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 :چکیده
   

کبوبل َبی یًوی بیًلًصیکی ومش مُمی را در بسیبری اس پذیذٌ َبی اوتمبل در ببفت َبی سلًلی ببسی می کىذ.   

َمچىیه ومک سدایی آة دریب ي آبُبی بذمشٌ بٍ دلیل کمبًد مىبیع آة شیزیه در جُبن اس اَمیت فًق العبدٌ ای 

ٌ است. لذا در ایه کبر تحمیمبت ی سبختبر کبوبل َبی یًوی ي سیستم َبی ومک سدایی آة مًرد تًجٍ لزار بزخًردار شذ

گزفتٍ است ي عبًر اوتخببی ي لببل کىتزل یًن َب اس میبن وبوًلًلٍ َبی کزبىی ي بًرویتزیذی بب استفبدٌ اس تئًری تببع 

ذٌ شبمل یک چگبلی ي شبیٍ سبسی دیىبمیک مًلکًلی مًرد بزرسی لزار گزفتٍ است. سیستم َبی شبیٍ سبسی ش

وبوًلًلٍ کزبىی یب بًرویتزیذی لزار گزفتٍ در داخل یک غشبء است کٍ در محلًل یًوی غًطٍ ير شذٌ است. سبختبر 

آة در داخل وبوًلًلٍ آوبلیش شذٌ است ي سمبن ببسداری یًن، تببع تًسیع شعبعی ي سزعت اوتمبل وزمبل شذٌ آة وسبت 

تبیج وشبن می دَذ کٍ عبًر یًن َب اس طزیك وبوًلًلٍ َب يابستٍ بٍ لطز بٍ تعذاد یًن َبی عبًری محبسبٍ شذٌ است. و

وبوًلًلٍ َبی اوتخبة شذٌ است. علايٌ بز ایه، ارتببط بیه دمب ي فشبر بب عبًر مًلکًل َبی اة اس طزیك وبوًلًلٍ َب 

یذی بٍ عىًان مذلی مًرد بزرسی لزار گزفتٍ است. در بخشی دیگز، مًلکًل فلًرن کپسًل شذٌ در وبوًلًلٍ بًرویتز

 بزای وبوًسًئیچ َب بب استفبدٌ اس شبیٍ سبسی دیىبمیک مًلکًلی مًرد بزرسی لزار گزفتٍ است.
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Abstract: 
 
Biological ionic channels play a key role in many cellular transport 

phenomena. Also desalination of seawater and brackish water is becoming an 
increasingly important means to address the scarcity of fresh water resources in 

the world. Therefore in this research, ion channels structure and water 
desalination systems have been considered, and selective and controllable ion 
passage through carbon and boron nitride nanotubes has been investigated using 

density functional theory and molecular dynamics simulation. The simulated 
systems composed of a carbon, or boron nitride nanotube inserted in a 

membrane immersed in the aqueous ionic solution. The water structure inside 
nanotubes has been analyzed and the retention time of the ions, the radial 
distribution functions and normalized transport rate of water with respect to the 

number of transported ions have been calculated. The results show that the 
permeation of ions across the nanotubes is dependent on the diameter of the 

considered nanotubes. Furthermore, relationship between temperature and 
pressure with permeation of water molecules through nanotubes has been 
investigated. In the other section, we investigate the fullerene (C60) 

encapsulated in boron nitride nanotubes using molecular dynamics simulation, 
as a model for nano switch’s. 
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 مقدمه

 اهمیت سیستم های نانو

 

دٜ اػز. أب ثب ٚسٚد ٚ سؿذ  ٝ ٘ظشی ٚ یب سدشثی ثٛ ٖ ثب ًجیؼز ٕٞیـٝ اص ًشیك ٌٔبِؼ ثشخٛسد ا٘ؼب

ٖ اص ًشیك ؿجیٝ ػبصی ٜ دا٘ـٕٙذا ٝ اخیش، أشٚص ٓ ٌیش سایب٘ٝ ٞب دس چٟبس دٞ ٗ سا یبفشٝ  چـ سایب٘ٝ ای أىبٖ ای

ا٘ذ وٝ فشایٙذٞبی ٔخشّف سا اص خٛا٘ت ٌٛ٘بٌٖٛ ثب دلز ثیـششی ٔٛسد ٌٔبِؼٝ لشاس دٞٙذ ٚ دبػخ دشػؾ 

ٖ سش ثیبثٙذ. ٗ  ٞبی خٛد سا آػب ٚ ٌؼششؽ فٙبٚسی ٘ب٘ٛ دس سٕبْ صٔیٕٞچٙی دس ایٗ ٝ ٞب، ٙثب سٛخٝ ثٝ دیـشفز 

شٚطٖ ٚ ٘یش  ‬٘ب٘ٛ ػیؼشٓ ٞبی ؿبُٔ اسٓ ٞبی وشثٗ، یٞب ػؼی ؿذٜ اػز ثخـی اص خٛاف ٚ ٚیظٌی سػبِٝ

ٚ ػبیش ٞششٚاسٓ ٞب اص ًشیك ٌٔبِؼبر ٘ظشی ؿبُٔ سٚؽ ٞبی س    یدیٙبٔیه ِٔٛىِٛ ٚ یسبثغ چٍبِ ‬سئٛسی ثٛ

س٘یششیذ اص .آیذ ثذػز ِٝ ٞبی ثٛ ِٝ ٞبی وشثٗ ٚ ٘بِ٘ٛٛ  ٞؼشٙذ ٞب ػیؼشٓ ایٗ خّٕٝ ػیؼشٓ ٞبیی ٔب٘ٙذ ٘بِ٘ٛٛ

ٚ اػشفبدٜ ٞبیی وٝ اص ایٗ داس٘ذ  آٟ٘ب اص وذاْ ٞش وٝ فشدی ثٝ ٔٙحلش خٛاف ٚ ٚیظٌی ثٝ سٛخٝ ثب وٝ

 دس ؿٛد، إٞیز آٟ٘ب سا ثیؾ اص دیؾ آؿىبسسش وشدٜ اػز.ٔی ػیؼشٓ ٞب دس صٔیٙٝ ٞبی ٔخشّف كٙؼز 

 ثشسػی ٔٛسد یچٍبِ سبثغ ‬سئٛسی  ٌٔبِؼبر ًشیك اص ٞب ػیؼشٓ ٘ب٘ٛ ایٗ خٛد وٝ اػزؿذٜ  آٖ ثش ػؼی اثشذا

 آة حلاَ حوٛس سأثیشار ِٔٛىِٛی دیٙبٔیه ٌٔبِؼبر اصًشیك ػذغ .آیذ ثذػز آٟ٘ب خٛافٚ  ٌیشد لشاس

 ِٝ ِٝ ٞبی وشثٗ ٚ ٘ب٘ٛ ِٛ ثش سٚی آٟ٘ب ثشسػی ٌشدد. ػذغ ا٘شخبة ٌشی ایٗ ٘ب٘ٛ ػیؼشٓ ٞب اص خّٕٝ ٘بِ٘ٛٛ

س٘یششیذ ٘ؼجز ثٝ یٖٛ ٞبی ػذیٓ، . ٘شبیح ایٗ سحمیك ٔی ؿٛد دشبػیٓ، وّؼیٓ ٚ وّش ثشسػی ٔٙیضیٓ، ٞبی ثٛ

طیىی ٔٛخٛد دس ثذٖ وٝ ٚظیفٝ  ِٝ ٞب ثٝ ػٙٛاٖ وب٘بَ ٞبی ثیِٛٛ سٛا٘ذ ثشای ثىبسٌیشی ػّٕی ایٗ ٘بِ٘ٛٛ

ٚ ا٘شخبة ٌشی یٟٛ٘بی ٔٛخٛد دس ثذٖ سا ثش ػٟذٜ داس٘ذ، ثىبس سٚد ِٝ ٞبی ٔخشّف اص  ا٘شخبة                                                                                                                                                                                                                                                                                    . ا٘شمبَ  ٘بِ٘ٛٛ

ٝ اػ َ ٞبی یٛ٘ی كٛسر ٌشفش ز. ٕٞچٙیٗ ػیؼشٓ ٞبی ؿجیٝ ػبصی ؿذٜ ًشیك ٔمبیؼٝ لٌش آٟ٘ب ثب لٌش وب٘ب

ٔی سٛا٘ذ ثٝ ػٙٛاٖ اٍِٛیی ثشای ػیؼشٓ ٞبی سلفیٝ آة ٔٛسد اػشفبدٜ لشاس ٌیشد. دس هٕٗ ػؼی ثش آٖ 

ٔٛسد ٌٔبِؼٝ  ؿذٜاِىششیىی ثش سٚی ػیؼشٓ ٞبی روشؿذٜ اػز وٝ سأثیش ػٛأّی چٖٛ فـبس، دٔب ٚ ٔیذاٖ 

لشاس ٌیشد. ٕٞچٙیٗ دس ثخؾ دیٍشی اص وبس ثٝ ثشسػی ػبخشبس فّٛسٖ ٚ ثشخی ٔـشمبر آٖ دس داخُ 

س٘یششیذی دشداخشٝ خٛاٞذ ؿذ وٝ ٔی سٛا٘ذ خٟز ٔذِی ثشای اػشفبدٜ دس ٘ب٘ٛػٛئیچ ٞب وبسثشد  ِٝ ثٛ ٘بِ٘ٛٛ

                                                                                                                                                                         داؿشٝ ثبؿذ.
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 اهداف كلي كار:

ِٝ ٞبا٘ٛاع ثشسػی خٛاف  (1  ٘بِ٘ٛٛ

 ا٘ٛاع وب٘بَ ٞبی یٛ٘ی ٚ ثشسػی  یٔذَ ػبص (2

 اص وب٘بَ ٞبی یٛ٘ی ثشسػی ػجٛس ا٘ٛاع یٖٛ ٞب (3

 ٔذَ ػبصی ٚ ثشسػی ػیؼشٓ ٞبیی خٟز سلفیٝ آة (4

ِٝ ٞبی ٔخشّف (5  ثشسػی خٛاف ٚ ٚیظٌی ٞبی ِٔٛىَٛ ٞبی آة دس ٘بِ٘ٛٛ

 ثشسػی دبسأششٞبی سأثیش ٌزاس دس ػیؼشٓ ٞبی ٔٛسد ٌٔبِؼٝ (6

 ثشسػی ٘ب٘ٛ ػٛئیچ ٞب (7
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 وبوً لًلٍ َبی کزبىی -1-1

 

صٔیٙٝ  [1] 2اػٕبِیٚ 1 سٛػي وشٚسٛ 1985دس ػبَ  C60وـف ؿىُ خذیذی اص وشثٗ ثٝ كٛسر ثب 

ٕٞیٗ ٌشٜٚ خبیضٜ ٘ٛثُ ؿیٕی سا  1996دس ػبَ  ثشای سِٛیذ ٔحلٛلار خذیذی اص وشثٗ فشاٞٓ ؿذ.

ِٝ ٞبی وشثٙی چٙذ دیٛاسٜ 3ایدیٕب ْؿخلی ثٝ ٘ب 1991دس ػبَ  دسیبفز وشد. اٚ  .[2] سا وـف وشد 4٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞبی وشثٙی سه دیٛاسٜدٚ ػبَ ثؼذ ٔٛفك ثٝ وـف  5٘بِ٘ٛٛ
ِٝ ٞبی وشثٙی دس  .[3] ؿذ  اص آٖ صٔبٖ ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب دس ٔدلار  صٔیٙٝ ٞبی ٔخشّف ٔٛسد سٛخٝ لشاس ٌشفشٝ ا٘ذ. سؼذاد ٔمبلاسی وٝ ػبلا٘ٝ دس صٔیٙٝ ٘بِ٘ٛٛ

 .آٔذٜ اػز 1-1وٝ سؼذاد آٟ٘ب دس ؿىُ  لبثُ سٛخٝ اػز  ػّٕی ثٝ چبح ٔی سػذ،

 
 ػیؼشٓ ٞب. سؼذاد ٔمبلار چبح ؿذٜ دس ٔدلار دس صٔیٙٝ ٘ب1ٛ٘-1ؿىُ 

 

2اِىششٖٚ ظشفیز ثب حبِز دبیٝ 4، داسای 6ثب ػذد اسٕی اسٓ وشثٗ  2 21 ,2 ,2S S p .سشٚح اػز دٚ آِٛ

SPإِبع ٚ ٌشافیز ٞؼز. دس إِبع اسٓ وشثٗ داسای ٞیجشیذاػیٖٛ  ،ؿٙبخشٝ ؿذٜ وشثٗ
ٞؼز وٝ  3

اسٓ وشثٗ داسای ٞیجشیذاػیٖٛ ه ؿجىٝ ػٝ ثؼذی ثؼیبس ػخز ٔی ؿٛد ِٚی دس ٌشافیز ثبػث ایدبد ی

                                                                 
1
 - Kroto 

2
 - Smally 

3
 - Iijima 

4
 - Multi walled nanotube (MWNT) 

5
 - Single walled nanotube (SWNT) 
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SP
سشٚح  ٞؼز وٝ ثبػث ایدبد یه ؿجىٝ ٍٞضاٌٛ٘بَ كفحٝ ای ٔی ؿٛد. 2 اِجشٝ فّٛسٖ ٞب ٘یض یه آِٛ

SPٞیجشیذاػیٖٛ خذیذی اص وشثٗ ثب 
 ٞؼشٙذ. 2

ِٝ ٞبی وشثٙی اػشٛا٘ٝ ٞبی سٛخبِی ػبخشٝ ؿذٜ اص كفحبر ٌشافیشی دیچیذٜ ؿذٜ ثب ًَٛ صیبد  ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞبی وشثٙی اص ٘ؼجز ًَٛ ثٝ لٌش ٘ؼجشأ ثبلا ٔی ثبؿٙذ. ٔی ثبؿٙذ  ( ثشخٛسداس1000ی )دس حذٚد ی٘بِ٘ٛٛ

آٟ٘ب سا ٔی سٛاٖ ثٝ  وٝ ثٝ ٕٞیٗ دِیُ ٔی سٛاٖ آٟ٘ب سا ثٝ كٛسر ػبخشبسٞبی یه ثؼذی دس ٘ظش ٌشفز.

ُ اثؼبد وٛچىـبٖ، ثٝ كٛسر ِٔٛىَٛ ٞبی ٔٙفشد َ ٞبی ؿجٝ یه ثؼذی 1دِی ی 2ٚ یب وشیؼشب  3ثب سٙبٚة ا٘شمبِ

ِٝ دس ٘ظش ٌشفز. 3ا٘شمبِی  وشثٙی اص دٚ ثخؾ وبٔلاً ِِٛٝدس ثشسػی دلیك سش، یه ٘ب٘ٛ دس ساػشبی ٔحٛس ِٛ

ثخؾ اَٚ، ثخؾ دیٛاسٜ ٚ ثخؾ دْٚ  ٔدضا ثب ٚیظٌی ٞبی فیضیىی ٚ ؿیٕیبیی ٔشٕبیض سـىیُ ٔی ؿٛد.

ِٝ ٔی ثبؿذ. ٖ وٛچىی ٘ظیش  ،ثخؾ ولاٞه ا٘شٟبیی ثخؾ ولاٞه ا٘شٟبی ٘بِ٘ٛٛ ٔی  C60ؿجیٝ ػبخشبس فّٛس

اسٓ ٞبی وشثٙی وٝ دس ػبخشبس ٞبی ؿؾ هّؼی ٚ دٙح هّؼی لشاس ٌشفشٝ ا٘ذ، ػبخشبس ولاٞه  ثبؿذ.

 ا٘شٟبیی سا سـىیُ ٔی دٞٙذ.

ِٝ سه  ِٝ ای وٝ اص دیچب٘ذٖ یه لایٝ ٌشافیشی ثٝ ؿىُ اػشٛا٘ٝ سٛخبِی ایدبد ٔی ؿٛد سا ٘بِ٘ٛٛ ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ای سا وٝ ٔشـىُ اصٔ دیٛاسٜ ِٝ  ی ٘بٔٙذ ٚ ثٝ ٕٞیٗ سشسیت ٘بِ٘ٛٛ چٙذیٗ اػشٛا٘ٝ ٞٓ ٔشوض ثبؿذ سا ٘بِ٘ٛٛ

ٜ ثؼیبس ٔشفبٚر ٔی ثبؿذ  چٙذ دیٛاسٜ ٔی ٘بٔٙذ. ِٝ ٞبی سه دیٛاس ٗ ػبخشبسٞب ٘ؼجز ثٝ ٘بِ٘ٛٛ ٚ لٌش ای  ًَٛ

 ٚ اص ایٗ سٚ خٛاف آٟ٘ب ٘یض ثؼیبس ٔشفبٚر اػز.

ِٝ ٞبی وشثٙی ثؼیبس ٘ضدیه ثٝ خٛاف ثٝ ػّز ایٙ )سه  4ٌشافیٗىٝ ػبخشبس ٔیىشٚػىٛدیىی ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب غبِجٔی ثبؿذ لایٝ دٚ ثؼذی ٌشافیز سا ٌشافیٗ ٔی ٘بٔٙذ( ثش اػبع ثشداسٞبی ؿجىٝ ٌشافیٗ  بً، ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب سا ٔی سٛاٖ ثب سٛخٝ ثٝ خٛاف ٌشافیٗ اػشخشاج ٕ٘ٛد.  سفىیه ٔی ؿٛ٘ذ. ثؼیبسی اص خٛاف ٘بِ٘ٛٛ

 a1  ٚa2ػَّٛ ٚاحذ سٛػي دٚ ثشداس   سا ٘ـبٖ ٔی دٞذ. 5( ؿجىٝ لا٘ٝ ص٘جٛسی ٌشافی2ٗ-1ؿىُ )

ٔحذٚد ٔی ؿٛد ٚ ؿبُٔ دٚ اسٓ وشثٗ دس ٔٛلؼیز ٞبی 
1 2

1
( )

3
a a  ٚ

1 2

2
( )

3
a a وٝ دس آٖ  ٔی ثبؿذ

1داسای ًَٛ  a1  ٚa2ثشداسٞبی دبیٝ  2 0 2.64a a a A    ٝدٜ ٚ سحز صاٚی دسخٝ ٘ؼجز ثٝ  60ثٛ

                                                                 
1
 - Single Molecules 

2
 - Quasi one dimensional crystals  

3
 -Translational periodicity 

4
- Graphene 

5
 - Honey comb lattice 
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ِٝ ٞبی وشثٙی ٌشفشٝ ا٘ذ.یىذیٍش لشاس  ، كفحٝ ٌشافیٙی ثٝ ٌٛ٘ٝ ای دیچیذٜ ٔی ؿٛد سب ثشداس ؿجىٝ دس ٘بِ٘ٛٛ

1ٌشافیٗ،  1 2 2C n a n a .سا سـىیُ دٞذ ِٝ ثشداس ٔحیٌی، وٝ ٔؼٕٛلأ سٛػي یه صٚج اص اػذاد  ، ٔحیي ِٛ

ٜ ٔی ؿٛد سا ثشداس دیچٙذٌیn1,n2كحیح ) ٖ داد ِٝ، ثشداس دیچٙذٌی ٔٙحلش  ٔی ٘بٔٙذ. 1( ٘ـب ثشای ٞش ٘بِ٘ٛٛ

1( ثشداس دیچٙذٌی 2-1ثٝ فشد آٖ ٚخٛد داسد. دس ؿىُ ) 28 4C a a ( ِٝ ( ٘ـبٖ دادٜ 4،8ٔشثٛى ثٝ ٘بِ٘ٛٛ

  ؿذٜ اػز.

 
 ؿجىٝ لا٘ٝ ص٘جٛسی ٌشافیٗ. 2-1ؿىُ 

 

ٜ ٞب، ٘ـبٖ دٞٙذٜ چٟبس ٘مٌٝ سٚی ثشداس دیچیذٌی وٝ ثشداس ٞبی  ؿجىٝ ٌشافیٗ ٞؼشٙذ، ٔی ثبؿٙذ دایش

سؼذاد ٘مبى  ی دس كٛسر دیچیذٖ كفحٝ ثش یىذیٍش ٌٔٙجك خٛاٞٙذ ؿذ.یی ٚ ا٘شٟبیوٝ دایشٜ ٞبی اثشذا

ثشداس خٟز  ( سؼییٗ ٔی ؿٛد.n1,n2، سٛػي ثضسٌششیٗ ٔمؼْٛ ػّیٝ ٔـششن )nؿجىٝ سٚی ثشداس دیچیذٌی،

سؼشیف ٔی ؿٛد. صاٚیٝ  a1  ٚCسؼییٗ ٔی ؿٛد وٝ ثٝ ػٙٛاٖ صاٚیٝ ثیٗ دیچیذٌی سٛػي صاٚیٝ دیچیذٌی 

 ثٌٝ صیش ٔحبػجٝ ٕ٘ٛد: ادیچیذٌی سا ٔی سٛاٖ سٛػي س

                                                                 
1
 - Chiral vector 
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2
1

1

2 2
1 1 1 2 2

. 2cos

. .

n
n

a C

a C n n n n




 
 

    (1-1)  

ِٝ ثب صاٚیٝ  ِٝ ای ٔؼبدَ ثب صاٚیٝ  º 0 ٚº 30ثیٗ  ثشای ٞش ِٛ یبفز وٝ  º 30  ٚº 60ثیٗ  ٔی سٛاٖ ِٛ

ِٝ ٞبی اص  ٘مبى ؿجىٝ ٌشافیٗ سٚی ٔحیي اص حبِز ساػشٍشد ثٝ چذٍشد سغییش ٔی وٙذ.دس آٖ ٔبسدیچ  ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞبی صیٍضاي =0( ثب n,0٘ٛع ) ، صیشا آٟ٘ب اٍِٛی صیٍضاي سا دس ًَٛ ٔحیي خٛد ثٝ ٔی ٘بٔٙذ 1سا ِٛ

ِٝ ٞبی اص ٘ٛع ) ٕ٘بیؾ ٔی ٌزاس٘ذ. ِٛn, n) ُٞبی كٙذِی ؿى ِٝ ٔی ٘بٔٙذ، صاٚیٝ دیچٙذٌی ایٗ  2سا ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب  ِٝ  ٔی ثبؿذ. =º30 ٘بِ٘ٛٛ ٚ ٘بِ٘ٛٛ ِٝ ٞبی دیچیذٜ، صیٞش د ٝ ثب ٘بِ٘ٛٛ ُ سا دس ٔمبیؼ ٍضاي ٚ كٙذِی ؿى

ِٝ ٞبی غیش دیچیذٜ   ٔی ٘بٔٙذ. 3٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞبی وشثٙی ٕٔىٗ اػز ثٝ كٛسر ٘بِ٘ٛٝ ٞبی سه دیٛاسٜ یب چٙذ  ٕٞبٖ ًٛس وٝ اؿبسٜ ؿذ، ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٔی سٛا٘ذ سب كذٞب ٔیىشٖٚ ثبؿذ ِٚی لٌش آٟ٘ب ػٕٛٔأ  ٚخٛد داؿشٝ ثبؿٙذ. سٜدیٛا ًَٛ ٞش دٚ ٘ٛع ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞبی سه دیٛاسٜ داسای ٘مق  ٘ب٘ٛٔشش اػز. 100وٕشش اص  ِٝ ٞبی چٙذ دیٛاسٜ، ٘بِ٘ٛٛ دس ٔمبیؼٝ ثب ٘بِ٘ٛٛ

 ٞبی وٕششی ٞؼشٙذ.

ِٝ ٞبی چٙذ دیٛاسٜ دٚ ٔذَ ثشای سؼشیف ػبخ  Russian Doll، ٔذَ شبس آٟ٘ب ٚخٛد داسددس ٔٛسد ٘بِ٘ٛٛ

ِٚی دس ٔذَ دْٚ  . دس ٔذَ اَٚ ٚسلٝ ٞبی ٌشافیز ثٝ كٛسر اػشٛا٘ٝ ٞبی ٞٓ ٔشوض ٞؼشٙذSwissٚ ٔذَ 

 یه ٚسلٝ ٌشافیز ثٝ دٚس خٛدؽ ٔی دیچذ سب یه اػشٛا٘ٝ سٛخبِی ؿجیٝ یه وبغز دیچ خٛسدٜ ایدبد وٙذ.

ِٝ ٞبی وشثٙی داسای ػخشی، اػشحىبْ، ٞذایز  ،وٛچهثٝ خبًش ػبخشبس اػشٛا٘ٝ ای یىذبسچٝ ٚ لٌش  ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب ٔی سٛاٖ ثٝ سٚؽ  ٌشٔبیی فٛق اِؼبدٜ ای ٞؼشٙذ.ٞذایز اِىششیىی ٚ  اص سٚؽ ٞبی سٟیٝ ایٗ ٘بِ٘ٛٛ

 اؿبسٜ وشد.  [6سػٛة دٞی ثخبس ؿیٕیبیی ] ٚ [5[، سبثؾ ِیضس ]4سخّیٝ لٛع اِىششیىی ] ٞبی

ِٝ ٞب دس حبَ ثٝ خبًش خٛاف لبثُ سٛخٝ  ِٝ ٞب، أشٚصٜ ٌٔبِؼبر ثؼیبس ٚػیؼی دس صٔیٙٝ ٘بِ٘ٛٛ ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ [. ثؼیبسی اص ٌٔبِؼبر دس صٔیٙٝ ٞبی خٛاف ٔىب٘یىی، ٌشٔبیی ٚ اِىششیىی ٞش دٚ 7] ا٘دبْ اػز  ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب ٘مؾ  [.11-8ا٘دبْ ؿذٜ اػز ]سه دیٛاسٜ ٚ چٙذ دیٛاسٜ  ثب سٛخٝ ثٝ ایٗ ٌٔبِؼبر ٌؼششدٜ، ٘بِ٘ٛٛ

طی دس ٔمیبع ٘ب٘ٛ داؿشٝ ا٘ذ. ثٝ ػّز خٛاف فیضیىی ٚ ؿیٕیبیی ثی ٟٔ ٕی سا دس دیـشفز ػّْٛ ٚ سىِٙٛٛ

                                                                 
1
 - Zig zag 

2
 - Arm chair 

3
 - Achiral nanotube 
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ِٝ ٞب، ایٗ ٔٛاد دس ثؼیبسی اص صٔیٙٝ ٞبی وبسثشدی ٔٛسد سٛخٝ لشاس ٌشفشٝ ا٘ذ، وٝ اص خّٕٝ آٟ٘ب  ٘ظیش ٘بِ٘ٛٛ

[، ػٙؼٛسٞبی 15،16] [، ٔحشن ٞبی اِىششٚٔىب٘یىی14-12] ٔی سٛاٖ ثٝ سشا٘ضیؼشٛسٞبی ٔمیبع ٘ب٘ٛ

[، غـبء 20] ، رخیشٜ ػبص ٌبص[19[، ٘ب٘ٛ وبٔذٛصیز ٞب ]18[، سدیبة ٞبی ثب لذسر ثبلا ]17ؿیٕیبیی ]

  اؿبسٜ وشد. [22،23] سٞبػبصی داسٚ ٚ [21خذاوٙٙذٜ ]

 

 وبوًلًلٍ َبی ویتزید بًر -1-2

س ٔی 16ثیؾ اص              ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ سؽ اٌزسد ٚ دغ اص آٖ ٌض ػبَ اص اثجبر سئٛسی ٚخٛد ٘بِ٘ٛٛ

س ٍٞضاٌٛ٘بَ ) ٔٛسد ػٙشض آٟ٘ب اسائٝ ؿذٜ اػز. ٞبی ٔشؼذدی دس ای ؿجیٝ ثٝ یه ٔبدٜ لایٝ  (h-BN٘یششیذ ثٛ

ٚ داسای ػبخشبس وشیؼشبِی ٍٞضاٌٛ٘بَ اػز 6.66دبسأششٞبی ؿجىٝ:) ٌشافیز  , 2.5C A a A )دس ایٗ  ؛

ثب یىذیٍش  B3N3لایٝ ٞبی ٍٞضاٌٛ٘بَ یىذیٍش سا سحز اِـؼبع لشاس ٔی دٞٙذ ٚ ٍٞضاٌٛ٘بَ ٞبی  ٔبدٜ

 ثٝ ًٛس ٔشٙبٚة لشاس ٔی ٌیش٘ذ. N3B3ٍٞضاٌٛ٘بَ ٞبی ذٛؿب٘ی وشدٜ ٚ ثب ٕٞ

 

 ثٛس٘یششیذٞب. ػبخشبس3-1ؿىُ 

س ٍٞضاٌٛ٘بَ ثب ثب٘ذ ٌخ سمشیجأ        ثٝ ٞش  ِٚز ػبیك اػز.اِىششٖٚ  8/5اصخٙجٝ اِىششٚ٘یىی، ٘یششیذ ثٛ

س ثبؿذ. س ٍٞضاٌٛ٘بَ ٔشفبٚر اص ػبخشبسٞبی ٘ب٘ٛٔمیبع ٘یششیذ ثٛ  حبَ ا٘شظبس ٔی سٚد ٚیظٌی ٞبی ٘یششیذ ثٛ

س  ِٝ ٞبی وشثٙی( ثشای ایذٜ دیچؾ لایٝ ٞبی ٍٞضاٌٛ٘بَ ٘یششیذ ثٛ ِٝ ٞب )ؿجیٝ ٘بِ٘ٛٛ ثشای سـىیُ ٘بِ٘ٛٛ
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ٗ ثبس دس ػبَ  ِٝ ٞب   [.24] اسائٝ ؿذ ٚ ٕٞىبسا٘ؾ 1اص ػٛی سٚثیٛ 1994اِٚی آٟ٘ب ثبثز وشد٘ذ وٝ ایٗ ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ثیـشش ؿٛد، ثب٘ذ ٌخ ثیـشش ٔی  ٔی سٛا٘ٙذ ثب ثب٘ذ ٌخ ثضسٌشش اص دٚ اِىششٖٚ ِٚز )ٞش چٝ لٌش ٘بِ٘ٛٛ

س٘یششیذ چٙذ دیٛاسٜ دس ػبَ ؿٛد( ثٝ ػٙٛاٖ ٘یٕٝ سػب٘ب ػُٕ ٔی وٙٙذ.  ِٝ ٞبی ثٛ سٛػي 1995اِٚیٗ ٘بِ٘ٛٛ

س اػشفبدٜ ؿذٜ اػز وٝ. [25] ػٙشض ؿذ 2وٛدشا ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ ثٝ  سٚؽ ٞبی ٔشفبٚسی ثشای ػٙشض ٘بِ٘ٛٛ

ِٝ ٞب وبسٞبی وٕی  ( اؿبسٜ ؿذٜ اػز.1-1ثشخی اص آٟ٘ب دس خذَٚ ) اِجشٝ ثشای خبِق ػبصی ایٗ ٘بِ٘ٛٛ

 وٝ ػّز آٖ ثٝ خبًش ٘بخبِلی ٞبی خبكی اػز وٝ ایٗ ٌٛ٘ٝ داسا ٔی ثبؿذ. ا٘دبْ ؿذٜ اػز

 

 سٚؽ ٞبی سٟیٝ ٘بِِ٘ٛٛٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛس .1-1خذَٚ 

 سٚؽ دٔب(C°) ٔٙجغ ثٛس ٔٙجغ ٘یششٚطٖ ٔٙجغ

25 h-BN, N2 h-BN;HfB2;Yb6; ZrB2 3500 سخّیٝ لٛع اِىششیىی 

26 h-BN; c-BN h-BN; c-BN 1200, 5000 سبثؾ ِیضس 

27 NH3; N2 B2O3; B3N3H3Cl3; 

BH3NH3 

 ػٙشض لبِجی 1000,750,1580

28 NH4Cl; N2 Mg(BO2)2 600 ٚاسٛولا 

29 NH3 B 1000,1200 فشصوبسی 

30 NH3;N2 B2H6; BH3NH3; H3BO3 1500,1100 یٕیبییثخبسؿ سػٛة دٞی 

 

س ثب اػشفبدٜ اص دیٙبٔیه ِٔٛىِٛی       ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ ٌٔبِؼٝ ٚ ٔـخق ؿذٜ [ 24]سشاوٓ ٔحٛسی ٘بِ٘ٛٛ

س  ِٝ ٞبی وشثٙی صیٍضاي، وٕشش اص ٔـبثٝ ٘یششیذ ثٛ اػز وٝ ٔحذٚدٜ الاػشیه ٔحبػجٝ ؿذٜ ثشای ٘بِ٘ٛٛ

ٝ ٔی سٛا٘ذ ٘بؿی اص خٓ ؿذٖ ػبخشبس ثبؿذ. ٘یشٚی سشاوٕی ٔٛخت افضایؾ صاٚیٝ چشخؾ  ٗ ٔؼئّ اػز. ای

ِٝ ٔش س ٔی ؿٛد. ایٗ دیٛ٘ذٞب لجُ اص آٖ وٝ ِٛ ػشیىی الاحُٕ سغییش ٘بؿی اص سغییش ؿىُ دیٛ٘ذٞبی ٘یششیذ ثٛ

ِٝ ٞؼشٙذ.  ،ؿٛد س ٘جٛدٖ دیٛ٘ذٞبی ٔٛاصی ثب ٔحٛس ٔٛاصی ثب ٔحٛس ِٛ ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ ِٝ دس ٘بِ٘ٛٛ كٙذِی ِٛ

س ثٝ دِیُ  ، ػّز آؿىبس ٘ـذٖ چٙیٗ اثشی دس آٟ٘بػز.ؿىُ ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ سغییش ؿىُ ٔىب٘یىی ٘بِ٘ٛٛ

 ٚیظٌی ٞبی اِىششٚ٘یىی آٟ٘ب اثش ٔی ٌزاسد. سغییشار ٞیجشیذاػیٖٛ اسثیشبَ ثش

                                                                 
1
 - Rubio 

2
 - Chopra 
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دٜ ٚ حوٛس دٙح ٚخٟی  ا٘شٟبی  ِٝ ٞبی وشثٗ خبِق ٔشفبٚر ثٛ س ثب ا٘شٟبی ٘بِ٘ٛٛ ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ ٘بِ٘ٛٛ

س اص ٘ظش ا٘شطی لبثُ سٛخٝ ٘یؼشٙذ. ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ س بًػٕٛٔ ٞب دس ا٘شٟبی ٘بِ٘ٛٛ ِٝ ٞبی ٘یششیذ ثٛ ػش  ٘بِ٘ٛٛ

ٚ فشم ثش ایٗ اػز وٝ یب ػٝ چٟبس ٌٛؽ  سشویجی اص چٟبس  B2N2ثؼشٝ داسای ولاٞه ٞبی سیضی ٞؼشٙذ 

، یب ػٝ خفز اص ٚاحذٞبی دٙح سبیی ؿبُٔ سؼذاد صیبدی اص B4N4ٚ یه ٞـز ٚخٟی  B2N2چٟبس ٌٛؽ 

ِٝ ٞبی  ثبػث ایدبد ایٗ ولاٞه ثبؿٙذ.اسٓ ٞبی ٘یششٚطٖ، ٔی سٛا٘ٙذ  س كٙذِی ؿىُدس ٘بِ٘ٛٛ ِجٝ  ،٘یششیذ ثٛ

ثٝ ثؼشٗ دیٛ٘ذٞبی آصاد ٚ آٚیضاٖ داس٘ذ وٝ ٘مق ٞبی چٟبس ٌٛؽ سا ایدبد ٚ ثبػث ثؼشٝ ؿذٖ  ٞب سٕبیُ

ِٝ ٔی ؿٛ د؛ دس حبِی وٝ ِجٝ ٞبی صیٍضاي داسای دیٛ٘ذٞبی آصاد ٞؼشٙذ وٝ ثؼشٝ ٔی ؿٛ٘ذ ِٚی ٘ب٘ٛ ِٛ

ِٝ ٞبی ٘یششیذادأٝ ؿجیٝ ػبصی ثبص ٔی ؿٛ٘ذ. دٚثبسٜ دس  ِٝ ٞبی وشثٙی ٘بِ٘ٛٛ س ٔـبثٝ ٘بِ٘ٛٛ داسای  ثٛ

 .[31] ٞؼشٙذ، ِٚی ثشای آٟ٘ب ٘مؾ ٟٕٔی دس سؼییٗ خٛاف اِىششیىی ٘ذاسد 1وبیشاِیشٝ

س ٘یششیذ داسای خٛاف ؿیٕیبیی ثؼیبس دبیذاسی ٞؼشٙذ، اص خّٕٝ آٟ٘ب ٔی سٛاٖ ثٝ   ِٝ ٞبی ثٛ ٘بِ٘ٛٛ

س ٘یششیذ ػٙشض ؿذٜ ثب  .[32] وشدٔمبٚٔز آٟ٘ب دس ثشاثش اوؼیذاػیٖٛ دس دٔبٞبی ثبلا اؿبسٜ  ِٝ ٞبی ثٛ ٘بِ٘ٛٛ

دسخٝ ػب٘شی ٌشاد ؿٛد. دس  800سٟٙب دس كٛسسی اوؼیذ ٔی ؿٛ٘ذ وٝ دٔب ثبلاسش اص   Ball-Millingسٚؽ 

ِٝ ٞبی وشثٙی دس دٔبی  ٕٞچٙیٗ اص ایٗ ٘ٛع  دسخٝ ػب٘شی ٌشاد اوؼیذ ٔی ؿٛ٘ذ. 400كٛسسی وٝ ٘بِ٘ٛٛ

 دٜ ؿذٜ وٝ ٔحلَٛ ثذػز آٔذٜ داسای ػخشی وـؾ ثؼیبس ثبلایی اػزٔٛاد دس سٟیٝ وبٔذٛصیز ٞب اػشفب

[33].  

 

 کبوبل َبی یًوی -1-3

    

 ی احبًٝ ؿذٜ ا٘ذ.یػَّٛ ٞب دس ٔٛخٛدار ص٘ذٜ ثٝ ٔٙظٛس خذا ؿذٖ اص ٔحیي اًشاف خٛد سٛػي غـبٞب 

غـبء ٞب ٔٛاد داخُ ػَّٛ ٞب سا ٍٟ٘ذاسی ٔی وٙٙذ ٚ اص آٟ٘ب دس ثشاثش ٔٛاد ٘بٌّٔٛة ٔحبفظز ٔی وٙٙذ. 

یىی اص ٚظبیف اكّی غـبء دس ػَّٛ ٞب ٍٟ٘ذاسی اخشلاف غّظز )ٌشادیبٖ غّظز( ثیٗ ثیشٖٚ ٚ دسٖٚ 

٘ذ سب ثب ٔحیي ػَّٛ اػز. اص ًشفی ثشای ایٗ وٝ ػَّٛ ٞب لبدس ثٝ ا٘دبْ ٚظبیف خٛد ثبؿٙذ، ٘یبص داس

ٚ ا٘شخبثی اص ٔٛاد ٔخشّف سا ثیٗ دسٖٚ  َ ػشیغ  ٓ وٙؾ داؿشٝ ثبؿٙذ. وب٘بَ ٞبی غـبء سجبد اًشاف خٛد ثشٞ

                                                                 
1
 - Chirality 


