
 

 گرافنیهای ساختاری بر خواص گرمایی نانونوارهای تأثیر نقص
    2 روح اله، فرقدان ؛ 1 فرشته،  نیامسعودی

  ، کاشانراوندی بلوار قطب 6کيلومتر  ،ه کاشاندانشگافيزيك  دانشکده 2,1

 چكیده

و با کمك  4-8-4-8حلقهو  ولز-های استونزيگزاگی در حضور نقص بهدر اين مقاله، به بررسی رسانش گرمايی و ظرفيت گرمايی ويژه در نانونوارهای گرافنی با ل

در وسط سلول واحد نانونوار قرار داده، طيف فونونی ، ضريب عبور و  را 4-8-4-8حلقهولز و -نقص استونايم. از مدل ثابت نيرو و فرمولبندی لاندائور پرداخته

 که نقص 4-8-4-8حلقه و تأثير ها داردآن نوعبه حضور نقص و یوابستگی شديد گرمايیاص ودهد که خرا محاسبه کرده ايم. نتايج نشان می ظرفيت گرمايی ويژه

 باشد.بيشتر و مشهودتر میاست در رسانش گرمايی، ضريب عبور و ظرفيت گرمايی ويژه  ولز-نقص استون نسبت به تریگسترده
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Abstract  
In this paper, we investigate the thermal conductivity and specific heat capacity in nanoribbon graphene with 

zigzag edges in the presence of stone-wales and 8−4−8−4 defects and with the help of force constant and t 

landauer model. Stone-wales defect and 8−4−8−4 ring placed in the middle of the unit cell of nanoribbon and 

calculated the phonon spectra, transmission coefficient and specific heat capacity. Results show that the 

thermal properties are highly dependent on the presence and type of defect. and the influence of 8−4−8−4 ring 

that has a broader defect in thermal conductivity related to the deficit in stone-wales,the transmission 

coefficient and specific heat capacity is more and more evident. 

 

 PACS No. ( 44.54 )          
  قدمهم

 که داده گرافن، نشان حرارتی خواص گيری اندازه نخستين      

اين  بالاتر است. بعدی سه گرافيتاز  گرافندر گرمايی  هدايت

 حرارتی و انتقال خواصبررسی  به همگان علاقه باعث موضوع

 رسانش عمده گرافنی سهم مواد در .[1]ده استدر گرافن شگرما 

رسانش  در سهم الکترونی بطوريکه است شبکه برعهده گرمايی

 . به[2]شودهدايت حرارتی کل را شامل می 1%کمتر از گرمايی 

 درچيدمان گرمايی رسانش برای مواد توانايی که است علت همين

ه باعث تغيير ها در شبکزيرا نوع چيدمان اتم .دارد ريشه مواد اتمی

  [.1,3]دشورسانش گرمايی مواد میميزان 

گرافن با وجود رسانش گرمايی بسيار عالی، برای پديده         

بايد  1ترموالکتريك مناسب نيست. زيرا در اين پديده ضريب سيبك

بالا باشد. اما اين ضريب با رسانش گرمايی رابطه معکوس دارد. در 

الکتريك بايد رسانش گرمايی را نتيجه برای افزايش بازده ترمو

کاهش دهيم. از آنجاييکه رسانش گرمايی به شدت به اختلال و 

                                                 
1 - Seebeck coefficient 

عيوب هندسی حساس است. پس برای کاهش رسانش گرمايی 

هايی را وارد ساختار کرد مانند: جای خالی. اين توان، نقصمی

[. 2،3،4شوند]توجه رسانش گرمايی می عيوب باعث کاهش قابل

است. اين نقص حاصل  2ولز-يوب نقص استونيکی از اين ع

نقطه ميانی پيوند دو به  درجه دو اتم کربن نسبت به 09چرخش 

درصدی  09باشد. حضور اين نقص باعث کاهش میدو آنها 

باشد می 4-8-4-8حلقهايجاد شود. نقص ديگر رسانش گرمايی می

 قویاسپين اثر سيبك را  زيگزاگی، ق در نانونوارکه در دمای اتا

آل برای افزايش بازده اين دو نقص يك نامزد ايده [.5,6کند. ]می

باشند و بررسی آنها ترموالکتريك در حوزه مديريت گرما می

 کند. پژوهشی جديد است که اهميت اين تحقيق را نيز دوچندان می

در اين مقاله قصد داريم با استفاده مدل ثابت نيرو و      

به بررسی رسانش گرمايی بندی همدوس لاندائور فرمول

 ودر حضور اين دو نقص  بپردازيم  3نانونوارهای زيگزاگ

                                                 
2 - Stone–Wales 
3 - Zigzag 
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محاسبه  را هايی همچون ظرفيت گرمايی ويژه درحجم ثابتکميت

 .کنيممی

 محاسباتروش 
در اين مدل نيروهای بين کنيم.می استفادهمدل ثابت نيرو  ازابتدا 

برآيند نيروهای وارد  .شوندمی های فنر نشان دادهاتمی مانند ثابت

 بصورت زير است: امiشده به اتم 

 
 

 بردار و است ام 𝑖 اتم جايیجابه  

 تپوانمپی ام راiسپپس معادلپه حرکپت اتپم . باشدمی ام 𝑖 اتم مکان

 تنپاوبیسيسپتم مپا  از آنجاييکپه .نوشپت نيوتون دوم قانون مطابق

 بپا اتپم امپين 𝑖 برای فوريه بسط طبق را جايی جابه تواناست، می

پيپدا  دسپت  نرمپال جايیجابپه به تا داد بسط  موج بردار

 بدسپت آوردهدر رابطپه عناصپر مناسپب و  با جايگپااری .کنيم

با حپل آن،  .شودمی تعريف (3)رابطه صورت ماتريس ديناميکی به 

 .آوردبه دست توان میی پاشندگی را برای گرافن ابطهر

 
نسبت  اممختصات نسبی اتم   بالا در رابطه

ام را در واقع ارتعاشات اتم  يا  ام است و به اتم 

ام جفت ام يا به اتم  توسط يك ماتريس ثابت نيرو 

ديك ثابت نيرو برای چهار همسايگی نز هایماتريسکند. مقادير می

محاسبه چگالی حالت  برای. [7]گرفته استمورد استفاده قرار 

کنيم. با استفاده می [8]از روش لاندائور  نانونوارهای گرافنی

يت گرمايی ويژه در ( ظرف4در رابطه )چگالی حالت جايگااری 

 آيد:حجم ثابت نيز به دست می

 
بردار موج فونون  و  4چگالی حالت  (4)در رابطه 

های الاستيك در نظر گرفته است. دراين روش تنها پراکندگی

سيستم تك بعدی  محاسبه ضريب عبور فونونی، برای .شودمی

                                                 
4 - Density of state 

و کابل هادی بلند کامل تشکيل از يك بخش مرکزی و د ی کهآلايده

ها به مخازنی با دماهای . انتهای باز کابلگيريمدر نظر میشده 

 کاملاًها کابلو  مخازناتصال بين  است.متصل  و  

 ،پراکنده شده Sدرو است، در نتيجه تابع عبور برای مد بی

در   باشد.به صورت زير می است. تابع عبور يکنواخت 

 .است sپراکندگی از مدهای گسسته واقع 

 
 بحث و نتایج

در ابتدا به محاسبه طيف فونونی نانونوار زيگزاگی در حالت       

 1ی کامل و همچنين در حضور نقص پرداخته ايم. باتوجه به رابطه

ها ابعاد ماتريس ولز-استون برای نانونوار بدون نقص و با نقص

مرتبه ها از ابعاد ماتريس (LVs)ونوار با نقصنان و برای 616*616

باشد که در محيط برنامه متلب با کد نويسی مستقيم می 101*101

از  توان مشاهده کرد. سپسمی 6و1اند.که در شکلسازی شدهشبيه

طريق محاسبه چگالی فرکانسی و با روش لاندائور ضريب عبور را 

توان می 3که در شکل برای نانونوار لبه زيگزاگی بدست آورده ايم

ويژه محاسبه شده است.  ظرفيت گرمايی 4مشاهده کرد.و در شکل 

های مختلف در مدل ثابت  Kبرای انجام اين محاسبات به ازای 

نيرو تا همسايگی چهارم را در نظر گرفته ايم و ثوابت نيرو را نيز از 

 .  استفاده کرده ايم [7] رفرنس

 bو aدر قسمت مشاهده کرد  وانتمی 1در شکل همانطور که       

-استون سلول واحد در حالت نانونوار بدون نقص و همرا با نقص

 66دارای  (LVs)سلول واحد نانونوار با نقص اتم و 76دارای  ولز

نانونوار  یفونون یپاشندگ نمودار راتييتغ 6شکلباشد.اتم می

، نشان ولز-استونو  (LVs) هایرا در حضور نقص یگزاگيز

 نقص. همانطور که در نمودارها مشخص است وارد نمودن دهدیم

بطور  یکيکوستآ یی در محدودهفونون فيط تواندیم نانونواردر 

 یاهژيکه سهم و یکيکوستآ یهامورد فونوندر  .کند رييتغ یمشهود

 نفصاثرات توان میدارند  یحرارت تيو ظرف يیدر ترابرد گرما

و  یکيکوستآ یهاشاخه یرفتن برخ نياز ب که باعث ولز-استون

و  150انس شکسته شدن تبهگنی در حدود فرکهمچنين باعث 

 مشاهده   تاسشده  100ايجاد تبهگنی بيشتر در فرکانس حدود 
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مربوط به  bمربوط به نانونوار زيگزاگی بدون نقص، قسمت  aقسمت : 1شکل

زاگی با مربوط به نانونوار زيگ cولز و قسمت -نانونوار زيگزاگی با نقص استون

 باشد.می 4-8-4-8هاینقص حلقه

 یفونون فيدر ط (LVs) نقصاثرات  (2c) نمودار .2b)شکل(کرد

 100حدود فرکانس  بيشترين تغيير مربوط به .داده است شينمارا 

ها و همچنين ايجاد تبهگنی شاهد شکسته شدن باشد کهمی 051تا 

  .2c)شکل(های جديد هستيمتبهگنی

نون، يکی از مهمترين پارامترها برای تعيين سرعت گروه فو      

از روابط  توانهدايت گرمايی را می .هدايت گرمايی است

 از آنجاييکهتفکيك آنها استخراج کرد.  یپراکندگی بوسيله

در رسانش گرمايی بازی را های آکوستيك نقش اصلی شاخه

را بررسی  کنند، بنابراين ما تنها سرعت گروه سه مد آکوستيکیمی

کرد سه مدی که  توان مشاهدهمی 6همانطور که در شکل. کنيممی

های اند، مدهای آکوستيك هستند. اين سه مد به نامبه صفر رسيده

TA ،LA وZA های در نانونوار زيگزاگی شاخه شوند.شناخته می

LA  وTA و مد  های بالادارای سرعتZA  دارای سرعت  

 
 سهبه طيف فونونی نانونوار زيگزاگی در  ها مربوطاين مجموعه شکل :6شکل

مربوط به ساختار با  bمربوط به ساختار کامل، قسمت  aحالت است.قسمت 

 .باشدمی (LVs)نيز مربوط به ساختاری با نقص   cو قسمت (SW)نقص 
 

سرعت  .باشدمی تنها  مقدار آن کهکمتری است 

 سپسکند، پيدا می به صفر کاهش BZدر مرکز  TAی شاخه گروه

ی بطور کلی شاخه همچنينيابد.افزايش می BZدر نزديك مرز 

ZA  پايينترين سرعت گروه را در بسياری از موارد دارا است، و

به صفر کاهش  BZی توانند در لبههای آکوستيك میی شاخههمه

 6لدر نتيجه به کمك شيب مدهای آکوستيك نمودارهای شک يابند.

 گرمايی را بررسی کرد.توان رسانش می

رسانش گرمايی به عوامل مختلفی بستگی دارد ازجمله       

ها در ساختار شبکه است که به همين مهمترين آنها چيدمان اتم

علت ايجاد نقص در ساختار از آنجاييکه چيدمان اتمی را تغيير 

دهد بروی رسانش گرمايی نيز اثرگاار بوده و موجب کاهش می

مربوط به نانونوار ضريب عبور  3درشکل شود.یرسانش گرمايی م

های پايين شود در انرژیاگی است که همانطور که مشاهده میزيگز

توان تغييرات زيادی را در حالت های آکوستيك میمربوط به فونون

مشاهده کرد که مقدار ضريب  (LVs)نقصنقص بويژه در حالت 

ر حاليکه در با حالت نانونوار بدون نقص متفاوت است دعبور 

همپوشانی خوبی با نمودار نانونوار مشاهده  ولز-استون مورد نقص

 . و در نيز همين روند ادامه داردهای ميانی . در فرکانسشودمی
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نمودار قرمز مربوط به ضريب عبور نانونوار بدون نقص، نمودار سبز  :3شکل

ه نانونوار دارای و نمودار آبی رنگ مربوط ب (SW)مربوط به نانونواری با نقص 

 است.  (LVs)نقص

توان های اپتيکی است میهای بالا که مربوط به فونونانرژی

 مربوط به نانونوار بدون نقص در  مشاهده کرد که ضريب عبور

دارای نقص بيشتر است و البته  از حالت 1699محدوده فرکانس

توان مشاهده کرد در محدوده اين فرکانس مقدار ضريب عبور می

 .از دو نمودار ديگر بيشتر است ولز-استون ونوار دارای نقصنان

 گيری شده است.گرمايی ويژه اندازه ظرفيت 4در شکل       

در دماهای پايين و هم در دماهای بالا شود همانطور که مشاهده می

نمودار در دمای پايين  .تغييرات محسوسی وجود دارد

در حاليکه  هستند یهمپوشان دارای با حالت ايده آل (LVs)نقص

باشد. با حالت ايده آل کاملا متفاوت می ولز-استون نمودار نقص

آل در دماهای ميانی هر دو نمودار داری نقص با نمودار حالت ايده

 (LVs)باشد که اين تفاوت در مورد نمودار نقصمتفاوت می

لا که مربوط به مدهای اپتيکی در دماهای با شود.بيشتر مشاهده می

وند معکوسی با دماهای پايين داراست و نمودار دارای است ر

با نمودار بدون نقص همپوشانی دارد در حاليکه  ولز-استون نقص

همانطور که باشد. آل متفاوت میکاملا با حالت ايده (LVs)نمودار

شود با افزايش دما ظرفيت گرمايی ويژه نيز در هر سه مشاهده می

ظرفيت  ،کلوين 399بالاتر حدود  دماهایدر  نمودار افزايش ميابد.

يابد در حاليکه سه حالت افزايش می هر رگرمايی ويژه د

همچنين  گيرد و نمودارها متفاوت هستند.برهمپوشانی صورت نمی

 8702(mJ/gK)در حالت اشباع ظرفيت گرمايی ويژه به مقدار

 رسد.می

  نتیجه گیری

های نقص کنيم که با اعمالتحقيق مشاهده میدر اين        

و  يیدر ترابرد گرما یاهژيکه سهم وساختاری مدهای آکوستيکی 

 موجبگيرند و بسيار تحت تاثير قرار می دارند یحرارت تيظرف

شود. در نتيجه افزايش ضريب سيبك می وکاهش رسانش گرمايی 

 رود.با افزايش ضريب سيبك بازده ترموالکتريك نيز بالا می

 یوابستگی شديد گرمايیاص وکه خدهد نتايج نشان می همچنين

 .ها داردآن نوعبه حضور نقص و
 جعامر
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نمودار قرمز  دهد.ظرفيت گرمايی ويژه را در هر سه حالت نمايش می: 4شکل

بور نانونوار بدون نقص، نمودار سبز مربوط به نانونواری با مربوط به ضريب ع

 است. (LVs)و نمودار آبی رنگ مربوط به نانونوار دارای نقص (SW)نقص
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