ 

  زننده در نظر گرفته شـده اسـت. انتخـاب ایـن     ت ثابت ضربهسرع
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سرعت بـه دلیـل اطمینـان از شکسـته شـدن پیونـد(ها) در ایـن        

زننده بوده است (اولین شکسـت  اي از ضربهسرعت، در هر هندسه

 22زننده مکعبی در سـرعت  در صفحه گرافن زیگزاگ تحت ضربه

  آنگستروم بر پیکوثانیه ایجاد شده است).

  

    
 الف

    
 ب

  
  

 ج
Fig. 4 Fracture of bonds on a 50x50 angstrom square plane with a 
constant mass and speed of 25 (�̇ �)	�⁄ under: a) spherical impactor with 
a radius of 10 angstrom b) cubic impactor with a length of 16.1199 
angstrom c) cone impactor with a radius of 20 angstrom and a height of 
10 angstrom 

̇(�) 50در  50در صفحه  وندهایپشکست  4شکل  ا جرم و سرعت ثابت ب �

25 �̇  زننده ضربهب)  (̇�) 10 به شعاع يکرو زننده ضربه تحت: الف) ⁄��

و  (̇�)  20 به شعاع یمخروط زننده ضربهج)  (̇�) 16,1199 به طول یمکعب

   (̇�)10 ارتفاع

  
̇(�) 50در  50میانی صفحه  هاي اتمجایی بیشترین جابه 5جدول  آرمچیر  �

̇�( 25 با سرعت   هاي مختلفزنندهحت ضربهت )⁄��
Table 5 The maximum displacement of the middle atoms of the 50x50 
angstrom square armchair with a speed of 25 �̇ ��⁄  under different 
impactors 

  زننده نوع ضربه  )̇�( جایی بیشترین جابه  تعداد پیوندهاي شکسته شده

  کروي 1.9-  13

  مکعبی 0.7-  8

  مخروطی 1.8-  15

̇(A) 50در  50میانی صفحه  هاي اتمجایی بیشترین جابه  6جدول  زیگزاگ  �

Ȧ( 25با سرعت  ps⁄( هاي مختلفزنندهتحت ضربه  
Table 6 The maximum displacement of the middle atoms of the 50x50 
angstrom square zigzag with a speed of 25 	�̇ ��⁄  under different 
impactors 

  زننده نوع ضربه  )̇�( جایی بیشترین جابه  تعداد پیوندهاي شکسته شده

  کروي 2.31034-  14

  مکعبی 0.71173-  9

  مخروطی 1.97595-  15

شـود کـه بیشـترین    مشاهده مـی  6و  5هاي توجه به جدول با

اي میـانی صـفحه تحـت سـرعت ثابـت      ه ـجـایی اتـم  میزان جابـه 

جایی زننده کروي و کمترین میزان جابه ضربه وسیله بهزننده،  ضربه

زننده مکعبی رخ داده است؛ همچنین بیشترین تعداد توسط ضربه

زنندة مخروطـی   ضربهشکسته شده در صفحه متعلق به پیوندهاي 

است. این مسئله با افـزایش سـطح درگیـر شـده توسـط ایـن دو       

زننـده و ایجـاد بیشـترین    زننده و مقدار تمرکز نیرو در ضربهضربه

تمرکز تنش مرتبط است. به همین جهـت کمتـرین سـرعت لازم    

زننـده  جهت ایجاد شکست در پیوندهاي صفحه، متعلق بـه ضـربه  

 درگیـر به همراه سـطح   ي بیشتريمخروطی است که تمرکز نیرو

زننده هاي میانی آن نسبت به ضربهجایی اتمدارد اما جابه کمتري

  کروي کمتر است.
  

  تغییر ابعاد ورق گرافن ریتأث - 4

هـاي متفـاوت از   تغییر ابعاد ورق گرافن، انـدازه  تأثیربراي بررسی 

در دو شکل آرمچیر و زیگزاگ، تحـت   ،5ورق گرافن مطابق شکل 

) و سـرعت  آنگسـتروم  10کروي با جرم (به شعاع  زننده ضربهیک 

  سازي شده است.ثابت شبیه

عت ثـابتی کـه شکسـت در شـش صـفحه      بـراي انتخـاب سـر   

اي کـه در آن  سازي شده رخ داده است، ابتدا سـرعت اولیـه   شبیه

و  7هـاي  شود مطابق نتایج جـدول شکست بین پیوندها شروع می

ها با سرعت ثـابتی  سازيیهمشخص شده است؛ سپس نتایج شب 8

قابل  10و  9هاي که شکسته شدن پیوندها قطعی است در جدول

  باشد.مشاهده می

تغییر ابعاد ورق گرافن آرمچیر و سرعت شکست اولیه تحت  7جدول 

  )̇�( 10زننده کروي با شعاع  ضربه
Table 7 Changing the Lengths of the armchair graphene sheet and the 
initial fracture speed under a spherical impactor with a radius of 10 
angstrom 

تعداد پیوندهاي 

  شکسته شده

بیشترین 

 جایی جابه

)�̇(  

سرعت 

شکست 

)�̇ ��⁄(  

تعداد 

  ها اتم

 ابعاد صفحه

)�̇(  

  50در  50  1008  6.5 6.3-  1

  85.4در  27.3  1008  4.5 4.0-  1

  100در  100  3936  8.8 15.0-  1

  46.9در  200.2  3936  4.4 4.1-  1
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عت شکست اولیه تحت زیگزاگ و سر تغییر ابعاد ورق گرافن 8جدول 

  )̇�( 10زننده کروي با شعاع  ضربه
Table 8 Changing the Lengths of the zigzag graphene sheet and the 
initial fracture speed under a spherical impactor with a radius of 10 
angstrom 

تعداد پیوندهاي 

  شکسته شده

بیشترین 

 جاییجابه

)�̇(  

سرعت 

شکست 

)�̇ ��⁄(  

تعداد 

  ها اتم

 ابعاد صفحه

)�̇(  

  50در  50  1008  5.8  6.29-  1

  86.1در  25.9  1008  4.4  3.72-  1

  100در  100  3936  8.4  15.36-  1

  56.7در  174.3  3936  4.4  4.02-  1

  

    
  الف

    
  ب

    
  ج

Fig. 5 Fracture of bonds under spherical impactor with radius 10 

angstrom at speed 25 (�̇ ��⁄ )  in graphene sheet: a) Armchair with 
dimensions 50x50 angstrom square b) Armchair with Dimensions 
100x100 angstrom square c) Zigzag with dimensions 174.3x56.7 
angstrom square 

 سرعت در )̇�( 10زننده کروي با شعاع پیوندها تحت ضربهشکست  5شکل 

25 )�̇ ̇(�) 50در  50ف) آرمچیر با ابعاد ال در ورق گرافن: )⁄�� آرمچیر  ب) �

̇(�) 100 در  100با ابعاد  ̇(�) 56,7در174,3ج) زیگزاگ با ابعاد   � �  

  

شـود،  مشـاهده مـی   8و  7هـاي  که از نتایج جـدول  طور همان

 هـاي میـانی ورق  جایی اتـم سرعت شکست اولیه و همچنین جابه

زننده کروي با بزرگ شـدن ابعـاد ورق گـرافن بیشـتر     تحت ضربه

ورق گـرافن در اثـر    پذیري انعطافشده است که دلیل آن افزایش 

هـاي چهـار طـرف ورق    هاي محل اصابت، از اتمافزایش فاصله اتم

  باشد.می ،اند شده 1گرافن که ثابت

 
̇�( 25 آرمچیر در سرعت تغییر ابعاد ورق گرافن 9جدول  تحت  )⁄��

  )̇�( 10 زننده کروي با شعاع ضربه
Table 9 Changing the Lengths of the armchair graphene sheet at a speed 

of 25 (�̇ ��)�  under a spherical impactor with a radius of 10 angstrom 

تعداد پیوندهاي 

  شده شکسته

 جایی بیشترین جابه

)�̇(  

تعداد 

  ها اتم

 ابعاد صفحه

)�̇(  

  50در  50  1008 1.98-  13

  85.4در  27.3  1008 2.05-  12

14 
  اتم از صفحه جدا شده است) 4(

  100در  100  3936 10.7-

  46.9در  200.2  3936 2.29-  16

  

̇�( 25زیگزاگ در سرعت   ورق گرافنتغییر ابعاد  10جدول  با  )⁄��

  )̇�( 10کروي با شعاع  زننده ضربه
Table 10 Changing the Lengths of the zigzag graphene sheet at a speed 

of 25(�̇ ��)�  with a spherical impactor with a radius of 10 angstrom 

بیشترین   تعداد پیوندهاي شکسته شده

 جایی جابه

)�̇(  

تعداد 

  ها اتم

  )̇�( ابعاد صفحه

  50در  50  1008 2.31-  14

  86.1در  25.9  1008 2.09359-  16

15 
  (یک اتم از صفحه جدا شده است)

  100در  100  3936 2.09321-

14  
  (دو اتم از صفحه جدا شده است)

  56.7در  174.3  3936 90.8-

  

نشان داده  10و  9هاي هاي جدولسازينتایج حاصل از شبیه

زننده و تغییـر   ابت بودن سرعت، جرم و هندسه ضربهاست که با ث

هـاي مرکـزي صـفحه و    جـایی اتـم  مقدار جابهابعاد صفحه گرافن، 

 کـه  نحـوي  بـه تعداد پیوندهاي شکسته شـده بیشـتر شـده اسـت     

زننـده رخ  ها از صفحه طـی برخـورد ضـربه   جدا شدن اتم وضوح به

اشاره شد این مسئله با محـل   ازاین پیشکه  طور همانداده است. 

و فاصـله آن از چهـار طـرف صـفحه ارتبـاط       زننـده  ضـربه اصابت 

  یم دارد.مستق

  

  صفحه گرافن يها هیلاافزایش  ریتأث - 4-1

 50در  50در این قسمت ورق گرافن آرمچیر و زیگـزاگ بـا ابعـاد    

ت تـک لایـه و دو لایـه تحـت یـک      آنگستروم مربع را در دو حال ـ

سـازي و نتـایج آن   آنگستروم شبیه 10زنندة کروي به شعاع  ضربه

  آورده شده است. 6و شکل  12و  11هاي در جدول

                                                           
1 Fix 
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زننده کروي صفحه گرافن آرمچیر تحت ضربه هاي لایهتعداد  تأثیر 11جدول 

 )̇�( 10به شعاع 
Table 11 The effect of the number of layers of the armchair graphene 
sheet under a spherical impactor with a radius of 10 angstrom 

تعداد پیوندهاي 

  شکسته شده

بیشترین 

  )̇�( جایی جابه

̇�سرعت هاي  تعداد لایه  ⁄��

  صفحه

  یک لایه  6.5  6.31394-  1

  دو لایه  47  0.0209592-  1

  

زننده کروي صفحه گرافن زیگزاگ تحت ضربه هاي لایهتعداد  تأثیر 12جدول 

  )̇�( 10به شعاع 
Table 12 The effect of the number of layers of the zigzag graphene 
sheet under a spherical impactor with a radius of 10 angstrom 

تعداد پیوندهاي 

  شکسته شده

بیشترین 

  )̇�( جایی جابه

̇�سرعت هاي  تعداد لایه  ⁄��

  صفحه

  یک لایه  5.8  6.28618-  1

  دو لایه  43  0.0208458-  1

  

    
  الف

    
  ب

Fig. 6 50x50 angstrom square plate under spherical impactor with radius 
10 angstrom: a) one layer b) two layers 

̇(�) 50ر د 50 صفحه 6شکل  : )̇�( 10زننده کروي به شعاع  تحت ضربه �

  الف) یک لایه ب) دو لایه

  

ها مقـدار  لایه با افزایش تعداد 12و  11هاي طبق نتایج جدول

میانی صفحه بـراي نخسـتین شکسـت، کمتـر      هاياتمجایی جابه

شده است که علت آن افـزایش سـفتی ورق دو لایـه و همچنـین     

میانی صفحه در محل اصابت در دو صـفحه   هاياتمافزایش تعداد 

است؛ همچنین سرعت لازم براي اولین شکست پیوندها با دو لایه 

لایه برابر شده است؛ بنابراین با دو شدن ورق گرافن بیش از هفت 

  انرژي جنبشی لازم  ،زننده یکسان شدن ورق گرافن به ازاي ضربه

براي اولین شکست پیونـدها حـدود پنجـاه برابـر ورق تـک لایـه       

، مقدار تغییـر شـکل ورق دو لایـه در    6باشد. با توجه به شکل  می

  باشد.اولین شکست، نسبت به ورق تک لایه کمتر می

  

  بندي گیري و جمع نتیجه -5

سـازي دینامیـک مولکـولی،     از شـبیه  در این پژوهش، با اسـتفاده 

لایـه،   هاي گرافن تـک  ورق مرکزي جایی نقطه جابه زمان اریخچهت

هـا و در شـرایط    هاي فلزي و در میانۀ این ورقتحت ضربه نانوذره

باشند، بررسی شـده  می اثرگذارمختلفی که در تغییر رفتار گرافن 

سازي هاي گرافن در ابعاد و شرایط مختلف مورد شبیه و ورقاست 

هاي زننده از جنس نانو طلا با هندسه اند؛ بنابراین ضربه قرار گرفته

هاي مخروط) انتخاب شده و در حالت و کره مربع، مختلف (مکعب

  متفاوت مطالعه گردیده است.

زننـده در برخـورد بـا صـفحۀ تـک لایـه       با افزایش جرم ضربه

ن، سرعت لازم براي شکستن پیوندهاي صـفحه کمتـر شـده    گراف

افزایش جرم بـا در نظـر گـرفتن     تأثیربراي بررسی  بنابرایناست؛ 

شود)، سوراخ می قطعاًیک سرعت ثابت (سرعتی که در آن صفحه 

هاي میـانی صـفحه همـراه تعـداد پیونـدهاي      جایی اتممقدار جابه

شکسته شده بیشتر شده است؛ همچنین با ثابت در نظـر گـرفتن   

شـود)،  سـوراخ مـی   قطعاًجرم و سرعت (سرعتی که در آن صفحه 

در نظر گرفته شده است (کـروي   زننده ضربههاي متفاوتی از شکل

هـا، کمتـرین میـزان    و مکعبی و مخروطی) که در میان این شکل

عداد پیوندهاي شکسته شده هاي میانی و کمترین تجایی اتمهجاب

زنندة مکعبی مشاهده گردید. از طرفـی کمتـرین سـرعت     در ضربه

زننـدة مخروطـی    اي شکستن پیوندهاي صـفحه، در ضـربه  لازم بر

ص گردید کـه هـر چـه سـطح درگیـر      مشخ بنابراین مشاهده شد؛

هـاي میـانی   اتم جاییزننده با صفحه گرافن کمتر باشد، جابه ضربه

  یابد.صفحه بیشتر و تعداد پیوندهاي شکسته شده افزایش می

در  100و  50در  50با افزایش ابعاد صفحه گـرافن (صـفحات   

زننده بـا   ها) تحت ضربهمربع و صفحات معادل آن آنگستروم 100

بیشتري براي شکستن پیوندهاي صفحه  سرعت بههندسۀ یکسان 

ر سرعت یکسان (که هر سه صفحه احتیاج است؛ به همین دلیل د

جـایی  شوند) با افزایش طول صفحه، میزان جابـه در آن سوراخ می

هاي میانی و تعداد پیوندهاي شکسته شده بیشتر شـده اسـت؛   اتم

صفحات گرافن آرمچیـر و زیگـزاگ بـا     سازي شبیهعلاوه بر این از 

زننده کـروي مشـاهده شـد کـه بـا      یک لایه و دو لایه تحت ضربه

هاي میانی صفحه کمتر و ها، مقدار جابجایی اتمیش تعداد لایهافزا

  سرعت لازم براي شکستن پیوندها بیشتر شده است.
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