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 سازي ديناميک مولکولي جذب مخلوط اکسيژن و نيتروژن شبيه

 و نانولوله کربني روي نانومخروط
 

 ، خديجه منصوری+*رويا مجيدی
 گروه فيزيک، دانشکده علوم پايه، دانشگاه تربيت دبير شهيد رجايي، تهران، ايران

 
با نانولوله  هانتيجهررسي شده و ب 042°اکسيژن و نيتروژن توسط نانومخروط کربني  جداسازیجذب و  :چكيده

با استفاده از روش  گوناگون( مقايسه شد. مقدار جذب گازها در دما و فشارهای 02و02کربني تک ديواره )
دهند که گازها در سطح خارجي و فضای خالي ها نشان ميسازیشبيه هاینتيجه .ديناميک مولکولي محاسبه شد

  سرانجاماند. مقدار گاز جذب شده، با افزايش فشار افزايش يافته و جذب شدهنانومخلوط و نانولوله کربني  دروني
گاز اکسيژن بيش از گاز نيتروژن جذب شده است. باکاهش دما  ،به شرايط اشباع رسيده است. در هر دو ساختار

است بيانگر  هانتيجهمقدار گاز جذب شده در شرايط اشباع و ظرفيت ذخيره سازی وزني کاهش يافته است. همچنين 
های کربني نسبت به نانولوله کربني بالاتر است. بنابراين نانومخلوط نانومخروط جداسازیکه ظرفيت جذب و توان 

 کربني کانديدای مناسبي برای ذخيره و جداسازی اکسيژن موجود در هوا هستند.

 .؛ تفکيک گازNVTکربني؛ هنگرد  کربني؛ نانولوله سازی ديناميک مولکولي؛ نانومخروطشبيه :هاي كليديواژه

KEYWORDS: Molecular dynamics simulation; Carbon nanocone; Carbon nanotube; NVT 

ensemble; Gas separation. 

 مقدمه
 [،1] ايجيماوسيله هكربني ب هاينانولوله كشف از پس سال چند

كربني هاي نام نانومخروطهب كربني نانوساختارهاي از ديگري نوع
 همانند  بخش شش به را گرافن يك صفحه .شدند ديده

 كربن از شش يكي بخش شامل هر كه ايگونه به كرده، تقسيم
 يا يك حذف باشند. با گرافن در صفحه شش ضلعي كربني گوشه
 گرافن صفحه مانده باقي پيچاندن و هابخش اين از تريبيش تعداد
  ها[. نانومخروط2] نمود ايجاد كربنـي يك نانومخروط توانمي
 ساخت براي گرافن صفحه از حذف شده بخش زاويـه اساس بر

س نانومخلوط أزاويه ر شوند.مي نامگـذاري و بنديدسته مخروط،
 باشد.  درجـه 066، 246، 186، 126، 06تواند كربني مي

 

، 246، 186، 126، 06 نانومخروط ترتيب به هااين نانومخروط
 [.2، 0وند ]شدرجه ناميده مي 066

 مساحت و دروني خالي فضاي داراي كربني هاينانومخروط
هاي كربني هستند. اين ويژگي نانولوله به تري نسبتبزرگ سطح

 تري براي بسياري هاي كربني را كانديداهاي مناسبنانومخروط
 گاز سازيو ذخيره سطحي جذب از جمله فرايندهاياز كاربردها 

 گوناگونگازهاي  تفكيك و جذب اخير هايسال است. در نموده
و غيركربني به صورت  هاي كربنيلولهنانوو   هامخروطروي نانو
ظرفيت  نشان دهنده هانتيجه[. 4ـ  8] بررسي شده است تجربي
 است.  كربني نانوساختارهاي ينبالاي اگاز  جداسازيسازي و توان ذخيره
 E-mail:royamajidi@gmail.com     ;     r.majidi@sru.ac.ir+                                                                                         عهده دار مکاتبات* 
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 .(32،32و )ب( نانولوله کربني ) 032°ط ساختار )الف( نانومخلو ـ3شکل 
 

 سازي ديناميك مولكولي به عنوان هاي اخير از شبيهدر سال
ابزار قدرتمندي براي بررسي رفتار جذب فيزيكي گازها در در دما و 

[. در اينجا جذب 8ـ  11استفاده شده است ] گوناگونفشارهاي 
و  گازهاي اكسيژن خالص، نيتروژن خالص، مخلوط اكسيژن

نيتروژن و هوا روي نانومخروط و نانولوله كربني با روش ديناميك 
 مولكولي مطالعه شده است. 

 

 سامانهسازي و معرفي روش شبيه
صورت جداگانه و مخلوط جذب گازهاي اكسيژن و نيتروژن به

با يكديگر روي نانومخروط و نانولوله كربني با استفاده از روش 
بررسي شده است.  NVT در هنگرد سازي ديناميك مولكولي،شبيه
[. براي تعيين 26اند ]انجام شده Tinkerافزار ها با نرمسازيشبيه
 هايكميتاستفاده شده است. تعيين  mm3ها از پتانسيل كنشبرهم

 [.21اند ]فيزيكي مانند مكان و سرعت با الگوريتم بيمن تعيين شده
 .هوور تنظيم شده است ـ تات نوزدماي سيستم با استفاده از ترموس

  هاي گاز جذب شدهمقدار جذب گاز با استفاده از تعداد مولكول

gasn هاي كربنبه تعداد اتم Cn صورتساختارهاي كربني يعني بهنانو  

C/ ngas n زير معادلهسازي وزني با محاسبه شده است. ظرفيت ذخيره 
 [: 22ه شده است ]محاسب

(1)                              gas gas

w
gas gas C C H H

n m

n m n m n m
 

 
  

هاي گاز جذب شده )اكسيژن و تعداد مولكول gasn كه
هاي كربن و هيدروژن نانومخروط و تعداد اتم Hnو  Cn نيتروژن(،

نانولوله كربني هستند. جرم گاز، اتم كربن و هيدروژن به ترتيب با 
gasm ،Cm  وHm اند.نشان داده شده 

 (16،16و نانولوله كربني ) 246°، نانومخروط كربني 1در شكل 
  اتم كربن 828با  Å 00نانومخلوط كربني به طول . اندنشان داده شده

اند. اتم كربن انتخاب شده 866با  Å 48و نانولوله كربني به طول 
محاسبه شده است.  Ǻ 88/0( 16،16شعاع نانولوله كربني )

 است.  Ǻ 1/0داراي شعاع ميانگين  246° نانومخروط كربني
 اند اي انتخاب شدهدر واقع نانومخروط و نانولوله كربني به گونه

  ديگر باشد.  كه شعاع ميانگين آنها نزديك به يك
 سازي هاي شبيهنانومخروط و نانولوله كربني در وسط جعبه

 هايمرحلهاند. در ه شده( قرار داد266×266×266) 0Åبا حجم برابر با 
مولكول  2066تا  26هاي گاز از سازي تعداد مولكولشبيه گوناگون

اي در هر سه بعد اعمال افزايش يافته است. شرايط مرزي دوره
و تعيين مقدار جذب،  سامانهشده است. براي به تعادل رساندن 

. ها بايد تا زماني كه مقدار جذب ثابت شود، ادامه يابدسازيشبيه
 اند.ها صد پيكو ثانيه با گام زماني يك فمتوثانيه انجام شدهسازيشبيه

 
 هاسازيشبيه هاينتيجه

جذب اكسيژن خالص و نيتروژن خالص و سپس مخلوط  نخست
 مطالعه شد. در اينجا  گوناگوناين دو گاز در فشارهاي 

مخلوط گاز اكسيـژن و نيتـروژن به دو صورت در نظر گرفته شد: 
 وط گاز اكسيـژن و نيتـروژن با نسبت برابر و مخل -1
 درصد اكسيژن(. 22درصد نيتروژن و  88تركيب هوا ) -2
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 .جذب مولکول اکسيژن )الف( داخل و )ب( خارج نانومخروط ـ0شکل 
 

 موردهاآن است كه در همه  بيانگرها سازيشبيه هاينتيجه
ني ساختار كربني شكل ابتدا يك تك لايه از گاز در سطح بيرو

 هاي گاز فضاي متخلخل داخل را گرفته است. سپس اتم
هاي ديگري هاي گاز لايهدرپي تعداد اتماند. با افزايش پيپر نموده

تنها جا از گاز جذب شده در سطح بيروني شكل گرفته است. در اين
  ،نمونهباشد. به عنوان لايه اول تعيين كننده مقدار گاز جذب شده مي

  هاي اكسيژن جذب شدهاز مولكول شماييتصوير  2در شكل 
 246°روي سطح بيروني )لايه اول( و فضاي داخلي نانومخروط 

 )ب(  2كه در شكل  گونهنشان داده شده است. همان
مشخص شده است، در لايه تشكيل شده روي سطح خارجي 

 هايي و مركز شش ضلعي هارأسهاي گاز در مولكولنانومخروط 
 ( نيز گازها 16،16در مورد نانولوله كربني ) ار گرفته اند.قر

اند. به همين صورت روي سطح خارجي و فضاي داخلي جذب شده
جذب هر دو گاز روي نانومخروط و نانولوله كربني به صورت 

 فيزيكي بوده است. 
جذب گاز اكسـيژن خـالص روي    مقدارهاي)الف(  1در نمودار 

نومخروط بر حسب فشار در دمـاي  سطح خارجي و فضاي داخلي نا
آن اسـت كـه    بيـانگر  هـا نتيجهكلوين نشان داده شده است.  066

به شـرايط  ابد و سرانجام يميزان جذب با افزايش فشار افزايش مي
 هـاي هرسد. اين روند افزايش جذب با افزايش فشار در مطالعاشباع مي

ر جـذب  [. بيشينه مقدا4، 5، 22، 20پيشين نيز گزارش شده است ]
 گاز اكسيژن خـالص در داخـل، خـار  و كـل سـطح نـانومخروط       

دسـت آمـده   هب مقدارهاياست.  055/6و  202/6، 610/6به ترتيب 

تر از جذب نشانگر اين است كه جذب گاز روي سطح خارجي بيش
 باشد.در داخل نانومخروط مي

جذب گـاز نيتـروژن خـالص روي     مقدارهاي)ب(  1در نمودار 
ضاي داخلي نانومخروط بر حسب فشار در دمـاي  سطح خارجي و ف

بـراي گـاز نيتـروژن خـالص      .كلوين نشان داده شـده اسـت   066
 بيشينه مقـدار جـذب در داخـل، خـار  و كـل سـطح نـانومخروط        

باشد. براي گاز نيتـروژن نيـز   مي 004/6و  25/6، 684/6به ترتيب 
تر از فضاي داخل نانومخروط ميزان جذب روي سطح خارجي بيش

 زارش شده است.گ
هاي اكسيژن و نيتروژن در شرايط مقايسه ميزان جذب گاز

 سازي به تعداد مساويآن است كه اگر در جعبه شبيهبيانگر يكسان، 
 يك بار اكسيژن خالص و بار ديگر نيتروژن خالص قرار دهيم 

 246°در حالت اشباع ميزان اكسيژن جذب شده روي نانومخروط 
به عبارت ديگر ظرفيت نانومخلوط كربني  تر از نيتروژن است.بيش

 تر از نيتروژن است.  براي جذب اكسيژن بيش
( 16،16سـازي روي نانولولـه كربنـي )   با شرايط يكسان شـبيه 

جـذب گـاز اكسـيژن     مقـدارهاي  2انجام گرفته اسـت. در نمـودار   
خالص و نيتـروژن خـالص روي سـطح خـارجي و فضـاي داخلـي       

كلوين نشان داده شده است.  066اي نانولوله بر حسب فشار در دم
بيشينه مقدار جذب گاز اكسيژن خـالص در داخـل و خـار  و كـل     

و  245/6، 65/6( به ترتيـب برابـر بـا    16،16سطح نانولوله كربني )
و  225/6، 64/6و براي گـاز نيتـروژن خـالص بـه ترتيـب       215/6
دست آمـده نشـانگر ايـن اسـت كـه      هب مقدارهايباشد. مي 205/6
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 .032°ـ ميزان جذب گاز )الف( اکسيژن و )ب( نيتروژن خالص در نانومخروط کربني 3نمودار 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .ينانولوله کربن ميزان جذب گاز )الف( اکسيژن و )ب( نيتروژن خالص در ـ0نمودار 

 
باشد. تر از داخل نانولوله ميجذب گاز روي سطح خارجي بيش

سازي به تعداد مسـاوي يـك بـار    ين اگر در جعبه شبيههمچن
اكسيژن خالص و بار ديگر نيتروژن خالص قرار دهيم، ميـزان  

تـر از  ( بـيش 16،16اكسيژن جذب شده روي نانولوله كربني )
 هـاي نتيجـه نيتروژن است. اين نتيجـه همخـواني خـوبي بـا     

 [. 22پيشين دارد ] هايهمطالع
كربني از دهانه بازتري نسبت بـه   با توجه به اينكه نانومخروط

 درونينانولوله كربني برخوردار است و همچنين حجم فضاي خالي 
نانومخروط بيش از نانولوله كربني است، امكان جـذب گـاز داخـل    

 گونـه همان همچنينتر از نانولوله كربني بوده است. نانومخروط بيش
ايـل  پيشين نيز گـزارش شـده اسـت، گازهـا تم     هايهكه در مطالع

هاي نوک تيز دارنـد. بـه ايـن ترتيـب     تري به جذب در محلبيش
باشـد.  سازي گاز مـي نانومخروط فضاي مناسبي براي ذخيره درون

نسبت به  246°مساحت سطح خارجي نانومخروط كربني  همچنين
رود مقدار رو انتظار مياين تر است، از( بيش16،16نانولوله كربني )

تـر از نانولولـه   نانومخروط بـيش  گاز جذب شده روي سطح خارجي
ها هم گوياي اين مطلب است. سازيشبيه هاينتيجهكربني باشد. 

جذب گـاز روي نـانومخروط و نانولولـه كربنـي      مقدارهايمقايسه 
ظرفيـت   246°دهد كـه نـانومخروط كربنـي    ( نشان مي1)جدول 
سازي گاز نسبت به نانولولـه كربنـي   تري براي جذب و ذخيرهبيش

تر از نيتروژن جـذب  ( دارد. در هر دو ساختار اكسيژن بيش16،16)
 شده است. 
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 .ميزان جذب مخلوط گاز اکسيژن و نيتروژن در )الف( نانومخروط و )ب( نانولوله کربنيـ 6نمودار 
 

صـورت خـالص،   هپس از بررسي گازهاي اكسيژن و نيتروژن ب
 انـد. بـراي   ديگر مخلـوط شـده  اين دو گاز با نسـبت برابـر بـا يك ـ   

 مخـروط اين مخلوط گاز، ميزان اكسيژن و نيتروژن جذب شده روي نـانو 
نشـان داده   0( محاسبه و در نمودار 16،16و نانولوله كربني ) °246

شده است. ميزان جذب با افزايش فشار افـزايش يافتـه بـه حالـت     
 ن نسـبت تر اكسـيژ جذب بيش نشان دهنده هانتيجهاشباع رسيده است. 

به نيتروژن است. بيشينه مقدار جذب اكسيژن و نيتروژن روي كل 
و  10/6و در نانولولـه   150/6و  111/6سطح نانومخروط به ترتيب 

تـر  جذب گاز نشان دهنده ظرفيت بيش مقدارهايباشد. مي 125/6
ــانومخروط  ــذب و    246°ن ــراي ج ــي ب ــه كربن ــه نانولول ــبت ب نس

 درونيكه اشاره شد فضاي خالي  گونهسازي گاز است. همانذخيره
تـر نـانومخروط كربنـي نسـبت بـه      و مساحت سطح خارجي بـيش 

تر بودن مقدار جذب گاز در نـانومخروط  نانولوله كربني عامل بيش
باشد. در اين حالت نيز اكسيژن بيش از نيتـروژن جـذب   كربني مي

تــوان از تــوان نتيجــه گرفــت كــه مــيشـده اســت. بنــابراين مــي 
ــانومخروط و ــره  ن ــراي ذخي ــي ب ــه كربن ســازي اكســيژن و نانولول

 آن از نيتروژن استفاده نمود.  جداسازي
براي تعيين اثر دما روي مقدار بيشينه گاز جذب شـده و فشـار   
بهينه براي رسيدن به شرايط اشـباع، جـذب اكسـيژن و نيتـروژن     
 خالص و مخلوط روي نـانومخروط و نانولولـه كربنـي در دماهـاي     

 دهد كه مقـدار نشان مي هانتيجهاند. نيز بررسي شده كلوين 166و  56
گاز جذب شده با كاهش دما كاهش يافته اسـت. در واقـع كـاهش    
انرژي جنبشي گاز با كاهش دما باعث كاهش تعداد گاز جذب شده 
شده است. فشار بهينه، فشاري تعريف شده است كه در آن اشـباع  

يشينه رسيده است. صورت گرفته و مقدار گاز جذب شده به مقدار ب
شود، با اشـباع شـدن   مي ديده 0 و 1كه در نمودارهاي  گونههمان

سطح خارجي و فضـاي داخلـي نـانومخروط و نانولولـه كربنـي از      
 گازهاي جذب شده، افزايش فشار تاثيري روي مقدار گاز جـذب شـده  
نــدارد. مقــدار فشــار بهينــه بــراي اشــباع گــاز جــذب شــده روي  

 4در نمـودار   گونـاگون كربنـي در دماهـاي    نانومخروط و نانولولـه 
 آورده شده است. فشار بهينه با كاهش دمـا افـزايش يافتـه اسـت.     
از آنجا كه كاهش دما باعث كاهش مقدار گاز جذب شـده اسـت، بـراي    

تر بايد فشار افزايش يابد. رسيدن به شرايط اشباع در دماهاي پايين
 ي بالاتر اتفاق افتاده است.  به اين ترتيب با كاهش دما، اشباع در فشارها

اكسيژن و نيتروژن  جداسازيبه منظور بررسي امكان  پاياندر 
 موجود در هوا توسط نانوساختارهاي كربني، جذب هوا 
در نانومخروط و نانولوله كربني كربني بررسي شده است. در جعبه 

درصد( و نيتروژن  22سازي مخلوطي از گازهاي اكسيژن )شبيه
نظر گرفته شده است. براي تشخيص جداسازي  درصد( در 88)

گازهاي موجود در هوا و مقايسه مقدار جذب اكسيژن و نيتروژن 
 )نسبت مقدار نيتروژن جذب شده sموجود در هوا از فاكتور جداسازي 

باشد،  s=80/0شود. اگر به مقدار اكسيژن جذب شده( استفاده مي
 باشد، s>80/0اگر جداسازي اكسيژن و نيتروژن صورت نگرفته است. 

باشد، اكسيژن بيش از  s<80/0نيتروژن بيش از اكسيژن و اگر 
پيشين فاكتور جدايي  هايهنيتروژن جذب شده است. در مطالع

شده است گزارش  80/0( كمتر از 16،16كربني )براي نانولوله 
  [. مقدار اكسيژن و نيتروژن جذب شده در نانولوله كربني12]

(. بنابراين نانولوله كربني 1است )جدول  681/6و  20/6به ترتيب 

 خارج کسيژنا 
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 کلوين. 622سازی وزني نانومخروط و نانولوله کربني در دمای ـ مقدار بيشنه جذب و ظرفيت ذخيره3جدول 

 سيستم كميت
 هوا مخلوط خالص

O2 N2 O2 N2 O2 N2 

 مقدار بيشينه جذب
 166/6 285/6 150/6 111/6 004/6 055/6 نانومخروط

 681/6 206/6 125/6 10/6 205/6 215/6 لهنانولو

سازي ظرفيت ذخيره
 وزني

 11/6 42/6 28/6 04/6 44/6 48/6 نانومخروط

 14/6 08/6 22/6 06/6 08/6 44/6 نانولوله

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .ی گوناگونفشار بهينه برای اشباع گاز جذب شده در )الف( نانومخروط و )ب( نانولوله کربني در دماهاـ 3نمودار 
 

 دهدهمچنين نشان مي هانتيجهتر اكسيژن دارد. تمايل به جذب بيش
( و بيش از 285/6كه ميزان اكسيژن جذب شده در نانومخروط )

(. بنابراين فاكتور 1( است )جدول 1/6نيتروژن جذب شده )
و براي نانولوله  85/2( براي نانومخروط كربني 85/2جداسازي )

اكتور جداسازي هر دو نانوساختار كربني هستند. ف 20/0كربني 
توان باشد. اين نتيجه حاكي از آن است كه ميمي 80/0كوچكتر از 

از نانومخروط كربني همچون نانولوله كربني براي تفكيك اكسيژن 
 از نيتروژن موجود در هوا استفاده نمود. 

سازي وزني نانومخروط و نانولوله كربني ظرفيت ذخيره
 هانتيجهجمع آوري شده است.  1در جدول  هاهنتيجمحاسبه و 

 سازي وزني نانومخروط حاكي از آن است كه ظرفيت ذخيره
 تر است. همچنين هر دو ساختار داراي ظرفيتاز نانولوله كربني بيش

سازي وزني بيشتري براي جذب اكسيژن نسبت نيتروژن ذخيره
ينه جذب شود مقدار بيشكه در جدول ديده مي گونههستند. همان

سازي وزني نانومخروط كربني براي جذب و ظرفيت ذخيره
نمايد ييد ميأاست. اين نتيجه ت چشمگيراكسيژن موجود در هوا 

 سازي اكسيژن مناسب هستند.كه نانومخروط كربني براي ذخيره

و  سازي وزني نانومخروطبه منظور بررسي اثر دما، ظرفيت ذخيره
كلوين محاسبه و با مقدار  166و  56نانولوله كربني در دماهاي 

كلوين مقايسه شده است.  066سازي وزني در دماي ظرفيت ذخيره
سازي وزني نانومخروط و نانولوله كربني در دماهاي ظرفيت ذخيره

 گوناگونبراي گازهاي اكسيژن و نيتروژن در شرايط  گوناگون
شود مي ديدهه شده است. در نمودار آورد 5سازي در نمودار شبيه

سازي وزني كاهش يافته است. كه با افزايش دما ظرفيت ذخيره
سازي وزني، كاهش تعداد اكسيژن و علت كاهش ظرفيت ذخيره

نيتروژن جذب شده با كاهش دما است. در همه دماها ظرفيت 
 سازي مربوط به اكسيژن بيش از نيتروژن است. ذخيره

 

 گيرينتيجه
 گازهاي اكسيژن و نيتروژن بصورت خالص و مخلوط جذب 

( در دماهاي 16و16و نانولوله كربني ) 246°با يكديگر در نانومخروط 
سازي ديناميك مولكولي كلوين با استفاده از شبيه 066و  166، 56

مطالعه شده است. مقدار گاز جذب شده، فشار بهينه و ظرفيت 
ها سازيشبيه هايجهنتياند. سازي وزني محاسبه شدهذخيره

 کلوين 622=  دما
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 سازی وزني )الف( نانومخروط و )ب( نانولوله کربني در دماهای گوناگون.ـ ظرفيت ذخيره 1نمودار 
 

بيانگر جذب گاز در فضاي خالي داخل و سطح خارجي اين 
 باشد. جذب گاز روي سطح خارجي هاي كربني مينانوساختار

 تر از فضاي داخلي است. اكسيژن در هر دوشهر دو ساختار كربني بي
تر از نيتروژن جذب شده است. كاهش دما باعث ساختار بيش

 افزايش فشار بهينه، كاهش مقدار گاز جذب شده و ظرفيت ذخيره سازي
و  وزني است. با توجه به اينكه نانومخروط كربني داراي سطح خارجي

ربني است، مقدار تري نسبت به نانولوله كفضاي خالي داخلي بيش
تر از بيش 246°سازي نانومخروط بيشينه جذب و ظرفيت ذخيره

براي  جداسازي( است. محاسبه فاكتور 16و16نانولوله تك ديواره )
توان با استفاده آن است كه مي بيانگرنانومخروط و نانولوله كربني 

 از اين نانوساختارها اكسيژن موجود در هوا را از نيتروزن جدا نمود.
ها به دليل ساختار توان نتيجه گرفت كه نانومخروطبنابراين مي

مناسبي براي هاي كربني، كانديدهاي همچون نانولوله ويژه
 اكسيژن از نيتروژن هستند. جداسازيسازي گاز و ذخيره
 

 00/0/0311 پذيرش : تاريخ   ؛   02/8/4031 دريافت : تاريخ
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