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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص ین مقاله تحت ا

  اي گرافنی خواص گرمایی نانونوارهاي لبه دندانه
  اله فرقدانروح ،نیافرشته مسعودي

  گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه کاشان، کاشان، ایران
  05/04/1398پذیرش:     19/03/1398ویرایش نهائی:    25/09/1396دریافت: 

   دهیچک
ۀ ندسهو  هاي آرمچیري و زیگزاگی در ابعادلبه اي گرافنی، بابررسی تئوري خواص گرمایی نانونوارهاي لبه دندانهاین مقاله به
طیف پاشندگی فونونی، ظرفیت گرمایی و خواص انتقال گرما، از مدل ثابت نیرو با در نظر  ۀمنظور محاسبپردازد. بهمتفاوت می

ر خواص گرمایی مورد مطالعه ددهد که لاندائور استفاده شده است. نتایج محاسبات نشان می ۀنزدیک و نظری ۀگرفتن چهار همسای
ونونی ی، رسانش گرمایی فدر مدهاي آکوستیک ،دارندچشمگیري  تفاوت، هاي پایینویژه در فرکانسبه مقایسه با نانونوارهاي کامل
کاهش ها پراکندگی فونونی از لبه و در نتیجه در مقایسه با نانونوارهاي کامل هالبهعلت ساختار متفاوت و ضریب عبور فونونی به

فحه نیز رج از صمدهاي فونونی داخل و خا ۀمحاسب ،است شده توجهی مشاهدهظرفیت گرمایی نیز تغییرات قابل همچنینیابند. می
ت سازي و طراحی نانوقطعاتواند در بهینه. این نتایج میدهد مدهاي داخل صفحه نقش بیشتري در رسانش گرمایی دارندنشان می

  .الکتریکی مفید باشدوونیکی و ترمالکتر
، ضریب عبور فونونی، ظرفیت گرمایی فونونی، ضریب رسانش گرمایی فونونییاي گرافننانونوارهاي لبه دندانه :واژگاندیکل

 مقدمه

رسانش گرمایی در ساختارهاي مختلف  سهم عمدة   
رسانش  ].1[ گیردها صورت میگرافیت توسط فونون

 نونفوگرافن توسط  وگرمایی در نانونوارهاي گرافنی 
 ].3،2[ گیردآکوستیکی صورت می هايویژه فونونو به

 سزایی در رسانش گرماییهتواند تأثیر بمی شکل لبه
به ل نانونوار گرماییرسانش  کهطوريبه، داشته باشد
طور محسوسی، از رسانش نانونوار لبه زیگزاگی به

ونی پراکندگی فون ةتفاوت بین محدوددلیل بهآرمچیري 
اخیراً با استفاده از آخرین ]. 1،4،5[ باشدبیشتر می
ها در سنتز نانونوارها، ساختارهایی از پیشرفت

اي نانونوارهاي لبه دندانهنانونوارهاي گرافنی با نام 
رسانش گرمایی این  .]6-15[ تولید شده است گرافنی

صورت محدودي مورد بررسی قرار گرفته ساختارها به
ا هکه ساختار هندسی لبهدهد است و نتایج نشان می

                                                        
 مسئول ةسندینو: rfarghadan@kashanu.ac.ir 

 ].15،16[ شودسبب کاهش رسانش گرمایی می
هاي صورت گرفته در این ساختارها نشان بررسی

مانند طول و هاي مختلف هندسی یویژگدهد که، می
عرض بازوها و همچنین زوایاي بین هر یک از بازوها 
اثرات مهمی بر روي خواص ترموالکتریکی دارند و 

بدون کاهش رسانش الکترونی، موجب بهبود  توانندمی
و  ZTچشمگیرخواص گرمایی مانند ضریب سیبک، 

 در این میان .]18,17,13,7[ ترموالکتریک سیستم شوند
خواص گرمایی نانونوارهاي نیز  گستردههاي تهی جاي

ثیر خود قرار أشدت تحت تهی را بآرمچیري گرافن
  . ]19[دهند می

چگونگی تغییرات رسانش فونونی و  ۀمطالعبه این مقاله
ر داي گرافنی رهاي لبه دندانهنانونواظرفیت گرمایی 

ه ک یاز آنجای پردازد.میساختار هندسی مختلف چهار 
ساختار هندسی حساس شدت بهبهرسانش گرمایی 

mailto:rfarghadan@kashanu.ac.ir
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افزایش  منظورگرمایی به است براي کاهش رسانش
ررسی ب ترموالکتریکی قطعات ضرایب سیبک و کارایی

گرمایی ساختارهاي هندسی خواص ترموالکتریکی و 
مختلف امري ضروري و اجتناب ناپذیر است. رویکرد 

هاي ها آن است که با طراحیاصلی در این طراحی
رسانش لبه و ساختار، رسانش گرمایی نسبت بهمختلف 

الکتریکی کاهش بیشتري داشته باشد و این امر در 
ردد. گنهایت موجب بهبود ضرایب ترموالکتریکی می

مدهاي مختلف فونونی و اثرات آرایش هندسی سهم 
اي ها در خواص گرمایی نانونوارهاي لبه دندانهلبه

]. 13,7-17,15[ تاکنون مورد بررسی قرار نگرفته است
این نوع هد، دنتایج ما در این پژوهش نشان می

دلیل کوچک بودن ضرایب بهاي نانونوارهاي لبه دندانه
نانونوارهاي کامل، با کنترل رسانش گرمایی نسبت به

توانند ضرایب ترموالکتریکی خواص الکتریکی می
اي نانونوارهاي لبه دندانه بینی کنند.تري را پیشمناسب
هاي لبه ها وانتخاب شده داراي تعداد اتم گرافنی

نشان داده خواهد شد که این جزییات  باشند.میمتفاوت 
تواند اثرات متفاوتی در خواص ساختاريِ متفاوت، می

اد گرافنی ایجاي نانونوارهاي لبه دندانهترابرد گرمایی 
مدهاي فونونی منظور بررسی دقیق سهم نماید. به

متفاوت در رسانش گرمایی، سهم مدهاي فونونی درون 
ورت صبه پاییني در دماهاي ااي و بیرون صفحهصفحه

مورد بررسی قرار گرفته است. نتایج محاسبات  ویژه
اي در صفحه دروندهد، که مدهاي فونونی نشان می

دماهاي کوچکتر، سهم بیشتري را در خواص گرمایی 
ویژه دهد و تغییرات این نوع مدها بهمی از خود نشان

در اي نانونوارهاي لبه دندانهدر مورد ظرفیت گرمایی 
   تر است.محسوس ايهاي دندانهلبهحضور 

  

  

 تئوري  محاسبات

 ۀنیرو براي محاسبثابت هاي در این مقاله از روش   
ي ونی و روش لاندائور براماتریس دینامیکی و طیف فون

رسانش فونونی، ضریب عبور و ظرفیت  ۀمحاسب
لب مت در محیط نویسیاز برنامه استفاده و باگرمایی 

 است.

  ثابت نیرو مدل
پاشندگی  ۀستفاده از مدل ثابت نیرو، رابطبا ا   

راي ب ،شوداي گرافنی محاسبه مینانونوارهاي لبه دندانه
نیروهاي  1ۀصورت رابطماتریس دینامیکی به تشکیل

نر هاي فمانند ثابت در تقریب هماهنگ ساده بین اتمی
 :]19[ شوندمی گرفته در نظر

1 
Dij(k)= ( K(ijʺ)-Miω2(k)I)δij

jʺ

-

K(ijʹ)eik.Rijʹ

jʹ

 

ΔRبالا  ۀدر رابط = R − R  مختصات نسبی اتمi ام
ام توسط ماتریس iام است. ارتعاش اتم jاتم با توجه به

یک ماتریس شود، که ام جفت میjاتم به Kثابت نیروي
د در یتوان، این ماتریس را میدهدرا تشکیل می 3×3

 تمام روي جمع، ʺjروي  جمع مشاهده کنید. ]1[مرجع 
)Kبا  ،امiاتم  ۀهاي همسایمکان ʺ) ≠ جمع  ،است 0
است.  امjهاي معادل اتم جمع روي تمام مکان ،ʹjروي

k وارون و  ۀبردار شبکM .جرم اتم کربن است 
گی یبه ماتریس دینامیکی تا همسامحاسبات مربوط 

ز ماتریس ثابت نیرو نی چهارم در نظر گرفته شده است.
 :]19،20[ آیددست میزیر به ۀاز رابط

2 K(A,Bm)=Um
-1K(A,B1)Um   (m=2,3) 

U محور  حول دوران ماتریسZ اتم که ،است  B1را 
Bاتم جایگاهبه  هايماتریس علت استفاده از برد.می  
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ها متفاوت است، این است که زوایاي اتم دوران
هاي عمود بر صفحه دوران براي چرخش ماتریس

  :باشدزیر می صورتبه نانوار،

3 Um=
cosθm sinθm 0
-sinθm cosθm 0

0 0 1
 

ت هاي ثاببا مشخص شدن ماتریسماتریس دینامیکی 
شود. ابعاد ها، تشکیل مینیرو براي تمامی همسایه

علت آزادي بهاست؛ این امر  3N×3Nماتریس دینامیکی 
 Nها در سه جهت، هنگامی که درون سلول عمل اتم

ساختار الف در شکل . مثلاً براي باشداتم وجود دارد می
هاي ، ابعاد ماتریساتم است 250داراي ابرسلولی که  1

سازي دقیقِ خواهند بود که با قطري 750×750دینامیکی 
 هاي مجاز طیف فونونیتوان فرکانسها، میآن

 ۀرا برحسب بردار شبک اي گرافنینانونوارهاي لبه دندانه
  دست آورد.به kوارون 

 لاندائورروش 
اي ضریب عبور فونونی براي نانونوارهاي لبه دندانه   

توان با استفاده از روش لاندائور می را گرافنی گرافنی
محاسبه کرد. با داشتن ضریب عبور فونونی و 

ظرفیت گرمایی در حجم ثابت  4ۀجایگذاري آن در رابط
  :]21،22[ آیددست مینیز به

4 Cv=3rkB dω
ℏω

2kBT

2 τS(ω)

sinh2 ℏω
2kBT

∞

0
 

τ، 4ۀدر رابط  (휔)  ضریب عبور فونونی وℏω  انرژي
 ی ازنذرات فونوعبور شبهفونون است. در این روش 

نین . همچشده استالاستیک در نظر گرفته  کانال کاملاً
شود که تمامی اتصالات بالستیک و کاملاً فرض می

ضریب عبور براي مد  تابعدر نتیجه  ؛درو هستندبی
 ۀرابطدر  و، یکنواخت پراکنده شده صورتبه sدلخواه 

ωاست. در این رابطه، نمایش داده شده  5 (q) 

را در بیشترین و کمترین  sپاشندگی از مدهاي گسسته 
  :]21[ کندمقدار خود بیان می

5 τS(ω)= 1 for ωS
min≤ω≤ωS

max

0 otherwise
 

و  휔بین  ۀفاصلمحاسبات  منظور افزایش دقتبه
휔  را푐푚1 کار گرفته هایم. روش بکرده انتخاب

همراه لاندائور بهت فونونی روش ترابرد شده در محاسبا
باشد. در این روش تقریب نوسانگر هارمونیک می

ذرات فونونی بدون پراکندگی از شود شبهفرض می
 طول همدوسی بالايکنند که با توجه بهکانال عبور می

ی تواند تقریب مناسبفونونی در گرافن این تقریب می
باشد که در مقاله بیانگر این موضوع می 5باشد. رابطۀ

فونونی وجود داشته مجاز شاخه یک فرکانسی که هر 
 نآن شاخه در آباشد، ضریب عبور نیز متناسب با 

ها باشد. اگر تعداد شاخهفرکانس خاص برابر با یک می
 نیز افزایش همان میزان ضریب عبورافزایش یابد به

ک تواند مقادیري بیشتر از ییابد. لذا ضریب عبور میمی
 هايتعداد شاخهو این موضوع تنها به هم داشته باشد

ر هاي فونونی دشناي چگالی حالتفونونی و یا کمیت آ
شود. دقت شود در این ن فرکانس خاص مربوط میآ

 هاي فونونی با ضریب عبور دقیقاً روش چگالی حالت
باشد، که بدین معناست که هر شاخه فونونی برابر می

منظور ما به تواند یک فونون را عبور دهد.مجاز می
مینه فرکانس بیشینه و کاختلاف  افزایش دقت محاسبات

و همین  ،ایمانتخاب نموده) 1بسیار کوچک (از مرتبۀرا 
در نمودار  و پلکانی موضوع سبب تغییرات سریع
 گردد.می 2ضریب عبور فونونی در شکل

ت صورتوان بهیب رسانش گرمایی را میدر نهایت ضر
kph=

Jph

∆T
صورت به T∆در این رابطه تعریف کرد.   

∆T = T − T شار انرژي  ۀباشد. از معادلمی
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J)گرمایی  =x گذاريو با جاي ( ℏω
kBT

 ۀتوان معادلمی 
  :]22,21[ دست آوردهصورت زیر بفونونی را بهرسانش 

6 κph=
kB

2 T
h

dx
∞

0

x2ex

(ex-1)2  τ x
kBT
ℏ

 

، با در نظر گرفتن سهم تمام مدهاي فونونی 6ۀمعادل
در کند. مجاز، ضریب رسانش فونونی را مشخص می

نحنی مهم این است که م این عبارت یک نتیجۀ
جزء تابع عبور مستقل پراکندگی از تمام جزئیات به

ی شود که چگالاست. این نتیجه از آنجا ناشی می
 روهسرعت گ وسیلۀها در انتگرال فرکانس بهحالت

κphشود. براي رسم نمودار رسانش فونونی از حذف می

κ0
 

=κ0صورت به κ0شود که استفاده می π2kB
2 T

3h
 باشدمی 

]21[. 

  نتایج و بحث
با  یاي گرافننانونوارهاي لبه دندانهدر این محاسبات    

 نمایش ی هستندهاي متفاوتکه شامل لبهآرایش  چهار
ترتیب به و بالف قسمت ). 1(شکل داده شده است

است که با اتصال  اتم در هر ابرسلول 144 و 250داراي 
 و یا آرمچیري یکسان هايدو بخش نانونواري با لبه

صورت به اند وتشکیل شده درجه 120ۀزیگزاگی با زاوی
AA  وZZ و د ج  هايشکل ،شوندگذاري مینام

 کربن در هر ابرسلول اتم 216و  192ي داراترتیب به
 مختلف هايکه با اتصال دو بخش نانونواري با لبه

اند تشکیل شده درجه 150و زیگزاگی با زاویۀ آرمچیري
گذاري نام ZAZAو  AZAZصورت ترتیب بهکه به
مشهود است  1طور که در شکلهمان. اندشده

اي همان شکل ساختاري نانونوار ساختارهاي لبه دندانه
ها هاي آنشکل لبه که آرمچیر را دارا هستندزیگزاگ و 

   تغییر کرده یا برش داده شده است. 

  
نانوویگلی ، ب) AAآرمچیري هاي نانوویگلی با لبهالف) 1شکل
آرمچیري و  هاينانوویگلی با لبه، ج) ZZ زیگزاگی هايبا لبه

زیگزاگی و آرمچیري  هايو د) نانوویگلی با لبه AZAZزیگزاگی 
ZAZA .که  هاي آرمچیري و زیگزاگی موردنظرلبههاي اتم

با رنگ  ها صورت گرفته استگذاري ساختارها براساس آننام
  اند.مشخص شده در شکل روشن طوسی

ما نانونوارهاي گرافنی را رسم براي تولید این ساختارها 
ا ساختار مورد نظر بکنیم و شکل لبه را با توجه بهمی

سپس برحسب  کنیم.میاي ایجاد هاي لبهحذف اتم
چهارم شناسایی شده  ها تا مرتبۀهمسایگی فاصله همۀ

ماتریس دینامیکی ساخته  1ابطۀو طبق توضیحات ر
  شود.می

 ساختار ابرسلول هر چهار ساختار 1در شکل
 .مشخص شده است گرافنی اينانونوارهاي دندانه

منظور بهبود کارایی قطعات ترموالکتریکی تلاش بر به
آن است که بدون کاهش خواص رسانایی الکترونی، 
ضرایب رسانش گرمایی این قطعات کاهش یابد. از آنجا 

 الف

 ب

 ج

 د
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 ساختارهايکه ضرایب عبور الکترونی و فونونی در 
توانند رفتار متفاوتی از خود نشان دهند، در می مختلف

در  ساختار هندسیاثرات  بررسیمقاله ما به ۀادام
 ۀپردازیم. مهمترین دلیل رفتار دوگانرسانش گرمایی می

این در ترابرد الکترونی و گرمایی به هندسی ساختار
شود که، بر خلاف رسانش الکترونی، مسئله معطوف می

 هایی با انرژيسهم رسانش گرمایی توسط فونون ةعمد
هاي گیرد. همچنین از آنجا که مدپایین صورت می

هاي پایین جمعیت اي در فرکانسفونونی خارج صفحه
اي دارند، سهم هر دو متفاوتی از مدهاي درون صفحه

  دهیم.تفکیک مورد بررسی قرار مینوع مد فونونی را به

 ةمحدودها در فونون رسانش عبور ضرایب، 2در شکل

300cm یفرکانس
 ۀنمایش داده شده است. مقایس 1-

 ،AA ،ZZهاي لبهمتفاوت ( هندسیهاي ساختار
AZAZ  وZAZA.دهد، که ساختار داخلی ) نشان می
ضرایب عبور فونونی را در تمام تواند ها میابرسلول
   هاي فرکانسی تغییر دهد.محدوده

اي حتی در صفحه درونکه مدهاي آنقابل توجه  ۀنکت
سهم  نیز شکستگی در ساختار نانونوارهاي کاملحضور 

بیشتري در ضرایب عبور فونونی نسبت به مدهاي درون 
هاي ویژه در فرکانسبه ،اي دارندصفحه

(ω<20cm-1) در  شود.این موضوع دیده می
مدهاي هاي آکوستیکی سهم الف در فرکانسشکل
خارج از صفحه بسیار بیشتر از سهم مدهاي  درون

باشد، سپس ضریب عبور فونونی با می ايصفحه
که  .ندکپیدا می نوسانی کاملاًافزایش فرکانس یک روند 

فرکانسی  ةالبته در چندین فرکانس در محدود
(0<ω<  200 cm-1) شود. ضریب عبور صفر می

   ضریب عبور ساختارهاي لبه

اي گرافنی با ضریب عبور فونونی نانونوارهاي لبه دندانه .2شکل
فرکانس پایین تا متوسط). خط  ةهندسی متفاوت (در محدود ساختار

چین اي، خطممتد مربوط به مجموع مدهاي درون و برون صفحه
نقطه مربوط به مدهاي داخل -مربوط به مدهاي خارج از صفحه و خط

، ب) با AAهاي اي الف) با لبهصفحه است. نانونوارهاي لبه دندانه
  .ZAZAهاي و د) با لبه AZAZهاي ، ج) با لبهZZهاي لبه

 تدر مقایسه با نانونوارهاي گرافنی نوسانا ايدندانه
بزرگتر  ةاندازبسیار بیشتري دارد. این موضوع با توجه به

هاي متفاوت هندسی هاي این ساختار و موقعیتسلول
افزایش چشمگیر تعداد هاي کربن که منجر بهاتم

الب ج باشد.میگردد، قابل توجیه هاي فونونی میشاخه
 هايفرکانس ةمحدوددر ساختارها  ۀتوجه آنکه در هم
(ω>800cm-1) اي سهم مدهاي خارج از صفحه

شود و تنها ضریب عبور براي شاخه فونونی صفر می
  اي مقدار خواهد داشت.درون صفحه
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 ةهمانند دیگر ساختارها در محدود ب2شکلدر  
اي صفحههاي بسیار پایین سهم مدهاي درون فرکانس

باشد اي میاکوستیکی دو برابر سهم مدهاي برون صفحه
 صفحههاي کربن در آزادي اتم ۀکه با توجه به دو درج

ن قابل آگرافن و یک درجه آزادي در راستاي عمود 
همچنین از انجا که جزئیات ضریب  باشد.توصیف می

کند. شدت تغییر میحسب فرکانس فونونی بهعبور بر
داشت که ظرفیت حرارتی و ضریب  توان انتظارمی

ات شکل تغییرها نیز با توجه بهرسانندگی گرمایی فونون
در متفاوت خواهد بود.  ايهدندانلبه ساختارهاي  ۀلب

>ω>80)فرکانسی  ةمحدود  100 cm-1)  شاهد کاهش
 ارجخگیر ضریب عبور و بیشتر شدن سهم مدهاي چشم

اي صفحه درونمدهاي سهم اي در مقایسه با صفحه
ی مدهاي بینرفتار غیر قابل پیش ةدهند. که نشانهستیم

. باشدهاي نوسانی مختلف میفونونی در محدوده
شود، که هاي ج و د دیده میرفتارهاي مشابهی در شکل

یات اندازه و رفتار ضریب عبور براي نظر جزئ هرچند از
اي متفاوت هستند اما دو نوع مد درون و بیرون صفحه

 بینیهاي شدید در ضریب عبور را پیشوجود نوسان
  کنند.می
در ضرایب عبور فونونی  ۀطرف دیگر مقایس از

نشان  آرمچیري و زیگزاگیهاي ساختارهایی با لبه
بازوهاي متصل شده با زاویه به ، نه تنها دهدمی

تواند در تغییرات ضرایب عبور فونونی می نانونوارها
در تغییر  سزاییهنیز نقش ب هالبه ۀهندسثر باشد، بلکه ؤم

تواند داشته باشد. این تغییرات در خواص گرمایی می
هاي فرکانسی مختلف، متفاوت بوده و رفتاري منظم بازه

هاي محدوده و در، کندبینی ارائه نمیو قابل پیش
هاي محسوسی با تفاوت فرکانسی مختلف داراي

 طور که در شکل قابل مشاهدههمان .یکدیگر هستند
نمودار ضریب عبور  هاي آکوستیکیاست در فرکانس

ر دفونونی هر چهار ساختار بسیار متفاوت هستند. 

صورت کلی ضریب به (ω<300cm-1)هاي فرکانس
ارد و د نوسانی با تغییرات سریععبور فونونی یک روند 

از صفحه در ضریب عبور فونونی درون سهم مدهاي 
ود دقت شست ااي صفحه بیرونبیشتر از سهم مدهاي 

آرمچیري ها یکپارچه الف و ب که لبه-2شکلبرخلاف 
ترکیبی از  د ج و-2و یا زیگزاگی هستند در شکل

   کنیم.هاي آرمچیري و زیگزاگی را مشاهده میلبه

تغییرات دمایی ظرفیت گرمایی براي مدهاي  3در شکل
 هلب چهار ساختاراي در فونونی درون و بیرون صفحه

رسم شده است.  )1یافته در شکل (نمایش ايهدندان
هاي ظرفیت گرمایی از آنجا که ابرسلول ۀمنظور مقایسبه

 ظرفیت گرمایی ؛هاي متفاوتی دارندمختلف تعداد اتم
هاي ابرسلول تقسیم شده تعداد اتممحاسبه شده، به

هاي ترابردي یل وابستگی ویژگیدلاما به .است
هاي ر ویژگییات اتمی و بلوري ساختارها، رفتائجزبه

هاي متفاوت یکسان نخواهد بود. ترابردي در دما
ها انسفرکعنوان مثال، ضرایب عبور فونونی در برخی به

این  )،2(شکلیابد کاهش و در برخی دیگر افزایش می
ویژه در دماهاي تواند تأثیرات مختلفی بهموضوع می

کمتر  با تعدادپایین، که مدهاي فونونی کوچک و 
  ایجاد نماید. حضور دارند

دهد حتی در حضور نتایج محاسبات ما نشان می 
 نیز، منحنی ظرفیت گرمایی اي مختلفزوای بازوهایی با

ه دهد. در نتیجگون برحسب دما نشان میرفتاري سهمی
 اينانونوارهاي لبه دندانهرفتار کیفی ظرفیت گرمایی 

هم س ۀمقایس کند.تغییر نمی بازودر حضور  یگرافن
نشان نیز اي اي و بیرون صفحهرون صفحهمدهاي د

 بازوهاظرفیت گرمایی در حضور  ةدهد، سهم عمدمی
  باشد.می ايصفحه درونمتعلق به مدهاي فونونی 
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 با یاي گرافنظرفیت گرماییی نانونوارهاي لبه دندانه .3شکل
فرکانس پایین). خط  ة(در محدود هندسی متفاوت ساختار

اي، مدهاي درون و برون صفحهمجموع ممتد مربوط به
نقطه مربوط -و خطمدهاي خارج از صفحه چین مربوط به خط
الف)  اينانونوارهاي لبه دندانه است. مدهاي داخل صفحهبه 

و د)  AZAZ هايبا لبه، ج) ZZهاي با لبه، ب) AAهاي با لبه
  .ZAZA هايبا لبه

 دیديشجالب توجه آنکه مدهاي فونونی تغییرات  ۀنکت
 مختلف در مقایسه با هايو لبه بازوهاحضور نسبت به
اي در دماهاي پایین از خود نشان صفحه برونمدهاي 

ظرفیت گرمایی نانونوارهاي  ۀمقایس همچنین .دهندمی
شان ناي هدندان کامل با ظرفیت گرمایی نانونوارهاي لبه

نانونوارهاي مربوط به ۀصفح بیرونکه مدهاي  دهدمی
 غیرصفر کلوین داراي مقدار 5در دماهاي کمتر از  کامل

مربوط به  ۀصفح بیرونمدهاي که هستند در حالی
میتواند حتی در این دماها  ايهدندان نانونوارهاي لبه

اگر ظرفیت گرمایی  .نیز داشته باشد مقدار صفر
ظرفیت گرمایی را با  اينانونوارهاي لبه دندانه

هاي گسترده در نظر بگیریم جاينانونوارهایی با تهی
در  ].19[ شویمفاوت فاحش این نمودارها میتمتوجه 

هاي گسترده مدهاي داخل جاينانونوارهایی با تهی
که صفحه و خارج از صفحه همپوشانی دارند در حالی

توان مشاهده کرد سهم مدهاي می 3در نمودارهاي شکل
داخل صفحه و خارج از صفحه بسیار با یکدیگر 

ساختارهاي مورد بررسی سهم ۀ و در هم متفاوت است
ورت صهباي اي از بیرون صفحهمدهاي درون صفحه

 ین موضوع در دماهاي بلاتر(ا باشدبیشتر میمحسوسی 
لاتر در این مقاله اباشد، که در دماهاي بنیز صادق می

 با افزایش ذکر است کهلازم به .نشان داده نشده است)
 2078 (mJ/gK)مقدار ثابت دما ظرفیت حرارتی به

ی رفتار کلاسیکی ظرفیت حرارت ةرسد که تأیید کنندمی
  .باشدنانونوارها در دماهاي بالا می

انش فونونی برحسب دما در ، ضرایب رس4در شکل
ا ب اينانونوارهاي لبه دندانهدماي پایین، براي  ةمحدود

براي مدهاي درون و بیرون  تفکیک،به هاي مختلفلبه
هاي هبا لب شدگیدلیل پهناي رسم شده است. بهصفحه

درون و بیرون تفکیک، براي مدهاي به مختلف
ز ناشی ا شدگیپهندلیل اي رسم شده است. بهصفحه

 ما ازدانیشتن، تابع رسانش برحسب -تابع توزیع بوز
صورت کلی، دهد. بهاي نشان نمیخود رفتاري پله

 اي وضریب رسانش فونونی براي مدهاي درون صفحه
گون برحسب اي رفتاري سهمیمدهاي بیرون صفحه

  شود. دما مشاهده می
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اي رسانش گرمایی فونونی نانونوارهاي لبه دندانه .4شکل
یین). فرکانس پا ة(در محدود هندسی متفاوت ساختار با یگرافن

اي، درون و برون صفحهمجموع مدهاي خط ممتد مربوط به
نقطه مربوط -و خطمدهاي خارج از صفحه چین مربوط به خط

ا بالف)  اينانونوارهاي لبه دندانه است. مدهاي داخل صفحهبه
و د)  AZAZ هايبا لبه، ج) ZZهاي با لبه، ب) AAهاي لبه

  .ZAZA هايبا لبه

ظرفیت گرمایی ضریب رسانش فونونی نسبت به
شدیدتري را نسبت به ساختار هندسی نشان تغییرات 

دهد. همچنین برخلاف ظرفیت گرمایی، ضرایب می
 ه وتر بودحساس هانوع لبهرسانش فونونی نسبت به

. )4و  3شکل ۀ(مقایس دهدرا نشان می بیشتريتغییرات 
 رونددلیل جمعیت فونونی بیشترِ مدهايِ بهبراین علاوه

ونونی ف رایب رسانشهاي پایین ضفرکانس اي درصفحه
   تر است.اي بزرگصفحه درونمدهاي 

اي و فتار مدهاي فونونی درون صفحهرطور کلی هب
 ساختارهاي هندسیاي برحسب دما، براي بیرون صفحه

نوع بازوها و عنوان مثال باشد. بهمختلف متفاوت می
سزایی در رسانش گرمایی هنقش ب ها نیزاتصال آن ۀزاوی

 هايبا لبه اينانونوارهاي لبه دندانهبراي  کنند،بازي می
ی ینسبت به نانونوارهاو یا زیگزاگی آرمچیري  یکپارچه

الف و 4شکل ۀزمان زیگزاگ و آرمچیر (مقایسهم ۀبا لب
ا نجآ از. باشندبالاتري را دارا می مقادیر، ب با ج و د)

 ۀدستقارن و هنضرایب رسانش الکترونی نسبت به که
با توان همچنین می .]23[ کندتغییر می شدتها بهتقارن

 اي و اثراترفتار مختلف ساختارهاي دندان ارهتوجه به
این اي، مختلف مدهاي فونونی بیرون و درون صفحه

سازي خواص ترموالکتریکی در بهینه تواندنتایج می
قابل  نکتۀ .مفید واقع شودنانوساختارهاي پایه کربنی 

ها سهم رسانندگی گرمایی توسط اتم محاسبۀنکه توجه آ
دهد که تنها گرافن نشان می ها در شبکۀو الکترون

ها حدود یک درصد از انتقال انرژي توسط الکترون
] لذا در این مقاله از سهم الکترونی در 1شود [منتقل می

  .محاسبات صرف نظر شده است

  گیرينتیجه
ش نیرو و روطور خلاصه با استفاده از روش ثابت به   

ضرایب عبور، ظرفیت گرمایی و  ۀمحاسبلاندائور به
اي نانونوارهاي لبه دندانهرسانش فونونی  ضرایب

که  ایم. در این بررسیپرداخته هاي مختلفبا لبه یگرافن
 (T<20K)دماهاي پایین در حدود  ةدر محدود

صورت گرفته است، نقش مدهاي فونونی درون 
رار تفکیک مورد بررسی قاي بهاي و بیرون صفحهصفحه

ر با یکدیگبازوهایی متصل بهگرفته است. در حضور 
، نمودار پاشندگی فونونی درجه 150و  120هاي زاویه

 ةآن ضرایب عبور فونونی در تمام محدود ۀو در نتیج
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 نتایج .کندمی طور محسوسی تغییرفرکانسی به
درون  مجموع مدهاي دهندمیمحاسبات نشان 

ي انانونوارهاي لبه دندانه اياي و خارج از صفحهصفحه
یکپارچه از آرمچیر یا زیگزاگ بیشتر از  هايبا لبه

 اياي و خارج از صفحهمجموع مدهاي درون صفحه
 هاي ترکیبی از آرمچیر واي با لبهنانونوارهاي لبه دندانه

به، ل ۀهمچنین تأثیر ساختار و هندس باشد.زاگ میزیگ
اتصال بازوها در ضریب عبور  ۀطول بازوها و زاوی

تی را نتایج ما، نقش متفاواست. فونونی بسیار چشمگیر 
اي و بیرون درون صفحه براي دو نوع مد فونونی

اي در ظرفیت گرمایی و ضریب رسانش فونونی صفحه
تأثیر  دهد.نشان میدر مقایسه با نانونوارهاي کامل 

ر ب اتصال بازوها در رسانش گرمایی ۀختار لبه و زاویسا
روي رسانش گرمایی فونونی بیشتر از ظرفیت گرمایی 

صورتی که تفاوت زیادي بین سهم مدهاي ، بهباشدمی
در رسانش گرمایی هر چهار  ايدرون و بیرون صفحه

البته در هر دو کمیت ظرفیت  ،شودساختار مشاهده می
 سهم ايصفحه درونرمایی، مدهاي گرمایی و رسانش گ

همچنین تغییرات مدهاي درون  .بیشتري را دارا هستند
ظرفیت گرمایی و رسانش گرمایی اي و بیرون صفحه

ا در مقایسه ب اي گرافنینانونوارهاي لبه دندانهفونونی 
 کامل و نانونوارهایی که نانونوارهايها در این کمیت

بیشتر  هستند هاي گستردهيجاتهیداراي نقص 
ر تواند دمی نتایجاین  ویژه در دماهاي پایین).است(به

سازي و طراحی نانو قطعات الکترونیکی و بهینه
  ترموالکتریکی مفید باشد.
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