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 چکیده
گانه بوور، کوربن و نیتوروون و شوبکه      که ساختاری با پایه سه BC2Nصفحه  سازی دینامیک مولکولی به بررسی پایداری حرارتی نانو در این پژوهش، با استفاده از شبیه

تری برای کاربردهای حرارتی نسبت به گورافین اسوت. پتانسویل     ساختار به دلیل رسانایی حرارتی و استحکام بالا، نامزد جذاب شش ضلعی است، پرداخته شد. این نانو

صوفحه از   ای و برای به تعادل رسواندن نوانو   بن و نیتروون استفاده شد و پس از اعمال شرایط مرزی دورههای بور، کر برای بیان برهمکنش بین اتم Tersoffای  بین ذره

هوای دموا، انوروی جنبشوی، فشوار، آنتوالیی و میوانگین مربو           ساختار در قالب نمودار نتایج حاصل از به تعادل رسیدن نانو در شرایط ایده آل استفاده شد. NPTهنگرد 

جوایی   بوه  ساختار به تدریج افزاریش داده شد سیس انروی پتانسویل، آنتوالیی و میوانگین مربو  جوا      ده است و برای بررسی پایداری حرارتی، دمای نانوجایی بیان ش به جا
 دهد. کلوین از دست می 2400ساختار پایداری خود در دمای بیشتر از  دهد نانو حسب تابعی از دما محاسبه شدند.  نتایج نشان می بر
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Abstract  
 

In this research, thermal stability of BC2N nanosheet, which is a structure with a triple base of boron, carbon, 

and nitrogen by a hexagonal network, was investigated by using molecular dynamics simulation. Owing to its 

high thermal conductivity and strength, this nanostructure is a more appealing candidate for thermal 

applications than graphene. Tersoff interparticle potential was used to express the interaction between boron, 

carbon, and nitrogen atoms, and after applying periodic boundary conditions, NPT ensemble was used in ideal 

conditions so as to equilibrate the nanosheet. Temperature, kinetic energy, pressure, enthalpy, and mean 

squared displacement figures results showed that the nanostructure is in equilibrium. In order to check the 

thermal stability, the temperature of the nanostructure was raised gradually, and then potential energy, 

enthalpy, and mean square displacement were calculated as a function of temperature .The results show that the 

nanostructure loses its stability at temperatures higher than 2400 K. 
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 مقدمه
های تجربی عظیمی به طراحوی   در طول دو دهه گذشته، تلاش     

و ساخت مواد دو بعدی در مقیاس بزرگ و با کیفیت بالا با ماهیت 

اختصاص یافته است. با توجوه بوه نتوایج بوه     رسانا  الکترونیکی نیمه

هوا   ترین شوبکه  صفحات نیترید کربن در میان موفق دست آمده، نانو

جزو اولوین   (g-C3N4) آزین اند. نیتریدهای کربن مبتنی بر تری بوده

انود و   های کربن نیترید دو بعدی هستند که ساخته شوده  نیمه هادی

ای در زمینوه نانوفوتونیوک، نانوالکترونیوک و     العاده کاربردهای  فوق

هوای   . در سوال [3-1]های ذخیره و تبدیل انروی دارنود   ساختار نانو

های بسویاری بور روی ایون موواد و دگور       اخیر مطالعات و پژوهش

, 4]های آن به صورت تجربی و نظری صورت گرفتوه اسوت    شکل

. بور، کربن و نیتروون عناصر همسایه در جدول تناوبی هستند و [5

کنند. عولاوه   پیوند کووالانسی منحصر به فردی با یکدیگر ایجاد می

بر این، در حالی که گرافین یک نیمه فلوز بوا رسوانایی الکترونیکوی     

بسیار بالا است، بور نیترید شش ضلعی یک عایق است، اما بوا ایون   

ای را نشوان موی    هدایت حرارتی برجسوته  حال خواص مکانیکی و



 

گانه بور، کربن و  . به این ترتیب، در ساختارهایی با پایه سه[1]دهد 

رود کوه   انتظوار موی   (h-BxCyNz)نیتروون و شوبکه شوش ضولعی    

های الکترونیکی بین گرافین و بوور نیتریود شوش ضولعی را      ویژگی

دلیل تشکیل شبکه کووالانسی قوی و عودم وجوود    نشان دهند و به

تخلخل، بوه طوور همزموان اسوتحکام و رسوانایی حرارتوی شوبکه        

هوا در   مشابهی را با گرافین نشان دهند. در دو سال گذشته پوژوهش 

ر کربن سرعت گرفته اسوت  های دوبعدی جدید مبتنی ب زمینه شبکه

 BC6Nتوان به مطالعات بر روی نانو صفحات  ها می که از جمله آن

موفوق بوه    2021. همچنین سئو و همکاران در سال [6]اشاره کرد  

به روش بخار رسوب شیمیایی BC2N صفحات  طراحی و رشد نانو

آورد تجربوی، در ایون مقالوه موا بوه       . با الهام از این دست[7]شدند 

بوه روش دینامیوک    BC2Nه صوفح  بررسی پایوداری حرارتوی نوانو   

 .ایم مولکولی پرداخته

 سازیروش شبیه

سازی دینامیک مولکوولی بوه    در این پژوهش با استفاده از شبیه     

پردازیم. بورای ایون    می BC2Nی پایداری حرارتی تک لایه  مطالعه

استفاده شده است. با ثابوت   LAMMPSافزاری  منظور از بسته نرم

ساختار و با استفاده از  الگووریتم سورعت    داشتن مرکز جرم نانو نگه

های بین  ورله، معادلات حرکت حل شد و برای توصیف برهمکنش

 Tersoff های بوور، کوربن و نیتوروون از پتانسویل برهمکنشوی      اتم

ای بوه منظوور حوذ      استفاده شده است، سیس شرایط مرزی دوره

قبول از افوزایش تودریجی دموا و       های آزاد اعموال شود.   اثرات اتم

ساختار، ساختار موورد نظور    بررسی تاثیر آن بر پایداری حرارتی نانو

و در هنگورد   Nose-Hooverبه وسویله باروسوتات و ترموسوتات    

NPT   1کلووین و فشوار    300فمتوثانیوه بوا دموای     1با گام زموانی 

را نشوان   BC2Nصفحه  تصویر نانو 1اتمسفر به تعادل رسید. شکل 

دهد که در آن سلول واحود سواختار دو بعودی مشوخه شوده       یم

 است.

 
 .BC2Nصفحه  : تصویر سلول واحد نانو1شکل 

، به ترتیب نمودارهای دما، فشار، انروی جنبشی، 4-2های  در شکل

ساختار مورد مطالعه در حالت  نانو جایی به میانگین مرب  جاآنتالیی و 

تعادل و بر حسب زمان رسم گردیوده اسوت. نتوایج حاصول نشوان      

کلوووین  300پیکووو ثانیووه و در دمووای  1000دهوود بووا گذشووت  مووی

های مذکور حول یک مقودار خواص در حوال افوت و خیوز       کمیت

اسوت.  BC2N صوفحه   هستند کوه بیوانگر بوه تعوادل رسویدن نوانو      

، تصویر نانوساختار در حالوت تعوادل   4همچنین شکل درون شکل 

 دهد. ترمودینامیکی را نشان می
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 ساختار با گذشت زمان در فرآیند تعادل. : تغییرات دما و فشار کل نانو2شکل 
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ساختار با گذشت زمان در فرآیند  و آنتالیی نانو: تغییرات انروی جنبشی 3شکل 

 تعادل.
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های ساختار با گذشت زمان در  جایی اتم به : تغییرات میانگین مرب  جا4شکل 

 فرآیند تعادل.

ساختار، دمای آن  سازی و پس از به تعادل رسیدن نانو در ادامه شبیه

 NPTبا نرخ یک دهم کلوین بر فمتوثانیه و بوا اسوتفاده از هنگورد    

افزایش یافت. افوزایش دموا توا زموان مشواهده گوذار فواز و ذوب        

 صفحه ادامه پیدا کرد. نانو

سووازی در  درون جعبووه شووبیه BC2Nتصووویر نانوصووفحه  5شووکل 

دهد. همانگونه که قابل ملاحظه اسوت،   ی مختلف را نشان میدماها

کلوین، نانوساختار مورد مطالعوه در حالوت تعوادل     1200در دمای 

ترمودینامیکی قرار دارد و از نظر سواختار بلووری مونظم اسوت. بوا      

کلووین   2400ای کوه دموای آن بوه     افزایش تدریجی دما، در لحظوه 

امیکی و نظم بلووری خوود را از   ساختار تعادل ترمودین نانو رسد، می

های بور، کربن و نیتروون شروع بوه   های بین اتم دست داده و پیوند

کند. با ادامه رونود افوزایش تودریجی دموا و در دموای       شکستن می

های بور، کربن  کلوین، تشکیل شدن پیوندهای جدید بین اتم 2900

ای و نیتروون قابل مشاهده است. همچنین تصواویر دیگور در دماهو   

صوفحه و   کلوین که فرآینود تغییور فواز نوانو     6000و  4700، 4000

 دهند در زیر آمده است. ذوب شدن آن را نشان می

 
سازی در دماهای مختلف.  درون جعبه شبیه BC2Nتصویر نانوصفحه  :5شکل 

(a )1200( ،کلوینb )2400 ( ،کلوینc )2900 ( ،کلوینd )4000 ( ،کلوینe )

 کلوین. 6000( fکلوین و ) 4700

در نهایووت بوورای بررسووی پایووداری حرارتووی، تغییوور فوواز و ذوب   

نمودارهای انروی پتانسویل، آنتواپی و میوانگین     BC2N صفحه   نانو

بر حسب افزایش دما رسم شدند  (MSD)جایی  به میانگین مرب  جا

آموده اسوت. هموانطور کوه در      8-6هوای   که نتایج حاصل در شکل

ساختار با افزایش تدریجی  شود، انروی پتانسل نانو دیده می 6شکل 

کلووین بوا شویب ملایموی افوزایش پیودا        2400دما تا حدود دموای 

سواختار   کند، نتایج نشان دهنده این است که تا ایون لحظوه نوانو    می

ای کوه   ورد مطالعه نظم بلوری خود را حفظ کرده است. در لحظوه م

هوای   رسد، پیوندهای بین اتوم  کلوین می 2400ساختار به  دمای نانو

کنند. بوا اداموه فرآینود و     بور، کربن و نیتروون شروع به شکستن می

شوود، در ایون    افزایش تدریجی دما، پیوندهای جدیدی تشکیل موی 

کلوین انروی پتانسیل ابتدا افت پیودا   2900مرحله و تا حدود دمای 

کلووین حوول یوک مقودار      4700کرده پس از آن و تا حدود دمای 

سواختار بوه    کند که نشان دهنوده رسویدن نوانو    ثابت افت و خیز می

کلوین، منحنی انروی  4700حالت پایدار است. در دماهای بیشتر از 

که بیانگر تغییور  یابد  ساختار با شیب تندتری افزایش می پتانسیل نانو

ساختار است. همچنوین نتوایج حاصول از تغییورات      فاز و ذوب نانو

آمده است با نتایج قبلی در توافوق   7ساختار که در شکل  آنتالیی نانو

سواختار در   است و نشان دهنده شروع تغییورات نظوم بلووری نوانو    

 -آنتالیی کلوین است. با استفاده از شیب نمودار 2400حدود دمای 

  BC2Nصوفحه   ( برای نوانو Cpظرفیت گرمایی در فشار ثابت )دما، 

 300-2400و بوازه   (کلوین 300-6000) مورد مطالعه دمای بازه در

 66/0و  38/0برابور بوا    بوه ترتیوب  محاسبه گردید، که برای  کلوین

در دماهوای بوالا   مطابق مودل دبوای،   الکترون ولت بر کلوین است. 

ت سو نتایج بوه د  کهها نقشی در میزان ظرفیت گرمایی ندارند  فونون

با این مدل در توافوق اسوت، همچنوین بورای      در این پژوهش آمده

ها در ظرفیت گرمایی بایستی از روش دینامیوک   بررسی نقش فونون

مولکولی کوانتومی استفاده کرد و محاسوبات در دموای پوایین و بوه     

تا مقدار طرفیت گرموایی در دیگور    ی صورت گیردصورت کوانتوم

شواخه میوانگین مربو      علاوه بر ایون، . [8]دماها را به دست آورد

آمده اسوت. از   8شکل  ها محاسبه شد که نتایج آن در جایی اتم به جا

کلووین، پایوداری و    2400ساختار تا دمای حدود دمای  آنجا که نانو

 MSDکند و همانگونه که در منحنوی   نظم بلوری خود را حفظ می



 

قابل ملاحظه است، هیچ تغییری در آن توا ایون دموا قابول مشواهده      

دهد از حدود دمای  نشان می MSDنیست. نتایج حاصل از محاسبه 

شوود و در دموای حودود     ین فرآیند تغییر فاز شوروع موی  کلو 2900

شوود.   شوروع موی   BC2Nساختار  کلوین عمل ذوب بری نانو 4700

بعد از تغییر فواز و   BC2N، تصویر نانوساختار 8شکل درون شکل 

 دهد. ذوب شدن آن را نشان می
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 انروی پتانسیل نانوساختار بر حسب افزایش دما.: نمودار تغییرات 6شکل 
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 ساختار بر حسب افزایش دما. : نمودار تغییرات آنتالیی نانو7شکل 
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 افزایش دما.ها بر حسب  جایی اتم به : نمودار میانگین مرب  جا8شکل 

 

 نتیجه گیری
بوه   BC2Nصفحه  در این مقاله تعادل ترمودینامیکی و گذار فاز نانو

روش دینامیووک مولکووولی و بووا اسووتفاده از پتانسوویل برهمکنشووی   

Tersoff سواختار موورد نظور در     مورد مطالعه قرار گرفت. ابتدا نانو

کلوین به تعوادل رسوید. در اداموه بوا      300و در دمای  NPTهنگرد 

صفحه با استفاده از  افزایش دما، پایداری حرارتی و فرآیند ذوب نانو

 MSD هوای انوروی پتانسویل، آنتوالیی و     محاسبه و بررسوی کمیوت  

 BC2Nصوفحه   ساختار انجام شد. با توجه به نتایج حاصل، نوانو  نانو

کلوین ساختار بلوری و نظم خورد را حفظ کورده و   2400تا دمای 

مشواهده نشود. پوس از آن و بوا افوزایش دموا،       هیچ تغییوری در آن  

کند و پیوند های جدیدی  پیوندهای بین اتمی شروع به شکستن می

کلووین، تغییور فواز و عمول      4700شود. در دمای حدود  تشکیل می

دهود مقاوموت    کند. نتایج نشوان موی   ذوب شروع به اتفاق افتادن می

ان از ایون سواختار   تو صفحه در برابر دما زیاد بوده، در نتیجه می نانو

هایی که نیاز بوه مقواوت بوالایی در برابور تغییورات دموا        در دستگاه

 دارند، استفاده کرد.
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