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 بررسی اثر ساختار مولکولی آسفالتین  

 سطح تماس نفت/آب   های ويژگیو  انباشتگیبر 

 وسیله شبیه سازی مولکولی هب
 

 سبحان بيگلری فر 
 ، تهران، ايران دانشگاه آزاد اسلامی ،علوم و تحقيقاتواحد ، يمیش ی مهندس و دانشکده نفت

 

 اميرحسين سعيدی دهاقانی 
 ، تهران، ايراندانشگاه تربیت مدرس  ،دانشکده مهندسی شیمی ،مهندسی نفتگروه 

 

 +*رياض خراط 
 ، ايراناهواز نفت اهواز، دانشگاه صنعت نفت،دانشکده  ،گروه مهندسی نفت

 

 کند. می بازیکه می دانيد مولکول های آسففففال ين نقه مهمی در تتبيت امولسفففيون آت و نفت    گونههمان :چکیده
 و جهت گيری مولکول های آسفففال ين  انباشفف گی شففبيه سففازی ديناميکی مولکولی برای بررسففی رف ارهای در اين مطالعه 

تولوئن، و سففطت تماآ آت اسفف فاده شففد. وگالی و رارام ر حلاليت مولکول های آسفففال ين، تولوئن و ه  ان   در خلاء،   
  شفبيه سفازی با داده های موجود توافخ خوبی دارند.   های ن يجه مقايسفه شفد.    ريشفين های شفبيه سفازی و با داده محاسفبه شفد  

سفاخ ارهای آسففال ين با وزن مولکولی،   گوناگون ها، شفه نو   آن   انباشف گی به منظور بررسفی تثیير سفاخ ار آسففال ين بر رف ار 
   رف ار مولکول های آسففال ين   نبسفت در سفاخ ار مولکولی آسففال ين ان بات شفد.    گوناگون اندازه زنجيره کربن و ه رو اتم  

مولکول های    انباشففف گیبه طور خالص مورد مطالعه قرار گرفت و مشفففبص شفففد که ريوند هيدرو ن نقه مهمی در  
و نيز   NH و  OH حضفور گروه های نشفان می دهد که  کشفه سفطحی آزمايه هاین يجهبر اين،  افزونآسففال ين دارد. 

در مقايسه    کشه سطحی   آت می شود و کاهه   ه رو اتم در مولکول آسفال ين سبب ايجاد ريوند هيدرو ن با مولکول های 
 ها  نداشفف ه باشففند، تماي  آن  N و   Oاز سففوی ديگر، اگر مولکول های آسفففال ين اتم    ولی  با تولوئن خالص به همراه دارد. 

 .برای نزديکی به سطت آت کم است و در داخ  حلال تولوئن رراکنده می شوند 
 

 .برهمکنش؛ کشش سطحی؛ شبیه سازی دینامیک مولکولی؛ انباشتگیآسفالتین؛ : کلمات کلیدی
 

KEYWORDS: Asphaltene; Aggregation; Interaction; Interfacial tension; Molecular Dynamics Simulation. 
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  های جزء   شیمیایی   ساختار   روی   بر   بررسی   و   پژوهش .  [2] دهند   تشکیل 
  ها آن   پیچیده طبیعت    دلیل   به   ها آسفالتین   و   ها رزین   مانند   از   نفت،   سنگین 
   . دهد   می   قرار   ثیر أ ت   تحت   را   نفت   رفتار   شدت   به   و   است   مشکل   و   سخت 

ربن دار می باشد  کآسفالتین برشی از یک نفت و یا دیگر منابع  
  جوش پائین مثل نرمال هپتان نامحلول   های پارافینی با نقطه   که در حلال 

ای  پیچیده  ها مواد آلی به طور کلی آسفالتین .  باشد و در بنزن محلول می 
   شوند. ر نظر گرفته می د ای  هستند که به صورت ساختارهای چند حلقه 

ترین مواد موجود  ترین و سنگیناز نظر مولکولی قطبی  هااین ترکیب
ی آروماتیکی های فشرده ها شامل حلقهآسفالتین  .[3]در نفت هستند

چربی زنجیرهای  هترواتمبا  و  کوتاه  نیتروژن،  (1)هاییدار  قبیل   از 
فلز  اکسیژن، و  گوناگون  سولفور  نفت،   .باشدمیهای  تولید  هنگام 

  آسفالتین مولکول های  امولسیون ناخواسته آب در نفت به طور معمول توسط  
برای درک بهتر . کندها جلوگیری میآنشود و از پیوستگی  ثابت می 

مولکول رفتار  تحلیل    آسفالتینهای  از  آنو  و رفتار  نفت  در  ها 
  دیدگاه مولکولی از  بایست  می   سطح تماس نفت/آب   های ویژگی همچنین  

را  آن  نمود ها  پرکاربرد    . بررسی  و  سودمند  ابزار  از  منظور  این   برای 
چرا که با در نظر گرفتن   کرداستفاده  می توان  مولکولی    شبیه سازی 

  ساختار های مولکولی و برهمکنش های درون و بین مولکولی به بررسی 
 .  ]1، 4ـ  6[  می پردازد با یکدیگرها  آسفالتینو تحلیل دقیق رفتار 

   آسفالتین های  مولکول برهمکنش  و  مولکولی  ساختار    نوع بنابراین  
  ای ویژهاز اهمیت    و همچنین در تماس با آب و حلال،  با یکدیگر

 بحث استخراج و ازدیاد برداشت نفت خواهد داشت که باید حتماًدر 
 انجام شده   گسترده   های ه بررسی مطالع   مورد بحث و بررسی قرار گیرد.  

 توان می دهد که از روش شبیه سازی مولکولی در این زمینه نشان می 
رفتار  برای   های    آسفالتینبررسی  حلال  و  نفت  در    گوناگون ها 

  [17]  همکارانو    (2)اکسین  نمونه. به عنوان  ]2،  7ـ    16[  استفاده کرد
و اتم   OHمتفاوت یکی با گروه های  آسفالتینبه از دو نوع ساختار 

N  ساختارAs-B ها ساختار و دیگری بدون آنAs-A  استفاده کرده
رفتار   مولکولی آن  انباشتگیو  دینامیک  روش  از  استفاده  با  را   ها 

انسمبل   از  استفاده  نیرو  NVTبا  میدان  مطالعه    (3)کمپس  و   مورد 
 کمپس  که میدان نیروها نشان می دهد  آن  هاینتیجه.  ندقرار داده ا

و   است  زمینه  این  در  مناسب  نیروی   با   As-B  آسفالتینمیدان 
قطبی   های  بیش  Nاتم  هیدروکسیل  گروه  دارند  و  تمایل   تر 

 
 
 
 

دهند    با رسوب  تشکیل  و  کرده  تجمع  هیدروژنی  پیوند   برقراری 
πاز طریق برقراری پیوند    As-A  آسفالتیندر صورتی که   − π    بین

  ( 4) ا سیلو ـ    سانتوس   به یکدیگر نزدیک می شوند.   آروماتیک کربنی حلقه های  
نقش  [18]   همکارانو   بررسی   و   Sو    N  ،Oهای  اتم  هترو  به 

 مولکول های همچنین گروه های کربوکسیلیک م متیل موجود در ساختار  
آن  PA3و    CA22  آسفالتین بدر تجمع و رسوب  وسیله روش هها 

نشان می دهد که    هاآن  هاینتیجهدینامیک مولکولی پرداخته اند.  
ه  مولکول اثر  هسته  در  نظر  مورد  های  اتم    آسفالتینهای  ترو 

بیش  مراتب  آن به  اثر  شاخه  تر  در  متصل ها  مولکول   های  به 
  دیگراست و تمایل هترو اتم ها به قرار گرفتن در کنار یک   آسفالتین 

است. بیش  ها  مولکول  سایر  از     [19]   همکاران و    رودریگز   تر 
  هایرزین درون حلال ـ    آسفالتین در مخلوط    آسفالتین   انباشتگیرفتار  

و رزین و  آسفالتینها از یک ساختار  را بررسی کردند. آن  گوناگون
مکانیک سازی شبیه  های ه محاسب  و  مولکولی  دینامیک  های 

برهمکنش مولکولی   اثر  بینی  پیش  مولکولی برای  بین     های 
فر  ترکیب ا بر  از  تابعی  به صورت  تجمع،  نوع حلال، یند  و  درصد 

نسبت  در  رزین  رفتار  کردند.  به   آسفالتین  گوناگونهای  استفاده 
با محاسبه تابع توزیع شعاعی تحلیل   گوناگونهای  رزین و در حلال 
همه   در  هپتان،   موردها شد.  مانند  دهنده  رسوب  یک   برای 

و   دادبه رسوب را نشان می   آسفالتین یک تمایل شدید    های نتیجه 
مانند پیریدین مخلوط مانند یک محلول  (5) برای یک پخش کننده 

ها نتیجه گرفتند که دینامیک آن   کرد. همچنین معمولی رفتار می 
مولکولی و مکانیک مولکولی یک ابزار تکمیل کننده برای بررسی 

 (6) ی اَر   است.  گوناگون های  رزین در حلال ـ    آسفالتینرفتار مخلوط  
د  [20]   همکاران و   از  استفاده   نیب   یرابطه   ی مولکول   کی نام ی با 

و   آسفالتین   یها مدل   ت ی حلال   ـ  ساختار  هپتان  تولوئن،  در 
 کی   دهد کهها نشان می آن   های نتیجهکردند.    یرا بررس   هال یف ی آمف 

ها وجود دارد آسفالتین   ی و ساختار مولکول   ت ی پارامتر حلال   نی رابطه ب 
 ییها تعداد هترواتم   شی متصل به هم و افزا   ی ها حلقه   شی افزا که  
  شود، ی م   ت ی پارامتر حلال   ش ی و سولفور باعث افزا   تروژن ی ن   ژن، ی اکس   مانند 

باعث   (7) ک ی فات ی آل   ی ها رهی در تعداد و طول زنج   شی که افزا   ی در حال 
حلال   سیستمی کاهش    ک ی  پارامتر  مولکول شود ی م   ت ی در    ییها . 

کل  کربن  اتم  تعداد  شاخه   اد یز   ی با  تعداد  ncها،  در  و  کربن ،   اتم 
 
 
 
 

(1)  Hetroatom        (5)  Dispersive 

(2)  Xin         (6)  Aray 

(3)  COMPASS        (7)  Aliphatic 

(4)  Santos-Silva transfer layer 



 1399، 1، شماره 39دوره  های سطح تماس ... و ويژگي   انباشتگي بررسي اثر ساختار مولکولي آسفالتين بر   مهندسي شيمي ايراننشريه شيمي و 

 

 93                                                                                                                                              علمي ـ پژوهشي                                           

  را   ت یمقدار پارامتر حلال   ن ی تر ش ی،  بnrکم،    ی کی آرومات   ی هاحلقه در  
 .دهند ی م نشان  

نقش   آسفالتینساختار مولکول های توان گفت که می پایاندر 
آن رسوب  و  تجمع  در  را  کننداصلی  می  بازی  که هب  ،ها   طوری 

اتم هایی آروماتیک کربنیحلقه های  واسطه  هب  ، زنجیره کربنی و 
 آسفالتینکه قابلیت تشکیل پیوند هیدروژنی را در ساختار مولکولی  

دهند.   می  نشان  خود  از  را  متفاوتی  نوع    6  درنتیجه رفتارهای 
ساختارهای   آسفالتین   گوناگون    و   1M ،  6N ،  8N ،  3N ،  10N  با 

13N    توسط و  مولکولی  انتخاب  دینامیک  سازی  شبیه   روش 
برهمکنش   و  تجمع  بحث  و  بررسی  یکدیگر    ها آن به   با 

منظور   این  برای  که  شد  توزیع  پرداخته  تابع  غلظت،  آنالیزهای 
 کار گرفته شد. ه ب شعاعی  

 

 بخش نظری 
 جزئیات شبیه سازی روش و  

   ها آسفالتین   مولکولی   ساختار   نوع   اثر   بررسی   مطالعه   این   از   هدف 
با یکدیگرتجمعی و برهمکنش آن  هایویژگی  بر در تولوئن و   ها 

است که باید از دیدگاه    همچنین تماس محلول آنها در تولوئن با آب 
 مولکولی   دینامیک  سازی  شبیه  روش   از  استفاده  بامولکولی و اتمی  

 مورد بحث و بررسی قرار گیرد.  
توسط    هایهمحاسب  همه مولکولی  دینامیک  سازی  شبیه 

افزار نرم  از  استفاده  با  و  ورلت  استدیو    الگوریتم    (1)  6متریال 
شد واقعیت ]17،  21ـ    23[  انجام  به  شرایط  نزدیکی  منظور  به   . 

. برای کاهش ]12،  22[  از شرایط مرزی متناوت استفاده شده است
محاسب قطع   هاهحجم  شعاع  سازی،  شبیه  سرعت  افزایش   و 

برهمکنش پیوندی  برای  غیر  گرفته   15ها  نظر  در   آنگستروم 
. از روش جمع اوالد به منظور در نظر گرفتن  ]24،  25[  شده است

استواکنش شده  استفاده  برد  بلند   برای  .  ]8،  26،  27[  های 
محاسب   دانشگاه  سریع  هایهمحاسب  مرکز  از  هاهانجام 

ب و  امیرکبیر  گیری  هصنعتی    ای،هسته  16  هایسامانهکار 
 . [28]است شده استفاده

 
 مولکولی مواد  ایجاد ساختار
مولکولی  نخست   مولکول  آسفالتینساختار  سایر  ایجاد و   ها 

بهینه   ساختاری  نظر  از  ساختار  شوندو  تعیین  برای    آسفالتین . 
 سپس با استفاده    .]13[شد  استفاده  در این زمینه    پیش  هایهمطالعاز  
 

  از نرم افزار متریال استدیو ساختارهای مولکولی ترسیم و از نظر ساختاری 
  با ساختارهای ساختار مولکولی آسفالتین    1شکل  . در  شدبهینه سازی  

1M ،  6N ،  8N ،  3N ،  10N   13  وN    است نشان شده   . داده 
 1جدول    در  آسفالتیناطلاعات ساختاری مربوط به مولکول های  

خلاصه شده است که در واقع این اطلاعات مشخص کننده ساختار  
 ها در شبیه سازی می باشد. فضایی مولکول

 
 ساخت جعبه شبیه سازی 

ویژگی مطالعه  این  در  که  داشت  نظر  در  تعادلی باید  های 
در سه شرایط  مولکول آسفالتین  در محلول  های  گوناگون خالص، 

 تولوئن و در سطح مشترک آب مد نظر است بنابراین باید سه جعبه 
بررسی   برای  شود.  ساخته  گوناگون  شرایط  با  سازی   شبیه 

 مولکول آسفالتین    5رفتار مولکول های آسفالتین در حالت خالص  
اولیه    با جعبه  به  3g/cm  1/0دانسیته  داخل  تصادفی   صورت 

قرا سازی  تعادلی شبیه  دانسیته  تعیین  برای  شود.  می  داده   ر 
های  مولکول  شامل  سازی  شبیه  جعبه  آسفالتین،  های  مولکول 

درصد وزنی    12و    3g/cm   4/0آسفالتین و تولوئن، با دانسیته اولیه  
است   شده  گرفته  درنظر  تولوئن  در  بررسی آسفالتین  برای   و 

تولوئنویژگی  محلول  مشترک،  سطح  تعادلی ـ    های   آسفالتین 
 شماییتصویر  2 شکلدر در کنار مولکول های آب قرار گرفته اند. 

از جعبه شبیه سازی در حالت آسفالتین خالص، محلول در تولوئن و 
   می شود. دیدهدر تماس با آب 

 
 میدان نیرو 

های پیوندی و غیر پیوندی است  در واقع میدان نیرو توابع برهمکنش 
آن از  استفاده  با  های   که  مولکول  برهمکنش  انرژی  توان  می 

کرد.   محاسبه  سازی  شبیه  جعبه  در  را  آب  و  تولوئن   آسفالتین، 
دیگر  در این مطالعه برای برهمکنش مولکول های آسفالتین با یک

چرا کرد  استفاده  مناسب  نیرو  میدان  از  نتیجه  باید   های  که 
دهد. بررسی  ثیر قرار میأت تحبه دست آمده از شبیه سازی را بسیار ت

در این زمینه نشان می دهد که برای مدل نمودن   پیشینهای  مطالعه
کمپس  نیرو  میدان  از  آسفالتین  های  مولکول  های  برهمکنش 

زیر  ]17،  21،  23،  29[  شوداستفاده می در  نیرو کمپس  میدان  که 
 .]30، 31[ شودمیدیده 
 (1)  Materials Studio 6 
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 .های ساختاری مولکول های آسفالتین ويژگی ـ1 جدول

 (g/mol)جرم مولکولی  فرمول شیمیایی ساختار 

1M N15H21C 35/281 

3N O54H42C 89/574 

6N NS63H57C 19/794 

8N S2NO51H55C 07/790 

10N S48H41C 89/572 

13N S56H52C 07/713 

 

 
 

 
 .آسفالتینهای ساختارهای مولکولـ  1 شکل

 

 
 محلول آسفالتین در تولوئن و )ج( محلول آسفالتین در تولوئن آسفالتین خالص، )ب(  از جعبه شبیه سازی مولکولی برای )الف( يیشماـ  2 شکل

 .در تماس با آب
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طول   bزاویه پیوندی،  Өفاصله بین اتم ها،  rکه در معادله بالا 
های   qپیوند،   برهمکنش  ثوابت  پارامترها  سایر  و  اتم  جزئی  بار 

 پیوندی، کششی و پیچشی هستند. 
 

 و بحث  هانتیجه
صحت    نخست بررسی  منظور  آمدهنتیجهبه  دست  به     های 

سازی شبیه  را  هب  هاینتیجه ،  از  آمده  نتیجدست   موجود   های هبا 
 که از روش کار و پس از این.  می شودمقایسه    پیشین  هایهدر مقال

آماطمینان    هایهنتیج دست  بررسی  به  به  مولکولی د،  ساختار  اثر 
  در سه حالت   آسفالتین مولکول های    انباشتگی   های ویژگی بر   آسفالتین 

و   بحث  مورد  آب  مشترک  در سطح  و  تولوئن  در  محلول  خالص، 
 . گیردبررسی قرار می

 
 ها نتیجهصحت 

شده   هارایشبیه سازی از مقاله    هاینتیجهبرای بررسی صحت  
مقاله    [32]همکارانو    امجد این  در  شد.  پارامتر    نخستاستفاده 

حلالیت برای حلال نرمال هپتان و تولوئن محاسبه و سپس رسوب 
  همکارانو    امجدها بررسی شده است.  با آن  نزدیکیدر    آسفالتین

تولوئن،   هپتان،  ساختار    آسفالتینبرای  ترتیب   M1و    N2با  به 
0.5MPa  15.62  ،18.30  ،17.42    توسط    21.43و حلالیت  پارامتر 

نیرو   میدان  و  مولکولی  سازی  اند.   کمپس  شبیه  کرده  گزارش 
دانسیته   ترتیب    آسفالتینهمچنین  به    1.214و    0.995خالص 

ساختارهای   برای  لیتر  میلی  بر  کرده  M1و    N2گرم    اند.محاسبه 
مید  استدیو و  متریال  افزار  نرم  از  استفاده  نیرو  با     شرایط   در کمپس  ان 

 دست آمده برای هپتان، ه پارامتر حلالیت ب   مقدارهای یکسان    طور کامل به 
،  0.5MPa   15.60به ترتیب    M1و    N2با ساختار    آسفالتینتولوئن،  
دانسیته  هب  21.40و    17.45،  18.33 همچنین  است.  آمده  دست 

گرم بر میلی لیتر برای   1.219و  0.997خالص به ترتیب    آسفالتین
 محاسبه شده است. بنابراین مقایسه انجام شده   M1و    N2ساختارهای  

و   امجدشده توسط    یهارا  هایهشبیه سازی با نتیج  هاینتیجهبین  
آن  همکاران خیلی خوب  انطباق  کننده  است، یک  با  هابیان   دیگر 

چون جزئیات شبیه سازی به همراه روش و نرم افزار مورد استفاده  
  کمپس یکسان است. بنابراین می توان گفت که انتخاب میدان نیرو  

  آسفالتین عملکرد مولکول های  و جزئیات شبیه سازی برای بررسی  
 است.  و مناسب درست  به طور کاملدر تماس با آب 

 
 خالص   آسفالتین

دیگر و  به یک  آسفالتینمنظور بررسی تمایل مولکول های  به  
بر  بررسی  همچنین   ساختار  نوع  های  اثر  مولکول  تجمع  پدیده 
نیز   13N  و  1M،  6N ،  8N،  3N،  10Nساختارهای    با  آسفالتین و 

آن یکبرهمکنش  با  سازی دیگر،  ها  شبیه  جعبه  ساخت  از   پس 
  در دمای محیط   NVTبا استفاده از روش دینامیک مولکولی و انسمبل  

نمودار  .  جعبه شبیه سازی به تعادل رسیده است   ps  500به مدت  
  ، 1M،  6N،  8N،  3Nساختارهای  با    آسفالتینغلظت نسبی مولکول  

10N 13 وN  در داخل جعبه شبیه سازی در جهتz از   پسو  پیش
که    گونههمان  شده است.  کشیده  3  شکلشبیه سازی مولکولی در  

آمدهنتیجه دست  به  ساختارهای   های  همه  برای  سازی  شبیه    از 
می  آسفالتین سازی  پایاناز    پسدهد  نشان  های مولکول  ،شبیه 
یک  آسفالتین اندبه  کرده  تجمع  و  شده  نزدیک  واقع    دیگر  در 

از شبیه سازی نشان می دهد    پسنمودارهای قرمز رنگ مربوط به  
  ها که غلظت نسبی در برخی فاصله ها صفر است و برای سایر فاصله 

  ها در یک مکان مولکول   انباشتگی صورت پیوسته مقدار دارد که نشانگر  ه ب 
مولکولی    است.  ساختارهای  دقیق  می آسفالتین بررسی  نشان     دهد ها 

دو دلیل اساسی دارد یکی جاذبه پیوند پای بین    انباشتگیکه علت  
 های بنزنی و دیگری پیوند هیدروژنی است.  حلقه
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 .شبیه سازی خالص در جعبه صورت ه ب گوناگونبا ساختارهای  آسفالتیننمودار توزيع غلظت مولکول ـ 3 شکل

 
است که شاخه دار بودن ساختارهای    البته ذکر این نکته اساسی

ثیر خواهد داشت. أها نیز تبر روی تجمع آن  به طور قطعنیز    آسفالتین
 و یافتن ارتباطی   آسفالتین تر علت تجمع مولکول های  برای بررسی بیش 

   ( 1)تابع توزیع شعاعی  نوع ساختار مولکولی و پدیده تجمع از آنالیز  بین
 

  ها فاصلهبرای مشخص نمودن توزیع در واقع  ستفاده می شود.ا
 از تابع توزیع شعاعی استفاده می شود که    Bو    Aبین دو نوع اتم  

  به صورت زیر است   1  معادله   بر اساس مکانیک آماری رابطه ریاضی آن 
[34، 33، 4] : 

 (1)  Radial Distribution Function 
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در واقع تابع توزیع شعاعی تمایل بین اتم ها برای قرار گرفتن 
یک کنار  هایی در  مولکول  چنانچه  کند.  می  مشخص  را   دیگر 

پیک   شدت  شوند  نزدیک  یکدیگر  شعاعی  به  توزیع   تر  بیشتابع 
تابع  و در صورتی که از هم فاصه بگیرند از شدت پیک های نمودار 

 کاسته می شود.توزیع شعاعی 
مربوط به مولکول های تابع توزیع شعاعی  نمودار    4  شکلدر  

همان  آسفالتین است.  شده  ترسیم  یکدیگر   های  نتیجهکه    گونهبا 
آمده دست  از    به  غیر  به  دهد  می  نشان  شبیه سازی     آسفالتین از 

ساختار   مولکولی    1Mبا  های  ساختار  فاصله   آسفالتینسایر   در 
  1Mبا ساختار    آسفالتین دیگر قرار دارند اما برای  از یک   Å  5  به تقریب 

فاصله   تقریباین  دلیل ساختار کوچک   Å  4  به  به  این   است که 
  دیگر یک   ها به حد کافی به دهد مولکول است که اجازه می   1Mمولکول  

شوند. شدت   ها نتیجه همچنین    نزدیک  از  که  دهد  می   نشان 
نمودار   شعاعی  پیک  توزیع  ساختارهای  تابع  برای  ترتیب  به 

3N<10N<13N<6N<8N<1M   تر ساختارهای  می شود. بررسی بیش
کوچک   آسفالتینمولکولی   که  دهد  می  ساختار  نشان    1Mترین 
تر نسبت به سایر  حلقه( کم  5) دارای تعداد حلقه بنزنی  3Nو ساختار  

 اند.آن را در بر گرفتهاست که    کوتاه  شاخه کربنی  5  و  Nساختارهای  
دارای سه شاخه   10N  آسفالتین، ساختار مولکولی  3Nاز ساختار    پس

  آسفالتین کربنی در اطراف خود است. مقایسه دو ساختار مولکولی  
10N    6وN    6ساختار    ولی نشان می دهد که تقریبا یکسان هستندN  

بزرگ کربنی  شاخه  یک  کلی  دارای  طور  به  بنابراین  است.   تر 
بیشمی بنزنی  های  حلقه  تعداد  چه  هر  که  گفت  تعداد توان  و  تر 

تر باشد مولکول های تر و کوتاهشاخه های کربنی اطراف ساختار کم
چه شاخه های وند و چنانشبیشتر به یکدیگر نزدیک می  آسفالتین
را در بر گیرند و تعداد   آسفالتینصورت نامتقارن مولکول  هکربنی ب

تر مولکول های  تر باشد باعث نزدیکی بیشها بیشکربن های آن
   شود.دیگر میبه یک آسفالتین

 Cاز مولکول های آسفالتین را اتم    بزرگی از آنجایی که بخش  
آنالیز   از  استفاده  با  بررسی  تابع توزیع شعاعی  تشکیل می دهد  به 

 نقش اتم کربن در تجمع مولکول های آسفالتین پرداخته می شود.
  مربوط به اتم کربن در مولکول های تابع توزیع شعاعی  نمودار    5  شکل در  

 ها نشان می دهند  گونه که نتیجهآسفالتین ترسیم شده است. همان
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

شعاعی  نمودار  ـ  4  شکل توزيع  مولکول  تابع  به     آسفالتین مربوط 
 .صورت خالصهبا يکديگر ب 

 
مربوط به کل    تابع توزیع شعاعی با نمودار    به تقریب همانند این نمودار  

پیک   شدت  که  تفاوت  این  با  است  یکدیگر  با  آسفالتین  مولکول 
تر  بیش  8Nاز ساختار    6Nمربوط به ساختار  تابع توزیع شعاعی  نمودار  

است   6Nاست. که این رفتار به دلیل شاخه کربنی بلند در مولکول  
  بلند موجود   به نسبت که این می تواند به دلیل نزدیکی زنجیره کربنی 

  چشمگیر نکته    ولیدر ساختار به سمت مولکول های آسفالتین باشد.  
است چرا که این ساختار نیز    13Nبرای ساختار    همانندرفتار    نبود

   دارای زنجیره کربنی بلند است. در واقع می توان به صورت بیان کرد 
بلندتر است    13Nار ساختار    6Nکه طول زنجیره کربنی در ساختار  
های  تواند سایر مولکولمی  6Nبنابراین زنجیره کربنی در ساختار  

طول زنجیره به قدر کافی    13Nساختار    ولیآسفالتین را در بر بگیرد  
 خود را در برگیرد.   تنهاتواند می ن بلند نیست بنابرای

کربنی   آروماتیک  های  آسفالتین  حلقه  ساختار  در   موجود 
نمودار  به و  اند  گرفته  قرار  بررسی  مورد  جداگانه  تابع  صورت 

شعاعی   مولکولی  آن توزیع  دینامیک  سازی  شبیه  حین  در  ها 
ها  گونه که نتیجهاست. همان   دیدن قابل    6شکل    محاسبه و در

به روشنی نشان می دهند حذف کردن کربن های غیر حلقوی  
طوری  را بسیار تغییر داده است بهتابع توزیع شعاعی  های  نتیجه

مربوط به ساختار    Å  3.9که اولین پیک شارپ نمودار در فاصله  
  قرار دارند.   1Mو    13Nاز آن به ترتیب    پس است و    6Nآسفالتین  

محتمل  آسفالتین  ساختارهای  سایر  بین  برای  فاصله   ترین 
سی ساختار  است. برر  Å  5های آروماتیک کربنی بیش از  حلقه

دهد  مولکول  می  نشان  آسفالتین     13Nو    6Nکه ساختار  های 
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 . صورت خالصهبا يکديگر ب  آسفالتینمربوط به اتم های کربن موجود در مولکول های تابع توزيع شعاعی  نمودار ـ  5 شکل

 

     
 

اتم های کربن موجود  تابع توزيع شعاعی  نمودار  ـ    6  شکل به   مربوط 
 .صورت خالصدر حلقه های آروماتیک مولکول آسفالتین با يکديگر به

 
هستند  دارای   طولانی  نسبت  به  کربنی  زنجیره  طول  یک  که 

  تر است بنابراین می توان گفت بیش 6Nزنجیره کربنی در ساختار 
تر  بزرگ   آسفالتین هر چه طول زنجیره کربنی موجود درساختار  

بین   تری  قوی  پای  پیوند  کربنی باشد  آروماتیک  های    حلقه 
ساختار   در  به   آسفالتین موجود  و  آید  می   دیگر  یک   بوجود 

ساختار   کربنی  زنجیره  اندازه  کاهش  با  و  شود  می  تر  نزدیک 
حلقه های  به دلیل برهمکنش و دافعه بین زنجیره ها،    آسفالتین 

کربنی  کنند    آروماتیک  تایید  که  گیرند.  می  فاصله  یکدیگر  از 
نمودار   موضوع،  شعاعی  این  توزیع  ساختار  تابع  به  مربوط 

و    3N  آسفالتین  زیاد  کربنی  های  شاخه  تعداد  دارای  که  است 
کوتاه است که برهمکنش دافعه بین مولکول ها را زیاد می کند  

  حلقه های آروماتیک کربنی و اجازه نزدیک شدن بیش از حد  
   دهد. دیگر را نمی به یک 

 
 
مولکول    Cو    Oمربوط به اتم های  تابع توزيع شعاعی  نمودار    7  شکل

 صورت خالصبا يکديگر به N3آسفالتین 

 
تابع توزیع شعاعی برای بررسی وجود پیوند هیدروژنی از انالیز  

  7  شکل   اتم های اکسیژن موجود در ساختار استفاده می شود. در
محاسبه    3Nموجود در ساختار    Oاتم های  تابع توزیع شعاعی  نمودار  

با   توزیع شعاعی  و  است.  تابع  مقایسه شده  حلقه کربنی  های  اتم 
بسیار    هانتیجهکه    گونههمان پیک  یک  دهند  می    تیز نشان 

نی قوی را در این  ژمی شود که وجود پیوند هیدرو  دیده   Å  2.9در  
حلقه های آروماتیک  بین    πساختار نیز تایید می کند که از پیوند  

است.  کربنی تر  قوی   های مولکولاز    شماییتصویر    بسیار 
  دهد نشان می   7شکل    در پس از شبیه سازی    3Nبا ساختار    آسفالتین 

دسترسی  اجازه  مولکول  هر  اطراف  در  کربنی  های  شاخه   که 
یک به  کربنی  آروماتیک  های  حلقه  نمیبهتر  را  و دیگر   دهد 

 آسفالتین این زمینه نشان می دهد که مولکول های    رتر ددقت بیش
 ساختار    Oطوری نسبت به یکدیگر قرار گرفته اند که همه اتم های  
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  . گر در حالت خالصگوناگون با يکدیمربوط به اتم های تشکیل دهنده آسفالتین های تابع توزيع شعاعی  نمودار ـ  8 شکل

 
دیگر داشته باشند. ترین فاصله را نسبت به یکدر مرکز باشد و کم

بر پیوند پای بین حلقه های   افزونبنابراین می توان بیان کرد که  
 آروماتیک کربنی، نیز پیوند هیدروژنی در رسوب و تجمع مولکول های 

 می تواند اثر گذار باشد. آسفالتین
 های مورد بررسی    آسفالتیناز آنجایی که در ساختار مولکولی  

 ، وجود دارد   Sو    O  ،N  مانند بر اتم کربن، اتم هایی    افزون در این مطالعه  

  نیز تعیین شود.   آسفالتین مولکول های    انباشتگی ها نیز در  باید نقش آن 
  بین اتم های تشکیل دهنده تابع توزیع شعاعی برای این منظور از آنالیز  

های   می  آسفالتینمولکول  در  استفاده  و   های نتیجه  8  شکلشود 
دهد نشان می  هانتیجهاست.    دیدنسازی قابل  از شبیه  به دست آمده

در تجمع    6Nو    1Mهای    آسفالتینکه نقش اتم های تشکیل دهنده   
در تجمع    Cدیگر است و با اختلاف کم، اثر اتم های  ها نزدیک به یک آن 
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  10Nو    3N  ،8Nبا ساختارهای    آسفالتینتر است. اما برای  ها بیشآن
تری به سایر اتم های تشکیل دهنده به غیر از کربن تمایل بیش

  Sو  O ،Nطوری که به ترتیب اتم های هدیگر دارند بحظور در یک
طوری که هدارند ب  آسفالتینمولکول های    انباشتگینقش کلیدی در  

 به واسطه تشکیل پیوند هیدروژنی بسیار قوی نقش بسیار مهمی   Oاتم  
های   مولکول  تجمع  می  آسفالتیندر  بنابراین  داشت.  توان خواهد 

مولکولی   ساختار  در  اگر  به    Oاتم    آسفالتینگفت     Hمتصل 
 OHد از سر  دهنترجیح می  آسفالتینوجود داشته باشد مولکول های  

  های ویژگی دیگر نزدیک شوند که این پیوند هیدروژنی در بررسی  به یک 
کند که    بازیسطح تماس با آب می تواند نقش بسیار مهمی را نیز  

 Oدیگر وجود اتم    چشمگیر نکته    در ادامه مورد بررسی قرار می گیرد. 
ساختار   در    8N  آسفالتیندر  چندانی  نقش  که    انباشتگیاست 

ندارد به این دلیل که اکسیژن موجود در ساختار دارای   آسفالتیناین  
دیگر نمی باشد بنابراین نمی تواند پیوند هیدروژنی با یک  Hپیوند با  

های آب می تواند رفتار متفاوتی  در تماس با مولکول  ولیبرقرار کنند  
دهند که وجود نشان می  هاهنتیجهمچنین    از خود نیز نشان دهد.

 های ثیر چندانی در تجمع مولکول أ ت   آسفالتین در ساختار مولکولی    Sاتم  
نمودار    آسفالتین در  شارپ  پیک  وجود  و  شعاعی ندارد  توزیع  تابع 

های  آن مولکول  در  اتم   10Nو    6Nها  این  حضور  خاطر   به 
های حلقهاست که با نزدیک شدن    آسفالتینحلقه کربنی ساختار  در  

دیگر  نیز به یک  Sهای  اتم  در عملدیگر  به یک  آروماتیک کربنی
 شوند.نزدیک می

 
 تولوئن /آسفالتین   محلول

میبررسی نشان  زمینه  این  در  شده  انجام  در  های  که   دهد 
های مولکولی از فرض های ساده کننده ای برای بررسی  سازی شبیه

طوری که  هب  ،در نفت استفاده می شود  آسفالتیننقش مولکول های  
های   مولکول  بررسی   تنها  آسفالتیننقش  مورد  تولوئن  حلال   در 

 را در حلال تولوئن   آسفالتین قرار خواهد گرفت. بنابراین مولکول های 
ها بررسی می شود. مقدار عملکردی آن  هایویژگیحل می کنند و  

 NPTو انسمبل    دانسیته محاسبه شده توسط شبیه سازی مولکولی
زمان   دمای محیط و مدت  خلاصه شده    2جدول  در    ps  500در 

نشان می دهد که تقریبا مقدار متوسط دانسیته برای    هانتیجهاست.  
دیگر  متفاوت نزدیک به یک  آسفالتینهمه محلول ها با ساختارهای  

ساختارهای   که  آنجای  از  نظر   آسفالتیناست.  از  شده  انتخاب 
  دیگر نزدیک هستند انتظار می رفت ساختاری و جرم مولکولی به یک 
 دیگر داشته باشند.که مقدار دانسیته نزدیک به یک

 گوناگون. های    آسفالتین مقدار دانسیته متوسط محلول تولوئن با     ـ2  جدول 

 (3g/cmدانسیته ) نوع ساختار 

1M 876/0  

3N 874/0  

6N 879/0  

8N 875/0  

10N 861/0  

13N 872/0  

 
با   های   آسفالتینپس از تعیین دانسیته تعادلی محلول تولوئن 

ها در تولوئن مورد بحث و بررسی قرار گیرد باید پایداری آن  گوناگون
 دیگر ها را نیز با یک که وقتی در تماس با آب قرار گرفتند بتوان رفتار آن 

مقایسه نمود. برای این منظور پس از این که محلول های به تعادل  
 NVTوسیله شبیه سازی دینامیک مولکولی با انسمبل  ه رسیدند، ب
حرکت هخل جعبه شبیه سازی بمولکول ها در دا   ps  500به مدت  

یابند.   دست  خود  حالت  ترین  پایدار  و  بهترین  به  که  اند  امده  در 
به واسطه   آسفالتیننشان داده که مولکول های    پیشین  هاینتیجه
دیگر  و پیوند هیدروژنی تمایل زیادی به حظور در کنار یک  πپیوند  

های مولکول تنها داد که دارند و این رفتار زمانی رخ می انباشتگیو 
صورت خالص در جعبه شبیه سازی وجود داشته باشند.  هب  آسفالتین
 از شبیه سازی مولکول های  های به دست آمده نتیجه   نمونه به عنوان 

 انباشتگیدر قسمت قبل نشان داد که عامل    3N  آسفالتینخالص  
های   است    آسفالتینمولکول  هیدروژنی  که   ولیپیوند   زمانی 

د به دلیل  شوول های تولوئن مخلوط میبا مولک  آسفالتیناین ساختار  
تعداد زیاد مولکول های تولوئن و تمایل حلقه های آروماتیک تولوئن  

بسیار قوی تر از پیوند    π- πواسطه پیوند  هدیگر ببه یک  آسفالتینو  
است نمودار  هب.  هیدروژنی  که  توزیع شعاعی  طوری  های  تابع  اتم 

کند یید میأنیز این مهم را ت  3N  آسفالتین اکسیژن موجود در ساختار  
همان در    گونهو  شارپی   دیدنقابل    9شکل  که  پیک  هیچ   است 

فاصله بین    ترینکم شود و  نمی  دیده تابع توزیع شعاعی  در نمودار  
دهد هیچ آنگستروم خواهد بود که نشان می  8برابر با    Oهای  اتم

 وجود ندارد. سامانهپیوند هیدروژنی در 
های  مولکول  برای  خوب  حلال  یک  تولوئن  که  انجایی  از 

به انتظار می رود مولکول های آسفالتین را  صورت آسفالتین است 
  کامل صورت  آسفالتین بهکامل درون خود حل کند و مولکول های  

 یکنواخت و با فاصله زیاد از یکدیگر در محلول تولوئن قرار گیرند 
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موجود در ساختار آسفالتین    Oاتم  تابع توزيع شعاعی  نمودار  ـ  9  شکل
N3   محلول در تولوئن با يکديگر. 

 
ها خواهد    آسفالتین ثیر ساختار مولکولی  أ ها نیز تحت ت که این رفتار آن 

  آسفالتینبین مولکول های  تابع توزیع شعاعی  . بنابراین از آنالیز  بود 
  9شکل  ها در حلال تولوئن استفاده شده است و در  آن   انباشتگی برای بررسی  

  دهد نشان می   ها نتیجه که    گونه است. همان   دیدن ها قابل  نمودارهای آن 
هیچ تمایلی به حضور   1Mبه غیر از ساختار  آسفالتینمولکول های  

ها آنتابع توزیع شعاعی  دیگر ندارند و در واقع در نمودار  در کنار یک
نمودار   نمی شود و شدت  توزیع  هیچ پیک شاربی اصلا مشاهده  تابع 

  از آنجایی که   ولی آنگستروم به یک هم نمی رسد.    20حتی تا  شعاعی  
حلقه کربنی بدون هیچ شاخه تشکیل    5فقط از    1M  آسفالتینساختار  

است   تقریبشده  تولوئن    به  کربنی  آروماتیک  های  حلقه   مانند 
کند و فضای کافی برای این که مولکول های تولوئن بین  رفتار می
آسفالتن  مولکول خود    1Mهای  بنابراین  ندارد  وجود  گیرد  قرار 
تر باشند.  دیگر نزدیکترجیح می دهند به یک  آسفالتینهای  مولکول

  1M  آسفالتینول های  مولکتابع توزیع شعاعی  البته مقایسه نمودار  
  های ور مولکول ض با حالت خالص نشان می دهد که از شدت تمایل ح 

صورت  هها بدیگر بسیار کاسته شده است و آندر کنار یک  آسفالتین
در  کلونی کوچک  تایی  چند  اند.  شده  پخشتولوئن    درونهای 

که از   10Nو    3Nنشان می دهد که ساختار های    هانتیجه همچنین  
دیگر هستند رفتار هم  همانندهای کربنی  های و شاخهنظر تعداد حلقه

 شود.  می دیده ها نیز آنتابع توزیع شعاعی نیز در نمودار  همانند
 

 محلول آسفالتین/آب 

ویژگی بررسی  منظور  آسفالتین به  محلول  تماس  سطح   های 
  نیز استفاده نمود.   پیش در تولوئن با آب باید از اطلاعات تعادلی مرحله  

 
 
با يکديگر    آسفالتینمربوط به مولکول  تابع توزيع شعاعی  نمودار    9  شکل

 در محلول تولوئن 

 
به این صورت که با استفاده از دانسیته تعادلی محلول های آسفالتین 

 ساخته می شود.  ، جعبه شبیه سازی3موجود در جدول گوناگون 
که جعبه شبیه سازی از نظر انرژی کمینه شد، توسط  پس از این

با گام   K  298در دمای    NVTروش دینامیک مولکولی با انسمبل  
جعبه شبیه سازی به تعادل می رسد.   ps  500به مدت    fs  1زمانی  
اطلاعات شبیه  پایانپس   از  استفاده  با  مولکولی،  دینامیک  سازی 

 ه می شد.  ها پرداختذخیره شده به بررسی و آنالیز آن
توزیع شعاعی  نمودار    10  شکل در   مولکول های  تابع  به  مربوط 
آب    آسفالتین  با سطح  تماس  در  تولوئن  در  محلول  یکدیگر     دیده با 

  1M  آسفالتین نشان می دهد مولکول های    ها نتیجه که    گونه می شود. همان 
ب  هستند  نزدیک  یکدیگر  به  تولوئن  محلول  داخل  که  ه در   طوری 

آنگستروم دارد و    4/ 1آن یک پیک شارپ در  تابع توزیع شعاعی  نمودار  
مقایسه آن با زمانی که در سطح تماس با آب نباشند نشان می دهد که  

  1M  آسفالتین حضور مولکول های آب باعث شده است که مولکول های  
یک  نزدیک به  کلی  دیگر  مقایسه  اند.  شده  شعاعی  تر  توزیع   تابع 
محلول در تولوئن با یکدیگر زمانی که در تماس    آسفالتین های  مولکول 

طور کلی حضور مولکول  ه ( نشان می دهد که ب 9  شکل )   با آب نباشند 
به غیر از ساختار   آسفالتین های آب باعث شده است که مولکول های 

3N    ها  آن تابع توزیع شعاعی  به یکدیگر نزدیک تر می شوند و نمودار
  آسفالتین آنگستروم خواهد داشت. در واقع مولکول    5/ 5یک پیک در  

3N    دلیل داشتن گروه  در داخل ساختار خود تمایل بسیاری    OHبه 
مولکول  از یک به  امکان  تا حد  بنابراین  داشت  خواهد  آب   ر  گ دی های 

شوند بنابراین رفتار نمودار  فاصله گرفته و مولکول های آب نزدیک می 
 است.   درست آن منطقی و  شعاعی  تابع توزیع  
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 .محلول های آسفالتین در سطح تماس با آب های ساختاری جعبه شبیه سازی مربوط به ويژگی ـ3 جدول

 (3nmحجم) نوع ساختار 
 تعداد مولکول

 آب  تولوئن آسفالتین 

1M 5/3×5/3×4/5  10 247 500 

3N 3×3×33/7  5 252 500 

6N 3×3×32/9  5 350 500 

8N 3×3×24/9  5 348 500 

10N 3×3×31/7  5 251 500 

13N 3×3×67/8  5 313 500 

 

 
 

شعاعی  نمودار  ـ    10  شکل توزيع  مولکول  تابع  به     آسفالتین مربوط 
 ديگر محلول تولوئن در تماس با آببا يک

 
محلول در تولوئن و    آسفالتیننمودار توزیع غلظت مولکول های  

راستای   در  آب  های  مولکول  با  تماس  سازی    zدر  شبیه   جعبه 
  از شبیه سازی   های به دست آمده نتیجه است.    دیدن قابل    11شکل  در  

  دیگر تمایل دارند به یک   1M  آسفالتین های  دهد که مولکول نشان می 
تولوئن به یکدیگر نزدیک می شوند و بخشی از  و در داخل حلال  

دیگر  ها به یکو تعدادی از آن  هبود  پخشتولوئن    درونها در  آن
سو ساختار کوچک   یک  چسبیده و به سطح آب نزدیک می شوند. از

و از سوی دیگر نزدیکی آن به ساختار تولوئن سبب    1M  آسفالتین
 تر شود. می شود جاذبه بین مولکولی در محلول ان با تولوئن بیش

  11  شکل در  3N نمودار توزیع غلظت مولکول های آسفالتین 
می  مولکول نشان  از  زیادی  بخش  که  آسفالتین  دهند   های 

ها به سطح  هستند و بخشی کوچکی از آن   پخش تولوئن    درون در  

اند.   نزدیک شده  آب  ساختار   [5]   همکاران و    میکامی تماس  از 
اند  اند و گزارش کرده خود استفاده کرده در    13Nآسفالتین    همانند 

مولکول  ب های  که  و  ه آسفالتین  حل  تولوئن  در  کامل   طور 
  هاینتیجهاند و از سطح تماس آب فاصله دارند که با  شده  پخش
   هم خوانی خوبی دارد.   12شکل  

  سازی از شبیه   پس و    پیش   Oتر، نمودار توزیع اتم  برای بررسی دقیق 
آسفالتین   محلول  است.    12  شکل در    3Nبرای  شده  ترسیم 

می   های نتیجه که    گونه همان  نشان  سازی   از    پیش دهد  شبیه 
سازی  شب  ف   5یه  در  رنگ کوچک  سبز    گوناگون  های ه اصل پیک 

  آنگسترومی   9/ 2از شبه سازی پیک موجود در فاصله  وجود دارد که پس  
نزدیک شده است    به طور کامل دیگر وجود ندارد و به سطح آب  

گروه   هیدروزنی  پیوند  دلیل  به  این  با    3Nآسفالتین    OHکه 
های  های سطحی آب است. نمودار توزیع غلظت مولکول مولکول 
  دهد نشان می   12  شکل از شبیه سازی نیز در    پس و    پیش   6Nآسفالتین  

  شودبه سطح آب نزدیک می 6Nهای آسفالتین  که یکی از مولکول
ها است. نمودار توزیع  در ساختار آن   Nبه دلیل وجود اتم    شاید که  

در تماس با آب قبل و    6Nبرای محلول آسفالتین    Nغلظت اتم  
می   پس  نشان  سازی  شبیه  آسفالتین  از  مولکول  یک  که   دهد 

تواند به دلیل  شود که می به سطح آب نزدیک می   Nاز سر اتم  
  11شکل    های نتیجه ها باشد. همچنین  پیوند هیدروژنی بین آن 

می  از  نشان  پس  نیز  آسفالتین  ساختارهای  سایر  که   دهد 
آب  شبیه  سطح  به  آسفالتین  مولکول  مولکولی  دینامیک  سازی 

برای مولکول نزدیک می  این رفتار  آسفالتین  شوند که     8Nهای 
اتم از شدت بیش  است چراکه هترو  برخوردار     Nو    Oهای  تری 

   در ساختار آن موجود است. 
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 جعبه شبیه سازی   zنمودار توزيع غلظت مولکول های آسفالتین محلول در تولوئن و در تماس با مولکول های آب در راستای  11 شکل

 
 کشش سطحی 

 از شبیه سازی نشان دادند،  های به دست آمده نتیجه که    گونه همان 
 آب ـ    را در سطح تماس نفت   آسفالتین نمی توان علت رفتار    به سادگی 

مشخص کرد چرا که علل و برهمکنش های بسیاری دست به دست 
داده یک  که دیگر  کرد  استفاده  پارامتری  از  توان  می  بنابراین   اند. 

  تمامی برهمکنش های بین مولکولی در درون خود، بر در نظر گرفتن  افزون  
صورت یک عدد بیان شود که بتوان مقایسه ای بین ساختارهای ه ب 

داشت. کشش سطحی پارامتری است که می توان   آسفالتین   گوناگون 

برای آب استفاده کرد.  - سطح مشترک نفت   های ویژگیبرای توصیف  
صورت ه ب   2معادله  و  از تنسورهای فشار    γمحاسبه کشش سطحی  

 :[5،  33  ،35]   ود زیر استفاده می ش 

 (2                                          )( )( )z x y z

1
P P P / 2 L

2
 = − + 

بررسی   می  هاینتیجه  درستیبرای  سازی     نخستتوان  شبیه 
 آب پرداخت و سپس ـ    سطح تماس تولوئن  هایویژگیبه بررسی  

تعداد   مقدارهای با   این منظور  برای  نمود.  مقایسه     آزمایشگاهی موجود 
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 .از شبیه سازی پسو  پیشدر تماس با آب در   6موجود در آسفالتین  Nو اتم  3Nموجود در محلول آسفالتین   Oنمودار توزيع غلظت اتم  ـ 12 شکل

 
   جدا از هم صورت ه مولکول تولوئن ب  1488مولکول آب و تعداد   1256

 سازی در نظر گرفته شده است. لازم به ذکر است که اندازه جعبه شبیه 
به گونه در نظر گرفته شده است که دانسیته آب و تولوئن مطابق 

 ها در دمای محیط باشد.   دانسیته آن
برای   (2)معادله  از  مقدار کشش سطحی محاسبه شده با استفاده  

مقایسه  هب  dyne/cm  10/33آب  ـ    تولوئن که  است  آمده  دست 
از شبیه سازی با داده های آزمایشگاهی   های به دست آمدهنتیجه

بنابراین با استفاده    .] 36،  37[  دارند  پذیرشیموجود، هم خوانی قابل  
توان کشش سطحی   می  مولکولی  سازی  شبیه  های    آسفالتیناز 

کشش سطحی   هاینتیجهآب را نیز تعیین کرد. -محلول در تولوئن
های   آسفالتینمحاسبه شده توسط روش دینامیک مولکولی برای  

 خلاصه شده است.    4  جدول محلول در تولوئن در تماس با آب در    گوناگون 
  های شدن مولکول   افزوده نشان می دهند با    ها نتیجه که    گونه همان 
تغییر    آسفالتین نیز  آن  سطحی  کشش  مقدار  تولوئن  حلال   به 

بمی که  هکند  افزایش  بیش  1M  آسفالتین  افزودنطوری   ترین 
 آسفالتینهای  کشش سطحی را خواهد داشت. از آنجایی که مولکول

1M  دیگر تشکیل  از پیوستن چندین حلقه آروماتیک کربنی به یک
تولوئن دارد بنابراین  شده است، تمایل بسیار زیادی به مولکول های  

در بین مولکول های تولوئن سبب   1Mتر  وجود مولکول های بزرگ
بین مولکول های محلول افزایش یابد و   π- πمی شود که پیوند  

پایان می  در  آب  با  محلول  سطحی  کشش  افزایش   شود.  موجب 
ترین کشش سطحی را بیش 6N  آسفالتین دارایاز آن محلول  پس

دارد که بررسی ساختار مولکولی آن نشان می دهد که در این ساختار  
که   است  موجود  بلند  بسیار  کربنی  شاخه  عملیک  حرکت   در 

مولکولمولکول کنار  در  را  کند ها  می  کند  بسیار  تولوئن   های 

   تری صرف شود ها باید نیروی بیش جایی آن ه به عبارت دیگر برای جاب 
 آسفالتینکشش سطحی افزایش می یابد. از آنجایی که    درنتیجهو  

دارای شاخه کربنی هستند مقدار کشش   10Nو    13Nبا ساختارهای  
 آب خالص به مراتب بیشتر است. ـ  ها از تولوئنسحی آن

  شدن   افزوده دهد که  ن می نشا   4  جدول موجود در    های نتیجه همچنین  
کشش    8Nو    3Nهای    آسفالتین کاهش  باعث  تولوئن  حلال  به 

ها سطحی آن با آب می شود که بررسی دقیق ساختار مولکولی آن
نوع   دو  این  مولکولی  ساختار  در  که  دهد  می   ، آسفالتیننشان 

ب یگ گروه   تنها  3N  آسفالتینطوری که  ههترو اتم ها وجود دارد 
OH  دارد و با رساندن خود به سطح تماس با آب تمایل به برقراری

بین مولکول های  انسجام  باعث می شود  دارد و  پیوند هیدروژنی 
تولوئن برهم بریزد و در نتیجه کشش سطحی را کاهش می دهد. 

است   Oو دو هترو اتم    NHدارای یک گروه    8N  آسفالتینساختار  
  رای قرار گرفتن در کنار مولکول های تری ب بنابراین انگیزه و جاذبه بیش 

دیگر  یک  آب را دارد و باعث می شود جاذبه بین مولکول های آب با
 دیگر، دچار تغییر و تظعیف شود و همچنین مولکول های تولوئن با یک 

و کاهش بیشتر کشش سطحی نسبت به تولوئن خالص را به همراه  
  [5] در مطالعه مشابه انجام شده در این زمینه نشان می دهد خواهد داشت.  

کربن   تعداد  افزایش  با  سطحی  که  کشش  آسفالتین،  مولکول  در 
کاهش می یابد که مقدار کاهش ان تحت تاثیر نوع ساختار مولکولی 

 .  شود دیده می   4جدول    های نتیجه در    به روشنی آسفالتین است و این رفتار  
 

 گیری  نتیجه
ها  آن  انباشتگی  هایویژگیبر    آسفالتینبرای بررسی اثر ساختار  

متفاوت    6،  گوناگونشرایط    در ساختار   که   آسفالتیننوع 
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 .کشش سطحی محلول های آسفالتین با آب  ـ4 جدول

 (dyne/cmکشش سطحی ) نوع ساختار آسفالتین 

1M 42/36  

3N 81/28  

6N 96/45  

8N 77/26  

10N 35/37  

13N 70/40  

 
موجود   های  اتم  هترو  و  کربنی  زنجیره  اندازه  مولکولی،   جرم 

با   است.  انتخاب شده  دارند،  تفاوت  یکدیگر  با   ستفاده  ادر ساختار، 
آن رفتار  مولکولی  دینامیک  روش  یکاز  با  و  ها  بحث  مورد  دیگر 

نشان داد که پیوند هیدروژنی قوی تر   هانتیجه بررسی قرار گرفت.  
πاز پیوند    − π    آسفالتین واقع شده و باعث تجمع مولکول های  

πذاتا به واسطه پیوند پیوند    آسفالتینمی شود. مولکول های  − π 
 بین حلقه های آروماتیک کربنی موجود در خود، تمایل به قرار گرفتن 

ن ساختار  در  در  ها  اتم  هترو  وجود  و  دارند  را  تجمع  و  زدیکی هم 
تر باشد. که این رفتارها ها قوینآ سبب می شود جاذبه بین    آسفالتین

 کوچک است   آسفالتین زمانی که طول زنجیره کربن متصل به مولکول  
می یابد  صادق  افزایش  کربنی  زنجیره  طول  که  زمانی  باشد. 

های فضایی بین شاخه های کربنی باعث تغییر رفتار جذبی  جلوگیری
باشد،  آن بلند  خیلی  کربنی  زنجیره  که طول  زمانی  و  می شود   ها 

کمک می کند و این فرایند را   آسفالتینبه بین مولکول های ذبه جا
نماید. می  رفتار    تسریع  بررسی  آسفالتین  همچنین  های  مولکول 

تولوئن،   پیوند   نشان می دهد که  درون حلال  πبه واسطه  − π   
 های با مولکول   آسفالتین بین حلقه آروماتیک کربنی موجود در مولکول  
در کنار یکدیگر   آسفالتینتولوئن، دیگر خبری از تجمع مولکول های  

پراکنده می تولوئن  داخل  و  برای همه نیست  رفتار  این  که  شوند. 
و  می  دیده  آسفالتینساختارهای     آسفالتین مولکول های    تنهاشود 

1M    صورت گروه های  هبا تولوئن، ب  همانندبه دلیل ساختار کوچک و
دوتایی بعضا در حلال تولوئن در کنار هم قرار می گیرند. از سوی 

در حلال تولوئن    آسفالتینمی شود که رفتار مولکول های    دیده دیگر  
تابع   هاینتیجهدر مجاورت با مولکول های آب قرار تغییر می کند و  

  تری تمایل بیش   آسفالتین های  تایید می کنند که مولکول توزیع شعاعی  
یک به  نزدیکی  تماس برای  در  که  دارند  زمانی  به  نسبت   دیگر 

  دهد کشش سطحی محاسبه شده نشان می   های نتیجه با آب نبوده اند.  
 شوند و همچنین هترو اتم های سبب می   NHو    OHهای  که وجود گروه 
مولکول پیوند    آسفالتینهای  که  برقراری  به  بسیاری  تمایل 

خود را به سطح   ، های آب داشته باشند. بنابراینهیدروژنی با مولکول
تولوئن   به  نسبت  را  سطحی  کشش  کاهش  و  رسانده  آب  تماس 
خالص را به همراه خواهند داشت که هرچه تعداد هترو اتم در ساختار 

شده تر باشد مقدار کشش سطحی محاسبه  بیش  آسفالتینمولکولی  
 آسفالتیندیگر در صورتی که مولکول    سویاز    ولیتر خواهد بود.  کم

در ساختار خود نداشته باشد تمایل چندانی به حضور   Nو    Oهیچ اتم  
و  هستند  پراکنده  تولوئن  داخل حلال  در  و  نداشته  آب  سطح  در 
های  شاخه  و  آروماتیکی  های  حلقه  تعداد  چه  که  این  با  متناسب 

ب باشد،  داشته  و  کربنی  شده  ها  مولکول  بین  جاذبه  تقویت  اعث 
شکل   چه  هر  داشت  خواهد  همراه  به  را  سطحی  کشش  افزایش 

بدون    در اصلدارای زنجیره کربنی بلند تر و یا    آسفالتینمولکولی  
های بین مولکولی زنجیره کربنی با شکل متقارن باشد، برهمکنش 

  تری تری خواهد داشت و در نتیجه کشش سطحی افزایش بیشقوی
 خواهد داشت. 

 

 نمادها  فهرست
 r                                                                                      شعاع

 r              nBدر فاصله از یک کره به شعاع    Aاطراف اتم    Bتعداد اتم  
 V                                                                       حجم کل  

 B                                                                   NBتعداد کل اتم  
 z                                                    zLطول جعبه شبیه سازی در جهت  

 z                                     Pو    x  ،y  گوناگونتنسور فشار در جهت های  
 
 

 7139/ 16/7 رش :ي رذ خيتار    ؛   7139/ 18/4 افت : يدر خيتار
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