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 ی تحصیلات تکمیلیی دورهنامهی پایانفرم چکیده

 مدیریت تحصیلات تکمیلی

 5331593119ش دانشجویی:  اسماء نام: زیارتی    نام خانوادگی دانشجو:

 دکتر سیروس سالمی  استاد مشاور: دکتر محسن عباسپور استاد راهنما:

 فیزیک-شیمی  گرایش: شیمی  رشته: علوم پایه  دانشکده:

 57  تعداد صفحات: 02/11/39 تاریخ دفاع: کارشناسی ارشد  مقطع:

 مولکولی دینامیک سازیشبیه از استفاده با هوا-آب-نمکی ذرات نانو هایسیستم در سطحی کششنامه: عنوان پایان

 سازی دینامیک مولکولی، شبیهCl4NH، کشش سطحی، انرژی جذب، نانوذره DRH: هاکلیدواژه

نامه کند. در این پایانسازی دینامیک مولکولی روشی مناسب برای مدلسازی میکروسکوپی در مقیاس اتمی و مولکولی فراهم میشبیه :چکیده

محاسبه شده است. برای محاسبه کشش سطحی از روش  Cl4NHکشش سطحی نانوذرات نمکی  ،سازی دینامیک مولکولیبا استفاده از شبیه

توان در تماس با آب در قطرهای مختلف نانوذره، می Cl4NHروش، با استفاده از انرژی جذب سیستم در این  جدیدی استفاده شده است.

DRH  را درRHافتد که به یکباره با افزایش رطوبت نسبی نمودار انرژی پذیری زمانی اتفاق میهای مختلف به دست آورد. در واقع نم

یابد، بخش بزرگتری از اتمها روی سطح خوشه قرار دارند. از هنگامی که اندازه نانوذره کاهش می جذب بر حسب قطر نانوذره افزایش یابد.

-با کاهش تعداد ذرات انرژی پیوستگی کاهش می همچنینآنجاکه اتمهای سطح در مقایسه با اتمهای توده دارای انرژی پیوند کمتری هستند، 

یابد. بنابراین با استفاده از وابستگی افزایش می DRHبا کاهش قطر نانوذره، مچنین ه شود.یابد و سبب ایجاد ساختار ناپایدارتری می

DRH  ن نمودارهای کشش سطحی را رسم کرد.تواقطر ذره میو همچنین کشش سطحی به 
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 1کشش سطحی .1-1

وهای شوند. نی نی وهای شوتاه   د  ین مولکول  توضیح داده م  اساسهای سطحی  و ششطس سطحی        پدیده

ن حالت وجود آمده ، همان نی وهای  هسهاد شه  اعث  هسهادخو   شطااخهه شده  ه شوتاه   د  ین مولکول  شه  

طوو مهوسطططح تیت تا ی  نی وهای مای  وجود داوند،  ه 2 اشطططاد. مولکولیای  شه دو تودهمطای  ا  حالت اا  م  

اا  وجود داوند، تیت  -ششطشط  یکسطان  دو تماه جیار ر او داوند. اما مولکولیای  شه دو سحح مشه ا مای    

اند شه نهیجه این نی وها، ششططس مولکول  ه سططمت داخل توده مای  ر او ا فهه نای ششططشطط  نامهوا تا ی  نی وه

 اا  این  سیاوی ا  مولکولیا شه دو سحح مای  وجود داوند، تمایل داوند شه سحح وا ت ا ش ده،  ه داخل  .اسطت 

، چ ا ساحت سحح آنیا میایمم  اشدششیده شوند.  ه این دلیل، مایعار تمایل داوند شکلیای   ه خود  گی ند شه م

ی ند و اشه دو این صطوور،  یشه ین تعداد مولکولیا دو دوون توده مای  و شمه ین تعداد    ووی سحح ر او م  

 . اشاد ه همین جیت، رح ار شوچک  ه شکل ش وی م 

ل دیگ  حدارشطکل هادسط  ش ه  ه اونه ای اسطت شه مرداو نسططت سحح  ه حجم آن نسطت  ه اشکال هادس      

دسهیا    ه شمه ین مساحت  اسطت.  ه ه  حال، وسطیدن  ه شطکل هادسط  خا   ه دلیل تممیل مایعار   ای    

 .]1[ت سحح اس
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سطاد تا چ ه سحح م  شاد،  عض  ا  مولکولیای آن ا یک سحح جامد تمیز   خوود م وره  شه یک اا  یا  خاو 

ایجاد یک لایه جذب شطده نمایاد. دو این صوور ، معمولا  ه جامد ، ماده جابب ،  ه اا  یا  خاوی شه  ه سحح  

ممکن است جذب یک اا  دو توده  .چسطاد، جذب شونده و  ه اا ی شه  اریمانده است، جذب نشده اویادم 

توان م  ی  ین جذب توده و جذب  ه صططوور تج    نم  جامد یا  دنه جامد اتفاق افهد )جذب توده( و چون

1 Surface tension 
2 Bulk  
3 Interface 
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  ای توصططیک شل  پدیده جذ   اا   وسططیله جامد اسططهفاده   sorptionسططحی  تعیین ش د، معمولا ا  عطاور 

 .است مرداو مشخص  ا  اا  وا جذب شاد شود. ه  جامدی رادوم 

جامد  سهگ  داود.  اا  این ،  یه ین  دو حالت تعادل  ه دما ، فشطاو اا  و مسطاحت سحح مو     جذب پیشط فت 

شه داوای مساحت  1111جاب یا آنیای  هسطهاد شه داوای خلل و ف    الای   اشاد، ماناد باال فعال و سیلیکالل  

وسد. دو دمای داده شده ، اوتطاط  ین مرداو اا  جذب شده دو حالت نیز م  g2cm 1/سطحی   الای   وده و  ه  

پدیده جذب دو وار  ، نی وهای جاب ه ای  تعادل  وا شه دو یک  .اویاد 1زوت ه جذبتعطادل و فشطططاو اا  وا ای 

 یا د.ی آ اد سحی  شاهس م دهد و  ه عطاور دیگ  ، ان لسحح وجود داوند، شاهس م 
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اویاد.  اا  این  (wetting) میزان جا جای  یک سطیال نسططت  ه سطحح توسطح سیال دیگ  وا ف آیاد تن دشاادا     

 اشد شه حدارل دوتای ا  آنیا  اید سیال  اشاد.   ای مثال ، حالار خاص  شه   داوای سه فا  م اف ایاد ت شااد

 شود. یک عامل ت شاادهافهد، یک اا  )هوا(  وسطیله یک مای  دو سطحح یک جامد جایگزین م   معمولا اتفاق م 

توان طوو شل  سه نوع ت شاادا  وا م  خشد.  هست شه این ا   وا س عت م عامل فعال شااده سحح( ماده ای ا)

 :مع ف  ش د

 ت شاادا  اسه ش  -

 ت شاادا  چسطاده -

 ]2[ وویت شاادا  اوطه -
 

 کشش سطحی در سیستم های سه جزئی. 1-1-3

نرس میم  وا دو شیم   ،Cl4HNسطحح مشطه ا  ین آب وهوا و اجزای موجود دو فضطای اتمسطف ی شطامل      

ا  آب و   هم شاس های فا  . ان لی چاین سحوح مشه ش  نرس میم  وا دو فش د]3[ شااداتمسف ی  ا ی م 

های ششس سحی  مای  )دو تماس  ا هوا و یا حه  ای یاا چه اندا ه .]4[ شااد ا ی م میلول  ا سحوح دیگ  

هیچ ووش تج      ای اندا ه ای ی مسططهریم  ،نسططط  جامد ه علت عده شططکل پذی ی خم( امکان پذی  اسططت، 

ین مرادی  ششس سحی    ای جامدار  ا.  اا ]5[  ا  خاو یا مای  وجود نداودششطس سحی  جامدار دو تماس  

های سحی  های پدیدهای یهای تئووی اسهخ ا  شده ا  اندا ه اید  ه صطوور ای  مسطهریم  ا اسطهفاده ا  مدل   

1 Adsorption isotherm 
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 پذی ی و سطط عت ش یسططهال های  شه شططامل جاطس انیملای یعموه    این چاین اندا ه آیاد.دسططت ه م تطح  

 .]6[  اشادداوای عده اطمیاان تج     یادی م  ،شدن هسهاد

تکایک های شططیه سطا ی مولکول  ووش مااسط  وا   ای محالعه مسهریم سحح مشه ا  ین دو سیال یا  ین یک   

ووش های میاسطططات   ا اسططهفاده ا  تکایک دیاامیک   .]7[ شاادآن ف اهم م سططیال و یک سططحح جامد مجاوو  

مولکول  و جزئیار  هایشاسهمحالعه ا   تعداد بوار،      ووی م( MC) 2و مونطت شاولو  (MD) 1مولکول 

های هانسیلفاده ا  پهای میاسطه شده  ا اسهاند. ششس سحی دهمهم شز شسا ی   ای تعیین ششس سحی  شطیه

نشان  ئوویت ا نهایج  محا رت خو    د اونااون های  لادشاستصیییار   هم ، هادسه سیسهم وایده آل شطده 

 .]8[ دهادم 
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شاس سططا د تا دو حالهیای مخهلف   ا جامدار   همم  آنیا وا رادوهای آب مولکول مایصطط   ه ف دهای ویژا 

یک فیله   های آبمولکولشود ( شه  اعث م  ~3A22) است اندا ه شوچک ها شامل. این ویژا داشطهه  اشطاد  

آب م  وط  مولکولیای اسه ده  های پیوند هیدوولن ه توانای  تشکیل شطکه شه اینوسطو  شااده دو فضا  اشاد  

  پیوند هیدوولنها دو عمل ش دن  ه عاوان پذی نده و دهاده شه نهیجه مسططهریم  ا  توانای  این مولکول شططودم 

جامد وجود داود. این پاج مکانیزه شططامل جذب    ووی صططفیه بوه  -شاس آبپاج مکانیزه شل    هم اسططت.

اد شکل هسهپذی ی، تشطکیل هیدوار ش یسطهال  و جذب  خاو دو توده جامدار     جامد، مای  ش دن موئین، نم

 شکل احهمالا  یشه ینپذی ی دو مواد   نمشاس توصطیک شطده دو  الا، جذب و   ا  پاج نوع   هم (.1-1)شطکل  

شطططکل وا  ار های  یادی دو  میاه جذب آب دو مواد   ازاوش داوند. مواد اذای  تا ی  وا ووی عملک د تولید

پذی ی ر او اما  ا وجود تعداد  یاد عااصططط  اذای  شه تیت تا ی  نم ،نطاشططط  ا  آن دو علوه اذای  وجود داود 

 ی این پدیده دو حو ه علوه اذای  میدود است. اوهای ند، اطمعار دوم 

 
 

1 Molecular dynamics 
2 Monte carlo 
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   1پذیریتوضیح کلی نم. 1-3

ا لیت رهای اذای   ه علت تا ی ار میم  شه    ووی تا ی  وطو ت    ووی پایداوی فیزیک  و شطیمیای  سطیسهم  

های  ین مواد پودوی و آب شاس سطططیاو موود توجه اسطططت.   هم ،تولیطد، شیفیطت و مدر  مان نگیداوی داود  

ای هشامل انطاشهگ  و فش ده شدن پودو و ناپایداوی شه آووی شطود تواند ماج   ه یک سط ی ا  تا ی ار  یان م 

جامد شه -شاس آبشود. یک نوع ا    همم  آن شه  اعث شاهس و ا   ین وفهن ت شیطار فعال آن است شیمیای 

 یسهال  پذی ی است. یک ماده ششوندا   الا داود، پدیده نم ا را لیت حل یادی ی ای ت شیطار ش یسهال  اهمیت 

پذی ی . نم]2[ مییح  ه یک مرداو آسهانه   سد( HR) 2وطو ت نسط  شه پذی  شده استشطود نم افهه م وره  

نسططط  مشططخ  شه وا سططهه  ه  یک تطدیل فا  م حله اول جامد  ه یک میلول اشطططاع اسططت شه دو یک وطو ت

موود نظ  میلول ا  نظ  ت مودیاامیک  دو  RHشود. دو هاگاه وسیدن  ه های جامد و دما است ش وع م ویژا 

جامد ش یسهال  میصوو شده  ه وسیله  خاو  RH دو شمه  ا  این مرداوشود. فا  مااسب است و انیمل آاا  م 

 الات  آن  RHشود و ( نامیده م DRHپذی ی )وطو ت نسط  نممخصو ،  RHاین  پذی ی است.آب آماده نم

1 Deliquescence  
2 Relative humidity 

-  هم شاشیای آب
جامد

  هم شاس سحح

جذب سحی 

آب فش ده

مای  ش دن موئین

نم پذی ی

آب داخل  شده

هیدوار ش یسهال 

جذب
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ها پذی ی آن  ای مواد مخهلک ناش  ا  تفاور دو انیمل DRHا  میلول اشططاع جامد است. تفاور دو مرداو  

پذی ی  ا دما  الات ی داوند. عموه    این اا  انیمل DRHپذی ی  الات  مرادی  اسطططت. ت شیططار داوای انیمل 

پذی ی پذی  شططده معمولا انیمل. جامدار ش یسططهال  نمیا دم دو دماهای  الات  شاهس  DRHافزایس پیدا شاد 

 مول   الای  داوند. 

 

 پذیریترمودینامیک نم. 1-3-1

است آب دو طول  DRHمییح  ی   RHنشان داده شده است. هاگام  شه  2-1پذی ی دو شکل نموداو ووند نم

پذی ی  الای د و انیملن زوا  داو 1تیوالیگوداو شده ا   شنم جامدار. شادشاس م مکانیزه جذب  ا جامد   هم

و آب میلول اشططاع دو مرایسه  ا فشاو  خاو آب خال   اها دو آب ماج   ه شاهس را ل توجی  دو فشطاو  خ آن

 . ]11[   شمه ی مای  شودشود تا آب دو وطو ت نسطشود و این  اعث م م 

آب مای  خال  دو تعادل  μ،توان این ا   وا مشاهده ش د. پهانسیل شیمیای ، های  ی  م  ا دو نظ  ا فهن ف مول

 شود. ا  خاو آن  ه صوور  ی   یان م 

 

 
 پذی ی.: نموداو ووند نم2-1شکل 

 

1 Colligative  
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1-1                                                                                           μ = 𝜇0 + 𝑅𝑇 ln𝑝
0

 

 اشاد.   ای یک میلول اشطاع دو دما م  T ا ت اا  و  Rپهانسطیل شطیمیای  اسهانداود،    𝜇0شطاو  خاو،  ف 𝑝0شه 

داود، اخهمف پهانسیل شیمیای   ین آب دو  𝜇𝑠و پهانسیل شیمیای   𝑃0شمه  ا  𝑃𝑠 دمای یکسطان شه فشطاو  خاو   

 شود.میلول و آب خال   ه صوور  ی   یان م 

1-2                                                                                      𝜇𝑠 − 𝜇 = 𝑅𝑇 ln ( 
𝑃𝑠

𝑃0
 ) 

ای اادهشخال  داود.  اا  این نی وی شمک ت ی نسطططت  ه آبآب دو میلول اشطططاع فعالیت ت مودیاامیک  پایین

هاگام  شه   ه عطاور دیگ شاد، وجود داود. و  م 𝑃𝑠 تجا   ای فشططط دا  آب دو هاگطام  شه فشطططاو  خاو ا  

فش دا   خاو آب    ووی فیلم، فشاو  خاو فیلم وا  ه فشاو  خاو  ،شادتجاو  م  DRHوطو ت نسط  اط اف ا  

اهس یا د، شه  اعث شادامه م  ،انیمل  یشه  جامد تا هاگام  شه اشطاع اتفاق  یفهد و دهدآب اط اف افزایس م 

شططوند تا هاگام  شه تماه شططود.  اا  این فشطط دا  و انیمل  ه طوو مهااوب انجاه م م  DRHفشططاو  خاو  ه 

لول تا حدودی شطود شه انیمل شامل شود و وری  شدا  می جامد حل شطود. تعادل  ا مییح هاگام    ر او م  

 .]11[ افهد یاتفاق 

 

 (DRHپذیری )برای نم بحرانیگیری رطوب نسبی اندازه. 1-3-2

 ای ی ش د.توان  ا ه  ووشططط  شه  ه تطدیل فا  حسطططاس  اشطططد اندا ه پذی ی )تطدیل جامد  ه میلول( وا م نم

پودو ش وع شااد و تغیی  دو  ا حالت اول، . دایک ماده  ه دو صوور ممکن است عمل شا DRHووشیای تعیین 

های یک میلول اشطططاع ماده وا دو تعادل  ا ویژا  یا حالت دوه،ای ی شااد و وا اندا ه RHها  ا افزایس ویژا 

د و دو   نوطو ت و ن  وا  ه شاو م شااد معمولا جذب  خاو آب اندا ه  گی ند. ووشیای  شه ا  پودو اسهفاده م 

تعیین  DRHن    الاووی وطو ت دو وطو ت نسط   ا ت  الای سطت اسطهفاده شااد:   ممکن ا وا ای ینوع اندا ه

ای ا  ای ی پیوسههو یا ایاکه اندا ه .]13و  12[ شودیا   م ن    الاووی وطو ت صطف    ون شطده، و سط ب  ا   

 خاو  ا  نظ  دما و وطو ت نسططط  ماج   ه همدمای  جذبدو مییح شاه ل شططده  RH الاووی و ن  ا افزایس 

 شود.م 

 ک میلول اشطاع دواین اسطت شه بوار جامد  ه وسطیله ی   پذی ی ف ض   دو هاگاه دو نظ  ا فهن ووند وطو ت

DRH اا  ه تع یک ]11[ اندمیصوو شده  .RH

100
 aw=  توان ا  است.  اا  این مwa ای ی میلول اشطاع، ، اندا ه

 ا فضططای  الای میلول ( دو میلول  ا ف ض تعادل waمعمولا فعالیت آب ) .اسططهفاده ش د DRH یا    ای پیس

 .]14[ شوددو میلول م   wa ای ی نرحه شطام  خاو آب دو فضای  الا ماج   هشود. س ب اندا های ی م اندا ه

در پژوهشگاه علوم و فننناوری) گنج(از پایگاه اطلعات  علمی ایران ) 1395/9/6و تاریخ /195929وزارت  علوم، تحقیقات ،  فناوری به شمارة (دسترسی به این مدرک بر پایة آیین نامة ثبت و اشاعة پیشنهاده ها، پایان نامه ها، و رساله های تحصیلت  تکمیلی و صیانت از حقوق پدیدآوران در آنها 
.و الحاقات  و اصلحات  بعدی آن و سایر قوانین و مقررات  مربوط شدنی است) 1348(فراهم شده و استفاده از آن با رعایت کامل حقوق پدیدآوران و تنها برای هدف های علمی، آموزشی، و پژوهشی و بر پایة قانون حمایت از مؤلفان، مصنفان، و هنرمندان ) ایرانداک(اطلعات  ایران 

?



   ای اسط هفاده ا  اندا ه ای یهای aw ، م 

 عاص  جامد  ا مرادی  شم  ا  آب مرح  آماده ش د و س ب  ا اجا ه دادن  ه ایاکه میلول تست  ه تعادل   سد تا

a هایایاکه ا  اشططاع  ا فا  جامد اطمیاان حاصل شود و aw   ه دست آید [

ط ط ط توان میلول های اشط طاع عااصط   تسط ت وا  ا مخلوط ش دن تر یطا 4 ا هط

تواناد دو طولم wای ی. اندا ه15 ]

 اند. این نکهه اهمیت داود شه پیس ا   طت aw ما ن  طت و وسطم شوند تا اطمیاان حاصل شود شه  ه تعادل وسیده

  ه تعادل وسط یده  اشط د و هم این اجهااب ا  اضط افه ش دن مرداو  سط یاو  یاد آب شه  اعث وری  ش دن سط یسط هم

م 

ط ط ط ط ط ط

 شود . اا چه تعداد  یادی ا  مدلهای پیس  یا  aw   ای وری  ش دن میلول

ها   ای نم پذی ی مخلوطیای جامد - اشطاع  ا   هم شاس های  یاد  ین مواد حل شده ممکن است

های تک و چاد جزئ  وجود داود

 [16] ، شاو  د آن

میدود  اشد.

نم پذیری در سیستم های چند جزئی: پدیده کاهش نم پذیری1 .3-3-1 

هاگام  شه دو یا چاد پودو نم پذی  شده دو تماس فیزیک  هسهاد، RH شه نم پذی ی دو آن اتفاق م  افهد شمه  ا 

RH ه  شداه ا  اجزا است.

 1-3-4. تاریخچه بررسی نمپذیری

 شاهس نم پذی ی پدیده ای است شه   ای اولین  او دو شودهای شیمیای  ساخهه شده ا  مخلوط های نمکهای ا ی 

 آل  ازاوش شططد [17 ] و هم این  ه طوو اسططه ده ای دو بوار معل  اتمسططف ی [18 ] و اخی ا دو سططیسططهمهای

17 ] شه فشاو  م  2 ازاوش شد [داووئ  و اذای  مشاهده شده است. شاهس نم پذی ی نخسهین  او توسح آدامز و

  خاوهای  الای میلول های اشططاع شودهای شیمیای  دو 31OC وا اندا ه ای ی ش دهاند. آنها نشان داده اند شه یک

 مخلوط ا  شودهای شطیمیای  دو حالت شل  فشطاو  خاو شمه ی دو تعادل نسطت  ه فشاو  خاو  الای یک میلول

 اشطاع یک شود تایا داود، مگ  ایاکه یک واشاس شیمیای  اتفاق افهاده  اشد و ماج   ه تشکیل یک نمک مضاعک

شده  اشد شه فشاو  خاو تعادل  الات ی داود [17].

1 Deliquescence lowering 
2 Adams and Merz

 دسترسی به این مدرک بر پایة آییننامة ثبت و اشاعة پیشنهادهها، پایاننامهها، و رسالههای تحصیلت  تکمیلی و صیانت از حقوق پدیدآوران در آنها ( وزارت  علوم، تحقیقات ، فناوری به شمارة 195929
.

) در پژوهشگاه علوم و فننناوری) از پایگاه اطلعات  علمی ایران ( گنج/ و تاریخ 1395/9/6
و الحاقات  و اصلحات  بعدی آن و سایر قوانین و مقررات  مربوط شدنی است)) فراهم شده و استفاده از آن با رعایت کامل حقوق پدیدآوران و تنها برای هدفهای علمی، آموزشی، و پژوهشی و بر پایة قانون حمایت از مؤلفان، مصنفان، و هنرمندان ( 1348اطلعات  ایران ( ایرانداک
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