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 چکیذُ

ؿذًذ ٍ دس  یهذل ػبص یثب ا ثؼبد هختلف ثِ ػٌَاى ػبختبس اٍلیِ هبدُ حل ؿذُ دس ؿجیِ ػبص  کَىیلیػ -کشثي یا ِیچٌذ لا یًبًَ لَلِ ّب اثتذا

(  T, V, N)یهتشٍپَلیغ دس هدوَػِ کبًًَ یهًَت کبسلَ ثب اػتفبدُ اص تکٌیک ًوًَِ ثشداس یداخل هؼکجی اص حلال قشاس گشقتٌذ. ػپغ ؿجیِ ػبص

ًَع  يیّوچٌ اثش قغش ٍ تیتشت يیٍ ثْیٌِ هی گشدد. ثذ ذُیاخشا گزاؿتِ ؿذ. پغ اص تَلیذ چٌذ كذ ّضاس پیکش ثٌذی ًْبیتب ػیؼتن ثِ تؼبدل سػ ِث

 قشاس گشفت. یآى هَسد ثشسػ تیًبًَلَلِ سا ثش حلال

 یثؼتگ یثِ قغش ًبًَلَلِ داخل یکًَیلیػ یکِ دس هَسد ًبًَ لَلِ ّب یدس حبل ؼتیٍاثؼتِ ثِ قغش ً یکشثٌ یًبًَلَلِ ّب تیًـبى داد کِ حلال حیًتب

 داسد.

 

 
 .اًحلال ی،شعاع عیتابع تَز ی،کًَیلیًاًَلَلِ س ی،ًاًَلَلِ کربٌ ،هًَت کارلَ یسازّای کلیذی: ٍاشُ
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 . هقذه6ِ

دػتگبُ  ّب، ؼتیدس ػٌتض کبتبل یذیهف جبتیتشک ّب،ًبًَ ػبختبس

 یخذاػبص یاص ٍاکٌؾ ّب یبسیًبًَ ٍ ثؼ بعیدس هق یکیالکتشًٍ یّب

[ 2]یکیثِ ػلت قذست هکبً جبتیتشک يیا [.1ثبؿٌذ] یه ییبیویؿ

 شُیاػتفبدُ ثِ ػٌَاى رخ تی[ ٍ قبثل3]یهؼوَل الکتشًٍ شیخَاف غ

 ثبؿذ.  یههَسد تَخِ  بسی[ ثؼ4-5کٌٌذُ]

 يیاص هغبلؼبت ث یبسیتَخِ ثؼ ( هَسدCNTs)یکشثٌ یلَلِ ّب ًبًَ

 ییبیویٍؿ یکیضیخَاف ف یثبؿٌذ، ثِ ػلت آى کِ داسا یه یسؿتِ ا

ًبًَ لَلِ ّب دس  یؿکل ٍ اًذاصُ  [.6-7ّؼتٌذ] یهٌحلش ثِ فشد

 [.8ثبؿذ] یهَسد تَخِ ه یٍ تئَس یاص هغبلؼبت تدشث یبسیثؼ

 یا ِی( ٍ چِ چٌذ لاSWCNTs) یا ِیچِ تک لا جبتیتشک يیا

(MWCNTsه )ؼتی،کبتبلیکَاًتَه یّب نیثِ ػٌَاى ًبًَ ػتَاًٌذی 

ٍ  ذسٍطىیکٌٌذُ ّ شُی[ ٍ خبرة ٍ رخ9]ییبیویؿ یّب،ػٌؼَس ّب

 .شًذی[ هَسد اػتفبدُ قشاس گ10-13] ّبگبص شیػب

کن  یثضسگ ٍ چگبل یظّیػغح ٍ چَى: یگشیػلاٍُ خَاف د ثِ

 یَتکٌَلَطیػلَم اص خولِ ث یاص حَصُ ّب یبسیآى ّب  هَسد تَخِ ثؼ

، بلیًبًَػ یتَاًٌذ دس دػتگبّْب ی[. ًبًَلَلِ ّب ه14ثبؿذ] یه

کبسثشد آى ّب  يیا شًذٍیهَسد اػتفبدُ قشاس گ ّب ٍ...َػٌؼَسیث

زؿتِ اص آى دس گ [.15-16ثبؿذ] یه تآًْبیٍاثؼتِ ثِ حلال وبیهؼتق

خْت  يیٍ اص ا نیهَاخِ ا یآث یّب ظیثب هح یکیَلَطیث یّب  ؼتنیػ

 یهغبلؼِ  يیثٌبثشا ثبؿذ. یه تیحبئض اّو بسیًبًَ لَلِ ّب ثؼ تیحلال

 ثبؿذ. یهَسد تَخِ ه بسیًبًَلَلِ ّب ثؼ تیحلال

آى ّب ٍ  یدس خبلق ػبص یًقؾ هْو یکشثٌ یًبًَلَلِ ّب تیحلال

  ؾیافضا یثشا یهتٌَػ یّب کیآًْب داسد. تکٌ یلاصم ثش سٍ شاتییتغ

دس ٍاقغ  ٍخَد داسد. یهؼذًٍ  یآل یًبًَلَلِ ّب دس حلال ّب تیحلال

 یدس ٍاکٌؾ ّب یلاتیًبًَ لَلِ ّب دس آة تؼْ تیحلال ؾیثب افضا

 یّب یًبًَ لَلِ ّب اص ًبخبلل یٍ خذاػبص یخبلق ػبص ،ییبیویؿ

 .شدیگ یًبهحلَل دس آة كَست ه

ٍ  یکشثٌ یا ِیچٌذ لا یًبًَ لَلِ ّب تیپظٍّؾ حلال يیا دس

قشاس گشفتِ  یهًَت کبسلَ هَسد ثشػ یػبص ِیثِ سٍؽ ؿج یکًَیلیػ

 یکشثٌ یْیلا 2 یًبًَ لَلِ ّب هَسد هغبلؼِ، یًبًَ لَلِ ّب اػت.

سا دس  یداخل یثبؿذ. قغش ًبًَ لَلِ  یخبلق ه یکًَیلیخبلق ٍ ػ

ثبثت  یخبسخ یقغش ًبًَ لَلِ  یٍل نیدادُ ا شییهختلف تغ یًوًَِ ّب

 ًگِ داؿتِ ؿذُ اػت.

 . رٍش ّای هحاسباتی2
 تابع اًرشی پتاًسیل. 2-6

اًشطی پتبًؼیل کل یک ػیؼتن ؿیویبیی هدوَع اًشطی پتبًؼیل 

 ، هی ثبؿذ.Eexternal ، ٍ اًشطی پتبًؼیل خبسخی،Einternal داخلی،
 

Etotal  =Einternal   +   Eexternal (1)  

 

تبثغ پتبػیل ثیي هَلکَلی ثشای ػیؼتوْبسا هدوَػی اص ػْن لٌبسد 

دس ًظش هی گیشین. اًشطی ّبی ثش ّن کٌؾ ثیي خًَض ثیي ّؼتِ ّب 

پتبًؼیل هحبػجِ  (pair wise)ّؼتِ ّب سا ثب اػتفبدُ اص تقشیت خفتی

 هی کٌین.
 

(2)    ∑ ∑     
    
    

   

 

هی  TIP3یل هَسد اػتفبدُ ثشای حلال )آة( هذلًؼهذل پتب

ایي هذل یک هذل ػِ ػبیتی اػت ٍ هکبًْبی ثش ّن  [.17-18ثبؿذ]

 TIP3کٌؾ ثش سٍی اکؼیظى ٍ ّیذسٍطًْب قشاس داسًذ. تبثغ پتبًؼیل 

 ثلَست صیش اػت:
 

Eij
AB

= ( qiqje
2
∕ rij +AiAj/ rij

12
 - CiCj/ rij

6 
)     (3)  

 

آٍسدُ ؿذُ  1[ ٍ دس خذٍل 17قجلا تؼییي ؿذُ اًذ] TIP3پبساهتشّبی 

لٌبسد خًَض ثشای اتوْبی کشثي ٍ ػیلیکَى ًبًَلَلِ اػت. پبساهتشّبی 

 [.19-21آهذُ اػت] 2دس خذٍل
 

 .آب یبرا  TIP3پاراهترّای  -6جذٍل 

Site q 

10-3A2 

kcalÅ12/mol 

C2 

kcalÅ6/mol 

O 834/0- 0/582 0/595 

H 417/0 0/0 0/0 

 

 .جًَس برای اتوْای ًاًَلَلِ -پاراهترّای لٌارد -2جذٍل 

σ,Å ε,Kcal/mol Site 

500/3 080/0 C 

804/3 310/0 Si 
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 کارلَی ًاًَلَلِ ّا در آب شبیِ سازی هًَت. 2-2

اثتذا ػبختبسّبی ًبًَلَلِ ّبی هَسد هغبلؼِ دس داخل هؼکجی اص 

حلال قشاس هی گیشد. ثِ ایي تشتیت کِ دس پیکشثٌذی ًْبیی آة هبیغ 

هیـَدٍ کِ دس ؿجیِ ػبصی قجلی ثذػت آهذُ اػت حفشُ ای ایدبد 

ّش یک اص ًبًَلَلِ ّب دس آى قشاس هی گیشًذ. هَلکَلْبی حلال ثِ 

عشیقی خبسج هیـًَذ کِ حدن ٍ ؿکل حفشُ تقشیجب ثشاثش ثب حدن ٍ 

ؿکل هبدُ حل ؿًَذُ ثبؿذ. هکبى ٍ ػبختبس هَلکَل حل ؿذُ تب 

ی ثبثت ًگْذاؿتِ هی ؿَد. ایي ػبختبس پیکش ثٌذی صپبیبى ؿجیِ ػب

هشاحل هتشٍپَلیغ هًَت کبسلَ ثِ اخشا گزاؿتِ اثتذایی اػت. ػپغ 

ؿذُ اػت. دستوبهی هشاحل ؿشایظ هشصی، قغغ پتبًؼیل کشٍی ثِ 

اًذاصُ ًلف ثؼذ خؼجِ ٍ ًوًَِ ثشداسی هتشٍپَلیغ ثِ کبس سفتِ اػت. 

پغ اص تَلیذ چٌذ كذ ّضاس پیکش ثٌذی ًْبیتب ػیؼتن ثِ تؼبدل هی 

سّبی هَسد اػتفبدُ ٍ خلاكِ ای اص ػبختب سػذ ٍ ثْیٌِ هی گشدد.

ثشای  آهذُ اػت. 3ّوچٌیي تؼذاد هَلکَلْبی آة ػیؼتن دس خذٍل

 ًـبى دادُ ؿذُ اًذ. 1ی کشثٌی ًیض دس ؿکلؿکل ًبًَ لَلِ ّب هقبیؼِ،

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 66-66)(  b) (55-66 MWCNT)(  aًاًَ لَلِ ّای کربٌی هَرد استفادُ )-6شکل

MWCNT)(c  )(77-66 MWCNT)  (d  )(88-66 MWCNT) . 

 

 

 

 .سیلیسیَم هَرد استفادُ در شبیِ سازی -خلاصِ ای از سیستن ّای کربي-3جذٍل

MWNT Case diameter(Å) inter space (C) interspace (Si) N (C/Si) N(H2O) 

 
55 (507/11 )785/6 142/8 81/13 90 3956 

Inner walls 66 (809/13 )142/8 785/6 508/11 108 3958 

 
77 (110/16 )499/9 428/5 207/9 126 3960 

 
88 (412/18 )856/10 071/4 905/6 144 3968 

Outer wall 11 (317/259 )927/14 
  

198 
 

 
 

 

 . زًجیرُ هارکَف بْیٌِطَل  -4جذٍل

No. of configurations 105 106 106×2 106×3 106×4 106×5 

Energy(kcal/mol) 456/8- 333/9- 357/9- 358/9- 364/9- 363/9- 
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تؼذاد  دس ّش ؿجیِ ػبصی تؼذاد صیبدی پیکش ثٌذی تَلیذ هی ؿَد.

هٌبػت پیکش ثٌذی ّب عَسی تؼییي هی ؿَد کِ ػیؼتن ثِ تؼبدل 

پیکش  5×106ثْتشیي حبلت، تَلیذ  4سػیذُ ثبؿذ. ثب تَخِ ثِ خذٍل

 ثٌذی اػت.

 
 . ًتایج ٍ بحث3

هؼوَلا ًبًَ لَلِ ّب ثیـتش اٍقبت ثِ كَست تدوغ یبفتِ ّؼتٌذ 

ثٌبثشایي  .چَى دس ایي حبلت اص ًظش تشهَدیٌبهیکی پبیذاستش اًذ

هحلَل ّبی آثی ًبًَ لَلِ ّب فقظ دس هَسد ًبًَ لَلِ ّبیی یبفت هی 

ؿًَذ کِ اص ًظش تشهَدیٌبهیکی حبلت تدوغ یبفتِ ی آى ّب کوتش 

 . [22-24]تشخیح دادُ ؿَد

)کشثٌی  ًَع ًبًَ لَلِ دس ایي پظٍّؾ ثؼتگی هیضاى اًحلال ثِ قغش،

ی ٍ اًشطی ثش حؼت تبثغ تَصیغ ؿؼبػ ػیلیکًَی خبلق(-خبلق

 اًحلال هَسد ثشسػی قشاس گشفتِ اػت.

اًشطی اًحلال هحبػجِ ؿذُ ثشای ًبًَ لَلِ ّبی ثبقغش هختلف دس 

ّوبًغَس کِ دیذُ هی ؿَد ثشای ًبًَ  آٍسدُ ؿذُ اػت. 5خذٍل

تبثیشی ثش اًشطی  ی کشثٌی خبلق افضایؾ قغش لَلِ ی دسًٍی،لَلِ

شطی اًحلال هؼتقل اص اًحلال ًذاسد یؼٌی دس حقیقت دس ایي هَسد اً

 اًحٌبی دیَاسُ ی داخلی اػت.
 یًؼجت ثِ کشثٌ یاًحلال ثبلاتش یاًشط یکًَیلیػ یًبًَ لَلِ ّب

 -kcak/mol9ثب  ؼِیدس هقب یکًَیلیػ یثشا -kcal/mol10داسًذ)

اًحلال ثِ  یاًشط یکًَیلیػ ی(. دس هَسد  ًبًَ لَلِ ّبیکشثٌ یثشا

حذٍد  77تب  66 یقغش ًبًَ لَلِ ٍاثؼتِ اػت ٍ اص ًوًَِ 

kcal/mol5/2 اًحلال  یاًشط 88 یدس ًوًَِ  ثبسٍُ دٍ بثذییکبّؾ ه

 .بثذییه ؾیافضا

 یدس هَسد ثش ّن کٌؾ ًبًَ لَلِ دس هحلَل ّب یفشاٍاً یّب ثحث

اًحلال ًبًَلَلِ ّب دس هحلَل  یٍخَد داسد. هغبلؼِ ثش سٍ یآث

قشاس  یثش اًحلال ًبًَ لَلِ سا هَسد ثشسػ َىیثبس  یتْیاثش داًؼ یًَییّب

دس ثش ّن کٌؾ  َىیضیًـبى دادُ ؿذُ کِ ػب يیّوچٌ [.25دادُ اػت]

 ثبؿذ.  یًبًَ لَلِ هَثش ه حّب ثب ػغ َىی

پظٍّؾ آة خبلق ثِ ػٌَاى حلال ثِ کبس سفتِ اػت ٍ اتن  يیا دس

 ثبؿٌذ.  یَاى حل ؿذُ هًبًَ لَلِ ّب ثِ ػٌ کَىیلیکشثي ٍ ػ یّب

ثب ؿؼبع  یٍل یگشٍُ خذٍل تٌبٍث کیهشثَط ثِ  نیؼیلیٍ ػ کشثي

اػت دس  pm70کشثي   یؿؼبع اتو ثبؿٌذ. یهتفبٍت ه یاتو یّب

اًحلال  یثبؿذ.اًشط یه pm 110َمیؼیلیػ یکِ ؿؼبع اتو یحبل

ثبؿذ کِ  یثضسگ آى ه یاص اًذاصُ  یًبؿ یکًَیلیػ یًبًَلَلِ  ـتشیث

آة ٍ ػغح ًبًَ لَلِ  یّب ٌوَلکَلیث یـتشیتَاًذ ثشّن کٌؾ ث یه

 ثشقشاس کٌذ.

 یَاسّید يیث یفضب شدیهَسد تَخِ قشاس گ یؼتیکِ ثب یگشید ػبهل

سا ًؼجت ثِ  یثبلاتش تیکِ ظشف جبؿذیًبًَ لَلِ ه یٍ خبسخ یداخل

 یکًَیلیدس هَسد ًبًَ لَلِ ػ کٌذ. یفشاّن ه َاسُیتک د یًبًَ لَلِ 

ؿَد هَلکَل  یثضسگتش اػت کِ ثبػث ه یلیخ َاسُید 2 يیث یفضب

 یـتشیث تیحلال يیدّذ ٍ ثٌبثشا یخب خَدسا دس  یـتشیآة ث یّب

 داؿتِ ثبؿذ. 

ثش حؼت اًحشاف  یػبص ِیؿج یؿبهل خغبّب يیّوچٌ 5خذٍل

ؿَد  یه ذُیثبؿذ. ّوبًغَس کِ د یه ضیً یًؼج یاػتبًذاسد ٍ خظ ّب

 ثبؿذ. ی% ه2حذاکثش  یػبص ِیؿج یخغب
اص  یرسُ سا ثلَست تبثؼ کیبفتٌی، احتوبل g(r)، یؿؼبػ غیتَص تبثغ

دّذ. ثِ ػلاٍُ تبثغ  یًـبى ه کٌَاختیکبهلا  غیفبكلِ ًؼجت ثِ تَص

هبدُ  کیاص خَاف قبثل هـبّذُ اػت کِ ػبختبس  یکییؿؼبػ غیتَص

 یاعلاػبت xپشاؽ اؿؼِ  شیًظ یتدشث یکٌذ.سٍؽ ّب یسا هـخق ه

 [.26-28کٌذ] یهب فشاّن ه یثشا یؼبػؿ غیدس هَسد تبثغ تَص

اص  کیّش  یثشا r ثش حؼت یسا دس داخل ًبًَلَلِ دسًٍ g(r) 2ؿکل

کٌذ کِ  یهـخق ه حیدّذ. ًتب یًـبى ه MWCNTیًوًَِ ّب

کِ  یٍخَد داسد دس حبل کیپ کی( 66( ٍ )55) یًوًَِ ّب یثشا

دس هَسد ًبًَ لَلِ ثضسگتش  یؼٌی. نیداس کی( دٍ پ88( ٍ)77) یثشا

ّوبًغَس کِ دس  يیؿذُ ٍ ّوچٌ لیآة تـک یهَلکَلْب ِیلا يیدٍه

ؿذُ اػت.  کتشیًضد َاسُیثِ د ضیً ِیلا يیؿَد دٍه یه ذُیؿکل د

دّذ ٍ دس ًبًَ  یّب سا ًـبى ه َاسُید یضیآثگش تیدس ٍاقغ خبك يیا

 یه کیّب ًضد َاسُیآة ساحت تش ثِ د یثضسگتش هَلکَلْب یلَلِ ّب

 ؿًَذ.
ثشای ًوًَِ ّبی ػیلیکًَی ًتبیح هـبثْی ثذػت آهذُ اػت. الجتِ 

پیکْبی تبثغ تَصیغ ؿؼبػی دس هحذٍدُ ی ٍػیغ تشی ًؼجت ثِ هشکض 

ًبًَ لَلِ قشاس داسًذ کِ ثِ دلیل ؿؼبع ثضسگتش ًبًَلَلِ ّبی ػیلیکًَی 

دس هقبیؼِ ثب ًبًَ لَلِ ّبی کشثٌی اػت. دس ٍاقغ دس ًبًَ لَلِ ّبی 

ػیلیکًَی هَلکَلْبی آة هیتَاًٌذ اص هشکض ًبًَلَلِ ثیـتش فبكلِ 

 ثگیشًذ.
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 . اًرشی اًحلال ٍ خطاّای شبیِ سازی برای ًوًَِ ّای هختلف ًاًَ لَلِ ّای کربٌی ٍسیلیکًَی – 5جذٍل 

structure 

CNT 
 

SiNT 
 

Esolv STDEV 
Relative 

error 
Esolv STDEV 

Relative 

error 

66-55 333/9- 0293/0 0031/0 755/10- 2229/0 0207/0 

66-66 3564/9- 0223/0 0024/0 022/10- 0097/0 001/0 

66-77 3666/9- 016/0 0017/0 4584/13- 3001/0 0223/0 

66-88 4478/9- 0128/0 0014/0 266/10- 0053/0 0005/0 

 Esolv ثب ٍاحذkcal/mol .هحبػجِ ؿذُ اػت 

  

 
 . MWCNT  ٍMWSiNTتابع تَزیع شعاعی برای هَلکَلْای آب در ًوًَِ ّای  -2شکل
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 . ًتیجِ گیری4

ثِ ػلت آى کِ هحلَل ّب ی آثی ًبًَ کبسثشد ّبی صیبدی 

داسًذ،ایدبد هحلَل ّب ی پبیذاس آى ّب دس فبص آثی یکی اص هؼبئل 

اثش ػبیض ٍ  ثِ ایي هٌظَس، ػوذُ دس حَصُ ی ًبًَ تکٌَلَطی هی ثبؿذ.

تشکیت ػبختبسی ثش اًحلال ًبًَ لَلِ ّبی چٌذ دیَاسُ دس آة ثِ 

 سٍؽ ؿجیِ ػبصی هًَت کبسلَ هَسد هغبلؼِ قشاس گشفتِ اػت.

تغییش اًذاصُ ی لَلِ ی داخلی ثش حلالیت ًبًَلَلِ ًتبیح ًـبى داد کِ 

ٍلی چٌیي سًٍذی دس هَسد  ّبی کشثٌی چٌذ دیَاسُ تبثیشی ًذاسد.

( ثیـتشیي 77ًبًَ لَلِ ّبی  ػیلیکًَی دیذُ ًـذ ٍ ًوًَِ ػیلیکًَی )

قبثلیي اًحلال سا داؿت. ّوچٌیي هحبػجبت تبثغ تَصیغ ؿؼبػی ًـبى 

ضسگتش هَلکَلْبی آة اص هشکض هی دّذ کِ دس ًبًَ لَلِ ّبی ث

 .ًبًَلَلِ ثیـتش فبكلِ هی گیشًذ
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