
 

 

 
 

 Environment and Water Engineering آبزیست و مهندسی محیط

 Vol. 10, No. 1, 2024 1403، بهار 1، شماره 10دوره 

10.22034/EWE.2023.381252.1836 DOI: Environ. Water Eng., 2024, 10(1), 37-48 

 
ISSN: 2476-3683 

 

Environment and Water Engineering 

 

 
Homepage: www.jewe.ir 

  Research Paper 

 

Molecular Dynamics Simulation of Water Treatment Using Thermal 

Driving Force and Carbon Nanotube Membrane  

Arash Rajabi-Vahid 1and 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:       January 13, 2023                         

Revised:           March 25, 2023 

Accepted:        March 25, 2023                       

 
The temperature difference between the pure and impure water on the two 

sides of a membrane can lead to water purification. The asymmetry of 

molecular kinetic energy on both sides of the membrane causes pure water to 

move from the hot side to the cold one. In this research, a carbon nanotube-

membrane filtration system based on the temperature difference between 

water sources was investigated by the molecular dynamics simulation method. 

The effect of various factors was investigated. The simulation results confirm 

the possibility of using a thermal driving force for water purification with 

carbon nanotubes. The results show that by increasing the hot source 

temperature, the water passage and the purification speed increase. Such that 

increasing the temperature difference between sources from 15 to 60 K 

increases the water purification rate by 30%. Simultaneously, the possibility 

of impurities passing through the nanotube also increases. Increasing the 

impurity concentration slows down the purification process. Increasing the 

diameter of the nanotube up to 15 Å increases the water purification rate. In 

nanotubes with a diameter of less than 15 Å, 100% of impurities are removed. 

Among the examined nanotubes, the best performance was obtained for the 

armchair carbon nanotube. 
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EXTENDED ABSTRACT 

Introduction 
Seawater desalination has been proposed as one of 

the main ways of supplying water in the future. In 

recent years, researchers have introduced 

membranes composed of carbon nanotubes as 

high potential systems for improving the 

efficiency of desalination. On the other hand, it 

has been found that creating a temperature 

difference (thermal driving force) between the 

two sides of a membrane that contains impure 

water on one side and pure water on the other side 

can lead to water purification. 

The review of research about water purification by 

carbon nanotubes using thermal driving force 

shows that the investigation of the factors and 

conditions affecting the amount of purified water 

has been given less attention. Therefore, in this 

research, the water flow passing through the 

nanotubes in different conditions has been 

investigated by using the thermal driving force 

caused by the application of the temperature 

gradient on an array of carbon nanotubes. The 

results can be used in the design of efficient 

membranes for water purification. 

Material and Methods 
In this research, using molecular dynamics 

simulation, a purification system consisting of a 

membrane with a row of six carbon nanotubes has 

been studied (Fig. 1).  

 
Fig. 1 a) Overview of the simulation geometry. 

Nanotubes (gray in the middle) separate the solution 

of water (oxygen in red and hydrogen in white) and 

salt (in purple) from pure water. b) Nanotubes row 

On both sides of this membrane, water and salt 

solution and pure water are placed. The simulation 

boundaries are periodic. The length of the 

nanotubes is 1.6 nm. The dimensions of the 

simulation box vary from 12 × 58 × 117 to 26 × 

157 ×117 Å3 in different simulations in x, y and z 

directions. Nose-Hoover thermostat has been used 

to create areas with constant temperature. The hot 

and the cold region extend from -15 to -5 Å and 

from 21 to 31 Å in the z-direction respectively. 

The concentration of ions in water is 10000 ppm. 

Ions are placed only in the left tank. Carbon-

carbon interactions are modeled using the Tersouf 

potential and interactions between carbon, 

oxygen, hydrogen, sodium, and chlorine atoms are 

modeled using Lennard-Jones potential function. 

The effect of the electric charge of the ions is also 

taken into account using the Coulomb force. 

TIP4P/2005 model was used for water. The 

direction of the flow is always from the impure 

side toward the pure water. The simulation time 

step is 0.0001 fs. The simulation process has 

progressed to reach an equilibrium and stability of 

1 ns. After that, the simulation runs for 10 ns. In 

this step, time averaging of the output quantities 

has been performed. The simulations were done 

using Lammps software. 

Results  
Fig. 2 shows the number of water molecules 

passing through nanotubes with different 

diameters over time. The temperature difference 

between the cold and hot sources causes 

asymmetry in the kinetic energy of the water 

molecules. This asymmetry causes the high-

energy water molecules move toward low-energy 

molecules. It can also be seen from Fig. 2 that as 

the diameter of the nanotube increases, the 

number of water molecules passing through the 

nanotubes increases too.  

 

Fig. 2 The number of passing water atoms during the 

simulation time in different nanotube diameters 
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Fig. 3 shows water atom passage through different 

nanotube types overtime. The armchair nanotube 

has the maximum flow rate and the zigzag and 

chiral nanotubes are in the next rank respectively. 

The change in friction in different types of 

nanotubes is attributed to the change in potential 

energy experienced by water molecules passing 

through each of the nanotubes.  

 
Fig. 3 The number of water atoms passing through 

different nanotubes according to the time step 

Fig.4 shows the effect of salt concentration of the 

hot tank on the amount of purified water for 

Armchair nanotubes. It is observed that the 

number of water molecules passing through the 

nanotube decreases with increasing molarity. By 

increasing the concentration difference between 

the cold and hot sources, the potential difference 

caused by the concentration difference between 

the two reservoirs increases, therefore, the flow 

rate decreases. 

 
Fig. 4 The number of water atoms passing through the 

armchair nanotube over time at different salt 

concentrations in the hot source 

The effect of the temperature difference between 

the reservoirs on water purifying was done by 

increasing the hot source temperature while 

keeping the cold source temperature constant at 

293 K. When the temperature of the hot source 

increases, the average molecular movement of 

water molecules increases and as a result, more 

molecules are capable to overcome the potential 

difference between the two reservoirs. Therefore, 

more molecules have a chance to pass through the 

nanotubes and as Fig. 5 shows, the purified water 

flow rate increases. If we consider the number of 

salt ions passing through the nanotube, it can be 

seen that the probability of ions passing through 

the nanotube increases with the increase in the hot 

source temperature. The reason is the increase in 

the movement of particles due to the increase in 

temperature and, as a result, the increase in the 

chance of ions passing through the cavity of the 

nanotube. This issue is undesirable in the 

purification process. 

 
Fig. 5 The number of water atoms passing through the 

armchair nanotube over time 

Conclusions 
The molecular dynamics simulation showed that 

the temperature difference between the tank of 

pure water (cold side) and the impure solution (hot 

side) in a system consisting of a membrane 

containing nanotubes causes the water molecules 

transfer from the impure solution to the pure 

water. The results showed that the use of armchair 

carbon nanotubes leads to higher water 

purification rates compared to chiral and zigzag 

nanotubes. Increasing the temperature of the hot 

source and increasing the diameter of the 

nanotubes improves the performance of the water 

purification process until it leads to the passage of 

impurities. 

Data Availability 

The data obtained in this study are presented in the 

paper. 
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آب خالص وجود  آب ناخالص و در طرف دیگر طرفکغشا که در یاختلاف دما دو طرف یک 

غشا  دو سمتبه تصفیه آب منجر شود. عدم تقارن انرژی جنبشی مولکولی در  تواندیمدارد، 

. در پژوهش حاضر یک سیستم تصفیه شودیمباعث رانش آب خالص از سمت گرم به سرد 

ی کربنی بود با روش هانانولوله غشائی مبتنی بر اختلاف دما میان منابع آب که دارای

بر میزان عبور آب  مختلف عوامل ریتأث. قرارگرفتی موردبررسی دینامیک مولکولی سازهیشب

ی استفاده از نیروی رانش گرمایی جهت ریپذامکان هایسازهیشبنتایج  .شدیبررس دفع نمکو 

نتایج نشان داد که با افزایش کرد.  دیتائهای کربنی را های دارای نانولولهتصفیه آب با غشا

افزایش اختلاف  کهیطوریابد. دمای منبع گرم مقدار عبور آب و سرعت تصفیه افزایش می

احتمال عبور  حالنیدرعآب شد.  هیتصف %30باعث افزایش  K 60به  15دمای میان منابع از 

ث کاهش سرعت از نانولوله نیز زیاد شد. همچنین افزایش غلظتِ ناخالصی باع هایناخالص

موجب افزایش سرعت تصفیه آب  nm 015/0. افزایش قطر نانولوله تا شودیمفرایند تصفیه 

. از میان شوندیمدفع  هایناخالص nm 015/0 ،100%یی با قطر کمتر از هانانولوله. در دش

 .آمد به دستاز نوع آرمچیر  یکربن نانولوله، بهترین عملکرد برای شدهیبررسی هانانولوله
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 مقدمه -1
 است. یجهان یهاچالش نیتریاز جد یکیحران آب ب

 عنوانبه در آینده یاآب در ییزداکه نمک شودیم ینیبشیپ

قابل آب و  شدهمطرحآب  نیتأمی هاراه نیتریاصلیکی از 

 .( .2020Aende et alدر اختیار بگذارد )را  ینامحدود شرب

 کنندیم یررا تبخ یاآب در یا یکنون ییزدانمک یهااکثر روش

 یرمثال تقطعنوان)به کنندیو سپس بخارات را متراکم م

را با  یاآب در یعیطب یغلبه بر فشار اسمز یبرا یا( و یحرارت

 .( .2021Lim et al) دهندیفشار قرار متحت ،پمپ فشار بالا

بر و گران  یشده انرژاشاره روش دوهردر  یو نگهدار تعمیر

et al.  Shannon) دارند یازبزرگ ن یهارساختیو به ز بوده

2011Elimelech and Phillip ; 2010.) بحران حالنیدرع ،

لازم  یهارساختیو ز یرومعمولاً با کمبود ن یرینکمبود آب ش

. ( .2020Aende et al) استهمراه  افتهیندر مناطق توسعه

 یاسدر مق یاآب در ییزدانمک یهاسامانه طراحی ،ینبنابرا

 یافرد  یکتوسط بوده و بالا  یمان انرژراند که دارایکوچک 

 .Kim et al) ابدییمضرورت ، باشد استفادهخانواده قابل یک

Amy et al ; Subramani and Jacangelo 2015; 2010

 یهانهیاز دانش که زم یاعنوان رشتهبهی نانو فناور .(2017

 آنموضوع  و دهدیپوشش مدر صنعت امروز  را یاگسترده

نانومتری است به کمک های در ابعاد ماده یا دستگاه کنترل

 .2013Elishakoff et al ;) فرایند تصفیه آب آمده است

2021; Bantan et al. 2013Lyon and Hubler  در این .)

 ی کربنیهانانولوله ی متشکل ازشاهای اخیر، غهاسالمیان، در 

 Barrejón andی )انرژ بازدهیبهبود  یرا برابالایی  یلپتانس

2022Prato ) یلبه دل ییزدانمک یهاو کاهش اندازه سامانه 

 Mann and Hallsها )در نانولوله العاده آبفوق یرینفوذپذ

 De Volder et 2008Corry ;ح )املا یو حذف عال( 2003

2013al. 2014( .اندداده ( نشان. (Das et al در یک پژوهش ،

ی سازمدلمحاسباتی برای ی تجربی و هاروشمروری انواع 

ی و بررسی کردند. بنددستهرا  ی کربنیهانانولولهعبور آب از 

Thomas and Corry (2015) انتخاب ترموستات  ریتأث

ی دینامیک مولکولی عبور آب از سازهیشبحرارتی در 

قرار داده و نشان دادند که  موردمطالعهی کربنی را هانانولوله

 Yangصورت پذیرد. ستیبایمی لازم هادقتدر این زمینه 

 )2013. (et al  ی هانانولولهدر پژوهش خود با تغییر در طول

این عامل در تصفیه آب پرداختند. نتایج حاصل  ریتأثکربنی به 

ی کربنی طویل در هانانولولهاز این پژوهش نشانگر توانایی 

از آب  هایناخالصی آب و جداسازی هامولکولتصفیه بهینه 

، برای نانولوله کربنی پتانسیل بالایی Liu et al) .2013( بود.

et al.  Hou. ی آب گزارش کردندهامولکولرا در تصفیه 

ی دینامیک مولکولی نشان سازهیشببا استفاده از  )2021(

ی ورودی لبهی که در اوستهیپدادند که پیوندهای هیدروژنی 

کلیدی در تسهیل انتقال  ، عاملشودیمنانولوله کربنی تشکیل 

 ها است.آب در نانولوله

ی هاسامانهاندازه  یکی از موانع کاهشبه پمپ فشار بالا  یازن

بنابراین کوچک است.  یمنظور کاربردهابهتصفیه آب فعلی 

 یبرا ییهانیگزیعنوان جابه رانش جریانکارآمدتر  یهاروش

ی جایگزین هاروشاین  ازجمله است. ازیپمپ فشار بالا موردن

استفاده از نیروی رانش آب با ایجاد گرادیان دما است 

(Sahebi and Azimian 2022 .)Zhao and Wu (2015) 

با استفاده از روش دینامیک مولکولی نشان دادند که با استفاده 

کربنی به نرخ  نانولولهاز ایجاد گرادیان دما در دو طرف یک 

 .افتیدست توانیم هانانولولهبالایی از عبور آب از میان 

Chen et al. (2019) سازی دینامیک با استفاده از شبیه

مولکولی نشان دادند که عبور آب با استفاده از گرادیان دما از 

های گرافنی نیز میسر است. ایشان نشان دادند که میان کانال

ی تصفیه آب با فناّورهای گرافنی برای توسعه ی کانالاز ایده

با پیشنهاد   et alLeng. )2022(توان بهره برد. بالا میراندمان 

یک سیستم آبشاری طرحی برای رانش مداوم آب با نیروی 

های طویل ارائه دادند. رانش گرمایی )گرادیان دما( در نانولوله

)2023(. Oyarzua et al ها در رانش آب با استفاده اثر فونون

ی گرافنی را با استفاده از هانانو کانالاز نیروی گرمایی از میان 

. نتایج قراردادندی موردبررسسازی دینامیک مولکولی شبیه

درصدی شارش آب در  50حاکی از افزایش  هاسازیشبیه

ی گرافنی هانانو کانالی زیگرآبی در میزان کاردستصورت 

 بود.

-تصفیه یا عبور آب از میان نانولوله نهیدر زمها مرور پژوهش 

دهد با استفاده از نیروی رانش گرمایی نشان میهای کربنی 

در میزان آب  اثرگذارکه بررسی عوامل و شرایط متعدد 

 موردتوجهبررسی نوع نانولوله کمتر  خصوصاً، شدههیتصف

در پژوهش حاضر با استفاده از نیروی  رونیازااست.  قرارگرفته

ی از اهیآرارانش گرمایی ناشی از اعمال گرادیان دما بر 
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ی کربنی، به بررسی رفتار جریان آب عبوری از هانانولوله

ها در شرایط مختلف پرداخته شد. در این پژوهش نانولوله

ی آب و قدرت جداسازی رینفوذپذدر میزان  مؤثرعوامل 

ی سدیم و کلر با استفاده از روش هاونیی شامل یهایناخالص

 .ندقرارگرفت موردمطالعهی دینامیک مولکولی سازهیشب

شامل قطر و نوع  ندشدیبررس هاآن ریتأثپارامترهایی که 

ی کربنی، میزان اختلاف دما در منابع حرارتی و هانانولوله

 ستیبایمی موجود در آب تغذیه )آبی که هایناخالصغلظت 

در طراحی  تواندیم. نتایج این پژوهش بودتصفیه شود( 

ی هانانولولهغشاهای کارآمد برای تصفیه آب با استفاده از 

 کربنی به کار آید.

 هامواد و روش -2
 مشخصات هندسی -1-2

ی به روش دینامیک سازهیشبدر این پژوهش، با استفاده از 

ی متشکل از یک غشا اهیتصفمولکولی به مطالعه سیستم 

است  شدهپرداختهی دارای یک ردیف نانولوله کربنی، تراوامهین

 صورتبهاز شش نانولوله که  شدهیسازهیشب غشا (.1)شکل 

است.  شدهساخته، اندقرارگرفتهیک ردیف و مماس بر یکدیگر 

در دو طرف این غشا محلول آب و نمک و آب خالص 

پریودیک در نظر  صورتبهی سازهیشب. مرزهای اندقرارگرفته

نانومتر است. ابعاد جعبه  6/1 هانانولوله. طول اندشدهگرفته

در  هالولهبه ثابت نبودن قطر  ی با توجهسازهیشب

به ترتیب از  zو  x ،yی مختلف در جهات هایسازهیشب

متغیر  nm 117/0×157/0×026/0تا  012/0×058/0×117/0

هوور برای ایجاد نواحی با دمای ثابت -از ترموستات نوزبود. 

ت. اس شدهاستفادهجهت ایجاد گرادیان دمایی در سیال 

و ناحیه سرد  -nm005/0 تا  -015/0محدوده ناحیه گرم از 

در نظر گرفته شده  zدر راستای  nm 031/0تا  021/0از  

عدد  1600متوسط حدود  طوربههای آب است. تعداد مولکول

های آب با توجه تفاوت ابعاد تعداد مولکول. ضمن اینکه بود

کند. غلظت های مختلف تغییر میسازی در حالتجعبه شبیه

ها فقط در . یونشدگرفتهدر نظر  ppm 10000ها در آب یون

ها با توجه به مخزن سمت چپ قرار گرفتند. تعداد کل یون

 عدد خواهد بود. 8غلظتِ لحاظ شده 

                                                      
1Lennard-Jones 

 
) به رنگ  هانانولولهی. سازهیشبالف( نمای کلی هندسه  -1شکل 

خاکستری در وسط( محلول آب )اکسیژن به رنگ قرمز و هیدروژن 

ک )به رنگ بنفش( را از آب خالص جدا به رنگ سفید( و نم

 ها در کنار یکدیگر. ب( قرار گرفتن ردیفی نانولولهکندیم
Fig. 1 a) Overview of the simulation geometry. 

Nanotubes (gray in the middle) separate the solution 

of water (oxygen in red and hydrogen in white) and 

salt (in purple) from pure water and b) nanotubes row 

 سازیپارامترهای شبیه -2-2

شود ی حاصل میاتمنیبها از مشتق پتانسیل نیروی بین اتم

(2020Bartolomeu and Franco  برای توصیف پتانسیل .)

جونز و کولومب -ی از توابع پتانسیل ترسوف، لنارداتمنیب

بن با استفاده از کر-ی کربنهابرهمکنشاستفاده شده است. 

های کربن، ی میان اتمهاکنشبرهمپتانسیل ترسوف و 

اکسیژن، هیدروژن، سدیم و کلر با استفاده از تابع پتانسیل 

(. اثر بار 2010and Roux  Luoجونز مدل شده است )-لنارد

ها نیز با استفاده از نیروی کولومب لحاظ شده الکتریکی یون

در توابع مذکور مطابق جدول  شدهاستفادهاست. پارامترهای 

(. تابع  .Huray 1990Mayo et al ;2011( استفاده است )1)

.Wang et al ( است )1رابطه ) صورتبه 1جونز-پتانسیل لنارد

2020.) 

(1)   𝐸𝐿𝐽 = 4𝜀𝑖𝑗 [(
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

6

] 

 جونز-های موجود در پتانسیل لناردپارامتر -1 جدول
Table 1 Parameters in Lennard-Jones potential 
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𝜀(𝑘𝑐𝑎𝑙
/𝑚𝑜𝑙) 

𝜎(Å) 
𝑞(electron

) 

𝑚(gram/mol

) 

Materia

l 

0.030

5 
4.18 0 12.01 C 

0.007 
3.164

4 
-1.0484 16 O 

0 0 0.5242 1 H 

0.007

3 

2.258

9 
1 22.99 Na 

0.005 
5.164

5 
-1 35.45 Cl 

     

ی است که در آن تابع افاصله 𝜎𝑖𝑗عمق چاه پتانسیل و  𝜀𝑖𝑗،که

فاصله ذرات از یکدیگر  𝑟𝑖𝑗شود. همچنین پتانسیل صفر می

است. از سوی دیگر، انرژی پتانسیل الکتریکی یا انرژی پتانسیل 

آید. این دست میالکترواستاتیک از نیروهای پایستار کولمب به

تم ای در یک سیسای از بارهای نقطهانرژی با موقعیت مجموعه

مرتبط بوده و مقدار نیروی بارهای الکتریکی ساکن ذرات یک 

. کندیمکنند را تعیین سیستم که همدیگر را دفع یا جذب می

شود ( محاسبه می2انرژی پتانسیل الکتریکی با کمک رابطه )

(2019 Mehta et al..) 

(2)              𝐸𝑖𝑗(𝑟) =  
−1

4𝜋𝜀0𝑟𝑖𝑗
 𝑞𝑖𝑞𝑗 

بارها  نیبفاصله  j  ،𝑟𝑖𝑗 و i بارهای الکتریکیِ ذرات  𝑞𝑖 و𝑞𝑗که، 

عددی  ازنظربوده و  خلأی الکتریکی رینفوذپذدهنده نشان 𝜀0و 

برای ساختارهای کربنی، است.  m⋅F 10-12×85/8−1 برابر با   

ها با استفاده از پتانسیل ترسوف و با نحوه اندرکنش بین اتم

 (.Tersoff 1988) شودیتوصیف م (4( و )3های )رابطه

(3)                    𝐸 =
1

2
∑ ∑ 𝑉𝑖𝑗𝑗≠𝑖𝑖

(4)       𝑉𝑖𝑗 = 𝑓𝑐(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿)[𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿) + 𝑏𝑖𝑗𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗 + 𝛿)]

ی دو و هابرهمکنشبه ترتیب  Efو  Rf  انرژی سیستم، Eکه، 

یک شیفت منفی دلخواه از وضعیت تعادل طول  δیی، تاسه

شعاع قطع است  برحسبی اضابطهیک تابع چند  cfپیوند و 

(Tersoff 1988 مدلی که برای آب در این .)ی سازهیشب

. جهت است TIP4P/2005است مدل  قرارگرفته مورداستفاده

ی همواره از سمت محلول دارای سازهیشبجریان در طول زمان 

ناخالصی به سمت آب خالص بوده است. گام زمانی 

در نظر گرفته شده است. فرایند  fs  0001/0یسازهیشب

پیش رفته  ns  1رسیدن به تعادل و پایداریی، برای سازهیشب

ادامه پیدا  ns  10ی به مدتسازهیشب، اجرای ازآنپساست. 

ی زمانی از هایریگکرده است. در این مرحله متوسط

استخراج نتایج نهایی اجرا  منظوربهی خروجی مطلوب هاتیکم

 شدهگرفتهدر نظر  nm 012/0 شعاع قطع برابر با شده است.

 LAMMPS1 بازمتن افزارنرمبا استفاده از  هایسازهیشباست. 

 (.Plimpton 1995انجام شده است )

 ها و بحثیافته -3
 حلبررسی به تعادل رسیدن  -1-3

قبل از تولید  -ی دینامیک مولکولیسازهیشبیکی از مراحل 

ی است. بدین سازهیشببه تعادل رسانی سیستم مورد  -نتایج

ی فیزیکی شامل دما، انرژی جنبشی، هاتیکممنظور تغییرات 

ی رصد سازهیشبانرژی پتانسیل و انرژی کل، نسبت به زمان 
                                                      

1Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

به یک مقدار  هاتیکمشود. با پیشروی حل در طول زمان، می

یابد. در می کاهشها مشخص همگرا شده و مقدار نوسانات آن

های سازیسازی به تعادل رسیده است. در شبیهاین زمان شبیه

گام زمانی، به  ونیلیمکپس از گذشت ی مسئلهالعه، این مط

 تعادل رسیده است.

 اعتبار سنجی-3-2

اعتبار سنجی حل سازی، جهت اطمینان از درستی نتایج شبیه

ی که توسط امسئلهانجام شده است. برای انجام اعتبار سنجی، 

Zhao and Wu (2015) مسئلهو شباهت زیادی با  شدهحل 

 شدهحل مجدداًی در این پژوهش دارد انتخاب و سازهیشبمورد 

نانولوله کربنی برای جداسازی آب از  30 مسئلهاست. در این 

مول به کار گرفته شده است. سایر  55/0با غلظت  نمکآب

در نظر  مورداشارهمشابه با مرجع  قاًیدقی نیز سازهیشبشرایط 

داد سازی در مورد تع( نتایج شبیه2گرفته شده است. شکل )

ها در طول زمان را با مقاله های عبور کرده از نانولولهمولکول

( 2که در شکل ) گونههمانکند. مقایسه می مورداشارهمرجع 

های حاصل از تطابق بسیار خوبی بین داده شودیمدیده 

 Zhao and Wuی حاضر و کار انجام شده توسط سازهیشب

 دارد. وجود (2015)

Simulator 
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ی عبوری آب در ساختار اتمی هامولکولمقایسه تعداد  -2شکل 

 .(Zhao and Wu 2015)با  شدهیسازهیشب
Fig. 2 Comparison of the number of passing water 

molecules in the atomic structure simulated by (Zhao 

and Wu 2015) 

 قطر نانولوله ریتأث -3-3

در طول  هانانولولهی آب عبوری از هامولکول( تعداد 3شکل )

مخزن . اختلاف دمای اعمالی میان دو دهدیمزمان را نشان 

K  30  .زمان  باگذشتشود، که دیده می طورهماناست

های آب در جهت منبع گرم )محلول آب و تعدادی از مولکول

ها عبور کرده نمک( به منبع سرد )آب خالص( از میان نانولوله

ام شده است. برای توجیه این عمل تصفیه آب انج جهینت درو 

دلایل زیر را عنوان کرد. اختلاف دمای میان  توانیمپدیده 

منبع سرد و گرم موجب عدم تقارن در انرژی جنبشی 

. همین عدم شودیمی آب دو سر نانولوله کربنی هامولکول

ی آب به سمت پرانرژی هامولکولتقارن موجب حرکت 

منبع راین جریانی از آب از شود. بنابی کم انرژی میهامولکول

منبع سرد )آب خالص( به سمت )محلول آب و نمک(  گرم

شود. عدم تقارن در انرژی جنبشی آب در دو سر می برقرار

ناشی از  لیپتانساختلافنانولوله انرژی لازم برای غلبه بر 

اختلاف غلظت نمک در آب بعلاوه انرژی لازم برای غلبه بر 

آورد. از طرف دیگر، قطر اصطکاک آب با دیواره را فراهم می

ی نمک است. بنابراین هاوناز قطر ی ترکوچکی آب هامولکول

ی نانولوله کربنی هاحفرهی آب از میان هامولکولاحتمال عبور 

ی هانانولولهاز  درمجموعلذا ی نمک است. هاونبیشتر از ی

خالص عبور کرده و فرایند تصفیه  نسبتاًکربنی، آب خالص یا 

شود که با الف( همچنین دیده می-3. از شکل )افتدیماتفاق 

 هانانولولهی آب عبوری از هامولکولافزایش قطر نانولوله، تعداد 

سرعت تصفیه آب بیشتر  جهیدرنت. کندیمافزایش پیدا 

که از روابط موجود برای افت فشار در  گونههمان. شودیم

دانیم، مقاومت اصطکاکی جریان با قطر مکانیک سیالات می

(. بنابراین با افزایش Fox et al. 2020لوله نسبت عکس دارد )

قطر، مقاومت اصطکاکی کمتری برای عبور جریان آب در 

 ریتأثنانولوله وجود خواهد داشت. افزایش قطر در مقیاس نانو 

مضاعفی بر کاهش اصطکاک خواهد گذاشت. زیرا با افزایش 

قطر نسبت سطح به حجم کمتر شده و اهمیت نیروهای 

(. به Karniadakis et al. 2006) ابدیاصطکاکی کاهش می

 جهیدرنتها و همین دلیل است که مقدار آب عبوری از نانولوله

ایش قطر افز موازاتکند. البته بهسرعت تصفیه افزایش پیدا می

. شودیمنیز بیشتر  هایناخالصامکان عبور  هانانولوله

برسد، مقداری  nm 015/0 بهوقتی قطر نانولوله  کهیطوربه

بنابراین ؛ ب( 3)شکل  کنندیمی نمک از نانولوله عبور هاوناز ی

 .ابدییمکارایی فرایند تصفیه کاهش 

 
ی سازهیشبی آب عبوری در طول زمان هااتمتعداد الف(  -3شکل 

ی ( هایناخالص) هاونتعداد ی ب( در قطرهای مختلف نانولوله.

 در طول زمان nm 015/0 در قطر هانانولولهعبوری از 
Fig. 3 a) The number of passing water atoms during 

the simulation time in different nanotube diameters b) 

The number of ions (impurities) passing through 

nanotubes with a diameter of 0.015 nm over time 

 نوع نانولوله ریتأث-3-4

زمان در  برحسب( میزان آب خالص عبوری از غشا 4شکل )

. در این شکل، قطر دهدیمانواع مختلف نانولوله را نشان 

 K 30 نانولولهو اختلاف دما در طرفین  nm 0118/08 نانولوله

که ساختار نانولوله در میزان آب عبوری  شودیماست. مشاهده 
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بیشینه دبی عبوری از  کهیطوربهاست.  رگذاریتأثاز نانولوله 

به ترتیب مربوط  بعدازآنمربوط به نانولوله آرمچیر و  هانانولوله

دهد آب به نانولوله زیگزاگ و کایرال است. این نتیجه نشان می

از نانولوله آرمچیر کمترین مقاومت اصطکاکی را تجربه در عبور 

گیرند. های زیگزاگ و کایرال قرار مینانولوله بعدازآنکرده و 

  Sam etبا نتیجه به دست آمده توسط  قاًیدقنتیجه حاصله 

)2019. (al ها در بررسی جریان خالص آب عبوری از نانولوله

تغییر  Sam et al .)2019(های همخوانی دارد. طبق بررسی

به تغییر در انرژی پتانسیل  ادشدههای یاصطکاک در نانولوله

-های آب عبوری از هریک از نانولولهتجربه شده توسط مولکول

شود. این موضوع باعث تغییر سرعت لغزشی ها نسبت داده می

 نوبهبه. این امر شودیمسیالِ کناره دیواره با تغییر نوع نانولوله 

 تاًینهاجامد شده و -ر ضریب اصطکاک سیالخود موجب تغیی

شود. مقاومت سبب تغییر نیروی اصطکاک و تغییر دبی می

ها برای ساختار آرمچیر اصطکاکی در برابر عبور آب از نانولوله

کمترین و برای ساختار زیگزاگ بیشترین است. به همین سبب 

ساختار آرمچیر بیشترین دبی عبوری را به خود اختصاص داده 

 به ترتیب ساختارهای کایرال و زیگزاگ قرار دارند. بعدازآنو 

ها در هر سه نشان داد میزان عبور ناخالصی هایسازهیشب

. است( برابر با صفر 4ساختار مذکور )با قطر و شرایط نمودار 

ها از خاصی در میزان عبور ناخالصی ریتأثبنابراین نوع نانولوله 

ین دلیل است که انرژی به ا مسئلهنانولوله ندارد. این 

های ناخالصی با آبِ درون نانولوله بسیار برهمکنش یون

ها با سطح نانولوله کربنی است. این شدیدتر از برهمکنش یون

ها به ساختار وابستگی حداقلی عبور یون دهندهنشانموضوع 

 (. .2019Sam et al(نانولوله است 

 
ی مختلف برحسب هانانولولهی آب عبوری از هااتمتعداد  -4شکل 

 گام زمانی
Fig. 4 The number of water atoms passing through 

different nanotubes according to the time step 

 میزان غلظت ناخالصی ریتأث-3-5

غلظت نمک در مخزنِ گرم را بر میزان آب  ریتأث( 5شکل )

در این شکل نیز . دهدیمعبوری از غشا نشان  شدههیتصف

ختلاف است. ا nm 0081/0 قطرنانولوله از نوع آرمچیر به 

 است.  K 30 نانولولهدمای طرفین 

 
آرمچیر در طول  نانولولهی آب عبوری از هااتمتعداد   -5شکل 

 ی مختلف نمک در منبع گرمهاغلظتزمان در 
Fig. 5 The number of water atoms passing through the 

armchair nanotube over time at different salt 

concentrations in the hot source 

ی آب عبوری هامولکولتعداد  شودیمکه مشاهده  طورهمان

. در حقیقت وقتی ابدییماز نانولوله با افزایش مولاریته کاهش 

شود، ع سرد و گرم زیاد میاختلاف غلظت بین منب

ناشی از اختلاف غلظت بین دو مخزن افزایش  لیپتانساختلاف

های (. در این حالت مولکولZhao and Wu 2015) ابدیمی

و  لیپتانساختلافآب به نیروی بیشتری برای غلبه بر این 

حرکت به سمت مخزن آب خالص نیاز دارند. بنابراین در حضور 

عبوری  شدههیتصفیک نیروی رانش ثابت و مشخص دبی آب 

هرچه میزان ناخالصی در آب بیشتر  جهیدرنت. ابدییمکاهش 

 .شودیم کندترباشد، فرایند تصفیه 

 اختلاف دما ریتأث -3-6

اختلاف دمای میان مخازن گرم و سرد بر میزان  ریتأثدر اینجا 

. این کار با افزایش دمای منبع گرم و شودیمعبور آب بررسی 

انجام شده  K 293دمای منبع سرد در دمای  داشتننگهثابت 

 nm 0018/0 آرمچیر با قطر نانولولهاست. در این بررسی نوع 

. نمودارهای مربوطه در است ppm10000و غلظت محلول  

با  شودیمکه مشاهده  گونههمان. اندشدهداده( نشان 6کل )ش

افزایش دمای منبع گرم، دبی آب عبوری از نانولوله کربنی زیاد 

 Kبا افزایش دمای منبع گرم به میزان  کهیطوربه. شودیم
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. در این حالت و با شودیمتر بیش %30، میزان تصفیه 45

ی هامولکولتوسط افزایش دمای منبع گرم، جنبش مولکولی م

توانایی  هامولکولتری از تعداد بیش جهیدرنتآب زیاد شده و 

ناشی از اختلاف غلظت طرفین  لیپتانساختلافغلبه بر 

تری ی بیشهامولکولبنابراین تعداد ؛ کنندیمرا پیدا  هانانولوله

 شدههیتصفو دبی آب  داکردهیپرا  هانانولولهشانس عبور از 

هرچه اختلاف دمای منبع گرم و سرد  جهیدرنتشود. تر میبیش

 تر باشد سرعت تصفیه افزایش خواهد یافت.بیش

 
 ی آب عبوری از نانولوله آرمچیر در طول زمانهااتمتعداد  -6شکل 

Fig. 6 The number of water atoms passing through the 

armchair nanotube over time 

 
ی ناخالصی عبوری حاصل از افزایش هااتمتعداد - 7شکل 

 در طول زمان K 353دمای منبع گرم به 
Fig. 7 The number of transiting impurity atoms 

resulting from increasing the temperature of the 

hot source to 353 K over time 

ی نمک عبوری از نانولوله در دماهای مختلف هاوناگر میزان ی

 شودیمقرار دهیم مشاهده  مدنظرمنبع گرم در طول زمان را 

از نانولوله  هاونکه با افزایش دمای منبع گرم احتمال عبور ی

ی حاضر، با رسیدن دمای هایسازهیشب. در شودیمبیشتر 

 از نانولوله کربنی آغاز هاون، عبور یK 353منبع گرم به 

برای منبع با دمای  هایناخالص. نمودار مربوط به عبور شودیم

K 353 ( نشان داده شده است. علت این موضوع، 7در شکل )

 جهیدرنتازدیاد دما و  براثرجنبش ذرات  دوچندانافزایش 

 ازآنجاکهاست.  ی نانولولهحفرهاز  هاونافزایش شانس عبور ی

، رودیمب به شمار این موضوع در فرآیند تصفیه امری نامطلو

 برای منبع گرم یک حد بالای دمایی را در نظر گرفت. توانیم

 گیرینتیجه -4
 دست آمده عبارت است از:نتایج به

و جلبک  5برابر با  pHای در در جذب سرب، جلبک قهوه -1

 .توانسته است به حداکثر جذب برسد 6برابر با  pHسبز در 

 Nizimuddinia یاجلبک قهوه دو جاذب زیستی-2

zanardini    و جلبک سبزUlva rigida  به ترتیب در

اند بیشترین مقدار جذب سرب را توانسته g 7/0و  5/0مقدار 

داشته باشند. در بررسی غلظت یون فلزی، بیشترین مقدار 

برای هر دو جلبک بهترین زمان  حاصل شد. mg/l 2 معادل

 بود. min 60جذب در 

های مورد استفاده یک جذب جاذب هوسیلبه سربجذب  -3

جلبک  هوسیلبه مطلوب است و جذب یون فلز سنگین سرب

با ایزوترم لانگمویر،  Nizimuddinia zanardini ایقهوه

 Ulvaجلبک سبز   هوسیلبه جذب یون فلز سنگین سرب

rigida  مطابقت دارد. فروندلیچ  با ایزوترم 

بیشتری در جذب ای مورد استفاده توانایی جلبک قهوه -4

 فلزات سنگین از جلبک سبز داشت.

شود پیشنهاد میدر این پزوهش مطابق با نتایج به دست آمده 

 یجلبک یهاسمیکروارگانیم ریسا یجذب یهایژگیو یابیارزکه 

ی مورد بررسی آب یهااز محلول نیفلزات سنگ یستیدر جذب ز

 قرار گیرد.

 هادادهدسترسی به 
 پژوهش در متن نیشده درا دیتول ایاستفاده شده  یهاداده

 .ارائه شده است مقاله

 تضاد منافع نویسندگان
گونه تضاد منافعی دارند که، هیچاین مقاله اعلام می گاننویسند

 در رابطه با نویسندگی و یا انتشار این مقاله ندارند.
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