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حذف بی فنیل های پلی کلرینه با استفاده از نانولوله کربن تك جداره  بررسی

(0 ،14) 

 
 3یموسو لیاسماع دیس ،2یدریح بابا یکاظم یعل ،*1یعباس خدابخش

 ،شهرکرد ،واحد شهرکرد یدانشگاه آزاد اسلام ،شیمیگروه 2؛ رانیا ،شهرکردد، شهرکر یدانشگاه علوم پزشک، طیبهداشت مح یمهندس گروه1

 .رانیا ،شهرکردد، شهرکر یدانشگاه علوم پزشک، طیبهداشت مح یمهندس گروهدانشجو، 3؛ رانیا
 3/11/95 :پذیرشتاریخ          10/4/94 تاریخ دریافت:

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مقدمه:

 لبی فنیل های پلی کلرینه شده با حلقه های بی فنی

(Poly Chlorinated Biphenyls=PCBs)  یک خانواده از

ترکیبات سمی و خطرناک برای موجودات و محیط زیست 

اتم کلر بوده  10تا  1به شمار می آیند. این ترکیبات دارای 

عضو  209که بر اساس تعداد و جایگاه اتم های کلر دارای 

د. استخلاف های کلر بر حلقه های بی فنیل تعیین می باشن

کننده میزان سمیت می باشند، به گونه ای که هر چه تعداد 

و متا بیشتر اشغال  اتم های کلر بیشتر و جایگاه های پارا

 چکیده:
آن ها از چند  یایباعث شده بقا نهیکلر یپل یها ليفن یب فيضع یریبالا و واکنش پذ ییگرما تيظرف زمينه و هدف:
شده و مواجهه با آن ها  یکيژنت یجهش ها جادیحضور داشته و با تجمع در بافت جانوران موجب ا طيدهه قبل در مح
به  یعيطب یها ستميمذکور از اکوس ندهیحذف آلا رياخ انيسال یمزمن را سرعت بخشد. ط یها یماريروند ابتلا به ب

 یاز نانولوله ها ینوع خاص تيقابل یمطالعه بررس نیشده است. هدف ا لیتبد یطيمح ستیز یاز دغدغه ها یکی
 باشد. یم PCBsخطرناک  یاز گونه ها یکی ییجهت حذف و شناسا یکربن

 باتيترک نیحذف ا امکان ،یمحاسبات یبه روش نانوتکنولوژ یرو با استفاده از مدل ساز شيپ قيتحق :یبررس روش
، جذب و MNDOو  یتجرب مهين یبا استفاده از روش ها یمطالعه نظر نیمنظور، ا نیرا مورد کنکاش قرار دهد. بد

 یمرحله ا 6 ندیدو فرآ ی( ط14، 0) گزاگیز هنانولوله کربن تك جدار وارهیرا در برهمکنش با د PCB-153 هیتجز
 6کلروبنزن( و  یتر -4و2و1واسط ) به گونه حد ندهیآلا هیمرحله اول شامل تجز 6و محاسبه نموده است.  یساز هيشب

 -1کلروپروپان و  ید -2و1) ییواسط به محصولات نها مرحله دوم دربردارنده محاسبات مربوط به شکست حد
 باشد. یکلروپروپان( م

گذار  در حالت یو آنتالپ یبستگ یانرژ بس،يآزاد گ یانرژ کل، یشده، انرژ یدو برهمکنش مورد بررس یط ها: افتهی
 انگریدر فازگذار نما یو ممان دوقطب یهسته ا یانرژ یپارامترها نیدهند. علاوه بر ا یرا نشان م یکاهش قابل توجه

واسط به مقدار  و حد ندهیآلا هینانولوله هنگام جذب و تجز ییسانار نيخود هستند. همچن ریدر مقاد یدار یمعن شیافزا
 .ابدی یم شیافزا یقابل توجه

از آن است که واکنش جذب  یدست آمده از برهمکنش مذکور حاکه ب كينامیترمود یپارامترها :یريگ جهينت
 نیاست و ا ریانجام پذ یبه طور خودبخود یمورد بررس یو حذف آن با استفاده از نانولوله کربن PCB-153 ییايميش

 نده مذکور باشد.یو تجزیه ی آلا یابیجهت رد یتواند ابزار مناسب یم گزاگینانولوله ز
 
 .یتابع چگال یتئور ،یتجرب ميروش ن نه،یکلر یپل یها ليفن یتك جداره، ب ینانولوله کربن های کليدی: اژهو
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. به دلیل (1) ترکیب خطرناک تر خواهد بود ،شده باشند

ویژگی های منحصر به فردی چون ظرفیت حرارتی بالا، 

یبات به عنوان روان کننده های هیدرولیکی و این ترک

کاهنده های حرارتی در صنایع مختلف به ویژه صنایع 

 PCBsلازم به ذکر است که  الکترونیک استفاده می شوند.

 آب گریز بوده و این خاصیت موجب تجمع بیولوژیکی 

 .(2،3) آن ها در بدن موجودات زنده می گردد

زایی  هر چند که با کشف خاصیت بیماری

PCBs  میلادی  80تولید و مصرف آن ها از اواخر دهه

اما به دلیل راهیابی  ؛در بسیاری از کشورها متوقف شد

این ترکیبات از کارخانجات تولیدکننده و صنایع 

مصرف کننده به محیط زیست و از طرف دیگر زیست 

تجزیه پذیری محدود، این مواد مقاوم همچنان در محیط 

محیطی های آبی و خاک  زیست علی الخصوص در

، PCB. بسته به نوع (3) وجود داشته و تجمیع شده اند

جذب بر روی ذرات معلق در اتمسفر، تجمع در 

رسوبات دریایی و خاک همچنین انتقال به به آب های 

سطحی و سفره های زیرزمینی می تواند اشکال مختلف 

بار در  حضور و سرنوشت محتوم این ترکیبات زیان

تحقیقات سال های اخیر نشان می دهد  .(4) محیط باشد

 ویژه در زنان ه زایی ب قادر به ایجاد سرطان PCBsکه 

می باشد. این ترکیبات در بافت های چربی تجمع یافته و 

در طی زنجیره غذایی به جانداران اکوسیستم های 

 مختلف و جوامع متعدد از جمله جوامع انسانی وارد 

می شوند. این ترکیبات کلردار از طریق مکانیسم های 

 مختلفی از جمله ایجاد استرس اکسیداتیو و تولید 

گونه های واکنش پذیر همچنین تغییر در بیان ژن ها 

. (5،6) منجر به ایجاد توده های سرطانی می گردند

عصبی از  -علاوه بر سرطان زایی، آسیب های مغزی

با چنین ترکیباتی است. بار مواجه  دیگر آثار زیان

مطالعات نشان می دهد که مواجه مزمن با این ترکیبات 

می تواند روند ابتلا به بیماری های نورودیژنراتیوی چون 

. نظر به آنچه گفته شد (7،8) پارکینسون را تسریع نماید

امروزه شناسایی و حذف این ترکیبات یکی از مسائل 

 حیطی می باشد.قابل توجه در علوم بهداشتی و زیست م

نانوتکنولوژی به عنوان یک عرصه علمی 

جدید و البته کاربردی در علوم و رشته های مختلف 

مورد توجه قرار گرفته است. قابلیت تغییر در سطوح 

 زیر اتمی این امکان را فراهم آورده است که با 

ورزی در اندازه های نانو موادی با ویژگی های  دست

عبارتی ویژگی های مفید را به  .(9) دلخواه بسازیم

ثیرات مضر را کاهش دهیم. ساخت و توسعه أارتقا و ت

نانولوله های کربنی طی دهه های اخیر زمینه های 

جمله کارکردهای زیست محیطی این  متنوعی از

 ریزساختارهای را به منصه ظهور رسانده 

تحقیقات مبسوطی در زمینه  اخیراً .(10،11) است

  کاربرد نانولوله های کربنی تک دیوار

(Single Walled Carbon Nanotubes= SWNTs )

جهت استفاده به عنوان نانوحسگرهای زیست محیطی 

های مختلف و البته جذب آن ها ه در شناسایی آلایند

صورت پذیرفته است. مشخصات منحصر به فرد این 

سبت سطح به حجم بالا، نانوساختارها از جمله ن

واکنش پذیری محدود، انعطاف پذیری و پایداری 

حرارتی قابل توجه باعث شده است که این ترکیبات 

دارای پتانسیل های فراوانی در عرصه های زیست 

محیطی از جمله تقلیل و حذف محصولات سمی 

دی  -2و 1همچون فلزات سنگین، دیوکسین ها، 

ار ارگانیک را داشته کلرو بنزن و دیگر ترکیبات فر

. شایان ذکر است که پژوهش های (12،13) باشند

اخیر نشان داده است که مدولاسیون رسانایی 

ناشی از انتقال بار طی برهم کنش  SWNTsالکتریکی 

با آلاینده ها می تواند زمینه استفاده گسترده از این 

ترکیبات را به عنوان نانوحسگر های زیست محیطی 

 .(14) فراهم کند
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 مول گوی و فنر :1شماره  یروتص
a) بی فنیل های پلی کلرینه (PCB-135)؛ b) (14، 0کربن تك جداره زیگزاگ ) لولهنانو 

 

با پیشرفت علوم کامپیوتر، مدل سازی 

تبدیل به یکی از زمینه های رو به گسترش در علوم 

مختلف گشته است. تقلیل هزینه ها، کاهش زمان و 

 سازی،  تکرار پذیری محاسبات از طریق مدل

ژه ها را وبهینه سازی شرایط انجام آزمایشات و پر

میسر ساخته است. همراه با مطالعات تجربی، انجام 

مطالعات تئوریک با استفاده از نرم افزارهای شیمی 

محاسباتی، نظر محققان زیادی را در رشته های 

مختلف علوم، مهندسی و پزشکی به خود معطوف 

ه به بررسی تغییرات . در این مطالع(15) ساخته است

 PCBsپارامترهای ترمودینامیکی طی برهمکنش های 

 1 تصویر شمارهو نانولوله کربنی تک جداره که در 

صورت گوی و فنر نمایش داده شده ه ها ب ساختار آن

دست ه پرداخته و از طریق تحلیل داده های ب ،است

آمده احتمالات جذب را طی این برهم کنش ها مورد 

 می دهد.تحلیل قرار 

 

 (14، 0و نانولوله کربن ) PCB-153مدل گوی و فنر برهمکنش مولکول  :2ماره شتصویر 
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 روش بررسی:

سازی،  این پژوهش نظری یا استفاده از مدل

برهمکنش های مولکول های نانولوله و آلاینده را مورد 

 5و 4و 2کنکاش قرار می دهد. از آنجایی که نقش 

به عنوان یکی  (PCB-153)هگزاکلروبی فنیل  -5ؘو 4ؘو 2ؘو 

زایی و نارسایی  در روند سرطان PCBsاز مهمترین انواع 

این  .(8،16) عصبی مرکزی اثبات شده است های سیستم

مطالعه در نظر دارد امکان جذب و تجزیه این نوع خاص 

را طی یک فرآیند مدل سازی رایانه ای مورد  PCBsاز 

بررسی قرار دهد. بدین منظور برهمکنش های بین 

( 14، 0مولکول آلاینده و نانولوله کربن تک جداره )

 2 مارهشتصویر طور که در  شبیه سازی شد. همان

تمال برای جذب آلاینده وجود دو اح ،مشاهده می شود

 و  SWNTس أبر روی ر PCB-153جذب  -1دارد: 

. در این SWNTبر دیواره ی  PCB-153جذب  -2

مطالعه جذب آلاینده بر روی دیواره جاذب مورد 

 بررسی قرار گرفته است.

لوله و نانو  PCB-153 در ابتدا ساختار هندسی

 روشتحت لینوکس با  با برنامه گوسین (14، 0کربن )

B3LYP  31-6بر پایهG و در مرحله بعد ساختار  بهینه

 jgf با فرمت بهینه شده مولکول های برهمکنش کننده

شد. لازم به ذکر است که  قرار دادهدر کنار یکدیگر 

برای انجام کلیه مراحل شبیه سازی و انجام محاسبات 

 X9DRL3-Fمربوطه از یک سرور کامپیوتری مدل 

هسته ای ساخت شرکت سوپرمایکرو  24ده ی پردازن

 استفاده شد.

یک احتمال قابل قبول طی برهمکنش های 

به دو  PCBمورد بررسی آن است که ابتدا مولکول 

تری کلروبنزن )حد واسط( مطابق  -4و2و1مولکول 

تبدیل گردد. با گذشت زمان غلظت این  2 مارهشتصویر 

و در ادامه این ترکیب در اطراف نانولوله افزایش یافته 

واسط ها به دو مولکول با خطر زیست محیطی به  حد

مراتب کمتری شکسته می شوند. از آنجایی که یک 

به دو محصول آلیفاتیک که  (PCB)ترکیب آروماتیک 

 قابلیت تجزیه زیستی قابل ملاحظه ای دارند، شکسته 

لذا محصولات مذکور خطر به مراتب کمتری  ؛می شود

اولیه برای محیط زیست و بهداشت به  را نسبت به مواد

 .(17،18) همراه خواهند داشت

نشان دهنده  2و  1و روابط  3 مارهشتصویر 

واکنش انجام بر روی دیواره نانولوله می باشد. در این 

 و دیواره نانولوله در  PCBمطالعه، برهمکنش های 

 سازی شده است. طی  مرحله و در دمای اتاق مدل 6

آغازین گونه جذب شونده به سطح نانولوله دو مرحله 

نزدیک می شود. دو مرحله بعد شامل جذب و انجام 

واکنش می باشد که همان مرحله گذاراست و دو مرحله 

 آخر شامل جدا شدن محصول از سطح نانولوله است.

 

C12H6Cl6 - SWNT → SWNT + 2C6H3Cl3         (1) 

C6H3Cl3 - SWNT + 3H2 → SWNT + C3H5Cl + 

C3H4Cl2               (2) 

 میداناز  بررسی برهمکنش های بین آلاینده و نانولوله برای

(Modified neglect of diatomic overlap= MNDO)  و

. هدف این مطالعه استفاده گردیدروش نیمه تجربی 

بررسی انرژی ساختار، انرژی کل و مشخصات 

به ترمودینامیکی برهمکنش های مذکور است. لازم 

توضیح است که بهینه سازی هندسی برهمکنش ها با 

 انجام شد. استفاده از روش تابع چگالی
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 (14، 0کلروبنزن بر دیواره نانولوله کربن )تری  -4و2و1مدل گوی و فنر برهمکنش مولکول  :3ماره شیر صوت

 

 :افته های
نشان داده شده  2ماره شتصویر همچنان که در 

پس از جذب بر دیواره  PCB-153در ابتدا  ،است

تری  -4و2و1( به حد واسط 14، 0نانولوله کربن )

دست آمده ه کلروبنزن تبدیل می شود که پارامترهای ب

 1از شبیه سازی این برهمکنش در جدول شماره 

 .منعکس شده است

دست آمده توسط روش نیم تجربی ه نتایج ب

MNDO  مورد محاسبه قرار گرفته است. مرحله سوم و

طی چهارم حالت گذار این برهمکنش ها می باشد که 

بین گونه های جاذب و جذب  آن تبادل الکترونی ما

 2و  1 شماره که در جداول شونده رخ می دهد. همچنان

انرژی هایی شامل انرژی آزاد گیبس ، ملاحظه می شود

(Gele) انرژی الکتریکی ،(Eele) انرژی همبستگی ،(Ebin) ،

طی فرآیند  (H)و گرمای تشکیل  (Enuc)انرژی هسته ای 

سازی محاسبه و برای آنالیزهای ترمودینامیکی  مدل

بعدی به کار گرفته می شوند. لازم به ذکر است که 

 ،همانگونه که از اسمش پیدا است (Etotal)انرژی کل 

 برآیندی از کلیه پارامترهای محاسبه شده است که 

می تواند در یک شمای کلی تر برای تحلیل چگونگی 

 فاده واقع شود.انجام و پیشرفت واکنش مورد است

 

 و تبدیل به  (14، 0)با دیواره نانولوله  PCB-153پارامترهای ترمودیناميکی برهمکنش  :1شماره جدول 

 تری کلروبنزن -4و2و1

 Etotal مرحله

(mJ.mol-1) 
Gele 

(mJ.mol-1) 
Eele  

(v) 
Dipole 

moment (D) 
RMS  

(kcal.mol-1.oA-1) 
Ebin 

(mJ.mol-1) 
H  

(mJ.mol-1) 
Enuc 

(mJ.mol-1) 
1 58/12268 46/46319- 07/480069 8970 7755 43/14252 13/14363 04/58588 

2 76/14245 58/46865- 17/485729 7358 7744 60/16229 30/16340 34/61111 

3 76/14245 58/46865- 58/242864 7358 7744 62/16229 32/16340 34/61111 

4 25/12853 32/47998- 67/248734 8155 8204 10/14836 80/14946 57/60850 

5 30/13445 88/44907- 04/465439 8049 7158 46/15431 60/15542 19/58353 

6 74/12972 63/44240- 38/458523 8215 7214 63/14958 77/15069 10/57213 
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با گذر زمان و پیشرفت واکنش، مولکول های 

حد واسط تولید شده در اطراف نانولوله کربن افزایش 

یافته که احتمال برهمکنش آن با نانولوله های کربن را 

 3 مارهشتصویر طور که در  شدت می بخشد. همان

مواجهه ی  قابل ملاحظه است، احتمال دوم برهمکن،

واسط( ناشی از  حلقه های بی فنیل )مولکول حد

 به وسیله دیواره نانولوله زیگزاگ PCB-153شکست 

دست آمده از ه در مرحله اول است. نتایج ب (14 ،0)

ارائه  2شبیه سازی برهمکنش مذکور در جدول شماره 

 شده است.

 
( و تبدیل 14، 0تری کلروبنزن با دیواره نانولوله ) -4و2و1پارامترهای ترمودیناميکی برهمکنش  :2 شماره جدول

 کلروپروپان -1دی کلروپروپان و  -2و1به 

 Etotal مرحله

(mJ.mol-1) 

Gele 

(mJ.mol-1) 

Eele  

(v) 

Dipole 

moment (D) 

RMS  

(kcal.mol-1.oA-1) 

Ebin 

(mJ.mol-1) 

H  

(mJ.mol-1) 

Enuc 

(mJ.mol-1) 

1 29/11318 22/41767- 22/432888 7550 7416 36/13128 17/13234 51/53085 

2 88/12282 58/41827- 80/433513 6768 7393 90/14092 71/14198 41/54110 

3 19/12614 77/42073- 71/218032 6736 7628 26/14424 07/14530 96/54687 

4 95/11923 54/42833- 95/221969 7499 7658 94/13740 06/13848 49/54757 

5 84/11760 01/42480- 79/440275 7659 7502 83/13577 96/13684 85/54240 

6 99/11332 33/41871- 27/433967 7817 7123 97/13149 10/13257 32/53204 

 
نمودارهای زیر تغییرات انرژی کل و مقاومت 

الکتریکی را طی برهمکنش های شبیه سازی شده منعکس 

سهولت مقایسه، نمودارهای هر دو سطح  می کنند. به منظور

 برهمکنش در یک شکل نشان داده شده است.

به منظور توصیف بیشتر خواص الکتریکی 

برهمکنش ها، مقدار مقاومت الکتریکی برای هر مرحله 

 .محاسبه می شود 3با استفاده از رابطه شماره 

(3)                 elecE .t
R =

n .F
 

 

مقاومت الکتریکی بر حسب  R فوقدر رابطه 

انرژی الکتریکی بر حسب ولت می باشد  Eeleاهم است. 

زمان بر  tهمچنین  که در جدول نتایج ثبت شده است.

ثابت  Fتعداد الکترون مبادله شده و  nحسب دقیقه، 

 فاراد می باشد.
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واسط توليد شده بر روی دیواره  و حد PCB-153نمودار تغييرات مقاومت الکتریکی جذب  :1شماره نمودار 

 ( با زمان14، 0نانولوله کربن )

 

 
mJ.molنمودار تغييرات انرژی کل  :2شماره نمودار 

-1
و حد واسط توليد شده بر روی  PCB-153برای جذب  ((

 (14، 0دیواره نانولوله کربن )
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را  جدول زیر تغییرات پارامترهای ترمودینامیکی

طی انجام برهمکنش نشان می دهد. داده های جدول 

ابزار اصلی در تحلیل کیفیت انجام برهمکنش  3شماره 

 می باشد.

 
 نانولوله کربنی باو حد واسط توليد شده آن  PCB-153پارامترهای ترمودیناميکی برهمکنش های  :3شماره جدول 

(0 ،14) 

 Gelec∆ واکنش ها

mJ.mol-1 

∆Helec 

mJ.mol-1 

∆Selec  

mJ.K-1.mol-1 

lnK 

PCB-153  88/457201 -87504/0 -51/1393 -75/1132 تری کلروبنزن -4و2و1به 

 40/406027 2/2 -64/350 -96/1005 کلرو پروپان -ادی کلرو پروپان و  -2واتری کلروبنزن به  -4و2وا

 
 :بحث

و  PCB-153جدذب   طی شبیه سازی انجام شدده، 

  بدر روی نانولولده زیگدزاگ   حد واسدط تولیدد شدده از آن    

 مرحله مورد بررسدی قدرار گرفدت. همچندان     6 در (14، 0)

دیده می شود، مقدادیر اندرژی    2و  1شماره  که در جداول

در همه برهمکنش ها منفدی مدی باشدد     (Gele)آزاد گیبس 

که دلیلی بر خودبخودی بودن واکنش ها است. عدلاوه بدر   

ایدن پدارامتر یدک     (4و  3احدل  مر) این طی مراحدل گدذار  

حاکی از پیشرفت رو  که کاهش ناگهانی را نشان می دهد

 .باشد می ی مورد مطالعهبه جلو واکنش ها

 در تحقیقات انجام شده توسط مهدویان مواجهده 

PCB   با نانولوله های کربنی با تغییر ناگهانی در رسدانایی

در  نانولوله طی فرآیندد انتقدالات الکتروندی همدراه بدود.     

چنین بدرهمکنش هدایی گونده جداذب غالبداً بده صدورت        

الکترون دهنده و نانولوله در نقش الکترون گیرنده عمدل  

در جدداول فددوق هددایت الکتریکددی    .(1،19) مدی کننددد 

(Eele)     نانولوله در برهمکنش با آلاینده دچدار تغییدر مدی

به نانولولده   PCBکه هنگام نزدیک شدن  به طوری .شود

در حال افزایش است. در حالدت گدذار بده دلیدل انتقدال      

الکترون از آلاینده به نانولوله این پارامتر به حداقل مقدار 

س با تشکیل و دورشدن محصدول از  خود می رسد و سپ

 نانولولدددده بدددده مقدددددار قبددددل از حالددددت گددددذار بدددداز  

می گردد. این تغییرات قابل ملاحظه در رسانایی نانولوله 

می تواند با ایجاد نویزهدای الکتروشدیمیایی بده شناسدایی     

 کمی و کیفی آلاینده بیانجامد.

 (Dipole moments) تغییرات ممان دوقطبیروند 

خوردن توازن  برهمنشان دهنده  2و  1شماره در جداول 

که با  بوده کربن لولهالکتریکی و تقارن ساختاری نانو

 ن به محصولات، در آنزدیک شدن آلاینده و تبدیل 

ه است. این روند حالت گذار به ماکزیمم مقدار خود رسید

حاکی از آن است که جذب آلاینده بر روی نانولوله 

 چرا ؛در ساختار آن گشته استصورت گرفته و باعث تغییر 

که افزایش ممان های دوقطبی حاکی از انجام برهمکنش 

 .(19) بین مولکول جاذب و جذب شونده است

تغییرات مقاومت الکتریکی را  1نمودار شماره 

این نمودار برای هر دو مرحله تجزیه آلاینده نشان می دهد. 

ی برا حاکی از کاهش مقاومت الکتریکی در مرحله گذار

ییدی بر أمرحله ی واکنش است. روند تغییرات ت هر دو

این گفته است که نانولوله مورد بررسی حساسیت قابل 

بر روی  PCBتوجهی به آلاینده داشته و جذب شیمیایی 

آن می تواند باعث تغییرات قابل توجهی در ویژگی های 

الکتریکی نانولوله گردد. این تغییرات می تواند کلید 

 .(1،19) گرهای مربوطه قلمداد شودساخت نانوحس
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تغییرات  (H)و گرمای تشکیل  (Ebin)انرژی بستگی 

مشابهی را نشان می دهند. در هر دو سطح تجزیه، این دو 

پارامتر با شروع واکنش رو به فزونی گذاشته و در حالت 

 2 شماره گذار دچار کاهش ناگهانی می گردند. نمودار

 ها است که نشان  انرژی کل محاسبه شده آن

برهمکنش های بررسی شده در این مطالعه به  ،می دهد

سوی تولید محصول، نیازمند صرف انرژی نبوده و واکنش 

 مورد بررسی انرژی زا و البته انجام پذیر است.

نشان می دهد که  3شماره که جدول  همچنان

واسط از  و تبدیل آن به محصول حد PCB-153تجزیه 

هر سه پارامتر آنتروپی، آنتالپی و آن جهت که مقدار 

لذا واکنش خودبخودی  ؛انرژی آزاد گیبس منفی است

اما چون در چنین شرایطی گرمازایی نقش مهمی  ،است

می توان چنین نتیجه گرفت که انجام واکنش در  ،دارد

حضور مقدار کمی حرارت به نحوه مساعدتری انجام 

دوم خواهد پذیرفت. در مورد انجام پذیری مرحله 

تجزیه طبق جدول زیر این واکنش خودبخودی بوده و 

به هیچ گونه منبع انرژی حرارتی برای کمک رسانی به 

انجام واکنش نیاز نبوده بلکه همه پارامترها به نفع 

پیشرفت واکنش در جهت تبدیل به محصولاتی با خطر 

 زیست محیطی کمتر است.

 

 :نتیجه گیری
اختار کلیه س ازی مولکولی انجام شدهس در مدل

ترکیبات شرکت کننده در فرآیند شبیه سازی، توسط 

بهینه  B3LYP/6-31Gبا استفاده از متد  DFTروش 

 MNDOگردید. سپس با استفاده از روش نیم تجربی 

دیواره جاذب  های حاصل از برهمکنش آلاینده بای انرژ

 مرحله محاسبه شد. 6در 

دست آمده از ه پارامترهای ترمودینامیک ب

مکنش مذکور حاکی از آن است که واکنش جذب بره

و حذف آن با استفاده از نانولوله  PCB-153 شیمیایی

( به طور خودبخودی انجام پذیر است و 14، 0کربنی )

این نانولوله زیگزاگ می تواند ابزار مناسبی جهت 

 ردیابی و تجزیه ی آلاینده مذکور باشد.
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Background and aims: High heat capacity and low reactivity of polychlorinated biphenyls have 

caused to remain their herbs in the environment from a few decades. Accumulation of these 

pollutants in animal tissues leads to genetic mutationsas and exposure to them will accelate the 

trend of getting these chronic deseases. During the recent years, removal of PCBs from natural 

ecosystems has been considered as one of the environmental chalanges. The aim of this 

theoretical study was to investigate the ability of the special kind of carbon nanotubes for 

removal and identification of the hazardous type of PCBs. 

Methods: The current study investigates PCB-153 removal by using computational nanotechnology: 

So, this theoretical study by using semi-empirical MNDO, analysis and obsorption of PCB-153 in 

interactions with the wall of carbon nanotubes single-walled zigzag (0, 14) during two 6-step process 

has similarized and computed. The first six stages included decomposition of pollutants in middle 

level (Trichlorobenzene 1,2,4), and the second six stages contained calculations related to middle 

defeat in final products (1,2-chloropropane and 1-chloropropane). 

Results: During the two studied interactions, the total energy, Gibbs free energy, dependence of 

energy and enthalpy show a considerable decrease in the transition phase. Moreover, parameters 

of nuclear energy and bipolar disorder in the transition phase shows a significant increase in their 

amounts. Also, the conductivity of nanotubes in absorption time and decomposition of pollutants 

and the amount of intermediate increases considerable. 

Conclution: The thermodynamic parameters obtained from the interaction shows that the 

chemical absorption reaction of PCB-153 and its removal using the examined carbon nanotube 

can be done spontaneously, and this zigzag nanotube may be a suitable tool for detection and 

analysis for the pollutant of PCB-153. 

 

Keywords: Singe walled carbon nanotube, Polychlorinated biphenyl, MNDO method, 

Density function theory. 
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