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Making new materials to control heat transfer has always been of interest. 

Carbon-based nanomaterials are promising for heat transfer due to their 

excellent thermal properties. Coiled carbon nanotubes (CCNTs) are among 

artificial carbon nanostructures due to their special mechanical properties, 

including high stretchability and good thermal properties are often used in 

many applications such as making nanodevices or advanced nanocomposites. 

In this research, using the molecular dynamics simulation technique and non-

equilibrium molecular dynamics method, the effect of hydrogen 

functionalization with hydrogenation percentages of 5, 15, and 30% on the 

thermal properties of  CCNTs has been investigated. The results show that 

the thermal conductivity of CCNTs is strongly affected by functionalization. 

So that by functionalizing them by 5%, their thermal conductivity decreases 

by 50%. Also, unlike other carbon nanostructures, the thermal conductivity 

of CCNTs does not decrease with the increase in the degree of 

functionalization, so the coefficient of thermal conductivity of 30% 

hydrogenated CCNTs is higher than the hydrogenated samples with lower 

percentages. 
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 چکیده  اطلاعات مقاله

 نوع مقاله: پژوهشی 

 02/11/1401:  دریافت مقاله

 06/01/1402  بازنگری مقاله:

 13/02/1402  پذیرش مقاله:

 
  یکنترل انتقال حرارت همواره مورد توجه بوده است. نانومواد مبتن  یبرا  دی مواد جد  ساخت

  ی برا  یادوارکنندهیام  یدایکه دارند، کاند  یاالعاده فوق   یحرارت  یهایژگیو  ل یبه دل  بر کربن

بوده  حرارت  نانولولهانتقال  فنری)اند.  کربنی  نانو  ،(CCNTهای  کربنی    جزو  ساختارهای 

مصنوعی هستند که اغلب به دلیل دارا بودن خواص مکانیکی ویژه از جمله کشش پذیری  

ها و یا ساخت  زیاد و خواص حرارتی خوب در کاربردهای فراوانی همچون ساخت نانودستگاه

روند. در این پژوهش با  با خواص ترمومکانیکی ویژه به کار می   های پیشرفتهنانوکامپوزیت

تفاده از تکنیک شبیه سازی دینامیک مولکولی و با روش دینامیک مولکولی غیر تعادلی  اس

  ، 5  ،0  های هیدروژن دار سازیجه  با هیدروژن با در  شیمیایی  به بررسی تاثیر عاملدارسازی

دهد  های فنری پرداخته شده است. نتایج نشان میدرصد بر خواص حرارتی نانولوله  30و15

گیرد. بطوریکه با  ها به شدت تحت تاثیر عاملدارسازی قرار میCCNTکه رسانایی حرارتی  

یابد.  درصد کاهش می  50ا تقریبا ضریب رسانایی حرارتی آنها  نهدرصد عاملدار کردن آ   5

ها  CCNTهمچنین برخلاف سایر نانو ساختارهای کربنی با افزایش درجه عاملدارسازی در   

های  CCNTت بطوریکه ضریب رسانایی حرارتی رسانایی حرارتی  روند نزولی نخواهد داش

 دار شده با درصدهای کمتر است. های هیدروژندرصد هیدروژن دار شده بیشتر از نمونه  30

 واژگان كلیدی: 

 ، نانو مواد 

   ،نانوساختارهای کربنی

 ، (CCNTهای فنری)نانولوله

 ، نانو کامپوزیت

 ،خواص حرارتی

غیر    دینامیک مولکولی

 ،تعادلی

 ، شیمیایی عاملدار سازی 

    .هیدروژن

 

 

 1مقدمه   -1
ها با رسانایی حرارتی فوق العاده  نآ مواد یا مهندسی کشف

بالا و یا بسیار کم برای بسیاری از کاربردها مانند کنترل دما  

های حرارتی،  های الکترونیکی و فوتونیک، مبدل در دستگاه 

مبدلعایق و  حرارتی  استهای  مطلوب  بسیار  انرژی    های 

سیستم.  [2]،[1] در  حرارتی  هدایت  های  بنابراین 

هایی که در  فتهای اخیر به دلیل پیشرنانومقیاس در سال

و ترموالکتریک  است،   الکترونیک،  گرفته  صورت  فوتونیک 

گسترده توجه  اندازه  مورد  کاهش  با  است.  گرفته  قرار  ای 

نانومتر،  دستگاه و  میکرون  به  الکترونیکی  و  مکانیکی  های 

های قابل توجهی به موادی که گرما را به طور  مندیعلاقه

 

 Mahdi.azhari@ut.ac.ir* پست الکترونیک نویسنده مسئول: 

 تهران ، دانشگاه مکانیک  ی، دانشکده مهندسدانشجو .1

 قزوین  امام خمینی   بین المللی، دانشگاه  مکانیک  یدانشکده مهندس  . دانشیار،2

 تهران ، دانشگاه مکانیک یدانشکده مهندس دانشیار، .3

موثر هدایت می کنند، به وجود آمده است. از سوی دیگر،  

گسترش  تجدیدپذیر،  انرژی  منابع  برای  تقاضا  افزایش 

دستگاهتکنیک تولید  برای  جدید  برای های  جدید  های 

در این میان   ذخیره انرژی حرارتی را سرعت بخشیده است.

ی، بیشتر به دلیل رسانایی حرارتی بسیار بالا،  نانومواد کربن

های  نانولوله [. 5 –3] ندا توجه زیادی را به خود جلب کرده

  [7]  حرارتی  [،  6]( به دلیل خواص مکانیکیCNTsکربنی )

الکتریکی تأثیرگذارترین [  8]  و  از  فردشان  منحصربه 

در این حوزه هستند. این ساختارها رسانایی    نانوساختارها 

در دمای    W/m.K3500 حدود  )  بالایی دارند   بسیار  حرارتی

بی  . [7] (اتاق  خواص  از چنین  ناشی  ساختارها  این  نظیر 
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آ کم  وزن  و  قوی  در نپیوندهای  حرارتی  رسانایی  است.    ها 

CNTا نهیرالیته، وجود عیوب ساختاری در آها به اندازه، کا

 ا وابسته است نههای عاملی متصل به آنوع گروه  همچنین و

  شرفتی، پ یکربن  یهاسنتز نانولوله  و  فیاز زمان توص.  [7]

ا  یمیعظ درک  جد  نیدر  مواد  است  دینوع    .انجام شده 

فنریهای  نانولوله از   [11]  [,10]  (CCNT)1کربنی 

از  CNTخویشاوندان نزدیک   ها هستند که توجه بسیاری 

نانو را به سبب فناوری  پژوهشگران و دانشمندان در حوزه 

به    [ 13]و حرارتی    [12]دارا بودن خواص جالب مکانیکی  

تجرب  اند. خود جلب کرده به مشکلات  توجه  در سنتز   یبا 

فنریهانانولوله ک  ی  و    تیفیبا  انجام  منظمبالا   ،

تجهکام  یحرارت  تیهدا  یهای ریگاندازه با    یفعل  زاتیل 

برانگ چالش  تحق  زیهنوز  گروه  چند  تنها  ی  قاتیاست. 

 به صورت را  ومواد  نان  نیارسانایی حرارتی    ریمقادمحدودی  

  یحرارت  تیهدا  [14]و همکاران  . ما  اند گزارش کرده  یتجرب

  تیمدل هدااستفاده از  را با   (7و5با کایرالیته )  CCNT  کی

آزما  یبعد  کی  یحرارت اساس  م  یهاشیبر    یدانیانتشار 

 حدودرا    CCNT   یحرارت  ییرسانا  انهآ  . کردند  ینیبشیپ 

W/m.K 38  همکارانش   کردند.   یابیارز و    [15]دنگ 

نمونه   هشت  ترموفیزیکی  قطرهای    CCNTخواص  با 

ا  نهکلوین بررسی کردند. آ  200 ات  10  مختلف را در دماهای

  ( α)  نفوذ حرارتی  ضریب  ،دما مشاهده کردند که با کاهش  

یابد در حالی که پیک رسانایی حرارتی همواره افزایش می

دمای   می  75در  اتفاق  آکلوین  همچنین  گزارش نهافتد.  ا 

قطر   کاهش  با  که  و     CCNTکردند  حرارتی  رسانایی 

ها و  به دلیل وجود محدویت  .یابدالکتریکی آن افزایش می 

های های تجربی برای ساخت نانولولهبر بودن آزمایش  هزینه

ها بهترین جایگزین برای انجام  استفاده از شبیه سازی  ،فنری

با استفاده از   [16]ژائو و همکاران    .تحقیقات تحربی است

خواص   مولکولی  دینامیک  سازی  شبیه  روش 

کردندCCNTحرارتی بررسی  را  دادا  نهآ  .ها    که   ندنشان 

به  ها  CCNTدر  عیوب ساختاریو    هاخوردگی نیچوجود 

  دهد.  یرا کاهش م  آنها    یحرارت  ت یهدا  یطور قابل توجه

 % 70تواند تا    ی، مهدایت حرارتی  حداکثر کاهش  بطوریکه

  ی کربن  یهانانولوله  و در مقایسه با   K  600    و  اتاق   دمای  در

بر  علاوه   باشد.  با شکل ساختاری مشابه  میتک جداره مستق

آ نشان  نهاین  رسانا  نددادا    یهاCCNT  یحرارت  ییکه 

 
1 Coiled Carbon Nano Tubes  
2 Spiral Carbon-Based Nanomaterial (SCBN) 

س  های هندسی شکلبا    یارهیدا شعاع  در    چیپ   م یمختلف 

و    CNTشعاع    شیبا افزا  نی. همچنابد ی   یبزرگتر، کاهش م

د. چن  اب ی ی م  شیافزا رسانایی حرارتی اندکی چیپ   میگام س

همکاران   دینامیک  [  17]و  سازی  شبیه  از  استفاده  با 

مکانیکی    مولکولی و  حرارتی  با  CCNTخواص  ها 

کردند.  بررسی  را  مختلفی  هندسی  نشان    پارامترهای  آنها 

  ش یبا افزا  فنری  یکربن  یها نانولوله  یحرارت  تیهدادادند که  

  CCNTگام    ش یاما با افزا  ابد، ی  یکاهش م   CCNTشعاع  

.  ابد ی   شیافزا  ی اندک تواندرسانایی حرارتی می   CNT  و شعاع

همکاران   و    ی کسوساز یو    یحرارت  تی هدا  [13]شریفیان 

ی  هندسپارامترهای  با    نانوساختارهای کربنی مارپیچ  یحرارت

اثر ه راکیمکان  رفتارو    دار کردن  دروژنیمختلف،  مورد    ی 

ی حرارت  ت یکه هدا  نشان داد  نها آ  جی. نتادادندقرار    یبررس

بر مبتنی  مارپیچ  مواد  کربنی  ساختارهای  به  کاملاً  2نانو   

  یحرارت  تیهدا  ن،یدارد. بنابرا  یو جهت گرما بستگ  هندسه  

به    W/m.K45 تا    W/m.K1 /4 از     یاگسترده  فیط را 

انواع   آSCBNبرای  کردند. همچنین  گزارش  وجود  نهها  ا 

حلقه  ، vdWنیروهای بین  عیوب ناهماهنگی  وجود  و  ها 

فنری را به عنوان یک عامل    هایهندسی در ساختار نانولوله

تعیین کننده در کاهش رسانایی حرارتی این ساختارها بیان  

از راه های های بهبود خواص حرارتی آلوتروپکردند. یکی 

آ کردن  عاملدار  مینهکربنی  کار  این  با  خواص  است.  توان 

آلوتروپ طیف  حرارتی  در  استفاده  برای  را  کربنی  های 

ح کرد. به عنوان مثال هیدروژن ای از کاربردها اصلاگسترده

-های عاملی مهمی است که تحقیقات گستردهیکی از گروه

حرارتی  به خواص  آن  کردن  اضافه  تاثیر  بررسی  برای  ای 

گرافن جمله  از  مختلف  کربنی  و    CNT  ،ساختارهای 
3GH  همکارانش و  چیین  است.  شده  انجام  اثر   [81]ها 

حرارتی گرافن  را بر روی خواص     با هیدروژن  سازیعاملدار

ا گزارش کردند که با اضافه شدن  نهمورد بررسی قرار دادند. آ

% هیدروژن به ساختار گرافن رسانایی حرارتی آن  5/2فقط  

به گرافن خالص کاهش می40تا   دلیل   ا نهیابد. آ% نسبت 

های  این امر را به این صورت گزارش کردند که افزودن گروه 

می باعث  گرافن  ساختار  به  هیبریداسیون  عاملی  که  شود 

ها با  هایی که هیدروژنقسمت  های ساختار گرافن درکربن

اند از حالت  های کربن پیوند کوالانسی یگانه برقرار کردهاتم

 
2sp    3بهsp     فونون   نیانگیآزاد م  ریمستغییر کند. این امر

3 Graphene Helicoid 
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  شود.یم   یحرارت  تیو منجر به کاهش هدا  دادهرا کاهش  

  یبرا  1ی رتعادلیغ   یمولکول  کینامیاز د  [ 91]مو و همکاران  

اتم  اثر  یبررس شدن  حرارت  ژنیاکس  هایاضافه  رفتار   ی بر 

تک گرافن  کرد  هیلاورق  آنداستفاده  انه.  به    جه ینت  نیا 

گرافن با انتقال    ژن،یاکس  ی هاتعداد اتم  شیکه با افزا  دندیرس

دیگر نشان     در پژوهشی  .شود  یمواجه م  کیبالست  یحرارت

  ، ی گرافن با الگوهای خاصداده شد که عاملدار کردن ورقه

حدود   تا  را  آن  حرارتی  می  40رسانایی  کاهش  دهد  برابر 

با استفاده از روش دینامیک   [  21]همکارانش    پان و[.   20]

درصد عاملدار    5مولکولی غیر تعادلی نشان دادند که تنها با  

با   جداره  تک  کربنی  نانولوله  )کردن  به 10و0کایرالیته   )

حرارتی حدود   رسانایی  هیدروژن  کاهش    5/1وسیله  برابر 

یافت  که    . [22]  خواهد  شدهمانطور  تاکنون    ،مطرح 

گروهگسترده  تحقیقات تاثیر  بر  برهای  ای  مختلف    عاملی 

  ،های کربنی همچون گرافنروی خواص حرارتی نانوساختار

پژوهشی  اما در هیچ    و... انجام شده است  های کربنیلهلونانو

ها  CCNTهیچ نوع گروه عاملی بر روی خواص حرارتی  اثر

است. لذا نوآوری شان انجام نشده  به دلیل ساختار پیچیده

  ،هیدروژنبه وسیله    هااین تحقیق عاملدارسازی این ساختار

در حالت خالص و   هاآنمطالعه خواص حرارتی  و    بررسی

 . دار شده استعامل 

 سازی  مدل - 2
نانولوله بررسی ضریب هدایت حرارتی  در  برای  فنری  های 

[,  22]بر اساس مدل چانگ    نوع ساختار  ، دوپژوهش این  

پارامتر[  23] به  ( و  2،1،4،1)  ( و6،1،2,1)های هندسی  با 

دو    هر  اند. آنگستروم انتخاب شده  128و    122طول حدود  

متفاوتی   کاملا  هندسی  شکل  دارای  شده  انتخاب  ساختار 

( مشابه  6،1،2,1نسبت به یکدیگر هستند. بطوریکه نمونه )

CNT  داخلی شعاع  و  بوده  دایروی  مقطع  سطح  دارای  ها 

( درای شعاع داخلی کوچکتر و 2،1،4،1بزرگی دارد. نمونه )

.   [25]  ی مارپیچ دو جداره داردهاساختاری مشابه به گرافن

چانگ مدل  اساس  غیر شش  CCNT  ، بر  عیوب  دارای  ها 

بخش در  چهار ضلعی  و  بوده  فنر  خارجی  و  داخلی  های 

یعنی  اپار اصلی  کننده  (s,n77,n75,n55)متر  ی  تعیین 

در    ینحوه عیوب  این  بدین  CCNTجایگیری  ها هستند. 

ساختار     های هفت ضلعی و پنج ضلعی درترتیب وجود شبکه

CCNT  ایجاد تحدب   باعث  و  منفی(  )انحناهای  تقعر 

 
1 Non-Equilibrium Molecular Dynamics (NEMD) 
2 Shrink-Wrapping 

  CCNTهای داخلی و خارجی  )انحناهای مثبت( در بخش

تحقیقات پیشین نشان داده است   ،اینعلاوه برخواهد شد.  

ها برای تعادل  CCNTغیر شش ضلعی در های وجود نقص

های  علاوه بر پارامتر  [.  26]   ضروری است  نهاترمودینامیکی آ

شده    CCNT  فیتوص  یبرا  n1(n,2(  یهاشاخص  ،گفته 

از   میCNTمتشکل  کار  به  پایه  واقع  های  در  که  رود 

دهد. ساختارهای انتخاب شده  آنها را نشان می یکایرالیتیه

کایرالیته دارای  تحقیق  این  شبیه   ( 1،0) ی  در  هستند. 

مولکولی دینامیک  افزار    سازی  نرم  از  استفاده   با 

LAMMPS  نجام شده و پتانسیل  اAIREBO    برای برهم

های چند جسمی انتخاب شده است. از این پتانسیل  کنش

های   GHها و همچنین  CCNTبرای برسی خواص حرارتی  

است استفاده شده  هیدروژن  با  ابتدا    .  [ 13]  عاملدار شده 

لوین به تعادل  ک  1  ، در دمایساختارها در حالت خالصتمام  

عاملی به صورت ترمودینامیکی رسیده و سپس گروه های 

-% به آنها اضافه شده30 و  %15  %،5با درصدهای    تصادفی  

سازی ساختارها، باتوجه به درجه عاملدار  از عاملدار  پس  ند.ا

و به مدت    NPTو   NVTسازی و با استفاده از هنگردهای  

با استفاده     fs   5/0 نیبا گام زما  نیز  نانو ثانیه و   2-5/4زمان  

کلوین   300کلوین به  دمای  1از دمای  از نرم افزار لمپس،

شدهرس سازی.  اند انده  شبیه  تمامی  مرزی در  شرایط  ها 

اجتناب از اثرات  متناوب در جهت اعمال شار حرارتی برای  

  2ها شرایط مرزی ارتجاعیی و در بقیه جهتواقع  ریغ انتهایی  

اعمال شده است. قبل از مرحله اندازه گیری ضریب رسانایی  

به    ،حرارتی ساختارها  گرادانرژی  به   3مزدوج   انیروش 

است. شده  رسانده  هدایت   حداقل  ضریب  محاسبه  برای 

حرارتی از روش دینامیک مولکولی غیر تعادلی استفاده شده  

ها، ابتدا تمامی ساختارها  در بخش دوم شبیه سازی  است.

-قسمت مساوی تقسیم شده  20طولی به    استای محوردر ر

ند که به ترتیب دو قسمت از ابتدا و انتهای هر ساختار ثابت  ا

با دماهای    گرم و سردشده و دو قسمت دیگر عنوان منابع  

اند. بنابراین  ه شدهتکلوین در نظر گرف  290کلوین و    310

گرم باعث ایجاد گرادیان    اختلاف دمای بین ناحیه سرد و

رارتی در ناحیه میانی خواهد شد. با اندازه گیری دمای هر  ح

را اندازه گرفت و مطابق رابطه   ییتوان گرادیان دماناحیه می

. دست آورد دست فوریه رسانایی حرارتی جسم را ب

3 conjugate gradient  (cg) 
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(1) q
k

dT
A

dx

= −

 
( رابطه  میانگین < > علامت(  1در  دهنده  گیری   نشان 

𝑑𝑇هنگردی،

𝑑𝑥
.  است  یعرض  سطح مقطع  A  و  دمایی   انرادیگ    

ها،  ی نانولولهی روش فوق برای محاسبه ضریب رسانش گرما

نانوسیم  هاییهلا ابرشبکهنازک،  و  داردها  کاربرد  .  ها 

شده  محاسبه    (2)  یطبق رابطهناحیه  هر    یدماهمچنین  

 است.

(2) 
( )

2

j

i

jB j

p2
T slab

3NK 2m
= 

 
اتمتعدا  Nدمای هرناحیه،    iT(slab)  که های موجود در  د 

به ترتیب مومنتوم    jmو   jp و   ثابت بولتزمن   BKهرناحیه،  

برای    Nose-Hooverترموستات    . ازام هستندjو جرم اتم  

شده است. در    ستفاده ها اکنترل دما در تمامی شبیه سازی

نهایت برای محاسبه رسانایی حرارتی، گرادیان دمایی پایدار  

نگه داشته شده است. در این قسمت، گام    ns  5/4  -  3ر  د

و برای بقیه    هیفمتو ثان  0/ 5های خالص  برای ساختار  زمانی 

آن ترمودینامیکی  پایداری  با  متناسب  باساختارها    ها 

مختلف  درصد ثانیه   1/0و    2/0  ،هیدروژناسیونهای  فمتو 

است شده  خواص   .انتخاب  ابتدا  سنجی  اعتبار  برای 

( با طول 10,10با کایرالیته  )دسته صندلی   CNTحرارتی

آنگستروم و با شرایط مشابه شبیه سازی به کاربرده    100

انجام شده و ضریب   (1)ها مطابق شکل CCNTشده برای 

نمونه حدود   این  برای  محاسبه  W/m.K  09/68رسانایی 

 گردیده است.  

 
نمودار انرژی  الف(    CNT  (10و10)  یمشخصات حرارت  -1شکل  

  دما  توزیع  مشخصات  یب( نمودارهازمان شبیه سازی  -انباشته

 . در طول ساختار

برای نانولوله کربنی با مشخصات مشابه برای    [27]در مرجع  

ضریب رسانایی حرارتی حدود    ،نانومتر  40الی    5های  طول

 
1 distortion 
2 Wrinkling 

W/m.K   10  الیW/m.K   375   به دست آمده است که

 آمده در تحقیق حاضر دارد. تطابق خوبی با نتیجه به دست 

دست آمده برای ضریب رسانایی    نتایج به  ،به ذکر استلازم  

های خالص در این تحقیق نزدیک به مقادیر  حرارتی نمونه

مرجع   در  آمده  دست  مشابه  CCNTبرای    [ 13]به  های 

  است.

 نتایج  -3
تمامی عواملی  ها  CCNTساختارهای کربنی همچون  در نانو

که موجب کاهش طول مسیر آزاد فونون شود باعث کاهش  

بنابراین وجود    .رسانایی حرارتی در این ساختارها خواهد شد

عیوب هندسی در نواحی داخلی و خارجی این ساختارها و  

پیوندهای گروه  اضافه شدن   عاملی با تبدیل  ه  ب  sp 2  های 
3 sp   همچنین  بود  دلیلی بر کاهش رسانایی حرارتی خواهد .

این ساختارها به دلیل مورفولوژی مارپیچی که دارند و در  

-بین حلقه  vdWهای  ی آن باعث به وجود آمدن نیرویجهنت

نیروهای واندروالس نقش بسزایی    خواهد شد.  CCNTای  ه

ساختارها حرارتی  رسانایی  کاهش  مارپیچدر  خواهد    ی 

کندگی  . به عبارتی دیگر این نیروها باعث سرکوب پراداشت

شود. همچنین ثابت شده ها می CCNTها در ساختار  فونون

ساختا در  نیروها  این  وجود  که  مشابه  GHر  است  که  ها 

CCNT   دارای ساختار مارپیچ هستند باعث خواهد شد که

نوع   این  در  نمونه  طول  به  حرارتی  رسانایی  وابستگی 

عاملی  با اضافه شدن گروه    .[ 28]  ساختارها کاهش پیدا کند

، همانند دیگر نانوساختارهای  CCNT  هیدروژن به ساختار

تبدیل خواهد شد که این عامل     3spبه  2spهای  پیوند  کربنی

اعوجاج  موضعی1موجب  خوردگی  چین    تضعیف  و  2، 

  . خواهد شد  sp 3کربنی با هیبریداسیون    استحکام پیوندهای 

 موجب افزایش   sp 3به    sp 2علاوه بر این تغییر پیوندهای  

ها  طول پیوندها و در نتیجه کاهش انرژی پیوند بین کربن

ساختار شد   CCNT  در  مد  که    خواهد  شدن  نرم  باعث 

]92]  شودمی  3فونونی عاملدار  . [30[,  در بنابراین   سازی 

ساختارهای کربنی رسانایی حرارتی را کاهش خواهد داد.  نانو

حرارتی،  ایی  علاوه بر دلایل مطرح شده برای کاهش رسان 

 نسبت به هندسه تخت   3spه هرمی شکل پیوندهای  هندس

)عدم تطابق صوتی    4عدم تطابق صوتی  موجب  2spهایپیوند

برای توصیف انعکاس و انتقال امواج صوتی در فصل مشترک 

دو ماده با امپدانس نامطابق استفاده می شود( با پراکندگی  

3 Softening phonon mode 
4 Acoustic mismatch 
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حرارتی به شدت   ها خواهد شد لذا رسانایینامنسجم فونون

یافت  خواهد  دلایل  CCNTدر    . [31]  کاهش  بر  علاوه  ها 

شده   حلقهمطرح  بین  ناهماهنگی  از    در  هاوجود  برخی 

-عاملی برای سرکوب انتقال حرارت درون صفحه  ، ساختارها

بطوریکه هرچقدر ناهماهنگی بین    .ها استCCNTای در  

پیحلقه کاهش  ساختار  حرارتی  رسانایی  باشد  بیشتر    داها 

ها  CCNTبا توجه به انتقال حرارت محوری،    خواهد کرد.

ها، از دو  به دو گروه طبقه بندی می شوند. برای این گروه

( متفاوت  مقطع  رسانایی Aسطح  بررسی  برای  حرارتی    ( 

ساختارها استفاده شده است. اولین گروه به عنوان مقطعی  

نام    CNTاز   به  تعریف می شود و دومین    CNTAپایه که 

از    گروه مقطعی  عنوان  نام    TCNTبه  به    TCNTAاولیه 

می کنش معرفی  برهم  ناحیه  شامل  که   vdWهای  شود 

تواند  میمتفاوت  دو نوع سطح مقطع  در نظر گرفتن    است.

بر بینش ما در مورد روند تغییر رسانایی حرارتی بر اساس 

مختلف   هندسی  بگذارند.  CCNTپارامترهای  تأثیر  ها 

-بهتر روش، نمودارهای انرژیهمچنین برای روشن شدن  

شبیه و  زمان  برای    پروفیلسازی  مورد CCNTدما  های 

خالص   حالت  در  شده    (2)شکل    درآزمایش  داده  نشان 

در    ها بر اساس رنگ اتم  دما   عی توزینحوه  (3)شکل   است.

رهای  ساختا خالص و عاملدار شده  هایراستای طولی نمونه

آزمایش نشان می مورد  تغییرات   دهد.را  بررسی  ادامه  در 

برای  کردن  هیدروژنیزه  اثر  در  حراتی  هدایت  ضریب 

 . پرداخته شده است  ای مطرح شده به صورت مجزاهساختار

 
الف(    های مورد آزمایشCCNT  یمشخصات حرارت  -2شکل  

ب(  (   6،1،2,1سازی نمونه  )زمان شبیه-نمودار انرژی انباشته

نمودار انرژی  (  ج  (  6،1،2,1در طول نمونه )  دما  توزیع  نمودار

  توزیع  ( نمودار(   د2،1،4،1سازی نمونه )زمان شبیه-انباشته

 (. 2،1،4،1در طول نمونه )  دما

 
نشان دهنده    هااتمرنگ  (.  2،1،4،1( ب( نمونه )6،1،2،1ها بر اساس درصد هیدروژناسیون الف( نمونه )CCNTشکل  هندسی    -3شکل  

 بر اساس جهت انتقال حرارت است.   ییدما  انیگراد

شود  مشاهده می(  6،1،2,1)برای نمونه خالص    (3)شکل    رد

ها بدون هیچ گونه ناهماهنگی در راستای که تمامی حلقه

با    ضریب رسانایی حرارتی  قرار گرفته اند و   CCNTمحور  

مقطع   جدول    CNTسطح  نمون  1مطابق  این  ه برای 

W/m.K  43/4  5به دست آمده است. با اضافه شدن تنها  

بین   شده  مطرح  هماهنگی  هیدروژن  عاملی  گروه  درصد 
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 ها نشان مینتایج شبیه سازی ها از بین خواهد رفت. حلقه

درصد گروه عاملی هیدروژن   5دهد که تنها با اضافه شدن  

درصد کاهش    55  حدود  (6،1،2,1)  هنمونضریب رسانایی  

 برای این نمونه   پیدا خواهد کرد و ضریب رسانایی حرارتی

W/m.K  02/2 .سازی  با افزایش عاملدار  به دست آمده است

افت ضریب رسانایی حرارتی همچنان    روند   درصد،   15به  

و داشت  خواهد  مقدار     ادامه  خواهد  W/m.K  23/1به 

سازی روند نزولی در رسانایی  با ادامه افزایش عاملدار    رسید.

ن ادامه  دیگر  میخحرارتی  مشاهده  و  داشت  که  واهد  شود 

درصد عاملدار شده    30ضریب رسانایی حرارتی برای نمونه  

درصد عاملدار   15و    5  هاینمونهاز  به وسیله هیدرژن بیشتر  

است. را می شده  معکوس  رفتار  این  توجیه  در دلیل  توان 

و  ها بین حلقه  vdWنیروهای   با    جو کرد.   جست  چرا که 

حلقه بین  فاصله  سازی  عاملدار  درجه  افزایش  افزایش  ها 

یافت حلقهخواهد  بین  نمونه  )فاصله  برای  کربنی   30های 

آنگستروم است در حالی    4درصد هیدروژن دار شده حدود 

آنگستروم   35/3د  های خالص این فاصله حدوکه برای نمونه

 درصد عاملدار شده به وسیله  30بطوریکه طول نمونه  است(  

نمونه  هیدروژن بقیه  به  نسبت  شدیدی  خواهد  ها  افزایش 

  هایبرهم کنش   ها تاثیرحلقه  فاصله بینداشت. با افزایش  

vdW  نتیجه  کاهش می  به شدت   بین حلقه ما در  با  یابد 

نیرو این  تاثیر  برای   هاکاهش  کننده  سرکوب  عامل  که 

رسانایی حرارتی مقداری رسانایی حرار تی هستند، ضریب 

همچنین افزایش طول نمونه به خودی   .افزایش خواهد یافت

شد   خواهد  حرارتی  رسانایی  ضریب  افزایش  باعث  خود 

های پیشین نشان داده است که ضریب  چراکه نتایج پژوهش 

شبیه در  کربنی  نانوساختارهای  حرارتی     سازی  رسانایی 

ن طول  به  مولکولی  با  دینامیک  و  بود  خواهد  وابسته  مونه 

افزایش طول نمونه ضریب رسانایی محاسبه شده به وسیله 

 . [32] پیدا خواهد کرد سازی، افزایششبیه

 . های مورد آزمایش با درجه هیدروژناسیون متفاوتCCNT. مشخصات حرارتی    1جدول  
Sample Q (ev) A(Å2) Length (A) k (W/m.K) 

1_(6,1,2,1)      

0%H                

5% H              

15% H              

30% H 

 

1.36e-5 

8.2e-6 

1.9e-6 

2.5e-6 

 

57.67 

57.67 

57.67 

57.67 

 

122.17 

115.12 

125.51 

134.84 

 

4.43 

2.02 

1.23 

2.21 

2_(6,1,2,1)      

0%H                

5% H              

15% H              

30% H 

 

1.36e-5 

8.2e-6 

1.9e-6 

2.5e-6 

 

381.6 

381.6 

381.6 

381.6 

 

122.17 

115.12 

125.51 

134.84 

 

0.6 

0.31 

0.19 

0.33 

1_(2,1,4,1)      

0%H                

5% H              

15% H              

30% H 

 

2.35e-5 

3.4e-6 

3.1e-6 

2.5e-6 

 

64.06 

64.06 

64.06 

64.06 

 

128.5389 

134.0555 

140.6858 

149.7331 

 

6.15  

5.27  

4.16  

5.55  

2_(2,1,4,1)      

0%H                

5% H              

15% H              

30% H 

 

1.36e-5 

3.4e-6 

3.1e-6 

2.5e-6 

 

574.914 

574.9.14 

574.914 

574.914 

 

128.5389 

134.0555 

140.6858 

149.7331 

 

0.69 

0.59 

0.46 

0.62 

  % 15،    %5  ،خالص    (2،1،4،1در ادامه خواص حرارتی نمونه )

اینکه عامل   %30و   به  توجه  با  است.  بررسی شده  دار شده 

دارای پایداری   ( 6،1،2،1نسبت به نمونه )   (2،1،4،1نمونه )

)هرکمتری   ساختار    است  ابعاد  CCNTچقدر  دارای  ها 

پایداری بهتری   هندسی بزرگتر و تعداد اتم بیشتری باشد 

خواهند داشت(. لذا برای بیشتر شدن دقت در نتایج از گام  

برای محاسبه شار حرارتی و گرادیان دمایی   fs  1/0زمانی  

استفاده شده است. طول نمونه اولیه  ns  3 به مدت زمان  

این   حرارتی  رسانایی  ضریب  محاسبه  برای  شده  انتخاب 

حدود   نمونه   5/128ساختار  همانند  و  بوده  آنگستروم 

( به تعادل ترمودینامیکی رسیده اند. همانطور که  6،1،2،1)

جدول   نمونه    1از  برای  حرارتی  رسانایی  است  مشخص 
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محاسبه شده است. با     W/m.K  15/6 خالص     (2،1،4،1)

مطابق شکل  5اضافه شدن   هیدروژن  عاملی  گروه    درصد 

( با  6،1،2،1به نمونه  )ها نسبت  ناهماهنگی بین حلقه  (3)

درصد عاملدارسازی مشابه کمتر است. بنابراین شدت افت  

 ضریب رسانایی حرارتی در این نمونه کمتر بوده و به مقدار  

W/m.K  27/5    عاملدار مقدار  افزایش  با  رسید.  خواهد 

درصد همچنان روند نزولی حفظ خواهد شد و    15سازی تا  

درصد هیدروژن دار     15ضریب رسانایی حرارتی برای نمونه  

به مقدار   افزایش مقدار    W/m.K  4شده  با  خواهد رسید. 

در این نمونه نیز همانند نمونه   ،درصد 30عاملدارسازی به 

و  6،1،2،1) داشت  نخواهد  نزولی  روند  حرارتی  رسانایی   )

محاسبه شده    W/m.K55/5 ضریب رسانایی حرارتی حدود  

نحوه تغییرات طول    (4) است. نمودارهای موجود در شکل

های بررسی شده  بر اساس  و ضریب رسانایی حرارتی نمونه

   .دهددرصد عاملدارسازی به وسیله هیدروژن را نشان می

 
نمودار تغییرات الف( طول  ب(  ضریب رسانایی     -4شکل

 . های مورد بررسی بر اساس درصد هیدروژناسیونحرارتی نمونه

ف سایر نانوساختارهای  همانطور که پیشتر مطرح شد برخلا

رسانایی حرارتی  عاملدارسازی  افزایش درجه  با  کربنی که 

برای هر دو نمونه نانولوله   ،کند ها به شدت کاهش پیدا میآن

می  مشاهده  آزمایش شده  درجه فنری  افزایش  با  که  شود 

درصد هیدروژن رسانایی حرارتی دیگر   30عاملدارسازی به 

 روند نزولی نخواهد داشت. 

 گیرینتیجه-4
بر   به وسیله هیدروژن  عاملدارسازی  تاثیر  پژوهش  این  در 

های  با شکل    فنری  کربنی  خواص حرارتی دو نوع نانولوله

غیر    هندسی متفاوت با استفاده از روش دینامیک مولکولی

که   داد  نشان  آمده  دست  به  نتایج  شد.  بررسی  تعادلی 

عاملدارسازی این ساختارها تاثیر بسزایی بر خواص حرارتی 

ا ضریب  نهدرصد هیدروژنیزه کردن آ  5آنها دارد. بطوریکه با  

شد.   نصف  تقریبا  حرارتی  مشخصات با رسانایی  به    توجه 

 ی ریگجهینت  ،ها CCNTدر    و جهت انتقال حرارت  یهندس

برهم   شد کاهش  بر    بسزایی  ریتأث  VdW  های کنشکه 

. لذا تمامی عواملی که باعث  دارد  هاCCNT  یحرارت  تیهدا

ها شود منجربه افزایش ضریب کنش کاهش تاثیر این برهم

نانولوله در  فنری خواهد شد رسانایی حرارتی    .های کربنی 

ها برای دو  همانطور که نتایج به دست آمده از شبیه سازی

با افزایش    ،ابعاد و شکل هندسی متفاوت نشان داد  نمونه با

از   بیش  به  سایر    30عاملدارسازی  برخلاف  درصد 

کربنی رسانایی  CCNTدر    ، نانوساختارهای  ضریب  ها 

همچنین یافت.  افزایش  به    حرارتی  توجه  بر   طول  تاثیربا 

 ، نمونه  شتری، طول برسانایی حرارتی نانوساختارهای کربنی

 ی را در پی داشت.ربالات یحرارت یی رسانا

 تقدیر و تشکر 
ارم که به بنده حقیر توفیق انجام زخداوند سبحان را سپاسگ

فرمود عنایت  را  حاضر  پژوهش  اتمام   .و 

خانواده و  دوستان  اساتید،  تمامی  دوران از  تمام  در  که  ام 

 . کنماند تقدیر و تشکر میتحصیلی مرا حمایت کرده
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