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 تقدير وتشكر

در ابتدا از زحمات بي دريغ اساتيد محترم راهنماي اين پروژه سركار خانم دكتر فريبا سادات 

شيمي و  گاهوهشژپ هاشمي، از دانشگاه الزهرا و جناب آقاي دكتر عليرضا ذوالفقاري، از 

.مي نمايمو قدرداني تشكر صميمانه مهندسي شيمي ايران  

 و شيمي پژوهشگاهبخش شيمي فيزيك محاسباتي اري جويا، از از آقاي مهندس حسين ذوالفق

.ايران كه در انجام دادن اين پروژه راهنمايي نمودند تشكر مي نمايم شيمي مهندسي  

.از خانم پريسا پور حسين آقبلاغ كه مرا ياري نمودند تشكر مي نمايم  

در انتها از خانواده عزيزم نهايت تشكر وقدرداني را دارم كه در تمام مراحل حامي و مشوق من 

.بودند  



 چكيده

دهاي سازنده نانوتكنولوژي، نانوتيوبهـاي  در اين پژوهش جذب گاز هيدروژن بر روي يكي از واح

بررسـي پديـده جـذب فيزيكـي، از روش شـبيه سـازي        بـراي . كربني مورد مطالعه قرار گرفـت 

مختلـف نانوتيوبهـا، بـر روي ميـزان جـذب       يرسـاختارهاي ثتا. ديناميك مولكولي اسـتفاده شـد  

ويـل و   -بـدون نقـص و بـا نقـص اسـتون     ) 3،3(نانوتيوبهاي  .بررسي قرار گرفتهيدروژن مورد 

به عنـوان   )10،10(و)5،5(و نانوتيوبهاي تك ديواره) 5،5@10،10(همچنين نانوتيوب دو ديواره 

  .جاذب انتخاب شد

 -شـده لنـارد  نيروهـاي بـين مولكـولي بـا اسـتفاده ازفـرم اصـلاح         ،به منظور انجام شبيه سازي

شبيه سازي ديناميك مولكولي در مجموعـه كنونيكـال و بـا    . مدل سازي شد) انحنا اصلاح(جونز

 10كلوين وتحـت فشـار    600و 300،77، در دماهاي مختلف هوور -نوزبهره گيري ازترموستات 

  .بار انجام شد

بررسي انرژي هاي جذب و توابع توزيع شعاعي درهمه سيستم هاي تحت مطالعه نشان داد كـه،  

  .ا ميزان جذب كاهش مي يابدبا افزايش دم

ويـل   -انيه نشان دادكه،وجود نقص اسـتون ثپيكو 130انرژي جذب محاسبه شده در مدل زمان 

به منظور تحليل ميزان جذب توابع توزيع شـعاعي  . كاهش انرژي جذب هيدروژن مي شود ثباع

نده در اطـراف نـانوتيوب   مورد بررسي قرار گرفت، اين محاسبات نشان داد كه چگالي جذب شـو 

  .ويل كمتر است -استونداراي نقص 

نشان داد كه در مقايسـه  ) 10،10(و)5،5(، )5،5@10،10(يانرژي جذب در سيستم ها بررسي 

با قطـر كمتـر داراي انـرژي جـذب     ) 5،5(، نانوتيوب ) 10،10( و )5،5(نانوتيوب هاي تك ديواره

انـرژي جـذب   داراي ) 5،5@10،10(واره اسـت و همچنـين نـانوتيوب دو دي ـ    بيشترييدروژن ه

و انرژي جذب بيشتري نسبت به لايه خارجيش ) 5،5(كمتري نسبت به لايه داخليش نانوتيوب 



در اين مورد نيز توابع توزيع شعاعي نيز نشـان مـي دهـد كـه چگـالي      . است )10،10(نانوتيوب 

كمتـر و نسـبت بـه     )5،5(نسبت به نـانوتيوب  ) 5،5@10،10(جذب شونده در اطراف نانوتيوب 

  .بيشتر است) 10،10(نانوتيوب 

 )5،5(، )5،5@10،10(به منظوربه دست آوردن توزيع بهينه هيـدروژن هـا در نـانوتيوب هـاي     

كه داراي جذب داخل تيوب مي باشند، هيـدروژن هـا را بـا توجـه بـه فاصـله هـاي         )10،10(و

  .واندروالسي در داخل و خارج نانوتيوب ها بارگذاري نموديم

اين توزيع باعث كـاهش انـرژي   )5،5(در نانوتيوب كوچكبررسي انرژي هاي جذب نشان داد كه 

  .   باعث افزايش انرژي جذب مي شود)5،5@10،10(و )10،10(بزرگتر نانوتيوب در جذب و
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 مقدمه
 

١ 
 

   نانو تكنولوژي -1-1

ابزارهـايي در مقيـاس نـانومتر يـا در      كـاربري فناوري نانو يعني توانايي توليد و كنترل مواد و    

 با توجه به اين كه هرگاه ابعاد ذرات بسيار كوچك شده و به حد مولكـولي  .سطح مولكولي است

مـورد آنهـا صـادق     در كلاسـيك  كي ـزيف برسد، خواص آنها تغييرات اساسي پيدا كرده و قوانين

احتياج به داشتن دانش دقيقي از خواص و رفتـار   براي  بهره بردن از فناوري نانونخواهدبود، لذا 

بنابراين واضح است كه فناوري نانو رشته علمي جديدي نيست، بلكـه يـك نـوع    . است مولكولها

. بر مي گيرد عرصه هاي علم و فناوري را در نگرش جديد به تمام رشته هاي علمي است و تمام

به صورت لوله اي است كه  يكي از اكتشافات بزرگ مربوط به نانو تكنو لوژي نانو تيوب است، كه

   . باراز موي انسان نازكتر است 500000از الماس سخت تر بوده و   

  نانوتيوب -1-2

دازه كه مي توان آن را، به خاطراناست  انوتيوب كربني استوانه توخالي از ورقه گرافيتن     

همچنين  .صورت مولكول منفرد درنظرگرفتب )قطرنانومتري وطول ميكرومتري(كوچكش 

ميتوان اين ساختار راكريستال شبه يك بعدي درنظرگرفت كه داراي تناوب انتقالي در امتداد 

  .استمحورتيوب 

 ، نانوتيوب كربني را به π- σتغييرشكل يافته اي  ، سطح وسيع وهيبريداسيونشعاع كوچك    

 .ساختاري با ويژگيهاي فيزيكي و شيميايي منحصر به فرد تبديل نموده است

  تاريخچه ي نانوتيوب كربني -1-3

از دير باز كربن به عنوان عنصري كه داراي ساختارهاي متنوع و كاربردهاي فراوان مي      

) وتيوبهافولرنها و نان(باشد، مورد توجه بوده است اما كشف ساختارهاي جديدي از اين عنصر 

كشف فولرنها زمينه اي براي كشف . دوباره اين عنصر را در راس كارهاي تحقيقاتي قرار داد

 . هاي كربني شدنانوتيوب
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در خلال سنتز فيبرهاي كربني از طريق تجزيه هيدروكربنها در  ،1980و1970دهه هايطي     

 10باقطركمتراز  دماي بالا و درحضور ذرات كاتاليستي فلزات واسطه، رشته هاي كربني

ن سالها هيچگونه مطالعه مدوني برروي چنين رشته آبا اين حال در ]. 1- 3[نانومترتهيه شدند

در تسوكوي  NECاز آزمايشگاه  1ايجيما 1991تا اينكه درسال  .يار نازكي گزارش نشدسهاي ب

تيوبهاي نانو) HRTEM( 2ژاپن با استفاده ازميكروسكوپ انتقال الكتروني باقدرت تفكيك بالا

  .واز آن زمان اين حوزه بطور جدي مورد توجه و مطالعه قرارگرفت  ]4[كربني رامشاهده نمود

لرنها وانگيزه اصلي درمطالعه سيستماتيك رشته هاي كربني با قطرهاي بسياركوچك با كشف ف

در واقع در سالهاي نخست گمان مي رفت كه فلورن ها احتمالا شكل محدود شده  وبوجود آمد

وتيوب هاي كربني باشند ايده وجود رابطه بين اين دوساختاربا مشاهده شباهت انتهاي نيمه نان

 ).1 -1شكل(تقويت شد هانولركروي نانوتيوب ها به ف

 

 مشوق بسياري ازدانشمندان در) 1991( توسط ايجيما 3مشاهده نانوتيوبهاي كربني چند ديواره

نيز به  4دو سال پيش از آن نانوتيوب هاي تك ديوارهكمتر از وجود اين با .بودود به اين حوزه ور

وهمكارانش  5و نيز،بتون NECو همكارانش درآزمايشگاه  ايجيما روش آزمايشگاهي توسط

  .كشف شده بودند IBMدرآزمايشگاه 

                                                 
1 Iijima 
2 high resolution transmission electron microscopy 
3 multi-walled carbon nanotube 
4 single-walled carbon nanotube 
5 Bethune 

با قطر ) 5،5(شباهت ساختاري سرپوش نيمه كروي انتهايي يك نانوتيوب كربني صندلي  -1-1شكل 

 60Cبه يك فولرن nm67/0داخلي حدود 
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. م بسيارزيادي از مطالعات نظري قرار گرفتندنانوتيوبهاي كربني تك ديواره زيربناي حج    

كه نانوتيوب هاي كربني واقعي داراي طول محدود بوده ودچار نقص هايي آنچه مسلم است اين

تمامي اين عوامل غالبا رفتارآنها را . ميباشند و بعلاوه با نانوتيوبهاي ديگرويا بسترواكنش ميدهند

 . پيچيده ميكنند

  ساختار نانوتيوبهاي كربني -1-4 

نتيجه انتظار داريم كه قادر باشد بـا دو  و در  C: 1s2 2s2 2p2كربن داراي آرايش حالت پايه      

وبه آرايش الكتروني پايدار گاز بي اثر برسد اما مشاهدات نشان داده  اتم ديگر پيوند تشكيل دهد

كه اين عنصر مي تواند چهار پيوند ايجاد نمايد كه دليل اين امر ايجـاد برانگيختگـي در آرايـش    

. كه  چهار پيوند ايجاد شـده يكسـان نيسـتند    اما مشكلي كه وجود دارد اين است. اين اتم است

 حل مي شود و منجر به سه نوع هيبريـد ميگـردد،  p وs اين مشكل با هيبريد شدن اوربيتالهاي

sp، sp2،sp3 2-1شـكل  (نابراين تركيبهايي از كربن با اين سه نوع پيونـد امكـان پـذير اسـت    ب(. 

و در دمـا و   كـربن دارد -كربن sp3 وندپي 4كربن اند، الماس  الماس و گرافيت فرمهاي كريستالي

شبه پايدارند و كمتـر مـورد     sp تركيبات مربوط به. است  sp2 فشارهاي بالا پايدارتر از ساختار

  .توجه مي باشند

كه البته sp2 هاي كربن با هيبريدمتسته از اب، يك قفس 1لرنهاولوتروپ جديد كربن، فآ    

اتم هاي كربن در اين آلوتروپ ساختار  .ت، مي باشندمخلوط شده اس sp3بالا با بواسطه انحناء

ميباشد با دوازده حلقه پنج   60Cلرنوشناخته شده ترين ف. كروي يا نزديك به كروي دارند

تاكنون  .دكشف ش 1985درسال  4وهمكارانشبوسيله كروتو  كه 3ييوبيست حلقه شش تا 2تايي

آن توليد بسيار خالص اين نوع فولرن بوده  ها انجام گرفته و نتيجه 60Cبيشتر تلاش ها در مورد 

                                                 
1 fullerenes 
2 pentagonal rings 
3 hexagonal rings 
4 Kroto et al 
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 .با اضافه كردن پتاسيم به اين تركيب مي توان ابر رسانا توليد كرد ،است

 
وقتي يك صفحه گرافيتي  ،هانلروو ف پائين ساختارهاي پيوندي الماس، گرافيت، نانوتيوباز بالا به  - 2-1شكل 

دليل اين امر . تغيير شكل مي يابد sp2هيبريدي و تشكيل يك نانوتيوب را مي دهد، اوربيتال  رل شده

πσو يا ادغام پيوند  sp3در مقابل  sp2هيبريداسيون اين جنبه ساختاري هيبريداسيون، به همراه . مي باشد−

يايي، گرمائي، مغناطيسي به نانوتيوبها خواص خارق العاده الكترونيكي، مكانيكي، شيم πمحصورسازي الكترون

 .و نوري مي دهند

 

بنابراين  )3-1شكل  (كربني، از رول شدن يك صفحه گرافيتي بدست مي آيند نانو تيوبهاي

 .ابتدا به ساختار گرافيت مي پردازيم
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 .ورقه گرافيت و  نانوتيوب كربني تك ديواره - 3-1شكل 

از ديگر پيوندهاست بنـابراين   پايدارترsp2د مطالعات نشان داده، كه در دما و فشار معمولي پيون 

ايـن تركيبـات    ،در شرايط متعارف مـورد انتظـار اسـت    جود تركيباتي از كربن با اين نوع پيوندو

در گرافيـت چهـار الكتـرون لايـه خـارجي       .تشكيل خانواده گرافيت و مشتقات آن را مي دهنـد 

و يك اربيتـال  داخل صفحه  σپيوند  مسطح را اشغال كرده و سه sp2 اربيتالهاي هيبريدي ،كربن

π گوشـه مسـطح شـده     اين امر باعث ايجاد يك شبكه شش. اند خارج از صفحه را تشكيل داده

 . ) 4-1 شكل(است 

  

 

 

 

 
 

  

هسته هاي كربن به صورت دايره هاي تو . ساختار پيوندي هگزاگونال مربوط به يك لايه گرافيتي  -4-1شكل 

پيوندهاي . نشان داده شده اند) نقطه چين(خارج از صفحه به صورت نامستقر  هايپيوند. پر نشان داده شده اند

  .اتم هاي كربن را در درون صفحه به هم متصل مي كنند

دارد  نانومتر از يكـديگر نگـه مـي    34/0صفحات هگزاگونالي را در فاصله  نيروي واندروالسي، اين

اوربيتال يا الكتـرون  . وجود دارد sp2يدر حاليكه بين اتمهاي كربن درهرصفحه نيروي كووالانس
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π  يك صفحه گرافيت توزيع شده وگرافيت رابه لحـاظ الكتريكـي و گرمـايي     رويخارج ازصفحه

                                                                                              . سازد مي رسانا

منجـر بـه محصـور     1است با اين حال وجود انحنا حلقوي sp2 زدر نانوتيوبها نيتشكيل پيوند     

انـدكي خـارج از    σ ميگردد كه در آن سـه پيونـد   π- σو هيبريداسيون مجدد  2سازي كوانتومي

نامستقراسـت  بيشتردر خـارج از نـانوتيوب    π صفحه قرار مي گيرندبراي جبران اين امر اوربيتال

يعني بـاوجود وزن سبكشـان   نيكي مقـاومتر اين باعث مـي شـود كـه نـانوتيوب بـه لحـاظ مكـا       

و از لحـاظ   بارهامحكمتر از فولاد مي باشندو همچنين تابيـدن وپيچيـدن را تحمـل مـي كننـد     

  .الكتريكي وگرمايي رساناتر و به لحاظ شيميايي و بيولوژيكي فعالتر از گرافيت باشد

  و چند ديواره ساختار هندسي نانوتيوبهاي كربني تك ديواره -1-5

رول شـدن يـك صـفحه گرافيتـي      كربني تك ديواره استوانه تو خالي اسـت كـه از   انوتيوبن    

نـانوتيوب كربنـي چنـدديواره در واقـع      و نانومتراسـت  2تا1 و داراي قطري بينتشكيل مي شود

و از نظر طـول ماننـد    ،) 5-1شكل (نانوتيوب هاي تك ديواره  هم محور مي باشدمجموعه اي از

 34/0حـدودا   هـا  ديـواره  فاصـله  و ،مي باشـد  نانومتر 50تا  5بين   راي قطراتك ديواره ها اما د

 باعث مـي شـود  نانوتيوب هاي تك ديواره و چند ديواره  دري واندروالس هانيرو . ميباشدنانومتر 

نـانومتر   100تـا   10دسته هايي را تشكيل دهند كه قطر آنها معمولا بين  وگرد هم جمع شوند

درون تيوبها، در فضاي بـين  : شده، جايگاههاي جذب هيدروژن شاملدر يك تجمع دسته . است

  . تيوبها، يا فقط بر روي سطح بيروني دسته مي باشد

  

  
  
  

                                                 
1 circular curvature 
2 quantum confinement 


