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-شبیٍ وامٍپایاندر ایه باشذ. سازی دیىامیک مًلکًلی میَا شبیٍَا از واوًکاوالبررسی عبًر حلال مفیذ یکی از ريش َای

لًلٍ بًرویتریذ در دي شرایط جذاگاوٍ  از درين واوً آب، متاوًل ي اتاوًل ی خالصَاسازی دیىامیک مًلکًلی عبًر حلال

 کٍ ایه شرایط عبارتىذ از: شذٌ است،بررسی 

  بذين اعمال  َیچ ویريیی بر مًلکًل َا -1

 اعمال ویري بٍ صًرت فشار یا میذان الکتریکی -2

مًرد بررسی قرار گرفتٍ  َای آب/متاوًل ي آب/اتاوًل تًسط واوًلًلٍ بًرویتریذیدر وُایت امکان جذاسازی مخلًط حلال

 صًرت گرفتٍ است. NAMDافسار ًسط ورمَای اوجام گرفتٍ تسازیاست. تمامی شبیٍ
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Abstract 

 

Molcular dynamics simulation is one of the efficient methods for investigate the 

permeation of fluids through nanochanals. In this thesis molecular dynamics simulation 

used to stady permeation of pure solvents such as water, methanol and ethanol from boron 

nitrid nanotubes in the absence of any applying force and  presence of the pressure or 

electrical field. Then we examine the separation of the mixtures of water /methanol and 

water/ethanol by means of BNNT. All simulations were performed using NAMD. 
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 تلدیم بو:

 

 باصد.ی دلگرمی من میگاه من در مواجهو با مضکلات و وجودش مایو، کو تکیوپدرم

 باصد.برایش همو رنج و وجودش برایم همو مهر میکران فداکاری و عضق کو وجودم ، دریای بیمادرم

 باصد. سار زهدگیم می، پياه خس تگیم و امید بودنم کو سایو مهرباهیش سایوهمسرمو 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

 

 

 

 

 اریگذس پاس

تو  ىایی، بوهمتایی، بر همو چیز بینایی، در همو حال دانایی، از عیب مصفایی، از شرک مبرایی، داروی دلاليیی یکتای بی

رسد ملک خدایی. اليیی ىر کو تو را ص ياسد کار او باریک و ىر کو تو را وض ياسد راه او تاریک، تو را ص ياختن از تو رستن 

 است و بو تو پیوستن از خود گذصتن است. اليیی اگر طاعت بسی هدارم در ىر جهان جز تو کسی هدارم.

یابم. اليیی چو غم دارد آ ن کو تو را دارد و جویم و ترا میرا مییافتم، اکيون خود جس تم خود را میاليیی روزگاری ترا می

 کو را صاید کو تو را وس تاید، آ زاد آ ن هفس کو بو یاد تو بازان و آ باد آ ن دل کو بو مهر تو نازان و صاد آ ن کس کو با تو در پیمان. 

ضعیف جز عجز چو آ ید؟ اليیی تو  اليیی تو ما را جاىل خواهدی از جاىل جز خطا چو آ ید؟ تو ما را ضعیف خواهدی از

 دار.ی لطف و عيایت خود میما را برگرفتی و کسی ىگفت کو بردار، اکيون کو برگرفتی وامگذار و در سایو

اليیی چون عزیزان بو ناز پرورده ما را فراموش کييد، تو بر ما رحمت کن. اليیی اگر در پرسش خود در مانم یا راه 

ىای تو را بو من نما و دلم را بدانچو رس تگاری من در آ ن است متوجو فرما کو چنین کار از راىنماییپرس یدن را هدانم، صلاح کارم 

 ناص ياختو هیست. 

  



 
 

 

 

 

 

 كدردانی

دانم تا از تمامی عزیزانی کو نامو بو اتمام رس یده است، بر خود وظیفو میاکيون کو در سایو ایزد منان، این پایان

 تضکر و كدردانی نمایم. امید است کو س پاس بی دریغ ایيجاهب را بپذیرهد. اهد،راىگضای این تخلیق بوده

 بین سردرودی نهایت تضکر و كدردانی را دارم.از اس تاد راىنمای محترم، جناب آ كای دکتر جابر جهان

اهد، ساختو زاده کو همواره مرا از هلطو هظرات خود بهرمنداز اس تاد مضاور، جناب آ كای دکتر علیرضا راس تکار ابراىیم

 نمایم.تضکر می

نامو را بو عيده كبول زحمت فرموده و داوری این پایانکو  حبیب اله ابراىیم ىژاد، جناب آ كای دکتر داوراز اس تاد 

 نمایم.، تضکر میگرفتيد

جناب در نهایت از تمامی اساتید محترمی کو از تجربیاتضان در طول تحصیل بهرمند صدم، بو خصوص مدیر گروه محترم 

 نمایم.آ كای دکتر محمد كلعو اسدی كدردانی می

اهد، بو خصوص آ كایان دکتر جعفر عظمت، نامو بو بيده لطف داص تواز دوس تان عزیزی کو بو نحوی در انجام این پایان

مهوش  ىا دکتر معصومو ایلایی، دکتر مریم آ تابای، دکتر میيا یعلوبی، بتول صیرفروش س تاری ودکتر صادق افضاری و خانم

 نمایم.یاراحمدی تضکر می
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 ٔمذٔٝ  -1-1
 

ای اػز. سایب٘ٝ 1ػبصیٞبی ٔٛخٛد ثشای ثشسػی ػبخشبس ٚ سفشبس ٔٛاد، ؿجیٝیىی اص ثٟششیٗ سٚؽ

اص ِحبػ وٓ ٞضیٙٝ ثٛدٖ، وٙششَ دزیش ثٛدٖ ٚ ثشخی ٔضایبی دیٍش ٘ؼجز ثٝ  ػبصیٞبی ؿجیٝسٚؽ

ٞبیی وٝ ثشای ػبصیٞب، ثٝ ؿجیٝأشٚصٜ ثب دیـشفز فٙبٚسی سایب٘ٝ ٞبی آصٔبیـٍبٞی ثشسش٘ذ.سٚؽ

ای ٌیشد، سٛخٝ ٚیظٜٞب ا٘دبْ ٔیی آٖی خٛاف ٔٛاد ثب اػشفبدٜ اص ػبخشبس رسار سـىیُ دٞٙذٜٔحبػجٝ

فٙبٚسی اص خّٕٝ دس ٘ب٘ٛفٙبٚسی اص إٞیز ثؼضایی ثشخٛسداس٘ذ. ٘ب٘ٛ بًٞب خلٛكػبصیؿٛد. ایٗ ؿجیٝٔی

ٞبی ثؼیبس ٞبی اخیش سلاؽٞبی فّٕی كٙقشی آیٙذٜ اػز وٝ دس ػبَسشیٗ ا٘ملاةسشیٗ ٚ اكّیٟٔٓ

ٙبٚسی، ٘ب٘ٛفٙبٚسی ٞبی ٘ب٘ٛفسشیٗ ؿبخٝؿٛد. یىی اص ٟٔٓٞبی آٖ ا٘دبْ ٔیصیبدی ثشای ػبخشٗ صیشدبیٝ

ثذیُ فّْٛ ٔمیبع ٘ب٘ٛ ٘مـی ثی ٞبی ٔشثٛط ثٝٝ دس دیـجشد ٚ اثجبر ٘ؾشیٝ ٚ فشضیٝٔحبػجبسی اػز و

  .] 1[ داسد
 

 ای ثش ٘ب٘ٛفٙبٚسیٔمذٔٝ  -1-2

 

ای اػز ثبؿذ، صیشا ٘مغٝی ػحشآٔیض دس ٚاحذ عَٛ ٔیؿٛد وٝ یه ٘ب٘ٛٔشش یه ٘مغٌٝفشٝ ٔی

ؿٛ٘ذ. ٞبی ٔٛخٛد دس عجیقز ایدبد ٔیٞب ٚ ِٔٛىَٛوٝ وٛچىششیٗ اثضاسٞبی ػبخز دػز ثـش اص اسٓ

ٞبی فّْٛ ٚ ٟٔٙذػی خبی خٛد سا ثبص خٛاٞذ خبِت ٘ب٘ٛفٙبٚسی ٔبثیٗ سٕبٔی سؿشٝ حمیمشبً د٘یبی ثؼیبس

وشد. ٔب لبدس خٛاٞیٓ ثٛد چیضٞبیی ثؼبصیٓ وٝ دس وٛچىششیٗ ٔمیبع ٕٔىٗ عِٛی اسٓ ثٝ اسٓ وبس وٙٙذ. 

ٞبی ٘ب٘ٛ اثضاسٞبی وٛچه ا٘ملاثی دس كٙقز ٚ ص٘ذٌی ٔب ثشدب خٛاٞٙذ وشد. دس ٌضاسؿبر اخیش یبفشٝ

ٌضاسی فّْٛ ٚ فٙبٚسی ثیبٖ ؿذٜ وٝ فّٓ ٘ب٘ٛ ٚ فٙبٚسی ٞبی ػبصٔبٖ ػیبػزٖ فّْٛ، ثٝ ٕ٘بیٙذٜخٟب
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٘ٛرسار ی دػز ثـش سغییش خٛاٞذ داد. ٘بٞب سا دس لشٖ اخیش دس ٞش چیض ػبخشٝٔشثٛط ثٝ آٖ عجیقز اسٓ

ٚ  DNAی ٝٞبی ٔخشّف ثذٖ، سغییش دس سؿشػبصی، سػب٘ذٖ داسٚ ثٝ ا٘ذاْٞبی داسٚأشٚصٜ دس صٔیٙٝ

ٞبی خٛسؿیذی، ثٟجٛد ٞبی ثب خٛاف ٘ٛسی، ػَّٛػبصی اعلافبر، سایب٘ٝص٘دیشٞبی آٖ، رخیشٜ

 ؿٛ٘ذ.  ی آة ٚ... ثٝ وبس ثشدٜ ٔیٞب، وبسبِیضٌشٞب، سلفیٝٞب ٚ فبیكثخـیذٖ ػشأیه

 

 ٔمیبع٘ب٘ٛ ٔٛاد دلایُ إٞیز  -1-3

 

 ٞب ثٝ ؿشح صیش اػز:ضی اص آٖٚخٛد داسد وٝ ثق 1ٔمیبع٘ب٘ٛ ٔٛاد دلایُ صیبدی ثشای إٞیز

 ٜؿٛد ٚ ثب عشاحی ٔٛاد ٞبی ٘ب٘ٛٔششی دچبس سغییشاسی ٔیخلٛكیبر ٔٛاد دس ا٘ذاص

٘ب٘ٛٔششی سغییش دس خلٛكیبر ٔبوشٚػىٛدیه ٚ ٔیىشٚػىٛدیه ٔبدٜ ٔب٘ٙذ سً٘، خٛاف ٔغٙبعیؼی، 

 ؿٛد.دٔبی رٚة ٚ ... ثذٖٚ سغییش سشویجبر ؿیٕیبیی آٖ ٕٔىٗ ٔی

 ٞب دس اثقبد ٘ب٘ٛٔششی دٞی ٔٙؾٓ آٖر ٔٛاد ثیِٛٛطیىی ٚ ص٘ذٜ، ػبصٔبٖاص خّٕٝ خلٛكیب

اػز ٚ سٛػقٝ دس صٔیٙٝ ٘ب٘ٛفٙبٚسی ثٝ ٔب اخبصٜ خٛاٞذ داد وٝ ٔٛاد ٘ب٘ٛاثقبد ػبخز ثـش سا دس داخُ 

ٞبی ص٘ذٜ لشاس دٞیٓ. ٕٞچٙیٗ ایٗ وبس ثبفث خٛاٞذ ؿذ وٝ ثب اػشفبدٜ اص خٛدچیٙی عجیقز ػَّٛ

ذیذی ثؼبصیٓ. ٔغٕئٙبً ایٗ ٔٛسد ثبفث ایدبد سشویجبر ثیِٛٛطیىی ثب فّٓ ٔٛاد خٛاٞذ ثشٛا٘یٓ ٔٛاد خ

 ؿذ.

  سشویجبر ٘ب٘ٛٔششی داسای ٘ؼجز ػغح ثٝ حدٓ ثؼیبس صیبدی ٞؼشٙذ، یقٙی حدٓ وٕی

ٞب دس ٔٛاد وبٔذٛصیشی، داسٚسػب٘ی دس ثذٖ دٞٙذ ٚ ِزا اػشفبدٜ اص آٖداس٘ذ أب ػغح صیبدی سا دٛؿؾ ٔی

 آَ خٛاٞٙذ ثٛد.ا٘شطی ثٝ ؿىُ ؿیٕیبیی )ٔب٘ٙذ ٌبص عجیقی ٚ ٞیذسٚطٖ( ثؼیبس ایذٜ یٚ رخیشٜ

  ٓثیـششی  سٛا٘ٙذ چٍبِی ثؼیبسٞبی ٔبوشٚػىٛدیه ػبخشٝ ؿذٜ اص ٘ب٘ٛػبخشبسٞب ٔیػیؼش

ِىششیىی ثٟششی داس٘ذ. ٘ؼجز ثٝ ٔٛاد ػبخشٝ ؿذٜ اص ٔیىشٚػبخشبسٞب داؿشٝ ثبؿٙذ ٚ ٕٞچٙیٗ ٞذایز ا

ثشٕٞىٙؾ ٘ب٘ٛػبخشبسٞب ٔفبٞیٓ خذیذی دس اثضاسٞبی اِىششٚ٘یىی ٔب٘ٙذ ٔذاسٞبی  اصثب اػشفبدٜ 

 . ]2[آیذ سش، وبسایی ثؼیبس ثیـشش ٚ ٔلشف ثشق ثؼیبس وٕشش دذیذ ٔیوٛچىشش ٚ ػشیـ
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ٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ ٚ فشایٙذٞبی ػبصی ػیؼشٓٞب ساٞی سا ثشای ؿجیٝافضایؾ ػشیـ لذسر سایب٘ٝ

ٌٛییٓ. ٔی 1ػبصی ِٔٛىِٛیىی دس ٔمیبع اسٕی ٌـٛدٜ اػز. أشٚصٜ ٔب ایٗ صٔیٙٝ اص فّٓ سا ٔذَفیضی

سٛا٘ذ وبسثشدٞبی ٔخشّفی ٔب٘ٙذ فشایٙذٞبی صیؼز ٔحیغی، ای دس ٔمیبع اسٕی ٔیػبصی سایب٘ٝؿجیٝ

ثش، ضیٙٝای صٔب٘ی ٔفیذ اػز وٝ وبس آصٔبیـٍبٞی ٞػبصی سایب٘ٝداسٚ ٚ فّٓ ٔٛاد داؿشٝ ثبؿذ. ؿجیٝ

ٌیش یب فٕلاً ا٘دبْ آٖ دس آصٔبیـٍبٜ غیش ٕٔىٗ ثبؿذ. دس وٙبس آٖ ثؼیبسی اص خٛاف سشٔٛفیضیىی ٚلز

ٞب اص خٛاكی ػبصی حبكُ ؿٛد. چٍبِی، ا٘شطی آصاد، ٌشا٘شٚی ٚ ػبخشبس ِٔٛىَٛسٛا٘ذ اص ؿجیٝٔی

ػبصی ثٍٛییٓ وٝ ٔذَثٝ عٛس خلاكٝ ثٟشش اػز  ػبصی ثٝ دػز آیٙذ.سٛا٘ٙذ سٛػظ ؿجیٝٞؼشٙذ وٝ ٔی

آٚسد ٚ ثٝ ٔب دیذٌبٞی ای اص فّٓ اػز وٝ سئٛسی ٚ سدشثٝ سا ثٝ ٔیض وبسی سایب٘ٝ ٔیِٔٛىِٛی ؿبخٝ

ٞبی ػبصی ػیؼشٓػبصی ٚ ٔذَای ا٘دبْ دٞیٓ. ٘ب٘ٛفٙبٚسی ٔحبػجبسی ثٝ ؿجیٝدٞذ سب آصٔبیؾ سایب٘ٝٔی

ٞبی وٙذ، یقٙی ثب اثضاس ٔحبػجٝ، ٔذَٞب سا ثشسػی ٔیدشداصد ٚ أىبٖ ػبخز ٚ سِٛیذ آٖ٘ب٘ٛ ٔی

 وٙذ.ٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ آٖ سا ثشسػی ٔیػبصد ٚ ٚیظٌیٌٛ٘بٌٖٛ ػبخشبسٞبی ٘ب٘ٛ سا ٔی

یه ػبخشبس دس ٔمیبع ٘ب٘ٛ لاصْ اػز وٝ ثشای داؿشٗ ثبلاسشیٗ ثٟشٜ،  ٞبی سِٛیذثب سٛخٝ ثٝ ٞضیٙٝ

ٞب ٚ وبسثشدٞبی آٖ داؿشٝ خذیذ، ٚیظٌیٞبی سِٛیذ ٔبدٜ ٞبیی دس ٔٛسد ثشآٚسد ٚ ٞضیٙٝثیٙیاثشذا دیؾ

٘یض  وٙٙذ،ٞبیی وٝ ایٗ أىبٖ سا ثشای ٔب فشاٞٓ ٔیای ٚ ٘ٛؿشٗ ثش٘بٔٝافضاسٞبی سایبِ٘ٝیذ ٘شْٛثبؿیٓ. ِزا س

 آیذ.خضٚ ایٗ ؿبخٝ اص فّٓ ٘ب٘ٛ ثٝ حؼبة ٔی

ثش ٞبی سئٛسی ٚ ٔحبػجبسی، فلاٜٚ ٞب ٚ خلٛكیبر یه ٔبدٜ ثب سٚؽثٝ دػز آٚسدٖ ٚیظٌی 

ٞبی ثٟششی وٙذ سٚؽدٞذ، ثٝ ٔب وٕه ٔیچـٓ ا٘ذاص ثؼیبس خٛثی وٝ اص آیٙذٜ دیؾ سٚی ٔب لشاس ٔی

ثشای سِٛیذ ٔٛاد خذیذ دس آصٔبیـٍبٜ دس اثقبد وٛچه ٚ دس ٔمیبع ٚػیـ داؿشٝ ثبؿیٓ. ایٗ حٛصٜ اص 

دس ایٗ حیغٝ  ثؼیبس صیبدی  ٌزسد، ثٝ دیـشفزوٝ اص آغبص ایٗ فّٓ ٔیفّٓ ٘ب٘ٛ دس ٔذر صٔبٖ وٕی 

ٔٙدش ؿذٜ اػز. دس حمیمز ٘ب٘ٛفٙبٚسی ساٞی اػز ثٝ ػٛی ٍٕٞشایی فّْٛ ٚ دس ٚالـ ساٞی اػز 

  .] 3ٚ4[ی ثٟشش اص ٞؼشی سٕٖٞٙٛ ٌشددثشای ایٗ وٝ ٔب سا ثٝ اػشفبدٜ

-ٞبی سایب٘ٝػبصیسٛا٘ذ ثب ؿجیٝٞبیی اػز وٝ ٔیٔشخّخُ یىی اص صٔیٙٝسفشبس ٔبیقبر ٚ ٔٛاد ٘ب٘ٛ

ٞبی آصٔبیـٍبٞی ثشسػی لشاس ٌیشد، صیشا ثش اػبع اثقبد وٛچه ٘ب٘ٛٔٛاد دػششػی ثٝ سٚؽای ٔٛسد 

 .  ] 5[دزیش ٘یؼز ثٝ ساحشی أىبٖ
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