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 چکيده   
 در توليـد نانولولـه هـای        CVDروش  .   استفاده از روش ديناميک مولکولی شبيه سازی شده است         رشد نانولوله های کربنی با    

سـازی در   شـبيه    ايـن      لـذا  ،در اين روش، فلز کاتاليست نقـش مهمـی در رشـد دارد            . کربنی از اهميت خاصی برخوردار است     
ربن به سمت اين کره، امکان رشـد نانولولـه       و با فرستادن اتمهای ک     حضور يک کره نيکل به عنوان کاتاليست انجام شده است         

 بـا اسـتفاده از روشـهای مبتنـی بـر اصـول اوليـه                کـره نيکـل    برهمکنش اتم های کربن با       .کربنی مورد بررسی قرار گرفته است     
 از  نيـز   برای تعيين مسير حرکت اتم ها. توسط ترموستات لانژون صورت گرفته استی سيستم کنترل دما و محاسبه شده است  

که با اعمال نيرويی برای عبور از سد پتانسيل می توان به             نتايج شبيه سازی نشان می دهد     . وريم ورله سرعتی استفاده گرديد    الگ
 .حالت نانولوله رشديافته دست يافت

 
 

 CVD؛ رشدديناميک مولکولی؛ شبيه سازی؛ نانولوله کربنی؛ : واژه های کليدی
 
 

 مقدمه
   

 توسـط ايجيمـا     ۱۹۹۱ال  کشف نانولولـه هـای کربنـی در س ـ        
(Iijima) ]۱[  ،         بسـياری را در    زمينه تحقيقـات تئـوری و تجربـی

. ته اسـت رابطه با ساخت و بررسی خواص ايـن مـواد فـراهم سـاخ        
دليل خواص الکتريکی و مکانيکی منحصر      نانولوله های کربنی به     

زايی در طراحـی و سـاخت       به فردشان، انتظـار مـی رود نقـش بس ـ         
نـانومواد  مله در ساخت مـدارهای مجتمـع و         ادوات نانومتری از ج   

به کاربردهای آنها    از اين رو، جهت دست يافتن        .]۲[ دنداشته باش 
لـذا شـبيه سـازی هـای        . افزايش راندمان توليد آنها ضروری است     

کامپيوتری می توانند در کسب دانش بيشتر نسبت بـه سـاز و کـار               
 .رشد اين مواد کمک کنند

 به طور عمده به سه روشلوله های کربنی توليد نانو
ت س ـ ا تبخير ليزری، که عبـارت    ) ۱:  گيرد صورت می زير  

فحه گرافيـت و تبخيـر      از تابش يک پرتو ليزر به يـک ص ـ        
فـاز  اتمهای کربن و سپس تشکيل نانولوله های کربنی در          

سـت از تبخيـر    اتخليه قوسی، که عبـارت ) ۲، ] ۳[ گازی
ــوس الکتريکــی   ــه ق ــر تخلي ــين اتمهــای کــربن در اث دو  ب

وتشکيل نانولوله های کربنی بر     الکترود از جنس گرافيت     
ســت از  ا کــه عبــارت،]۵[  CVD) ۳، ] ۴[روی کاتــد 

 يک فلـز    ضورروکربن در ح  د يک گاز هي    حرارتی تجزيه
اتمهـای   بـا سـاختار نـانومتری و سـپس رسـوب             کاتاليست


