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 ي دروکربنيه يها ندهیآلا حضور در يسطح فعال مواد يکارلو مونت يساز هيشب

 3زارع یيخزا محمدو   2يخداداد زهرا،  ،9خوشدل يموسو يمرتض ديس

 رانیا ،تهران ،شیمی گروه ه ،یپا علوم دانشکده صنعت ، و علم دانشگاه استاد یار شیمی فیزیک، 1
 رانیا ،تهران ،شیمی گروه ،تهران جنوب واحد ،یاسلام آزاد دانشگاه دکتری شیمی فیزیک،2

 رانیا ،تهران ،شیمی گروه ،شهرری واحد ،یاسلام آزاد دانشگاهکارشناس ارشد شیمی فیزیک،  3
 

 91/00/39: پذيرش تاريخ  02/00/39 :تصحيح تاريخ  72/01/39 :دريافت تاريخ

 :چکيده

 آلوده  ینیرزمیز یآبها و خاک سطح از زیآبگر یآل های ندهیآلا حذف یبرا موثر روش کی ) SER) یسطح فعال مواد توسط  شرفتهیپ حذف ندیفرا  

 ،H3T4،H4T4 یسطح فعال مواد محلول توسط مختلف های غلظت در C4 یدروکربنیه  ندهیآلا انحلال کارلو مونت سازی هیشب از استفاده با. است

H5T4 و H6T4 مقدار و محلول یآبدوست تیخاص شیافزا به منجر سر های تیسا دادتع شیافزا. است شده یبررس مختلف یسرها طول با CMC مواد 

 با یتجمعات دیتول و یسطح فعال مواد CMC مقدار کاهش به منجر یزیآبگر تیخاص شیافزا و C4 یدروکربنیه ماده افزودن. شود یم یسطح فعال

 مواد تعداد جهینت در و دهیگرد سلیم در C4 یدروکربنیه ماده تیحلال شیافزا به منجر یسطح فعال ماده سر طول شیافزا .شود یم بزرگتر اندازه

 خاک سطح و ینزمی ریز آلوده های آب از یسطح فعال مواد سلیم هسته در انحلال با یدروکربنیه مواد نیا. ابدی یم شیافزا سلیم در یدروکربنیه

 .است زیآبگر یآل های ندهیآلا حذف جهت موثر روش کی شتریب یآبدوست تیاصخ با یسطح فعال مواد از استفاده نیبنابرا. شوند یم حذف آلوده های

 شبیه سازی مونت کارلو ، ماده فعال سطحی،آلاینده، غلظت بخرانی میسلی شدن، انحلال :واژگان کليدي 

 :مقدمه -1

اي فراواني در زمينه مواد فعال سطحي دسته اي از ترکيبات شيميايي با ساختار مولکولي ويژه هستند که داراي کاربرده

ساختار اين مواد از دو بخش آب دوست و آب گريز تشکيل شده است و به دليل دارا . هاي مختلف صنعتي و دارويي مي باشند

بخش آب گريز يا به اصطلاح دُم  .بودن اين طبيعت دوگانه، رفتارهاي غيرمتعارفي را تحت شرايط مختلف از خود بروز مي دهند

به . هاي قطبي استامل زنجير آلکيلي و قسمت آب دوست يا اصطلاحاً سر ماده فعال سطحي شامل گروهماده فعال سطحي ش

زماني که مولکول هاي مواد فعال سطحي در آب حل مي شوند، در  . ساختار دوگانه گويند ،اينچنين ساختاري در يک مولکول

هاي تجمع است، تشکيل گونه( CMC)( Critical micelle concentration)غلظتي که بالاتر از غلظت بحراني ميسلي شدن 

هاي قطبي سر ههاي تشکيل شده در محيط هاي آبي، گرودر ميسل .مشهورند (Micelle) دهند که به نام ميسلاي را مييافته

هاي ولکولنه تماس با مقطبي دُم در داخل ميسل و به دور از هر گوهاي آب هستند در حاليکه بخش غيردر تماس با مولکول

 .باشدآب مي
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ترين مهم. هاي آلي خطرناک يک مشکل مهم زيست محيطي استهاي زيرزميني توسط آلايندهآلودگي خاک و آب

گازهاي طبيعي، . ها، سرب و ساير فلزات سنگين ديگرها، حلالکشهاي نفتي، آفتهيدروکربن: هاي شيميايي عبارتند ازآلاينده

هاي ها و هيدروکربنها، آروماتيکهاي نفتي شامل بخش عظيمي از ترکيباتي شامل آلکانروکربننفت خام، قير و آسفالت هيد

-هاي متعدد فيزيکي، شيميايي، بيولوژيکي و ترکيبي از آنها براي حذف آلايندهتکنيک .هستند (PAH) ايآروماتيک چند حلقه

آب -ها از سطح مشترک خاکيند به ميزان واجذبي آلايندهاند و البته اين فراخاک گسترش يافته-هاي آبهاي آلي از سيستم

 .[2-1] بستگي دارد

ها هاي آلي مانند آلکانيک تکنولوژي موفق جهت حذف آلاينده(SER)  توسط مواد فعال سطحي فرايند حذف پيشرفته

  .[3] شوندمواد فعال سطحي ميهاي هاي زيرزميني وارد هسته آبگريز ميسلها از خاک و آب، آلايندهSERدر فرايند . باشدمي

ها و مواد فعال اين آلاينده است هاروش نيتريکاربرد از يکي کههاي مختلفي از جمله روش فلاشينگ سپس با تکنولوژي 

 به که است pump-and-treat يتکنولوژ براساس روش نيا .شوندهاي زيرزميني حذف ميسطحي از سطح خاک و آب

 افتيباز% 08 يبيتقر بازده با مواد فعال سطحي روش نيا با. است مناسب روش کي ها ندهيآلا يبالا يهاغلظت يبرا خصوص

 [.4] دنشويم

ها در تجمعات مواد فعال سطحي از شبيه سازي مونت کارلو شبکه براي بررسي انحلال آلاينده [5] تلسانيا و همکارانش

در يک مطالعه .  اندها را تعيين نمودهت انحلال، ضرايب تقسيم آلاينده، موقعيCMCها، اند و شکل و اندازه ميسلاستفاده کرده

ها در حضور و غياب مواد فعال سطحي مطرح روش جديدي را براي مطالعه رفتار فازي آلاينده [6]ديگر، تلسانيا و همکارانش 

ه ابتدا منجر به کاهش انحلال حل حل شوند –اند که افزودن مواد فعال سطحي به سيستم حلال آنها نشان داده. اندنموده

هاي هاي روغن با طول، حضور زنجيره[7]کيم و همکارانش . شوندتر منجر به يک افزايش ميهاي بالاشونده و در غلظت

ل سطحي را مواد فعا CMCهاي مواد فعال سطحي مطالعه نموده و اثر حضور روغن بر روي را در سيستم( T4تا  Tاز ) متفاوت

جهت توصيف خصوصيات سيستم سه تايي روغن، آب و ماده فعال  (SCMF)تئوري ميدان خود سازگار  .ه استبررسي نمود

و  CMCاي بين نويسندگان اين مقاله هيچ تفاوت قابل ملاحظه .استفاده شده است [0]سطحي توسط شانگ و همکارانش 

 . انداهده نکردهو شبيه سازي کانوني بزرگ مونت کارلو مش SCMFتوزيع دانسيته محاسبات 

وير به  .[11-9 ;3 ;1] استمطالعات تجربي متعددي نيز روي انحلال ترکيبات آلي توسط مواد فعال سطحي انجام شده

اي  بين گروههاي سر غيريوني با وجود اينکه هيچ برهمکنشي جاذبه-مخلوط يوني نشان داده است که در [12] طور تجربي

هاي انحلال متفاوتي سايت  C12TAB-C12EO6هايي شاملسيستم. آل دارندايده رفتارنيست اين مخلوط انحراف منفي از 

براساس اين شواهد نويسندگان بيان . شونددارند، به طوريکه هگزاگونال در لايه پرچين ميسل و دکان در هسته ميسل حل مي
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ماده فعال سطحي حائز -فعال سطحيهاي ماده حل شونده به اندازه برهمکنش-اند که برهمکنش ماده فعال سطحيکرده

اند بر روي انحلال نفتالن توسط مواد فعال سطحي خالص و مخلوط نشان داده [11] هاي پايرا و همکارانشبررسي .اهميت است

هرچند  .آل انحراف دارنداي از حالت ايدهغيريوني به طور قابل ملاحظه-که انحلال نفتالن در مخلوط مواد فعال سطحي يوني

 .آل بوده استهاي مخلوط مشاهده شده وليکن انحلال نفتالن کمتر از تئوري ايدهمکنش جاذبه جهت تشکيل ميسلبره

 :یساز هیشب روش -2

به لحاظ   .[14-13]مدل اتمي و مدل درشت دانه : شوندسازي براي بررسي مواد فعال سطحي استفاده ميدو مدل مهم شبيه

در مدل درشت دانه، چندين اتم با هم يک گروه را تشکيل . و در عين حال دقيق هستندهاي اتمي بسيار دشوار تئوري، روش

هرچند مدل دانه درشت از . تواند فرايند ميسلي شدن را توصيف نمايدداده و اين مدل جايگزين مدل اتمي است که مي

اي هاي شبکه و مدل غير شبکهه مدلدانه درشت بمدل. تواند فراهم نمايد بي بهره استمي جزييات ساختاري که مدل اتمي

.  [15] هاي شبکه از نظر محاسباتي بسيار سريع هستنداي بسيار واقعي اما مدلهاي غير شبکهمدل: قابل تقسيم بندي هستند

  .انجام شده است [20-24] ايو غير شبکه [23-16] ايهاي دانه درشت شبکهسازي متعددي توسط مدلمطالعات شبيه

سازي مونت کارلوي مواد فعال سطحي با استفاده از نرم افزاري که توسط گروه ما در محيط برنامه العه شبيهدر اين مط

 68×68×68ايم شامل يک جعبه مکعبي مدل شبيه سازي که ما استفاده کرده. نوشته شده انجام شده است 98نويسي فورترن 

هاي مستثني حجم. است( مسايگان در نظر گرفته شده استتنها برهمکنش بين نزديکترين ه) 6با عدد کئوردينانسيون 

-اي از سايتملکولهاي حلال تک سايت و ملکولهاي ماده فعال سطحي زنجيره. انداستاندارد و شرايط مرزي متناوب اعمال شده

کنش مطلوبي هاي سر که برهمسيگمنت: شوندملکول ماده فعال سطحي به دو بخش تقسيم مي. کندهاي همسايه را اشغال مي

 (S) هاي شبکه با ملکول حلالتمام سايت. شوندهاي دم که توسط ملکولهاي حلال دفع ميبا ملکولهاي حلال دارند و سيگمنت

مواد فعال سطحي  با  . اندهاي متعلق به ماده فعال سطحي اشغال شده، و سيگمنت(C4) هاي متعلق به آلاينده، سيگمنت

H6T4،H5T4،H4T4 ، H3T4 اند که داده شدهنشانH هاي سر و سيگمنتT در يک زمان واحد  .باشندهاي دم ميسيگمنت

را  C4و آلاينده   H4T4به طور شماتيک مواد فعال سطحي  1شکل . يک خانه از شبکه تنها به وسيله يک دانه اشغال مي شود

 .دهدنمايش مي

 
 

 
 

 

 آبي نشانگر سر ماده فعال سطحي و ، گوييهايH4T4ماده فعال سطحي ( الف)شماتيک  نمايش. 1شکل 

 .C4آلاينده ( ب)گوييهاي زرد نشانگر دم ماده فعال سطحي، 

 (الف)

 (ب)



 و همکاران موسوي خوشدل                                                        .... يسطح فعال مواد يکارلو تمون يساز هيشب

02 

 

هر سايت سر يا دم با . شودها محاسبه ميهاي نزديکترين همسايهانرژي در سيستم به صورت جمع همه برهمکنش

انرژي بدون بعد . است m,n = S, C, H, Tبرهمکنش دارد که  Emn برهمکنش بدون بعد مسايه با انرژينزديکترين سايت ه

 :شودبه صورت زير محاسبه مي( kBTانرژي تقسيم بر )کل سيستم 

  (1) 

فقط برهمکنش بين ( 1)در معادله . دماي سيستم است Tثابت بولتزمن و  kBسيستم،  mnهاي تعداد کل جفت Nmnکه 

توان مستقل از هم هاي برهمکنش را ميانرژي. هاي متفاوت در نظر گرفته شده استهاي همسايه متعلق به زنجيرهنتسيگم

 .تفاوتي وجود ندارد  Enmو    Emnتنظيم نمود، گرچه بين  

 الگوريتم متروپوليس-7-0

ن همه آرايش هاي ممکنه براي يک از الگوريتم استاندارد متروپليس استفاده شده است که در آن از بي مطالعهدر اين 

با حرکت هاي تصادفي يک  .شودمحاسبه مي Eold  سيستم، يک آرايش به صورت تصادفي انتخاب شده و انرژي کل اين آرايش

آرايش هاي جديد بر حسب احتمال زير . شودمحاسبه مينيز  Enew شود، انرژي اين آرايش جديد آرايش جديد توليد مي

 . مي شوندپذيرفته و يا رد 

  
(2)  

اين حرکت انجام شده که ممکن است پذيرفته و يا رد شده باشد به عنوان يک مرحله مونت کارلو در نظر گرفته مي شود و تا 

به غلظت کل  ،تعداد بهينه مراحل مونت کارلو. يابدزمانيکه در يک دماي بخصوص به تعادل برسيم اين حرکتها ادامه مي

مرحله مونت کارلو انجام شده است تا ناحيه  180در اين کار بيش از .ل سطحي و درجه حرارت وابسته استماده فعا مولکولهاي

از طرفي برخي از شبيه سازي ها چندين بار تکرار شد که در همه . اي که در آن انرژي داخلي کل تقريباً ثابت است حاصل شود

 .اين موارد نتايج يکساني حاصل گرديد

 ات مونت کارلو حرک-7-7

روش هاي گوناگوني در مقالات براي انجام حرکات زنجير و توليد آرايش هاي جديد از حرکات موضعي که شامل حرکت يک 

شود، مانند حرکت وردير استک ماير تا انواع حرکت هاي پرشي که شامل تغيير محل و دوباره رشد يا دو خانه در زنجير مي

حرکتي که در اين کار براي توليد آرايش هاي جديد . ، ارايه شده استباياسوش حرکتي شود، مانند ردادن زنجيرها مي

باشد که در اين حرکت سر يک ماده فعال سطحي به شکلي کاملا تصادفي حرکت خزشي يا مارگونه مي, استفاده شده است 

سپس . شودباشد منتقل ميعضوي مياش که تک انتخاب شده و باز هم به شکلي کاملا تصادفي به يکي از سايتهاي همسايه

بقيه زنجيره در يک فرايند خزشي يکي يکي جايگزين همديگر شده و در انتها سايت همسايه مورد نظر در آخرين نقطه خالي 
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حرکتي موثر در شرايط موجود براي تغيير آرايش ها استفاده  به عنوانحرکت خزشي .  جايگزين مي شود ،شده توسط زنجيره

 . لگوريتم اين حرکت نسبتاً ساده است و منجر به تعادل نسبتاً سريع سيستم مي شودا.  شودمي

 انرژي هاي ميان کنش-7-9

در شبيه سازي که در اين کار انجام شده است، مواد فعال سطحي از دو بخش سرهاي آب دوست و دُم هاي چربي دوست 

دن ضروري نيستند، بنابراين با صفر کردن اين برهم کنش حلال در فرايند ميسلي ش –بر هم کنشهاي سر .  تشکيل شده اند

در حقيقت پتانسيل هيدروفيلي موثري ميان ( در مقابل با دانه هاي دم که داراي برهم کنش دافعه با مولکولهاي آب هستند)

 –اي دافعه ميان سرهتنها بر هم کنشمطابق مدل ارائه شده توسط رودريگوئز در اين کار . دانه هاي سر و حلال ايجاد مي شود

در نظر  (ESC)آلاينده  –،حلال (EHC)آلاينده   –و همچنين سـرهر مولکول ماده فعال سطحي  (EST)حلال –و دُم (EHT)دُم 

هاي خلاصه اي از انرژي 1جدول. است ε =7/8، داراي مقدار ثابت Emnهاي برهمکنش غير صفر همه انرژي  .اندشدهگرفته 

 . در اين کار را نشان مي دهدميان کنش استفاده شده 

 .انرژيهاي ميان کنش براي سيستمهاي مطالعه شده. 1جدول 

Interaction energies, Emn 

ES-T ES-C ET-H EC-H 

Ε Ε Ε Ε 

 

 نتايج و بحث -3

در شبيه سازي سيستمهاي مواد فعال .  گويند( CMC)کمترين غلظتي که در آن ميسل تشکيل شود غلظت بحراني ميسلي

در سيستم محاسبه و از روي تغييرات غلظت مونومر  مواد فعال سطحيحي براي محاسبه اين کميت بايد غلظت مونومر سط

تعريف مونومر و گونه تجمع يافته در اين سيستمها معمولاً به اين .  برحسب غلظت کل ماده مقدار غلظت بحراني بدست آيد

دمي از ماده فعال سطحي ديگري نباشد يک  ايتي دمش هيچ سشکل است که ماده فعال سطحي که در همسايگي سايتها

مونومر است و يک تجمع مجموعه اي از مواد فعال سطحي است که سايتهاي دمشان با همديگر در همسايگي هستند و بين 

 .دم ارتباط وجود دارد ايتتمام آنها حداقل از طريق يک س

در روش دسپلات نقطه تقاطع خط مماس بر منحني غلظت مونومر  .هاي متعددي براي تعيين غلظت ميسلي وجود داردروش

اسرائيلاچيولي نقطه تقاطع نمودار غلظت مونومر . دتعريف مي شو CMCبه عنوان نقطه  y=xدر قسمت بعد از شکست، با خط 

و اين نقطه جاييست که نصف مولکولهاي ماده گيرد در نظر مي CMCرا به عنوان نقطه   y=1/2x برحسب غلظت کل با خط

استفاده  CMCدر اين مطالعه از روش دسپلات براي تعيين . فعال سطحي مورد نظر تجمع يافته و نصف ديگر مونومر است

هاي شبکه تحت عنوان کسر هاي ماده فعال سطحي تقسيم بر تعداد کل سايتغلظت ها به صورت تعداد سايت. شده است
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با افزايش غلظت کل  .نشان مي دهد را ايماستفاده کرده CMCروشي را که ما در محاسبه  2شکل . شده استحجمي تعريف 

اما با افزايش غلظت کل . غلظت مونومر در راستاي يک خط افزايش مي يابد, ابتدا تقريباً با يک شيب خاص, ماده فعال سطحي

بنابراين در محدوده . يافته و ترکيب ميسلي را بوجود مي آوردند ماده فعال سطحي به جايي مي رسيم که مولکولهاي آن تجمع

داراي شکست مي باشد و از روي منطقه  CMCغلظت مونومر بر حسب غلظت کل ماده فعال سطحي در نقطه , تشکيل ميسل

  .را تعيين نمود CMCشکست مي توان مقدار 

 
 .H4T4راي سيستم غلظت منومري بر حسب غلظت کل ماده فعال سطحي ب. 2شکل   

 

تغييرات غلظت مونومرهاي آزاد بر حسب غلظت کل ماده فعال سطحي براي مواد فعال سطحي مختلف  3شکل 

H3T4،H4T4 ،H5T4 و H6T4نمودار رسم شده، غلظت مونومرهاي آزاد با افزايش تعداد سيگمنتبا توجه به .  دهدرا نشان مي-

همانطور که از . اندگزارش شده 2هاي مواد فعال سطحي در جدول سيستم اين CMCمقادير   .هاي سر افزايش يافته است

افزايش مي  CMCبا وجود اينکه تعداد دانه هاي دم ثابت است  جدول مشخص است، هر چه تعداد دانه هاي سر بيشتر باشد

نسبت تعداد دانه هاي  يا دوستياگر قدرت آب .  هر ماده فعال سطحي دارد دوستيبستگي به خاصيت آب  CMCمقادير  .يابد

و  کمتر شدهقدرت آب گريزي همچنين . يابدمي افزايش CMCمقدار  ،در هر ماده فعال سطحي افزايش يابد دم ثابت به  سر

 .يابدمي افزايش CMCدر نتيجه 

 

CMC 
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 .H6T4 و H3T4،H4T4 ،H5T4غلظت مونومر آزاد بر حسب غلظت کل ماده فعال سطحي براي سيستم . 3شکل 

 

در  زنجيره هيدروکربنيهاي مواد فعال سطحي خالص، اين  سيستمبه عنوان افزودني در  C4اثر حضور آلاينده طالعه مبراي 

به . افزوده شده است H6T4 و H3T4،H4T4، H5T4 به مواد فعال سطحي   81/8و  885/8،  883/8،  881/8هاي مختلفغلظت

سب غلظت کل ماده فعال سطحي بدون حضور اين آلاينده و در حضور تغييرات مونومرهاي آزاد بر ح 4عنوان نمونه، در شکل

دهد که حضور اين آلاينده و نشان مي اين شکل. نمايش داده شده است H4T4براي ماده فعال سطحي C4هاي مختلف غلظت

ل سطحي مواد فعا CMCتغييرات  2در جدول . شودهمچنين افزايش غلظت آن منجر به کاهش غلظت مونومرهاي آزاد مي

دهند که اضافه نتايج نشان مي. گزارش شده است (آلاينده) C4 زنجيره هيدروکربنيهاي مختلف مورد مطالعه را در غلظت

همچنين حضور اين افزودني . همه مواد فعال سطحي مي شود  CMCباعث کاهش  ( آلاينده) C4 زنجيره هيدروکربنينمودن 

به ميسلي شدن به  بيشتريعني تمايل  CMC کاهش. دهدزان بيشتري کاهش ميرا به مي CMCهاي بالاتر مقادير در غلظت

بنابراين تمايل مولکولهاي ماده فعال سطحي براي باقي  .آب گريزي محيطخاصيت  و افزايشدليل حضور ماده هيدروکربني 

 . يابدمي کاهش CMCتشکيل شده و  زودترلذا تجمعات  ،شده کمترماندن در محيط 

 
 .C4هاي متفاوت از در غلظت, (آلاينده) C4 و  H4T4ماده فعال سطحي براي سيستم   آزاد بر حسب غلظت کل   ت مونومرلظغ. 4شکل 
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موقعيت انحلال مهم است زيرا منعکس کننده . شده داردها در ميسل بستگي به ماهيت مواد حلموقعيت انحلال آلاينده

هاي انحلال با استفاده به طور تجربي سايت. جزء حل شونده وجود دارد هايي است که بين ماده فعال سطحي ونوع برهمکنش

-رسد انحلال در سايتبراساس اين مطالعات، به نظر مي. اند، اسپکتروسکوپي فرابنفش، فلورسانس تعيين شدهXاز تفرق اشعه 

بين گروههاي سر آبدوست  (2)حلال -روي سطح ميسل در سطح مشترک ميسل( 1: )هاي متفاوتي از يک ميسل اتفاق بيافتد

لايه پرچين در ميسل بين گروههاي آبدوست و چند اتم کربن اول گروههاي آبگريز که شامل سطح خارجي هسته ميسل ( 3)

نمايش داده شده  5اين مطلب به طور شماتيک در شکل . در هسته داخلي ميسل( 5)عميقا داخل لايه پرچين ( 4)شود مي

هاي هاي غير قطبي داخل هسته ميسل، بين انتهاي گروههاي آبگريز ملکولو انواع ديگر ملکولذرات آليفاتيک اشباع . است

ها برحسب شعاع ميسل و تجمع علاوه براين، توزيع دانسيته تجمعات ميسلي و آلاينده. [29]شوندمواد فعال سطحي حل مي

 . [0-7]کنندوذ ميهاي آلاينده آبگريز به داخل هسته ميسل نفدهد که اکثر ملکولنشان مي

 
 .[6]موقعيت انحلال مواد در ميسل يک ماده فعال سطحي. 5شکل 

به ( آلاينده)C4  زنجيره هيدروکربنيدر حضور  راH6T4 و H3T4،H4T4 ،H5T4 هر چهار سيستم ماده فعال سطحي 6شکل 

که افزايش غلظت زنجيره  شودنمودار فوق مشاهده ميدر . دهدعنوان ماده افزودني در غلطت هاي مختلف نشان مي

ال سطحي با افزايش غلظت هر ماده فع لذا براي. مونومرهاي آزاد مي شودباعث کاهش غلظت ( آلاينده) C4هيدروکربني 

 C4  زنجيره هيدروکربنيهاي سر افزايش يابد در غلظت هاي ثابت همچنين هر چه تعداد دانه. يابدمي کاهش CMC آلاينده،

 .يابدش ميافزاي CMC ،(آلاينده)

 هاي مختلف آلايندههاي مختلف مواد فعال سطحي در حضور غلظتبراي سيستمCMC غلظت بحراني ميسلي .2جدول 

H6T4 H5T4 H4T4 H3T4 
Surfactant 

Contaminant Concentration 
0.015 0.013 0.012 0.008 0.00 

0.012 0.011 0.009 0.0065 0.003 
0.011 0.0105 0.0085 0.006 0.005 
0.0085 0.0075 0.0075 0.0045 0.01 
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 C4  از 81/8غلظت  درH6T4 و H3T4،H4T4 ،H5T4 ماده فعال سطحي براي سيستمغلظت مونومر آزاد بر حسب غلظت کل . 6شکل 

 .(آلاينده)

 

-ستمها ميتوزيع اندازه تجمعات تشکيل شده در اين سي, يکي از خواص پر اهميت در مورد سيستم هاي خود تجمع شونده

ماکزيمم اولي .  منحني توزيع مونومرها در کلاستر، به عنوان تابعي از عدد تجمع، داراي دو ماکزيمم و يک منيمم است. باشد

همچنين قسمت مينيمم در منحني توزيع .  مربوط به غلظت مونومر و ماکزيمم دومي مربوط به غلظت ميسل مي باشد

هاي متنوع هايي با اندازهتر اين منحني بيانگر وجود ميسلنتوزيع په .باشدها مييسلشکيل پيش مکلاسترها مربوط به ناحيه ت

همسايگي دم مواد فعال سطحي در  ،شرط تجمع. ها بيشتر استتر بس پاشيدگي در مورد اين سيستمبوده و يا به عبارت به

  nسايز يک تجمع با . نفرد ناميده مي شوندهاي آزاد يا مآمفي فايل ،هاي غير تجمع شوندهنظر گرفته شده و آمفي فايل

 .تعداد زنجيرهاي آمفي فايل در تجمع است  nشود که توصيف مي

 و زنجيره هيدروکربني H4T4توزيع مونومر در کلاسترها بر حسب اعداد تجمع را براي سيستم ماده فعال سطحي  7شکل  

C4 (آلاينده )زنجيره هيدروکربني در غلظت هاي مختلفي از  C4(آلاينده )ندهيآلا يدروکربنيماده ه ودنبا افز .دهدنشان مي 

 .شودتر تشکيل ميتجمعاتي با اندازه بزرگ آلايندهبا افزايش غلظت  .شوديبالاترجابجا م ريعدد تجمع به سمت مقاد
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 (آلاينده)C4  و زنجيره هيدروکربني( 1/8با غلظت) H4T4براي سيستم ماده فعال سطحي  توزيع اندازه تجمعات. 7شکل 

 .(آلاينده)C4  زنجيره هيدروکربنياز در غلظت هاي مختلفي 

 

ها بر حسب ، تغييرات تعداد ماده آلاينده در ميسلC4هاي سر بر روي حلاليت ماده آلاينده براي بررسي اثر طول سيگمنت

-است با افزايش تعداد سيگمنتنشان داده شده  0همانطور که در شکل .  هاي سر بررسي شده استتغييرات تعداد سيگمنت

افزايش حلاليت ماده فعال سطحي در پس افزايش خاصيت آبدوستي و . افزايش يافته است  C4هاي سر، تعداد ماده آلاينده 

 . حلال منجر به افزايش حلاليت آلاينده شده است

 
 .هاي سربر حسب سيگمنت در ميسل C4 تغييرات تعداد زنجيره آلاينده. 0شکل 
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 (ب)

 
 (الف)

 
 (د)

 
 (ج)

 هايدر غلظت( آلاينده)C4  و زنجيره هيدروکربني H4T4 تصاوير لحظه اي از تجمعات ميسلي براي سيستم ماده فعال سطحي. 9شکل 

گويهاي قرمز نشانگر سر ماده فعال سطحي، گويهاي آبي دم ماده فعال سطحي و . 81/8( د)و  885/8( ج) ،883/8( ب) ،881/8(الف)

 .C4اي زرد نشانگر آلاينده  گويه

 

در حضور زنجيره هيدروکربني در  H4T4ماده فعال سطحي  تصاوير لحظه اي از جعبه شبيه سازي براي تجمعات ميسلي

مشاهده مي شود که با افزايش غلظت آلاينده به غلظت  .داده شده استنشان  9در شکل  C4غلظت هاي مختلفي از آلاينده 

در حاليکه در غلظت هاي پائينتري از . و بزرگتري تشکيل مي شوندتر توده هاي ميسلي کروي ،خاصي از ماده فعال سطحي

همچنين مشاهده مي شود که مولکولهاي آلاينده در داخل توده هاي ميسلي قرار . تجمعات ميسلي کوچکتر مي باشند ،آلاينده

 . دگرفته اند و به عبارتي در بين مولکولهاي ماده فعال سطحي حل شده ان

 : نتیجه گیری -4

هاي غلظتدرH6T4 و H3T4،H4T4، H5T4هاي مواد فعال سطحي توسط ميسل C4در اين مقاله حذف و انحلال آلاينده 

 و H3T4،H4T4، H5T4ابتدا اثر طول سر مواد فعال سطحي . کارلو بررسي شده استسازي مونتتوسط شبيه C4مختلف آلاينده 

H6T4 ن حضور آلاينده بدو بر پارامتر ميسلي شدنC4 هاي سر اند که با افزايش تعداد سايتنتايج نشان داده.  مطالعه شده است
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 H3T4در نتيجه ماده فعال سطحي . يابدافزايش مي CMCخاصيت آبدوستي ماده فعال سطحي افزايش يافته و بنابراين مقدار 

 .را دارد CMC بيشترين مقدار H6T4کمترين و ماده فعال سطحي 

با توجه به خاصيت . شودمنجر به افزايش خاصيت آبگريزي محلول ماده فعال سطحي مي C4آلاينده هيدروکربني  افزودن

در  C4اثر ماده هيدروکربني . هاي مواد فعال سطحي حل شوندآبگريزي اين مواد، اين توانايي را دارند که در هسته ميسل

مواد  CMCبا اضافه شدن اين مواد هيدروکربني مقدار .  ده استبررسي ش 81/8و  885/8، 883/8، 881/8هاي مختلف غلظت

با کاهش مقدار . يابدبه ميزان بيشتري کاهش مي CMC، مقدار C4با افزايش غلظت آلاينده . يابدفعال سطحي کاهش مي

CMCهاي سر و تاز طرفي ديگر، با افزايش سيگمن. شودهاي بزرگتري تشکيل مي، اندازه تجمعات افزايش يافته و ميسل

بنابراين مواد فعال سطحي با . شوندافزايش حلاليت ماده فعال سطحي در آب، تعداد بيشتري از آلاينده در ميسل حل مي

ها هاي هيدروکربني در هسته ميسلي خود منجر به حذف اين آلايندهتوانند با انحلال بيشتر آلايندهخاصيت آبدوستي بيشتر مي
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