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 چكيده   مقالهمشخصات 

  :تاريخچه مقاله
  90آبان  22: دريافت

  91دي  27 :دريافت پس از اصلاح
  91بهمن  3: پذيرش نهايي

در اين مطالعه با استفاده از روش شبيه سازي ديناميك مولكولي مشخصه هاي جذب 
سطحي متان بر روي نانو لوله هاي كربني تك ديواره انتها بـاز مـورد بحـث و بررسـي     

اين مشخصه ها شامل فاصله تعادلي جذب در لايه هاي جذبي مختلف، . ه اندقرار گرفت
همدماهاي جذب سطحي، ضريب انتقال جرم خود نفوذي، ظرفيت حرارتي و انتروپـي  

همچنين اثرات تغيير قطر نانو لولـه بـر روي مشخصـه    . ديفرانسيلي سيستم مي باشند
بطور كيفي تجزيه و تحليل هندسه هاي جذبي نيز . هاي مذكور نيز بررسي شده است

نتـايج نشـان   . شده اند كه حاكي از اشـكال هندسـي متفـاوتي از فـاز جـذبي هسـتند      
درجـه كلـوين بـه     298و  77ميدهند كه فشار بهينه براي جذب سطحي در دماهـاي  

مگا پاسكال است كه در مقايسه با مخازن تحت فشار گاز طبيعـي   12و  4ترتيب برابر 
مقـدار جـذب سـطحي در دمـاي     . بسيار ايمن تر جلوه مي نمايد بار 30با فشار بالاي 

درجـه كلـوين اسـت كـه نشـان       77درصد مقدار آن در دمـاي   62محيط تقريبا برابر 
  .دهنده پتانسيل عظيم نانو لوله هاي كربني در جذب گازها است

  
  

 .حقوق ناشر محفوظ است

  :كلمات كليدي
  پوشش سطحي

  جذب سطحي 
  ديناميك مولكولي

  خود نفوذي ريبض
  ظرفيت حرارتي
  نانو لوله كربني

  
  
  

  عهده دار مكاتبات* 
  

   



  علمي پژوهشي ي پور و حسين ابوالقاسميسن هاشم، حيرسول محمديخواه، علي محب
 

2 

 

  مقدمه - 1
در خصوص شبيه سازي مولكولي فرآيند جذب سطحي 
گازها بر روي نانولوله هاي كربني مطالعات نسبتا اندكي صورت 

اخيرا با توجه به موضوعات كاربردي مهمي چون . گرفته است
، انتقال گازها، جداسازي مخازن ذخيره سازي گاز طبيعي

مخلوط هاي گازي، تغيير خواص نانو لوله ها توسط جذب گاز 
و نانو حسگرها اهميت اين موضوع بيش از پيش نمود پيدا 

امروزه تقاضا براي مصرف سوخت پاك . ]2و 1[ كرده است
توسط وسائل نقليه اي كه سوخت هايي نظير نفت، بنزين و يا 

هيدروژن و گاز . به افزايش استكنند، رو ذغالسنگ مصرف مي
طبيعي كه قسمت اعظم آن متان است، بعنوان جايگزين 

بنابر اين ذخيره متان در . سوخت هاي فسيلي معرفي شده اند
گاز . مخازني ايمن و سبك، هدف بسيار مهمي تلقي مي شود

طبيعي فشرده براي استفاده وسائل نقليه در سيلندرهاي 
بار ذخيره  30تا  25بالاتر از استيل سنگين و در فشارهاي 

اين سيلندرها جدا از قيمت تمام شده بالا . ]3و 2[ شوندمي
اين موضوع در حالي است كه گاز . كاملا غير ايمن هستند

طبيعي جذب شده براي استفاده وسائل نقليه به فشارهايي 
. بمراتب كمتر از مقادير ياد شده در يك مخزن سبك نياز دارد

يمني كافي، هزينه هاي ساخت و ذخيره گاز را لذا علاوه بر ا
از طرف ديگر اين مخازن . ]4و  3[ هم بشدت كاهش مي دهد

     سبك، انتقال گاز طبيعي را توسط اين روش توجيه پذير
اخيرا نانو لوله هاي كربني توجه محققان زيادي را به . مي كنند

خود جلب كرده اند زيرا اين مواد خواص جالب و شگفت 
زي مثل تخلخل يكنواخت، قدرت كشش مكانيكي و انگي

بكياروا و همكارانش جذب . هدايت الكتريكي بالايي دارند
سطحي تك لايه متان را بر روي نانو لوله هاي كربني تك 

چندين مطالعه مرتبط نيز در . ]5[ ديواره بررسي كردند
خصوص شبيه سازي از طريق تئوري تابعيت دانسيته انجام 

در خصوص ديناميك مولكولي و روش . ]6 و 1[ شده است
هاي مونت كارلو مطالعات اندك و محدودي انجام شده است 
     . كه شايد از تعداد انگشت هاي دست هم فراتر نمي رود

حال اندازه گيري برخي خواص ترموديناميكي از راه بهر
   آزمايش ناممكن است حال آنكه با يك شبيه سازي ساده 

بعلاوه جذب . ز اين خواص را بدست آوردتوان بسياري امي
سطحي چند لايه متان نيز بررسي نشده است و بسياري از 
 جنبه هاي جذب چند لايه هنوز هم ناشناخته باقي مانده

در اين مطالعه به كمك شبيه سازي ديناميك مولكولي . است
در يك مجموعه كانوني به برخي از اين ابهامات پاسخ داده 

برخي از خواص ترموديناميكي مهم در  همچنين. شده است
خلال عمليات جذب سطحي مورد ارزيابي قرار گرفته اند كه از 

     . توان در طراحي مخازن جذب گاز استفاده كردآنها مي
شناخته و مكانيسم جذب سطحي چند لايه در نا جنبه هاي

دماها و فشارهاي گوناگون مورد بررسي قرار گرفته اند و 
انتروپي ديفرانسيلي، ضريب نفوذ و ظرفيت خواصي مانند 
كمك روابط ترموديناميك آماري محاسبه شده ه حرارتي ويژه ب

اثرات نوع نانو لوله، قطر و كايراليته آن نيز بر روي خواص . اند
  .مذكور بررسي شده اند

  
  روش كار - 2

در اين مطالعه معادلات حركت حاكم بر سيستم در شكل 
جزئيات اين . ي حل شده استهاميلتوني آن بصورت عدد

معادلات در اشكال گوناگون نيوتني، هاميلتوني و لاگرانژي در 
با فرض پايستگي ]. 7[مرجع مربوطه به تفصيل بحث شده اند 

براي يك  1انرژي و ساده سازي به معادلات حركت هميلتونين
 :رسيمسيستم ايزوله مي
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كه در اين معادلات درجه مشتق نسبت به زمان با تعداد 
براي . نقطه بر روي متغير مربوطه نمايش داده شده است

 6Nمولكول كروي، اين روابط نمايشگر  Nسيستمي متشكل از 
معادله حركت  3Nمعادله ديفرانسيل مرتبه اول هستند كه با 

ي يك سيستم برا .اند مرتبه دوم نيوتن، هم ارز و معادل
هاي حركت هميلتونين پايستگي انرژي را  كلاسيك، معادله

ارضا ميكنند و در نتيجه روش مناسبي را براي توليد نقاط 
برداري شده باشند،  نمونه  2حالت متوالي كه از رسته كانوني

تابع پارش گسسته رسته كانوني كه براي . كنند فراهم مي
فاده مي شود، محاسبه خواص ترموديناميكي سيستم است

  :عبارت است از
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

 )/)(exp( TkHQ BNVT

كلاسيكي براي يك سيستم اتمي  و يا در شكل شبه 
  :داريم

  
                                                           

1 - Hamiltonian 
2 - Const-NVT 
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متناظر با نقطه ) 4(فاكتور شامل ثابت پلانك در معادله 
در مكانيك آماري، . صفر انتروپي براي گازهاي كامل است

با محاسبه تابع پارش مربوطه ارزيابي محاسبه خواص سيستم 
انرژي پتانسيل كه تنها وابسته به موقعيت مولكولها .  مي شود

است و بخش اساسي ترم غير ايده آل تابع پارش را تشكيل 
هاي  اي آن در گام گيري از مقادير لحظه ميدهد، با ميانگين 

اين كميت حين انجام . شود محاسبه مي  سازي مختلف شبيه
شود و با استفاده از آن  در هر گام محاسبه مي  سازي شبيه 

نهايتا . آيند آل تابع  پارش به دست مينيروها و بخش غير ايده
با در دست داشتن تابع پارش، خواص ترموديناميكي قابل 

  .مشاهده سيستم معين خواهد شد
توان  با كنترل ظرفيت گرمايي به صورت تابعي از دما، مي

هاي  توان ظرفيت علاوه بر اين، مي. يص دادتبديل فازها را تشخ
گرمايي محاسبه شده را با نتايج تجربي مقايسه كرد يا براي 

، از آن سود  سازي امتحان كردن مدل انرژي يا روش شبيه
ظرفيت گرمايي در حجم ثابت به صورت مشتق جزيي . جست

نسبت به دما در حجم ثابت تعريف ) انرژي كل(انرژي دروني 
  :شود مي
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ها در دماهاي  سازي اي از شبيه بنابراين، با انجام مجموعه
توان  گيري از انرژي نسبت به دما، مي مختلف و سپس مشتق

توان به  گيري را مي مشتق. ظرفيت گرمايي را محاسبه كرد
اي را بر  صورت عددي انجام داد و يا يك تابع چند جمله

آنگاه از اين تابع به صورت تحليلي مشتق  ها منطبق كرد و داده
نيز با   سازي محاسبه ظرفيت گرمايي در يك شبيه . گرفت

  . پذير است اي انرژي امكان خيزهاي لحظه و  استفاده از افت
)6(  22 /)( TkHHC BV  

ها معمولا با استفاده از قضيه  سازي فشار نيز در شبيه 
ويريال به صورت  .]8[شود  محاسبه مي 1ويريال كلازيوس

ها در  مقدار مورد انتظار مجموع حاصل ضرب مختصات ذره
شكل رياضي اين تعريف . شود نيروهاي وارد بر آنها تعريف مي

به صورت  ixi PxW   است كهxi  مثلا (يك مختصه
و ) اتم zيا  x  ،yمختصه 

ixP  مشتق اول اندازه حركت در
كه بنا به قانون دوم نيوتن برابر نيرو (راستاي آن مختصه است 

 3NkBT-بر اساس قضيه ويريال، مقدار ويريال برابر ). است
                                                           

1 - virial theorem of Clausius  

ويريال كل يك سيستم واقعي برابر مجموع يك بخش . است
اشي از برهمكنش و يك سهم ن) 3pV-(آل  مربوط به گاز آيده

  :بنابراين. ها است ميان ذره
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  نيروي مؤثر ميان دو اتم(  -fijبه صورت  dU)drij) /rijاگر       
 i  وj (آيد نوشته شود، عبارت زير براي فشار به دست مي:  
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لات حركت گيري از معاد نيروها نيز در بخشي از انتگرال
لنارد ـ جونز براي برآورد  6 – 12پتانسيل . شوند محاسبه مي

  ]:9[برهمكنشهاي بين متان و نانو لوله پيشنهاد شده است 
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براي مولكول متان در   / kBو  مقادير پارامترهاي 
تعيين پارامترهاي ]. 11و  10، 9[منابع ذكر شده اند 

گير  ها فرآيندي دشوار و وقت  راي اين برهمكنشواندروالسي ب
هاي  شود كه پارامترهاي برهمكنش معمولا فرض مي. است

از  3توان با استفاده از قوانين اختلاط را مي 2ضربدري
اغلب از قوانين اختلاط . پارامترهاي اتمي خالص به دست آورد

 5شود كه در آن قطر برخورد استفاده مي 4لورنتس ـ برتولت
)AB ( براي برهمكنش بينA – B  از ميانگين حسابي مقادير

نيز از ميانگين هندسي ) AB(دو جزء خالص و عمق چاه آن 
  .شود مقادير خالص محاسبه مي

)10( )(2/1 BBAAAB  
 

)11( 
BBAAAB  

بهر حال بطور كلي در يك شبيه سازي مولكولي، 
ني يكنواخت يا غير يكنواخت تا معادلات حركت در گامهاي زما

. زمانيكه سيستم حول حالت تعادل نوسان كند، حل مي شوند
در پايان از روابط ترموديناميك آماري و ارزيابي تابع پارش 
خواص ترموديناميكي كلاسيك از خواص اتمي سيستم مثل 

  .منتوم ها محاسبه خواهند شدوموقعيت ها و م
                                                           

2 - cross interactions 
3 - mixing rules 
4 - Lorentz – Berthelot  
5 - collision diameter  



  علمي پژوهشي ي پور و حسين ابوالقاسميسن هاشم، حيرسول محمديخواه، علي محب
 

4 

 

  شرايط و جزئيات شبيه سازي -2-1
معمولا سيستم مورد نظر در يك جعبه شبيه سازي در 
ابعاد نانو متري محصور و شبيه سازي معطوف به داخل جعبه 

براي پتانسيل نسبتا كوتاه برد لنارد ـ جونز طول لبه . مي شود
از طرفي پتانسيل . ]12[باشد 6سلول بايد بزرگتر از حدود 

طوري كه در كند، به  لنارد ـ جونز به سرعت با فاصله افت مي
 5/2  مقدار آن در % 1مقدار انرژي پتانسيل لنارد ـ جونز تنها
 هايي كه در  ميان اتم  توان از برهمكنش بنابراين، مي. است

موتور يك . فاصله زيادي از هم قرار دارند، صرف نظر كرد
گير زماني آن  ديناميك مولكولي، انتگرال   سازي برنامه شبيه

ي حركت هميلتونين مسير سيستم به ها با حل معادله. است
توان با استفاده از آن  آيد كه خواص مختلفي را مي دست مي

گيري عددي از  يك روش استاندارد براي انتگرال. محاسبه كرد
. هاي تفاضل محدود است هاي حركت روش معادله

هاي مختلفي بر مبناي روش تفاضل محدود ابداع شده  الگوريتم
ترين روش  متداول ]13[م ورلت الگوريت .]13،14[اند 

هاي  سازي هاي حركت در شبيه گيري از معادله انتگرال
ديناميك مولكولي است كه در اين مطالعه نيز از آن استفاده 

 t - t(r(و  a) t(r  ،)t(اين روش با استفاده از . شده است
. كند را محاسبه مي r(t+t)هاي جديد در زمان بعدي،  موقعيت

  :شود ستفاده از معادله زير انجام مياين كار با ا
)12(  )()()(2)( 2 tatttrtrttr  

ها براي محاسبه مسيرها لازم نيست، اما  محاسبه سرعت
مفيد ) و در نتيجه انرژي كل(براي تخمين انرژي جنبشي 

ها را به دست  توان سرعت با استفاده از رابطه زير مي. است
  :آورد
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توان از توزيع ماكسول ـ  ها را مي هاي اوليه ذره تسرع
  :بولتزمن در دماي موردنظر انتخاب كرد
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با جرم  iسرعت اتم  Tاين معادله احتمال اينكه در دماي 

mi  برابرvi,x توزيع ماكسول ـ . كند بيني مي باشد، را پيش
ان آن را با استفاده تو بولتزمن يك توزيع گاوسين است كه مي

از يك مولد اعداد تصادفي در كد نويسي رايانه اي به دست 
اي كه در واحد  يعني، مقدار ماده(شار انتقال جرم ماده  .آورد

برابر است با ضريب نفوذ  Jzيا ) گذرد زمان از واحد سطح مي
)D (اين رابطه همان قانون اول نفوذ . ضرب در گراديان غلظت

  تا  0انتقال معمولا انتگرال زماني از ب يضرا. فيك است
انيشتين . يك تابع خود همبسته تعادلي وابسته به زمان است

رابطه زير را براي ضرائب انتقال پيشنهاد كرد كه براي زمانهاي 
  :طولاني كاملا معتبر است

)15(  2
)0()(3/12 ii rtrtD

توان ضريب نفوذ  اينشتين ميبنابراين، با استفاده از رابطه 
بـراي ايـن كـار،    . تعادلي به دسـت آورد   سازي را در يك شبيه 

شود و  جابجايي مربع ميانگين به صورت تابعي از زمان رسم مي
بـه دسـت    t  شود تا رفتار حدي آن در  سپس كوشش مي

در يك مجموعه كانوني كنترل دما و ثابت نگه داشـتن آن  . آيد
تغييـرات زيـاد دمـا در    . شـبيه سـازي اسـت   از جمله ملزومات 

  سـاده . چنين مجموعه اي باعث واگرايي محاسـبات مـي شـود   
هـا   ترين روش كنترل دما آن است كه در هر گام زماني سرعت

  ]:15[ضرب كنيم  را در فاكتور 

)16(  
)(tT

Tnew

وله هاي شبيه سازي  جذب سطحي متان بر روي نانو ل
كربني در رسته كانوني در چندين دما و فشار مختلف انجام 

همچنين فرآيند جذب بر روي چندين نانو لوله . گرفته است
تك ديواره مختلف با دانسيته هاي متان مختلف انجام شده 

 –در كليه نانو لوله هاي توليد شده طول پيوند كربن . است
سلول شبيه . است انتخاب شده Å 4520/1كربن ثابت و برابر 

شده است و نانو لوله مورد نظر در مركز  سازي مكعبي انتخاب
آن چنان قرار داده شده است كه راستاي محور نانو لوله 

  ). 1شكل (باشد  yهمطراز با جهت 
  

  
مولكول كربن در  1600با ) 20،20(نانو لوله كربني  )1( شكل

  .3Å 95×95×95سلولي فرضي به حجم 
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      Å 95 سازي در رسته كانوني برابر طول جعبه شبيه
)methane25 ( و طول فاصله برش براي قطع پتانسيل و

methanecutoffrنيروها در تمامي موارد برابر  5.3  انتخاب
موقعيت هاي اوليه مولكولهاي متان بصورت شبكه . شده اند

وشاني براي رفع همپ. در نظر گرفته شده اند 1مكعبي وجوه پر
هاي ناخواسته كه موجب نيروهاي زياد و واگرايي محاسبات 

به نانو لوله  methaneمي شود، مولكول هاي متاني كه از 
تعداد اتم هاي كربن موجود . نزديك تر بوده اند، حذف شده اند

. در سلول شبيه سازي بر حسب نوع نانو لوله متغير بوده است
اتم كربن در جعبه حضور  1520عداد ت) 10،10(مثلا براي 
سرعت هاي اوليه بدون بعد توسط توزيع ماكسول  .داشته اند

براي كل مولكول هاي متان در هر سه جهت طوري انتخاب 
طول گام زماني در . شدند كه قانون بقاي ممنتوم را ارضا كند

sfsهمه شبيه سازي ها برابر 15101   انتخاب شده است و
در (گام زماني دنبال شدند ) ps 120(120000بات تا محاس

و طول فاز ميانگين  ps 80واقع طول فاز به تعادل رساندن 
به عبارت ديگر ).  در نظر گرفته شده است ps 120گيري 

 80000تعداد پيكربنديهاي سيستم تا رسيدن به حالت تعادل 
و تعداد پيكربنديهاي دخيل در ميانگين گيري خواص مشاهده 

در اين سيستم خاص .  انتخاب شده اند 120000پذير 
جونز براي مدل سازي تمامي  –پتانسيل معروف لنارد 

 –سطح و كربن  –سيال، سيال  –برهمكنش ها اعم از سيال 
در اين سيستم چون نيروهاي . كربن در نظر گرفته شده است

الكترو استاتيك و چند قطبي هاي لحظه اي وجود ندارند، اين 
براي . خوبي مي تواند سيستم را توصيف كندمدل ب

كه برد آنها بيشتر از فاصله برش ( بلند  –برهمكنشهاي برد 
جونز براي انرژي پتانسيل و  –تصحيحات برد بلند لنارد ) است

زمان تعادل با استفاده . ]15[در نظر گرفته شده اند ... فشار و 
به شده از مقدار انرژي پتانسيل حول مقدار كمينه آن محاس

اين زمان مطابق با زماني است كه سيستم حول مقدار . است
در . كمينه انرژي با دامنه متناسب با دما در نوسان است

خصوص چگالي سيستم و نحوه انتخاب آن در مجموعه كانوني 
مي بايست اين نكته را ذكر كرد كه در اين تحقيق مجموعه اي 

ه در هر يك از از شبيه سازي هاي كانوني انجام شده است ك
اين شبيه سازي ها تعداد مولكولها، حجم و دما ثابت فرض 

 32000مولكول شروع و به  32تعداد مولكولها از . شده اند
نحوه انتخاب اين اعداد از فرمول . مولكول ختم شده است

 N=4M3شبكه مكعبي وجوه پر تبعيت ميكند كه بصورت 
                                                           

1 - FCC 

 2گتر از يك عدد صحيح بزر Mتعريف شده است كه در آن 
  . مي باشد
  

  نتايج و بحث -3
  )دبي جذب( محاسبه مقدار پوشش سطحي  -3-1

در فشارهاي كم يا دماهاي بالا يك پوشش تـك لايـه در   
نـانو  ) با افزايش فشار يـا كـاهش دمـا   ( سطح خارجي و داخلي 
پوشش هاي دوم، سوم و بيشـتر بعـد از   . لوله مشاهده مي شود

و فقـط  ) ايش فشار يا كاهش دماافز(اضافه كردن تعداد اتم ها 
. پس از تكميل تك لايه به صورت متوالي تشكيل خواهند شـد 

فاصله تعادلي بين سطح نانو لولـه و اولـين پوشـش در حـدود      
مقدار تجربي اين كميـت،  . آنگستروم بدست آمده است 493/3
آنگستروم اندازه گيري شده است كه بيانگر توافق عـالي   45/3

 1جدول . ]16[ازي و نتايج تجربي مي باشدبين نتايج شبيه س
نتايج حاضر را براي تك لايـه اول بيرونـي بـا نتـايج تجربـي و      

  . محاسبه اي توسط تئوري هاي متفاوت مقايسه كرده است
فاصله تعادلي براي پوشش داخلي كمي بيشتر و برابر 

اين واقعيت بخاطر وجود نيروهاي . آنگستروم است 615/3
نتيجتا چون . طرف مقابل مولكول استجونز در  –لنارد 

مولكول از جهات مختلف به سمت نانو لوله كشيده مي شود، 
نيروي هاي جاذبه در جهت جذب مطلوب كمتر و نهايتا فاصله 

هندسه عجيب تعادلي . تعادلي جذب كمي افزايش يافته است
 fs 20000مولكول بعد از  1056براي  2جذب متان در شكل 

  .ي نشان داده شده استاز شروع شبيه ساز

  
هندسه شبه لوزي جذب داخلي و هندسه دوار   )2(شكل 

  .جذب خارجي مولكول هاي متان
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  ).10،10(مقايسه مقدار تعادلي فاصله جذب تك لايه متان بر روي نانو لوله كربني  )1(جدول 

  )شبيه سازي] (18[  )شبيه سازي] (17[  )تجربي] (16[  كار حاضر  كميت محاسبه شده

  Å(  493/3  45/3  34/3  06/3(فاصله تعادلي 

  3/11  19/3  0  24/1  (%)درصد انحراف از مقدار تجربي 

  
در اين مطالعه فاصله تعادل براي لايه هاي دوم و سوم 

آنگستروم  62/10و  774/6براي نخستين بار به ترتيب 
مربوط به جذب سطحي  1تابع توزيع شعاعي. محاسبه شده اند

  درجه  130مولكول متان در دماي  13500و  500، 32براي 
تابع توزيع شعاعي حاضر . آورده شده است 3كلوين در شكل 

به نحوي تعريف شده است كه بيانگر فاصله مولكولها از سطح 
بررسي و محاسبه شده  g(rf-s(باشد يعني ) نانو لوله(جاذب 

از بررسي اين تابع به كليه تفاسير بالا و نحوه انفصال و . است
ل گيري لايه ها در جذب چند لايه پي ميبريم و فاصله شك

  .تعادلي جذب را ميتوانيم براحتي براي هر لايه محاسبه كنيم
در اين مطالعه فاصله تعادل براي لايه هاي دوم و سوم 

آنگستروم  62/10و  774/6براي نخستين بار به ترتيب 
تابع توزيع شعاعي مربوط به جذب سطحي . محاسبه شده اند

درجه  130مولكول متان در دماي  13500و  500، 32اي بر
تابع توزيع شعاعي حاضر . آورده شده است 3كلوين در شكل 

به نحوي تعريف شده است كه بيانگر فاصله مولكولها از سطح 
بررسي و محاسبه شده  g(rf-s(باشد يعني ) نانو لوله(جاذب 

ه انفصال و از بررسي اين تابع به كليه تفاسير بالا و نحو. است
شكل گيري لايه ها در جذب چند لايه پي ميبريم و فاصله 

  .تعادلي جذب را ميتوانيم براحتي براي هر لايه محاسبه كنيم
مقدار پوشش سطحي بصورت نسبت تعداد مولكول متان 

  :]19[ جذب شده به تعداد اتم كربن نانو لوله تعريف شده است

)17(  
carbon

adsmethane

N

N )(


ت مي تواند بر حسب واحدهاي وزني، مولي، اين كمي
شكل تابعي همدماي جذب . ]20[ نيز بيان شود... سطحي و 

 10درجه كلوين تا آستانه فشار  70سطحي متان در دماي 
پس از انجام ) 10،10(مگاپاسكال بر روي نانو لوله كربني 

 4حجم عظيمي از شبيه سازي هاي كانوني بصورت شكل 
نطوريكه اين شكل نشان ميدهد، با هما. بدست آمده است

افزايش فشار، مقدار جذب نيز يك روند كلي صعودي را در 

                                                           
1 - Radial distribution function 

رفتار ناساز لايه سوم جذب احتمالا بخاطر . پيش ميگيرد
ممانعت فضايي مولكول ها و مقاومت آنها در مقابل افزايش 

توجيه بهتر اين است كه با افزايش فشار لايه جذبي . فشار است
ي شود اما بخاطر نيروهاي نگهدارنده سطحي سوم چگال تر م

كه متناسب با فاصله (ضعيف تر نسبت به لايه هاي اول و دوم 
   ، مولكول هاي متان تمايل به دفع يكديگر را پيدا )هستند

 4بعبارت ديگر در حالت حدي در فشار حدود . مي كنند
مگاپاسكال نيروهاي دافعه بين مولكول هاي جذبي در اين لايه 

       نيروي نگهدارنده اعمال شده از طرف نانو لوله غلبه بر 
مگاپاسكال به مقدار بيشينه  2/5اين نيرو در فشار . مي كنند

  ).رسد پوشش به يك كمينه موضعي مي(خود مي رسد
ز در يه دوم نيلا يكمتر برا يلين رفتار با شدت خيا

 چه بصورت يجه اين نتيچن. افتد ير فشار اتفاق مين مقاديهم
چ يقات ما تاكنون در هيبنا به تحق يو چه بصورت تجرب يتئور

جذب در  يكل مقدارن يهمچن.  ذكر نشده است يمنبع معتبر
آمده است كه مطالب بالا را  5ه ها در شكل ين لايا يتمام

ديگر در مورد اين ت يمطلب حائز اهم. كند يد مييكاملا تا
ن، در يدرجه كلو 70 يجذب در دما يدبشكل اين است كه 

ان يبه ب. شود يبا برابر واحد ميمگاپاسكال تقر 7فشار 
كربن نانو لوله،  يط به تعداد مولكول هاين شرايحتر، در ايصح

ن يشوند و بنابرا يسطح آن جذب م يمولكول متان بر رو
. كنند يرا اشغال م يجذب يمتان تمام مكان ها يمولكول ها

ات يجام عملان ينه برايجه گرفت كه فشار بهيتوان نت يم
ن فشار برابر يرا پوشش در ايمگاپاسكال است ز 7/3جذب، 

 ياز كل مكان ها% 93 يعنيآن است  ييمقدار نها 93/0
. )5شكل (  شوند يمتان اشغال م يتوسط مولكول ها يجذب

ن يتواند با هم يز مين يگريد يدر هر دما يجه گيرين نتيا
ارف مخازن مص يبرا يدا كند كه از نظر صنعتيروند ادامه پ

بهر حال از . مورد علاقه استار يا صادرات آن بسيره گاز يذخ
ه مد نظر باشد، يواضح است كه اگر فقط جذب تك لا 4شكل 
 براي تكميل جذب مگاپاسكال 2معادل  ين دما فشاريدر ا
  .است يكاف
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  .درجه كلوين 130شبيه سازي متفاوت در دماي  3تابع توزيع شعاعي براي   )3(شكل 

 



 لمي پژوهشي 

  . شار

دفع سطحي  ي
ش و با در نظر 
 در اين شكل 
ز جذب تجربي 

  

ذب سطحي و 
دي از مولكول 
 تا رسيدن به 
لب ما را براي 

 7شكل . كرد
سكال و دماي 
ه و تعادلي اين 

.  

   
 صات واقعي

عل

جذب بر حسب فش

ري مقادير دبي
دگي با اين روش

روندي كه. كرد
ندي است كه از

.]21[مده است 

بهتر فرآيند جذ 
ها، تعداد محدود
 مسير آنها را

اين عمل جال. ت
نمايي خواهد ك

مگاپاس 93/8شار 
موقعيت اوليه. د

شخص شده اند

ول متان در مختص

پوشش كلي ج  )5

 در حالت تئور
 را مي توان بسا
اسب محاسبه ك
كاملا مشابه روند
ن فعال بدست آم

  ولكولي
يق براي درك

زماني مولكول ه
فته شده اند و
رسي شده است
 در ادامه راهن

ر فش متان را د
 نشان مي دهد
 دو سر پيكان مش

رديابي دو مولكو 

5(شكل 

بنابراين. ا كرد
ي بازيابي متان
فتن تقريبي منا
اهده مي شود ك
ن بر روي كربن

 
رديابي مو -3-

در اين تحقي
چنين حركت ز
 تحت نظر گرف
قعيت تعادل برر
ك پديده نفوذ
ابي دو مولكول

درجه كلوين 1
 مولكول توسط
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.ك لايه

ا ي پور و حسين

 هاي متان بر روي
 70 .  

  طحي
ب سطحي، شبي
و مشخص شد ك
 كاهش مي يابد
ل در چندين د
رات شديد دما
هر چقدر مولكو

لايه هاي دوم(
گيرتر است زي

د) سيل سطحي
ب تر خواهند ش
زايش دما، مقاد

بهتر است ند لذا
در دماهاي پايين
كل اينست كه

و دماي متفاوت
دست) طحي شده

شش سطحي تك

يسن هاشم، حي

 سطحي مولكول
 Kربني دردماي

شش جذب سط
دما بر روي جذب
تلف انجام شد و
 پوشش سطحي
اي تك لايه اول

اين شكل اثر. د
ه. ان مي دهد
(فاصله بگيرند

ورد آنها چشمگ
از نوع پتانس( 

مغلوب)  جنبشي
با افز. ياد باشد

ل پيدا مي كنن
جذب سطحي د
در مورد اين شك
 سطحي در دو

دفع سط( شده

ت دما بر روي پوش

يخواه، علي محب

پوشش جذب )4
سطح نانو لوله كر

دما بر روي پوش
 بررسي اثرات د
ندين دماي مخت
ش دما، مقدار 
ذب سطحي برا
ن داده شده اند
اي ظرفيت نشا
سطح نانو لوله ف
رات دما در مو
(رنده سطحي 

از نوع(  دمايي 
شار هم بسيار زي
 به سرعت تنز

مكان عمليات ج
ه جالب ديگر د
مقادير پوشش
ار متان بازيابي

بررسي اثرات )6(ل 

رسول محمديخ
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4(شكل 
س

  
اثرات د -3-2

به منظور
سازي ها در چن

بدرستي با افزايش
پوشش هاي جذ

نشا 6در شكل
بر روي لايه ها
هاي متان از س

، اثر...)سوم و
نيروهاي نگهدار
مقابل نيروهاي
هر چند كه فش
پوشش سطحي
كه در صورت ام

نكته. نجام شود
تفريق كردن م

توان به مقدامي

شكل

ر

3

س
ب
پ
د
ب
ه
س
ن
م
ه
پ
ك
ا
ت
م



   ي

 

  

يناميك مولكولي

9

تابعيت  8كل 
 آور مي شويم 
 بعدي در نظر 
ي توان آنرا دو 

ر كلي ضريب 
 سپس كاهش 

در فشارهاي ه 
كه اين افزايش 
ب خود نفوذي 
در بالك گاز با 
توسط مولكول 
ك سد مهم در 
انگين مولكول 

با . ش مي يابد
 -ه ضريب خود

ئوري جنبشي 
سانات مولكولي 
ر انجام خواهد 

 شبيه سازي دي

شك.  آورده شود
ياد. شان ميدهد

 يك پديده سه
قت مناسبي مي

 مي دهد بطور
ر ابتدا افزايش و
 ميتوان گفت كه
كولها تا موقعيك

ها نباشد، ضريب
 يك مولكول د
مسير طي شده ت
شتر مولكولها يك
و مسير ازاد ميا
د نفوذي كاهش
نتيجه گرفت كه
يت به كمك تئ
فزايش دما نوس
قال آنها ساده تر

  

 انتها باز توسطش

t  به دست
ن ضريب را نش
بق پيش فرض
 حال آنكه با دق

  . ت
نشان 8 شكل 

 با افزايش فشار
سير اين موضوع
ر و تعداد مولك
ر انتقال مولكوله
زيرا دامنه سير
ش مي يابد و م

فزايش بيشما با ا
ي ايجاد شده و
جتا ضريب خود
ن بطور تقريبي ن

اين واقعي. ي يابد
 است زيرا با اف
نتيجتا عمل انتق

  . اهاي مختلف

ا ني تك ديواره

 ي آن در 

يي و فشاري اين
فوذ طب پديده ن

فته شده است
ي در نظر گرفت
همانطوريكه
قال جرم نفوذي

براي تفس.  يابد
 با افزايش فشا
 مهمي در برابر
يش مي يابد ز

يش تعداد افزايش
ام. يش مي يابد

ر نفوذ مولكولي
تر شده و نتيج
يش دما ميتوان
ذي افزايش مي

اثبات ها قابل
دتر مي شود و ن

.  

سب فشار در دما

و لوله هاي كربن
 

پ
ي
ي
كم
ي
ند
ول
يچ
جه

و 
ها
ل

ود
ن
ت
بع
تار

حد
دما
كه
گرف
بعد

انتق
مي
كم
سد
افزاي
افزاي
افزاي
برابر
كمت
افزاي
نفوذ
گازه
زياد
شد

  

فوذي متان بر حس

تان بر روي نانو

لكول سمت چپ
ت كه در راستاي

حركت نفوذي) 
ه در فشارهاي ك

 است، مولكولهاي
ل جاي مي گيرن
 ظرفيت لايه او

هي. وع مي شود
 مولكول با توج
.شود، يافت نشد

كول بين لايه ه
نرخ خالص انتقا

ونده دو راه وجو
در زما) 15(ين
براي بدست. ست

جابجايي مرب
د و سپس رفت

نف - ضريب خود )

حي چند لايه متا

ول و مول لايه ا
نكته اين است 

 محور نانولوله
مشخص شد كه
د كم مولكولها

يه اولدر تك لا
كولها و پر شدن
 لايه بعدي شرو
يص اينكه كدام
 اي جذب مي ش
عمل تبادل مولك
ود دارد ليكن نر

  خود نفوذي
ذ توده جذب شو
 از رابطه انيشتي
ش بيني شده اس
شده است كه
زمان رسم شود

8(شكل 

هاي جذب سطح

سمت راست در
.جذب شده اند

جهت(ه كاغذ 
بهر شكل م. ست

گالي كم و تعدا
رور زمان فقط د
يش تعداد مولك
رصد، جذب در
هي براي تشخي
ش در چه لايه

گرفت كه ع جه
ط تعادل نيز وجو

  . ر است

 انتقال جرم خ
سبه ضريب نفوذ
طالعه با استفاده
ن ضريب پيش
 معتبر سعي ش
ورت تابعي از ز

يين مشخصه ها

 

مولكول س
در لايه دوم ج
عمود بر صفحه
بسيار كوچك اس
كه مطابق با چگ
جذب شده با مر
حال آنكه با افزا

در 85تا حدود
معيار قابل توجه

به فاصله اوليه اش
لذا ميتوان نتيج
حتي در شرايط
بين لايه ها صفر

  
ضريب -3-4

براي محاس
در اين مط. دارد

هاي طولاني اين
آموردن نتايج

ميانگين به صو

تعي 

د
ع
ب
ك
ج
ح
ت
م
ب
ل
ح
ب

3

د
ه
آ
م



 لمي پژوهشي 

سيلي جذب 

 توالي حالتها 
ت زير تعريف 

Sads 

ترم دوم معادله 
كم تا متوسط 

  :چنين نوشت

Sads 

 محاسبه شده 
دماهاي جذب 
 مقادير آنها را 
بعيت تغييرات 
يه و دما نشان 

عل

  

  
  .سب فشار

روپي ديفرانس

 فرآيند كه از
 سطحي بصورت

ln
f

f
R

T

Qst 

از قائل شويم، تر
 در فشارهاي ك
راين مي توان چ

T

Qst

)19( از رابطه 
از همد) Qst(ك 

حصال هستند و
شكل زير تاب. ]9

 سطحي تك لا

ي متفاوت بر حس

 تغييرات انتر

رانسيلي يك
ت، براي جذب

0f

f

ده آل را براي گا
اين فرض. شود

بنابر. قعيت است

رانسيلي فرآيند
پي ايزواستريك
ن دما قابل استح

9[خاصي يافت 
تابعي از پوشش

حي در چهار دماي

محاسبه -6-
  طحي

انتروپي ديفر
كيل شده است

  :]23[ه است 

1( 

اگر حالت ايد
صفر مي ش) 1

ملا نزديك به واق

1( 

انتروپي ديفر
مقادير انتالپ. ت

طحي در چندين
توان در منابع خ
روپي را بعنوان ت

   . دهد

  ابوالقاسمي

رآيند جذب سطح

ي
 و
ي
كه
ده
 با
ت
بد
ن
ي

/6 
ي
ده
زار

3-
سط

تشك
شد

)8

)18
كاملا

)9

است
سط
ميتو
انتر
مي

ا ي پور و حسين

مايي ويژه كل فر

  ثابت
، ظرفيت حرارتي

ستم، انتروپي
 ظرفيت حرارتي
تي كل فرآيند ك

محاسبه شد )6(
ظرفيت گرمايي

ر، اين خاصيت
س كاهش مي ياب

بعيت دمايي اين
ضريب كاهش مي

/8لوين و فشار
سط شبيه سازي
دار بدست آمد
فاده از نرم افز

  . مل دارد

 
1 - HYSYS

يسن هاشم، حي

ظرفيت گرم )9(ل 

رتي در حجم ث
 ترموديناميكي،

ژي داخلي سيس
معمولا. ي شود

ظرفيت حرارت. ]
( توسط رابطه

رابطه ظ. شده اند
 افزايش فشار
ي يابد اما سپس

تاب.  همگرا شود
زايش دما اين ض

 . ان مي دهد

درجه كل 70ي
بدست آمده توس
ست كه با مقد

با استف( سون
تطابق كام 45.

                     
S 

يخواه، علي محب

شكل

ه ظرفيت حرار
همترين خواص
ي محاسبه انرژ
 آن استفاده مي

]22[ فشار است
ل را مي دهد،
ر ادامه آورده ش
 است كه با

بتدا افزايش مي
ك مقدار خاص

ي است كه با افز
ن تابعيت را نشا

متحان، در دماي
رفيت حرارتي ب

Kj49 بوده اس
رابينس –  پنگ

KmolKj ./8

                      

رسول محمديخ
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محاسبه -3-5

يكي از مه
ست زيرا براي

از... نتالپي و
تابعي از دما و ف

ي كلنرژي داخل
ست و نتايج در
فشار بنحوي

ترموديناميكي اب
تا نهايتا به يك

ب بگونه ايضري
اين 9شكل . يابد

به جهت ا
مگا پاسكال، ظر

KKmolKj ./

توسط معادله
.K) 1هايسيس

 

              

ر
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نتايج در دماي 

 .ه هاي مختلف
فاصله  تعادلي 

  )Å(دروني
جذب دروني 

  .نداريم
جذب دروني 

  .نداريم

61/3  

41/3  

هر : بارتست از
شتر خواهد  بي

ه هندسه هاي 
لايه هاي . وتند
هرگز تا ) 7،8

ه در نانو لوله 
داخلي تشكيل 

در ) 10،10( 

 شبيه سازي دي

  .ي گوناكون

 فقط مقايسه ن
  .شده اند

ب بر روي نانو لوله
اصله تعادلي 

  )Å(بيروني

28/3  

43/3  

49/3  

50/3  

تاج مي شود عب
 تعادلي بيروني

ن مي دهند كه
ف، بسيار متفاو

8(و ) 5،5(ي 
شوند در حاليكه
 نيز دو لايه د
 براي نانو لوله

 انتها باز توسطش

سطحي در دماها

ي محدوديت ها
كلوين گزارش ش

صله تعادلي جذب

فا  )Å(قطر 
ب

93/6  

4/10  

865/13  

73/27  

استنت 2 جدول 
شتر باشد، فاصله

  ندسه جذب
 سازي ها نشان

 لوله هاي مختلف
ي نانو لوله ها
 تشكيل نمي ش
رهاي متوسط
دو لايه داخلي

ا ني تك ديواره

ر حسب پوشش س

العه بعلت برخي
ه كدرج 298ت

  
فاص )2(جدول 

ق  ع نانو لوله

)5،5(  

)7،8(  

)10،10(  

)20،20(  

  
روندي كه از
در كه قطر بيش

.  
  

بررسي هن -8-
نتايج شبيه
ب بر روي نانو

ي برايبي داخل
ارهاي معمول

در فشار) 20،2
جذب د.  شود

و لوله هاي كربن
 

ي جذب سطحي بر

شار
در
   ش
ي
 و
ط
ظر

ته
وع
نو
يم
با 
وار
تار
طح
دار
نو
ير
     ن
كه
ن

مطا
ثابت

نوع

)

)

چقد
.بود

3-

جذ
جذ
فشا

)20
مي

تان بر روي نانو

يفرانسيليوپي د

ه با افزايش فش
هش مي يابد د
ميكي را افزايش

روپي تغييرات انت
در دماهاي بالا

موديناميكي فقط
ز و قابل صرفنظ

ختلف انجام گرفت
وي خواص متنو
ب تعادلي در نا
ل ما انتظار داري
. يا كاهش يابد
 يك سطح همو

رفت) ثلا گرافين
ه هر چقدر سط
كاملا صاف، مقد
خاص در مورد نا

جدول زي.  است
ي متفاوت نشا
 تر نياز است ك

در اين. سه شوند

حي چند لايه متا

تغييرات انترو )10

ن داده است كه
مي فرآيند كاه
صيت ترمودينام
ان مي دهد كه
د. تابعي از فشار

اين خاصيت تر 
فشاري آن ناچيز

  
نو لوله هاي مخ
و كايراليته بر رو

كلي فاصله جذب
بهر حال. ي است

 فاصله افزايش
ي بهحالت حد

مث(سطح مسطح
 رسيده است كه
ت حدي سطح ك

اين رفتار خ. ست
ها بررسي شده

 نانو لوله هاي
 بررسي جامع

شار يكسان مقايس

هاي جذب سطح

(شكل 

 بدرستي نشان
پي يا بي نظم
 دما، اين خاص
شكل بوضوح نشا
ما است و هم ت
)حالت ايده آل

ست و تابعيت ف

قطر نانوتيوب 
طحي بر روي نانو
آن اثرات قطر و

بطور ك. شده اند
ف تقريبا مساوي
طر نانو لوله اين
طح جذب در ح
د و مانند يك س
وضوع به اثبات

 باشد، در حالت
ي آن بيشتر است

ه شبيه سازي 
 را براي برخي
حال براي يك
دلي در دما و فش

يين مشخصه ها

 

  
اين شكل

، انترو)پوشش(
حاليكه افزايش

اين ش. مي دهد
هم تابعي از دم
ح(فشار هاي كم 

به دما وابسته اس
  . ست

  
اثرات ق - 3-7

جذب سط
و بدنبال آست

جذب، ارزيابي ش
لوله هاي مختلف
كه با افزايش قط
فزايش قطر، سط
نزديك مي شود

اين مو. مي كند
جذبي هموار تر

جذب نيز بر روي
لوله ها در طي
فاصله تعادلي

بهر ح. مي دهد
فاصله هاي تعاد

تعي 
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هندسه هاي  11شكل . فشارهاي مورد بررسي مشاهده نشد
ي را براي چند شبيه سازي نمونه با نانو لوله هاي مختلف جذب

  . درجه كلوين نشان مي دهد 298متفاوت در دماي 

  

  
  .درجه كلوين 298در سمت چپ در دماي ) 10،10(در سمت راست و نانو لوله ) 20،20(تغييرات هندسه جذب تعادلي براي نانو لوله  )11(شكل 

 
شخص مي كند كه با افزايش قطر، هندسه اين شكل م

لايه اول جذبي داخلي از هرم با قاعده لوزي به يك هرم شش 
همچنين در خصوص تك . وجهي لانه زنبوري تغيير مي كند

لايه جذب خارجي نيز با افزايش قطر، هندسه پوشش جذبي به 
بعلاوه واضح است كه اگر . هرم استوانه اي نزديكتر مي شود

ش قطر، سطح جذب زيادتر مي شود اما ضخامت آن چه با افزاي
لايه دوم . بعلت كم شدن نيروهاي جذبي كاهش مي يابد

جذبي داخلي با افزايش قطر تشكيل مي شود كه در شكل 
  . وضوح ديده مي شوده سمت راست ب

  
  بررسي دبي جذب -3-9

دبي هاي جذبي بر روي نانو لوله هاي مختلف محاسبه 
عه فقط نتايج مربوط به دو نانو لوله در اين مطال. شده اند
گزارش شده اند زيرا محدوده ) 20،20(و ) 10،10(متداول 

پوشش هاي جذبي چند لايه . فشاري آنها تقريبا مشابه است
درجه كلوين بر حسب فشار براي اين دو مورد  298در دماي 
  .نشان داده شده اند 12در شكل 

پوشش تك اين شكل نشان مي دهد كه با افزايش قطر 
لايه خارجي كاهش مي يابد در حاليكه دومين پوشش خارجي 

سوال اينست كه اثر افزايش . و پوشش داخلي افزايش مي يابند
قطر جاذب بر روي پوشش جذبي كلي به چه صورت است؟ 

. استدلال كرد 12براي پاسخ به اين سوال، نمي توان به شكل 
هر دو بر اساس همين موضوع پوشش هاي جذب كلي براي 

 13نتايج را مي توان در شكل . نانو لوله محاسبه شده اند
  . مشاهده كرد

همانطور كه ملاحظه مي شود، در فشارهاي كم تا 
با . متوسط با افزايش قطر پوشش سطحي كاهش مي يابد

افزايش فشار، اين رويكرد عوض شده و با افزايش قطر پوشش 
ش تعيين كننده لذا عامل فشار نق. سطحي نيز افزايش مي يابد

در ادامه مشخص شد كه كايراليته نانو لوله ها . را بازي مي كند
هيچ اثري بر روي خواص ) در صورت داشتن قطر يكسان( 

به بيان ديگر، نتايج . جذب سطحي و پوشش سطحي ندارد
كاملا يكسان ) 10،5(با نانو لوله ) 5،10(جذب بر روي نانو لوله 

  ).ستزيرا قطر آنها مشابه ا( است 
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ه ب) جاد ميكند

 كه بطور كلي 
لب اين مط. رد

جم ثابت انجام 

 شبيه سازي دي

  .ت

  .رجه كلوين

ايج) 10و 10(ع 
  .ده است

خص مي شود
وله بستگي ندار
سازي ها در حج

  

 انتها باز توسطش

لوله كربني متفاوت

در 298 در دماي

 نانو لوله مرجع
آورده شد 3دول 

ين جدول مشخ
م به قطر نانو لو
ست زيرا شبيه س

ا ني تك ديواره

ه بر روي دو نانو لو

ه كربني متفاوت

سكال را بر روي
وان نمونه در جد
با توجه به اي
يب انتقال جرم
ملا قابل قبول اس

  . ه است
  

و لوله هاي كربن
 

ي جذبي چند لايه
  

ر روي دو نانو لوله
  

و ن
ت
ي
 را
ده
جه
گا

پاس
عنو

ضري
كاملا
شد

تان بر روي نانو

يسه پوشش هاي

شش جذب كلي بر

  ار ثابت
طحي بر روي نا

حال ممكن است
براي. تغيير كند

شبيه سازي ها
ر قطر را مشاهد

درج 298اي دم
مگ 25ي معادل

حي چند لايه متا

مقاي )12(شكل 

مقايسه پوش )13

نفوذي در فشا
 جهت جذب سط

ر حه به. ه است
 ضريب نيز ت
طر، مي توان ش
ن انجام داد و اثر
نتقال جرم در د

كه فشاري( سان

هاي جذب سطح

(شكل 

ي ضريب خود ن
ود نفوذي متان
ف محاسبه شد
نه جذب، اين

اين ضريب با قط
 مولكول يكسان
ر روي ضريب انت
اد مولكول يكس

يين مشخصه ها

 

بررسي -3-10
ضريب خو

لوله هاي مختلف
با افزايش دامن
دريافتن رابطه ا
در دما و تعداد

اثر قطر بر. كرد
كلوين و با تعدا

تعي 

3

ل
ب
د
د
ك
ك
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ضريب انتقال جرم نفوذي متان  بر روي نانو لوله  )3(جدول 
  .درجه كلوين 298هاي مختلف در دماي 

 ×ضريب انتقال جرم   )Å(قطر   نانو لوله
)m2/s( 1000   

)5،5( 93/6 02/2 
)7،8( 4/10 09/2 
)10،10(  865/13 95/1 
)20،20(  73/27 09/2 

 
  بررسي ظرفيت گرمايي در حجم ثابت -3-11

اين خاصيت نيز در مورد نانو لوله هاي مختلف محاسبه 
كه ذكر آن  4در شرايطي مشابه با شرايط جدول . شده است

پيشتر رفت، تغييرات اين خاصيت با قطر نانو لوله بررسي و 
 .نتايج در جدول زير ارائه شده اند

  
ظرفيت حرارتي كل بر روي نانو لوله هاي مختلف  )4(ول جد

  .درجه كلوين 298در دماي 

ظرفيت حرارتي   )Å(قطر   نوع نانو لوله
)Kj/K(  

)5،5(  93/6  21-10 ×41/5  

)7،8(  4/10  21-10 ×25/5  

)10،10(  865/13  21-10 ×20/3  

)20،20(  73/27  21-10 ×09/3  

  
طور ه گرمايي ببنظر مي رسد كه با افزايش قطر ظرفيت 

اين تغييرات ميتواند تلويحا وابستگي اين . يابدكلي كاهش مي
ضريب را به فشار بيان كند زيرا با تعداد مولكول متان يكسان، 
فشار القايي مولكولهاي گاز به ديواره بسته به قطر نانو لوله ها و 

  .پوشش سطحي متفاوت است
  

  نتيجه گيري -4
ذب سطحي متان بر شبيه سازي ديناميك مولكولي ج

روي نانو لوله هاي كربني با قطرهاي متفاوت در دما و 
نتايج حاكي از آنست كه . فشارهاي مختلف انجام شده است

، 170، 77فشارهاي بهينه جذب سطحي متان در دماهاي 
مگا  12و  8، 5/4، 4درجه كلوين تقريبا برابر با  298و  273

حت فشار ذخيره گاز پاسكال هستند كه در مقايسه با مخازن ت
بار بسيار ايمن تر و مقرون به  30طبيعي با فشارهاي بالاي 

فاصله تعادلي جذب سطحي در لايه . صرفه تر بنظر ميرسد
هاي مختلف جذب سطحي براي نخستين بار گزارش شده اند 
كه براي تك لايه جذب خارجي توافق بسيار خوبي با نتايج 

اهاي پوششهاي چند همدم. تجربي از خود نشان داده است
با . لايه جذبي متان نيز مورد تجزيه و تحليل قرار گرفته اند

افزايش دما پوشش سطحي بطور قابل ملاحظه اي كم مي شود 
درجه كلوين تنها  298بطوريكه مقدار پوشش كلي در دماي 

خواص . درجه كلوين است 77درصد مقدار آن در دماي  62
انتقال جرم خود نفوذي،  انتقالي و ترموديناميكي مثل ضريب

ظرفيت حرارتي در حجم ثابت و انتروپي ديفرانسيلي سيستم 
نتايج . به كمك نظريه ترموديناميك آماري محاسبه شده اند

نشان ميدهند كه ضريب خود نفوذي متان با افزايش فشار 
ابتدا افزايش و سپس كاهش مي يابد اما با افزايش دما اين 

اثرات كايراليته و قطر نانو . يابد ضريب بطور مطلق افزايش مي
. لوله نيز بر روي مشخصه هاي جذب سطحي بررسي شده اند

بطور كلي تغيير قطر نانو لوله اثر چنداني بر روي مشخصه هاي 
جذبي ندارد و تنها ظرفيت حرارتي در حجم ثابت را بمقدار 

  .قابل ملاحظه اي تحت الشعاع خود قرار ميدهد
  

  علائم و نشانه ها
 واحد بر مبناي  شرح  انهنش

 SIسيستم  

a شتاب  m/s2 

CV ظرفيت گرمايي در حجم ثابت  J/K 

D ضريب نفوذ  m2/s 

E انرژي كل  J 

f نيرو، فوگاسيته، سيال  N, Pa 

f0 فوگاسيته در فشار مرجع  Pa 

h ثابت پلانك  J. s 

H هميلتونين  J 

J شار انتقال جرم Kg/m2. s 

kB ثابت بولتزمان  J/K 

m رم مولكولج  Kg 

N تعداد مولكول  - 

p فشار  Pa 

P اندازه حركت، تابع توزيع احتمال  Kg. m/s 

Qst  گرماي ايزواستريك جذب  J 

Q بدون بعد  تابع پارش 

r مختصات  m 

S انتروپي ديفرانسيلي ويژه، جامد  J/mol. K 

t زمان  s 

T دما  K 

U انرژي پتانسيل J 
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v سرعت  m/s 

V حجم  m3 

W لويريا  J 

 قطر برخورد  m 

 عمق چاه پتانسيل  J 

Г حالت فازي  -  
λ بدون بعد فاكتور مقياس كننده سرعت 

δ عملگر تفاضل  -  
R ثابت جهاني گازها  J/mol. K 

π محيط دايره  m 

 -  متوسط مجموعه اي <>
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ABSTRACT 
 

ARTICLE INFO 

In this study, multilayer methane adsorption 
characteristics on open ended single-walled carbon 
nanotubes were investigated. These characteristics 
include adsorption equilibrium distance, adsorption 
isotherms, self-diffusivity, isosteric heat and differential 
entropy of system. The effect of nanotube diameter 
changes on th mentioned characteristics was also 
investigated. Moreover, adsorption geometries were 
analyzed qualitatively that showed the existence of 
different geometries from adsorbate phase. The results 
showed that the optimum pressures for methane 
adsorption at temperatures of 77 and 298 K are 4 and 12 
MPa respectively. This confirms that the adsorbed natural 
gas is safer than compressed natural gas in high pressure 
vessels with pressures above 30 bars. The adsorption 
capacity at room temperature was approximately 62 % of 
its value at 77 K. This means that there is a high potential 
for gas adsorption on carbon nanotubes. 
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