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   مقدمه -1

 یها نهیزم  در  هاآن  کاربرد  لیدل  به  یآب  یی دوتا  یهامخلوط
  در   .رندیگ یم   قرار  یبررس  مورد  گسترده  طور  به  ،یصنعت  مختلف

 ماده  از  یمتفاوت  یهایژگیو   ییدوتا  یهامخلوط  نیا  موارد،  یبرخ
CO)2)3((CH استون  دارند.  شوند،یم   ساخته  هاآن  از  که  یخالص

  از   یاگسترده  فی ط  که   است  ی صنعت  ی آل  یهاحلال  از   ی کی

  ک ی پلاست  از   یاریبس  یبرا  یخوب  حلال  و  رددا  یصنعت  یکاربردها
 فرار،  رنگ، یب  ع یما  ک ی   استون  است.  یمصنوع  افیال   یبرخ  و  ها
 حل  را  یآل  یهامولکول  از  یادیز  تعداد  و  است  اشتعال  قابل  داًیشد

  است.   شگاهیآزما  در  کردن  زیتم   یبرا  مهم  حلال  کی   و  کندیم 
 وند یپ  آب،  با  استون  لیکربون  گروه  بلتقا  استون،  یآب  ولمحل  یبرا
 است،  اشتعالقابل   شدت  به  اگرچه  استون  .کندیم   جادیا  یدروژنیه
 و  من یا  نقل  و   حمل  یبرا  حلال  عنوان  به   گسترده  طور  به   یول

 استون  از  سوم  کی  حدود  در  .رودیم  کار  به  لنیاست   یسازرهیذخ
 .شودیم   استفاده حلال عنوان به شده  د یتول

 هر  به  ندوات  یم   ،یقطب   حلال  کی  عنوان  به  استون
 شود.  جادیا  ریپذ  امتزاج  مخلوط  کی  تا  شود  مخلوط  آب  با  ینسبت
  فشار   و  دما  در  است.  گرادیسانت  درجه  53/56  استون  جوش  نقطه

 به  استون  نسبت   به  بسته   تواند  یم   استون  و  آب   مخلوط   ن، یمع

 به   مقاله،  نیا  در  .باشدیم   گری دهم  از  مواد  و  آب  یهامخلوط  یجداساز  ،یمهندس  و  یمی ش  حوزه  در  مهم  یهاچالش  از  یکی  :چكیده

 ی سازهیشب  از   استفاده   با  ( 5،5)  و   (4،4)  ته یرال یکا  با  یدیکاربکونیل یس  یهاولهنانول  از   استفاده   با  استون  و   آب   وط لمخ  ی جداساز  یسبرر
  ( 4،4)  ی دیکاربکونیلی س یهانانولوله از  استفاده  با استون و  آب  مخلوط  داد نشان پژوهش ج ینتا . ستا  شده  رداخته پ ی مولکول  ک ینامید

  بزرگ   دازهان  لیدل  به  استون  یهامولکول  یول  کرد  عبور  شده  رذک  یهانانولوله  از  آب  یهامولکول  هک  ینحو  به  ،ستا  یجداساز  قابل
 بودند،  نانولوله از  عبور به قادر گونه دو هر (5،5) یهانانولوله شامل ستمیس  در ل،مقاب  در  نبودند. آنها از عبور به قادر یی فضا ممانعت و
  و   بود  ی اعتبارسنج  قابل  نیانگیم  یروین   لیپتانس  ز یالآن  وسط ت  آمده   بدست  جینتا   نبود.  اضرح  مخلوط   یسازدا ج  به  قادر  ستم یس   ن یا  الذ
  در   ن،یا   بر  علاوه  .ستندین   آنها  از   عبور  به   قادر  استون  یها  مولکول  یی فضا  ممانعت   لیدل   به   (4،4)  یهانانولوله  در   که  داد   نشان  جینتا

  ند یفرا  در   زین  ی کیالکتر  دانیم   ریاثت  نین یهمچ  شد.   ی بررس  ستمیس  یدما   شیاافز  و  ستم یس   هب  یاعمال   فشار  شیزااف  ریتاث   پژوهش  نیا
 گرفت.  قرار یبررس مورد  زین یجداساز

 جداسازی.  متوسط، نیروی پتانسیل استون، آب، ،یدیکارب کونیل یس  ولولهنان :کلیدی واژگان 
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 شد،  لیکتش   آزئوتروپ  که  یهنگام   دهد.  لیتشک   وپآزئوتر  آب،
  خراب   را  یجداساز  ندیفرآ  و  شوند  یم   ریتبخ   همزمان  آب  و  استون

 به  آب  و  استون  مخلوط  اتمسفر،  فشار  در  حال،  نیا  با  کنند.  یم 
  در   یآب  محلول  از  استون  یجداساز  .ستین  کیآزئوتروپ   شکل

 وجود   با  ناستو  و  آب   مخلوط   است.  مهم  اریبس  ییایم یوش یب  ندیفرآ
 نظر  از  اتمسفر،  فشار  در  کیآزئوتروپ   مخلوط  لیتشک  عدم 

 ی م  محسوب  چالش  کی   بال   یریپذ  امتزاج  علت  به  یجداساز

  رفتار   که  است  آلدهیا   ریغ  مخلوط  کی  استون  و  آب  مخلوط  شود.
 ری غ   مخلوط  ک ی  یبرا  دهد.  یم   نشان  را   یرعادیغ  کاملاً  یفاز

 توجه  با شود. ی م   منحرف و  کند یم   نقض را رائول قانون آل،  دهیا
 یبرا   بغلا  یسنت  ریتقط  آب،  و  استون  جوش  نقطه  در  تفاوت  به

 .شود  یم   استفاده استون-آب  ستمیس  از  استون کردن جدا
  چند   عیما   یها  مخلوط  یجداساز  ،ییایم یش  عیصنا  در

 نی تریاتیح   از  یک ی  بال،  خلوص  با  محصول  چند  ای  کی  به  یجزئ
 مخلوط   نیا  یجداساز  یبرا  یمختلف  یها  روش  است.  فیوظا

 و  ریتبخ   تبلور،  ع،یما-عیما  استخراج  ر،یتقط  مانند  شود،  یم   استفاده
 و  ن یرت  گسترده  مراتب  به  ر یتقط  انیم   نیا   در   که  ره یغ

 یها روش  تا  تلاشند  در  دانشمندان  امروزه  است.  نیتریطولن
 کردن  مصرف  بدون  تا   سازند   قادر   را   هاآن  تا  کنند  دا یپ   یدیجد
 ند ینما  کی تفک  محلول  یاجزا  ریسا  از  را  هاحلال   شتر،یب  یانرژ

 یا دهیا  هامخلوط  نیا  یجداساز  یبرا  هانانولوله  از  استفاده  .[3-1]
 ها،نانولوله  خاص  اتیخصوص   لیدل  به  است  ممکن  که  است  نینو
 یهانانولوله  نانوساختارها،  ن یا  از   ی کی   باشد.   داشته   یی هاتیمز
 کونیل یس  یهانانولوله  دیتول  یبرا  هستند.  یدیکارب  کونیل یس

 یی گرما  فشار  تحت   روش  مانند  ی مختلف  یهاروش  از   یدیکارب
 با  همراه  ییماگر  فشار  تحت  و  ،ییا یمیش  یهامحلول  با  همراه
 یبرا   ژهیو   به  ندهای فرآ  نیا   .شودیم   استفاده  یی ایم یش  یگازها

 یهانانولوله  دارند.  تی اهم  هانانولوله  یینها  شکل  و  اندازه   کنترل
 و  یحرارت  ،یکیمکان  ،یکی الکترون  خواص  یاارد  یدیکارب  کونیل یس
  ت ی هدا  شامل   خواص  نیا   هستند.  یفرد  به   منحصر  یی ایم یش

 یدار یپا  توجه،  قابل  یکی مکان  مقاومت  ال،ب  اریبس  یکی الکتر
 نی ا   .باشندیم  ک یدروفوبیه   تی خاص  و   بال،  یدماها  در   یی ایم یش

 وانعن  به  توانندیم   که  هستند   یاژهیو  خواص  یدارا  هانانولوله 
 یهانولولهنا  کنند.  لعم  کارآمد  اریبس  یلترهایف  ای  روزیکاتال  ذب،جا
  ب ی آس  ست یز   طی مح  به   معمولً  یکل  طوربه  ی دیکارب  کونیل یس

 مورد   در  لزم   اطاتیاحت  دیبا  همواره  حال،  نیا  با  .رسانندینم
 کونیل یس  یهانانولوله  .دیآ  عمل  به  نانوذرات  ن یا  دفع   و  استفاده 

 یبرا   صنعت  در  توانندیم   که  هستند   یانوموادن  جمله  از  یدیکارب
 . وندر کار به مختلف یهامخلوط یهایجداساز و ندهایفرآ انجام 

 توانیم  ،یدیکارب  کونیلیس  یهانانولوله  اندازه  تنوع  به  توجه  با
 دهد   اجازه  تا  باشد  یمناسب  قطر  یدارا  که  افتی  را  آن  از  ینوع

 یها مولکول  یلو   کنند  عبور  ی راحت  به  آنها  از   آب  یها  مولکول

 حال،  هر  به  .کنند  عبور   هاآن  از   نتوانند  بزرگتر  اندازه  لیدل  به  استون
 هازم یمکان  اتیجزئ  یبررس یبرا  یکاف  اطلاعات  که نیا  به  توجه  با
 ید یکارب  کونیل یس  یهانانولوله  یجداساز  در   یاحتمال   یبهبودها  و

  ت. گرف   انجام   پژوهش  نیا  لذا  نداشت،  وجود  مختلف  یدماها  در
 موضوع  کی  یدیکارب  کونیلیس  یهاولولهنان  توسط  یجداساز
 ی ک ی  عنوان  به   حاضر  حال   در  که  است   نوآورانه  و   جذاب   یپژوهش

 نی ا   .ردیگیم   قرار  مطالعه   مورد  ینانوتکنولوژ  مهم  یهابخش  از
 سطح  در  مختلف  مواد  یجداساز  یبرا  تواندیم   یجداساز  ندیفرا
 ید یبکار  کون یلی س  یهاولهنانول  ژه یو  ات یخصوص   به  توجه  با  نانو

 استفاده  با  ی جداساز  یندهایفرا  از  یبرخ  به  ادامه،  در  شود.  استفاده
 :می پردازیم  یدیکاربکونیل یس یهانانولوله از
  ساختار   با   یدیکارب  کونی لی س  یهانانولوله  نانوذرات:  ی جداساز (1

  نانوذرات   نیا   دارند.  را  نانوذرات   جذب  تی قابل  خود،  کینانومتر
  گر ی د  ذرات   و  کای لی س  راتذنانو  ،یفلز  نانوذرات  توانند یم 

  کون یل یس  یهانانولوله  ت، یخاص   نیا   از  استفاده  با  د.باشن
  مختلف   یهاطی مح  از  را  مختلف  نانوذرات  توانندیم   یدیکارب
 . کنند جدا

  ذکر   تر شیپ   که  همانطور   :کی آزوتروپ  یهامخلوط  ی جداساز (2
  بردن   نیب  از  ثابت  یدما  علت  به  کی آزوتروپ  یهامخلوط  شد،

  ر ییتغ  با  مالًاحت  دارند.  یخاص  یجداساز  یهاروش  به  ازین
  توان یم  ،یدیکارب  کونیلی س  یهانانولوله  سطح  اتیخصوص

 . دیبخش بهبود مختلف یدماها در را ی جداساز نیا

  توانند یم   یدیکاربکونیل یس   یهانانولوله  نانوذرات:  ونیلتراس یف (3
  مناسب   زیسا  میظتن  با  کنند.  عمل  یینانو  یلترهایف  عنوان  به

  مواد   عبور   اجازه  توانیم   ،آنها  ات یخصوص  رییغت  و  هالوله نانو
  تر بزرگ  ذرات  از  و  داده  را  گازها(  ای  آب   )مانند  نظر  مورد
 .کرد یریجلوگ
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  در   توانندیم   یدیکاربکونی لیس  یهانانولوله  آب:  هیتصف (4
  ب جذ   با  کنند.  فایا   یمهم  نقش  آب  ه یتصف  یندهایفرا
  را   آب  تی فیک  توانیم   آب،   از   مخرب   توذرانان  ا ی  هاندهی آل

  )مانند   مختلف   مصارف  یبرا  مناسب   را  آب   و   دیبخش  بهبود
 . کرد صنعت(  و یکشاورز شرب،

 به  یساز  هیشب   جهینت  یسنج  اعتبار   مطالعه  نیا   یاصل  تی محدود
 ی تجرب  یها  داده  اعتماد  قابل  منبع  با  یساز  هیشب   از  آمده  دست
  در   یراحت   به  آب-استون  مخلوط  یبرا  یتجرب  یها  داده  است.

 که  داد   نشان  شده  انجام  یها  یس ررب  و  ستین  موجود  باز  اتیادب
 نی هم  به  است.  شدهن  مطالعه  یعمل  صورت  به  ستمیس   نیا  هنوز
 راهنما  یعمل   یکارها  شروع  یبرا  تواند  یم   شده  انجام   کار  جهت

 باشد.  یاعتماد قابل نبعم  و

 ی مولكول کینامید یساز هیشب مراحل -۲

 ستمیس  یساز  ده آما  -۲-1

دمحاسب د  یکی  یمولکول  ک ینامی ات    ها روش   نتریقیق از 
 ی اتم   اسیدر مق  رهاساختا  نیبرهمکنش بفرایندها و    یبررس  برای

ا پنجره  نیاست.  برا  ای روش  م   یرا    ک ی   یکروسکوپ ی رفتار 
  ک ی هر اتم در طول    تی محاسبه موقع  قیاز طر  اسمقینانو  ستمیس

زمان م  یدوره  باز  دکندیخاص  حرکت    یمولکول   کی نام ی.  به 
اشاره   وتن نی  دوم   قانون  از  استفاده  با  ها مولکول  و  ها اتم  یکیزیف

از   دارد. پژوهش  این  کاربیدی های  نانولولهدر  و 4،4)  سیلیکون   )
به قطر تقریبی  5،5) آنگستروم و طول   59/8و  آنگستروم    94/6( 

 پیکربندی  باید  سازیشبیه   شروع  برایآنگستروم استفاده شد.    25
 . شد می  اده آم  و  طراحی سیستم  اولیه

  ی هایسازهیشب  از   حاصل   جینتا   یاعتبارسنج  منظور   به
 مشابه   یتجرب  کار   کی   با  کار   نیا   جینتا  ستیبا  یم   شده،   انجام 

 یکارها  در  مشابه  ستمیس  وجود  عدم  ل یدل به ی ول شد.   یم   سهیمقا

 نی ا  به  .شد  انجام   گری د  یا  وهیش   به  جینتا  یسنج  اعتبار  ،یتجرب
  از   استفاده  با  خالص   ناستو  و   آب  یسازهیشب  یهاجعبه  که  نحو

 هایگونه  ذنفو  ضریب  و  شد  یساز  هیشب   نظر  مورد  یروین  دانیم 
 با  آنها  مقدار  و   شد   محاسبه   ی ساز  ه یشب   یها  جعبه  ن یا  در   ودموج

 جی تان  که  شد  سهیمقا  زمایشگاهیآ  های  داده  از  آمده  بدست  مقدار
 اب  یخوب  یانخو  هم  آزمایشگاهی  و  تئوری  یهاداده  که  داد  نشان

  از   حاصل  جینتا  ریسا  به  ناتو  یم   اساس  نیا  بر  لذا  و  ندداشت   هم
   کرد. اعتماد ی ساز ه یشب

  نفوذ   بی ضر   زین  و  آب  خالص  جعبه  در  آب  نفوذ  بیضر
 که  آمد  بدست ن یکلو 298 ی دما  در استون خالص  جعبه  در استون

  مقدار  محاسبات
2

92.83 10 m
s

− مقدار   و  خالص  بآ  برای  
2

91.221 10 m
s

− این   که  داد  ناشن  را  خالص  استون  برای 

  داشت   خوبی  تطابق  تجربی  مطالعات   در   آمده   بدست  مقادیر  با  عدد
  خاب نتا  یروین  دانیم  که  داد   نشان  جینتا  نیا  حال   نیع  در  .[6-4]

 شد. با ی م  مناسب   پژوهش، نیا یبرا شده
  اد جیا  از  قبل  البته   شد.  تهیه  توناس  -آب  لوطمخ  امه،اد  رد
 بود،   استون-آب  مخلوط  و  نانولوله  شامل  هک  نهایی   سیستم

  298  دمای  در  استون-آب  مخلوط  جعبه  برای  انرژی  سازیکمینه
 ه ی شب  جعبه   ن یا  یانرژ  یساز  نه یکم   از  پس  .گرفت  انجام   کلوین

  جهت   ناستو  -آب  حلال  مخلوط  جعبه  عنوان  به  آن  از  ،یساز
 هایولولهنان  ر اکن  در   ی ساز  ه یشب  ی اصل  ستمیس  به  شدن  هفااض

  در   که  همانطور  یساز  هیشب   یینها  جعبه  و  شد  استفاده  نظر  مورد
 مولکولی   دینامیک  سازیشبیه   و  شد  جادیا   است،  مشخص  1  شکل
 سیلیکون  هاینانولوله  درون   از   استون  یا  آب  عبور  بررسی  برای

-آب   وطمخل  اراید  زیسا  شبیه  جعبه  نیا  گرفت.  صورت  کاربیدی
 کلی   ابعاد  بود.  (استون  مولکول  75  و  آب  مولکول  300)  استون

 شامل  که  بود  آنگستروم  144×30×30  نیز  سازی  شبیه  جعبه
 .دبو دیواره عنوان به گرافن صفحات و نانولوله حلال، مخلوط

  نانولوله   شامل  کار  نیا  در  شده  برده  کار  به  یهانانولوله 
 دو   نیا  بر  علاوه  البته  ود.ب  (5،5)  و  (4،4)  یدیکارب  کونی لیس  یها
 لی دل   به   که  شدند   استفاده   ز ین  یبزرگتر  قطر  با  یهانانولوله   ع،ون

 استون-آب  نظر  مورد   مخلوط  یجداساز  به  قادر  آنها،  قطر  یبزرگ
 کرد. ی م  عبور   نهاآ از گونه دو هر و نبودند
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 شامل سترومآنگ  144×30×30   ابعاد  هب سازی هشبی جعبه از نمایی (1)شكل

 نانولوله ،(رنگ آبی) گرافن صفحات ،(جعبه چپ سمت در) استون -آب طومخل
 .(آبی و زرد) کاربیدی سیلیوکن

 
  12قطع  شعاع  و   فمتوثانیه  1  زمانی  گام   از  پژوهش،  این  در

 روش  از  همچنین  و  والسیدروان   هایکنشبرهم  برای  نگستروم آ
PME  تمامی   در  .[7]شد  فادهاست  بردلندب  نیروهای  برای 

 توسط   سپس   و   رسیده  تعادل  به  ها  سیستم  ابتدا  هاسازیشبیه
  در   و  [8]  رسید  کلوین  298  به  آن  دمای  لنگوین  ترموستات

 زمان  مدت  در   مولکولی  دینامیک  هایسازیشبیه  تمامی   نهایت
 مطالعه   منظور  به  کار  از  بخشی  در  البته  شد.  انجام   ثانیهنانو  10

  308  دمای  حاضر،  دمای  بر  علاوه  سیستم،  بر  دما  افزایش  تاثیر
 جوش  نقطه  دلیل   به  البته   گرفت.  قرار   بررسی   مورد   نیز  کلوین
 نداشت. علمی   هتوجی  بالتر یدماها  بررسی استون، پایین

  ثابت   گرافن  های  دیواره  و  هانانولوله  سازی،  شبیه  طول  در
 ضمن  در  بودند.  حرکت  به  قادر  استون  و  آب   که  حالی  در  بوده

 این  در  TIP3P  آب  مدل  از  بودند.  شده  ثابت  نیز  ها  نانولوله
  افزار نرم   توسط  هاسازیشبیه  تمامی  .[9]  شد   فادهاست  پژوهش

4NAMD2.1  [10]  افزار   نرم  از  دهاستفا  با  و  گرفته   انجام  
 VMD1.9.3  [11]  است.   آمده  بدست  نمودارها  و  نتایج  آنالیز  

 و   اندشده  تکرار  بار  4  الی  3  هاسازیشبیه  تمامی  است  ذکر  به  لزم 
 باشد.   می  هاسازیشبیه  نتایج  میانگین  از  حاصل  هانمودار  نتایج

 طه راب  طریق  از  سیستم،  این  در  واندروالسی  های  برهمکنش  انرژی
   :[12] شد  محاسبه (1)
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 اتمی  گونه برای جونز لنارد ترهایپارام  aσ و aε  رابطه این در که
a  و  ، هستند  abr  اتم  دو  بین   فاصله  a  و  b  همچنین   باشد.می   aq

  در  آنها  مقادیر  که  هستند  مربوطه  های  اتم  جزئی  بارهای  bq  و
 میدان  کار  در  رفته  کار  به  نیروی  میدان  .است  شده  آورده  1  جدول
 برهمکنش  محاسبه  یبرا  د.بو  36CHARMM     [13]  نیروی

  از  نیز  ستمیس  کی  در  مختلف  یهاگونه  نیب  یوندیرپیغ  یها
 .[14] شود  یم   استفاده برتوله -لورنز بیترک نیقوان

 

 

 مختلف های گونه برای استفاده مورد جونز لنارد پارامترهای ( 1) جدول

 گونه اتمی 
ɛ 

(Kcal/mol) 
(Å) 

 بار جزئی

(q) 

بونیل  رکه وکربن در گر
 0.448 4.000 0.1100 استون 

اکسیژن در گروه کربونیل 
 0.570- 3.400 0.1200 استون 

 0.061+ 4.350 0.0550 کربن در استون

 0.000 2.640 0.0220 هیدروژن در استون 

 0.417+ 0.449 0.0460  هیدروژن در آب

 0.834- 3.536 0.1521 اکسیژن در آب

 0.6+ 3.32 0.469 سیلیکون در نانولوله 

 0.6- 3.04 0.086 کربن در نانولوله 

گرافن کربن در   0.086 3.82 0 

 

  نظر   دمور  مخلوط  جداسازی  منظور  به  پژوهش  این  در
 نیروی  یک  اعمال  به  نیاز  ،کاربیدی  سیلیکون  های  نانولوله  توسط

 وینیر  کی  اعمال  با   کار  این  بود.  شده  طراحی  سیستم  به  خارجی
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 نظر  مورد  هایمولکول  یور  رب  x،  y،  z  هایجهت  در  ابتث
 سیستم   z  محور  جهت  در  F  نیروی  منظور  این  به  .رفتگ  صورت
  در   خارجی   استاتیکهیدرو  فشار  صورت  به  نیرو   این  که   شد  اعمال

 نیروی  میان  رابطه  کنندهبیان  (2)  رابطه  شود.  می  احساس  سیستم
 : [15]  است اظرنت م   استاتیکهیدرو فشار و  اعمالی

  (2)
P A

n
F

 
= 

 آب،   مولکول  هر  به  اعمالی  وییرن  انمیز  F (pN)  رابطه  این  در
P(MPa)∆  2(  سازی، شبیه  جعبه  استاتیکهیدرو  فشار(mA 

  در   موجود  آب  هایمولکول  داعدت   n  غشا،  مقطع  سطح  مساحت
 مورد   نیز   دیگر  کارهای  از   بسیاری   در   روش   این   است.   سیستم
 به   اعمالی   فشار  دودهمح  . [20-16]   است  گرفته  قرار   استفاده
  جهت   این  به  محدوده  این  بود.  مگاپاسکال  100  تا  5  زا  سیستم
  از   ای  گونه  هیچ  ملاًع  ودهمحد  این  از  تر  پایین  در  که  شد  انتخاب
 نیز  محدوده   این  از  بالتر   یفشار  اعمال   و   کرد  نمی  عبور  سیستم
 کامل  جداسازی   الیاعم  فشار   نبالتری  در  تقریباً  چون  ، نبود    نیازی

  در   یی جو  رفهص  و  سیستم   پایداری   رعایت   جهت   به  و   داد   رخ
 نشد. اعمال سیستم   به مگاپاسکال  100 از تربال  فشارهای ،انرژی

  ز ا  استون  و   آب   عبور   عدم  یا  عبور  احتمال   بررسی  برای
 نیروی  پتانسیل   محاسبات   از   توان  می  نانولوله،  یک  داخل  یرسم 

 از   ،PMF  آوردن  بدست  برای  پژوهش  این  در  برد.   بهره 1میانگین 
 پتانسیل  یک  ور منظ  ینبد   شد.  استفاده  چتری  ریبردا  نمونه  روش
 نظر  مورد  های  گونه  شد.  تست  مولکول  هر  ایرب  هماهنگ   بایاس

  قرار  حرکت  حال  در رومگستنآ +15 تا  -15 از  سیستم،  z جهت  در
 نانوثانیه   1  مدت  به  سازی،  شبیه  های  پنجره  از   کدام   هر  .گرفتند

  از   استفاده  با  آمده  بدست   عاتاطلا  نهایت  در  و  شده  سازی  شبیه 
 مورد   ستم یس   در  استون  و  آب  PMF  تا  شد  یزآنال  MWHA  برنامه

 آید.  بدست نظر

 بحث  و نتایج -3

  با   کاربیدیکونیسیل  های  نانولوله  از  تحقیق  این  در
  جهت   جداگانه،  صورت   به  سیستم  دو  در  (،5،5)   و  ( 4،4)  کایرالیته 

 
1 Potential of mean force (PMF)    

 

 و   عادی  شرایط  در  .شد  استفاده  استون  -آب  مخلوط   جداسازی
 گونه   و  نداد   رخ   جداسازی   آیندفر  جی، خار  نیروی   هیچ  ال اعم  نبدو

 نیروی  یک   اعمال  به  نیاز   لذا   ،نشدند  نانولوله  وارد  جودمو  یاه
  طور   همان  لذا  گیرد.  صورت  فرآیند  این  تا  بود  سیستم  به  خارجی

 محدوده   در  خارجی  فشار  شد،   داده   توضیح   قبلی  بخش  در  که
 سی برر  ها  گونه  جداسازی   روند   تا  شد   اعمال   سیستم   به  مشخصی 

 ایه  گونه  تعداد  و  شد  انجام   مختلف  ارهایفش  در  کار  این  شود.

 نوع  و  میزان  البته  شد.  شمارش  و  د رص  ولولهنان  مسیر  از  عبوری
 نتایج  به  ادامه   در  هک  بود  متفاوت  نانولوله  دو  در  ریوعب  های  گونه
 شد.   خواهد هاراش کار

 ها   نانولوله از حلال عبور  -3-1

  ( 4،4)  ی دیکارب  کونیلی س  انولولهن  ابتدا  حاضر   ستمیس  در
 استفاده   ی ساز  هیشب   جعبه  در   نالکا  نعنوا  به  آن  از   و   شد  یبررس
 نشد.  انولولهن د وار یا گونه چ یه ی خارج یروین  حضور عدم در  شد.

  آب   مورد  رد   و  آن  اندازه   یزرگب  لیدل  به  استون  مورد   در  اتفاق  نیا
  ت ی هدا  منظور  ه ب  لذا  بود.  نانولوله  نوع  نیا   بودن  زیگر  ب آ  ل یدل  به

  در   شد.  لاعما   خارجی  فشار   ستمیس  به  نانولوله،  لکانا  از  ها  گونه
 له ولوننا از عبور به قادر هاگونه همچنان ینییپا یفشارها در و ابتدا

 و   دش  شروع  روند  نیا  اندک  اندک  فشار  شیافزا  با  یول  نبودند

  مختلف   یشارهاف  در   شود،   ی م   مشاهده  2  شکل   در  که  طور  همان
  عبور   (5،5)  و   (4،4)  نولولهنا  از  آب  یها  مولکول  زا   یمختلف  زانیم 

 .کرد

 
  یدیکارب کونیلیس یها نانولوله قیطر از  اب یها مولکول عبور زانیم (2) شکل

 مختلف. یفشارها در ( 5،5) و  (4،4)

95 
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  آب   عبور   زانیم  شود،   یم   دهی د  زین  شکل  در  که  طور  انهم
 ن یکلو  308  و  نیکلو  298  یدما  دو  در  (4،4)  یها  نانولوله  در

 ستم، یس   ی دما  ش یافزا  با  که  داد   نشان  ج ینتا  و   است  شده   یبررس
  در   البته   شد.   ادتر یز   ستم یس   از   ی عبور  آب  یها  مولکول  تعداد 

 نشد،   ی بررس  ستمیس  یور  بر  دما  شیافزا  ریتاث  (5،5)  یها  نانولوله
 بود.  بال یکاف اندازه به عبور زانیم ستمیس  نیا در  رایز

  شامل   ستمیس   در  شده  یبررس  یفشارها  از  کی   چیه  در
 نبودند   نانولوله  از  عبور  به  قادر  استون  یها  لمولکو  (4،4)  هنانولول

 با   که   رایز   ،بود  پژوهش   ن یا  ی اصل  ستخوا  قع او  در   مساله   نیا  که
 توسط   استون  از   آب   ی جداساز  ند یفرا  استون  رعبو  عدم  و   آب   بور ع
 وجود   با  (5،5)  نانولوله   ملاش  ستمیس  در  یول   داد.  رخ  ستم یس   نیا
 ی ول   بود  تر  ادیز  آب  عبور  زانیم   ،آن  بزرگ  اندازه  لیدل  به  نکهیا

 به   ال کپاسمگا  25  فشار   از  زین   استون  یها  مولکول   آب،  بر  علاوه
 مشاهده  3 شکل  در که نطورهما شدند.  نانولوله از عبور   به قادر بعد

 تونس ا  تعداد   ستم، یس   به   یاعمال   فشار  زانیم  ش یافزا  با  شود،   یم 
 .ابدی  یم   شیافزا زین (5،5) نولولهنا از  یعبور یها

 
  یدی کارب کونیلیس نانولوله قیطر از استون یها لمولکو عبور زانیم (3) شکل

 . نیکلو  298 یماد  در مختلف یفشارها در  (5،5)

  از   استون  و  آب  یها  گونه  عبور  روند  حاضر  مطالعه  در  البته
 ستم یس   در  (5،5)  و  (4،4)  یدیکارب  کونی لیس  ی ها  نانولوله  داخل

 روند   که  شد  یبررس  زین  استون  فقط  و  آب  فقط  شامل  یتک  یها
 مربوطه   یها  نانولوله  قیطر  از  گونه(  عبور  عدم  ای  )عبور   عبور

  در   آب   یها  مولکول   که  یحون  به  ود،ب  مخلوط  ستم یس   همانند

 یها   مولکول  یول  کردند  عبور  نانولوله  دو  هر  از  یتک  ستمیس

 نی بد  یبررس  نیا  شد.  (5،5)  نانولوله  از  عبور  هب  قارد  فقط  استون
 مطالعه   مورد  یها  ستمیس   رفتار   میده  نشان  که  شد   انجام  منظور

  در   ه البت  نه.  ای  دارند  یتفاوت   هم   با  مخلوط  ای  و  خالص   صورت   به
 یا اشاره  خالص   یها  ستمیس  در   هاگونه  عبور  زانیم  به   جا  نیا

 ی نم  خالص  یها  ستمیس  در  آنها  عبور  مقدار  که  رایز  شود،  ینم
 مخلوط   ستم یس   ی جداساز  در  یرگذاریتاث  پارامتر  نشانگر  تواند

 باشد.  آب/استون

  لال ح  جداسازی   و  بور ع  تجه   ، شده  گفته  که  طور  همان
  یک   نعنوا  به  خارجی   فشار  از   مذکور،  های  نانولوله  طریق  از  ها

 شد   ستفادها  موجود  های  گونه  به  نیرو  اعمال  جهت  خارجی  نیروی
 میدان  از  کار  از  یگرید  بخش  در  کنند.  عبور  نانولوله  از  دبتوانن  تا

 یزن  آن  تاثیر  تا  شد  استفاده  خارجی  نیروی  عنوان  به  نیز  الکتریکی
 اعمال   که  داد  نشان  جنتای  شود.  بررسی  نانولوله  از  ها  گونه  عبور  در

  شت ندا   تاثیری  نانولوله  از   هاگونه  عبور  در   خارجی  کتریکیال  میدان 
  از   ها  گونه  عبور  باعث  خارجی  نیروی  یک  انعنو  به  نتوانست  و

 شده   انجام   نهزمی   این  در  زیادی  قبلی  مطالعات  البته  شود.  نانولوله
 ه ب  توان  می  الکتریکی  میدان  اعمال  از  استفاده  با  هداد  نشان  که

 نقطه   لبتها   .[21-23]  یافت   دست   متفاوت  هایگونه  جداسازی
 به   بوده،  بررسی   مورد   های  گونه  بودن  یونی  عات مطال  این  ترکمش
 یونی   هایگونه  جداسازی  در  الکتریکی  میدان  اعمال   که  معنی   این

 که   رحاض  سیستم   در  ولی  ،شود  می  واقع  موثر  دیگر  هم  از
 میدان  اعمال  بودند،  مولکولی  صورت  به  بررسی  مورد  هایگونه 

 نشد. واقع ؤثر م  آنها  جداسازی روند بر الکتریکی

 و  آب  با  هالوله  نانو  وارهید  برهمكنش  یبررس  -3-۲

 ن یانگیم یروین لیپتانس قیطر از استون

  قبل   یبررس  مورد  یها  هگون  عبور   تی قابل  یرس بر  منظور   به
 نانولوله   واره ید  برهمکنش   ،یمولکول  ک ینامی د  ی ساز  ه یشب   انجام   از
 ی بررس  مورد   استون و آب  یها مولکول با ی دیکارب کونیل یس یها

  آب   یهامولکول  نیانگیم  یروین  لیپتانس  منظور  نیبد  گرفت.  قرار
 محاسبه   ( 5،5)  و   (4،4)  یها  لهنانولو  شامل   ستمیس  دو  در   استون  و

 نشانگر   ارامترپ  نیا  ست.ا   شده  داده  شینما  4  شکل  در  که  شد
 ج ی نتا  است.  استون  و  بآ  با  نظر  مورد  نانولوله  برهمکنش  زانیم 

 است.  یساز  هیب ش  از حاصل جینتا بر منطبق زیآنال  نیا از حاصل
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 شامل یاه ستمیس در استون  و آب یها مولکول نیانگ یم یروین  لیپتانس (4شکل)

 ( 5،5)  و (4،4) یدی اربک کونیسل یها نانولوله

  ی انرژ  سد  شود،  یم   مشاهده  شکل  نیا  در   که  طور  همان
 هم  با  مطالعه، مورد   ستم یس  دو  در  استون  و آب   مولکول عبور  یبرا

 یها  مولکول یبرا نانولوله دو  هر در  یانرژ سد   زانیم   دارد. تفاوت

  آب   یبرا  آن  دارمق  با  سهیمقا  در  (یبآ  و  اهیس   )خطوط  استون
 یانرژ   سد  زانیم   حال  نیع  در  است.  رشتیب  مز(،قر  و  سبز  )خطوط

 به   (  4،4)  نانولوله  شامل  ستم یس   در  ستونا  یها  مولکول  یبرا
 ی خارج   فشار  اعمال   با  ی حت  نبودند   قادر  آنها  که  است   اد یز  یقدر

 د س   البته   کنند.   عبور   ( 4،4)  ی دیکارب  کونیل یس  یهانانولوله  از   زین
 یبرا   (5،5)  یدیکاربنکوی لیس  یهانانولوله  شامل  ستم یس  در  یانرژ

  مقاومت   یاعمال  فشار  قابلم   در  بتواند  که  نبود  یااندازه  به  استون
  از   عبور  به  شروع  استون  یهاگونه  ی خارج  فشار  اعمال  با  فلذا  کند،

  25  فشار  از  اتفاق  نیا  البته  که  کردند  هانانولوله   نیا  داخل

  از  حاصل یروین  زانیم   واقع در افتاد. قاتفا آن از دبع و  المگاپاسک
 kT    4/ 14  یانرژ  سد   بر   لبهغ  یبرا  یمگاپاسکال   25  فشار   عمالا

 بود.  یکاف استون یهامولکول

  به   آب   یها  مولکول  یبرا  یانرژ  سد  زانیم   نیا  مقابل،  در
 به   یخارج  فشار  اعمال  با  که  یطور  به  بود،  استون  از  کمتر  مراتب

 یانرژ   سد  نیا  به  توانستند  آب  یها  مولکول  ر،نظ  مورد  ستمیس
 توجه   با  البته  کنند.  عبور  (5،5)  و  (4،4)  یهانانولوله  از  و  هکرد  غلبه

 نیا  یبرا  یانرژ  سد  زانیم  نیا  (5،5)  ه نانولول  بزرگتر  اندازه  به
 که   همانطور  قرمز(.  )خط  بود  ممکن  زانیم   نیکمتر  نانولوله
 سد   بودن  ک ید نز  به  توجه  اب  (5،5)  نانولوله  در   شود   ی م   مشاهده

 نظر  مورد   نانولوله  از  عبور  به   قادر  نهگو  دو   هر  استون،  و   آب  یانرژ
 یبرا  ینرژا  سد  زانیم   بودن  نییپا  به  توجه  با  البته  که  شدند

 یها   استون  از  مراتب  به  یعبور  یها  آب  تعداد  آب،  یها  مولکول
 یبرا   م لز   یاعمال   فشار  زانیم  حال  ن یع  در  بود.  شتریب   یعبور

  2/ 5  زانیم   به  نانولوله  نیا  از   آب   یهاکولمول  عبور  روعش
  25)  ناستو  یبرا  آن  مقدار  با  سهیمقا  در  که  بود  مگاپاسکال
 است.  یکترکوچ عدد   مراتب به مگاپاسکال(

 استون و آب تهیدانس لیپروفا  -3-3    

  قرار   یبررس  مورد  که  یگرید   زیآنال  حاضر  ستمیس   در
 البته   بود.  ستمیس   در   نظر  مورد  یهانهگو  تهیدانس  لیپروفا  گرفت،

 شامل  ستم یس   م، یباش   داشته  ستمیس  از   ی درست  درک   که  نیا  یبرا
 و   آب  گونه  دو  هر  رایز  گرفت،  قرار  یبررس  وردم   (5،5)  نانولوله
 زی ن  5  شکل  در   که  طور   همان  بودند.  آن  از   عبور  به  قادر   استون

 -40  هیناح  در   گونه  دو   نیا  لیپروفا  تهی دانس  شود،  یم   مشاهده
  تا   -12/ 5  یل حوا  هیناح  است.  شده  داده  ش ینما  ستم،یس  +40تا
 دارد.  رار ق آن در نانولوله که است ی ا هیناح به مروبط +5/12

 
 کونیسل نانولوله ستمیس در استون و  آب یها مولکول تهیدانس لیپروفا (5شکل)

 (.5،5) یدیکارب

  در   نولولهان  کی نزد  یواحن  در  ،شود  ی م   مشاهده  که  طور  همان
 به   نسبت  استون  و  آب  ونهگ  دو  هر  ،ستمیس  یخروج  و  یورود

 نانولوله   به  ورود  نیح   در  و   نددار  یشتریب  تجمع   بالک،   ستمیس
 ی م  کاهش   آنها  ته ی دانس  ، ییفضا  ت یمحدود  ل یدل  به  نظر،  مورد 

 استون  از  آب  یهاولکولم   عبور   زانیم  نکه ی ا  به  توجه  با  البته   .ابدی
  ر مقدا   ز ین  سبز(  )خط   آب   سته یدان  لذا   بود،  ر شتیب  انولولهن  ق یطر  از
 نانولوله   یهالبه  در  ها  گونه  تجمع  لیدل   دهد.  یم   نشان  را  یشتریب
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 گونه   و  نانولوله  یها  اتم  نیب  یواندورالس   یها  برهمکنش  لیدل  به
 باشد.  یم   یعبور

 نفوذ  بیضر  -3-4

  ب ی ضر  م،جر  انتقال  در   یک ینام ید   یپارامترها  نتریمهم   از  یکی
 یرا ب  روش  کی   یمولکول  کی نام ی د  های  سازی   ه یشب  و   است  نفوذ

 رابطه   از  تفاده اس  با  بخش،  نیا   در    است.  پارامتر   نیا   تی کم  نییتع

 و   است  داده  نشان  (3)  رابطه  توسط  که  ،نفوذ  ضریب  یبرا  نیشتیان
 نفوذ   ضریب  مقدار   مولکولی  دینامیک   یساز  ه یشب  از  استفاده  با

 . [24] شد  همحاسب  آب مولکول برای

2
(3)

MSD
D

n t
=


 

  در   انتشار   ب یرض  ین یبشیپ   یبرا  لً ومعم  معادله   نیا
 D  آن  در  که  شودیم   استفاده  مولکولی  ینامیک د   یهایسازهیشب

 2MSD  زمان،  t  سیستم،  ابعاد  دهنده   نشان  n  نفوذ،  ضریب 
  را   یا  فاصله  مجذور  نیانگیم  که  است  جابجایی  مجذور   میانگین

 ه شد   جابجا  خود  ی اصل  تی موقع  از  ونی  کی   که  دهد   می  نشان
 سه   در  هاسازی  شبیه  که  زیرا  ،باشد  می  n=3  مطالعه  نای  در  .است
  در   نظر  مورد   گونه  یها  ت ی موقع  یابیدر  با  است.  شده   انجام   بعد
 محاسبه   MSD  از  استفاده  با  را   نفوذ  ضریب   توان  می   زمان،  لطو

 اساس  بر  که  است  مهم  نکته  نیا  به  توجه  حال،  نیا  با  کرد.
 نی تخم   قیدق   طور  به  توان  یم  یزمان  تنها  را   نفوذ  بیضر   ،یتئور
   باشد. بزرگ یکاف اندازه به t زمان هک زد

  از   نفوذ  ضریب  است،  مشخص   نیز   2  دلهامع  از  که  همانطور
 آید.   می  بدست  سازی  شبیه  زمان  در  MSD  شیب  ششم  یک

  از   که  این  برای  شد،  اشاره  نیز  قبلی  های  بخش  در  که  طور  همان
  در   بآ   نفوذ  ضریب  داابت   باشیم،  ن ئمطم  شده  استفاده  روش  صحت

 استون  خالص  هجعب  در  استون  نفوذ  بی ضر    نیز   و  بآ   خالص  جعبه
  مقدار   محاسبات  که  آمد  بدست  کلوین  982  دمای  در

2
92.83 10 m

s
− مقدار  و  بآ  برای  

2
91.221 10 m

s
− 

  در   آمده   بدست  مقادیر   با   عدد  این  که  داد   نشان  را  استون  برای
  از  پس  .[6-4] داشت  خوبی تطابق  ریوتئ و  تجربی  تمطالعا  ردیگ
 و   آب  نفوذ  ریبض  شد،  حاصل  اطمینان  روش  صحت  از  آنکه

  آب   برای  که  شد  محاسبه  استون-آب  مخلوط  سیستم  در  استون
 

2 mean square displacement 

  مقدار
2

92.13 10 m
s

− مقدار   استون  برای  و  
2

91.015 10 m
s

−  عدد   دو  هر   که  طور  همان  آمد.  بدست  

  در   آنها  مقدار  زا  گونه  دو  هر  نفوذ  ضریب  مقادیر  دهند،  می  نشان
 تشکیل  و  مخلوط   ایجاد   به  توجه   با  که  است   کمتر  خالص  حالت
 . است طبیعی امری دو،  آن بین هیدروژنی پیوند

 ستمیس  در یدروژنیه یوندهایپ  -3-5

  و یرونگات تالک   اتم  کی  هک  ییها  ستمیس  در  یدروژنیه  وندیپ
 درون  تواند  یم   وندیپ  نیا  شود.  یم   جادیا  باشد،  وژندریه  اتم  و

  از   تریقو  یدروژنیه  ندویپ   .فتدیب  اتفاق  یمولکول  برون  ای  ی کولمول
 ی کوالنس   یوندهایپ   از  اما  باشد،  یم   یواندروالس  یها  برهمکنش

 جاد یا   یدروژنیه  یوندهایپ  بخش  نیا  در  است.  ترفیضع   یونی  ای
 یهانانولوله  یفضا  از   عبور  نیح   در  آب  یها  لمولکو  نیب  دهش
 گرفت. رارق ی بررس مورد ،یدیکاربکونیل یس

 
 یدیکاربکون یسل یهانانولوله ستمیس در آب – آب یدروژنی ه یوندهایپ (6شکل)

 (. 5،5) و  (4،4)

  ش یافزا  با  شود،  یم   مشاهده  6  شکل  در  که  گونههمان
  از   یعبور  آب  یهامولکول  تعداد  ستم،یس  به  یاعمال  ارفش

 زی ن  یدروژنیه  یوندهایپ   تعداد  آن  تبع  به  و  افتهی  شیافزا  هانانولوله 
 یوندها یپ  تعداد  که  داشت  توجه  دیبا  البته  .کندیم   دایپ  شیاافز  تا
 ریی تغ  یاعمال  فشار  رییتغ  اب  آب   مولکول  هر  یازا  به  یدروژنیه

  فشار   ش یافزا  با  رایز  .ماندیم   بت ثا  مقدار  کی   حول  و  نکرده
 ی م  د ایز  ی عبور  آب  یهاولکولم   تعداد   که  ن یا  نیح   در  ،یاعمال

 زی ن  آنها   نیماب  شده   ل یتشک  یدروژنیه  یوندهایپ   تعداد   شود،
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 . ماندیم  ثابت  مقدار  ک ی  آن زه ینرمال مقدار   لذا  .کندیم   دای پ شیافزا
 (5،5)  یدیبکارکونیل یس   نانولوله  بزرگتر  قطر  به  توجه  با  ضمن  در
 داخل  رد   شده  لیتشک   یدروژنیه  یوندهایپ  تعداد  (،4،4)  به  بتسن

 است.  مشخص  زین 6 شکل  در  که تاس شتریب زین آن

 ی بازدار زمان -3-6

 یهاگونه  ی بازدار  مان ز  ستم،یس  ترقیدق  ی برس  منظور  به

  گرفت.   قرار  ی بررس  مورد  نانوله  دو  در   استون  و   آب   یعن ی   یعبور
  ک ی   از  مولکول  کی  عبور  یبرا  ازین  مورد  نزما  یبازدار  زمان
 ی اعمال   ارفش  ریتاث  تحت  که  است   آن  گرید  سمت  به  نانولوله  سمت 

 استون  و  آب  یهاگونه  یربازدا  زمان  7  شکل  باشد.  یم   ستمیس  به
 قبلاً  که  همانطور  دهد.  یم   نشان  (5،5)  و  (4،4)  نانولوله  دو  در  را
 و   آب  گونه  دو  هر  ( 5،5)  نانولوله  یحاو  ستمیس  در  شد،  اشاره  زین

 به   قادر  آب  فقط  (4،4)  نانولوله  در  و  کرد  عبور  آن  داخل  از  استون
 ی بررس  وردم  موارد   نیهم  یبازدار زمان اساس  نیا  بر لذا  د.بو عبور

 گرفت. رارق

 
 ی دیکاربکون یسل نانولوله ستمیس در استون و  آب یها گونه ی بازدار زمان (7شکل)

 (. 5،5) و  (4،4)

  فشار   ش یافزا  با  که  داد   نشان  هاستمیس   نتایج   بررسی
 کمتر  نظر  مورد  یهاگونه  یاربازد  زمان  ستم،یس   به  ی عمالا
 ، یاعمال  فشار  شیافزا  با  بودند  قادر  مولکولها  که  یحون  به  شود؛یم 
 ه للونانو  یحاو  ستمیس  در  کنند.  عبور  نانولوله  از  یشتریب  سرعت   با
  را   آن  از   عبور   تی قابل  گونه  دو  هر   که  (5،5)   یدیکاربکونیل یس

 که   شد   مشخص  هاگونه  یبازدار  زمان  ی بررس  از   پس   د، داشتن
  نسبت   ر(کمت  یبازدار  )زمان  یشتریب  سرعت  با  آب  یها  مولکول

 بخاطر  که  کردند  عبور  نانولوله  انیم  از   استون  یها  مولکول  به
 کونیل یس   در   بود.  استون  به  نسبت   آب   یها  مولکول   کوچک  اندازه
 یها  لکولمو  فقط  آن،  کوچک  قطر  به  توجه  با  زین  (4،4)  دیکارب

 نانولوله   به  نسبت  دادی رو  نیا   البته  که  شدند  آن   از  عبور   به  درقا  بآ
 د ی با  البته  داشت.  از ین  را   ( شتریب  ی بازدار  )زمان  یرشتیب  زمان  (5،5)

 که   نشد  آن  از  مانع  نانولوله،  نوع  نیا  کوچک  قطر  یحت  کرد  توجه
 شتریب  (5،5)  از  یوربع   استون  از  (4،4)  از  یعبور  آب  یبازدار  زمان

 است.  ربزرگت بآ به نسبت استون زهاندا  رایز شود،

   گیری نتیجه -4

  و  (4،4)  یدیکاربکونیل یس  یهانانولوله از  پژوهش  نیا  در

 ری تأث   و  شد   استفاده   استون-آب  مخلوط  یجداساز  منظور   به  (5،5)
 ه ی شب  یهاستمیس   یرو  بر  یخارج  هیدرواستاتیک  فشار  اعمال

 یهالهونانول  که  داد  نشان  جینتا  .دیگرد  یبررس  شده،  یساز
 یجداساز   به  قادر   آنها  اندازه  به  توجه   با  (4،4)   یدیکاربکونیل یس

 به   قادر   آب  یهاولکولم   که  ینحو  به  دند؛بو  استون-آب  مخلوط
 ی ول   ،بودند  (4،4)   یدیکاربکونیلی س  یهانانولوله  از  عبور

 عنو   نیا  از  عبور  به  قادر  آنها،  اندازه  به  توجه  با  استون  یهامولکول
  از   استون  عبور  عدم   و  آب  عبور  به  توجه  با  لذا  دند.نش  اه  نانولوله
 مخلوط   یجداساز  در  لولهنانو  نوع  نیا  از  توان  یم   (،4،4)  نانولوله

 یهانانولوله  یحاو  ستمیس  در  مقابل،  رد  کرد.  استفاده  ضرحا

  از   یخروج  آب  زانیم   که  نیا  رغم  به  (5،5)  یدیکاربکونیل یس
 ه ک   نیا  به  توجه  با  یول  ،بود  یقبل  ستمیس  از  ادتریز  هانانولوله  درون

  از   وانت  ینم  لذا  بودند،  آن  از  عبور  به  قادر  زین  استون  یها  مولکول
 شبیه   نتایج  برد.  بهره  استون-بآ  خلوطم   یجداساز  امر  در  آنها

 عبوری  های  گونه  نفوذ  ضریب  محاسبه  با  شده  انجام   هایسازی
  ضمن  در  گرفت.  قرار  تأئید   مورد  لوط مخ  و   تکی  های  سیستم  در
 ئید أت  را  هاسازی  شبیه  نتایج  نیز  گینمیان  نیروی  پتانسیل  حاسباتم 

 جداسازی  روند  در  دما  تأثیر  میزان  کار،  از  دیگری   بخش  در  کرد.
 پارامتر  این  که  داد  نشان  نتایج  و   شد  بررسی  استون-آب  مخلوط

 باشد.   داشته  هاجداسازی  نوع  این  در  بسزایی  ثیرأ ت  تواندنمی
 و   شد  ررسیب  سیستم  بر  نیز  الکتریکی  نمیدا  الاعم  تأثیر  همچنین

 توجه   با  و  سیستم،  به  یالکتریک  میدان  مالاع  با که  داد  نشان  جنتای
 مخلوط  جداسازی  به در قا سیستم،  در  موجود  مولکولی  هایگونه به

  .بود نخواهیم بررسی مورد
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 قدردانی  و تشكر -5 

 ره شما  با  یپژوهش  هسته  یهاتیفعال  جینتا  از  برگرفته  مقاله  نیا
 دانشگاه   یمال  ت یحما  با  که  باشدیم  120/15186/50000  قراداد
 است.  شده  انجام  انیفرهنگ
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Abstract: One of the major challenges in the field of chemistry and engineering is the separation of mixtures of 

water and other substances. In this research, the separation of water and acetone mixture using silicon carbide 
nanotubes with chirality (4,4) and (5,5) has been investigated through molecular dynamics simulation. The 

results showed that the mixture of water and acetone could be separated using (4,4) silicon carbide nanotubes, 

where water molecules were able to pass through these nanotubes, but acetone molecules were unable to pass 
due to their larger size and steric hindrance. In contrast, in the system involving (5,5) nanotubes, both species 

were able to pass through the nanotube, thus rendering this system incapable of separating the present mixture.  

The obtained results were validated by PMF analysis, indicating that in (4,4) nanotubes, steric hindrance 

prevented acetone molecules from passing through. Additionally, this research examined the effect of increased 
pressure applied to the system and the increase in the system's temperature. The impact of an electric field on the 

separation process was also investigated. 


