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Abstract-In this study, an accurate and efficient framework is developed to predict the thermal conductivity(κ) 

of carbon-based nanomaterials, including carbon nanotubes (CNTs) and graphene, by integrating Molecular 

Dynamics (MD) simulations with a Graph Neural Network (GNN). Training data are generated from MD 

simulations using the LAMMPS software and the AIREBO potential under various conditions, including defects, 

strain, temperature, and structural size. A Message Passing Neural Network (MPNN) model is then trained to 

predict κ with high accuracy (RMSE ≈ 0.18 W/mK) in less than 0.5 seconds. Results demonstrate that the GNN 

model accurately reproduces κ values compared to experimental and simulation data. Physical analysis reveals 

that atomic defects, increasing temperature, and reduced structural size decrease κ by up to 48%, 35%, and 36%, 

respectively. Furthermore, applying tensile strain up to 10% reduces κ by 39%, attributed to enhanced phonon 

scattering and reduced phonon group velocity. Interpretability analysis using Grad-CAM identifies atoms near 

defects, boundaries, and strained regions as the most influential in reducing κ, consistent with phonon scattering 

theory. This indicates that the GNN model not only predicts but also interprets the underlying physical 

mechanisms. The proposed hybrid framework offers a powerful tool for designing intelligent thermal materials, 

strain-based sensors, and nanoelectronic cooling systems. 
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  یسازهیبا استفاده از شب یکربن ینانوساختارها رسانش حرارتی بررسی

 یگراف یوشبکه عصب یمولکول کینامید
 

 ،1هدی قوامی نیا

 مرکز تحقیقات مواد و انرژی، واحد دزفول، دانشگاه آزاد اسلامی، دزفول، ایران. گروه فیزیک،-1
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 .آزاد اسلامی، دزفول، ایراندانشگاه  ،نشانی نویسنده مسئول: هدی قوامی نیا، گروه فیزیک مرکز تحقیقات مواد و انرژی واحد دزفول 

 یهااز جمله نانولوله ،یکربن ینانوساختارها (κ) رسانش حرارتی ینیبشیپ یو کارآمد برا قیچارچوب دق کیپژوهش،  نیا در -چکیده

از  یآموزش یهاتوسعه داده شد. داده یگراف یو شبکه عصب یمولکول کینامید یسازهیشب قیگرافن، با استفاده از تلف وی کربن

کرنش، دما و اندازه ساختار(  وب،یمختلف )ع طیتحت شرا آریبو لیو پتانس لمپس افزاربا استفاده از نرم مولکولی دینامیک یهایسازهیشب

نشان داد  جیشد. نتا هیثان ۰.۵کمتر از  یدر زمان κ ینیبشیقادر به پ با دقت بالاشبکه عصبی انتقال پیام  مدل کیشدند. سپس،  دیتول

 لیاست. تحل یسازهیو شب یشگاهیآزما یهابا داده سهیدر مقا κ ریمقاد دیقادر به بازتول ییبالا اریبا دقت بس شبکه عصبی گرافی که مدل

. دهندیرسانش حرارتی را کاهش م %۳۶و  %۳۵، %۴۸تا  بیترتدما و کاهش اندازه ساختار به شیافزا ،یاتم وبینشان داد که ع یکیزیف

ن و کاهش سرعت گروه فونو یفونون یپراکندگ شیافزا لیکه به دل شودیم κ ی%۳۹منجر به کاهش  %۱۰تا  یاعمال کرنش کشش ن،یهمچن

را در  ریتأث نیشتریب افتهیکرنش یمرزها و نواح وب،یبه ع کینزد یهانشان داد که اتم گریدکم با استفاده از یریرپذیتفس لیاست. تحل

 ینیبشینه تنها پ شبکه عصبی گرافی که مدل دهندیسازگار هستند و نشان م یفونون یپراکندگ هیبا نظر هاافتهی نیدارند. ا κ کاهش

مواد  یقدرتمند در طراح یابزار عنوانبه تواندیم یبیچارچوب ترک نی. اکندیدرک م زیرا ن دهیپشت پد یکیزیف سمیبلکه مکان کند،یم

 .ردیمورد استفاده قرار گ یکیکننده نانوالکترونخنک یهاستمیبر کرنش و س یمبتن یهوشمند، سنسورها یحرارت

  ،یگراف یشبکه عصب ،یمولکول کینامید یسازهیشب ،رسانش حرارتی ،یکربن ینانوساختارها: ی کلیدیهاواژه

 

 مقدمه -۱

یکی از خواص بنیادین مواد است که نقش  (κ) رسانش حرارتی

های تراشهکننده های خنککلیدی در کاربردهای متنوعی از سیستم

های انرژی ها و سیستم[ تا مواد عایق در ساختمان1الکترونیکی ]

کند. در مقیاس نانو، رفتار انتقال حرارت به شدت تحت تأثیر ایفا می

گیرد. پویایی فونونی، پراکندگی مرزی و اثرات کوانتومی قرار می

و  (CNT) های کربنیویژه، نانوساختارهای کربنی مانند نانولولهبه

تا  3000در حدود  گرافن به دلیل رسانش حرارتی بسیار بالای خود

آل برای مدیریت های ایدهعنوان گزینهبه وات بر متر کلوین 5000

حال، با این .اندهای نانوالکترونیک مطرح شدهحرارتی در دستگاه

های فنی متعددی در مقیاس نانو با چالش κ گیری تجربیاندازه

دشواری در ساخت ساختارهای کاملًا خالص، کنترل دقیق  همچون

های آزمایشگاهی های مربوط به روشکرنش و محدودیت ،عیوب

ویژه های کامپیوتری، بهسازیرو، شبیه[. از این2مواجه است ]

ابزاری قدرتمند برای مطالعه انتقال  عنوانبه، 1یدینامیک مولکول

، حالاین[. با3اند ]قرار گرفتهحرارت در مقیاس اتمی مورد استفاده 

http://www.jscit.nit.ac.ir/
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 هایسازیشبیه در ویژهبهها هزینه محاسباتی بالای این روش

 2آریبوپتانسیل  دهای دقیق ماننسیلپتان از استفاده با بلندمدت

ها را در طراحی سریع مواد جدید با کارایی بالا محدود استفاده از آن

 .]4[ کندمی

ای طور فزایندهبه یادگیری ماشینهای اخیر، رویکردهای در سال

ویژه، اند. بهکار گرفته شدهها بهبرای غلبه بر این محدودیت

سازی دلیل توانایی ذاتی در مدلبه  (GNN)3های عصبی گرافیشبکه

گره، پیوندها  عنوانبهها ساختارهای اتمی به صورت گراف )اتم

خواص فیزیکی مواد بینی آل برای پیشیال(، به ابزاری ایده عنوانبه

شبکه  هایاند که مدل[. مطالعات اخیر نشان داده5اند ]تبدیل شده

بینی در حد چند توانند با دقت بالا و زمان پیشمی عصبی گرافی

ثانیه، خواصی مانند انرژی، نیرو، گشتاور دوقطبی و ثابت میلی

که شب ، کاربردحالاین [. با5, 3, 1بینی کنند ]الکتریک را پیشدی

ویژه با درنظر بینی رسانش حرارتی نانومواد، بهدر پیش عصبی گرافی

گرفتن تأثیر عوامل پیچیده مانند عیوب، کرنش، دما و اندازه ساختار، 

های سنتی ه مدلکطور جامع بررسی نشده است. درحالیهنوز به

دقت محدودی دارند  مانند رگرسیون خطی یا ماشین بردار پشتیبان

توانند با یادگیری از عمیق مبتنی بر گراف می های[، مدل6]

سازی، روابط غیرخطی پیچیده بین ساختار اتمی و های شبیهداده

های رفتار فونونی را درک کنند. علاوه بر این، با استفاده از تکنیک

های های کلیدی مانند اتمتوان اتممی 4گریدکم تفسیرپذیری مانند

را شناسایی کرد که بیشترین  افتهینزدیک به عیوب یا نواحی کرنش

در این مطالعه، یک . ]7[ دارند κ تأثیر را در کاهش یا افزایش

بینی رسانش حرارتی چارچوب ترکیبی دقیق و کارآمد برای پیش

سازی دینامیک نانوساختارهای کربنی با استفاده از تلفیق شبیه

شود. میتوسعه داده  (GNN) و شبکه عصبی گرافی (MD) مولکولی

با استفاده از  دینامیک مولکولی هایسازیهای آموزشی از شبیهداده

 CNT برای ساختارهای مختلفآریبو  و پتانسیل ]3[5لمپسافزارنرم

کرنش، دما و اندازه( تولید  و گرافن تحت شرایط متغیر )عیوب،

با دقت  (MPNN) 6شبکه عصبی انتقال پیام اند. سپس، یک مدلشده

در زمانی کمتر از  κ بینیقادر به پیش (RMSE ≈ 0.18 W/mK) بالا

های دهد که اتمثانیه است. تحلیل تفسیرپذیری نشان می 0,5

 κ نزدیک به عیوب و مرزهای ساختار بیشترین تأثیر را در کاهش

  .دارند، که با نظریه پراکندگی فونونی سازگار است

انجام ، روش 2ساختار این مقاله به شرح زیر است: در بخش 

و معماری  دینامیک مولکولی سازیمحاسبات شامل جزئیات شبیه

به نتایج و بحث، از جمله تأثیر  3شود. بخش ارائه می GNN مدل

 بخشاین  در اختصاص دارد. κ عیوب، دما، اندازه و کرنش بر

های سنتی به تحلیل تفسیرپذیری و مقایسه با روش همچنین

گیری اختصاص نتیجه صه وخلا به 4پردازد. درنهایت، بخش می

 .دارد

 روش انجام محاسبات  -۲

 ینیبشیپ یو کارآمد برا قیدق یبیچارچوب ترک کیمطالعه،  نیا در

 یکربن یهامانند نانولوله یکربن ینانوساختارها (κ) رسانش حرارتی

 کینامید یسازهیشب قیتوسعه داده شده است که از تلف و گرافن

روش ضمن حفظ  نی. ابردیبهره م یگراف یعصب کهو شب یمولکول

و  دهدیکاهش م یریطور چشمگرا به یدقت بالا، زمان محاسبات

مواد هوشمند مناسب  یبزرگ و طراح اسیمق یسازهیشب یبرا

 افزارهای دینامیک مولکولی با استفاده از نرمسازیشبیه .است

انجام پذیرفت. این ابررایانه  ابررایانه دانشگاه امیرکبیربر روی  لمپس

 :پردازندههای محاسباتی پیشرفته شامل نودهای با مجهز به خوشه

Intel Xeon Gold 6230 2  ای در هر نودهسته 16پردازنده ،

 ، InfiniBand EDRه شبک، گیگابایت در هر نود 128 حافظه

ی هامدلباشد. می فایل موازی با پهنای باند بالا سازیذخیره سیستم

یادگیری ماشین )شامل آموزش و ارزیابی شبکه عصبی گرافی و 

و  PyTorch 1.13های تحلیل با استفاده از کتابخانه

PyTorchGeometric 2.3 نویسی پایتون در زبان برنامه

  سازی شدند.پیاده

 کینامیحاسبه رسانش حرارتی با استفاده از دم -۱-۲

 یمولکول

 میطور مستقاست که به یکروسکوپیم تیخاص کی رسانش حرارتی

 یفونون یفونون و پراکندگ نیانگیم مسیر آزاد، یفونون ییایبه پو

 هیمانند قانون فور کیکلاس یهانانو، روش اسیوابسته است. در مق

گرین  مانند روش یکروسکوپیم یهااز روش دیو با ستندین یکاف

 :استفاده کرد  κمحاسبه یبرا 7وکوب

(1) 𝜅 =
1

3𝑉𝑘𝐵𝑇2
∫  ⟨ 𝐽(𝑡) |𝐽(0)⟩

∞

0

𝑑𝑡 

حجم  v ،وات بر مترکلوین برحسب رسانش حرارتی𝜅 در آن که

 برابر ثابت بولتزمن  BK  ،مترمکعب بر حسب ستمیس

 (1.38×10⁻²³ J/K)، Tکلوین بر حسب مطلق یدما،  J(t) بردار شار

است.  8گرمایی یهمبستگخود تابع t  ⟨ 𝐽(𝑡) |𝐽(0)⟩ در زمان یحرارت

با استفاده از  دینامیک مولکولی یهایسازهیمطالعه، شب نیا در

مورد استفاده  یاتم نیب لیاند. پتانسنجام شدها ]3[ لمپس افزارنرم

 یوندهایپ قیدق فیتوص یکه برا تاس پتانسیل آریبوکربن،  یبرا

C–C  یسازهیشب طیشرادر  .]6[ ها و گرافن مناسب استدر نانولوله 



 1405بهار  ،1، شماره 15جلد ................. ........................................................................... (JSCIT) مجله علمی رایانش نرم و فناوری اطلاعات

 

31 

 

 گرافن( و10,10) CNT  (5,5 )، CNTمطالعه شده یهاستمیس

 یمرز طیشرا. انددرنظر گرفته شده nm²10×10 و nm² 5×5 ابعاد
 لبنسامآ ،)در صفحه )گرافن ای (CNT) یدر جهت محور یادوره

 NVT300 یسازهیشب یدما، 9هاور-نوز با استفاده از ترموستات 

 یداریبا دقت بالا و پا ماتیتنظ نیادرجه کلوین اعمال شد. 

، با گام هینانوثان 10 یسازهیمان شبز .سازگار هستند مدتیطولان

به  ستمیس دنیپس از رس که درنظرگرفته شد هیفمتوثان 1 یزمان

تابع  ثبت شده و نانوثانیه 5بازه  کیدر  یشار حرارت یهاتعادل، داده

 یبررس یبرا ن،یهمچن .شودیمحاسبه م خودهمبستگی حرارتی

 مختلف طیدر شرا هایسازهیدما و اندازه ساختار، شب وب،یع ریتأث
تکرار  درصد10و  درصد 5، کرنش N  ینیگزیشامل حفره، جا

 عنوانبه دینامیک مولکولی یسازهیحاصل از شب یهاداده .اندشده

 نیاند. ااستفاده شده  GNN مدل یبرا یمجموعه داده آموزش

صورت بهکه  ساختار مختلف است یبرا κ ریمجموعه شامل مقاد

با قطرها و   CNT باتیشامل ترکو  تولید شده استمستقل 

گرافن با ابعاد مختلف و نانومتر،  100تا  10از  مختلف یهاطول

، N ،B ینیگزیجابا  دهش آلاییده یساختارها، چندگانه یهاحفره

Cu، تا  درصد0) یو فشار یتحت کرنش کشش یساختارها

 کلوین 700تا  300 مختلف یدر دماها یساختارها ،(درصد10

متنوع  طیدر شرا  GNNآموزش مدل یها براداده این .شودیم

  .هستند یضرور

 

 GNN و آموزش یگراف یسازمدل -۲-۲

 شودیم فیتعر G=(V,E) گراف کیساختار نانومواد به صورت  هر

 یدارا v∈V هر گره است که ها(ها )اتمگره مجموعه  V در آن که

و  باشدمی (تیجرم، موقع ،ی)نوع اتم، بار جزئ یاتم یهایژگیو

 نیب وندیدهنده پنشان E∈vwe الیهر  که (وندهای)پ هاالیمجموعه 

 وندینوع پ وند،یمانند طول پ ییهایژگیو یو دارااست  w و v اتم

 نیمورد استفاده در ا GNN مدل باشد.می هیگانه( و زاو)تک، دو، سه

است. تمام  ]MPNN ]3 رسانامیپ یشبکه عصب کیمطالعه، 

در هر . ندوشمی سازینرمال] 0،1[های عددی به محدوده ویژگی

های مجاور منتقل ، اطلاعات از هر گره به گرهانتقال پیام لایه

منتقل  یگره مرکز کیبه  هاهیاطلاعات از همسا ه،یدر هر لا. شودمی

 ریزاز رابطه t  در مرحله vبه گره  wاز گره  یارسال امی. پشودیم

 :شودیمحاسبه م

(2) 𝑚𝑣𝑤
𝑡 = 𝜑𝑒(ℎ𝑣

𝑡 . ℎ𝑤
𝑡 . 𝑒𝑣𝑤) 

ها مانند نوع و طول پیوند ویژگی مرزی بین گره𝑒𝑣𝑤 ،.که در آن

ℎ𝑣  است،
𝑡 پیام  تجمیعاست. تابع  t در مرحله vنمایش برداری گره  

 به صورت زیر است:

(3) 𝐴𝑔𝑔𝑟𝑒𝑔𝑎𝑡𝑒({𝑚𝑣𝑤
𝑡 : 𝑤 ∈ 𝑁(𝑣)}) = ℎ𝑣

𝑡+1 

N(v) های مجاور گره مجموعه گرهv  .ها،امیپ افتیپس از دراست 

د. تابع بروزرسانی از رابطه زیر شویروز مهر گره به یبردار هینما

 .]2[آید دست میبه

(4) ℎ𝑣
𝑡+1 = 𝑈𝑝𝑑𝑎𝑡𝑒(ℎ𝑣

𝑡 . 𝑚𝑣
𝑡+1) 

 Update کوچک یشبکه عصب کی MLP  با  ]256,128[با ابعاد

های رسانی، ویژگیلایه پیام 3پس از  است. ReLU یسازتابع فعال

 hv هاگره شینما لیتبد یبرا ها با یک تابع خوانشنهایی تمام اتم

 :شوندترکیب می واحد یبردار خروج کیبه 

(5) 𝑌 = 𝑀𝐿𝑃 (∑ ℎ𝑣

𝑣

) 

MLP [ 1 → 128 → 256] یهاهیبا لا متراکم یشبکه عصب کی

یعنی مقدار پیش بینی شده رسانش  𝜅  خروجی نهایی Y است.

میانگین  صورتبه ابع هزینهت. ]5،13[کند حرارتی را تولید می

 برابر است با:(MSE)  مربعات خطا

(6) 𝑀𝑆𝐸 =
1

𝑛
∑(𝜅𝑖

𝑀𝐷 − 𝜅̂𝑖)
2

𝑛

𝑖=1

 + λ ∥ Θ ∥2 

مقدار  𝜅̂𝑖و  دینامیک مولکولی محاسبه شده با κ مقدار𝜅𝑖 که در آن 

 سازی پارامترهای مدلبرای بهینه. است شده توسط مدلبینیپیش

(θ) استفاده  ، از الگوریتم آدام(6سازی تابع هزینه )معادله و کمینه

ساز تطبیقی مبتنی بر مومنتوم است که شده است. آدام یک بهینه

با تخمین لحظه اول )میانگین گرادیان( و لحظه دوم )واریانس 

برای هر پارامتر به صورت نشده گرادیان(، نرخ یادگیری را  کنترل

کند. ابرپارامترهای مورد استفاده برای این جداگانه تنظیم می

λ هیاول یریادگینرخ  مالگوریت = ضرایب کاهشی نرخ لحظه  ، 0.001

پارامتر ثابت برای جلوگیری از  و  β₁ = 0.9،β₂ = 0.999 اول و دوم

از این مقادیر استاندارد، پس است.   = 1ε×10-8 تقسیم بر صفر

چندین اجرای آزمایشی به عنوان مقادیری که تعادل مناسبی بین 

 نیا. ]18[ کنند، انتخاب شدندسرعت همگرایی و پایداری فراهم می

 ٪15 یبر رو متقاطع یو با اعتبارسنج یصورت تجرببه ماتیتنظ

 156های پنهان ابعاد لایه .دیگرد یسازنهیبه یآموزش هایداده

است. آموزش دیده  دوره 100مدل برای واحد در هرلایه است و 

 یکوچک در ساختارها راتییتغدرنظر گرفته شد.  64اندازه دسته 
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گسترش  ی( براوندیدر طول پ آنگستروم 0٫1 حدود) یمولکول

ها داده آموزش مدل برای [.12،6]کار رفته است ی بهآموزش یهاداده

 15، آموزش مدلبرای ها داده درصد 70اند:به سه دسته تقسیم شده

ها به عنوان داده درصد داده 15اعتبارسنجی و برای ها داده درصد

  ز مرتبها  MPNN مدل یزمان یدگیچیپاند. آزمون استفاده شده

O(L · (N · d² +  E · d))  است، که در آن L =  یهاهیتعداد لا 3 

= d و هاالیتعداد  Eها، تعداد گرهN  ،یرسانامیپ بعد  256 

 نیاتم، ا 1000نانولوله با  کی یپنهان است. برا یهایژگیو

 GPU یسازنهیممکن است، که با به اتعملی 10⁸حدود  یدگیچیپ

  .قابل اجراست هیثان 5/0کمتر از  در

 MPNN کامل مدل برای درک بهتر از معماری پیشنهادی، شماتیک

 ارائه شده است.  1مورد استفاده در این مطالعه در شکل 

 

 
 MPNN شماتیک معماری ۱شکل 

 ییو کارا ینیبشیدقت پ نیب نهیبه تعادل به یابیدست یبرا

شبکه مدل  یدیکل یهاابرپارامترجامع از  لیتحل کی ،یمحاسبات

را بر  ریتأث نیشتریکه ب یانجام شد. دو پارامتر اصل عصبی گرافی

پنهان  هیو ابعاد لا یرسانامیپ یهاهیعملکرد مدل دارند، تعداد لا

 تیبر عمق شبکه و ظرف میمستق ریتأث لیدلپارامترها به نیبودند. ا

 نیا درمدل دارند.  ییدر عملکرد نها یاکنندهنیینقش تع ،یریادگی

تا  2در محدوده  یرسانامیپ یهاهیبا تعداد لا MPNNمطالعه، مدل 

واحد آموزش داده شد.  512تا  64پنهان در محدوده  هیو ابعاد لا 5

شد تا اثر  یابیبار آموزش مجدد ارز 5با  یپارامتر بیهر ترک

شامل  یابیرزا یارهای. معابدیها کاهش وزن یسازهیاول بودنیتصادف

RMSE ،MAE بودند.  هیو زمان آموزش بر حسب ثان 

 ، دقت مدل بهبود3به  2از  هاهیتعداد لا شیبا افزا نشان داد که جینتا

(، که افتیکاهش  12/0به  18/0از  RMSE) افتی یریچشمگ

 یساختار یهایژگیو یریادگی مدل در ییدهنده توانانشان

 زی، بهبود دقت ناچ5و  4به  هاهیتعداد لا شیبا افزا است. تردهیچیپ

که زمان آموزش ی(، درحال118/0و   119/0تقریبا  RMSE بود )

 هیابعاد لا یبرا (.%40)حدود  افتی شیافزا یتوجهطور قابل به

 RMSE) دیواحد، دقت را بهبود بخش 256به  64از  شیپنهان، افزا

واحد، منجر به کاهش  512به  شتریب شی(، اما افزا12/0به  15/0از 

مدل  جه،ینتدر شد. یحافظه مصرف ریچشمگ شیدقت و افزا زیناچ

دقت  نیتعادل ب نیواحد پنهان به بهتر 256و  یرسانامیپ هیلا 3با 

و زمان  RMSE = 0.12با داشتن  ب،یترک نی. اافتیدست  ییو کارا

 انتخاب شد.  یینها یبه عنوان معمار ه،یثان 5/0 ینیبشیپ

و جلوگیری از پدیده  سازیهای تنظیمروشبه منظور بررسی تأثیر 

های از لایه مانتقال پیاهای ، در خروجی هر یک از لایهشبرازبیش

مدل  سی میزان حساسیتبرر .استفاده شده است حذف تصادفی

تصویر کشیده شده است. به 2شکل در  میزان نرخ حذفنسبت به 

دهد، مدل در بازه مقادیر بسیار پایین گونه که نتایج نشان میهمان

( دارای پایدارترین حالت و بهترین عملکرد کمترین 01/0تا  ./001)

باشد. با افزایش این نرخ به می خطای جذر میانگین مربعاتدار مق

ازحد، ، به علت حذف اطلاعات ضروری و بیش1/0مقادیر بالاتر از 

کند. بر این مبنا، نرخ حذف صحت مدل به شکل چشمگیری افت می

لازم به ذکر  .عنوان مقدار مطلوب و بهینه برگزیده شدبه 001/0

-گرادیان سازینقشه فعالسوم به مو تفسیرپذیریاست که روش 

جاری در مدل  هاگرادیان، بر مبنای محاسبه گریدکم وزنی از نواحی

جایی که لایه حذف تنها در نماید. از آندیده عمل مینهایی آموزش

غیرفعال  استنباط یا استنتاجفعال بوده و در مرحله  شزآموفاز 

شود، تغییر نرخ حذف در محدوده مقادیر بهینه تأثیر می

ای بر خروجی و نتایج حاصل از فرآیند تفسیرپذیری این ملاحظهقابل

نیز بر روی مدل  گریدکمتکنیک ندارد. چرا که در فاز استنتاج که 

در شبکه فعال و درگیر  های عصبییاختهگردد، کلیه اعمال می

 نینشان داد که مدل با ا هاابرپارامتر یسازهنیهب .محاسبات هستند

 نهیو هز یکاف یریادگی تیظرف نیب یلوببه تعادل مط یکربندیپ

 .ابدییدست م نییپا یمحاسبات

MPNN Architecture for Thermal Conductivity Prediction

Molecular Dynamics Graph Neural Network

MD Simulation LAMMPS AIREBO Potential

Training Data Generation
from Green Kubo Method

Graph Construction
G V, E where V: atoms, E: bonds

Message Passing Neural Network MPNN

MP Layer 1 MP Layer 2 MP Layer 3

Message: m vw^ t e h v^ t , h w ^ t, e vw
Update: h v^ t 1 Update h v ^ t , m v^ t 1

Readout Function
Global Sum Pooling : Y h v

MLP Regressor
Layers: 256 128 1

Thermal Conductivity Prediction
Output : W m K

Model Performance
RMSE 0.18 W m K Inference Time 0.5s
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 تحلیل حساسیت مدل بر حسب نرخ حذف ۲شکل 

 

 Grad-CAM با استفاده از یریرپذیتفس لیتحل -۳-۲

  گریدکم کیاز تکن ها،ینیبشیپشت پ یکیزیف سمیدرک مکان یبرا
نسبت  (κ) یخروج انیروش با محاسبه گراد نیاستفاده شده است. ا

 :کندیم ییرا شناسا یدیکل یهاها، اتمگره یسازبه فعال

(7) 𝛼𝑣 =
𝜕𝜅̂

𝜕ℎ𝑣
(𝑇)

 

هر اتم محاسبه  ، وزن توجهبیشینه هموار با استفاده از تابع پسس

 :شودیم

(8) 𝛼𝑣 =

exp (
𝜕𝜅̂

𝜕ℎ𝑣
(𝑇))

∑ exp (
𝜕𝜅̂

𝜕ℎ𝑣
(𝑇))𝑘∈𝑉

 

 ایمرزها،  وب،یبه ع کینزد یهاکه اتم دهدینشان م لیتحل نیا

 GNN مدل .دارند κ را در کاهش ریتأث نیشتریب افتهیکرنش ینواح

 :شده است یابیارز ریز یارهایبا استفاده از مع

 :به صورت  RMSEخطای جذر میانگین مربعی

(9) 𝑅𝑀𝑆𝐸 = √
∑ (𝜅𝑖

𝑀𝐷 − 𝜅̂)2𝑛
𝑖=1

𝑛
 

  به صورت: MAEو میانگین خطای مطلق 

(10) 𝑀𝐴𝐸 =
1

𝑛
∑|𝜅𝑖

𝑀𝐷 − 𝜅̂|

𝑛

𝑖=1

 

  و بحث جینتا -۳

و  (MD) یمولکول کینامید یسازهیشب بیمطالعه، از ترک نیا در

و کارآمد رسانش  قیدق ینیبشیپ یبرا (GNN) یگراف یشبکه عصب

  (CNT) یکربن یهامانند نانولوله یکربن ینانوساختارها (κ) حرارتی

با  کولیدینامیک مول یهایسازهیو گرافن استفاده شده است. شب

 انجام شده و از روش آریبو لیانسو پت لمپس افزاراستفاده از نرم

 خودهمبستگی گرماییتابع  قیاز طر κ محاسبه یبراکوبو -گرین

 دینامیک مولکولی حاصل از یهاداده ].3[ استفاده شده است

استفاده  GNN (MPNN) مدل یبرا یمجموعه آموزش عنوانبه

 اسیدر مق κ ینیبشیبا دقت بالا قادر به پ یشنهادیشدند. مدل پ

 دینامیک مولکولی که زمان محاسبه بایبود، درحال هیثان 5/0 یزمان

وات بر  RMSE ≈ 0.18 . دقت مدل بارسدیم به چند ساعت

 اریدهنده تطابق بسکه نشان شد یابیارز R² > 0.98 و مترکلوین

 جی، نتا1جدول  در .است یسازهیو شب یشگاهیآزما یهاخوب با داده

با  سهیو گرافن در مقا CNT یبرا GNN شده توسط مدل ینیبشیپ

که در طورهمان .ارائه شده است یسازهیو شب یشگاهیآزما یهاداده

کم قادر به  اریبس یبا خطا GNN مدل شود،یمشاهده م 1جدول 

و عدم  یساختار دوبعد لیدلاست. گرافن به κ ریمقاد قیدق دیبازتول

نسبت  یرسانش حرارتی بالاتر گر،ید یهاهیفونون به لا یپراکندگ

 (5، 5) تر مانندبا قطر کوچک یهاCNT ن،یدارد. همچن CNT به

فونون،  شتریآزاد ب نیانگیم مسیرو  یکوانتوم یهاتیمحدود لیدلبه

 .]11[ دهندینشان م یبالاتر تیهدا

 

ی سازهیو شب یشگاهیآزما یهابا داده GNN ینیبشیپ سهی: مقا۱جدول 

طول بر حسب متر و  وبیعدرنظرگرفتن  ، بدونکلوین ۳۰۰ یدمادر 

 ثابت حرارتی بر حسب وات بر متر کلوین است

گرافن 

(10×10 ) 

 nm²)ماده) (5و5)CNT (10و10)CNT (5×5گرافن )

 طول  20 20 - -

 قطر 0,68 1,36 - -

4800 4200 3100 3500 GNNκ 

4750 4150 3080 3480 MDκ 

300±4700 4000-5000 3100±150 3500±200 EXPΚ 

 مراجع ]1[ ]13[ ]15[ ]7[

 

دهد نقاط داده نشان میرسم شده که  3نمودار رگرسیون در شکل 

 اند و مدل قادر است مقادیرقرار گرفته y=xخوبی در امتداد خط به

κ  مؤید آن است که شکل را با دقت بسیار بالا بازتولید نماید. این

شده علاوه بر کاهش زمان محاسباتی، از  شبکه عصبی گرافی ارائه

 .بینی قابل توجهی برخوردار استدقت پیش
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نقاط  .MD مرجع κ و GNN بینیپیش κ̂ نمودار رگرسیون بین .۳شکل 

 قرار دارند. y=xنزدیک به خط 

 

 یدما و اندازه ساختار بر رسانش حرارت وب،یع ریتأث -۱-۳

ها بر خواص انتقالی و ها و آلایشبرای بررسی دقیق اثر انواع نقص

مکانیکی گرافن، چهار حالت اصلی از ساختار این ماده مدلسازی 

 ایگرافن دارای نقص نقطهگردید. این حالات شامل حالت مرجع، 

که  گرافن دارای حفرهاست، که در آن یک اتم از شبکه حذف شده 

تر ایجاد شده در آن چند اتم مجاور حذف شده و یک خلأ بزرگ

های که در آن یک یا چند اتم کربن با اتم گرافن آلاییده است و

 .باشنداند، میناخالصی جایگزین شده

 

 
گرافن  (a) :های شماتیک ساختارهای گرافنی مورد مطالعهنمونه  ۴شکل

 ن آلاییدهگراف (d)  گرافن با حفره (c) ایبا نقص نقطهگرافن  (b) خالص؛

 

و  کنندیعمل م یفونون یقو یمراکز پراکندگ عنوانبه یاتم وبیع

 ریمطالعه، تأث نی. در ادهندیرا کاهش م κ یریطور چشمگبه

 CNT  در تروژنین %5 ینیگزیجا در گرافن و یارهیدا یهاحفره

 5،5) حفره در گرافن هک دهدینشان م جینتا .شد یبررس (10،10)

 وات بر مترکلوین 2200به  4200از  κ باعث کاهش نانومترمربع (

منجر  CNT (10،10) در N درصد 5 ینیگزیاج .شودیم درصد 48

 درصد 42حدود وات بر مترکلوین 1800به  3100از  κ به کاهش

 فونون میانگین مسیر آزاد کاهش لیدلکاهش به نیا .شودیم کاهش

اند نشان داده زین یاست. مطالعات قبل 10نقص یپراکندگ شیافزاو 

 درصد 50را تا  κ تواندیحفره کوچک در گرافن م کیوجود  یکه حت

 یهاکه اتم دهدینشان م یریرپذیتفس لیتحل .]12[ کاهش دهد

 وزن توجه نیشتریب مجاور آن C و N یهااتم کربن مجاور حفره و

 یمناطق، مراکز اصل نیا کندیم دییتأرا دارند، که  0,9بزرگتر از 

  .]9[ فونون هستند یپراکندگ

 بر رسانش حرارتی نانوساختارهای کربنی دما ریتأث -۲-۳

 یبررس نیکلو 700تا  300دما در محدوده  ریمطالعه، تأث نیدر ا

در  وات بر مترکلوین 3100از  κ (10و10)CNT یبرا .شد

 23کلوین معادل  500در  وات بر مترکلوین 2400به  کلوین300

ر د وات بر مترکلوین κ  4800 گراف یبرا .ابدییکاهش م درصد

 35معادل  کلوین 700در  وات بر مترکلوین 3100به  کلوین 300

-فونون یپراکندگ هیبا نظر یرخطیرفتار غ نیا. ابدییکاهش م درصد

 یفونون یدما، تعداد مدها شیبا افزافونون مطابقت دارد. 

 یپراکندگ تیامر منجر به تقو نی. اابدییم شیافزا شدهختهیبرانگ

آزاد  پویشکاهش  یاصل یهاسمیاز مکان یکیکه  شودیم واگرد

بالا  یدر دماها یحرارت یکاهش رسانندگ جهیو درنت فونون نیانگیم

 قیاز طر یرخطیرفتار غ نیا یریادگیقادر به  GNN دل. م]10[ است

شده با  ینیبشیپ جیاست و نتا مولکولیدینامیک  یآموزش یهاداده

 .]11[ تسازگار اس یشگاهیو آزما ینظر یهاداده

بر رسانش حرارتی  اندازه ساختار ریثتا -۳-۳

 نانوساختارهای کربنی

دارد.  κ در کاهش ینقش مهم یمرز یپراکندگ اس،یابعاد نانومق در

کاهش  .شد یو ابعاد گرافن بررس CNT طول ریمطالعه، تأث نیدر ا

 1800به  2800از  κ باعث کاهش نانومتر 10به  50از  CNT طول

ابعاد گرافن از  شیافزا. شودیم درصد 36حدود وات بر مترکلوین 

وات  4800به  4200از  κ شیباعث افزا نانومترمربع 10×10به  5×5

 یوابستگ عنوانبه دهیپد نیا.شودیم درصد 14حدود  بر مترکلوین
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 اسیدر مق یرموضعیدهنده انتقال غو نشان شودیشناخته م یااندازه

ها آزادتر حرکت تر، فونونبزرگ ی[. در ساختارها12] نانو است

 GNN مدل .زنندیم بیساختار کمتر به آنها آس یو مرزها کنندیم

درجه گره، فاصله تا مرز و  همچون یگراف یهایژگیبا استفاده از و

 .است یااثرات اندازه نیا قیدق دیقادر به بازتول وندیپ عیتوز

 بر رسانش حرارتی نانوساختارهای کربنی  تأثیر کرنش -۴-۳

 κ بر ویژه کرنش کششیبه در این بخش به بررسی تأثیر کرنش

شود. کرنش یکی از و گرافن پرداخته می (CNT) های کربنینانولوله

پارامترهای کلیدی در کنترل خواص فیزیکی نانومواد است که با 

های بین اتمی، ساختار شبکه بلوری و در طول پیوند و زاویه تغییر

دهد. این تغییرات مستقیماً بر نتیجه پویایی فونونی را تغییر می

العه، تأثیر در این مط. گذارندها تأثیر میانتقال حرارت از طریق فونون

 CNT بر روی ده درصد تا صفر درصد کرنش کششی در محدوده

و روند  بررسی شده استنانومتر مربع  5×5ابعاد  و گرافن (5,5)

 2 طور که در جدولهمان. بینی شده استبا کرنش پیش κ تغییرات

قادر به   RMSE ≈ 0.18 با دقت بالا GNN شود، مدلمشاهده می

دهد تحت کرنش است. نتایج نشان می κ بینی دقیق تغییراتپیش

 2900ه ب 3480از  CNT(5,5) را در κ ،درصد 5اعمال کرنش  که

اعمال کرنش  .دهدکاهش می درصد 8/16معادل  وات بر مترکلوین

معادل  وات بر مترکلوین 2100به  CNT(5,5) را در κ، درصد10

از  κ باعث کاهش درصد 5در گرافن، کرنش  .رساندمی درصد 9/37

 .شودمی درصد1/18معادل وات بر مترکلوین  3400به  4150

معادل وات بر مترکلوین  2600گرافن را به  κ ،درصد 10کرنش 

با افزایش  κ کاهشاولین دلیل فیزیکی  .دهدکاهش می درصد37

 مال کرنش، طول پیونداست. اع افزایش پراکندگی فونونی ،کرنش

C–C  این  .دهدهای بین اتمی را تغییر میدهد و زاویهرا افزایش می

افزایش کند و باعث تغییرات، ناهمگنی در شبکه بلوری ایجاد می

های ویژه فونونهای حرارتی )بهفونون .شودپراکندگی فونونی می

ها برخورد کرده و انرژی خود را از دست آکوستیک( با این ناهمگنی

 سرعت گروه فونون. همچنین با افزایش کرنش، ]13[ دهندمی

تحت اعمال کرنش مکانیکی، ساختار نواری فونونی یابد. کاهش می

که عرض طوریشود؛ بهنی دچار تغییر مینانوساختارهای کرب

این  کند.ها تغییر میآنای نوارهای فونونی کاهش یافته و انحن

 شود.تغییرات منجر به کاهش ثابت نیروی مؤثر پیوندهای اتمی می

عنوان مشتق انرژی فونون نسبت به g(v (ازآنجاکه سرعت گروه فونون

1  به بردار موج

ℏ

∂ω

∂k
=gv هرگونه کاهش در سختی شود، تعریف می

صورت کاهش شیب یا انحنا ظاهر پیوند )که در نوار فونونی به

 د.دهها را کاهش میرعت گروه فونونشود(، مستقیماً سمی

نانوساختارهای  (κ) : تأثیر کرنش کششی بر رسانش حرارتی۲جدول

 کربنی

EXPκ . راجعم
(W/mK) 

 GNNκ
(W/mK) 

 MDκ
(W/mK) 

کرنش 

)%( 
 nm ماده

]1[ 3500±200 3500 3480 0 CNT(5,5) 

]2[ 2900±150 2880 2900 5 CNT(5,5) 

]14[ 2100±100 2120 2100 10 CNT(5,5) 

 گرافن 0 4150 4200 4000-5000 ]15[

 گرافن 5 3400 3420 3400±200 ]16[

 گرافن 10 2600 2580 2600±150 ]12[

های الکتریک مانند نانولولهدر مواد دیاز آنجا که رسانش حرارتی  

κ به صورتو نقل فونونی وکربنی و گرافن عمدتاً توسط حمل =
1

3
𝑣𝑔𝐶ℓ شود )کهتعریف میC  ،گرمای ویژه gv سرعت گروه و ℓ  طول

،  ℓیا  Cبدون نیاز به تغییر در gv میانگین آزاد است(، کاهش پویش

شود. این مکانیسم یکی می  κتوجهی درتنهایی سبب کاهش قابلبه

از دلایل اصلی کاهش رسانندگی حرارتی در نانومواد کربنی تحت 

در گرافن، اعمال کرنش کششی باعث  .]14[ کرنش کششی است

 .شودو حتی باز شدن گاف انرژی کوچک می جایی نقطه دیراکجابه

این تغییرات در ساختار نواری فونونی، باعث کاهش چگالی حالت 

کرنش با ایجاد تنش  .]15[ شودنوارهای آکوستیک می در فونونی

را  (ℓ) فونون میانگین آزاد پویشای، طول و عیوب شبکه داخلی

که  دهدنشان می و گرافن CNT مقایسه بین .]16[ دهدکاهش می

سیت بیشتری به کرنش دارد )کاهش حسا CNTگرافن نسبت به 

ساختار  کرنش(، زیرا درصد10در  درصد 7/39ر مقابل درصد د 3/37

 در .تر استدوبعدی گرافن به تغییرات کرنش در صفحه حساس

CNTتر صورت یکنواخت، انحنای ساختار باعث توزیع تنش به

ممکن  CNT ،درصد 8تر از ، در مقادیر کرنش بالاحالاین با .شودمی

طور ناگهانی را به κ شود که است دچار ناپایداری مکانیکی یا پیچش

برای اعتبارسنجی کمی و کیفی الگوی توزیع  .]17[ دهدیکاهش م

، ٪۱۰تحت بار کششی  (CNT) غیریکنواخت کرنش در نانولوله کربنی

الف  5شکل  .محاسبات دقیق تانسور کرنش در مقیاس اتمی انجام شد

توزیع کیفی کرنش محوری را  بابعدی ساختار اتمی شماتیک سه

بندی نواحی مختلف بیانگر سطوح متفاوت دهد. رنگنشان می

( در اطراف انتهای ٪13–12 ≈کرنش است: نواحی قرمز )کرنش 

های میانی، و ( در بخش٪10–8 ≈ی )کرنش صورتنانولوله، نواحی 

( در مرکز ساختار. نقطه قرمز در مرکز ٪5–4 ≈ناحیه سبز )کرنش 

عنوان یک مرکز پراکندگی دهد که بهب اتمی را نشان میتصویر، عی

ب  5شکل  .کندفونونی مؤثر در توزیع غیریکنواخت کرنش عمل می

 در راستای محور نانولوله )xxε( پروفیل کمّی مؤلفه محوری کرنش 

 دهد.را نشان می
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تحت کشش  ینانولوله کربن کیدر  یکرنش موضع عی. توز۵شکل 

 (٪۱۰) ی: کرنش اسمنیچخطی، : کرنش واقعیخط آب. ٪۱۰ یمحور

نانومتر(، کرنش به حداکثر مقدار  20–18و  2–0در نواحی انتهایی )

رسد که ناشی از اختلال در تقارن ساختاری ناشی از می 12٫8٪

است. در مقابل، کمترین مقدار کرنش  (PBC) ایشرایط مرزی دوره

شود که نانومتر( مشاهده می 10 ≈)( در موقعیت مرکزی 4٫5٪ ≈)

ای با کمترین چگالی عیوب و بیشترین پایداری متناظر با ناحیه

دهنده نانومتر نشان 12–8ساختاری است. نوسانات ثانویه در بازه 

که با تئوری  است عیب–فونون و فونون–های فونونبرهمکنش

ی پراکندگی فونونی سازگاری کامل دارد. خط چین قرمز، کرنش اسم

توجه مقادیر کرنش دهد و انحراف قابل( را نشان می٪10شده )اعمال

نش در موضعی از این مقدار، ماهیت ذاتاً غیریکنواخت توزیع کر

 د. کنمقیاس اتمی را تأیید می

این توزیع غیریکنواخت کرنش مستقیماً بر پویایی فونونی و در نتیجه 

نواحی با کرنش بالا طوری که گذارد؛ بهبر رسانش حرارتی تأثیر می

عنوان مراکز اصلی پراکندگی فونونی عمل کرده و سرعت گروه به

های دهند. همخوانی دقیق این نواحی با نقشهفونون را کاهش می

در  GNN ، توانایی مدلگریدکم توجه تولیدشده توسط تکنیک

های فیزیکی مؤثر بر کاهش رسانش حرارتی را شناسایی مکانیسم

ها بر اهمیت درک دقیق توزیع کرنش در این یافتهکند. تأیید می

مقیاس اتمی برای طراحی بهینه نانوساختارهای کربنی در 

 یهاستمیدر س .ورزندکاربردهای مدیریت حرارتی تأکید می

با ابعاد بزرگ  وبیاز گرافن بدون ع توانیها، مکننده تراشهخنک

، یحرارت یدر حسگرها .استفاده کرد نهیانتقال حرارت به یبرا

 .کرد میرا تنظ یحرارت تیشده، حساسکنترل وبیع جادیبا ا توانیم

 داربیکوتاه و ع یها CNT ، استفاده ازیحرارت قیدر مواد عا

دینامیک مولکولی  بیترک ن،یمچنه .را به حداقل برساند κ تواندیم

 یمحاسبات نهیکاهش هز یکارآمد برا یراهو شبکه عصبی گرافی 

که ی. درحالکندیدر مطالعه انتقال حرارت در نانومواد فراهم م

هر ساختار به چند ساعت  یبرا دینامیک مولکولی یسازهیشب

 ینیبشیپ هیثان کیدر کمتر از  GNN دارد، مدل ازیمحاسبه ن

 .دهدیارائه م یقیدق

 یریگجهیخلاصه و نت -۴

 ینیبشیپ یو کارآمد برا قیدق یبیچارچوب ترک کیمطالعه،  نیا در

 یکربن یها)مانند نانولوله یکربن ینانوساختارها (κ) رسانش حرارتی

و شبکه  یمولکول کینامید یسازهیشب قیو گرافن( با استفاده از تلف

ضمن حفظ دقت بالا در  کردیرو نیتوسعه داده شد. ا یگراف یعصب

را از چند  یزمان محاسبات ،یشگاهیو آزما ینظر یهابا روش سهیمقا

کاهش  هیثان 5/0به کمتر از دینامیک مولکولی  در روش ساعت

با  دینامیک مولکولی یهایسازهیاز شب یآموزش یهاداده .دهدیم

 مختلف یساختارها یبرا آریبو لیو پتانس لمپسر افزااستفاده از نرم

CNT کرنش، دما و  وب،ی)شامل ع ریمتغ طیو گرافن تحت شرا

 RMSE) با دقت بالا MPNN مدل کیشدند. سپس،  دیاندازه( تول

 جینتاکوتاه شد.  اریبس یزمان اسیدر مق κ ینیبشیقادر به پ (0.18 ≈

 در N ینیگزیجا ایمانند حفره در گرافن  یاتم وبیع نشان داد که

CNT یفونون یپراکندگ جادیبا ا، κ  دهندیکاهش م %48را تا 

 یغالب شدن پراکندگ لیبه دل ن،یکلو 700به  300از  دما شیافزا.

به  50از ر کاهش اندازه ساختا .دهدیکاهش م %35را تا  κ، واگرد

کاهش  %36را تا  κ ،یمرز یپراکندگ شیافزا لیبه دل نانومتر 10

در شبکه  یناهمگن جادی( با ا%10)تا  یاعمال کرنش کششد. دهیم

 .دهدیکاهش م %39ا تا ر κو کاهش سرعت گروه فونون،  یبلور

د که دهمینشان   گریدکم کیبا استفاده از تکن یریرپذیتفس لیتحل

 ریتأث نیشتریب افتهیکرنش یمرزها و نواح وب،یع به کینزد یهااتم

سازگار  یفونون یپراکندگ هیبا نظر هاافتهی نیدارند. ا κ را در کاهش

 کند،یم ینیبشینه تنها پ GNN که مدل دهندیهستند و نشان م

 .کندیدرک م زیرا ن دهیپد یکیزیف سمیبلکه مکان

دارد:  زین ییهاتیدارد، محدود ییدقت بالا یشنهادیهرچند مدل پ 

 یو برا دهیخالص آموزش د یکربن یساختارها ی( مدل تنها برا1)

 لی( پتانس2به بازآموزش دارد؛ ) ازین هیچندلا یساختارها ای اژهایآل

کرنش، دقت  دهیچیپ یهااز حالت یبرخ یممکن است برا  آریبو

 یواکنش یهالیاز پتانس ،یآت ینداشته باشد. در کارها یکاف

استفاده خواهد  شتریب یتجرب یهاو داده ReaxFF مانند ترشرفتهیپ

قدرتمند در  یابزار عنوانبه تواندیم یبیچارچوب ترک نیا. شد

بر کرنش  یمبتن یحرارت یهوشمند، سنسورها یمواد حرارت یطراح

 .ردیمورد استفاده قرار گ یکیکننده نانوالکترونخنک یهاستمیو س

 های آموزشی گستردههای این مطالعه شامل نیاز به دادهمحدودیت

(≥20k ) بعدی مانند الماس و عدم بررسی نانوساختارهای سه نمونه
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)مانند  یکیزیخواص ف ریمدل را به سا نیا توانیم نده،یدر آ است.

 مدل کی( گسترش داد و کیلکتراید ثابترسانش الکتریکی و 

GNN یکیزیف تیهمزمان چند خاص ینیبشیپ یبرا یافهیچندوظ 
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