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های کربنی از آب با استفاده از نانولوله های فلزات سنگین بررسی امکان حذف برخی از یون

 های بور نیترید دوپه شده با آهن و نانولوله
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های  و گونه  د یتریبور نهای  های کربنی، نانولوله سازی دینامیک مولکولی برای بررسی کارایی نانولوله در مطالعه حاضر، از شبیه  :چکیده

های سرب، کادمیوم و کروم استفاده شده است.  برای حذف یون  الکتریکیها با آهن، در غیاب و در حضور میدان  دوپه شده این نانولوله

اتم آهن در نانولوله  12طور قابل توجهی با دوپه کردن های بررسی شده، ظرفیت جذب بهسازی نشان داد که در بین نانولولهنتایج شبیه

دهد  چنین نتایج نشان میهای مورد بررسی ناچیز است. همها با یونکنش دیگر نانولولهکه برهمبهبود یافته است در صورتی  دیتریبور ن

توان تر شده که می های تحت بررسی با اعمال میدان الکتریکی قویاتم آهن و یون   12دوپه شده با    دیتر یبور نکنش بین نانولوله  که برهم

 MSDدست آمده از آنالیزهای  های بهشود. این نتایج توسط دادهها بر روی سطح بستر مینتیجه گرفت، اعمال میدان سبب جذب یون

اتم آهن در    12دوپه شده با    دیتری بور نبرای نانولوله    MSDدست آمده از آنالیز  به  نفوذضرایب  که  طورینیز تایید شده است به  RDFو  

های بررسی شده با نانولوله در حضور میدان کنش یونمربوط به برهم  RDFهای  پیکچنین  همیابد.  حضور میدان الکتریکی کاهش می 

 گردند. میدان اعمال نشده، ظاهر میکه در فواصل نزدیک و با شدت بیشتر نسبت به زمانی 

 

 د یتریبور ننانولوله کربنی، نانولوله سازی دینامیک مولکولی، میدان الکتریکی، حذف فلزات سنگین، شبیه :کلید واژه

 

 

 

 مقدمه -1

برای حفظ حیات همه  عوامل  ترین  ، یکی از مهمپاکیزهآب  

تأثیر و  است  زنده  توجهی    موجودات  جنبهقابل  تمام  های  بر 

. ]1[  زندگی انسان از جمله سلامت، غذا، انرژی و اقتصاد دارد

مختلف،  به  متاسفانه صنایع  فعالیت  زیادی    های آلاینده دلیل 

   .]2[ شوندها و فلزات سنگین وارد منابع آب میرنگمانند 

-گرم بر سانتی  5فلزات سنگین چگالی بیشتر از    طور کلیبه

اگر  هستند. را دارا  6/200  تا  5/63اتمی بین  جرم تر مکعب و م

برخی از این فلزات سنگین مانند آهن، کبالت، مس و روی  چه  

هستند ضروری  زنده  موجودات  و  انسان  زندگی  این،  برای    با 

آن  وجود غلظت  استاندارداگر  آستانه  از  شده  ها  تعریف  های 

 خواهند داشت داران  جان  خطرناکی بر سلامت  اثراتبیشتر شود،  

. سرب فلزی سنگین، خطرناک و غیر قابل تجزیه است که ]3[

انسان تجمع میبه قرار گرفتن در معرض    یابد. راحتی در بدن 
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  و باعث  رساندهها آسیب  سرب به سیستم عصبی، کبد و کلیه

خونی، بیماری کلیوی و عقب ماندگی ذهنی  ، کمهاسرطان  انواع

از خطرناکعنوان  به  نیز  کادمیوم  . ]5و    4[  شودمی ترین  یکی 

سنگین سمّ  یعنصر،  فلزات  مهمو  بوده  ی  بسیار  از  ترین  یکی 

میآلاینده آشامیدنی  آب  اصلی  در  باشدهای  عمدتاً  کادمیوم   .

و نیمه عمر زیستی نسبتاً طولانی در بدن    یافتهها تجمع  کلیه

)بین   دارد  35تا    10انسان  خطرناک  .  ]6[  سال(  سنگین  فلز 

می که  است  دیگری  کروم  برد،  نام  طبیعی  توان  ذخایر  در  که 

از فراوانیافت می پوسته زمین است.  شود و یکی  ترین عناصر 

+ و  3+،  2های اکسایش مختلف  طور طبیعی در حالتکروم به

( و کروم  IIIکروم سه ظرفیتی )  هااز بین آن  کهوجود دارد،  +، 6

  و  ( پایدارترین اشکال آن در طبیعت هستندVIشش ظرفیتی )

اسهال شدید، استفراغ، احتقان ریوی، آسیب   بروز  د باعث نتوانمی

 . ]7[ دنشو ویو کلی یکبد

شد  طورهمان گفته  سمّ  ،که  بسیار  سنگین  و فلزات  ی 

عنوان یک  ها از آب بهیوناین   بنابراین حذف  بوده وخطرناک  

های متعددی مانند  روشاز  شود.  مسئله حیاتی در نظر گرفته می

شیمیایی،  رسوب  الکتروشیمیایی،  حذف  یونی،  تبادل 

فلزات استفاده   این  فیلتراسیون غشایی، جذب و غیره برای حذف

ها حتی  دلیل قابلیت حذف آلاینده . روش جذب به]8[  شودمی

غلظت برای در  اولیه  مواد  بودن  در دسترس  و  کم  بسیار  های 

های فلزات سنگین روشی مناسب برای حذف یون ساخت جاذب،

آب   انتخاب  .  ]9[باشد  میاز  روش  این  ترین جاذب  مناسبدر 

یک    د جذب است.بوده و تعیین کننده کارایی فراینبسیار مهم  

های  بزرگ، مکان  ویژهسطح    از قبیل  ییجاذب خوب باید از مزایا

قیمت  های سطحی متنوع، جذب سریع و  کنش جذب عالی، برهم

باشد   پایین اکسیدهای  ]10[  برخوردار  شده،  اصلاح  کیتوزان   .

ای، خاکستر بادی،  منگنز، پوسته بادام زمینی، زیست توده دانه

فعالمواد   کربن  و  رس  خاک  مختلف    پلیمری،  انواع  جمله  از 

آن  جاذب هستند که استفاده  ها  از  فلزات سنگین  برای حذف 

این جاذبمی این حال، همه  با  مانند  ها محدودیتشود.  هایی 

حذف فلزات   جهت  کمظرفیت جذب پایین، اثربخشی و کارایی 

 دارند.  را سنگین

جاذب میان  بهدر  نانومواد  و  ها،  شیمیایی  خواص  دلیل 

دارند را  کاربرد  بیشترین  توجه،  قابل  نانومواد  ]11[  فیزیکی   .

( nm100-1دارای ابعاد خارجی یا سطح داخلی در ابعاد نانو )

فردی های منحصربه. در مقیاس نانو، مواد ویژگی]12[  هستند

دلیل اندازه کوچک، این  به  عنوان مثالبه  . دهنداز خود نشان می

مواد دارای مساحت سطح بزرگ و نسبت سطح به حجم بالایی  

های موجود اندازه کوچک نانومواد، جذب اتم  چنینهم  هستند.

-کند. بنابراین می می  ها را آسانبا سایر اتم  در سطح و واکنش

انواع آلایندهاجعنوان  نانومواد به  ازتوان   ها و  ها مانند رنگذب 

س نمود    نگینفلزات  نانومواد]14و    13[استفاده  از    مختلفی   . 

های بور های کربنی، نانولولهها، دندریمرها، نانولولهمانند زئولیت

  .]15[  نمود  برای حذف فلزات سنگین استفاده  توانمی  دیترین

بهنانولوله کربنی  ساختار  های  کم،  چگالی  وسیع،  سطح  دلیل 

کنش متخلخل، ظرفیت جذب بالا، سینتیک جذب سریع و برهم

مولکول با  به  قوی  آلاینده  حذف    ایگسترده  میزانهای  برای 

محلولآلاینده از  مختلف  قرار  های  استفاده  مورد  آبی  های 

-های کربنی عمدتاً بهاند. سینتیک جذب سریع نانولولهگرفته

های جذب بسیار قابل دسترس و فاصله کوتاه انتشار دلیل مکان

 .  ]17و  16[ درون ذره است

سال رشد  در  شاهد  گذشته  از  های  بسیاری  در  عظیمی 

کردن    هایم. ایده دوپ شده بودهه  های کربنی دوپ های نانولولهجنبه 

و نانولوله است  گرفته  نشأت  میکروالکترونیک  از  کربنی  های 

از کاربرد یافته است. در سال برخی  اخیر،  های آن توسعه  های 

دوپ نانولوله نیکل  و  کبالت  آهن،  مانند  فلزاتی  با  کربنی    ه های 

مانند خواص الکترونیکی، مغناطیسی    یدلیل خواصاند و بهشده

سازی چنین کاربردهای بالقوه در ذخیرهو نوری غیرخطی و هم

خود جلب  بسیاری از محققان را به  های مغناطیسی، توجه داده

 .  ]18و  17[ اندکرده

های  از نظر ساختاری مشابه نانولوله  دیتریهای بور ننانولوله

اتم که  تفاوت  این  با  هستند  بهکربنی  کربن  متناوب  های  طور 

اتم بور جایگزین میتوسط  و  نیتروژن  اخی]19[  شوند های  ، راً. 

نانولوله روی  نتحقیقات  بور  نانولولهبرتری    دیتری های  را این  ها 

برخی خواص مانند مقاومت بسیار بالا در برابر پیچش،  دلیل  به

پذیری برای جداسازی یون، رسانایی و پایداری حرارتی گزینش

نانولوله  به  نسبت  بالا  است. در دماهای  داده  نشان    های کربنی 

های بور  شود که نانولولهچنین مزایایی منجر به این فرضیه می

 .  های کربنی هستندنانولوله  راییک جایگزین مناسب ب دیترین

 هایکربنی و نانولوله  هایو همکاران عملکرد نانولوله   آروشه

را برای نانوفیلتراسیون روی، کادمیوم، جیوه، سرب و    دیتریبور ن

آهن در حضور میدان الکتریکی بررسی کردند. نتایج نشان داد  

دلیل پایداری حرارتی و شیمیایی  به  دیتریبور ن  هایکه نانولوله
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  .]20[ عملکرد بهتری دارد

نانولوله چنینهم توانایی  همکاران  و  و    یکربن  هایعظمت 

های سرب،  عنوان غشاء برای حذف یونبه  دیتریبور ن  هاینانولوله

و   کردند  بررسی  را  الکتریکی  میدان  حضور  در  جیوه  و  مس 

توانایی    دیتریبور ن  هایکربنی و نانولوله  هایدریافتند که نانولوله

  .]21[ قابل توجهی در حذف فلزات سنگین دارند

های بور  های موثر برای بهبود خواص نانولولهیکی از روش

اتم   ه ، دوپ دیترین با  نانوساختارها  این  های مختلف است.  کردن 

اتم  هدوپ  بهکردن  مختلف،  اتمهای  به  ویژه  واسطه،  فلزات  های 

ها را افزایش  پذیری شیمیایی آن ، واکنشدیتریهای بور ننانولوله

الکترونیکی آن  یطور موثردهد و بهمی راخواص  تغییر  نیز    ها 

از    .]23و    22[  دهدمی و همکاران  نلی  بور  که    دیترینانومواد 

هترواتم بودند  هدوپ  (Cu-BN) مس  یهاتوسط  برای    شده 

ها نشان داد  نتایج آن  .استفاده کردند  نسوز  یهاندهیآلا  بیتخر

که این مواد با ایجاد یک میدان الکتریکی داخلی باعث تجزیه 

بیس جمله  از  آلی  میفنولمواد  ]ها  فرمان24شوند  و  [.  زاده 

نانولوله  توانایی  محاسباتی  مطالعه  یک  در  بور  های  همکاران 

و    دیترین نبکر  دو    دیتریبور  جذب  در  را  آهن  با  شده  دوپه 

ها نشان داد که دوپینگ  کش بررسی کردند. مطالعات آنآفت

نانولوله  روی  نهای  آهن  آن  د یتریبور  کارآیی  افزایش  ها  باعث 

چنین وانگ و همکاران در یک مطالعه نظری  [. هم22شود ]می

آلاینده  حذف  نانولوله برای  از  سمی،  بسیار  آلی  بور های  های 

و    دیترین نبکر  ک  دیتریبور  استفاده  نیکل  با  شده  و  دوپه  ردند 

دوپه شده با نیکل در مقایسه    د یتریبور نهای  دریافتند که نانولوله

کنش  بکر، انرژی جذب بیشتر و برهم  د یتریبور نهای  با نانولوله

   [.25ها دارند ]تری نسبت به آلایندهقوی

کربنی و   هایکردن آهن به نانولوله هدر این تحقیق، اثر دوپ 

 الکتریکی   در حضور و عدم حضور میدان  دیتریبور ن  هاینانولوله

یون حذف  کروم  جهت  و  کادمیوم  سرب،  سنگین  فلزات  های 

 شود. بررسی می
 

 های تجربی و تئوری روش -2

 انجام محاسباتروش    - 2-1

کار، جذب این  روی  Cr+3و    Pb  ،2+Cd+2های  یون  در    بر 

  ه نیترید، نانولوله کربنی دوپ بور    هایکربنی، نانولوله  هاینانولوله

شده با آهن با استفاده    هنیترید دوپ بور    هایشده با آهن و نانولوله

به این    گردد.می( بررسی  MDدینامیک مولکولی )   سازیاز شبیه

دو  هر  ابتدا  نانولولهتک   ساختار  منظور،  و    هایجداره  کربنی 

  5/2(، طول حدود  12،12)  یتهنیترید با کایرالبور    هاینانولوله

سازی  مدل VMDافزار نانومتر با نرم  64/1نانومتر و قطر حدود 

نانولوله شامل    هایشدند.  و    504کربنی  کربن  اتم    48اتم 

اتم    240اتم بور،    240نیترید شامل  بور    هایهیدروژن و نانولوله

-کردن نانولوله هبرای دوپ  باشد.میاتم هیدروژن  48نیتروژن و 

های  های یکی از ردیفاتم آهن با تمام اتم  24  ابتدا  ، کربنی  ایه

نانولوله شدندمیانی  جایگزین  قطر  راستای  در  سپس  ها  بار    و 

شده بر فرایند جذب    هبرای بررسی تاثیر درصد آهن دوپ دیگر  

  هاهای میانی نانولولههای یکی از ردیفاتم آهن با اتم   12  ها،یون

چنین هم.  میان جایگزین شدند   درصورت یکی  در راستای قطر به

نانولوله  هبرای دوپ  با تمام    12  نیترید،بور    هایکردن  اتم آهن 

ردیفاتم از  یکی  نانولولههای  میانی  قطر های  راستای  در  ها 

نشان داده   1ها در شکل  این نانولوله. شمایی از  جایگزین شدند 

 اند. شده

 

 
دوپه شده با  نانولوله کربنی    (b)نانولوله کربنی  (a) ساختار  :  1شکل 

  (d)  اتم آهن  12دوپه شده با  نانولوله کربنی  (c)   اتم آهن  24

 اتم آهن   12دوپه شده با    دیترینانولوله بور ن (e) دیترینانولوله بور ن

 

ای که  گونه-بهسیستم    پنج  لازم است که در ابتدا  بنابراین

کربنی   هاینانولولههای کربنی، طور جداگانه: نانولولهها بهدر آن

  12شده با    هکربنی دوپ   هاینانولوله  اتم آهن،   24شده با    هدوپ 

  هنیترید دوپ بور    هاینانولوله  نیترید، بور    هاینو لولهنا م آهن،ات

  nm  سازی با ابعاداتم آهن در مرکز یک جعبه شبیه  12شده با  

8    ×nm  6    ×nm  6    یون سرب،   20  . پس از آن،شودداده  قرار

و    20 کادمیوم  به  20یون  کروم  هر  یون  به  تصادفی  صورت 

. برای بررسی تأثیر میدان الکتریکی بر  گرددمیسیستم اضافه  

الکتریکی با   پنجفرآیند جذب،   سیستم دیگر طراحی و میدان 

اثر  شد.  خواهد  اعمال    -v/nm  3قدرت   نمودن  لحاظ  برای 
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شبیه های حلال در جعبهمولکول  از مدل  های    TIP3Pسازی، 

پس از آن، کلر به همه  .  ]26[های آب استفاده شد برای مولکول 

 ها خنثی شوند. ها اضافه شد تا بار سیستم سیستم

 

 
سازی  شبیه  ( نمای نهایی از سیستمbنمای اولیه و   (a: 2شکل 

های  اتم آهن )مولکول  12های بور نیترید دوپه شده با  شده با نانولوله

 اند(. وضوح بیشتر نشان داده نشدههای کلر برای  آب و یون

 

های به عنوان نمونه عکس فوری نانولوله  b2و    a2در شکل  

با   از رسیدن به    12بور نیترید دوپه شده  اتم آهن قبل و بعد 

 تعادل نشان داده شده است.  

سیستم در  -جزئیات  مطالعه  مورد  ارائه های  پیوست  فایل 

اجزای   است.  گردیده  همه  برای  نیرو  میدان  پارامترهای 

  ]27[  گرفته شده  CHARMM 36سازی از میدان نیروی  شبیه 

وژن، سرب، نیتر،  های بورپارامترهای میدان نیرو و بار اتمی اتمو  

  .استخراج شده است  ]30-28[کادمیوم و کروم از مطالعات قبلی  

 محاسبه شد: 1کمک رابطه مقادیر انرژی الکترواستاتیک به

(1)                     𝐸𝑒𝑙𝑒 = ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝑟𝑖𝑗
𝑖<𝑗 

ضریب گذردهی خلاء و    i  ،𝜀0بار جزئی اتم    𝑞𝑖که در اینجا 

𝑟𝑖𝑗 های فاصله بین اتمi  وj باشد. می 

برای    اولیه  رساندن    دهساختار  به حداقل  از  سیستم پس 

از    دست آمدبه  steepest descent  الگوریتمانرژی با استفاده 

  هنگرد   ها در شرایطبرای همه سیستم  MDسازی  . شبیه ]31[

بار با استفاده از  1  فشار   کلوین و  310  دمای  فشار درهم- دماهم

شد  5.1.4نسخه    GROMACSافزار  نرم با  ]32[  انجام  دما   .

ترموستات   از  از    V-Rescaleاستفاده  استفاده  با  فشار  و 

است  Berendsenباروستات   شده  برای ]34و    33[  کنترل   .

الگوریتم   از  نیوتن  حرکت  معادلات    گامدر    leap frogادغام 

در    2fsزمانی   پیوندها  تمام  کردن  محدود  برای  شد.  استفاده 

. شرایط  گردید استفاده    LINCSمدت زمان تعادل از الگوریتم  

دوره برهممرزی  شد.  اعمال  جهت  سه  هر  در  های  کنش ای 

از روش مش   استفاده  با   Ewaldذرات  الکترواستاتیک دوربرد 

اینگرددمیتصحیح   از  اطمینان  برای  در  .  نهایی  ساختار  که 

باقی   تعادل  استحالت  در طول  مانده  دما  و  پتانسیل  انرژی   ،

شبیه  )اجرای  مولکولی  دینامیک  شد.75nsسازی  کنترل  در    ( 

نمایش    VMDافزار  با استفاده از نرم  MDنهایت، خروجی مسیر

 . ]35[ دوشمیداده 

 

 نتایج   -3

سازی دینامیک مولکولی، جذب  در این بخش به کمک شبیه

نانولوله  Cr+3و    Pb  ،2+Cd+2های  یون روی  و  بر  کربنی  های 

های بور نیترید مورد بررسی قرار خواهد گرفت. سپس،  نانولوله

ها ها روی نانولولهتأثیر دوپه کردن آهن بر رفتار جذبی این یون

ارزیابی خواهد شد. علاوه بر این برای بررسی اثر میدان الکتریکی 

یون جذب  فرایند  قدرت  بر  با  الکتریکی  میدان    -v/nm  3ها، 

ها بر روی  در ابتدا، برای بررسی رفتار جذب یونگردد.  اعمال می

های  سیستم  تمامی  ها، مقادیر انرژی الکترواستاتیک براینانولوله

  شده است.  گزارش  2و    1مورد مطالعه محاسبه و نتایج در جدول  

جدول   می  2و    1بررسی  انرژی  نشان  مقدار  که  دهد 

  هایو نانولوله  ( Cr+3و    Pb ،2+Cd+2)  هاالکترواستاتیک بین یون

. در  کربنی در حضور و عدم حضور میدان الکتریکی صفر است

آن از  نانولولهواقع،  که  انتظار  جایی  نیستند،  باردار  کربنی  های 

های  ها و نانولولهالکترواستاتیکی بین یونکنش  رود هیچ برهم می
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کربنی چه در حضور و چه در عدم حضور میدان الکتریکی وجود  

دست آمده،  نداشته باشد. مقایسه مقادیر انرژی الکترواستاتیک به

های بور نیترید در غیاب میدان الکتریکی ها و نانولولهبین یون

دهنده ناچیز بودن انرژی الکترواستاتیک است خارجی نیز نشان

و مقدار این انرژی در حضور میدان الکتریکی خارجی نیز تغییر  

نمی  بر  چندانی  تاثیری  الکتریکی  میدان  اعمال  بنابراین  کند. 

های بور نیترید های کربنی و نانولولهها بر روی نانولولهجذب یون

یون ادامه، جذب  در  روی   Cr+3و    Pb  ،2+Cd+2های  ندارد.  بر 

های انولولهاتم آهن دوپه شده، و ن  12و     24های کربنی با  نانولوله

 گرفت. اتم آهن مورد بررسی قرار  12بور نیترید دوپه شده با 

 

ها در  ها و نانولولهمیانگین انرژی الکترواستاتیک بین یون: 1جدول 

 غیاب میدان الکتریکی 

انرژی الکترواستاتیک  

(kJ/mol ) 
 سیستم 

0 CNT-EF 0 (Pb) 
0 CNT-EF 0 (Cd) 
0 CNT-EF 0 (Cr) 
479/1- CNT@24Fe-EF 0 (Pb) 
675/2 CNT@24Fe-EF 0 (Cd) 
026/0- CNT@24Fe-EF 0 (Cr) 
451/0- CNT@12Fe-EF 0 (Pb) 
389/1- CNT@12Fe-EF 0 (Cd) 
706/2- CNT@12Fe-EF 0 (Cr) 
964/4- BNNT-EF 0 (Pb) 
044/16 BNNT-EF 0 (Cd) 
163/6 - BNNT-EF 0 (Cr) 

25/3391 - BNNT@12Fe-EF 0 (Pb) 
73/5018 - BNNT@12Fe-EF 0 (Cd) 
54/7395 - BNNT@12Fe-EF 0 (Cr) 

  

دهد که مقدار انرژی نشان می 2و  1نتایج حاصل از جدول 

  24های کربنی دوپه شده با  ها و نانولولهالکترواستاتیک بین یون

میدان الکتریکی خارجی قابل  اتم آهن، در حضور و عدم حضور  

ها بر روی  دهنده عدم جذب یونصرف نظر کردن بوده و نشان

دهد،  چنین نتایج مطالعات ما نشان می است. هم  هااین نانولوله

نانولولهبین یون در  اتم آهن  12های کربنی دوپه شده با  ها و 

برهم خارجی  الکتریکی  میدان  از غیاب  ندارد.  وجود  کنشی 

های الکترواستاتیک در حضور میدان طرفی، مقادیر ناچیز انرژی

ها بر روی  کند که رفتار جذبی یونالکتریکی خارجی تائید می

با  نانولوله دوپه شده  کربنی  میدان   12های  اعمال  با  آهن  اتم 

ها و  قابل توجهی بین یون کنشالکتریکی تغییر نکرده و برهم

نانولوله مقایسهاین  اما  ندارد.  وجود  انرژی   ها  مقادیر 

های بور نیترید دوپه شده با  ها و نانولولهالکترواستاتیک بین یون

دهد که مقادیر انرژی الکترواستاتیک برای  اتم آهن نشان می   12

-ها بیشتر است. بنابراین می این سیستم نسبت به سایر سیستم

  12های بور نیترید دوپه شده با  توان نتیجه گرفت که نانولوله

 باشد.  اتم آهن، جاذب مناسبی برای جذب فلزات سنگین می

 

ها در  ها و نانولولهمیانگین انرژی الکترواستاتیک بین یون: 2جدول 

 حضور میدان الکتریکی 

انرژی الکترواستاتیک  

(kJ/mol ) 
 سیستم 

0 CNT-EF 3 (Pb) 
0 CNT-EF 3 (Cd) 
0 CNT-EF 3 (Cr) 
006/0 CNT@24Fe-EF 3 (Pb) 
042/0 CNT@24Fe-EF 3 (Cd) 
063/0- CNT@24Fe-EF 3 (Cr) 
005/0- CNT@12Fe-EF 3 (Pb) 
006/0- CNT@12Fe-EF 3 (Cd) 
022/0- CNT@12Fe-EF 3 (Cr) 
162/0- BNNT-EF 3 (Pb) 
649/0 BNNT-EF 3 (Cd) 
607/3- BNNT-EF 3 (Cr) 

6/11836- BNNT@12Fe-EF 3 (Pb) 
7/12412 - BNNT@12Fe-EF 3 (Cd) 
6/8879- BNNT@12Fe-EF 3 (Cr) 

 

نانولوله بین  الکترواستاتیک  انرژی  نیترید مقادیر  بور  های 

با   یون  12دوپه شده  و  آهن  کروم  اتم  و  کادمیوم  های سرب، 

بر    -54/7395و    - 73/5018،  -25/3391ترتیب  به کیلوژول 

-های کروم بهشود یونطورکه ملاحظه میباشد. همانمول می

دلیل بار مثبت بیشتر، جرم مولی کمتر و تحرک یونی بیشتر 
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تری کنش قویهای سرب و کادمیوم دارای برهمنسبت به یون

نشان    2و    1چنین جدول  های بور نیترید هستند. همبا نانولوله

-های سرب و نانولولهالکترواستاتیک بین یون  دهد که، انرژیمی

اتم آهن در حضور و عدم حضور   12های بور نیترید دوپه شده با  

کیلوژول بر   -25/3391و    -6/11836ترتیب  میدان الکتریکی به

برهم و  الکترواستاتیک  انرژی  بنابراین،  است.  بین  مول  کنش 

-ها با اعمال میدان الکتریکی افزایش  های سرب و نانولولهیون

الکتریکی  میدان  حضور  در  انرژی  افزایش  این  است.  یافته 

  -7390های کادمیوم در این سیستم حدود  خارجی، برای یون

-کنش یونباشد، که نشان از افزایش برهممیکیلوژول بر مول  

ها در حضور میدان دارد. مقایسه نتایج  های کادمیوم با نانولوله

یون بین  الکترواستاتیک  نانولولهانرژی  و  کروم  بور های  های 

اتم آهن در حضور و عدم حضور میدان   12نیترید دوپه شده با  

بهمشخص می انرژی  الکتریکی،  میدان  که در حضور  طور کند 

منفی توجهی  برهمقابل  واقع  در  است.  یونتر  این  کنش  با  ها 

و  نانولوله یافته  افزایش  الکتریکی  میدان  اعمال  نتیجه  در  ها 

عنوان یک نیروی محرکه  توان از میدان الکتریکی بهبنابراین می

به آب  سنگین  فلزات  بهتر  حذف  نانولولهبرای  بور کمک  های 

 آهن استفاده نمود.   اتم 12نیترید دوپه شده با 
 

 ( RDFتابع توزیع شعاعی ) -1-3
RDF    نشان دهنده احتمال یافتن اتمi   در یک پوسته کروی

فاصله معین ) اتم  rبا  از   )j    پروفایل ، تغییر چگالی  g(r)است. 

بهیون را  نانولوله توصیف میها  تا  از فاصله  تابعی  کند و  عنوان 

 شود:تعریف می 2رابطه  صورتبه

(2                                                      )𝑔𝐴𝐵(𝑟) =
<𝜌𝐵(𝑟)>

<𝜌𝐵>𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
=

1

<𝜌𝐵>𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙

1

𝑁𝐴
∑ ∑

𝛿(𝑟𝑖𝑗−𝑟)

4𝜋𝑟2
𝑁𝐵
𝑗∈𝐵

𝑁𝐴
𝑖∈𝐴 

>معادله    در این 𝜌𝐵(𝑟) در فاصله    Bچگالی ذرات نوع    <

r    ذرات اطراف  >و    Aدر  𝜌𝐵 >𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙    نوع ذرات   Bچگالی 

 𝑟𝑚𝑎𝑥با شعاع    Aهای اطراف ذرات  طور میانگین در تمام کرهبه

  RDFها در اطراف نانولوله،  . برای درک توزیع یون ]36[  است

با    هنیترید دوپ بور    ها در اطراف نانولولهیون اتم آهن    12شده 

ارزیابی و نتایج در   الکتریکی(  )در حضور و عدم حضور میدان 

 ارائه شده است. 3شکل 

است،   a  قسمت  3  شکل  در  طورکههمان داده شده  نشان 

نسبت   یسرب در فواصل دورتر  هایونی  یبرا  RDF  هایکیپ 

  تواند یم  جینتا   نیو کروم ظاهر شده است. ا  ومیکادم  هایونیبه  

در   هانانولوله  نیسرب با ا  هایونی  ترفیکنش ضعبرهم  لیدلبه

  مشاهدات  نیچنو کروم باشد. هم  ومیکادم  هایونیبا    سهیمقا

م پ   دهد ینشان  شدت  م  RDF  هایکیکه،  حضور   دانیدر 

 . ابد ی یم شیمورد مطالعه افزا هایونی یبرا یکیالکتر
 

 
های بور نیترید  نانولوله( بین  RDFتابع توزیع شعاعی ): 3شکل 

 های سرب، کادمیوم و کروم اتم آهن و یون  12دوپه شده با  

 

شکل   می  bقسمت    3بررسی  پیکسازد  آشکار  های  که 

الکتریکی نسبت به  در حضور    های سربمربوط به یون میدان 

ظاهر شده    تریشود در فواصل نزدیکزمانی که میدان اعمال می

پیک شدت  بهو  نیز  احتمال ها  بیانگر  که  یافته  افزایش  وضوح 

. این نتیجه قابل  باشدها میها اطراف نانولولهحضور بیشتر یون 

-های سرب و نانولولهکنش بین یونچرا که برهم   باشد میانتظار  

الکتریکی    ها  اعمال میدان  چنین در  یافته است. هم  افزایشبا 

دلیل بیشتر شدن برهمکنش بین این های کادمیوم، بهمورد یون

نانولولهیون و  یونها  یافتن  احتمال  میدان،  حضور  در  های  ها 

ن فواصل  در  نانولولهکادمیوم  اطراف  میزدیک  افزایش  یابد  ها 

-، افزایش شدت پیکdقسمت    3(. در شکل    3شکل  c )قسمت  

ها در فواصل های کروم با نانولولهکنش یونای مربوط به برهمه

می نشان  الکتریکی  میدان  اعمال  با  عدم  نزدیک  در  که  دهد 

میزان قابل توجهی کاسته شده  ها بهحضور میدان از شدت پیک

های کروم است. در واقع اعمال میدان باعث نزدیک شدن یون

ها در  یون  RDFهای  شده و در نتیجه، پیکها  به سطح نانولوله

که   زمانی  به  نسبت  بیشتری  با شدت  الکتریکی  میدان  حضور 

ترین شدت پیک تقریبا شوند. قویمیدان اعمال نشده ظاهر می

 nmفاصله    و کمترین شدت پیک تقریبا در  nm  5/0در فاصله  
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نماید که با اعمال میدان باشد. این مشاهدات تایید میمی  8/0

ها  تر شده و یونها قویها و نانولولهکنش بین یونالکتریکی برهم

طورکه مشهود است نتایج  شوند. همانها میبهتر جذب نانولوله

از   انرژی   RDFحاصل  از  حاصل  نتایج  با  مطابق  کاملا 

 الکترواستاتیک است.

 

 (Dضریب انتشار ) -2-3
انتشار   ضریب  از  استفاده  میانگین    (D)با  جابجایی  از  که 

)رابطه    اساسبر  (MSD)مربعات   انیشتین  محاسبه  3معادله   )

 ها را ارزیابی نمود: توان میزان تحرک یونشود، میمی

(3                    )lim
𝑡→∞

< ‖𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0)‖
2 >= 6𝐷𝑡 

های ذره در  ترتیب موقعیتبه  𝑟𝑖(𝑡)و   𝑟𝑖(0)ر این معادله د

براکت    tو    0زمان   در  عبارت  و  دهنده    <   …  >هستند  نشان 

MSD  هایها برای نانولوله. ضرایب انتشار یون]37[  ها استیون 

اتم آهن )در حضور و عدم حضور   12شده با    هنیترید دوپ بور  

نمودار چنین  همآورده شده است.    3در جدول    میدان الکتریکی(

MSD  با    ه نیترید دوپ بور    هاینانولوله  درها  یون اتم    12شده 

عنوان تابعی  آهن )در حضور و عدم حضور میدان الکتریکی(، به

 نشان داده شده است.  4سازی در شکل از زمان شبیه

 

 
های سرب، کادمیوم  ( یونMSDجایی میانگین مربع ) جابه: 4شکل 

 اتم آهن  12های بور نیترید دوپه شده با  و کروم برای نانولوله

 

کنش و غلظت  عوامل مختلفی مانند نوع ماده، انرژی برهم

جا که تمامی  . از آن]38[  تاثیرگذار است  MSDها بر روی  یون 

دارند،یون وجود  سیستم  در  مساوی  غلظت  با  اثر  بنابراین    ها 

های  میزان انتشار یون   aقسمت    4شکل    شود.غلظت بررسی نمی

نشان  را  الکتریکی  میدان  غیاب  در  سرب  و  کادمیوم  کروم، 

 Cr+3 های  انتشار یون  شودطور که مشاهده میدهد. همانمی

یون با  مقایسه  است.    Cd+2و    Pb+2های  در  کمتر  این بسیار 

-های کروم نسبت داد. بهتوان به بار بیشتر یونواقعیت را می

های کروم تحرک آن را در اطراف  عبارت دیگر، بار بیشتر یون

می نانولوله محدود  می  کند. ها  شکل  از  که  دیگری  توان نکته 

  غیاب  در  ومیکادم  هایون ی  یبرا   MSD  یمنحن  بیشدریافت،  

مقا  الکتریکی  دانیم است که    شتریب  سرب  هایونیبا    سهیدر 

نسبت داد. در واقع،    هاون یآن را به تفاوت اندازه و وزن  توانیم

  ترو بزرگ  ترنیسنگ  ومیکادم  هایونیسرب نسبت به    های ون ی

از    ل یدل  نهمیبه  و   هستند  منتشر   ومیکادم  های ون یکندتر 

این نتایج مشابه نتایج اروکار و کسکین است که نشان    . شوندیم

کندتر صورت  آن  انتشار  باشد،  بیشتر  ماده  وزن  چه  هر  دادند 

نیز کاملا با نتایج    3های ارائه شده در جدول  داده   .]39[گیرد  می

 مطابقت دارد.  MSDهای دست آمده از منحنیبه
 

های بور نیترید  برای نانولولهها  ونی  انتشار  بایضر   نیانگیم: 3جدول 

 اتم آهن  12دوپه شده با  

𝐷𝑖(10
−9𝑚2 𝑠⁄  سیستم  (

(0002/0 ± )00673/0 BNNT@12Fe-EF 0 (Pb) 
(0009/0 ± )00740/0 BNNT@12Fe-EF 0 (Cd) 
(0006/0 ± )00668/0 BNNT@12Fe-EF 0 (Cr) 

(0000/0 ± )0003065/0 BNNT@12Fe-EF 3 (Pb) 
(0000/0 ± )0002973/0 BNNT@12Fe-EF 3 (Cd) 
(0000/0 ± )0001457/0 BNNT@12Fe-EF 3 (Cr) 

 

های کروم و  های کادمیوم، با یونمقایسه ضرایب انتشار یون

دهنده نشان  یونسرب  انتشار  ضریب  بودن  بیشتر  های ی 

های کروم  طور که قبلا نیز اشاره شد یونکادمیوم است. همان

های کادمیوم،  دلیل دارا بودن بار مثبت بیشتر نسبت به یونبه

  12های بور نیترید دوپه شده با  کنش بیشتری با نانولولهبرهم

های کروم در ی آن تحرک کمتر یوناتم آهن دارند که نتیجه

ها است. اما علت بیشتر بودن مقدار ضریب انتشار  اطراف نانولوله

به یونیون را میهای کادمیوم نسبت  توان به جرم های سرب 

این بیشتر یون بیشتر  انتشار  از  های سرب نسبت داد که مانع 

یونیون به  نسبت  میها  کادمیوم  همانهای  در شود.  که  طور 

مربوط    MSDمشخص است، شیب منحنی    bقسمت    4شکل  

های سرب در حضور میدان الکتریکی کمتر از زمانی است به یون

می تایید  واقعیت  این  است،  نشده  اعمال  میدان  که  که  نماید 

کنش  ها در حضور میدان الکتریکی برهمهای سرب با نانولولهیون

های کروم، نشان  یون  MSDچنین منحنی  تری دارند. همقوی

انتشار می سرعت  کاهش  سبب  الکتریکی  میدان  اعمال  دهد، 
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ها و کاهش تحرک  ها با نانولولهکنش آنها و افزایش برهمیون

توان نتیجه  می 4های شکل ها شده است. با توجه به نموداریون 

های مورد گرفت که اعمال میدان باعث افزایش برهمکنش یون

جایی  عبارتی، تحرک و جابهشود و یا بهها میمطالعه با نانولوله

می کاهش  الکتریکی  میدان  اعمال  با  یون  سه  نتایج    یابد.هر 

الکتریکی خارجی می  مشخص  3جدول   غیاب میدان    کند، در 

در بین   00668/0های کروم کمترین ضریب نفوذ را با مقدار  یون

چنین این جدول نشان دارد. هم  (Cr+3و    Pb  ،2+Cd+2سه یون )

کمتری   نفوذ  ضریب  از ها در حضور میداندهد که تمامی یونمی

هستند که   برخوردار زمانی که میدان اعمال نشده  با  در مقایسه

های بور نیترید  نانولولههای با  یون  بین  قوی  کنشبرهم   بر  تائیدی

حرکت   باعث   اتم آهن در حضور میدان دارد که  12دوپه شده با  

یون الکتریکی  می  های کندتر  میدان  از  استفاده  بنابراین  شود. 

های بور نیترید  ها بر روی سطح نانولولهخارجی باعث جذب یون

 شود. اتم آهن می 12دوپه شده با 

 

 گیرینتیجه  -4
به   آلوده  سنگ   ی هاونیآب  زنده    یبرا  نیفلزات  موجودات 

  دهد. یقرار م   ریتحت تاث  زیرا ن  ستمیخطرناک است و اکوس  اریبس

-ی م  یتلق  یاتیموضوع ح  کیها از آب  ونی  نیحذف ا  ن،یبنابرا

از فلزات   یعیوس  فیجذب ط  یبرا  ،استفاده از نانومواد  راًیشود. اخ

رفتار جذب  در این پژوهش،    .اند مورد استفاده قرار گرفته  نیسنگ

 های کربنینانولولهسطح    یبر رو  Cr+3و    Pb  ،2+Cd+2های  یون

نیتریدنانولولهو   بور  شب  های  از  استفاده  دینامیک    یسازه یبا 

تاثیر درصد آهن به  .شده است  یبررس  مولکولی منظور بررسی 

اتم آهن دوپه   24و    12ها با  دوپه شده بر فرایند جذب، نانولوله 

الکتریکیاثر    یمنظور بررسبه  نیچنهمشدند.   رفتار   میدان  بر 

با قدرت    از  ها،ونیجذب   الکتریکی  استفاده    -v/nm  3میدان 

 ی مانند انرژ  یمختلف  یزهایاز آنال  جذب با استفاده  ندیفرآ  شد.

نتایج مطالعات    . مورد ارزیابی قرار گرفتو ...   MSDکنش،  برهم

یون بین  الکترواستاتیک  انرژی  میزان  که  داد  نشان  و  ما  ها 

اتم آهن با اعمال میدان    12های بور نیترید دوپه شده با  نانولوله

-یابد که موید برهم میزان قابل توجهی افزایش میالکتریکی به

-باشد. همها در حضور میدان میها با نانولولهتر یونکنش قوی

از   حاصل  نتایج  میدان    RDFچنین  اعمال  با  که  داد  نشان 

ها در فواصل ها در اطراف نانولولهالکتریکی احتمال حضور یون 

دهد که اعمال میدان  گردد. این نتایج نشان مینزدیک بیشتر می

ها شده و کارایی  ها بر روی سطح نانولولهباعث افزایش جذب یون

 دهد. ها را برای حذف فلزات سنگین افزایش میآن 

 

 

 پیوست 

پیوست  Electronic Supporting(ESI))  فایل 

Information)   جهت اطلاعات تکمیلی به صورت آنلاین قرار  

 شود. داده می

 
 عهده دار مکاتبات*

بیرجند،   دانشگاه  بیرجند،  جنوبی،  خراسان  ایران،  نشانی: 

 05632202065تلفن: گروه شیمی، دانشکده علوم پایه، 

 

 مراجع 
[1] M. T. Amin, A. A. Alazba, and U. Manzoor, Adv. 

Mater. Sci. Eng., 2014 (2014) 1-24. 

[2] M. Sharma, P. Kalita, K. K. Senapati, and A. Garg, 

Emerging Pollutants-Some Strategies for the Quality 

Preservation of Our Environment, (2018) 61–78. 

[3] G. A. Engwa, P. U. Ferdinand, F. N. Nwalo, M. N. 

Unachukwu, and others, Poisoning Mod. World-new 

tricks an old dog, 10 (2019) 70–90. 

[4] M. Ghorbani, O. Seyedin, and M. 

Aghamohammadhassan, J. Environ. Manage., 254 

(2020) 109814. 

[5] G. Li, J. Ye, Q. Fang, and F. Liu, Chem. Eng. J., 370 

(2019) 822–830. 

[6] H. Sadegh, G. R. Shahryari, A. Masjedi, Z. 

Mahmoodi, and M. Kazemi, Int. J. Nano Dimens., 7 

(2016) 109-120. 

[7] A. Abbas et al., Sep. Purif. Technol., 157 (2016) 

141–161. 

[8] P. Punia, M. K. Bharti, R. Dhar, P. Thakur, and A. 

Thakur, ChemBioEng. Rev., 9 (2022) 351-369. 

[9] S. S. Fiyadh et al., J. Clean. Prod., 230 (2019) 783–

793. 

[10] R. Apiratikul and P. Pavasant, Bioresour. Technol., 

99 (2008) 2766–2777. 

[11] E. T. Thostenson, Z. Ren, and T.-W. Chou, 

Compos. Sci. Technol., 61 (2001) 1899–1912. 

[12] C. Buzea and I. Pacheco, Nanomaterial and 

Nanoparticle: Origin and Activity, Soil Systems, 

Springer, (2017) 71–112. 

[13] K. Hristovski, A. Baumgardner, and P. Westerhoff, 

J. Hazard. Mater., 147 (2007) 265–274. 

[14] S. Pacheco, M. Medina, F. Valencia, and J. Tapia, 

J. Environ. Eng., 132 (2006) 342–349. 

[15] K. C. Khulbe and T. Matsuura, Appl. water Sci., 8 

(2018) 1–30. 

50 



    

 

  
 

   

Chem. Res., 1402, Vol. 6, 43-51  

 

 

 

 

 

[16] S. M. Al-Hakami, A. B. Khalil, T. Laoui, and M. 

A. Atieh, Bioinorg. Chem. Appl., 2013 (2013) 1-9. 
[17] J. Zhaoa and R.-H. Xieb, J. Nanosci. Nanotechnol., 

3 (2003) 459–478. 

[18] B. Liu, L. Wei, Q. Ding, and J. Yao, J. Cryst. 

Growth, 277 (2005) 293–297. 

[19] D. Golberg et al., ACS Nano, 4 (2010) 2979–2993. 

[20] T. da S. Arouche, R. M. dos S. Cavaleiro, P. S. M. 

Tanoue, T. S. de S. Pereira, A. M. de J. C. Neto, and 

others, J. Nanomater., 2020, (2020) 

[21] J. Azamat, A. Khataee, and S. W. Joo, RSC Adv., 

5 (2015) 25097–25104. 

[22] D. Farmanzadeh and H. Rezainejad, Appl. Surf. 

Sci., 364 (2016) 862–869. 

[23] M. Terrones et al., Mater. Today, 10 (2007) 30–38. 

[24] Li, Lingfei, et al. J. Mater. Chem. A., 7 (2019) 

6946-6956. 

[25] R. Wang, Z. Dongju, and L. hengbu, 

Chemosphere., 168 (2017) 18-24. 
[26] W. L. Jorgensen, J. Chandrasekhar, J. D. Madura, 

R. W. Impey, and M. L. Klein, J. Chem. Phys., 79 (1983) 

926–935. 

[27] S. Patel, A. D. Mackerell Jr, and C. L. Brooks III, 

J. Comput. Chem., 25 (2004) 1504–1514. 

[28] Y. Wu, L. K. Wagner, and N. R. Aluru, J. Chem. 

Phys., 144 (2016) 164118. 

[29] A. S. de Araujo, M. T. Sonoda, O. E. Piro, and E. 

E. Castellano, J. Phys. Chem. B, 111 (2007) 2219–2224. 

[30] C. E. S. Bernardes, J. N. Canongia Lopes, and M. 

E. M. da Piedade, J. Phys. Chem. A, 117 (2013) 11107–

11113. 

[31] G. Bussi, D. Donadio, and M. Parrinello, J. Chem. 

Phys., 126 (2007) 14101. 

[32] M. J. Abraham et al., SoftwareX, 1 (2015) 19–25. 

[33] H. J. C. Berendsen, J. P. M. van Postma, W. F. Van 

Gunsteren, A. DiNola, and J. R. Haak, J. Chem. Phys., 

81 (1984) 3684–3690. 

[34] Y. Lin, D. Pan, J. Li, L. Zhang, and X. Shao, J. 

Chem. Phys., 146 (2017) 124108. 

[35] A. Zaboli, H. Raissi, F. Farzad, and H. 

Hashemzadeh, J. Mol. Liq., 301 (2020) 112435. 

[36] H. Moradnia, H. Raissi, and M. Shahabi, J. Biomol. 

Struct. Dyn., 39 (2021) 881–888. 

[37] A. Zaboli, H. Raissi, and F. Farzad, Sci. Rep., 11 

(2021) 1–12. 

[38] L. Razavi, H. Raissi, and F. Farzad, J. Mol. Graph. 

Model., 106 (2021) 107930. 

[39] I. Erucar and S. Keskin, Ind. & Eng. Chem. Res., 

55 (2016) 1929–1939. 

 

51 


