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 چکیده
 دانه رامرز  یحاو دروژنهیهپاره یدر ورقه گرافن یکسوسازی گرمایی ،غیر تعادلی یمولکول کینامید یسازهیتا با استفاده از روش شب میاکردهدر مطالعه حاضر، تلاش 

 اهکه مرز دانه در پراکنش فونون دهدمینشان  بدست آمده جید. نتااستفاده ش هابرای برهمکنش بین اتم AIREBO لیپتانساز منظور،  نی. به امیقرار ده یمورد بررس
همچنین نشان دادیم که یکسوسازی . دلیلی بر وجود مقاومت گرمایی استکه  کندیم افت یمشاهده شد که دما در مرز دانه به طور قابل توجه همچنین دارد. ینقش مهم

تفاده توان از حذف درصدی از هیدروژن ها استنظیم مقدار یکسوسازی گرمایی، می. برای دارد یبستگ ستمیدو طرف س یدما اختلاف به گرمایی در سیستم مورد مطالعه،
 کرد.
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Abstract 
 

In the present study, we have tried to investigate thermal rectification in the partially hydrogenated graphene 
sheet with grain boundary through non-equilibrium molecular dynamics simulation method. To this end, the 3-

body AIREBO potential were employed. The results revealed that the grain boundary plays an important role in 

phonon scattering, which flows to the other side of grain boundary. It was observed that temperature drops 
significantly across a grain boundary that leads to the thermal resistance. It has been also proved that thermal 

rectification depends on the temperature difference between two ends of the system. Also in such a system, a tuning 

factor for the tuning of the thermal rectification has been introduced by randomly removing hydrogen atoms of 

the partially hydrogenated graphene sheet with grain boundary. 
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 قدمهم
زنبوری است که یک مولکول دو بعدی به شکل لانه [1] گرافین     

های کربن با پیوند اتم های کربن تشکیل شده است.از اتم

به  یادیدر دهه گذشته، توجه زدر کنار هم قراردارند.  2spکوالانسی

، یکیمکان یها یژگین مانند ویمنحصر به فرد گراف یها یژگیو

بعنوان مثال، گرافین در بین  .شده است یو حرارت یکیالکترون

ای دار دارای استحکام مکانیکی بالا و همچنین شدهموادهای شناخته 

در  توندگرافین می . به همین جهت،است بزرگتریهدایت گرمایی 

 یکی از کاربردهای گرافین در های مختلف به کار گرفته شود.حوزه

، اصلاح هدایت فونونیکیهای ، سیستمهامدیریت گرما در تراشه



 

واند تگرافین همچنین می د.باشمی گرمایی مواد دیگر نظیر پلیمرها

در ترکیب با سایر مواد دو بعدی تبدیل به یک یکسوساز گرمایی 

ای گفته می شود که در آن گرما در شود. یکسوساز گرمایی به پدیده

د. این شویک جهت نسبت به جهت مخالف بطور موثرتری منتقل می

پدیده با اعمال گرادیان دما در یک جهت و بار دیگر در جهت 

 مخالف قابل مشاهده است. 

در مرز  هاتوان در پراکندگی فونونمنشاء فیزیکی یکسوسازی را می

دانست. بعضی از حالتهای فونونی در که در یک سمت مرز قراردارند 

این نمی توانند از مرز عبور کرده و وارد سمت دیگر شوند. مقدار 

پراکندگی وابسته به جهت گرادیان دمای اعمالی است. بنابراین در 

 شود.دو گرادیان دمایی مخالف، یکسوسازی دیده می

 

 روش محاسباتی

 [2]ها با بسته نرم افزار لمپسسازیدر این پژوهش، تمامی شبیه     

سازی شده از دو قطعه گرافین که با یستم شبیهس انجام شده است.

درجه به هم متصل شده اند، تشکیل شده  2/32زاویه عدم همجهتی 

تشکیل داده  7-5از نوع محل اتصال دو گرافین را مرز دانه  است.

دار بطور کامل هیدروژن 1گرافین سمت راست را طبق شکل است. 

فین گرا ها بصورت یک در میان رو و پشت صفحهکنیم. هیدروژنمی

 قرار گرفته اند. 

 

 

سیستم شبیه سازی شده دارای دو گرافین به هم متصل شده است. الف( : 1شکل 

ی کوچک ج( بزرگنمایی از بخش دار می باشد.گرافین سمت راست هیدروژنب( 

 .است 7-5نوع مرزدانه  از گرافین هیدروژن دار.

برای مدل کردن برهمکنش بین اتمهای کربن و هیدروژن از پتانسیل 

کنیم. از الگوریتم ورله سرعتی با گام استفاده می [3]ایربوسه جسمی 

در گام بعدی استفاده  به منظور یافتن مکان و سرعت 1fsزمانی 

گیریم. در شرط مرزی آزاد را در هر سه جهت در نظر مینماییم. می

به همراه ترموستات  NVEابتدا سیستم را با استفاده از هنگرد 

ز بعد ارسانیم. به تعادل ترمودینامیکی می 500psلانژوین به مدت 

 نآن، به منظور ایجاد یک شار گرمایی در طول سیستم، یک گرادیا

کنیم. بنابراین، دو ناحیه در دو انتهای دمایی به سیستم اعمال می

انتخاب و اتمهای داخل آن را در طول شبیه  1nmسیستم به پهنای 

دو ناحیه دیگر که در شکل داریم. سازی ثابت و بدون حرکت نگه می

شود، در نزدیکی نواحی ثابت به عنوان نواحی گرم )الف( دیده می 1

دمای نواحی گرم و سرد را به ترتیب برابر کنیم. میو سرد انتخاب 

𝑇با  + ∆𝑇  و𝑇 − ∆𝑇 گیریم که در آن در نظر می𝑇  دمای متوسط

دمای اختلاف دمای دو ناحیه گرم و سرد می باشد.  𝑇∆2سیستم و 

تات ترموسداریم. هوور ثابت نگه می-این نواحی را با ترموستات نوز

تواند دما را دن انرژی جنبشی میهوور با افزودن یا کاهش دا-نوز

قرار می دهیم تا  NVEناحیه میانی را هم تحت هنگرد کنترل کند. 

در این وضعیت، یک گرادیان دمایی در طول سیستم ایجاد گردد. 

سد. رشود و بعد از یک مدتی به حالت پایا میشارش گرما شروع می

خود را های مورد نظر در این حالت است که ما می توانیم داده

برای محاسبه شار گرمایی عبوری از  استخراج و گزارش نماییم.

 کنیم،استفاده می 1سیستم از رابطه 

𝐽 =  
1

𝑉
[∑ 𝑒𝑖𝐯𝑖𝑖 − ∑ 𝑆𝑖𝐯𝑖𝑖 ]                                                    (1)  

تانسور استرس و  𝑆𝑖انرژی کل،  𝑒𝑖حجم سیستم است.  𝑉که در آن 

𝐯𝑖 ی سرعت ذره–i .این محاسبه را برای ناحیه میانی که ام می باشد

همچنین برای  دهیم.بین ناحیه گرم و ناحیه سرد است انجام می

 ،[4]استفاده می کنیم 2بدست آوردن یکسوسازی گرمایی از رابطه 

𝑇𝑅(%) =  
𝐽𝑅→𝐿−𝐽𝐿→𝑅

𝐽𝐿→𝑅
× 100                                              (2 )  

شان 𝐽𝑅→𝐿مقدار  که در آن   ست دهنده ن سمت را ی جریان گرما از 

دهد و چپ )گرافین( را نشممان می دار( به سمممت)گرافین هیدروژن

𝐽𝐿→𝑅 دهد. از سمت چپ به راست را نشان می مقدار شار 



 

 هانتایج و بحث

تمامی نتایج با استفاده از روش دینامیک مولکولی غیرتعادلی مورد 

 در ابتدا پروفایل دما را در این سیستم تحتبررسی قرار گرفته است. 

 2شکل  کنیم.سی میگرادیان دما در دو جهت مخالف هم برر

 دهد. پروفایل را نشان می

 

 

: پروفایل دما در دو گرادیان مثبت )رنگ قرمز( و گرادیان منفی )رنگ 2شکل 

 سیاه(. افت دما در مرزدانه قابل مشاهده است.

 

: مقاومت کاپیتزا بر حسمب اختلاف دمای بین منب  گرم و منب  سمرد در 3شمکل 

 دو گرادیان مثبت و منفی.

( 𝑇𝑖)شود در مرزدانه یک افت دما دیده می 2همانطور که در شکل 

ها در مرزدانه است. کنیم که ناشی از پراکندگی فونونتجربه می

دهنده این است که در مرزدانه یک مقاومت ها نشانپراکندگی فونون

مقدار  گرمایی وجود دارد که به مقاومت کاپیتزا مشهور است.

ا به جهت گرادیان گرمایی دارد. مقدار کاپیتز مقاومت کاپیتزا بستگی

 شود،داده می 4با رابطه 

𝑅𝑔 =
𝑇𝑖

𝐽
  (4                                                                            )  

محاسبه  𝑇∆2مقاومت کاپیتزا بر حسب اختلاف دمای دو سر مقدار 

کلوین  355تا  55در بازه مقاومت کاپیتزا ایم. آورده 3و در شمممکل 

، به شممکل صممعودی در حال ت ییر اسممت. این مقاومت اختلاف دما

برای دو گرادیان مثبت و منفی محاسممبه شممده و نشممان دهنده این 

است برای گرادیان منفی مقدار مقاومت کاپیتزا بیشتر از حالتی است 

ه دهد کمقادیر مقاومت کاپیتزا نشمممان می که گرادیان مثبت باشمممد.

ست. این ج شارش گرما ست به چپ یک جهت ارجح برای  هت را

شان می سازی را ن سو ضوع، مفهوم یک دهد که در آن یک جهت مو

  برای شارش گرما ارجحیت دارد.

 

سرد. 4شکل  سر منب  گرم و  سازی گرمایی بر حسب اختلاف دمای دو  سو : یک

 355دهنده شبیه سازی در دمای متوسط نمودار سیاه و قرمز رنگ به ترتیب نشان

 کلوین است. 555و 

ستم مورد  خواهیمدر این اینجا می سی سازی را برای  سو مقدار یک

به رابطه  با توجه  ماییم.  بار در حالت 3مطالعه، محاسمممبه ن ، یک 

و بار دیگر در گرادیان منفی، شمممار گرمایی را طبق  گرادیان مثبت

  .کنیممحاسبه می 1رابطه 



 

 
 

های حذف شده از : مقدار یکسوسازی گرمایی بر حسب درصد هیدروژن5شکل 

های سیاه کلوین به ترتیب با رنگ 155و  55سمت راست سیستم. اختلاف دمای 

 و قرمز نشان داده شده است.

 
ی ب( برا: طیف فونونی در دو سوی مرزدانه، الف( برای گرادیان مثبت و 6شکل 

 گرادیان منفی.

، مقدار یکسوسازی بر حسب اختلاف دمای دو منب  گرم 4در شکل 

 555و  355و سرد رسم شده است. این محاسبه در دو دمای متوسط 

رفتار یکسوسازی در این نمودار کاهشی  انجام گرفته است. کلوین

، دو منب  است. این به این معنی است که با افزایش اختلاف دمای

وند شگرادیان مثبت و منفی به هم نزدیک میمقدار دو شار تحت دو 

، صورت کسر کوچکتر و مقدار یکسوسازی 3و در نتیجه طبق رابطه 

مقدار یکسوسازی در اختلاف  بینیممی 4در شکل  شود.کمتر می

کلوین به بعد  255دمای کمتر دارای مقادیر بزرگ بوده و از حدود 

مقدار هیدروژن در سمت راست . استر اشباع رسیده به یک مقدا

. بنابراین (5)شکل  گذاردسیستم، روی مقدار یکسوسازی تاثیر می

مقدار هیدروژن می تواند یک عامل تنظیم کننده یکسوسازی استفاده 

می توانیم طیف فونونی را در دو سوی بنیادی اما برای توضیح  شود.

مرزدانه رسم کنیم. اختلاف در طیف فونونی نشان دهنده پراکندگی 

طیف فونونی در دو جهت  6فونونی در مرزدانه است. در شکل 

 گرادیان دمایی رسم شده است. 
 

 نتیجه گیری
یکسوسازی گرمایی در سیستم ترکیبی گرافین و گرافین      

دار با استفاده از دینامیک غیر تعادلی مورد بررسی قرار هیدروژن

جود و )کاپیتزا( گرفت. دیده شد که در مرزدانه یک مقاومت گرمایی

به  مقاومت کاپیتزا وابسته دارد که ناشی از پراکندگی فونونی است.

ان دمایی اعمال شده در سیستم دارد و همین نکته باعث جهت گرادی

می شود که گرما یک جهت ارجح برای شارش پیدا کند. همینطور 

گرمایی با افزایش اختلاف دمای دو منب  گرم  دیدیم که یکسوسازی

و سرد کاهش می یابد و با افزایش مقادیر حذف شده هیدروژن از 

 بد.یاسیستم ابتدا افزایش و سپس کاهش می
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