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 چكیده
برای بیان را  AIREBOای پتانسیل بین ذرهگرافین استفاده شده است. -ی دو بعدی ایریدادر این مطالعه از بسته نرم افزاری لمپس برای بررسی خواص حرارتی صفحه

ای را در سه راستا اعمال و برای به تعادل رساندن ساختار از آنسامبل کانونی شرایط مرزی دوره .مورد استفاده قرار دادیم کربن_های کربن های بین اتمبر همکنش

NVT .ی دارد و گرافین دمای ذوب نسبتا بالای-دیم که اریداسپس به بررسی ذوب و رسانندگی گرمایی ساختار پرداختیم. مشاهده کر در شرایط ایده آل استفاده کردیم
  . باشدمیرسانای خوبی برای گرما نیز 
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Abstract  
 

In this study, the Lammps software package was used to investigate the thermal properties of the two-dimensional 

irida-graphene sheet. The adaptive intermolecular reactive empirical bond order (AIREBO) potential is used to 

describe the interactions among the carbon atoms. Periodic boundary conditions are applied in the three 

directions. Also, all system are equilibrated in the canonical ensemble (NVT) at the ambient condition 

(temperature = 300 °K, pressure = 1 atm and a constant number of particles). Then we investigated the melting 

and thermal conductivity of the structure. We observed that irida-graphene has a relatively high melting 

temperature and is a good conductor of heat. 
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  قدمهم
 لیگذشته به دل یهادر سال یبر کربن دوبعد یماده مبتن نیچند     

 یاتبه صورت محاسب که توسط گرافن به دست آمده است یتیموفق

 جدید ی[ آلوتروپ ها4-2[ و سنتز ]1] یطراح اند.شده یطراح

[. 5را تجربه کرده است ] یمیکربن از زمان ظهور گرافن رشد عظ

 ،یکیخواص مکان یآن با ضخامت اتم یدوبعد یلانه زنبور شیآرا

 یاریبس یکه برا دهدیرا نشان م یفردمنحصربه یکیو الکترون ینور

[. به 6توجه است ] البج کیبالقوه در نانوالکترون یاز کاربردها

به صورت  یبر کربن دو بعد یمبتنماده  نیچند ل،یدل نیهم

[. کربن آمورف 7شده است ] شنهادیپ ریدر چند سال اخ یمحاسبات

 رای[ اخ4] هی[ و شبکه فولرن تک لا3] لنیفن ی[، شبکه ب2] هیتک لا

 یطراح کیمواد به تحر نیا زیآمتیسنتز شدند. سنتز موفق

 یبه صورت تجرب توانندیکه م دیجد یدوبعد یکربن یاهآلوتروپ

 یروند در توسعه آلوتروپ ها کی کمک کرده است. ند،یبه دست آ

و  یشش ضلع ریغ یبا حلقه ها ییساختارها شنهادیپ ،کربن جدید

بر کربن  یاست که مواد مبتن نیا یینها زهیمنافذ بزرگ بوده است. انگ

 با گرافن، جاذب سهیدر مقا یشش ضلع ریغ یاحلقه یبا ساختارها

)متشکل از  نیپاپگرافتوان  ی[. م8]هستند ومیتیل یهااتم یبرا یبهتر

[ را که 11]گرافین -سای[ و 10ن ]ی[، فاگراف9( ]یحلقه کربن 5-8-5

 یشده اند برجسته کرد. آنها ذاتا فلز لیتشک یحلقه کربن 7-6-5از 



 

به ) ومیتیل یجذب اتم ها یبرا ییبالا ینظر تیهستند و از ظرف

 د،گرم( برخوردارن برآمپر ساعت  یلیم 372و  556، 1487 بیترت

هستند.  کارآمد یونی ومیتیل یها یتوسعه باتر یها برا یژگیو نیکه ا

 یطراح وم،یتیل یسازرهیذخ تیظرف یعملکردها برا نیبر اساس ا

ذوب شده با  یهاحلقه یحاو یمتخلخل دو بعد یمواد فلز ریسا

 دیمف یانرژ یسازرهیذخ یدر کاربردها تواندیهشت اتم کربن م

 all-sp2 یآلوتروپ کربن دوبعد کیاز ما در این مطالعه  باشد.

 هاز حلق IG. استفاده کردیم Irida-Graphene (IG) به نام دیجد

 لینام به دل نیا. شده است لیاتم کربن تشک 8-6-3 یحاو یها

 Sisyrinchiumبه گل ) هیآن است که شب یاتم شیآرا

Halophilum - Iridaceaeمتحده به آن  الاتیا ( است که در

در این مطالعه ما با  .(1)شکل  ندیگو یم "نوادا یعلف چشم آب"

استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی خواص حرارتی 

-گرافین پرداختیم. مشاده شد که ساختار دو بعدی ایریدا-ایریدا

یز و رسانای خوبی برای گرما ن گرافین نقطه ذوب نسبتا بالایی دارد

  هست. 

 

 

 

 

 

 

 

 
 گرافن-دایریساختار ا کیشمات شینما:  1شکل 

 

 روش شبیه سازی
با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به  پژوهشدر این     

پردازیم. تمامی می گرافین-ی دوبعدی ایریداصفحه ذوبی مطالعه

-نرم یبا استفاده از بستههای انجام شده در این پروژه شبیه سازی

-انجام گرفته است. برای توصیف برهمکنش LAMMPSافزاری 

از پتانسیل  گرافین-در ساختار ایریدا های کربنهای بین اتم

استفاده شده است. از الگوریتم سرعت ورله  AIREBOبرهمکنشی 

ا ای رشرایط مرزی دورهایم. برای حل معادلات حرکت استفاده کرده

ها اعمال های آزاد در لبههات به منظور حذف اثرات اتمدر تمام ج

انجام گرفته  (K° 300ها در دمای اتاق )کردیم. تمامی شبیه سازی

 است.

با استفاده از طول ( 2)شکل  گرافین-دوبعدی ایریداابتدا ساختار     

پارامترهای موجود در منابع معتبر درون جعبه شبیه سازی چیده شده 

وثانیه فمت 1/0معادلات حرکت با گام زمانی کوچک است. سپس 

تات و ترموس ی باروستات، ساختار بوسیلهذوب اعمال شدند. قبل از

پیکوثانیه به تعادل اولیه  100با گذشت  NPTهنگرد هوور -نوز

 .ه استرسید

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 گرافین استفاده شده در این مطالعه-: ساختار دوبعدی ایریدا 2شکل 

  

  

 

گرافین -تعادل ساختار دوبعدی ایریدا هاینمودار 4و  3 شکلدر    

کنیم. در این نمودارها انرژی و فشار ساختار بر حسب را مشاهده می

تغییرات انرژی کل ساختار را با  3در شکل  اند.زمان رسم شده

وان تایم. میو مقایسه آن با انرژی کل گرافین رسم کرده گذشت زمان

ر است گرافین کمت-ی کل گرافین نسبت به ایریدامشاهده کرد که انرژ

زمان  میبینیم که با گذشتدمای ذوب بیشتری نیز دارد.  گرافین پس

های فیزیکی حول یک مقدار خاص افت و خیز دارند که این کمیت

  بیانگر به تعادل رسیدن ساختار است.

 



 

 
ه با و مقایس تعادلساختار با گذشت زمان در فرایند  کل : تغییرات انرژی 3شکل 

 انرژی کل گرافین

 

در شکل زیر تغییرات فشار سیستم با گذشت زمان رسم شده است 

 دهد.که به تعادل رسیدن سیستم را نشان می

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 : تغییرات فشار سیستم با گذشت زمان در فرایند تعادل 4شکل 

 

ود. شافزایش دادیم تا ساختار ذوب پس از تعادل دمای صفحه را     

 .دهندفرایند ذوب را در سیستم نشان می نیز 7و  6و  5 هایشکل

-ریداایهای جایی اتممیانگین مربع جابهو  آنتالپینمودارهای انرژی، 

 م.ایبررسی فرایند ذوب رسم نموده برایبر حسب دما را گرافین 

تغییرات ناگهانی در این نمودارها بیانگر ذوب ساختار است. با 

    کنیم که در دمایی حدودمشاهده می 7و  6،  5ای هبررسی شکل

K 4500 جایی دچار تغییر نمودارهای انرژی و میانگین مربع جابه

-ذوب ساختار دوبعدی ایریدا شروعشوند که بیانگر ناگهانی می

تغییرات انرژی کل با افزایش دما در طی  5گرافین است. در شکل 

 کنیم. فرایند ذوب را مشاهده می

 
 : نمودار انرژی کل برحسب دما در فرایند ذوب 5شکل 

 

 سیستم را با افزایش دما نشان آنتالپی( تغییرات 6نمودار زیر )شکل 

کلوین  2500تا  300با بررسی شیب نمودار در بازه دمایی  دهد.می

الکترون ولت  59/0سیستم در این دما  در فشار ثابت ظرفیت گرمایی

 آید. بر کلوین بدست می

  
 بر حسب دما در فرایند ذوب آنتالپی: نمودار  6شکل 

 

برحسب  (MSD)ها همچنین تغییرات میانگین مربع جابجایی اتم

کنیم که در دمای حدود مشاهده میرسم شده است.  7دما در شکل 

K 4500  تغییر ناگهانی در روند نمودار ایجاد شده که بیانگر آغاز

 فرایند ذوب است. 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 ها برحسب دما در فرایند ذوبجایی اتم: نمودار میانگین مربع جابه 7شکل 

 

پس از بررسی فرایند ذوب ساختار به بررسی رسانندگی گرمایی     

 پرداختیم. برای ایجاد یک گرادیان دمایی با استفاده از قانون فوریه آن

و در سمت  K 360در ساختار در سمت چپ یک حمام گرم با دمای 

(. با 8در نظر گرفتیم )شکل  K 300راست یک حمام سرد با دمای 

استفاده از گرادیان دمایی بدست آمده و شار گرمایی عبوری از صفحه 

κ−ی و استفاده از رابطه =  
𝐽

∇𝑇
رسانندگی گرمایی ساختار را                         

κ = 1201.46 
𝑤

𝑚𝐾
ار بدست آمده بدست آوردیم که کمتر از مقد 

 4000) (برای گرافین
𝑤

𝑚𝐾
 است. [12] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 ساختار x: گرادیان دمایی ایجاد شده در طول محور  8شکل 

 
 

  نتیجه گیری
در این پژوهش با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی و نرم      

-افزار لمپس به بررسی خواص حرارتی صفحه دوبعدی ایریدا

گرافین پرداختیم. این ساختار دمای ذوب نسبتا بالایی دارد و در 

ظرفیت گرمایی این  شود.میآن شروع ذوب فرایند  K 4500حدود 

الکترون  59/0کلوین مقدار  2500تا  300ساختار نیز در محدوده 

پس از آن به بررسی رسانندگی گرمایی  ولت برکلوین بدست آمد. 

κ اختیم که نتایج بدست آمده عدد آن پرد = 1201.46 
𝑤

𝑚𝐾
را  

گرافین رسانای خوبی برای انتقال -نشان داد و دریافتیم که ایریدا

  .باشدمیگرما نیز 
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