
                                                         
  

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

ل خواص        در سال ھای اخیر، نانولولھ ھ دلی واره ب ھای کربنی تک دی
ان، توجھ بسیاری فردشالکتریکی و نوری قابل توجھ و ساختار منحصر بھ

ھ  نانولولھ]. 1-10[اند از پژوھشگران را بھ خود جلب کرده ی ب ھای کربن
ن دلیل تجمع، حلالیت بسیار کمی در محلو ھ ای د ک ی دارن ھای آبی و غیرآب

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

د ازروش ا عبارتن تخلاف: ھ سپارھا، اس ا ب ا ب طح آنھ اندن س ردن پوش دارک
ھ واره نانولول ضعیفدی ا، ت رھم ھ ای ب نش ھ ھπ-πک ین نانولول ی ب ا  تجمع        ھ

ھ ول ب یلھ مولک ورفکتانتوس زودن س ک و اف ای آروماتی ا ھ ن ]. 11[ھ ای
ھا را در شرایط دشوار آزمایشگاھی انولولھًھا معمولا مقدار کمی از نروش

یمانند تابش فراصوت و انجام واکنش د و از ھای شیمیایی از ھم جدا م کنن
دسوی دیگر این روش ھ یک روش . ھا، صرفھ اقتصادی ندارن ابراین، ب بن

اده ن س ازی ای ھ جداس ادر ب ولی ق رایط معم ھ در ش الا ک ازدھی ب ا ب ر ب ت
ی  برای اولین.ھا باشد، نیاز استمولکول ھ تجرب ر، مطالع ھ اخی بار در دھ

ھ ا نانولول ایع روی سامانھ مخلوط مایع یونی ب ھ م شان داد ک ی ن ای کربن  ھ
ا در غلظت ای ھای یونی بھ عنوان یک حلال برای پراکندگی نانولولھ ھ ھ

  ]. 12[زیاد مناسب ھستند 
ھ اختار نانولول ری در س یچ تغیی اد ھ دون ایج دگی ب ن پراکن ا       ای ا و ب ھ

 از سوی دیگر، بررسی رفتار مایع. افتدای اتفاق میتشکیل ساختارھای ژلھ
ھ  شده درون نانولولھھای یونی محصور را مورد توج ھ اخی ی ک ای کربن ھ

امانھ ن س القوه ای ای ب د کاربردھ ی توان ھ، م رار گرفت ا را پژوھشگران ق ھ
  .آشکار سازد

ی از خ ي برخ ھ و بررس ھ مطالع ا ک تفاده از       از آنج ا اس الا، ب واص ب
ھاي فعلي ھاي تجربي مشکل و بررسی دقیق برخی از آنھا با روشآزمایش

بیھ ت، ش رممکن اس ازي¬غی ي س ولي م ک مولک اي دینامی ور  ھ د بط توان
د مایع-ھاموثري در بررسي نانولولھ رار گیرن ونی مورد استفاده ق . ھای ی

   مولکولي  دینامیک  ايھ سازي ھای حاصل از شبیھبنابراین، نتایج پژوھش

  
ھ منظور  ھایتوان پیش از آزمایش در واقع، مي. برخوردار باشد تجربی ب

ھ پیش رف ھزین وگیري از ص ازی  بیني خواص و جل افي، شبیھ س اي اض ھ
ار  شنھاد، در اختی ب پی ایج در قال ام و نت ر را انج ورد نظ امانھ م س

دا روش شبیھ. پژوھشگران تجربي قرار داد ھ، ابت ازی دینامیک در ادام س
ی ھای کربنی و مایع مولکولی، نانولولھ سپس، . شوندھای یونی معرفی م

البررسی امانھھای انجام شده در س اره س ر درب ای اخی ایعھ اوی م ای ح  ھ
سازی مولکولی از دیدگاه ھای کربنی با رویکرد شبیھ ھای یونی و نانولولھ

  . شوندمولکولی ارائھ می
  

  کوليشبیھ سازي دینامیک مول
ھ       ي نانولول ی روش کار در بررس ای کربن ایع-ھ ن  م ونی در ای ای ی ھ

ازي پایھ انجام شبیھمقالھ، بر ل  س ھ و تحلی اي دینامیک مولکولي و تجزی ھ
ھ. سازی است نتایج حاصل از شبیھ صویرھای لحظ اي از آنجا كھ گرفتن ت
ول اختار مولک الاز س ا و دنب یھ ردن ویژگ ولک ی مولك ای حركت ا از ھھ

ھاي متداول تجربي، امکان طریق رزونانس مغناطیس ھستھ و دیگر روش
ی راھم نم ام شده را ف د، استفاده از دسترسي دقیق بھ فرایند شیمیایی انج کن

ر را  شبیھ سازي دینامیك مولكولي بھ عنوان یك آزمایشگاه مجازي، این ام
دھد زه ميسازي دینامیك مولكولي بھ پژوھشگران اجا شبیھ. کندمحقق می

سازي دینامیك مولكولي،  اساس شبیھ. ھا دقیق شوندكھ بھ حركت تك تك اتم
وتن است ي شبیھ. حل معادلھ حركت نی داد محدودي ازطراح ا تع ازي ب   س

م ولات ا مولك ا ی يھ از م ا آغ بیھھ ام ش راي انج ود و ب مش ازي، ات ا و س  ھ
ًك مولكولي معمولا دینامی. گیرندسازي قرار ميھا درون جعبھ شبیھمولكول

دھاي حاوي چندبراي سامانھ ا چن يصد ی ار م ھ ك م ب زار ات ن . رودھ در ای
شود کھ برای حذف اثرات ھاي كوچك، اثرات سطحي بسیار مھم ميسامانھ

ات . شودسطحي، از شرایط مرزي متناوب استفاده مي راي کسب اطلاع ب
اي توان بھ کتابسازی دینامیک مولکولی، ميبیشتر راجع بھ مبانی شبیھ ھ

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

   تجربی،   پژوھشي  ھاي  گروه  براي  توجھي  قابل   اھمیت  از توانند مي
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  ھای کربنی نانولولھ
یھای کربنی، نانوذرات شبھ استوانھ      نانولولھ وای ھستند کھ م ا ت ان آنھ

ی از . شده گرافنی در نظر گرفترا بھ صورت صفحات لولھ واع مختلف ان
  ].15[وجود دارد  دیواره و چنددیوارهھای تکاین نوع ذرات مانند نانولولھ
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ھ زونانولول تیکی، ج ریب الاس شی و ض وان کش ر ت ی از نظ ای کربن    ھ

ی کربنی تک ھانانولولھ. اندترین موادی ھستند کھ تاکنون کشف شدهمحکم
یش از دیواره استاندارد می شاری ب ر 24تواند ف دون تغیی کال را ب  گیگاپاس
د ھ. در شکل تحمل کنن اي نانولول ياز كاربردھ ا م ره ھ ان ذخی ھ امك وان ب ت

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
ي،  زات الكترونیك سي در تجھی اظتي الكترومغناطی صار حف د رادار، ح ض

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

ھ شتر از ماھیچ ھ بی د مرتب روي ص د نی درت تولی نایع  ق ي، ص اي طبیع ھ
رامیك ارایي س زایش ك ساجي، اف شخیص  ن ستحكم، ت تیكي م واد پلاس ا، م ھ
ھ ي تراش صال درون وكز، در ات ي و  گل دارھاي منطق ریع، م سیار س اي ب ھ

ھ دیدگي مغز، د ھاي فوق سریع، كمك بھ درمان آسیب پردازنده ارورساني ب
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
ایع       ا م کیھ ونی، نم ھ ی ستند ک ایع ھ ت م ولی در حال ی معم ای آل ھ

ھ شان بھ راحتی با تغییر یکی از گونھخواص ھای یونی قابل تنظیم است ک
یبخاطر ویژگی وان حلالھای فیزیکی و شیمیایی ب ھ عن ر خود ب ای نظی ھ

دسبز، توجھ محققان را بھ خود جلب کرده ایع. ان د آب  م ولی مانن ای معم ھ
- 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

ونی و  دایت ی ایین، ھ ھ ذوب پ یمیایی، نقط ی و ش داری حرارت ایین، پای پ
دھا و  ا لیگان از ی ید، ب وان اس ھ عن ت ب ایی فعالی الا، توان سبتا ب ی ن ًالکتریک

واد ھای یونی کاربردھای بسیاری دارند و در مایع. غیرفراربودن  سنتز م
نش رای واک لال ب ایرال، ح ویندهک یمیایی، ش یمیایی و بیوش ای ش ای ھ ھ

  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

رل کردک ا را کنت اتیون خواص آنھ ون و ک ھ مناسب آنی ر ب ر منج ن ام ھ ای
    .]21[شود ھای جدیدی میطراحی حلال

العاده خود، قادر بھ ایجاد ھای فوقھای یونی با خواص و ویژگی مایع      
یط ایگزین مح یمیایی و ج دھای ش ام فرآین رای انج ب ب یمیایی مناس ای ش ھ

ایع. باشندھای آلی و معدنی میمناسبی برای حلال ھ صورت  این م ای ب ھ
بکھ اتیوناش دی از ک ھ بع دھای ی س ل پیون ایی مث ا نیروھ ھ ب ستند ک ا ھ ھ

ی صل م . شوندھیدروژنی، نیروھای پراکندگی و الکترواستاتیک بھ ھم مت
توان بھ ھای یونی می¬ھای متداول مورد استفاده در ساختار مایعاز کاتیون

ھای اخھایمیدازولیوم، پیریدینیوم، پیرولیدینیوم، گوانیدینیوم و فسفونیوم با ش
ون ف و آنی دروکربنی مختل ونھی ل ی ایی مث د، ھ ای ھالی BF4(ھ

-،            
PF6 ( ،)فلووروبورات  تترا

  . کرد  اشاره  غیره و ) ، ھگزا فلووروفسفات-

  
  .دھدھای نام برده را نمایش می ساختار یونی کاتیون1شکل 

  
ی ی ویژگ ی برخ امانھبررس ای س ونی و ھ ای ی ایع ھ اوی م ای ح ھ

 ھاي كربني نولولھنا
شکیل یونیراحتی توسط مایع ھایدیواره بھتککربنیھای      نانولولھ  با ت

ھ. شوندژل پایدار حرارتی جدا می ارانش ب ال، فوکوشیما و ھمک وان مث عن
ازی ھ جداس ادر ب اکی ژل، ق شکیل ب ا ت ونی ب ای ی ایع ھ ھ م د ک           دریافتن

ای کنشآنھا برھم. ]17و16[باشند ھا میھا بدون تغییر ساختار آننانولولھ ھ
ونویژه بین نانولولھ اقی ھای کربنی و ی ھ طور اتف دازولیوم، را ب ای ایمی ھ

ھای کربنی تحت بدین ترتیب، ژل مایع ھای یونی با نانولولھ. کشف کردند
رم از  د ن امپوزیتی جدی واد ک الی م د احتم رآغاز تولی وت، س ابش فراص ت

ھ دنانولول ی ش ای کربن د. ]17[ ھ رخلاف جام دهب ای پراکن د ھ ده مانن کنن
زدوج سورفکتانت دھای م ھ دارای پیون وادی ک ای ھا و م یپ ایع م باشند، م

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

د پ ھفرآین دگی نانولول ھراکن اختار نانولول ونی، س ایع ی ا در م رھ ا را تغیی   ھ
اده رواننمی د یک م ونی مانن ایع ی د و م یدھ ده عمل م د کنن ن . ]17[کن ای

  . 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
أثیر متیل-3-بوتیل-1را با مایع یونی  ایمیدازولیوم ھگزافلوروفسفات تحت ت

ای. ]18[دھد قرار می ایع ھ ھ م د ک شان دان روه، ن اق، این گ ای ات ونی دم ی
ھای  طبیعی نانولولھداشتن ساختار و خواصھای بیشتری برای نگھبرتری

د واره دارن ک دی ی ت ھ . کربن ونی برپای ای ی ایع ھ ایی، م ن توان اطر ای بخ
آل برای مطالعھ خواص و دستکاری ھای ایدهایمیدازولیوم بھ عنوان حلال

ھ اربرد نانولول زرگ و ک اس ب دهدر مقی شنھاد ش ا پی دھ ی . ان رای بررس ب
واره در مایع ھای یونی، ھای کربنی تک دیسازوکار پراکنده شدن نانولولھ

ارانش سنجی و مدلھای طیفمطالعھ سازی مولکولی توسط ونگ و ھمک
 در این مطالعھ، ھم مطالعھ نظری و ھم تجربی نشان دادند. ]18[انجام شد 
رھم ھ ب ھک ا نانولول ونی ب ای ی ایع ھ نش م رھمک ا، ب نشھ عیف ک ای ض ھ

ر ھا توسط مآنھا جدا شدن نانولولھ. واندروالسی بود ھ اث ایع ھای یونی را ب
  .پوششی مایع یونی نسبت دادند

شده در مایع ھای یونی، توسط دیواره حلدیواره و چندھای تک      نانولولھ
ھ روش شبیھ ارانش ب ازیشیم و ھمک ھس ای رایان ولی ھ ای دینامیک مولک

ت  رار گرف ھ ق ورد مطالع اتیون. ]19[م ھ ک شان داد ک ھ ن ن مطالع ا وای  ھ
ای ھای شبھ استوانھھا، 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 

ھ. بود) 7،7(شوند، نانولولھ نوع صندلی  ین سطح  حلق ھ ب ین، زاوی -ھمچن
  .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
ل  ن تمای ی ای د ول رار دھن ھ ق کھ سطح حلقھ خود را موازی با سطح نانولول

ھھا، با دور شدن از سطح دیواره نانولولھ کمتر میکاتیون ھ شد ب طوری ک
ری ھا مستقل از جھتگیری حلقھ کاتیونھای سوم بھ بعد، جھتر لایھد گی

ھ. باشدنانولولھ می اران، ب ان و ھمک ری، کاب  در یک مطالعھ تجربی و نظ
   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 

وذ3-1کربنی با قطر  ی  نانومتر نف دم ھداده. کن ای حاصل از مطالع ای ھ ھ
بیھ ھ ش ونی درون نانولول ایع ی ن م اختار ای ورد س ی در م ازی و تجرب س

  .کنندرا تأیید می کربنی، ھمدیگر
رھم      نتایج نشان ژه ب ش وی ده نق ھدھن د در جذب-کنش نانولول ون کلری  ی

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

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

د 2شکل . نانومتر است ون کلری ر روی آنی غال شده ب  اربیتال مولکولی اش
)a ( ،از نمای روبرو)b ( از نمای مجاور و)c ( چگالی الکترونی ظرفیتی

  .می دھدشده را نشانکامل در سامانھ ذکر
ی        ھویژگ اختاری نانولول ای س اھ ط ھ ونی توس ایع ی ی در م ی کربن

اران دی و ھمک د  محم ی ش ونی . ]21[بررس ایع ی ژوھش، از م ن پ      در ای
1-n-کل تری-1،2،4-آمینو-4-پروپیل ھ در ش آزولیوم برومید استفاده شد ک
  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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رھم ھب نش، نانولول ایع ک ی و م ای کربن دل ھ ستھ م ونی، از ب ای ی ازي ھ س
ای شبیھ) 5نسخھ (مولکولي تینکر  رم افزارھ ایر ن ا س یو ی ازی م وان س ت

ھدر شبیھ. بھره برد امانھ گفت ازی س دس روی شده، از می ام OPLSان نی  تم
ونی مولکولی و بینھای نیروی دروناتمی، برای ثابت -1مولکولی مایع ی

n-ی تری-1،2،4-آمینو-4-پروپیل ھ کربن آزولیوم برومید و مولکول نانولول
واره استفاده شدتک ازیشبیھ. دی ھس ای دینامیک مولکولی نانولول ای  ھ ھ

شار - دماھای یونی، در مجموعھ آماری ھم کربنی و مایع ا ) NPT(ھم ف ب
ا در سازی شبیھشبیھ.  کلوین و در فشار یک اتمسفر انجام شد350دمای  ھ

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

وز. خیره شدند گام زمانی ذ100ھا ھر پیکربندی ھوور و -از ترموستات ن
انی باروستات برندسن بھ ترتیب با ثابت ای زم رای 1/0 و 1ھ ھ ب  پیکوثانی

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

انی م بیمان تعدیلحرکت با الگوریت ھ محاسبھ و 1/0شده با گام زم  فمتوثانی
 .]21[ھا اعمال شد شرایط مرزی تناوبی در تمامی جھت

ده از شبیھ      نتایج بدست اتیونآم رین ک ھ نزدیکت شان داد ک ازی ن ای س ھ
توانند از سھ موقعیت مختلف مایع یونی نسبت بھ سطح نانولولھ کربنی، می

ونی و . بھ آن نزدیک شوند ایع ی اتیون م ھ ک ین حلق محاسبھ زاویھ دوجھی ب
 ھا تمایل دارند بھ صورت موازیسطح نانولولھ کربنی نشان داد کھ کاتیون

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

ایع  شش و ھفت نانولولھ کربنی ھمچنین سامانھیونی با یک، اوی م ای ح ھ
ی محاسبھ و یونی با بستھ ھ کربن ت نانولول ھ و ھف ا س ھای نانولولھ کربنی ب

  .آورده شده است 1نتایج در جدول 
امانھ      مقدارھای بھ ن س ھ ای ھ در ھم رایبدست آمده نشان داد ک ا، ض  ھ

یش از آن اتیون ب الی ک داد انتق وذ و اع تنف ون اس ی، در. ی ور کل ھ ط        ب
  تر درھای میکروسکوپی، اندازه کوچکتر ذرات منجر بھ نفوذ راحتسامانھ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

اتیون، وجود کوچکولی با. شودسامانھ می ھ ک سبت ب د ن ون برمی ودن آنی ب
ش ار پخ دار ب تمق اتیون اس شتر از ک طح آن بی د س ده در واح ر . ش ن ام ای

ا تحتھا با شدت بیشتری نسبت بھ کاتیونکھ آنیونشود موجب می أثیر ھ  ت
د رار گیرن ھ. ذرات محیط خود ق ن صورت، لای ای جذبدر ای شده روی ھ

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

ون راف آنی یاط د م امانھ کن اتیون در س ھ ک سبت ب ت آن را ن د، حرک . کن
ر خواھد شد اتیون کمت ھ ک سبت ب ون ن وذ آنی ریب نف ابراین، ض ی . بن بررس

ھای آنھا کنشھای یونی و برھم ھای مایعھا و آنیونمولکولی رفتار کاتیون
ھ پژوھشگران است  با سایر ذرات نیز از موضوعاتی است کھ مورد توج

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

وني  ایع ی ادي م ر ع ازي غی ار ف ل–n–1و رفت ل–-3بوتی دازولیوم متی ایمی
ھ ان نانولول ھ در می امي ك سفات ھنگ صور ھگزافلوروف ی مح ای کربن ھ

وني را در دو ]. 24[شود، را مشاھده كردند  مي ایع ی آنھا، فرایند پرشدن م
شان  ھای آنمشاھده. بررسي كردند) 10،10(و ) 9،9(ھ کربنی نانولول ھا ن

ریع داد كھ سرعت وارد شدن كاتیون ی، س ھ کربن ھ داخل نانولول ر از  ھا ب ت
ھمچنین، توزیع یوني در جھت شعاع نانولولھ نشان داد كھ . باشد ھا مي آنیون

ایع بودن اتمبھ دلیل ماھیت آبگریز ی، م وني ھھاي كربن نانولولھ کربن ای ی
  . شوند نزدیك مركز مجرای میانی نانولولھ کربنی توزیع مي

ره       ا بھ ارانش، ب گ و ھمك بیھ ھیون ري از ش ازي گی ك  س اي دینامی ھ
وني  ایع ی ار م ولي، رفت ده درون[PF6][bmim]مولك صور ش       مح

ھ ین نانولول ي ب اي درون ا قطرھ واره ب د دی ی چن ای کربن  را Å  7/3 و2ھ
د  ھ آن]. 25[بررسي كردن ر نانولول ھ قط د ك شان دادن ا ن د ھ ی چن ای کربن ھ

ر صور دیواره، ب وني مح ایع ی امیكي م اختاري و دین شده، روي خواص س
ھاي نزدیك بھ دیواره  آمده، كاتیوندستبر اساس نتایج بھ. تاثیر شدیدي دارد

طح  وازات س ھ م ود را ب دازولیوم خ ی ایمی ا حلقھ د ت ل دارن ھ تمای نانولول
  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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رعلاوه. باشد تر مي ھاي غیرمحصور، بسیار آھستھسامانھ مقایسھ با ن، ب ای

صور،  امانھ غیرمح اتیوندر مقایسھ با س صور ك اي مح ریعھ ر از  شده س ت
  .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
راند، را در مقایسھ با سامانھ محصور شده) ٢٠،٢٠( اي غی ن  ھ صور ای مح

وط د مخل ھ کردن ا، مطالع وطرخ. ھ رای مخل الی ب ای چگ ای  نم ھ
ھ[Br][part]/آب صور در نانولول وط مح ی و مخل ای کربن ای  ھ ھ

 آورده 4آب، در شكل  ھای مطالعھ شده ھا درتمام كسرمولی غیرمحصور آن
ھاي دینامیك مولكولي بھ دست  سازي¬مقدارھای چگالی از شبیھ. استشده
د د هآم ان. ان كل ھم ھ ش ھ ک ی5گون شان م سرمولی آب،   ن زایش ك ا اف د، ب دھ

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

ت ین جھ ھ ھمچن ري زاوی ري گی ی ت فحھ حلقھ ین ص ی ب وم دووجھ آزولی
اتیون فحھ ك ا ص ا ب ھ ھ ھ نانولول ای کرحلق وطھ رای مخل ی ب ای  بن ھ

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

ھ5 صویرھای لحظ وط ، ت ای آب اي از مخل صور در  [Br][part]/ھ مح
  .دھدھای کربنی را نشان مینانولولھ

ھای کربنی و مایع ھاي مختلف نانولولھ ھای آب نیز در قسمت مولكول      
ده ک پراكن اي کوچ ع ھ ا تجم دا و ی ورت ج ھ ص وني ب ستند ی ھ ازای . ھ ب

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

ایع زیم ونی در مرك ای ی ی ھ رین و بیرون ی  ت ن در نزدیک ھ ممك رین لای ت
ا  ھای کربنی و بیشتر مولكولنانولولھ ونی و ی ایع ی ھ م ین دو لای ای آب ب ھ

ھ د ك ب وارهنزدی ھ ی اي نانولول یھ رار م ی ق ای کربن د ھ ھ ازای . گیرن ب
شود و در كسرمولي  ای ھمچنان حفظ می ھای بالاتر، ساختار لایھ كسرمولی

ول رای آب، مولك ک ب ر ی ھ براب ر نانولول اي آب در سرتاس ی ھ ای کربن ھ
  .دھند اي از خود نشان مي پراكنده و رفتار لایھ

  
  گیری  نتیجھ

 
ھای کربنی دارای اھمیت  ھای یونی و نانولولھ اوی مایعھای حسامانھ      

سترده ای گ ستندو کاربردھ دگاه. ای ھ ا دی ر، ب روری حاض ھ م          در مقال
ھشدن تجمعسازی دینامیک مولکولی، نحوه پراکنده شبیھ ای نانولول ای  ھ ھ

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

ی. استگرفتھ ایج بررس ھ شبیھنت شان داد ک ا ن ازی دینامیک مولکولیھ   س
امانھمی ار س ایعتواند ابزار مناسبی برای توصیف رفت اوی م ای ح ای  ھ ھ

  .ھای کربنی باشد یونی و نانوساختارھایی مانند نانولولھ
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