
                                                         
  

  نانولولھ ھای کربنی با استفاده از شبیھ سازي دینامیک مولکولي/ھاي مایع ھای یونیمرور برخی از ویژگي 
 

  معصومھ فروتن
  گروه شیمي فیزیک، دانشکده شیمي، پردیس علوم، دانشگاه تھران، تھران

  )11/12/1398:       تاریخ پذیرش22/11/1397: تاریخ دریافت( 
  

از سوی . ای ھستند و کاربردھای بسیاری در صنایع مختلف دارندشوند، دارای خواص شیمیایی و فیزیکی ویژهھای سبز شناختھ میھ بھ عنوان حلالھای یونی ک      مایع
سیستم ھای . اند بودهھای کربنی، با توجھ بھ خواص مکانیکی، حرارتی و الکترونیکی برجستھ خود، بھ طور گسترده در طول دو دھھ گذشتھ مورد توجھدیگر، نانولولھ

در مقالھ حاضر، برخی از . رو، دارای کاربردھای زیادی ھستنداز این. یابندھای مضاعفی میھایی مانند نانوساختارھا، ویژگیھای یونی، بھ دلیل حضور سازنده حاوی مایع
       با استفاده از. شوندسازی دینامیک مولکولی، مرور میبا رویکرد شبیھھای کربنی  ھای یونی و نانولولھ ھای حاوی مایعھای اخیر برروی سامانھھای سالبررسی

  سازی دینامیک مولکولیھمچنین شبیھ. ھای مجتمع شده را جداسازی نمایند توانند نانولولھھای یونی می توان نشان داد کھ چگونھ مایعسازی دینامیک مولکولی، میشبیھ
  . ھای کربنی را آشکار کند ھای یونی محصور شده درون نانولولھ ی مایعتواند رفتار ساختاری و دینامیکمی
  

 شبیھ سازي دینامیک مولکولي، مایعات یوني، نانولولھ ھاي کربني:كلید واژه

  
  مقدمھ

ھای کربنی تک دیѧواره بѧھ دلیѧل خѧواص        در سال ھای اخیر، نانولولھ
ان، توجھ بسیاری فردشالکتریکی و نوری قابل توجھ و ساختار منحصر بھ

ھای کربنѧی بѧھ  نانولولھ]. 1-10[اند از پژوھشگران را بھ خود جلب کرده
ھای آبی و غیرآبѧی دارنѧد کѧھ ایѧن دلیل تجمع، حلالیت بسیار کمی در محلو

ھای زیѧادی ھمین دلیل، روشبھ. کندموضوع استفاده از آنھا را دشوار می
ھایی از این نمونھ. ھ شده استھا ارائشدگی آنھا در حلالبرای افزایش جدا

دارکѧѧردن پوشѧѧاندن سѧѧطح آنھѧѧا بѧѧا بѧѧسپارھا، اسѧѧتخلاف: ھѧا عبارتنѧѧد ازروش
       ھѧѧا  تجمعѧی بѧین نانولولѧھπ-πکѧѧنش ھѧای بѧرھم ھѧا، تѧضعیفدیѧواره نانولولѧھ

ایѧѧن ]. 11[ھѧѧا ھѧѧای آروماتیѧѧک و افѧѧزودن سѧѧورفکتانتوسѧѧیلھ مولکѧѧول بѧѧھ
ھا را در شرایط دشوار آزمایشگاھی انولولھًھا معمولا مقدار کمی از نروش

کننѧد و از ھای شیمیایی از ھم جدا مѧیمانند تابش فراصوت و انجام واکنش
بنѧابراین، بѧھ یѧک روش . ھا، صرفھ اقتصادی ندارنѧدسوی دیگر این روش

تѧѧر بѧѧا بѧѧازدھی بѧѧالا کѧѧھ در شѧѧرایط معمѧѧولی قѧѧادر بѧѧھ جداسѧѧازی ایѧѧن سѧѧاده
بار در دھѧھ اخیѧر، مطالعѧھ تجربѧی  برای اولین.ھا باشد، نیاز استمولکول

 ھѧای کربنѧی نѧشان داد کѧھ مѧایع روی سامانھ مخلوط مایع یونی بѧا نانولولѧھ
ھѧای ھای یونی بھ عنوان یک حلال برای پراکندگی نانولولھ ھѧا در غلظѧت

  ]. 12[زیاد مناسب ھستند 
ھѧѧا و بѧѧا       ایѧѧن پراکنѧѧدگی بѧѧدون ایجѧѧاد ھѧѧیچ تغییѧѧری در سѧѧاختار نانولولѧѧھ

 از سوی دیگر، بررسی رفتار مایع. افتدای اتفاق میتشکیل ساختارھای ژلھ
ھѧای کربنѧی کѧھ اخیѧرا مѧورد توجѧھ  شده درون نانولولھھای یونی محصور

ھѧѧا را پژوھѧشگران قѧѧرار گرفتѧѧھ، مѧی توانѧѧد کاربردھѧѧای بѧالقوه ایѧѧن سѧѧامانھ
  .آشکار سازد

ѧѧی از خѧѧي برخѧѧھ و بررسѧѧھ مطالعѧѧا کѧѧتفاده از       از آنجѧѧا اسѧѧالا، بѧѧواص ب
ھاي فعلي ھاي تجربي مشکل و بررسی دقیق برخی از آنھا با روشآزمایش

توانѧѧد بطѧѧور  ھѧѧاي دینامیѧѧک مولکѧѧولي مѧѧي سѧѧازي¬غیѧѧرممکن اسѧѧت، شѧѧبیھ
. ھای یѧونی مѧورد اسѧتفاده قѧرار گیرنѧد مایع-ھاموثري در بررسي نانولولھ

   مولکولي  دینامیک  ايھ سازي ھای حاصل از شبیھبنابراین، نتایج پژوھش

  
تجربی بѧھ منظѧور  ھایتوان پیش از آزمایش در واقع، مي. برخوردار باشد

ھѧاي اضѧافي، شѧبیھ سѧازی  بیني خواص و جلѧوگیري از صѧرف ھزینѧھ پیش
سѧѧѧѧامانھ مѧѧѧѧورد نظѧѧѧѧر را انجѧѧѧѧام و نتѧѧѧѧایج در قالѧѧѧѧب پیѧѧѧѧشنھاد، در اختیѧѧѧѧار 

سѧازی دینامیѧک در ادامѧھ، ابتѧدا روش شѧبیھ. پژوھشگران تجربي قرار داد
سѧپس، . شѧوندھای یونی معرفی مѧی ھای کربنی و مایع مولکولی، نانولولھ

 ھѧای حѧاوی مѧایعھѧای اخیѧر دربѧاره سѧامانھھای انجام شده در سѧالبررسی
سازی مولکولی از دیدگاه ھای کربنی با رویکرد شبیھ ھای یونی و نانولولھ

  . شوندمولکولی ارائھ می
  

  کوليشبیھ سازي دینامیک مول
ھѧای یѧونی در ایѧن  مѧایع-ھѧای کربنѧی روش کار در بررسѧي نانولولѧھ      

ھѧاي دینامیѧک مولکѧولي و تجزیѧھ و تحلیѧل  سѧازي پایھ انجام شѧبیھمقالھ، بر
اي از آنجا كھ گرفتن تѧصویرھای لحظѧھ. سازی است نتایج حاصل از شبیھ
ا از ھѧѧھѧѧای حركتѧѧی مولكѧѧولکѧѧردن ویژگѧѧیھѧѧا و دنبѧѧالاز سѧѧاختار مولکѧѧول

ھاي متداول تجربي، امکان طریق رزونانس مغناطیس ھستھ و دیگر روش
کنѧد، اسѧتفاده از دسترسي دقیق بھ فرایند شѧیمیایی انجѧام شѧده را فѧراھم نمѧی

سازي دینامیك مولكولي بھ عنوان یك آزمایشگاه مجازي، این امѧر را  شبیھ
دھѧد زه ميسازي دینامیك مولكولي بھ پژوھشگران اجا شبیھ. کندمحقق می

سازي دینامیك مولكولي،  اساس شبیھ. ھا دقیق شوندكھ بھ حركت تك تك اتم
  سѧازي بѧا تعѧداد محѧدودي ازطراحѧي شѧبیھ. حل معادلھ حركت نیѧوتن اسѧت

 ھѧѧا و سѧѧازي، اتѧѧمشѧѧود و بѧѧراي انجѧѧام شѧѧبیھھѧѧا آغѧѧاز مѧѧيھѧѧا یѧѧا مولكѧѧولاتѧѧم
ًك مولكولي معمولا دینامی. گیرندسازي قرار ميھا درون جعبھ شبیھمولكول

در ایѧن . رودھѧزار اتѧم بѧھ كѧار مѧيصѧد یѧا چنѧدھاي حاوي چندبراي سامانھ
شود کھ برای حذف اثرات ھاي كوچك، اثرات سطحي بسیار مھم ميسامانھ

بѧراي کѧسب اطلاعѧات . شѧودسطحي، از شرایط مرزي متناوب استفاده مي
ھѧاي توان بھ کتابسازی دینامیک مولکولی، ميبیشتر راجع بھ مبانی شبیھ

  .مراجعھ کرد] 14[و ] 13[سازي دینامیک مولکولي در مراجع شبیھ

   تجربی،   پژوھشي  ھاي  گروه  براي  توجھي  قابل   اھمیت  از توانند مي
  
  

  com.gmail@penn.foroutan :ایمیل نویسنده مسئوول

  ھای کربنی نانولولھ
ان آنھѧا تѧوای ھستند کھ مѧیھای کربنی، نانوذرات شبھ استوانھ      نانولولھ

انѧواع مختلفѧی از . شده گرافنی در نظر گرفѧترا بھ صورت صفحات لولھ
  ].15[وجود دارد  دیواره و چنددیوارهھای تکاین نوع ذرات مانند نانولولھ

  1398جلد دوم، شماره دوم، سال /فروتن
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   ھѧѧѧای کربنѧѧѧی از نظѧѧѧر تѧѧѧوان کشѧѧѧشی و ضѧѧѧریب الاسѧѧѧتیکی، جѧѧѧزونانولولѧѧѧھ

ی کربنی تѧک ھانانولولھ. اندترین موادی ھستند کھ تاکنون کشف شدهمحکم
 گیگاپاسѧکال را بѧدون تغییѧر 24تواند فѧشاری بѧیش از دیواره استاندارد می
تѧوان بѧھ امكѧان ذخیѧره ھѧا مѧياز كاربردھѧاي نانولولѧھ. در شکل تحمل کننѧد

ھاي سوختي،  ھا و پیل ھاي سوختي، افزایش ظرفیت باتري ھیدروژن در پیل
لھ سبك و مستحكم، ھاي ضدگلو ھاي خورشیدي و جلیقھ افزایش بازدھی پیل

ھاي كامپوزیتي   روكش ھاي رسانا، ھاي ابررسانا یا رساناي سبك، رنگ كابل
ضѧѧد رادار، حѧѧصار حفѧѧاظتي الكترومغناطیѧѧسي در تجھیѧѧزات الكترونیكѧѧي، 

ھاي با قابلیت ذخیره انرژي پلیمرھاي رسانا، فیبرھاي بسیار مقاوم، پارچھ
ھاي مصنوعي بѧا  ي، ماھیچھھای الكتریكاندازي دستگاهالكتریكي جھت راه

ھѧѧاي طبیعѧѧي، صѧѧنایع  قѧѧدرت تولیѧѧد نیѧѧروي صѧѧد مرتبѧѧھ بیѧѧشتر از ماھیچѧѧھ
ھѧѧا، مѧѧواد پلاسѧѧتیكي مѧѧستحكم، تѧѧشخیص  نѧѧساجي، افѧѧزایش كѧѧارایي سѧѧرامیك
ھѧѧاي بѧѧسیار سѧѧریع، مѧѧدارھاي منطقѧѧي و  گلѧѧوكز، در اتѧѧصال درونѧѧي تراشѧѧھ

ارورساني بѧھ دیدگي مغز، د ھاي فوق سریع، كمك بھ درمان آسیب پردازنده
ھاي آسیب دیده، از بین بردن تومورھاي سرطاني، تجزیھ ھیدروژن،  سلول

ھا در جھت افزایش از این رو تلاش]. 1-10[درماني و تصویربرداري  ژن
- بازدھی تولید این مواد و ھمچنین جداسازی مؤثر و مناسب انواع نانولولھ

  .ھا کاملا ضروری است
  

  ھای یونی  مایع
ھѧѧای آلѧѧی معمѧѧولی در حالѧѧت مѧѧایع ھѧѧستند کѧѧھ یѧѧونی، نمѧѧکیھѧѧا مѧѧایع      

ھای یونی قابل تنظیم اسѧت کѧھ شان بھ راحتی با تغییر یکی از گونھخواص
ھѧای نظیѧر خѧود بѧھ عنѧوان حѧلالھای فیزیکی و شیمیایی بѧیبخاطر ویژگی

ھѧای معمѧولی ماننѧد آب  مѧایع. انѧدسبز، توجھ محققان را بھ خود جلب کرده
- ھای یونی بھ اند، در حالی کھ مایعھای خنثی تشکیل شدهولاغلب از مولک

ھای یونی  آنچھ کھ مایع. اند شده ھا تشکیلھا و جفت یونطور کامل از یون
و سازد، خواص فیزیکی ھا و مواد شناختھ شده دیگر متمایز میرا از حلال

ھ توان باز مھمترین خواص این مواد می. شیمیایی منحصر بھ فرد آنھاست
فشار بخار ناچیز، اشتعال ناپذیری، گرانروی نسبتا : موارد زیر اشاره کرد

پѧѧایین، پایѧѧѧداری حرارتѧѧѧی و شѧѧѧیمیایی، نقطѧѧѧھ ذوب پѧѧѧایین، ھѧѧѧدایت یѧѧѧونی و 
ًالکتریکѧѧی نѧѧسبتا بѧѧالا، توانѧѧایی فعالیѧѧت بѧѧھ عنѧѧوان اسѧѧید، بѧѧاز یѧѧا لیگانѧѧدھا و 

 سѧنتز مѧواد ھای یونی کاربردھای بسیاری دارند و در مایع. غیرفراربودن
ھѧѧѧای ھѧѧѧای شѧѧѧیمیایی و بیوشѧѧѧیمیایی، شѧѧѧویندهکѧѧѧایرال، حѧѧѧلال بѧѧѧرای واکѧѧѧنش

  کار  ھا بھھای قوی و الکترولیتصنعتی، الکتروشیمی و مواد باتری، حلال
توان با انتخاب ھای یونی بھ عنوان حلال، می در استفاده از مایع. روندمی

ѧѧرل کردکѧѧا را کنتѧѧواص آنھѧاتیون خѧѧون و کѧѧب آنیѧھ مناسѧѧر بѧѧر منجѧѧن امѧھ ای
    .]21[شود ھای جدیدی میطراحی حلال

العاده خود، قادر بھ ایجاد ھای فوقھای یونی با خواص و ویژگی مایع      
ھѧѧای شѧѧیمیایی مناسѧѧب بѧѧرای انجѧѧام فرآینѧѧدھای شѧѧیمیایی و جѧѧایگزین محѧѧیط

ھѧای بѧھ صѧورت  این مѧایع. باشندھای آلی و معدنی میمناسبی برای حلال
ھѧѧا ھѧѧستند کѧѧھ بѧѧا نیروھѧѧایی مثѧѧل پیونѧѧدھای ی سѧѧھ بعѧѧدی از کѧѧاتیوناشѧѧبکھ

. شѧوندھیدروژنی، نیروھای پراکندگی و الکترواستاتیک بھ ھѧم متѧصل مѧی
توان بھ ھای یونی می¬ھای متداول مورد استفاده در ساختار مایعاز کاتیون

ھای اخھایمیدازولیوم، پیریدینیوم، پیرولیدینیوم، گوانیدینیوم و فسفونیوم با ش
BF4(ھѧѧѧѧای ھالیѧѧѧѧѧد، ھѧѧѧѧѧایی مثѧѧѧѧل یѧѧѧѧѧونھیѧѧѧѧدروکربنی مختلѧѧѧѧѧف و آنیѧѧѧѧون

-،            
PF6 ( ،)فلووروبورات  تترا

  . کرد  اشاره  غیره و ) ، ھگزا فلووروفسفات-

  
  .دھدھای نام برده را نمایش می ساختار یونی کاتیون1شکل 

  
ھѧای حѧѧاوی مѧایع ھѧѧای یѧѧونی و ھѧѧای سѧѧامانھبررسѧی برخѧѧی ویژگѧی

 ھاي كربني نولولھنا
 با تѧشکیل یونیراحتی توسط مایع ھایدیواره بھتککربنیھای      نانولولھ

عنѧوان مثѧال، فوکوشѧیما و ھمکѧارانش بѧھ. شوندژل پایدار حرارتی جدا می
          دریافتنѧѧد کѧѧѧھ مѧѧѧایع ھѧѧѧای یѧѧѧونی بѧѧا تѧѧѧشکیل بѧѧѧاکی ژل، قѧѧѧادر بѧѧѧھ جداسѧѧѧازی

ھѧای کنشآنھا برھم. ]17و16[باشند ھا میھا بدون تغییر ساختار آننانولولھ
ھѧای ایمیѧدازولیوم، را بѧھ طѧور اتفѧاقی ھای کربنی و یѧونویژه بین نانولولھ

ھای کربنی تحѧت بدین ترتیب، ژل مایع ھای یونی با نانولولھ. کشف کردند
تѧѧابش فراصѧѧوت، سѧѧرآغاز تولیѧѧد احتمѧѧالی مѧѧواد کѧѧامپوزیتی جدیѧѧد نѧѧرم از 

کننѧѧده ماننѧѧد ھѧѧای پراکنѧѧدهبѧѧرخلاف جامѧѧد. ]17[ ھѧѧای کربنѧѧی شѧѧدنانولولѧѧھ
باشѧند، مѧایع مѧیپѧای ھا و مѧوادی کѧھ دارای پیونѧدھای مѧزدوج سورفکتانت

ھای کربنی ندارنѧد و کردن نانولولھھای یونی نیازی بھ حلال برای پراکنده
. ھا در مقیاس وسیع استفاده شودکنند کھ از نانولولھاین امکان را فراھم می

  ھѧѧا را تغییѧѧرھѧѧا در مѧѧایع یѧѧونی، سѧѧاختار نانولولѧѧھراکنѧѧدگی نانولولѧѧھفرآینѧѧد پ
ایѧن . ]17[کنѧد کننѧده عمѧل مѧیدھѧد و مѧایع یѧونی ماننѧد یѧک مѧاده رواننمی

  . سازدھای جامد میکنندهھا، مایع ھای یونی را مفیدتر از پراکندهویژگی
ی آنیونی ھاونگ و ھمکارانش نشان داد کھ سورفکتانت       نتایج بررسی

ھای مختلف جذب و ساختارھای پیوندی آنھا بھ طور انتخابی روی نانولولھ
ایمیدازولیوم ھگزافلوروفسفات تحت تѧأثیر متیل-3-بوتیل-1را با مایع یونی 

یѧونی دمѧای اتѧاق، این گѧروه، نѧشان دانѧد کѧھ مѧایع ھѧای. ]18[دھد قرار می
ھای  طبیعی نانولولھداشتن ساختار و خواصھای بیشتری برای نگھبرتری

بخѧѧاطر ایѧѧن توانѧѧایی، مѧѧایع ھѧѧای یѧѧونی برپایѧѧھ . کربنѧѧی تѧѧک دیѧѧواره دارنѧѧد
آل برای مطالعھ خѧواص و دسѧتکاری ھای ایدهایمیدازولیوم بھ عنوان حلال

بѧѧرای بررسѧѧی . انѧѧدھѧѧا پیѧѧشنھاد شѧѧدهدر مقیѧѧاس بѧѧزرگ و کѧѧاربرد نانولولѧѧھ
واره در مایع ھای یونی، ھای کربنی تک دیسازوکار پراکنده شدن نانولولھ

سازی مولکѧولی توسѧط ونѧگ و ھمکѧارانش سنجی و مدلھای طیفمطالعھ
 در این مطالعھ، ھم مطالعھ نظری و ھم تجربی نشان دادند. ]18[انجام شد 
ھѧѧای ضѧѧعیف کѧѧنشھѧѧا، بѧѧرھمکѧѧنش مѧѧایع ھѧѧای یѧѧونی بѧѧا نانولولѧѧھکѧѧھ بѧѧرھم

ایع ھای یونی را بѧھ اثѧر ھا توسط مآنھا جدا شدن نانولولھ. واندروالسی بود
  .پوششی مایع یونی نسبت دادند

شده در مایع ھای یونی، توسط دیواره حلدیواره و چندھای تک      نانولولھ
ای دینامیѧک مولکѧѧولی ھѧѧای رایانѧھسѧازیشѧیم و ھمکѧارانش بѧѧھ روش شѧبیھ

 ھѧѧا وایѧѧن مطالعѧѧھ نѧѧشان داد کѧѧھ کѧѧاتیون. ]19[مѧѧورد مطالعѧѧھ قѧѧرار گرفѧѧت 
ای ھای شبھ اسѧتوانھھا، بصورت لایھ صرف نظر از قطر نانولولھھاآنیون

  . شوندھا توزیع میدر درون و بیرون نانولولھ
      کوچکترین قطر نانولولھ کھ اجازه داد مایع ھای یونی وارد مجرای آن 

-ھمچنѧین، زاویѧھ بѧین سѧطح  حلقѧھ. بود) 7،7(شوند، نانولولھ نوع صندلی 
  .ھای شبھ بنزنی نانولولھ محاسبھ شدیوم و سطح حلقھھای کاتیون ایمیدازول

ھا تمایل دارند پوشی، اغلب کاتیون      نتایج نشان داد کھ در لایھ اول حلال
کھ سطح حلقھ خود را موازی با سطح نانولولѧھ قѧرار دھنѧد ولѧی ایѧن تمایѧل 

طѧوری کѧھ شѧد بѧھھا، با دور شدن از سطح دیواره نانولولھ کمتر میکاتیون
گیѧری ھا مѧستقل از جھѧتگیری حلقھ کاتیونھای سوم بھ بعد، جھتر لایھد

 در یک مطالعھ تجربی و نظѧری، کابѧان و ھمکѧاران، بѧھ. باشدنانولولھ می
   نانولولھ  درون ایمیدازولیوم کلریدمتیل-3-اتیل-1 یونی   مایع  اثر بررسی
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آنھا نشان دادند کھ با وجود گرانروی زیاد، این مایع . ]20[ کربنی پرداختند
سرعت بھ درون نانولولھ ، بھ) کلوین323-363(یونی در دماھای کمی بالا 

ھѧای ھѧای حاصѧل از مطالعѧھداده. کنѧدمѧی  نانومتر نفѧوذ3-1کربنی با قطر 
سѧѧازی و تجربѧѧی در مѧѧورد سѧѧاختار ایѧѧن مѧѧایع یѧѧونی درون نانولولѧѧھ شѧѧبیھ

  .کنندرا تأیید می کربنی، ھمدیگر
 یѧون کلریѧد در جѧذب-کѧنش نانولولѧھدھنѧده نقѧش ویѧژه بѧرھم      نتایج نشان

  3-1ا قطر  داخلی نانولولھ ب  دیواره درون شده،   گفتھ  یونی  مایع سطحی

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 اربیتال مولکولی اشѧغال شѧده بѧر روی آنیѧون کلریѧد 2شکل . نانومتر است
)a ( ،از نمای روبرو)b ( از نمای مجاور و)c ( چگالی الکترونی ظرفیتی

  .می دھدشده را نشانکامل در سامانھ ذکر
ی کربنѧѧی در مѧѧایع یѧѧونی توسѧѧط ھѧѧاھѧѧای سѧѧاختاری نانولولѧѧھویژگѧѧی       

     در ایѧѧن پѧѧژوھش، از مѧѧایع یѧѧونی . ]21[بررسѧѧی شѧѧد  محمѧѧدی و ھمکѧѧاران
1-n-کل تری-1،2،4-آمینو-4-پروپیلѧھ در شѧد کѧآزولیوم برومید استفاده ش
  سازیدر شبیھ. شودمی مشاھده  ھا تصویری از این کاتیون با نمایش اتم، 3

 

  ) e(فسفونیوم و )  d(پیرولیدینیوم، ) c(پیریدینیوم، ) b(ایمیدازولیوم، ) a(ھای یونی  ھای متداول در ساختار مایع انواع کاتیون.1شکل 
  .توانند ھر گروه آلی باشندمیRi ھای استخلافی انواع گروه. گوانیدینیوم                      

  
  

 

  چگالی الکترونی ظرفیتی کامل در سامانھ ) c(از نمای مجاور و ) b(از نمای روبرو، ) a( اربیتال مولکولی اشغال شده بر روی آنیون کلرید .2شکل 
  .]20[نی کربنی و مایع یو نانولولھ             
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  .]21[ اتم تمام) OPLS(اس .ال.پی.ھر اتم در میدان نیروی او. ھا نمایشی از ساختار کاتیون با نوع اتم.3 شکل
  
  

  برای ) kJ mol-1برحسب  (نفوذ انتقالی و انرژی فعالسازی، عدد)Å2 ps-1برحسب (نفوذ  مقادیر محاسبھ شده ضریب .1جدول         
  ]21[باشد تیب بیانگر آنیون و کاتیون میبھ تر(+) و ) -(علامت منفی .  در جدولھای موجودکاتیون و آنیون سامانھ                     

 

 -D+ D- t+ t- ε+ ε نوع سامانھ

ایتوده  0022/0  0020/0  5238/0  4762/0  8076/17  0849/18  

1 0052/0  0050/0  5098/0  4902/0  3043/15  4184/15  

2 0032/0  0030/0  5161/0  4839/0  8096/16  8096/16  

3 0026/0  0022/0  5417/0  4583/0  3214/17  8076/17  

4 0052/0  0042/0  5532/0  4468/0  3043/15  9258/15  

5 0018/0  0016/0  5294/0  4706/0  3915/18  7343/18  
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سѧѧازي ھѧѧای یѧونی، از بѧѧستھ مѧѧدل ھѧای کربنѧѧی و مѧѧایع کѧѧنش، نانولولѧѧھبѧرھم
تѧوان سѧازی مѧیو یѧا سѧایر نѧرم افزارھѧای شѧبیھ) 5نسخھ (مولکولي تینکر 

 تمѧام OPLSان نیѧروی شѧده، از میѧدسѧازی سѧامانھ گفتѧھدر شبیھ. بھره برد
-1مولکولی مایع یѧونی مولکولی و بینھای نیروی دروناتمی، برای ثابت

n-ی تری-1،2،4-آمینو-4-پروپیلѧھ کربنѧآزولیوم برومید و مولکول نانولول
ھѧای  ھѧای دینامیѧک مولکѧولی نانولولѧھسѧازیشѧبیھ. دیѧواره اسѧتفاده شѧدتک

بѧا ) NPT(ھم فѧشار - دماھای یونی، در مجموعھ آماری ھم کربنی و مایع
ھѧا در سازی شبیھشبیھ.  کلوین و در فشار یک اتمسفر انجام شد350دمای 

 پیکوثانیѧھ 8000 فمتوثانیھ و بھ مѧدت 1این مجموعھ آماری، با گام زمانی 
ھا، ھا اجرا شد کھ بھ منظور تجزیھ و تحلیل مناسب دادهبرای تمامی سامانھ

ھѧوور و -از ترموستات نѧوز. خیره شدند گام زمانی ذ100ھا ھر پیکربندی
 پیکوثانیѧھ بѧرای 1/0 و 1ھѧای زمѧانی باروستات برندسن بھ ترتیب با ثابت

ھای الکتروستاتیک با برد کنشبرھم. شدثابت نگھداشتن دما و فشار استفاده
ھѧای گیری از معادلھانتگرال. بلند، با استفاده از روش اوالد محاسبھ گردید

 فمتوثانیѧھ محاسѧبھ و 1/0شده با گام زمѧانی م بیمان تعدیلحرکت با الگوریت
 .]21[ھا اعمال شد شرایط مرزی تناوبی در تمامی جھت

ھѧای سѧازی نѧشان داد کѧھ نزدیکتѧرین کѧاتیونآمѧده از شѧبیھ      نتایج بدسѧت
توانند از سھ موقعیت مختلف مایع یونی نسبت بھ سطح نانولولھ کربنی، می

محاسبھ زاویھ دوجھی بѧین حلقѧھ کѧاتیون مѧایع یѧونی و . بھ آن نزدیک شوند
 ھا تمایل دارند بھ صورت موازیسطح نانولولھ کربنی نشان داد کھ کاتیون

ضرایب خود نفوذی و ضرایب انتقال . با سطح نانولولھ کربنی قرار گیرند
ھای حاوی مایع یونی خالص و مخلوط مѧایع بار کاتیون و آنیون در سامانھ

ھѧای حѧاوی مѧایع  شش و ھفت نانولولھ کربنی ھمچنین سامانھیونی با یک،
ھای نانولولھ کربنی بѧا سѧھ و ھفѧت نانولولѧھ کربنѧی محاسѧبھ و یونی با بستھ

  .آورده شده است 1نتایج در جدول 
 ھѧا، ضѧرایبدست آمده نشان داد کѧھ در ھمѧھ ایѧن سѧامانھ      مقدارھای بھ

       بѧѧѧھ طѧѧѧور کلѧѧѧی، در. یѧѧѧون اسѧѧѧتنفѧѧѧوذ و اعѧѧѧداد انتقѧѧѧالی کѧѧѧاتیون بѧѧѧیش از آن
  تر درھای میکروسکوپی، اندازه کوچکتر ذرات منجر بھ نفوذ راحتسامانھ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

بѧودن آنیѧون برمیѧد نѧسبت بѧھ کѧاتیون، وجѧود کوچѧکولی با. شودسامانھ می
ایѧѧن امѧѧر . شѧѧده در واحѧѧد سѧѧطح آن بیѧѧشتر از کѧѧاتیون اسѧѧتمقѧѧدار بѧѧار پخѧѧش

 تѧأثیر ھѧا تحѧتھا با شدت بیشتری نسبت بھ کاتیونکھ آنیونشود موجب می
شѧده روی ھѧای جѧذبدر ایѧن صѧورت، لایѧھ. ذرات محیط خود قѧرار گیرنѧد

شѧده روی ھای جѧذبآنیون پایدارتر و دارای شعاع بزرگتری نسبت بھ لایھ
ھای یونی با وابستگی بیشتر و شعاع بزرگتر در حضور لایھ. کاتیون است

. کنѧѧد، حرکѧѧت آن را نѧѧسبت بѧѧھ کѧѧاتیون در سѧѧامانھ کنѧѧد مѧѧیاطѧѧراف آنیѧѧون
بررسѧی . بنѧابراین، ضѧریب نفѧوذ آنیѧون نѧسبت بѧھ کѧاتیون کمتѧر خواھѧد شѧد

ھای آنھا کنشھای یونی و برھم ھای مایعھا و آنیونمولکولی رفتار کاتیون
با سایر ذرات نیز از موضوعاتی است کھ مورد توجѧھ پژوھѧشگران اسѧت 

  ].32 و 22[
ژانگ و ھمكارانش، شواھد ساختاري مستقیمي در مورد تشكیل بلور       

ایمیѧѧدازولیوم متیѧѧل–-3بوتیѧѧل–n–1و رفتѧѧار فѧѧازي غیѧѧر عѧѧادي مѧѧایع یѧѧوني 
ھѧѧای کربنѧѧѧی محѧѧѧصور ھگزافلوروفѧѧسفات ھنگѧѧѧامي كѧѧھ در میѧѧѧان نانولولѧѧѧھ

آنھا، فرایند پرشѧدن مѧایع یѧوني را در دو ]. 24[شود، را مشاھده كردند  مي
ھا نѧشان  ھای آنمشاھده. بررسي كردند) 10،10(و ) 9،9(ھ کربنی نانولول

تѧر از  ھا بѧھ داخѧل نانولولѧھ کربنѧی، سѧریع داد كھ سرعت وارد شدن كاتیون
ھمچنین، توزیع یوني در جھت شعاع نانولولھ نشان داد كھ . باشد ھا مي آنیون

ای یѧوني ھѧھاي كربن نانولولھ کربنѧی، مѧایع بودن اتمبھ دلیل ماھیت آبگریز
  . شوند نزدیك مركز مجرای میانی نانولولھ کربنی توزیع مي

ھѧѧاي دینامیѧѧك  سѧѧازي گیѧѧري از شѧѧبیھ ھیونѧѧگ و ھمكѧѧارانش، بѧѧا بھѧѧره      
      محѧѧѧѧѧصور شѧѧѧѧѧده درون[PF6][bmim]مولكѧѧѧѧѧولي، رفتѧѧѧѧѧار مѧѧѧѧѧایع یѧѧѧѧѧوني 

 را Å  7/3 و2ھѧای کربنѧѧی چنѧد دیѧѧواره بѧا قطرھѧѧاي درونѧي بѧѧین نانولولѧھ
ھѧای کربنѧی چنѧد ھѧا نѧشان دادنѧد كѧھ قطѧر نانولولѧھ آن]. 25[بررسي كردنѧد 

شѧده، روي خѧواص سѧاختاري و دینѧامیكي مѧایع یѧوني محѧصور دیواره، بѧر
ھاي نزدیك بھ دیواره  آمده، كاتیوندستبر اساس نتایج بھ. تاثیر شدیدي دارد

نانولولѧѧھ تمایѧѧل دارنѧѧد تѧѧا حلقھѧѧی ایمیѧѧدازولیوم خѧѧود را بѧѧھ مѧѧوازات سѧѧطح 
  ھاي محصور در ھا براي سامانھ ھمچنین، دینامیك. گیري كنند جھتنانولولھ

 

   غیرمحصور[Br][part]/و آب) چین نقطھ(ھای کربنی ھ محصور در نانولول[Br][part]/ھاي آب نمای چگالی براي مخلوط رخ.4شكل 
  ].Κ 350] 26در دماي ) خط صاف (              
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(a) Xw = 0.0 

 

(b) Xw = 0.802 

 

(c) Xw = 0.992 

  ھاي قرمز، آبي تیره و  كره. ھای کربنی از نماي روبرومحصور در نانولولھ [Br][part]/ھای آب اي از مخلوط  تصویرھای لحظھ.5شكل 
  ].26[ھاي برمید ھستند  ھاي اكسیژن، نیتروژن و یون زرد بھ ترتیب بیانگر اتم            
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ایѧن، بѧرعѧلاوه. باشѧد تر مي ھاي غیرمحصور، بسیار آھستھسامانھ مقایسھ با

تѧر از  شѧده سѧریعھѧاي محѧصور كѧاتیوندر مقایسھ با سѧامانھ غیرمحѧصور، 
  .كنند ھا در یك سامانھ محصور حركت مي آنیون
–پروپیل–n–1مایع یوني /ھاي آب بالازاده و ھمکاران، رفتار مخلوط      

ھای کربنی  كھ درون نانولولھ (part)آزولیوم برمید تري–2،1،-4آمینو–4
محѧصور ایѧن  ھѧاي غیѧراند، را در مقایسھ با سامانھ محصور شده) ٢٠،٢٠(

ھѧѧѧѧѧای  نمѧѧѧѧѧای چگѧѧѧѧѧالی بѧѧѧѧѧرای مخلѧѧѧѧѧوطرخ. ھѧѧѧѧѧا، مطالعѧѧѧѧѧھ کردنѧѧѧѧѧد مخلѧѧѧѧѧوط
ھѧѧѧѧѧای  ھѧѧѧѧѧای کربنѧѧѧѧѧی و مخلѧѧѧѧѧوط محѧѧѧѧѧصور در نانولولѧѧѧѧѧھ[Br][part]/آب

 آورده 4آب، در شكل  ھای مطالعھ شده ھا درتمام كسرمولی غیرمحصور آن
ھاي دینامیك مولكولي بھ دست  سازي¬مقدارھای چگالی از شبیھ. استشده
دھѧد، بѧѧا افѧزایش كѧѧسرمولی آب،   نѧشان مѧѧی5گونѧѧھ کѧھ شѧѧكل ھمѧان. انѧѧد هآمѧد

  .یابد كاھش می چگالی ھر دو نوع مخلوط
 و MSDھای  در ادامھ، توابع توزیع شعاعی، ضرایب نفوذ از منحنی      

آزولیѧѧѧوم دووجھѧѧѧی بѧѧѧین صѧѧѧفحھ حلقھѧѧѧی تѧѧѧري گیѧѧѧري زاویѧѧѧھ ھمچنѧѧѧین جھѧѧѧت
ھѧѧѧѧای  بنѧѧѧѧی بѧѧѧѧرای مخلѧѧѧѧوطھѧѧѧѧای کرحلقѧѧѧѧھ نانولولѧѧѧѧھ ھѧѧѧѧا بѧѧѧѧا صѧѧѧѧفحھ كѧѧѧѧاتیون

ھای مختلف  ھای کربنی در كسرمولیمحصور در نانولولھ[Br][part]/آب
ھای محصور،  نتایج نشان داد کھ در مورد مخلوط]. 26[آب محاسبھ گردید 

ھای فضای داخل نانولولھ ھای یونی ھمھ، مایعXw  =241/0در كسرمولی 
شكل . دھند از خود نشان مياي را  اند و یك رفتار لایھ کربنی را اشغال كرده

محѧѧѧصور در  [Br][part]/ھѧѧѧای آب اي از مخلѧѧѧوط ، تѧѧѧصویرھای لحظѧѧѧھ5
  .دھدھای کربنی را نشان مینانولولھ

ھای کربنی و مایع ھاي مختلف نانولولھ ھای آب نیز در قسمت مولكول      
بѧѧھ ازای . ھѧѧستند یѧѧوني بѧѧھ صѧѧورت جѧѧدا و یѧѧا تجمѧѧع ھѧѧاي کوچѧѧک پراكنѧѧده

ھای کربنی ظاھر تغییرات ساختاری جالبی درون نانولولھ، 8/0كسرمولی 
. گیرد ای مشخص بھ ازای این كسرمولی شكل می شود و یك ساختار لایھ می

تѧѧرین لایѧѧھ ممكѧѧن در نزدیکѧѧی  تѧѧرین و بیرونѧѧی ھѧѧای یѧѧونی در مركѧѧزیمѧѧایع
ھѧای آب بѧین دو لایѧھ مѧایع یѧونی و یѧا  ھای کربنی و بیشتر مولكѧولنانولولھ

بѧѧѧھ ازای . گیرنѧѧѧد ھѧѧѧای کربنѧѧѧی قѧѧѧرار مѧѧѧیھѧѧѧاي نانولولѧѧѧھ یѧѧѧوارهنزدیѧѧѧك بѧѧѧھ د
شود و در كسرمولي  ای ھمچنان حفظ می ھای بالاتر، ساختار لایھ كسرمولی

ھѧѧای کربنѧѧی ھѧѧاي آب در سرتاسѧѧر نانولولѧѧھ برابѧѧر یѧѧک بѧѧرای آب، مولكѧѧول
  .دھند اي از خود نشان مي پراكنده و رفتار لایھ

  
  گیری  نتیجھ

 
ھای کربنی دارای اھمیت  ھای یونی و نانولولھ اوی مایعھای حسامانھ      

         در مقالѧѧѧھ مѧѧѧروری حاضѧѧѧر، بѧѧѧا دیѧѧѧدگاه. ای ھѧѧѧستندو کاربردھѧѧѧای گѧѧѧسترده
ھѧای  ھѧای نانولولѧھشدن تجمعسازی دینامیک مولکولی، نحوه پراکنده شبیھ

ھای مولکѧولی ھمچنین ویژگی. استھای یونی بیان شده کربنی توسط مایع
ھای کربنی مورد بررسی قرار  ای یونی محصور در داخل نانولولھھ مایع

  سѧازی دینامیѧک مولکѧولیھѧا نѧشان داد کѧھ شѧبیھنتѧایج بررسѧی. اسѧتگرفتھ
ھѧای  ھѧای حѧاوی مѧایعتواند ابزار مناسبی برای توصیف رفتѧار سѧامانھمی

  .ھای کربنی باشد یونی و نانوساختارھایی مانند نانولولھ
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