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 بین در [.4-6است] کرده فراهم را آب انتقال برای مصنوعی های
 بودن دارا دلیل به کربنی هاینانولوله بشر، ساخت هاینانوکانال

 ایویژه جایگاه از فردمنحصربه شیمیایی و فیزیکی ویژگی
-نانولوله که دهندمی نشان تجربی شواهد مثال، برای دارند.برخو

 را متفاوت مواد و شده زنده هایسلول وارد توانندمی کربنی های
 برای جدیدی راه ،بنابراین و کنند منتقل سلولی غشاهای در

  پژوهشگران رویپیش را سرطان درمان و دارو تحویل

 این برای دلایل مهمترین از یکی است. سریع بسیار کربنی هاینانولوله در آب ترابرد که دهندمی نشان اخیر هایهشپژو :چکیده
 کامل است ممکن عمل در کربنی هاینانولوله .است کربنی ینانولوله یدیواره با آب کنشبرهم انرژی نمودار بودن هموار پدیده،
 با هایینانوکانال تهیه برای عمدی صورت به یا و ساخت هنگام در ساختاری نواقص بروز دلیل به واندتمی ویژگی این نباشند. هموار

 و زبری اثر سیستماتیک بررسی به مولکولی دینامیک سازیشبیه از استفاده با ما ،پژوهش این در شود. ایجاد خاص کاربردهای
 عنوان به (10و10) آرمچیر کربنی ینانولوله ما مدل در پرداختیم. ناهموار بنیکر هاینانولوله در آب دترابر بر دیواره گیشوندتر میزان
 تکرار دلخواه دفعات به و تناوب به الگو این و شودمی متصل یکسان طول با ولی بزرگتر قطر با هایینانولوله به و شده انتخاب مرجع

 قابل دیواره-شاره کنشبرهم پارامتر تغییر با که است مهمی عامل نیز نانولوله گیشوندتر میزان دیواره، زبری اثر بر افزون شود.می
 افزایش هموار هاینانولوله به نسبت ناهموار هاینانولوله در دیواره-شاره اصطکاک ضریب که دهدمی نشان ما نتایج .است تنظیم

 نشان را افزایشی روندی نیز اصطکاک ضریب موج(طول کاهش یا دامنه )افزایش هانانولوله در زبری افزایش با ،همچنین و یابدمی
 نتیجه در و کنشیبرهم پارامترهای کاهش با که کردیم مشاهده ،این برافزون کند.می پیدا کاهش لغزش طول که حالی در دهد،می
 اطلاعات رسیبر از سرانجام، یابد.می کاهش دوستآب حالت با مقایسه در دیواره-شاره اصطکاک ضریب هانانولوله شدن گریزآب

 -شاره اصطکاک ضریب چون هاییکمیت وابستگی و آب تعادلی ساختار از مفیدی بینش شده، انجام هایسازیشبیه از آمده بدست
 نتایج بررسی که آن ضمن ایم.آورده بدست کربنی نانولوله زبری و ندگیشوتر میزان به لغزش، طول بالاخره و آب گرانروی دیواره،
-می بیشتری عمق ناهموار هاینانولوله در مویینگی اثر زمینه در ما قبلی دانش به نانولوله، شدن پر یعنی ،نخست مرحله به مربوط

 .بخشد

 اصطکاک. ضریب گرانروی، زبری، مولکولی، دینامیک سازیشبیه کربنی،ینانولوله :کلیدی واژگان 
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 در هاالنانوکان که شودمی بینیپیش ،همچنین [.3گشایند]می
 ذخیره و [7و8شور] ایهآب از زدایی نمک مانند سبز وریهایافن

 باشند. داشته فراوانی کاربردهای [9]انرژی
 بررسی برای بسیاری نظری و تجربی مطالعات ،اخیر هایسال در

 نتایج .[10-13]است شده انجام باریک هایکانال در آب جریان
 که دهدمی نشان عددی هایسازیشبیه و تجربی هایپژوهش

-نانولوله در است. انگیزشگفت کربنی هاینانوکانال در آب ترابرد

 از بیشتر یبزرگ یمرتبه چندین آب جریان سرعت کربنی های
 )معادلات پیوستار هیدرودینامیک نظریه با شده بینیپیش مقادیر

 هایدهه در پدیده این اگرچه [.14]است استوکس(–ناویه

 اما است، گرفته قرار بررسی مورد گسترده صورت به اخیر

 همه اما [.15]است بحثقابل و باز عموضو یک هم هنوز

 اتمی سطح که دارند تأکید واقعیت این بر رشته این فعالان

 کربنی، هاینانولوله منظم مولکولی ساختار و هموار و صاف

 کرده میسر هاآن داخل از را انرژی اتلاف کمترین با آب ترابرد
 [.16-18است]
 هایمدل نعنوا به یکنواخت و مستقیم هاینانولوله اگرچه

 کار به شدهمحبوس آب بسیاربزرگ شار یمطالعه برای مناسبی
 تجربی و آزمایشگاهی صورت به که هایینانولوله اما [،19روند]می

 ساختاری اعوجاج و جاهاتهی ها،نقص دارای اغلب شوندمی تولید
 جذب عاملی هایگروه است ممکن اینبر افزون [.20و21]هستند

-تحت حتی یا و بگیرند قرار آن ورودی در ،ولهل سطح روی شده

 باعث واملع این یهمه بپیوندند. بهم و شده ترکیب هم با فشار
 خود ینوبه به که [،22و23شوند]می ساختاری هایتغییرشکل

 از بگذارند. تأثیر شدهمحبوس آب غیرعادی خواص بر توانندمی
 امکان یآورفننانو زمینه در جدید هایپیشرفت هگذشت این

 موضوع این [.24] است کرده فراهم را ترکیبی هایکانال ساخت
 شکل با هاییکانال ساخت که دارد اهمیت جهت آن از بویژه

 ترابرد پدیده کنترل در بشر توانایی به تواندمی دلخواه یوهندسه
 کند. کمک دلخواه درجهت آن از وریبهره و نانومقیاس در شاره

 برخی بازده که است داده نشان اخیر هایپژوهش ،مثال عنوان به
 بازده از شور آب از زدایینمک فرایند در ترکیبی هاینانوکانال
 [.7و8است] بیشتر مستقیم هاینانوکانال

 ترابرد ضرایب بر زبری اثر یرو بر محدودی مطالعات کنون تا
 مثال برای است. شده نجاما ناهموار هاینانوکانال در هاشاره

 به جریان سرعت و آب جریان سرعت که است دهش داده نشان
 زبری به گرانروی و مؤثر برشی تنش و ؛[25] لوله پذیریانعطاف
 تأثیر تحت بیشتر را کوچکتر هاینانولوله و دارند بستگی نانولوله

 هایآزمایش توسط همچنین مشاهدات این [.26دهند]می قرار
 [،10ها]لولهنانو در سطحی لغزش شعاعی وابستگی یدهندهنشان

 آب دینامیک با نانولوله شکل ارتباط به مربوط هایسازیشبیه با و
-می تأیید آن ساختار و جریان بر زیاد تأثیر با شده محدود

 هاینانولوله اتصال با نیز ش،همکاران و جوزف .[27]شوند
-شبیه جریان انتقال بر را نانولوله زبری اثر (18و18) و (16و16)

 هیدروژنی پیوند یشبکه یک که دادند نشان و دانکرده سازی
 این در ولی شودمی تشکیل لوله زبر یدیواره به نزدیک قوی

 حاصل توجهی قابل جریان افزایش هیچگونه زبر هاینانولوله
 نشان ناهموار هایکانال در پخش یدیدهپ یمطالعه [.5شود]نمی
 (6و6) اریکب ینانولوله در شده محدود آب برای که است داده

 افزایش و دارد بستگی زبری مقدار به شدت به پخش مکانیسم
 و 1فیکی به بالیستیک پخش مکانیسم از گذار باعث زبری مقدار
 بر عددی هایسازیشبیه [.28و29] شودمی ستونتک ،سپس
 هاآکواپورین شکل به یا شنی ساعت شکل به هایکانال روی

 هانانومخروط و هانانولوله بترکی یا ایلایه گرافن از شده ساخته
 است شده انجام آن مکانیسم و آب تهدای بهتر درک برای

 [.4و30]
 مولکولی دینامیک سازیشبیه از استفاده ،پژوهش این در ما هدف

 ندگیشوتر میزان و زبری اثر سیستماتیک بررسی برای تعادلی
 ناهموار کربنی هاینانولوله در شدهمحبوس آب ترابرد بر دیواره
 به توانمی را گرفتیم نظر در اینجا در که مدلی ینانولوله است.

 ینانولوله یا متفاوت شعاع با هاینانولوله متناوب اتصالات صورت
 بررسی برای مناسبی مدل تنها نه که گرفت نظر در زبر

 نیز آن تجربی تحقق امکان بلکه است، مسأله سیستماتیک
-آب هایکنشبرهم نظیمت با همچنین، [.31دارد] وجود کمابیش
 بررسی آب ترابرد بر را کانال دوستیآب یا گریزیآب اثر نانولوله

-می اجازه ما به نیز ایمکرده انتخاب کار برای که روشی ایم.کرده

 در آب یخودبخود جذب و مویینگی اثر سو یک از که دهد
-شاره اصطکاک دیگر سوی از و کنیم مطالعه را زبر هاینانولوله

 آب فشار تحت شارش در بویژه که را ترابرد ضرایب سایر و رهدیوا

                                                 
1
   ّ Fikian 
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 این به کنیم. بررسی کمی شکل به کنندمی ایفا را اساسی نقش
 د.شومی انجام مرحله دو در هامونهن همه سازیشبیه که صورت

 صورت در یا و خودبخودی جذب روش به نانولوله اول مرحله در
 فشار در ،هاآن انتهای به شده متصل مخازن به فشار اعمال با نیاز

 از آب از شده پر هاینانولوله سپس شوند.می پر نظر مورد دمای و
 تعادلی، مولکولی دینامیک روش اعمال با و جداشده مخازن
 چارچوب در شاره اصطکاک ضریب جمله از نظر مورد هایکمیت
 قرار مطالعه مورد [32] (کوبو–)گرین خطی پاسخ بندیفرمول

  د.گیرنمی
 مورد در ایمقدمه ابتدا است: زیر صورت به مقاله اجمالی طرح

 سازیشبیه اهمیت و کربنی هاینانولوله در آب ترابردی خواص
 جزئیات و مدل دوم، بخش در و ادامه در ،سپس .شد ذکر آن

 بدست اطلاعات سوم بخش در داد. خواهیم توضیح را سازیشبیه
-نانوکانال در مویینگی اثر هاآن از و کرد خواهیم تحلیل را آمده

 ضریب همچنین و هاکانال این در آب تعادلی ساختار زبر، های
 در لغزش طول و شاره چسبندگی ضریب دیواره،-شاره اصطکاک

 بدست را متفاوت شوندگیتر دو با ناهموار و یکنواخت هاینانولوله
 این از حاصل اصلی نتایج و گیرینتیجه آخر بخش در .آوریممی
 .ایمداده شرح را رکا

 سازیشبیه جزئیات و مدل -2

سازی موردنظر ما در این بخش شامل دو مخزن آب سیستم شبیه
به هم  1مطابق شکل  آرمچیراست که توسط یک نانولوله کربنی 

دو  کنیدطور که در شکل مشاهده میهماناند. متصل شده
به  غشا و دو صفحه گرافنی دیگر ی گرافن به عنوانصفحه
ها برای ایجاد فشار مطلوب پیستون در انتهای مخزن عنوان

ها برقرار ی جهتاستفاده شده است. شرایط مرزی تناوبی در همه
ای، ابعاد جعبه هآین کنش تصاویرمینان از عدم برهماست. برای اط

به اندازه کافی بزرگ انتخاب شده است.  zسازی در راستای شبیه
اند، سازی شدهمدل TIP3P [34] های آب که با ساختارمولکول

در ابتدا با توزیعی یکنواخت بر روی یک شبکه مکعبی ساده با 
های آب موجود در اند. دمای مولکولچگالی تعادلی آرایش یافته

 K300در  [35-37] 2هوور-ترموستات نوز ها با استفاده ازمخزن
 وفرض شده های کربن ثابت اتممکان  داشته شده است.ثابت نگه

                                                 
2
 Nosé–Hoover 

در صورت صلب به [38] 3های آب توسط الگوریتم شیکمولکول
های بلندبرد کولنی با استفاده از کنشبرهم نظر گرفته شده اند.

تخمین  nm 1با شعاع قطع  [39و40]شبکه -ذره ذره-روش ذره
 اند. زده شده

 

 .کربنی هاینانولوله در فشار تحت آب شارش سازیشبیه سیستم از نمایی :1 شکل
 در فشار ایجاد برای و کرده عمل پیستون عنوان به بیرونی گرافنی یصفحه ود

 شوند.می استفاده ها مخزن

کنش جفتی نانولوله کربنی معمولاً با یک برهم-کنش آببرهم
های های اکسیژن مولکولبین کربن و اتم 4جونز-استاندارد لنارد

 شود:سازی میآب مدل

                       )1( 

 پتانسیل در COσ آن به مربوط مشخصه طول و COε چاه عمق
 برای آب اکسیژن هایاتم و نانولوله هایاتم بین جونز-لنارد

 nm 32751/0 و kcal/mol 1144/0 با برابر دوستآب یدیواره
 .[41]است شده گرفته نظر در

 مولکولی دینامیک هایسازیشبیه از استفاده با ،پژوهش این در ما
 کرده بررسی را ناهمواری کربنی هاینانولوله طریق از آب انتقال

 متفاوت شعاع با کربنی نانولوله چند یا دو بین اتصال از که ایم
 شامل مرکب کربنی ینانولوله یک ابتدا در است. آمده بدست
 شعاع با هاینانولوله است. شده گرفته نظر در نانولوله سه اتصال

 شده متصل گرافنی صفحات به (10و10) ینانولوله یعنی کوچکتر
 که است گرفته قرار بزرگتر ینانولوله یک وسط قسمت در است.
 ترساده طور به .کندمی تغییر آنگستروم 49/9 تا 78/6 از آن شعاع

                                                 
3
 SHAKE algorithm 

44
 Lennard-Jones 
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 عنوان به Å 78/6 شعاع با (10و10) ینانولوله که گفت توانمی
 از )یعنی بزرگتر قطر با هاینانولوله به و شده انتخاب مرجع

 این شعاع شود.می متصل ((14و14) تا (11و11) ینانولوله
 .49/9 و 81/8 و 13/8و Å 45/7 :از عبارتند ترتیب به هانانولوله

 توسط نسبی زبری ها،لوله در مشخصه بعد بدون زبری براساس

 شعاع  که شودمی بیان  و  بعد بدون پارامتر دو

  سه و (1 )شکلاست Å 14/5با برابر و مرجع ینانولوله مؤثر
 است شده گرفته نظر در تناوبی زبر هاینانولوله این برای متفاوت
 کامل صورت به 2 شکل در زبر هاینانولوله و هازبری )مقادیر

 اتصالات نوع این در که شودمی یادآوری اند(.شده داده نشان
 آن مقدار و کندنمی تغییر  توزیع تغییر با زبر ینانولوله حجم
 .است  از تابعی فقط

 

های مورد بررسی. در این حالت ارتفاع زبری ثابت نمایی از مدل نانولوله: 2شکل 
، وسط 2بالا  ینمونه نانوله ها در تعداد اتصالات کند.است و طول موج آن تغییر می

 است. 8و در پایین ترین نمونه  4

سازی دینامیک ها با استفاده از بسته شبیهسازیشبیه

-در چارچوب فرمول fs2با گام زمانی  [42]مولکولی لمپس 

 ،ابتدااجرا شده است. NVT ی آماری بندی مجموعه

-زنمخ ،سپس ،دهبه تعادل رسی atm  1ها در فشار سیستم

ها حذف شده و شرایط مرزی تناوبی در امتداد محور 

از این نانولوله تناوبی برای  در ادامهشود. نانولوله اعمال می

زمان پر  شود.های ترابردی آب استفاده میی ویژگیمحاسبه

ها بستگی دارد. پس از پر شدن ها به زبری آنشدن نانوله

ی تناوبی جدید سیستم نانولولهها، نانوکانال و حذف مخزن

رسد و سپس نانوثانیه به تعادل می 14ابتدا در مدت زمان 

آوری ی دیگر برای جمعنانوثانیه 14سازی به مدت شبیه

 یابد.های ترابردی ادامه میداده و آنالیز ویژگی

 بحث و نتایج -3
 زبر هاینانولوله پرشدن سینماتیک -3-1
-نانولوله اتصال دو لشام که کنیممی بررسی را سیستمی ابتدا در

 Å 2/49 طول به (m,m) کایرالیتی با همواری نانولوله است: ای
 طول با کدام هر (10و10) کایرالیتی با دیگر نانولوله دو توسط

 را 2 )شکل است شده متصل گرافنی غشاهای به آنگستروم 6/24
 بر کانالی چنین در آب هایمولکول تعداد 3 شکل در ببینید(.
 به =m 11و12و13و14 متفاوت مقدار چهار ایبر زمان حسب
 دامنه برای7/0 و 4/1 و1/2 و Å 8/2 با رمتناظ ترتیب
 شود می معلوم 3 شکل از که طورهمان است. شده رسم زبری
 بویژه که هستند متفاوت یمرحله سه شامل هامنحنی این همه

 از شاره اول مرحله در است. ترمحسوس حالت زبرترین مورد در
 این شود.می کانال وارد ایپیوسته تنسب به صورت به مخزن ود

 اثر یا خودبخودی جذب همان اتمسفر یک فشار در پدیده
-نانوکانال در هم و هموار هاینانوکانال در هم که است مویینگی

 برای .[41و43و44]است شده بررسی پیشتر همگرا و واگرا های
 از باید کانال یدیواره ترشوندگی خاصیت ایپدیده چنین وقوع
 بر غلبه برای صورت این غیر در [،44باشد] بیشتر ایآستانه مقدار
 یبایست گریزیآب خاصیت با هاییکانال در منفی لاپلاس فشار
 بخش در که طورهمان شود. ایجاد مخزن در لازم اضافی فشار
برهم پارامترهای 3 شکل به منتهی محاسبات در ،شد اشاره پیش
 nm 32751/0 و 1144/0 (kcal/mol) مقدار ربنک با آب کنش

 روی [45] درجه 57 تماس زاویه با متناظر که شده گرفته نظر در
 در مثبت لاپلاس فشار یک ایجاد باعث که است نگراف سطح
 هموار هاینانولوله در آب خودبخودی جذب نتیجه در و کانال

 هامخزن به که مستقیم هاینانولوله شدن پر از پس [.43شود]می
 شدن پر روند موقتی توقف شاهد دوم مرحله در اند،شده متصل
 در گانهسه تماس خط میخکوبی ،زمان این در هستیم. کانال
 نانوکانال در [47و48و49] آن حرکت مانع هانانولوله اتصال محل
 آب هایمولکول تعداد در ضعیفی خیز و افت هدشا فقط ما و شده
 گرمایی، خیزهای و افت نهایت در اما هستیم. کانال به شده وارد

 سوم مرحله و کرده مینأت تماس خط حرکت برای را لازم انرژی
 این سرعت اما شود.می آغاز کانال در شاره مجدد روییپش یعنی
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 در )اصطکاک( انرژی اتلاف دلیل به نمودار( )شیب رویپیش
 ر،بزرگت شعاع با نانولوله در لاپلاس فشار افت و اتصالات محل
 تعداد و شده پر نانوکانال ،نهایت در است. نخست یازمرحله کمتر

 نشان کوچکی خیز و افت متوسطی مقدار حول آب هایمولکول
 دهند.می
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 برای زبر هاینانولوله در آب هایمولکول تعداد زمانی تحول :3 شکل

 آبی بالای روبه هایمثلث ، قرمز چیندایره :

 پایین به رو هایمثلث و  سبز چینلوزی ، رنگ

 .  رنگ ایقهوه

در بالا گفته شده است، افزایش تعداد اتصاالات،   که به دلیل آنچه
زمان پار   ، به طور کلی باعث افزایشزبری موجکاهش طولیعنی 

 .بستگی داردیز ناما این اثر به دامنه زبری  شودمی کانالشدن نانو
آماده   4ها که در شاکل سازینتایج بدست آمده از شبیه یخلاصه

های زبری کوچکتر زمان پر برای دامنهاست، نشانگر آن است که 
هاا تقریبااً بهام    ماوج ی طاول شدن نانولوله توسط آب برای همه

های زبری بزرگتر )یعنی مقاادیر  نزدیک هستند، اما در مورد دامنه
های کوچکتر موج( زمان پر شدن برای طولسترومآنگ 8/2و  1/2

شود تا جایی که بارای زبرتارین   تر مییعنی زبری بزرگتر طولانی
سازی تعاادلی تاا   ( در شبیهÅ  3/12و Å 8/2حالت )

شود و به همین نانوثانیه این نانولوله با آب پر نمی 12زمان حدود 
فشار سازی تحتموارد از شبیهاین  نانولوله در دلیل برای پر کردن

فشاار انجاام شاده بارای     ساازی تحات  ایم. در شبیهاستفاده کرده
مگاپاساکال   100از فشاار   که در باالا ذکار شاد    نانولولهزبرترین 

زمان پر شدن بسایار   استفاده شده و مشاهده شد که در این حالت
ر طوهمان ،رسد. بنابرایننانوثانیه می 5/1کاهش یافته و به حدود 

در حالت کلی زمان پار   توان گفت کههم اشاره شد، می پبشتر که

شدن یک اتصال نانویی بستگی باه سااختار هندسای هریاک از     
 های آن دارد.بخش
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 هایموج طول برای زبری یدامنه حسب بر هانانولوله شدن پر زمان :4 شکل
 قرمز(، ینچ )دایره   آبی(، چین)مربع  :متفاوت

 .سبز( چین )مثلث 

  آب جرم تعادلی توزیع -3-2

-نانولوله در آب هندسی ساختار که است شده داده نشان اگرچه

 هاینمونه تمام شامل )که نانومتر 39/1 از بیشتر قطر با هایی
 حالت در آب ساختار مشابه شود(می پژوهش این در بررسی مورد
 هایمقیاس در شدگیمحدود حال هر به اما [،50است] بالک
 پیامدهای تواندمی شاره مولکولی ابعاد با مقایسه قابل طولی

 نمونه یک که دهندمی نشان ما مشاهدات باشد. داشته ملموسی
 زبر هاینانوکانال در جرم و حجم بین رابطه پیامدها این از مهم
 توصیف که است شده داده نمایش الف-5 شکل در که است

 در 5چرخش شعاع میانگین محاسبه با آن در موجود اتاطلاع
 است. شده تکمیل ب-5 شکل در [51] محور بر عمود راستای
 دوران جسم کلی شکل یدهنده نشان واقع در چرخش تانسور
 تانسور این مقادیر ویژه روی از که چرخش شعاع و است کننده
 یزنجیره توزیع چگونگی یدهنده نشان واقع در آیدمی بدست
  دیگر عبارت به است. نانولوله محور حول آب هایولمولک
 شکل و تراکم یدهنده نشان چرخش شعاع که گفت توانمی

  برای حتی که پیداست 5 شکل از باشد.می جرم توزیع هندسی
 مقدار زبری( موج طول شدن )کوتاه اتصالات افزایش با ثابت،

                                                 
5
Gyration Radius 
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 این و یابندمی شکاه نانولوله در چرخش شعاع میانگین و جرم
 ثابت با کهآن حال است، بیشتر بزرگتر های برای کاهش
 شعاع کاهش ماند.می ثابت نانوکانال کل حجم  ماندن

 که است این یدهنده نشان زبری موج طول کاهش با چرخش
 عملی یجنبه ارزش است. شده ترمتراکم هانانولوله در جرم توزیع

 در شاره ترابرد سرعت که است اهمیت زحائ جهت آن از نکته این
 نیز کانال درون ماده مقدار به بلکه آن سرعت به تنها نه نانوکانال
 دارد. بستگی
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 چرخش شعاع )ب( و زبر هاینانولوله در آب هایمولکول کل تعداد )الف( :5 شکل

 هایموج طول برای زبری یدامنه حسب بر زبر هاینانولوله برای میانگین عرضی
 قرمز(، های)دایره  آبی(، های)مربع  : متفاوت

 استاندارد خطای یدهنده نشان بارها ارور .سبز( های)مثلث 
 .هستند

 اصطکاک شاره با دیواره -3-3

در بیشتر مطالعاتی که همانطور که در مقدمه متذکر شدیم، 

های مستقیم صلی بر نانولولهتاکنون انجام شده است تمرکز ا

گیری ضریب بوده است. دراین مطالعات برای اندازه

اصطکاک دو روش مستقل شامل شبیه سازی دینامیک 

تعادلی و تعادلی استفاده شده است غیرمولکولی 

[. در حالت اول یعنی جریان با اعمال فشار، 17و18و25]

اصطکاک جامد/مایع به صورت نسبت بین نیروی اصطکاک 

 شود:میآب روی سطح و سرعت لغزش محاسبه 

                                                        )2( 

 نظر در لغزش سرعت عنوان به دیواره به نزدیک شاره سرعت
 شود.می گرفته

 از تعادلی مولکولی دینامیک سازیشبیه در یعنی دوم حالت در
 استفاده اصطکاک ضریب یمحاسبه برای 6کوبو-گرین یرابطه

 [:32] شودمی

                             )3( 

 محور جهت در که است کلی مماسی نیروی F(t) ،3 یرابطه در
 ثابت ترتیب به T و Bk کند،می عمل A مساحت با سطحی روی

 به را اصطکاک ضریب رابطه این هستند. سیستم دمای و بولتزمن
 ضریب بتوان که منظور بدین دهد،می ربط تعادلی نیروی نوسانات

 نیرو هیچ اعمال بدون تعادلی هایسازیشبیه از را اصطکاک
 کرد. استخراج خارجی یمحرکه

-در کل مدت زمان شبیه fs  2هر 3 ینیروی تعادلی در رابطه

و و انتگرال زمانی شود. تابع خودهمبستگی نیرسازی محاسبه می
اند. های مورد بررسی محاسبه شدهبرای نانولوله >ps2tآن برای 

تابع خود همبستگی  قسمت مسطح و پایایضریب اصطکاک از 
آید. بدست می ps1<t<5/0ی گیری شده در بازهنیروی انتگرال

های زمانی بزرگتر به دلیل اثرات باید توجه شود که در مقیاس
رود. لازم به ذکر ال به سمت صفر میین انتگرا ی محدوداندازه

از مجموع  3ی های زبر در رابطهاست که مساحت نانولوله
شده  ی موردنظر محاسبهتک اتصالات در نانولولهمساحت تک

 است. 
محاسبه شده برای  دیواره-شارهضریب اصطکاک  6،شکل در 

 که مقادیر ضریب های کربنی یکنواخت رسم شده استنانولوله
و  7اصطکاک با نتایج مطالعات قبلی انجام شده توسط فالک

تقریباً یکنواخت زایش و اف [18و17همکاران در توافق است]
 دهد.ضریب اصطکاک با شعاع نانولوله را نشان می

                                                 
6
Green-kubo 

7
 Falk 
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 کربنی های نانولوله برای آب جریان مشترکی فصل اصطکاک :ضریب 6 شکل
 .هستند استاندارد خطای یدهنده نشان بارها ارور نانولوله. شعاع حسب بر یکنواخت

انتظار طور که همان، پژوهشهای زبر در این در مورد نانوکانال
ضریب اصطکاک نیز  ،با افزایش زبری نسبی در نانولولهرود می

برای یک طول موج زبری  .(7شکل ) یابدمی افزایش

ضریب   ی زبری یعنی، با افزایش مقدار دامنهثابت،

-یابد. همچنین برای یک دامنهنانولوله افزایش می-اصطکاک آب

و به دنبال  ، با کاهش طول موج  ی زبری ثابت،

ضریب اصطکاک یک روند افزایشی را  آن افزایش زبری، باز هم
 هایمولکول ،با افزایش زبریتوان گفت که دهد. مینشان می

 نابراینرون نانولوله گیر افتاده و بهای سطحی دآب در ناهمواری
ی مقادیر ضریب اصطکاک یابد. مقایسهجریان آب کاهش می

های صاف نشان های زبر با مقادیر مربوط به نانولولهبرای نانولوله
دهد که ضریب اصطکاک برای ساختارهای زبر بسیار بزرگ می

یابد )برای مقایسه افزایش می 200رگی بوده و با یک فاکتور به بز
 (.کنید توجه 7و  6های به شکل
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 زبری یدامنه حسب بر زبر های نانولوله  در آب برای اصطکاک ضریب :7شکل
  آبی(، چین)مربع  :متفاوت هایموج طول برای

 یدهنده نشان ارهاب ارور .سبز( چین )مثلث  قرمز(، چین )دایره
 .هستند استاندارد خطای

 مقاومت که است آن از حاکی پیشین تمطالعا نتایج
 هاآن ترشوندگی خاصیت افزایش با هانانولوله هیدرودینامیکی

 بر دیواره ترشوندگی میزان اثر خوشبختانه [.41یابد]می افزایش
 یفعل چارچوب در سادگی به توانمی را دیواره -شاره اصطکاک

 با توانمی را نانوکانال ترشوندگی میزان واقع در کرد. مطالعه
 که حفره یدیواره و آب هایمولکول بین کنشبرهم قدرت تغییر

 در داد. تغییر دشومی تعیین جونز-لنارد پتانسیل چاه عمق توسط
-آب حالت دو برای اصطکاک ضریب محاسبات نتایج 8 شکل

  گریزآب و kcal/mol 1144/0 دوست
kcal/mol093645/0 همانگونه اند.شده مقایسه هم با 

 بنابراین و کنشیبرهم پارامترهای کاهش با رفتمی انتظار که
 سطح و آب هایمولکول بین کنشبرهم قدرت شدن ضعیف
 و یابدمی کاهش زبر هاینانولوله در نیز اصطکاک ضریب کربن،

 نتیجه ترتیب این به است. شدیدتر زبرتر هنانولول برای اثر این
 در را خودبخود جذب سرعت که عاملی همان که گیریممی

 باعث دیواره( ترشوندگی )شدت بردمی بالا نانوکانال پرشدن
 )مثل خارجی عوامل تحت واداشته جریان هنگام در آن کاهش
 شد. خواهد مخزن( دو در فشار اختلاف
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 زبری یدامنه با ینانولوله در ارهدیو-آب اصطکاک ضریب : 8شکل

-)دایره دوستآب مورد برای زبری موجطول از تابعی صورت به 

 سبز(. چین)مربع گریزآب و نارنجی( چین

 گرانروی آب محبوس شده -3-4

 برشی هایجریان برابر در که است شاره از خاصیتی گرانروی
 که آیندمی وجود به جایی در هاجریان این کند.می ایجاد مقاومت

-می حرکت هم به نسبت یمتفاوت هایسرعت با شاره هایلایه

 روی لغزش برابر در شاره هایلایه مقاومت مقدار به کنند.
 شاره گرانروی یمحاسبه برای گویند.می شاره گرانروی یکدیگر

 به توانمی جمله آن از که دارد وجود روش چندین نانو مقیاس در
-شبیه ،8اینشتین-استوکس یمعادله (،EMDوبو)ک-گرین روش

 [.52کرد] اشاره ... و غیرتعادلی مولکولی دینامیک سازی

 همانند نیز شاره گرانروی یمحاسبه برای ،حاضر یمطالعه در
 این اساس بر شود.می استفاده کوبو-گرین یرابطه از اصطکاک

 رانرویگ یا گرمایی رسانندگی مانند ترابردی ضریب نوع هر رابطه
 تانسور یا شار خودهمبستگی تابع با مرتبط ترتیب به توانمی را

 عناصر به را شاره یک گرانروی کوبو-گرین یرابطه دانست. فشار
 مربوط زیر صورت به متفاوت دماهای در فشار تانسور غیرقطری

 [:53سازد]می

                 )4( 

                                                 
8
 Stokes-Einstein 

 T بولتزمن، ثابت Bk نظر،مورد سیستم حجم V رابطه این در که
 تانسور غیرقطری عناصر یدهنده نشان αβP و سیستم دمای
  است. فشار

               )5( 

-تکانه β و α هایلفهؤم یدهنده نشان  βiP و αiP 5 یرابطه در

 βijF و j و i ذرات بین یفاصله α یلفهؤم αjir و i یذره ی
  .است هاآن بین کنشیبرهم نیروی β یلفهؤم

 عوامل اثر بررسی برای یمتفاوت هایسازیشبیه اخیر هایدهه در
 کربنی هاینانولوله در شده محبوس آب گرانروی بر متفاوت

9لیو مثال نعنوا به است. شده انجام
 از استفاده با همکاران و 

 قطر اثر یمطالعه به تعادلی مولکولی دینامیک سازیشبیه
 هایویژگی و مولکولی توزیع روی بر دما و آب چگالی نانولوله،
 دریافتند هاآن پرداختند. هانانولوله در شده محبوس آب ترابردی

 لکبا حالت در آب گرانروی از شده محبوس آب گرانروی که
 افزایش کربنی، نانولوله قطر کاهش با ،همچنین و است بزرگتر

 همکاران و 10توماس هاییافته برخلاف نتایج این اما [.54یابد]می
 هاینانولوله در فشارتحت آب یمطالعه به هاآن .است [55]

 از هانانولوله در آب گرانروی که دادند نشان و پرداختند کربنی
 کاهش نیز نانولوله قطر کاهش با و است کوچکتر بالک حالت

 شهمکاران و لیو که است خاطر این به تفاوت این دلیل یابد.می
 در که اندداده انجام هانانولوله در ثابت آب چگالی با را سازیشبیه
-مولکول آن در که است حالتی از بزرگتر خیلی چگالی حالت این

-می نانولوله وارد خارجی حمام یک از آزادانه صورتبه آب های

-مولکول حرکت است بیشتر چگالی که هنگامی نتیجه در شوند.

 فاکتورهای به هاتفاوت این دلیل است. کمتر نانولوله در آب های
 که شودمی داده نسبت شده محبوس آب چگالی جمله از فیزیکی

 شده محبوس آب چگالی اثر [56] شهمکاران و 11کوهلر کار در
 مشاهده هاآن است. گرفته قرار بررسی و مطالعه مورد گرانروی بر

 و چگالی یعنی کمیت دو این بین قوی وابستگی یک که کردند
  افزایش نیز گرانروی چگالی، افزایش با و دارد وجود گرانروی

 یوسیلهبه آماری خطای همگن، یشاره یک در یابد.می

                                                 
9
Liu 

10
 Thomas 

11
 Kohler 
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-می داده کاهش گرانروی هایلفهؤم یهمه روی گیریمیانگین

 سر از (y و x های)جهت نانولوله در شدن محبوس اما شود.
 ضروری برشی هایجریان برای که همدیگر روی هالایه خوردن
 این رفتار بررسی و تحلیل برای ما [.57کند]می جلوگیری است،

 گرانروی و (yzp و xzp از )ناشی شعاعی گرانروی هالفهؤم
 مربوط رتیبت به که گیریم،می نظر در را (xyp از )ناشی محوری

 .هستند محوری و شعاعی هایجهت در برش به

 ساختار زبری اثر بررسی برای شد، اشاره هم بالا در که طورهمان
 اتصالات در شده محبوس آب گرانروی بر کربنی ینانولوله
-شبیه در که کوبو-گرین وشر از کربنی هاینانولوله متناوب

 شده استفاده دارد کاربرد تعادلی مولکولی دینامیک هایسازی
 4 یرابطه در زبر هاینانولوله حجم یمحاسبه برای است.

 نتایج ایم.گرفته نظر در را شده متصل هایبخش حجم مجموع
 مطالعه مورد زبر هاینانولوله برای شده محاسبه محوری گرانروی

 طول کاهش یا زبری یدامنه افزایش با است. مدهآ 9 شکل در
-می نشان را کاهشی روندی گرانروی که شودمی مشاهده موج،

 نانولوله، یدیواره در زبری افزایش با که گفت توانمی دهد.
 کاهش نانولوله در آب هایمولکول یکنواخت محوری جریان
 بیشتر نانولوله یدیواره به نزدیک هاآن شعاعی حرکت و یافته
 هایدیواره با آب هایمولکول برخورد احتمال ،بنابراین و شودمی

 با که شودمی باعث موضوع همین و یابدمی افزایش کربنی
 نانولوله در آب هایمولکول محوری گرانروی زبری، افزایش
 یابد. کاهش
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 آب: هایمولکول محوری گرانروی بر نانولوله یدیواره زبری ثیرأت :9 شکل
 چین )دایره  سبز(، چین )مثلث 

 استاندارد خطای یدهنده نشان بارها ارور .قرمز( چین)مربع آبی(،
 .هستند

 در آب گرانروی کنشی،برهم پارامترهای کاهش با همچنین،
 زبر هاینانولوله برای هم و صاف هاینانولوله برای هم نانولوله
 مورد یک برای محوری گرانروی به مربوط نتایج یابد.یم کاهش

 در گریزآب و دوستآب یدیواره حالت دو برای زبر هاینانولوله از
 کاهش با گرانروی کاهش دلیل است. شده داده نشان 10 شکل
 توضیح صورت این به توانمی را نانولوله-آب کنشبرهم قدرت

 تعداد شود،می زگریآب نانولوله سطح که هنگامی که داد
 ،بنابراین و یافته کاهش آب هایمولکول بین هیدروژنی پیوندهای

 موضوع این که یابدمی افزایش آب مولکول هر آزادی درجات
 شود.می گرانروی کاهش به منجر
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 زبری یدامنه با ینانولوله در آب هایمولکول محوری گرانروی :10شکل

-)دایره دوستآب مورد برای زبری موجطول از تابعی صورت به 

 سبز(. چین)مربع گریزآب و نارنجی( چین

 لغزش طول -3-5

 نظریه نانو، مقیاس در شده محدود هایشاره برای

 صفر نسبی یشاره سرعت فرض با پیوستار هیدرودینامیک

 شارش مرزی شرط )یعنی جامد/شاره مشترک فصل در

 جریان ها،مقیاس نای در [.58نیست] برقرار لغزش( بدون

 لغزش طول آن، با معادل یا و لغزش سرعت یوسیلهبه شاره

 در که است دیواره از ایفاصله لغزش طول .شودمی مشخص
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 و شودمی برابر دیواره سرعت با مایع مرز لغزش سرعت آن

 شود:می تعریف 6و7 روبط طبق

                               )6( 

                                                                )7( 
 λ و شاره برشی گرانروی η لغزش، سرعت su روابط، این در

 .است جامد/شاره مشترک فصل در اصطکاک ضریب
 دینامیک روش دو به لغزش طول مولکولی، دینامیک مطالعات در

 زده تخمین (NEMD) غیرتعادلی و (DEM) تعادلی مولکولی
 نیروی یک توسط شاره غیرتعادلی مولکولی دینامیک در شود.می

 و لغزش طول و شودمی هدایت لوله داخل در خارجی محرک
 حاصل جریان سرعت نمودار از مستقیم توانمی را لغزش سرعت
 یرابطه از لغزش طول تعادلی مولکولی دینامیک در کرد. تعیین
 مشترکی فصل اصطکاک یمحاسبه با و (7 یرابطه) ناویر لغزش
 دینامیک از استفاده ،دیگر روش یک [.52و58و60]آیدمی بدست

 تابع نمایی برازش از واهلش زمان تعیین برای تعادلی مولکولی
 و 12سوخان .است (VACF) جمعی سرعت خودهمبستگی

 که کردند استخراج را ایمعادله مسطح کانال یک برای 13کویرک
 بینیپیش 14واهلش زمان از استفاده با مستقیم لغزش طول آن در

 را ما تعادلی مولکولی دینامیک هایروش این [.61و62شود]می
 منفرد تعادلی سازیشبیه یک از را لغزش طول تا سازدمی قادر

 تعادلی هایسازیشبیه در مزیت، این بر زونفا کنیم. بینیپیش
 شده مشخص ،همچنین و نیست خطی رژیم شناسایی به نیازی
 با مقایسه در لغزش طول تخمین برای تعادلی هایروش که است
 نیز بالا لغزش با هایسیستم برای حتی غیرتعادلی هایروش

  [.63هستند] معتبرتر
 از لغزش طول یمحاسبه برای مطالعه این در نیز ما ،بنابراین

 همانند ایم.دهکر استفاده تعادلی مولکولی دینامیک سازیشبیه
 گرانروی از لغزش طول یمحاسبه برای شده انجام مطالعات اکثر
 هاینانولوله برای ابتدا در ایم.کرده استفاده بالک حالت در آب

 نانولوله شعاع حسب بر آب/نانولوله لغزش طول تغییرات مستقیم
 در قبلی هایپژوهش نتایج با که شده داده نشان 11 شکل در

 نانولوله شعاع افزایش با آب/کربن لغزش طول [.63]است توافق
 در لغزش طول برای آمده بدست مقادیر کند.می پیدا کاهش

                                                 
12

 Sokhan 
13

 Quirke 
14

 relaxation 

 هم با بزرگی یمرتبه چندین نیز متفاوت مقالات در هانانولوله
-مدل ، متفاوت هایروش از استفاده دلیل به این و دارند تفاوت

 تفاوتم کنشیبرهم پارامترهای ،همچنین و متفاوت آب های
  .است کربن-آب
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 نانولوله. شعاع از تابعی صورت به صاف هاینانولوله برای لغزش طول :11 شکل

 زباری  افازایش  باا  کنیاد مای  مشااهده  12 شکل در که همانطور
-مای  کاهش آب/نانولوله لغزش طول ( کاهش یا  )افزایش

 طول بر زبری موج طول پارامتر اثر زبری یدامنه افزایش با یابد.
 طاول  مقاادیر  Å 8/2 در کهطوریبه شود،می کمتر لغزش
 طول شوند.می نزدیک هم به بسیار موجطول سه هر برای لغزش
 آب کمتار  اصطکاک به توانمی را هانانولوله در بزرگ هایلغزش

 .داد نسبت لوله سطح بر
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 طول برای ریزب یدامنه حسب بر زبر های نانولوله در آب لغزش طول :12 شکل
 چین )دایره  آبی(، چین)مربع  :متفاوت هایموج

 خطای یدهنده نشان بارها ارور .سبز( چین )مثلث  قرمز(،
 .هستند استاندارد
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  گیرینتیجه -4

 مولکولی دینامیک سازیشبیه روش از استفاده با ،مقاله این در
 ضریب بر دیواره ندگیشوتر میزان و زبری اثر بررسی به تعادلی

 هاینانولوله در لغزش طول و گرانروی ،دیواره-آب اصطکاک
-آب اصطکاک ضریب افزایشی روند است. شده پرداخته ناهموار
 به زبری افزایش با آب گرانروی کاهشی روند همچنین و دیواره

 هنگام لغزش طول وابستگی و شد بررسی سیستماتیک صورت
 مشاهده ضمن در شد. محاسبه زبر هاینانوکانال در آب شارش

 دیواره-آب اصطکاک ضریب گریزآب هاینانولوله در که شد
 برای اثر این و شودمی کمتر دوستآب هاینانولوله به نسبت
 به زبر نانولوله شدن پر دینامیک .است شدیدتر زبرتر هایکانال

 به آن غیرخطی یوابستگ برای دلایلی و شد بررسی کامل صورت
 بهتر درک باعث اخیر پژوهش نتایج شد. پیشنهاد زبری پارامتر

 ساخت و طراحی برای که شده هانانوکانال در جریان رفتارهای
 خواهد مفید دارو انتقال هایدستگاه مانند آینده اینانوشاره وسایل

 بود.
  سپاسگزاری

 ffronsa کامپیوتری خوشه در پژوهش این یهاسازیشبیه همه
 است. شده انجام بیرجند دانشگاه
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Abstract: Recent studies have demonstrated the ultrafast water flow through smooth carbon nanotubes. Several 

reasons have been suggested for this phenomena, one of the most important of which is the smoothening of the 

potential energy landscape felt by water molecules. In practice, carbon nanotubes may not have a perfectly 

simple smooth geometry. This feature can be cuased by any kind of defects during practical construction or 

deliberately created to provide nanochannels with specific applications. Molecular dynamics simulation method 

has been employed to study the effect of wall roughness and the rate of wettability of nanochannel’s wall on the 

transport of water in carbon nanotubes. We start with a (10,10) carbon nanotube (CNT) as our reference channel 

and generate nano-junctions by attaching other CNTs with larger radius but same length to it. This pattern is 

repeated alternately and as many as time desired. In adittion to the effect of wall roughness, another effective 

parameter is the wettability of nanochannel’s wall that can be adjusted by varying the interaction strength 

between tube wall and water molecules. Our results show that the fluid-wall friction coefficient increases 

compared to smooth nanotubes and also friction coefficient increases with increasing roughness in nanotubes 

(increasing the amplitude or decreasing the wavelength of roughness), while the slip legth decreases. In addition, 

we observed that by reducing the interaction parameters the friction coefficient decreases compared to the 

hydrophilic case. Finally, from the analysis of our simulations we obtain a useful insight into the equilibrium 

structure of water and the dependance of quantities such as friction coefficient, viscosity and slip length on 

wettability and roughness of carbon nanotubes. While the results of first stage, i.e the filling of nanotube with 

water, aid in improving our previous knowledge about the capillary effect in rough carbon nanotubes. 


