
 
 

 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 

 
 
 
  
  
 
  
  
 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 

 

 

  اصفهان دانشگاه    

  دانشكده علوم

 گروه شيمي

 
 
 

  شيمي گرايش شيمي فيزيك يرشته ارشدكارشناسي نامهپايان
 
 
 
 

  هاي آب در يک نانوچنبره نوع زيگزاگ ل مطالعه جريان نفوذي مولکو

 ميک مولکوليسازي دينا با استفاده از شبيه

 

 
 

  :استاد راهنما

  حسن سبزياندكتر 

  

 
 
 

  :پژوهشگر

  يرا غلاميسم
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  كليه حقوق مادي مترتب بر نتايج مطالعات، ابتكارات

  نامههاي ناشي از تحقيق موضوع اين پايان و نوآوري

  .متعلق به دانشگاه اصفهان است
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  چکيده

توانند با حمل مواد مختلف از درون غشاهاي سلولي بـه   هاي کربني مي هنانولولدهد که  يممطالعات آزمايشگاهي نشان 

در  هاي آبي يک سيال و بخصوص محلول انتقالاين کاربردها مربوط به توانايي نانولوله در . عنوان ناقلان مولکولي عمل کنند

برخـوردار  زيـادي  همواره از اهميت  وري نانوافن و مونانولوله در عل-هاي آب مطالعه سامانه ,به همين دليل. باشد مقياس نانو مي

ي پيچش  ، يك انحناي ديگر نيز وجود دارد كه مربوط به نحوهها هنانولولنحناي موجود در ها، علاوه بر ا در نانوچنبره .است بوده

ها با رفتـار جريـان مولكـولي در     رفتار جريان مولکولي در نانوچنبره ,رسد بنابراين، به نظر مي. يل چنبره استنانولوله براي تشک

  .ها متفاوت باشد نانولوله

 زيگزاگ كربني نانولوله از حاصل هاي نانوچنبره در, آب هاي مولکول نفوذي جريان ديناميك مطالعه پژوهش اين هدف

 هاي كربني با استفاده از تبـديلات رياضـي بـرروي    ر اولين بخش، هندسه انواع مختلف نانوچنبرهد. باشد مي معين هاي شعاع با

شود تـا هنگـام تبـديل     كشيدگي استفاده مي -از يک ضريب فشردگيبه اين منظور،  .شد مادر توليد  نانولوله هاي اتم مختصات

 از استفاده با ,بعدي مرحله در سپس. کاملاً بر هم منطبق شوندهاي دروني و بيروني دو سر نانولوله  نانولوله به نانوچنبره، بخش

ضـريب كشـيدگي بـراي     سـقف براساس معيار . گردد مي بهينهصورت جزئي  به حاصل هندسه ديناميك مولكولي آسوده، روش

در نـانوچنبره،  هاي كربن  هاي آب و اتم هاي غيرپيوندي بين مولكول هاي نوع زيگزاگ و با در نظر گرفتن برهمكنش نانوچنبره

 تعـدادي  بعدي، مرحله در. ندشد هاي آب انتخاب  براي مطالعه جريان نفوذي مولكول) ١٥و٠(و ) ١٤و٠(, )١٣و٠( هاي نانوچنبره

 سازي شبيه براي MD محاسبات ترساف، نيروي ميدان از استفاده با و شد  توزيع ها نانوچنبره از محدودي ناحيه در آب مولكول

  . شد انجام ها نانوچنبره درون آب هاي لمولكو نفوذي جريان

هـاي   دهد مولکـول  نشان مي ٢٠٠ psدرمدت زمان ) ١٥و٠(ي  هاي آب در نانوچنبره مولکولسازي  نتايج حاصل از شبيه

با افزايش دمـا و بـه دنبـال     ,همچنين. پيمايند و تمامي فضاي فاز بخار را مي داشتهبرقراري پيوندهاي هيدروژني  تمايل بهآب 

وخيز در توزيع زاويه بردار گشتاور دوقطبي مولکول آب نسبت به بردار شـعاعي نـانوچنبره    افزايش انرژي جنبشي ميزان افتآن 

سـازي بـرروي    و انجـام محاسـبات شـبيه    ٢ nsسازي به  افزايش زمان شبيهبا . يابد افزايش مي, در محل اکسيژن آن مولکول

يابـد و   کاهش مي MSDوخيز در ميزان افت, نزديک شدن سامانه به نقطه تعادلي با, )١٥و٠(و ) ١٤و٠(, )١٣و٠(هاي  نانوچنبره

هاي اکسـيژن بـا اسـتفاه از کميـت      ضريب نفوذ اتم .رسد يخود م به کمترين ميزان, رساني هاي طولاني پس از تعادل در زمان

MSD مقدار اين کميت در راستاي محورهـاي  . ها محاسبه شد در اين نانوچنبرهx  وy  مرتبـه  ازcm٢/s و در راسـتاي   ١٠-٨

  .باشد مي ١٠-١١از مرتبه , rو بردار موقعيت  zمحور 

  

, سـازي ديناميـک مولکـولي    شـبيه , گيري مولکولي جهت, جريان نفوذي, نانوچنبره کربني, نانولوله کربني :کلمات کليدي

  ها متوسط مربع جابجايي

 



 

 أ 

 فهرست مطالب

 صفحه                                                                                                           عنوان                               

 نظري مقدمه و مباني: فصل اول 

 ...............................................................................................................................................   کربني هاي نانولوله - ١-١ ٢

 .........................................................................................   هاي کربن هاي ساخت آزمايشگاهي نانولوله روش - ٢-١ ٤

 .......................................................................   تخليه قوس الکتريکي کربني به روش هاي نانولولهتوليد  -١- ٢-١ ٥

 ............................................................................................   کربني به روش تابش ليزر هاي نانولولهتوليد  -٢- ٢-١ ٦

 .......................................................................   نشست بخار شيمياييکربني به روش  هاي نانولولهتوليد  -٣- ٢-١ ٦

 .................................................................................................   هاي کربني نانولوله هاي مطالعه ساختار روش - ٣-١ ٧

 .......................................................................................................   هاي کربني سنجي رامان نانولوله طيف -١- ٣-١ ٨

 ...........................................................................................................................................   هاي کربني نانوچنبره - ٤-١ ١١

 .............................................................................................................   و مکانيک مولکولي شيمي محاسباتي - ٥-١ ١٥

 ....................................................................................................................................   اي هاي رايانه سازي شبيه - ٦-١ ١٧

 ....................................................................................................................   )MC(کارلو  سازي مونت شبيه -١- ٦-١ ١٨

 ......................................................................................................   )MD(سازي ديناميک مولکولي  شبيه -٢- ٦-١ ١٩

 ......................................................................................................................   ي از معادلات حرکتگير انتگرال - ٧-١ ٢٠

 ..................................................................................................................................................   الگوريتم ورله -١- ٧-١ ٢١

 .................................................................................................................................................پرش    تميالگور -٢- ٧-١ ٢٢

  ...................................................................................................................   سازي در شبيهفنون مورد استفاده  - ٨-١  ٢٣

  .....................................................................................................................................   اي شرايط مرزي دوره -١- ٨-١  ٢٣

 .......................................................................................................   قطع پتانسيل و قرارداد حداقل تصوير -٢- ٨-١  ٢٤

 ...............................................................................................   الگوريتم ورله و فهرست همسايگان مجاور -٣- ٨-١ ٢٥

 ...........................................................................   آنها کردن برطرفمربوط به قطع پتانسيل و  مشکلات -٤- ٨-١ ٢٦

  .............................................................................................................................................   پتانسيل جابجاشده - الف  ٢٦

  ......................................................................................................................   پتانسيل جابجاشده با جمله خطي - ب  ٢٧

  ....................................................................................................................................................................   تابع کليد - ج  ٢٨



 

  ب 

 صفحه                                                                                                        عنوان                                  

 ....................................................................................................................................   هاي دوربرد برهمکنش -٥- ٨-١ ٢٩

 ............................................................................................................   ثابت و فشار ديناميک مولکولي در دما - ٩-١  ٢٩

 ..................................................................................................................   ثابت يدماديناميک مولکولي در -١- ٩-١  ٢٩

  ..................................................................................................................   ثابت فشارديناميک مولکولي در  -٢- ٩-١  ٣١

 ............................................................................................................   ترموديناميکي محاسبه برخي خواص - ١٠-١  ٣٢

 ...............................................................................................................................................................   انرژي - ١- ١٠-١  ٣٢

 ............................................................................................................................................   ظرفيت گرمايي - ٢- ١٠-١  ٣٣

 ............................................................................................................................   ها متوسط مربع جابجايي - ٣- ١٠-١  ٣٣

 ...................................................................................................................................................................   دما - ٤- ١٠-١  ٣٤

 .........................................................................................................................................   تابع توزيع شعاعي - ٥- ١٠-١  ٣٤

 ........................................................................   سازي ديناميک مولکولي افزارهاي محاسباتي در شبيه نرم - ١١-١  ٣٦

 .........................................................................................................................................   حاضر اهداف تحقيق - ١٢-١  ٣٧

 هاي ورودي سازي پرونده و آمادهکربني نانوچنبره ساخت هندسه : دومفصل   

 .......................................................................................................................   کربني توليد مختصات نانوچنبره - ١-٢ ٤٣

 .....................................................................................................................   توليد مختصات صفحه گرافيت -١- ١-٢  ٤٣

 ..................................................................   انتخاب قطعه مناسبي از صفحه گرافيت براي توليد نانولوله -٢- ١-٢  ٤٥

 ...................................................................................................................................   توليد مختصات نانولوله -٣- ١-٢  ٤٧

 ..................................................................................................   کربني تبديل نانولوله کربني به نانوچنبره -٤- ١-٢  ٤٩

 ..............................................................   سازي هاي ورودي براي انجام محاسبات شبيه سازي پرونده مادهآ - ٢-٢  ٥٣

 .......................................................................................................................................   ورودي هندسهپرونده  ١- ٢-٢  ٥٤

 ......................................................................................................................................   پرونده ورودي کنترل -٢- ٢-٢  ٥٦

 ..........................................................................................................................................   پرونده ورودي نيرو -٣- ٢-٢  ٥٧

 ..................................................  آسوده مولکوليديناميک نانوچنبره کربني به روش  سازي هندسه بهينه - ٣-٢  ٦٢

 .............................................................   هاي آب هاي وروردي نانوچنبره حاوي مولکول سازي پرونده آماده - ٤-٢  ٦٥

 در نانوچنبره هاي آب  نفوذي مولکولجريان سازي  شبيه: سومفصل   



 

  ت 

 صفحه                           عنوان                                                                                                               

 ................................................................................................................................................جزئيات محاسبات    - ١-٣  ٦٨

 ............کربني    هاي نوچنبرهناهاي آب درون  جريان نفوذي مولکوللکولي وسازي ديناميک م شبيه -١- ١-٣  ٧٠

 ............................................................................................................................................................گيري    نتيجه - ٢-٣  ٨٠

  ها وستيپ

 ...................................................................   برنامه فرترن براي توليد مختصات نانوچنبره کربني): ١-پ(پيوست   ٨٢

 .........)   ...........................................................١١و ٠( قسمتي از پرونده هندسه براي نانوچنبره ): ٢-پ(پيوست   ٨٧

 ........................................)   ...١١و٠(سازي نانوچنبره کربني  پرونده ورودي کنترل براي شبيه): ٣-پ(پيوست   ٨٨

 ........................................)   ..........................................١١و ٠(پرونده ورودي نيرو براي نانوچنبره  :٤-پ(پيوست   ٨٩

 ...............اتم کربن مشخص   هاي کربن پيوندي با يک  برنامه فرترن براي تعيين شماره اتم): ٥-پ(پيوست   ٩٠

 ..............................نوچنبره   هاي کربن در نانولوله و نا برنامه فرترن براي محاسبه انحناي اتم): ٦-پ(پيوست   ٩٢

٩٣  

کربن در نانوچنبره پس از انجام - برنامه فرترن براي محاسبه طول پيوندهاي کربن): ٧-پ(پيوست 

 ................................................................................................................................................آسوده    ديناميک مولکولي

٩٤  

هاي پيوندي در نانوچنبره بعد از انجام ديناميک  برنامه فرترن براي رسم نمودار توزيع طول): ٨-پ(پيوست 

 .................................................................................................................................................................ولکولي آسوده   م

 ..........................................................هاي آب    برنامه فرترن براي توليد هندسه آغازين مولكول): ٩-پ(پيوست   ٩٥

٩٦  

هاي کربن  هاي اکسيژن و هيدروژن با اتم فاصله ميان اتم برنام فرترن براي محاسبه ):١٠-پ(پيوست 

 ............................................................................................................................................................................نانوچنبره   

٩٧  

هاي اکسيژن و هيدروژن با اتمهاي کربن  برنامه فرترن براي كنترل فاصله ميان اتم): ١١-پ(پيوست 

 ............................................................................................................................................................................نانوچنبره   

 ....................................... )  ١٥و٠(هاي آب در نانوچنبره  پرونده ورودي كنترل براي مولكول ):١٢-پ(پيوست   ٩٨

 .........)   .............................................١٥و٠(راي آب در نانوچنبره پرونده ورودي ميدان نيرو ب): ١٣-پ(پيوست  ٩٩

 ...........هاي موجود بر روي دايره دروني در نانوچنبره    برنامه فرترن براي يافتن شماره اتم): ١٤-پ(پيوست   ١٠٠

 ..........)   ...............١٥و ٠( رشده بره افساقسمتي از پرونده ورودي ميدان نيرو براي نانوچن): ١٥-پ(پيوست   ١٠١

 ....  ههاي کربن در نانوچنبر براي اتمها  برنامه فرترن براي محاسبه متوسط مربع جابجايي): ١٦-پ(پيوست   ١٠٢

    



 

  ث 

 صفحه                                            عنوان                                                                                              

  

١٠٤  

برنامه فرترن براي محاسبه زاويه بين بردار گشتاور دوقطبي مولكول آب و بردار شعاعي ): ١٧- پ(پيوست 

 ............................................................................................................................................................................نانوچنبره   

 ......................هاي اكسيژن    اتم ها براي برنامه فرترن براي محاسبه متوسط مربع جابجايي): ١٨-پ(پيوست   ١٠٦

  ..........................................   ره کربنيکردن لايه دروني نانوچنب حرکت يببرنامه فرترن براي  ):١٩-پ(پيوست   ١٠٨

  .......................................   هاي آب پرونده ورودي هندسه نانوچنبره حاوي مولكول بخشي از ):٢٠-پ(پيوست   ١٠٩

١١٠  

 داشته شده گهن حرکت يبلايه دروني با سازي نانوچنبره  پرونده ورودي نيرو براي شبيه ):٢١-پ(پيوست 

  .....................................................................................................................................................   هاي آب حاوي مولكول

  .............................   کسيژنهاي ا چند مرجعي براي اتم MSDبرنامه فرترن براي محاسبه  ):٢٢-پ(پيوست   ١١٢

  .................................................................................................................................................................... :منابع و مآخذ  ١١٤

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



 

 ج 

 ها شکلفهرست 

 صفحه                  عنوان                                                                                                                        

 .................................   گيرد صفحه گرافيتي تانشده که براي ساخت نانولوله مورد استفاده قرار مي -١-١شكل  ٣

 .................   کايرال، صندلي، زيگزاگ) پايينبه  بالااز : (ديواره هاي کربني تک بندي نانولوله طبقه - ٢-١شكل  ٣

 .................................................کربني    يها براي توليد نانولوله طرحي از روش تخليه قوس الكتريكي - ٣-١شكل  ٥

 ......................................................................کربني    يها براي توليد نانولوله روش تابش ليزر ي ازطرح - ٤-١ شكل ٦

 ...............................................   کربني يها براي توليد نانولوله  از روش نشست بخار شيميايي يطرح - ٥-١شكل  ٧

٩ 

اي  و طيف رامان دسته) راست( Si/SiO٢شده بر روي سطح  طيف رامان نانولوله منزوي نشانده - ٦-١شكل 

 ......................................................................................................................   )چپ(اي  ديواره دسته تک يها از نانولوله

 ........................................   ديواره كربني تك نانولولهچند نوع طيف رامان در  RBMو  G يهانوار - ٧-١شكل  ١١

 ................................................................به قطر و خاصيت فلزي نانولوله    �Gوابستگي بسامد نوار  - ٨-١شكل  ١١

 ......................................................................................................   C٤٨٠و  C٣٦٠،  C١٢٠هاي  نانوچنبره - ٩-١شكل  ١٣

   انرژي اتصال بر واحد اتم کربن نسبت به تعداد اتمهاي کربن در يک نانوچنبره نوع اول  - ١٠-١شكل  ١٣

 ...................................................   )چپ(چهارم  نوع و) راست(هاي نوع سوم  اي از نانوچنبره نمونه - ١١-١شكل  ١٥

٢٤ 

 بر روي يک سلول کوچک  اي در دو بعد اعمال شرايط مرزي دوره وسازي  نمايي از سلول شبيه -١٢-١شكل 

.................................................................................................................................................................................................. 

 ...................................................................................   سازي انواع سلول واحد مورد استفاده در شبيه -١٣- ١شكل ٢٤

 .......................................................................................چپ   به  راستفهرست ورله با گذر زمان از  - ١٤-١شكل  ٢٦

 ................................................................................................................   جونز جابجا شده -پتانسيل لنارد - ١٥-١شكل  ٢٧

 جونز  - اي از تأثير تابع كليد در محدوده شعاع قطع و اثر آن بر روي پتانسيل لنارد نمونه - ١٦-١شكل   ٢٨

 ....................................................................................................................   تابع توزيع شعاعي مايع آرگون - ١٧-١شكل   ٣٥

  ............................................   است شده كه در اين پژوهش درنظر گرفته سلول واحد صفحه گرافيت - ١-٢شكل   ٤٣

  ............................................................................................................................ سطح مقطع دايروي نانولوله   - ٢-٢شكل  ٤٨

٤٩ 

و ) TEM( حاصل از مطالعات تصويربرداري الکتروني عبوري شعاع تجربيهمبستگي نمودار  -٣- ٢شكل 

 .............................   )١-٢(جدول  شده در هاي مختلف گزارش شده در اين پژوهش براي نانولوله شعاع محاسبه

 .......................................................................................................کمربند داخلي نانوچنبره   تصوير مسطح  - ٤-٢شكل   ٥٠



 

 ح 

 صفحه                                                                                     عنوان                                                     

 ......................................................................   yدر امتداد محور  يهاي موازي نانولوله کربن نمايش برش - ٥-٢شكل   ٥١

 .................................................................   نانوچنبره حاصل از پيچش نانولوله يايروهاي د نمايش برش - ٦-٢شكل   ٥١

٥٣  

كه در قالب پنجره ) ) ٤و٠(نوع   نانوچنبره( هاي توليدشده در اين پژوهش   اي از نانوچنبره نمونه - ٧-٢شكل 

  ................................................................................................................................   است نرم افزار هايپرکم نمايش داده شده

٥٥ 

)(  بزرگترين ضريب کشيدگي - ٨-٢شكل  outC و کوچکترين ضريب فشردگي)  ( inC لازم براي تبديل يک   

براي ). ١١و ٠(به عنوان تابعي از طول نانولوله مادر در نانوچنبره , به نانوچنبره مربوطه) ١١و٠(نانولوله نوع 

خطوط مربوط به سقف ضريب کشيدگي قابل قبول و کف ضريب فشردگي قابل قبول نيز نمايش , مقايسه

 ..................................................................................................................................................................................   داده شده است

٥٦  

)(   يدگيبزرگترين ضريب کش - ٩- ٢شكل  outC هاي نوع  لازم براي تبديل نانولوله)m نانوچنبره ) ٢٠و

  ...............................................................................................................   لوله مادربه عنوان تابعي از طول نانو, مربوطه

 ................................................شدن صفحه گرافيت هنگام توليد نانولوله    نمايش انحنا به دليل لوله - ١٠-٢شكل   ٦٠

٦١  

, )١١و٠(هاي  سازي در نانولوله و نانوچنبره هاي کربن پس از شبيه توزيع شاخص انحنا اتم  -١١-٢ كلش

  ..........  ها  هاي دروني نانوچنبره پيکوثانيه بدون افسارکردن لايه ٢در مدت زمان ) ١٥و٠(و ) ١٤و٠(, )١٣و٠(

٦٣  

نين پس از انجام ديناميک مولکولي کربن در هندسه آغازين و همچ- توزيع طول پيوند کربن -١٢- ٢شكل

 ...........................................................................................   )١١و٠(هاي زماني مختلف در نانوچنبره  آسوده با تعداد گام

٦٤  

ديناميک مولکولي  کربن در هندسه آغازين و همچنين پس از انجام- توزيع طول پيوند کربن -١٣- ٢شكل

 ...........................................................................................   )١٣و٠(هاي زماني مختلف در نانوچنبره  آسوده با تعداد گام

٦٤  

ي کربن در هندسه آغازين و همچنين پس از انجام ديناميک مولکول- توزيع طول پيوند کربن -١٤- ٢شكل

 ...........................................................................................   )١٤و٠(هاي زماني مختلف در نانوچنبره  آسوده با تعداد گام

٦٥  

کربن در هندسه آغازين و همچنين پس از انجام ديناميک مولکولي - توزيع طول پيوند کربن -١٥- ٢شكل

 ............................................................................................   )١٥و٠(هاي زماني مختلف در نانوچنبره  د گامآسوده با تعدا

٦٩  

هاي  که اتم )١٥و٠(هاي کربن در نانوچنبره  در امتداد محورهاي مختصات براي اتم MSD -١- ٣ شكل

 .....................................................................................................................   اند افسار شدهموجود بر روي دايره دروني آن 

٧٠  

در , پيکوثانيه ٢٠٠در مدت زمان , MDسازي  کربن پس از انجام شبيه-توزيع طول پيوند کربن - ٢- ٣شکل 

  ................................   اند هاي موجود بر روي دايره دروني آن افسار شده که اتم) ١٥و٠(هندسه نهايي نانوچنبره 



 

 خ 

 

 

 

 

 

 

 

 صفحه                  عنوان                                                                                                                        

   .... سازي هاي آب در طول شبيه  يابي مولكول ش هندسه مورد استفاده در تحليل توزيع جهتنماي - ٣-٣ شكل  ٧١

٧٢  

يابي يک مولکول آب نسبت به بردار شعاعي نانوچنبره در محل اکسيژن آن  تغييرات جهت -٤- ٣شكل

 ..................   )١٥و٠(مولكول آب در نانوچنبره  ١٢اي متشكل از  سازي سامانه هاي اوليه شبيه در زمان, مولکول

٧٣  

هاي آب نسبت به بردار  يابي گشتاور دوقطبي مولكول اي زاويه جهت مقدار متوسط مجموعه - ٥-٣ شكل

 ٢٩٥, ٢٧٥در دماهاي ) ١٥و٠(مولكول آب در نانوچنبره ١٢سازي جريان نفوذي  ل شبيهشعاع محلي در طو

 .........................................................................................................................................................................   کلوين ٣٠٥و 

٧٤ 

هاي اکسيژن در دماي  براي اتم rو اندازه بردار  zو  x  ،yسه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه -٦- ٣ شكل

 ................................  اند  حرکت نگه داشته شده هاي کربن آن بي که تمام اتم) ١٥و٠(کلوين در نانوچنبره  ٢٧٥

٧٤  

هاي اکسيژن در دماي  براي اتم rو اندازه بردار  zو  x  ،yسه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه - ٧- ٣ شكل

 ................................  اند  شده حرکت نگه داشته هاي کربن آن بي که تمام اتم) ١٥و٠(کلوين در نانوچنبره  ٢٩٥

٧٥  

هاي اکسيژن در دماي  براي اتم rو اندازه بردار  zو  x  ،yسه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه - ٨- ٣ شكل

 ..................................   اند حرکت نگه داشته شده هاي کربن آن بي که تمام اتم) ١٥و٠(ره کلوين در نانوچنب ٣٠٥

٧٧  

هاي اکسيژن در طول  براي اتم zو  x  ،yچند مرجعي سه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه ٩-٣شكل 

هاي موجود بر روي چند لايه دروني آن  که اتم) ١٣و٠(سازي ديناميک مولکولي برروي نانوچنبره  شبيه

 .....................................................................................................................................................   اند داشته شده حرکت نگه بي

٧٨  

هاي اکسيژن در طول  براي اتم zو  x  ،yچند مرجعي سه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه -١٠-٣شكل 

روي چند لايه دروني آن هاي موجود بر  که اتم) ١٤و٠(سازي ديناميک مولکولي برروي نانوچنبره  شبيه

 ....................................................................................................................................................   اند  داشته شده حرکت نگه بي

٧٨  

 هاي اکسيژن در طول براي اتم zو  x  ،yچند مرجعي سه مختصه  MSDاي  مقدار لحظه -١١-٣شكل 

هاي موجود بر روي چند لايه دروني آن  که اتم) ١٥و٠(سازي ديناميک مولکولي برروي نانوچنبره  شبيه

 ........................................................................................................................................................    اند داشته شده حرکت نگه بي
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 ها جدولفهرست 

 صفحه                  عنوان                                                                                                                        

  .................................................................................................................نيرو    هاي نهاي انرژي در ميدا جمله - ١-١جدول  ١٧

٤٩ 

و برنامه فرترن  TEMهاي مختلف حاصل از مطالعات آزمايشگاهي  مقادير شعاع نانولوله - ١-٢جدول 

 .................................................................................................................................................شده در اين پژوهش    نوشته

٥٩ 
استفاده شده در اين  Bو  Aشده  و مقادير اصلاح ٦٤هاي پتانسيل ترساف مطابق با مرجع  ثابت - ٢-٢جدول 

  ...........................................................................................................................   شده استپژوهش که داخل قلاب نوشته 

٦٢ 

شده در اين  ي مطالعهها ها ونانوچنبره هاي کربن در نانولوله اتم يمقدار ميانگين شاخص انحنا -٣- ٢جدول 

 ......................................................................................................................................................................................پژوهش   

  .............................................................................   هاي مختلف هاي آب در نانوچنبره ضريب نفوذ مولکول - ١-٣جدول  ٧٩



 

 

 فصل اول

  مقدمه و مباني نظري

  

  

  

  

  

هاي کربني منتشر  همقاله در زمينه نانولول ٣٠٠٠٠بيش از  ٢٠٠٧تا  ١٩٩١از سال  ,وبگاه علوم طبق گزارش

که آنها  .هاست نانولوله و پيوندی ختاري، مکانيکيفرد الکتروني، سا اين محبوبيت به علت خواص منحصربه. است شده

  .است انتقال دارو تبديل کرده  و هاي مولکولي، نانوالکترونيکحسگرهاي مختلفي مثل  را به ابزار مناسبي در زمينه

توانند با حمل مواد مختلف از درون غشاهاي  هاي کربني مي هنانولولدهد  يممطالعات آزمايشگاهي نشان 

يک سيال و بخصوص  انتقالاين کاربردها مربوط به توانايي نانولوله در . وان ناقلان مولکولي عمل کنندسلولي به عن

وري همواره از انانولوله در علم نانوفن- هاي آب مطالعه سامانه ,به همين دليل. باشد هاي آبي در مقياس نانو مي محلول

خصوص  به ,هاي رياضي که براي توصيف شار يک سيال دلاز اين رو استفاده از م. است برخوردار بودهزيادي اهميت 

  .است هاي اخير افزايش يافته گيرند، در سال درون نانولوله مورد استفاده قرارمي ,آب

ی  ، يك انحناي ديگر نيز وجود دارد كه مربوط به نحوهها هنانولولنحنای موجود در ها، علاوه بر ا در نانوچنبره

ها با رفتار  رسد رفتار جريان مولکولی در نانوچنبره بنابراين، به نظر می. چنبره استانونپيچش نانولوله براي تشکيل 

رفتار جريان نفوذي مولکولهای آب در يك نانوچنبره , در اين پژوهش. ها متفاوت باشد جريان مولكولي در نانولوله

  .شود مولکولی بررسی می سازی ديناميک شده از نانولوله كربني نوع زيگزاگ با استفاده از شبيه ساخته

  



٢ 

 

  

  يکربن يها هنانولول ١-١

را در  ييها ن رشتهيکه استفاده از چن يبرگه ثبت اختراعدر  ١٨٨٩در سال  يکربن يها ن گزارش از رشتهياول

يگر در دو مقاله د يکربن يها بعد از آن به وجود رشته. ]١[ تاس شده عنوان کرد، يشنهاد ميپ ينوران يها لامپ

 يبرا ينداشتند، شواهد کاف ييک بالايدر دسترس قدرت تفک يها کروسکوپيل آنکه مياما به دلشد،  اشاره

آمده از  دست ر بهين تصاوياول  چيانويلوکو  چيرادوشکو  ١٩٥٢در سال  .]٣و٢[ ها ارائه نشد ن رشتهيبودن ا يا لوله

ر ين تصاويا. ]٤[رساندند  چاپ به هيک روسيزيف يميها را در مجله ش رشتهاين از  ١عبوری يالکترون يکروسکوپم

ن دو دانشمند ياما به علت جنگ سرد، در آن زمان، کار ا .دادند يرا نشان م يکربن يها رشته يته انيساختار م

 ]٥[ دوباره کشف شدما يجئياتوسط  يکربن يها نانولوله  ١٩٩١پژوهش غرب وارد نشد و در سال  يايبه دن يروس

 مايجئياکشف نانولوله را به  يامروزه اغلب مقالات و متون علم. گرفت مندان قرارو بلافاصله مورد توجه دانش

  .اند نسبت داده

 يتيک صفحه گرافيشدن  هستند که از لوله یبا قطر نانومتر کربنی ييها لوله ٢هواريد تک يکربن يها نانولوله

 گوشي گرافيت شش کهارز در شب هم ياه شود که مکان يد ميتول يا کپارچهي لهلو ,نصورتيدر ا. نديآ يوجود م به

به را  يک نانولوله کربنيسلول واحد  که) نشده  لوله( باز  يتيصفحه گراف) ١- ١( شکلدر . شوند ميق هم منطب بر

. داده شده استشان ن, باشد مي T انتقال و بردار Chرال يبردار کاشامل دو بردار عمود برهم  و وجود مي آورد

بردار  ها اعداد صحيحي هستند که شاخصن يا. شود يمشخص مm  و  nشاخصعدد دو  لهيرال به وسيبردار کا

  :دنساز يمرتبط م  a٢و   a١ يعنی, گوشي گرافيت ششواحد شبکه  ير با بردارهايز لهرال را به صورت معاديکا

m)(n,aaC 21h ≡+= mn        )١- ١(  

، ساخت نانولوله هستند يبرا a٢ و  a١واحد  ير بردارهاتعداد تکرا دو عدد که بيانگرن يبا ا يک نانولوله کربني

m  0 ، ٣گزاگيزهاي  درنانولوله. شود شناخته مي ضلعي  ششگزاگ يز يها لبه يرال در راستايبردار کا است و =

است که در  a١ يرال و بردار واحدن بردار کايه بيزاو Ф ).١-١شکل ( يردگ يقرار م) a١بردار  يدر راستا (ها 

قطر  يرال در راستايباشد، بردار کا Φ=  30گر يا به عبارت دي n = mاگر  .هاي زيگزاگ برابر صفر است نانولوله

 که متناظر با  mو   n يبرا يگريهر مقدار د. شود يل ميتشک ٤يها قرارگرفته و نانولوله صندل ضلعي شش

                                                
١ Transmission Electron Microscopy(TEM) 
٢ Single Walled Carbon Nanotube 
٣ Zigzag 
٤Armchair  



٣ 

 

  

30      0 <Φ<نمايش) ٢- ١(ها در شکل  از انواع نانولوله يمثال .شود يم ١راليد نانولوله کايتول است، منجر به 

  .است شده داده

  
واحد را نشان  ولسل 'OABB.گيرد صفحه گرافيتي تانشده که براي ساخت نانولوله مورد استفاده قرار مي: ١-١شکل 

تعريف a١  يه بين بردار کايرال و بردار واحد زاو به عنوان Ф. بردار انتقال است Tبردار کايرال و  Ch. دهد مي

  دهد را نشان مي)  ٤و  ٢( اين شکل نانولوله . شود مي

  

  

  

  

  .کايرال، صندلي، زيگزاگ) از بالا به پايين(: ديواره هاي کربني تک بندي نانولوله طبقه: ٢-١شکل 
  

  

                                                
١Chiral    



٤ 

 

  

  : دينآ ير به دست ميز وابطاز ر،  dtو قطر نانولوله،   ، Ф ،راليکاه يزاو
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 ک نانولولهيته يراليم که قطر و کايابي يدرم  )٣- ١(و  )٢- ١(از معادلات . باشد مي a١اندازه بردار  aدر اين معادله 

 يک نانولوله کربنيف يل تعريتکم يبرا. شود يمشخص مm  و n يها له شاخصيرال و بوسيبا بردار کا يکربن

بر  ومحور نانولوله است  يدر راستا يبردار سلول واحد نانولوله کربن، Tبردار . ف شوديتعر Tلازم است بردار 

1tله اعداديبوس Tبردار . رال عمود استيبردار کا   2t  ر يصورت ز هب يسلول واحد شبکه هگزاگونال يبا بردارها

  : شود يمربوط م

),( 212211 tttt ≡+= aaT        )٤- ١(  

بدست   t٢و    t١يبرا عبارات زير Chو  T يبودن بردارهانيز با استفاده از شرط متعامد و ) ٤-١(و  )١- ١(از معادله 

  :ديآ يم

,
nm2

1
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t
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mn2
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+−=      )٥- ١(  

ر بدست يطول بردار انتقال از رابطه ز. است ( ٢n + m , ٢m + n )ن يه مشترک بيعل ين مقسومبزرگتر dRکه 
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  کربن يها نانولوله يشگاهيساخت آزما يها روش ٢-١

مراحل زير  يها بر مبنا وجود دارد که سازوکار همه آن يکربن يها نانولوله اختهاي متعددي براي س روش

  باشد مي

  .شود به بخار تبديل مي) گرافيت(کربن جامد  -الف

  .دهد ينظر واکنش ميد موردل کاربيتشک يکل براينآهن و , هايي مانند کبالت اتمهاي کربن فعال با کاتاليزور -ب

هاي کربني در اطراف  ساختار پايدار ترموديناميکي يعني نانولوله, نقطه اشباع رسيدکه غلظت کربن به  هنگامي -ج

  .شوند کاتاليزور تشکيل مي



٥ 

 

  

, بسته به نوع منبع انرژي براي تبخير کربن. شود نانولوله کربني با طولهاي مختلف ساخته مي, با مديريت زمان رشد

بندي  طبقه ٣و نشست بخار شيميايي ٢تابش ليزر, ١يتخليه قوس الکتريک: روشهاي ساخت نانولوله به سه روش

 .شوند مي

  

  تخليه قوس الکتريکي کربني به روش يها هنانولولتوليد  ١-٢-١

توليد با استفاده از قوس . کند قوس الکتريکي انرژي کافي براي تفکيک و حتي تبخير گرافيت را ايجاد مي

طرحي از دستگاه مورد استفاده در اين . فاده قرارگرفتمورد است ١٩٩١الکتريکي ابتدا توسط ايئجيما در سال 

  .نشان داده شده است)  ٣- ١(روش در شکل 

  
  هاي کربني نانولولهبرای توليد  روش تخليه قوس الكتريكي طرحي از:  ٣-١شكل 

 

فاده اند، است از يکديگر در جوي از هليوم قرار گرفته mm١ در اين روش از الکترودهاي کربني که به فاصله 

سرعت رشد . شود ولت تنظيم مي ٣٥تا  ١٠آمپر است و ولتاژ بين  ١٠٠جريان در قوس الکتريکي شدت . شود مي

شود و برروي  به کربن سياه تبديل مي) تبخيرشده از آند(مقداري از بخار گرافيت . است mm/min١ کاتد تقريباً 

شده برروي کاتد شامل  نشين لايه جامد بيروني ته. نشيند هاي ظرف واکنش و باقيمانده آن برروي کاتد مي ديواره

خلوص و بازده نانولوله کربني به فشار گاز هليوم بستگي . نانولوله و نانوذراتي است که قابل جداسازي نيستند

توان از کاتاليزور در انتهاي  به منظور افزايش خلوص و بازده توليد نانولوله مي. پاسکال است ٦٧فشار بهينه . دارد

                                                
١ Arc Discharge 
٢ Laser Ablation 
٣ Chemical Vapor Deposition(CVD) 


