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  دهیچک

گسـترده بـا سـاختار     يهايجایتکرار شونده که شامل ته يهانقش جادیگرافن، با ا يریآرمچ ينانونوارها ییخواص گرما يسازنهیمقاله به به نیا

 يهـا ابعـاد و تقـارن   ،گسترده بـا هندسـه   يهايجا یاز ته يابا ساختار دوره ییهااز ابرسلول یمورد بررس ي. نانونوارهادازدپریهستند، م يادوره

 رویو خواص انتقال گرما، از مدل ثابت ن ییگرما تیظرف ،یفونون یپاشندگ فیاند. به منظور محاسبۀ طشده لیتشک نانونوارمختلف نسبت به محور 

گسترده و  هايجایته یندسکه ساختار ه دهدیمحاسبات نشان م جیلاندائور استفاده شده است. نتا ۀیو نظر کینزد ۀین چهار همسابا در نظر گرفت

نقـش   ،ياصـفحه  رونیدرون و ب یفونون يمدها نیبر ادارد. علاوه  نییپا يدر دماها ژهیوبه ییدر کنترل خواص گرما يمؤثر اریآنها نقش بس يجا

 ـن ياصـفحه  رونیو ب يادرون صفحه یفونون ي. محاسبۀ سهم مدهادهندیاز خود نشان م یرسانش فونون بیو ضرا ییگرما تیظرفدر  یمتفاوت  زی

 ـ  ییگرمـا  تیدر ترابرد و ظرف يشتریسهم ب نییپا يدر دماها ژهیبه و ياصفحه رونیب یفونون يکه مدها دهدینشان م در حضـور   ینانونوارهـا، حت

  .باشد دیمف یکیالکترو ترمو یینانو قطعات گرما یو طراح يسازنهیدر به تواندیم جینتا نیدارند. ا يابا ساختار دوره گسترده يهايجایته

  

  

  ییرسانش گرما ،ییگرما تیگرافن، ظرف يرینانونوار آرمچ ،ياگسترده با ساختار دوره يهايجایته :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1

ــونی و  رســانش گرمــایی در مــواد کربنــی شــامل دو ســهم فون

ها بـه  الکترونی است، که بخش عمدة این رسانش مربوط فونون

. از طرف دیگـر سـهم رسـانش    هاي آکوستیک استویژه فونون

کـه  طـوري  یابـد، بـه  شدت کاهش میالکترونی با افزایش دما به 

مقدار رسانش گرمایی کل  درصد 2-1در حدود این سهم مقدار 

سـانش الکترونـی در مقایسـه بـا سـهم      در نتیجـه سـهم ر  است. 

  ].1[پوشی است رسانش فونونی قابل چشم

رسانش گرمـایی در نانونوارهـاي گرافنـی هماننـد گـرافن      

گیرد هاي آکوستیکی صورت میفونونویژه  ها بهتوسط فونون

شـود رسـانش   هـاي نانونوارهـا، موجـب مـی    شکل لبه .]3، 2[

- 50حسوسی، در حدود طور مزیگزاگی به ۀگرمایی نانونوار لب

آرمچیـري باشـد. ایـن     ۀبیشتر از رسانش نانونوار لب درصد 20

 ۀمورد به علت تفاوت بین محـدودة پراکنـدگی فونـونی از لب ـ   

آرمچیري و همچنین اندازة محـدود نانونوارهـا   ۀ زیگزاگی و لب

با  ییصورت نماه نانونوارها ب ییرسانش گرما. ]5، 4، 1است [

همچنـین رسـانش گرمـایی     ]؛6[ نـد کیم ـ ریی ـعرض نوارها تغ
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شود، نسبت بـه زمـانی   زمانی که نانونوار از عرض محدود می

وابستگی  ].8، 7[شود کمتر است که از لبۀ ناهموار محدود می

رسانش گرمایی نانونوارها به طول، زمانی که طول نـوار کمتـر   

باشد، تقریباً به صورت خطی اسـت؛ و بـا افـزایش     nm100از 

کنـد  ر رسانش گرمایی به آرامی افـزایش پیـدا مـی   طول نانونوا

شـدت بـر روي   هـاي سـاختاري بـه    از طرف دیگر نقص ].9[

. در نتیجه مطالعـۀ انـواع   ندگذار خواص گرمایی نانونوارها اثر

هاي ساختاري و هندسۀ آنها در ساختار شبکه، به منظـور  نقص

سازي انرژي حرارتی و حـذف گرمـاي زائـد در وسـایل     بهینه

ها ترموالکتریکی بسیار حائز اهمیت است. نقص و رونیکیالکت

اي تقسـیم  هاي خطـی و نقطـه  به دو دستۀ ناکاملیها و ناکاملی

هـا  جـاي اي، تهـی هـاي نقطـه  یکی از انواع ناکـاملی  ؛شوندمی

جاي ساده، یک پیوند اشباع نشـده وجـود دارد   هستند. در تهی

اگر بیش از یک ه کدر حالیگویند جاي یگانه میکه به آن تهی

جاي چندگانـه پدیـد   اتم کربن از ساختار جدا شده باشد، تهی

هاي جايآید. نقصی که در این مقاله بررسی شده است تهیمی

توان بـه  هاي دیگر میچندگانه یا گسترده است. از جمله نقص

ــز و  - ناکــاملی اســتون ــاهمواريول هــاي هــاي ســطح و لبــهن

  .]11و  10، 4[ نانونوارهاي گرافنی اشاره کرد

از آنجایی که رسانش گرمایی به شدت به ساختار هندسی و 

هاي ساختاري حساس است براي کـاهش رسـانش   اثرات نقص

گرمایی به منظـور افـزایش ضـرایب سـیبک و کـارایی قطعـات       

. در ]10[ها استفاده کرد توان از مهندسی نقصترموالکتریکی می

نظمی ساختاري، آلایش یو ب جايجاي، نوع تهیواقع ایجاد تهی

توانند ترابرد هاي ناهموار و پراکندگی مرزي، میها، لبهایزوتوپ

. از ]15-12، 9اي کاهش دهنـد [ ملاحظه طور قابلگرمایی را به

هـا و  ها روي احتمـال پراکنـدگی فونـون   طرف دیگر تأثیر نقص

هـا، جـاي   ضریب رسانش گرمایی نمونۀ واقعی، به غلظت نقص

نقـص   اثر ].15، 12ها بستگی دارد [کل هندسی لبهها و شنقص

در رسانش گرمایی نانونوار آرمچیري  ولز -جاي و استوندوتهی

دهـد،  نتـایج نشـان مـی    ].16[نیز مورد بررسی قرار گرفته است 

جـاي نیـز در رسـانش گرمـایی نـانونوار      حتی مکـان یـک تهـی   

  ].12تواند اثرگذار باشد [می

نگی تغییرات رسانش فونـونی و  این مقاله به مطالعۀ چگو

ظرفیت گرمـایی نانونوارهـاي آرمچیـري گـرافن در حضـور      

اي در دماهاي مختلـف  با ساختار دورههاي گسترده جايتهی

پردازد. خواص گرمایی نانونوارهاي آرمچیري در حضـور  می

و نقـش مـدهاي   اي بـا سـاختار دوره  هاي گسـترده  جايتهی

اکنون مـورد بررسـی قـرار    اي تفونونی درون و بیرون صفحه

ایـن نـوع نانونوارهـا بـه دلیـل کوچـک بـودن         .نگرفته است

زیگزاگی کمتر ضرایب رسانش گرمایی نسبت به نانونوارهاي 

؛ امـا بـا توجـه بـه اینکـه رسـانش       اندمورد توجه قرار گرفته

تواننـد بـا   هاي گسترده مـی جايالکتریکی کمتري دارند، تهی

کــی و گرمــایی، ضــرایب هــاي الکترتغییــر نســبت رســانش

هـاي  جـاي تهـی  بینی کنند.پیشتري را ترموالکتریکی مناسب

هـاي خـارج شـده از سـلول،     انتخاب شده از نظر تعداد اتـم 

اندازه و تقارن هندسـی نسـبت بـه محـور نـانونوار متفـاوت       

داده خواهد شد که ایـن جزییـات سـاختاري    باشند. نشان می

ر خواص ترابـرد گرمـایی   تواند اثرات متفاوتی دمتفاوت، می

. به منظور بررسی دقیـق سـهم   کندنانونوارهاي گرافنی ایجاد 

مدهاي فونونی متفاوت در رسـانش گرمـایی، سـهم مـدهاي     

ي در دماهاي پـایین  ااي و بیرون صفحهفونونی درون صفحه

به صـورت ویـژه مـورد بررسـی قـرار گرفتـه اسـت. نتـایج         

اي صـفحه  رونیب ینکه مدهاي فونو دهد،ینشان ممحاسبات 

تر، سهم بیشتري را در خواص گرمایی از دماهاي کوچک در

ویژه در مـورد  دهد و تغییرات این نوع مدها بهخود نشان می

تر ها محسوسجايظرفیت گرمایی نانونوارها در حضور تهی

است. در آخر باید اشاره کرد که کارهاي تجربی براي ایجـاد  

هـاي  جـاي اننـد شـامل تهـی   توهاي تکرارشونده که مـی نقش

   ].17[گسترده نیز باشند در نانونوارها بررسی شده است 

  

 . روش انجام محاسبات نظري 2

نیـرو بـراي محاسـبۀ مـاتریس     ثابـت  در این مقالـه از دو روش  

دینامیکی و در نهایت محاسبۀ طیـف فونـونی و روش لانـدائور    

ی براي محاسبۀ رسانش فونونی، ضریب عبور و ظرفیـت گرمـای  

 استفاده شده است.
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  ثابت نیرو . مدل1. 2

مدل ثابت نیرو، رابطـۀ پاشـندگی نـانونوار گرافنـی      از استفادهبا 

هاي مانند ثابت ، نیروهاي بین اتمیدر این مدل شود.محاسبه می

شوند؛ و ماتریس دینامیکی به صورت رابطـۀ  فنر نمایش داده می

  :]18[شود نوشته می زیر
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ijبالا  در رابطۀ i jΔR R R   مختصات نسبی اتمi  ام با توجـه

ام توسـط مـاتریس ثابـت نیـروي     iام است. ارتعاش اتـم  jبه اتم 

ijK  به اتمj اسـت.   3×3یـک مـاتریس   شـود، کـه   ام جفت مـی

 شـاهده کنیـد.  م ]15[توانید در مرجـع  مقادیر این ماتریس را می

مکان یک اتـم در نزدیکـی سـلول واحـد      jکنیم که یادآوري می

 ،امiاتم  هاي همسایۀمکان تمام روي ، جمعjروي  جمعاست. 

ij)با  )K   هـاي  ، جمع روي تمام مکـان jجمع روي  است. 0

جرم اتم کـربن   iMبردار شبکۀ وارون و  kست. ا امjمعادل اتم 

محاسبات مربـوط بـه مـاتریس دینـامیکی تـا همسـایگی       است. 

 18چهارم در نظر گرفته شـده اسـت؛ همچنـین هـر اتـم داراي      

باشد، که براي هر اتم این تعداد همسایگی نزدیک می همسایگی

  شود.  در نظر گرفته می

  :]18[آید نیرو نیز از رابطۀ زیر به دست میماتریس ثابت 
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mU محور  حول دوران ماتریسZ اتم  که ،استB1 جایگاه به را 

باشـد  به صورت زیـر مـی   mUبرد. ماتریس دوران می mBاتم 
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هـا  هاي دوران این است که زوایاي اتـم علت استفاده از ماتریس

هـاي ثابـت نیـرو    ]. با مشخص شدن ماتریس18[متفاوت است 

شود. ابعـاد  ها، ماتریس دینامیکی تشکیل میبراي تمامی همسایه

هـا در سـه جهـت    زادي عمل اتمماتریس دینامیکی با توجه به آ

3اتـم وجـود دارد    Nهنگامی که درون سلول  3N N   خواهـد

هـاي  ، ابعـاد مـاتریس  اتـم  66ابرسـلولی داراي  بود. مـثلاً بـراي   

سـازي دقیـق آنهـا،    خواهند بود که با قطري 198×198دینامیکی 

بکۀ توان بسامدهاي مجاز طیف فونونی را برحسب بـردار ش ـ می

  به دست آورد. kوارون 

  

 لاندائور. روش 2. 2

تـوان ضـریب عبـور فونـونی را     با استفاده از روش لاندائور مـی 

براي نانونوارهاي گرافنی محاسبه کرد. با داشـتن ضـریب عبـور    

ظرفیت گرمایی در حجـم  ) 4جایگذاري آن در رابطۀ (فونونی و 

  ]19، 9[آید ثابت نیز به دست می
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، )4در رابطــۀ ( Sτ   ــونی و ــور فون ــرژي  ωضــریب عب ان

الاسـتیک در نظـر    هايفونون است. در این روش تنها پراکندگی

فونـون صـرف نظـر     -هاي فونـون کنشبرهمشود و از گرفته می

الات بالسـتیک و  شود که تمامی اتصشود؛ همچنین فرض میمی

 Sدرو هستند. در نتیجه تـابع ضـریب عبـور بـراي مـد      کاملاً بی

ایـن   اسـت. در  )5(شدة یکنواخت، بـه صـورت رابطـۀ    پراکنده 

)رابطه،  )s q   پاشندگی از مدهاي گسسـتهS  بیشـترین و  را در

  ]9[کند کمترین مقدار خود بیان می
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تـوان  یب رسانش گرمایی را مـی در نهایت ضرایم؛ انتخاب کرده

 ت به صور


ph
ph

J
k

T
بـه   Tدر ایـن رابطـه   تعریف کـرد.   

hotصورت  coldT T T   باشد. در حد پاسخ خطـی  میT 

بــه صــورت، 
( )

 
2

 hot coldT T
T T  اســت؛ بــا اســتفاده از

ph(Jمعادلۀ شار انرژي گرمـایی   و بـا جایگـذاري    (


B

x
k T


 

آورد فونونی را به صورت زیر به دسـت  توان معادلۀ رسانش می
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آرمچیـري داراي   (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نانونوارهـاي  .1شکل 

چـین.  جاي به همراه نمایش ابرسـلول بـه صـورت نقطـه    سه نوع تهی

  ) لوزي رخ نامتقارن.(الف) شش ضلعی، (ب) لوزي رخ متقارن، (ج

  

)، با در نظر گرفتن سهم تمام مـدهاي فونـونی مجـاز،    6معادلۀ (

در این عبارت یـک  کند. ضریب رسانش فونونی را مشخص می

نتیجۀ مهم این است که منحنی پراکنـدگی از تمـام جزئیـات بـه     

شود که جزء تابع عبور مستقل است؛ این نتیجه از آنجا ناشی می

وسیلۀ سرعت گروه حذف  انتگرال بسامد بهها در چگالی حالت

شود. براي رسم نمـودار رسـانش فونـونی از    می
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  . نتایج و بحث3

بـه صـورت   کـه  یی هاجايها و تهیهدف ما بررسی انواع نقص

در نانونوارهاي گرافنی وجود دارد، نیست بلکه هدف ما تجربی 

هـاي تکرارشـونده در نانونوارهـاي    این است که با ایجاد نقـص 

آرمچیــري، خــواص گرمــایی ماننــد ظرفیــت گرمــایی فونــونی، 

 رسانش گرمایی فونونی و ضریب عبور فونونی را بررسی کنـیم. 

حتـی   هاي تکرارشـونده نقص لازم به ذکر است که از طریق این

همچنـین  توان کنترل کـرد.  خواص مغناطیسی بلند برد را نیز می

د نشـو به صورت هوشمندانه ایجاد می هاکه این نقصآنجاییاز 

وجـود دارد، لـذا تقـارن     و امکان ساخت سـاختار تجربـی آنهـا   

توانـد  می kشود و بردار موج اي در این ساختارها حفظ میدوره

ین ساختارها باشد. از طرفـی طبـق   می مناسبی براي اعدد کوانتو

  .]21، 20[ تابع چگالی این ساختارها پایدار هستند نظریۀ

با سه آرایش  N=11در این محاسبات یک نانونوار آرمچیري 

). 1سازي شده است (شکل ها، شبیهجايهندسی متفاوت از تهی

اتـم در هـر ابرسـلول اسـت. سـاختار       60الـف داراي   .1شکل 

گوشی است که در مرکز هـر  جاي، به صورت ششهندسی تهی

اتـم   58ج داراي  .1ب و  .1ابرسلول جاي گرفته اسـت. شـکل   

باشـند، در تمـام مـوارد،    جاي لوزي رخ میتهی کربن با ساختار

برابـر   Bو  Aهاي حذف شده از هر دو نوع زیرشـبکۀ  تعداد اتم

و  ، ظرفیـت گرمـایی  ییعبـور گرمـا   بیضـر  2در شـکل  است. 

گرمایی براي یـک نـانونواري آرمچیـري کامـل      ضریب رسانش

ها) مورد بررسی قرار گرفته است. همان جاي(بدون حضور تهی

الف مشهود است، مـدهاي فونـونی بیـرون     .2طور که در شکل 

تـري را نسـبت بـه مـدهاي     اي محدودة بسامدي کوچکصفحه

ــفحه ــاص داده  درون ص ــود اختص ــه خ ــدودة  اي ب ــد. از مح ان

به بالا، سهم این مدها در ضـریب عبـور    cm1 850مدهاي بسا

 cm1 850شود. در محدودة بسامدي کمتـر از  گرمایی صفر می

اي در ضریب عبـور بسـیار بیشـتر از    بیرون صفحه سهم مدهاي

). ایـن  الـف  .1باشـد (شـکل   مـی اي سهم مدهاي درون صـفحه 

شود که در دماهاي پـایین کـه عمومـاً مـدهاي     سبب می موضوع

تر به دلیل انرژي کمترشان تحریـک  فونونی با بسامدهاي کوچک

اي سـهم بیشـتري داشـته    شوند، مدهاي فونونی خارج صفحهمی

شـود.  مـی ج همان طور که مشاهده  .2ب و  .2باشند. در شکل 

اي صـفحه  کلوین سهم مدهاي بیرون 50در دماهاي حدوداً زیر 

در ضرایب ظرفیت گرمایی و رسانش فونـونی از سـهم مـدهاي    

 اي بسیار بیشتر است.فونونی درون صفحه
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مربوط به مجمـوع مـدهاي درون و بـرون     (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) خواص ترابرد گرمایی نانونوار آرمچیري بدون نقص. خط ممتد .2شکل 

(ب)  نقطه مربوط به مدهاي داخل صـفحه اسـت. (الـف) ضـریب عبـور فونـونی،       -خارج از صفحه و خطچین مربوط به مدهاي اي، خطصفحه

  رسانش گرمایی فونونی، (ج) ظرفیت گرمایی.

  

به منظور مقایسۀ ضرایب رسانش گرمایی دو نوع مد فونـونی،  

ب ضــرایب رســانش گرمــایی بــراي مــدهاي درون  .2 در شــکل

در  .مـا رسـم شـده اسـت    حسب د اي براي و بیرون صفحهصفحه

اي و سهم رسانش گرمایی مـدهاي درون صـفحه   کلوین 50دماي 

شـود، بـا افـزایش دمـا سـهم      اي با همدیگر برابر میبیرون صفحه

اي کاهش یافته کـه ایـن موضـوع بـه علـت      مدهاي بیرون صفحه

اي نسـبت بـه   کوچک بودن سرعت مدهاي فونونی بیرون صـفحه 

نمایش ظرفیت گرمایی در حجم باشد. اي میمدهاي درون صفحه

ج رسـم شـده اسـت. ظرفیـت      .2 ثابت برحسب دما نیز در شکل

حرارتی نانونوار آرمچیري نیز رفتاري مشابه بـا ضـریب رسـانش    

گرمایی براي دو نوع مد فونونی دارد. در واقع از آنجا که ظرفیـت  

حرارتی (در مدل لاندائور) تنها تـابعی از تعـداد مـدهاي فونـونی     

باشد، لذا با تغییـر ضـرایب عبـور فونـون،     ریب عبور) می(تابع ض

ج  .2 شـکل  در کند. همـان طـور کـه   ظرفیت گرمایی نیز تغییر می

مشهود است بـا افـزایش دمـا ظرفیـت حرارتـی بـه مقـدار ثابـت         

(mJ/kg) 2078 که تأیید کنندة رفتـار کلاسـیکی ظرفیـت     رسدمی

  باشد.حرارتی نانونوارها در دماهاي بالا می

منظور بهبود کارایی قطعات ترموالکتریکی تـلاش بـر آن   به 

است که بـدون کـاهش خـواص رسـانایی الکترونـی، ضـرایب       

رسانش گرمایی این قطعات کاهش یابـد. از آنجـا کـه ضـرایب     

تواننـد رفتـار   هـا مـی  عبور الکترونی و فونونی در حضور نقـص 

ات متفاوتی از خود نشان دهند، در ادامۀ مقاله ما به بررسـی اثـر  

ترین دلیل پردازیم. مهمهاي گسترده در رسانش گرمایی مینقص

هاي ساختاري در ترابرد الکترونی و گرمـایی  رفتار دوگانۀ نقص

شود که، بر خلاف رسـانش الکترونـی،   به این مسئله معطوف می

هایی بـا انـرژي پـایین    عمدة سهم رسانش گرمایی توسط فونون

مـدهاي فونـونی خـارج    گیرد. همچنین از آنجـا کـه   صورت می

اي در بسامدهاي پایین جمعیت متفاوتی از مـدهاي درون  صفحه

اي دارند، سهم هر دو نوع مد فونونی را به تفکیک مـورد  صفحه

   دهیم.بررسی قرار می
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ن). خـط ممتـد مربـوط بـه     نانونوار آرمچیري داراي نقص (در محـدودة بسـامد پـایی    (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) ضریب عبور فونونی .3شکل 

جاي لوزي رخ نامتقـارن اسـت. (الـف) مجمـوع     نقطه مربوط به تهی-جاي لوزي رخ متقارن و خطچین مربوط به تهیجاي شش ضلعی، خطتهی

  اي، (ب) مدهاي داخل صفحه، (ج) مدهاي خارج از صفحه.مدهاي درون و برون صفحه

  

ــکل  ــون  ، 3در ش ــور فون ــرایب عب ــایی در  ض ــا در دماه ه

ــک  ــامدهاي کوچ ــایش بس ــر نم ــۀ    ت ــت. مقایس ــده اس داده ش

هـاي داخلـی   با ساختاراي با ساختار دورههاي گسترده جايتهی

متفاوت (شش گوشی، لوزي رخ متقارن و لـوزي رخ نامتقـارن)   

توانـد ضـرایب   ها مـی دهد، که ساختار داخلی ابرسلولنشان می

 ۀهـد. نکت ـ هاي بسامدي تغییر دعبور فونونی را در تمام محدوده

اي حتـی در حضـور   آنکـه مـدهاي خـارج صـفحه    قابل توجـه  

جاي گسترده نیز سهم بیشتري در ضـرایب عبـور   هاي تهینقص

ویـژه در  اي دارنـد. بـه  فونونی نسبت بـه مـدهاي درون صـفحه   

)بسامدهاي   cm ) 1400 شود. از طرف این موضوع دیده می

لـوزي رخ متقـارن و لـوزي     دیگر مقایسۀ ضرایب عبور فونونی

هـاي حـذف شـده    دهد، نه تنها تعداد اتـم رخ نامتقارن نشان می

تواند در تغییرات ضرایب عبـور فونـونی مـؤثر باشـد، بلکـه      می

گیري و یـا تقـارن آنهـا نیـز     ها و سمتجايساختار درونی تهی

نسبت به محور نانونوار نقش بسزایی در تغییر خـواص گرمـایی   

هاي بسامدي مختلـف،  باشد. این تغییرات در بازهتواند داشته می

کنـد.  بینـی ارائـه نمـی   متفاوت بوده و رفتاري منظم و قابل پیش

اي، مـدهاي  همچنین برخلاف مـدهاي فونـونی خـارج صـفحه    

اي در بیشتر محـدودة بسـامدي نشـان داده    صفحه فونونی درون

 1داده شـده در شـکل   جاي نمـایش  شده، براي هر سه نوع تهی

  دهد.را نشان می ییرات کمتريتغ

در ادامۀ مقاله به بررسی اثـرات ضـرایب عبـور فونـونی بـر      

 20پردازیم (زیـر  میخواص گرمایی نانونوارها در دماهاي پایین 

هـاي کربنـی سـهم عمـدة     کلوین). در اینجا نیز مشـابه نانولولـه  

و ظرفیت گرمایی فونونی با انرژي بسیار بیشتر از انرژي  رسانش

)با مقدار  گرمایی )  Bk T هـاي ترابـردي   نقشی در ویژگی

  نانونوارها ندارند.

 تغییرات دمایی ظرفیـت گرمـایی بـراي مـدهاي     4در شکل 

جـاي  اي در حضور سه نـوع تهـی  ن و بیرون صفحهفونونی درو

 شده اسـت. بـه منظـور    رسم )1یافته در شکل  (نمایشگسترده 
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جاي شش ضلعی، ر نسخۀ الکترونیکی) ظرفیت گرمایی نانونوار آرمچیري داراي نقص در دماهاي پایین. خط ممتد مربوط به تهی(رنگی د .4شکل 

جاي لوزي رخ نامتقارن است. (الف) مجمـوع مـدهاي درون و بیـرون    نقطه مربوط به تهی -جاي لوزي رخ متقارن و خطبه تهی چین مربوطخط

  حه، (ج) مدهاي خارج از صفحه.اي، (ب) مدهاي داخل صفصفحه

  

هاي مختلـف تعـداد   از آنجا که ابرسلول ،مقایسۀ ظرفیت گرمایی

د ظرفیت گرمایی محاسبه شده، بـه تعـدا   ،هاي متفاوتی دارنداتم

تـوان  اما به صورت کلی مـی  هاي ابرسلول تقسیم شده است.اتم

ها در ابرسلول از آنجا که سهم مـدهاي  گفت با کاهش تعداد اتم

هـاي ترابـرد فونـونی و ظرفیـت     یابد، ویژگـی ونونی کاهش میف

تواند کاهش بیابـد؛ امـا بـه دلیـل     ها میگرمایی مربوط به فونون

هـاي ترابــردي بــه جزییـات اتمــی و بلــوري   وابسـتگی ویژگــی 

هاي ترابردي در دماهاي متفاوت یکسان ساختارها، رفتار ویژگی

نـونی در برخـی   نخواهد بود. به عنوان مثـال، ضـرایب عبـور فو   

). این 3یابد (شکل بسامدها کاهش و در برخی دیگر افزایش می

ویژه در دماهاي پـایین، کـه   تواند تأثیرات مختلفی بهموضوع می

مدهاي فونونی کوچک و در واقع کمتري درگیـر هسـتند ایجـاد    

  نماید.

ــی   ــان م ــا نش ــبات م ــایج محاس ــور  نت ــی در حض ــد حت ده

نیـز، منحنـی ظرفیـت     ايدورهبا سـاختار   هاي گستردهجايتهی

دهد. در نتیجه نشان می گونرفتاري سهمی گرمایی برحسب دما

رفتار کیفی ظرفیت گرمـایی نانونوارهـاي آرمچیـري گـرافن در     

کنـد.  تغییر نمـی  ايبا ساختار دوره هاي گستردهجايحضور تهی

دهـد، کـه ظرفیـت گرمـایی در نقـص      الف نشان مـی  .4نمودار 

ش ضلعی کاهش بیشـتري نسـبت بـه بقیـۀ     جاي به شکل شتهی

 دهـد. مقایسـۀ سـهم مـدهاي درون    ها از خـود نشـان مـی   نقص

ج  .4ب و  .4شـکل  اي بـا توجـه بـه    اي و بیرون صفحهصفحه

دهد، سـهم عمـدة ظرفیـت گرمـایی حتـی در حضـور       می نشان

اي هـا نیـز متعلـق بـه مـدهاي فونـونی درون صـفحه       جـاي تهی

اي ه مدهاي فونونی بیرون صفحهباشد. نکتۀ جالب توجه آنکمی

هـاي مختلـف در   جـاي تغییرات بیشتري نسبت به حضـور تهـی  

خود نشان اي در دماهاي پایین از مقایسه با مدهاي درون صفحه

ج). همچنین براي هـر دو نـوع مـد فونـونی،      .4دهند (شکل می

، ها نسبت به محور نانونوارجايگیري ساختار هندسی تهیجهت

  در تغییر ظرفیت گرمایی ندارد. تأثیر محسوسی

اي اي و بیـرون صـفحه  رفتار مدهاي فونـونی درون صـفحه  

 باشد. به عنوانهاي مختلف متفاوت میبرحسب دما، براي نقص

جـاي بـه شـکل شـش ضـلعی، مـدهاي بیـرون        مثال براي تهـی 

 اي کمترین نقش را دراي بیشترین و مدهاي درون صفحهصفحه
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یعلض شش یاجیھت
نراقتم خر یزول یاجیھت
نراقتمان خر یزول یاجیھت

    

  
جـاي  مربـوط بـه تهـی    رسانش گرمایی فونونی نانونوار آرمچیري داراي نقص در دماهاي پایین. خط ممتدر نسخۀ الکترونیکی) (رنگی د .5شکل 

الـف) مجمـوع مـدهاي    (جاي لوزي رخ نامتقـارن اسـت.   نقطه مربوط به تهی -جاي لوزي رخ متقارن و خطچین مربوط به تهیشش ضلعی، خط

  ج) مدهاي خارج از صفحه.(اخل صفحه، ب) مدهاي د(اي، درون و بیرون صفحه

  

ج). از  .5ب و  .5هـاي  کنند (مقایسۀ شکلمیترابرد فونونی ایفا 

دیگر ضرایب رسانش الکترونـی نیـز نسـبت بـه تقـارن و       طرف

گیـري از  لذا با بهره ].22[کند ها به شدت تغییر میهندسۀ تقارن

ــایج مــی ــا مهندســی ایــن نت ــامیکی را ب ــوان ضــرایب ترمودین  ت

  د.کرها بهینه جايتهی

ــا در 5در شــکل  ــونی برحســب دم  ، ضــرایب رســانش فون

آرمچیـري داراي نقـص    محدودة دماي پایین، براي نانونوارهاي

اي رسـم شـده   به تفکیک، براي مـدهاي درون و بیـرون صـفحه   

انیشتن، تـابع   -شدگی ناشی از تابع توزیع بوزاست. به دلیل پهن

دهـد. بـه   اي نشان نمیري پلهرسانش بر حسب دما از خود رفتا

صــورت کلــی، ضــریب رســانش فونــونی بــراي مــدهاي درون 

گـون بـر   اي رفتـاري سـهمی  اي و مدهاي بیـرون صـفحه  صفحه

شود. ضریب رسانش فونـونی نسـبت بـه    حسب دما مشاهده می

ــه حضــور    ــرات شــدیدتري را نســبت ب ــایی تغیی ــت گرم ظرفی

. همچنـین  دهـد ها و سـاختار هندسـی آنهـا نشـان مـی     جايتهی

برخلاف ظرفیت گرمایی، ضرایب رسـانش فونـونی نسـبت بـه     

تر بوده و تغییرات شدیدتري را نشـان  ها حساسجايتقارن تهی

براین بـه دلیـل جمعیـت فونـونی بیشـتر مـدهاي       دهد. علاوهمی

ــایین  خــارج از صــفحه ــایین، در دماهــاي پ اي در بســامدهاي پ

تـر  ي نیز بزرگاضرایب رسانش فونونی مدهاي خارج از صفحه

  است.

  

  گیرينتیجه. 4

طور خلاصه با استفاده از روش ثابـت نیـرو و روش لانـدائور    به

ضـرایب رسـانش   به محاسبۀ ضرایب عبور، ظرفیـت گرمـایی و   

هـاي  فونونی نانونوارهـاي آرمچیـري گـرافن در حضـور نقـص     

ایم. در این بررسی جاي گسترده با ساختار دوره اي پرداختهتهی

)ودة دماهـاي پـایین در حـدود    که در محد  ) 20T K   صـورت

هـا بـه صـورت هوشـمندانه و بـا توجـه بـه        نقصگرفته است، 

بـه سـاختار نانونوارهـاي آرمچیـري اضـافه       هـا مهندسی نقـص 

د، کـه بتواننـد خـواص گرمـایی ماننـد ظرفیـت گرمـایی،        انشده

نقـش   .کننـد  رسانش فونونی و ضـریب عبـور فونـونی را بهینـه    
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اي به تفکیک مورد بررسی مدهاي فونونی درون و بیرون صفحه

دهـد کـه در حضـور    قرار گرفتـه اسـت، محاسـبات نشـان مـی     

، نمـودار پاشـندگی   ايبـا سـاختار دوره   هـاي گسـترده  جايتهی

فونونی و در نتیجۀ آن ضرایب عبور فونـونی در تمـام محـدودة    

رات بـراي  کنـد. ایـن تغیی ـ  طور محسوسی تغییـر مـی  بسامدي به

باشـد؛  شدیدتر می cm1004تر، کمتر ازمحدودة بسامدي پایین

، در ايبا ساختار دوره هاي گستردهجاياز طرفی در حضور تهی

 يبسـامد  نمودار ضریب عبور فونونی شاهد افزایش در محدودة

(  cm )  10 400 راي دو هستیم. نتایج ما، نقش متفاوتی را ب

بـا سـاختار    هـاي گسـترده  جـاي نوع مد فونونی در حضور تهـی 

در ظرفیت گرمـایی و ضـریب رسـانش فونـونی نشـان       ايدوره

هـاي گسـترده بـا    دهد. با توجه به اینکه تغییراتـی کـه نقـش   می

اي در خواص گرمایی نانونوارهاي آرمچیري ایجاد ساختار دوره

هـاي گسـترده و   د نقـص شود که ایجـا آن این می ، نتیجۀاندکرده

رشونده به صـورت هوشـمندانه در نانونوارهـاي آرمچیـري     تکرا

در  مناسـبی بـراي کـاربرد    توانـد ایـن سـاختار را بـه گزینـۀ     می

سازي و طراحی نانو قطعات الکترونیکـی و ترمـوالکتریکی   بهینه
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