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 ولیسازی دینامیک مولکمتشکل از صفحات گرافن به روش شبیهنانو کانال بررسی عبور آب از 
 

 *،2 یصاحب یمهد و 1پورفرد  یعبد محمدرضا

 
 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 10/04/1400: دريافت مقاله

 29/06/1400پذيرش مقاله: 

 
ت. اسگرفتهقرارمحققین  توجه موردهای اخیر، تصفیه آب با کمک صفحات گرافن در سال

 ریتأثدر فرايند تصفیه درک مکانیزم عبور آب از گرافن در ابعاد مولکولی و سنجش 

تفاده با اسکند. در اين تحقیق، طراحی بهینه فرايند کمک میپارامترهای مختلف بر آن، به

شکل متنانوکانال  کيعبور آب از بر  مؤثری مکانیزم و پارامترهای مولکول کینامياز روش د

ارده و فشار اعمالی رییمطالعه اثر تغ ني. در ااستگرفتهقرار یبررس صفحات گرافن مورد از

 یررسب نفوذ مورد بيو ضر یچگال عيتوز ان،يجر یدب یکانال بر رو یابعاد هندس و الیسبه

نشان داد که آب، در هنگام عبور از نانوکانال، ساختار  هایسازهیشبتايج ن. استگرفتهقرار

 آب زانیو م سرعتی، ري، نفوذپذفشار اعمالی افزايش با نی. همچنردیگیبه خود م یاهيلا

با افزايش اختلاف فشار از  کهیطوربهيابد. می شيافزا یصورت مؤثراز نانوکانال به یعبور

مطالعه  جينتا يابد.برابر افزايش می 45مگاپاسگال، دبی عبوری بیش از  500به  100

بیش از  8/2 یمربع لنانوکانادبی مساحت مشخص،  با مقطع کينشان داد که در  نیهمچن

 باشد. 1به 4است که نسبت اضلاع کانال هنگامی

 

 واژگان كلیدی:

 دينامیک مولکولی،

 عبور آب،

 صفحات گرافن،

 در نانوکانال، جريان

 توزيع چگالی.

 

 1مقدمه-1
د از کمبو نینفر در سراسر کره زم اردیلیم 2/1امروزه حدود 

 ینامطلوب کمبود آن بر سلامت و غذا و انرژ یامدهایآب و پ

 يکی از منابع تجديد با وجود آنکه آب [.1] برندیرنج م

[. عواملی 2] ی دارد، مقدار محدودرودیمشمار شونده به

 سازی و نیاز بیشتر بهمانند رشد جمعیت، افزايش صنعتی

های ها و انقباض يخچالانرژی و از طرف ديگر آب شدن برف

ه ک طورهمانطبیعی، وضعیت را در آينده بدتر خواهد کرد. 

، تعداد افراد شدهزدهی تخمین المللنیب مؤسساتتوسط 

لیارد نفر خواهد می 9/3های آينده به در دهه دهيدبیآس

ها برای کاهش ترين روشيکی از نويد بخش [.4و  3رسید ]

کمبود آب، شیرين سازی و تصفیه آب است. تصفیه آب دريا 

نهايت را پیش روی بشر خواهد گذاشت. امروزه يک منبع بی

برای غربال و  گسترده صورتبهغشاهای نانو فیلتراسیون 

                                                 
 sahebi@qut.ac.ir* پست الکترونیک نويسنده مسئول: 

 قم یدانشگاه صنعت ،کیمکان یدانشکده مهندس ،یانرژ ليتبد کیمکان یارشد مهندس یکارشناس. 1

 قم یدانشگاه صنعت ک،یمکان یدانشکده مهندس ار،ياستاد. 2

يی و تصفیه آب برای زدانمکها در حوزه جداسازی مولکول

 هنيهزکم، جريان بالا و فشارکمدستیابی به فرآيندهای 

علت ضخامت اندک، گرافن به راًیاخ. شودیماستفاده 

 زساختاريری بالا و ريپذانعطافمقاومت مکانیکی بالا، 

ای در بین غشاهای نانو متخلخل، کانديدای برجسته

 بر مبتنی [. غشاهای6و  5شود ]فیلتراسیون شناخته می

 صفیهت در گرافن، اکسید و متخلخل نانو گرافن شامل گرافن

 .کنندعمل می امیدوارکننده بسیار گاز، جداسازی در و آب

ؤثر م بسیار ابزار يک دينامیک مولکولی سازیشبیه روش

 ستا گرافن بر مبتنی غشاهای نفوذ فرآيندهای مطالعه برای

    نانو شده محصور فضاهای در مولکولی انتقال شامل که

ای در زمینه در دهه گذشته مطالعات گسترده.[7باشد ]می

دينامیک مولکولی جريان آب و استفاده از گرافن مطالعات 

 است.غشاء تصفیه صورت پذيرفتهن عنوابه
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نخستین مطالعات در مورد عبور جريان آب از گرافن 

 سمنگرا. گرفت صورت گراسمن تصفیه آب توسط منظوربه

 ولیمولک دينامیک روش با را گرافن لايه تک يک از آب عبور

 و بآ تصفیه با رابطه در مفیدی نتايج و کرد سازیشبیه

 کوهن .[8آورد ]دستبه گرافن لايه از عبور با جريان افزايش

 در موجود یهاحفره کردن دارعامل روی بر گراسمن و

 بنکر که صورت بدين. دادند انجام مطالعاتی گرافن، سطح

 یهاگروه با يیهاپیوندها حفره یهاکناره در موجود

و  دوستآبهای دارد و گروه هیدروژنی و هیدروکسیلی

ها مورد در اين حالت نفوذ آب در حفره .ايجاد شد زيگرآب

[. لیو و همکاران، خواص آب در عبور 9بررسی قرار گرفت ]

ی سهای گرافن را برراز نانوکانال ايجاد شده با تک صفحه

نمودند. در اين تحقیق با تغییر ضرايب پتانسیل لنارد جونز، 

های آب، ضخامت کانال و طول مولکولبه نیروی اعمالی

کانال، خواص آب در هنگام عبور از کانال مورد مطالعه قرار 

بررسی ای به[. دواناتان و همکاران در مطالعه10گرفت ]

افن پرداختند. ی افقی و موازی گرهاهيلاعبور جريان آب از 

تا  %1در اين مطالعه با هیدراته نمودن صفحات گرافن از 

های آب مشخص شد مولکولو اعمال نیروی خارجی به 23%

های آب در مقايسه با صفحه گرافن معمولی مولکول که نفوذ

است که علت آن ايجاد پیوندهای قدرتمند کاهش يافته

 ی دراالعهو همکاران مط يیهمااست. شدههیدروژنی ذکر

ن صفحه گراف ینانو حفره بر رو جاديآب با ا هیخصوص تصف

اثر ضخامت صفحه گرافن، قطر  قیتحق نيانجام دادند. در ا

رار ق یآب مورد بررس هیو تصف یرينفوذپذ یها بر روحفره

سان و همکاران مطالعات مروری بر روی  .[11] گرفت

گرافن متخلخل و گرافن اکسید در  ازجملهغشاهای کربنی 

بخش نقل و انتقال ذرات در ابعاد نانو انجام گرفت. در اين 

ی دينامیک سازهیشبطور خلاصه مطالعات مطالعه به

مولکولی پیشرفته اخیر در بخش تصفیه آب و جداسازی 

گازها بررسی شده و مشکلات فعلی در اين زمینه طرح و 

ايجاد بستر جهت افزايش است. هدف اين فعالیت بحث شده

است های تحقیق و پژوهش در مورد غشای گرافن بودهزمینه

توسط کاو و همکاران تحقیقاتی بر روی نفوذ آب در  [.12]

است، های گذشته مورد علاقه بودهها که در سالنانو حفره

اتصال بین ارتعاش تحقیقات اخیر،  انجام شد. با توجه به

ای باعث طور گستردهآب بههای منافذ و حرکت ديواره

تأثیر آن در نفوذ آب  حالنيباا شده است نفوذ آبافزايش 

در غشای گرافن اکسید باقی مانده بود که در اين مطالعه 

مورد بحث قرار گرفت. در اين مطالعه ارتباط بین نفوذ آب 

سازی دينامیک ی شبیهلهیوسبهبا نوسانات حرارتی گرافن 

 2020. در سال [13است ] گرفتهرارقمولکولی مورد بررسی 

ژاو و همکاران مطالعاتی در خصوص نفوذپذيری آب در 

نفوذپذيری آب با  محاسباتنانوکانال گرافن انجام دادند. 

روش دينامیک مولکولی انجام شد. نتايج نشان داد 

ی در رينفوذپذ گريدعبارتبهی آب ناهمگون است. رينفوذپذ

ی در راستای افقی از میان رينفوذپذراستای عمودی کمتر از 

 صفحات موازی گرافن است. ناهمگونی در راستای عمود

های آب در نزديکی ديواره دام افتادن مولکولدلیل بهبه

گرافن است. نتیجه نهايی مطالعه نشان داد میزان 

ری مقادير نفوذپذيهای با ارتفاع بالا بهنفوذپذيری در کانال

سان و همکاران نشان دادند  [.14]آب معمولی نزديک است 

 صفحات نانوکانالهای هیدروکسیل بهکه اضافه کردن گروه

 ويسکوزيته آن ازجملهگرافن باعث تغییر خواص آب و 

مکانیزم عبور  2020[. چن و همکاران در سال 15شود ]می

ی اکسید گرافن را با کمک مفاهیم هاهيلاآب از میان 

هیدروژنی تشريح کردند  مولکولی و دينامیک پیوندهای

ی دينامیک سازهیشب لهیوسبه[. ژن و همکاران 16]

های کادمیوم از آب با مولکولی به بررسی جداسازی يون

ند. گرافن پرداختهای اکسیدکمک فیلترهای متشکل از لايه

خوب اين روش برای حذف  نسبتاًنتايج نشان از توانايی 

 [.17های کادمیوم داشت ]يون

مطالعاتی که بر روی استفاده از گرافن جهت عبور  در اکثر

است، جهت حرکت آب عمود بر و تصفیه آب انجام شده

گرافن بوده و تصفیه و عبور آب با ايجاد يک حفره در صفحه 

حالتی را  توانیماست. از طرف ديگر، شدهگرافن میسر 

تصور کرد که از گرافن برای ساخت يک کانال کربنی جهت 

صورتی که جهت عبور سیال، موازی ستفاده کرد بهعبور آب ا

 وجهموردتبا راستای صفحات گرافن باشد. حالت اخیر کمتر 

عنوان يک حالت جديد تواند بهاست و میو بررسی واقع شده

در مبحث تصفیه و انتقال آب بررسی شود. بدين منظور در 

روش دينامیک ی بهسازهیشبمطالعه حاضر با استفاده از 

 ورمنظبهبررسی عبور آب از نانوکانال گرافن مولکولی به

بررسی خواص جريان با استفاده از اين هندسه پرداخته شده 

است. هدف از اين مطالعه، سنجش میزان عبور آب از داخل 

یق نتايج اين تحق .نانوکانال در شرايط مختلف هندسی است

ده اهای تصفیه آب مبتنی بر استفدر طراحی بهینه سیستم

 شود.کار گرفتهتواند بهاز صفحات گرافن می
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 یسازمدل اتیجزئ -2
عنوان به یلیدو جعبه مکعب مستط یسازهیشب نيدر ا

و  x ،yدر جهات  بیآب با ابعاد به ترت یحاو یهامحفظه

z ،40×37×38  یهاوارهيمجرا با د کيآنگستروم، توسط 

. تعداد شوندیمتصل م گريکديجهت عبور آب به یگرافن

که  ردیگیها قرار ماز محفظه کيمولکول آب در هر  1880

مکعب( است. مرز  متریگرم بر سانت 1آب ) یمتناظر با چگال

نانو کانال از جنس گرافن است. در  یهاوارهيها و دمحفظه

نانو کانال با اندازه سطح  کي یسازهیشب يیقسمت ابتدا

و  y یحورهام یآنگستروم مربع )در راستا 10×10مقطع 

zیمحور مختصات ی( که طول آن در راستا X 50  آنگستروم

 نیيبالا و پا وارهيد نی. درواقع فاصله بشودیدر نظر گرفته م

 (1)آنگستروم است. در شکل  10طبق هندسه مطرح شده 

در  .شودیمشاهده م یسازهیاز هندسه شب یبعدسه يینما

 شدهاعمالشرط مرزی پريوديک  zو  x ،yهای کلیه جهت

ای از يکی از وجوه دامنه حل است. بدين معنی که اگر ذره

خارج شود، با همان سرعت و جهت به وجهی که در سمت 

شود. اين شرط مرزی در دينامیک مقابل است وارد می

مولکولی مرسوم بوده و سبب کاهش زمان و هزينه 

های لازم برای محاسباتی از طريق کم کردن تعداد مولکول

 عملاًهای گرافنی شود. همچنین ديوارهسازی میشبیه

های آب از خود فشرده هستند که اجازه عبور مولکول قدرآن

با نزديک شدن يک مولکول از  تدهند. در حقیقرا نمی

اد شدت زيديواره، نیروهای دافعه بین مولکولی بهسیال به

 داخل ديوارشده و سبب دور شدن و عدم نفوذ ذره به

جاد را اي رينفوذناپذيک ديواره  خودخودبهشود. بنابراين می

 شود.می

 
 یسازهیشبنمايی از هندسه  1 شکل

سازی دينامیک با استفاده از کد شبیه هایسازهیشبکلیه 

 لمپس يک کد. [18]است مولکولی لمپس انجام شده

است پردازش موازی با قابلیت  Cزبان کامپیوتری بهباز متن

اين . تاسشدهنوشتهسازی دينامیک مولکولی شبیه که برای

های متنوع نیرويی افزار با در اختیار داشتن میداننرم

مختلف از  یهانمونه یسازهیبرای شب ستری مناسبب

و  هانیو مولکولی گرفته تا انواع پروتئ اتمی یهادستگاه

 یهایژگيو نيتر. از مهمکندمیفراهم زيستی ی هادستگاه

 یسازهیشب توان بالای آن دربه توانیافزار ماين نرم

 .[18] پر ذره اشاره کردی هادستگاه

پارامتر ثابت شبکه صفحه گرافن يا همان طول پیوند 

 آنگستروم در نظر گرفته 42/1 اندازهبهی کربن هااتم

 استفاده، Tip3pاست. در اين مطالعه از مدل آبی شده

ها در اين مدل طبق جدول است. بار جزئی هر يک از اتمشده

 [.19است ] 1

 یسازهیشبی مورد استفاده در هااتممقادير بار جزئی  -1 جدول

 (e) مقدار بار جزئی اتم            

- 0.834 اکسیژن  

+ 0.417 هیدروژن  

 0 کربن

 Charmm27انرژی کل سیستم با استفاده از میدان نیروی 

های مجموع ظرفیت )والانس( يا برهمکنش صورتبه

 [.20شود ]های غیر پیوندی بیان میپیوندی و برهمکنش

(1) 

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠 + 𝐸𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒𝑠 +

𝐸𝑑𝑖ℎ𝑒𝑑𝑟𝑎𝑙𝑠 + 𝐸𝑖𝑚𝑝𝑟𝑜𝑝𝑒𝑟𝑠 +

𝐸𝑈𝑟𝑒𝑦−𝑏𝑟𝑎𝑑𝑙𝑦 + 𝐸𝑣𝑑𝑊 + 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐  

 نیب یهابرهمکنش یاول برا ، پنج جمله1در رابطه 

دو  است. یهمان والانس ايکوتاه برد  یهاوندیبا پ یمولکول

 یدونیپ ریغ یمولکول نیب یهاجمله آخر مربوط برهمکنش

و  کیالکترواستات یهابلند برد است که شامل برهمکنش

د. شآنگستروم در نظر گرفته 12شعاع قطع  واندروالس است.

آب و گرافن با عنوان  یهامولکول نیب یهابرهمکنش

ل مد ژنیکربن و اکس یهااتم نیب یبرهمکنش واندروالس

 لهیوسبه زیها در مولکول آب ناتم نی. برهمکنش بشودیم

مطالعه،  ني. در اشودیم فيتعر یبرهمکنش واندروالس

( 6-12جونز )-تابع لنارد لهیوسبه یبرهمکنش واندروالس

 [.21] شودیم فيتعر

(2) 𝑉(𝑟) = 4𝜎𝜒 [(
𝜎

𝑟
 )12 − (

𝜎

𝑟
 )6]  

قدرت برهمکنش میان  ε، دواتمفاصله بین  r، 2رابطه در 
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ضريب انرژی  𝜒فاصله صفر پتانسیل است.  σها و مولکول

 در نظر 1مقدار آن  مسئلهپتانسیل است که در اين 

شود و بدين معنی است که پارامترهای فرمول در میگرفته

سازی از هنگرد دما . در اين شبیهاندشده فيتعرحالت اصلی 

ثابت )هنگرد کانونی( استفاده شده که در آن دما سیستم با 

 کلوين ثابت 300در  1هاور-استفاده از ترموستات نوز

شود. با استفاده از هنگرد دما ثابت انرژی می داشتهنگه

های کربن در جای اتم مسئلهماند. در اين جنبشی ثابت می

کانال گرافن يک جسم صلب و  درواقعنده و خود ثابت ما

است. جهت به شدهارتعاش در نظر گرفته گونهچیهبدون 

های آب، نیروی خارجی اعمال حرکت درآمدن مولکول

های اکسیژن در جعبه آب شود. نیروی اعمالی تنها به اتممی

)در راستای طول کانال(  Xسمت چپ و در راستای محور 

سر اعمال اختلاف فشار دلخواه در دووارد خواهد شد. برای 

 [.22شود ]محاسبه می 3، نیرو طبق رابطه نانو کانال

 (3)  𝑓 = ∆𝑃𝐿𝑦𝐿𝑍/𝑛 

های اکسیژن در جعبه سمت چپ تعداد اتم nدر اين رابطه، 

 سازی است.شبیه

 5/0ثانیه با گام زمانی پیکو 900سازی شبیه زمانمدتکل 

. ديآیمسازی در سه مرحله به اجرا در . شبیهاستفمتوثانیه 

مرحله اول: در اين مرحله بدون اعمال نیروی خارجی و با 

 50های پیوندی و غیر پیوندی در مدت تعريف برهمکنش

های آب در حالت استراحت قرار خواهند پیکوثانیه، مولکول

های آب در گرفت. مرحله دوم: بعد از آسايش مولکول

شود. های آب اعمال میه مولکولسیستم، نیروی خارجی ب

به  ابديیمپیکوثانیه ادامه  100 زمانمدتاين مرحله به 

های صورتی که خواص جريان و همچنین در انرژی

 پتانسیل، جنبشی و کل سیستم، حالت پايدار ايجاد گردد.

مرحله سوم: بعد از پايداری و به تعادل رسیدن سیستم، در 

های مدنظر و رها و خروجیتعريف پارامتآخرين مرحله به

اين  زمانمدت. شودیمها در طول زمان اقدام ی آنریگانیم

 شد.گرفته نظر درپیکوثانیه  750 زینمرحله 

 اعتبارسنجی حل -3

در مطالعه  رفتهکاربهحل روش صحت اطمینان از  منظوربه

[ که با موضوع اين مطالعه شباهت 10مرجع ] مسئله ،حاضر

و نتايج حاصله با  گرفتهقرارزيادی دارد، مورد حل مجدد 

                                                 
1 Nose–Hoover 

رايط ش است.در مقاله مربوطه مقايسه شده منتشرشدهنتايج 

 مشابه [10مرجع ] مسئلهحاضر و  حاکم بر مسئله پژوهش

يکديگر هستند با اين تفاوت که در مرجع مورد اشاره، کانالِ 

ی متشکل از دو صفحه گرافن بعددوعبور آب يک مجرای 

اختلاف  برحسبنمودار دبی  (2)در بالا و پايین است. شکل 

از مطالعه حاضر و مرجع  آمدهدستبهفشار را میان نتايج 

یمده که دي گونههماندهد. [ مورد مقايسه قرار می10]

با اطمینان  توانیم، اختلاف نتايج بسیار ناچیز است و شود

در اين پژوهش را معتبر  شدهگرفتهکار خوبی روش حل به

 دانست.

 
های با استفاده از داده مسئلهاعتبار سنجی روش حل  -2 شکل

 [10مرجع ]

 مسئلهپایداری  -4

پايداری روند  از بايد نتايج از قبل سازیشبیه هر در

در  انرژی تغییرات شود. بررسی حاصل اطمینان سازیشبیه

 تحت که است قبولقابلسازی يکی از راهکارهای شبیه طی

روند  (3) شکلشود. در می شناخته انرژی زیوخافت عنوان

در  مگاپاسکال 200تغییرات انرژی کل در سیستم در فشار 

که  گونههمانشود. سازی مشاهده میهای پايانی شبیهگام

 است.انرژی کل به حالت پايدار رسیده شودیممشاهده 

 

 های زمانی مختلفگام در کل یانرژ راتیینمودار تغ 3- شکل
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 نتایج -5

در بررسی جريان عبوری از داخل نانوکانال، دبی حجمی 

 سازی است. رابطهپارامتر در نتايج شبیه نيتریدیکلسیال 

عبوری از داخل نانوکانال  1برای محاسبه مقدار جريان 4

 [.23است ]شده ارائه

   (4)  𝑄 =  
𝑣̅𝑁

𝑑 𝐿𝑦𝐿
 

های آب داخل سرعت میانگین مولکول 𝒗̅در اين رابطه 

 Lهای آب داخل نانوکانال و تعداد مولکول Nنانوکانال، 

ها ارتفاع نانوکانال که مقدار آن dعرض کانال و  yLطول، 

مخرج  درواقعآنگستروم است.  10و  10، 50ترتیب برابر با به

ای ه. جهت محاسبه دبی مولکولاستکسر، حجم نانو کانال 

های آب آب با استفاده از رابطه فوق، سرعت و تعداد مولکول

است. نحوه تغییرات تعداد کنندهداخل نانوکانال تعیین

پیکوثانیه در فشار  50آب داخل نانوکانال در هر  هایمولکول

 شود.مشاهده می (4)مگاپاسکال در شکل  200رانش 

 

ی زمانی هاگامی آب در هامولکولتغییرات تعداد  4- شکل

 مگاپاسکال 200مختلف در فشار رانش 

درصد در تعداد  5های ابتدايی حل، تغییراتی حدود در گام

شود که با گذر زمان ده میهای آب داخل کانال ديمولکول

های آب در داخل کانال ، تعداد مولکولمسئلهو همگرايی 

 . انددهیرس 182به مقدار ثابت 

آب موجود در کانال در فشارهای ی هامولکولتعداد  -2 جدول

 رانش مختلف

فشار رانش 

 )مگاپاسکال(
100 200 300 400 500 

تعداد 

های مولکول

 موجود در کانال

172 182 184 187 188 

                                                 
1 Flow rate 

های آب محبوس در متوسط تعداد مولکول 2در جدول 

ی زمانی انتهای هاگامهای رانش مختلف، در کانال، در فشار

 است.شده ی گزارشسازهیشب
های آب با افزايش اختلاف فشار دو سر کانال تعداد مولکول

شود است. مشخص میبا شیب ملايم و خفیف افزايش يافته

گیری بر روی تعداد تأثیر چشمکه اختلاف فشار 

ی ناش مسئلهگذارد. اين های آب داخل نانوکانال نمیمولکول

تايج نی پايین مايع آب است. با توجه بهريپذتراکماز ضريب 

ی آب در هامولکولفوق و پس از محاسبه جمع سرعت 

های آب برای هر اختلاف فشار، کانال، میزان دبی مولکول

 ست.اشدهآورده (5)در شکل 

 
در نانوکانال در  آبی هامولکولتغییرات دبی  -5 شکل

 فشارهای رانش مختلف

 200 به 100 که با تغییر فشار رانش از شودیممشاهده 

، اما در برابر است 40در حدود  ییرات دبیتغ مگاپاسکال

مگاپاسکال، افزايش دبی  500تا  400تغییر فشار رانش از 

 100. برای فشار رانش ردیگیمی صورت ترميملابا شیب 

 های نانوفیلتراسیونبرای غشا معمول طوربهکه  مگاپاسکال

های آب در شود، میزان دبی مولکولصنعتی استفاده می

آيد یم دست به هینانوثانمولکول بر نانومتر مربع  98حدود 

ه برای نانولول آمدهدستبهبرابر بیش از میزان دبی  20که 

 200[. در فشار رانش 24( است ]12،12) 2کربنی

مولکول بر نانومتر مربع  1980مگاپاسکال، میزان دبی برابر 

 هنانولولشده برای از دبی گزارش بازهماست که  هینانوثان

که در اين بازه برابر  آنگستروم 7/21 یال 5/13کربنی با قطر 

تر ، بیشاست هینانوثانمولکول بر نانومتر مربع  700الی  410

ين نتايج حاکی از آن است که در مقیاس نانو، [. ا25است ]

از صفحات گرافن در  شدهساختهی هاکانال نانواستفاده از 

 تواندیمی ریگچشمی کربنی، به طرز هالولهنانومقايسه با 

2 CNT (12,12) 
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برای  ازیموردنموجب افزايش نرخ عبور آب يا کاهش قدرت 

يکی  1تابع توزيع شعاعی پمپاژ در يک دبی مشخص شود.

ی ساختاری مواد است. اين تابع بیانگر هایژگيو نيترمهماز 

ی خاص از يک اتم مرکزی احتمال يافتن يک اتم در فاصله

 rکه  شودنمايش داده می g(r)اختیاری است که با 

توان چنین تصور ی است. در عمل میمولکولنیبی فاصله

 در ها در تعادل وکرد که اين تابع نمايانگر چگالی محلی اتم

صورت  (6)در شکل از مولکول مرکزی است.  rی فاصله

 دهداو جامد نشان  يعگاز، ما یبرا یشعاع يعتابع توز کلی

 یالس یکه مشخص است برا طورهمان .[26] استشده

و هر چه  شودیقله با ارتفاع کم مشاهده م يکفقط  یگاز

 ماا یشترشدهها بتعداد قله رويم،یم یشپ يعسمت فاز مابه

 یک مقدار ثابت دائميبه تيدرنهابا فواصل منظم کوتاه و 

ه قل ینهايت. در فاز جامد بشودیختم م یفاصله طولان در

از  هاآن يیکه ارتفاع و فاصله جدا شودیمشاهده م

 مشخصات شبکه جامد است.

 
مقايسه شکل کلی تابع توزيع شعاعی برای سه حالت مايع،  -6 شکل

 [26]جامد و گاز

های نمودار تابع توزيع شعاعی را برای جفت اتم (7)شکل 

ی مختلف، داخل نانوکانال فشارهااکسیژن در  –اکسیژن 

 .دهدیمنشان 

 
لاف در اخت اکسیژن -اکسیژن وندیپ یشعاع عيتابع توز -7 شکل

 در داخل نانوکانال مختلف یفشارها

 بود. از خواهد صفر شعاعی توزيع تابع کوتاه فواصل در

                                                 
1 Radial distribution function 

 يکديگربه فاصله اين از ترنزديک توانندها نمیاتم که آنجايی

 تعداد .دهدمی نشان را هااتم مؤثر پهنای فاصله اين بشوند،

 شودمی مشاهده شعاعی توزيع تابع نمودار در قله مشخصی

 يکديگر کنار در متمرکز صورتبهها اتم دهدنشان می که

اولین پوسته آب که اند. جمع شده همسايه هایدر پوسته

دارای بیشترين میزان همسايگی مولکول آب است در 

 است که برابرآنگستروم رخ داده 81/2ی شعاعی فاصله

تايج اکسیژن است که با ن اتمدوصفر پتانسیل بین  فاصلهبا

 ،ی قبلی مبنی بر اينکه در فاصله تعادلی دو ذرههاپژوهش

 توجه با. دارد یهمخوان رد،یگیم صورت تجمع نيشتریب

 فاصله زا شتریب یهافاصله در جونز–لنارد لیپتانس فيتعربه

 تا روین نيا و شودیم برقرار ذرات نیب جاذبه یروین ،یتعادل

 فيتعر و نکته نيابه توجه با. دارد ادامه قطع شعاع یفاصله

 رسم شعاع نيا از شیب در نمودار آنگستروم، 12 قطع شعاع

 (6) یهاشکل مشاهده از فوق، حاتیتوض مطابق. استنشده

 داخل آب یهامولکول انيجر که شودیم مشخص (7) و

 تابع که یکوتاه یفاصله و است عيما حالت در نانوکانال

 نظر در ذره شعاع است، صفر ابتدا در یشعاع عيتوز

 بسب نانوکانال، درون فشار شيافزا نیهمچن. شودیمگرفته

 عيتوز تابع نمودار در قله ارتفاع در شيافزا یکم مقدار

 یهامولکول یفشردگ شيافزا انگرينما که استشده یشعاع

 ردمو آب یعدد یچگال بر فشار رییتغ اثر اکنون .است آب

 فیتوص یبرا یمقدار یعدد یچگال. ردیگیم قرار یبررس

. است یکيزیف یفضا در شمارش قابل اءیاش غلظت درجه

( یبعدسه) یحجم صورتبه یعدد یچگال مسئله نيا در

 یچگال ماکرو، اسیمق برخلاف. شودیم یبررس و محاسبه

. شودینم عيتوز کنواختي صورتبه کانال داخل در الیس

 همچون يیهادهيپد هیتوج در تواندیم یچگال عيتوز

 ارکبه يیگرما خزش و وارهيد کنار در الیس شدن هيلاهيلا

 Z یراستا در آب یچگال عيتوز محاسبه جهت [.27] ديآ

 گرافن نيريز صفحه یابتدا از ست،يبایم ،(کانال ضخامت)

 امگ با یبندشبکه. نمود یبندشبکه را کانال ،(=0Z در)

 . استشده انجام آنگستروم 05/0 یمکان

 رانش یهافشار در یعدد یچگال نمودار (8) شکل در

 ظهور ،(8) شکل در توجهقابل نکته .شودیم مشاهده مختلف

 یهامولکول ليتما بر دلالت که است یعدد یچگال در قله دو

  داخل در( هيدولا صورتبه) یاهيلا ساختار لیتشک جهت آب
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 داخل z یراستا در آب مولکول یچگال راتییتغ -8 شکل

 مختلف رانش یفشارها در نانوکانال

 نيشتریب که هيلا نیاول نیب یفاصله .دارد گرافن کانال نانو

 گرافن صفحه با دارد، قرار آن در آب یهامولکول تجمع

 صفر فاصله عدد، نيا که است آنگستروم 19/3 حدود

 ژنیاکس یهامولکول نیب جونز – لنارد معادله در لیپتانس

 یهامولکول فاصله نيا در ف،يتعار طبق. است کربن و

 و دارند قرار همبه نسبت تعادل حالت در کربن و ژنیاکس

 فواصل در و داده رخ دافعه مقدار، نيا از ترکينزد فواصل در

 نمودار در. شودیم جاديا هااتم نیب جاذبه آن از شیب

 فواصل در یآب یهيلا چیه که است مشخص وضوحبه

 امتم در. استنشده لیتشک گرافن وارهيد مجاور ترکينزد

 تجمع هيلادو در آب یهامولکول متفاوت، یفشارها اختلاف

 لیپتانس صفر یفاصله در هاتجمع نيا که دارند یشتریب

 اب هيلادو نيا نیب در آب یهامولکول یمابق و استدادهرخ

 حرکت نحوه (9) شکل در. هستند حرکت در یکمتر تجمع

 .شودیم مشاهده گرافن کانال در آب یهامولکول

 
 صورت به که گرافن کانال در آب یهامولکول حرکت -9 شکل

 سبز ذرات(. یاهيلا حرکت) است صیتشخ قابل مجزا هيدولا

 و ژنیاکس یهااتم قرمز و دیسف ذرات و گرافن یهااتم رنگ

 . دهدیم نشان را آب مولکول به متعلق دروژنیه

. شودیم یبررس یرينفوذپذ بر فشار راتییتغ نجايا در

 هانانوکانال در آب انتشار که داده نشان یقبل مطالعات

 هب مکان کي از آب یهامولکول پرش با ها،لولهنانو همانند

 یهامولکول نظم کاهش با[. 28] ابديیم تحقق گريد مکان

 حرکت نیح در را یکمتر تيمحدود آب یهامولکول آب،

 ارانتظ را یشتریب پرش نرخ توانیم نيبنابرا کنند؛یم تجربه

 کمک نانوکانال داخل به هاآن حرکتبه امر نيا که داشت

                                                 
1 Diffusion coefficient 

 1نتشارا بيضر با پرش نرخ ن،یشیپ یهاافتهي طبق. کندیم

 توانیم یراحتبه که دارد یخط رابطه آب یهامولکول

 <x2(t)∆> يیجابجا مجذور نیانگیم قيطر از را آن مقدار

 محاسبه 5 یرابطه توسط آب، انيجر جهت طول در هاآن

 [.29] نمود

 (5) <∆x2 (t)> ≈ 2Dt 

 نشانگر t و یرينفوذپذ نرخ D ،يیجابجا x∆ ،5 رابطه در

 رسم با ،یافزارنرم کد یهایخروج به توجه با. است زمان

 داخل آب یهامولکول يیجابجا مجذور نیانگیم نمودار

 مختلف رانش یهافشار یبرا خط معادله توانیم نانوکانال،

 .استشدهارائه 3 جدول در مربوطه معادلات. کرد محاسبه

مربوط به اختلاف  يیمجذور جابجا نیانگیم معادلات -3 جدول

 مختلف یهافشار

 معادله )مگاپاسکال( رانش فشار

100 ∆𝑋2 ≈ 8 × 10−4 t − 1521 
200 ∆𝑋2 ≈ 0.0028 t − 514 

300 ∆𝑋2 ≈ 0.0062 t − 11249 
400 ∆𝑋2 ≈ 0.0104 t − 18673 

500 ∆𝑋2 ≈ 0.0205 t − 36892 

 النانوکان داخل به آب یهامولکول یرينفوذپذ بيضر زانیم

 (9) شکل در و شدهمحاسبه 3 جدول معادلات از استفاده با

 اختلاف شيافزا با ،(10) شکل مطابق .استشده گزارش

. ابديیم شيافزا یرينفوذپذ بيضر نانوکانال، سر دو فشار

 داخل از آب یهامولکول که باشد یمعن نيا به تواندیم نيا

 نيبنابرا شوند؛یم نانوکانال وارد یترآسان صورتبه مخازن

 عامل دو به توانیم را شتریب یفشارها در یدب شيافزا

 بر غلبه یبرا شتریب رانش یروین وجود اول. داد نسبت

 شيافزا دوم و آب یهامولکول و کانال وارهيد انیم اصطکاک

 .بالاتر یفشارها در آب یرينفوذپذ بيضر

 

 در نانوکانال داخل به آب یهامولکول یرينفوذپذ -10 شکل

 مختلف رانش یفشارها
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 هک شرط نيا با نانوکانال مقطع سطح ابعاد قسمت، نيا در

. ابديیم رییتغ بماند، ثابت نانوکانال یورود مقطع مساحت

 در کانال یورود مقطع سطح ابعاد قبل، حاتیتوض طبق

 نيبنابرا شد؛ فيتعر( آنگستروم) 10×10،یاصل هندسه

یم دستبه مربع آنگستروم 100 کانال یورود مقطع سطح

 ارتفاع b و y محور یراستا در نانوکانال عرض a اگر. ديآ

 شرط با شود، گرفته نظر در z محور یراستا در نانوکانال

 سه مربع، آنگستروم 100 زانیم به مقطع سطح بودن ثابت

 نظر در (11) شکل با مطابق ريز( a/b) منظر نسبت

 (.است آنگستروم به ابعاد) است شدهگرفته

1- a =10  و b =10،
𝑎

𝑏
= 1 

2- a =5 و b =20،
𝑎

𝑏
=

1

4
 

3- a =6.66  و b =15،
𝑎

𝑏
=

9

4
 

 شدهداي ابعاد با مطابق مختلف یهانانوکانال هندسه جاديا با

 یهامتقس در که مسئله بر حاکم طيشرا ريسا رییتغ بدون و

 انيجر خواصبه مربوط یهایخروج شد،مطرح یقبل

 در هایسازهیشب نيا. شدخواهد یبررس آب یهامولکول

 .استشده انجام پاسکال مگا 200 فشار اختلاف

 

   
 اضلاع نسبت با نانوکانال مقطع هندسه -ج

a/b=9/4 

 عاضلا نسبت با نانوکانال مقطع هندسه -ب

a/b=1/4 

 اضلاع نسبت با نانوکانال مقطع هندسه -الف

a/b=1 

 مختلف اضلاع نسبت با نانوکانال مقطع هندسه -3 شکل  

 یدب رب کانال یهندس منظر نسبت رییتغ اثر قسمت نيا در

 ،4 رابطه به توجه با. شودیم یبررس آب یهامولکول

 داخل از آب یهامولکول یعبور انيجر محاسبه منظوربه

 بآ یهامولکول سرعت و تعداد یبررس به ابتدا کانال نانو

. شودیم مبادرت مدنظر هندسه سه در کانال، نانو در

 زا بعد نانوکانال داخل آب یهامولکول تعداد یزمان متوسط

 .است شده درج 4 جدول در مسئله، يیهمگرا

آب داخل نانو کانال در  یهامتوسط تعداد مولکول -4 جدول

مختلف یهاهندسه  
کانالنانو داخل آب یهامولکول تعداد  a/b 

182 1 

186 4/1  

183 9/4  

 تعداد شود،یم مشاهده 4 جدول از که طورهمان

 یتوجهقابل تفاوت مختلف، هندسه سه در آب یهامولکول

 سرعت جمع محاسبه از پس و فوق جينتا به توجه با. ندارد

 یبرا آب یهامولکول یدب زانیم کانال، در آب یهامولکول

 .استشدهآورده (12) شکل در هندسه، هر

 
 یهاهندسه در نانوکانال داخل آب یهامولکول یدب -4 شکل

 مختلف

 حالت در است، مشخص (12) شکل از که گونههمان

a/b=1، رخ آب یهامولکول یعبور یدب زانیم نيشتریب 

 و a/b=9/4 به مربوط یدب نيشتریب آن از بعد. دهدیم

 ابعاد به توجه با قتیحق در. است a/b=1/4 حالت تيدرنها

 طعمق سطح یرامونیپ طیمح شده، یبررس مدل سه یهندس

 نسبت همآن و a/b=9/4 به نسبت a/b=1 حالت در هندسه

  جامد وارهيد مساحت مقدار درواقع،. است کمتر a/b=1/4 به
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 مختلف هندسه 3 در آب یهامولکول یچگال -5 شکل

 و است اندرکنش در الیس یهامولکول با که هانانوکانال

 طرف از شده اعمال حرکت به مقاوم یروین جهیدرنت

 اديزبه کم از بیترت به یعبور آببه واريد جامد یهامولکول

 در یدب شيافزا لیدل تنها نيا اما. است شدهادي بیترتبه زین

 ديشدت لیدلبه تواند یم یدب شيافزا. ستین یمربع هندسه

 در هئلمس نيا. باشد یمربع هندسه در الیس یاهيلا حرکت

 .شودیم یبررس ادامه

 رب کانال یهندس منظر نسبت رییتغ اثر قسمت نيا در

 در یچگال نمودار. شودیم یبررس آب یهامولکول یچگال

 (13) شکل در اشاره مورد هندسه سه یبرا ،Z محور یراستا

 یچگال عيتوز شود،یم دهيد که طورهمان. است شده رسم

 از نشان مسئله نيا. است شکل یاقله یساختارها یدارا

 ،نانوکانال داخل از عبور هنگام در الیس شدن یاهيلا دهيپد

 رد یعني. است جامد وارهيد نظم از گرفتن ریتأث علتبه

 نیب جاذبه یروین نيشتریب که جامد وارهيد از یخاص فاصله

 نيشتریب دارد، وجود الیس و جامد یهااتم انیم یمولکول

 يیگو که یاگونهبه. ديآیم وجودبه یمولکول تجمع

 رروایزنج و منظم صورتبه ،دارند ليتما الیس یهامولکول

 دجام وارهيد از ینیمع فاصله یدارا که یمشخص یهاهيلا در

 شکل ینمودارها از که گونههمان. باشندداشته انيجر است،

 نمودار در یچگال یهاقله ارتفاع است، مشخص (13)

a/b=1 نمودار از شیب a/b=4/9 نمودار از شیب همآن و 

a/b=1/4 شيآرا در وارهيد اثر که استیمعن نيبد. است 

 در و نيدتريشد a/b=1 منظر بيضر با هندسه در الیس

 با هندسه در. دارد را حالت نيترفیضع a/b=1/4 نمودار

 دو از z جهت در کانال ارتفاع که a/b=1/4 منظر بيضر

 اصلهف در آب یهامولکول از هيدولا است، شتریب گريد کانال

 یمابق و استشدهلیتشک وارهيد یهااتم با یتعادل

 نیب یفاصله در کنواختي باًيتقر صورتبه آب یهامولکول

 بيضر با کانال به مربوط نمودار در. دارند انيجر هيدولا نيا

 نيیاپ و بالا واريد فاصله شدنکمتر لیدل به ،a/b=4/9 منظر

 ،جامد وارهيد دو اثر شدن مؤثرتر و گريکدي با z یراستا در

 است،شدهشتریب a/b=1/4 حالت از یچگال حداکثر زانیم

 نیب در آب یهامولکول ريسا قبل، حالت نمودار مشابه اما

. ددارن انيجر ،کنواختي باًيتقر یصورت به مذکور یهيلادو

 ارتفاع نيکمتر یدارا که a/b=1 منظر بيضر با هندسه در

 بر هاوارهيد ریتأث نيشتریب جهیدرنت و z جهت در

 وارهيد توسط شده اعمال نظم است، الیس یهامولکول

 یبرا یاهيلا کاملاً ساختار جاديا باعث ،الیس بر جامد

 سبب خود نوبهبه موضوع نيا. استشده الیس یهامولکول

 اتلاف کاهش و الیس یمولکول نامنظم یبرخوردها کاهش

 دجايا یبرا جهینت در. شودیم برخوردها نيا از یناش یانرژ

 نیهمبه. است ازین یکمتر رانش یروین مشخص انيجر کي

 کي در) یعبور یدب نيشتریب (12) شکل در که است لیدل

 .است یمربع کانالبه متعلق( ثابت فشار اختلاف

 یریگجهینت-4
 داخل از آب فشار تحت انيجر مسئله پژوهش نيا در

 یولمولک اتیجزئ با یگرافن یهاوارهيد از متشکل نانوکانال

. رفتگ قرار یبررس مورد یمولکول کیناميد روش لهیوسبه و

 در الیس یچگال عيتوز داد نشان یمولکول یهایسازهیشب

 ریغ صورتبه اس،یمق بزرگ یهاانيجر خلاف بر نانوکانال،

 یروهاین ریتاث لیدلبه یکنواختيریغ نيا. است کنواختي

 باعث و بوده الیس یهامولکول بر کانال یگرافن وارهيد

 یمشخص یهافاصله در حرکتبه الیس یهامولکول ليتما

 (. یاهيلا حرکت) شودیم واريد از

 گريکديبه یگرافن یهاوارهيد که یهنگام داد نشان جينتا



 یمولکول کیناميد یسازهیعبور آب از نانو کانال متشکل از صفحات گرافن به روش شب یبررس                                                162

 

 1401، بهار 68، شماره بیستممجله مدل سازی در مهندسی                                                                                        سال 

 صیتشخ و یچگال عيتوز یکنواختيریغ هستند، ترکينزد

 نیهمچن جينتا. شودیم ترواضح الیس یحرکت یهاهيلا

 جهیتدرن و نانوکانال سردو در فشار اختلاف رییتغ داد، نشان

 موجب یمؤثر صورتبه آب، یهامولکولبه روین اعمال

 کهیطوربه. شودیم نانوکانال از یعبور آب زانیم شيافزا

 یورعب یدب کانال، سردو انیم فشار اختلاف کردن برابر 5 با

 ردعملک سهيمقا نیهمچن. ابديیم شيافزا برابر 45 از شیب

 نانوکانال دهدیم نشان یکربن یهانانولوله با نانوکانال نيا

 5/2 حداقل کساني طيشرا در حاضر پژوهش در یشنهادیپ

       جينتا. دهدیم عبور خود از را یشتریب انيجر برابر

 سطح مساحت کي در که داد نشان نیهمچن هایسازهیشب

 یهنگام از شیب 8/2 یمربع نانوکانال یدب مشخص، مقطع

 بودن شتریب نيا. باشد 1 به 4 کانال اضلاع نسبت که است

 یمربع هندسه طیمح بودن کمتر لیدلبه فقط نه ،یدب

 لیدلهب آن بر علاوه بلکه است یلیمستط مقطع به نسبت

 جهینت در و یمربع هندسه در الیس یاهيلا حرکت ديتشد

 یبرخوردها کاهش ال،یس یهامولکول یحرکت نظم شيافزا

 .است یانرژ اتلاف کاهش و یمولکول نیب
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