
 

 

 چكيده   

فیزیکی جدید برای توصیف وابستگی  این مقاله یک مدل در
قطر نانولوله کربنی و قطر نانو ذره کاتالیست به دما ارائه شده 
است. این مدل با استفاده از بحث میزان سطح محصور از نانو 
ذره داخل نانولوله بدست می آید که به یک رابطه مناسب 

ج خواهد شد که منجر خواهد شد. از این رابطه نتایجی استخرا
نشان می دهد که با افزایش دما قطر نانولوله افزایش پیدا می 
کند که این افزایش به علت این است که ذره کاتالیست بزرگ 
شده و اتم کربن هایی که هنگام رشد قرار است که با نانولوله 
 و کاتالیست پیوند بزنند با اتم های بیرونی کاتالیست پیوند می

شود قطر نانولوله با افزایش دما در حین  زنند که باعث می
رشد افزایش یابد. در ضمن با بررسی وابستگی قطر نانولوله 
در حین رشد به نوع کاتالیست نشان داده می شود که با 
افزایش ضریب انبساط گرمایی نانو ذره کاتالیست، قطر 

 نانولوله به ازای هر تغییر دمایی کمتر خواهد شد.

 

انولوله کربنی، رسوب بخار کليدی: ن گانواژ

 شيميایی، دمای محيطی، ضریب انبساط گرمایی.

 

 مقدمه  1
با توجه به خواص الکتریکی، مکانیکی، اپتیکی و 

-1[( CNT) نانولوله های کربنی الکتروشیمیایی منحصر بفرد
و کاربرد روز افزون این ساختارها در تجهیزات الکترونیکی،  ]3

بهینه سازی شرایط رشد و کاهش هزینه های ساخت این 
های نانو  ساختارها از اهمیت ویژه ای در علوم و فناوری

های بررسی مکانیسم رشد نانولوله. ]7-4[ برخوردار است

شد. ابهای مهم حوزه نانولوله کربنی میکربنی یکی از بخش
ل توان به تاثیر عوامها میبا بررسی مکانیسم رشد نانولوله

یر توان تاثها پی برد و همچنین میمختلف روی رشد نانولوله
این عوامل را برای بهینه کردن رشد در جهتی مناسب هدایت 
کرد و به ساختارهای مطلوب دست یافت. تا کنون مکانیسم 

سوب ولوله ها در رهای مختلفی برای توضیح چگونگی رشد نان
بخار شیمیایی ارائه شده است، اما اگر چه مکانیسم های ذکر 

، آماده سازی کاتالیستها ] 8[ شده، نحوه تجزیه هیدروکربنها
 عامل ایجاد رشد از سر و رشد از پایه ،]12-9[ جهت رشد

، وابستگی طول به پارامترهای محیطی و عوامل ]14و 13[
هند، اما هیچکدام مدلی برای را ارائه می د ]19-15[خارجی 

ا رنحوه تاثیرگذاری دمای محیطی روی قطر نانولوله کربنی 
همچنین تا کنون، کارهای تجربی فراوانی  بیان نمی کنند.

برای بررسی اثر دمای محیطی روی قطر نانولوله های کربنی 
اما در هیچکدام علت فیزیکی  ]22-20[انجام شده است 

ح و منطبق با داده های تجربی، مشاهدات تجربی، بطور صحی
 ارائه نشده است. 

در این مقاله، به منظور دستیابی به شرایط بهینه حین رشد 
نانولوله کربنی در روش رسوب بخار شیمیایی، مدل مناسبی 
برای توصیف نحوه تاثیر دمای محیطی بر رشد نانولوله ها ارائه 

مخوانی هشده است که نتایج آن با نتایج تجربی گزارش شده، 
دارد. این مدل بر اساس انبساط گرمایی کاتالیست و نانولوله 

 در حین رشد می باشد.
 

 تئوریبخش  2

در این قسمت با استفاده از یک مدل فیزیکی تاثیر دمای 
روی قطر نانولوله کربنی را که بر روی یک ذره محیطی 

کاتالیست می باشد بررسی می کنیم. ضمنا کاتالیست در مدل 

 در یکربن یبر قطر نانولوله ها يطیمح یدما يرتاث

  يمياییهنگام رشد به روش رسوب بخار ش
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  Kما مایع در نظر گرفته شده است، زیرا دمای ذوب آن حدود
. برای این کار یک نانولوله کربنی را روی ]23[می باشد  1064

ذره م، ( در نظر می گیری1یک نانو ذره کاتالیست مطابق شکل )
در نظر می گیریم،  catrکاتالیست را به شکل یک کره با شعاع 

نانولوله دارای یک سطح مقطع که وابسته به شعاع خود نانولوله 
سطح مقطع نانولوله دارای یک سری  می باشد. CNTrیعنی 

تعداد کربن های روی هر حلقه که تعداد کربن می باشد، 

=Nنانولوله برابر است با 
Dπ

dc−c
   ]15[. 

 
 روی نانو ذره کاتالیست. CNT: نمایشی از رشد (1شکل )

 
 CNTقطر  0Tمطرح شده است، در دمای  مقالهدر مدلی که در این 

می باشد و هم چنین    0catDو قطر ذره کاتالیست   0CNTDبرابر با 
 CNTDبرابر با  CNT، قطر Tزمانی که دما را بالا می بریم تا دمای 

 می باشد. catDو قطر ذره کاتالیست 
هر چقدر که تعداد اتم های کربن در حلقه پایینی نانولوله افزایش 
یابد )حلقه ای که در تماس با ذره کاتالیست است( بنابراین محیط 

مانی ز حلقه افزایش می یابد، در نتیجه قطر حلقه بزرگ تر می شود.
که قطر حلقه در حال افزایش است، سطح محصور ذره کاتالیست 

 ( بر قرار است:1ولوله افزایش می یابد، بنابراین رابطه )در نان

  
N

N0
=  

S

S0
                                                     (1)  

 0N  وN  0وS  وS  یین اپبه ترتیب، تعداد اتم های کربن در
، تعداد اتم های کربن در  0Tترین حلقه نانولوله در دمای 

، مساحت رویه یا سطح ذره Tایین ترین حلقه نانو در دمای پ
و مساحت رویه یا  0Tدر دمای  CNTکاتالیست محصور در 

 می باشد. Tدر دمای  CNTسطح ذره کاتالیست محصور در 
( به دست می 2از رابطه ) CNTسطح کاتالیست محصور در 

 آید:
S = rcat

2  (2)                                                     

catr  و  به ترتیب، شعاع ذره کاتالیست و زاویه فضایی از
زاویه فضایی ذره کاتالیست با توجه به می باشند.  مرکز کره

 ( به دست می آید:3رابطه )

= ∫ ∫ sinθdθdφ
2π

0

θ0

0
 = 2π(−cosθ)|θ0

0
 = 

2π(1 − cos)                                                          (3)  

 

 :( داریم3( تا )1از رابطه )
N

N0
 = 

2πrcat
2 (1−cosθ)

2πr0cat
2 (1−cosθ0)

 (4)                                     

 

 = cosθ ( داریم:  1) با توجه به شکلاز طرفی 
√rcat

2 −rCNT
2

rcat
 

از  Tتا دمای  0Tرابطه بین شعاع ذره کاتالیست از دمای 
 فرمول زیر به دست می آید:

rcat = r0cat(1 + βΔT)
1

3⁄                              (5)  

می باشد، هم چنین رابطه بین  انبساط حجمی ضریب βکه 
از فرمول زیر به  Tتا دمای  0Tشعاع حلقه نانولوله از دمای 

 دست می آید:
rCNT=r0CNT(1 + αΔT) (6 )                              

    ضریب نبساطی طولی است. αکه در آن 

 = Nبا جایگزینی 
πD

dc−c
 = cosθو هم چنین  

√rcat
2 −rCNT

2

rcat
و  

 (، داریم:4( در رابطه )6( و )5رابطه های  )
 

DCNT = b
bD0cat−√(D0catb)2−(D0CNTC)2

a−√a2−1
         )7(  

) = aکه در این رابطه 
D0cat

D0CNT
) ،b = (1 + βΔT)

1
و  ⁄3

(1 + αΔT) C =  .می باشند 

 



 

 

 نتایج و بحث 3

ستگ 3-1 شد یقطر نانولوله کربن یواب به  هنگام ر

 يطیمح یدما
حال اگر کاتالیست را آهن در نظر بگیریم و داده های زیر را در 

( خواهیم رسید: 2( وارد نماییم به نمودار شکل)7رابطه )
=0.85 nm0CNTD ،=1.35 nm0catD ، 4-=4.5×10CNTα

1/K ،1/K 3-=10catβ  1000=و K0T. 

 با تغیرات دما. CNT(: نمودار تغییرات قطر 2شکل)

 1400تا  1000( نشان می دهد با افزایش دما از 2شکل )
نانومتر افزایش یافته است.  35/0کلوین، قطر نانو لوله به اندازه 

 تایید شده است این نتیجه با داده های تجربی همخوانی دارد و
. علت این پدیده این است که در اثر افزایش دما، هم قطر ]22[

کاتالیست و هم قطر نانولوله بزرگ می شوند، اما با توجه به 
اینکه ضریب انبساط گرمایی نانولوله از ضریب انبساط گرمایی 
کاتالیست کوچکتر است، افزایش قطر کاتالیست از افزایش قطر 

خواهد بود. این موضوع باعث می شود اتمهای نانولوله بیشتر 
کربن مستقر در محل اتصال با کاتالیست، که با کاتالیست پیوند 
فیزیکی دارند، نسبت به سایر اتمهای کربن موجود در نانولوله 
بیشتر باز شوند و در نتیجه قطر نانولوله در حین رشد شروع به 

 افزایش کند.

گام رشتتد  CNTقطر  یوابستتتگ 3-2 به نوع هن

 يستکاتال
نماینده نوع کاتالیست در مدل ارائه شده در این مقاله، ضریب 

 می باشد لذا زمانیکه نوع کاتالیست ما  catβانبساط حجمی 

نیز عوض می شود. با استفاده از رابطه  catβعوض می شود، 
( تغییرات قطر نانولوله کربنی هنگام رشد بر حسب ضریب 7)

یا به عبارت دیگر کاتالیست های انبساط های حجمی مختلف )
 ( نشان داده شده است.3مختلف(، در شکل)

 
 Kدر حین رشد در دماهای  CNT(: نمودار تغییرات قطر 3شکل)

T=1200  وT= 1400 K .تابعی از ضریب انبساط گرمایی کاتالیست 

 
( مشاهده می شود که اولاً، با فاصله گرفتن ضریب 3در شکل)

انبساط گرمایی کاتالیست از ضریب انبساط گرمایی نانولوله، 
یدا می کند. علت این پدیده پقطر نانولوله در هردمایی کاهش 

این است که چون پیوند بین اتمهای کربن در نانولوله با 
اگر  می باشد، لذا اتمهای کاتالیست از نوع ضعیف )واندروالس(

در اثر افزایش دما، فاصله بین اتمهای کاتالیست در مقایسه با 
فاصله بین اتمهای کربن بسیار بزرگ شود، باعث خواهد شد 
که پیوند کربن و اتم کاتالیست شکسته شود و اتم کربن مستقر 
در محل اتصال، با اتمی از کاتالیست، که نسبت به اتم قبلی 

ی به نانولوله قرار دارد، پیوند برقرار کند. در فاصله نزدیک تر
این موضوع باعث می شود برای کاتالیست های با ضریب 
انبساط گرمایی بسیار بزرگتر از ضریب انبساط گرمایی نانولوله، 

( کمتر باشد.  ثانیاً، 2افزایش قطر نشان داده شده در شکل )
ست یاین وابستگی افزایش قطر به ضریب انبساط گرمایی کاتال

 1200کلوین بیشتر از افزایش دما تا  1400برای افزایش دما تا 
کلوین می باشد. علت این موضوع هم این است که هرچقدر 
تغییر دما بیشتر باشد ضریب انبساط گرمایی کاتالیست اثر 

 خودش را بیشتر نشان می دهد. 
 

 نتيجه گيری  4
فیزیکی جدید برای توصیف وابستگی  مقاله، یک مدل در این

و قطر نانو ذره کاتالیست به دما ارائه شد. این مدل  CNTقطر 



 

 

با استفاده از بحث میزان سطح محصور از نانو ذره کاتالیست 
داخل نانولوله بدست آمد که به یک رابطه مناسب منجر شد. 

دما  با افزایش نتایج استخراج شده از این رابطه نشان دادند که
قطر نانولوله افزایش پیدا می کند که این افزایش به علت این 
است که ذره کاتالیست بزرگ شده و اتم کربن هایی که هنگام 
رشد قرار است که با نانولوله و کاتالیست پیوند بزنند با اتم های 
بیرونی کاتالیست پیوند می زنند که باعث می شود قطر نانولوله 

دما در حین رشد افزایش یابد. در ضمن با بررسی با افزایش 
وابستگی قطر نانولوله در حین رشد به نوع کاتالیست نشان داده 
شد که با افزایش ضریب انبساط گرمایی نانو ذره کاتالیست، 
قطر نانولوله به ازای هر تغییر دمایی کمتر خواهد شد. با استفاده 

و ی توان هنگام رشد ناناز نتایج بدست آمده در این پایان نامه م
لوله کربنی در روش رسوب بخار شیمیایی با استفاده از 
کاتالیست قطر نانولوله را کنترل کرد که این موضوع درکارهای 
تجربی و دردستیابی به نانولوله ها با ساختارهای دلخواه بسیار 

 مفید خواهد بود.
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In this paper, a new physical model is presented to describe the relation between 

carbon nanotube and catalytic nanoparticle diameter and environmental 

temperature. This relation is obtained by considering the rate of fenced surface of 

catalytic nanoparticle in nanotube, which leads to an appropriate formula. 

Obtained results of the formula show that the diameter of carbon nanotube is 

increased by increasing of temperature. This happens because catalyst particle has 

been grown, and carbon atoms which bond to catalyst during growth, will be 

bonded to the external catalyst atoms. So the nanotube diameter is increased. 

Furthermore, investigation of dependence of nanotubes diameter on catalyst type 

during growth shows that if thermal expansion coefficient of catalytic 

nanoparticle is decreased, the diameter of nanotube at each variation of 

temperature will be decreased. 
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