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Accurate prediction of thermal conductivity (κ) in doped carbon nanotubes (CNTs) is crucial for advanced thermal 

management in nanoelectronics. While molecular dynamics (MD) simulations provide physical insights, they are 

computationally expensive for high-throughput screening. In this study, we propose a Graph Neural Network (GNN) 

framework to predict the thermal conductivity of nitrogen-doped CNTs under varying strain and doping conditions. A 

dataset of 5,000 configurations is generated using MD simulations with the AIREBO potential, covering a wide range 

of chiralities, nitrogen doping concentrations (0–5.%), and tensile strains (0–8%). The GNN model, based on a Message 

Passing Neural Network (MPNN) architecture, achieves a root mean square error (RMSE) of 0.14 W/mK and a 

coefficient of determination (R²) of 0.99 on the test set, demonstrating exceptional predictive accuracy. Interpretability 

analysis via Gradient-weighted Class Activation Mapping (Grad-CAM) reveals that nitrogen atoms and their adjacent 

strained carbon bonds are the primary phonon scattering centers, significantly reducing κ. Sensitivity analysis confirms 

that doping concentration and tube diameter are the most influential parameters. The proposed hybrid MD-GNN 

framework enables rapid and physically interpretable prediction of thermal properties, offering a powerful tool for the 

design of intelligent thermal materials and strain-based nanosensors. 
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 اطلاعات مقاله 

نانولوله  (κ) یحرارت  ت یهدا  قیدق   ینیبش یپ در    شرفتهیپ  یحرارت  ت ی ریمد  ی برا   (CNTs)  دهییآلا  یکربن  ی هادر 
 ی را ا بام  دهند،ی ارائه م  یکی زیف  نشیب (MD)   یمولکول  کینامید  ی های سازهیاست. اگرچه شب  یاتیح  کینانوالکترون

 ی برا  (GNN)   یگراف  یچارچوب شبکه عصب  کی  عه،مطال  نیهستند. در ا  نهی پرهز  یاز نظر محاسبات  عیسر  ی غربالگر
. میدهی ارائه م  شیمختلف کرنش و آلا  طیتحت شرا   تروژنیبا ن  دهییآلا  یکربن  ی هانانولوله   یحرارت  ت یهدا  ینیبش یپ

شده    دیتول   (AIREBO) آریبو   لیو پتانس  MD  ی های سازه یده از شببا استفا   ی کربندیپ  5000متشکل از    ی اداده  مجموعه 
 8تا  0) یکشش ی ها( و کرنش یدرصد اتم 5تا  0) تروژنی ن شیآلا ی هاغلظت  ها،تهیرالیاز کا یعیوس فیاست که ط

  0.14برابر با   (RMSE )مربعات نیگانیجذر م ی ، خطاMPNN  یبر معمار ی، مبتنGNN. مدل دهدی درصد( را پوشش م
W/mK  نییتع  بی و ضر R²   ی بالا  اری دهنده دقت بسدست آورده است که نشانمجموعه آزمون به  ی رو  0.99برابر با  

  یکربن  ی وندهایو پ  تروژنین  ی هاکه اتم  دهدی نشان م  گریدکمبا استفاده از    یریرپذیتفس  لیاست. تحل  ینیبش یپ
  ت یحساس  لی . تحلدهندیرا کاهش م  κ  یور قابل توجهطفونون بوده و به   یپراکندگ یها، مراکز اصلمجاور آن   دهیکش

 ،ی شنهادیپ  MD-GNN  یبیپارامترها هستند. چارچوب ترک   نی رگذارتریو قطر لوله تأث  شیکه غلظت آلا  کندیم  دییتأ
ابزار  کندیرا فراهم م  یخواص حرارت  ری رپذیو تفس  عی سر  ینیبش یامکان پ  ی مواد حرارت  یطراح  یقدرتمند برا   یو 

  .دهدی بر کرنش ارائه م یمبتن ی گرهاانوحسهوشمند و ن

 نوع مقاله 
 مقاله پژوهشی

 تاریخچه مقاله 
 08/06/1404دریافت: 
 17/10/1404بازنگری: 
 21/11/1404پذیرش: 

 13/12/1404ارائه آنلاین: 

 ی ز ساهیشب، تروژنین شیآلا ی، نانولوله کربن .ی،حرارت ت یهدا  .ی،گراف یشبکه عصب .کلمات، ها:لیدواژه ک 
 ی مولکول کینامید

 نحوه ارجاع به این مقاله 
نیا در نانولوله،  هدی  قوامی  آلاییدهبررسی رسانش حرارتی  ترکیبی تفسیرپذیر از یادگیری ماشین و شبیه :های کربنی  دینامیک سازی  رویکرد 
 1405;26(05:)401-411، مهندسی مکانیک مدرس.  مولکولی

 ac.iriau@hghavaminia.بات: مکاتدار  *پست الکترونیکی نویسنده عهده 
 6283-0348-0002-0000دار مکاتبات: *شناسه ارکید نویسنده عهده 

Copyright© 2025, TMU Press. This open-access article is published under the terms of the Creative Commons Attribution-NonCommercial 4.0 
International License which permits Share (copy and redistribute the material in any medium or format) and Adapt (remix, transform, and build 
upon the material) under the Attribution-NonCommercial terms. 

 

https://mme.modares.ac.ir/article_28209.html
https://mme.modares.ac.ir/index.php?slc_lang=fa&sid=15
mailto:hghavaminia@iau.ac.ir
https://orcid.org/0000-0002-0348-6283


سازی دینامیک مولکولیو شبیه رویکرد ترکیبی تفسیرپذیر از یادگیری ماشین 403 : :های کربنی آلاییدهبررسی رسانش حرارتی در نانولوله    
 

Volume 26, Issue 05, May 2026 Modares Mechanical Engineering 
 

   مقدمه   1
خوا   یکی  ی حرارت  ت یهدا بناز  نقش   ی ادیص  که  است  مواد 
حسگرها و    ،یکینانوالکترون  ی هاستمیدر عملکرد س  ی اکنندهنییتع
پخنک  ی هاستمیس ]   شرفتهیکننده  نانولوله 1دارد    یکربن  ی ها[. 

CNTs دل )در حدود گزارش  ی بالا  اریبس  یحرارت  ت یهدا  لیبه  شده 
 شرفته یمواد پ  از  یکی[، به عنوان  2( ] نیوات بر متر کلو  5000تا    3000

  ن یحال، انی. با اشوندینانوساختارها شناخته م  یحرارت  ت ی ریدر مد
و    یکی کرنش مکان  ،یساختار  وب یع  ریبه شدت تحت تأث  ت یخاص

عنوان به  تروژنین  شیآلا  ان،یم  نیقرار دارد. در ا  ییایمیش  شیآلا
ها، CNT  یو حرارت  یکی نالکتروخواص    میتنظ  ی روش مؤثر برا   کی

 [ است  گرفته  قرار  توجه گسترده    ی هایسازهیشب  اگرچه[.  3مورد 
برا   یابزار (MD) یمولکول  کینامید  قیدق   ینیبش یپ  ی قدرتمند 

هستند   آریبو  مانند  یاتم  ی روی ن   ی هابراساس مدل  یحرارت  ت یهدا
محاسبات4]  اما  نظر  آن   [،  از  پردازش  یزمانها  منابع    ار یبس  یو 

  ی طراح  ی ا برع  ی سر   یانجام غربالگر  ت،یمحدود  نیاست. ا  نهیپرهز
م مواجه  چالش  با  را  هوشمند  سالکندیمواد  در   ر، یاخ  ی ها. 

عنوان   نیماش  یری ادگی و کارآمد،    عی سر  نی گزیجا  کرد ی رو  کیبه 
پ ف  ینیبش یجهت  نو  یکیزیخواص  است    دبخشیمواد  [. 5] بوده 

در    یذات  ییتوانا  لیدلبه (GNNs) یگراف  یعصب  ی هاشبکه  ژه،یوبه
صورت گراف    یاتم  ی ساختارها  یسازمدل جاG = (V,E)به   گاه ی، 

مهم   ی هاگام   نیاول[.  6اند ] کرده  دایدر حوزه مواد هوشمند پ  ی اژهیو
بود   M3GNetو    PhysNetمانند    ییهاشامل توسعه مدل  نهیزم   نیدر ا

  یبا دقت  یکیو خواص الکترون  روهاین  ،یانرژ  ینیبش یکه قادر به پ
[. در ادامه،  8- 7بودند ] (  (DFT یچگال یتابع هی با نظر  سهیقابل مقا

 ی طور گسترده برا به  MPNN   یرسان ام یبر شبکه پ  یمبتن  ی هامدل
[. 9نانومواد مورد استفاده قرار گرفتند ]   کی الکتری ثابت د  ینیبش یپ

تنها نه  MD-GNN یبیاند که چارچوب ترک نشان داده   ر یمطالعات اخ
، بلکه با استفاده  ]10[ دارد  یحرارت ت یهدا ینیبش یدر پ ییدقت بالا

 ی هاسمیمکان  تواندی، مگریدکممانند    یریرپذیتفس  ی هاک یاز تکن
  یی و کرنش را شناسا  وبیاز ع  یناش   یحرارت  ت یکاهش هدا  یکی زیف

 [ پ  یمهم  یقاتی حال، شکاف تحقنیا  با[.  11کند   ینیبش یدر مورد 
با استفاده از  تروژنیبا ن ده ییآلا یکربن ی هانانولوله  یحرارت ت یهدا

بر    ایمطالعات موجود    شتریوجود دارد. ب  GNN  ریرپذیتفس  ی هامدل
  ر یرپذیرتفسیغ ی هااز مدل  ایاند خالص متمرکز بوده  ی هاCNT ی رو

 ن یماش  یریادگیچارچوب    کیما    مقاله،  نیاند. در ااستفاده کرده
توسعه    GNNبر    یمبتن به  میاددرا  برا که   ینیبش یپ  ی طور خاص 
  یکرنش طراح  حت ت  تروژنیبا ن  ده یی آلا  یهاCNT  یحرارت  ت یهدا
ا  شده داده  نیاست.  از  استفاده  با  توسط   دشدهیتول  ی هامدل 
داده    MD  ی های سازهیشب تحل  هشدآموزش  از  و   ت یحساس  لیو 

هدا  ی دیکل  ی هااتم  ییشناسا  ی برا   گریدکم کاهش    تیمسئول 
 . برد یبهره م یحرارت

ز  نیا  ساختار شرح  به  بخش    ریمقاله  در  روش 2است:   ی شناس، 
داده  ح یتوض GNNمدل  یو معمار MD یسازهیشب تایشامل جزئ

اختصاص دارد که شامل    جینتا  لیبه ارائه و تحل  3. بخش  شودیم
مدل با استفاده   ر یو کرنش، و تفس  شیآلا  ر یتأث  لی، تحلنمودار توازن

تحل  کم- گریداز   نها  ت یحساس  لیو  در    4بخش    ت،یاست. 
م  یریگ جهینت ارائه  کاربردها  دهدی را  چارچوب    نیا  ندهیآ  ی و 
 . سازد یهوشمند برجسته م ی مواد حرارت یرا در طراح ی شنهادیپ
 
 روش شناسی   - 2

ا ترک   ک یمطالعه،    نیدر    ک ینامید  یسازهیشب  یبیچارچوب 
عصب  یمولکول شبکه    ی حرارت  ت یهدا  ینیبش یپ  ی برا   یگراف  یو 
  ن یتوسعه داده شده است. ا  تروژنیبا ن   ده ییآلا   یکربن  ی هانانولوله 

م دو  اصلچارچوب  )  یرحله  تول1دارد:  با    یآموزش  ی هاداده  دی( 
  GNNمدل    کی( توسعه و آموزش  2، و )MD  یسازه یاستفاده از شب

 . 𝜅 قیو دق  عی سر ینیبش یپ ی برا 
   

  (MD )  ی مولکول   ک ی نام ی د   ی ساز ه ی شب   1-2
نیاز جهت آموزش  های مرجع دقیق و فیزیکی مورد  ای تولید دادهبر

سازی دینامیک مولکولی کلاسیک با مدل یادگیری ماشین، از شبیه
از   شد. بهره(  2022)نسخه   LAMMPS افزارنرم استفاده  گیری 

نانولوله  اولیه  تکساختارهای  با کایرالیتی های کربنی  های  دیواره 
در محدوده (  ۹,۹و )(  ۸,۸، )(۷,۷، )(6,6، )(5,5گوناگون شامل )

نانولو  2.۸تا    0.۷قطر   تمامی  طول  شدند.  تولید   20ها  له نانومتر 
هایی در بازه نانومتر ثابت در نظر گرفته شد که منجر به تعداد اتم

اتم )بسته به قطر و چیدمان اتمی( گردید. ابعاد جعبه  3000تا  1000
بهشبیه نانولوله  طول  با  برابر  محوری  راستای  در    2علاوه  سازی 

انومتر فضای خالی و در راستای عرضی سه برابر قطر نانولوله به ن
برهم  1راه  هم از  تا  شد  تعیین  خالی  فضای  های کنش نانومتر 

دوره  شودناخواسته  جلوگیری  مرزی  اثرات  و  های کنش برهم   .ای 
پتانسیل از  استفاده  با  سازی مدل(  2002)نسخه   AIREBO اتمی 

–C یق پیوندهای کووالانسیشد. این پتانسیل قادر به توصیف دق 
C و C–Nوالس و نیز تغییرات  ردهای غیرپیوندی وان کنش ، برهم

سیستم برای  که  است  پیوندی  زاویه  تغییر  از  ناشی  های  انرژی 
 کربنی 
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 )الف( تابع خودهمبستگی شار گرمایی 

 سیستم )ب( پایداری انرژی کل 

 NVT )ج( پایداری دمای سیستم در شرایط

Figure 1: Validation of molecular dynamics simulations: 

(a) Heat flux autocorrelation function 
(b) Total system energy conservation 

(c) System temperature stability under NVT conditions 

 
باشد. غلظت آلایش نیتروژن ب میشده و تحت کرنش مناسآلاییده

تا   0شی محوری در بازه  درصد اتمی و کرنش کش  5تا    0در محدوده  
 .صورت تصادفی بر روی شبکه کربنی اعمال گردیددرصد به ۸

در مجموعهسازی کلیه شبیه دمای   NVT ها  و  اتم، حجم  )تعداد 
دمای   در  از   300ثابت(  دمایی  کنترل  برای  شد.  انجام  کلوین 

زمانی   ثابت  با  برندسن  استفاده گردید.   0.1ترموستات  پیکوثانیه 
پیکوثانیه انجام شد   100رارتی و ساختاری به مدت  مرحله تعادل ح

  ٪0.1و پس از اطمینان از پایداری انرژی و دما )نوسانات کمتر از  
از   و کمتر  انرژی کل  مر  ٪1برای  دما(،  برای برای  داده  تولید  حله 

مدت   به  گرمایی  رسانندگی  زمانی    1محاسبه  گام  با    1نانوثانیه 
 .فمتوثانیه ادامه یافت 

اطمین بر از صحای  شبیه ان  اطمینان   MD های سازیت  قابلیت  و 
طور مداوم پایش  های تولیدشده، پارامترهای کلیدی سیستم بهداده 
را    ⟨J(0)J(τ)⟩  گرماییتابع خودهمبستگی شار    الف-1شکل  .  ندشد

زمانی  نشان می  ثابت  انتظار با  ا میرپیکوثانیه    0.1دهد که مطابق 
ه دقیق رسانندگی گرمایی از  شود. این رفتار نمایی برای محاسبمی

انرژی   ب -1شکل  .  کوبو ضروری است -گرین  طریق رابطۀ پایداری 
، ٪0.3دهد که با حداکثر انحراف کمتر از  کل سیستم را نمایش می

میپ تأیید  را  انرژی  دمایی   ج-1شکل  .  کندایستگی  پایداری  نیز 
کلوین و انحراف    300را با میانگین دمای   NVT سیستم تحت شرایط

دهد. این نتایج جامع، اعتبار و کلوین نشان می   0.2یار کمتر از  مع
 .کنندشده را تأیید میانجام  MD های سازی پایایی شبیه

کوبو و از طریق -بر پایه رابطه گرین (κ) محاسبه رسانندگی گرمایی
شار   پذیرفت.  صورت  گرمایی  شار  خودهمبستگی  تابع  انتگرال 

بتنی بر سرعت و  بندی ویرشی مول با استفاده از فرم  (J(t)) گرمایی
 تنش اتمی محاسبه گردید.

𝜅 =
1

3𝑉𝑘𝐵𝑇2 ∫  ⟨ 𝐽(𝑡)  |𝐽(0)⟩
∞

0
𝑑𝑡                                           (1) 

دمای مطلق و    Tثابت بولتزمن،     Bkحجم سیستم،     Vکه در آن  
J(t)    لحظه حرارتی  شار  است.بردار  زمان  ای  روش داانتگرال  با  ر 

ذو برای  زنقهعددی  خودهمبستگی  دنباله  نمایی  برازش  با  و  ای 
نتایج  اعتبارسنجی  جهت  شد.  محاسبه  انتهایی  نویز  کاهش 

مقایسهشبیه خروجیسازی،  میان  پتانسیلای  و    آریبو  های 
ترسف  پتانسی مدلل  در  دو  هر  سیستم)که  کربنی سازی  های 

گرفت.   صورت  مح پرکاربردند(  مقادیر  برای  اسبه همچنین  شده 
های تجربی موجود در ادبیات مقایسه  های خالص با داده نولوله نا

به )شد.  نانولوله  برای  نمونه،  مقدار(  5,5عنوان  حدود   κ خالص، 
به  34۷0 کلوین  متر  بر  گزارش وات  نتیجه  با  که  آمد  شده دست 
 توجهی دارد.قابلمطابقت ( 2001) شو همکاران کیم توسط

مجموعه یک  شامل    درنهایت،  جامع  اتمی   5000داده  پیکربندی 
مستقل با توزیع متوازن از پارامترهای کایرالیتی، غلظت نیتروژن،  

ثابت   دمای  و  داده  300کرنش کششی  این  شد.  تولید  ها کلوین 
صورت تصادفی و با درنظر گرفتن عدم همبستگی ساختاری، به به

(  ٪10)  و آزمون(  ٪10، اعتبارسنجی )(٪۸0وزش )سه بخش مجزای آم
پذیر و ارزیابی عادلانه بندی شدند تا امکان آموزش عمومیتقسیم

 . مدل فراهم آید
 

 مدل شبکه عصبی گرافی   2-2
 یبدون وابستگ (κ) یحرارت  ت ی و کارآمد هدا  عی سر  ینیبش یپ  ی برا 

شبکه   کی، از  (MD)  یمولکول  ک ینامیبر دزمان  ی هایسازهیبه شب
پ  یبر معمار   یمبتن  یگراف  یعصب استفاده   MPNN ن رساام یشبکه 

ا به  نیشد.  ساخت  یطراح  ی اگونهمدل  است که  هر    یاتم  ار شده 
دهد که در آن    شینما   G=(V,E)گراف    کیعنوان  را به  ینانولوله کربن

V  ها( و  ها )اتم مجموعه گرهE    ( را  یاتم  ی وندهای)پ  ها الیمجموعه
لات  تعام  قیدق   یسازامکان مدل   یگراف  هینما  نی. ادهدیم  لیتشک

ساختارها  یوضعم ع  ی و  مانند  آلا  وبیناهمگن  فراهم    شیو  را 
گره  کندیم هر   .v∈V     و  کیبا   ف یتوص ℎ𝑣(0)  هیاول  یژگیبردار 
است: نوع اتم با عدد   ی دیکه شامل چهار نوع اطلاعات کل  شودیم

هر اتم(،   یاتم ی وندهای، درجه اتصال )تعداد پN = 7و  C = 6 یاتم
 شودیزده م  نیمحاسبه و تخم  آریبو  لیپتانس  قی )که از طر  یبار جزئ

اطراف هر اتم نسبت   ی وندهایطول پ   راتییتغکه از   یو کرنش محل
اگرددی م  نییبدون کرنش تعبه حالت     GNNبه مدل    ها ی ژگیو  ن ی(. 
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م به  دهندی اجازه  عمتا  ف  قیطور  شب  یکیز یو  در  اتم  هر  رفتار  که  به 
ترک   ینانولوله پ اثرات  را در    یکرنش و ساختار اتم  ش،ی آلا   یبیببرد و 

هدا  شببه   یحرارت  تیکاهش  در.  کند  یسازهیدقت  یادگیری   فرآیند 

MPNN    طریق گام پیام از  می  رسانیهای  به  شودانجام  پیام  ارسال   .
 صورت:

𝑚𝑣
(𝑡+1)

= ∑ 𝑀𝐿𝑃𝑒w∈N(v) (ℎ𝑣
(𝑡)

. ℎ𝑤
(𝑡)

. 𝑒𝑣𝑤)                                       (2 )  
 به صورت زیر خواهد بود:  روزرسانی وضعیت گره هب

ℎ𝑣
(𝑡+1)

= 𝑀𝐿𝑃(ℎ𝑣
(𝑡)

. 𝑚𝑣
(𝑡+1)

)  (3    )                                          

با یک   (MLP) ی پرسپترون در اینجا یک شبکه چندلایه UPDATE تابع
 . است ReLU سازیتابع فعال نورونی و   64لایه پنهان 

رسانی متوالی با ابعاد پنهان  لایه پیام 4معماری به کار رفته شامل  
ویژگی تمام   12۸ بردارهای  لایه،  از آخرین  است. پس  در هر لایه 
آوری شده گیری سراسری جمع ها با استفاده از عملگر میانگینگره 

شوند. این بردار سپس از تبدیل می  12۸و به یک بردار کلی با بعد  
)با ابعاد  لایه تمام   طریق دو پردازش شده و در  (  32و    64متصل 

اسکا خروجی  یک  به  مقدارنهایت  می  k  لر  تمام  نگاشت  در  یابد. 
پیاملایه بههای  و  فعالرسانی  تابع  از   ReLU سازیروزرسانی 

از   جلوگیری  و  آموزش  پایداری  بهبود  برای  است.  شده  استفاده 
نرمالبیش دستهبرازش،  ه ای سازی  از  لایه  پس  و پیام ر  رسانی 

کار گرفته متصل به  های تمامدر لایه  0.2با نرخ   دراپ همچنین لایه
  با نرخ یادگیری اولیه آدام   سازمدل با استفاده از بهینه  .شده است 

و کاهش نرخ بر اساس پلاتو خطای مجموعه اعتبارسنجی    10×4−3
خطا مربعات  میانگین  استفاده  مورد  زیان  تابع  دید.   آموزش 

(MSE)     حداکثر برای  آموزش  با    500بود.  و  یافت  ادامه  دوره 
برای   .ای به پایان رسیددوره   50با صبر  استفاده از توقف زودهنگام

مقیاس، مدل  های بزرگ اطمینان از قابلیت تعمیم مدل به سیستم
  500های متفاوت )از  ها با تعداد اتمهایی از دادهروی زیرمجموعه 

و    5000تا   آموزش  عماتم(  شد.  این ارزیابی  تمامی  در  مدل  لکرد 
وات بر متر کلوین پایدار باقی ماند    0.2کمتر از   RMSE ها بامحدوده 

پذیری مناسب معماری پیشنهادی ده قابلیت مقیاس دهنکه نشان 
از اعتبارسنجی متقابل پنج   5  بخشیاست. همچنین، با استفاده 

به دست آمد که    ۸۸۹.0برابر با   2R  روی مجموعه داده کامل، میانگین
دارد مدل  اطمینان  قابلیت  و  استحکام  از  با  .حکایت  مراحل  تمامی 

چارچوب از  گرافیک  پایتورچ  استفاده  کارت  یک  روی  آموزش   و 
NVIDIA RTX A6000    بینی مدل برای انجام شده است. زمان پیش

 .ثانیه است 0.5هر نمونه کمتر از 
 

  تفسیرپذیری مدل    2-3
آموزش دیده شده و درک   GNN مدل  از  ی فیزیکیها برای درک مکانیسم 

مکمل   تفسیرپذیری  روش  دو  از  رسانندگی گرمایی،  مکانیسم کاهش 
  (Grad-CAM)   نقشه فعال سازی گرادیان وزنیاز تکنیک    استفاده شد.

برای تعیین  های کلیدی و تحلیل اهمیت جایگشتیبرای شناسایی اتم
ورودی   پارامترهای  نسبی  شتاثیر  تعیین .  ]13[  داستفاده  منظور  به 

 ، از گسترش روش  κ  بینی رسانندگی گرمایی در پیش v   اهمیت هر اتم

   بینیبرای ساختارهای گرافی استفاده شد. ابتدا گرادیان پیش    گریدکم
κ  نسبت به بردار ویژگی نهایی هر اتم)L(vh   رسانیدر آخرین لایه پیام 
L   اتمیشود. سپمحاسبه می اهمیت  زیر به   𝛼𝑣  س ضریب  به صورت 

 آید: دست می 

𝛼𝑣 =
exp (

𝜕𝜅̂

𝜕ℎ𝑣
(𝑇))

∑ exp (
𝜕𝜅̂

𝜕ℎ𝑣
(𝑇))𝑘∈𝑉

 (4                                                   )  

آنک در  و  بعد   d  ه  پایداری  افزایش  برای  است.  ویژگی  بردار 
مکس در  با استفاده از تابع سافت  𝛼𝑣 قادیرتفسیرپذیری بصری، م

شوند. نگاشت می  ]1,0[ سازی شده و به محدودهسطح گراف نرمال 
دارند.  κ  ، بیشترین نقش را در کاهش1نزدیک به   𝛼𝑣 هایی بااتم

رنگ صورت  به  مقادیر  روی  این  بر  نانولوله  بردی  اتمی  ساختار 
پراکندگی فونون به صورت    شوند تا مناطق بحرانینمایش داده می 

برای اطمینان از معناداری فیزیکی    .کیفی و کمی مشخص شوند
مقادیر قشهن بین  همبستگی  تفسیری،  کمیت  𝛼𝑣 های  دو  و 

محاسبه  مستقل  شبیهفیزیکی  از  نوسانات   شامل  MD سازیشده 
در   چگالی تنش محلی در اطراف هر اتم، و موضعی انرژی پتانسیل

مجاور همبستگی  ،پیوندهای  ضریب  گرفت.  قرار  ارزیابی  مورد 
اتم  0.۸5پیرسون بالای   از  برای  برای   0.۷5های نیتروژن و بیش 

دهنده اتکای مدل به نشانگرهای  های کربن تحت کرنش، نشان اتم
پیش  در  معتبر  است فیزیکی  خود  تأثیر   .بینی  تعیین  برای 

کرنش،   قطر،  آلایش،  )غلظت  ورودی  پارامتر  هر  سیستماتیک 
جایگشتی  اهمیت  تحلیل  روش  از  مدل،  خروجی  بر  کایرالیتی( 

در مجموعه آزمون به   ین روش، مقادیر هر ویژگیاستفاده شد. در ا
جابه  تصادفی  مدلصورت  در خطای  افزایش  و  شده   (RMSE) جا 

به صورت زیر تعریف  j   گردد. اهمیت نسبی هر پارامترمحاسبه می 
 شود می

: Ij =
RMSEpermuted−RMSEoriginal

RMSEoriginal
                                           )5( 

تکرار برای   50زمون و با  آنمونه از مجموعه    1000ین تحلیل بر روی  ا
نتایج   .هر پارامتر انجام شد تا اطمینان از پایایی نتایج حاصل شود

زمان و تحلیل اهمیت جایگشتی به صورت هم Grad- CAM حاصل از
عوامل مؤثر بر رسانندگی گرمایی لیل شدند تا تصویری جامع از  تح

به شود.  تحلیل  ارائه  در  نیتروژن  غلظت  غالب  تأثیر  مثال،  عنوان 
اتم  شناسایی  با  داغاهمیت،  نقاط  عنوان  به  نیتروژن  در   های 

تأیید گردید. این رویکرد یکپارچه نه تنها صحت   گریدکم های نقشه
ربینیفیزیکی پیش بلکهآزمایی میا راستیهای مدل  امکان    کند، 

فراهم  را  جدید  حرارتی  مواد  برای  مؤثر  طراحی  قوانین  استخراج 
  .سازد می

 تحلیل و تفسیر نتایج - 3
ا نتا  نیدر  ترک   جیبخش،  چارچوب  از    ی سازهیشب  یبیحاصل 

منظور  به ( (GNN  یگراف  یو شبکه عصب (MD)   یمولکول  کینامید
 (CNT)یکربن  ی هانانولوله  (κ) ی تحرار  ت یهدا  لیو تحل  ینیبش یپ
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ن  دهییآلا اصلرد یگ یقرار م  ریارائه و مورد تفس  تروژنیبا    ، ی. هدف 
قابل  یابی ارز و  بازتول  GNNمدل    میتعم  ت یدقت    ی رفتارها  دیدر 

حرارت  دهیچیپ   ی پارامترها  ریتأث   کیستماتیس  لیتحل  ،یانتقال 
  با   κکاهش    یکی زیف  ی هاسمیو کشف مکان   ییایمیو ش  یساختار 

  ی هاداده   است.  نیماش  یر یادگی  ریرپذیتفس  ی کردهایتفاده از رواس
برا  اعتبارسنج  ی مرجع  و    یهای سازهیاز شب  GNNمدل    یآموزش 

 افزار  اند که با استفاده از نرم دست آمدهبه قیدق  یمولکول کینامید

انجام   (C–N)   حیهمراه تصحبهآریبو    لیپتانس  یریکارگ و با بهلمپس  
اشده توانا  ل،ینستاپ  ن یاند.   نه،چندگا  ی وندهایپ  یسازمدل  ییبا 

  ق یدق  فی توص ی برا  ،یمحل ی هاو اِعوجاج  ییایمیش یریپذواکنش 
تمام N-CNTمانند    ده ییآلا   ی هاستمیس است.  مناسب  ها 

انجام شده NVT     طیتحت شرا  کلوین    300  ی در دما  های سازهیشب
بر    گیریین گنایو مکوبو  -گرین   با استفاده از روش  ی حرارت  ت یو هدا

گرما محاسبه شده است.  انی جر ونیورلاسنقطه از تابع ک  5000 ی رو
حاصل گردد   نانیاند تا اطمانتخاب شده  قیطور دق به  ماتیتنظ  نیا

داده بازتول  ی هاکه  و  اعتماد  قابل    دامنه  باشند.  ریدپذیحاصل 
و    یدرصد اتم  5تا    0از    تروژنی ن  شیآلا  ی هامطالعه شامل غلظت 

ا  8تا    0  ز  ا  یکرنش کشش است، که  امکان محدوده  نیدرصد  ها 
پراکندگ  یبررس   ر ییو تغ  ییایمیش  وبیاز ع  یناش   یفونون  یاثرات 

پنج ساختار مختلف   ن،ی. علاوه بر اکنندیرا فراهم م  یکی شکل مکان
 ی که متناظر با قطرها  (9,9)  تا  (5,5)  ی هاته یرالیبا کا  ینانولوله کربن

اند تا قرار گرفته   یمورد بررس  ،هستندآنگستروم    12.2تا    6.8  یبیتقر
مجموعه داده گسترده،   نیا  شود.  لیتحل  κقطر و هندسه لوله بر    ریتأث
پانه مدل    ی برا   ی قو  ی اهیتنها  م  GNNآموزش  بلکه    کند،یفراهم 

ارز شرا   یریپذمیتعم  یابی امکان  در  جمله    طیمدل  از  ناشناخته 
 .سازد یفراهم م زیو کرنش را ن شیآلا د یجد ی هاب یترک 
 

     ارزیابی آماری جامع عملکرد و تحلیل عمیق خطاها  1-3

مدل  توانایی  دقیق  سنجش  پیش  GNN برای  هدایت  در  بینی 
ابتدا عملکرد کلی آن بر اساس معیارهای آماری ارزیابی  حرارتی، 

آموزش مدل  بین  دشد.  پیچیده  رابطه  توانست  موفقیت  با  یده 
قطر(،  یژگیو )کایرالیته،  ساختاری  )غلظت های  شیمیایی 

را یاد بگیرد. این  κ رنش کششی( با مقدارنیتروژن( و مکانیکی )ک
شده  بینیصورت نمودار پراکندگی مقادیر پیش به   2شکل  عملکرد در

از شبیه  حاصل  مرجع  مقادیر  برابر  در  مدل   MD های سازیتوسط 

برابری   خط  امتداد  در  نقاط  انباشتگی  است.  شده  داده  نمایش 
و   (R² = 0.989) و مقادیر بسیار مطلوب ضریب تعیین (y=x) آلایده

، همگی گواه (RMSE = 0.14 W/mK) خطای جذر میانگین مربعات
دقت بالای مدل در کل طیف پارامترهای مورد مطالعه هستند. این 

تر و تفسیر نتایج  های عمیقتوافق قوی، پایه محکمی برای تحلیل
 .سازد فراهم می

با ارزیابی کلی  بر  خطاهای  R²و  RMSEمعیارهای   علاوه  توزیع   ،
بهپیش  شناسایی بینی  و  سوگیری  وجود  بررسی  منظور 

هیستوگرام محدودیت  گرفت.  قرار  تحلیل  مورد  مدل  های 
توزیعی متقارن حول میانگین نزدیک به   pred κ  - MDκهاماندهباقی
را نشان داد که    (γ ≈ 0.05)و با چولگی ناچیز  (µ ≈ 0.02 W/mK)صفر
سوگیری  مؤی وجود  عدم  پیش د  در  مدل  بینیسیستماتیک  های 

نرمال نیز تطابق مناسب توزیع  Q) -(Qچندک- است. نمودار چندک
حال،  خطاها را با توزیع نرمال در محدوده مرکزی تأیید نمود. با این

دهنده وجود تعداد  های توزیع نشان های جزئی در نواحی دم انحراف 
بود. تحلیل این  (  ٪10لا )بیش از  محدودی نمونه با خطای نسبی با

به نواحی افراطی فضای    های پرت نشان داد که عمدتاً متعلقنمونه
اند؛ های آموزشی کمتر نمایندگی شدهپارامتری هستند که در داده

درصد    4، غلظت نیتروژن بیش از  ٪۸از جمله کرنش کششی بالای  
های باریک  ه عامل در نانولولویژه ترکیب همزمان این دو اتمی و به

تأیید کرد که   1 >ر  )قط لجستیک  رگرسیون  تحلیل  یک  نانومتر(. 
بهک آلایش  غلظت  و  پیش رنش  آماری کنندهبینعنوان  های 

کنند. برای اطمینان از  داری برای وقوع خطای بزرگ عمل میمعنی
بیشتعمیم وقوع  عدم  و  مدل پذیری  یادگیری  منحنی  برازش، 

نشان که  شد  همگبررسی  همدهنده  و  پایدار  خطای رایی  روند 
از حدود  مجموعه  اعتبارسنجی پس  و  آموزش  بود.    200های  دوره 

بخشی بر روی همچنین، نتایج حاصل از اعتبارسنجی متقابل پنج 
میانگین داده،  و   W/mK 02/0±    15/0معادل   RMSE کل مجموعه 

قابلیت   005/0±    998/0ضریب تعیین   و  پایداری  داد که  را نشان 
برابر تغییرات    اطمینان در  را  مدل  دادهدستهبالای  تأیید  بندی  ها 

های خارج از دامنه آموزش )کرنش  ی مدل روی داده کند. ارزیابمی
شده خطا به حدود  ٪( منجر به افزایش کنترل6٪ و غلظت نیتروژن  10

24/0 W/mK توجه مدل،  شد که حاکی از قابلیت تعمیم نسبی قابل
شده در مرحله آموزش رامتری مشاهدههای پاحتی در ورای محدوده

 .است 
 

 
 .MD هایبا داده  GNN بینی مدل پیش مقایسه    :2  شکل 

Figure 2 :Comparison of GNN model predictions with MD data. 
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ها،  مانده تحلیل آماری خطاهای مدل: )الف( هیستوگرام باقی  :. 3  شکل 
 Q-Q)ب( نمودار 

Figure 3: Statistical analysis of model errors: (a) Residual histogram, (b) 

Q-Q plot. 

 
 

های  بر اساس طول و تعداد اتم   GNNارزیابی عملکرد مدل  : 1جدول  
 های کربنی نانولوله 

Table 1: Performance evaluation of the GNN model based on the length 
and number of atoms of carbon nanotubes. 
Nanotube Length (nm)    Range of Number of Atoms RMSE (W/mK) R2 

10 500–1200 0.13 0.۹۹1 

20 1000–3000 0.14 0.۹۸۹ 

50 2500–6000 0.16 0.۹۸6 

 
 . مقایسه هدایت برای ساختارهای مختلف  :2جدول  

Table 2: Comparison of thermal conductivity (κ) for selected structures 
Ref. Exp.κ GNNκ MD κ Structure  

Kim[1] 3500 3500 3470 CNT(5,5)  

-  2580 2600 CNT(5,5)+3%N  

Balanda[16] 4000-5000  4800 Graphene  

 

ها شود، عملکرد مدل با افزایش تعداد اتم طور که مشاهده می همان 
کند. این ثبات عملکرد  ، تغییر محسوسی نمی6000به    500از حدود  

ری مناسب، ناشی از دو ویژگی کلیدی معماری به کار پذییا مقیاس 
پیام  ماهیت محلی عملیات  اول  است:  دررفته  که   MPNNرسانی 

اتمی  تعامل نمیهای  مدل  مستقیماً  را  بر  دوربرد  و  کند 
کوتاههمسایگی نرمال های  دوم  است.  متمرکز  مناسب  برد  سازی 

که خروجی   های تجمیع سراسریهای اتمی و استفاده از لایهویژگی
 .سازد ها ناوردا می مدل را نسبت به جایگشت و تعداد اتم

ها که ههایی از دادرا بر روی زیرمجموعه  GNNعملکرد مدل  1جدول  
اند،  بندی شدهها گروه بر اساس طول )و در نتیجه تعداد اتم( نانولوله 

حاکی از آن است که مدل در    R²و   RMSE   دهد. مقادیر نشان می 

)از  ای  گستره  ابعاد سیستم  از  و   6000تا    500وسیع  دقت  با  اتم( 
با افزایش    RMSEکند. افزایش اندکپایداری قابل توجهی عمل می 

یستم، قابل انتظار بوده و همچنان در محدوده خطای بسیار  اندازه س
وات بر متر کلوین( قرار دارد. این پایداری،    0.2پایین مدل )کمتر از  

پیشن مدل  اعتماد  سیستمقابلیت  مطالعه  برای  را  های  هادی 
اندازه با  اعتبارسنجی .  کندهای مختلف تأیید مینانومقیاس  برای 

فیزیکی،   خواص  بازتولید  در  مدل  بین  نهایی  مستقیمی  مقایسه 
شبیهدست به  κمقادیر   از  پیش MDسازی  آمده  مدلبینی،   های 

GNN   انجام شد    های تجربی منتشرشده در ادبیات علمیو داده
را تأیید    GNNتنها دقت مدلجانبه نهاین مقایسه سه(.  2دول  )ج
را    MDسازیهای تولیدشده توسط شبیهداده کند، بلکه صحت  می

 .سنجدنیز با واقعیت تجربی می
برابر    MDسازی  از شبیه  κ( بدون آلایش، مقدار  5,5برای نانولوله )

کلوین  3480 بر متر  از مدل    وات  بر   3500برابر    GNNو  متر    وات 
خوانی هم   ٪6/0گزارش شده است که با خطای نسبی کمتر از    کلوین

  κکه     [1]تجربی کیم و همکارانشاین مقدار با گزارش    .بالایی دارد 
بر متر کلوین  3500حدود   برای    وات  اتاق     CNT (5,5)را  در دمای 

این توافق   .دهندنشان می  خوانی بسیار نزدیکیهم  اند،گزارش کرده
در توصیف    MDهای محاسباتی و تجربی، هم قابلیت مدل  بین داده

 نانوساختارهای کربنی و هم توانایی مدلدقیق انتقال حرارت در  

GNN   طور قوی تأیید  در یادگیری و بازتولید این پدیده فیزیکی را به
 .کندمی

 

 
 گرمایی تأثیر آلایش نیتروژن و کرنش بر رسانندگی -  : 4شکل  

Figure 4: Effect of nitrogen doping and strain on thermal conductivity. 
 

با   آلاییده  نانولوله  به    GNNو  MDهای نیتروژن، مدل  ٪3در مورد 
کنند  بینی میوات بر متر کلوین را پیش   25۸0و    2600ترتیب مقادیر  

نشان  حدود  دهنده  که  به   ٪25کاهش  نسبت  حرارتی  هدایت  در 
است. اگرچه داده تجربی مستقیمی برای این ساختار    حالت خالص

اما   نیست،  موجود  ادبیات  در  خاص  کاهش  آلاییده  مقدار 
پیش گزارش  محدوده  در  کاملًا  و  بینیشده  تئوری  های 
با    های سازی شبیه آلاییده  کربنی  نانوساختارهای  برای  قبلی 

دارد  قرار  سازگاری،  .]8]   نیتروژن  ترکیبی    این  چارچوب  اعتبار 
سیستم مطالعه  برای  را  میپیشنهادی  تقویت  آلاییده  کند.  های 



 هدی قوامی نیا  40۸
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عنوان یک ماده دوبعدی  علاوه بر این، مقایسه با داده گرافن )که به
آمده از دست به κدهد که مقدار ود( نشان می شمرتبط محسوب می 

شده  در محدوده مقادیر تجربی گزارش   MD  4۸00W/mKسازی شبیه
گرافن  ب ]   5000W/mK–4000رای  دارد  هم[.  16قرار  های  خوانی این 

عنوان یک به  GNNچندسطحی، پایه محکمی برای استفاده از مدل
سازی مواد نانویی با  بینی قابل اعتماد در طراحی و بهینهپیش ابزار 

 .آورد شده فراهم میخواص حرارتی کنترل

با (  5,5نانولوله کربنی نوع )  (κ)ایت حرارتیروند کاهش هد  4شکل  
  درصد اتمی( در دو حالت   5تا    0افزایش غلظت آلایش نیتروژن )

شود.  مشاهده میبه وضوح    ٪5تحت کرنش کششی    و   بدون کرنش 
طور مستقیم و با ایجاد دهد که آلایش نیتروژن بهنتایج نشان می

حاملان    ستیکهای آکوناهمگونی جرمی و اِعوجاج پیوندی، فونون 
پراکنده کرده و منجر به کاهش   ها CNTاصلی انرژی گرمایی در را 

از    تئوری پراکندگی ناشی   شود. این روند کاهشی بامی   κچشمگیر 
یافته  جرم تفاوت   با  و  دارد  مورد سازگاری کامل  در  پیشین  های 
ها مطابقت های کربنی آلاییده با نیتروژن یا سایر ناخالصی نانولوله 

می  اثر مهم  .]2-8[دهدنشان  مشاهده  تحلیل،  این  یافته  ترین 
)هم شیمیایی سینرژیک  آلایش  بین  واضح  کرنش   افزایی(  و 
یافته )به رنگ قرمز(  منحنی مربوط به حالت کرنش.  مکانیکی است 

به نیتروژن،  غلظت  سطوح  تمامی  پاییندر  معناداری  از  طور  تر 
دهد که منحنی بدون کرنش قرار گرفته است. این پدیده نشان می

به مقدار خود اعمال کرنش نه را  از آلایش  ناشی  اثر کاهشی  تنها 
نماید. مکانیسم فیزیکی  نیز می  تقویت آن را    کند، بلکهاضافه می

این اثر ترکیبی به دلیل تغییرات ساختاری ناشی از کرنش از جمله  
فونو بین کاهش سرعت گروهی  نیروهای  ناهمدوسی  افزایش  ن، 

پراکندگی   فرآیندهای  تقویت  و  می   آمکلاپاتمی  شود.  ایجاد 
پیوندهای   کشیدگی  شدن    C–Nو    C–Cهمچنین،  مختل  باعث 

شود که نون میای بودن شبکه و کاهش طول آزاد میانگین فودوره 
توافق  گردد.  درنهایت به کاهش شدید کارایی انتقال حرارت منجر می 

های بینیهای پر( و پیش خط )   MDهای  بین داده  ابل توجهکمی ق 
GNN   ( همراه با  هاچین  خط ،)RMSE < 0.15 W/mK    وR² > 0.98  ،

  تعاملات پیچیده بینی  و پیش   سازی  مدل را در شبیه  صحت و قدرت
در کند.  چندپارامتری تأیید میلایش کرنش و هدایت حرارتی  بین  آ

نمودار  کا  MDسازیحالی که یک شبیه این  از  نقطه  هر  برای  مل 
آموزش  مدل  بیانجامد،  به طول  است چندین ساعت   دیدهممکن 

GNN  و با حفظ دقت بالا    ثانیه   5/0کمتر از  بینی را در  همان پیش
آل برای غربالگری  بزاری ایدهادهد. این ویژگی، مدل را به انجام می 

 کند.بدیل میت   ترکیبات و شرایط مختلف مواد توان عملیاتی بالا  با
نانومقیاس   اخیر در حوزه مدیریت حرارتی  با مطالعات  یافته  این 

اند نشان داده   ]6[  و همکارانش  زیعنوان مثال،  همخوانی دارد؛ به
های آلاییده با بور، اثرات مشابهی بر روی  CNTکه کرنش کششی در  

لگوی سینرژیک ادهد که  پوشانی نشان میاین همدارد.    κکاهش  
هدایت  کاهش  در  مکانیکی  تغییر شکل  و  شیمیایی  عیوب  بین 

کربنی نانومواد  خانواده  در  عمومی  رفتار  یک  است.   حرارتی، 
های بنیادی کاهش عملکرد  تنها مکانیسمدرنتیجه، این تحلیل نه 

های کربنی وله پتانسیل کاربردی نانولسازد، بلکه  حرارتی را روشن می 
تحت کرنش سوئیچ   آلاییده  نقش  در  به  را  حساس  حرارتی  های 

های حرارتی قابل تنظیم در ادوات الکترونیکی یا مقاومت  کرنش
می  پذیرانعطاف  بینش پررنگ  برای  کند. چنین  مواد هایی  طراحی 

کنترل پاسخ  با  پویامحیط  پذیر هوشمند  عملیاتی  ارزش    های  از 
 .بالایی برخوردارند

تکنیک  5کل  ش  اعمال  از  حاصل  نقشه  -گرادیان   نتایج  وزن 
دهد و  را نمایش می  GNNبر روی مدل  گریدکم  کلاس   سازیفعال

حرارتیاتم هدایت  کاهش  در  مؤثر  کلیدی  شناسایی   (κ)های  را 
های  این رویکرد، قابلیت تفسیرپذیری فیزیکی را به مدل[.  4کند ] می

های اتمی  انیسمیادگیری ماشین اضافه کرده و امکان کاوش در مک 
 د.آورهای مدل را فراهم میبینیپشت پیش 

تفسیری  می  گریدکم  نگاشت  اتم آشکار  بهکند که  نیتروژن،  ویژه  های 
در نواحی تحت کرنش ) آن  با    10تا    ۸هایی که  قرار دارند،  آنگستروم( 

عن به  قرمز(  )رنگ  حداکثری  فعالیت  کانون شدت  اصلی وان  های 
های کربن مجاور نیز با شدت متوسط  ند. اتم کنپراکندگی فونون عمل می 

)زرد و نارنجی( در این پراکندگی سهیم هستند. این الگو به وضوح نشان  
مستقیماً از ناهمگونی جرمی و    (κ)دهد که کاهش هدایت حرارتیمی

شبکه کربنی در  نیتروژن  حضور  از  ناشی  پیوندی  سرچشمه    اعوجاج 
با نظریه انتقال حرارت فونونی    گیرد. این مکانیسم فیزیکی نه تنها می

های دیگر نیز  همخوانی دارد، بلکه با رفتار مواد کربنی آلاییده در حوزه 
می  نشان  مکانیکی  مطالعات  نمونه،  برای  است؛  آلایش  همسو  دهند 

ولی  ندارد،  محسوسی  تأثیر  گرافن  یانگ  مدول  بر  اگرچه  نیتروژن 
بها را  آن  میستحکام کششی  ]دهطور چشمگیری کاهش  این  [.  17د 

بنیادی نقص  انتقال مشابهت، نقش  را در مختل کردن    های شیمیایی 
برجسته    (انتقال بار در شکست مکانیکی  یا انتقال انرژی در حرارت و  )

اتم می بر  مدل  تمرکز  همچنین،  ناحیه  سازد.  در  واقع  نیتروژن  های 
ارائه  بین آلایش و کرنش  یافته، شاهد مستقیمی بر اثر سینرژیک  کرنش 

قوی  می همبستگی  محاسبه  با  تفسیر  این  فیزیکی  صحت  دهد. 
 گریدکم از v(α (بین ضرایب اهمیت اتمی (0.۸5 <)ضریب پیرسون 

 های سازیمانند چگالی تنش محلی از شبیه های مستقل  و کمیت 

MD می نقشه  .شودتأیید  شناسایی  گریدکم های تفسیر  از  فراتر 
ها ی این ناخالصین است و تأثیر موضعی گستردههای نیتروژاتم
می را   اتمآشکار  اهمیت سازد.  نیز  نیتروژن  مجاور  کربن  های 

در این نواحی دچار   C–C دهند، زیرا پیوندهای توجهی نشان می قابل
کنند. اعوجاج شده و به عنوان مراکز ثانویه پراکندگی فونون عمل می

ای پیرامونی توانند ناحیهاین مشاهده که یک عیوب شیمیایی می
خوانی های دیگر مواد کربنی همهای حوزه را مختل کنند، با یافته 
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ییده با  عنوان مثال، در مطالعات مکانیکی بر روی گرافن آلادارد. به
های نیتروژن مشاهده شده که شکست اغلب از نواحی اطراف اتم 

آغاز می  ] نیتروژن  تغییر  نشان  ، که[17شود  و  تنش  توزیع  دهنده 
ناخالصیشکل  این  از  ناشی  موضعی  پیوندی  در  های  است.  ها 

قوی  آماری  همبستگی  حاضر،  ضرایب  (ρ > 0.75) مطالعه  بین 
ات کربن  v(α (میاهمیت  کمیت برای  و  نیتروژن  مجاور  های  های 
این -ساختاری مکانیکی محلی )مانند تغییر طول پیوند(، صحت 

تأیی را  میتفسیر  می د  نشان  و  واقعی کند  آشفتگی  ما  مدل  دهد 
 .شبکه را شناسایی کرده است 

 
 

 کرنش   تحت CNT -Nروی ساختار  گریدکم  نقشه تفسیری     : 5شکل  
Figure 5: Grad-CAM interpretability map on the strained N-CNT 

structure. 
 

رفتار اتم نکته عمیق آلاییده نیستر،  تند  های کربنی است که خود 
اند. اهمیت نسبی این  ولی در ناحیه تحت کرنش گسترده قرار گرفته 

مکانیسم  اتم درک  کلید  تفسیری،  نقشه  در  متقابل  ها  تقویت 
از پیش    بین کرنش  )سینرژیک(  را  و آلایش است. کرنش، شبکه 

کند. ها مهیاتر میناهمگون ساخته و شرایط را برای پراکندگی فونون 
ای ن در چنین محیط "از پیش فعال"هنگامی که یک اتم نیتروژ

می  میقرار  حداکثر  به  آن  تأثیر  مرکز گیرد،  یک  به  اتم  این  رسد. 
می  تبدیل  شیمیترکیبی  ناهمگونی  همزمان  و  شود که  )جرم  ایی 

کند. این پیوند( و ناهمگونی مکانیکی )کرنش( را یکجا اعمال می
ی دارد، ایافته، که یک نقص در محیط کرنشیافته تأثیر تشدیدشده

در راستای درک کلی از رفتار مواد پیچیده است و کاربرد مستقیمی 
می  کار  مکانیکی  بارگذاری  تحت  که  دارد  موادی  طراحی  کنند در 

ادوا انعطاف )مانند  دوگانه . پذیر(ت  قدرت  نتایج  این  نهایت،  در 
ترکیبی می  MD-GNN چارچوب  نشان  توانایی  را  بینی پیش دهد: 

در    ارائه بینش کیفیو همزمان   (κ) وسکوپی دقیق خواص ماکر   کمّی
مکانیسم درباره  اتمی  قابلیت  سطح  این  مؤثر.  فیزیکی  های 

ار طراحی هوشمند  تفسیرپذیری، مدل را از یک جعبه سیاه به یک ابز
تواند مستقیماً در مهندسی عیوب برای کنترل  کند که می تبدیل می

ا ادوات  جدید  نسل  توسعه  یا  حرارت  انتقال  لکترونیکی  هدفمند 
 .ریزی به کار رودپذیر با پاسخ حرارتی قابل برنامهانعطاف 

 تحلیل حساسیت پارامترهای ورودی بر رسانندگی گرمایی : 6شکل 
Figure 6: Sensitivity analysis of input parameters on thermal 

conductivity. 
 

نظام  ارزیابی  پارامترهای ک برای  از  تأثیر هر یک  و کمّی  لیدی مند 
  ، از روش  GNN  شده توسط مدلبینیورودی بر هدایت حرارتی پیش 

ستفاده شد. در این روش، که بر مبنای  ا  تحلیل اهمیت جایگشتی
کنترل می تخریب  عمل  متغیر  هر  اطلاعات  هر  شده  مقادیر  کند، 

به آزمون  داده  مجموعه  در  نیتروژن(  غلظت  )مانند  طور ویژگی 
جابه میتصادفی  افزا جا  و  مدلشود  خطای  در  متناظر  در  (یش 

گردد. اهمیت نسبی هر پارامتر متناسب با  ثبت می   RMSE  )اینجا
بر    مستقلار  رتکر ن تحلیل باشود. ایمیزان افزایش خطا محاسبه می 

روی مجموعه آزمون انجام شد تا اطمینان حاصل شود که نتایج از  
گزارش نهایی  مقادیر  برخوردارند.  آماری  شکپایداری  در    6ل  شده 

های خطا انحراف معیار آنها را نشان  تکرار و میله   100میانگین این  
دهد که غلظت آلایش نیتروژن )با اهمیت نتایج نشان می .  دهندمی

)با اهمیت ~0.42نسبی ~ ( دو عامل غالب در  0.38( و قطر لوله 
( و کایرالیته 0.15که کرنش )~کنترل انتقال حرارتی هستند، درحالی

 رات محدودتری دارند.( تأثی0.05)~
رتبه بااین  حرارت  مکانیسم  بندی کمّی کاملًا  انتقال  بنیادی  های 

سازگار   گریدکم  های خردمقیاس حاصل از تفسیریافته   و نیز  فونونی
اتم  کانونی  نقش  با  نیتروژن  آلایش  بالای  اولویت  های است. 

به نقشه نیتروژن  در  فونون  پراکندگی  اصلی  مراکز  های  عنوان 
 ناهمگونی جرمی  دارد. مکانیسم عمل از طریقخوانی  هم  تفسیری

و و کربن(  نیتروژن  اتمی  موضعی   اِعوجاج پیوندی   )تفاوت جرم 
به دو  هر  که  کاهش است  را  فونون  میانگین  آزاد  طول  شدت 

و پراکندگی  اثر اندازه  دهندهدهند. اهمیت قطر لوله نیز بازتابمی
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تر  باریک ساختارهای  است که در آن نسبت سطح به حجم در    مرزی
  شود.مرز تشدید می-کنش فونونافزایش یافته و برهم 

 انداز آینده  گیری و چشم نتیجه -4
شبیه  بر  مبتنی  ترکیبی  چارچوب  یک  مطالعه،  این  سازی  در 

سریع و بینی  دینامیک مولکولی و شبکه عصبی گرافی برای پیش
یتروژن توسعه  های کربنی آلاییده با ن دقیق هدایت حرارتی نانولوله 

و خطای جذر میانگین    ۹۸۹/0شده با ضریب تعیین  یافت. مدل ارائه
عملکرد حرارتی این نانوساختارها   وات بر متر کلوین، 14/0مربعات 

ابعاد   و  آلایش، کرنش کششی  غلظت  از  وسیعی  محدوده  در  را 
های جامع آماری شامل  هندسی با دقت بالا بازتولید کرد. تحلیل 

ب توزیع  کیوماندهاقیبررسی  نمودار  ارزیابی - ها،  و  کیو 
نمودتعمیم تأیید  را  مدل  اطمینان  قابلیت  و  صحت  با    .پذیری، 

روش گ بهره از  مکانیسم یری  پیشرفته،  تفسیرپذیری  های  های 
اتمی  و  سطوح کلان  در  حرارتی  هدایت  کاهش  بر  مؤثر  فیزیکی 
بررسی شد. تحلیل حساسیت پارامتری نشان داد که غلظت آلایش 
نیتروژن و قطر نانولوله بیشترین تأثیر را بر هدایت حرارتی دارند.  

گراد  تکنیک  اتمی،  مقیاس  ساخ-در  آشکار  اتم کم  که  های ت 
نیتروژن به ویژه در نواحی تحت کرنش، نقش کانونی در پراکندگی 

می فونون  ایفا  آلایش ها  بین  سینرژیک  اثر  همچنین،  کنند. 
سازی شد که در آن  و کمّیشیمیایی و کرنش مکانیکی شناسایی  

  .گردد کرنش باعث تشدید اثر کاهندگی آلایش بر هدایت حرارتی می
بینی به کمتر از نیم ثانیه برای  زمان پیش   این چارچوب با کاهش

با   نانویی  مواد  هدفمند  طراحی  و  غربالگری  امکان  ساختار،  هر 
مهندسی حرارتی  میخواص  فراهم  را  عملی  شده  آورد. کاربردهای 

مقاومت ای طراحی  شامل  رویکرد  تنظیم،  ن  قابل  حرارتی  های 
بهینهسوئیچ و  کرنش  به  حساس  حرارتی  برا های  مواد  ی  سازی 

این  آینده،  در  است.  الکترونیکی  نانو  ادوات  در  حرارت  مدیریت 
سیستم به  گسترش  قابل  پیچیدهچارچوب  جمله های  از  تر 

ات ناهمگن و  های چندگانه، ترکیبنانوساختارهای کربنی با آلایش
میپیش  چندگانه  ترابرد  خواص  همزمان  مطالعه بینی  این  باشد. 

های  سازیتفسیرپذیر با شبیهگامی مؤثر در ادغام یادگیری ماشین  
بنیادی برای تسریع کشف و طراحی مواد نانویی پیشرفته محسوب  

 .شودمی

. 
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