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 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

 دی گلیسیدیل اتر بر روی مونت موریلونیت Aتری بیس فنول جذب 
 

 سهیلا سرابی آقبلاغ ،+محمد خدادادی مقدم

 گروه شیمی، واحد اردبیل، دانشگاه آزاد اسلامی،  اردبیل، ایران.

 
  Aاز روش دینامیک مولکولی برای بررسی لایه نشانی شش رشته الیگومر تری بیس فنول  ،مطالعهدر این  چکیده:

 یند افر آغازکلوین استفاده شد. در  342و  383، 892دی گلیسیدیل اتر بر روی مونت موریلونیت در سه دمای 
 ها اصلۀ رشتهف شد اما فاصلۀ قطع پتانسیل انتخاب های الیگومر با سطح مونت موریلونیت بیش ازفاصلۀ بین رشته

 س از و پ شدندشبیه سازی رشته های بر روی سطح جذب  آغازد. با بوفاصلۀ قطع پتانسیل  تر ازدیگر کماز هم
دهد می نشان های به دست آمدهنتیجه. شدانجام  هاه، نمونه برداری برای بررسی نتیجسامانهو فشاری  گرماییتعادل 

وی مونت موریلونیت از طریق اتم های اکسیژن اتری رشته ها انجام می پذیرد. اکسیژن که جذب رشته های الیگومر بر ر
باشد و برهمکنش مناسبی با یون های کلسیم مونت موریلونیت که دارای بار مثبت میجزئی اتری دارای بار منفی 

دما باعث  می باشد. افزایشهستند برقرار می نماید. نتیجه این بر همکنش، جذب قوی رشته های الیگومر بر روی سطح 
شود اما تأثیر محسوسی بر روی قدرت جذب رشته ها فاصلۀ رشته های جذب شده روی سطح با همدیگر می افزایش

 روی سطح ندارد.

 
 .سطحی جذب مولکولی، دینامیک ،A فنول بیس موریلونیت، مونت کلید واژگان:
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 مقدمه
 امروزه بررسی پلیمر ها به عنوان یکی از زمینه های فعال علمی می باشد

 شود. ه مییعلمی ارا هایمقالهآن به صورت  بسیارو دستاورد های 
 ورود مولکول مالئیک انیدرید تأثیر ]1[ ثابت زاده و همکاران،  نمونهبه عنوان 

 جریان رفتار و شناسی شکل مکانیکی، هایویژگیبر در پلی اتیلن سبک را 
ه گرمانرم نشاست ـ های زیست تخریب پذیر پلی اتیلن سبکآمیخته 
 جداسازی گازها با استفاده  ]2[ آشوبی و همکاراننموده اند.  مطالعه

 اند و غشایی پلیمری را مورد مطالعه قرار داده از تماس دهندۀ
 ولفید راسدی اکسید و هیدروژن کربن اند با استفاده از این روش توانسته

                                                                                                                                                                                                   
 عهده دار مكاتبات                                                                                                                        +E-mail: m_khodadadi@iauardabil.ac.ir 

 تأثیر استفاده  ]3[ رهبر و همکاراناز گاز متان جدا نمایند. 
 م فسفاتتری کلسی هایهاز پلی فسفات معدنی و ناکانول را بر اندازه و توزیع ذر

مورد بررسی قرار دادند. تری کلسیم فسفات به عنوان پایدار کننده 
. لیدی داردکسوسپانسیون پلیمر در فرآیند پلیمریزاسیون استایرن نقش 

 های مکانیکی فیلم کامپوزیت ویژگی ]4[ محمدی و همکاران
 پلی کاپرولاکتون را با استفاده از شلتوک بنزیله شدهـ  پلی استایرن
 هدف پژوهش خود را  ]5[ کوکبی و همکاراناند. بهبود داده

 رننقره و پلی استای هایهای نانوذرضد میکروبی کامپوزیت ویژگیبر 
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 ای هتوانستند نانو کامپوزیت پژوهشیاند. این گروه نمودهمتمرکز 
ضد باکتریایی صنعتی و بهداشتی بر پایۀ پلی استایرن تولید نمایند. 

 اکسید روی ـ  از کامپوزیت های اپوکسی ]6[ خانی و همکاران
به عنوان محافظ ضد خوردگی بر روی اکسید روی ـ  و پلی آنیلین

 به خوبی هافولادی استفاده نموده اند. این نمونه پژوهش هایسطح
 اشد.بدرصنایع مختلف می طیف وسیع کاربردهای پلیمرها نشان دهندۀ

 ریترزین های اپوکسی از واکنش منومر های دارای یک یا تعداد بیش
 تر گروه اپوکسی برای ایجاد پیوندهای جانبیگروه اپوکسی )تعداد بیش

 وان تشوند. برای پلیمریزاسیون این مواد میتولید میها( بین رشته
از آغازگر استفاده نمود. پلیمریزاسیون در دمای بالا به افزایش دمای 

 . ]7،  8[انجامد می فراودهانتقال شیشه ای، مقاومت و سختی 
 ایهجانبی سمی، حلال هاینشدن فراوردهاین دسته مواد به دلیل تولید 

 فرار و امکان کنترل درجه پیوندهای جانبی در صنعت بسیار 
 هاهمورد استفاده قرار می گیرند. آمیختن این دسته پلیمر ها با نانوذر

دسته  این هایویژگیو تولید نانوکامپوزیت ها یکی از راه های بهبود 
از مواد می باشد که هم در محیط های دانشگاهی و هم در صنعت 

 های معمولی . در کامپوزیت]19‐9[ر گرفته است مورد اقبال قرا
باشد که باعث درصد وزنی ماده پرکننده می 11 کمینهنیاز به استفاده از 

 شود. همچنین به دلیل پیچیدگی می فراوردهافزایش چگالی 
برهمکنش پلیمر با سطح پر کننده و با توجه به مقدار زیاد پرکننده در 

 باشد.میبا دقت مقدور ن فراوردهها کنترل و پیش بینی رفتار این کامپوزیت
درصد(  5تر از)کم تریها، از مقدار بسیار کمبالعکس، در نانوکامپوزیت

 ایهچشمگیر ویژگیبر بهبود  افزونشود که پر کننده استفاده می
ای هنماید. پرکنندهتری ایجاد میکمخواسته نا هایثیرأفیزیکی، ت

اد توانند یک بعدی )موها میبرای تولید نانوکامپوزیتمورداستفاده 
، دو بعدی )نانو لوله ها، نانو فیبرها و ]9 - 12[لایه ای مانند رس( 

یا سه بعدی  ]13 - 15[های کربنی، الیاف سلولوزی و ...( نانوسیم
 باشند.  ]19‐16[کروی مانند سیلیس و ...(  هایه)نانو ذر

شیمیایی، روش آزمایشگاهی همواره  سامانهبرای بررسی یک 
 لیهمواد او مانند هزینۀ هاییشود. مشکلترین روش محسوب نمیمناسب

 هایهای جانبی یا حد واسطمحصولهای آزمایشگاهی، تولید و تجهیز
رسی امکان بر نبودسمی، استفاده زیاد از مواد آلاینده محیط زیست و 

واکنش در سطح مولکولی از جمله دلایلی هستند که استفاده از شیمی 
 .]21،  21[محاسباتی را در بررسی فرآیندهای شیمیایی توسعه داده است 

کولی یک مولشیمی محاسباتی، روش دینام گوناگونهای از بین روش

                                                                                                                                                                                                   
1 Bisphenol A diglycidyl ether 
2 Montmorillonite 

 هایهای بزرگ با تعداد اتمسامانهبر روی  هاتوانایی انجام محاسبه
. با توجه به توانایی روش دینامیک مولکولی در انجام ]22[زیاد را دارد 

توان برای می فناوریهای بزرگ، از این سامانهبر روی  هاهمحاسب
 . ]23،  24[ود بررسی پلیمرها نیز استفاده نم

  Aحاضر، بر همکنش زنجیره های تری بیس فنول  در مقالۀ
کلسیم دار با روش دینامیک  2با مونت موریلونیت 1دی گلیسیدیل اتر

مولکولی مورد بررسی قرار گرفته است. مونت موریلونیت به خانواده 
 باشد. ای میها تعلق دارد و بنا براین دارای ساختمان لایهرس

 ای هپلیمر بین لایه نخستپس از افزودن این ماده به پلیمر، 
ماید. نها را از هم باز میلایه سرانجامکند و نفوذ میمونت موریلونیت 

در این حالت تک لایه های مونت موریلونیت توسط مولکول های 
حاضر بررسی ساختار تعادلی  مطالعه. هدف ]9[شوند پلیمر احاطه می

های دینامیکی مجموعه پلیمر در دمای اتاق، ویژگی ـ تک لایه رس
 ثیر دما بر این ساختار با استفاده از روش دینامیک مولکولی می باشد.أو ت

 پایداری نانوکامپوزیت متشکل از رزین اپوکسی و مونت موریلونیت سرانجام
 مورد تجزیه و تحلیل قرار خواهد گرفت.

 

 بخش نظری
دی گلیسیدیل اتر  Aشش الیگومر تری بیس فنول  مطالعهدر این 

( بر روی لایۀ مونت موریلونیت کلسیم دار به فرمول شیمیایی 1)شکل 

4Si21O5/0Ca1Al (amcsd database code: AMCSD#0002867 )]25[ 

( zو  yو  xسلول واحد )به ترتیب در جهات  1×  5× 11متشکل از 
یک  نخستتوسط روش دینامیک مولکولی شبیه سازی شده است. 

رسم شده و در نرم افزار  13رشته الیگومر در نرم افزار گوس ویو 
با روش مکانیک مولکولی بهینه سازی شده است. شش  13گوسین 

 فاوتی مت هایفاصلهرشتۀ الیگومر بهینه شده در نرم افزار گوسین در 
 سازی دینامیک مولکولی شبیه آغاز سطح مونت موریلونیت در از

 قرار داده شده اند و لایه نشانی آن ها در طول زمان مورد بررسی 
 آغازشمای گرافیکی فایل ورودی را برای  2قرار گرفته است. شکل 

 سازی مورد استفاده در این کارشبیه جعبۀ دهد.شبیه سازی نشان می
 نانومتر  5/6در  4/6در  2/7 هایاندازهبه شکل اورتورومبیک و به 

ی سازمی باشد. درون این جعبه شبیه zو  yو  x هایبه ترتیب در جهت
 3ها همگی جسم صلباتم قرار داده شده اند. اتم 2636در مجموع 
 شده است.  پوشیچشمها آن اند و از قطبش بارها درفرض شده

 تناوبی در نظر گرفته شده است. هایهمه جهتسازی در مرز جعبه شبیه

3 Rigid Body (1)  Bisphenol A diglycidyl ether                                                   (2)  Montmorillonite  
(3)  Rigid Body 

https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwiWn8jU793UAhXLKcAKHTNZBhIQFggqMAA&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FBisphenol_A_diglycidyl_ether&usg=AFQjCNGl-YtSNNyDkNU-t1ViSf44pmIZMg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwiWn8jU793UAhXLKcAKHTNZBhIQFggqMAA&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FBisphenol_A_diglycidyl_ether&usg=AFQjCNGl-YtSNNyDkNU-t1ViSf44pmIZMg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwiWn8jU793UAhXLKcAKHTNZBhIQFggqMAA&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FBisphenol_A_diglycidyl_ether&usg=AFQjCNGl-YtSNNyDkNU-t1ViSf44pmIZMg
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 .دی گلیسیدیل اتر Aمنومر بیس فنول ـ 1شکل 
 

 
 

شمای گرافیکی فایل ورودی برای شروع محاسبات دینامیک مولکولی. لایه مونت موریلونیت به رنگ های بنفش و آبی کم رنگ دیده می  ـ2شکل 
 هستند. دیدندی گلیسیدیل اتر در بالای مونت موریلونیت قابل  Aشود. کلسیم ها به رنگ رزد دیده می شوند. الیگومر های تری بیس فنول 

 
 .[26]انجام گرفته است  1یک مولکولی در نرم افزار لمپسشبیه سازی دینام

رعت س هایگیری از معادلهمورد نظر انتگرالبرای تثبیت دما در مقادیر 
 در طول سامانه، حجم و دمای هاه)که در آن تعداد ذر NVTدر مجموعه 
 زمانی ۀحرکت ثابت هستند( انجام گرفته است. باز هایحل معادله

پیکو ثانیه می باشد. برای تثبیت فشار  111این مرحله انتگرال گیری در 
سرعت با استفاده از  هایاتمسفر، انتگرال گیری از معادله 1در مقدار 
 )تعداد ذرات، فشار و دمای ثابت( انجام گرفته است.  NPTمجموعه 

بازه زمانی حل معادلات دینامیکی در این مرحله برای رسیدن به فشار 
ج ایه می باشد. برای نمونه برداری به منظور استخرنانوثان 1مورد نظر 

نانوثانیه  1دینامیکی در بازه زمانی  هایداده های مورد نظر، حل معادله
 از به تعادل رسیدن دما و فشار ادامه یافته است.برای ثابت نگه داشتن پس

استفاده شده است. انحراف استاندارد  2هوور - دما و فشار از الگوریتم نوز
                                                                                                                                                                                                   

1 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

Simulator (LAMMPS) 
2 Nose/Hoover algorithm 

 اتمسفر 13/1کلوین و  18/5جمع آوری داده به ترتیب  ۀو فشار در مرحلدما 
های در گام 3حرکت با استفاده از الگوریتم ورله هایهباشد. معادلمی

آنگستروم  13 4قطع ۀاند. فاصلگیری شدهفمتوثانیه انتگرال 1زمانی 
 ]Compass FF ]27باشد. برای شبیه سازی پلیمر از میدان نیروی می

 ]Clay FF ]28سازی مونت موریلونیت از میدان نیروی برای شبیهو 

 استفاده شده است.
 

 نتیجه ها و بحث
در پژوهش حاضر دو نکته مورد بررسی قرار گرفته است. مورد اول 

دی گلیسیدیل اتر  Aدینامیک جذب الیگومر های تری بیس فنول 
 سازوکار آن هایهبروی لایه مونت موریلونیت می باشد تا با استفاده از نتیج

 دست آید. ههای مونت موریلونیت بلایه نشانی پلیمر بر روی نانولایه

3 Verlet Algorithm  
4 Cut-off  

 

(1)  Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS)                 (3)  Cut-off 

(2)  Nose/Hoover algorithm                                                                  (4)  Cut-off 
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 Aمیانگین فاصله اسکلت کربنی شش رشته الیگومر تری بیس فنول  ـ3شکل 
دی گلیسیدیل اتر با سطح مونت موریلونیت. نمونه برداری برای رسم 

 پیکو ثانیه انجام گرفته است.  1 هایفاصلهنمودار در 

 
 نکته دوم اثر افزایش دما بر روی مکانیسم لایه نشانی می باشد. 

کلوین  298سازوکار لایه نشانی در دمای  بدین منظور در قسمت اول
 دارهایمقثیر افزایش دما به گرفت و در بخش دوم تأمورد بررسی قرار 

 .شدکلوین بر روی مکانیسم بررسی  348و  323
 

دی گلیسیدیل اتر بر روی  Aبررسی جذب الیگومرهای تری بیس فنول 

 مونت موریلونیت

 Aدر این بخش لایه نشانی شش مولکول الیگومر تری بیس فنول 
کلوین  298دی گلیسیدیل اتر بر روی مونت موریلونیت در دمای 

 سازی مولکول های الیگومر شبیه نخست. گرفتمورد بررسی قرا 
اند تهزیاد از سطح قرار گرف به نسبتای به صورت تصادفی در فاصله
 بین سطح و مولکول های الیگومر مؤثرکه امکان ایجاد بر همکنش 

 قطع پتانیسل  ۀجا که فاصلاز بین رفته است. از آن در عمل
 باشد، مولکول های الیگومر آنگستروم می 13سازی شبیهدر این 

 اند. منظور ازآنگستروم از سطح قرار گرفته 3/32تا  5/13 هایفاصلهدر 
شد که باکلسیم میهای یون مطالعهسطح مونت موریلونیت در این 

 آنگستروم دارند. 185/4با سطح لایه آلومینو سیلیکات فاصله ای حدود 
ازی سشبیه آغازبدین صورت اطمینان حاصل شده است که در لحظه 

ا اولین ب ولینیرویی از سطح به مولکول های الیگومر وارد نمی شود. 
 ه آن سازند هایلکول الیگومر، فاصله برخی از اتمتحرکات گرمایی مو

 آنگستروم کاهش یافته و 13تر از با سطح به صورت تصادفی به کم
ود شنیرویی بین سطح مونت موریلونیت و مولکول الیگومر ایجاد می

ن باشد. فاصله اولیه میانگیکه برای انجام لایه نشانی حیاتی می
 باشد. بدین صورت آنگستروم می 11مولکول های الیگومر حدود 

ای هیت و الیگومر، بین خود رشتهسطح مونت موریلونبر خلاف 

 سازی بر همکنش وجود دارد. آغاز شبیهالیگومر از 
شود که با جذب اولین رشته الیگومر وجود این برهمکنش باعث می

بر سطح، رشته های بعدی نیز به ترتیب جذب شوند. به این ترتیب 
جذب  ح وسازی حاضر حرکت رشته های الیگومر به سمت سطشبیه

سازی به شبیه تنهاسطح را نیز در بر می گیرد و در نتیجه  یها روآن
 های الیگومرهای جذب شده روی سطح بسنده دینامیکی رشته

 نشده است.
یگومر های الفاصله میانگین اسکلت کربنی مولکول 3در شکل 

با سطح مونت موریلونیت پس از لایه نشانی نشان داده شده است. 
 های کربن ششاتم همهمقدار فاصله میانگین برای این فاصله 

رشته الیگومر در طول شبیه سازی پس از به تعادل رسیدن دما و 
طح منظور از س مطالعهگونه که اشاره شد در این باشد. همانفشار می

 1های کلسیم می باشد و در نتیجه شکل مونت موریلونیت لایه یون
 های کربن از این لایه در طول نشان دهنده میانگین فاصله اتم

شکل  باشد. از ایننانوثانیه پس از به تعادل رسیدن دما و فشار می 1
ای هتوان دریافت که میانگین فاصله اسکلت کربنی رشتهمی

آنگستروم می باشد. بازه  71/2الیگومر از سطح مونت موریلونیت 
 آنگستروم 285/1آنگستروم و انحراف معیار آن  99/1این فاصله  هایتغییر

دست آمده است. این فاصله در نزدیک به دو برابر فاصله اتم ها هب
در پیوند کوالان می باشد در نتیجه می توان گفت که زنجیره کربنی 
بر همکنشی ضعیف با سطح مونت موریلونیت دارد. فاصله اسکلت 
کربنی با سطح در هر نمونه برداری با خطوط بریده و میانگین فاصله 

جا که میانگین باشد. از آنمی دیدنقابل   3خط پر در شکل با 
له در میانگین فاص افزایش یا کاهشباشد و فاصله خطی افقی می

 توان گفت که لایه نشانی الیگومر بر سطح شود مینمی دیده
 باشد و واجذب کلوین پایدار می 298مونت موریلونیت در دمای 

 شود.نمی دیدهسازی نانوثانیه شبیه 1ها در طول رشته
سازوکار لایه نشانی الیگومر بر روی مونت  برای بررسی دقیق تر

موریلونیت، میانگین فاصله اتم های اکسیژن اتری با سطح مونت 
نشان  4موریلونیت در طول شبیه سازی بررسی شده و در شکل 

داده شده است. بررسی این شکل نشان می دهد که میانگین فاصله 
آنگستروم و انحراف معیار آن  11/2تری از سطح های ااکسیژن

 های اکسیژنتر بودن فاصله اتمآنگستروم می باشد. کم 219/1
 تر بودن آنگستروم نشان دهنده قوی 7/1اتری از سطح به میزان 

ها با سطح در مقایسه با اتم های کربن های این اتمبر همکنش
 ی طول پیوند کوالانستر از آنگسترومی هنوز بیش 2باشد. فاصله می
  اتری اکسیژن  کاملا مشخص است که بر همکنش  ولیباشد می
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 های اتری شش رشته الیگومر میانگین فاصله اکسیژن ـ4شکل 
 رداریبتر با سطح مونت موریلونیت. نمونهدی گلیسیدیل ا Aتری بیس فنول 

 پیکو ثانیه انجام گرفته است.  1 هایفاصلهبرای رسم نمودار در 

 
سطح مونت موریلونیت به مراتب قوی تر از برهمکنش زنجیره با 

کربنی با سطح می باشد. از این یافته ها می توان نتیجه گرفت که 
 ایهجذب زنجیره پلیمری بر روی سطح مونت موریلونیت به کمک اتم

بت های مثگیرد و در واقع بر همکنش یوناکسیژن اتری صورت می
 ای هعامل اصلی لایه نشانی رشتههای اتری کلسیم با اکسیژن

 باشد.پلی اپوکسی بر روی سطح می
 برای بررسی دقیق تر سازوکار لایه نشانی، جذر میانگین مجذور 

 اتم های اسکلت کربنی و اکسیژن اتری در ادامه (RMSD)جا به جایی 
 زیر  معادلهبا  (RMSD)گیرد. محاسبه مورد بررسی قرار می

 [.29] انجام پذیرفته است

      2 2 2n

i 0 i 0 i 0i 1

1
RMSD x x y y z z

n 
        

نانوثانیه  1تعداد نمونه های برداشته شده در طول  n معادلهدر این 
 هایویژگی zو  yو  xسازی پس از به تعادل رسیدن سیستم و شبیه

نشان دهنده  iمی باشد. زیروند  دکارتیها در دستگاه مختصات اتم
 برداری و زیروند صفر مشخص کننده اولین نمونه هایمرحله

 برداری از داده ها پس از تعادل دما و پیکر بندی در مرحله نمونه
 می باشد.  سامانهفشار 
 نشان داده شده است.  5در شکل  (RMSD)محاسبه  نتیجۀ
 را  (RMSD)گونه که اشاره شد این شکل نتیجۀ محاسبه همان
از تعادل نشان می دهد بنابراین شکل روند افزایشی آرامی را  پس

 اتم های اسکلت کربنی  (RMSD)نشان می دهد. در این شکل 
 

 

   
 

اتم های اسکلت  (RMSD) جذر میانگین مجذور جا به جایی ـ5شکل 
رداری بکربنی )خط پر(  و اکسیژن اتری )خط چین( بر حسب زمان. نمونه

  .پیکو ثانیه انجام گرفته است 1 هایفاصلهبرای رسم نمودار در 

 
اتم های اکسیژن اتری به صورت خط چین  (RMSD)با خط پر و 

 (RMSD)نمایش داده شده است. دو تفاوت عمده بین نمودار های 

 اسکلت کربنی و اکسیژن های اتری وجود دارد. 
 باشد. می (RMSD)تفاوت اول مربوط به شیب افزایش 

اسکلت  (RMSD)هر دو نمودار افزایشی می باشند اما شیب افزایش 
 تر از اکسیژن های اتری می باشد. دلیل این امر راکربنی بسیار بیش

می توان به برهمکنش متفاوت اتم های کربن و اکسیژن با سطح 
گونه که اشاره شد میانگین فاصله اکسیژن های نسبت داد. همان

تر است و این امر ها کمآنگستروم از کربن 7/1اتری با سطح حدود 
 با سطح مونت موریلونیتها باعث افزایش قدرت بر همکنش اکسیژن

 هامی شود. افزایش قدرت بر همکنش اتم ها به کاهش تحرک آن
در طول زمان می انجامد و در نتیجه روند افزایشی کندی در نمودار 

(RMSD) های های اتری دیده می شود. بالعکس اتماکسیژن
اسکلت کربنی از سطح مونت موریلونیت دورتر هستند و برهمکنش 

سطح دارند. برهمکنش ضعیف تر باعث تحرک بیشتر  ضعیف تری با
دار تر در نموشود و این امر به صورت شیب بیشاتم های کربن می

(RMSD) جا که برای رسم خود را نشان می دهد. از آن(RMSD) 

 هر دو نوع اتم کربن و اکسیژن از اولین پیکربندی بعد از رسیدن 
 ده است شروع هر دو نموداربه تعادل به عنوان حالت اولیه استفاده ش

 باشد.از عدد صفر می
 کربن و اکسیژن به میزان  (RMSD)تفاوت دیگر در نمودارهای 

ی های کربن اسکلتشود. تحرک بالاتر اتمافت و خیز نمودارها مربوط می
 مربوطه شده است  (RMSD)زیادی در نمودار  باعث افت و خیز
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 Aمیانگین فاصله اتم های شش رشته الیگومر تری بیس فنول  ـ 6شکل 

دی گلیسیدیل اتر جذب شده روی سطح مونت موریلونیت با همدیگر. 
  پیکو ثانیه انجام گرفته است. 1نمونه برداری برای رسم نمودار در فواصل 

 
تر اکسیژن های اتری افت و خیز این اتم ها را کاهش داده تحرک کم ولی

به روشنی دیده می شود که اتم های  (RMSD)است. از بررسی نمودار 
 تری روی سطح مونت موریلونیت دارند که اکسیژن اتری تحرک کم

تر آنها با سطح مربوط است اما اتم های کربن به خاطر ر همکنش قویبه ب
 اشند.بتری روی سطح میبرهمکنش ضعیف تر با سطح دارای تحرک بیش

تر لایه نشانی انجام شده، میانگین برای بررسی بیش سرانجام
 فاصله الیگومر های جذب شده روی سطح مونت موریلونیت 

 گردیمیانگین فاصله رشته های از همنشان داده شده است.  6در شکل 
 آنگستروم می باشد. 295/1آنگستروم و انحراف معیار این فاصله  387/1

بر اساس فاصله رشته ها از همدیگر می توان دانسیته سطحی 
 41× 4/1الیگومرهای جذب شده روی سطح را یک رشته در حدود 

 دهدینشان م باشد وآنگستروم مربع به دست آورد که میزان بالایی می
د شونها به صورت فشرده در کنار هم روی سطح جذب میکه رشته

 آورند.و لایه متراکمی را به وجود می
 

 یند لایه نشانیانقش دما در فر

 در ادامه نقش افزایش دما بر روی لایه تشکیل شده بر سطح 
 ترهایپارام بخشمونت موریلونیت مورد بررسی قرار گرفته است. در این 

 .کلوین با هم مقایسه می شوند 348و  323، 298مورد نظر در سه دمای 
کلوین می باشد و در مجموع بازه دمایی  25فاصلۀ بین این سه دما 

 هد.دعمومی را پوشش می هایمصرفمعمولی مورد استفاده پلیمرها در 
اثر دما را بر فاصله اتم های اکسیژن اتری )الف( و اسکلت  7شکل 

شان می دهد. دقت در این دو شکل نشان می دهد که کربنی )ب( ن
 ت. نیس محسوسدما  هایفاصله اتم ها از سطح با تغییر هایتغییر

    

     
 

اثر دما بر میانگین فاصله اتم ها از سطح مونت موریلونیت بعد از  ـ7شکل 
 . سامانهتعادل 

 

 اهدر میزان فاصله دیده می شود اما این تغییر هایهر چند که تغییر
د توانننمی باشند وتر میاز انحراف معیار فاصله از سطح کوچک

که  انهسامتغییرات معنی داری باشند و به افت و خیزهای تصادفی 
طبیعت شبیه سازی های دینامیکی است مربوط می باشند. بررسی 

 348تا  298گویای این مطلب است که تغییرات دما از  7شکل 
کلوین( اثر محسوسی بر روی فاصله اتم ها از سطح  51)یعنی تغییر 

 بتبه نسدمایی  نده شده بر روی سطح در این بازۀندارد و لایه نشا
 پایداری خوبی از خود نشان می دهد. گسترده

اتم های اکسیژن اتری )الف( و  (RMSD)اثر دما را بر  8شکل 
برای  (RMSD) هایاسکلت کربنی )ب( نشان می دهد. روند تغییر

اتم های اکسیژن اتری و اسکلت کربنی با هم متفاوت است. در مورد 
 دهد و روندی مشخص را نشان نمی هااکسیژن های اتری، تغییر

توان نتیجه گیری کرد که با افزایش دما تحرک این اتم ها تغییر می
 (RMSD) هایدهد اما در مورد اسکلت کربنی تغییرداری نشان نمیمعنی

با افزایش دما اندک ولی افزایشی می باشد. این مشاهده را می توان 
 به بر همکنش متفاوت این اتم ها با سطح نسبت داد. 

0/8 

 
 
0/2 

 

 
0/8 

 

 
0 

م(
رو

ست
نگ

 )آ
ي

جاي
ه 

جاب
ور 

جذ
ن م

گي
يان

ر م
جذ

 8000          300            100             100           200             0 

 زمان )پيکو ثانيه(

 
0/2 

 
 
0/8 

 
 

. 

م(
رو

ست
نگ

 )آ
له

ص
فا

 

813              828               233 

 دما )کلوين(

 
0/2 

 
 
0/8 
 

 
. 

م(
رو

ست
نگ

 )آ
له

ص
فا

 

813                      828                     233 

 دما )کلوين(



 8833، 2، شماره 83دوره  . . .تری بیس فنول  شبیه سازی دینامیک مولکولی جذب  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 873                                                                                                                                                                                       علمي ـ پژوهشي

 

 
 

های اتم (RMSD)اثر دما بر جذر میانگین مجذور سرعت  ـ 8شکل 
 اکسیژن اتری )الف( و اسکلت کربنی )ب( .

 

 رابربهای اکسیژن اتری به دلیل برهمکنش قوی تر با سطح در اتم
 تری از خود نشان داده و تغییری در تحرکدما استقامت بیش هایتغییر

آن ها ایجاد نمی شود اما اتم های اسکلت کربنی به دلیل برهمکنش 
تری از خود نشان می دهند و ضعیف تر، با افزایش دما تحرک بیش

رود. البته این افزایش چندان زیاد ها بالا میآن (RMSD)در نتیجه 
 که افزایش مشخصی در فاصلهنیست و به خصوص با توجه به این

 توان شود، مینمی دیدهاتم های کربن از سطح با افزایش دما 
 تر در راستای های کربن بیشنتیجه گیری کرد که تحرک اتم

ک ی در تحرافقی بوده و در راستای عمود بر سطح افزایش محسوس
 شود.نمی دیدهها آن

 فاصلۀ میانگین بین  هایبه عنوان آخرین بررسی، تغییر
 نشان داده  9در شکل  گوناگونهای الیگومر در سه دمای رشته

 دهد که شده است. این شکل به صورت مشخصی نشان می
افزایش دما باعث افزایش فاصلۀ بین رشته های الیگومر جذب شده 

 شود. روی سطح می

 
 

  Aهای تری بیس فنول اثر دما بر میانگین فاصله بین اتم ـ9شکل 
 . سامانهاز تعادل  پسدی گلیسیدیل اتر  

 
کلوین بیش از فاصلۀ  348تا  323افزایش در فاصلۀ دمایی این 
کلوین می باشد. می توان گفت که افزایش دما  323تا  298دمایی 

 شود باعث کاهش فشردگی لایۀ جذب شده روی سطح می
یابد. مقایسۀ و این پدیده در دماهای بالاتر اهمیت بیشتری می

ید می کند. در شکل نیز این مطلب را تای 9با شکل  8و  7های شکل
ثیر محسوسی بر روی فاصلۀ اتم ها از سطح ندارد أافزایش دما ت 7

اتم های کربن  (RMSD)اندکی باعث افزایش  8در شکل  ولی
یید کننده افزایش فاصلۀ افقی أت هاهشود. در مجموع این نتیجمی

 رشته های الیگومر از همدیگر با افزایش دما می باشند.

 
 نتیجه گیری

 A های تری بیس فنولاین مقاله سازوکار لایه نشانی الیگومردر 
 دی گلیسیدیل اتر بر روی مونت موریلونیت مورد بررسی قرار گرفته است.

های اکسیژن اتری و کربن های اسکلت اصلی اتم هایفاصلهمقایسه 
 الیگومر از سطح مونت موریلونیت نشان می دهد که جذب الیگومر 

ای قوی یون های کلسیم مونت موریلونیت که به وسیله برهمکنش ه
دارای بار مثبت هستند و اتم های اکسیژن اتری دارای جزئی بار منفی 

های کربن و اکسیژن نیز همین اتم (RMSD)های پذیرد. دادهانجام می
دهد که ها نشان میاین اتم  (RMSD)نماید. بررسی یید میأنتیجه را ت

مقایسه با اکسیژن های اتری دارای تحرک اتم های اسکلت کربنی در 
ای هتری هستند که نشان دهنده بر همکنش قوی تر اکسیژنبیش

 اتری با سطح مونت موریلونیت می باشد. همچنین میانگین فاصله 
دی گلیسیدیل اتر جذب شده روی  Aهای تری بیس فنول بین زنجیره
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 ایجاد پوششیباشد که نشان دهنده آنگستروم می 4/1تر از سطح کم
 متراکم و بدون خلل و فرج روی سطح می باشد.

 کلوین، تغییر محسوسی  348و  323به  298با افزایش دما از 
ن توادر فاصله اتم ها از سطح ایجاد نمی شود. دلیل این امر را می

در استحکام پیوندهای ایجاد شده بین رشته های الیگومر و سطح 
های اکسیژن اتری نیز با افزایش اتم (RMSD)یافت. به طور مشابه، 

کند که نشان دهنده استحکام پیوند بین دما تغییر محسوسی نمی
 های سطح می باشد. البته اندکی افزایشهای اتری و کلسیماکسیژن

شود که با توجه به بر همکنش می دیدهاتم های کربن  (RMSD)در 
 (RMSD)ش تر کربن با سطح مونت موریلونیت مشاهده افزایضعیف

دور از انتظار نمی باشد. با توجه به عدم تغییر فاصله اتم های کربن 
های کربن را می توان اتم (RMSD)از سطح با افزایش دما، افزایش 

ها در دماهای بالاتر نسبت داد. های افقی آنبه افزایش جا به جایی
 ر دماهایهای الیگومر داین نتیجه گیری با بررسی فاصله بین رشته

 بالا مورد تأیید قرار می گیرد. 
ای هدهد که در آمیزههای انجام گرفته در این مقاله نشان میبررسی

 هاهاپوکسی، زنجیرۀ اپوکسی بر همکنش مستحکمی با سطح ذر ـ نانورس

 اهههای پلیمر لایه ای متراکم اطراف ذرکند. رشتهنانورس ایجاد می
ها را به صورت کامل در بر می گیرند. با افزایش دما تشکیل داده آن

فاصلۀ رشته های الیگومر از هم افزایش می یابد و از تراکم لایۀ جذب 
 مطالعه این  هاینتیجهشده روی سطح کاسته می شود. مقایسۀ 

 نشان دهندۀ تمایل بالای رشته های اپوکسی  های دیگرانبا مطالعه
مونت موریلونیت می باشد. این تمایل  ویژهرس و به  هایهبه سطح نانوذر

اندک  یمقدارهاپلیمر ها حتی در  هایویژگیبالا سبب تأثیر نانوذرات بر 
 .]31[می شود 

 

 قدردانی
نویسندگان از دانشگاه آزاد اسلامی واحد اردبیل بابت حمایت های 

 پروژه کمال تشکر را دارند. برایانجام گرفته 
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