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  چکیده

هـاي گونـاگون کـه    کننـده ها در زمـان حاضـر بـوده و آلـوده    ترین چالشبحران آب یکی از مهم
هاي انسانی بوده مانند فلزات سنگین وارد منابع آبی شده و مشکل کمبـود آب را تشـدید   یتناشی از فعال

طـور مـؤثر جـدا    هاي قـدیمی تصـفیه آب بـه   توان به وسیله روشها را نمیکنندهاکثر این آلوده. کنند می
ون غشـایی  هـاي جدیـد ماننـد فرآینـد فیلتراسـی     نمود، بنابراین براي جداسازي آنها بایسـتی از تکنولـوژي  

هاي کربنی به دلیل دارا بودن خواص ساختاري، فیزیکی و شـیمیایی قابـل تنظـیم و    نانولوله. استفاده شود
در ایـن  . انـد عنـوان غشـا از خـود نشـان داده    اي در فرآینـد تصـفیه آب بـه   فردشان قابلیـت ویـژه   منحصربه

نانولولـه کربنـی در جداسـازي سـه      سازي دینامیک مولکولی توانـایی غشـاهاي  مطالعه، با استفاده از شبیه
بـا در نظـر گـرفتن مکـانیزم جداسـازي از نـوع فرآینـد اسـمز          ଶାܼ݊و  ଶା ،Niଶା݀ܥیون فلزي سـنگین  

صـندلی در  هـاي کربنـی از نـوع دسـته    براي این منظور نانولولـه . معکوس، مورد بررسی قرار گرفته است
در نظر گرفته شد و دو جعبه بـه ضـخامت   ) 11،11(و ) 10،10(، )9،9(، )8،8(چهار مختصات کایرالیتی 

هـا  در دو سمت نانولوله ଶ݈ܥ݀ܥو  ଶ݈ܥ݅ܰ، ଶ݈ܥܼ݊هاي آنگستروم حاوي غلظت یک مولار از نمک 20
طـور  مگاپاسـکال بـه   800مگاپاسـکال و   400مگاپاسـکال،   200تحت سه اختلاف فشار هیدرواستاتیک 

نانوثانیه بـه تعـادل رسـیدند     3هاي مورد نظر ابتدا در مدت زمان  ستمهر یک از سی. سازي شدندمجزا شبیه
. ي دیگر تحت اعمال اختلاف فشار هیدرواسـتاتیک قـرار گرفتنـد   نانوثانیه 3و پس از آن در مدت زمان 

کربنـی و فشـار روي تعـداد عبـور     کـایرالیتی نانولولـه   سـازي تـأثیر دو عامـل   انجـام شـبیه  همچنین پس از 
نـوع یـون    تـأثیر  و همچنین کربنیهاي، یون فلز سنگین و آنیون کلرید از درون نانولولههاي آبمولکول

نتـایج حاصـل از   . مورد بررسی قرار گرفت طور دقیقبه هاي آب عبوريفلزي سنگین در تعداد مولکول
هـاي  هـا شـده و تعـداد مولکـول    ها نشان دادکه افزایش کایرالیتی موجب افزایش قطر نانولولـه  سازي شبیه

ي مسـتقیمی بـا تعـداد    بـر ایـن پـارامتر فشـار رابطـه     عـلاوه . یابـد هاي عبوري نیـز افـزایش مـی   آب و یون
و بیشـترین تعـداد مولکـول آب عبـوري در      کربنی دارد هاي آب و یون عبوري از درون نانولوله مولکول

 تحـت اخـتلاف  ) 8،8(کربنـی بـا کـایرالیتی    هاي نانولولهدر نهایت غشا. حضور یون نیکل جداسازي شد
هـاي آبـی   هاي فلزات سنگین مذکور از محلولبراي جداسازي یون مگاپاسکال گزینه مناسب 200فشار 

 .انتخاب شد

کربنی، فلزات سنگین، تصفیه آب، فیلتراسیون غشایی، فرآیند اسمز معکـوس،  نانولوله: کلمات کلیدي
  .سازي دینامیک مولکولی شبیه
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  اي بر نانوتکنولوژيمقدمه- 1-1

هاي دهـه  ویکی از مشهورترین فیزیکدان 1965برنده جایزه نوبل فیزیک در سال  1ریچارد فینمن
 در همایش جامعه فیزیـک آمریکـا   1960میلادي که ملقب به پدر علم نانوتکنولوژي است، در سال  60

وي بیان کرد فضاي زیادي در پایین وجـود  . را بیان نمود طی یک سخنرانی، پیش بینی انقلابی و جذاب
ي در آن سخنرانی این نکته را مطرح ساخت که اصول علم فیزیک چیـزي جـز امکـان سـاختن     و. 2دارد

اي روي یک سطح را فرض نمود کـه  فینمن همچنین خطوط حکاکی شده. کننداتم به اتم اشیا بیان نمی
هـاي  تـوان ایـن خطـوط را بـه وسـیله تـابش پرتو      عرضی به اندازه چند اتم داشتند و تصور کـرد کـه مـی   

 4هـاي سـیلیکونی  ایـن بحـث، پایـه و اسـاس تولیـد تراشـه      . تبـدیل نمـود   3نی به یک ماده زیر لایـه الکترو
هـاي  هـاي مجـزا را دسـتکاري کـرد و مـواد و سـاختار      تـوان اتـم  وي پیشنهاد کرد که مـی . امروزي است

یـنمن در بـین دانشـمندان    هـاي ف گرچـه پـیش بینـی   . کوچکی را تولید نمود که خـواص متفـاوتی دارنـد   
  ].1[ها امروزه به حقیقت پیوسته استاش از پذیرش خوبی برخوردار نشد، ولی این پیش بینیدوره هم

در . هاي زیادي روي ذرات فلـزي کوچـک در حـال انجـام بـود     میلادي فعالیت 60و  50در دهه 
یـا کـار    و 1965در سـال   5تولید سیلیکون متخلخـل . نامیدندها را نانو تکنولوژي نمیآن زمان این فعالیت

فلزات قلیایی بـه وسـیله تبخیـر فلـز سـدیم و پتاسـیم و چگـالش        ) 6نانوذرات(روي تولید ذرات نانومتري 
این مـواد شـامل   . توسعه یافتند 60نیز در دهه  7هاي مغناطیسیسیال. ها بودسریع آنها، از جمله این فعالیت

  .]2[اندنانوذرات مغناطیسی هستند که در یک مایع توزیع شده

دار دوره خلفـاي  هـاي لعـاب  شناسی کشف شده کـه برخـی از سـرامیک   راً در عملیات باستاناخی
 عباسی داراي طرحی بسیار پیچیده هستند و چندین رنـگ و تلالـؤ رنگـین کمـانی را از خـود نشـان مـی       

وقتی نـور سـفید بـه    . ها در برخی مساجد کشور تونس به کار برده شده استیتعدادي از این کاش. دهند
این جلـوه، از کنـار هـم    . شودکند، بسته به زاویه تابش رنگ لعاب عوض میها برخورد مین سرامیکای

  ].2[یدآصر به فردي دارد، به وجود میقرار گرفتن تناوبی نانو ذرات که هر ذره خواص نوري منح

                                                
1- Richard Feynman 
2- There is a plenty of room at the bottom 
3- Substrate  
4- Silicon Chips 
5- Porous Silicon 
6- Nanoparticles 
7- Ferrofluids 
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  تعریف نانو -1- 1-1

کوتولـه و قـد کوتـاه    معادل لاتین این کلمه به معنـی  . پیشوند نانو در اصل یک کلمه یونانی است
متـر، یـک میلیـاردم متـر     بنابراین یک نانو. ها به معنی یک میلیاردم استاین پیشوند در علم مقیاس. است
یک تار موي انسان به طور متوسـط  . توان حس کردهایی عینی، بهتر میاین مقیاس را با ذکر مثال. است

کـوچکترین  . عادل چند صـد نـانومتر دارد  یک سلول باکتري، قطري م .نانومتر دارد 50000قطري حدود
اتـم   10فقـط حـدود   . نـانومتر دارنـد   10000اي حـدود  اشیاي قابل دید توسـط چشـم غیـر مسـلح انـدازه     

  . ]3[سازندهیدروژن در یک خط، یک نانومتر را می

  تعریف نانوتکنولوژي -2- 1-1

. نانومتر اسـت  100تا  1ین ها و ساختاري با ابعاد ببه بیان ساده علم نانو مطالعه اصول اولیه مولکول
هـاي بـا انـدازه    هـا در دسـتگاه  نانوتکنولوژي، کـاربرد ایـن سـاختار   . نامندها را نانوساختار میاین ساختار

  .نانومتري است

تکنولـوژي شـکل   تکنولـوژي ارائـه نمـود ایـن اسـت کـه نـانو       توان از نـانو تعریف دیگري که می
. باشـد آنها در مقیاس نانو مـی  1هاي ساختمانیاري واحدجدیدي از ساخت مواد به وسیله کنترل و دستک

ها با کنترل مـاده در مقیـاس طـولی    ها و سیستمتکنولوژي تولید کارآمد مواد و دستگاهتوان گفت نانومی
   .اندهاي نوظهوري است که در مقیاس نانو توسعه یافتهبرداري از خواص و پدیدهنانومتر و بهره

اي در نـانو  رشـته مفهـوم چنـد  . اي آن استرشتهتکنولوژي جنبه چندنانوهاي مهم یکی از ویژگی
تکنولـوژي بایـد داراي بیـنش وسـیعی از مفـاهیم زیسـت       نـانو  تکنولوژي بدان معناست که نیروي کـاري 

بـراي درك مفـاهیم   . شناسی، فیزیک، شیمی، اصول مهندسی طراحی، کنترل فرآیند و محصولات باشد
عنوان مثال، علم زیسـت شناسـی   به. ن در مقیاس نانو تقریباً به تمامی علوم نیاز استاي و تدوین قوانیپایه

هـاي زیسـتی تبعیـت    تکنولوژي، به شدت از سیستمکه محصولات نانواول آن: به دودلیل مورد نیاز است
علـم فیزیـک مـورد    . که محصولات نانو کاربرد چشمگیري در زیست پزشکی دارندکنند؛ و دوم اینمی

. هاي اتمـی ناشـناخته اسـت   زنی کوانتومی و کشف نیرواز است، زیرا دنیاي نانو دنیاي توابع موج، تونلنی
ها با همدیگر و چگونگی ترکیب مواد را به مـا  هاي پیوند مولکولعلم شیمی مورد نیاز است، زیرا روش

اصـل  . ادي را تضمین نمـود به اصول مهندسی نیز نیاز است تا بتوان قابلیت تولید و حیات اقتص. آموزدمی
                                                
1- Building Blocks 
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تکنولوژي بیانگر ایـن حقیقـت اسـت کـه ایـن علـم، رشـته جدیـدي نیسـت بلکـه           اي بودن نانوچند رشته
  ].4[گیردمیهاي مختلف علم و فناوري را در برهاست و تمام عرصهرویکردي جدید در تمام رشته

  کربنتاریخچه نانولوله - 1-2

نهاد زیرا این مـاده کـاربرد وسـیعی در صـنایع مختلـف      عصر حاضر را شاید بتوان عصر کربن نام 
هـاي  ، توجـه دانشـمندان را بیشـتر از دیگـر شـکل     2و فلـورن  1کـربن در این بین، نانولوله. پیدا کرده است

گـذرد ولـی   هاي کربن و فلورن نمیاگرچه مدت زیادي از کشف نانولوله. اندکربن به خود جلب کرده
ــه شناســای  ی، ســاخت و بکــارگیري آنهــا در صــنایع مختلــف انجــام شــده و   تحقیقــات وســیعی در زمین

  ].5[هاي زیادي نیز در این رابطه صورت گرفته است پیشرفت

کـربن  و  3المـاس، گرافیـت، لانسـدیلایت   : تنها چهار نوع کـربن شـناخته شـده بـود     1980تا سال 
ورت اتفـاقی رخ داده  ها نیز مانند بسیاري دیگر از اکتشافات به ص ـکشف فلورن . بدون شکل یا آمورف

هـاي کـربن وجـود داشـت     ها توافق کلی بـر روي ناپایـداري اتـم   که قبل از کشف فلورندر حالی. است
 توانـد دانشمندان روسی با استفاده از محاسبات نشان داده بودند که مولکول فلورن در حالت گـازي مـی  

  .پایدار باشد

هاي بخار کربن به نتـایج جـالبی   ی نمونهدر حین اسپکتروسکوپ 5و اسمالی 4کروتو 1985در سال 
ها در فاز گازي نیز بـه صـورت عملـی    ها کشف شدند و پایداري آندر اینجا بود که فلورن. دست یافتند
متـري  هاي کربن با ابعاد نانوفیبر 70البته شواهدي نیز وجود دارد که براي اولین بار در دهه . اثبات گشت

واقـع در فرانسـه سـاخته     7بخشی از پروژه دکتـراي وي در دانشـگاه اورلان  عنوان به 6توسط میرینوبو اندو
دلیـل  نـانومتر را بـا اسـتفاده از تکنیـک رشـد بخـار تهیـه نمـود امـا بـه           7هایی به قطـر  وي فیبر. شده است

ها به عنوان نانو لوله شناخته نشدند و بـه صـورت سیسـتماتیک نیـز مـورد مطالعـه       ناشناخته بودن، این فیبر
  ].5[نگرفتند قرار

                                                
1- Carbon Nanotube 
2- Fullerene 
3- Lonsdaleite 
4- Kroto 
5- Smalley 
6- Mirinobu Endo 
7- Orlean 


