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ABSTRACT: Polyoxymethylene as a thermoplastic or soft plastic material, in addition to its acceptable 
mechanical strength, has a much lower density comparing to metals. Therefore, it can be a good 
alternative to non-ferrous metals in the industry. In this study, nanocomposites of this polymer with carbon 
nanotubes were used to enhance the strength and improve the mechanical properties of the polymer. 
Experimental analyses of the nanocomposites have limitations due to the high cost. Therefore, using 
microscopic scale simulation methods can be a good alternative to study the properties and behavior of 
these nanocomposites. In this study, the molecular dynamics method is used to simulate the mechanical 
properties of the nanocomposite. The simulation results obtained in this study show that the density 
and mechanical properties of the pure polymer such as Young’s modulus, yield stress, and the ultimate 
stress are consistent with experimental values. Moreover, with temperature increase, these mechanical 
properties will be reduced. Also, these properties by reinforcing polymer with carbon nanotubes which 
functionalized with hydroxyl and fluoro groups in a nanocomposite structure can modulate Young’s 
modulus from 41.31 to 44.6% and yield stress from 20 to 80% respectively.
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1. INTRODUCTION
Today, composites of polymer and nanomaterials such as 

graphene and Carbon Nanotube (CNT) have many applications. 
Researchers use many simulation methods to study the 
properties of nanocomposites such as Molecular Dynamics 
(MD) and Quantum Mechanics (QM) [1-4]. Investigation 
of the behavior and properties of nanocomposites was first 
started experimentally but the experimental method is limited 
due to its high cost. Therefore, the use of microscopic scale 
simulation techniques can be a good solution for studying the 
properties and behavior of nanocomposites. MD simulation 
is one of these efficient simulation methods which can be 
used to investigate the mechanical and thermal properties of 
nanostructures. MD simulation is a classical physics-based 
method based on solving Newton’s dynamics equation for 
each particle and studying the time evolution of its system.

Several articles have investigated the properties of polymer 
nanocomposites reinforced with carbon nanostructures, 
including graphene and CNT using molecular dynamics 
simulation. Han and Elliott [5] used the MD technique to 
simulated the Polymethyl Methacrylate (PMMA) and Poly 
Metaphenylenevinylene (PmPV) polymer/CNT composites 
by using a single wall (10, 10) CNT. Their simulation 
results showed that the CNTs can mechanically reinforce a 
polymer matrix, especially in the longitudinal direction of the 

nanotube. Frankland et al. [6] investigated the effects of the 
CNT lengths and their discontinuities on the reinforcement 
of polymer matrix behaviors. The results showed that only 
the long CNTs could provide a clear reinforcement in the 
polymer matrix. Nayebi and Zaminpayma [7] studied the 
mechanical properties of graphene–polythiophene composite 
with Reax force field. They found that mechanical characters 
of tension along the zigzag orientation are higher than in the 
other directions. Also, by increasing the weight concentration 
of graphene in composite, Young’s modulus and breaking 
strain increase. They showed that Young’s modulus decreases 
with increasing temperature. Islam et al. [8] studied the 
mechanical properties of Polyoxymethylene (POM)/CNT 
composite. They considered only a simple CNT without any 
functionalized group in the center of the simulation box with 
a reactive force field. They found that CNT increases Young’s 
modulus of the polymer.

The POM is one of the thermoplastic polymers used in 
precision parts requiring high stiffness, low friction. In this 
paper, we study the mechanical properties of POM and 
functionalized CNT such as hydroxyl (-OH) and fluoro (-F) 
groups.

2. SIMULATION METHOD 
Molecular dynamics simulations were performed using 

LAMMPS software [9] with applying the Parents Circle 
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– Families Forum (PCFF) force field to investigate the 
mechanical properties of functionalized CNT reinforced 
POM nanocomposites. This force field, which is one of the 
compatible force fields, is often used for molecules with 
covalent bonds such as organic matter and polymers [10]. 
Energy statements in this field of energy include the sum of 
interconnected (valence), merged interactions (cross-term), 
and nonconnected (non-bond) as follow:

total valence cross term non bondE E E E− −= + +     �       (1)

The valence interactions are divided into four categories: 
bond, angle, torsion (dihedral), and out-of-plane angle as 
follow:

valence bond angle torsion oopE E E E E= + + +     �     (2)

In order to prepare the structure of the composite, three 
functionalized CNT were inserted in the POM network in 
different directions. The boundary conditions of the simulation 
box were periodic. In the first stage, the structure is built at a 
very low density. In order to get the experimental density, the 
structure is pressed at 1 GPa and 300K for 1 nanosecond (the 
compression stage). Then, the system is heated up to 700K in 
1 atm for 1 nanosecond (the heating phase). The compression-
heating cycle is repeated five times and then relaxed for 1 
nanosecond at 300K reaching the equilibrium at atmospheric 
pressure; in order to approach the density to experimental 
polymer density. The time step was 1 femtosecond and the 
temperature and pressure were controlled using a noise-
hoover thermostat. To obtain the stress-strain curve, the 
loading mechanism in the simulation process was strain 
loading with a constant rate in one direction.

3. RESULTS AND DISCUSSION
Fig. 1 a,b,c,d show the POM monomer, POM chain 

with 100 monomers, CNT with –OH group, and CNT with 
–F group, respectively. Fig. 2 shows the stress-strain curve 
for pure POM at 100, 200, and 300K with a strain rate of 
109 s-1, the simulation box has 10 chains. Table 1 also shows 
the mechanical characteristics obtained from these graphs, 
including Young’s modulus (slope of the graph in the linear 
region), yield stress (yield of linear end of the region), and 
ultimate stress. 

As it can be seen, with temperature increase, the 
mechanical properties will be decreased; this can be due to 
the material softening as the temperature increases.

We added three functionalized CNT with hydroxyl (-OH) 
and fluoro (-F) groups to the simulation box and computed 
the stress-strain curves at 300 K and a rate of 109 s-1. Table 
2 also shows the mechanical characteristics obtained from 
these graphs. These results show that composites with 
functionalized CNT are stronger than those without any CNT. 
In addition, the Young’s Modulus of –F group is higher than 
the –OH group because of the high electronegativity of the –F 
group related to the –OH group.
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As it can be seen, with temperature increase, the 
mechanical properties will be decreased; this can be due 
to the material softening as the temperature increases. 

Table 1. Young's modulus, yield stress, and ultimate stress 
of POM polymer 

Temperature 

(K ) 

Young’s 
Modulus 

(GPa) 

Yield 
Stress 
(GPa) 

Maximum 
Stress 
(GPa) 

100 6.68 0.16 0.48 

200 3.37 0.10 0.35 

300 3.92 0.05 0.19 

We added three functionalized CNT with hydroxyl (-OH) 
and fluoro (-F) groups to the simulation box and 
computed the stress-strain curves at 300 K and a rate of 
109 s-1. Table 2 also shows the mechanical characteristics 
obtained from these graphs. These results show that 
composites with functionalized CNT are stronger than 
those without any CNT. In addition, the Young’s 
Modulus of –F group is higher than the –OH group 
because of the high electronegativity of the –F group 
related to the –OH group. 

Table 2. Young's modulus, yield stress and maximum stress 
composites with functionalized CNT and without CNT 

Functionalized 
Young’s 
Modulus 

(GPa) 

Yield 
Stress 
(GPa) 

Ultimate 
Stress 
(GPa) 

No-CNT 3.92 0.05 0.19 

-OH 5.54 0.06 0.20 

-F 5.67 0.09 0.19 

 4. Conclusions 

In this paper, mechanical properties of 
POM/functionalized-CNT by molecular dynamics 
simulation and applying PCFF force field are 
investigated. The results show that as the temperature 
increases, the mechanical properties such as Young's 
modulus, yield stress, and ultimate stress are decreased, 
which may be due to the softening of the material as the 
temperature increases. In addition, the Young’s Modulus 
of –F group is higher than the –OH group because of the 
high electronegativity of the –F group related to the –OH 
group. The simulation results demonstrate that CNT with 
-OH and -F groups in a nanocomposite structure leads to 
increasing Young's modulus from 41.31 to 44.6% and 
yield stress from 20 to 80%. 
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4. CONCLUSIONS
In this paper, mechanical properties of POM/

functionalized-CNT by molecular dynamics simulation and 
applying PCFF force field are investigated. The results show 
that as the temperature increases, the mechanical properties 
such as Young’s modulus, yield stress, and ultimate stress are 
decreased, which may be due to the softening of the material as 
the temperature increases. In addition, the Young’s Modulus 
of –F group is higher than the –OH group because of the high 
electronegativity of the –F group related to the –OH group. 
The simulation results demonstrate that CNT with -OH and 
-F groups in a nanocomposite structure leads to increasing 
Young’s modulus from 41.31 to 44.6% and yield stress from 
20 to 80%.
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 بررسی خواص مکانیکی پلیمر پلی‌‌اکسی‌‌متیل تقویت شده با نانولوله کربنی به کمک دینامیک 
مولکولی

 اسماعیل زمین‌پیما1، مهناز شمشیرساز2*، پیمان نایبی3
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2 پژوهشکده فن‌آوری نو، دانشگاه صنعتی امیرکبیر، تهران، ایران 

3 دانشکده فیزیک، واحد ساوه، دانشگاه آزاد اسلامی، ساوه، ایران 

خلاصه: پلی‌اکسی‌متیلن به عنوان ترموپلاستیک یا پلاستیک گرما‌ نرم علاوه بر استحکام مکانیکی قابل قبول، چگالی بسیار 
کمتری از فلزات دارد. از اینرو می‌تواند جایگزین خوبی برای فلزات غیرآهنی در صنعت باشد. در این تحقیق به منظور 
افزایش استحکام و بهبود خواص مکانیکی این پلیمر، از نانولوله‌های عامل‌دار شده کربنی استفاده شده است. روش‌های 
تجربی بررسی این دسته از مواد به دلیل هزینه‌بر بودن، با محدودیت‌هایی روبرو است. لذا استفاده از روش‌های شبیه‌سازی 
در مقیاس میکروسکوپی می‌تواند راهکار مناسبی در مطالعه خواص و رفتار نانو کامپوزیت‌ها باشد. در این تحقیق از روش 
دینامیک مولکولی برای شبیه‌سازی خواص مکانیکی نانو‌کامپوزیت پلیمر پلی‌اکسی‌متیل که با نانولوله‌های کربنی تقویت 
شده است، استفاده می‌شود. با توجه به نتایج به دست آمده از شبیه‌سازی مشخص گردید که چگالی و خواص مکانیکی 
پلیمر خالص نظیر مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش با مقادیر تجربی توافق خوبی دارد. نتایج نشان داد که با 
افزایش دما استحکام مکانیکی نانوکامپوزیت کاهش یافته. همچنین این خواص با تقویت پلیمر با نانو لوله‌های کربنی 
عامل‌دار شده با فلوئور یا هیدروکسیل در یک ساختار نانوکامپوزیتی می‌تواند مدول یانگ را بین 44/3 تا 44/6 درصد و 

تنش تسلیم را بین20 تا80 درصد به ترتیب برای این دو گروه عاملی افزایش دهد. 
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1- مقدمه
شبیه‌سازی،  طریق  از  نانوساختارها  خصوصیات  و  رفتار  بررسی 
شود  باعث  و  کند  کمک  نانو  فن‌آوری  توسعه  در  ما  به  می‌تواند 
در  را  نیستیم  آن‌ها  درک  به  قادر  تجربی  صورت  به  که  پدیده‌‌هایی 
یک آزمایشگاه مجازی و بدون صرف هزینه‌های زیاد، مورد تجزیه و 
تحلیل قرار دهیم [4-1]. این روش‌های شبیه‌سازی می‌تواند با توجه 
روش  جمله  از  کلاسیکی  روش‌های  شامل  بررسی  مورد  مقیاس  به 
دینامیک مولکولی تا روش‌های مکانیک کوانتومی نظیر روش نظریه 
تابعی چگالی باشد. با توجه به ساخت کامپیوترهای فوق سریع، روش 
ابزاری کارآمد برای بررسی  شبیه‌سازی دینامیک مولکولی تبدیل به 
خواص مکانیکی نانوساختارها تبدیل شده است. شبیه‌سازی دینامیک 

مولکولی یک روش مبتنی بر فیزیک کلاسیک است که با حل معادله 
دینامیک نیوتن برای هر ذره و بررسی تحول زمانی سیستم آن استوار 
است. در این روش نیروی وارد بر هر ذره از طریق پتانسیل‌های بین 

مولکولی و یا میدان نیروی متناسب با نوع اتم به دست می‌آید.
پلی‌اکسی‌متیلن1 به عنوان ترموپلاستیک یا پلاستیک گرما نرم از 
جمله پلاستیک‌های مهم در صنعت به شمار می‌رود. این ماده به دلیل 
ماده  این  شود.  غیرآهنی  فلزات  جایگزین  می‌تواند  دارد  که  خواصی 
دارای مقاومت سایش بسیار زیادی است و استحکامی هم مانند فلزات 
دارد [5-6]. تحمل حرارتی بالا دارد و خواص الکتریکی و الاستیسیته 
خوبی دارد. از این رو در صنعت از این ماده در ساخت فنر، یاتاقان، 
حلقه زنجیرهای تسمه نقاله و هر قطعه‌ای که بخواهند جایگزین نمونه 

1 1 Polyoxymethylene (POM)
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فولادی یا برنجی استفاده می‌کنند.
پلی‌اکسی‌متیل،  مکانیکی  خواص  بررسی  بر  علاوه  مقاله  این  در 
با  ماده  این  کامپوزیت  مکانیکی،  استحکام خواص  افزایش  منظور  به 
نانولوله‌های کربنی1 مورد بررسی قرار گرفت و توسط روش شبیه‌سازی 
دینامیک مولکولی خواص مکانیکی آن محاسبه شد. نانولوله‌های کربنی 
یکی از نانوساختارهای بسیار مهم از خانواده کربن است که امروزه در 
مکانیکی  [7-9]. خواص  است  گرفته  قرار  توجه  مورد  بسیار  صنعت 
نانوساختارهای کربنی باعث شده است تا استفاده از کامپوزیت آن‌ها 
شود.  آن‌ها  مکانیکی  خواص  بهبود  سبب  پلیمری،  مختلف  مواد  با 
دسته  پلیمرها،  با  کامپوزیت  در  کربنی  نانوساختارهای  از  استفاده 
 جدیدی از مواد با نام نانوکامپوزیت‌های پلیمری را به وجود آورده است

به طور عمده به صورت تجربی  مطالعه نانوکامپوزیت‌ها   .[13-10]  
در  مولکولی می‌تواند  روش شبیه‌سازی  انجام شده است و بنابراین 

بررسی خواص این مواد و تعیین مشخصات آن‌ها بسیار مهم باشد.
پلیمری  نانوکامپوزیت‌های  خواص  بررسی  به  متعددی  مقالات 
با  نانولوله‌های کربنی  از جمله  نانوساختارهای کربنی  با  تقویت شده 
از آن جمله  استفاده از شبیه‌سازی دینامیک مولکولی پرداخته‌اندکه 
با استفاده از  نمود. هان و اليوت [14]  اشاره  به موارد ذیل  می‌توان 
مدول الاستيسيته محوری  روش دینامكي مولكولی، به بررسی 
کربنی  تقویت شده با نانولوله‌های  و جانبی کامپوزیت‌های پليمری 
باعث  کربنی  نانولوله‌های  بارگذاری  که  دادند  نشان  آن‌ها  پرداختند. 
نانولوله‌های کربنی می‌شود.  تقویت خواص مکانیکی در جهت محور 
فرانکلند و همکاران [15] با استفاده از شبیه‌سازی دینامیک مولکولی 
باعث  نانولوله‌های کربنی  از  نانوکامپوزیت  ایجاد یک  نشان دادند که 
بهبود خواص مکانیکی نانوکامپوزیت پلیمری می‌شود. ژو و همکاران 
نانوکامپوزیت  نشان دادند که  از دینامیک مولکولی  استفاده  با   [16]
مواد پلیمری با نانولوله‌های کربنی باعث افزایش مدول یانگ می‌شود. 
تیوفن/ پلی  خواص مکانیکی نانوکامپوزیت   [8] نایبی و زمین‌پیما 

گرافن را با استفاده از شبیه‌سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار 
دادند. آن‌ها تأثیر عواملی مانند دما، میزان گرافن در زمینه پلیمری و 
وجود نقص در ساختارگرافن بر خواص مکانیکی نانوکامپوزیت حاصل 
به مطالعه خواص   [17] پاولف و خالاتر  بررسی قرار دادند.  را مورد 
اتصال  مکانیکی نانوکامپوزیت لاستیک سیس1و-4 پل یبوتادی-ان 

1 Carbon NanoTube (CNT)

دینامیک  عرضی شده با گوگرد/نانوسیلیکا با استفاده از شبیه‌سازی 
مولکولی پرداختند. اسلام و همکاران [18] با روش دینامیک مولکولی، 
اثر افزودن نانولوله کربنی را در پلیمر پلی‌اکسی‌متیلن بررسی کرده‌. 
آن‌ها فقط یک نانولوله کربنی ساده بدون گروه عاملی، در کل جعبه 
شبیه‌سازی در نظر گرفته. نتایج آن‌ها نشان داده که با افزایش درصد 
وزنی نانولوله مقدار مدول یانگ کامپوزیت در جهت نانولوله افزایش 
یافته و با افزایش دما مقدار آن کم می‌شود. تمام مقالات گفته شده، 
نشان می‌دهند که نانولوله کربنی باعث استحکام شبکه پلیمر می‌شود.

افزایش  و  پلیمر پلی‌اکسی‌متیلن  کاربردی  اهمیت  به  توجه  با 
تجربی، چه  مقاله‌ای چه  و  تحقیق  عامل‌دار،  نانولوله  با  آن  استحکام 
بررسی  به  ما  که  باعث شد  امر  این  نشد.  یافت  این حوزه  در  نظری 
خواص مکانیکی این کامپوزیت با روش دینامیک مولکولی بپردازیم. 
ابتدا  در  می‌باشد.  بخش  چند  شامل  تحقیق  این  شبیه‌سازی  نتایج 
منحنی  و  یانگ  مدول  نظیر  پلی‌اکسی‌متیل  پلیمر  مکانیکی  خواص 
تنش-کرنش و مقایسه این خواص با مقادیر تجربی انجام می‌شود تا 
صحت شبیه‌سازی تأیید شود. همچنین اثر دما بر مقادیر کمیت‌های 
انتها  در  می‌شود.  بررسی  شیشه‌ای  وگذار  ذوب  نقطه  مکانیکی 
کامپوزیت این پلیمر با نانولوله‌ها شبیه‌سازی می‌گردد و اثر عامل‌دار 
کردن نانولوله‌ها، بر خواص مکانیکی نانوکامپوزیت‌ها بررسی می‌گردد. 
برای دستیابی به خواص مكانكيی نانوکامپوزیت پلیمر پلی‌اکسی‌متیل، 
نانولوله‌های کربنی با توزیع یكنواخت و جهت‌گيری تصادفی در زمينه 

تعبيه شدند. 

2- روش شبیه‌سازی
نرم‌افزار  به کمک  مولکولی  دینامیک  تحقیق شبیه‌سازی  این  در 
لمپس[19]2 و به کمک میدان نیروی سازگار با پلیمر3 برای بررسی 
این ميدان نيرو  شد.  استفاده  پلی‌اکسی‌متیل  نانوکامپوزیت  خواص 
اغلب برای  که از جمله ميدانهای نيروی سازگار محسوب می‌شود، 
مولكول‌هایی با پيوندهای کوالانسی مانند مواد آلی و پليمرها به كار 
می‌روند [20]. در حالت کلی، انرژی کل میدان نیرو شامل معادله‌های 

)1( تا )4( می‌باشد:

total valence cross term non bondE E E E− −= + +
 �

(1)

2  LAMMPS
3 Polymer Consistent Force field (PCFF)
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valence bond angle torsion oopE E E E E= + + +
 �

(2)

cross term bond bond angle angle bond angle

end bond torsion middle bond torsion angle torsion

angle angle torsion

E E E E
E E E
E

− − − −

− − − − −

− −

= + + +

+ + +
�  

(3)

non bond VDW columbE E E− = +  �( 4)
                                                                                            
کووالانسی  پیوندهای  دهنده  نشان   Evalence معادلات  این  در 
بوده که خود از چهار قسمت Ebond )انرژی کششی(، Eangle )انرژی 
زاویه  )انرژی   Eoop و  پیچش)  زاویه  )انرژی   Etorsion زاویه خمشی(، 
خارج از صفحه( تشکیل شده است. قسمت Ecross-term نشان دهنده 
پیوندها(،  )برهمکنش   Ebond-bond شامل  که  است  ممزوج  پتانسیل 
)برهمکنش   Ebond-angle خمشی(،  زاویه‌های  )برهمکنش   Eangle-angle

پیوند با زاویه خمشی(،  Eend-bond-torsion)برهمکنش پیوند آخر با زاویه 
پیچش(،  Emiddle-bond-torsion )برهمکنش پیوند وسط با زاویه پیچش(، 
Eangle-angle- برهمکنش زاویه خمشی با زاویه پیچش( و( Eangle-torsion

   Enon-bond برهمکنش دو زاویه خمشی با زاویه پیچش(. قسمت(torsion

)پتانسیل   EVDW شامل  که  است  غیرپیوندی  نیروهای  دهنده  نشان 
قسمت‌های  برای  کولنی( بوده.  Ecolumb)پتانسیل  و  واندروالسی( 
مختلف نیروی می‌توان از توابع مختلفی استفاده کرد. میدان نیروی 

سازگار با پلیمر از توابع معادله )5( برای پتانسیل استفاده می‌کند:

                 

4 4 3

0 0 0
2 2 1
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0 0

0 0
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0 1 2 3

0 1 2
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(5)

q نشان دهنده طول  و   χ  ،φ ،θ  ،b این معادله کمیت‌های   در 
پیوند، زاویه خمشی، زاویه پیچشی، زاویه خارج از صفحه و بار است. 
به  که  بوده  ثابتی  مقادیر    Kχ، ϕ0 ،Vi  ، θ0 ، b0 مانند  کمیات  مابقی 

جنس ماده بستگی دارند.
اولیه  مناسب  سیستم  آماده‌سازی  شبیه‌سازی،  قسمت  مهم‌ترین 
باید  چون  می‌باشد  دشوار  بسیار  مرحله  این  پلیمرها  برای  است. 
پلیمرها در هم تنیده شوند تا نزدیک به چگالی تجربی برسیم. مراحل 
آماده‌سازی سیستم به این .شکل بوده که در ابتدا 10 زنجیره 100 
تراکم،  مرحله  در  بسیار کم ساخته شد. سپس  در چگالی  مونومری 
 1 مدت  به  کلوین   300 دمای  و  پاسکال  گیگا   1 فشار  در  سیستم 
نانوثانیه تحت فشار قرار گرفت. سپس در مرحله گرمایش، سیستم در 
فشار 1 اتمسفر و دمای 700 کلوین به مدت 1 نانوثانیه قرار می‌گیرد. 
چرخه تراکم-گرمایش، پنج مرتبه تکرار شده و در آخر دمای سیستم 
از700 به 300 کلوین در مدت 1نانوثانیه رسانده شده است و سپس 
به مدت 1نانوثانیه در دمای 300 کلوین و فشار یک اتمسفر به تعادل 
رسیده تا چگالی حاصل از شبیه‌سازی به چگالی تجربی نزدیک شود. 
گام زمانی 1 فمتوثانیه بوده و برای کنترل دما و فشار از ترموستات و 

بارومتر نویز-هوور استفاده شده است.
در مرحله اول شبیه‌سازی ساختار پلیمر و نانولوله‌ها بهینه‌سازی 
شد و سپس خواص مکانیکی آن در دماهای مختلف به دست آمده 
است. نتایج به دست آمده با نتایج تجربی مقایسه شد و پس از وصول 
مکانیکی  خواص  محاسبه  شامل  که  بعد  مرحله  شبیه‌سازی،  صحت 
کامپوزیت پلیمر-نانولوله است، انجام گرفت. در این مرحله طول جعبه 

شبیه‌سازی با سرعت کشش ثابت )erate( بر حسب معادله )6(:

0( ) [1 * ]L t L erate t= + � )6(

اتمسفر  یک  فشار ثابت  در  جعبه  ارتفاع  و  عرض  یافته.  افزایش 
تنظیم شده‌اند پس با افزایش طول کاهش می‌یابند. سپس نمودارهای 
اعوجاج ‌بسیار  تنش-کرنش  نمودارهای  شده.  حساب  تنش-کرنش 
زیادی دارند که در دینامیک مولکولی کاملًا طبیعی بوده و در مقالات 
کمیت  یک  تنش  که  بوده  این  علت  است.  شده  دیده  زیادی  بسیار 
ماکروسکوپیک است و شما تلاش می‌کنید که با دینامیک مولکولی 
میکروسکوپیکی، تنش را حساب کنید. برای کاستن این اعوجاج‌ها در 
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حالت تعادل سیستم می‌توان دمای سیستم را بسیار کم و یا تعداد 
ذارت را زیاد کرد. سیستم بی‌‍‌‌نظم پلیمری در حال کشش در حالت 
اعوجاج‌ها  این  می‌شود.  زیاد  بسیار  اعوجاج‌ها  پس  ندارد  قرار  تعادل 
اصلاح  زیادی  تا حدود  متلب  نرم‌افزار  در  محلی1  رگرسیون  روش  با 

شده‌اند.

3- نتایج و بحث
در مرحله اول، شبیه‌سازی پلیمر خالص انجام شد. برای شبیه‌سازی 
پلیمر پلی‌اکسی‌متیل از 100مونومر آن، مطابق .شکل 1-الف استفاده 
است. همچنین  شده  داده  نشان  1-ب  .شکل  در  که  است  شده 
.شکل‌های 1-ج و 1-د نانولوله کربنی استفاده شده در نانوکامپوزیت را 
نشان می‌دهند. 20 درصد اتمهای کربن با گروه هیدروکسیل2 ).شکل 
لوله   نانو  طول  عامل‌دار شده‌اند.  1-د(  ).شکل  فلوئور3  گروه  و  1-ج( 

1  Local Regression
2 2 Hydroxyl (-OH) 
3 3 Fluoro (-F)

12/5Ǻ و از نوع )4و4( با قطر Ǻ 5/42 می‌باشند. 

برای نشان دادن صحت روش شبیه‌سازی، ابتدا خواص مکانیکی 
و  است  شده  محاسبه  نانولوله  بدون  پلی‌اکسی‌متیلن  پلیمری  شبکه 
نتایج با مقادیر تجربی مقایسه می‌شود. شبکه پلیمری مورد استفاده 

مت.شکل از 10 زنجیره 100 مونومری است ).شکل 2(.
نشان  را  دما  حسب  بر  پلیمری  شبکه  چگالی  نمودار   3 .شکل 
از  دما  حسب  بر  چگالی  منحنی  دهنده  نشان  آبی  رنگ  می‌دهد. 
شبیه‌سازی بوده؛ به این منحنی آبی خطوط قرمزی بردازش کرده‌ایم. 
این خطوط قرمز دو شکستگی در دماهای 243 و 468 کلوین را نشان 
داده که اولی مربوط به دمای شیشه‌ای و دومی دمای ذوب می‌باشند. 
نتایج تجربی مطابقت خوبی دارند. مقدار تجربی دمای  با  این دماها 
شیشه‌ای برای این پلیمر برابر با 244 کلوین و دمای ذوب 456 کلوین 
است [21]. همچنین چگالی پلیمر r در دمای اتاق )298کلوین( در 
 )1/25 g/cm3 g/cm3 /1 به دست آمده که با نتایج تجربی ) حدود 26
که  می‌دهد  نشان  تجربه  با  مطابقت  این   .[21] دارد  مطابقت خوبی 

 
Fig. 1. The structures are used in simulation 

سازی: ساختارهای بکار رفته در شبیه1شکل   

  

شکل 1. ساختارهای بکار رفته در شبیه‌سازی
Fig. 1. The structures are used in simulation

 
 

Fig. 2. Polymer network consist of 10 chains with 100 monomers 

 مونومری 100زنجیره  10متشکل از  : شبکه پلیمری مورد استفاده 2شکل 

 

  

شکل 2. شبکه پلیمری مورد استفاده متشکل از 10 زنجیره 100 مونومری
Fig. 2. Polymer network consist of 10 chains with 100 monomers
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روش شبیه‌سازی و انتخاب نیروها درست بوده است. در ادامه خواص 
مکانیکی پلیمر حساب شده و با تجربه مقایسه می‌شود.

در  می‌شود.  کشش  آزمون  وارد  سیستم  اول،  مرحله  از  پس 
تغییر  راستای  در  تنش  و  می‌کند  تغییر  سیستم  طول  مرحله  این 
سیستم  فشار  کشش،  بر  عمود  راستای  در  می‌گردد.  محاسبه  طول 

ابعاد  کشش،  با  نتیجه  در  مانده،  ثابت  اتمسفر  یک  ثابت  حالت  در 
را  تنش-کرنش  نمودار   4 .شکل  است.  یافته  کاهش  عرضی سیستم 
برای پلیمر در 3 دمای متفاوت 100، 200 و 300 کلوین با سرعت 
دست  به  اطلاعات   1 جدول  در  می‌دهد.  نشان   / s1 کشش  109
آمده از این نمودارها که شامل مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین 

 
Fig. 3. Density curve of polymer network as a function of temperature 

 دار چگالی شبکه پلیمری بر حسب دمانمو :3شکل 
  

شکل 3. نمودار چگالی شبکه پلیمری بر حسب دما
Fig. 3. Density curve of polymer network as a function of temperature

 
 

Fig. 4. Stress-strain curves of polymer at three different temperatures 100, 200 and 300 K at rate of 109 s-1 

/ کشش سرعت کلوین با300و  200، 100دمای متفاوت  3 در پلیمر خالص برای کرنش- تنش نمودار :4شکل  s1 910 
  

109 / s1 شکل 4. نمودار تنش-کرنش برای پلیمر خالص در 3 دمای متفاوت 100، 200 و 300کلوین با سرعت کشش  
Fig. 4. Stress-strain curves of polymer at three different temperatures 100, 200 and 300 K at rate of 109 s-1 مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای پلیمر خالص بر حسب دما 1جدول : 

 مدول یانگ دما )کلوین( 
)گیگا پاسکال( 

 تنش تسلیم 
 پاسکال( بیشترین تنش )گیگا  )گیگا پاسکال( 

10068/616/048/0
20037/310/035/0
30092/305/019/0

 
 

جدول 1. مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای پلیمر خالص بر حسب دما
Table 1. Young’s modulus, yield stress, and maximum stress of POM polymer as a function of temperature
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افزایش  ابتدا  تنش  نمودار،  در  است.  شده  داده  نمایش  است،  تنش 
بردازش کرده و شیب آن  ناحیه، خطی  این  به قسمت خطی  یافته، 
را حساب می‌کنیم که همان مدول یانگ است. سپس تنش به یک 
تنش  نقطه  این  به  که  یافته  کاهش  آن  از  پس  و  رسیده  بیشینه‌ای 
نقطه‌ای  در  و  داده  نشان  نوسانی  رفتار  منحنی  گفته. سپس  تسلیم 
کرده. تعریف  تنش  بیشترین  را  آن  که  شده  مقدار  بیشترین   تنش 

افزایش دما خواص مکانیکی ذکر شده  با  همانطور که دیده می‌شود 
دما  افزایش  با  ماده  شدن  نرم  می‌تواند  آن  علت  که  می‌یابد  کاهش 
باشد. این رفتار به طور کیفی با مراجع قبلی همخوانی دارد [22]. به 
لحاظ کمی، در دمای300 کلوین، مقادیر تجربی مدول یانگ و تنش 
تسلیم به ترتیب برابر با 3 گیگا پاسکال و055 /0 گیگا پاسکال هستند 
است نزدیک  تجربه  به  از شبیه‌سازی  آمده  به دست  مقادیر  این   که 

شبیه‌سازی  که  ابعادی  و  زمانی  محدودیت  به  توجه  با   .]24 و   23[
دینامیک مولکولی دارد، تنها می‌توان تعداد محدودی از ذرات را در 
تشکیل  را  نانومتر  حدود  در  ابعادی  که  گرفت  نظر  در  شبیه‌سازی 
نمونه سبب می‌شود  ذرات  زیاد  بسیار  تعداد  عمل،  در  اما  می‌دهند. 
که در قسمتی از نمونه، ذرات رفتاری کریستالی و در قسمتی دیگر 
رفتاری شبیه آمورف داشته باشند. به دلیل این محدودیت ابعادی در 
این دو فاز به صورت جداگانه مورد بررسی قرار  شبیه‌‌سازی، معمولاً 
می‌گیرند. در حالت آمورف کامل، مقدار مدول یانگ و مابقی خواص 
مکانیکی کمتر از مقادیر تجربی به دست می‌آیند و این امر می‌تواند 
به این دلیل باشد که در نمونه‌های واقعی، قسمت‌هایی از ذرات رفتار 

شبیه‌سازی  در  زمانی  محدودیت  دیگر  طرف  از  دارند.  کریستالی 
تا  ثانیه است سبب می‌شود  نانو  دینامیک مولکولی که در حد چند 
ما  شبیه‌سازی  این  در  مثلًا  شود.  انتخاب  زیاد  بسیار  سرعت کشش 
/ 109  استفاده می‌کنیم در حالی که در عمل سرعت  s1 از سرعت
سرعت  این  001 / 0می‌باشد.   / s1 حد  در  بوده،  کمتر  بسیار  کشش 
بسیار بالای کشش در دینامیک مولکولی باعث شده که مدول یانگ و 
مابقی خواص مکانیکی بیشتر از مقادیر تجربی به دست آیند. به دلیل 
کوچکی دو عامل زمانی و ابعادی در شبیه‌سازی دینامیک مولکولی، 
این دو می‌تواند در بعضی از شبیه‌سازی‌ها اثر یکدیگر را خنثی کرده 
در  باشد.  داشته  همخوانی  تجربی  نتایج  با  آمده  دست  به  نتایج  و 
شبیه‌سازی دینامیک مولکولی، نتایج به دست آمده برای کمیت‌ها تا 
حدود زیادی با مقادیر تجربی سازگار بوده است حتی با وجود داشتن 
تفاوت در مقادیر، نتایج شبیه‌سازی دینامیک مولکولی به خوبی روندها 
پارامترهایی نظیر فشار، دما و تنش  اثر تغییر  را در یک سیستم در 

نشان می‌دهد. 
با دو سرعت  .شکل 5 نمودار تنش-کرنش را برای پلیمر خالص 
نشان می‌دهد.  کلوین   300 دمای  در    / s1 108 / و  s1 109 کشش 
مدول  شامل  که  نمودارها  این  از  آمده  دست  به  اطلاعات   2 جدول 
نتایج  نمایش می‌دهد.  را  بیشترین تنش است  و  تسلیم  یانگ، تنش 
نشان می‌دهند که با کاهش سرعت کشش، مقادیر خواص مکانیکی 
به شدت کاهش یافته و از مقادیر تجربه دورتر شده‌اند که دلیل این 
امر همان محدودیت‌های زمانی و ابعادی دینامیک مولکولی می‌باشد. 

 
Fig. 5. Stress-strain curves of polymer at two strain rates of 108 and 109 s-1 at 300 K 

/ کشش سرعت دو با خالص برای پلیمر کرنش- نمودار تنش :5شکل  s1 910و / s1 810 کلوین 300 دمای در 
  

108 در دمای 300 کلوین / s1 109و   / s1 شکل 5. نمودار تنش-کرنش برای پلیمر خالص با دو سرعت کشش  
Fig. 5. Stress-strain curves of polymer at two strain rates of 108 and 109 s-1 at 300 K
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لذا بر اساس نزدیکی به نتایج تجربی خواص مکانیکی پلیمر، سرعت 
/ است. پس برای بررسی خواص  s1 مناسب برای کشش حدود109 

مکانیکی کامپوزیت نیز از این سرعت استفاده شد.
پلیمر  کامپوزیت  شبیه‌سازی  در  رفته  کار  به  ساختار   6 .شکل 
در  می‌دهد.  نشان  را  عامل‌دار  کربنی  نانولوله  با  پلی‌اکسی‌متیل 
یک  هر  که  پلیمری  زنجیره   20 شامل  کامپوزیت  شبیه‌سازی،  این 
مت.شکل از 100 مونومر هستند و سه نانولوله کربنی تک‌جداره که 
وزنی  درصد  شده‌اند.  پخش  زنجیره‌ها  داخل  در  تصادفی  صورت  به 
نانولوله‌ها در حدود 5% می‌باشد. در .شکل 6 برای دیده شدن نانو لوله 
کربنی در کامپوزیت، پلیمرها با خطوط نازکی مشخص شده‌اند. اگر 
بتوان بین پلیمر و نانو لوله کربنی یک جاذبه قوی ایجاد کرد می‌توان 
از استحکام نانولوله کربنی استفاده کرد و پلیمر را از طریق کامپوزیت 
تقویت کرد. برای ایجاد جاذبه می‌توان نانولوله را عامل‌دار کرد. اتم‌های 
SP2 بوده و هر اتم کربن با سه اتم دیگر  نانولوله کربنی دارای هیبرید 
پیوند  این  است. می‌توان  پیوندها دوگانه  این  از  یکی  دارد که  پیوند 
دوگانه را شکست و به یک‌گانه تبدیل کرد و جای پیوند شکسته شده 
یا  فلوئور  مانند گروه عاملی  استفاده کرد،  زیادی  از گروه‌های عاملی 

SP3 تبدیل کرد. در این مقاله  هیدروکسیل. به عبارتی هیبرید را به 
از گروه‌های فلوئور و هیدروکسیل استفاده شده چون الکترونگاتیوی 
بالای دارند و سطح نانولوله را بیشتر باردار می‌کنند. با کمک عامل‌ها 
قوی  جاذبه  با  که  می‌شود  بارداری  دارای شاخک‌های  نانولوله  سطح 
کولنی به پلیمر وصل می‌شوند. اگر از گروه عاملی استفاده نشود، فقط 
لوله وجود خواهد  نانو  و  پلیمر  بین  واندروالسی  بسیار ضعیف  جاذبه 
داشت. عامل‌های فلوئور و هیدروکسیل مطابق .شکل‌های 1-ج و ا-د 

بر روی سطح نانولوله استفاده شده است.
.شکل 7 نتایج آزمون کشش برای کامپوزیت پلیمر با نانولوله‌های 
)پلیمر خالص( در دمای300   نانولوله  بدون  و  کربنی عامل‌دار شده 
/ را نشان می‌دهد. همچنین .شکل 8 تصاویر  s1 کلوین و سرعت 109 
ساختارهای عامل‌دار شده در سه کرنش شروع، نقطه تسلیم و حداکثر 
کرنش را نشان می‌دهد. نتایج به دست آمده از .شکل 7 که در جدول 
3 گردآوری شده است، نشان می‌دهد خواص پلیمر خالص در کنار 
نانولوله‌های عامل‌دار شده، به خوبی تقویت شده است. به عنوان مثال 
مدول یانگ از مقدار 3/92 گیگا پاسکال به بیش از 5 گیگا پاسکال 
افزایش یافته است. همچنین این اثر تقویتی برای حالتی که نانو لوله‌ها 

 مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای پلیمر خالص در دو سرعت کشش متفاوت  :2جدول 

 
 نرخ کشش 

/ s1
 مدول یانگ 

)گیگا پاسکال( 
 تنش تسلیم 

)گیگا پاسکال( 
 بیشترین تنش
 )گیگا پاسکال( 

91092/305/019/0
81054/102/015/0

 

جدول 2. مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای پلیمر خالص در دو سرعت کشش متفاوت
Table 2. Young’s modulus, yield stress and maximum stress of polymer at two strain rates

 
Fig. 6. The structures are used in simulation of composite of POM and CNT 

 متیل با نانولوله کربنی اکسیکامپوزیت پلیمر پلیسازی : ساختار به کار رفته در شبیه6شکل 
  

شکل 6. ساختار به کار رفته در شبیه‌سازی کامپوزیت پلیمر پلی‌اکسی‌متیل با نانولوله کربنی
Fig. 6. The structures are used in simulation of composite of POM and CNT
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Fig. 7. Stress-strain curves of composites with functionalized CNT and without CNT at temperatures 300 K  

 کلوین  300در دمای دار شده و بدون نانولوله های کربنی عاملکرنش برای کامپوزیت پلیمر با نانو لوله - : نمودار تنش7شکل 
  

 
Fig. 8. The structures of functionalized CNT at initial, yield and maximum strain  

 کرنش شروع، نقطه تسلیم و حداکثر  کرنشدار شده در سه تصاویر ساختارهای عامل: 8شکل 
 

شکل 7. نمودار تنش-کرنش برای کامپوزیت پلیمر با نانو لوله‌های کربنی عامل‌دار شده و بدون نانولوله در دمای 300 کلوین
Fig. 7. Stress-strain curves of composites with functionalized CNT and without CNT at temperatures 300 K

شکل 8. تصاویر ساختارهای عامل‌دار شده در سه کرنش شروع، نقطه تسلیم و حداکثر کرنش
Fig. 8. The structures of functionalized CNT at initial, yield and maximum strain

 نانولولهدار شده و بدون های کربنی عامل : مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای کامپوزیت با نانولوله 3جدول 

 مدول یانگ عاملی   گروه 
)گیگا پاسکال( 

 تنش تسلیم 
)گیگا پاسکال( 

 بیشترین تنش
 )گیگا پاسکال( 

05/019/0 92/3 بدون نانولوله  
54/506/020/0هیدروکسیل   

67/509/019/0فلوئور 

جدول 3. مدول یانگ، تنش تسلیم و بیشترین تنش برای کامپوزیت با نانولوله‌های کربنی عامل‌دار شده و بدون نانولوله
Table 3. Young’s modulus, yield stress and maximum stress composites with functionalized CNT and without CNT
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با گروه  است که  زمانی  از  بیشتر  است  عامل‌دار شده  فلوئور  با گروه 
بودن  زیاد  می‌تواند  امر  این  دلیل  است.  شده  عامل‌دار  هیدروکسیل 
این  باشد.  هیدروکسیل  به  نسبت  فلوئور  اتم  الکترونگاتیوی  خاصیت 
الکترونگاتیوی زیاد باعث می‌شود ابر الکترونی در حالت فلوئور بیشتر 
جابجا شود و مقدار بار الکتریکی روی نانولوله افزایش یابد در نتیجه 
استحکام  باعث  و  می‌یابد  افزایش  پلیمر  و  فلوئور  بین  کولنی  جاذبه 
گروه  از  که  حالتی  در  می‌گردد.  پلیمر  و  فلوئور  اتم‌های  بین  بیشتر 
مقادیر  شده،  استفاده  لوله‌ها  نانو  کردن  عامل‌دار  برای  هیدروکسیل 
مدول یانگ و تنش تسلیم به ترتیب حدود % 41/3و % 20 افزایش 
داشته است این در حالی  است که که گروه فلوئور این مقادیر را به 
ترتیب 6 %/44و % 80 نسبت به حالت بدون عامل افزایش داده است. 
هر چند این عامل‌دار کردن اثر چندانی روی بیشینه تنش نشان نداده 

است و فقط محل آن را جابه‌جا کرده است.

4- نتیجه‌گیری
در این تحقیق خواص مکانیکی نانوکامپوزیت پلی‌اکسی‌متیلن با 
نانولوله‌های کربنی از طریق شبیه‌سازی دینامیک مولکولی با میدان 
نیروی سازگار با پلیمر مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج محاسبات برای 
پلیمر خالص نشان داد دمای شیشه‌ای و ذوب پلیمر به ترتیب 243 و 
468 کلوین می‌باشند. نتایج محاسباتی دمای شیشه‌ای، دمای ذوب، 
چگالی و مدول یانگ پلیمر خالص با تجربه توافق خوبی نشان داده. 
همچنین اثر دما روی خواص مکانیکی پلیمر بررسی شد. نتایج نشان 
قسمت  در  یافته.  کاهش  مکانیکی  استحکام  دما  افزایش  با  که  داد 
دادیم  نشان  و  پرداختیم  کشش  سرعت  بررسی  به  مقاله  از  دیگری 
است. همچنین به منظور افزایش  / s1 سرعت مناسب برای کشش  109
چسبندگی نانولوله‌ها با پلیمر، از گروه‌های عاملی فلوئور و هیدروکسیل 
روی نانولوله استفاده شد. نتایج نشان داد وقتی نانولوله‌های کربنی با 
گروه‌های فلوئور و هیدروکسیل عامل‌دار شوند بهبود خوبی در خواص 
مکانیکی ساختار بوجود می‌آورند. به عنوان نمونه مدول یانگ تا حدود 
44/6 درصد برای گروه فلوئور افزایش می‌یابد و تنش تسلیم بین 80 
تا 20 درصد به ترتیب برای عامل‌های فلوئور و هیدروکسیل افزایش 

دهد. 
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