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سر بر آستان جلال پروردگاربی همتا می سایم که دگربار توفیق اندوختن دانشی هر چند اندك را روزیم 

  .فرمود
 خود واجب می دانم از تمامی عزیزان وسرورانی اینک که توفیق جمع آوري وتهیه این مجموعه را یافته ام، بر

  .که در طی انجام این پژوهش به بنده لطف داشته اند تشکر وقدردانی نمایم
بی گمان تشکراز تمام افرادي که بنده را در این پروژه یاري کرده اند غیرممکن است اما لازم است که برخی 

  .افراد یاد شود
 سرکار خانم دکتر بهادريقتهاي استادانه اي استاد راهنماي بزرگوارم شایسته است از از راهنمایی ها وشف

که هم راهنماي من در مراحل مختلف تحقیق وهم راهنماي من در مراحل مختلف زندگی بودند ودر کمال 
  .اخلاص یاریم کردند نهایت سپاسگزاري خود را اعلام دارم

کمال امتنان، تشکر وقدردانی نسبت به استاد همچنین برخود واجب می دانم که به رسم ادب وحق شناسی 
 که رهنمود هاي ارزنده وحکیمانه ي ایشان همواره رهگشا جناب آقاي دکتر ذوالقدربزرگوار وارجمندم 

ونقطه امیدي بود درلحظات دشوار تلاشم ودر تمام مراحل از ابتدا تا انتها مرا یاري نمودند واز بذل هر گونه 
  .ان رسانیدن این امر دریغ ننمودند را ابراز نمایممساعدت وراهنمایی در پای

  که دکتر باقري سرکار خانم  وسرکار خانم دکتر شرفیجا دارد تا مراتب قدردانی وامتنان خود را  از 
  .داوري این رساله را به عهده داشتند ابراز نمایم

عنایت خاص خود قرار داده اند به همچنین از کلیه سرورانی که بنده را در انجام این پایان نامه مورد لطف و
خصوص دوست عزیزم سر کار خانم ابراهیمی فرد سپاسگزاري وقدردانی می نمایم واز درگاه خداوند بزرگ 

  .آرزوي سعادت وسربلندي روز افزون براي همه آنها دارم
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  چكيده

  

هاي کربنی بر این  یی ضدسرطان کلرید سزیم و اثرات نانولولهبررسی انتقالات فازي ترکیب دارو
  انتقالات فازي توسط روشهاي دینامیک مولکولی

  
  کلـوین   472 در دمـاي     FCC بـه    BCCمطالعات تجربی نشان می دهند کلرید سزیم داراي یک انتقـال فـاز              

یبات  دارد، در این پایان نامـه      از آنجا که مبحث انتقالات فازي کاربرد گسترده اي در تعیین خواص ترک            . است
هاي شبیه سازي دینامیک مولکولی مورد        انتقالات فازي این ترکیب در بازه ي دمایی گسترده اي توسط روش           

همچنین با توجـه بـه اهمیـت بـه دسـت آوردن نقطـه ذوب از روشـهاي دینامیـک                     . مطالعه قرار گرفته است   
هاي کربنی بر نقطه ذوب در کاربرد بهینـه   یر حضور نانو لولههاي موجود وبررسی تاث    مولکولی، ارائه بهبود روش   

  .  هالیدي موثر بوده است هاي نمک
هاي شبیه سازي دینامیـک مولکـولی بـا اسـتفاده از میـدان نیروهـاي دقیـق حاصـل  از          بدین منظور از روش 

لی استفاده شـده    هاي درون مولکولی و بین مولکو       محاسبات کوانتوم مکانیکی براي بررسی ماهیت برهم کنش       
  . است

هاي دینامیک مولکولی با توجه به تغییرات توابع ترمودینامیکی همچون انرژي و توابع ساختاري مثل                 در روش 
تغییـرات انـرژي   . متوسط مربعات جابجایی، می توان اطلاعاتی در مورد تغییرات فازي سیستم بـه دسـت آورد    

  . تقالات فازي این ترکیب را نشان می دهد داخل نانولوله کربنی انCsClبراي ترکیب دارویی 
هاي دینامیـک مولکـولی    با این روش انتقالات فازي کلرید سزیم به عنوان یک داروي ضد سرطان توسط روش    

  . هاي کربنی که تاثیر به سزایی بر خواص دارویی این ترکیب دارد مقایسه گردیده است و درحضور نانو لوله
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  ١وتریيه سازي کامپيشب

   مقدمه-١-١

 هـا  ماغلـب سیـست  ي  هي کامپیوتري به علت دارا بودن امتیازهاي خاص براي بررسی و مطالع ـ          ساز  شبیه

  اسـتفاده  شبیه سـازي امترهاي مدل پاراز  ي فیزیکی   ها   معمولاً براي توصیف سیستم    روش در این . رودمی بکار

 از طراحی مـدلی از   استي عبارت ساز  شبیه". است  ارائه داده  2تعریف را شانون  ترین    وجامعترین    کامل. ودش  می

زیـابی اسـتراتژیهاي   یـا ار ،  به رفتار سیستمبه منظور پی بردنیی با این مدل    ها  آزمایش انجام سیستم واقعی و  

از معیارهـا اعمـال شـده     اي    هیـا مجموع ـ   که به وسیله معیار و    اي    هدر محدود  این مدل سازي      ( است گوناگون

 هم شامل سـاخت مـدل و     ،   فرایند  این بنابراین در می یابیم که    . "یردگ  می براي عملیات سیستم صورت   ) است

سیـستم واقعـی بـه معنـاي       ،  در تعریـف فـوق    . ستهم شامل استفاده تحلیلی از آن براي مطالعه یک مسئله ا          

  . یا قابلیت ایجاد شدن را دارد، سیستمی است که وجود دارد

      سـاختن مـدل کـامپیوتري آن       ي تنها شامل شناخت سیـستم و      ساز  شبیهشاید تصور شود که آزمایش      

. ودش ـ مـی   توجـه ن روشنرم افزاري ایي ها ي آموزشی تنها به جنبهها به همین علت در بعضی دوره     و اشدب  می

اهمیت ایـن   .ي لازم استها در صورتیکه ساختن مدل سیستم به وسیله یک زبان کامپیوتري تنها یکی از قدم             

نتایج آن باید در مورد یک سیستم واقعی بـه   ه آزمایش جنبه آموزشی نداشته و کرددگ  میمطلب وقتی زیادتر    

را به خـوب   رفتار سیستم ئن بود که مدل معتبر بوده و  مطم در آنجاست که باید تا حد ممکن      . کار گرفته شود  

                                                
1-Computer Simulation  
2 - Shanone 
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مورد تجزیه وتحلیل قـرار گیرنـد تـا    ، مده از اجراي مدلآنتایج خام به دست ، علاوه بر آن  . ندک  میي  ساز  شبیه

ي تجربی بـه  ها ي با دادهساز شبیهمقایسه نتایج حاصل از   . ي دقیق تري در مورد سیستم گردد      ها  باعث قضاوت 

  . اشدب می ها ی براي تعیین میزان صحت این مدلعنوان آزمایش

میـزان درك مـا را از بـرهم    از یـک سـو   یی هـستند کـه   هـا  ي از روشسـاز  شبیه در واقع مدل سازي و 

مـدل سـازي    . هـد د  مـی کـل سیـستم را افـزایش        از سوي دیگر     و ي مختلف سیستم  ها  قسمت ي بین ها  کنش

یی که هدف آنها یافتن راه حل تحلیلی براي مـسائلی       ها مدل،  ودش  میي ریاضی انجام    ها   توسط مدل  ها  سیستم

  . شرایط اولیه امکان پذیر نیست از پارامترها واي  هاست که پیش گویی رفتار سیستم به کمک مجموع

ي مولکولی دسترسی به نتایجی دقیـق بـراي مـسائل مکانیـک            ساز  شبیهانگیزه اصلی شروع و گسترش      

، انـد برخی مسائل در مکانیک آماري به طور دقیق قابل حـل       . تقریبی بود آماري به جاي استفاده از راه حلهاي        

 ـ  میبه سادگی   ،  یعنی با مشخص نمودن کامل خواص میکروسکوپی سیستم        وان خـواص ماکروسـکوپی را بـه    ت

ولی برخی مسائل در مکانیک آماري به طـور دقیـق   . )ي بلورینها ال یا شبکهمثلاً سیستم گاز ایده(دست آورد   

بـر پایـه   ، و ممکـن اسـت براسـاس تجزیـه و تحلیـل      )مثلاً بررسی خواص فیزیکی مایعـات     (نیستند  قابل حل   

  . ]1[در این موارد کامپیوترها نقش مهمی را در محاسبات دارند . یی قابل حل باشندها تقریب

  

  
  تئوري و تجربی، ي کامپیوتريساز شبیه ارتباط بین -1-1شکل
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  . )MC(2و ومونت کارل)MD(1 دینامیک مولکولی: ري عبارتندازي کامپیوتساز شبیهدو روش عمده در 

  

   روش مونت کارلو-۱-۲

ي از یک حالت اولیـه کـه در آن     ساز  شبیه،  ودش  میدر روش مونت کارلو که روش تصادفی هم نامیده          

ذرات داراي سرعت اولیه مشخص بوده و انرژي پتانسیل بین آنها نیز معلوم است شروع و یک مکـان تـصادفی           

اگر در نتیجه انتقال یک ذره از مکان قبلـی      . ودش  میبراي حرکت ذرات در نظر گرفته       ،  )نقطه جدید در جعبه   (

به عبـارتی  . ودش میاین حرکت مورد قبول بوده و انجام ، با کاهش انرژي پتانسیل مواجه شویم     ،  به نقطه جدید  

،  حرکتی با افزایش پتانسیل مواجه باشدحال آنکه اگر چنین  . ودش  میذره از مکان اولیه به مکان جدید منتقل         

به عبارتی ذره در نقطه اولیه باقی مانده و به دنبـال مکـان دیگـري بـراي انتقـال ذره                   . ودش  میاین حرکت رد    

یی که منجـر بـه   ها تمایل داریم به مینیمم مقدار انرژي برسیم به همین دلیل حرکت   ،  در این روش  . ردیمگ  می

 بـا متوسـط  . یریمگ مییی که با افزایش پتانسیل همراه باشد را نادیده         ها   حرکت است را قبول و   پتانسیل کمتر   

ي هـا   و اسـتفاده از داده ها گیري از تعداد زیادي پیکربندي و محاسبه انرژي پتانسیل هر یک از این پیکربندي            

   ].1[د وش میخواص سیستم محاسبه ، آن

  

  ک مولکولیمینایسازي د بیهش -۱-۳

 براي یک سیستم اتمی یـا ، نیوتنحرکت یک مولکولی عبارت است از حل معادلات   ي دینام ساز  شبیه    

سیستم بـه عـلاوه نیروهـاي       ي    هي اولیه ذرات تشکیل دهند    ها  سرعت  مختصات و  به عبارتی چنانچه  . مولکولی

باحـل معـادلات   ) 3مسیرحرکت ذرات روي فضاي فاز(ي بعدي ها  سرعت  و ها  ذره را بدانیم موقعیت    هر وارده بر 

. تعادل و پایان اسـت    ،  آغازي    هي دینامیک مولکولی شامل سه مرحل     ساز  شبیههر  . اشدب  مینیوتن قابل محاسبه    

بـه عـلاوه فـرم    . وندش ـ مـی به طور دلخـواه بـه ذرات نـسبت داده          ،  ي اولیه ها  مکانها و سرعت  ،  آغازي    هدرمرحل

                                                
1- Molecular Dynamic 
2  - Monte carlo 
3  - Trajectory 
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 با حل معـادلات نیـوتن شـروع    ي دینامیک مولکولیساز شبیهسپس . رددگ میپتانسیل بین ذرات نیز مشخص  

هیم که به اصـطلاح تعـادل حـاکم    د میي را تا آنجا ادامه     ساز  شبیهود و حالت اولیه سیستم تغیر یافته و         ش  می

نـد و تمـامی پارامترهـاي ترمودینـامیکی حـول مقـدار             ک  مـی سیستم گذشته خود را فراموش      ،  درتعادل. شود

ي دینامیک مولکـولی روي سیـستم تعـادلی بـراي ایجـاد      ازس شبیه ،پس از این مرحله. ندک میمتوسط نوسان  

در اینجـا  . ودش میگیري پارامترهاي ترمودینامیکی انجام   فاز به منظور متوسط   ي ممکنه روي فضاي     ها  آرایش

کـه در آن محورهـاي   (بعـدي  N3 بعدي بوده که متشکل از یـک فـضاي پیکربنـدي    N6فضاي فاز یک فضاي    

کـه در  ( بعـدي  N3یک فضاي اندازه حرکت خطـی     و) هستند trl)(  وقعیتي بردارهاي م  ها  مولفه،  مختصات

  .]2[ ) هستندtpl)(ي بردارهاي اندازه حرکت خطیها مولفه، آن محورهاي مختصات

  

  ک مولکولی و مونت کارلويناميسه روش دي مقا-1-۴

باشد و براي اینکـه سیـستم بـه تعـادل برسـد لازم اسـت       تعادلی میسیستم اولیه غیر   ،  در هر دو روش   

ود و تبـادل انـدازه   ش ـ میجهت حرکت آنها عوض ، با برخورد ذرات به هم . مولکولها با هم برخورد داشته باشند     

در این حالت سیستم از حالت اولیه فاصله گرفتـه و بـا گذشـت زمـان             . یردگ  میحرکت خطی و انرژي صورت      

  . ودش میبولتزمن برقرار  -توزیع ماکسول

) . .. ویـسکوزیته و ، ضریب نفوذ، هدایت گرمایی(براي به دست آوردن خواص دینامیکی وابسته به زمان    

سیستمها داراي دینامیک   در حالی که روش مونت کارلو در مواردي که          . روش دینامیک مولکولی کارآمد است    

   .]2[رود  به کار می) . . .انرژي آزاد گیپس و، گالیبراي مطالعه خواص استاتیکی مانند چ(ذاتی نیستند 

  

  نه فناوری نانواهميت پژوهش در زمي -۱-۵

که عمومـا تکنولـوژي و علـم نـانو     ، ي تحقیقاتی دانشمندان در مقیاس بسیار کوچک    ها  پیشرفت،  در دهه اخیر  

سـتکاري   و د  هاي جدیـد شـامل توانـایی سـاختن        ایـن رویـداد   . پدیـدار شـده اسـت     ،  ودش ـ  میمقیاس نامیده   

ي گونـاگونی از  ها ساختارهاي مصنوعی است که خصوصیات آنها در سطح نانومتر قابل کنترل بوده و در زمینه           
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علـم نـانو و   . زیـست مولکـولی کـاربرد دارد   علـم مـواد و     ،  شـیمی ،  فیزیک،  جمله گرایشهاي مختلف مهندسی   

 ـ میر عمده  که به طو  ،  ر بهبود زندگی ما خواهد داشت     د  میتکنولوژي قطعا اثر مه    وان بـه گـرایش تکنولـوژي    ت

فنـاوري نـانو   . علم مواد و پزشکی اشاره کـرد      ،  ي مختلف مهندسی  ها  شاخه،  صنعت ارتباطات راه دور   ،  اطلاعات

 1959در سال . ودش میي پیشرفته در عرصه کار با مقیاس نانو اطلاق        ها  که به کلیه فناوري   ،  است کلی اي    هواژ

البته در آن زمان هنوز به این نـام  (اولین جرقه فناوري نانو ، ان متفکر فیزیک   یکی از دانشمند   1ریچارد فاینمن 

 ایده فنـاوري نـانو   " فضاي زیادي در سطوح پایین وجود دارد "طی این سخنرانی با عنوان      ) شناخته نشده بود  

ت مـستقیم  وانیم مولکولهـا و اتمهـا را بـه صـور    ت مینزدیک اي  هوي این نظریه را که در آیند      . را مطرح ساخت  

  . ]3[ارائه داد ، دستکاري کنیم

 بـر زبانهـا جـاري       1974 استاد دانشگاه علوم توکیو در سـال         2واژه فناوري نانو اولین بار توسط نوریوتانیگوچی      

، اشـد ب میدقیقی که تلورانس ابعادي آنها در حد نانومتر         ) وسایل(او این واژه را براي توصیف ساختار مواد         . شد

آغـاز  : موتـور آفـرینش  " در کتابی تحـت عنـوان   3 این واژه توسط کی اریک درکسلر1986ال  در س . به کار برد  

نانو عبارت است از توسعه و اسـتفاده از ادوات          فناوري  . ]4[  باز آفرینی و تعریف مجدد شد      "دوران فناوري نانو  

  . ازه آنها تنها چند نانومتر استاند هو قطعاتی ک

 وانـد راه ت میباید گفت که فناوري نانو  ،  ان به پژوهش در این زمینه     پس با رویکرد بسیار وسیع دانشمند     

اکثـر کـشورهاي جهـان بـا     ، ي پیشرفته شود و بـه همـین دلیـل   ها گشاي جهان امروز در دستیابی به فناوري   

عرصه رقابت در ثبت اختراع ، ي وسیع در زمینه فناوري نانو و حمایت از پژوهشگران در این زمینه        گذار  سرمایه

  . اند هاز هم اکنون آغاز کرد، ائه مقالات و استفاده از فناوري نانو در صنعت راو ار

  

                                                
1-Fineman 
2 -Tanighochi 
3- Dercksler 
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  ی کربنیها نانو لوله -۱-۶

در هنگـام مطالعـه سـطوح الکترودهـاي کـربن در            1 توسط ایجیمـا   1991ي کربنی در سال     ها  نانو لوله 

 نهـا پرداختـه و مطالعـات و      بسیاري بـه رشـد آ      از آن به بعد محققین    . هنگام تخلیه قوس الکتریکی کشف شد     

قـدرت فـوق العـاده    ، ابعـاد کوچـک ایـن سـاختارها     .یی در زمینه تعیین مشخصات آنها انجام دادنـد      ها  بررسی

 هـا  لولـه نـانو   .ي زیـادي فـراهم مـی آورد   هـا  امکان استفاده از آنها را در زمینـه ،  فیزیکی و منحصر به فردشان    

در ظاهر شـبیه توریهـاي       غلطک مانند حرکت می کنند و     صفحاتی از اتمهاي کربن هستند که درون قسمتی         

  . فوق العاده محکم هستند ها انولولهاین ن. سیمی هستند که بر روي یک سمت آنها پوششی قرار گرفته باشد

واحـد سـاختاري اصـلی      . انـد   هي گرافیتی هستند که به صورت استوانه در آمد        ها    ورقه  2ها  لولهکربن نانو 

هر اتـم کـربن بـا هـر اتـم             هستند و  π و σ شامل پیوندهاي    ها  حلقه. هگزا گونال است   یک حلقه    لولهیک نانو   

مهمتـرین  .  اسـت  SP 2لولـه ي کـربن در نانو    هـا   هیبرید اتم . درجه است 120زاویه بین آنها     دیگر پیوند دارد و   

 شـامل یـک   ي تک دیـواره ها لولهنانو. تند هس4ي چند دیوارهها نانو لوله  و 3ي تک دیواره    ها  لولهساختارهاي نانو 

بـا  ، نانومتر1 قطري نزدیک به   ها  ي تک دیواره  ها  لولهنانوبیشتر  . ورقه گرافیتی است که ساختار استوانه اي دارد       

 از هـم جـدا    Aº4/3بـا فاصـله تقریبـی        بـا یکـدیگر پیونـد ندارنـد و         ها  لولهاین  . دارندطولی هزاران بار بلند تر    

. دارنـد  ي واندروالسی با هم ارتباطها طریق برهمکنشآنها تنها از  ) ي گرافیت ها  ن ورقه ه بی همان فاصل (وندش  می

سـاختارها   طـراین وق طـول . اسـت متحدالمرکزي تک دیـواره  ها لولهنانوشامل چندین    ي چند دیواره  ها  نانو لوله 

  .  متفاوت استها ي تک دیوارهها لولهنانووهمچنین بسیاري از خواص آنها با 

گرمایی بسیار عالی هستند خواص بی نظیر آنها باعث اسـتفاده مـوثر               رساناهاي الکتریکی و   ها  لوله  نو  کربن نا  

 را آنهـا ، ي کربنیها گرمایی و الکتریکی نانو لوله، مجموع ویژگیهاي الکتریکی. آنها در نانو تکنولوژي شده است  

 ـ  مـی به طوري که    ،  به مواد خاصی تبدیل کرده است      ي مختلـف  هـا  در زمینـه  ،  ي کربنـی  هـا  وان از نـانو لولـه     ت

تابـشگرهاي  ،   چند منظوره با کارایی بالا     يهاافزایش خلوص مکانیکی نانوکامپوزیت   ،  شیمیوالکترونیک و الکتر  

                                                
1- Iijima 
2-Carbon Nanotubes   
3 - Single Wall Nanotube 
4  - Multi Wall Nanotube 
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یی بـا انـدازه نـانویی در انجـام عملیـاتی مثـل       هـا  کربنی و استفاده از آنها در پروژ       يها  میدانی بر پایه نانو لوله    

 سـبک بـودن آن را بـه    ،لوله تو خالی نانو   ارساخت. ]5[لوژیکی و شیمیایی اشاره کرد      تحقیقات بیو ،  گیرياندازه

 برابر 100استحکام ویژه آنها حداقل    .  است 8/0اي   و نوع تک دیواره    8/1اي  چگالی نوع چند دیواره   . دنبال دارد 

. رمـایی بـالاي برخوردارنـد    مقاومت خوبی در برابر مواد شیمیایی داشته و از پایـداري گ    ها  لولهنانو  . فولاد است 

انتقال الکتـرون در نـانو    .  خواهد شد  لولهاین عمل باعث باز شدن      . ودش  می آغاز   لوله از دو سر     لولهاکسایش نانو 

رسانایی گرمایی آنها در جهت محـوري نیـز   .  منحصر به فرد است و در جهت محور شدیدا رسانا هستند       ها  لوله

  . بالا است

واننـد گازهـا و   ت می خاصیت مویینگی بالایی دارند و    آنها. اشندب  میالیزوري فعال    از لحاظ کات   ها  لولهنانو  

ــد  ــات را در خــود جــاي دهن ــانو . مایع ــهاز ن ــا لول ــوارهه ــد دی ــشها ي چن ــرود در واکن ــوان الکت ــه عن   ي  اي ب

سـرعت  . دوانند واکنشهاي احیاي اکسیژن را کاتالیز کنن ـ      ت  می ها  ولولهنان. الکتروشیمیایی استفاده شده است   بیو

ي هـا  یـدروژن در داخـل حفـره    ذخیـره ه  .  بیـشتر از الکترودهـاي کربنـی اسـت         لوله نانو      ن در انتقال الکترو 

  . ي تک دیواره اي امکان پذیر خواهد بودها لولهنانو

  

   لزوم توجه به مقياس نانو ساختار-1-۷

اي  همقیاس نانو اهمیت ویـژ در ،  بایکدیگرها ي داخل ماده و اثر متقابل اتمها خواص کوانتومی الکترون  

خـواص  ،  امکان کنترل خواص ذاتی مـواد از جملـه دمـاي ذوب           ،  با تولید ساختارهایی در مقیاس نانومتر     . دارد

از ایـن رو در سـالهاي   . ظرفیت بار و حتی رنگ مواد بدون تغییر در ترکیب شـیمیایی وجـود دارد   ،  مغناطیسی

 که از مهمترین مواد نـانو    2ها   و نانو لوله   1ها   خصوصیات نانوسیم  اخیر توجه زیادي به بررسی نحوه تولید انبوه و        

، وان گفـت توسـعه الکترونیـک و قـدرت یـافتن در ایـن زمینـه       ت  میصورت گرفته است که     ،  اشندب  میساختار  

اشند که عمـدتا بـراي   ب مینانو ساختارهایی  ،  ها  نانو سیم . بستگی به پیشرفت مداوم در تولید این نانو مواد دارد         

ي کوچک، به کار می روند و با توجه به خواص ذاتی آنها، زمینه اسـتفاده      ها  مدارات الکتریکی در اندازه   ختن  سا
                                                
1- Nanowire 
2- Nanotube 
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 و کاربردهاي دیگر، فراهم     ها   نظیر آشکارسازهاي نوري جدید، تصویر برداري، ذخیره داده        مواردياز آنها را، در     

ي کربنی هم کنترل قطـر و انـدازه و نظـم نـانو          ها  در مورد نانو ساختار دیگر یعنی نانو لوله       ]. 5و6. [کرده است 

وان نتیجه گرفت که همـواره   ت  میپس  ]. 7[واند ما را به ساخت انواع حس گرهاي گازي سوق دهد            ت  می ها  لوله

 کربنـی بـه عنـوان مـوادي کـه      هـاي  نانو لوله].8[باید در تولید نانو ساختارها، به قطر و طول آنها دقت کنیم           

  . همواره مورد نظر دانشمندان بوده است، اوم تر از فولاد و سبک تر از آلومینیوم استمق، رساناتر از مس

ي هـا  خـواص مکـانیکی نـانو لولـه       . مواد به شمار می رونـد     ترین    ي کربنی یکی از مستحکم    ها  نانو لوله 

 آنها بـه سـمت    خواص مکانیکی ها  به طوري که با افزایش قطر نانو لوله       ،   دارد ها  کربنی بستگی به قطر نانو لوله     

ي کربنیتـک دیـواره نـسبت بـه         هـا   خواص الکتریکی نانو لولـه     .ندک  میخواص مکانیکی صفحات گرافیت میل      

به طوري که تماس با هوا یا اکسیژن به میزان زیادي بـر روي           ،  باشدمحیط شیمیایی اطراف بسیار حساس می     

ي کربنـی در  هـا  هدایت حرارتی نانو لولـه   .ذاردگ  می و دیگر خواص الکتریکی آنها تاثیر        ها  مقاومت این نانو لوله   

ي هـا  به علت تشابه سـاختار نـانو لولـه    .جهت محور طولی ممکن است بیشترین مقدار را بین مواد داشته باشد  

باشند به طوري که تفاوت آنهـا  این ساختارها از لحاظ خواص حرارتی بسیار شبیه به هم می   ،  کربنی با گرافیت  

 فقط در امتداد محورشان رسـاناي گرمـا هـستند و در جهـت عمـود بـر محورشـان        ها هلولنانودر این است که   

  . اشندب میدر جهت عمود بر محورشان عایق  هدایت ضعیف تري دارند و حتی در برخی موارد

  

   انجام شدهقاتيمروري بر تحق - ۱-۸

 تـک دیـواره را بـا        ي کـربن  هـا   در نانو تیوپ    ذوب و انجماد نانو ذرات طلا      ]10[ انشرو همکا  2يژ ،1لی

از روش شبیه سازي دینامیک مولکولی بررسی کردند و نشان دادند که نانو ذرات طلا محدود شده در                   استفاده

 3ي کربن تک دیواره به صورت ساختار چند لایه هستند که با مشاهدات پلی کـاکوس           ها  يها  لوله نانو       درون

 در هر لایه از ویژگـی مهـم انتقـالات فـازي نـانو         ها  مهمچنین دگرگونی ات  .   مطابقت داشت  ]25[و همکارانش 
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قبل از نقطه ذوب گروه طلا ساختار چند لایه        . ي کربن تک دیواره است    ها  ذرات طلا محدود شده در نانو تیوپ      

ي داخلـی نـانو ذرات و   هـا  ذوب، از لایه. منظم دارد بعد از نقطه ذوب ساختار گروه طلا به صورت نامنظم است        

ي تـک دیـواره   هـا  در طی تحقیق آنها پی بردند که حضور نانو تیـوپ . ودش میي بیرونی شروع ها انجماد از لایه  

نمـودار   و 1آنها از روي نمودار انرژي کـل، شـاخص لینـدمن           .ودش  میافزایش ثبات آنها     باعث نظم گروه طلا و    

ز نانو ذرات ، دماي  توزیع تراکم شعاعی انتقال فاز را تشخیص دادند و همچنین مشخص شد که با افزایش سای               

  .ذوب نانو ذرات طلا افزایش می یابد و سرعت هسته کاهش می یابد

را با روش شبیه سازي دینامیک مولکولی در فشار بـالا           MgSiOو همکارانش انتقال فاز وذوب       2چپلوت

سـت  تشکیل دهنده اصلی گوشته پـایینی زمـین ا       3قائم اللوزي   در ساختار کریستالی    ترکیب این.بررسی کردند 

به مکعبی با افـزایش تیـزي    قائم اللوزي  انتقال فاز از   .بنابراین ثبات ساختار و انتقال فاز این ترکیب مهم است         

در فشار معین انتقال در گوشـته پـایینی زمـین در دمـایی              . ودش  می ي اکسیژن آشکار  ها  نی با حرکت اتم   منح

را بـاز   قائم اللوزي دماي محیط فاز شار وشبیه سازي تحت شرایط ف   .هدد  میگوشته سطحی رخ    بالاتراز دماي   

  . ]11[ تولید می کند

ي کربن قطبـی را بـا روش شـبیه سـازي دینامیـک مولکـولی بررسـی          ها  وهمکارانش نانو تیوپ   4اکسی

  . ]12[ ي کربن قطبی با روش شبیه سازي مولکولی بودها هدف آنها توسعه میدان نیرو نانو تیوپ. کردند

  
  ک مولکولیيناميی دساز هيخچه شبيتار -۱-۹

 بـه  کره سـخت  برمبناي مدل 6 وینرایت و5 آلدرتوسط 1957 براي اولین بار در سال  دینامیک مولکولیروش 

از وي به عنـوان پـدر   . سازي خود به کار برد      را در شبیه   کره نرم مدل   7حمان ر ،1964درسال  کار گرفته شد و     

  .]13[شود یاد می دینامیک ملکولی
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