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جایی که در منیپولیشن نانوذرات، هندسه نقش است. از آنپرداخته شده نانوذرات کربنی منیپولیشن فرآیند سازي شبیهو سازي مدلبه این مقاله در 
است. به منظور بررسی تأثیرات اهمیت حائز مختلف نانوذرات در این فرآیند هندسی اشکال کند؛ بررسی مهمی در رفتار دینامیکی بازي می

هاي یکسان در این فرآیند مورد مطالعه هاي کربنی با طولر قطر نانولولههندسی، منیپولیشن چهار آلوتروپ کربنی با جرم برابر انجام شد و تأثی
فرآیند از صحیحی درك قرار گرفت. به این منظور از روش دینامیک مولکولی که متناسب با ابعاد سیستم مورد مطالعه است استفاده شد تا 

کروي از حالت آلوتروپ هرچه که با جرم یکسان مشخص شد کربنی هاي آلوتروپمنیپولیشن يدر مطالعهارائه دهد. دینامیک آن و منیپولیشن 
کاهش خواهد یافت. زیرا در این حالت شعاع انحناي ذره بیشتر شده و سوزن بر وارد نیروي گردد و تسهیل میمنیپولیشنروند شکل خارج شود، 

افزایش مختلف، هاي قطربا نانولوله منیپولیشن فرآیند در .یابدیرات انرژي پتانسیل در محل تماس ذره و زیرلایه هنگام منیپولیشن کاهش میتغی
د. مقدار عمق نفوذ در طی فرآیند منیپولیشن براي هر نانولوله گردمیآن و افزایش مقدار سوزن وارد شده بر نیروي در تغییر سبب نانولوله قطر 

هاي حاملهاي کربنی به عنوان آلوتروپکه. از آنجایییابدبا افزایش قطر نانولوله، مقدار عمق نفوذ افزایش میاستخراج شد، نتایج نشان داد که 
.هاي آزمایشگاهی قابل استفاده استاي عملی و کاهش هزینهداروئی کاربرد دارند، نتایج این مطالعه در  بهبود فرآینده
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In this paper, the modeling and simulation of manipulation of carbon nanoparticles have been
investigated. The geometry plays a significant role in the dynamic behavior of nanoparticles
manipulation and the evaluation of different geometric shapes of nanoparticles in this process is very
important. To examine the geometrical effects, the manipulation of four different kinds of nano-carbon
allotropes with the same mass has been studied. Furthermore, the manipulation of carbon nanotubes
with different diameters has been simulated. For this purpose, the molecular dynamics method was used
to improve our knowledge and understanding about the nanomanipulation processes and dynamics. It is
found that the acting force on the tip decreases as the nanoparticle shape varies from sphere to cylinder
in the manipulation of carbon allotropes with the same mass, further the manipulation is facilitated. In
this state, the curvature radius of nanoparticle increases and the potential energy between nanoparticle
and substrate reduces. In the manipulation of nanotubes, the results of nanotubes manipulation showed
that increasing the diameter of the nanotube caused the force on the probe to increase. The indentation
depth was extracted for each nanotube during the manipulation process. The results indicated that by
increasing the diameter of the nanotube, the indentation depth increases. According to the application of
carbon-based structures and nanotubes as the drug carriers in medicine, the results of this study can be
used to improve the experimental projects and reduce the time and cost of them.
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مقدمه1-
ها در طراحی و ساخت نانوساختارها، ها و نانولولهي گسترده از نانومیلهاستفاده

ین نانومواد فراهم کرده است. زمینه را براي تحقیق و توسعه بر روي ا
هاي مختلفی براي ساخت در این ابعاد وجود دارد که منیپولیشن، با روش

ها در مقیاس )، یکی از این روشAFM(1میکروسکوپ نیروي اتمیاستفاده از
نانو است. کنترل فرآیند منیپولیشن نیاز به درك صحیحی از دینامیک رفتار 
نانوذره در طی این فرآیند دارد. و این مهم مورد توجه بسیاري از پژوهشگران 
																																																																																																																																											
1 Atomic Force Microscope
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وله بر بوده است. مرادي و همکارانش به بررسی دینامیکی منیپولیشن نانول
ها نشان دادند پرداختند، آنAFMروي یک سطح مبنا الاستیک با استفاده از 

باشد. غلتش، یک ها متفاوت میمیلهها و نانوکه مدهاي دینامیکی میکرومیله
که لغزش در هل دادن باشد، درحالیمد غالب در منیپولیشن میکرومیله می

. براي ساده ]1[ده است نانومیله به عنوان مد دینامیکی غالب مشاهده ش
توان از فرض صلب بودن نانومیله استفاده کرد. نکو کردن معادلات سیستم می

جایی که . از آن]2[و همکارانش از این قید در منیپولیشن نانومیله بهره بردند 
تن شکلی اي دارند، با در نظر گرفاي استوانهها هندسهها و نانولولهنانومیله

هاي تماسی مناسب براي بررسی توان از مدلکروي براي نوك سوزن، می
ي توان ناحیه، با این کار می]3[سطح تماس بین سوزن و نانوذره استفاده کرد 

ي قابل توجه در تماس بین نانوذره و سوزن را مورد بررسی قرار داد. نکته
طالعه است هاي مکانیک تماس، توجه به ابعاد سیستم مورد ماستفاده از مدل

هاي مکانیک ها از خواص مواد در حالت ماکرو و از تئوريزیرا در این مدل
منیپولیشنشود. کورایم و همکارانش به بررسیمحیط پیوسته استفاده می

هاي تئوريپایهبرهاي تماسیمدلبااياستوانهمختلفنانوذرات/میکرو
.]4[پرداختند 5پورو نیک4، ،هوپریچ3، داسون2، لاندبرگ1هرتز

سازي در هر فرآیندي با توجه به ابعاد آن سیستم و روش مدل
که ابعاد بسیار کوچک گردد. در صورتیهاي ساختاري آن تعیین میویژگی

بررسی هاي مورد و کمتر از آن) سیستمnm 100گردد (در ابعادي حدود 
اي نیستند و در آن صورت نیاز است تا داراي خواص فیزیکی پیوسته

گونه رویکردهایی متناسب با ساختار مولکولی و گسسته جهت بررسی این
هایی است روشها مورد استفاده قرار گیرند. دینامیک مولکولی یکی از سیستم

اربرد هاي کوچک، کاي در مقیاسذره- Nهاي ي سیستمکه براي مطالعه
. از همین رو مطالعاتی با رویکرد دینامیک مولکولی در ]5[فراوان دارد 

اي به منیپولیشن نانوذرات انجام شده است. محبوبی و همکارانش در مطالعه
سازي دینامیک مولکولی ي شبیهوسیلهبررسی کیفی فرآیند منیپولیشن به

ها مورد بررسی قرار دادند شامل یک اختند. سیستمی که آندوبعدي پرد
ها در این بررسی بر سوزن، دو نانوذره و یک سطح مبناست. تمرکز اصلی آن

ي سیستم ذکرشده که از منظور مطالعهها بهروي نانوذرات فلزي بود. آن
و پتانسیل 6هوور-است، از دینامیک نوزشدهعناصر واسطه متفاوت تشکیل 

همکارانش در کاري مشابه . محبوبی و]6[بهره بردند 7چن- اتمی ساتنبین
ي پارامتري بر روي فرآیند منیپولیشن پرداختند و با توجه به به مطالعه

تأثیرات دما، نوع جنس و ابعاد، میزان موفقیت فرآیند منیپولیشن با استفاده 
ها به . از نانولوله]7[اي توسط آنان برآورد شد از دینامیک مولکولی صفحه

شود. پیشکناري و عنوان سوزن در میکروسکوپ نیروي اتمی نیز استفاده می
پولیشن به روش دینامیک مولکولی سازي سیستم منیهمکارانش به شبیه

نانولوله یک از زیستی، مولکول عنوان به نوعی پروتئین از ها اند. آنپرداخته
لایه دو گرافن ي ورقهیک از و منیپولیشن عنوان سوزن به دیواره تک کربنی 

. دینامیک ]8[اند سازي استفاده کردهمبنا در این شبیهسطح عنوان به 
توان به نیازمند ها میترین آنهایی است که از مهممولکولی داراي محدودیت

سازي و هاي بهینهبودن آن به ظرفیت محاسباتی اشاره کرد. یکی از روش
هاي محاسباتی، استفاده از روش دینامیک ي حداکثري از ظرفیتاستفاده
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نه است. کورایم و همکارانش با استفاده از روش دینامیک مولکولی درشت دا
اي تلاش کردند تا تأثیرات ) در طی مطالعهCGMDs(8دانهمولکولی درشت

یابی در منیپولیشن بررسی تخریب سوزن را بر روي مقدار خطاي موقعیت
.]9[کنند 

گردد کهي موضوع و مطالعات انجام شده، مشاهده میبا توجه به پیشینه
هاي انجام شده بر روي ذرات فلزي و یا درنهایت نانوذرات سازياکثر شبیه

سازي فرآیند زیستی در این زمینه انجام شده است. در این مقاله به شبیه
شود و هاي کربنی با رویکرد دینامیک مولکولی پرداخته میمنیپولیشن نانولوله

بر آن تأثیر پارامتر قطر گردد. علاوهنیروي لازم براي منیپولیشن استخراج می
ي گیرد. در ادامه به منظور بررسی تأثیر هندسهنانولوله مورد بررسی قرار می

هاي کربنی انجام شده است. نانوذرات در منیپولیشن، منیپولیشن آلوتروپ
تواند به هاي آزمایشگاهی، میگونه مطالعات علاوه بر کاهش هزینهنتایج این

هاي آزمایشگاهی استفاده شود.لیتعنوان تخمینی در فعا

سازيسازي و شبیهمدل2-
دهد. این سیستم شامل سطح سیستم مورد مطالعه را نشان می"1شکل "

- کند. مدلباشد که به عنوان منیپولاتور عمل میمبنا، نانوذره و سوزنی می
قانون با مطابق شود. سازي این سیستم به روش دینامیک مولکولی انجام می

انتقالی حرکت در که iو...) اتم (مولکول، کروي ي ذرهیک براي نیوتن، دوم 
خارجی نیروي و ذره حرکت میان توان میدارد، قرار Fiخارجی نیروي توسط 

) را بیان کرد.1ي (اعمالی، معادله
௜ܨ)1( = ௜ݎ̈݉

فرض زمان و سرعت مکان، از مستقل که است ذره جرم mرابطه این در 
باشد. میثابت مرجع دستگاه یک به نسبت ذره موقعیت بردار نیز riشود. می

(معادلهاز نیز شتاب  به نیوتن دوم قانون ذره Nبراي شود. میمحاسبه ) 2ي 
گردد.میظاهر معمولی دوم مرتبه دیفرانسیل معادله 3Nصورت 

௜ݎ̈)2( = ௗమ௥೔

ௗ௧మ

معادلات استفاده، مورد مختصات سیستم از بعد هر و اتم هر براي 
مقابل، در هستند. اول مرتبه دیفرانسیل معادله دو شامل همیلتونی حرکت 
دارند. دوم مرتبه دیفرانسیل معادله یک نیوتن و لاگرانژ هاي بنديفرمول

اي مجموعهباید مسیرها ي محاسبهبراي اتم، Nشامل سیستم یک در بنابراین 
6Nاي از ) به طور معادل، مجموعه1(دوممرتبه دیفرانسیل معادله 3Nاز 

روش سه هر از حاصل نتایج ) را حل کرد. 3معادله دیفرانسیل مرتبه اول (
شکل دلیل به معادلات از یکی است ممکن مختلف موارد در اما است، یکسان 
شود.داده ترجیح تر، سادهریاضی 

௜ݎ̇)3( = డு
డ௣೔

= ௣೔
௠

, ௜̇݌ = − డு
డ௥೔

= − డ௎
డ௥೔

= ௜ܨ

به ترتیب همیلتونین، انرژي piو H ،Uکه در این معادله مقادیر 
باشند.پتانسیل و اندازه حرکت می

ی از جنس طلا و سطح مبنایهاي انجام شده بر روي تمامی منیپولیشن
هاي سازيدر شبیهسطح مبناکلوین صورت گرفته است، 290دمايدر 

70هاي کربنی، مکعبی با ابعاد منیپولیشن آلوتروپ × 9.3 × باشد می100
آن از يو مجموعهآنگستروم است 70که طول آن در راستاي منیپولیشن 

ها برابر با اتم ساخته شده است، همچنین ابعاد سطح مبنا براي نانولوله3500
110 × 20 × آنگستروم 110است که طول آن در راستاي منیپولیشن 132

مقدار شعاع قطع و ها و با توجه به است و عرض آن متناسب با ابعاد نانولوله
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اي انتخاب شده است. قسمتی از بخش تحتانی سطح مبنا اعمال شرایط دوره
جابجایی مقید شده است تا از آنگستروم به منظور عدم 2به ضخامت 

اي نسبی و اضافی آن جلوگیري شود.هحرکت
باشد، از سازي اجزایی از سیستم که از جنس سیلیکون میبراي شبیه

هاي سیلیکون در ی استفاده شده است. ثابت شبکه براي اتمبندي الماسشبکه
ها، سوزن از سازيآنگستروم است. در تمامی شبیه5.63این ساختار برابر با 

ي یک مخروط ناقص برخوردار است، قطرهاي بزرگ و کوچک این هندسه
آنگستروم است. 31آنگستروم و طول آن 8و 26مخروط ناقص به ترتیب 

رسند. در فرآیند اتم می667هاي سوزن در این حالت به تعداد ي اتممجموعه
ي هدف، سازي حرکت رندومی نانوذرهمنیپولیشن انجام شده براي برطرف

اند و یکدیگر به پایداري رسیده1به دور از شعاع قطعسطح مبناابتدا نانوذره و 
شود تا در شعاع قطع آن قرار به آرامی به نانوذره نزدیک میسطح مبناسپس 

شود تا نانوذره بر روي شود. به سیستم زمان داده میسطح مبناگیرد و جذب 
به مقدار اندکی سطح مبناپایدار شود، نانوذره همچنان بر روي سطح مبنا

کلوین، 290حرکت رندومی دارد. با اضافه کردن سوزن پایدار شده در دماي 
شود.یشن میي انجام منیپولآمادهسیستم 

ي هدف توسط سوزن، به قسمت بالایی آن با ارتفاع براي جابجایی نانوذره
فرآیند آزمایشگاهی منیپولیشن شود. آنگستروم قید سرعت ثابت اعمال می5

10ିହدر سرعتی حدود  m s⁄شود. با توجه به توان ابزارهاي انجام می
دهد که ده نشان میمحاسباتی این کار غیرقابل انجام است. مطالعات انجام ش

2هاي دینامیک مولکولی از این فرآیند، سرعت سازيدر شبیه m s⁄تواند ، می
. نویسندگان به منظور افزایش این ]10[دقت خوبی از نتایج را گزارش کند 

0.5دقت، از سرعت  m s⁄آنگستروم بر 0.005سرعت ثابت اند.استفاده کرده
گردد و فرآیند منیپولیشن با روش هل پیکوثانیه سبب جابجایی نانوذره می

شود.دادن انجام می
با ) 20,20(آرمچیر هاي هنانولولنانوذرات هدف در این مطالعه شامل 

13.5قطري با ) 10,10(اتم، 3280آنگستروم و 27.13حدوداً برابر قطري 
هر اتم 820آنگستروم و 6.7با برابر قطري با ) 5,5(و اتم 1640آنگستروم و 

نانومتر هستند.10طول به کدام 
ها با قطرهاي مختلف، به منظور بررسی پس از انجام منیپولیشن نانولوله

ي کربنی با اشکال هندسی ذرهچهار نانومنیپولیشن تأثیر شکل هندسی 
) 4,4(نانولوله مختلف و جرم برابر مورد مطالعه قرار گرفت. این اشکال شامل 

با خورده ) سرپوش5,5نانولوله (آنگستروم، 5.46و قطر 25.788به طول 
- ) سرپوش6.6نانولوله (آنگستروم ، 6.78و قطر 21.694به طول C60فلورن 
نیز آنگستروم و 8.14و قطر 17.024به طول 134شماره فلورن با خورده 
شکل تغییر تأثیر بررسی براي آنگستروم بوده که 12.1به قطر C180فلورن 

چهار این هاي اتمتعداد سازي شده است. شبیهکربنی، ساختارهاي هندسی 
یک از هندسی شکل تغییر روند تأثیر تنها تا باشد میاتم 180همگی ذره 

هاي ي انواع آلوتروپهندسه"2شکل "گردد. بررسی فلورن یک به نانولوله 
دهد.مدل شده در این تحقیق را نشان می
2هاي مدل اتم ادغام شدهها از پتانسیلبراي تعریف برهمکنش میان اتم

EAM]11[3، ترسوف]اتم مدل شده است. استفاده]13[4جونز-و لنارد]12
و ها اتمبین انرژي توصیف تقریب یک شده، ادغام اتم روش یاشده ادغام 

توابعجمع حاصل از تابعی انرژي روش این در است. اتمی بین پتانسیل یک

																																																																																																																																											
1 Cutoff  radius
2 Embedded Atom Model
3 Tersoff
4 Lennard-Jones

Fig. 1 Simulation setup
سازيي شبیهمجموعه1شکل 

(a)-
(الف)

(b)-(ب)

(c)-(ج)

(d)-(د)

Fig. 2 The four kind of carbon allotropes for manipulation; a- nanotube
(4,4), b- CNT (5,5) capped by C60, c- CNT (6,6) capped by fullerene
No. 134, d- C180

-)،  ب4,4ي (نانولوله-چهار نوع آلوتروپ کربنی براي منیپولیشن؛ الف2شکل 
-) سرپوش6,6ي کربنی (نانولوله-، جC60خورده با ) سرپوش5,5ي کربنی (نانولوله

C180-، د134ي خورده با فلورن شماره

انرژي پتانسیل یک است. در این روش آن هاي همسایهو اتم یک بین جدایش 
کند.) پیروي می4(ي اتم از معادله

௜ܧ)4( = ∑ఈ൫ܨ ௜௝൯௜ஷ௝ݎఉ൫ߩ ൯ + ଵ
ଶ

∑ fఈఉ൫ݎ௜௝൯௜ஷ௝

(Fکه در این معادله  ) rانرژي ادغام و تابعی از چگالی الکترونی اتمی 
را jو iنیز نوع عناصر bو aعبارت است از پتانسیل جفتی موثر، fاست. 

هاي سیستمدر استفاده براي ترسوف . پتانسیل ]11[کنند مشخص می
و دوجسمی هاي همبستگیو است، یافته توسعه چندجزئی کووالانسی 
این اصلی ایده کند. میترکیب مدل یک در مؤثر اي شیوهبه را چندجسمی 

محیط به پیوند هر قدرت واقعی، هاي سیستمدر که است آن پتانسیل 
پیوندهاي دارد، همسایه زیادي تعداد که اتمی یعنی دارد، بستگی آن موضعی 

تابع دهد. شکل میتشکیل کمتر هاي همسایهبا اتمی به نسبت تري ضعیف
.است) 5ي (معادلهصورت بهترسوف پتانسیل 
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୘ୣ୰ୱ୭୤୤ܧ)5( = ଵ
ଶ

∑ ܷ௜௝௜ஷ௝

௜ܷ௝ که در آن  = ஼݂൫ݎ௜௝൯ൣ ோ݂൫ݎ௜௝൯ − ௜௝ߛ ஺݂൫ݎ௜௝൯൧ .استfA وfR

یک تابع قطع است fCاي هستند و اي و دافعهبترتیب پتانسیل جفتی جاذبه
]12[.

ي خواص ترمودینامیکی جونز نخستین بار براي مطالعه-پتانسیل لنارد
هاي ي سیستمو از آن به بعد براي مطالعه]13[گازهاي نجیب پیشنهاد شد 

(ترین شکل این پتانسیل به صورت معادلهکار رفت. متداولمتنوعی به ) 6ي 
جونز هستند. -پارامترهاي لناردeو sت. که در آن اس

(ݎ)ܷ)6( = ߝ4 ൤ቀఙ
௥ቁ

ଵଶ
− ቀఙ

௥ቁ
଺

൨

EAMبراي تعریف برهمکنش بین ذرات فلزي از یک جنس، از پتانسیل 
هاي انجام شده، براي تعریف میدان نیروي سازيشود. در شبیهاستفاده می

پتانسیل هاي کربن ازو براي تعریف برهمکنش اتمEAMطلا از پتانسیل 
هاي کووالانسی چندجزئی توسعه یافته ترسوف که براي استفاده در سیستم

جنس در ي غیر هماست، استفاده شده و برهمکنش میان دو ماده
در نظر گرفته شده است.6-12جونز -ها بر مبناي پتانسیل لناردسازيشبیه

1جدول سازي، درجونز مواد استفاده شده در شبیه- مقادیر ضرایب لنارد

،Bو Aي دلخواه مانند در برهمکنش دو ذرهσآورده شده است. براي مقدار 
شود و عمق چاه آن از میانگین حسابی مقادیر دو جزء خالص استفاده می

)εAB8) و (7شود (معادلات () نیز از میانگین هندسی محاسبه می.((
஺஻ߪ)7( = ஺஺ߪ) + (஻஻ߪ 2⁄
஺஻ߝ)8( = ඥߝ஺஺ + ஻஻ߝ

ها ي هریک از اتمبندي و ثابت شبکهجونز، نوع شبکه- علاوه بر ثابت لنارد
آورده شده است. براي کاهش تأثیرات محدودیت ابعادي، شرایط 1در جدول 

و از هنگرد ps 0.001سازي اعمال شد. از گام زمانی اي در باکس شبیهدوره
NVTاین هنگرد از براي تعادل شرایط ترمودینامیکی استفاده شده است، در

شود به طوري هاور براي تثبیت دمایی در سیستم استفاده می- الگوریتم نوزه
شود و انرژي که در این روش منبع دمایی جزئی از سیستم در نظر گرفته می

تواند به صورت دینامیکی از منبع به سیستم و برعکس جریان یابد.می
15سازي شبیههاي غیرپیوندي در این شعاع قطع براي برهمکنش

آنگستروم درنظر گرفته شده است. شعاع قطع مناسب، یکی از پارامترهاي 
هاي ناپیوندي سازي فرآیند است. در حقیقت برهمکنشتأثیرگذار در شبیه

شود. اما در محاسبههاي موجود در سیستم بایستی براي تمام جفت اتم
شود. پتانسیل هاي برهمکنش، عملا چنین کاري انجام نمیبسیاري از مدل

پتانسیل 2.5sي کند تا جاییکه در فاصلهلنارد جونز بسرعت با فاصله افت می
توان از برهمکنش میان است. بنابراین میsمقدار آن در 1%جونز تنها -لنارد

. با توجه ]14[ي زیادي از هم قرار دارند صرف نظر کرد هایی که در فاصلهاتم
ها کفایت سازيآنگستروم براي این شبیه10.13به این موضوع، شعاع قطع 

آنگستروم 15خواهد کرد که نویسندگان براي دقت بیشتر از شعاع قطع 
اند.استفاده کرده

سازي و بحثنتایج شبیه3-

بحرانی و میانگین نیروي منیپولیشن را براي سه مقدار نیروي "3شکل "
(10,10)، (20,20ي آرمچیر (نانولوله دهد و تغییرات ) نشان می5,5) و 
نشان داده شده است. مقدار "4شکل "ها در هاي نیرو براي این نانولولهمؤلفه

نیروي اولیه براي حرکت نانوذره، بیشتر از مقدار میانگین این پارامتر در طی 
اي نانولولهمنیپولیشن فرایند دهد که پولیشن است. خروجی نیرو نشان میمنی

نانولوله دو به نسبت بیشتري نوسان دامنه داراي آنگستروم 27حدوداً قطر با 
nN)،20,20(نانولوله جابجایی براي نیاز موردنیروي میانگین . استدیگر 

جابجایی براي و nN 0.7186) 10,10(نانولوله جابجایی براي ، 1.1228
رسید بندي این جمعبه توان مینتیجه در است. nN 0.3134) 5,5(نانولوله 

افزایش این یابد. میافزایش سوزن بر وارد نیرويمیزان قطر، افزایش با که 
است سطح مبنابا) 20,20نانولوله (بیشتر پیوندهاي تشکیل و جذب دلیل به

عمق نفوذ و "5شکل "است. نیاز موردبیشتري نیروي ها آنشکستن براي که 
دهد. نتایج ي کربنی نشان میتماس را در منیپولیشن یک نانولولهسطح

) و نانولوله 10,10)، (20,20هاي (بررسی عمق نفوذ در سطح تماس نانولوله
آورده "6شکل ") در هنگام منیپولیشن و در حین تماس با سوزن در 5,5(

شده است.
) ) برابر 20,20میانگین عمق نفوذ سطح تماس در منیپولیشن نانولوله 

) 5,5ي (آنگستروم و در نانولوله1.8) برابر 10,10آنگستروم و در نانولوله (3.1
دلیل انعطاف بیشتر و نیروي منیپولیشن باشد که بهآنگستروم می0.95برابر 
توان در زمانی که از ) بیشتر است. این معیار را می20,20تر، در نانولوله (بزرگ

کار برد. با توجه به شود بهت دیگر استفاده مینانولوله به عنوان حامل ذرا
توان از نانولوله مناسب براي حمل ذرات با میزان قطر و عمق نفوذ نانولوله، می

هاي مختلف استفاده نمود. سایز
ي نانوذره، منظور بررسی تأثیر هندسهطور که ذکر شد، بههمان

"7شکل "منیپولیشن بر روي چهار آلوتروپ کربنی (با جرم برابر) انجام شد. 
شکل "دهد. ها نشان میماکزیمم و میانگین نیروي وارد بر سوزن را براي آن

تغییرات نیروي عمودي و افقی وارد بر سوزن را برحسب جابجایی سوزن "8
یرات نیروي منیپولیشن براي دهد. تغیبراي هر یک از نانوذرات نشان می

ها با دلیل یکسان بودن تعداد اتمدهد که بههاي کربنی نشان میآلوتروپ
یابد ي جذب در بستر افزایش میتبدیل هندسه از استوانه به کره، عمق ناحیه

رود) و این امر سبب افزایش نیروي مورد نیاز (ذره در بستر بیشتر فرو می
گردد. علاوه بر آن انحنا سطح تماس سوزن و میبراي جابجایی ذره در بستر

شود. نیروي عمودي بین ذره و سبب میذره باعث افزایش برهمکنش آن دو و 
سطح مبنا افزایش یابد و فرآیند منیپولیشن نیاز به نیروي بیشتري داشته 

تر این . براي بررسی کمیباشد تا بتواند نانوذره را بر روي سطح جابجا کند
ي ماکزیمم نیروي منیپولیشن و میانگین نیروي آن استفاده ز مقایسهها اداده

).7شده است (شکل 

]15[سازي پارامترهاي شبیه1جدول 
Table 1 The simulation parameters [15]

اتم amu)اتمی(جرم (eV)ߝ (ܣ)ߪ بنديشبکه شبکهثابت
کربن 12.0107 0.006843 3.400 الماسی 3.57
طلا 196.97 0.441439 2.282 FCC 4.08

سیلیکون 28.086 0.001734 4.053 الماسی 5.43

Fig. 3 Manipulation critical and average forces of the nanotubes with
various diameters

ها با قطرهاي نیروي بحرانی و میانگین نیروي منیپولیشن براي نانولوله3شکل 
مختلف



و همکاراننژاد کورایممحرم حبیبهاي آن به روش دینامیک مولکولیو آلوتروپهاي کربنیسازي منیپولیشن نانولولهشبیه

9، شماره 16، دوره 1395مهندسی مکانیک مدرس، آذر 16
	

(a)
(الف)

(b)
(ب)

Fig. 4 Manipulation forces of the nanotubes with various diameters
versus tip displacement; a- horizontal manipulation force, b- vertical
manipulation force

ها با قطرهاي نیروهاي منیپولیشن برحسب جابجایی سوزن براي نانولوله4شکل 
نیروي عمودي منیپولیشن-بنیروي افقی منیپولیشن، -مختلف؛ الف

Fig. 5 The indentation depth and contact area in the manipulation
process

عمق نفوذ و سطح تماس در فرآیند منیپولیشن5شکل 

که تمامی شرایط در حین انجام فرآیند منیپولیشن یکسانبا توجه به این

(a)
(الف)

(b)
(ب)

(c)
(ج)

Fig. 6 Indentation depth of nanotubes versus tip displacements; a-
Armchair (20,20), b- Armchair (10,10) , c-Armchair (5,5)

-ها با قطرهاي مختلف برحسب جابجایی سوزن؛ الفعمق نفوذ براي نانولوله6شکل 
)5,5آرمچیر (-)، ج10,10آرمچیر (-)، ب20,20آرمچیر (

هاي مستخرج شده مشاهده کرد. توان تأثیر هندسه را در میزان نیرواست، می
تماس میان این چهار سطح انحناي در تفاوت این نیروها را دلیلتوان می
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نیروي تماس، سطح انحناي افزایش با زیرا دانست. نانوذره و سطح سوزن 
درگیرتر ح مبناسطبا ها اتمنتیجه در و شود میبیشتر ذره بر وارد عمودي 

قرار سطح مبناهاي اتممجاورت در اتم از نانوذره هر از بیشتري حجم و شده 
میزز - شود. برمبناي معیار تنش فونمیانجام تر سختمنیپولیشن گیرد و می

شد.آورده "9شکل "در ذرات بر وارده تنش )) 9ي (ماکزیمم (معادله]16[
.

Fig. 7 Manipulation critical and average forces of the carbon allotropes
هاي کربنینیروي بحرانی و میانگین نیروي منیپولیشن براي آلوتروپ7شکل 

(a)
(الف)

(b)
(ب)

Fig. 8 Manipulation forces of the carbon allotropes versus tip
displacement; a- horizontal manipulation force, b- vertical manipulation
force

-هاي کربنی برحسب جابجایی سوزن؛ الفنیروي منیپولیشن براي آلوتروپ8شکل 
نیروي عمودي منیپولیشن-نیروي افقی منیپولیشن، ب

Fig. 9 Von-Mises average stress of the carbon allotropes
هاي کربنیمیانگین تنش فون میزز آلوتروپ9شکل 

بیشترین مقدار C180کمترین و در CNT(4,4)مقدار سطح تماس در 
کاهش تماس سطح افزایش با ها آلوتروپدر تنش شود که را دارد. مشاهده می

نیروي افزایش وجود با که است مسئله این بیانگر "9شکل "است. یافته 
ت.کاهش خواهد یافتنش ها فلورندر منیپولیشن 

بنديجمع4-
هاي پزشکی، اتمی و ورود آن به زمینهنیروي میکروسکوپ اختراع با 

هاي ها شروع شد و سبب پیشرفتالکترونیک و مواد، مطالعاتی در این زمینه
شد. به این ترتیب 1MEMSهایی چون چشمگیري در نانوساختارها و حوزه

دارورسانی همچنین و الکترونیک میکرو هاي سیستمکاربردهایی چون ساخت 
از میکروسکوپ نیروي اتمی توسعه یافت. این استفاده با ها ژنکاري دستیا و 

هندسی اشکال با مواد نانو جابجایی بررسی کاربردها سبب شده است تا 
در بیشتر پیشرفت و رسیدن براي AFMابزارهایی چون از استفاده با مختلف 

ي در مطالعهاست. نیاز مورد پیش از بیش بیوتکنولوژي و صنعتی کاربردهاي 
آزمایشگاهی شرایط هاي محدودیتهایی با ابعاد نانو مشکلاتی چون سیستم

توان فرایندهاي منیپولیشن میسازي شبیهبا استفاده از وجود دارد که
در که است هایی روشاز یکی مولکولی دینامیک سازي کرد. را مدلنانوذرات
میکروسکوپی خواص به سیستم یک نانو مقیاس در هاي ویژگیاز توان آن می

آماري مکانیک همراه به ها ذرهاین دینامیک و کرد پیدا دست ردنظر مو
گیري اندازهقابل هاي کمیتو سو یکاز مولکولی و اتمی مفاهیم بین ارتباطی 
د.کنمیبرقرار دیگر سوي از پذیر مشاهده

با توجه به آنچه که بیان شد با استفاده از رویکرد دینامیک مولکولی به 
ي هدف ي نانوذرههاي کربنی و تأثیر هندسهبررسی فرآیند منیپولیشن نانولوله

بعدي پرداخته شد تا گامی در راستاي در فرآیند منیپولیشن به صورت سه
ته شود. با انجام عمق بخشیدن به آگاهی ازآنچه در حال رخداد است برداش

نانولوله قطر افزایش بعدي مشخص شد که ها به صورت سهمنیپولیشن نانولوله
گردد و میزان میسطح مبنانانولوله به سطح چسبندگی میزان افزایش سبب 

) بدلیل افزایش 20,20یابد. در نانولوله (عمق نفوذ محل تماس نیز افزایش می
، نیروي منیپولیشن به ترتیب به سطح مبنااي بین اتمی نانولوله و پیونده
نانونیوتن نسبت به نیروي منیپولیشن نانولوله 0.8094و 0.4042میزان 

ها در ) بیشتر است. همچنین میزان عمق نفوذ نانولوله5,5) و نانولوله (10,10(
ین عمق حین تماس با سوزن در طی فرآیند منیپولیشن بررسی شد، میزان ا

ي حامل به منظور جابجایی ذرات دیگر مورد تواند در تعیین نانولولهنفوذ می
ي نانوذرات، فرآیند منیپولیشن توجه قرار گیرد. به منظور تأثیر هندسه
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و همکاراننژاد کورایممحرم حبیبهاي آن به روش دینامیک مولکولیو آلوتروپهاي کربنیسازي منیپولیشن نانولولهشبیه
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سرپوش دیگر نانولوله دو و (4,4) ي کربنی و نانولولهC180فلورن نانوذرات 
ي هرچه هندسههاي کربنی) بررسی شد، نتایج نشان داد که پشده (آلوترو

افزایش بر سوزن وارد نیروي شوند مینزدیک کروي حالت به کربنی نانوذرات 
با سوزن است که ذرات تماس سطح انحنا دلیل افزایش این مهم به یابد. می

نیروي عمودي بین ذره و سطح مبنا افزایش یابد و فرآیند شودسبب می
منیپولیشن نیاز به نیروي بیشتري داشته باشد تا بتواند نانوذره را بر روي 

سطح جابجا کند.
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