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 های گازی متان، گرافن اکسید سازی دینامیک مولکولی، هیدرات شبیهواژگان كلیدی:  

 

 

 مقدمه -1
  ن یبه دام افتاده باکسید(  دی)متان، اتان و کربن  گاز   یهااز مولکول  ی مانند  خ ی  نیجامد بلور  ی ساختارها  ،یگاز یهادراتیه    

و   رهیذخها از جمله ی چشم اندازهای زیادی برای کاربرد در بسیاری از زمینه گاز یهادراتیهفناوری  .1آب هستند یهامولکول 

  یگاز هایتدرایاستفاده از هنشان داده است.  4یی آب دریا زدانمکو فناوری  3 دیاکسید، جذب و جداسازی کربن2انتقال گاز 

کم    تیو قابل  دراتیه  لیکم تشک  زانیچالش از جمله م  نی با چند،  و انتقال گاز  یسازرهیذخ  یبرا  داریپا  یفناور  عنوان یکبه  

اخیر  گاز مواجه است  سازیرهیذخ کارامد    یگاز  دراتیه  لیتشک   ندیفرا  یبرا  ی کربن  ینانوساختارها  5دهد  می  نشان. مطالعه 

 ی بلورهامنجر به تخریب    ند،یفرا  یشده در ط  دیتول  یو گرمااست    گرمازا  دراتیه  لیتشک  ند یهستند. لازم به ذکر است، فرا

رشد هشود  می  دراتیه بر  بنابراگذاردیم  یمنف  ریتأث  دراتیو  هیدراتاین محرک  ن،ی.  تشکیل  گرما  های  رسانش    اد یز  ییبا 

  ینانوساختارهاعلاوه براین،    . ندینما  دارتریرا پا  دراتینگه داشته و ه  ن ییرا پا  ستمیس  یحذف کرده، دما  ستمیگرما را از س  توانندیم

  لیبه دل  د یگرافن اکس  ان،یم  ن ای  در  .کنند یم  راهمف  ییزاهسته  یبرا  یترفعال  های گاهی، جا زیاد   یژهیسطح و  لیبه دل  یکربن

  یگاز  دراتی ه  لیتشک  شیکند و موجب افزا  جاد یقابل قبول در آب ا  ی پراکندگ  تواندیم  ژنیاکس  ی حاو  ی عامل  ی هاوجود گروه

 .شود

 

 جزئیات شبیه سازی  -2
ب  یگاز  هایدراتیه  لیتشک    گرافن،    هایحه صف  نیمتان  از   8C(OH)2و    دهیخم-O8Cمسطح،  -O8Cمختلف  استفاده  با 

به   یدو صفحه صلب و مواز  نیآب و متان ب  یهامولکول(.  1گیرد )شکلمی  قرار  یمورد بررس  یمولکول  کینامید  سازیه یشب

  ی گرمایش و سرمایش هاکلیها تحت سستمیپس، سس  متعادل شدند.   کلوین  1000دمای  در    هاستمیهمه سو    عیتوز  Å   8فاصله

 NVT در انسامبل  K  230دمای  در    ns30  به مدت  هاستمی قرار گرفتند. همه س  K/ns  5با سرعت    K  250تا    K  230از دمای  

سازی شبیه  ت،ی. در نهاتا بلور پایدار ایجاد شود  قرار گرفتندسرمایش قبل  و    گرمایشچرخه  همان  در معرض  مجدد  و   متعادل

  تم یالگورو  انجام 6 9/1نسخه  کیکلاس پالی الدی افزاربا نرم یمولکول های سازی هی. شبادامه یافت ns 40ی براآوری نتایج  جمع 

گرافن    هایه صفح  یرونی  دانیم  یشد. پارامترها  به کار گرفته  fs  1  یبا گام زمان  وتنیحل معادلات حرکت ن  یورلت برا  یجهش
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و  ی  و مطالعه با  TIP5P  8  ترتیب از مدل  آب و متان بههای  مولکول  یبراگرفته شد و    7و همکارانش    مطالعه تانگاز    دیاکس

 . شد  استفاده 9 همکارانش

 

 گیری بحث و نتیجه -3
م  هاافتهی     م  دهیخم-O8Cمسطح،  - O8C  هایحه صف  نیب  دراتیه  ل یتشک  دهندینشان  رخ  گرافن  ن  دهدیو  در   جهیتو 

کند.  یم  جاد یاها  نسبت به سایر سیستم  کنواختیساختار   مسطح-O8C  ن، ی. علاوه بر اشودیم جاد یمنظم ا  ی دراتیه یساختارها

پارامتر نظم   که با  دهدینشان م(  2پیک با شدت کم )شکل    کدورتر یدر فواصل  این سیستم   متان-متانتابع توزیع شعاعی  

 درات یموثر ه  لیتشک  ینشان دهنده، در توافق است. این نتایج  است  (6/0(، که بیشترین مقدار )φ4Fجسمی )چهار    یساختار

  یعامل   و وجود گروهساختار  توان به مسطح بودن  یرا م  ده یپد  نیگاز متان است. ا  زیآمتیافتادن موفق  دامو به  ها  صفحه   نیمتان ب

 دراتیه  لیتشکفرایند  کرد بهتر  منجر به عمل  لیدروکسیه  ی امل ع   بر خلاف گروه   یاپوکس  ی عامل  گروه  وجود  .نسبت داد  یاپوکس

این    دده مینشان  شده و  آب باعث تجمع آب    یهامولکول سطح و    OH  نیب  ی، برهمکنش قو8C(OH)2  ستمیشود. در سیم

های  صفحه   نیب  گازی متان  دراتیه  دهدینشان م  ستمیس  نیدر ا  0φ4F>ساختار خصلت بازدارندگی در تشکیل هیدرات دارد.  

2(OH)8C  شودینمایجاد . 

 

 
    8C(OH)2و   ده یخم-O8Cمسطح،-O8Cگرافن،   تابع توزیع شعاعی : 2شکل 
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     8C(OH)2و  دهیخم-O8Cمسطح،-O8Cگرافن،  های: شماتیکی از صفحه 1شکل 
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