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 چكیده
حوزه فناوری نانو به خواص حرارتی آن وابسته است. هدف از ارايه اين مقاله محاسبه ضريب انبساط حرارتی گرافن با استفاده  بسياری از کاربردهای بالقوه گرافن در

وصيف شده است.  از متغييرهای ترموديناميکی است . بر همکنشهای  اتم های کربن در  صفحه گرافن بوسيله پتانسيل بس ذره ای برنر و مدل نوسانگر هماهنگ ت

 درجه کلوين منفی می باشد. 1111تا  111دهد که ضريب انبساط حرارتی گرافن در رنج دمايی ايج نشان مینت
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Abstract  
 

Many potential applications of graphene in nanotechnology depend on its thermal properties. The purpose of 

this paper is calculation the coefficient of thermal expansion(CTE) of graphene using thermodynamic variables. 

The interactions of the carbon atoms in graphene sheet are described by Brenner many-body potential and 

harmonic oscillator model. The results show that the CTE of graphene is negative in the temperature range 

100k to 1000 k.   
PACS No: 65.40 

 

  قدمهم
در دهه های اخير گرافن به دليل خواص فيزيکی منحصر به فرد     

از  .[1] خود توجه های زيادی را به سمت خود معطوف کرده است

جمله اين خواص هدايت حرارتی و رسانندگی الکتريکی و چگالی 

می باشد که اين امر سبب مطرح شدن  [4-2] بالای حامل های بار

ل بعدی گرافن به عنوان کانديدی برای ساخت و طراحی نس

از آنجا که ممکن است در طول  . [5]قطعات الکترونيکی شده است

مراحل ساخت و بهره برداری، اين قطعات حرارت بالايی را تجربه 

دی آگاهی از ضريب انبساط کنند برای چنين برنامه های کاربر

حرارتی به عنوان تابعی از دما بسيار مهم می باشد.تا کنون برای 

بررسی ضريب انبساط حرارتی گرافن روش های مختلفی بکار 

ده از روش تابع با استفا [6]و همکارانش Jiangگرفته شده است. 

گرين غير تعادلی نشان دادند که ضريب انبساط حرارتی برای 

گرافن بدون درنظر گرفتن برهمکنش بين گرافن و زير لايه ، منفی 

ای ديگر  با استفاده از روش تجربی طيف می باشد. در مطالعه

کلوين منفی  411تا211ان، اين ضريب در رنج دمايی سنجی رام

. با استفاده از شبيه سازی ديناميك مولکولی [7]بدست آمده است

Zahabul Islam  و همکارانش نشان دادند که ضريب انبساط

و نيز  [8]کلوين منفی می باشد 511تا  1حرارتی در رنج دمايی

Mounet  و همکارش با بهره گيری از نظريه اختلال تابع چگالی

.در اين مقاله به [9]اندمقادير منفی برای اين ضريب بدست آورده

طور مستقيم از يك روش تحليلی برای بررسی تغييرات ضريب 

ابتدا گرافن در دمای صفر .است حرارتی با دما استفاده شده  انبساط

مطلق مدل سازی و مورد بررسی قرار گرفته، سپس با وارد کردن 
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ضريب انبساط حرارتی تاثيرات دما در فرمول بندی پايه ، تغييرات 

 گردد.محاسبه می

 تئوری و مدل سازی
کر بندی گرافن ورقه ای دوبعدی از اتم های کربن در يك پي      

به هم متصل شده  2spشش ضلعی می باشد که اتم ها با هيبريد 

اتم کربن ديگر پيوند  3اند. در يك صفحه گرافن ، هر اتم کربن با 

و سه همسايه اول اين اتم  Aاتم کربن  1برقرار کرده است . شکل

را نشان می دهد. به دليل تناوب اتم ها در ساختار گرافن ، موقعيت 

ز حرکت انتقالی اين چهار اتم نتيجه می شود و اين ها اهمه اتم

چهار اتم موقعيت تمام اتم های موجود در صفحه گرافن را 

 کنند. توصيف می

 z,yz(x (و x) w, yw( با مختصات w و zطول پيوند بين هر دو اتم 

 توسط رابطه زير داده می شود :

                                           )1( 

 

 
 و همسايه های اول آن Aالف(ساختار هندسی گرافن   ب( اتم  :1شکل          

 زاويه بين اتم ها نيز توسط روابط زير بيان می شود : 

 

                                     )2-1( 

 

                                  )2-2( 

 

                                 )2-3( 

با حاکم بر پيوندها و زاويه ها مشخص شد  حال که روابط

انرژی ذخيره شده در  ،[11]گيری از پتانسيل بين اتمی برنربهره

انرژی ذخيره شده مطابق با پتانسيل برنر، .گرددپيوندها محاسبه می

تابعی ازطول پيوند و زاويه پيوند مربوطه با پيوند  ABدر پيوند 

 :همسايه می باشد
 )3( 

 X همسايه اول اتم هایA وB  می باشد ، که اين انرژی با استفاده

 از روابط زير محاسبه می شود :
 )4( 

ijr   فاصله بين دو اتمi  وj  وijkθ  زاويه بين پيوندj-i  و پيوند هاای

به ترتيب جمله های دافعاه و جاذباه  AVو RVهمسايه می باشد . 

 می باشند و توسط روابط زير بيان می شوند : 

                              )5-1(  

                                 )5-2( 

را با استفاده از فيت کردن   و  و و  برنر پارامترهای 

با خواص فيزيکی شناخته شده از انواع مختلف کربن بدست آورده 

فاصله تعادلی دو اتم کاربن مای باشاد.مقادير ايان  R(e). [11]است 

پارامترها در انتهای تعريف پتانسايل برنار آورده شاده اسات. تاابع 

يك تابع چند ضابطه ای می باشد که توسط رابطه زيار داده  

 می شود :

         )6( 

)1(R   (2)وR   1.7مقادير آنها به ترتيب برابر  وهای موثر می باشدبرد 

برای سااختار گارافن  rبدليل اينکه طول  آنگستروم می باشد و 2و 

مقدار اين تاابع بارای گارافن  آنگستروم است، 1.7همواره کمتر از 

ن بيانگر يك رابطه باي عبارت   4در رابطه  برابر يك می باشد .

است و اين ارتبااط باا عباارات  iو محيط اطراف اتم  jو اتم  iاتم 

 زير بيان می شود :
                                                        )7-1(                             

                             )7-2(       

زاوياه است و  jو iاتم کربنی به غير از اتم  k،  (7-2)در رابطه 

توساط رابطاه زيار  Gمی باشاد و تاابع  i-kو  i-jبين پيوند کربن 

 محاسبه شده است :

                                  )8( 
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برنر با استفاده از ثابت شبکه و انرژی پيوند گرافيت و الماس و 

بن و انرژی تشکيل خلا گرافيت و الماس، کر scوfcc ساختار 

را تعيين و ،  ، ،   ،  ،  ،  پارامتر های 

 نموده است:
 

   

1.29 

 

1.315 A 
 

 
 

 

   
 

    

 پارامترهای پتانسيل برنر (1جدول )                     

برابر  Aبا استفاده از روابط ذکر شده برای پتانسيل برنر ، انرژی اتم 

 است با :

                                        )9( 
 

  )(باشدمیطول 6اين انرژی وابسته به 

 :گردد بابرابر میو انرژی کل گرافن 

                                     )11( 

 N باشد ل اتم های کربن در صفحه گرافن میدر رابطه بالا تعداد ک

اتام  ماورد بررسای قارار  41صفحه گرافن باا ،  مطالعهکه در اين 

 گرفته است.

 در برای بدست آوردن طول پيوند هاای کاربن در صافحه گارافن 

نسااابت باااه طاااول هاااای   11از رابطاااه  حالااات تعاااادل ،

مشتق می گيريم و حاصل را برابار  )(

 : صفر قرار می دهيم

                                     )11(          

خواهيم  مجهول غيرخطی 6معادله و  6ورت يك دستگاه در اين ص

هاای کاربن در طاول پيوناد اتمداشت و با حل عددی اين دستگاه 

بدساات خواهااد آمااد.  نتااايج  گاارافن در حالاات تعااادل صاافحه 

 :آورده شده است 2در جدولمحاسبات ما 

 

 
 

   

 

   

 

    

 

 کربن در گرافن –: زاويه و طول پيوند های کربن 2جدول                  

اتم کاربن ديگار  3ربن با در نتيجه در يك صفحه گرافن ، هر اتم ک

هاای باين آنهاا باا يکاديگر برابار پيوند برقرار کرده است و زاويه 

کربن در صفحه گارافن نياز باا  –باشد و طول های پيوند کربن می

حال با توجه به برابر بودن زاويه ها و طول های يکديگر برابر شد. 

 پيوند در گرافن ،انرژی کل را بازنويسی می کنيم. 

 

 ضریب انبساط گرمایی گرافنمحاسبه 

خش قبال فقاط بارای تعياين طاول روش شرح داده شده در ب     

 ها در دمای صفر مناسب می باشد . پيوند

در دماهای بالاتر انرژی آزاد هلمهولتز باه عناوان انارژی کال باياد 

سيستم برابر شود. در اين صورت انرژی کل  totVجايگزين عبارت 

 است با  :

                                                               )12( 

S  آنتروپی سيستم و T  دما می باشد .آنتروپای سيساتم بار اسااس

 به صورت زير تعريف می شود : [12]مدل نوسانگر هماهنگ

)13(             

 Bk  ثابت بولتزمن و h : ثابت پلانك می باشد 

 

ik⍵  و بارای محاسابه آن از  [13]فرکانس ارتعاش اتم ها می باشاد

 رابطه زير استفاده می کنيم:

                                            )14( 

I  می باشد .  22ماتريس يکانی im   جرم وix  مختصات اتمi  ام

 می باشد . 

 ⍵ (جايگذاری نماوده 13را در رابطه آنتروپی ) 14حاصل از رابطه

و در نهاياات بااا بهااره گيااری از رابطااه مربااوط بااه اناارژی آزاد 

ين (، انرژی کل سيستم در دماای باالاتر از صافر کلاو12هلمهولتز)

 حاصل می شود .

کربن و مشاهده تغييارات –برای بررسی تغييرات طول پيوند کربن 

را در دماهاای مختلاف  11اين طول با دما ، مينايمم مقادار رابطاه 

باشد، شود که طول پيوند تابعی از دما میمحاسبه نموده و نتيجه می
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با استفاده از فرمول ضريب انبساط حرارتای کاه باه صاورت زيار 

 ی شود :تعريف م

                                                      )15( 

ضريب انبسااط حرارتای گارافن را محاسابه نماوده و در نهايات  

تغيياارات ضااريب انبساااط حرارتاای گاارافن بااا دمااا ، محاساابه 

( نتايج نشان می دهد ضاريب  انبسااط حرارتای 1گردد.)نمودارمی

کلاوين منفای مای باشاد و باا  1111تاا 111 گرافن در رنج دمايی

افزايش دما به سمت صفر ميل می کند. نتاايج روش ماا ، باا نتاايج 

.توجاه باه [14]بدست آمده از روش تجربی بسيار نزديك می باشاد

اين نکته ضاروری اسات کاه وابساتگی باه دماای طاول پيوناد از 

ناهماهنگی در پتانسايل برهمکنشای نتيجاه شاده اسات.برای ياك 

مساتقل از  پتانسيل باه شادت هارمونياك ،فرکاانس ارتعااش 

عيت اتم ها می باشد به طوری که متوسط طول پيوند با افزايش موق

دما بدون تغيير می ماند و در نتيجه ضريب انبسااط حرارتای صافر 

می شود .در صورتی که برای پتانسيل های ناهماهنگ مانند پتانسيل 

ديگر ثابت نمی ماند و  بين اتمی برنر برای اتم کربن ، فرکانس

اتم ها با دما تغيير مای کناد و باعای مای شاود کاه مرکز ارتعاش 

ضريب انبساط حرارتی ديگر صفر نشود. علت منفی شدن ضاريب 

انبساط حرارتی گرافن را می توان با توجه به جهات ارتعااش اتام 

های کربن تاوجي  کارد.در دماهاای پاايين باه علات قاوی باودن 

در پيوندها، ارتعاش در راستای صفحه به سختی صورت می گيارد 

ط انتيجه ارتعاشات در راستای عمود بر صفحه ، باعی ضريب انبس

منفی می گردد و با افزايش دما و تاثير آن بر پيوندها امکان ارتعاش 

در راستای صفحه بيشاتر گردياده و هماين امار باعای مای گاردد 

 ضريب انبساط با افزايش دما به سمت صفر ميل کند .

 

 
 : تغييرات ضريب انبساط گرمايی گرافن با دما 1نمودار  

  نتیجه گیری
با بهره گيری از يك پتانسيل بس ذره ای ومدل نوسانگر هماهنگ  

و متغيير های ترموديناميکی، ضريب انبساط حرارتی گرافن را 

، اين ضريب در رنج دمايی  1با توجه به نمودار  محاسبه نموديم .

می باشد ، در نتيجه گرافن برخلاف کلوين منفی  1111تا  111

اغلب مواد با افزايش دما منقبض می شود و ضريب انبساط 

 حرارتی با افزايش دما به سمت صفر ميل می کند.
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