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 ماده فعال سطحیبا استفاده از روش تجربی و شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی عملکرد    ،در این مطالعه:  دهيچک
  . ه است پرداخته شد   اد برداشت مهم است ی ن سطحی آب و نفت که در ازد ی کاهش کشش ب آنیونی سدیم دودسیل سولفات در  

  محلول   ،کشش بین سطحی محلول آب و قطره دودکان در دو حالت بررسی شد که در حالت اول  ، ن منظوری ا  برای
 . افزوده شد سدیم دودسیل سولفات به محلول    ماده فعال سطحی و در حالت دوم    بود آب و دودکان  های  شامل مولکول   تنها 
مولکول   120،  ماده فعال سطحیمولکول  32ی که اسامانه کییصورت انجام شد که در  دوها به سامانهحالت دوم  در

و   عنوان    800دودکان  با  داشت  آب  شد1SDS)  سامانهمولکول  معرفی  سطحی)،  (  بین   از   سامانه ن  یا(  IFTکشش 
mN/m  83  /54 به  mN/m  32/7    های آب و دودکان نصف شده بودند،  در آن تعداد مولکول   ی کهاسامانه  افت و یکاهش

مولکول که با    32عنی  ی  ماده فعال سطحیمولکول آب ولی با همان تعداد مولکول    400مولکول دودکان و    60عنی  ی
نشان داد   هاافته یافت. یکاهش  mN/m 28/8 به mN/m 06/59 کشش بین سطحی از ( معرفی شد،2SDS)  سامانهعنوان 

موجب کاهش    به محلول آب و دودکان  آنیونی سدیم دودسیل سولفات  ماده فعال سطحی  افزودن   در حالت دوم،   که
  در حالت دوم   2SDSو    1SDS  سامانه هر دو  های  با بررسی و مقایسه تعداد مولکول   سویی شود، از  می   بین سطحی   کشش

  های هرچه تعداد مولکول افته ها،  یطبق  ها در روند کاهش کشش بین سطحی تأثیر دارد.  که نسبت مولکول   افت شد ی در 
ن برای بررسی یهمچنتر است.  تر باشد، کاهش کشش بین سطحی آن بیشبیش  آلکانآب و    نسبت به   ماده فعال سطحی

 ولکول دودکان وم 120، ماده فعال سطحیمولکول   16در تعداد ثابت آب و آلکان ) ماده فعال سطحیاثر غلظت 
  mN/m 66/12ن سطحی به  ینشان داد که کشش ب ها نتیجه (. 3SDS)  ه سازی مولکولی انجام شد یشب  مولکول آب(،  800

 دارد.   1SDSتری نسبت به حالت که عملکرد کم افت.یکاهش 
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   مقدمه
ازدیاد برداشت، برای افزایش تولید از مخازن نقش  های  روش 

از روش ه  ب یکی  دارند.  تزریق  های  سزایی  برداشت،  ازدیاد  کارآمد 
و    باعث تغییر تر شوندگی ها  ماده فعال سطحی باشد.  می   ماده فعال سطحی 

به حرکت   درنتیجهکاهش زاویه تماس آب وسنگ مخزن شده و  
و    توماس   ،کنندنفت به تله افتاده توسط نیروهای مویینه کمک می

وجود  .  ]1[  (1) همکاران با  حال  این   گسترده  های  پژوهشبا 
 بسیار خوب   های نتیجه   به دست آمدن در مقیاس میدانی آزمایشگاهی و  

پیچیدگی دلیل  فرهای  به  کندی  و  میاموجود  عمل  در   توان  یند 
تر  را کم  گوناگونشرایط   و با استفاده از شبیه سازی مولکولی اثر مواد 

سدیم دودسیل    ماده فعال سطحی دو   ( 2) همکاران   و  قجاوند  .کرد بررسی 
 ( برمید SDSسولفات  آمونیوم  متیل  تری  دسیل  وهگزا   ) TAB)16(C   

 صورت تجربی موردبررسی قراردادند  ه  % را ب  80بالای  خلوص   با
و در حضور آب معمولی و آب شور عملکرد فعالیت سطحی و غلظت 

میسل فر (CMC) بحرانی  دمایادر  دو  در  را  برداشت  ازدیاد   یند 
°C 25 و °C 50  ماده فعال سطحی گزارش کردند. کشش سطحی 

 در دمای   و  mN/m 35برابر    C 25°  در دمای  TAB16Cکاتیونی  
°C  50    برابر mN/m33  ترین کاهش کشش سطحی  د و بیشبو

 mN/m   29برابر  C  25°  در دمای  SDSآنیونی    ماده فعال سطحی
افزایش   د بادا  نشان  هانتیجه د.بو  mN/m  28برابر     C  50°ودر دمای  

کشش   بیش دما  براساس  سطحی  است.  یافته  کاهش   های  نتیجه تر 
کاتیونی در    ماده فعال سطحیبرای    CMC  مقدارهای  به دست آمده 

دمای   برابر   C  50° و   C  25°این  ترتیب  و    0003 /0  (w/w)به   % 

(w/w)002/0  %    آنیونی    ماده فعال سطحیو برایSDS    در دمای
°C  25   و °C  50    به ترتیب برابر(w/w)  004 /0    و %(w/w) 005 /0   % 

آب با شوراب رقیق در مقایسه با آب    تأثیرو سپس با بررسی     است
که  معمولی میکروامولسیون   دریافتند  تشکیل   آب  های  امکان 
نفت  بیش   در  نفت  تولید  راندمان  مقدار  و  یافته   شود، می   تر افزایش 

  کاتیونی هگزادسیل تری متیل آمونیوم برمید   ماده فعال سطحی در این میان  
از   ماده فعال سطحی  با در مقایسه   آنیونی سدیم دودسیل سولفات 

خارج کردن نفت از سنگ کربناته برخوردار بود.  پتانسیل بالاتری برای  
سه    ]3[  همکاران   و   احصایی  بررسی  فعال سطحیبه  تجاری    ماده 

های  ماده فعال سطحی و    NX-2760, TR-880  NX-1510  آمفوتری
  ها نتیجه   به صورت تجربی پرداختند.   [C1][C12 mim]بر پایه مایع یونی  

بلندترین زنجیره هیدرو کربنی  که    TR-880  ماده فعال سطحی نشان داد،  
 بالاترین قابلیت را   کار برده را دارد ه ب های  د فعال سطحی وا م در میان  

 

تر   بهبود  همچنین  و  سطحی  بین  کشش  کاهش  را در    شوندگی 
ماده فعال  بر بازده  فورمولاسیون آب    تأثیرها  داراست. همچنین آن

دو منبع آب سازند      تزریق شده را بررسی کردند و بدین منظور،   سطحی 
  کار برده شده ه ب   اد فعال سطحی و م و خلیج فارس را مورد بررسی قراردادند.  
نیز نشان داد که   هانتیجه ند. بود برای شرایط شوری بالا طراحی شده  

شیمیایی، بازده آب سازند در کاهش   هایگیری ترکیب کارههنگام ب
  تزریق شده   ماده فعال سطحی شوندگی  تر کشش بین سطحی و بهبود  

همچنین   سطحیو  فعال  آسفالتین    مانند طبیعی  های  ماده  و  رزین 
شیمیایی، آب دریا    هایترکیب  کارگیری ه  تر است لیکن پیش از ب بیش 

 بخشد.می  به صورت آب هوشمند عمل کرده و ترشوندگی را بهبود

اثر شوراب رقیق را بر ازدیاد برداشت   ]4[  همکاران  و  پوریا حیدری
  سطحی ماده فعال    تأثیر ها با بررسی  آن بررسی کردند  ها  در ماسه سنگ

به همراه آب هوشمند بر ازدیاد   آنیونی سدیم دودسیل بنزن سولفانات 
ماده فعال  شوراب رقیق به همراه  دریافتند که تزریق همزمان  برداشت  
% از کل نفت    26شود )می  موجب کاهش کشش بین سطحی   سطحی 

مواد    تأثیر   ]5[  اسفندیاریو    چشم گرم   .موجود در ماسه متراکم شده(
در کاهش کشش بین   اد فعال سطحی ومدر مجاورت    آلکالینی را

اثر و  کردند  بررسی  ترشوندگی  تغییر  و  زمان   سطحی  و  غلظت 
در حضور ماده آلکالینی کربنات سدیم  ها  فعال سطحی ماده  ماندگاری  

که   قراردادند  موردبررسی  را  ایران  جنوب  مخازن  از  یکی   روی 
آنیونی سدیم دودسیل بنزن   ماده فعال سطحی خود از   های آزمایش   در 

  های نتیجه ( و ماده آلکالینی کربنات سدیم استفاده کردند.  SDSسولفونات ) 
 (SDS)  ماده فعال سطحیها نشان داد که  از آزمایش  به دست آمده 

تغییر ترشوندگی سنگ مخزن   باعث کاهش کشش بین سطحی و
کربنات سدیم  شود. همچنین در حضور  می  دوستیبه وضعیت آب

یابد  می  تری کاهشکشش بین سطحی و زاویه تماس به مقدار بیش
از   استتأثیر  هایعاملکه  نفت  برداشت  میزان  بر  روند    .گذار 

 ماده فعال سطحی  گوناگون های  زاویه تماس در غلظت  هایتغییر
(SDS) غلظتی   درنتیجهباشد. می کاهشی و سپس افزایشی نخست

به دست  ترین زاویه تماس با سنگ  از کربنات سدیم که در آن کم
است به عنوان غلظت بهینه ماده آلکالینی در هر درصد وزنی    آمده

با افزودن درصد    .شودمی  در نظر گرفته  (SDS)  ماده فعال سطحیاز  
کشش بین    (SDS)  ماده فعال سطحیدرصد از    2/0تر از  وزنی بیش

و نفت مخزن آسماری کاهش   ماده فعال سطحی سطحی محلول  
ها برای انجام آزمایش  درنتیجهشود.  تر نمیمحسوسی نداشته و کم

 بهینه سازی درصد وزنی   برای و    متغیر در حضور کربنات سدیم به عنوان  
  (1)  Thomas s. et al        (2)  Xu J., et al 
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نظر    2/0 در  وزنی  و.  شودمی  گرفتهدرصد    ]6[  همکاران  جیفنگ 
آنیونی، سدیم دودسیل سولفونات    ماده فعال سطحی به بررسی چهار  

 (SDSn ،)  سولفات دودسیل  بنزن  SDS)  سدیم  دودسیل  سدیم   ،)
  (، AESسدیم دودسیل دی )اوکسی اتیلن( اترسولفات )  ( و SDBSسولفونات ) 

از شبیه سازی  استفاده  با  نفت  بین سطحی آب و  بر روی کشش 
 د فعال سطحیوام  تأثیرمولکولی و روش تجربی پرداختند که ترتیب  

 باشد: می نامبرده در هر دو روش به ترتیب زیر

AES > SDBS > SDS > SDSn 

(، ضخامت لایه  IFEها با بررسی انرژی تشکیل بین سطحی )آن
در کل   آلکان  و  آب    سامانهآب  و  نفت  بین  توزیع شعاعی  تابع  و 

آمده  نتیجه دست  به  آنالیزهای  های  کردند.    گوناگون از  بررسی  را 
مقدار    هانتیجه که  داده   شدن    افزوده  .باشدمی  منفی  IFEنشان 

 های تر حالت باعث کاهش انرژی در بیش   سامانه به    ماده فعال سطحی 
  نسبت برخوردهای بین مولکولی   سامانه شود. کاهش انرژی می   سامانه 

و   IFE ن آب، بزرگ بود - ماده فعال سطحی آلکان و  - ماده فعال سطحی 
ماده فعال  آلکان و  -ماده فعال سطحیبرخوردهای بین    قوی بودن 

را-سطحی آنمی  آب  کند.  مشخص  بررسی  تواند  به  خامت ضها 
 آب و  سامانه سطح مشترک )غلظت نسبی بر حسب فاصله برای  

( برای watertو    totalt    ،oiltهای  ، محاسبه ضخامتZنفت حول محور  
 به صورت زیر گزارش شده است:  هانتیجهپرداختند و  سامانهچهار 

لایهدید ضخامت  مقایسه  که  شد  چهار  های  ه     سامانههر 
صورت  ه ب   watertپذیر است. نتیجه کلی برای  دیگر امکان های  سامانه با  

 زیر است: 

SDSn < SDS < SDBS < AES 

 باشد:می بصورت زیر oiltو برای 

SDSn < SDS < AES < SDBS 

  یکسان است و با هم تطابق دارند.   oiltو    watertبرای    ها نتیجه طورکلی  ه ب 
  > SDS < AES < SDBSSDSnصورت ههم ب totaltبرای  هانتیجه

   باشد. مورد بعدی که مورد مطالعه قرار گرفت تابع توزیع شعاییمی
(RDF)  یل تابع توزیع شعاعی  ست.  پروفا(RDF)  نسبی   مقدارهای

ه شد که شدت  دیدکند.  را مشخص می  SOو    WOچگالی و توصیف  
 های  سامانه نسبت  به    SDBS  و  SDSnهای  سامانه پیک اول در  

SDS   وAES   اندازهیشب با  است.  سطحی تر  بین  کشش   گیری 
مقدار  خالص  دودکان  و  آب  شد،  mN/m  23/56  بین    گزارش 

با   سطحی    هاینتیجهکه  بین  کشش   mN/m  25/52تجربی 
 
 

آن داد.  نشان  را  خوبی  کشش   سرانجامها  تطابق  کاهش   قابلیت 
   را به صورت زیر نشان دادند:  سامانهبین سطحی در چهار 

SDSn < SDS < SDBS < AES 

و همکاران بررسی    ]7[  (1)پنگ شی  فعال  چهار    تأثیربه  ماده 
ماده فعال   غیریونی،  ماده فعال سطحیآنیونی و    گوناگون  سطحی
سطحی و      Zwitterion  سطحی فعال   پرداختند.    Gemini  ماده 

ماده  مولکولی نشان داد که    از شبیه سازی   های به دست آمده نتیجه 
سطحی کشش    را  تأثیر ترین  بیش  Gemini  فعال  کاهش   در 

 دارد.   بین سطحی
همکاران و  جانگ  بررسی    ]8[(2)سون  ساختار   تأثیر به  های  تغییر 

و مقایسه شبیه سازی  سولفونات    آلکیل بنزن   ماده فعال سطحی   گوناگون 
کشش بین  کاهش    بر  را ها  پرداختند و روند آن مولکولی و آزمایشگاهی  

نشان دادند    های به دست آمده نتیجه سطحی گزارش کردند با توجه به  
که دارای   (C16-4)   هگزا دکان بنزن سولفونات   ماده فعال سطحی که  

بنزن سولفوناته است، در کاهش کشش    تأثیر ترین  بیش     یک گروه 
 بین سطحی را دارد.  

 SDS  ماده فعال سطحیتوزیع بار در    هایاثر  ]9[  ( 3) هکتور دامینگز 

کرد بررسی  مولکولی    وی  را  ساختار  از  آن  بار هماننددر  توزیع   ،
مولکول    گوناگون یک  به صورت   کاتیونی و یک مولکول آنیونی  را 

که    وی شبیه سازی    های نتیجه   .در نظرگرفت  داد  فعال  نشان  ماده 
و  سطحی جداگانه  لایه  یک  سطحی ماده   کاتیونی   آنیونی    فعال 

دارا   ویژه یک لایه   را  مکان  مشخص شد    باشند و می   خود  های  که 
مولکول در سطح مشترک  توسط توزیع بار    ماده فعال سطحیمتفاوت  

متفاوت را براساس توزیع    های گیری د که جهت شو می   مخلوط مشخص 
شد اختلاف پتانسیل الکتریکی   دیدهبار مولکول نشان داد. همچنین  

بستگی دارد  در مخلوط ها در سطح مشترک به توزیع بار در مولکول
در کاهش    بسیار زیادی   تأثیر   گوناگون و استفاده از مواد فعال سطحی  

  کشش بین سطحی میان آب و نفت دارد.
گسترده ای در زمینه ازدیاد برداشت و بهبود کیفیت  های  مطالعه

است. گرفته  و   نفت صورت  بررس  ]10،  11[  همکاران  تیرجو  ی به 
با توجه و    2CaClو    NaCl  ،2MgClهای  اثر نمکپارامتر حلالیت، و  

به   که  ، تجمع آسفالتین 2Ca+  و  Na  ،+2Mg+های  کاتیونبه حضور  
روند   دارای  اثر  و  است    افزایشیو    کاهشی،  افزایشیترتیب 

و  های  مهارکننده آسفالتین  رشد  آن  تأثیررسوب  روند  در  را  ها 
 با بررسی این موارد  بهبود کیفیت نفت پرداختند که    برایآسفالتین  

 
 

(1)  Shi P., et al        (3)  Dominguez  H., et al 

(2)  Jang  S. S., et al 
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به   سطحی  فعال  مواد  حضور  روند    هاینتیجهدر  در  مفیدی 
 . ند کاهش کشش بین سطحی رسید

همکاران و  شبیه  ،]12[  رضایی  روش  از  استفاده  سازی  با 
آب را بررسی کردند.    -های هیدروکربنسامانه  DPD  ،IFTمولکولی  

آنهیدروکربن مطالعه  مورد  از  های  آلکانها  خطی،  نوع   های 
های آروماتیک بودند. پارامترهای تعامل  ها و هیروکربنسیکلو آلکان

DPD  (aij( به عنوان یک تابع دمایی ،)T  که به پارامتر حلالیت )(δ)  
  ( MDبا استفاده از دینامیک مولکولی )   پارامتر حلالیت   بررسی و وابسته است  

 محاسبه شده   aij. در این مطالعه مشخص شد که  آوردنددست  هب
تری  دقیق  هاینتیجهمشابه،  های  بر اساس نیروهای یکسان بین اتم

 DPDشبیه سازی    هایهمحاسب  هاینتیجهدهد. همچنین  می  یهرا ارا
 های ه آب با هزینه محاسب - هیدروکربن  های  سامانه   IFTبرای محاسبه  

 تری دارد.تجربی تطابق بیشهای تر در مقایسه  با داده کم
دما و فشار، استفاده از   های با اعمال شرایط ویژه از جمله تغییر

سطحی   گوناگون های  غلظت  فعال  نوع  ماده  سطحی،  فعال    ماده 
 تواند می   گذار موجود در آب و میزان شوری تأثیر مورد استفاده، یون  

کنار   ب   افزودن در  نقش  فعال سطحی  کاهش ه مواد  روند  در  سزایی 
کشش بین سطحی و ازدیاد برداشت داشته باشند. امروزه با کمک 

 ه ل از جم   گوناگون انواع مواد    تأثیر توان بسادگی  می   سازی مولکولی شبیه 
و   مواد فعال سطحی در روند ازدیاد برداشت نفت را مورد مطالعه قرار داد 

  را   گوناگون های  ال و میزان اثربخشی پارامتر شرایط خاص مورد نظر را اعم 
 شود. می   مورد ارزیابی قرار داد که منجر به کاهش هزینه و صرفه جویی زمان 

سدیم دودسیل   ماده فعال سطحی   تأثیر در این پژوهش به بررسی  
 تأثیروآب و  ها  آلکان سولفات در روند کاهش کشش بین سطحی بین  

در روند کاهش کشش بین سطحی به صورت ها  نسبت تعداد مولکول 
مولکولی  دینامیک  سازی  شبیه  و  می پردا  آزمایشگاهی    شودخته 

(،  IFEانرژی تشکیل بین سطحی )   مانند مهم  های  و با بررسی پارامتر 
در کل   آلکان  و  آب  بین    سامانه ضخامت لایه  تعامل  فعال و  ماده 

  (SDS)  ماده فعال سطحی   تأثیر ،  (RDFبا فضای نفت و آب )  سطحی 
 روند کاهش کشش بین سطحی توسط شبیه سازی دینامیک مولکولی در  

  ( مورد بررسی قرار گرفت. (Materials Studio 6.0 Softwareتوسط نرم افزار  
 

 تجربی  بخش
 ( Pendant Drop) آنالیز قطره آویزان

  (SDS)سدیم دودسیل سولفات    ماده فعال سطحیاز    پژوهشدر این  
   آورده شده است. 1آن در جدول  هایویژگی که دش استفاده

 

 . (SDS) سديم دودسيل سولفات   ماده فعال سطحي   های ويژگي    ـ1  جدول 

 واحد ها ویژگی

 - 4SO25H12NaC فرمول مولکولی

 g/mol 288/ 372 وزن مولکولی

 C° 206 نقطه ذوب

 C° 01/1 دانسیته

 
 

 

 

 .]13[ آناليزقطره آويزان ـ1 شکل

 
 

 د. بو  آب مقطر پژوهشمورد استفاده در این حلال 
باید توانایی محاسبه    (IFT)محاسبه    فناوریبرای این مطالعه،  

مایع در فشار و دمای بالا را داشته باشد. آنالیز  ـ    مایع  یسامانهدر  
 قابل محاسبه و پارامترهای دیگر که به راحتی   (γ) شکل قطره تابعی از 
 ( معادله  در  کشش  1است  محاسبه  برای  است.  شده  داده  نشان   ) 

بر اساس شکل    dو    Dبین سطحی با استفاده از این روش دو پارامتر  
ترین  قطر بزرگ  D. پارامتر  شودمی  مشخص  1قطره همانند شکل  

قطر دایره ای است از قطره  dدایره سازنده قطره است در حالی که 
 . ]13[  ( 1) گرین و همکاران   ، ترین نقطه قرار دارد از پایین   Dکه به فاصله  

(1        )                                                   egd
H

 = 
2 1 

چگالی ρ∆ که   جاذبه،  g،  اختلاف  1  شتاب 

H
تصحیح     ضریب 

برمبنای نسبت  
ds

de
. 

آنالیز پروفیل طولی قطره مایع غوطه ور در فاز سیال دوم در روش  
همواره به عنوان روش با دقت بالا و مناسب برای محاسبه   قطره آویزان،  

 شود که نیازمند تصویر  می   مایع در نظرگرفته ـ    کشش بین سطحی مایع 
 م نمایی ک باشد. این آزمایش نیازمند دوربین با لنز بزرگ با کیفیت بالا می 

 (1)  Green  D., et al 
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 محفظه اصلي   -5شير فشار بالا - 4کنترل دما وفشار  - 3لامپ  -2مخزن بالک -1سطحي:  بين کشش گيری اندازه دستگاه از شمايي ـ2شکل 

 قطره  و گزارش کشش بين سطحي. ديدن برای  سامانه-10محفظه قطره -9تخليه  -8سوزن تزريق قطره -7دوربين   -6

 
  باشد. سپس محاسبه کشش سطحی به صورت می   ضبط شکل قطره برای  

عددی  های  بدون بعد، قطره آویزان با ثبت تصویر و استفاده از راه حل 
در این پژوهش برای استفاده از این روش اندازه گیری   قابل محاسبه است 

با استفاده   .آنالیز قطره آویزان استفاده شد  سامانه کشش بین سطحی از  
دمای مخزن اندازه گیری   حی در فشار و این دستگاه کشش بین سط  از 

 آورده شده است.   2دستگاه در شکل    ی شد. شما 
ماده فعال  محلول    دارایدو سیال یکی    ،تزریقهای  در آزمایش

  ، 0/ 86با چگالی    هپتان و دیگری  ،  1/ 415  و آب مقطر با چگالی   سطحی 
تزریق به مخزن بالک و مخزن قطره آماده شد. برای این منظور    برای 

g  2 /0   دقیقه با دور   20به مدت    ماده فعال سطحی  rpm  500   درون
mL  100    گیری شد آب مقطر مخلوط شد و سپس چگالی محلول اندازه . 

سوزن  محلول آماده شده در مخزن سیال کل تزریق شد و سپس  
که در مخزن قطره قرار گرفته   هپتان تزریق    برایرا    تزریق قطره

 هپتان از تزریق قطره    پسد.  شاست از پایین مخزن سیال کل تنظیم  
کشش   گیری  اندازه  افزار  نرم  در  دوسیال  هر  چگالی  اعمال  با   و 

و با تنظیم دما و فشار کشش بین سطحی بین محلول    بین سطحی
و فعال سطحی  آب  قطره    ماده  شد.    هپتانو  گیری    دوباره اندازه 

برای اندازه گیری کشش بین سطحی آب خالص و   هاههمین مرحل
  آن در کاهش  تأثیر و  ماده فعال سطحی تزریق   دیدن   برای  هپتان قطره 

شد   گیری  اندازه  سطحی  بین  آمده نتیجهکشش  دست  به     های 
 شود.می یهبحث گزارش ارا و ها نتیجهدر بخش  هااز این آزمایش

 

   بخش نظری
  دست آمدن ه برای ب   Mesociteبا استفاده از مدل    نخست در این مطالعه  

 شد.    ترکیب شبیه سازی شده دلخواه فضای ترکیب به سه فاز تقسیم 
حدود   ضخامتی  که  میانی  است.    Å30فاز  مایع  آب  به  مربوط   دارد، 

مولکول    16که از    داشت فاز آب یک تک لایه سطحی متقارن قرار    سوی دو  
 ( تشکیل شده است. این فازها در یک شبکه مربعی  SDS)   ماده فعال سطحی 

های هیدروکربن نیز  سازمان یافته و زنجیره   xyمناسب روی محور    4×    4
قرار گرفته و از فاز آب انحراف    ماده فعال سطحی در کنار فاز    xyعمود بر محور  

صورت دو ستون در دو سمت تک لایه  ه  ند. بر این اساس فاز دودکان ب اشت د 
سطحی متقارن   فعال  حدود    ماده  ضخامتی  و  گرفته  که    Å15قرار   دارد 

  باشد. می   صورت مایع ه ب 
به ترکیب  ماده فعال سطحیوقتی  شوددیده می که گونههمان

های  مولکولصورت یک تک لایه بین ه، بشد افزوده آب و دودکان 
قرار دودکان  و  آنجاگرفتآب  از  بررسی  یی ،  مطالعه  این  هدف  که 

ماده فعال از افزودن    پس  های آب و دودکان است،نسبتتعداد  تغییر  
مولکول   800اول    سامانه  :شودمی  تعریف  سامانهنوع    سه  ،سطحی 

( (SDS  ماده فعال سطحیمولکول    32مولکول دودکان و    120  آب با
مولکول   400دوم    یسامانهدر    و  شد ( شناخته  1SDSبا عنوان )  و  دارد
همان    60با    آب با  ولی  دودکان  فعال  مولکول    32مولکول  ماده 

 سامانه  .شدمعرفی    (2SDS)  و با عنوانشده ( ترکیب  SDS) سطحی
با    800سوم    ماده  مولکول    16مولکول دودکان و    120مولکول آب 

  سامانه در هر  ( تعریف شد.  3SDSو با عنوان )   اشت د (  (SDS  فعال سطحی 
pcff  به عنوانforcefield   .ها، سامانه کردن  کمینه از  پس انتخاب شد

این   در چهار مرحله روی  اعمال شد.  ها  سامانه دینامیک مولکولی 
 ps10ن)همدما، هم فشار( با زما  NPTبا استفاده از مجموعه    نخست
دما   شد.سامانهروی    K550و  انجام  دینامیک  دوم    ها  مرحله   در 

کاهش یافت.   K  298، دما به  ps10زمان  و  NPT با همان مجموعه  
  تغییریافت، در همان   PS 200سازی به در مرحله سوم زمان کلی شبیه 

پایانی با تغییر مجموعه  و در مرحله    NPT  و مجموعه  K298 دمای  
 PS  200  زمان کلی    و    K298 در همان دمای    NVTبه    NPTاز  
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 های متقارن های آب، تک لايه)فاز وسط )قهوه ای رنگ( مربوط به مولکول. با گروه آلکاني دودکان SDS ماده فعال سطحيشبيه سازی  ـ3 شکل
 های سبز و صورتي(  )رنگ ماده فعال سطحيو دو  لايه دندانه دار کنار  ماده فعال سطحيهای مولکولکنار فاز آب )آبي و بنفش رنگ( مربوط به 

 .اند( های ضخيم دودکانمربوط به لايه

 

 

  ماده فعال سطحي های آب، دودکان و  شمايي از سل شامل: مولکول    ـ4  شکل 
 ( بعد از چهار مرحله ديناميک مولکولي. SDSسديم دودسيل سولفات ) 

 
دما و فشار،   هایدینامیک نهایی اعمال شد. با توجه به اینکه تغییر

وسیله هدارد، در هر مرحله دما ب  تأثیرروی نتیجه دینامیک مولکولی 
ترموستات   فشار   ]41[  (1) وهمکارانرن  بو   .Andersenروش   و 

همکاران  وسیلههب و  برخوردهای   ]51[  (2) برندسن  شد.  کنترل 
روش  از  استفاده  با  نیز  و    Charge  Group  غیرپیوندی  گانسترن 

برش     ]61[  ( 3) همکاران  فاصله     Å  5 /12 Off Distance= Cut  با 
  پیکو ثانیه   1  در یک فاصله زمانی  ،مسیرهامحاسبه و در هر مرحله  

 د. شانتخاب 
ماده فعال  در این مطالعه، هدف بررسی رابطه بین ساختار مولکولی  

بین سطحی    سطحی  کاهش کشش  قابلیت  آب    - دودکان   سامانه و 
به گونه ای است که سر آب گریز  ها  ماده فعال سطحیساختار    است. 

  ها توسط فاز مایع پوشانده ها درون فاز نفت و سر آبدوست آنآن
 نفت   ها، کاهش سطح انرژی آزاد   ماده فعال سطحی . در ساختار  شودمی
 
 

ب آب  و  سطحی ه)آلکان(  بین  کشش  کاهش  باعث  همزمان    طور 
بین  می  نشان  هاپژوهششود.  می کشش  در  عامل  سه  که  دهد 

 ضخامت  -2(  IFEانرژی تشکیل بین سطحی )  -1سطحی موثرند:  

ماده فعال  تعامل بین    -3و     سامانهلایه آب و آلکان در کل  
)  سطحی آب  فضای  دینامیک  RDFبا  سازی  شبیه  ادامه  در   .)

و   مذکور  فاکتور  سه  اثر  مکانیسم  بررسی  به   ها آن  تأثیرمولکولی 
 بر روی کشش بین سطحی پرداخته شد.

 

 وبحث  هانتیجه
 اندازه گیری کشش بین سطحی  

است که   بین سطحی لازم  گیری کشش  اندازه   نخستبرای 
بین سطحی   که  اسامانهکشش  مولکول  تنهای  و  شامل  آب  های 

گیری شود و سپس با افزودن  اندازهباشد، به روش تجربی  می  آلکان
مقدار کاهش کشش بین سطحی مشخص    سامانه به این    ماده فعال سطحی 

با تعداد    تجربی کشش بین سطحی بین آب و هپتان  هاینتیجه  . شود 
)آب  مولکول  دودکان    800های  تزریق  120و  بدون  فعال (  ماده 
 دست آمده ه است. همچنین کشش بین سطحی ب  mN/m50  سطحی 

از روش  استفاده  برای  آزمایشگاهی و شبیههای  با  مولکولی  سازی 
های )آب  شامل تعداد مولکول  ماده فعال سطحیبا تزریق    سامانه

  mN/m  1/7  ( به ترتیبماده فعال سطحی  32و  120و دودکان    800
و    .دهدمی  باشد که تطابق قابل قبولی را نشانمی  mN/m  11/5و  

نشان بررسی این  در  مولکولی  سازی  شبیه  مناسب  توانایی  دهنده 
  شده با استفاده از میدان نیروی ذکر ها کشش بین سطحی آب و آلکان 

 باشد. در ادامه به بررسی شبیه سازی دینامیک مولکولی کشش  می
 
 

)1( Buuren van  A.R.,et al       )3( Gunsteren  W.F. van.,et al 

)2( Berendesn  H.J.C.,et al 



 1400، 1، شماره 40دوره  ... دودسيل سولفاتبررسي تاثير سورفکتانت آنيوني سديم  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 217                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

نوان یکی از اجزا مهم تشکیل دهنده  بین سطحی آب و دودکان به ع
روی کشش بین سطحی   SDS  ماده فعال سطحی نفت خام و اثر  

کشش بین سطحی اندازه گیری شده در رابطه   پرداخته شده است.
مولکول-آب  سامانهبا   تعداد  با  )آب  دودکان  دودکان   800های  و 

مقدار  120  ،)mN/m  83/54    با رابطه  در  دودکان -آب   سامانهو 
 mN/m(، مقدار  60و دودکان    400های )آب  خالص با تعداد مولکول

زپیر    ،mN/m  55 /52تجربی گزارش شده    هیجاست که با نت  06/59
همکاران دارد  (1)و  با   . ]18[  مطابقت  بعد  مرحله   ماده    نافزود  در 

ی کشش  چشمگیربه طور    بالا   ی سامانهبه دو    SDS  فعال سطحی
آن سطحی  شده    های نتیجه و    یابد می   کاهش   هابین  گیری   اندازه 

است  (  2SDS( و )1SDSبرای )  mN/m  28/8  و  mN/m  32 /7  به ترتیب 
 mN/m  66 /12و    mN/m 26 /6تجربی که به ترتیب    های نتیجه که با  

 است، تطابق دارد.
کاهش   دید توان  می  سطحی    قابلیت   که  بین   این  برای  کشش 

چسبندگی نفت خام    کار   بخاطر .  است  SDS1SDS >2صورت  ه ب   سامانه دو  
روسن و   آب است   - متناسب با کشش بین سطحی نفت که  سنگ    ر روی ب 

 .   یابد می   بندگی افزایش چس   کشش بین سطحی با کاهش  ،  ]81[  ( 2) همکاران 

 
 شبیه سازی دینامیک مولکولی 

به  با   سورفکتانت  مولکولـ    آب  سامانهافزودن  های نفت، 
کنند و به صورت یک تک  می  دیگر حرکتسورفکتانت به سمت یک

  .گیرندمی  شوند و بین فازهای آب و نفت قرارمی لایه در خود جمع
، زنجیره الکلی  ماده فعال سطحیبا توجه به ساختار آمفوفیلیک در  

نفت فاز  وارد  آن  گریز  آب  می  آب  فاز  در  آن  آبدوست  شود و سر 
طح انرژی آزاد  شود. این نوع از تجمع تک لایه ای، سمی  ورغوطه

کاهش فازهای   همزمان  را  آب  و   فراوانی    های پژوهش دهد.  می   نفت 
زمینه  این  تشکیل  می   نشان   در  انرژی  با  سطحی  بین  کشش  که   دهد 
مولکول  ، ( IFE)   بین سطحی  تعامل  و  مشترک  سطح  های  ضخامت 

رابطه بسیار نزدیکی   (RDF)  با فازهای آب و نفت  ماده فعال سطحی
دارد. در اینجا، شبیه سازی دینامیکی مولکولی با بررسی مکانیسم 

 شود.می سه عامل فوق بر روی کشش بین سطحی مشخص
 

 ( IFEانرژی تشکیل بین سطحی ) 

ترین عامل  مهم   ( 3) ، نفت و آب ماده فعال سطحی انرژی پایه سطوح میانی  
مقایسه  ؤ م  است.  سطحی  بین  کشش  در  هر ثر  پایه     ،  سامانه  دو   انرژی 

 
 

 .(IFE)ـ انرژی تشکيل بين سطحي  2جدول 

 سامانه 
    Kcal mol)-1( انرژی

 IFE نفت/آب انرژی کل 

1SDS -344,472 -184,437 -33,963 

2SDS -264,116 -169,965 -31,904 

 

  ماده فعال سطحیآب است. در واقع افزودن  - دودکان   سامانه انرژی  
ماده  ( و مقدار انرژی مولکول  IFEمقدار انرژی تشکیل بین سطحی )

 (  IFEذکر شده است. مقدار )  2به تنهایی در جدول    فعال سطحی
  شود:می زیر محاسبه با استفاده از رابطه

(2)    IFE=  
Etotal−(n×Esurfactant,single+Eoil−water)

n
 

,Etotal  ،Esurfactantدر این معادله   single    وEoil − water  
ماده فعال  ، انرژی مولکول  سامانهبه ترتیب نشان دهنده انرژی کل  

انرژی    سطحی و  تنهایی  آلکان  یسامانهبه  و  -خالص  است  آب 
است که در این مطالعه   ماده فعال سطحیهای  تعداد مولکول   nمقدار
منفی است. به این معنی    IFEطورکلی مقدار  ه باشد. ب می   مولکول   32

شود  می  سامانهباعث کاهش انرژی    ماده فعال سطحیکه افزودن  
تواند به تعامل  می   سامانه پایدارتر خواهد بود. کاهش انرژی    یسامانهو  

آب  / فعال سطحی ماده  دودکان و  / ماده فعال سطحی بین    بین مولکولی 
بینIFE  مربوط باشد و بزرگ بودن  برخوردهای  بودن  ماده    ، قوی 

کند. می  آب را مشخص-ماده فعال سطحیدودکان و  -فعال سطحی
مکانی اساس  کارکرد  سبر  سطحیم  فعال  کاهش   ماده  باعث  که 

سطحی بین  بین می  کشش  برخوردهای  قدرت  و  تعامل  شود، 
بودن   زیاد  معنی  به  سطحی مولکولی  بین  کشش  کاهش  قابلیت 

برای    IFEمقدار مطلق    2  . در جدول]91[  (4)جانگ و همکاران است
 به ترتیب زیر است:  سامانههر دو 

2> SDS1SDS 
صورت تجربی هکشش بین سطحی ب  قابلیت  که این نتیجه با کاهش

 مطابقت دارد.
آنجا    سامانهدر هر دو    SDS  ماده فعال سطحی که گروه    ی یاز 

 دست آمده به تنهاییه ب   ماده فعال سطحی یکسان است، مقدار انرژی  
28.962 Kcal/mol   =E-surfactant, single   بودن یکسان   است. 

دهد که می   نشان   سامانه در هر دو    ماده فعال سطحی مقدار انرژی  
 مقدار   تأثیر تا حدود زیادی تحت    (IFE)مقدار انرژی کلی و به تبع آن  

 
 

(1)  Zeppieri  S.,et al       (3)  The energetic stability of the surfactant-mediated oil–water  interface 

(2)  Rosen  J.M .,et al        (4)  Jang S.S.,et al 
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و با   آلکان - آب   سامانه به   مولکولی  بین  برخوردهای  افزایش  عث 
سطحی بین  کشش  مقدار    هاینتیجهطبق    ولی شود  می   کاهش 

در  ه ب  سطحی  بین  کشش  کاهش  این  آمده  که اسامانه دست  ی 
و  مولکول  آب  بیش های  بزرگ آلکان  دارد،  ب تری  و  است   عبارتی  ه تر 

تر  بیش   IFE  تر باشد، مقدار آب بیش - دودکان   های هرچه تعداد مولکول 
تجربی نشان داده شد که   های نتیجه که در  گونه یابد، همان می کاهش  

تر باشد، کاهش  بیش   سامانه های آب و دودکان  هرچه تعداد مولکول 
 تر است.کشش بین سطحی آن بیش 

 
 بررسی ضخامت سطح مشترک 

ضخامت سطح مشترک یکی دیگر از پارامترهای مهمی است 
محاسبه   7  تا  5شود. شکل  می  که باعث ایجاد کشش بین سطحی

محور   طول  در  فاصله  حسب  بر  نسبی  برای    Zغلظت  ترتیب  به 
نشان  2SDS و   1SDSهای  سامانه معیار  می  را  اساس  بر   دهد. 

 ،]19[(  1)جانگ و همکاران  پیشنهاد شده توسط گودارد  "90-90"
( نفت  و  آب  سطح  بین  تفاضلی  بtotaltضخامت  محاسبه ه (  وسیله 

بین   آلکان مشخص  "90-90"های  موقعیتفاصله  و  آب   غلظت 
درصد غلظت   90درصد غلظت آلکان و    90فاصله بین    totaltشود )می

معیار   اساس  بر  است(.   نفت  "10-90"آب  و   oilt، ضخامت لایه 
آب   لایه  مشخص  watertضخامت  بین  می  نیز  فاصله   %90شود. 

و همچنین فاصله   oiltغلظت آن نشان دهنده    %10غلظت آلکان و  
و    %90بین   آب  نشان    %10غلظت  آن   است   watert دهندهغلظت 

 .  ]20، 21[ (2) ریورا و همکاران
  سامانهبرای هر سه    watertو    totalt    ،oiltهای  محاسبه ضخامت

1SDS    2وSDS    3وSDS    جدول شده    3در  مقایسه  ذکر  است. 
پذیر  دیگر نیز امکانهای  سامانهبا    سامانههر  سه  های  ضخامت لایه
همان جدول    گونهاست.  در  می  3که  کلی شوددیده  نتیجه   ، 

و   3SDS water< t  1SDS water< t 2SDS  rwatet  صورتهب  watertبرای  
ب   oiltبرای   و    1SDS oil< t 2SDS oilt  < 3SDS oiltصورت  ه نیز   است 

یکسان است و با هم تطابق دارند.    oiltو    watertبرای    ها نتیجه کلی  طور ه ب 
دو    در  از  بیش oilt مقدار  سامانههر  باست    watertتر  کلی  هو   طور 

   1SDS total< t 3SDS  totalt  < 2SDS oiltصورت  ه نیز ب   totaltبرای    ها نتیجه 
 باشد. می

لایه دربر  سامانههای  بررسی ضخامت  را  مهم  نکته   دارد:  چند 
 ،   oiltد که ضخامتدیتوان  می  ماده فعال سطحیدر هنگام افزودن  

watert   همچنین    وoilt totalt  ،watert  همچنین    وtotalt   یابد. بسیار افزایش می 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

های نسبي بين  غلظت بررسي ضخامت سطح مشترک، پلاني از     ـ  5  شکل 
ماده فعال  مولکول    32در حضور    مولکول دودکان    120و    مولکول آب    800

 . SDS)1(سديم دودسيل سولفات    سطحي 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

پلان   ـ    6  شکل  مشترک،  سطح  ضخامت  غلظت بررسي  از  نسبي ي   های 
ماده فعال  مولکول    32در حضور    مولکول دودکان    60و   مولکول آب   400

 . SDS)2(سديم دودسيل سولفات    سطحي 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
از     ـ7  شکل  پلاني  مشترک،  بين غلظت بررسي ضخامت سطح  نسبي   های 
ماده فعال  مولکول    16در حضور     ل دودکان مولکو   120و  مولکول آب    800

  . (SDS3)سديم دودسيل سولفات    سطحي 
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)1( Jang S.S.,et al        )2( Rivera J.L.,et al 



 1400، 1، شماره 40دوره  ... دودسيل سولفاتبررسي تاثير سورفکتانت آنيوني سديم  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 219                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 بررسي ضخامت سطخ مشترک. ـ3جدول 

 سامانه 
   (°A) ضخامت سطح مشترک

 ضخامت کل  ضخامت نفت ضخامت آب 

1SDS 13,421 17,551 13,937 

2SDS 12,466 15,582 10,200 

3SDS 16,962 10,178 11,308 

 12,592 15,95 13,432 ( 800- 120) آب/دودکان

 7,048 11,927 8,674 ( 400-60)آب/دودکان 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

بين    2SDSو 1SDS های  سامانه مقايسه تابع توزيع شعاعي    ـ  8 شکل 
 (. WOهای آب ) ( واکسيژن SO)   ماده فعال سطحي های  اکسيژن 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

بين    3SDSو  1SDS های  سامانه مقايسه تابع توزيع شعاعي     ـ  9 شکل 
 (. WOهای آب ) ( واکسيژن SO)   ماده فعال سطحي های  اکسيژن 

 
ماده فعال  گونه توضیح داد که اضافه شدن توان این می این تغییر را 

صورت تک لایه بین سطوح نفت و آب باعث جذب و  ه  ب  سطحی
دوست آن به ترتیب بین فضاهای نفت  نفوذ سرهای آب گریز و آب

ماده  که نفوذ نفت و آب در مجموعه  شود. نتیجه مهم اینمی   و آب
و همچنین باعث افزایش    oilt  ،watertباعث افزایش    فعال سطحی

totalt  دودکان را خالص در نظر  -آب  سامانه شود. نکته دوم: اگر  می
شود محاسبه    totalt  سرانجامو    oiltو   watertو    گرفته  عدد   شودآن 

ی وارد ماده فعال سطحیتر از زمانی است که گروه  دست آمده کمهب
بخواهیم    سامانه ما  و  برای کل    totaltشود  محاسبه کنیم.    سامانه را 

شود ضخامت  می   ه فزود ا   سامانه ی به  ماده فعال سطحی بنابراین وقتی گروه  
و  های  لایه  آب   یابند.  می   افزایش   چشمگیری صورت  ه ب   totaltنفت، 

طور  بزرگ  به  لایه معمول  ضخامت  ب های  بودن  آب  و   معنی  ه  نفت 
آن  آمیختن  قابلیت  بودن  مقدار کشش  بزرگ  و کاهش  با همدیگر   ها 

که مرتبه ضخامت  توان استنباط کرد وقتی می   بین سطحی است در نتیجه 
است    SDS1SDS > 3SDS <2  صورت: ه ب   سامانه   سه برای هر  ها  لایه 

  SDS1SDS< 3SDS >2صورت:  ه ب  هاآن  مرتبه کشش بین سطحی

 تجربی همخوانی دارد. هاینتیجهست که با ا
 

 و آب  ماده فعال سطحیبرخورد )تعامل( بین 

مشترک  سطح  ضخامت  بررسی  بین    دید   توان ی م   در  تعامل   که 
و آب یک پارامتر حیاتی تعیین کننده    ماده فعال سطحی سر آبدوست گروه  

است،   سطحی  بین  کشش  کاهش  تعداد    درنتیجه در  محاسبه  برای 
و آب از تابع توزیع    ماده فعال سطحی دوست  آب های  برخوردها و تعامل گروه 

استفاده RDF)   شعاعی  نمودار    9و   8های  شکل شود.  می   (  نشان دهنده 
RDF  ماده فعال  های اکسیژن متصل به اتم سولفور در مولکول بین اتم

  سه ( در هر  WOهای آب ) های اکسیژن مولکول ( و اتم SO)   SDS  سطحی 
مقدار پیک   سامانه شود که در هر دو  می   دیده   8در شکل   است. سامانه  

  سامانه اول و پیک دوم با هم متفاوت است. مقدار پیک اول برای  
1SDS   در فاصله   1/ 539  برابرÅ  73 /2    2  سامانه و برایSDS   برابر  

 که مقدار پیک دوم برای    است در حالی   Å  29/3در فاصله      1/ 050
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 2SDS  سامانه و برای    Å  51 /3در فاصله    0/ 662برابر    1SDS  سامانه 

مقدار پیک اول   3SDSو برای    است   Å  87/5در فاصله  0/ 985برابر  
که مقدار پیک دوم برابر است در حالی   Å  51 /3در فاصله     0/ 939برابر  
اولین پیک موجود نشان دهنده پیوند    .است  Å  97/5در فاصله    0/ 822

اتم هیدروژن در آب    و   ماده فعال سطحی اتم اکسیژن    هیدروژنی بین 
شود که اولین پوسته  می   است و قوی بودن این پیوند هیدروژنی باعث 

ایجاد شود. ساختار   ماده فعال سطحی اتم اکسیژن    هیدراته در اطراف 
دومین پیک که شکل گیری آن ضعیف است، به الکتروستاتیک و اثر  

های  شود و به ترتیب از گروه می   پیوند هیدروژنی نسبت داده متقابل  
آید.  می   دست ه های آب ب قطبی و اولین پوسته هیدراته شده با مولکول 

شود شدت پیک دوم در هر دو می   دیده   8که در شکل    گونه همان 
ها شدت پیک اول آن  ولی دارای اندازه تقریبی یکسانی است    سامانه 

خیلی  سامانه که شدت پیک اول در هر دو  ی یاست. از آنجا  چشمگیر 
خیلی   1SDS  سامانه تر از پیک دوم بوده و شدت پیک اول در  بیش 
در  بیش  اول  پیک  شدت  از    RDF مقایسهاست،    2SDS  سامانه تر 

تر از بیش  1SDS  سامانه در    RDFهد که مقدار  می   نشان   سامانه هر دو  
تر  بیش   1SDS  سامانه در    RDFو مقدار    است   2SDS  سامانه در   RDF  مقدار 

 . )SDS3> RDFSDS2RDF> SDS1RDF)  است   3SDS سامانه در   RDFر مقدا  از 
مقدار  بودن  بیشRDF   بزرگ  قابلیت  معنی  آن  به  برای   سامانه تر 

دست ه ب   های نتیجهکاهش کشش بین سطحی است، بنابراین طبق  
تری دارد، های آب و دودکان بیشی که تعداد مولکول ا سامانه آمده  
RDF  تر است و بیش تر و کاهش کشش بین سطحی آن  آن بزرگ
 تجربی همخوانی دارد.  های نتیجه این با  

 

 نتیجه گیری 
آنیونی   گروه  یک  مطالعه،  این  سطحی در  فعال  سدیم   ماده 

حالت    سه  با ترکیب آلکان دودکان و آب در   ( SDSدودسیل سولفات ) 
و با نسبت مولکول  بررسی قرار گرفت  متفاوت مورد  در حالت    های 

  1SDS سامانه هدف بررسی کاهش کشش بین سطحی در دو    دوم، 
مولکول   120مولکول آب و    800با  SDS   ماده فعال سطحی )ترکیب  

ولکول آب م   400با     SDSماده فعال سطحی )ترکیب    2SDSدودکان( و  
با  SDS  ماده فعال سطحی )ترکیب    3SDS  مولکول دودکان( و   60و  

و    800 آب  مقدار    کمینه   نخست .  دودکان(مولکول    120مولکول 
آنالیز کشش    سامانه   سه کشش بین سطحی برای هر    با استفاده از 

آویزان   ترتیب صورت تجربی محاسبه ش ه ب بین سطحی قطره  و  ده 
 SDS1SDS  < 3SDS >2صورت  ه کشش بین سطحی ب  قابلیت   کاهش 

( انجام  MD)   باشد. در مرحله بعد شبیه سازی دینامیک مولکولی می 
(، ضخامت سطح  IFEاثر سه پارامتر انرژی تشکیل پیوند ) گرفت و  

با فضای نفت   ماده فعال سطحی های  مشترک و برخورد بین مولکول 
و آب محاسبه شد. در بررسی    ماده فعال سطحی ( بین سطوح  RDFو آب ) 

ماده که نسبت  د با توجه به این ش   دیده   ( IFEپارامتر انرژی تشکیل پیوند ) 
سطحی  دو    فعال  هر  پیوند    سامانه در  تشکیل  انرژی  است،   یکسان 

آب و دودکان قراردارد و های  مولکول   های نسبت   تأثیر به شدت تحت  
مولکول  تعداد  بیشهرچه  دودکان  و  آب  انرژی های  مقدار  باشد  تر 

 ( پیوند  بیشIFEتشکیل  مقدار (  و  کاهش بیش  IFE تر   یابد. می   تر 
  به دست آمد در بررسی پارامتر ضخامت سطح مشترک نیز این نتیجه  

مولکول  تعداد  نسبت  هرچه  بیش که  دودکان  و  آب  باشد، های  تر 
ضخامت سطح مشترک آب، آلکان و ضخامت کلی که نتیجه فاصله  

و    90بین  آب    تر دودکان است بیش درصد غلظت    90درصد غلظت 
 ماده فعال سطحی  های باشد. در بررسی پارامتر تعامل بین مولکول می 

های که هرچه نسبت تعداد مولکول   مشخص شد ( نیز  RDFبا فاز آب )
شد پیک اول که نشان دهنده پیوند هیدروژنی  تر با آب و دودکان بیش 

و اتم هیدروژن در آب است شدت   ماده فعال سطحی تم اکسیژن   بین  
دارد و  بیش  اختصاص بیش  مقدارهای تری  به خود  را  دهد.  می   تری 

کلی  ه ب  پارامتر ه ب   های نتیجه طور  سه  هر  بررسی  در  آمده   دست 
که   SDS2> SDS1SDS <3صورت  ه ب  تجربی    های نتیجهبا    است 

 تطابق خوبی دارد.

 

 
 4/1398/ 10؛   تاريخ پذيرش :    22/12/1397تاريخ دريافت : 
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