
     

  
 

  ۱۳۹۰ پاييز، ۳، شمارة ۱۱  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  خواص فونوني و گرمايي يك نانوساختار نردباني
 
  

  مرداني، حسن رباني و مهوش كشاورزمحمد 

   دانشگاه شهركرد، شهركرد،گروه فيزيك، دانشكدة علوم پايه
  ه شهركرد، شهركرد دانشگا،مركز پژوهشي فناوري نانو

 
  
  

  )۱۰/۵/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي  ؛ ۱۰/۱۱/۱۳۸۹ :قالهافت ميدر(

  دهيچك
ابتدا يك مدل متشكل از .  پردازيمكمك روش ماتريس انتقال، به بررسي خواص فونوني و گرمايي يك دستگاه نردباني ميدر اين مقاله با در نظر گرفتن تقريب هماهنگ و به

سپس طيف بسامد فونوني اين     . اندوسيلة فنرهاي همساية اول و دوم به يكديگر متصل شده         ها به كنيم، كه در آن جرم    يهاي متفاوت ارائه م   دو زنجيرة اتمي نامحدود با جرم     
هـاي  يهپس از آن با استفاده از طيف بسامد، براي حالت خاصي كه از اثر همسا              . كنيمدر ادامه اثر تغييرات جرم را بر بسامدهاي ويژه بررسي مي          . آوريمدست مي دستگاه را به  

دهنـد بـا افـزايش      نتايج نشان مـي   . آوريمدست مي در نهايت رسانندگي گرمايي اين نانوساختار را به       . كنيمهاي فونوني را محاسبه مي    نظر شده است، چگالي حالت    دوم صرف 
همچنين در  . شودت حدي، گاف بسامد در طيف مشاهده مي       كند و در حال   تر ميل مي  سمت بسامدهاي پايين  هاي اتمي، طيف بسامد فونوني دستگاه به      هاي زنجيره نسبت جرم 

كه كاهش قـدرت آن، باعـث    در حالي. دهدها شده، رسانندگي گرمايي را كاهش ميغياب اثر همساية دوم، افزايش قدرت فنر همساية اول باعث ايجاد گاف در چگالي حالت              
  .ش يابدشود رسانندگي افزايمي
  

  مدها، رسانش گرمايي، ماتريس انتقال/هاباني، طيف فونوني، چگالي حالتنانوساختار نرد :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

يكي از موضوعاتي كه امروزه توجه بسياري از دانـشمندان را           

خود جلب كرده است، مـسئلة بررسـي خـواص گرمـايي و              به

ــت   ــاختارها اس ــوني نانوس ــي از   . فون ــذر، يك ــن رهگ در اي

يف بسامد فونوني اسـت     هاي مهم و اساسي، بررسي ط      ويژگي

هاي اخير تحقيقات بسياري در اين زمينـه انجـام            در سال ]. ۱[

شده و نتايج قابل توجهي دربـارة ارتعاشـات شـبكه و طيـف              

زيرا مطالعة خواص   . دست آمده است  فونوني نانوساختارها به  

ساختارها وابسته به بررسي طيف     گرمايي و ترموديناميكي نانو   

بارت ديگـر بـا محاسـبة طيـف بـسامد           عبه. فونوني آنها است  

تــوان خــواص فونــوني نانوســاختارها از جملــه چگــالي  مــي

ها، ضريب عبور فونوني، رسانندگي گرمايي و خـواص         حالت

دسـت آورد   ترموديناميكي مانند انرژي دروني و آنتروپي را به       

هاي كمك طيف بسامد، اثر عامل     توان به  همچنين مي ]. ۳ و   ۲[

يروهاي بين اتمي، نيروي اتـلاف محـيط        مختلف مانند جرم، ن   

]. ۵ و   ۴[و غيره را بر خواص گرمايي ساختارها بررسي كـرد           

بنابراين اهميت بررسـي طيـف بـراي مطالعـة ديگـر خـواص              

در ايـن مقالـه، بـا اسـتفاده از روش           . شـود فونوني آشكار مي  

ماتريس انتقال و با در نظر گرفتن اثر همـساية دوم، بـه ارائـة               

، طيـف بـسامد     ]۸- ۶[ريب هماهنگ پرداختـه     يك مدل در تق   

. آوريـم مـي دسـت   فونوني را براي يك نانوساختار نردباني به      

  هـاي آكوسـتيكي    همچنين اثر تغيير در جرم ذرات را بر شاخه        
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  .، تحت تأثير فنرهاي همساية اول و دومbm و amتفاوت هاي م  با جرمb و a دستگاه نردباني متشكل از دو زنجيرة اتمي .۱شكل 

  

كمك طيـف فونـوني،     سپس به . كنيمبررسي مي  و اپتيكي بسامد  

هاي دستگاه را در حالـت      براي يك حالت خاص، چگالي حالت     

يي سـاختار   در پايان نيز رسانندگي گرما    . كنيمآل محاسبه مي  ايده

  . آوريمدست ميرا به

  

  بنديارائة مدل و فرمول. ۲
با توجه به اهميت بسامدهاي ويـژه در مطالعـة خـواص فونـوني،              

بنابراين معـادلات   . پردازيمابتدا به بررسي طيف بسامد فونوني مي      

حركت را در تقريب هماهنـگ و در حـضور همـساية دوم بـراي               

انرژي پتانسيل كشـساني فنـر   . كنيميك دستگاه نردباني بررسي مي  

  ها از مكان تعادل چنين است جايي اتمبرحسب جابه

)۱ (     ˆ[ .( )] ,ij ij i j
ij

U k n r r= −∑ 21

2
  

  

) irكه در آن     )jr جايي اتم   ، جابهi  ام)jدل در  از مكان تعا  ) ام

ام و jام وiهـاي  ، ثابت فنـر بـين اتـم       ijkصفحة شامل نردبان،  

ˆijn          بـا  .  بردار يكه در راسـتاي خـط واصـل ايـن دو اتـم اسـت

زيـر  صـورت   ، معادلـة حركـت بـه      )۱(استفاده از انرژي پتانسيل     

  آيددست مي به

)۲ (   .F U= −∇  

، معادلات حركت را بـراي يـك        )۲(و  ) ۱(كمك روابط   اكنون به 

. آوريـم دسـت مـي   ساختار نردباني، در حضور همـساية دوم بـه        

شـود، دسـتگاه از دو زنجيـرة         ديده مي  ۱ شكلطور كه در    همان

 تشكيل  bm و   amهاي متفاوت    با جرم  b و   aاتمي نامحدود   

ترتيـب توسـط    هـاي اول و دوم آن بـه       شده اسـت كـه همـسايه      

بـا  . انـد  به يكـديگر متـصل شـده       k2 و   k1هاي  فنرهايي با ثابت  

جـايي از قـسمت مكـاني       هاي جابـه  ك قسمت زماني دامنه   تفكي

iصورت به tu ue ω−=      معادلات حركت براي ذرة ،i   ام در شاخة

aشود چنين مي  
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ــه در آن  ــرم ذره، amكــ ــسامد، ω جــ , بــ ,i a xu , ,( )i a yu ،

) yمحور  (x در راستاي محور aام در شاخة iجايي اتم  جابه

هـاي اول و دوم     هاي فنر ميان همسايه   ترتيب ثابت  به k2 و   k1 و

همـين روش   تـوان بـه    نيز مي  bام در شاخة    iبراي ذرة   . هستند

كنـون بـا داشـتن معـادلات        ا. دسـت آورد  معادلات حركت را به   

عنوان به. دست آوريم توانيم طيف بسامد فونوني را به     حركت مي 

kيك حالت خاص با فرض       =2 توان تأثير همساية دوم را     ، مي 0

در ادامه براي اين حالت خاص، خواص فونـوني         . ناديده گرفت 

  .كنيمو گرمايي دستگاه نردباني را بررسي مي

  

  هاي فونوني نانوساختار نردبانييژگيو. ۳
دسـت آورديـم،    اكنون با استفاده از روابطي كه در بخش قبل بـه          

 ۱طيف بسامد فونوني را بـراي دسـتگاه نردبـاني مطـابق شـكل             

ام در  iكمك معادلات حركـت بـراي دو ذرة         به. كنيمبررسي مي 

ــاخة  ــاخi و aش ــوخ  b ةام در ش ــرط بل ــتفاده از ش ــا اس ، و ب

i iu uϕ± =1
iqeϕ، كه در آن با فرض يك بودن ثابت شـبكه،             ±= 
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است، ماتريس ديناميكي ضرايب دسـتگاه بـا بـدون بعـد كـردن              

am/(بسامد  kω ω→2 2
  آيددست ميبهصورت زير ، به)1
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)۵(  

kr/ بردار موج فونـوني،      qكه در آن   k k= 2 1  ،/m b ar m m=  و 

cos( )kR r q= + −2 ــت2 ــان   .  اس ــرار دادن دترمين ــفر ق ــا ص ب

بـسامد  يـف   ط(تـوان مـدهاي ويـژة دسـتگاه         ماتريس فـوق مـي    

  دست آوردرا به) فونوني

)۷    (   det .D = 0  

|نظر كنـيم،    اگر از اثر اتلاف محيط صرف      |ϕ =  . خواهـد بـود    1

دسـت  بنابراين مدهاي ويژة دستگاه در منطقـة اول بريلـوئن بـه           

  آيند مي

)۸  (   [ , ],q π π∈ − +  

آيـد،  دسـت مـي   به) ۷(دهاي ويژه كه از رابطة      با استفاده از بسام   

كمـك  هاي فونوني دستگاه نردبـاني را بـه       توان چگالي حالت  مي

  ]۹[دست آورد رابطة زير به

)۹  (  DOS( ) Im ,
nn i

ω
π ω η ω

⎛ ⎞−
= ⎜ ⎟

+ −⎝ ⎠
∑1 1

  

با اسـتفاده  . ، بسامدهاي ويژة دستگاه نردباني است  nωكه در آن    

توان رابطة ضريب عبـور فونـوني را        قال مي از روش ماتريس انت   

  ]۱۰[دست آورد صورت دقيق بهبه

)۱۰(    
det sin

( ) ,
iqa iqa

M qa

M e M e M M
τ ω

− +
=

− + −
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2
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4
  

 ماتريس انتقال دستگاه است كـه       M ثابت شبكه و     aكه در آن    

، از طريـق رابطـة      )۴(و  ) ۳(هـاي   كمـك رابطـه   را بـه  توان آن مي

  دست آوردزگشتي زير بهبا

)۱۱     (  ,n n nu u uα β+ −= +1 1  

. هاي مـاتريس انتقـال دسـتگاه هـستند        ، درايه β و   αكه در آن    

تـوانيم رسـانندگي    دسـت آوردن ضـريب عبـور مـي        اكنون با به  

سانندگي، تعريف ر طبق . را محاسبه كنيمگرمايي دستگاه نردباني  

چه دستگاه را در معرض يك گردايان دمايي خـارجي قـرار            چنان

رابطـة رسـانندگي    . توانـد از آن عبـور كنـد        شار گرما مـي    ،دهيم

  ]۱۱[صورت زير است گرمايي يك نانوساختار به

)۱۲(  ( ) ,
( )nB n

e d
k T e

β ωω

β ωω

ωκ τ ω ω
π

=
−

∑ ∫
2 2

2 2

1

2 1
  

 ثابت بولتزمان، Bk ثابت پلانك، د،  بسامω دما، Tكه در آن 

τ     ضريب عبور و / Bk Tβ ω= اكنون به كمك روابط    .  است

توانيم خـواص فونـوني و گرمـايي دسـتگاه نردبـاني را             فوق مي 

  .بررسي كنيم

  

  نتايج و بحث. ۴
تـوان طيـف بـسامد      ، مي ۱ ساختار نردباني مانند شكل      براي يك 

 نمـودار   ۲ شـكل در  . محاسبه كـرد  ) ۷(كمك رابطة   فونوني را به  

kr/طيف بسامد براي مورد خاص       =0 mr و   5 = ، رسـم شـده   1

شود، نمودار داراي چهار شـاخة      طور كه مشاهده مي   همان. است

هاي دو اتمي تشكيل    چون دستگاه نردباني از ياخته    . تبسامد اس 

. شده است، علاوه بر بسامد آكوستيكي، بسامد اپتيكـي نيـز دارد           

علت اينكه هر اتـم داراي دو درجـة آزادي در صـفحة شـامل               به

نردبان است، بنابراين حـداكثر چهـار شـاخة بـسامد بـراي ايـن               

شـوند  هايي كه از صفر شروع مـي      ه شاخه ك. دستگاه وجود دارد  

و دو شـاخة ديگـر      ) ۲ در شـكل     ۲ و   ۱هـاي   شاخه(آكوستيكي  

طور كـه در    همان. ، اپتيكي هستند  )۲ در شكل    ۴ و   ۳هاي  شاخه(

، كاملاً  ۳ و   ۱هاي  شود در اين مورد خاص، شاخه     شكل ديده مي  

لازم به ذكر است كه طيف بـسامد فونـوني بـراي            . متقارن است 

 ، است π تا   ۰ كاملاً متقارن با ناحية      −π تا   ۰، از   q موجبردار  

اكنون تغييـرات احتمـالي     . كنيمبنابراين از رسم آن خودداري مي     

هاي دسـتگاه،   هاي بسامد را با تغيير در جرم اتم       هر يك از شاخه   

  . كنيماگانه بررسي ميطور جدبه

kr/هاي بـسامد را بـراي مـورد         ، شاخه ۳ شكل    =0 ، بـراي   5

، الـف -۳در شـكل    . دهـد ، نـشان مـي    mrچند مقـدار مختلـف      

طور كه  همان.  آكوستيكي نشان داده شده است     ۱تغييرات شاخة   

 بـا  ۱، شاخة بسامد شـمارة  mr كنيم با افزايش مقدار  مشاهده مي 

ب تغييرات شاخة   -۳شكل  . يابدآهنگ تقريباً يكساني كاهش مي    

مقـدار  شود كـه افـزايش      ديده مي . دهد آكوستيكي را نشان مي    ۲

mr             تـر ، طيف بسامد فونـوني را بـه سـمت بـسامدهاي پـايين  
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kr/ براي مورد qصورت تابعي از بردار موج  طيف بسامد فونوني ساختار نردباني در حضور همساية دوم به.۲شكل  = 0 mr و 5 = 1.  
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kr/، براي qصورت تابعي از بردار موج ني در حضور همساية دوم بههاي بسامد دستگاه نردبا شاخه.۳شكل  = 0   .mr و چند مقدار مختلف 5

  

. شـود كشانده، يك مقدار بيشينه در نقاط مياني طيف ايجاد مي         

 اپتيكي رسم شده اسـت، كـه        ۳ تغييرات شاخة    ،ج- ۳در شكل   

اي بـسامد را كـاهش      گونـه  بـه  mrدهد افزايش مقدار    مينشان  

دهد كه رفته رفته مقدار بيـشينة آن در نقـاط ميـاني از بـين         مي

در شـكل   . كنـد صورت تقريباً يكنواخت صعود مي    رود و به  مي

مـشاهده   . اپتيكـي بررسـي شـده اسـت        ۴د تغييرات شاخة    - ۳

، طيف بسامد فونـوني بـه سـمت         mrشود با افزايش مقدار      مي

 طيف ابتدا ثابت بوده، سپس در يك .رود ميتر بسامدهاي پايين

شـود  همچنين ديـده مـي    . كند، صعود مي  qبردار موج خاص    

جـا شـده و تقعـر       مقدار كمينه در نقاط مياني طيف، كمي جابه       

  .يابدمنحني كاهش مي

اكنون چنانچه طيف بسامد را براي مقادير بزرگ نسبت جرم             

 در  mrكنيم با افـزايش مقـدار       ، رسم كنيم مشاهده مي    mrها  اتم

   ۴ شـكل نتيجـة ايـن كـار در        . شـود طيف بسامد گاف ايجاد مي    
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  ۳، شمارة يازدهم جلد   خواص فونوني و گرمايي يك نانوساختار نردباني  ۲۹۱

  

  

    

rk = 0.5
rm = 10

q
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ω
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0
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2rk = 0.5
rm = 20

rk = 0.5
rm = 200

الف   ) ) (ب)

  
kr/ براي مقدار qصورت تابعي از بردار موج هاي بسامد دستگاه نردباني در حضور همساية دوم به شاخه.۴شكل  = 0   .هاي بزرگmr، در 5

  

ω/ω0

0 1 2 3

D
O

S(
ω
/ω

0)

0.0

0.5

1.0

k1 / m  = 0.5
k1 / m = 1
k1 / m = 2

  
 نردباني در حالـت خـاص    هاي فونوني دستگاه   چگالي حالت  .۵شكل  

k =2 mr و   0 = تغييـر در   (هـا   ، براي چند مقدار تغييـر در بـسامد اتـم          1

  . آلدر مقايسه با حالت ايده) k1قدرت ثابت فنر 

  

شـود بـا    طور كه در شكل ديـده مـي       همان. نشان داده شده است   

هـاي  هـا، شـاخه   در مقدار نسبت جرم اتـم     افزايش هر چه بيشتر     

تـا  . كنـد تـر ميـل مـي     سمت بسامدهاي پايين  آكوستيكي طيف به  

شـود كـه    ب، مـشاهده مـي    -۴كه در حالت حـدي شـكل        جايي

سـمت بـسامدهاي نزديـك صـفر ميـل          هاي آكوستيكي به  شاخه

  .اندكرده

تـوانيم  دست آمده از طيف بـسامد، مـي       با استفاده از نتايج به       

هاي فونوني دستگاه نردباني را     ، چگالي حالت  )۹( رابطة   كمكبه

آل، براي ها را در حالت ايده    چگالي حالت  ۵ شكل. محاسبه كنيم 

k(ايـم   نظر كرده هاي دوم صرف  موردي كه از اثر همسايه     =2 0( ،

در اين حالت خاص اثر تغيير قدرت فنر همـساية          . دهدنشان مي 

  .ايمها بررسي كردهالي حالتاول را بر چگ

ذكر است كه تغيير قـدرت فنـر همـساية اول معـادل             لازم به    

در . هاي هر ياختة دستگاه را تغيير دهيم      است با اينكه بسامد اتم    

هـا سـه    ، در نمودار چگالي حالت    )نمودار خط پر  (آل  حالت ايده 

 با افزايش قدرت ثابت فنر  . شودقلة تشديد بسيار تيز مشاهده مي     

k/نمودار با شاخص    (همساية اول    m =1 ، در مقايسه با حالـت      )2

آل دستگاه، پنجرة مجاز بسامد فونوني افـزايش يافتـه، يـك            ايده

افزايش بيشتر مقـدار ثابـت فنـر،        . شودگاف در نمودار ايجاد مي    

ايجاد گاف به اين    . تر شود شود ناحية گاف بسامد پهن    باعث مي 

اي از بسامد، هيچ حالت فونوني وجود        گستره معني است كه در   

نمـودار بـا    (همچنين با تضعيف قدرت فنر همـساية اول         . ندارد

k//شاخص   m =1 0 ، كاهش پنجرة بـسامد فونـوني مـشاهده         )5

كـه در حالـت حـدي، نتيجـة چگـالي حالـت             طوريبه. شودمي

  .آيددست ميمربوط به يك زنجيرة اتمي به

وان آخرين نتيجه، رسانندگي گرمـايي را بـا اسـتفاده از            عنبه   

 نـشان   ۶ شـكل نتيجة ايـن كـار در       . كنيممحاسبه مي ) ۱۲(رابطة  

، )نمودار خط پر  (آل  مطابق شكل در حالت ايده    . داده شده است  

. شود رسانندگي با افـزايش دمـا سـير صـعودي دارد           مشاهده مي 

Bk/كنيم كه مقدار    يادآوري مي  T ω =0  تقريباً معادل با دماي     1

/(نيم كلوين    K0 در حالت خاصي كـه از اثـر همـساية      . است) 5

كنيم با افـزايش قـدرت فنـر    ايم، مشاهده مينظر كرده دوم صرف 

k/نمـودار بـا شـاخص       (همساية اول    m =1 ، در مقايـسه بـا      )2

  كـه    درحـالي . يابـد  گرمايي كاهش مـي    آل، رسانندگي حالت ايده 
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 ۲۹۲  داني، حسن رباني، و مهوش كشاورزمرمحمد   ۳، شمارة يازدهم جلد 
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صورت تابعي از دما، در  رسانندگي گرمايي دستگاه نردباني به    .۶شكل  

kحالت خاص    =2 mr و   0 = ، براي چنـد مـورد تغييـر در بـسامد           1

  .آل، در مقايسه با حالت ايده)k1اول قدرت فنر همساية (ها  اتم

  

نمـودار  (شود رسانندگي افزايش يابد   كاهش قدرت آن باعث مي    

k//با شاخص    m =1 0 در دماهاي پـايين بـا توجـه بـه تـابع         ). 5

تـر  هاي با بـسامدهاي پـايين راحـت       اينشتين، فونون -توزيع بوز 

ز طرفـي در غيـاب فنرهـاي همـساية دوم،           ا. شوندبرانگيخته مي 

صـورت  كاهش قدرت فنرهاي همساية اول چگالي مـدها را بـه          

، افـزايش   ) در بـازة بـسامدي صـفر تـا دو          ۵مطابق شكل   (مؤثر  

به عبارت ديگر كـاهش قـدرت فنرهـا باعـث افـزايش             . دهد مي

رانگيختـه  شود كه به دليل ب      مي چگالي مدها در بسامدهاي پايين    

به نوبة خـود باعـث افـزايش ضـريب          اين  و  ست  اتر    شدن آسان 

در واقع در حد دماهاي بسيار پـايين        . شودرسانندگي گرمايي مي  

فاقـد  (و فنرهاي خيلي قوي دسـتگاه ماننـد يـك جـسم صـلب               

  . كندرفتار مي) فونون

  

  گيرينتيجه. ۵
در اين مقاله با ارائة يك مدل ساده، طيف بسامد فونوني يك     

ز دو زنجيـرة اتمـي نامحـدود بـا          متـشكل ا  نانوساختار نردبـاني    

، در حضور همـساية دوم بررسـي        bm و   amهاي متفاوت    جرم

هاي دسـتگاه، بـراي     كمك آن چگالي حالت   سپس به . شده است 

 و با تغيير قدرت     - در غياب اثر همساية دوم     -يك حالت خاص  

در پايـان رسـانندگي     . ل، محاسبه شده است   ثابت فنر همساية او   

نتـايج  . دست آمده اسـت   گرمايي دستگاه در اين حالت خاص به      

دهند كه با افزايش نـسبت جـرم ذرات، طيـف بـسامد             نشان مي 

كنـد و در    تر ميـل مـي    فونوني دستگاه به سمت بسامدهاي پايين     

در حالـت   . شـود حالت حدي يك گاف در طيف مـشاهده مـي         

پوشي كرديم، با افزايش    هاي دوم چشم   همسايه خاصي كه از اثر   

ها اسـت،   قدرت فنر همساية اول كه معادل با افزايش بسامد اتم         

ها بازة مجـاز بـسامد فونـوني افـزايش          در نمودار چگالي حالت   

در اين حالـت مـوج      . آيدوجود مي يافته، يك گاف در نمودار به     

نندگي همچنـين رسـا  . توانـد از دسـتگاه عبـور كنـد      فونوني نمي 

كه با كاهش قـدرت       در حالي . يابدگرمايي دستگاه نيز كاهش مي    

آل، رسـانندگي  شود در مقايـسه بـا حالـت ايـده      فنر، مشاهده مي  

  .يابدگرمايي افزايش مي

  

  سپاسگزاري

هـاي مـالي معاونـت پژوهـشي دانـشگاه            وسيله از حمايت    بدين
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