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مـورد بررسـي     DFT بطـور نظـري و بـا روش          Alخالص و داپت شده با اتـم        ) 12،0(و  ) 10،0(،  )8،0(

هـاي بـور    نانوتيوب   دهد كه مولكول متان بر سطح داخلي      نتايج اين بررسي نشان مي     . است قرارگرفته
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 .يابد يبار الكتريكي از مولكول متان به نانوتيوب انتقال م
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  . با نانوتيوب بورنيتريد بسيار ناچيز است

  

  .DFT ،جذب فيزيكي، متان، روش هاي بورنيتريد داپت شدهنانوتيوب: واژگان كليدي

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
٦

 
  فهرست مطالب 

                                               صفحه             عنوان                                                         

 1  ............) .........................................................................مقدمه و پيشينه پژوهشي(فصل اول 

 1  ...................................................................................................................................................  متان-1-1  
 1  ................................................................................................................. منابع توليد متان-1-1-1     

 2 ........................................................................................................................  واكنش هاي متان-1-1-2     

 3 ...........  ......... .......................................................................................................... موارد استفاده-1-1-3     
 4  ................ ................................................................................................. انواع نيروهاي بين مولكولي-1-2  

 5  ............................................................................................................................. هسته اي قوي -1-2-1     

 5  ..........................................................................................................................  هسته اي ضعيف-1-2-2     
 5  ..................................................................................................................... .................. گرانشي-1-2-3    

 5  .................... ....................................................................................................... الكترومغناطيسي-1-2-4    

 6  .................. .................................................................................... نيروهاي الكترواستاتيكي-1-2-4-1       

 6  ...................................................... .............................................................. نيروهاي القايي-1-2-4-2       

 7  ..................................................................................................... نيروهاي پراكندگي لاندن -1-2-4-3       

 8  .............................................................................................. ...................... نانو ساختارهاي بورنيتريد-1-3  

 8  ........ ........................................................................................................... هگزاگونال بورنيتريد -1-3-1    

 10  ............................................................................................................... نانوتيوب هاي بور نيتريد -1-3-2    

 11  ...................... .......................................................هاي بور نيتريد  خواص الكتروني نانوتيوب-1 -1-3-2       

 13 ............ ....................................................................................................................... پيشينه پژوهشي-1-4  

 Pt................................   15  داپت شده با) 5،5( بررسي جذب گاز هيدروژن روي نانوتيوب بورنيتريد -1-4-1     
 18........................................................ داپت كردن اتم پلاتين به صورت پل روي نانوتيوب بورنيتريد-1-4-2    

 22........... سيلسيمشده با داپت) 8،0( بررسي تئوري جذب گاز مونوكسيد كربن بر نانوتيوب بورنيتريد -1-4-3    
 25   ............با نيتروژن  جذب گاز متان برسطح داخلي و خارجي نانوتيوب كربني خالص و داپت شده-1-4-4    

 26 .................................................. جذب متان بر سطح خارجي نانوتيوب هاي كربني تك لايه -1-4-4-1        

 



 
٧

 27.......  ........................................................................... جذب متان بر سطح داخلي نانوتيوب -1-4-4-2        
 28 .... .......................................................... جذب متان بر نانوتيوب كربني داپت شده با نيتروژن -1-4-4-3        

 30..   ..... ................................................................................)روش هاي كوانتومي(فصل دوم 

 31............  .................................................................................................................. مكانيك كوانتومي -2-1  

 31 .... ........................................................................................................... روش هاي نيمه تجربي -2-1-1     
 32   ..................................................................................................................... روش هاي آغازين -2-1-2      

 32  .......................................................................................................... فاك - روش هارتري-2-1-2-1         
 33  ................................................................................................. پلست - تئوري اختلال مولر-2-1-2-2         
 34........................... ...................................................................................همبستگي الكتروني-2-1-2-3         
 35............   ............................... .....................................(DFT) روش تابعيت دانسيته الكترون -2-1-2-4         

 36 .............................. .................................................................................................هاي پايه  مجموعه-2-2  
 37 ............................................................................................................هاي پايه حداقل   مجموعه-2-2-1      

 37 ................................................................................................هاي پايه ظرفيتي شكافته   مجموعه-2-2-2      
 37................... ......................................................................................................توابع پايه نفوذي -2-2-3      
 38..........   ..................................................................................................هاي قطبش پذير   مجموعه-2-2-4      

 38  ................... ....................................................................................................................... نرم افزارها-2-3  
 38  ................. ........................................................................................... نرم افزار نانوتيوب مودلر-2-3-1       
 39 .................. .................................................................................................... نرم افزار گوسويو-2-3-2       
 39  .........................) ......................................................................................03( نرم افزار گوسين -2-3-3       
 40  .................................................................................................................... نرم افزار گاس سام -2-3-4       

 40................  ................................................................................................ (DOS)  نمودار-2-3-4-1          

 41  .............................................................................................................................. بهينه سازي ساختار -2-4   

 scan  ......................................................................................................................................  42روش  -2-5  
 43  .......................................................................................... سيستم هاي مولكولي و مدل هاي شيميايي -2-6  
 44 ..  ........................................................................................... محاسبات انرژي و اربيتال پيوندي طبيعي -2-7  

   هاي بورنيتريد خالص و داپت  بررسي نظري جذب گاز متان بر روي نانوتيوب( سومفصل 
 45  ................................................................................................................. )شده با آلومينيم



 
٨

 47 ......................................................................... بهينه سازي ساختار هندسي و انتخاب سطح محاسباتي -3-1  
 49  ................................................................................................... محاسبات انرژي و خواص الكتروني -2 -3  
 50......................................هاي بورنيتريد خالص  بررسي اثر قطر برخواص ساختاري و الكتروني نانوتيوب-3-3  

 50  ...... .....................................................هاي بورنيتريد خالص  اثر قطر برخواص ساختاري نانوتيوب-3-3-1        
 54 ............................................................هاي بورنيتريد خالص  اثر قطر برخواص الكتروني نانوتيوب-3-3-2     

 H-L gap........................  .................................54وHOMO  ، LUMOهاي  انرژي اربيتال-3-3-2-1         
 55  ........................................................................................هاي نيتروژن و بور   هيبريداسيون اتم3-3-2-2         
 58  ..................................................... ............................... بار الكتريكي اتم هاي بور و نيتروژن-3-3-2-3         
 DOS ..................................................................................... ..........  ............... 58 نمودارهاي -3-3-2-4        

 Al..........................   60يوب هاي بورنيتريد داپت شده با  بررسي اثرقطربرخواص ساختاري والكتروني نانوت-3-4  
 Al............... ...............................  60هاي بورنيتريد داپت شده با  اثر قطر برخواص ساختاري نانوتيوب-3-4-1    
 Al................... ...........................  61بورنيتريد داپت شده با هاي  اثر قطر برخواص الكتروني نانوتيوب-3-4-2    
 H-L gap...................................... .........................  61و HOMO ، LUMO اربيتال هاي-3-4-2-1       
 62  ................................................................. متصل به آن B و اتم هاي Al هيبريداسيون اتم -3-4-2-2       

 63  .................................................................... متصل به آن B و اتم هاي Al بار الكتريكي اتم -3-4-2-3        
 DOS............................ ...................................................................................  64 نمودارهاي -3-4-2-4        

 66  ......................................................خالص و داپت شده ) 10،0( جذب متان بر روي نانوتيوب بورنيتريد -3-5  
 70  ..............................................................................................................................   هيبريداسيون-3-5-1      
 70  ...................................................................هاي جاذب و جذب شونده   تغييرات بار الكتريكي اتم-3-5-2     
 Ead........................................................................................... .......   ....................71نرژي جذب،  ا-3-5-3     
 73  ............................... ....................................................................................(rmin) فاصله تعادلي -3-5-4     
 H-L gap.................................... .......................  74و HOMO  ، LUMO اربيتال هاي مولكولي-3-5-5     
 LUMO........ ..............................................  75  و HOMO سهم متان و نانوتيوب در اربيتال هاي -3-5-6     
 DOS............................................................................................................... ........  75 نمودارهاي -3-5-7     
 78  ............ ....................................................هاي خالص بر فرآيندجذب متان  بررسي تأثير قطر نانوتيوب-3-6  

 Al........ ..  83با اتم ) 0،12(و ) 0،10(، )0،8(هاي بورنيتريد داپت شده   بررسي جذب متان بر روي نانوتيوب-3-7  
 83  .................................... ...............................................................................(Eads) انرژي جذب -3-7-1     



 
٩

 84  ....................................................................................................................(rmin) فاصله تعادلي -3-7-2     
 H-L gap.................. ............................................. .......... 86و HOMO ، LUMO اربيتال هاي -3-7-3     

 87 ....... ......................................................................................................................... هيبريداسيون -3-7-4     
 87  ........................................................................ر در جذب و انتقال بار هاي درگي  اتم الكتريكي بار-3-7-5     
 DOS...............................................................................................................   88 نمودارهاي -3-7-6     

 Al.......... ................  90بور نيتريد و كربني داپت شده با ) 0،8(رايند جذب متان بر نانوتيوب هاي  مقايسه ف-3-8  

 93 ........................................................................................................................................  گيري نتيجه -3-9  
 94  ..................................................................................................................................منابع 

   

   

  
   
  

   

  

  
   
   
   

  
   
   
   
   
   
   

  



 
١٠

  
 فهرست جداول

   صفحه                                                                                عنوان                                  
 

 در h-BNهاي مختلف و شيفت انرژي آنها نسبت به  براي نانوتيوبPLEهاي طيف موقعيت پيك: 1-1جدول 
 k 20................................................................. ....................................................................................  12)(دماي 

 17  .......... داپت شده و مقدار شكاف انرژي  بورنيتريدانرژي جذب مولكول هيدروژن بر روي نانوتيوب: 2-1جدول 
 24  .................................لص و داپت شده  خا بورنيتريد با نانوتيوبCOداده هاي مربوط به برهمكنش : 3-1جدول 
 27  ....... .....هاي كربني خالص و داپت شده هاي جذب محاسبه شده براي جذب متان بر نانوتيوب انرژي: 4-1جدول 
 48 .........................................................هاي مختلف  كنش دو مولكول متان با مجموعه پايهنتايج برهم: 1-3جدول 

 54  .............................. .............................هاي بورنيتريد خالص اثر قطر بر خواص ساختاري نانوتيوب:  2-3جدول 

 55  ...........................................................اثر قطر بر خواص الكتروني نانوتيوب هاي بورنيتريد خالص :  3-3جدول 
 Al........... ..................................  61اثر قطر بر خواص ساختاري نانوتيوب هاي بورنيتريد داپت شده با : 4-3جدول 
 Al........ .....................................  63اثر قطر بر خواص الكتروني نانوتيوب هاي بورنيتريد داپت شده با : 5-3جدول 
 68  .......................... خالص و داپت شدهNTBN) 10،0(اثر جذب خارجي متان بر خواص الكتروني  : 6-3جدول 
 69  ............................. ............ داپت شدهNTBN) 10،0(اثر جذب داخلي متان بر خواص الكتروني  : 7-3جدول 
 81  ............................... .........متان با نانوتيوب هاي خالص بورنيتريد بر خواص الكترونياثر برهمكنش : 8-3جدول 
 Al....................... .....................................  86اثر جذب متان بر نانوتيوب هاي بورنيتريد داپت شده با  : 9-3جدول 
 Al .................  92بور نيتريد و كربني داپت شده با ) 8،0(ب متان بر نانوتيوب هاي مقايسه فرآيند جذ:  10-3جدول 

    
   
  
   
  
   
   
  
  

 

  
  

 



 
١١

  
  

 فهرست اشكال
   صفحه            عنوان                                                                                                    

 
 8   ........................................................... هگزاگونال بور نيتريد )bگرافيت )aساختار مواد صفحه اي : 1-1 شكل

 9  ........................................ هگزاگونال بور نيتريد )bگرافيت )aساختار نواري تئوري تك لايه اي از : 2-1شكل 
خالص و داپت شده با كربن، در حضور و عدم حضور ) 9،0( نانوتيوب بورنيتريد DOSارهاي نمود: 3-1شكل 

 15  ....................................................................................................................................................اتم هيدروژن 
 2 (SB ........................  16 (SN) 1(داپت شده با پلاتين ) 5،5(تارهاي بهينه شده نانوتيوب بورنيتريد ساخ: 4-1شكل 
 16  .......................داپت شده با پلاتين ) 5،5( در نانوتيوب بورنيتريد LUMO و HOMOاربيتال هاي : 5-1شكل 
و نانوتيوب داپت شده با اتم پلاتين در ) 1(خالص ) 8،0(ريد ساختارهاي بهينه شده نانوتيوب بورنيت: 6-1شكل 

 3......................................................................... (....................................................  19 (BZو ) BA) 2موقعيت 
، سه مولكول )ب(، دو مولكول )الف(كول هيدروژن ساختار هاي بهينه شده بعد از جذب يك مول: 7-1شكل 

 21  ...................................) .........د(و جذب چهار مولكول هيدروژن روي ديمر پلاتين داپت شده بر نانوتيوب ) ج(
 2( ،SiN) 3.... (.................................  22 (SiB، )1(خالص ) 8،0(ساختار بهينه شده نانوتيوب بور نيتريد : 8-1شكل 
 SiN (c).. ........................  23 و SiB  (b)، (a) مربوط به نانوتيوب بورنيتريد خالص DOSنمودارهاي : 9-1شكل 
 SiB ، نانوتيوب A4 تا A1خالص ) 8،0( با نانوتيوب بورنيتريد COحالت هاي مختلف برهمكنش : 10-1شكل 

B1 و B2 و نانوتيوب SiN C1 و C2...................................................................... ............................................  23 

 NPY... .......  26) ب ( وSP3 N) الف(هاي كربني داپت شده با نيتروژن ساختارهاي بهينه شده نانوتيوب: 11-1شكل 

 SP3 N ..  28) ب( وNPY) الف(هينه شده كمپلكس جذب خارجي متان و نانوتيوب داپت شدهساختار ب: 12-1شكل 
 41 ................................................................................نمودار شماتيكي از باندهاي هدايت و والانس : 1 –2شكل 
 47  .......................................................ل گاز متان با يكديگر كنش دو مولكوهاي مختلف برهمآرايش: 1-3شكل 
 51  ..............) ....ج) (12،0(و ) ب) (10،0(، )الف) (8،0(ساختارهاي بهينه شده نانوتيوب هاي بورنيتريد : 2-3شكل 
 56  .............................. ...........(E) و لبه (C)اتم هاي بور و نيتروژن در نانوتيوب با موقعيت هاي وسط : 3-3شكل 
 59 ............................ .............................................. نانوتيوب هاي بورنيتريد خالصDOSنمودارهاي : 4-3شكل 
) 10،0(، )الف) (BNNT/Al(N) )8،0ساختارهاي بهينه شده نانوتيوب هاي بورنيتريد داپت شده: 5-3شكل 

 60  ......................................) .....................................................................................................ج) (12،0(و ) ب(

 65 .......................................................................هاي بورنيتريد داپت شده   نانوتيوبDOSنمودارهاي : 6-3شكل 
، Al(N)) ب(خالص، ) الف) : (10،0(حالت هاي مختلف جذب گاز متان بر نانوتيوب بورنيتريد : 7-3شكل 

 Al(B)..................... ...........................................  67جذب داخلي ) ه( ، Al(N)جذب داخلي ) د( ، Al(B)) ج(



 
١٢

عدم حضور ) الف( خالص و داپت شده) 10،0( مربوط به نانوتيوب بورنيتريد DOSنمودارهاي : 8-3شكل 
 76  ................................................................................................................................در حضور متان) ب(متان، 
 77 ... ................ شدهداپت)  10،0( مربوط به جذب متان از داخل نانوتيوب بورنيتريد DOSنمودارهاي : 9-3شكل 

در حضور ) 0،12) (3(و ) 0،10) (2(، )0،8) (1: (ساختار بهينه شده نانوتيوب هاي بورنيتريد خالص: 10-3شكل 
 80  .................................................................................................................................................................متان 
 82................................................................هاي خالص در حضور متان   نانوتيوبDOSنمودارهاي :  11-3شكل

) 0،12) (3(و ) 0،10) 1) (0،8( ،)2): ((SN)ساختار بهينه شده نانوتيوب هاي بورنيتريدداپت شده : 12-3 شكل
 85  .................................................................................................................................................در حضور متان 

 89  ................................................. در حضور متان (SN)هاي داپت شده   نانوتيوبDOSنمودارهاي : 13-3شكل 
 91.... ربنيك) ب(بورنيتريد ) الف(، در حضور مولكول متان )8،0(هاي ساختارهاي بهينه شده نانوتيوب :14-3شكل 

   
   
   
   
   
  
   
   
   
   
   
   

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
١٣

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

  فصل اول

  شيژوه  پيشينه پمقدمه و       

  

  

  1 متان-1-1

 بـا  داراي ساختار چهـاروجهي      بوده و ها   ترين عضو خانواده آلكان    ، ساده CH4با فرمول مولكولي    متان  

. تمتان گازي بي رنگ، بي بو، قابل اشتعال و در آب نامحلول اس ـ            . باشد  درجه مي  5/109زواياي پيوندي   

 توسط شيميدان   1778 اين گاز در سال   . است كلوين   109 كلوين و نقطه جوش آن       7/90نقطه ذوب آن    

مطالعه بـر روي گـاز مـرداب بـود، كـشف      ، زماني كه در حال )1745 -1827( 2 آله ساندرو ولتاايتاليايي

 بـا   1977 در سال    ودر جو سياره مشتري كشف       سنجي اي طيف ه به كمك روش   1935 در سال    .گرديد

 از  متـان  .ن به اثبات رسـيد    اي وجود آ   ليمتر در فضاي بين ستاره     مي 309توجه به تابش آن در طول موج        

بـا    .انـدازد  اي انرژي بيشتري را بـه دام مـي     گازهاي گلخانه  ساير نسبت به    مهم بوده و  اي   گازهاي گلخانه 

  .استاي  گلخانهاز ترين گ مهمبه واسطه حجم بيشتر آن در اتمسفر كربن  اكسيد دي اين وجود

  
                                                 
1 - Methane 

2 - Alessandro volta 
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   منابع توليد متان-1-1-1

هـوازي گياهـان،     بـي در طبيعت متان از تجزيه و پوسيده شدن بقاياي موجودات زنده خصوصا فساد                   

 نفتـي جـزء گازهـاي       هـاي   جسـازه در اكثر   متان  . شود هاي پيچيده آلي حاصل مي     يعني شكستن مولكول  

 مهمترين منبع گاز متان، ميـدان       .شود به وفور يافت مي   نيز  در معادن زغال سنگ      و   بودهبالاي چاه نفت    

اصـولا در   . شود هوازي موادآلي توليد مي    هاي سطحي زمين از تجزيه بي      گاز در لايه  . باشد گاز طبيعي مي  

هاي ديگر و مقداري هليم و نيتروژن نيـز يافـت            ميدان گاز به همراه گاز متان درصد كمي از هيدروكربن         

هاي كشاورزي و    هاي شيميايي در زمين     از تخريب كود    گاز متان، بيوگاز حاصل    ري از منبع ديگ . شود مي

 اي كه از نظر زيستي تحت شرايط بـي         هاي جامد شهري و يا هر ماده       ها و آشغال   تخريب لجن فاضلاب   يا

كـل  % 16متان توليد شده از تخمير مواد آلي در معده احـشام، سـاليانه حـدود                . پذير باشد  هوازي تجزيه 

  . دهد متان منتشر شده در اتمسفر را تشكيل مي

  

  هاي متانجواكنش -1-1-2

 سـوختن متـان شـامل مراحـل         .دار شـدن    سـوختن و هـالوژن     عبارتند از  هاي متان  مهمترين واكنش      

دهـد و سـپس يـك      مـي HCHO or H٢CO)(  در اولين مرحله متان تشكيل فرمالدهيـد  است،متعددي

  .دهد كربن مي آيد كه تشكيل مونوكسيد د ميبه وجو (HCO) راديكال فرميل

)1 – 1(       CH٤ + O٢ → CO + H٢ + H٢O  

شود، اين مرحله بسيار سريع و در كمتر از يـك ميلـي ثانيـه      اكسيد ميH٢O بѧه   H٢ به دنبال اين مرحله   

   . دهد رخ مي

)1– 2(                                           ٢H٢ + O٢→ ٢H٢O  

  . دهد  ميCO٢شود و با آزاد كردن گرما تشكيل   هم اكسيد ميCOدر نهايت 

)1– 3(                                                                       ٢CO + O٢→ ٢CO٢  

  : باشد بطور كلي واكنش موازنه شده سوختن متان به صورت زير مي

CH٤(g) + ٢O٢(g) → CO٢(g) + ٢H٢O(l) + ٨٩٠ (kJ/mol)        )1-4(  
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هاي متان مشكل است، براي مثال اكسيداسيون جزئي متان بـه متـانول مـشكل               بطوركلي كنترل واكنش  

  . كند كربن و آب مي اكسيد رود و توليد دي است و واكنش بطور كامل پيش مي

  :دهد واكنش ميمتان تحت شرايط مناسب با همه هالوژن ها 

)1– 5(                               X=F, Cl, Br, I                             CH٤ + X٢ → CH٣X + HX  

   .شود دار شدن با راديكال آزاد ناميده مي مكانيسم واكنش بالا، هالوژن

 و همـين  هـا هـستند   ها در هيدروكربن ترين پيوند  در متان، از جمله محكمC–Hهاي كوالانسي  پيوند

يـافتن كاتـاليزوري كـه سـد فعالـسازي          . سـازد  مـي ه محدود    به عنوان ماده اولي     را دليل استفاده متان  

   .در صنعت اهميت فراواني دارد ،در متان را كاهش دهد C–Hشكستن پيوند 

   

    موارد استفاده-1-1-3

از  .، استفاده از آن به عنوان سوخت، براي توليد حرارت و گرما اسـت             مهمترين مورد استفاده متان        

فرآينـد سـوختن متـان      ، لـذا    كـربن اسـت    اكسيد تن متان فقط آب و دي      سوخ آنجا كه محصول فرآيند   

 همچنين مقدار گرمايي كه     . است تميزتر...) نفت، گازوئيل، بنزين  (هاي فسيلي     سوخت  ساير نسبت به 

 ايـن مـوارد     . بيشتر است  ها شود نسبت به بقيه هيدروكربن     از سوختن يك واحد جرمي متان توليد مي       

در صنعت، متان مـاده      .ور گسترده به عنوان سوخت مورد استفاده قرار گيرد        كه متان بط  شود   باعث مي 

هـاي    در تـوربين .باشـد  اوليه منتخب براي توليد هيدروژن، متانول، اسيد استيك و انيدريد استيك مي       

در ي نيـز  تحقيقـات  شـود و   از متان به عنوان سوخت استفاده مـي بطور گستردههاي بخار  گازي و ديگ 

مـورد بررسـي و   هـا    متان به عنـوان سـوخت در موشـك و فـضاپيما         تا قابليت كاربرد  ت،  حال انجام اس  

 در بـسياري از نقـاط منظومـه          توجه به اين نكته مثبت حائز اهميت است كه متـان           .ارزيابي قرار گيرد  

  .]1[ وجود داردگيري  شود و در فضا امكان سوخت شمسي يافت مي
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متـان بطـور    . حـائز اهميـت اسـت      و انتقـال آن      سازي خيره ذ بحث متعدد متان    كاربردهايبا توجه به    

در بسياري از كـشورها  با اين وجود . شود  منتقل ميLNG1 و يا حاملان  هاي انتقال   عمومي توسط لوله  

هـاي فراوانـي    هـاي اخيـر تـلاش    در سـال  .دهنـد  هاي باركشي انتقال مي  را توسط كاميونمتانهنوز 

بليـت حمـل و       به منظور دست يابي بـه سـوختي بـا قـا            وهاسوختي خودر  پيشرفت تكنولوژي    درجهت

 كـه   هاي ممكن گـاز طبيعـي       از ميان سوخت   .صورت گرفته است  كاربرد آسان و كاهش مصرف بنزين       

 دانـسيته انـرژي     البته بايد به اين نكته توجـه نمـود كـه          . است بهترين مورد    ،متان جزء اصلي آن است    

   .استآن % 11/0  نسبت به بنزين خيلي پايين و تقريبامتان

مقـدار   بـا بقيـه خودروهـا، لازم اسـت           دروهـاي گـاز سـوز     و خ ارتقاي كيفيت كار و توانايي رقابت     براي  

  )k 191( به علت پايين بـودن دمـاي بحرانـي متـان          . مناسبي متان در مخزن سوخت آنها ذخيره شود       

، راه حـل ديگـري      CNG2) (  گاز طبيعـي فـشرده      كاربرد .توان گاز را مايع نمود     تنها با كاهش دما نمي    

  فشار  ايجاد   مراحل چندگانه و گران تا    روش نيز بدون اشكال نيست زيرا دربردارنده         است كه البته اين   

 (MPa)25-20 در مقايسه با   .باشد  مي  CNG، گاز طبيعي جذب شده       روش(ANG)3،   فشار  كه در آن

(MPa) 4    هـا بـه    تيوبان داده است كه نانو نانو تكنولوژي نش   دانشپيشرفت   .كارآمدتر است  لازم است

و سـاخت   سـازي    ذخيـره  ،جـذب سـطحي    بـراي    ندتوان  مي ،دار و مساحت سطح بالا     علت ساختار حفره  

 از آنجا كه نيروهاي بين مولكولي نقش        .]3و2[ حسگر گازي بسياري از گازها مورد استفاده قرار گيرند        

   .گيرند مورد بحث قرار ميور خلاصه  به ط اين فصلادامهدر   دارنددر فرآيند جذب گاز مهمي را

  

   انواع نيروهاي بين مولكولي-1-2

  : توان به چهار دسته تقسيم كرد اي را مي هاي بين ذره نيرو     

  

                                                 
1 - Liquefied natural gas 

2 - Compressed natural gas 

3 – Absorbed natural gas 
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  اي قوي  هسته -1-2-1

محدوده درون هسته بوده و     هاي   ها و پروتون   اي قوي عامل ايجاد پيوند بين نوترون        نيروهاي هسته      

  . است4-10(nm)   حدوددرعملكرد آنها 

.  

   هسته اي ضعيف -1-2-2

  هاي اي ضعيف داراي منشاء الكترومغناطيسي بوده و نظير نيرو هاي هسته  از طرف ديگر نيرو    

 1-10×5  (nm) از مرتبهبا توجه به اينكه ابعاد مولكولي معمولاً. اي قوي داراي برد كوتاه هستند  هسته

تواننـد مـشاركت مـوثري در نيـروي بـين مولكـولي داشـته          نمييف ضعاي لذا نيروهاي هسته هستند،

  . باشند

  

   گرانشي -1-2-3

 ـاي  منبع جاذبهتوانند به عنوان    مي وبسيار بلند بوده    نيروهاي گرانشي داراي برد           ين مولكـولي در  ب

 ـ     دهد كه  ي ساده نشان مي    يك محاسبه با اين وجود    . نظر گرفته شوند   ين دو  انرژي پتانسيل گرانـشي ب

 بـوده و از لحـاظ مرتبـه    52-10×7(J)  از يكديگر قرار دارند تنهـا  4/0 (nm) ي اتم آرگون كه در فاصله

بنابراين نيروهاي بين مولكـولي بايـستي        . برابر كمتر از نيروهاي بين مولكولي است       1030بزرگي حدود   

  . الكترومغناطيسي باشندشأداراي يك من

  

  رومغناطيسي الكت-1-2-4 

    باشـند، منبـع    ء الكترومغناطيـسي  اراي منـشا   نيروهـاي بـين مولكـولي د       اين مطلب كه    پذيرش با     

هـايي كـه يـك اتـم يـا مولكـول را              ها و پروتون   تواند ناشي از ذرات باردار يعني الكترون       كنش مي برهم

صـل  چون نيروهاي بين مولكولي در فواصل كوتـاه داراي رفتـار دافعـه و درفوا              . دهند، باشد  تشكيل مي 

اي هستند، بنابراين حداقل دو عامل بايد در نيروي كل و در نتيجه در پتانسيل               بلند داراي رفتار جاذبه   

به يكـديگر   ي كافي    روني دو مولكول به اندازه    الكت هنگامي كه ابرهاي  . ثر باشند مؤبين مولكولي متناظر    
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ك ناحيـه مـشترك توسـط       از اشـغال ي ـ    1پوشانند، طبق اصل طرد پائولي     شده و همديگر را مي     نزديك

در . شود محدوده مي  شود و اين باعث كاهش دانسيته الكتروني در آن         ها جلوگيري مي   الكترونبعضي از 

را بر يكـديگر اعمـال    دافعه د و يك نيروينشو ها به طور كامل پوشانده نمي هسته نتيجه بارهاي مثبت

  . نامند پوشاني مي چنين نيروهاي برد كوتاهي را نيروهاي هم. كنند مي

     متفـاوت بوجـود    ، بـه صـورتي كـاملاً      اسـت اي نيروي بين مولكولي كه داراي برد بلند          بخش جاذبه      

بـر اسـاس ماهيـت    . هاي الكتروني ناچيز باشـد  پوشاني ابرجكند كه هم   آيد و هنگامي اهميت پيدا مي      مي

يكي از ايـن     .ثر باشند ا مو كننده سه عامل ممكن است بر نيروي جاذبه بين آنه          كنش هم هاي بر  مولكول

   شناخته2هاي مولكولي شركت دارد كه به عنوان نيروي پراكندگي لاندن كنش عوامل در همه برهم

ترين سهم را در نيـروي جاذبـه بـين      هميشه بزرگهاي ساده اين عامل تقريباً     شود و براي مولكول     مي

  .شوند مل معرفي ميدر ادامه اين عوا. مولكولي دارد

  

   نيروهاي الكترواستاتيكي-1-2-4-1 

به علت توزيع غير يكنواخت بار الكتريكي در مولكـول، داراي ممـان              HCl نظيرها   بعضي از مولكول       

كـنش    بـرهم   ها از   برد بلند اين مولكول    كنش بنابراين بخشي از انرژي برهم    . باشند دو قطبي دائمي مي   

كنشي با عدم    از آنجا كه انجام چنين برهم     . شود ميهاي دو قطبي آنها ناشي       الكترواستاتيكي بين ممان  

   3يك انرژي مرتبه اول كنش حاصل را ها همراه است، انرژي برهم توزيع الكتروني مولكولپيچش در

مرتبط اسـت، لـذا     گيري نسبي آنها     جهتها با     انرژي الكترواستاتيكي بين دوقطبي    از آنجا كه   .نامند مي

  . نامند گيري مي  انرژي جهت راآنگاهي 

  

   نيروهاي القايي-1-2-4-2

                                                 
1 - Pauli exclusion principle 

2 - London dispersion forces 

3 - First order 
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  كنش بين يك مولكول با گشتاور دو قطبي دائمي و يك مولكول غير قطبي را در نظر اگر برهم     

يـك گـشتاور     توزيع بار الكتريكي در مولكول ديگر         با تغيير  م، ميدان الكتريكي مولكول دو قطبي     بگيري

كنش انجام داده    برهم القا شده با دوقطبي القا كننده     دوقطبي  . آورد  در آن به وجود مي      القايي دو قطبي 

كنش به ايجاد تغيير شـكل   از آنجا كه وقوع و انجام اين نوع برهم. شود اي توليد مي و يك نيروي جاذبه  

كنش  هنگام برهم به  . دنامن مي 1كنش درجه دوم    انرژي برهم   را  آن لذادر ابرهاي الكتروني بستگي دارد،      

    .، سهم القايي همزمان با سهم الكترواستاتيكي وجود دارد دائمي قطبي دو دارايدو مولكول

  

   نيروهاي پراكندگي لاندن-1-2-4-3

 أهيچ كدام از آنها گـشتاور دوقطبـي دائمـي ندارنـد، درك منـش         كنش بين دو مولكول كه     در برهم      

 يـك مولكـول فاقـد       توان تصور نمود كه در      مي .جاذبه ممكن است تا حدودي مشكل بنظر برسد       انرژي  

ها داراي يك حركت پيوسته بوده و دانسيته الكتروني در مولكول بـه              گشتاور دو قطبي دائمي، الكترون    

بنابراين در هـر لحظـه از زمـان هـر مولكـول داراي يـك دو قطبـي                   . طور پيوسته در حال نوسان است     

دو قطبـي   . كنـد  افت و خيز مي   اي خواهد بود كه مقدار آن با نوسان دانسيته الكتروني            الكتريكي لحظه 

دو قطبـي  . كنـد  اي را در مولكول دوم القا مي      مولكول، يك دو قطبي لحظه    اي ايجاد شده در يك       لحظه

كـنش انجـام داده و حاصـل     القا شده در مولكول دوم و دو قطبي القا كننده در مولكول اول با هم برهم       

به عبارت ديگر انرژي پراكنـدگي حاصـل        . شود اي است كه انرژي پراكندگي ناميده مي       آن انرژي جاذبه  

 انرژي پراكندگي از نوع مرتبه دوم اسـت، زيـرا           .همبستگي نوسانات دانسيته الكتروني دو مولكول است      

هاي خنثي و غير قطبـي، ايـن         در مورد مولكول  . ها است  دربردارنده واپيچش دانسيته الكتروني مولكول    

    .]4[ استبرد بلند بر انرژي كنش تنها عامل موثر  نوع برهم

  

  

                                                 
1 - Second order energy 
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   بورنيتريدساختارهاي نانو -1-3

   هگزاگونال بورنيتريد -1-3-1

هاي بور و   يك تركيب شيميايي دوتايي است كه از تركيب نسبت مساوي از اتم،BN ،بورنيتريد

 و بودهي، مكانيكي، نوري و الكتروني هاي جالب گرماي داراي ويژگي BN. است شده ژن تشكيل   نيترو

شود و يكي از  ناميده مي 3 الماس مانند كه بورزان2، آلوتروپاست آن به دو صورت 1زومورفيسماي

 (h-BN) كه هگزاگونال بورنيتريد  آنديگر آلوتروپ .ترين مواد شناخته شده بعد از الماس است سخت

 عمل لزگرافيت به صورت يك شبه ف .استبا گرافيت هم الكترون شود شبه گرافيتي بوده و  ناميده مي

ها گسترده  اي گوشه كه در صفحه شش π هاي در واقع شبكه پيوندده و هادي الكتريسيته است، نمو

ز  اB-N قطبي پيوندهاي  h-BNدر مورد با اين وجود  .دهند  هدايت الكتريكي را انجام مياند شده

 با تقريباً نارسانانيتريد يك تركيب   بورشود كه باعث مياين امر ند ونكانتقال الكترون جلوگيري مي

هاي تيوب نانوسازنده ساختار مواد اوليه )1-1(در شكل  . باشدev 5) ( انرژي در حدودتراز شكاف 

  .آورده شده است نيتريد هگزاگونال بور يعني گرافيت و نيتريد  كربني و بور

 
                                                 
1 - Isomorphism 

2 - Allotrope 

3 - Borazon 


