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  دهیچک
بینی کارایی سـوخت ي اهمیت بسیاري در پیشادر راکتور هسته 2UOاي درك رفتار حرارتی و فرایندهاي مرتبط با انتقال حرارت در سوخت هسته

اي است، به خوبی صورت نگیرد، باعث بالا رفتن دما در سوخت شـده دارد. اگر انتقال حرارت، که یک پارامتر مهم در توزیع دما در سوخت هسته
ده حالـت پارامغنـاطیس توسـط توصـیف سـاشود که حوادث زیست محیطی را در پی خواهد داشت. در این پـژوهش، بـا و منجر به ذوب آن می

محاسـبه شـده اسـت. ایـن  2UOنظر کردن از اعمال تصحیح هابـارد، خـواص حرارتـی و فونـونی بلـور قطبیده، و صرف -اسپین -محاسبات غیر
بـا  ) اسـت. در تعیـین خـواص ارتعاشـات شـبکهDFPTنظریۀ اختلال تابعی چگالی () و DFTتابعی چگالی ( ۀهاي نظریمحاسبات مبتنی بر روش

هایی مانند گرماي ویژه در سوم را به دست آورده و با استفاده از آنها کمیت ۀدوم و مرتب ۀهاي نیروي مرتبجایی محدود، ثابتجابهاستفاده از روش 
رتی انباشته حجم ثابت، پارامتر گرونایزن، نرخ پراکندگی سه فونونی، نرخ پراکندگی ناشی از درصدهاي ایزوتوپی مختلف و در نهایت رسانش حرا

محاسبه شده در تقریب هارمونیک تطابق خوبی با تجربه، بـه  ةایم. نتایج نشان داد که گرماي ویژرا براي درصدهاي ایزوتوپی مختلف محاسبه کرده
دما باعـث افـزایش کلوین، دارد. نتایج مربوط به نرخ پراکندگی سه فونونی به ازاي دماهاي مختلف نشان داد که افزایش  400ویژه در دماهاي زیر 

شود. نتایج همچنین نشان داد که وجود ناخالصی ناشی از درصدهاي ایزوتوپی مختلف تـأثیر نرخ پراکندگی و در نتیجه کاهش رسانش حرارتی می
 محسوسی در نرخ پراکندگی ندارد.

 
  

  نونی، معادلۀ ترابرد بولتزمندي اکسید اورانیوم، فونون، نرخ پراکندگی فونونی، پویش آزاد میانگین فو هاي کلیدي:واژه
  

  مقدمه .1
اي تولید انرژي گرمایی از شکافت کار اصلی راکتورهاي هسته

درصـد از بـرق جهـان را  15اي است. راکتورهـا تقریبـاً هسته
اي کنـونی از هـاي هسـتهکنند. تقریباً تمـامی نیروگاهتأمین می

کننـد و ایـن سـوخت اکسید اورانیـوم اسـتفاده میسوخت دي
ترین سوخت در راکتورهاي قدرت است. این سـوخت تداولم

هاي ها تحت شـرایط سـخت بـا آسـیبباید قادر باشد تا سال
هاي سـوخت در تابشی متنوع کـار کنـد. وظیفـۀ اصـلی میلـه
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راکتور، تولید انرژي حرارتی و انتقال آن به خنک کنندة راکتور 
اي است. بنابراین دانسـتن رفتـار ظرفیـت حرارتـی و فراینـده

اي بــراي مربــوط بــه انتقــال حــرارت در یــک راکتــور هســته
ــودهی لازم اســت. پیش ــارایی ســوخت در طــول پرت بینــی ک

رسانش حرارتـی پـارامتر کلیـدي بـراي تعیـین توزیـع دمـا و 
بنابراین تغییرات ابعادي ناشی از انبساط حرارتی، نرخ رهـایی 
گازهاي حاصل از شکافت و ذوب سوخت در حوادث است. 

امــري حیــاتی اســت. در  2UOین درك رفتــار حرارتــی بنــابرا
ها گرما به وسـیلۀ ارتعاشـات شـبکه منتقـل رساناها و عایقنیم
شود، به عبـارت دیگـر در انتقـال حـرارت در یـک شـبکۀ می
کنند. در نتیجه براي ها نقش اصلی را بازي میرسانا، فونوننیم

درك خواص حرارتـی، فهـم صـحیح خـواص فونـونی مـاده 
به سـزایی دارد. مفـاهیم فونـونی کمیتـی مفیـد بـراي  اهمیت

محاسبۀ خواص متنوع و رفتار مواد کریستالی از قبیل خـواص 
حرارتی، خواص مکانیکی، گذار فاز و ابررسـانایی اسـت. بـه 

اي، دینامیـک اکسید اورانیوم در صنعت هسـتهدلیل اهمیت دي
به طور مکرر تحـت مطالعـات  2UOشبکه و رسانش حرارتی 

هاسـت کـه محققـان ي و آزمایشگاهی بوده اسـت و سالنظر
. اما تـا جـایی ]12-1[اند زیادي بر روي این موضوع کار کرده

 ۀاي در زمینـکه ما اطلاع داریم، تـا کنـون هـیچ گونـه مطالعـه
خواص غیرهارمونیک فونـونی ایـن سیسـتم صـورت نگرفتـه 
اســت و در ایــن پــژوهش مــا بــه بررســی ایــن خــواص نیــز 

    م.ایپرداخته
اکسید اورانیوم یک هاي آزمایشگاهی، بلور ديطبق بررسی

کلــوین خاصــیت  30اســت کــه در دمــاي زیــر  1عــایق مــات
پادفرومغناطیسی غیرهم خـط دارد و در دماهـاي بـالاتر یـک 

اي این بلور خالص متعلـق بـه پارامغناطیس است. ساختار کپه
ــت شــبکۀ  225گــروه فضــایی  ــا ســاختار فلوئوریــت و ثاب ب

47/5=b=c=a  هـاي اورانیـوم . اتم]14 و 13[آنگستروم است
هاي اند در حالی که اتمنشسته FCCهاي یک ساختار در مکان

. ]15[انـد جـاي گرفته 3Paاکسیژن در مکان هایی بـا تقـارن 
نیمـه پـر هسـتند،  f 5هاي جایگزیـده اوربیتال Uچون در اتم 

تم همبسـتۀ قـوي اسـت. بنـابراین اکسید اورانیوم یک سیسدي

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Mott insulator 

هایی استفاده باید از روش 2UOبراي بررسی ساختار الکترونی 
را بـه  f 5هـاي کنیم که بتوانند همبسـتگی قـوي بـین الکترون

تـابعی  ۀحساب آورند. از آنجایی که محاسبات مبتنی بر نظریـ
، حالــت پایــۀ دي اکســید ]17 و 16[) متــداول DFTچگــالی (

بینــی غلــط ترکیــب فلــزي فرومغنــاطیس پیشاورانیــوم را بــه 
ماننـد  هایی مبتنـی بـر تصـحیحات هابـاردکند، باید روشمی

DFT+U ]18 را بـه کـار  ]20[هاي هیبریدي و یا تابعی ]19 و
هاي نیمه پایـدار، به دلیل وجود حالت DFT+Uبرد. در روش 

 ،یافتن حالت پایۀ صحیح از اهمیـت بـالایی برخـوردار اسـت
کـه بـه  اده از تابعی هاي هیبریدي علیـرغم ایـنهمچنین استف

آورند را به حساب می f 5هاي خوبی رفتار جایگزیده الکترون
 2UOهزینۀ محاسباتی بسیار بالایی دارنـد. چـون در سـاختار 

اي، به دلیل عایق بودن، هیچ الکترون آزادي وجـود نـدارد، کپه
بـا  لذا خواص حرارتی فقط به ارتعاشات شبکه بسـتگی دارد.

هاي پاشندگی فونونی، چگالی حالات فونـونی، بررسی منحنی
توان به خواص دینامیک شـبکه پـی و اثرات غیرهارمونیک می

  برد.
تـوان از معادلـۀ ترابـرد هـا میدینامیک فونون ۀبراي مطالع

پـایرلز  1929)، اسـتفاده کـرد. در سـال BTEفونون بولتزمن (
ها را با استفاده عایق رساناها ورسانش حرارتی ذاتی شبکۀ نیم

از معادلۀ ترابـرد فونـون بـولتزمن بـه صـورت میکروسـکوپی 
سازي حالت پارامغنـاطیس . از آنجا که شبیه]21[توصیف کرد 

2UO اي نیازمند استفاده از یـک هاي مغناطیسی کاتورهبا ممان
محاسباتی بسیار سنگینی  ۀابرسلول بسیار بزرگ است، لذا هزین

اه براي حل این مشکل آن است که از مـدل در بر دارد. یک ر
استفاده شود و ایـن بـین  k 1با نظم  )AFMپادفرومغناطیس (

محققین مرسوم است. اما در اینجا مـا بـراي توصـیف حالـت 
ــر ــاطیس از محاســبات غی ــده اســتفاده  -اســپین -پارامغن قطبی

کنیم و در تقریب صفر، جهت بررسـی دینامیـک شـبکه، از می
در ابتـدا بـا محاسـبۀ  کنیم.نظر مـیز صـرفتصحیح هابارد نیـ

پاشندگی فونونی در تقریـب هارمونیـک، و مطمـئن شـدن از 
هاي لحاظ شده، با احتساب جملۀ غیر هارمونیک اعتبار تقریب

 -را بـا روش خـود BTEدر انرژي پتانسـیل سیسـتم، معادلـۀ 
. پـس از حـل خـود سـازگار معادلـه ]22ٍ[سازگار حل کردیم 
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BTE ی خـواص غیرهارمونیـک فونـونی، نـرخ بررسـ، جهت
  پراکندگی فونونی بر حسب بسامد و رسانش حرارتی انباشـته

محاسبه و براي دماهاي  پویش آزاد میانگین بیشینهرا بر حسب 
هاي اورانیوم متفاوت رسم کردیم. از آنجا که در طبیعت، سنگ

 U235درصد) و مقدار کمی  U238 )2739/99با درصد بالایی از 
شـوند و یافت می U234درصد) و مقدار بسیار جزئی  7198/0(

را  U235اي درصـدهاي متفـاوتی از هاي هسـتهچون سـوخت
، لذا ما براي بررسی نقش ایزوتوپ بر خـواص فونـونی، دارند

 5درصـد،  3محاسبات را براي درصدهاي ایزوتوپی متفـاوت 
محاســبات را تکــرار  U235درصــد از  20درصــد و  7درصــد، 
این مقاله مبانی نظري کـار ارائـه شـده؛ در  2بخش  کردیم. در

نتایج محاسبات مورد بحـث قـرار گرفتـه شـده و در  3بخش 
  .بندي آمده استگیري و جمعنتیجه 4بخش 

  
  مبانی نظري. 2
  تقریب هارمونیک. 1 .2

هـاي بلـور حـول مکـان ذوب، اتم ۀتر از نقطدر دماهاي پایین
انـرژي پتانسـیل سیسـتم  کنند. با بسطتعادلی شان ارتعاش می

  :]23ٍ[ها خواهیم داشت هاي تعادلی اتمحول مکان
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 γ و α، βها و جمع روي اتم k و j و iهستند. در روابط فوق، 
انرژي مرجـع اسـت  Uجمع روي مختصات کارتزین هستند. 

شود و که صفر در نظر گرفته می
iu جایی کوچک اتـم جابهi 

ــت  ــت و  αدر جه iاس
  ــم ــر ات ــالص وارد ب ــروي خ   iنی

تعـادل صـفر  ۀاست که در نقطـ α(با علامت منفی) در جهت 
هـا کـم دامنـه باشـند، مسـئلۀ ارتعاشات اتماست. هنگامی که 

دوم در  ۀارتعاشات اتمی با در نظر گرفتن فقط جمـلات مرتبـ
شوند. شود، حل میبسط، که به آن تقریب هارمونیک گفته می

هدف ما در محاسبات دینامیک شبکه در تقریـب هارمونیـک، 
 eو ویــژه بردارهــاي  ωتعیــین مجموعــه بســامدهاي فونــونی 

است. در این تقریب، بسـامدها و ویـژه  qار موج مرتبط با برد
  ویژه مقداري: ۀرا از حل معادل qمقادیر براي بردار موج 

)5(  ( , ) ( , ) ( ) ( , ),q e q D q e q   2  
بعـد  q(D(آوریم کـه در آن مـاتریس دینـامیکی به دست مـی

unitcellN3unitcell×N3 ــی دارد ــر ماتریس ــا  q(D(. عنص ــرتبط ب م
 αدر جهـت  bبراي حالتی که اگر  bو bهاي کنش اتمبرهم

  شود:، به وسیلۀ زیر داده میβدر جهت  bحرکت کند و
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 قـرار 1برابـر  x، به ازاي جهـت D(q)در  β و αهاي شاخص
قـرار داده  3و  2به ترتیـب برابـر  zو  y شوند، و برايداده می

مشخص کنندة مکان مرکز جـرم  r(l)ها، جرم اتم mشوند. می
هاي واحـد تمامی سـلول lام بوده و جمع روي  lسلول واحد 
گیرد. با در دست داشتن بسامدها و ویـژه بردارهـا را در بر می

در منطقـۀ بریلـوئن، به ازاي تمام بردارهـاي مـوج غیـرتبهگن 
توان خواص فونونی در تقریب هارمونیک را محاسبه کـرد. می

با استفاده از آنسامبل کانونی، انرژي تعادلی سیستم فونونی در 
  شود:به شکل زیر داده می Tدماي 

)7(  ,
exp( )


qj

qj Bqj

E
k T




 
  

  
 1 1

2 1
  

بـه ترتیـب دمـا، ثابـت بـولتزمن و ثابـت  ћو  T، Bkکه در آن 
پلانک هستند و جمله دوم در کروشـه مشـخص کاهش یافتۀ 

است. با بـه کـار  Tمتوسط عدد اشغال فونونی در دماي  ةکنند
توان خـواص حرارتـی از قبیـل بردن روابط ترمودینامیکی می

ظرفیت گرمایی در واحد حجـم (گرمـاي ویـژه)، انـرژي آزاد 
  هلمهولتز و آنتروپی را استخراج کرد:

)8(   
 

exp
,

exp







qj
v qj B

Bqj qj

qj B

qj B

C c k
k T

k T

k T







 
    

 

  

 
2
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)9(  
ln exp( ,





qj B
qj

qj B
qj

F k T

k T





 

   





1
2

1
  

)10(  
coth

ln sinh( ) .

 



qj qj B B
qj

qj B
qj

S k T k
T

k T

 



   

  





1 22

2 2
  

ضریب انبساط حرارتی بـه صـورت زیـر بـر حسـب پـارامتر 
  شود:کل تعریف می گرونایزن

)11(  ,vc

B


  3  

گرمـاي ویـژه در  vcضـریب انبسـاط حرارتـی و  αکه در آن 
معیـاري از اثـرات پارامترگرونایزن کل، کـه حجم ثابت است. 

  شود:غیر هارمونیک است، به شکل زیر تعریف می

)12(   ,

,

( )

,
( )

qs vs
q s

vs
q s

c q

c q



 



  

  که در آن 

)13(  ,
qs

qs
qs

V

V







 


  

)14(  ( )
( ) ( ).

 s
vs s

q
c q n q

V T

 



  
ـــادلی،  ـــت تع ـــونی در حال ـــغال فون ـــدد اش ـــط ع و متوس

( ) / ( ) 1 1
 qs

sn q e
 ین اسـت. انشـت -، تابع توزیـع بـوزه

) پیداست، در 11پارامترگرونایزن کل، همان طور که از رابطۀ (
  مباحث انبساط حرارتی نقش دارد.

  
  رسانش حرارتی. 2 .2

دوم اسـت. در یـک جامـد  ۀرسانش حرارتی یک تانسور مرتب
هـا هـا و فونونهاي انتقـال حـرارت الکترونکریستالی، حامل

تمرکـز مـا بـر  2UOهستند که در این کار به دلیل عایق بودن 
ها از معادلۀ ترابرد هاست. دینامیک حاکم بر فونونروي فونون

مـا . در ایـن محاسـبات ]22[کنـد فونون بـولتزمن پیـروي می
ها و تمام فرایندهاي سه هاي پراکندگی ناشی از ایزوتوپسهم

کننـد، را ارضـا می تکانهفونونی را، که پایستگی انرژي و شبه 
توان بر حسب را می BTEمعادلۀ خطی شده ایم. در نظر گرفته

 اي از معادلات جفت شده براي طول عمر فونونیمجموعه

  :] 27-24 و 22[ نوشت
)15(  ( ), 

    0 1  
0که در آن 

  طول عمر فونون در تقریب زمان واهلـش تـک
  شود:تعریف می مد است و به شکل زیر

)16(  ,
N     

    

 
 

    
    

 
       

 
  0

1 1 1
2  

هاي واحد است و تعداد سلول Nکه در آن 
  زمان واهلـش

)متناظر با مد فونونی  , ) q s  منتشـر شـده در جهـتα  بـا
vسرعت 

  نـواع بـر جمـع ا " -"و "+"اسـت. نشـانه هـاي
ــدهاي  ــب فراین ــه ترتی ــاوت (ب ــب"متف ــه"و  "ترکی ) "تجزی

فرایندهاي سه فونونی تعریف شده در بـالا شـامل فراینـدهاي 
ـــات ≠0Q( اومكلـــپ ) و=0Qنرمـــال ( ) دلالـــت دارد. کمی


   و به ترتیب نرخ پراکندگی سه فونونی و ناشی

در رابطـۀ بـالا بـه شـکل زیـر  ند. کمیت از ناخالصی هست
  شود:تعریف می

)17(
 

  ,

N
    
      

 

     
        

  

   

     




     
 




        
  


   




     




 

1

1
2

  

کــه در آن   v v  
       ینجا ا اســت. درv

 سرعت 
هنگامی که  .ستا وهگر

 عیـین سـازگار ت -بـه طـور خـود
  شود:شود، رسانش حرارتی از رابطۀ زیر محاسبه میمی

)18(      ,
B

k n n v v
Vk T

  
    


   2

2
1 1  

/که در آن  ( ) 1 1n e  
  تـابع توزیـع تعـادلی فونـونی

است. با در دسـت داشـتن ثابـت نیـروي مرتبـۀ دوم و سـوم 
0هاي پراکندگی و بنابراین توان نرخمی

 ) و 16را از رابطـۀ (
) به دست آورد و در نهایـت رابطـۀ 17را از رابطۀ ( سپس 

  شود.) با تکرار حل می15(
  

  . نتایج و بحث3
  . تقریب هارمونیک1 .3

ما براي محاسبات ساختار الکترونی از روش ابتـدا بـه سـاکن 
DFT اســتفاده  ]28[افــزاري کوانتــوم اسپرســو و از بســتۀ نرم
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. ]22[با تقارن بالا در منطقـۀ بریلـوئن  هايدر راستا پاشندگی فونونی(ب)  و چگالی حالات فونونی (الف)(رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .1 شکل

  .دهندرا نشان می ]2[نقاط بنفش رنگ مقادیر تجربی 

  
ار رفتـه بـا اسـتفاده از هاي بـه کـایم. همچنین شبه پتانسیلکرده

سـاخته شـده و فـوق  ]rev- PBE ]29همبستگی  - تابعی تبادلی
1/5d6, 0p7, 2s7, 6p6, 2s6 ,نرم است. در مورد اورانیـوم آرایـش 

2/5f5  ــش و در ــیژن آرای ــورد اکس ــش  4p2, 2s2م ــراي آرای ب
 - اند و معـادلات کـوهنر نظر گرفته شدههاي والانس دالکترون

اند. بـراي حـل شـده اينـردهتقریب نسبیتی ها در شم براي اتم
شروع محاسبات، ابتدا باید ثابت شبکۀ تعادلی سیستم را در دمـا 
و فشار صفر به دست آوریم. بدین منظور لازم است از چگـالی 

مناسب در فضاي وارون و همچنین انرژي جنبشی قطـع  kنقاط 
رهـا ثابـت . براي یافتن مقادیر بهینه ایـن پارامتکنیمبهینه استفاده 

تعادلی را به ازاي مقادیر مختلف پارامترها حسـاب کـرده  ۀشبک
هـا و با در نظر گرفتن مقدار نیروي باقیمانـده بـر روي اتم ]22[

بنـدي ، مقـادیر بهینـه بـه ازاي مش00001/0کمتـر از  ةبه انـداز
هاي قطع براي بسط تابع موج در فضاي وارون و انرژي 8×8×8

ریـدبرگ حاصـل شـد. بـه  600و  60 و چگالی به ترتیب برابر
بلـور برابـر  ۀازاي این مقادیر بهینه پارامترها، ثابت تعادلی شـبک

  آنگستروم به دست آمد.  3968/5
 ۀما بسـامدهاي ارتعاشـات شـبکه را بـا اسـتفاده از نظریـ

و در  ]22[محاسبه کـرده  ]DFPT (]30اختلال تابعی چگالی (
یم. محاسبات فونونی را ابا مقادیر تجربی مقایسه کرده 1شکل 

ریـدبرگ بـراي پتانسـیل و بـا  10 -14 با آستانۀ همگرایی برابر
ایـم. بـراي در فضاي وارون انجـام داده 12×12×12بندي مش

اطمینان از ناوردایی انتقالی مـاتریس دینـامیکی، قـانون جمـع 

آکوستیک نیز به کار رفته است. افزون بر ایـن، مـا بسـامدهاي 
نیـز  U235نظر گرفتن درصدهاي مختلف غناي فونونی را با در 

ایم که تأثیر محسوسـی بـر روي محاسبه کرده و ملاحظه کرده
شود. لذا تمـامی محاسـبات بسـامد بسامد فونونی حاصل نمی

انجام شـده اسـت. بـا بـه  U238 فونونی فقط با جرم ایزوتوپ
هـاي نیـروي دست آمدن بسـامدهاي ارتعاشـات شـبکه، ثابت

ضاي مستقیم و نمودار پاشندگی فونـونی را بـه دوم در ف ۀمرتب
دست آوریم. نمودار پاشندگی فونونی آزمایشگاهی و محاسبه 
شده در راستاهاي با تقـارن بـالا و همچنـین چگـالی حـالات 

  نشان داده شده است. 1فونونی در شکل 
ــایینالــف  .1در شــکل  ــا پ ترین بســامدها، ســه شــاخه ب

 Uهـاي به ارتعـاش اتم هاي آکوستیکی هستند و مربوطشاخه
هاي اپتیکـی . شش شاخه با بسامدهاي بالاتر، که شـاخههستند

هسـتند.  Oتر هاي سـبکشوند، ناشی از ارتعاش اتمنامیده می
هاي آکوستیکی تطـابق همان گونه که از شکل پیداست، شاخه

هاي خوبی با نتـایج تجربـی دارنـد. ایـن موضـوع کـه شـاخه
 هاي اپتیکـیو شاخه Uهاي اتم آکوستیکی ناشی از ارتعاشات

  هسـتند، بـه وضـوح در شـکل Oهـاي ناشی از ارتعاشات اتم
شود. همان گونه که در بالا نیز ذکر شد، در نظر . ب دیده می1

 20درصـد،  7درصـد،  5درصد،  3گرفتن درصدهاي مختلف(
تـأثیر محسوسـی بـر بسـامدها  U235درصد) بـراي ایزوتـوپ 

ل از در نظـر گـرفتن تقریـب نداشت و لذا نمودارهـاي حاصـ
 مشـابه اسـت.  U235هارمونیک براي درجات مختلـف غنـاي 

ب((الف)
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(رنگی در نسـخۀ الکترونیکـی) نمـودار گرمـاي ویـژه بـر  .2 شکل

 ]LSDA+U ]31حســب دمــا. نقــاط آبــی رنــگ نماینــدة محاســبۀ 
  دهند.میرا نشان  ]33 و 32[ادیر تجربی هاي سبز رنگ مقودایره

 
بر حسب  γ (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) تغییرات پارامتر .3 شکل

  دما.

  
توان گرماي ویژة ناشی از مدهاي ارتعاشی را بـا داشـتن حال می

) محاسـبه کـرد. نمـودار 8چگالی حـالات فونـونی و از رابطـۀ (
  ت.نشان داده شده اس 2گرماي ویژه بر حسب دما در شکل 

شود تقریب هارمونیک دیده می 2همان گونه که در شکل 
کلوین) تطابق خوبی را با تجربه  400در دماهاي پایین (تا حد 

دهد اما در دماهاي بالاتر مقداري انحـراف از مقـادیر نشان می
گرماي ویـژه  ۀتجربی وجود دارد. به عبارت دیگر براي محاسب

2UO ت هارمونیک، اثـرات در دماهاي بالا باید علاوه بر جملا
  غیرهارمونیک را نیز به حساب آوریم. 

 3) محاسبه و در شـکل 12پارامتر گرونایزن کل از رابطۀ (
 γشود مقدار رسم شده است. همان طور که در شکل دیده می

کلوین بـه  2200با افزایش دما کاهش یافته و در دماي حدود 
  .رسداشباع می

  
  تقریب غیرهارمونیک. 2 .3

هـاي آزمونسـوم بـا لحـاظ کـردن  ۀهـاي نیـروي مرتبـثابت
 اتمـی، بـه ازاي 81] و در نظر گرفتن ابر سلول 22[ همگرایی
آنگسـتروم بـا  4و شـعاع قطـع  03/0جایی اتمـی بـهمقدار جا

هــاي محاســبه شــده و نرخ] ShengBTE ]34اســتفاده از کــد 
پراکندگی سه فونونی و همچنین نرخ پراکندگی ناشی از سـهم 

، نرخ پراکنـدگی سـه 4اند. در شکل ها به دست آمدهوپایزوت
ـــر حســـب بســـامد و در دماهـــاي مختلـــف ـــونی را ب   فون

  شود با افزایش دما، نرخ ایم. همان طور که دیده میرسم کرده

 
(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نرخ پراکندگی سـه فونـونی  .4 شکل

   .)THzامد (در دماهاي مختلف بر حسب بس
  

یابـد و از ایـن رو خـواص پراکندگی سه فونونی افـزایش می
ما محاسبات را  ترابردي وابسته به فونون کاهش خواهد یافت.

هاي پراکندگی ناشـی از درصـدهاي براي به دست آوردن نرخ
ایزوتوپی متفـاوت تکـرار کـرده و ملاحظـه کـردیم کـه نـرخ 

یابد ها افزایش میپپراکندگی فونونی با افزایش درصد ایزوتو
]22 .[  

در خاتمه، براي بررسی رفتار پویش آزاد میانگین فونونی، 
رسانش حرارتی انباشته را محاسـبه کـردیم. نمـودار رسـانش 
حرارتی انباشته بر حسب بیشینه پویش آزاد میـانگین بـه ازاي 

رســم  5کلــوین در شــکل  1000و  700، 500، 300دماهــاي 
شـود، بیشـینه پـویش آزاد ه میشده است. چنـان کـه ملاحظـ
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(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) رسانش گرمایی انباشـته بـر  .5 شکل

  ) در دماهاي مختلف.nmپویش آزاد میانگین ( بیشینهحسب 

  
(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) رسانش گرمایی انباشـته بـر . 6 شکل

) به ازاي درصدهاي مختلـف nmپویش آزاد میانگین ( یشینهبحسب 
  ایزوتوپی.

  
 1000نـانومتر در دمـاي  20بـه  کلـوین 300نانومتر در دماي 

توان در طراحـی کلوین کاهش یافته است. از این اطلاعات می
  نانوساختارها براي کاهش رسانش حرارتی بهره برد.

بـر پـویش آزاد  هاافزون بر این، براي بررسی اثر ایزوتوپ
میانگین، رسانش حرارتی انباشته را براي درصـدهاي مختلـف 

نشـان  6ایم. نتیجۀ محاسبات در شـکل ایزوتوپی محاسبه کرده
شود، با ملاحظه می 6داده شده است. همان گونه که در شکل 

افزایش درصد ایزوتوپ، نرخ پراکندگی اندکی افزایش یافته و 
یش آزاد میـانگین فونـونی پـوبیشـینه باعث کاهش جزئی در 

  شود.می
  
  گیرينتیجه. 4

توصیف ساده حالت پارامغنـاطیس توسـط در این پژوهش، با 
نظر کـردن از اعمـال قطبیده، و صرف -اسپین -محاسبات غیر

را  2UOتصحیح هابارد، خـواص حرارتـی و فونـونی سیسـتم 
بـا اسـتفاده از روش نظریـۀ اخـتلال محاسبه کردیم. همچنین، 

دوم  ۀهاي نیروي مرتبجایی محدود، ثابتگالی و جابهتابعی چ
سوم را به دست آورده و بـا اسـتفاده از آنهـا گرمـاي  ۀو مرتب

ویژه در حجم ثابت، پارامتر گرونایزن کل در دماهاي مختلف، 
نـرخ پراکنـدگی سـه فونــونی بـر حسـب بسـامد در دماهــاي 
 متفاوت، نرخ پراکندگی ناشی از درصدهاي ایزوتوپی مختلـف

بیشـینه بر حسب بسامد، رسانش حرارتی انباشـته بـر حسـب 
پویش آزاد میانگین در دماهاي متفاوت و در نهایـت رسـانش 

پـویش آزاد میـانگین بـراي  بیشـینهحرارتی انباشته بر حسـب 
ایم. نتـایج نشـان داد کـه درصدهاي ایزوتوپی را محاسبه کرده

ابق گرماي ویژه (که در تقریب هارمونیک محاسـبه شـده) تطـ
کلـوین، دارد.  400خوبی با تجربه، به ویـژه در دماهـاي زیـر 

، نشان داد γحاصل براي پارامتر گرونایزن کل،  ۀهمچنین، نتیج
یابد و در دماهاي بـالاتر که با افزایش دما مقدار آن کاهش می

کند. بررسی نرخ پراکنـدگی سـه به سمت مقدار ثابتی میل می
اهاي مختلف نشان داد کـه فونونی بر حسب بسامد به ازاي دم

شود. نتایج مربوط افزایش دما باعث افزایش نرخ پراکندگی می
به نرخ پراکندگی ناشی از درصدهاي ایزوتـوپی مختلـف نیـز 
نشان داد که بیشـترین نـرخ پراکنـدگی بـه بیشـترین در صـد 

ــا رســم رســانش  U235 )20ایزوتــوپی  درصــد) تعلــق دارد. ب
پویش آزاد میانگین فونونی به  بیشینهحرارتی انباشته بر حسب 

ازاي دماهاي مختلف و همچنین درصدهاي ایزوتوپی مختلف، 
ملاحظه شد که با افزایش دما و یـا درصـد ایزوتـوپی، مقـدار 

یابـد. از طـرف پویش آزاد میانگین فونـونی کـاهش می بیشینه
 بیشینهدیگر، با داشتن رفتار رسانش حرارتی انباشته بر حسب 

توان نانو ساختارهاي با رسانش گین فونونی میپویش آزاد میان
  .حرارتی دلخواه را طراحی کرد
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