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 دینامیک روش به N2C نیترید کربن دوبعدی هاینانوورق حرارتی خواص بررسی

  مولکولی

 2پوررجب علی و *,1بهاری یاسر ،1بندی داود

 گیلان رشت، گیلان، دانشگاه فنی، دانشکده نانوفناوری، گروه -۱
  قزوین )ره(، خمینی امام مللیالبین دانشگاه مکانیک، مهندسی گروه پیشرفته، محاسبات و سازیشبیه آزمایشگاه -2

  مقدمه -۱

 در مهم دوبعدی و نانوساختار ماده یک عنوان به گرافن تولید
 خواص جمله از آن فردبه منحصر خواص ارائه و جدید قرن ابتدای
 محققان از بسیاری توجه نوری مکانیکی، الکترونیکی، حرارتی،
 مواد ینهزم در بررسی و تحقیق به اخیر هایسال در را جهان

 و کشف به که است داشته معطوف لایه تک و جدید دوبعدی
 این  مهمترین جمله از است. انجامیده نوینی دوبعدی مواد سنتز
 یکوالانس یوندپ آن در که است کربن یتریدن خانواده دوبعدی مواد
 کرده ایجاد را ییدارپا و منظم یساختار یالگوها یتروژنن و کربن
 ،N2C مانند کربنی نیترید مواد از یوهگر توسعه به منجر که

N3C، N4C، 2N3C، 4N3C، 5N3C، 6N3C 2 وN4C است شده 
 سال در که است دوبعدی نوین ماده N2C خاص، طوربه .[۱]

 و سنتز شیمیایی روش به [2] شهمکاران و محمود توسط 20۱5
 یهشب که دهدمی نشان را ماده این ساختار ۱ شکل شد. معرفی
 که است شده یلتشک کربن یها اتم از هایی حلقه از و بوده گرافن
 متخلخل ساختار و شوندمی متصل همبه یتروژنن یها اتم توسط
 حفره هر که نحوی به است شده ایجاد یدارحفره و فردبه منحصر
 شبکه ثابت و بوده کربن اتم ۱2 و یتروژنن اتم 6 یاراد بزرگ
 گرافن ادهم این رو این از .[3] است آنگستروم 33/8 برابر ساختار
 .[2] است شده نهاده نام نیز نیتروژنی دارحفره

N2C از استفاده با راحتیبه تواندیم یدار،پا یبترک داشتن دلیلبه 
 تا ماده ینا .[4] شود ساخته مختلف هایروش به و یهاول مواد

 دلیل به و شده گزارش تازگیبه آن سنتز که است نوینی ماده N2C شکل به لایهتک و دوبعدی متخلخل، کربن نیترید :چکیده
 یمولکول ینامیکد سازییهشب از استفاده با مطالعه، ینا در است. گرفته قرار نانو زمینه پژوهشگران توجه مورد آن جالب خواص

 دمایی محدوده در و نانومتر 200 تا ۱0 از مختلف هایطول اثر است. شده پرداخته ماده این یحرارت خواص یبررس به کلاسیک
 و طول به شدت به ساختار یحرارت هدایت که است آن بیانگر نتایج .گرفت قرار بررسی مورد حرارتی هدایت بر ینکلو 600 تا 200
  .یابدیم یشافزا ساختار، یدما کاهش و طول یشافزا با و بوده بستهوا آن ایدم

 خلاف بر شد مشاهده و گرفت قرار بررسی مورد محوریدو و محوریتک کرنش اعمال تحت ساختار حرارتی هدایت ،همچنین
 محوریتک کرنش برای تیبتر به %4 و %۱2 کرنش مقادیر تا ابتدا ساختار یحرارت یتهدا ،گرافن مانند یدوبعد یساختارها رخیب
 بدون ساختار حرارتی هدایت از کمتر یمقدار به یتنها در و یابدمی کاهش بیشتر هایکرنش در ،سپس و یشافزا دومحوری و

 دهدمی رخ ساختار در چروک و ینچ کاهش ،بالا مقادیر تا کرنش اعمال ابتدای در که کرد مشخص بیشتر بررسی .رسدیم کرنش
 .شودیم یحرارت یتهدا یشافزا عثبا نتیجه در که

 کرنش. مولکولی، دینامیک نانوساختار، ،N2C حرارتی، هدایت :کلیدی واژگان 
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 یتقطب دلیلبه و است یدارپا گرادیسانت درجه 700-750 یدما
 یکیالکترون خواص نیز و خوب یمیاییش و ییگرما یداریپا و بالا

 ،[5] حرارت انتقال مانند مختلف کاربردهای در فردبه منحصر
 ،[9] پزشکییستز ،[8] کاتالیست ،[7 ,6] یجداساز و جذب
 .است شده استفاده [۱2] حسگرها و [۱۱ ,0۱] یانرژ یرهذخ
 

8.33Å

 
 ترتیببه یآب و یاهس هایدایره .N2C یدوبعد ورقنانو ساختار وارهطرح -۱ شکل

 .است آنگستروم 33/8 ساختار شبکه ثابت .دهندمی اننش را نیتروژن و کربن
 

 مطالعات تاکنون ماده، این مناسب حرارت انتقال خواص به نظر
N2C نانوورق یحرارت یتهدا بررسی ایبر یمختلف سازییهشب

 از استفاده با [۱3] همکاران و اویانگ .است گرفته صورت
 یدما در لایهتک N2C یحرارت یتهدا  ،یهاول اصول محاسبات

 یتوجه قابل طور به که کردند گزارش W/m.K 22/82 را اتاق
 .است (W/m.K 3500 )حدود گرافن رتیحرا یتهدا از کمتر
 یتعادل یمولکول ینامیکد روش از استفاده با [۱4] ژو و ژانگ
 گرافن با یسهمقا در N2C یحرارت یتهدا یرمقاد که دادند نشان
 سرعت کاهش به را آن یلدل و یابدیم کاهش یریچشمگ طور به
 هایحفره وجود و N2C هایفونون عمر طول شدن کوتاه و

 هدایت [۱5] همکاران و مرتضوی .دادند نسبت داریتروژنن منظم
 یمولکول ینامیکد سازی یهشب یقطر از را دوبعدی N2C یحرارت

 300 در شده ینهبه ترسف یلپتانس از استفاده با و یرتعادلیغ
 34 فونون یانگینم آزاد یشپو با و W/m.K 8/64 برابر ینکلو

 و مکانیکی خواص [5] پوررجب و  عربها .کردند گزارش نانومتر
 با و یرتعادلیغ یمولکول ینامیکد روش به را N2C یحرارت

 و ینیماش یادگیری بر یمبتن یاتم ینب یهایلپتانس از استفاده
 ینا از حاصل یجنتا یسهمقا به و کردند سازییهشب کلاسیک

 ماید در شده گزارش N2C یحرارت یتهدا .پرداختند هایلپتانس

 مبتنی یاتم ینب  یلپتانس برای W/m.K 3 ± 74/85 برابر اتاق
 ترسف یلپتانس برای W/m.K 5 ± 29/63 و ینماش یادگیری بر

  بود.

 ماده حرارتی خواص بررسی اهمیت و شده یاد مطالب به توجه با
 در جامعی مطالعه به حاضر تحقیق در ،N2C متخلخل و دوبعدی
 ینامیکد روش از استفاده با ماده این حرارتی رفتار خصوص

 شده پرداخته ترسف یککلاس یلپتانس و غیرتعادلی لکولیمو
 یدما ساختار، طول از یعیوس یفط در یحرارت یتهدا .است

 و محوریتک یکشش کرنش تحت ،ینهمچن و سیستم
 توجه جالب بسیار نتایج است. گرفته قرار بررسی مورد محوریدو

 کرنش دو هر تحت ماده این حرارتی هدایت که طوریبه است
 در سپس و افزایش ابتدا کم مقادیر در محوریدو و محوریتک
 هدایت رفتار برخلاف که یابدمی کاهش کرنش یشترب یرمقاد

 .است گرافن مانند مشابه دوبعدی مواد حرارتی

 روش و یتئور -2

 غیرتعادلی یمولکول ینامیکد سازیشبیه روش از مطالعه این در
 یتهدا محاسبه یبرا [۱6] لمپس یمحاسبات بسته کمک به

 همچنین شد. ستفادها N2C نانوساختار و یبعددو ماده یحرارت
 گرفته صورت OVITO [۱7] افزارنرم کمک به هااتم نمایش
 ترسف  یلپتانس از ی،اتم ینب یروهاین یفتوص هتج است.

BNC توصیف خوبی به را نیتروژن و کربن هایکنشبرهم که 
 تک یکشش کرنش و دما طول، ثرا .[۱8] شد استفاده کندمی

  .شد یبررس N2C نانوورق یحرارت یتهدا بر یدومحور و یمحور

 نانومتر 200 تا ۱0 یبیتقر هایطول ،دما و طول اثر یبررس برای
 یطشرا .گرفت قرار مطالعه مورد ینکلو 600 تا 200 یدماها در
  جهت در آزاد یمرز یطشرا و y و x یها جهت در ایدوره یمرز

z یتمالگور یقطر از یوتنن حرکت عادلاتم .شد هگرفت نظر در 
 انجام یراب شد. اعمال هیفمتوثان ۱ یزمان گام با یسرعت ورلت

 مدت به رساختا ابتدا در نظر، مورد یدما و طول در محاسبات
 از بعد و شد رسانده سایشآ به NPT هنگرد تحت پیکوثانیه 200
NVT هنگرد تحت نظر مورد یدما در یهثانپیکو 200 مدت به آن

 سازییهشب تحت یهنانوثان 4 مدت به یستمس ،سپس گرفت. قرار 
 .گرفت قرار یرتعادلیغ یکوللوم ینامیکد

 ذکر یماتتنظ بر علاوه ی،ترحرا یتهدا بر کرنش اثر یبررس برای
 کرنش در یستمس ،NPT هنگرد در ساختار سایشآ از بعد و شده
  محوری دو کرنش در و x جهت در یکشش بار تحت محوری تک
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 ۱0-3 بتثا کرنش سرعت تحت y و x تاجه در یکشش بار تحت
  یبرا N2C ورقنانو ابعاد شد. هداد قرار مرزها به نانومتر
 نانومتر 99/۱9×۱9/20 برابر دومحوری و محوری تک هایکرنش

 .شد هگرفت نظر در

 ذکر یماتتنظ بر علاوه ی،ترحرا یتهدا بر کرنش اثر یبررس برای
 کرنش در یستمس ،NPT هنگرد در ساختار سایشآ از پس و شده
 محوری دو کرنش در و x جهت در یکشش بار تحت محوری تک
 ۱0-3 بتثا کرنش سرعت تحت y و x تاجه در یکشش بار تحت
-کرنش یبرا N2C ورقنانو ابعاد .شد هداد قرار مرزها به نانومتر

 در نانومتر 99/۱9×۱9/20 برابر محوریدو و محوری تک های
 .شد هگرفت نظر

 به یستمس ،ییگرما شار یریگاندازه و دما یانگراد یجادا برای
 دو (.2 )شکل شد یمتقس نانومتر ۱ عرض با (slabs) یایهدال

 نگه ثابت سازییهشب طول در ساختار ییانتها و ییابتدا قسمت

 ثابت ینواح به یکنزد یهناح دو ،سپس (.یمشک یه)ناح شد داشته
 یه)ناح سرد و قرمز( ناحیه) گرم مناطق عنوان به جداگانه طوربه
 =ΔT 20 آن در که T+ΔT و ΔT-T یدما یرو یبترت به (یآب

 K،هنگرد تحت روفه-نوز ترموستات یقطر از است NVT 

 هنگرد تحت نیز گرم و سرد یهناح دو ینب هایقسمت  .شد یمتنظ

 NVEگرفت. قرار 

 :[۱9] شودمی محاسبه یرز صورت به دال هر دمای

              )۱(  

 ثابت i،  Bk دال هایاتم تعداد iN  دال، هر یدما iT آن در که
 ،3 شکل در .است i اتم سرعت iv و یاتم جرم m  بولتزمن،
 طول در سرد و گرم هایحمام همراه به هادال دمایی تغییرات
 است شده داده نمایش کرنش بدون نانوورق یک برای سازیشبیه
 .است سیستم پایایی دهنده نشان که

 

 

 

 

 

 یآب رنگ گرم، یهناح قرمز رنگ شده، ثابت واحین یمشک رنگ .یتعادل یرغ یمولکول ینامیکد روش به یحرارت یتهدا محاسبه یبرا مختلف ینواح به ماده بندییمتقس :2 شکل
دهدمی نشان را سرد یهناح

. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



   

 25  زمستان ۱402| شماره4| سال دهم  

 

 یلکولوم ینامیکد روش به یحرارت یتهدا محاسبه برای
 :[20] شودیم استفاده یهفور قانون از یرتعادلی،غ

          )2( 

 گرادیان xdT/d و مقطع سطح A گرمایی، شار xq رابطه نای در
 است. طول بعد در دما
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Cold bath

 شکل
 طول در سرد و گرم هایحمام و هادال دمایی تغییرات از نمونه یک :3

 کرنش. بدون ساختار برای سازیشبیه

 بحث و نتایج -3

 طول در صفر حول ساختار تنش که دهدمی نشان ،4 شکل
 که کرنش( بدون هاینمونه )برای ندکمی نوسان سازیشبیه 

 در تنش NPT هنگرد اعمال از پس که است آن دهنده نشان
-همان است. رسیده آسایش به سیستم و رسیده صفر به سیستم

 محاسبه برای است، شده داده نمایش الف-5 شکل در که طور
 در سازیشبیه زمان حسب بر انرژی خطوط شیب از گرما شار

 حالت به سیستم آن در که شودمی ستفادها گرم و سرد نواحی
  است. رسیده غیرتعادلی پایدار
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(ب)

 
 الف( کرنش: دونب نمونه برای سازیشبیه زمان حسب بر تنش نمودار :4 شکل

 .y راستای در تنش ب( و x راستای در تنش

 به ترموستات توسط انرژی معینی مقدار سازیشبیه مرحله هر در
 توسط آن معادل انرژی مقدار و شودیم فزودها داغ ناحیه های اتم

 طوری به شود، می حذف سرد ناحیه های اتم از دیگر ترموستات
 و سیستم بین شده مبادله انرژی کل ،متوسط طور به که

 نظر از نمودارها ینا یبش مقدار ینبنابرا است. صفر ترموستات
 باشد. مه عکس علامت، نظر از یول یمساو یباتقر باید یعدد

 انرژی شیب مقادیر ،5 شکل در شده داده نمایش نمونه مورد در
 برای -nJ/K 6/43 و سرد ناحیه برای nJ/K 2/43 ترتیب به

 ینهمچن دهد.می نشان را عالی همخوانی که است گرم ناحیه
 خط یبش از ،(dT/dX) طول بعد در دما یانگراد محاسبه یبرا

 شودمی تفادهاس مکان حسب بر یانیم یهناح در دما ییراتتغ نمودار
 قانون از (k) ساختار یحرارت یتهدا مقدار یتدرنها ب(.-5)شکل
  شود.می محاسبه (2 )رابطه یهفور
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 یدما ییراتتغ ب( زمان. حسب بر گرم و سرد ینواح یانرژ ییراتتغ الف( :5 شکل
 به مورد این در N2C ورقنانو ابعاد نانوساختار. طول در مکان برحسب یانیم یهناح

 است. بوده نانومتر 77/5 عرض و 79/39 طول

  سیستم یدما اثر -۱-3

 C2N( از نانوورق نانومتر 64/46) یبررسی اثر دما، طول ثابت برای
 دمایی ۀمحدوددر ساختار در نظر گرفته شد و هدایت حرارتی 

 مورد بررسی قرار گرفت.  ینکلو 600 الی 200

 
 م برای نانوورق دوبعدیی سیستبر حسب دما یحرارت یتنمودار هدا :6 شکل

C2N. استنانومتر  64/46 ورق طول. 

به دما  C2Nی نانوورق حرارت یتهدادهد که نشان می 6 شکل
نحوی به ،یابدو با افزایش دما کاهش میدارد  یدیشد یوابستگ

کلوین تقریباً به نصف میزان آن در  600که هدایت حرارتی در 
 در که است آن انگراین امر بیکلوین کاهش یافته است.  200
-نقص یفونون بر پراکندگ-ونونف یپراکندگ C2N حرارتی انتقال

سرعت  یشدما منجر به افزا یشفونون غالب است و افزا
به ابعاد ماده، وجود  یدهپد ین. اشودمی فونون-فونون یپراکندگ
ر ماده نسبت مختلف د یدو گونه اتمحضور  ،همچنین و هاحفره

 بودهبه دما حساس ن نقص معمولاً ی. پراکندگ[۱5] داده شده است
 .[2۱] ندارد یوابستگبه آن و 

 یحرارت یتهدا بر ساختار عرض اثر -3-2

 ،N2C یدوبع د  م اده  یحرارت   یتهدا بر عرض اثر یبررس یبرا
 و شد گرفته نظر در نانومتر ۱6/46 تا 89/2 از یمختلف هایعرض
 رن انومت  64/46 ثابت طول در و ینکلو 300 یدما در زیساشبیه
 اس ت  آن دمؤی   که است شده خلاصه ۱ جدول در یجنتا .شد اجرا
 یی ر تغ آن یحرارت   دایته   ،N2C ن انوورق  ع رض  یشافزا با که

 .است آن از مستقل و ندارد یچندان

 و کلوین 300 دمای در آن حرارتی هدایت بر N2C نانوورق عرض ثیرتأ :۱ جدول
 نانومتر 64/46 ثابت طول

 

 ساختار طول اثر -3-3

 از وسیعی یطول محدوده ی،حرارت یتهدا بر طول اثر یبررس یراب
 ،این بر علاوه و شد گرفته نظر در ساختار برای نانومتر 200 تا ۱0

 بررسی مورد نیز ینکلو 600 تا 200 از متنوعی دماهای در اجراها
 که است شده داده یشنما 7 شکل در حاصله نتایج گرفت. قرار

 شدت به دماها کلیه در ساختار یحرارت یتهدا که است آن بیانگر
 اندازه برای حرارتی هدایت تغییرات .است وابسته آن طول به

 است چشمگیرتر کمتر دماهای در ویژهبه کوچک ورق هایطول
 هدایت مقادیر نانومتر، 200 ابعاد تا ورق اندازه افزایش با اما

   شوند.می نزدیک خود حدی حالت هب حرارتی
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 .مختلف یدماها و هاطول در N2C یدوبعد ورقنانو یحرارت یتهدا :7 کلش

 بالستیک صورت به هافونون انتقال که کم هایطول در ماده یبرا
 .است یشافزا حال در خطی صورتبه تقریباً یحرارت یتهدا است
 مقدار یک به یتحرار هدایت بزرگ، یکاف اندازه به هایطول در

 هایطول در و رسدیم است، انتشار یمرژ به مربوط که مشخص
 منطقه از انتقال حال در که دارد قرار یامنطقه در یستمس متوسط،
  .[22] تاس گرما انتشار به یکبالست یحرارت

 شودمی فیتوص یرز رابطه توسط طول معکوس اب یحرارت یتهدا
[23]: 

            )3( 

 یتهدا k∞ نظر، مورد طول در یحرارت یتهدا lk آن در که
 Λ (،نهایتیب طول در یحرارت یت)هدا اندازه از مستقل یحرارت
 ت.اس ماده طول L و فونون یانگینم آزاد یشپو

 دمای در هافونون موثر یانگینم آزاد یشپو و نهایتیب یحرارت یتهدا :2 جدول
  N2C یدوبعد ورقنانو یبرا ینکلو 600 تا 200

 

 حسب بر مشخص دمای در حرارتی هدایت معکوس ترسیم اب
  پویش نیز و نهایت یب در یحرارت ییرسانا توان یم ساختار، طول

 یراب مقادیر این (.8 )شکل زد یبتقر را فونون ثرؤم یانگینم آزاد
 است. شده خلاصه 2 جدول در دما هر
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 ین.کلو 600 تا 200 یدماها در N2C یدوبعد نانوساختار برای طول معکوس حسب بر یحرارت یتهدا معکوس نمودار :8 شکل
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 یحرارت یتهدا بر کرنش راث -4-3

 محوریدو و محوریتک کرنش نوع دو هر اثر ،حاضر مطالعه در
 شد. یبررس N2C یدوبعد و لایهتک ورقنانو یحرارت یتهدا بر

 کرنش و x جهت در محوریتک کرنش اعمال نحوه وارهطرح
-9 هایشکل در یبترت به مرزها به y و x تاجه در محوریدو
 ارتفاع تغییر معرف رنگی نقاط .است دهش داده نشان ب-9 و الف
 آبی رنگ که نحوی به است ساختار در چروک و چین ایجاد و

 قابل دهد.می نمایش را ارتفاع بیشترین قرمز رنگ و کمترین
 4 از یروهان اعمال یلدل به محوریدو کرنش در که است توجه
 ساختار و شودیم یدهد ساختار در یکمتر چروک و ینچ جهت،
-به محوریکت کرنش به نسبت کمتر، هایکرنش در یترصاف

 هایشاتاسنپ نیز د-9 و  -9 هایشکل در .آیدمی دست
 مورد در نمونه عنوان به سازیشبیه مختلف لحظات در متعددی
 نشان درصد ۱0 دومحوری و درصد ۱8 محوریتک هایکرنش
 و محوریتک کرنش مورد در طولی تغییرات که است شده داده
 است. مشهود آن در دومحوری کرنش مورد در عرضی و طولی

 ۱0 هایشکل در نیز مذکور هاینمونه با مرتبط انرژی نمودارهای
 پایسته سیستم کل انرژی آن در که است شده داده نمایش ۱۱ و

  است.

 به N2C از ورقینانو ابتدا در محوری،تک کرنش اثر بررسی برای
 تحت ینکلو 300 یدما در نانومتر ۱9/02 عرض و 99/۱9 طول
-۱2 شکل مطابق .گرفت قرار x یراستا در محوریتک کرنش
 یحرارت یتهدا %،۱2 تا کرنش یشافزا با که شد مشاهده ،الف
 ۱6 هایکرنش در طوریکهبه یابدیم شکاه سپس و یشافزا ابتدا

 بدون حالت از کمتر به یحرارت یتهدا آن، از تریشب و درصد
 رفتار از شده گزارش نتایج برخلاف مساله این .رسدمی کرنش
 این از تردرست درک برای .است کرنش تحت گرافن حرارتی
 صفحه بر عمود راستای در ساختار چروک و ینچ میزان موضوع،

(z) از منظور ینبد گرفت. قرار بررسی مورد 

ه  z هلفؤم استاندارد انحراف ،رابط
 ساختار چروک و ینچ یزانم دهنده نشان که- یاتم یتموقع
 شودمی ترسیم کرنش درصد حسب بر آن مقدار و محاسبه -است

 و چروک و ینچ کاهش وضوحبه نمودار ینا .(ب-۱2 شکل)
 دهد.یم نشان کرنش یشافزا با را ساختار شدن صاف
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 تحت نمونه برای کل انرژی و یلپتانس انرژی جنبشی، انرژی نمودارهای :۱0 شکل
 درصد. ۱8 محوریتک کرنش

0 1 2 3 4

-86.0

-85.5

-85.0

0.0

0.5

 Kinetic energy

 Potential energy

 Total energy

 ns  زمان

ی
رژ
ان

  
K

eV
 

کرنش دومحوری

 

 تحت نمونه برای کل انرژی و پتانسیل انرژی جنبشی، انرژی نمودارهای :۱۱ شکل
 درصد. ۱0 دومحوری کرنش
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تحت اعمال کرنش  C2Nهدایت حرارتی نانوورق دوبعدی تغییرات : الف( ۱2 شکل

. استکلوین  300نانومتر و دمای سیستم  99/۱9×۱9/20محوری. ابعاد نانوورق تک

 محوری.و چروک ساختار بر حسب کرنش تک ب( نمودار تغییرات چین

 باعث کرنش درصد، ۱2 تا یمحورتک کرنش اعمال با یقتحق در
 حال در یحرارت یتهدا و شودیم ارتفاع و چروک و ینچ کاهش

 یحرارت یتهدا حداکثر درصد ۱2 کرنش در و است یشافزا
 ،مقدار ینا از یشترب هایکرنش اعمال با .آیدمی دستبه تمیسس

 طول یشافزا باعث کرنش اما ماندمی یدارپا همچنان ساختار
 نتیجه در و شده هاآن شدن یفضع و ساختار هایاتم یوندپ

 .یابدمی کاهش یحرارت یتهدا

 ،N2C ورقنانو یحرارت یتهدا بر محوریتک کرنش اثر بر افزون
 شد. یبررس یزن ابعاد همان با یساختار بر یمحوردو کرنش یرثأت

 کرنش تحت ینکلو 300 یدما در ساختارها منظور بدین
 مقدار به و درصد ۱0 میزان تا y و x یراستا دو در یدومحور

 کرنش یشافزا با ،الف-۱3 شکل مطابق .گرفتند قرار برابر
 و فتهیا یشافزا ابتدا ساختار یحرارت یتهدا درصد، 4 تا یدومحور
 محوری،تک کرنش حالت مشابه .رودمی کاهش به رو سپس
  نشان (ب-۱3 شکل) حالت ینا در ساختار چروک و ینچ یبررس
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: ۱3شکل  
محوری. تحت اعمال کرنش دو C2Nالف( تغییرات هدایت حرارتی نانوورق دوبعدی 

ودار . ب( نماستکلوین  300نانومتر و دمای سیستم  99/۱9×۱9/20ابعاد نانوورق 
 محوری.و چروک ساختار بر حسب کرنش دو تغییرات چین

 کرنش در و یافته کاهش کرنش اعمال  با کمیت این که دهدیم
 یشافزا باعث نتیجه در که رسدمی خود مقدار کمینه به درصد 4

 کرنش اعمال با و ادامه در .شودیم ساختار یحرارت یتهدا
 حاصل چروک و نچی در تغییری درصد، 4 از بیشتر دومحوری

 در که گیردمی صورت پیوندها شدن ترضعیف تنها و شودنمی
 یبرا .یابدیم کاهش یزن N2C نانوورق یحرارت یتهدا نتیجه
 تابع از ها،اتم یگیهمسا شعاع و یستالیکر ساختار یتماه یبررس
  ،-۱4 الی الف-۱4 هایشکل .شد استفاده (g(r)) یشعاع توزیع
  یبرا  را N2C ورقنانو یشعاع یعتوز تابع نمودار
 اعمال بدون حالات در ترتیببه مطالعه در یبررس مورد هاینمونه
 و ،x تایراس در یدرصد ۱8 محوریتک کرنش اعمال با ،کرنش

 در y و x یراستا در یدرصد ۱0 محوریدو کرنش اعمال با
 با رودیم انتظار کلی طوربه .دهدیم نشان ینکلو 300 یدما

 هایکرنش اعمال تحت .یابد یشافزا یوندهاپ طول ش،کرن اعمال
 مشابهی یجنتا یوندهاپ طول گیریاندازه دومحوری، و محوریتک
 لطو که طوریبه .دهدمی نشان کرنش نوع دو هر در را
 یوندپ طول و یشافزا یتروژنن-کربن و کربن-کربن یوندهایپ
 در یوندهاپ طول ییراتتغ و یابدمی کاهش یتروژنن-یتروژنن

 است. مشهودتر یدومحور کرنش
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الف: بدون اعمال . C2N نانوورق دوبعدی: نمودار تابع توزیع شعاعی ۱4 شکل

،  : با اعمال xدرصدی در راستای  ۱8محوری ل کرنش تکاکرنش، ب: با اعم

 .yو  xدرصدی در راستای  ۱0محوری کرنش دو

 هایمات یبرا یگیهمسا شعاع نخستین به مربوط یجنتا ،3 جدول
 شودیم یدهد تیز قله ها،شعاع ینا در که دهدیم نشان را ساختار

 .است ساختار بودن کریستالی بیانگر که

 دوبعدی نانوورق در هااتم پیوندهای( )طول همسایگی شعاع اولین نتایج :3 جدول

N2C در درصدی 18 محوریتک کرنش تحت و کرنش اعمال بدون شرایط در 

 y و x راستای در درصدی 10 محوریدو رنشک تحت و ،x راستای

 

  گیرینتیجه -4

 N2C  لایهتک و یدوبعد ورقنانو یحرارت یتهدا مطالعه ینا در
 از استفاده با و یتعادلیرغ یمولکول ینامیکد سازییهشب روش به

 عرض، اثر .گرفت قرار گیریاندازه مورد ترسف یککلاس یلپتانس
 بر یدومحور و محوریتک یکشش هایکرنش و دما طول،
 یحرارت یتهدا که گردید مشخص شد. بررسی یحرارت یتهدا

 یزناچ یاربس آن ییراتتغ مقدار و یستن وابسته آن عرض به ساختار
 یتهدا ساختار طول یشافزا با مقابل، در است. پوشیچشم قابل و

 در سپس و یابدمی افزایش ملاحظه قابل طوربه ابتدا یحرارت
 طول یشافزا با شود.می نزدیک حدی حالت به بزرگ هایطول
 یحرارت یتهدا ین،کلو 300 یدما در نانومتر 200 به ۱0 از ماده
 یتهدا و یافت یشفزاا W/m.K 38/5۱ به W/m.K 64/۱3 از

 برای .شد محاسبه W/m.K 24/60  نهایتیب طول یحرارت
 و حاتملی پژوهش در N2C نانوورق حرارتی هدایت مقدار مقایسه،
 و مرتضوی  تحقیق در و W/m.K 56/70 برابر ،[24] شهمکاران
 ،همچنین است. شده گزارش W/m.K 8/64 ،[۱5] شهمکاران

 نانوساختار حرارتی هدایت [5] پوررجب و اهعرب پژوهش در
N2C پتانسیل) غیرتعادلی مولکولی دینامیک مختلف روش دو به 

 بر مبتنی اتمی بین های پتانسیل از استفاده با زنی و (ترسوف
 W/m.K و W/m.K 29±5/63 برابر ترتیب به ماشینی یادگیری

 نیز ،[۱3] شهمکاران و اویانگ است. شده محاسبه 47±3/85
 محاسبات اساس بر را لایهتک دوبعدی N2C حرارتی هدایت
 با .اندکرده گزارش W/m.K 22/82 اتاق دمای در یهاول اصول
 بین نزدیکی و خوب بسیار تطابق شده، یاد مطالب به توجه

 دیگر با مقایسه در مطالعه این در شده محاسبه حرارتی هدایت
 به البته که دارد وجود سازیشبیه مختلف هایروش با طالعاتم

 W/m.K )حدود گرافن حرارتی هدایت از کمتر توجهی قابل طور
 قرار طالعهم مورد یزن یحرارت یتهدا بر دما اثر است. (3500
 کاهش دما یشافزا با یحرارت یتهدا که شد داده نشان و گرفت
 نتایج و شد بررسی نیز شکرن تحت ماده حرارتی رفتار .یابدمی

-تک کرنش اعمال با کهطوریبه آمد. دستبه توجهی جالب

 ساختار حرارتی هدایت %4 تا یدومحور کرنش و %۱2 تا محوری
 که یابدمی کاهش بیشتر هایکرنش در سپس و افزایش ابتدا

 هدایت آن در که است گرافن از شده گزارش رفتار برخلاف
 با .[26 ,25] یابدمی کاهش کرنش تحت پیوسته طوربه حرارتی
 که شد مشخص ساختار چروک و ینچ و ارتفاع تغییرات یبررس
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 درصدهای تا ساختار شدن مسطح باعث ابتدا کرنش، اعمال
 یتهدا یشافزا موجب نتیجه در که شودمی شده یاد کرنش
 یشافزا به منجر صرفاً یشترب هایکرنش اعمال .شودیم یحرارت
 و شده یوندهاپ شدن تریفضع یجهنت در و ساختار یوندهایپ طول
  .یابدیم کاهش یحرارت یتهدا نتیجه در
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Abstract: Porous, two-dimensional and monolayer carbon nitride in the form of C2N is a new material that is 

recently synthesized and has drawn attentions of researchers in nanoscience due to its interesting properties. In 

the current study, thermal properties of this material is investigated using molecular dynamics simulations. The 

effect of different lengths from 10 to 200 nm and over temperatures ranging from 200 to 600 K on the thermal 

conductivity are explored. The results show that the thermal conductivity of the structure is strongly dependent 

on the length and its temperature in that it increases by increasing the length and decreasing the temperature of 

the structure.  

Also, the thermal conductivity of the structure was investigated under both uniaxial and biaxial strains. It was 

interestingly observed that unlike similar 2D structures such as graphene, the thermal conductivity first increases 

up to strain values of 12% and 4%, respectively for uniaxial and biaxial strains which then falls to lower values 

than that of the strain-free counterpart. Further analysis showed that a decrease in the wrinkling of the structure 

occurs up to the above-mentioned strains resulting in smoothening of the structure and increment in the thermal 

conductivity as a result. 

 


