
 

 

 

 

 Environment and Water Engineering آب   یمهندس  و  ستیزطیمح

 Vol. 8, No. 3, 2022 1401پاییز  ،  3، شماره  8دوره  

DOI: 10.22034/JEWE.2022.305466.1631 Environ. Water Eng., 2022, 8(3), 608-621 

 
3683-2476ISSN:  

 

Environment and Water Engineering 

 

 
Homepage: www.jewe.ir 

  Research Paper 

 

Molecular Dynamics Simulating the Performance of Carbon 

Nanotubes in Water Desalination 

Omid Ghader1 and Mahdi Sahebi2* 

1M.Sc., Department of Mechanical Engineering, Faculty of Mechanical Engineering, Qom University of 

Technology, Qom, Iran 
2Assist. Professor, Department of Mechanical Engineering, Faculty of Mechanical Engineering, Qom 

University of Technology, Qom, Iran 

Article information  Abstract 

Received:  September 22, 2021                          

Revised:           March 03, 2022 

Accepted:        March 05, 2022                       

Recently, the use of carbon nanotubes in water treatment membranes has 

been proposed. Understanding the mechanism of the process in nanotubes 

may have a significant impact on the development of this technology. In 

this study, to clarify the molecular mechanism and measure the impact of 

the effective factors, the water desalination process by filters consisting of 

carbon nanotubes has been investigated by the molecular dynamics 

simulation method. The effect of factors such as nanotube diameter applied 

pressure, and porosity on the process is studied. The results showed that 

reducing the filtration pressure increases salt rejection. However, reducing 

the pressure reduces the water flow through the nanotubes, which should be 

considered in the optimal design of the treatment system. Increasing the 

porosity of the membrane for a given nanotube does not have a significant 

effect on the desalination rate, but it greatly increases the flow rate. The 

simulation results showed that if the geometry studied in this study is used 

as a filter for nanotubes (10, 10), the flow rate of water at a pressure of 100 

MPa will be equal to 7 ml/s per unit cross-section of the filter. 
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Introduction 
Today, freshwater scarcity has become one of the 

most important global challenges. Since most of 

the water on earth is saline, desalination of a 

small percentage of this water can also have a 

significant impact on the drinking water supply. 

Due to the continuous improvement of 

desalination methods in recent years, these 

methods can be safely used to remove salt from 

seawater and other sources. One of the types of 

desalination methods is the membrane filtration 

method, such as the use of microfilters, 

nanofilters, and reverse osmosis. In recent years, 

carbon nanotubes have received increasing 

attention due to their extraordinary properties 

such as very low friction in water passage, 

strength and high heat transfer. Research has 

shown that the use of carbon nanotubes in 

improving water treatment and desalination 

performance can be very significant in terms of 
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reducing energy consumption and environmental 

issues. Recent research has suggested the use of 

carbon nanotubes to improve the reverse osmosis 

purification process. However, the physical 

mechanisms of carbon nanotube purification are 

still unclear. In the present study, in order to 

create a better understanding of the water 

purification mechanism of the salt-containing 

solution and also to measure the effect of 

physical variables affecting the purification 

quality, the passage of water-salt solution 

through carbon nanotubes has been simulated 

using molecular dynamics method. In this study, 

the flow properties, as well as the amount of 

desalination of nanotubes at different pressures, 

different membrane porosities, and different 

nanotube diameters, have been studied . 

Material and Methods 
The molecular dynamics method has been used 

for modeling. The choice of this simulation 

method is due to the fact that to study the flow of 

water through the nanotube, the equations 

governing continuous environments are not of 

acceptable accuracy, so a method based on 

following the individual path of particles and 

molecules of the system has been used. In this 

method, a set of atomic positions, molecular 

velocities and intermolecular forces determine 

the position of the whole system at any given 

moment by applying Newtonian equations of 

motion and temporal integration of Newtonian 

equations. In this method, using the relationships 

presented in statistical mechanics, the physical 

properties of the system such as pressure, 

temperature, density, etc. are extracted. The 

Lammps software package is used to create the 

initial atomic configuration as well as the 

simulation calculations. In the geometry, there is 

a water tank on the left and another tank on the 

right. Between the water tanks are graphene 

sheets and carbon nanotubes attached to them. In 

the left tank, there are water molecules and 

sodium and chlorine molecules and in the right 

tank, there are only water molecules. Graphene 

plates are square and the length of each side is 54 

angstroms Lz = Ly = 54 Å. The length of the 

nanotubes is assumed to be 19 Å. The simulation 

was performed with nanotubes (6,6), (8,8), and 

(10,10), and the nanotube numbers equal to 1, 2, 

and 4, which indicate the amount of different 

porosity of the membrane. The pressure studied 

in the simulations is equal to 100, 200, and 400 

MPa.  

Results 

First, the effect of pressure on desalination is 

discussed. Table (1) shows the amount of 

nanotube ion rejection (10, 10) at pressures of 

400, 200, and 100 MPa. 

Table 1 carbon nanotube ion-rejection (10, 10) at 

various pressures 

Chlorine ion 

deionization 

rate 

(percentage) 

Sodium ion 

rejection rate 

(percentage) 

Pressure 

60 68.5 400 MPa 

77 85.7 200 MPa 

97 97 100 MPa 

It is observed that ion rejection increases with 

decreasing applied pressure, so that at pressures 

less than 100 MPa, the ion rejection reaches 

100% . 

Table (2) shows the effect of changes in pressure 

and type of nanotube on the flow rate through 

different nanotubes. According to this table, it 

can be seen that with increasing pressure, the 

water flow through the nanotube increases. The 

table also shows that the flow rate increases with 

the increasing diameter of the nanotube. 

Increasing the diameter of the nanotube reduces 

the frictional resistance of the nanotube to the 

flow, increases the volume of the nanotube, and 

increases the number of water molecules in the 

nanotube . 

Table 2 Flow rate depending on the type of 

nanotube at different pressures  

Flow rate (1/ns.nm2) 
Pressure 

(MPa) 
Nanotube 

10,10 

Nanotube 

8,8 

Nanotube 

6,6 

9421 4966 2186 400  

4245 3146 1262 200  

1929 1547 841 100  

Porosity is a measure of the amount of empty 

space relative to the total space of matter. The 

change in porosity is simulated by changing the 

number of nanotubes in a certain area of the 

graphene surface (as the membrane surface). The 

greater the number of nanotubes, the greater the 

amount of space created on the graphene plate. 

Fig. 1 shows the effect of porosity change on 

nanotube ion rejection. 

As can be seen, in none of the nanotubes did the 

increase in porosity has a significant effect on 
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ion rejection and the reason is that the size of the 

nanotubes plays a major role in removing the 

ions. This is true for flow rate. Simulations show 

that increasing porosity has a great effect on the 

flow of water. Therefore, it can be concluded 

that, filters with higher porosity should be used . 

 

 

Fig. 1 Effect of porosity on ion-rejection for 

different nanotubes: a) sodium ion and b) 

chloride ion 

Conclusions 

In this paper, the process of water purification 

from saline water with the aid of filters 

consisting of carbon nanotubes has been 

investigated through the molecular dynamics’ 

simulation method. The aim of the simulation is 

to clarify the molecular mechanism and 

investigate the effect of factors affecting the 

process. The factors such as nanotube diameter 

applied pressure, and porosity on the process 

have been studied. The results of the simulations 

showed that the passage of water molecules 

through the nanotube occurs as a regular 

molecular chain. It was also found that reducing 

the filtration pressure increases the salt rejection 

so that at pressures below 100 MPa the salt 

rejection rate for all nanotubes studied in this 

paper was 100%. Of course, reducing the 

pressure reduces the amount of water passing 

through the nanotubes, which should be 

considered in the optimal design of the treatment 

system. Increasing the porosity of the membrane 

for a given nanotube does not have a significant 

effect on the desalination rate, but it greatly 

increases the flow rate. The simulation results 

showed that if the geometry studied in this study 

is used as a filter for nanotubes (10, 10), the flow 

rate of water at 100 MPa pressure will be 7 mL / 

s per unit cross section of the filter. 

Data Availability 

The data used in this research are presented in 

the paper.  
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  پژوهشی   لهمقا

 

دینامیک به روش  یی از آب زدانمکی در کربن یهانانولولهی عملکرد سازهیشب 

   مولکولی

 *2یصاحب  یمهدو  1قادر دیام

 ، ایرانقم، قم  یدانشگاه صنعت ک،ی مکان ی مهندسگروه مهندسی مکانیک، دانشکده کارشناس ارشد،  1
 ، ایرانقم، قم ی دانشگاه صنعت، کیمکان  مهندسی  دانشکدهگروه مهندسی مکانیک،   یار،استاد2

 چکیده   اطلاعات مقاله 

  [31/06/1400]  ت:تاریخ دریاف

 [  12/12/1400]:  تاریخ بازنگری

 [ 14/12/1400]   تاریخ پذیرش: 

 

از  راًیاخ استفاده  معکوس  هانانولوله ،  اسمز  روش  به  آب  تصفیه  فرایند  بهبود  برای  کربنی  ی 

این   در  تصفیه  فرایند  سازوکار  روشن شدن  است.  شده  در    ریتأث  هانانولوله پیشنهاد  شایانی 

پژوهش   این  در  دارد.  فناوری  این  در    شدنتر  روشن   منظوربه توسعه  فرایند  این  سازوکار 

مولکولی سنجش  مقیاس  تأث  و  نمک    هیتصف  موضوع،  رگذاریعوامل  و  آب  محلول  از  آب 

نانولوله  یلترهایف  لهیوسبه از  روش  کربن  یهامتشکل  به  مولکولی  ساز هیشبی،  دینامیک  ی 

  زان یو م یفشار اعمال ولوله،همچون قطر نان  یعواملبه این منظور است.  قرارگرفتهی موردبررس

نتا  ،تخلخل است.  قرارگرفته  نانولوله  دنشان   هایسازهیشب  جیموردمطالعه  از  آب  عبور  هنده 

مولکول   رهیزنجیک  صورت  به در    .است  یمنظم  اصطکاک  شدید  کاهش  پدیده  این  حاصل 

است. افزا  هیکه کاهش فشار تصف  کردمشخص  نتایج    نانولوله  البته دفع نمک    ش یموجب    و 

عبور آب  نانولوله   یکاهش  ماز  طراح  شودیها  در  قرار    دیبا  ستم یس  نهیبه  یکه  موردتوجه 

افزاردیگ برا   زانیم  شی.  غشاء  تأث  نانولوله  کی  یتخلخل  نمک  یریمشخص    ، ندارد  ییزدادر 

افزا  یآب عبور  یشدت دببه  کهی درحال در  نشان داد که    های ساز هیشب  جی. نتادهدی م  شیرا 

به    ml/s  7   ابرابر ب  MPa  100  در فشار  یآب عبور   یدب  ،(10،10نانولوله )صورت استفاده از  

ف  یازا  از  واحد  مقطع  بود  لتریسطح  بالای  خواهد  پتانسیل  از  حاکی  پژوهش  این  نتایج   .

 های کربنی برای استفاده در تصفیه آب است. نانولوله

 :  های کلیدیواژه 

 آب   هیتصف

 تخلخل 

 دفع نمک

 ی مولکول  کینامید

 ی کربن  نانولوله 

       نویسنده مسئول:*

sahebi@qut.ac.ir 

 

 مقدمه -1
است،    نکهیا  باوجود شده  پوشیده  آب  از  زمین  سطح  بیشتر 

 Abdelkareem et)  است  آب شیرینآن،    %3تر از  تنها کم

al. 2018; Sobhanardakani et al. 2015).   امروزه کمبود

  شدهلیتبد  ی جهان   یهاچالش  ن یترمهماز    ی ک یبه    نیریآب ش

م  کهی طوربه  ،است مدت    اردیلیحداقل چهار  به  ماه    کینفر 

 Lim et)  کنند یمرا تجربه    ی تنش آب  طیدر طول سال شرا

al. 2021).   نامطلوب   شود یمی  نیبشیپ شرایط  این  که 

از طرفی   زیرا  به فرایند   با تشدید شود    یصنعت  شدت بخشی 

آلودگشدن افزا  ها آب  ی،  به  طرف  و  است  شی رو    گرید   یاز 

زمینیجهان  تیجمع  شیافزا هوایی  و  آب  شرایط  تغییر  و    ، 

بهداشتی   استانداردهای  آب  ازی نافزایش  را    به  افزایش  شرب 

فراهم آوردن آب    مسئله  رونی. ازا(Ali et al. 2018)   .دهدیم
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 نهیهزکمو    د یجد   هایراه  قیاز طر  خصوصبهسالم    ی دنیآشام

بیش    ازآنجاکه.  است  افتهی  ی شتریب  تیاهم  ریاخ  ی هاسالدر  

-های شور تشکیل میآب موجود بر روی زمین را آب  %97از  

  ریتأثتواند  درصد کمی از این آب نیز می  سازیشیرین  دهند،

بر   )  نیتأممهمی  بگذارد  شرب   Ahmad and Azamآب 

2019 .) 

بر و با  ی هزینههایروش  عنوانبه  معمولاًزدایی  های نمکروش

پیشرفت و    واسطهبهالبته    . ندیآیم  حساببهمصرف انرژی بالا  

چند سال اخیر، از این زدایی در  ی نمکهاروشبهبود مداوم  

و    مطمئن  صورتبهها  روش دریا  آب  از  نمک  زدودن  برای 

می منابع  )دیگر  کرد  استفاده   Ahmad and Azamتوان 

روش(.  2019 انواع  از  بر،  زدایینمک   هاییکی  مبتنی    روش 

میکروفیلترها،   از  استفاده  مانند  غشایی،  فیلتراسیون 

است که با ایجاد یک مانع  نانوفیلترها و روش اسمز معکوس  

ها بر اساس اندازه باعث حذف  فیزیکی در مسیر عبور آلاینده

میآن )ها   . (Adibfar and Shirkhodaeai 2010شود 

اعملکرد سیستم بیش  ی  ماده  ر یتأثز همه تحت  های غشایی 

نانو  تحقیقات اخیر، جاسازی    بنا بردر غشا است.    مورداستفاده

غشاء  مواد داخل  مزیتمی  در  بهبود تواند  برای  بزرگی  های 

افزایش  حتی  و  نمک  دفع  آب،  گذردهی  در  غشاء  عملکرد 

 Qu et)  ها به وجود آورد استحکام مکانیکی و حرارتی غشاء

al. 2013)سال در  کربنی  نانولوله اخیر  های  .  دلهای    لیبه 

فو کم  ای  العادهق خواص  بسیار  اصطکاک  آبنظیر  عبور  ، در 

بالا   حرارت  انتقال  و   روزافزون   موردتوجهاستحکام 

داده اندشدهواقع نشان  تحقیقات  از  .  استفاده  های  نانولولهاند 

نمککربنی   و  تصفیه  عملکرد  بهبود  می در  آب  تواند  زدایی 

مسائل    ازنظر و  انرژی  مصرف  بسیار ستیزطیمحکاهش  ی 

  .(Roy et al. 2020باشد ) ملاحظهقابل

Yang et al. (2018)    با سرعت    تواند یمنشان دادند که آب

میان   از  عبور کند.  ینانو غشاهابالایی   .Sam et al کربنی 

به روش دینامیک مولکولی   یسازه یشببا استفاده از    (2019)

کایرالیتی   از   ی هانانولوله اثر  عبوری  آب  جریان  بر  را  کربنی 

که    ها آن.  قراردادند  یموردبررسکربنی    یهانانولوله دریافتند 

آرمچیر   ی هانانولوله بیشترین جریان و طول لغزش مربوط به  

زیگزاگ    ی هانانولوله ترین آن مربوط به  )دسته صندلی( و کم

از    Panahi et al. (2019)  است. استفاده  ی سازهیشببا 

 نه یفلور  یکربن  یهانانولوله دینامیک مولکولی نشان دادند که  

از   فلزات هانانولوله عملکرد بهتری  ی کربنی خالص در حذف 

دارند. از    .Gupta et al  (2019)  سنگین  استفاده   روشبا 

خازنی بالای    ،یونیزاسیون  تعداد  و  بالا  تخلخل  با  گرافنی 

تولید   نمک  کردندنانولوله  ظرفیت  داردکه  بالایی  .  زدایی 

حلقه   Hong et al. (2019)  نیهمچن ایجاد  های  با 

نانولوله و ایجاد گشتاور   بالا در    یدوقطبشیمیایی در ورودی 

های آب، توانستند مقدار جریان عبوری آب از نانولوله مولکول 

تغییر دهانه ورودی    دهد،. تحقیقات نشان میرا افزایش دهند

خروجی   شنی،    یهانانولولهو  ساعت  شکل  به  مانند  کربنی 

طبیعی، هاآکوپوریون  این    تواند یم   ی  عملکرد  بهبود  باعث 

شود  هانانولوله آب  گذردهی   Hadadi and kamali)    در 

2020).  (2020)Zhang et al.     ی غیر سازهیشباستفاده از  با

مولکولی   دینامیک  را  تعادلی  کاری  فشار  از  وسیعی  محدوده 

که    قراردادندی  موردبررس دادند  نشان  برای  زدانمکو  یی 

نانو   ابعاد  با  دارد.  شدت بهمجراهای  وابستگی  فشار    به 

(2020)AbdAllah et al.    نانولوله  و نوع  وزنی  درصد  تأثیر-

کربنی   نمک  شدهاضافههای  جاذب  ساده  فیلترهای    بر  به 

را    (سرخ  دریای )  آب  ییزدانمک پساب    موردمطالعه و 

فیلترهایی میقراردادند داد که چنین  نشان  نتایج مطالعه   .-

به  تصفیه در سیستمپیش  عنوانبهتوانند   اسمز معکوس  های 

.  های مربوط به ایجاد فشار و انرژی بکاهندهزینهکار آیند و از  

از  پژوهش استفاده  اخیر  بهبود هانانولوله های  برای  کربنی  ی 

داده پیشنهاد  را  معکوس  اسمز  تصفیه   Fang et)اند  فرایند 

al. 2020)  .سازوکارهای فیزیکی تصفیه به    هنوز  وجودنیا  با

نانولوله کربنی  کمک  نیستند  خوببههای  روشن   Ang et)ی 

al. 2020نانولوله از  استفاده  برای  همچنین  فرایند  (.  در  ها 

کربنی   نانولوله  بر  مبتنی  غشا  طراحی  و    ستیبایم تصفیه 

شوند.    مسئلهدر    مؤثرعوامل    ریتأث در مشخص  منظور  بدین 

از تصفیه آب    سازوکار  از  درک بهتر  پژوهش حاضر برای ایجاد 

نمک حاوی   ر یتأث  میزان  سنجش  همچنین  و  محلول 

تصفیه  مؤثرکی  فیزی  یرهایمتغ کیفیت  به  بر   ی سازهیشب، 

نانولوله از  نمک  و  آب  محلول  کربنی  عبور  ازهای  استفاده   با 

مولکولی   دینامیک   ازآنجاکه   است.   شدهپرداخته روش 

پژوهشهایبررس در  که  پیشین  یی  محققان    شدهانجام های 

صی بوده است هر یک محدود به هندسه و شرایط کاری مشخ

رسیدن به یک دید    منظوربههای بیشتر  است، نیاز به بررسی

خواص جریان و   پژوهشدر این  رسد.  کلی ضروری به نظر می

نمک  مقدار  نانولولههمچنین  مختلف،  زدایی  فشارهای  در  ها 

متفاوتتخلخل  قطرهای  و  غشا  مختلف   نانولوله   های 

این    قرارگرفته  موردمطالعه نتایج  در  می  پژوهش است.  تواند 
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نانولوله  و طراحی  انتخاب استفاده درهای کربنی  بهینه    برای 

 فیلترهای تصفیه آب به کار آید. 

 ها مواد و روش -2
است.   شدهاستفادهی از روش دینامیک مولکولی سازمدلبرای 

روش   این  که    رونیازای  سازهیشبانتخاب  مطالعه    یبرااست 

عبور  انیجر بر    یآب  حاکم  معادلات  نانولوله،    ی هاطیمحاز 

  ی که مبتن  از روشی  جهیندارند درنت  یدقت قابل قبول  وستهیپ 

مس کردن  دنبال  و  تک  ریبر  ذرات    ستمیس  یهامولکول تک 

 ان یرفتار جر  فیتوص  یروش برا  نیا  .است  شدهاستفادهاست  

 ، ستین  وستهیصورت پ ابعاد به  نیدر ا  انینانو که جر  ددر ابعا

  یهات یموقعاز    یامجموعه روش    نیاست. در ا  یروش مناسب

مولکول  ،یاتم ن  یسرعت  اعمال    یمولکولنیب  یروهایو  با 

ن حرکت  انتگرال  وتنیمعادلات  معادلات    یزمان  یریگو  از 

.  کنندیمرا در هرلحظه مشخص    ستمیکل س  تیموقع  وتنین

 یآمار  کیشده در مکانابط ارائه روش با استفاده از رو  نیدر ا

ف چگال   رینظ  ستمیس  یکیزیخواص  دما،  غ   یفشار،    رهیو 

برای    .(Hollingsworth Dror 2018)  شودیماستخراج  

-ایجاد پیکربندی اتمی اولیه و نیز محاسبات مربوط به شبیه

از   لمپس    شدهاستفاده  1لمپس  یافزار نرم بسته  سازی  است. 

قابلیت    باز متنیک کد دینامیک مولکولی کلاسیک   است که 

 (. Plimpton 1995پردازش موازی را نیز دارد ) صورتبه اجرا 

اطلاعات    یمولکولنیبهای  نیرو  میدان استخراج  برای   از 

  است.  شدهاستفاده  Mayo et al. (1990)  لهیوسبه  شدهارائه 

انجام  شبیه مرحله  چند  در  اول    شد. سازی  مرحله  در 

یکدیگر  بر  ذرات  برهمکنش  مدل  و  سیستم  اولیه  پیکربندی 

سیستمدر    ،بعدازآن.  شدانتخاب   رسانی  تعادل  به    ، مرحله 

سپس مرحله اعمال نیرو و    شد. خواص ترمودینامیکی کنترل  

 توانمی  در این مرحله  شد.محاسبه مکان جدید ذرات انجام  

استخراج    بهرا  خواص   آماری  روابط   کرد کمک 

(Hollingsworth and Dror 2018). 

هندسه   مخزنی  مسئلهدر  و  چپ  در سمت  آب  مخزن  یک   ،

. در بین مخازن آب، صفحات  قرار دارددیگر در سمت راست  

. در  اندقرارگرفته   هاآنهای کربنی متصل به  گرافنی و نانولوله

های سدیم و کلر  های آب و مولکولمخزن سمت چپ مولکول 

مولکول تنها  راست،  سمت  مخزن  در  و  دارند  آب قرار  های 

 . (1)شکل  هستند

 
1Lammps 

.

 

ی از کل  بعدسه الف( نمای  سازی.  مدل شبیه نمایی از    -1  شکل

دامنه ب( صفحه گرافن شامل چهار نانولوله ج( نمایی از حرکت  

 آب در نانولوله 
Fig. 1 Schematic of the simulation model. a) 3D view 

of the domain b) the graphene with four nanotubes c) 

water flow in nanotube 

های کربن  دهنده اتمهای به رنگ قرمز نشانکره (  1شکل )در  

کره واتم  رنگیصورتهای  است.  اکسیژن   ذرات  های 

می  یهااتم  درنگیسف نشان  را  کرههیدروژن  به  دهند.  های 

زرد    اتمیآبرنگ   رنگ  و  هستند.  اتم دهندهنشانسدیم    کلر 

ی  هامولکولغشاء وجود دارند و    دو طرفهای آب در  مولکول
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شبیه ابتدای  در  چپ  نمک  سمت  در  فقط  ی  هابارنگسازی 

صفحات گرافن، مربعی هستند و اندازه    آبی و زرد وجود دارند.

با   برابر  Å  54  𝐿𝑧طول هر ضلع آن  = 𝐿𝑦   1)شکل  است    =

نانولولهب طول  نظر    Å 19  ها،(.  این   شدهگرفتهدر  است. 

( و تعداد  10,10( و )8,8( و )6,6های )سازی با نانولولهشبیه

های متفاوت غشا  نانولوله که نشانگر میزان تخلخل  4و    2،  1

شبیه  موردمطالعه  فشارمیزان    .است  شدهانجام،  است -در 

با  سازی برابر  پیوند   است.  Mp  400و    200،  100ها  طول 

اتم کربن بین  نظر    Å 418/1  های  در  جزئی  بار  است. 

. بار  (Tao et al. 2018)  برای اتم کربن صفر است  شدهگرفته

در نظر    Mendoca et al. (2019)طابق  م  ها اتمجزئی سایر  

-وجود بار الکتریکی جزئی روی اتم  لیبه دل.  است  شدهگرفته

مولکول  بین  برهمکنش  برای  اکسیژن،  و  هیدروژن  های  های 

لنارد پتانسیل  ترکیب  از  کولومب-آب  و    شده استفاده  ،جونز 

برای   مورداستفادهپتانسیل  (.  Mayo et al. 1990)  است

و  اتم باکینگهام  پتانسیل  ترکیب  نوع  از  کلر  و  سدیم  های 

بین  (Mayo et al. 1990)  است  کولومب کلی  پتانسیل   .

اتم مولکول و  نمک  آب،  ترکیب  های  نوع  از  نیز  کربن  های 

Lennard-Jones    وCoulomb  است  است   (Liu et al. 

پتان(2018 کلی  شکل  رابطه -جونز-لناردسیل  .  در  کولومب 

 است.  شدهدادهنشان  (1)

(1    )𝜙(𝑟𝑖𝑗) = {4𝜀 [(
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

6

]} +
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝑟𝑖𝑗
 𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑟𝐶

به  ب  𝑞𝑖  ه،ک شده  منتسب  الکتریکی  بار    𝑞𝑗امو  𝑖  ذرهار 

ذ به  شده  منتسب  𝑟𝑖𝑗 ماست.ا𝑗ره  الکتریکی  = |𝑟𝑖 −

𝑟𝑗| فاصله میان مراکز دو ذره  𝑖  ام و𝑗پارامتراست.    ما𝜀   قدرت

دهد و هم بعد با انرژی است و  تقابل میان ذرات را نشان می

ذره    𝜎  .است  کنش برهمبزرگی    دهنده نشان  ینوع به قطر 

است  𝑟𝑐  .است قطع  باکشعاع  پتانسیل  کلی  شکل  -ینگهام . 

( رابطه  در  نشان  2کولومب   Rice and)است    شده داده( 

Hirschfelder 1954) . 

(2  )𝜙(𝑟𝑖𝑗) =
𝜀

1−6
𝛼⁄

[
6

𝛼
𝑒𝑥𝑝 (𝛼(1 −

𝑟𝑖𝑗

𝑟𝑚
) − (

𝑟𝑚

𝑟𝑖𝑗
)

6

]

𝑟𝑚  ،که = (2)
1

6⁄ 𝜎  و    استα    آزاد بعد  یک ضریب بدون 

  εمقادیر    است که مقدار آن برای عناصر مختلف تفاوت دارد.

 .های مختلف آمده استبرای اتم  (1) در جدول αو   σو  

 (Rice and Hirschfelder 1954)  یساز هیشبدر   α (Å)  و 𝜀 (eV)،σ (Å)مقادیر    -1  جدول

Table 1 The 𝜀 (eV), σ (Å) and α (Å) values used in the simulation (Rice and Hirschfelder 1954) 

α 

(Å) 

σ (Å)  𝜀 (eV)  

Chlorine Sodium Hydrogen Oxygen  Chlorine Sodium Hydrogen Oxygen Atom 

2.85 3.677 3.274 1.7753 3.1507  0.00705 0.0093 0.0036252 0.00659568 Oxygen 

1.78 3.572 3.168 0.4 1.7753  0.002795 0.003741 0.00199475 0.0036252 Hydrogen 

2.73 3.84 2.245 3.168 3.274  0.2903 0.003473 0.003741 0.0093 Sodium 

4.1 6.522 3.84 3.572 3.677  0.0002458 0.2903 0.002795 0.00705 Chlorine 

 

برابر ماکزیمم    5/2از    تربزرگشعاع قطع    است که  شدهه یتوص

باشد  مولکولی  𝑟𝑐قطر  = 2.5𝜎  (Hollingsworth and 

Dror 2018).    نیروی محاسبات  در  قطع  ی  مولکولنیبشعاع 

Å 10    نظر شبیه   است.  شدهگرفته در  اتمسازی در  های  ها، 

از    نانو کانالکربن و درنتیجه   مانند یک جسم    هاآن متشکله 

نظر   در  ثابت  درآوردن اند شده  گرفتهصلب  حرکت  به  برای   .

  ی خارجی مستقیمآب و ایجاد فشار پمپاژ از روش اعمال نیرو

مولکول آب  به  به    .است  شده استفادههای  فقط  نیرو  این 

شود و با تغییر  های اکسیژن در مخزن سمت چپ وارد میاتم

اتم می تعداد  ثابت  نیرو  این  مقدار  اکسیژن  رابطه  های  ماند. 

اکسیژن  اتم  هر  بر  وارد  نیروی  و  اعمالی  فشار  اختلاف  بین 

 .(Rizzuto et al. 2018) است (3رابطه ) صورتبه

(3                                                        )∆P =
𝑛×𝐹

𝐴
 

مولکول  n،  که اکسیژن،  تعداد  هر    Fهای  بر  وارد  نیروی 

و   اکسیژن  است.   Aمولکول  گرافنی  غشاء  مقطع  کل    سطح 
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شبیهدوره مرحله  ی  سه  به  مسئله  این  در    شدهمیتقسسازی 

اول   مرحله  در  با  ی زمانمدتاست.  بدون  ns  225/0  برابر 

مولکول  رسیدن  تعادل  به  برای  نیرو  نظر  اعمال  در  ها، 

 یسازهیشبو    شده اعمالاست. سپس نیروی رانش    شدهگرفته

از    مسئلهثابت شدن خواص    منظوربه  ns  15/1  به مدت  بعد 

یابد. در مرحله سوم برای متوسط گیری اعمال نیرو ادامه می

ادامه یافته    ns  225/0  سازی به میزانو استخراج نتایج، شبیه

سازی کل شبیه  زمانمدت  شده گفتهاست. با توجه به مطالب  

گام    1600000که برابر با    است   ns  6/1  این سیستم برابر با

ها، مخازن و ابعاد  اطلاعات مربوط به مدل نانولوله  زمانی است. 

در  شبیه )سازی،  است(  2جدول   .Rizzuto et al)  آمده 

2018). 

 شده ی ساز ه یشبهای  اطلاعات و ابعاد مدل مخازن، آب و نانولوله   -2  جدول
Table 2 The model dimensions of simulated tanks, water and nanotubes 

Dimensions of 

Water Reservoirs 

(Å) 

Length of Nanotube 

(Å) 

Inner Diameter of 

Nanotube (Å) 

Dimensions of 

Graphene (Å) 
Type of Nanotube 

54×54×51 19.68 8.14 54×54 Nanotube 6,6 

54×54×51 19.68 10.85 54×54 Nanotube 8,8 

     

 ها و بحث یافته  -3
 یتعادل رسانبه    -1-3

)همگرایی   خواص  رسیدن  تعادل  به  از مسئلهبررسی  یکی   )

شبیه  صحت  آن  شروط  به  قسمت  این  در  که  است  سازی 

در    شدهپرداخته  )است.  کل (  2شکل  انرژی  تغییرات  نمودار 

از چهار نانولوله   برحسبسیستم    زمان برای سیستم متشکل 

است. پس    شده دادهنشان    MPa  400  با فشار رانش (  10،10)

طی زمانی  225  از  گام  سی  ، هزار  کل  انرژی  ستم متوسط 

که  شده ثابت تعادل    دهنده نشان  است  به  سیستم  رسیدن 

است.   در    گونههمانترمودینامیکی  )که  مشاهده  (  2شکل 

 سازی برقرار است. شود این تعادل تا انتهای شبیهمی

 
 زمان  به  نسبت  ستمیس  کل  یانرژ  راتییتغ  نمودار  -2  شکل

Fig. 2 Changes of the whole system energy over time 

 سنجیاعتبار  -2-3

 Rizzuto)  با توجه به پژوهش   موردنظر  مسئله  سنجیاعتبار

et al. (2018  .مطالعه  بامشابهت زیادی    ادشدهپژوهش ی  شد  

و   داشته  تلقی    عنوانبه  تواندیمحاضر  سنجی  اعتبار  مرجع 

نمکشود.   پژوهش  این  نانولولهدر  از  استفاده  با  های  زدایی 

فشار  در  جداره  چند  و  جداره  تک  در  و    MPa  400  کربنی 

 است.   قرارگرفته  موردمطالعهقطر،    ازلحاظمختلف    یهااندازه

  با   مشابه  شرایطیهای مربوط به اعتبار سنجی در  سازی شبیه 

پژو .  است  شدهانجام   ،Rizzuto et al. (2018)هش  شرایط 

  با مقاله مرجع در  ها آن و مقایسه    یسازهیشبنتایج حاصل از  

( نانولوله  (  3شکل  نانولوله    ( 6,6)برای  است.  ( 8,8)و    آمده 

)در    طور کههمان می  (3شکل  در شبیهمشاهده  سازی شود، 

زدایی مقدار نمک  Na+  و  Cl-   برای هر دو یون  پژوهش حاضر

نانولوله از  استفاده  نانولوله   %100،  (6,6)  با  از  استفاده  با   و 

نتایج   شودیماست. ملاحظه    آمدهدستبه   1/97%،  (8,8) که 

نانولوله    Rizzuto et al. (2018)مقاله  با     (6,6)برای 
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نانولوله   برای  و  ندارند  کم  (8،8)اختلافی  از  اختلاف،   % 5تر 

 است.

 

 
  ی پژوهش حاضرسازهیشبمقایسه میزان دفع یون در    –  3  شکل

(a)    وRizzuto et al. (2018) (b ) الف(   مختلف:ی هانانولولهبرای

 cl- ب( یونو    Na+  ونی

Fig. 3 Comparing between Ion rejection of nanotubes 

between the present study (a) and Rizzuto et al. 

(2018) (b) for a) Na + and b) Cl - 

 اثر تغییر فشار رانش   -3-3

که   عاملی  می  ریتأثاولین  بررسی  تصفیه  بر  فشار  آن  شود، 

 مطالعه قبل از آنکه اثر فشار بر میزان آب عبوری  رانش است.  

بر تغییرات متوسط تعداد مولکول اثر فشار  های آب در  شود، 

لوله   می  یموردبررسداخل  ت  گیرد.قرار  ابتدا  غییرات  در 

مولکول تعداد  آب در متوسط  برای یک سیستم   نانولوله  های 

شکل  در    شود.( بررسی میب   1ای مانند شکل )چهار نانولوله

نانولوله    های آب در طولتغییرات متوسط تعداد مولکول(  4)

می  برحسب مشاهده  سیستم زمان  برای  نمودار  این  شود. 

نانولوله از  فشار10،10)  هایمتشکل  در   )  MPa  400  

های آب از نوع  گیری تعداد مولکولاست. متوسط  شدهمیترس

  ps  گام زمانی و معادل با  10000گیری زمانی در هر  متوسط 

 است. 10

    
الف( فشار    هانانولوله   در  آب  یهامولکول   تعداد  متوسط  -4  شکل

MPa  400    و مقایسه چهار نانولوله ب( در فشارهایMPa  100    و

MPa  200  هانانولوله ی از  کیدر 
Fig. 4 Average number of water molecules in 

nanotubes a) at 400 MPa for each of 4 tubes b) for a 

tube at 100 and 200 MPa 

  های آب درجریان مولکولمشخص است که    الف(   4شکل )از  

متوسط، تعداد    طوربه  همچنین  . ها برقرار استنانولوله  ی تمام

ی  ثابت به مقدار  ها  نانولوله  هر یک از  های آب عبوری ازمولکول

  رسیدن حل و جریانتعادل    به  دهنده نشانکه    است  دهیرس

در   سازی است.شبیه دیگری بر صحت    دیتائاست. این موضوع  

( مولکولتغییرات    (ب  4شکل  تعداد  در  متوسط  آب  های 

با    .است  شده دادهنشان    های مختلفدر فشار  1  نانولوله شماره

به   میشکل،  توجه  فشار  مشاهده  تغییرات  که   ریتأثشود 

نانولوله نمیچندانی روی تعداد مولکول از  -های آب عبوری 

در   آب  خاصیت تراکم  برقراری  دهنده نشانگذارد. این موضوع  

 .ابعاد نانومتری است
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  هامولکول موضوع دیگری که شایان توجه است نحوه حرکت  

( نانولوله کربنی است. شکل  را ج  1درون  این نحوه حرکت   )

شکلدهد یمنشان   در  دقت  با  که   شودیممشخص    . 

منظم و در دو ردیفِ متمایز    صورتبه  باًیتقری آب  هامولکول 

حرکت   نانولوله  مجزا    درواقع.  کنندیمدرون  دولایه 

ی از این  کیدرتمایل به حرکت  ها مولکولاست که  گرفتهشکل

  شودیمی شدن گفته  اهیلادارند. به این پدیده، پدیده    هیدولا

در    Sahebi)  افتدیم اتفاق    نانو مجرای درون  هاانیجرکه 

and Azimian 2015)  سبب پدیده  این  که    شودیم. 

کنند. ارهی زنج  صورتبه  هامولکول  حرکت  هم  سر  پشت  و  ی 

حرکت   کاهش  سبب  موضوع  و    هامولکولی  اکاتورهاین 

برخورد   و  ها وارهیدبه    هاآن کاهش  شده  کانال   جه یدرنتی 

ر جریان  فشار  افت  و  کاهش  اصطکاک  حرکت    .دهد یما 

هیدروژنی  مولکول  یاره یزنج پیوند  وجود  سبب  به  آب  های 

اتم  طرفکیازهای آب  قوی میان مولکول های  و دافعه میان 

( است  آب  مولکول  و    (. Majumder et al. 2005کربن 

یون  (3)  جدول نانولوله  مقدار  فش  (10،10)زدایی  ارهای در 

 دهد. را نشان می MPa 100 و 200، 400

های  فشار  در(  10،10)  یکربن  نانولوله  ییزداوندرصد ی  -3  جدول

 مختلف
Table 3 carbon nanotube ion-rejection (10, 10) at 

various pressures (MPa) 

Cl- deionization rate 

(%) 

Na+ rejection rate 

(%) 
Pressure 

60 68.5 400  

77 85.7 200  

97 97 100  

( جدول  به  توجه  ملاحظه  3با  بر    شودیم(،  رانش  فشار  که 

بسزایی دارد. با کاهش فشار رانش    ریتأثها  زدایی نانولولهیون

یون  میمیزان  افزایش  فشارهای   کهی طوربهیابد  زدایی  در 

  رسد. می  %100زدایی به  مقدار یون  MPa  100تر از  رانش کم

نتایج   با  نتیجه  پژوهش    آمدهدستبهاین   Zhang(2020)از 

et al.   این موضوع را به صورتی که در   همخوانی دارد. علت

می میپی  کرد.  آید  تشریح  ترمودتوان  طریق   یکینامیکار  از 

 آید. دست می( به4رابطه )

(4                                                 )𝑊 = ∫ 𝑃𝑑𝑣
𝑣2

𝑣1
 

ترمودنشان  W  که، کار  فشار    یکینامیدهنده  و    Pبرحسب 

( با کاهش فشار  4است. با توجه به رابطه )  vحجم  دیفرانسیل  

س  یحجم  لیفرانسید  کیدر   کار  درنت  ستمیمشخص   جه یو 

س  یانرژ م   ستمیکل  انرژابدی یکاهش  کاهش  با  کل    ی. 

انرژی دافعهتوان    ستمیس بر   ی اتمنیب  لیپتانس  غلبه سیستم 

کاهش  از سوی دیگر،    کلرو    م یسدو    سوکاز ی  نکرب  یهااتم

لذاابدییم برای   .  پتانسیل  انرژی  از سد  برای عبور  توان لازم 

مذکورعبور   میزان   عناصر  و  شده  کمتر  کربنی  نانولوله  از 

  جه یدرنت  کنند.های سدیم و کلر از لوله عبور میکمتری از اتم

. ازآنجاکه  یابدمی شیکمتر افزا ی نانولوله در فشارها ییزداون ی

بر عبور  ،ییزدانمک   زانیم  علاوه  آب  نانولوله   یمقدار شار  از 

قضاوت    یمهم است، برا  هیتصف  ندیدر فرا  برای یک غشاء  زین

به  جعرا فشار  م  نهیبه  بر  ستیبا یرانش   ینمودارها  علاوه 

نمودارها  ،ییزدانمک عبور  دبی   یبه  فشارها  یآب    یدر 

از  یآب عبور یمحاسبه مقدار دب   یبرا توجه شود. زیمختلف ن

 . (Rizzuto et al. 2018)  شد استفاده( 5رابطه )از نانولوله، 

(5)                                                           𝑄 =
�̅�𝑁

𝑉
 

متوسط    �̅�  ،که نانولوله،    ک یسرعت  در  تعداد    Nمولکول 

و  مولکول  نانولوله    Vها  بخش استحجم  اول  قسمت  در   .

مولکول  ج،ینتا همراه   یهاتعداد  به  نانولوله  داخل  آب 

بررس  ینمودارها و  موردبحث  سرعت    یمربوطه  گرفت.  قرار 

متوسط   کیمتوسط   از  نانولوله،  در  آب    ی زمان  یریگمولکول 

خاص در داخل   لحظهکی  که در  هاییمولکول  ی سرعت تمام

( 10،10. شعاع نانولوله )دیآیبه دست م   اندقرارگرفته نانولوله  

با   )  Å 78/6برابر  نانولوله  حجم  در    شده استفاده(  10،10و 

  آمدهدستبهاست. با جایگذاری اعداد    3nm  74/2سازی  شبیه

( رابطه  را می5در  دبی در فشارهای مختلف  مقدار  به  توان  ( 

جد  دست )آورد.   از   یعبور  ی دب  بر  فشار  راتییتغ  اثر(  4ول 

میهانانولوله نشان  را  مختلف  این جدول  ی  به  توجه  با  دهد. 

رانش    شودیمدیده   اثرگذار    شدتبهکه فشار  عبوری  بر دبی 

از    کهی طوربهاست.   عبوری  آب  دبی  رانش،  فشار  افزایش  با 

افزایش   آب  ابد ی یمنانولوله  سرعت  رانش  فشار  افزایش  با   .

)  جهیدرنت  داکردهیپ افزایش   رابطه  به  استناد  نیز  5با  دبی   )

می باعث    قبلاً یابد.  افزایش  فشار  افزایش  که  شد  مشاهده 

بایست بسته به نیاز،  زدایی شده است. بنابراین میکاهش یون

مناسب، مصالحه  در ایجاد  یک طراحی  اثر مذکور  بین دو  ای 

مساحت   با  فیلتر  یک  در  میلیارد   100حدود    2cm  1شود. 

برای یک فیلتر با    باًیتقربنابراین  .  ( قرار دارد10،10نانولوله )

)  مترمربع  2m  1  مساحت نانولوله  از    شدهلیتشک(  10،10که 

عبوری در فشار  آب  با   MPa  100  است دبی    ml/s  7  برابر 

 است.
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 قطر نانولوله  ر ییتغاثر    -4-3

( دبی  4جدول  به    جادشدهیا(  نانولوله  فشار    یازادر  یک 

که    گونههماندهد.  مشخص را در قطرهای مختلف نشان می

می میدیده  افزایش  دبی  نانولوله  قطر  افزایش  با  یابد.  شود، 

نانولوله سبب کاهش مقاومت اصطکاکی نانولوله افزایش قطر  

تعداد   افزایش  و  نانولوله  حجم  افزایش  جریان،  به  نسبت 

نانولوله میمولکول در  آب  یهای  اثرهای    ادشدهشود. مجموع 

یعنی   شد.  خواهد  دبی  افزایش  های  زنجیره  ت ینهادرسبب 

 شود.تری در نانولوله تشکیل میمولکولی آب بیش

 های مختلف فشار  در  نانولوله  نوع  برحسب  یدب  راتییتغ  -4  جدول
Table 4 Flow rate depending on the type of nanotube 

at different pressures (MPa) 

Nanotube (Flow rate = 1/ns.nm2)  
Pressure 

10,10 8,8 6,6 

9421 4966 2186 400 

4245 3146 1262 200 

1929 1547 841 100  

(  8،8( و )6،6زدایی برای سه نانولوله )نانولوله بر یوناثر قطر  

( فشار  10،10و  در   )MPa  400  شکل با 5)  در  و  بررسی   )

رود، با کوچک  اند. همانطورکه انتظار مییکدیگر مقایسه شده

یون درصد  نانولوله،  قطر  میشدن  افزایش  و  زدایی  یابد 

نزدیک    تینهادر بنابراین  رسدیم   %100به  ردن  ک  ترکوچک. 

 . گذاردینمی ریتأثزدایی تر قطر در میزان یونبیش

 

 
-الف  :MPa  400در فشار    ییزداون ی  بر  نانولوله  قطر  اثر  -2شکل  

 یون کلر   -بو    میسدیون  
Fig. 5 Effect of nanotube diameter on ion-rejection at 

a pressure of 400 MPa a) Sodium Ion b) Chloride Ion 

 اثر تغییر تخلخل غشاء -5-3

بر یون اثر تخلخل  این قسمت   قرارگرفته   موردبحثزدایی  در 

است. تخلخل معیاری برای تعیین میزان فضای خالی نسبت  

به فضای کل ماده است. تغییر تخلخل، با تغییر تعداد نانولوله 

( گرافن  سطح  از  مشخصی  مساحت  غشا(    عنوانبهدر  سطح 

نانولوله   شده ی سازه یشب تعداد  چه  هر  شود است.  بیشتر  ها 

فضای   بیشتر    جادشده یامقدار  نیز  گرافن  .  شودیمدر صفحه 

 ( شکل  یون6در  بر  تخلخل  تغییر  اثر  نمودار  نانولوله (  زدایی 

است. این نمودار برای سه میزان مختلف از تعداد   شدهمیترس

است که   واحد سطح رسم شده  بر  ،  50:  از  اندعبارتنانولوله 

   . 2mμper  200و  100

 

 

  -ی مختلف الفهانانولوله یی برای  زداونی  برتخلخل    اثر  -6  شکل

 یون کلر-ب  و  میسد  یون
Fig. 6 Effect of porosity on ion-rejection for different 

nanotubes a) Sodium Ion b) Chloride Ion 

ملاحظه    گونههمان در  شودیمکه  نانولوله  کدامچیه،  ها  از 

یی نداشته است و  زداونچشمگیری بر ی  ریتأثافزایش تخلخل  

بر عهده    هاونر حذف یدلیل آن این است که، نقش اصلی د

قطر   از  مشخص  اندازه  یک  در  بنابراین  است.  نانولوله  اندازه 

تخلخل،   ی  ریتأثنانولوله،  حذف  بر  این    هاون چندانی  ندارد. 

نمی صدق  دبی  مورد  در  شکلکند.  موضوع،  نمودار   (7)  در 

 ی موردبررس  یمختلف( بر دب  یهاتعداد نانولوله )تخلخل   ریتأث
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افزایش تخلخل  که دیده می  طورهمان  است.  قرارگرفته شود، 

لذا    ریتأث دارد.  عبوری  آب  دبی  بر  نتیجه    توانیم زیادی 

مکانیکی   ساختارهای  به  مربوط  مسائل  که  جایی  تا  گرفت، 

بایست از فیلترهای با تخلخل بالاتر استفاده  دهد میاجازه می

 شود.

 
برای    یدب  بر  در واحد سطح(  نانولوله  تعداد)  تخلخل  اثر  -7  شکل

 MPa  400  فشار  در (10،  10نانولوله )
Fig. 7 Effect of porosity on flow rate in 400 MPa for 

(10, 10) nanotube 

عملکرد    شدهانجام  هایپژوهش باوجود   شدن  روشن  برای 

آب،  نانولوله تصفیه  در  کربنی  فیزیکی  های  سازوکارهای 

هنوز   نیستند    طوربه تصفیه  روشن   .Ang et al)کامل 

در این پژوهش را    شدهانجام های  مجموعه بررسی  رو(. ازاین 2020

های محققان در راستای درک بهتر  پژوهش  کنندهل یتکم  عنوانبه

های کربنی در فرایند تصفیه آب از محلول  عملکرد مولکولی نانولوله

می نمک  و  تفاوت    نظر  درتوان  آب  باوجود  همچنین،  گرفت. 

های  ی در پژوهش حاضر با پژوهشموردبررسمحدوده فشار رانش  

ی  خوببه کیفی    ازلحاظفشار رانش بر عملکرد تصفیه    ریتأثپیشین،  

نتایج   )هاپژوهشاز    آمدهدستبهبا  قبلی    با   مثال  طوربهی 

نتایج  (  .Zhang et al  (2020)پژوهش   و  داشته  همخوانی 

تا جایی  -ی اثر میزان تخلخل، موردبررس . در کندمی  دیتائقبلی را  

هستند مطلع  نویسندگان  می  -که  نظر  اندکی  به  کارهای  رسد 

باشد و بررسی اثر یادشده در این پژوهش باعث افزایش    شدهانجام 

 اطلاعات در این زمینه شده است. 

 گیری نتیجه -4
ا نمک   مسئله  پژوهش   نیدر  و  آب  محلول  از  آب  تصفیه 

ی موردبررس  های کربنی فیلترهای متشکل از نانولوله  لهیوسبه

این  است  قرارگرفته شبیه  لهیوسبهپژوهش  .  سازی  روش 

شدن    روشن  هدف از این بررسی.  شدانجام  دینامیک مولکولی

مقیاس    سازوکار در  و  تصفیه  میزان  مولکولی   ر یتأثآزمودن 

عواملی همچون   بدین منظور  بوده است.  فرایندبر    مؤثرعوامل  

تخلخل   میزان  و  اعمالی  فشار  نانولوله،   موردسنجش قطر 

می  است.  قرارگرفته را  پژوهش  این  زیر    صورتبهتوان  نتایج 

 :خلاصه کرد

نانولوله  مولکول  -1 درون  از  آب  زنجیره   صورتبه های  یک 

می مولکولی   عبور  کاهش    . کنندمنظم  سبب  موضوع  این 

مولکول و  برخورد  دیواره  به  سیال  کاهش    جهیدرنتهای 

می  توجهقابل نشاناصطکاک  امر  این  مزیت  شود.  دهنده 

غشایی   تصفیه  فرایند  در  کربنی  نانولوله  از  که  -استفاده 

به   معمولاً فیلتر،  از  عبوری  جریان  بالای  اصطکاک  سبب  به 

 ست. ا -شودنیروی پمپاژ زیادی احتیاج می

فشار    -2 محدوده    MPaتا    MPa  100)  یموردبررسدر 

.  شودیم(، کاهش فشار تصفیه موجب افزایش دفع نمک  400

نانولوله  کهی طوربه نوع  سه  هر  )برای  )6،6ی  و  8،8(،   )

فشار(،  10،10) در  MPa  100  در  نمک  دفع  همه   میزان 

 رسید.   %100به حداکثر میزان خود یعنی  هانانولوله

مشخص    -3 نانولوله  یک  برای  غشاء  تخلخل  میزان  افزایش 

نمکریتأث میزان  در  اما  ی  ندارد  آب   شدتبهزدایی  دبی 

 دهد.  عبوری را افزایش می

در    شدهی بررسنتایج همچنین نشان داد که اگر از هندسه    -4

( نانولوله  مورد  در  پژوهش  فیلتر   عنوانبه(  10،10این  یک 

فشار   در  عبوری  آب  دبی  شود  با   MPa  100استفاده   برابر 

ml/s 7  سطح مقطع واحد از فیلتر خواهد بود.   یازابه 

میزان مطلوب دفع نمک و نیز    دهندهنتایج این پژوهش نشان

جریا  العادهفوق کاهش   در  نانولوله   ناصطکاک  از  عبوری  آب 

این   است.  در    مسئلهکربنی  پمپاژ  نیروی  کاهش  معنای  به 

های کربنی برای استفاده  نانولولهفرایند تصفیه است. بنابراین  

بالا پتانسیل  آب  تصفیه  می  ییدر  نشان  خود  برای   .دهنداز 

همچنین   و  بیشتر  بررسی  ترکینزدبررسی  به  شدن  ها 

می پیشنهاد  واقعی  فیلترهای  فرایندهای  از  آب  عبور  شود 

های کربنی که با جهت عبور آب از فیلتر دارای حاوی نانولوله

سازی قرار گیرد. همچنین زوایای متفاوتی هستند مورد شبیه

نانولولهمی دیگر  انواع  از  استفاده  نانولولهتوان  مثل  های ها 

کردن   دار  عامل.  قراردادی  موردبررسدوجداره و چند جداره را  

دیگر   منظوربهها  ولهنانول از  نیز  یون  دفع  فرایند  کردن  بهینه 

 شود. های آتی پیشنهاد میموضوعاتی است که برای پژوهش
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 هادسترسی به داده 
در متن مقاله    در این تحقیق  دشده یتولو یا    شدهاستفاده ی  هاداده 

 است.   شدهارائه 

 تضاد منافع نویسندگان 
گونه تضاد منافعی در  دارند که، هیچنویسندگان این مقاله اعلام می 

 رابطه با نویسندگی و یا انتشار این مقاله ندارند. 
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