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سازي دینامیــک مولکــولی بــا میــدان شبیه روشبه اکسید گرافن /افن، میزان جذب سطحی پلیمرهاي مزدوج بر گرپژوهشدر این  -چکیده

تیــوفن. طــول و عــرض پلی -(فنوتیازین وینــیلن)هگزیل تیوفن) و پلی -3(پلی ق قرار گرفت. پلیمرها عبارتند ازنیروي واکنشی مورد تحقی

متفــاوت  اکسیدشــدگی يبــا درصــدها دگرافنیاکس ياهآنگستروم است. ورقه 164/54آنگستروم و  196/95برابر با  ترتیببهورقه گرافنی 

نسبت به ورقــه گــرافن  اکسید گرافنهاي سازي دینامیک مولکولی میزان جذب سطحی بیشتري را روي ورقهدرنظر گرفته شدند. نتایج شبیه

زیل تیــوفن) در بررســی بــا هــر دو هگ -3(تیوفن میزان جذب سطحی بیشتري از پلیپلی -وینیلن) ین(فنوتیازپلی نینشان دادند؛ علاوه بر ا

گروه عاملی هیدروکسی و اپوکسی نشان داده است. همچنین، برخی خواص ساختاري پلیمرها مانند شعاع چرخشــی پلیمــر و تــابع توزیــع 

  .هاي واکنشی محاسبه شدندشعاعی، در محل

  

  .یواکنش يروین دانی، م، پلیمر مزدوج، دینامیک مولکولیاکسید گرافنجذب سطحی، گرافن،  :يدیکل يهاواژه

  

  

A study on the Adsorption of Graphene/Graphene Oxide–reinforced 
Polymer Nanocomposites using Reactive Molecular Dynamics 

 

G. Pishehvarz1, H. Erfan-Niya1*, and E. Zaminpayma2 

1. Faculty of Chemical and Petroleum Engineering, University of Tabriz, Tabriz, Iran. 

2. Department of Physics, Qazvin Branch, Islamic Azad University, Qazvin, Iran. 
 

Abstract: In this work, the amounts of the adsorption of conjugated polymers onto graphene/ graphene oxide were 
examined by reactive force-field molecular dynamics simulation. The polymers were poly(3-hexylthiophene) (P3HT) 
and poly(phenothiazine vinylene-polythiophene)(PTZV-PT). The length and width of the graphene sheet were 95.19 
Å and 54.16 Å, respectively. The graphene oxide sheets with different oxidation percentages were considered. The 
molecular dynamics simulation results demonstrated a higher amount of adsorption onto graphene oxide sheets in 
comparison to graphene; furthermore, poly(phenothiazine vinylene-polythiophene) revealed a larger amount of 
adsorption in comparison with poly(3-hexylthiophene) in both functionalized groups of hydroxyl and epoxy. Also, 
some structural properties of polymers, such as radius of gyration of polymer and radial distribution function, were 
calculated at different reactive sites. 
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  فهرست علائم

ijBO  مرتبه پیوند 
or
  (آنگستروم) ادلی پیوند سیگماشعاع تع 

ijBO vdWr شده مرتبه پیوند تصحیح    (آنگستروم) واندروالسشعاع  

ijBO   مرتبه پیوند سیگما 
or
  شعاع تعادلی پیوند پاي (آنگستروم) 

ijBO  مرتبه پیوند پاي اول 
or
  شعاع تعادلی پیوند پاي دوم (آنگستروم) 

ijBO V1  مرتبه پیوند پاي دوم    ارتفاع سد اول چرخشی (کیلوکالري/مول) 

eD V2 (کیلوکالري/مول) عمق حداقل انرژي پتانسیل   ارتفاع سد دوم چرخشی (کیلوکالري/مول) 

i jD ij (کیلوکالري/مول) انرژي پایه بین جفت اتمی   پذیريقطبش 

FG شده دارگرافن عامل  (آنگستروم) یتالیپوشانی اوربتصحیح هم  

G گرافن    ثابت انرژي (کیلوکالري/مول) 

GO اکسید گرافن  (الکترون ولت) مقدار سختی سیستم  

g(r) / RDF تابع توزیع شعاعی o  )˚(س زاویه تعادلی والان 

P3HT یوفن)هگزیل ت - 3(پلی ijk   )˚(س زاویه والان 

PTZV-PT تیوفنپلی- (فنوتیازین وینیلن)پلی    (الکترون ولت) مقدار الکترونگاتیوي سیستم 

gR  پاي - پاي برهمکنش π–π شعاع چرخشی پلیمر (آنگستروم) 

i jr      اتمی (آنگستروم)فاصله بین 

 

  مقدمه -1

هاي کربن از لحاظ عنوان یکی از دگرشکلهاي کربنی بهنانولوله

اي العــاده از جایگــاه ویــژهخــواص مکــانیکی و اســتحکام فوق

حالی که براي تولید به صرف هزینه بالایی  ]؛ در1برخوردارند [

اي و لصی و ساختار دســتهناپذیري، ناخا] و انحلال2نیاز دارند [

] آنها از عوامل نامطلوبی هستند که مــانع از کــارایی 3تجمعی [

عنوان ]؛ امــا گــرافن بــه4ه اســت [شدمناسب وسایل الکتریکی 

اي به اندازه یک بعدي با ضخامت لایهدیگر نانوساختار کربنی دو

اي را از خــود نشــان داده اســت. از ] خــواص برجســته5اتــم [

توان به نسبت سطح به حجم بالاي آن جه آن میخواص قابل تو

هاي مربــوط بــه خــواص ســطح و که در مســئله ]1[اشاره کرد 

افزایش میزان چسبندگی به منظور انتقال مؤثر بارهاي الکتریکی 

و افــزایش  ]2[رشــیدي پلیمــري هاي خوســلول 1در لایه فعــال

رو تــوان اشــاره کــرد؛ از ایــنتأثیرگذار آن در میزان بــازدهی می

ـــ ـــاییخاص ـــانایی گرم ـــا]3[ یت رس ـــی بال و  ]4[ ، الکتریک

هاي گرافن در مقایســه بــا نانولولــه ]5[ پذیري مکانیکیانعطاف

آل اي ایدهعنوان مادهگیري بیشتر از گرافن بهکربنی منجر به بهره

صورت نانوکامپوزیــت پلیمــري در تهیــه سنســورها، وســایل به

  .]6[ ه استشدالکترونیکی و موارد دیگر 

کربنی چون  2هاينگاهی از منظر شیمی سطح به آلوتروپبا 

توان به عدم در دســترس بــودن هاي کربنی و گرافن مینانولوله

ـــا در  ـــر پلیمره ـــی در براب ـــه کربن ـــی نانولول ـــطح داخل س

روگرافن از پتانسیل هاي پلیمري اشاره کرد؛ از ایننانوکامپوزیت

لیمــري از هــاي پبالاتري در جهت بهبود خــواص نانوکامپوزیت

. آنچــه کــه در ]7[جمله خــواص الکتریکــی برخــوردار اســت 

توان بــه کارگیري مؤثر گرافن نقش مهمی ایفا خواهد کرد، میبه

ــرافن و  ــطح گ ــیمی س ــک و ش ــري از فیزی ــم بهت ــتن فه داش

هاي شــیمیایی در فصــل مشــترك گــرافن و پلیمرهــا برهمکنش

دار نتیجه طراحی مناسب ســطح گــرافن و عامــل اشاره کرد؛ در

هایی لی از مقولــههــاي عــامکردن آن با مؤثرترین روش و گروه

 و با درنظر ]8[ است که بایستی به دقت مورد بررسی قرار بگیرد

هایی قوي بــا قــدرت برهمکنشهاي عاملی مناسب، گیري گروه
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ساختارکربنی و پلیمرها صورت پذیرد. وجود واحد نانوبالا میان 

هایی ضــعیف میــان گــرافن و پلیمرهــا منجــر بــه آن برهمکنش

هاي گرافنی تمایل به متراکم شدن و شــکل شود که نانوورقهمی

 اي به خود گرفتن پیدا کنند ، که این خود موجــب کاهیــدهتوده

. بنــابراین ]9[ شــودشدن بیشتر کارایی نهایی نانوکامپوزیــت می

تواند در بهبــود اصلاح سطح با استفاده از مواد آلی یا معدنی می

عنوان اما اکسید گرافن به .خواص سطح مورد بررسی قرار گیرد

هاي عاملی قطبی شود که شامل گروهمشتقی از گرافن مطرح می

و  شــامل هیدروکســی ،واسطه پیونــد کووالانســیمتصل شده به

هاي ن و کربونیل، کربوکسیل روي لبــهاپوکسی روي سطح گراف

میــزان اســتحکام و  در ایــن تحقیــق اثــر آن در. ]10[ آن اســت

چسبندگی نانوکامپوزیت مــورد بررســی قــرار گرفتــه اســت. از 

شــده  هاي تقویتجمله عواملی که منجر به ایجاد نانوکامپوزیت

هــاي هاي گرافنی است. تحقیقتفاده از ورقهشود، اسپلیمري می

هاي کربنی بوده است. امــا صورت گرفته عموماً روي نانولوله

بین گــرافن و ســاختار آرومــاتیکی  π–πهایی چون برهمکنش

کــه  ویژه پلیمرهــاي مــزدوج وجــود دارد هاي آلی بهمولکول

هاي پلیمري تواند بستر مناسبی را جهت ایجاد نانوکامپوزیتمی

توجــه بــه نســبت  رو با. از این]12و  11[د مستحکم میسر ساز

هاي کربنــی و مقایسه با نانولولــه سطح به حجم بیشتر گرافن در

تــوان هاي گرافنی میکردن روي ورقه داراستفاده از فرایند عامل

ــه نانوکامپوزیت ــاتري نســبت ب ــازدهی بال هــاي حاصــل از از ب

لبته بایستی درنظر داشت کــه هاي کربنی برخوردار بود. انانولوله

هایی بر ساختار گــرافن هاي گرافن نقصدار کردن ورقهبا عامل

شده و در واقع ساختار متناوب شش ضلعی از بین خواهد  وارد

رفت که منجر به کــاهش میــزان هــدایت گرمــایی و الکتریکــی 

دار کــردن عامــل ،رواز ایــن .]13[شود نانوکامپوزیت حاصل می

  بایستی درحد مطلوبی صورت بگیرد.

ســازي دینامیــک دار کــردن از طریــق شبیهبررسی اثر عامــل  

ها از ســوي مولکولی مورد مطالعه قرارگرفته است. این بررســی

 دارکه اثر طــول صــفحه گــرافن و عامــل ]14[ونگ و همکاران 

مختلــف ي هاتوسط اکسیژن را بــا درصــد پوشــشکردن گرافن 

روي نیروي برشی فصل مشترك مورد سنجش قرار دادند، صــورت 

ســازي گرفته است. نتایج حاصل از ایــن ارزیــابی کــه بنــا بــه شبیه

 3کارگیري میدان نیروي متناســب پلیمــريدینامیک مولکولی و با به

دار کردن تأثیر بسزایی در میزان متغیــر شد، نشان داد که عامل انجام

مدنظر داشته و با افــزایش درصــد پوشــش، میــزان نیــروي برشــی 

 هفــتافزایش یافته و درنهایت در درصد پوششی اکسیژن برابر بــا 

درصد، میزان نیروي برشی به حــداکثر میــزان ممکــن و سـپـس بــه 

بــا بررســی اثــر  ]15[کاران و همنیکخواه مقدار ثابتی رسیده است. 

اتیلن لــیهاي عاملی قطبی، غیرقطبی در فصل مشترك پلیمــر پگروه

غیر از هاي عاملی قطبی بهروي گرافن مشاهده کردند که تمام گروه

ه اســت و از شــدغیرقطبی موجب افزایش میــزان چســبندگی  گروه

اي هاي عاملی بــر روي دمــاي گــذار شیشــهسوي دیگر تأثیر گروه

هــاي گرفته است که با افزایش میــزان گروه پلیمر مورد بررسی قرار

اتیلنی، مقــدار پذیري زنجیره پلیش میزان تحركاهک دلیلبه ،عاملی

. در تحقیــق افــزایش داشــته اســتاي پلیمــري دماي گــذار شیشــه

روي خــواص  بــر ]16[صورت گرفته از سوي کامپتون و همکاران 

مکانیکی از طریق تنظــیم پیونــدهاي هیــدروژنی در نانوکامپوزیــت 

وینیل الکل کــه بــا اســتفاده از میــدان و پلی اکسید گرافنحاصل از 

صورت گرفته است، با نتایج آزمایشگاهی مطابقت  4نیروي واکنشی

دشــت بیــاض سوي اسماعیلی و  اي دیگر ازداشته است. در مطالعه

ســازي دینامیــک مولکــولی میــزان خــواص با استفاده از شبیه ]17[

 مــورد بررســی قــرار Al-SiCالاستیک نانوکامپوزیت با زمینه فلــزي 

گرفت که با انطباق بیشتري با نتایج حاصل از مدل سنتی فگــت، در 

  است. هاي سنتی میکرومکانیکی همراه بودهمقایسه با روش

وي چونــدر و شــده از ســ آزمایشــگاهی انجــام بررســیدر 

 اکســید گــرافندر مورد ســاخت نانوکامپوزیــت  ]18[همکاران 

گیري شــکلکه با  شدهگزیل تیوفن)، مشاهده  -3( همراه پلیبه

کامپوزیت حاصل، میزان رسانایی نسبت بــه پلیمــر بــه تنهــایی، 

بــا بررســی فــاز  ،روگیري داشــته اســت؛ از ایــنافزایش چشــم

ها را نیز مــورد توان خواص الکتریکی کامپوزیتسطحی، میبین

کــار،  ســطحی در ایــنتنظیم قرار داد. بنابراین با بررسی فاز بین

 اي کربنی و پلیمرهاي مــزدوجمیزان جذب سطحی نانوساختاره
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   28

 
  ]19[ هگزیل تیوفن) - 3( تیوفن ب) پلیپلی - (فنوتیازین وینیلن) الف) پلی :ساختار مونومري - 1شکل 

  

  هاي گرافنی مورد مطالعهمشخصات ورقه - 1 جدول

لتعداد کربونی لتعداد کربوکسی  یژننسبت کربن به اکس تعداد هیدروکسی تعداد اپوکسی   

9 22 72 288 5 

9 16 33 132 10 

7 18 19 76 15 

6 11 15 60 20 

  

 -(فنوتیــازین وینــیلن) هگزیــل تیــوفن) و پلــی -3( چون پلــی

  تر قرار گرفته است.تیوفن، مورد بررسی دقیقپلی

  

  روش حل مسئله -2

  مدل محاسباتی -2-1

تحقیق از قرارگیري هریــک از دو پلیمــر مدل محاسباتی در این 

 ]19[) الف -1تیوفن (شکلپلی -ن وینیلن)(فنوتیازیمزدوج پلی

 نــه در فاصــله ]20[ ب) -1(شــکلهگزیــل تیــوفن)  -3(پلیو 

حاصــل  گــرافن اکســیدهاي و ورقــه گــرافن آنگستروم از ورقه

  اند.شده

هگزیــل  -3( هــاي پلــیکه شرط برابري تعــداد اتمآن دلیلبه  

تیــوفن بــراي مقایســه پلی -تیــوفن) و پلی(فنوتیــازین وینــیلن)

ترتیب برابــر مناسب جذب سطحی برقرار باشد، ساختارهایی به

د ورقه گرافنی با ابعااتم درنظر گرفته شده است.  128و  127با 

نانومتر  4164/5نانومتر و 5196/9ترتیب برابر باطول و عرضی به

متریــالز افــزار در نــرم هــاي عــاملی،دار کــردن بــا گروهو عامل

  گرفته است. مورد رسم قرار 5استودیو

ورقه اکسید گرافن ابتدا با میزان نسبت کربن به اکسیژن برابر   

رصــد درنظر گرفته شــده اســت و بــراي بررســی تــأثیر د 10 با

اکسیداسیون بر میزان جذب سطحی نسبت کربن به اکســیژن را 

به میزان  10از  هاي بالاترو در نسبت پنجکاهش داده و به مقدار 

هاي اکســید تغییر داده شده است، که مشخصات ورقه 20و  15

تر درج شــده اســت. بــراي بررســی دقیــق )1(در جدول گرافن 

در میــزان چســبندگی  فناکسید گراعاملی  هايمیزان تأثیر گروه

گرفته  هاي عاملی یکسان درنظر(فیزیکی)، ساختارهایی با گروه

درصــد پوششــی  اي که ورقه گرافنی با میزانگونهشده است؛ به

هاي عــاملی هیدروکســی و اپوکســی با گروه 50و  25، 15، 10

هاي عاملی کربونیــل و اند و بررسی در مورد گروهدار شدهعامل

گرافنی، با تعداد برابــر صــورت گرفتــه به ورقهکربوکسیل روي ل

ـــــــل ـــــــت. عام ـــــــهاس ـــــــیدارکردن ورق  هاي گرافن
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  29  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

 گرفته شده درنظر ستمیس يوندیکشش پ يو انرژ وندیمرتبه پ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 2جدول 

bo,p 6  bo,p 5  bo,p 4  bo,p 3  bo,p 2  bo,p 1  be,p 2  be,p 1  eD  پیوندها  

0/3217 7816/0-  0000/1  8/6733 0000/1  5/9724 194/0 -  2176/0  145/4070 C-C  

0/5969 0000/0  0000/1  0/0000 0/0000 8/5445 0000/1  4421/0-  167/1752 C-H 

0/3796 1696/0-  0000/1  7/4396 0/0000 5/0637 0- /2660 36/0  171/047 C-O 

0/2415 1370/0 -  0000/1  7/0000 0000/1  4980/5  3161/0-  042/0  134/9992 C-N 

0/9143 0000/0  0000/1  0/0000 0/0000 9451/5  0000/1  4201/0 -  216/6018 H-O 

0/6000 5211/0-  0000/1  8/1175 0000/1  6731/5  2398/0-  1035/0  128/9942 C-S  

  

شــده توســط بوخــالوو و همکــاران  با استفاده از الگوهاي درج

ــه ]21[ ــه ب ــدار ک ــاختارهاي پای ــعنوان س ــید گرافن ــا اکس ی (ب

همراه اپوکسی روي کسی بههاي عاملی هیدرودرنظرگیري گروه

هــاي عــاملی هیدروکســی و ورقه گرافنــی و هــر یــک از گروه

صورت اند)، بهصورت مجزا مورد محاسبه قرار گرفتهاپوکسی به

  اند. دهشپشت و رو در ساختارهاي مربوطه لحاظ 

  

  سازي دینامیک مولکولیشبیهروش حل روابط و  -2-2

طریــق میــدان نیــروي  ها دراین تحقیــق ازبرهمکنشسازي مدل

صورت گرفته اســت کــه درواقــع میــدان نیــروي  ]22[واکنشی 

غیرپیوندي بوده و تشخیص پیوندها برحسب فاصله بین دو اتم 

هاي کوانتومی کــه در میــدان در ساختار مربوطه، برطبق ضریب

رو نیروي پتانسیل گیرد. از ایننیرو لحاظ شده است، صورت می

رتبــه هاي عمومی وابسته بــه مشده از نوع پتانسیل درنظر گرفته

هــاي صــورت مجمــوعی از انرژيانرژي سیستم به. است 6پیوند

) آورده شده اســت. 1معین است که صورت کلی آن در رابطه (

مولکــولی هــاي درونبــرهمکنشهاي مربوط به هر یک از جمله

درمیان سه اتم و  8ايو خمش زاویه 7به کشش پیوندي ترتیببه

اشــاره  11ومبیــکلو کو 10واندروالســی، 9انــرژي زاویــه پیچشــی

ي متنــاظر در برهمکنشکه ثوابت مؤثر در توابع  خواهند داشت

  .]23[اند ادامه ذکر شده

)1(  system bond val tors

Hbond vdWaals Coulomb

E E E E
E E E

   
 

  

عنوان مرتبه پیوند بین یک جفت اتم ، بهijBOبا تعریف پارامتر 

، سهم پیونــدهاي ســیگما، استکه وابسته به فاصله میان دو اتم 

هاي . بایستی درنظر داشت که مرتبهشودمیپاي دوم لحاظ  -پاي

گیرنــد. در پیوند در هر گام زمانی مورد محاسبه دوباره قرار می

boP) پارامترهاي 2طه (راب 1، boP 2،boP boPو 3 4 ،boP boPو  5 6 

هاي پیوند سیگما، پیونــد پــاي اول و دهنده مرتبهترتیب نشانبه

) آورده 2در جــدول (. مقادیر این پارامترها استم پیوند پاي دو

 دار انرژي پیوندي با محاسبه مقداراین ترتیب، مق شده است. به

ijBO محاسبه 3( شده، طبق رابطه عنوان مرتبه پیوند اصلاحبه (

eD،boPشود. مقــادیر مربــوط بــه می boP و 1 ) 2در جــدول ( 2

  .اندشدهمشخص 

)2(  

bo

bo

bo bo

bo bo

p
ij

ij ij ij ij
o

p p
ij ij

o o

r
BO BO BO BO exp[p . ]

r

r r
exp[p . ] exp[p . ]

r r

  


 

 
      

 
 

   
   

   
   

2

1

4 6

3 5

  

  

)3(    be

be

p
bond e ij ijE D BO exp p BO

          

2

1
1  

) مقدار انرژي زاویه والــانس ناشــی از انحــراف زاویــه 4رابطه (

ijk را از زاویه تعادلی o کند که پارامتر عیین میتj  براي

عنوان تفاوت میان مرتبــه پیونــد کــل در اطــراف اتــم و ها بهاتم

 o. زاویه تعادلیشودمیتعداد الکترون پیوندي والانس تعریف 

اطــراف اتــم  πد هاي پیونــ، وابسته به مجموع مرتبهijkبراي 

اي آن است. مقادیر پــارامتري بــراي و تغییرهاي زاویه jمرکزي 

) مشــخص شــده 3جــدول (اي والــانس در تعیین انرژي زاویــه

است. مقادیر  jkf BO1  و ijf 
2

) بــر اســاس 4در رابطه ( 
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   30

  شده-گرفته درنظر ستمیس ياهیزاو -خمش يانرژ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 3جدول 

  0  هاي والانسزاویه
 (درجه)

val,p 1  
 (کیلوکالري بر مول)

val,p 2  
val,p (رادیان)-2 3 val,p 4 

C-C-C 70/0265 13/6338 2/1884 0/1676 1/0400 

C-C-H 69/7786 10/3544 8/4326 0/1153 1/0400 

H-C-H 74/6020 11/8629 2/9294 0/1367 1/0400 

C-C-O 72/9588 16/7105 3/5244 1/1127 1/1880 

O-C-O 80/0708 45/0000 2/1487 1/1127 1/1880 

C-C-N 61/5055 45/0000 1/2242 1/1127 1/1880 

H-C-O 66/6150 13/6403 3/8212 0/0755 1/0500 

H-C-N 68/9632 16/3575 3/1449 0/0755 1/0500 

C-O-C 79/1091 45/0000 0/7067 0/6142 1/0783 

C-O-H 78/1533 44/7226 1/3136 0/1218 1/0500 

C-N-C 66/1477 22/9891 1/5923 1/6777 1/0500 

C-C-S 74/9397 25/0560 1/8787 0/0559 1/0400 

C-S-C 86/9521 36/9951 2/0903 0/0559 1/0400 

H-C-S 74/9397 25/0560 1/8787 0/0000 1/0400 

  

 . پارامترگیرندب) مورد محاسبه قرار می -4الف) و ( -4رابطه (

 ijf BO1  سهم انرژي والانس را که به آرامــی در طــی از هــم

کنــد و نیــز بــا ی، لحــاظ مــشــودمیگسیخته شدن پیوند ناپدید 

درنظرگیــري  jf 
2

، تــأثیر کئوردیناســیون اضــافی و کــاهش 

 اي والانس درنظر، بر انرژي زاویهjکئوردیناسیون در اتم مرکزي 

  شود:گرفته می

)4(  
     

  
val ij jk j

val val val o ijk

E f BO f BO f

p p exp p BO

    

         

1 1 2

2
1 1 2

  

  الف) -4(   valp
ij ijf BO exp BO   3

1
1  

  ب) -4( 
 

   
j

j
j val j

exp
f

exp exp p

 
 

    2
4

2

1
   

عنوان تابعی از مرتبه پیونــد ) مقدار انرژي پیچشی را به5رابطه (

عنوان پــارامتر تأثیرگــذار، اثــر به سازد و پارامتر مشخص می

کئوردیناسیون اضافی و کاهش یافته کئوردیناسیون اتم را اعمال 

ــــادیر کنــــدمی . مق ij jk klf BO , BO , BO
3

و   j kf , 
4

 

ب) مشــخص  -5) و (الــف -5با توجــه بــه روابــط ( ترتیببه

) ذکــر شــده 4. مقادیر ثوابت تابع پیچشی در جــدول (ندشومی

شده  است که اتم نامشخص در برخی از زوایاي پیچشی تعریف

هــاي موجــود در در جدول، بیانگر آن است که هرکــدام از اتــم

  شود.تواند درنظر گرفته سیستم می

)5(

  

 
   

   

tors ij jk kl ijk jkl

tor jk i k

ijkl ijkl

E f BO ,BO ,BO sin sin

V exp p BO f ,

cos V cos

     

 
      

 
      
 

4

3
2

1

2

1
1

2
1

1 2 1 3
2

  

  الف) -5(

 
   

 

ij jk kl

ij jk

kl

f BO , BO , BO

exp BO exp BO

exp BO



      
   

  

3

1 1

1

  

ب) -5( 
 

   
j k

j k
j k j k

exp
f ,

exp exp

  
  

      4

2

1
  

هیدروژنی به مرتبــه پیونــد  ) وابستگی انرژي پیوندهاي6رابطه (

دهد. می، نشان شدهگرفته کار ي بهبرهمکنشنیروي را در میدان 

o) مقادیر مربوط به 5در جدول (
hbr،

hb
p

1
 ،

hb
p

2
 و 

hb
p

3
براي  

نشــان داده شــده  HbondE هیــدروژنی يونــدهایپتعیین انرژي 

  است.

)6(  

 

HZ

Hbond hb hb XH
o
hb XHZ

hb o
HZ hb

E p exp p BO

rr
exp p sin

r r

      
    
            

1 2

8
3

1

2
2
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  31  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

  شده گرفته درنظر ستمیس یچشیپ يانرژ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 4جدول 

  V1 هاي پیچشیزاویه
 (کیلوکالري بر مول)

V2  
  torp  (کیلوکالري بر مول)

C-C-C-C 23/2168 0/1811 -4/6220 

C-C-C-H 45/7984 0/3590 -5/7106 

H-C-C-H 44/6445 0/3486 -5/1725 

X-C-H-X 0/0000 0/0000 0/0000 

X-C-O-X 16/7344 0/5590 -3/0181 

X-C-N-X 66/2036 0/3855 -4/4414 

X-C-C-X 0/9305 0/0000 -24/2568 

X-C-S-X 30/3435 0365/0  -2/7171 

  

  یدروژنیه وندیپ يهابرهمکنش يانرژ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 5جدول 

o  هاي پیوند هیدروژنیاتم
hbr 

hb
p

1
 

hb
p

2
 

hb
p

3
 

O-H-O 2/0431 -6/6813 5000/3  1/7295 

O-H-N 1/674 -10/9581 5000/3  1/7295 

N-H-O 1/4889 -9/6465 5000/3  1/7295 

N-H-N 1/8324 -8/0074 5000/3  1/7295 

O-H-S 2/6644 -3/9547 5000/3  1/7295 

N-H-S 4/0476 -5/7038 5000/3  1/7295 

S-H-O 2/1126 -4/5790 5000/3  1/7295 

S-H-N 2/2066 -5/7038 5000/3  1/7295 

S-H-S 1/9461 -4/0000 5000/3  1/7295 

  

 انسیلی مــورساستفاده از معادله پتبا  واندروالسهاي برهمکنش

انــد. در ایــن گرفتــه ) مورد محاسبه قرار7رابطه (12شده تصحیح

 13شــده محافظــت برهمکنشرابطه با تعریف پارامتري با عنوان 

هــاي ، از وجــود دافعــهشــودمیالف) محاســبه  -7که از رابطه (

هاي ) و اتم1-2 برهمکنشهاي متصل (بسیار بالایی در میان اتم

)، جلوگیري شده است. 1-3 برهمکنشانس (در زاویه وال سهیم

 vdWrعنوان ترم انرژي پایه از یک جفت اتمــی، به ijDمقادیر 

پارامترها و دیگــر . مقادیر این هستندی واندروالسعنوان شعاع به

در جدول  واندروالسپارامترهاي مورد نیاز براي محاسبه انرژي 

  ) مشخص شده است.6(

)7(  
vdW

vdWpvdW

p p

ij ij
w

f (r ) r
  
    

   

1

11
5

1
  

) صورت گرفتــه 8محاسبه انرژي کولومبیک با استفاده از رابطه (

است و بارهاي اتمی با استفاده از متد تعادلی الکتــرون محاســبه 

شوند. مقادیر اولیه براي روش تعادلی الکتــرون، پارامترهــاي می

 eV،  eV  و Å نشــان داده 7جدول (که در  بوده (

   اند.شده

)8(  i j
Coulomb

ij
ij

q .q
E C.

[r ]


 

   

3 13 31
  

و بــا  14سازي دینامیک مولکولی مربوطه تحت کــد لمــپسشبیه

از گــرافن  آنگستروم نهقرارگیري ساختارهاي پلیمري در فاصله 

 ]15[ آنگســتروم 12قطــع برابــر  و اکسید گرافن، با میزان شعاع

 له میــاننسبت به فاصمقدار شعاع قطع  کهاست؛  صورت گرفته

عنوان فیزیک مســئله)، بیشــتر پلیمر و نانوساختارهاي کربنی (به

 70 مــدتبههــا ســازيدر همــه شــبیه. درنظر گرفته شده اســت

  براي 16هوور -از ترموستات نوز و 15از هنگرد کانونی پیکوثانیه
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  یوان دروالس يهابرهمکنش يانرژ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 6جدول 

  نوع اتم
ijD  

 (کیلوکالري بر مول)
vdWr  

 )آنگستروم(

  

 (کیلوکالري بر مول)
ij w vdWp 1 

C 1818/0  1/8857 0/8712 9/5928 2/ 8407  1/5591 

H 0/0600 1/6030 0/7625 9/3951 4/4187 1/5591 

O 0/088 1/9741 1/0804 10/219 7/7719 1/5591 

N 0/1376 1/9324 0/8596 10/067 7/8431 1/5591 

S 0/2099 2/0677 1/0336 9/9575 4/9055 1/5591 

  

  کیکولومب ياهبرهمکنش يانرژ نییتع يبرا یواکنش يروین دانیم يپارامترها - 7جدول 

  
 (آنگستروم)

  
  (الکترون ولت)

  
 )الکترون ولت(

 نوع اتم

0/8712 5/7254 6/9235 C 
0/7625 3/8196 9/8832 H 
1/0804 8/500 7/8386 O 
0/8596 6/8418 6/3404 N 
1/0336 6/500 8/2545 S 

  

 اســتفاده شــدهکلــوین  300داشتن دماي سیســتم در ثابت نگه

مــورد  17معادلات حرکت با اســتفاده از الگــوریتم ورلــه. است

ــرارانتگــرال ــري ق ــراي تمــام گرفتــه و  گی ــانی کــه ب گــام زم

فمتوثانیــه  1/0 بــا اســت برابــر درنظر گرفته شده هاسازيشبیه

 65 مــدتبهســازي . درنهایــت پــس از شــبیه]25و  24[ است

پیکوثانیه و ایجاد حالت تعادل، با انجام چسبندگی (فیزیکــی) 

 پــنج مــدتبه، اکسید گرافنگرافنی و  هايپلیمرها روي ورقه

هاي انرژي برهمکنشپیکوثانیه،  01/0 هايپیکوثانیه و در وقفه

از نــوع  هــابــرهمکنشاســت. ایــن  بــت قــرار گرفتــهثمــورد 

میزان اند و دهشب سطحی منجر به جذ کهغیرکووالانسی بوده 

(فیزیکی) میان نانوساختارهاي کربنی و پلیمرها  انرژي چسبش

  :) حاصل شده است9از رابطه (

)9(  Interaction Total Carbon nanostructure PolymerE E E E    

ترتیب به PolymerEو  TotalE ،Carbon nanostructureE که در آن

نانوساختار  پتانسیل کامپوزیت حاصل، انرژينانو پتانسیلانرژي 

. گزارش مقادیر منفی بیانگر هستندپلیمر  پتانسیل کربنی و انرژي

  ایجاد جذب سطحی خواهد بود.

  اعتبارسنجی -2-3

صحت مقدار طول پیونــد بــر اســاس نمودارهــاي تــابع توزیــع 

کارگیري میــدان نیــروي مــورد اســتفاده در شعاعی حاصل از به

سازي اشــاره حاصل از شبیهسازي، به صحت نتایج مطالعه شبیه

 -2الــف و  -2ل (شــک مطابقخواهد داشت. در این تحقیق نیز 

شده با  دارکربن در ساختار گرافن عامل -طول پیوند کربنب) 

برابــر بــا  هیدروکسی و اپوکسی (اولین پیک حاصــل) را تقریبــاً

ي تابع که به مقدار حاصل بر مبنا دهدنشان می آنگستروم 45/1

 .]21[، نزدیک است 19و تحت کد سیستا 18چگالی شبه پتانسیل

و) مقــدار طــول  -2هـــ و  -2د،  -2ج،  -2شــکل ( بر اســاس

هــاي مختلــف ر در نانوکامپوزیــتپیوندهاي مختلف در دو پلیم

دار و گــرافن عامــل هگزیل تیــوفن) -3( پلیترتیب در مورد به

و  تیوفنپلی -پلی(فنوتیازین وینیلن)درصد،  15شده با اپوکسی 

هگزیــل  -3( پلــیدرصــد،  15دار شده با اپوکســی گرافن عامل

 پلــیدرصــد و  25دار شده با هیدروکسی و گرافن عامل تیوفن)

دار شــده بــا و گــرافن عامــل تیــوفنپلی -ن وینــیلن)(فنوتیــازی

درصد نیز مورد بررسی قرار گرفت. مقدار طول  25هیدروکسی 
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  (ب)  (الف)

  
  

 
  

  (د)  (ج)

    
 (و) (هـ)

   :هايشده با اپوکسی و هیدروکسی در نانوکامپوزیت دارکربن براي گرافن عامل - توزیع شعاعی کربننمودار تابع  - 2شکل 

ترتیب هاي مشخص به) و و) نمودار تابع توزیع شعاعی جفت اتمـه ، ج)، د)،تیوفنپلی- (فنوتیازین وینیلن)ب) پلی، هگزیل تیوفن) - 3(الف) پلی

   ،درصد 15دار شده با اپوکسی و گرافن عامل هگزیل تیوفن) - 3( پلی هاينانوکامپوزیتدر ساختارهاي 

   شده دارو گرافن عامل هگزیل تیوفن) - 3( پلی، درصد 15دار شده با اپوکسی و گرافن عامل تیوفنپلی - (فنوتیازین وینیلن) پلی

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) درصد 25دارشده با هیدروکسی با گرافن عامل تیوفنپلی - (فنوتیازین وینیلن) پلیو  درصد 25با هیدروکسی 
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آنگستروم  8/1، ن)کرب -آنگستروم (کربن 43/1با باندهایی برابر 

 4/1هیــدروژن) و  -آنگستروم (کربن 05/1 وسولفور)  -(کربن

تیوفنی درنظــر مشتقات پلی نیتروژن) درمورد -آنگستروم (کربن

 پلــی و هگزیل تیوفن) -3( پلیشده در این کار از جمله گرفته 

ــا  تیــوفنپلی -(فنوتیــازین وینــیلن)  446/1بــا نتــایجی برابــر ب

هیــدروژن)  -آنگستروم (کربن 1/1 وبن)، کر -آنگستروم (کربن

 هگزیــل تیــوفن) -3( پلــیدر مورد  ]26[حاصل از کار تجربی 

 پلــیطــور مشــابه در مــورد پلیمــر انطبــاق خــوبی داشــته و بــه

ســازي نیز منطبق بــر کــار شــبیه تیوفنپلی -نیلن)(فنوتیازین وی

آنگســتروم  41/1کــربن)،  -آنگستروم (کــربن39/1دیگر برابر با 

ســولفور) بــوده  -آنگســتروم (کــربن 77/1نیتــروژن) و  -(کربن

  .]27[است 

منظــور شــده بــه از جمله آنالیزهاي بسیار دقیق دیگر انجــام

توان به مقــدار دمــاي افزایش اعتبار نتایج حاصل از این کار، می

اي محاســبه شــده بــا اســتفاده از میــدان نیــروي واکنشــی شیشه

هگزیــل  -3( پلــیکارگرفته شده در این کار، در مورد پلیمــر به

اي میزان دماي تجربی شیشهاي که با اشاره کرد و مقایسهتیوفن) 

ســازي انجام شده است. در شبیههگزیل تیوفن)  -3( پلیپلیمر 

ســازي مونومري درون جعبــه شــبیه زنجیره تک 30گرفته  انجام

پیکوثانیه سیستم  200 مدتبهبسیار بزرگی قرار داده شد. سپس 

حالت تعــادل کلوین و فشار یــک اتمســفر بــه 300را در دماي 

 25هاي دمــایی رحله بعد دماي سیستم را در بازهرسانده و در م

 -دمــاکلــوین بــا اســتفاده از هنگــرد هــم 300کلوین از دمــاي 

ده و مدت زمان هر مرحله کلوین رسان 500به دماي  20فشارهم

) مقــدار تغییــرات 3پیکوثانیه بوده است. در شــکل ( 50برابر با 

چگالی برحسب دما در فشار یــک اتمســفر رســم شــده اســت. 

کلــوین و فشــار یــک  300قدار چگالی محاسبه شده در دماي م

اتمسفر با استفاده از میدان نیروي مورد استفاده در این کار، برابر 

مکعب بــوده اســت کــه بــه مقــدار  مترسانتیگرم بر  9345/0با 

بســیار  ]28[متــر مکعــب گرم بــر ســانتی936/0تجربی آن یعنی 

-350)، یک شکستگی در بازه دمایی 3نزدیک است. در شکل (

پلیمــر شــدن  ايشیشه که برابر با دماي شدکلوین مشاهده  325

هگزیــل  -3( پلــی اي تجربــی پلیمــرو مقدار دماي شیشه است

که منطبق با تخمین دماي  است ]29[کلوین  340برابر با تیوفن) 

سازي انجام گرفته با اســتفاده از میــدان اي حاصل از شبیهشیشه

و بر اعتبار نتایج حاصل  استگرفته شده،  کارنیروي واکنشی به

  افزاید. از این کار می

ســازي دینامیــک مولکــولی پیشــین نیــز بــا در کارهاي شبیه

کــانیکی کــارگیري ایــن میــدان نیــروي واکنشــی، خــواص مبــه

خوبی و با دقت بالایی تیوفن بهنانوکامپوزیت گرافن و پلیمر پلی

هاي نظرگیري گروه. در بررسی دیگر با در]30[اند محاسبه شده

عاملی کربوکسیل، هیدروکسی و متیل با درصد پوشش یکسان و 

گیري میزان جذب روي ورقه گرافنی و اندازه پنج درصدبرابر با 

، بررســی شــدهگرفتــه  هاي پلیمري درنظرسطحی نانوکامپوزیت

) 4(ســطحی شــکل اي در مــورد مقــدار انــرژي جــذب مقایسه

 پلــی در مورد پلیمرهاي نشبرهمکصورت گرفت. میزان انرژي 

وســیله شده بــه دارهاي گرافنی عاملو ورقههگزیل تیوفن)  -3(

پــنج و متیــل  پــنج درصــد، هیدروکســی پنج درصدکربوکسیل 

 -024/108و  -17/125، -867/152ترتیــب برابــر بــا به درصد

 برهمکنشکه میزان انرژي حالیدرکیلوکالري بر مول بوده است. 

با کربوکسیل  تیوفنپلی -(فنوتیازین وینیلن) یپلدر مورد پلیمر 

ترتیــب به پنج درصدو متیل  پنج درصد، هیدروکسی پنج درصد

کیلوکالري بر مول  -854/111و  -477/153، -116/168برابر با 

رو، به نتایجی کاملاً مشابه با کــار نیکخــواه و . از اینشدحاصل 

مبنی بر افــزایش جــذب ســطحی پلیمــر در اثــر  ]15[همکاران 

هــاي بــا گــروه ترتیــببههاي عاملی متیل جایگزین کردن گروه

عاملی هیدروکسی و کربوکسیل انجامید که به اعتبار نتــایج ایــن 

عنوان عامل مؤثري افزاید. آنچه که نیکخواه و همکاران بهکار می

افنــی در افزایش میــزان چســبندگی پلیمرهــا بــر روي ورقــه گر

انــد ســاختار پلیمــري و نیــز میــزان کــرده شــده ذکــر دارعامــل

هــاي عــاملی کــه گــروه اســتهاي عــاملی الکترونگاتیوي گروه

کربوکسیل با الکترونگاتیویته بالاتر نسبت به هیدروکسی موجب 

تــرین افزایش جــذب ســطحی بیشــتر پلیمــر و متیــل بــا پــایین

ــابراین،کاهــمــی هــابــرهمکنشالکترونگــاتیوي، از میــزان   د. بن
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  35  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

  
  حسب دما برهگزیل تیوفن)  - 3( پلی پلیمر نمودار تغییرات چگالی - 3شکل 

  

  
دار شده با و گرافن عامل تیوفنپلی - (فنوتیازین وینیلن) پلی ،هگزیل تیوفن) - 3( پلیپلیمرهاي  برهمکنشانرژي نمودار  - 4 شکل

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) هیدروکسی پنج درصد، متیل پنج درصد و کربوکسیل پنج درصد

  

ــرژي  مطــابق ــورد زمــان حســب بر بــرهمکنشنمــودار ان در م

منطبق با توالی  )، کاملا4ًهاي اشاره شده در شکل (نانوکامپوزیت

توســط نیکخــواه و همکــاران بــوده اســت و  افزایشی ذکر شده

ترتیب مربوط بــه زمــانی ها بهبرهمکنشحداکثر و حداقل میزان 

دار گرافنی با گروه عاملی کربوکسیل و متیل عاملاست که ورقه 

 ذکــر بــرهمکنششده باشد؛ باتوجه به آنکه توالی مقدار انــرژي 

هاي عاملی کربوکسیل، هیدروکسی و متیــل، گروه شده در مورد

شده بر مبناي  کاملاً منطبق با روند مقدار الکترونگاتیوي محاسبه

ترتیب برابر شده به هاي عاملی ذکردر مورد گروه 21روش برتش

  .]31[بوده است  28/2و  68/2، 80/2با 

اکســید از این میدان نیروي واکنشی در ارزیــابی ســاختاري 

آمیزي طــور موفقیــت(مبناي اصلی این مقاله نیز است) به گرافن

ت و توافق خوبی با مکانیک کوانتوم مورد استفاده قرارگرفته اس

. از سوي دیگر ]33 و 32[و نتایج آزمایشگاهی نشان داده است 

هــاي بــرهمکنشنیــز جهــت ارزیــابی  ]34[کلوچی و همکاران 

و  اکســـید گـــرافنکووالانســی و غیرکووالانســـی در سیســـتم 

ساختارهاي آرومــاتیکی دیگــر از ایــن میــدان نیــروي واکنشــی 

اند. ایــن استفاده کرده که با نتایج آزمایشــگاهی مطابقــت داشــته

میدان نیروي واکنشــی در کارهــاي تحقیقــاتی دیگــر در جهــت 

در حضــور آب  اکســید گــرافنهاي پوزیتارزیابی استحکام کام

خــوبی قــادر بــه ارزیــابی انــواع کار گرفته شده است کــه بــهبه

و ...) بــا نتــایج  π–πپیوندهاي بین مولکولی (مانند هیــدروژنی، 
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   36

 
  شده  دارهاي ورقه گرافن عاملبرحسب زمان براي نانوکامپوزیت برهمکنشنمودار ارزیابی انرژي  - 5شکل 

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) درجه کلوین 300پیکوثانیه نهایی در پنجطور جداگانه)/ پلیمر در طی و کربونیل به(با کربوکسیل 

  

کارگیري این و همچنین با به ]35 و 16[آزمایشگاهی بوده است 

هایی آلی نتایجی مطابق بــا میدان نیرو در حضور آب و مولکول

. مــواردي چــون ]36[ه اســت شــدمقادیر آزمایشگاهی حاصــل 

ســازي دینامیــک مولکــولی انطبــاق نتــایج حاصــل از ایــن شبیه

صورت گرفته با نتایج آزمایشگاهی مورد مشاهده قــرار خواهــد 

  گرفت.

  

  ثنتایج و بح -3

  انرژي پتانسیل -3-1

در هــاي هــر دو پلیمــر انرژي پتانسیل مربوط بــه نانوکامپوزیت

هــاي مختلــف مــورد بررســی قــرار گرفــت کــه نانوکامپوزیــت

پس از چند پیکوثانیه به حالــت تعــادلی دهنده آن بوده که نشان

   رسیده است.

  

  برهمکنشانرژي  -3-2

  و زمان برهمکنشانرژي  -3-2-1

هــاي حاصــل از قرارگیــري جداگانــه گروه بــرهمکنشانرژي 

در  هاي گــرافنهاي ورقــهکربوکسیل و کربونیل در لبهعاملی 

ضــعیفی  واندروالســی بــرهمکنشآورده شده است. ) 5شکل (

پیکوثانیــه کربوکسیل و کربونیل عمدتاً در چند  هايمیان گروه

، شــداولیه از سوي زنجیره آلکیلی در مورد هر پلیمر مشاهده 

روي ورقه گرافنــی، حرکــت  π–πهاي برهمکنشآن با پس از 

به سوي سطح گرافن صورت گرفته است و ضمن قرارداشــتن 

هــاي بــرهمکنش)، π–πهــاي بــرهمکنشروي ورقه گرافنــی (

هــاي عــاملی هاي عاملی در لبه دیگر با گروهاي با گروهلحظه

هــاي عــاملی دهد؛ در مورد گروهکربوکسیل و کربونیل رخ می

ــا کربوک ــرهمکنشســیل ب ــاي الکترواســتاتیکی ب  ]38 و 37[ه

و پلیمرها رخ  H -COO+رو بوده که میان واحدهاي قطبی هروب

خواهد داد و اما درمورد گروه عاملی کربونیل نیــز بــا اعمــال 

 دو هاي متفاوتی در مورد هربرهمکنش، واندروالسینیروهاي 

  پلیمر مشاهده شد.

ــوه    ــویرهایی از نح ــرهمکنشتص ــا ب ــروه ب ــاملی گ ــاي ع ه

اند و گرافنی قرارگرفتههاي ورقه کربوکسیل و کربونیل که بر لبه

 -6هــاي (در شــکل تیــوفنپلی -(فنوتیازین وینــیلن) پلیپلیمر 

ســازي د) در ابتدا و انتهاي زمان شبیه -6ج و  -6ب،  -6الف، 

  آورده شده است.

هاي عاملی اپوکســی و هیدروکســی کــه روي در مورد گروه  

 پلیمیان  برهمکنش اند، نتایج حاصل ازگرفته ه گرافنی قرارورق

 –7( هايشکل در اکسید گرافنهگزیل تیوفن) با گرافن و  -3(

  قابل مشاهده است.ج)  -7ب و  -7الف، 

بــا  اکسید گرافنهاي با گرافن کمتر از ورقه برهمکنشمیزان   

 حدي با افزایش درصــد هاي مختلف اکسایشی بوده و تانسبت
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  37  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

  
  ،کربوکسیلالف)  :هاي عاملیبا گروه پیکوثانیه 10در لحظه  تیوفنپلی - وینیلن)(فنوتیازین پلی برهمکنشتصویرهاي  - 6شکل

  ج) کربوکسیل و د) کربونیل ،هاي عاملیپیکوثانیه با گروه 65و در لحظه  ورقه گرافنلبه روي  کربونیلب) 

  

  
 (الف)

    
  (ج)  (ب)

هاي کربن به الف) با نسبت :هاي گرافن و ورقه اکسید گرافنبرحسب زمان براي نانوکامپوزیت برهمکنشر ارزیابی انرژي نمودا - 7شکل 

 درجه کلوین 300تیوفن) در  هگزیل - 3( پلی /) 10کربن به اکسیژن  ج) (با نسبت و 5کربن به اکسیژن  ب) با نسبت ،20، 15 اکسیژن

  (رنگی در نسخه الکترونیکی)

 (الف)

 )د( )ج(

 )ب(
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   38

اکسیداسیون بر میزان چســبندگی فیزیکــی افــزوده شــده اســت. 

هگزیــل تیــوفن) بــا  -3( پلــی بــرهمکنشمقدار متوسط انرژي 

کربن به اکسیژن برابــر با نسبت  اکسید گرافنهاي گرافن و ورقه

، -512/171، -776/117ترتیــب برابــر بــا به 20و  15 ،10 ،5 با

بــر مــول بــوده کیلوکالري  -589/143و  -87/142، -038/158

  است. 

 پلــیکارگیري ورقه گرافنــی، میــزان جــذب ســطحی با به

(کیلوکالري  - 136/136برابر با تیوفن پلی - (فنوتیازین وینیلن)

با  اکسید گرافنبوده است. اما مقادیر حاصل در مورد بر مول) 

بــا  15 هاي مختلف، در نسبت کربن بــه اکســیژن برابــرنسبت

بیشترین میــزان  لوکالري بر مول)(کی - 971/266مقدار متوسط 

خود اختصاص داده و کمترین مقدار متعلق به نسبت برابر را به

اســت؛ ولــی در  (کیلوکالري بر مول) - 383/154 به میزان 20

ترتیــب بــه ، به10و  5هاي بالاتر اکسیداسیون و برابر با نسبت

ـــزان ـــول) - 653/179 می ـــر م ـــالري ب  - 297/170 و (کیلوک

هــم حاصل شده که مقادیري نزدیــک بــه مول)(کیلوکالري بر 

ها در اکسیدگرافن بــا نســبت برهمکنشافزایش میزان . هستند

 ، با مقدار شعاع چرخشی پلیمر065/0اکسیژن به کربن برابر با 

ــیلن) پلــی ــازین وین ــر روي ورقــه تیــوفنپلی - (فنوتی هــاي ب

 نیز کاملاً متناسب است. مقــدار شدهگرفته  اکسیدگرافن درنظر

هاي هاي اکسیدگرافن با نسبتشعاع چرخشی پلیمر روي ورقه

 56/7و  61/8، 60/8، 81/7برابر با  ترتیببه 20و  15، 10، 5

دهنده انبساط پلیمر در نسبت اکسیژن به کــربن که نشان است

ــا  ــر ب ــه 1/0و  065/0براب ــا ورق ــه ب ــر در مقایس ــاي دیگ ه

بت کربن به گرفته شده، بوده است. در نس اکسیدگرافن درنظر

که از بیشترین میزان اکســایش برخــوردار  پنجاکسیژن برابر با 

(فنوتیــازین  پلــیتــرین نســبت اکسیداســیون، بوده و در پایین

خــود کمترین میزان شعاع چرخشی را بــهتیوفن پلی - وینیلن)

اند که نشان از انقباض پلیمــر و کــاهش میــزان اختصاص داده

میان دو نسبت کربن به  جذب سطحی داشته است. در مقایسه

مقدار  توان انحراف غیرعادي در، می15و  10اکسیژن برابر با 

بــا تیــوفن پلی - (فنوتیــازین وینــیلن) پلــی بــرهمکنشانرژي 

(کــربن  065/0برابر با  به کربن اکسیدگرافن در نسبت اکسیژن

دلیل آن دانست که طبق مشــاهده، ) را به15به اکسیژن برابر با 

هــاي عــاملی و اکسایشی متناسب با تعداد گروه در این نسبت

بــه  π–π بــرهمکنشنحوه تراکم آنها، پلیمر با انجــام حــداکثر 

هــاي عــاملی روي ورقــه اکســیدگرافن نیــز با گروه برهمکنش

صــورت هــاي تیــوفنی بــهپرداخته است. عدم قرارگیري حلقه

در  π–π بــرهمکنشمسطح روي ورقه گرافنی و عدم حــداکثر 

بالــایی از درصــد اکســایش ورقــه گرافنــی، عامــل  هاينسبت

هاي متفاوت حلقــه تیــوفنی و برهمکنشمطلوبی نبوده است. 

هــاي علــت افــزایش تــراکم گــروهفنوتیازین با ورقه گرافنی به

بــودن  دار شــدن و عــدم مســطحعاملی بــا چــرخش و زاویــه

دار بــودن حلقــه قرارگیري پلیمر همراه بوده است. اثــر زاویــه

حلقه تیوفنی روي ورقه گرافنی و گیري تکو اثر جهتتیوفنی 

مورد بررسی قرار  ]39[نانولوله گرافنی توسط دنیز و همکاران 

هاي مختلف، در مقدار میزان جــذب گیريجهت گرفته که این

انــد. بنــابراین در نســبت سطحی، نتایج متفاوتی را نشــان داده

 هــايبرهمکنشکه با حداکثر  065/0اکسیژن به کربن برابر با 

π–π گیــري مناســب از ســوي حلقــه تیــوفنی و در اثــر جهــت

بــا  بــرهمکنشبــه ، فنوتیازین روي ورقه گرافنی همــراه بــوده

بنــابراین  پرداختــه اســت. هاي عاملی روي ورقه گرافنیگروه

هاي عاملی روي ورقــه که لزوماً افزایش گروه شده نشان داده

رو، از ایــن ؛شــودمیگرافنی منجر به افزایش جذب ســطحی ن

  هــايهــاي عــاملی و تعــداد گــروهنحــوه توزیــع گــروه

توان از عوامل بسیار مؤثر در میزان جذب سطحی عاملی را می

  ت.دانس

  

  و درصد اکسیداسیون برهمکنشانرژي  -3-2-2

بــا تغییــر در میــزان درصــد اکسیداســیون،  )8( شکلبا توجه به 

 تیوفن) بنا به شیب نمودار نسبت به پلیمر هگزیل -3( پلیمر پلی

تري را نشان تیوفن تغییر محسوسپلی -(فنوتیازین وینیلن) پلی

 علــق بــه پلیمــر پلــیمت بــرهمکنشداده است اما بیشترین میزان 

  تیوفن بوده است.پلی -(فنوتیازین وینیلن)
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  39  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

  
  هاي ورقهبرحسب نسبت اکسیژن به کربن براي نانوکامپوزیت برهمکنشنمودار ارزیابی انرژي  - 8شکل 

  درجه کلوین 300 / پلیمر دراکسید گرافن

  

    
  (ب)  (الف)

 :دار شدههاي گرافن عاملش اپوکسی و هیدروکسی براي نانوکامپوزیتبرحسب درصد پوش برهمکنشنمودار ارزیابی انرژي  - 9شکل 

  درجه کلوین 300طور جداگانه/ پلیمر در هیدروکسی بهب) با اپوکسی و الف) 

  

  و درصد پوشش برهمکنشانرژي  -3-2-3

هاي عــاملی هیدروکســی و اپوکســی درمورد گروه برهمکنشرژي ان

رفته است و عامل اصلی ایجاد گر صورت جداگانه مورد مقایسه قرابه

فیزیکی در مورد هریک از پلیمرها مورد ارزیابی واقع شده چسبندگی 

میــزان ترتیــب بــهتوان می ب) - 9الف و  - 9( شکله ب است. با توجه

را در  هیدروکســیو گــروه عــاملی  اپوکســیمؤثر بودن گروه عاملی 

مورد جذب سطحی هر دو پلیمــر مشــاهده کــرد؛ در بررســی گــروه 

تــوان دریافــت کــه میــزان میالف)  - 9شکل ( مطابقاملی اپوکسی ع

هگزیل تیوفن) بنا به شــیب  - 3( تأثیر گروه عاملی اپوکسی روي پلی

در  مــورد پلیمــر دیگــر ثیر گروه اپوکســی درأنمودار، کمی بیشتر از ت

شــکل  بــر اســاسبوده اســت. پلیمرها با گرافن  برهمکنشمقایسه با 

 گــروه عــاملی اپوکســی بــا پلیمــر پلــی نشبــرهمکمیزان  الف)، - 9(

ب) نشان  - 9. شکل (تیوفن بیشتر بوده استپلی - (فنوتیازین وینیلن)

(فنوتیــازین  میزان تأثیر گروه عاملی هیدروکســی بــر پلــی دهد کهمی

  هگزیل تیوفن) بوده است. - 3( تیوفن بیش از پلیپلی - وینیلن)

  

  برهمکنشرابطه دما و انرژي  -3-2-4

 درجــه کلــوین بــر میــزان انــرژي 500تا  300تغییر دما در بازه اثر 
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   40

  
  )/ پلیمرپنج(با نسبت کربن به اکسیژن  اکسید گرافنهاي ورقه برحسب دما براي نانوکامپوزیت برهمکنشنمودار ارزیابی انرژي  - 10شکل 

  

  
  هاي ورقه گرافننانوکامپوزیت نمودار ارزیابی شعاع چرخشی پلیمرها برحسب نسبت اکسیژن به کربن براي - 11شکل 

  درجه کلوین 300 / پلیمر دراکسید گرافنو 

  

نشان داده شده اســت. در مــورد هــر دو  )10(در شکل  برهمکنش

کــاهش  بــرهمکنشمیزان انرژي  شود کهنانوکامپوزیت مشاهده می

یافته است. با افزایش دما میــزان تحــرك زنجیــره پلیمــري افــزایش 

در  د.شــمنجر به کاهش میزان جذب سطحی  این امر ،خواهد یافت

ثابت ماندن زنجیره پلیمري و  دلیلبهتر صورتی که در دماهاي پایین

 بیشتري را درپی خواهد داشــت برهمکنشکاهش میزان تحرك آن، 

  .]40[ که این اثر با نتایج آزمایشگاهی منطبق بوده است

 

  شعاع چرخشی پلیمر -3-3

  شعاع چرخشی پلیمر و نسبت اکسیداسیون -3-3-1

 گی و ابعاد زنجیــري پلیمــر از کمیــتبراي توصیف میزان فشرد

شــود. میــزان ایــن کمیــت از شعاع چرخش پلیمري استفاده می

  گیرد:) مورد محاسبه قرار می10رابطه (

)10(   
N

g i cm
i

R r r
N 

 
  
 
 



1

22

1

1
  

 cmrو ردار موقعیت هر اتم در زنجیره مولکــولی ب irکه در آن 

یــزان شــعاع م gRدار مرکز جــرم کــل زنجیــره مولکــولی و بر

  دهد.چرخش پلیمري را نشان می

 )11( شــکل بــهمر، با توجــه با درنظرگیري شعاع چرخشی پلی

 توان مشاهده کرد که میزان شعاع چرخشی پلیمر نوســان زیــاديمی

دار از خــود نشــان داده هــاي عــاملی اکســیژندر برابر افزایش گروه

  است.
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  41  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

  
هاي هاي عاملی هیدروکسی و اپوکسی براي نانوکامپوزیتنمودار ارزیابی شعاع چرخشی پلیمرها برحسب درصد پوشش گروه - 12شکل 

  درجه کلوین 300طور جداگانه)/ پلیمر در اراي اپوکسی و هیدروکسی بهورقه گرافن (د

  

دهی با گروه شعاع چرخشی پلیمر و درصد پوشش -3-3-2

  عاملی هیدروکسی و اپوکسی

-3( توان مشاهده کرد که پلیمر پلــیمی )12( شکلبا توجه به 

هاي شــعاع با اپوکسی میزان نوسان برهمکنشتیوفن) در هگزیل

 متري در مقایســه بــا هیدروکســی داشــته اســت کــهچرخشی ک

تري باشــد و دهنده چسبندگی فیزیکی یکنواخــتتواند نشانمی

ــی ــدار شــعاع چرخشــی پلیمــر پل ــاي مق ــر بال -3( عــدم تغیی

ــه ســاختار پلــیهگزیــل ــازین تیوفن) نســبت ب -وینیلن)(فنوتی

ـــوفن میپلی ـــانتی ـــد نش ـــیتوان ـــتر پل ـــاط بیش  دهنده انبس

دار تیوفن بر روي ورقــه گرافنــی عامــلپلی -ن)وینیل(فنوتیازین

ــایت ــزان س ــرا می ــد، زی ــالباش ــههاي فع ــتري ب ــور تر بیش منظ

هــاي عــاملی داشــته اســت و منجــر بــه هاي با گروهبرهمکنش

واقع انقباض  ه است. درشدافزایش مقدار شعاع چرخشی پلیمر 

دهنده میــزان صــلبی تیوفن) نشــانهگزیــل -3( بیشتر پلیمر پلی

  دن بیشتر ساختار آن است.بو

 

  مولکولیهاي بینبرهمکنشو  تابع توزیع شعاعی -3-4

تــوان احتمــال ) می12( رابطــهبا توجه به تابع توزیع شعاعی و 

در پوسته کــروي  r هاي توزیع شده در فاصلهوجود تعداد اتم

ي مدنظر را مورد محاسبه قرار رکزز اتم ما rشکل به ضخامت

  :داد

)12(  g(r) n(r) / ( r r)   24  

 دلیلبــههاي مــدنظر رو در این تحقیق احتمال حضور اتماز این

  .]15[گرفته است  مورد بررسی قرار ي مختلفهابرهمکنش

هاي موجود در نمودارهاي تــابع توزیــع شــعاعی محل پیک

ها مؤثر خواهد بــود، برهمکنشبرحسب فاصله در شناسایی این 

تروم به آنگس سهتا  دو هايهایی عمدتاً در فاصلهکه وجود پیک

ی اشاره داشته و با کــاهش فاصــله در واندروالسهاي برهمکنش

ها دلالت دارد برهمکنشآنگستروم بر افزایش شدت  دوکمتر از 

دهنده آنگســتروم نشــان شــشفاصــله هــا تــا . وجود پیــک]41[

ــاختار  ــودن س ــورفی ب ــدت  اســتآم ــرهمکنشو از ش ــاي ب ه

  . ]42[ کاسته شده استمولکولی بین

هــاي عــاملی گروه بــرهمکنشســازي نتایج حاصل از شبیه  

ــ ــل از ک ــایج حاص ــا نت ــابق ب ــی مط ــی و اپوکس ار هیدروکس

ــاران  ــدر و همک ــگاهی چون ــی در ]18[آزمایش ــورد پل -3( م

دهــی کترونهــاي البــرهمکنشتیوفن) است که اشاره به هگزیل

ها در دارد که با پیک واندروالسیهاي برهمکنشاي از نوع لحظه

نــانومتر  2/0-6/0فاصــله نمودارهاي تــابع توزیــع شــعاعی در 

نمودارهــاي تــابع توزیــع هــا در این پیــک طابقت داشته است.م

 –13 در (شــکل شدهگرفته  شعاعی در مورد ساختارهاي درنظر

اند. در مــورد شــخص شــده) مد -13ج و  -13ب،  -13الــف، 

زنجیــره  وجــودتوجــه بــه بــا  تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلی

هر واحد مونومري نســبت  بیشتر در کیجانبی با قدرت آروماتی

واسطه به هابرهمکنشافزایش میزان ، تیوفن)هگزیل -3( به پلی
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  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال   42

  
بر روي  الف) اپوکسی، ب) هیدروکسی: تیوفن)هگزیل - 3( پلیهاي پلیمر برهمکنشهاي پروفایل تابع توزیع شعاعی در محل - 13شکل 

  و ج) هیدروکسی ،تیوفنپلی - وینیلن)(فنوتیازین پلی برهمکنشهاي پروفایل تابع توزیع شعاعی در محلورقه گرافن و 

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) درجه کلوین 300د) اپوکسی در دماي 

  

هیــدروژنی  و ايلحظه دهیالکترون ،π–πاز نوع هاي برهمکنش

هــایی مطلــوب بــا شــدت بیشــتر در وجود پیکاست.  مشاهده

د) در  -13ج و  -13اي کمتر از سه آنگستروم در شکل (فاصله

ــر  ــورد پلیم ــیم ــل)(فنوتیازین پل ــوفنپلی -وینی ــه تی ــطهب  واس

  هاي عاملی اپوکسی و هیدروکسی است.گروهبا  برهمکنش

هاي هیدروژنی میان اتم پیوند ایجاد )14(توجه به شکل  با  

و  تیــوفنپلی -وینیــل)(فنوتیازینپلی نیتروژن در زنجیره جــانبی

گرفت. تعریــف  هاي عاملی هیدروکسی مورد بررسی قرارگروه

 اساس سازي دینامیک مولکولی برهیدروژنی در شبیه يهاوندیپ

که عبارتند از: فاصله میان  شودمیحاصل شدن دو معیار ارزیابی 

آنگستروم و زاویه  سهو هیدروژن کمتر از  هیدروژنتم گیرنده ا

میان اتم گیرنده هیدروژن و هیدروژن و اتم دهنده هیدروژن بــه 

 -14( شــکل بــر اســاس. ]11[درجه افزایش یابــد  110از  بیش

هــاي عــاملی الف) فاصله میــان نیتــروژن و هیــدروژن در گروه

آنگستروم در فاصله زمانی  سههیدروکسیل به فاصله اي کمتر از 

ب) زاویه  -14شکل ( مطابقاست و  انیه رسیدهثپیکو 70تا  30

O… H  …N   دهــد که نشان می است افزایش یافته 110از مقدار

هیدروژنی با افزایش درصــد پوشــش  يهاوندیپهاي نشبرهمک

هیــدروژنی میــان  يهاونــدیپایجاد  هیدروکسی، رخ داده است. 

(وجود گروه آمین آرومــاتیکی  تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلی

بــر میــزان جــذب  گروه عاملی هیدروکسی) با ]43[در فنوتیازین 

هــاي عــاملی مطلــوب بــودن گــروهاســت.  افــزودهبیشــتر سطحی 

 تیوفنپلی - وینیلن)(فنوتیازینپلیمورد پلیمر  ویژه درهیدروکسی به

ـــکل  ـــش - 9(ش ـــه در بخ ـــورد3- 2- 3(ب) ک ـــهینت ) م  يریگج
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  43  1397 پاییز، 3، شمارة 37مواد پیشرفته در مهندسی، سال 

    
  (ب)  (الف)

 میان (پلی  O H  Nب) پروفایل تغییرات زاویه چرخشی در ، الف) پروفایل تغییرات فاصله میان هیدروژن و نیتروژن - 41 شکل

  کم هاي آبیدرجه کلوین (گوي 300هاي عاملی هیدروکسی روي ورقه گرافنی در دماي تیوفن و گروهپلی - وینیلن)(فنوتیازین

  هاي هیدروژن،ترتیب اتمنیلی متالیک، زیتونی، سبز رنگ به، اکسیژن و (هیدروکسی) هاي هیدروژناتمترتیب بهو بنقش  رنگ

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) دهند)را نشان میتیوفن پلی - وینیلن)(فنوتیازین پلی نیتروژن درکربن و 

  

ــرار ــه ق ــت ب ــر گرف ــدهايدلیل اث ــه پیون ــدروژنی ب ویژه در هی

پوشــش از گــروه عــاملی هیدروکســی و در  هــاي بالــايدرصد

دسترس قرار گرفتن گــروه عــاملی هیدروکســی در برابــر آمــین 

هــا در مــورد هیــدروژن بــرهمکنش هاي فنوتیــازین اســت.گروه

هــاي عــاملی کربوکســیل و کربونیــل) (پلیمر) و اکســیژن (گــروه

هــاي ابتــدایی و در زمانباتوجه به نمودارهاي تابع توزیع شعاعی 

الــف و  –15( با توجه به شکلاند. سازي بررسی شدهشبیه انتهایی

زمــان ابتــدایی  هــاي حاصــل درو ارتفاع و محــل پیک ب) - 15

ــبیه ــازي (ش ــه 10س ــه)؛ ب ــوردپیکوثانی ــب در م ــی ترتی  - 3(پل

 تــوان بــهمــی تیــوفنپلی - وینیل)(فنوتیازین پلی و تیوفن)هگزیل

پلیمرهــا در  هــايبــرهمکنشها پی برد. برهمکنشنحوه متفاوت 

 - 3(پلــی ترتیــب در مــوردپیکوثانیــه) بــه 65هاي انتهــایی (لحظه

 –15(در شکل  تیوفنپلی - وینیل)(فنوتیازینپلی و تیوفن)هگزیل

دلیــل مشــاهده بــه مطــابقز نشان داده شده است. ید) ن - 15ج و 

هــاي عــاملی هاي کمی با گروهبرهمکنشحرکت پلیمرها، پس از 

ها برهمکنشل) در لبه ورقه گرافنی و شروع (کربوکسیل و کربونی

هــا کاســته شــده اســت و با سطح ورقــه گرافنــی از میــزان پیــک

هــاي هاي ضعیفی از سوي زنجیــره پلیمــري بــا گــروهبرهمکنش

ج)  - 15. با توجه به شکل (استعاملی در لبه دیگر قابل مشاهده 

 هــايبــرهمکنشکه  شودمید) مشاهده  - 15در مقایسه با شکل (

هاي عــاملی کربوکســیل با گروه تیوفنپلی - وینیل)(فنوتیازین پلی

هــاي بــرهمکنشدر لبه دیگر در زمان انتهایی نسبت به کربونیل و 

هاي عــاملی (کربوکســیل و و گروه تیوفن)هگزیل - 3( پلیپلیمر 

هــاي بــرهمکنشکربونیل) بیشتر بوده است. این اثر با بیشتر بودن 

 - وینیــل)(فنوتیازینپلی) در مــورد 5شــکل (شــده در  داده نشــان

ــوفنپلی ــروه تی ــا و گ ــوع ب ــیل در مجم ــاملی کربوکس ــاي ع ه

بر روي صفحه گرافن، در مقایســه بــا پلیمــر  π -πهاي برهمکنش

  دیگر مطابقت دارد.

ــا   ــرژي ( ب ــت ان ــادیر ثاب ــه مق ــزان توجــه ب ــؤثر در می ) (م

 بیشــتر برهمکنشنتیجه حاصل از )، یواندروالسهاي برهمکنش

 با ورقه گرافنی نسبت بــه پلــی تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلی

دلیل وجود اتم گوگرد در زنجیره جــانبی تیوفن)، بههگزیل -3(

است کــه داراي ثابــت  تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلیساختار 

بــر مــول  ريکیلوکال0336/1 اانرژي (عمق چاه پتانسیلی) برابر ب
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 - وینیلن)(فنوتیازین ب) پلی، ثانیهپیکو 10 تیوفن) و زمانهگزیل - 3( الف) پلی :برهمکنشهاي پروفایل تابع توزیع شعاعی در محل - 15 شکل

طور به ثانیهپیکو 65 و زمان تیوفنپلی - وینیلن)(فنوتیازین د) پلی و ثانیهپیکو 65 تیوفن) و زمانهگزیل - 3( ج) پلی ،پیکوثانیه 10 تیوفن و زمانپلی

  (رنگی در نسخه الکترونیکی) درجه کلوین 300هاي ورقه گرافن در هاي عاملی کربوکسیل و کربونیل در لبهجداگانه با گروه

  

 مقایسه با مقدار این کمیت در مورد کربن و برابر بــا بوده که در

ي هابرهمکنشافزایش مقدار انرژي  کیلوکالري بر مول، 8712/0

سازي که با نتایج حاصل از شبیه شودمیرا موجب  واندروالسی

  منطبق است.

 )3-2(با توجــه بــه مطالــب ذکرشــده در بخــش  همچنین  

(اعتبارسنجی) و نمودارهاي تابع توزیع شعاعی حاصل در توافق 

از ایــن حاصــل ده که نتایج شبا نتایج آزمایشگاهی، منجر به آن 

  قابل استناد باشد.ی برمبناي میدان نیروي واکنشکار 

  

  گیرينتیجه -4

در این تحقیق، با بررسی میزان جذب سطحی دو پلیمر مــزدوج 

روي  تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلیو هگزیل تیوفن)  -3(پلی

 بــرهمکنشمیزان انرژي  ،اکسید گرافنهاي ورقه گرافنی و ورقه

ي عــاملی هــااثــر گروه دلیلبــه اکسید گرافنبیشتري در برابر با 

. افــزایش میــزان ســطح تمــاس بــا گیري قرار گرفتمورد نتیجه

هــاي برهمکنشنتیجه افزایش  هاي عاملی و درکارگیري گروهبه

هاي عاملی اپوکسی و هیدروکســی و برابر گروه در واندروالسی

هــاي هــاي الکترواســتاتیکی (در برابــر گروهبرهمکنشهمچنین 

ــیل)  ــاملی کربوکس ــز ع ــدهايو نی ــورد  پیون ــدروژنی در م هی

افزون بــر که به آن اشاره شد،  )تیوفنپلی -وینیل)(فنوتیازینپلی

منجر به افزایش میزان جذب سطحی روي ، π–πهاي برهمکنش

اي در میزان کننده چه که نقش تعیینه است. آنشد اکسید گرافن
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واقع ساختار خاص هر پلیمر است  ها داشته است، دربرهمکنش

 حاصل از پلی برهمکنش، در بزرگی مقادیر انرژي که این عامل

هــاي عــاملی تیوفن در برابر ســایر گروهپلی -وینیلن)(فنوتیازین

؛ زیرا داراي زنجیــره جــانبی بــا میــزان شدمورد آزمون مشاهده 

هاي فنوتیازین، آروماتیسیته بالا و مستحکم ناشی از اتصال حلقه

ت بــه پلیمــر رســاناي حلقه تیوفنی و گروه وینیلنی است و نسب

ــی ــل -3( پل ــه انهگزی ــتري ب ــتردگی بیش ــا گس ــام تیوفن)، ب ج

اکســید هاي گــرافن و روي ورقــههاي فعال با سایت برهمکنش

عنوان میــزان شده بــه تر درجپرداخته است. مقادیر بزرگ گرافن

 تیوفن نسبت به پلیپلی -وینیلن)(فنوتیازین شعاع چرخشی پلی

تر دهنده ســاختار گســتردهگرافن نشان تیوفن) رويهگزیل -3(

خیزهــاي  و میــزان افــت اکســید گــرافنآن است، که با آزمودن 

 -وینیلن)(فنوتیــازین تري در مقادیر شعاع چرخشــی پلــیبزرگ

 -3( مــورد پلــی . از ســوي دیگــر درشــدتیــوفن مشــاهده پلی

تیوفن)، ساختار صــلبی آن و فشــردگی بیشــتر، نشــان از هگزیل

ها درشعاع محدودتري داشت. در مرحله نهایی کنشبرهمانجام 

نیز با استفاده از آنالیز تابع توزیع شعاعی نوع و محل وقوع این 

  .ها مورد شناسایی قرارگرفته شدبرهمکنش

  

  نامهواژه
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3. polymer consistent force field 
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43. González-Rodríguez, D., and Schenning, A. P., 
“Hydrogen-bonded Supramolecular π-functional 
Materials”, Chemistry of Materials, Vol. 23, pp. 310-
325, 2010. 

 

 [
 D

O
I:

 1
0.

29
25

2/
ja

m
e.

37
.3

.2
5 

] 
 [

 D
O

R
: 2

0.
10

01
.1

.2
25

16
00

.1
39

7.
37

.3
.7

.5
 ]

 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                            23 / 23

http://dx.doi.org/10.29252/jame.37.3.25
https://dorl.net/dor/20.1001.1.2251600.1397.37.3.7.5
http://www.tcpdf.org

