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ABSTRACT 

In this article, using the structural parameters called the concentration-concentration fluctuation 

factor in the long wavelength limit, the number-number factor in the long wavelength limit, the 

partial number-mole fraction structural factor, the mixed structural factor in the long wavelength 

limit and calculating the short order factor Chemical field, we have studied the structure and 

relative investigation of interactions in two-component solutions including butyl acetate and 

normal alcohols (1-hexanol, 1-heptanol, 1-octanol, 1-nonanol, 1-decanol) at a temperature of 

298.15 degrees. Using the experimental values of molar volume and compressibility coefficient 

of the mixtures, the mentioned structural parameters were calculated. The effect of increasing the 

length of the alcohol chain on the mentioned parameters was studied, and using the obtained 

results, a discussion was made about the regularization or disorder of the solutions. The 

experimental values of the additional molar volume for all the mentioned systems are positive and 

increase with the increase of the length of the alcohol chain. The analysis of the mentioned 

structural parameters for binary mixtures also led to similar results for the strength of bonds and 

the amount of disorder in them. In general, it can be concluded that the intermolecular bonds in 

binary systems containing butyl acetate and normal alcohols are weak, and the amount of disorder 

in these solutions is greater than the amount of disorder in ideal solutions, and this disorder 

increases with the increase in the length of the alcohol chain. The increase of these irregularities, 

which is caused by the weakening of the bonds in the solution, can be considered as a result of the 

spatial hindrance caused by the non-polar chain of alcohols. With the increase in the length of the 

chain, the amount of this spatial hindrance also increases. 
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  مقاله علمی پژوهشی

های ها در محلول شکنبرهماندازه گیری و محاسبه پارامترهای ساختاری برای بررسی 

 استات و بوتیل هاالکل دوجزئی شامل

 *شکوفه پولادی، محمد الماسی

 ، دانشگاه ملایر، ملایر، ایرانه، دانشکده علوم پایکاربردی گروه شیمی

 چکيده  مقاله طلاعاتا

 27/12/1401: دریافت مقاله
 27/03/1402بازنگری مقاله: 
 04/04/1402پذیرش مقاله: 

 
موج  غلظتی در حد طول-ظتیفاکتور نوسان غل هایساختاری به نام پارامترهای با استفاده ازمقاله در این 

کسر موولی، فواکتور سواختاری -ددعدد در حد طول موج بلند، فاکتور ساختاری جزئی ع-بلند، فاکتور عدد

بررسوی و کوتاه برد شیمیایی، بوه ماالهوه سواختاری نظممحاسبه فاکتور  و بلند مخلوط در حد طول موج

-1،هگزانوول-1) نرموالهوای اسوتا  و الک  شوام  بوتیو  دوجزئیهای ها در محلولنسبی برهمکنش

از مقوادیر ترربوی استفاده ایم. بادرجه پرداخته 15/298دردمای  دکانول(-1،نونانول-1،اکتانول-1،هپتانول

اثور افوزایش شودند.   هها، پارامترهای ساختاری یاد شده محاسبپذیری مخلوط حرم مولی وضریب تراکم

گرفت و با استفاده ازنتایج بدست آمده در قرار  ههالکلی بر روی پارامترهای یادشده مورد ماال طول زنریره

مقادیر ترربوی حروم موولی فزونوی  .ها بحث و بررسی انرام شدمحلولنظمی ا بیشدن و ی مورد منظم

گوردد. ترزیوه و  الکلی زیادتر می زنریره با افزایش طولهای یاد شده مثبت است و برای تمامی سیستم

نیز منرربه نتایج مشوابيی بورای قودر   های دوجزئیتحلی  پارامترهای ساختاری یاد شده برای محلول

که پیوندهای بوین مولکوولی  توان نتیره گرفتها گردید. به طور کلی مینظمی در آنها و میزان بیپیوند

نظموی در ایون و میوزان بوی ضهیف استنرمال های استا  و الک  بوتی ی دوجزئی شام  ها در سیستم
 با افزایش طوول زنریوره نظمیباشد، واین بی آل می ایده هاینظمی محلولها زیادتر از میزان بیمحلول

 اسوت را موی لپیوندها درمحلوو تر شدنها که ناشی از ضهیف نظمیگردد. ازدیاد این بیتر میالکلی زیاد

طوول زنریوره  ها دانست. بوا افوزایشتوان ناشی از ایراد ممانهت فضایی ناشی از زنریره غیرقابی الک 

 .یابد این ممانهت فضایی نیزافزایش می میزان
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 مهمقد -۱

و سریع گیرد ، حلالی قطبی بوده قرار می داراکسیژندر گروه هیدروکربن های  ویک ماده آلی است استات که  بوتیل

دارای کاربردهای فراوانی در  هاالکلای مانند ویسکوزیته و جرم حجمی پایینی است . خواص ویژه یتبخیر می شود و دارا

تواند در صنعت جداسازی برای می ها و کتون هاصنعت )مخصوصا( به عنوان حلال هستند و مطالعه برهمکنش بین آن

های ند باشد، زیرا که اطلاعات مفیدی در مورد میزان ونوع برهمکنشتفکیک این ترکیبات از همدیگر بسیار ارزشم

در این روش با استفاده از یک سری پارامترهایی که ساختار محلول را توصیف می کنند، .موجود در محلول ارائه می هد

https://doi.org/10.22075/chem.2023.30118.2161
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/
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 برای دنیای این پارامترها ابتدا قدرت پیوندها و ساختارهای غالب در محلول پرداخته می شود. نسبی به بررسی

ها هم این است آن تعریف شدند ولی با استفاده از معادل های ماکروسکوپی نیز محاسبه می شوند. مزیت میکروسکوپی

باشند. یکی از پارامترهای اساسی  که هم اطلاعات میکروسکوپی دارند و هم معادل ترمودینامیکی یا ماکروسکوپی دارا می

   Dبرای محاسبه کمیت .باشد می Dبه نام  نامه محاسبه پارامتری د در این پایانهای موجوو اولیه برای محاسبه کمیت

بایست از تغییرات ضریب فعالیت محلول نسبت به کسر مولی یک جزء مشتق گرفت. برای به دست آوردن ضریب می

های تجربی برای  ها یا روش های متفاوتی اعم از تجربی و تئوری وجود دارد. به دلیل نداشتن دستگاه فعالیت محلول، راه

ها برای به دست آوردن ضریب فعالیت محلول COSMO-RS نرم افزار گیری ضریب فعالیت، در این مقاله ازاندازه

تواند یک محلول دوجزئی ایجاد کرده و ضریب افزار با استفاده از محاسبات کوانتومی میاستفاده شده است. این نرم

آل برابر با یک  های ایدهبرای محلول Dمقدار محاسبه کند. آل  ایدهغیر های  برای محلولفعالیت آن را با دقت خوبی 

آل دارند کوچکتر از یک است. هرچه این عددکوچکتر از یک  که انحراف مثبت از حالت ایده]۱[هایی برای محلولو  است

 ، یعنیکوچکتر باشد Dمقادیر  گر محلولی دارایآل بیشتر است. ا باشد میزان انحراف مثبت محلول یاد شده از حالت ایده

برای محلول  ی راتوان یک کمیتمی Dداشتن مقادیر با .تری ایجاد شده استهای ضعیفبرهمکنش در محلول یاد شده

معروف است. در واقع این کمیت اطلاعات را در مورد  ۱غلظتی درطول موج بلند–محاسبه کرد که به نوسان غلظتی

آل  از حالت ایده منفیهایی که انحراف برای محلول D . مقدار]2 - ۴[کند ایجاد می ر هر غلظت خاصساختار محلول د

برتری این  .] ۵ -9[آل بیشتر است از حالت ایده منفیباشد میزان انحراف  بزرگ تراز یک است. هرچه این  تربزرگدارند 

این است که همه پارامترهای استخراج  ERASتئوری یا  ۱های مجتمعهای دیگری مانند تئوری محلولتئوری بر روش

های جدید توان در مورد نوع و میزان برهمکنشها میشده از این تئوری دارای مفهوم فیزیکی هستند و بر اساس آن

ایجاد شده در محلول تفسیر ارائه داد. در واقع این اطلاعات می توانند به عنوان تاییدی بر مقادیر تجربی حجم مولی 

نقطه ضعف این پارامترها نیز در این است که یک سری از آنها فقط به طور نسبی درمورد میزان برهمکنش فزونی باشند. 

می دهند و به طور مطلق نمی توانند در مورد نوع و میزان برهمکنش ها در محلول اطلاعات  ارائهها در محلول اطلاعاتی 

 ایجاد کنند. خاصی 

 بخش تجربی -۲

 هايميایي و دستگاهمواد ش -۲-1

همگی از شرکت  )دکانول -۱و نونانول-۱، کتانولوا -۱ ،هپتانول -۱، هگزانول -۱(استات  بوتیلمواد شیمیایی شامل 

 درصد خریداری شده و بدون خالص سازی بیشتر مورد استفاده قرار گرفته اند. برای اندازه 99 بالای مرک با خلوص

 
1 Perturbed Chain Statistical Associated Fluid Theory 
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 ۴استفاده شده است این دستگاه مقادیر دانسیته را تا   SVM 3۰۰۰تابینگر مدلگیری دانسیته از یک ویسکومتر اس

 ۱۵ها را به صورت اتوماتیک از کند و با داشتن یک برنامه کامپیوتری پیچیده، دمای محلولگیری می رقم اعشار اندازه

دانسیته گیریاندازه دهد. عدم قطعیت در گراد تغییر میدرجه سانتی ۸۰درجه تا  55 ها در باشد. نمونه می 10

ها جلوگیری کرده واز صحیح شوند تا از تبخیر آنای سیاه و درست قبل از تزریق به دستگاه آماده میهای شیشهبطری

 Mettler۱۶3)گیری کسرمولی بااستفاده از یک ترازوی مدل گردد. اندازه اطمینان حاصل کسرمولی هایبودن نسبت

AE) Switzerland) (  گرم انجام شده است۱2۰وماکزیمم توزین  ± ۰/۰۰۰۱دقتبا. 

 بحثنتایج و  – ۳

 1بررسي خواص ترمودیناميکي سيستم هاي دو جزئي -3-1

 شلاونده و حلال حلال-حلال، حلالال-های حلالهای دو جزئی به دلیل وجود برهمکنشخصوصیات حجم سنجی سیستم

هلاای دوجزئلای بلاا کلاوچکترین جلاایگزینی در تاری با اهمیت هستند. در سیسلاتماثرات ساخوجود شونده و  حل-شونده

درون مولکولی بود و این تغییرات به  و های بین مولکولیتوان شاهد تغییرات شگرف در برهمکنشها میاتصالات و گروه

دملاا و ترکیلاب  یرن تأثهای فزونی از جمله حجم مولی فزونی خواهند شد. در این میانوبه خود سبب تغییرات در کمیت

پدیلالاده پوشلالای نیسلالات. چشلالامقابلالال حاصلالال  میکلالایآزمایشلالاگاهی و نتلالاایم ترمودینلالاا یهلالاادرصلالاد اجلالازاء بلالارروی داده

های نامشلاابه گونلاه موجود در محللاول تملاایلی ندارنلاد کلاه بلاا مولکولهایرود که  هوموکئوردیناسیون موقعی به کار می

این حالت پیوندهای تشلاکیل شلاده  در .مشابه خود برهمکنش کنند ایمولکوله بیشتر تمایل دارند با برهمکنش کنند و

هلاا تشکیل پیوند جدید درمحللاول ندارنلاد. ایلان محلول  های نامشابه تمایل بهمولکول های مشابه است وفقط بین گونه

اسلات.   لولتر از اجزای محآل هستند و برهمکنش های بین اجزای خالص درآنها قویدارای انحراف مثبت از حالت ایده

دارنلاد کلاه بلاا زیلاادی های موجود در محلول تمایل مولکولو در آن  است  این پدیدههتروکئوردیناسیون دقیقا برعکس 

هلاای بلاین  آل هستند و بلارهمکنشها دارای انحراف منفی از حالت ایده این محلول .های نامشابه برهمکنش کنندگونه

 است تر از اجزای خالص  محلول درآن قوی  اجزای

 طول موج بلندحد غلظتي در –فاکتور نوسان غلظتي  محاسبه -1-1-3

در حلاد  غلظتلای- غلظتلای فلااکتور نوسلاانه به ک،محاسبه کرد برای محلول را  را یمیتوان یک کمیت Dبا داشتن مقادیر 

  :این پارامتر بااستفاده ازفرمول زیر بدست می آید .طول موج بلند معروف است

 
1 Binary systems  
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کند. این پارامتر یلاک فلااکتور مهلام را در مورد ساختار محلول در هرغلظت خاص ایجاد می مفیدی این کمیت اطلاعات در واقع

اطلاعاتی در مورد میزان به هم ریختگلای یلاا نظلام ها درسطح میکروسکوپی است و برای شناسایی ساختار و نحوه اتصال مولکول

انرژی آزاد گیبس است. شکل ساده شده ایلان  Gدما و T ثابت گازها،  R. در فرمول بالامی دهد موجود درسیستم مورد نظر ارایه

برابر با یک D ل مقدار آ های ایدهاست. برای محلول Dرابطه برابر با تقسیم حاصلضرب کسرمولی یک سیستم دوجزئی بر مقدار 

در محللاول میباشلاد. ایلان 2و ۱باشد و لذا مقدار فاکتورساختار غلظتی برای این محلول برابر با حاصلضرب کسر مولی اجزای می

مقلادار بلاا  ایلان( ۱) کند. در شکلآل معمولا مقدار ثابتی است ولی با کسرمولی تغییر می های ایدهبرای همه محلول حاصلضرب

پایدار اسلات و اجلازای ایلان  دهد که محلول ماده است. اگر مقدار این عدد بزرگتر از صفر باشد نشان میه شدرنگ قرمز نشان دا

غلظتی در طول موج بلند بزرگتلار – یهای واقعی دارای مقادیر فاکتورنوسان غلظتاند. تمامی محلولمحلول در همدیگر حل شده

آن بلارای از میلازان  کوچلاک تلار. اگر مقدار این فاکتور نشده می باشد از صفر هستند و مقادیر منفی نیز برای این پارامتر تعریف

آل  تر از حالت ایلادهآل بوده و این محلول منظم تر از حالت ایدهمولکولی در آن قویمحلول های ایده آل باشد، برهمکنش های 

ی اگر مقدار این فاکتور بلازرگ تلار از آل دارد. عکس این مطلب نیز درست است. یعن منفی از حالت ایده است و در واقع انحراف

ضلاعیف تلار از  ست و نیروهای بین مولکلاولی در آن محللاولاآل زیادتر آل باشد یعنی به هم ریختگی آن از حالت ایده مقدارایده

بلارای تملاامی سیسلاتم  .] ۱۰ -۱3[آل ملای گوینلاد آل است. به این نوع محلول اصطلاحا انحراف مثبت از حالت ایده حالت ایده

غلظتی در حد طول موج بلند بزرگتلار از  -آلکانول ها، مقادیر فاکتور نوسان غلظتی-۱+ استات بوتیلشامل مطالعه شده وجزئی د

های آل است و در آنها برهمکنش انحراف مثبت از حالت ایده باشدکه این رفتارنشان دهنده آل می مقدار مربوط به محلول ایده

یابلاد کلاه  با افزایش طول زنجیره الکلی مقدار این پارامتر نیز افزایش می از حالت خالص است.تر ضعیف تشکیل شده در محلول

 هو زنجیلار آل شلاده الکلی باعث انحراف بیشتر محلول ها از حالت ایده از این واقعیت است که افزایش تعداد کربن زنجیره حاکی

 باشد. را دارا می الکل نقش مهمیاستات و  بوتیلهای کربنی در تضعیف پیوندهای تشکیل شده بین مولکول
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 عدد در حد طول موج بلند-محاسبه فاکتور عدد - ۲-1-3

 ،دهند حاوی اطلاعات مفیدی در مورد محلول است نیز نمایش می NNS)0(که آنرا با عدد در حد طول موج بلند-فاکتور عدد

 :  استفاده ازفرمول زیر بدست می آید  که این پارامتر با

 (2)                                                                         ( ) ( ) . ( )T
NN CC

RT KN
S S

N V



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22
20 0    

رابطه در  شده است. نمایش داده 2مقادیر عددی این فاکتور در شکل  کلوین۱۵/29۸های دوجزئی در دمای برای همه محلول

نشانگر فاکتور رقت نیز  Ϛ .می باشدمحلول حجم کل  Vبرای محلول و ماد همپذیری تراکمضریب  TK،دماTثابت گازها، Rفوق 

پذیری  تراکم جم خالص و ضریببرای محاسبه مقادیر این فاکتور نیاز به مقادیر تجربی حجم محلول، ح. است حجم مولی

باشد و با افزایش مقدار ماده های مختلف می باشد. مقادیراین فاکتور در ابتدای محدوده کسرمولی متعلق به الکلخالص می

دوجزئی  برای همه سیستم های۱میل کرده و در کسر مولی استات  بوتیلمقدار این فاکتور به عدد مورد نظر برای  اصلی،

 .] ۱۴ -۱7[ کنند می های مختلف با هم مقایسهد. مقادیر مختلف این فاکتور را به صورت نسبی برای محلولشویکسان می

ها در آن محلول است.  تر بودن برهمکنشهرچه مقدار این فاکتور برای یک سیستم دوجزئی بزرگ تر باشد نشان دهنده قوی

یابد و  های دوجزئی کاهش میفاکتور برای سیستم ، مقدار اینالکلی پیداست با افزایش طول زنجیره همانطور که در شکل

بیشترین مقدار این فاکتور . گرددتر میطول زنجیره ضعیف با افزایشل ها در محلودهنده این واقعیت است که برهمکنش نشان

دهد. این محلول رخ می ها نیز درترین برهمکنشاست که بیشترین و قویهگزانول -۱ استات + بوتیل برای سیستم دوجزئی

نامشابه  ترین برهمکنش ها بین اجزایاست. ضعیف دکانول-۱ استات + بوتیل پارامتر برای سیستم دوجزئی کمترین مقدار این

کربنی  به طور کلی از مقادیر این فاکتور میتوان نتیجه گرفت در زنجیره. باشددر محلول نیز متعلق به این سیستم دوجزئی می

 یابد و این زنجیره به عنوان یک عاملها کاهش میکربنی  مقدار و قدرت برهمکنش افزایش طول زنجیره ، بانرمال هایالکل

کند. بایستی این نکته را مد نظر داشت که این پارمتر فقط به نامطلوب در جهت تشکیل پیوندهای قوی در محلول عمل می

برهمکنش ها در محلول نسبت به حالت خالص قوی  و در مورد اینکه ها صحبت می کند برهمکنش طور نسبی در مورد قدرت

آل دارد  یا منفی ازحالت ایده ترضعیف تر هستند اطلاعاتی ارایه نمی دهد. به عبارتی دیگر، نوع محلول واقعی که انحراف مثبت

نش ها در محلول های مختلف اظهار برهمک را نمی توان از مقادیر این پارمتر سنجید، بلکه فقط می توان در مورد قدرت نسبی

 .نظرکرد
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 درجه15/298 دردمای هاالکانول -1+ استا  بوتی های دوجزئی عدد در حد طول موج بلند برای سیستم-مقادیر فاکتور عدد -(2شک  )

 کسر مولي-فاکتور ساختاري جزئي عددمحاسبه -3-1-3

 استفاده ازفرمول زیر بدست می آید:  باش می دهند نمای NCS)0(که آنرا کسر مولی-ساختاری جزئی عددفاکتور 

(3)                                                                            ( ) ( ) ( )NC CCS N X S    0 0 

های سیستمنیز مانند فاکتور قبلی برای آن های مختلف است و مقدار حاوی اطلاعات ساختاری درمورد محلولاین پارامتر نیز 

 عددی این فاکتور را برای سیستم های مختلف با هم مقایسه کرد. نحوه رنسبی است، یعنی باید مقادی مختلف به صورت

صورت منحنی می باشد. به طور  بهتغییرات این پارامتر مشابه با تغییرات حجم مولی فزونی است و نمودار تغییرات این پارامتر 

مولی فزونی، بیشترین مقدارتغییرات این تابع در محدوده ای از کسر مولی رخ می دهد که کسر  معمول و مشابه با مقادیر حجم

 است،بزرگ و مقادیر منفی این پارامتر که  با هم مساوی باشد. برای سیستمییبا مولی اجزای تشکیل دهنده محلول تقر

نیروهای  ها واین فاکتور حاکی از برهمکنش منفی کوچک از یا مقادیر مثبت ایجاد می شود.های قوی در محلول برهمکنش

نسبتا بزرگ  ها مقدار این کمیت مثبت وآلکانول-۱استات + بوتیل ِجزئیهای دواست. برای تمامی سیستم  ضعیفبین مولکولی 

 پدیده غالبتر از مقادیر حالت خالص می باشد.  های جدید تشکیل شده در محلول ضعیفاست که نشان می دهد برهمکنش

ها رخ می دهد. با افزایش طول  هوموکئوردیناسیون در این محلول در این محلول ها همان اختلاط تصادفی است و پدیده

دکانول -۱استات + بوتیلبه مقادیر بزرگتر و مثبت تر تغییر یافته و برای سیستم دوجزئی  زنجیرکربنی الکل، مقدار این پارامتر

در  ها راترین برهمکنشکمترین وضعیفدکانول  -۱دهد که مولکول های رفتار نشان می رسد. این مقدار می به بیشترین

مشاهده شده است که با  نشان می دهند. با بررسی این فاکتوراستات  بوتیلهای ها از خود در برابر مولکولمقایسه با بقیه الکل

است و این زنجیره با ایجاد یک عامل ممانعت  کاسته شدهها در محلول  افزایش طول زنجیره الکلی از میزان و قدرت برهمکنش

 فضایی مانع از تشکیل شدن پیوندهای قوی شده است.
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 درجه15/298دمای دراستا  بوتی های دوجزئی برحسب کسر مولی برای محلولکسر مولی -ساختاری جزئی عددفاکتور ( 3شک )

 لندمحاسبه فاکتور ساختاري مخلوط درحد طول موج ب - 4-1-3

 بااستفاده ازفرمول زیر بدست می آید: ،دهند نمایش می نیزS(0) با که آن را فاکتور ساختاری مخلوط درحد طول موج بلند
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 رفتار این پارامتر رفتاری مشابه ارایه کند.ها در محلول اطلاعات مفیدی پیوند قدرتمی تواند به طور نسبی درمورد میزان و  و

)0(NNS بوتیلمختلف متفاوت است ولی با افزایش کسر مولی و  دارد. مقادیر این نمودار در ایتدای کسر مولی برای الکل های 

( در انتهای محدوده کسر مولیاستات است ) تیلبو یک مقدار ثابت که مربوط به زیاد شدن غلظت آن در محلول، بهاستات 

است یعنی مقادیر عددی این پارامتر به طور  NNS)0(میل می کند. نحوه تفسیرمقادیر عددی این پارامتر برعکس مقادیر 

 متر نیزپارا عددی این یرتر باشد، مقادها قویهای بین مولکولی مرتبط است وهرچه برهمکنشقدرت برهمکنش مستقیم با

استات  بوتیل ئینشان داده شده است، بیشترین مقدار این پارامتر مربوط به محلول دوجزِ ۴که درشکل همانطوراست.  زیادتر

های بین مولکولی رخ می دهد. برای بقیه  بیشترین برهمکنشکند دراین محلول قوی ترین وهگزانول است که تایید می-۱+

های ره الکلی از مقدار این پارامتر کاسته می شودکه نشان از تشکیل برهمکنش، با افزایش طول زنجیدوجزئیسیستم های 

تر افزایش طول زنجیره الکلی از مقادیر این پارامتر کاسته شده وپیوندها نیز در محلول ضعیف  ضعیف تر در محلول است. با

ط تصادفی در محلول، غالب بودن اثر گفتیم این پارامتر در مورد جهت گزینی ویا اختلا همانطور که قبلا هم گردد.می

های گفته شده را نمی توان با این پارامتر کند وپدیده بیان نمی مطلب خاصی را وردیناسیونئهتروک ویا کئوردیناسیونهوهو

استات  بوتیل دوجزئیبرای سیستم  S(0)آلکانول ها،کمترین مقدار -۱استات + بوتیل دوجزئیبین سیستم های  محک زد. در

افزایش  های نامشابه درمحلول است.کانول می باشد که حاکی از ضعیف ترین یا کمترین میزان برهمکنش بین مولکولد -۱+



 پولادي و الماسي                                 هاي ...                ها در محلول کنشبرهماندازه گيري و محاسبه پارامترهاي ساختاري براي بررسي 

239 

شود. در ضمن،کاهش قطبیت ایجاد یک عامل ممانعت فضایی مانع ازتشکیل شدن پیوند های قوی می طول زنجیره الکلی با

ها، برهمکنش های دوقطبی بین مولکول مورد نظر داشت که دراین سیستم افزایش طول زنجیره کربنی را نیز باید  ها باالکل

 های بلند زنجیر با قطبیت کمتردشوارتر است.استات والکل قطبی بوتیل

 

 درجه 15/298دمای در هاآلکانول -1بوتی  استا  +برای ساختاری مخلوط در حد طول موج بلند مقادیر فاکتور ( 4شک )

 نظم کوتاه برد شيميایيمحاسبه فاکتور - 5-1-3

و به صورت زیر  است های موجود در محلول دوجزئی این فاکتور نیز حاوی اطلاعات مهمی در مورد نوع و میزان برهمکنش

 .محاسبه می شود
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ها در نه تنها می توان از مقادیر آن به صورت نسبی در مورد میزان وقدرت برهمکنش که این فاکتور این استیکی از مزایای 

های غالب در برای تشخیص نوع برهمکنش یک سیستم دوجزئی صحبت کرد، بلکه می توان از علامت مثبت یا منفی آن هم

و هم به صورت مطلق قابل استفاده است. برای مقادیر منفی  یک محلول استفاده کرد. در واقع این فاکتور هم به صورت نسبی

تصادفی برتری دارد و  این فاکتور، برهمکنش ها در محلول قوی تر ازحالت خالص است، اثرات جهت گزینی بر پدیده اختلاط

تر از حالت ل ضعیفها در محلو غالب در محلول می باشد. برای مقادیر مثبت این فاکتور، برهمکنش هتروکئوردیناسیون پدیده

می باشد ،  هوموکئوردیناسیون پدیده غالب در محلولد و است، اثرات اختلاط تصادفی بر پدیده جهت گزینی برتری دار خالص

های در محلول وحالت آل برابرصفر است چون برهمکنشهمانطور که انتظار می رود مقداراین فاکتور برای یک محلول ایده 

تر بودن پیوند های تشکیل شده در محلول است. رچه مقدار منفی این فاکتور بیشتر باشد نشانگر قویخالص باهم برابراست. ه

برای تمامی  سیستم ها مثبت است که حاکی از  این پارامتر مقدار ،آلکانول ها-۱استات + شامل بوتیل جزئیدرسیستم های دو 

بوتیل  جزئی مقادیر عددی مثبت این فاکتوربرای سیستم دو ها در محلول نسبت حالت خالص می باشد.ضعیف بودن برهمکنش
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 آل در این سیستم دودهد ماکزیمم انحراف مثبت از حالت ایده ها بیشتر است که نشان میدکانول از همه سیستم -۱استات +

بررسی این نمودار  استات والکل در این محلول رخ می دهد. های بوتیلدهد و ضعیف ترین برهمکنش بین مولکولرخ می جزئی

های نامشابه ایجاد شده در بین مولکول هایدهد با افزایش تعداد زنجیره کربنی الکل از میزان وقدرت برهمکنشنشان می

دارد واین کار را با تولید ممانعت فضایی وافزایش خاصیت  کننده پیوندها را کربنی الکل نقش تضعیف کاسته میشود. زنجیره

شود که ناشی از میهایی  کوتاه برد شیمیایی شامل آن دسته از برهمکنش پارامتر نظم دهد.وطه انجام میغیر قطبی الکل مرب

اگر سیستمی این رفتار را ازخود نشان دهد، مقدار این پارامتر منفی می شود.  قوی درمحلول است وتشکیل پیوند شیمیایی و

در  که جزو پیوندهای شیمیایی تشکیل شده)شکیل پیوند هیدروژنی دوجزئی مطالعه شده، هرچند که امکان ت های در سیستم

مقدار  ها مانع از تشکیل پیوندهای قوی در محلول می شود وهیدروکربنی غیرقطبی در الکل ولی وجود زنجیره (محلول است

تمامی  ددی این فاکتور برایواقعیت بالا را تایید می کند. مقادیر ع برای تمامی سیستم ها مثبت گشته است که این پارامتر نیز

 نمایش داده شده است. ۵در شکل مطالعه شده تم های سیس

 

 298.15دمای دربوتی  استا  برد شیمیایی برای محلوليای دوجزئی برحسب کسر مولی  مقادیر فاکتور نظم کوتاه( 5شک )

  گیری نتیجه – ۴

غلظتی درطول -مانند)فاکتور نوسان غلظتیمترهای ساختاری این است که با استفاده از یک سری پارادر این مطالعه هدف ما 

کسرمولی ، فاکتور ساختاری مخلوط درحدطول -عدددرحدطول موج بلند، فاکتور ساختاری جزئی عدد-موج بلند، فاکتور عدد

سری از الکل های و یک  استات بوتیلهای احتمالی بین  در موردبرهمکنشتوانیم ( بموج بلند، فاکتور نظم کوتاه برد شیمیایی

، نتایم بدست آمده از پارامترهای مقالهزمیان پنم سیستم مطالعه شده در این اکنیم.  کوتاه زنجیر اطلاعاتی را ارائه نرمال

کمترین تمایل را برای برهمکنش و بوتیل استات ، مولکول های دکانول-۱+  بوتیل استاتدر محلول نشان می دهد  ساختاری

در این محلول دوجزئی، هرچند اجزای تشکیل دهنده  از خود نشان می دهند. در واقع، دکانول-۱کول های تشکیل پیوند با مول
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با مولکول های بوتیل استات در محلول عملا بین مولکول های الکل و  شوند ولی برهمکنش ها محلول در همدیگر حل می

می شود. مقادیر حجم مولی فزونی برای این سیستم بین مولکول های نامشابه دیده ن مشابه خود است و برهمکنش خاصی

ز مقادیر حجم مولی فزونی برای همه سیستم های قبلی زیادتر می باشد. هرچند که از لحاظ تئوری ا دوجزئی مثبت بوده و

با ایجاد هیدروکربنی  وجود دارد اما زنجیره طولانی بوتیل استاتو دکانول-۱تشکیل پیوند هیدروژنی بین مولکول های  امکان

محاسبات پارامترهای ساختاری می توان گفت  ممانعت فضایی باعث جلوگیری از تشکیل این پیوند می شود. با استفاده از نتایم

که قوی ترین میزان اختلاط تصادفی در این محلول انجام میشود. مقادیر حجم مولی فزونی نیز برای این سیستم دوجزئی 

سیستم مطالعه شده است. پدیده غالب این سیستم نیز مانند چهار سیستم قبلی،  دارای بیشترین مقداردر بین پنم

  .هوموکئوردیناسیون می باشد

 قدردانیتشکر و  –۵

 نویسندگان این مقاله از حمایت مالی معاونت پژوهشی دانشگاه ملایر از این تحقیق کمال تشکر و قدردانی را دارند.
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