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ر خصوصيات مختلف محلول آب و يون هاي فلزي مانند سرعت يونها، در مقاله حاض
نحوه آرايش مولكولهاي آب حول يون فلزي و زمان شركت مولكول هاي آب در لايه 

. ديناميك مولكولي بررسي گرديد سازيبيه شك كمه بتشكيل شده حول يون فلزي 
اطراف يون  نتايج اين تحقيق تشكيل يك آرايش پوسته مانند از مولكول هاي آب در

تعداد مولكول هاي آب در . مي دهدرا نشان  M(H2O)هاي فلزي و تشكيل كمپلكس 
مي  7 و 4/8، 8 ، نيكل و كادميوم بترتيبسرب هاياين آرايش پوسته اي براي يون

 5/161، 162ولكول هاي آب مجاور يون هاي سرب، نيكل و كادميوم به ترتيب م. باشد
همچنين مشاهده گرديد كه  .پيكو ثانيه در ناحيه پوسته مانند قرار دارند 179و 

براي كادميوم بيشتر از نيكل، و براي نيكل بيشتر از  M(H2O)هاي كمپلكس پايداري 
  .مي باشدسرب 

 .حقوق ناشر محفوظ است

  :كليديكلمات
 يون هاي فلزي سنگين

 بيه سازي ش

  ديناميك مولكولي
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  علمي پژوهشي پور و حسن هاشمي امير رضا انصاري دزفولي، مظفر علي مهرابيان
 

٤٨ 
 

   مقدمه -1
سـرب،  سالهاست كه وجود يونهاي فلزي سـنگين ماننـد   

يوم در آبهـاي آلـوده و پسـاب    مو كـاد  ، نيكلجيوه، مس، روي
ي انواع گونـه هـاي   رو سمي آنها براثرات هاي صنعتي به علت 

توجه دانشـمندان   ،)گياهان، آبزيان، حيوانات و انسانها(زيستي 
متاسفانه اين نوع آلودگي بـرخلاف  . استكرده را به خود جلب 

ز بـين نمـي رود و تجمـع     آلودگيهاي ارگانيك به مرور زمـان ا 
يونهاي فلزي سنگين بـه يـك مسـئله مهـم زيسـت محيطـي       

با پيشرفت صنايع روز بـه روز بـر وسـعت    است كه  تبديل شده
شـيميائي،  (تقريبـاً اكثـر كارخانـه هـا     ]. 1[آن افزوده مي شود

توليـد   ،صنايع سـنگين و معـادن   ،)باطري سازي و رنگ سازي
يونهاي فلزي سنگين  به كننده حجم وسيعي از آب هاي آلوده

روشهاي مختلفي مانند روش تعويض يـوني،  امروزه . مي باشند
روش تبخيري، روش ته نشيني شيميائي، روش غشاي اسمزي، 
روش الكتروليز و روش جـذبي بـه منظـور جداسـازي يونهـاي      

از ديدگاه اقتصادي . مورد استفاده قرار مي گيرندفلزي سنگين 
و  جـاذب لت احياي مجدد مـواد  روش جذبي به ع ،و بهره وري

بازده بسيار بالا يكي از راه هاي موثر و اقتصادي در جداسـازي  
امروزه جـاذب هـاي   . ]2[مي باشد از آب يونهاي فلزي سنگين

ــال  ــربن فعـ ــد كـ ــال ، ]3،4[ 12مختلفـــي ماننـ ــماند زغـ پسـ
، ]9[16، زئوليـت ]8[15لجن فاضلاب، ]7[ 14، پيت]5،6[13سنگ

و همچنـين نـانو لولـه    ] 12[ 18، رزين]10،11[ 17مواد زيستي
در جذب و جداسازي يون هاي فلزي سنگين از ] 13[ 19كربني

نتايج تحقيقات تجربي انجام شده در مورد . آب به كار مي روند
جذب يون هاي فلزي سنگين محلول در آب نشان ميدهد كـه  

ميـزان جـذب يـون هـاي فلـزي از       براي جـاذب هـاي كربنـي   
 -14[پيــروي مــي كنــد +Pb2+>Ni2+>Zn2+>Cu2+>Cd2الگــوي

 اگر چه بكمك نتايج تجربي، پارامتر هاي موثر در فرايند. ]20

ت محلـول،  ظ ـمحلول، ميـزان جـاذب، غل   pHجذب مانند دما، 
و گروه هـاي عامـل    )20پتانسيل زتا(مشخصات سطحي جاذب 
انجـام فراينـد   به علت اما ] 20-14[مورد بررسي قرار گرفته اند

زمـاني و هندسـي بسـيار    جذب يـون هـاي فلـزي در مقيـاس     
كمي در اين زمينه  كوچك، تاكنون تحقيقات عددي و تحليلي

                                                 
١٢Active carbon 

١٣Fly ash 
١٤ Peat 

١٥ Sewage sludge ash 
١٦ Zeolite 

١٧ Biomaterials 
١٨ Resins 

١٩ Carbon nanotubes 
٢٠Zeta potential 

همچنين تاثير خصوصيات محلول يون فلـزي  . انجام شده است
لـي و  . و آب در فرايند جذب كمتر مورد توجه قرار گرفته است

محلول در آب را  21رفتار يون هاي فلزي قليائي] 21[همكاران 
نتـايج  . مولكولي بررسـي نمودنـد  ديناميك بيه سازي شبكمك 

آنها نشان داد كه مولكول هاي آب حول يون فلزي يك ساختار 
آنهـا دريافتنـد كـه تعـداد     . مي دهنـد پوسته اي مانند تشكيل 

مولكول هاي آب شركت كننده در لايـه اول حـول يـون هـاي     
، 6فلزي ليتيوم، سديم، پتاسيم، روبيديوم و سـزيم بـه ترتيـب    

رفتـار  ] 22[برودسكايا و همكاران . مي باشد 10و  9/8، 8، 6/6
برخي يون هاي تك ظرفيتـي محلـول در آب ماننـد پتاسـيم،     
سديم، كلر و نقره را بكمك روش ديناميـك مولكـولي بررسـي    

يكي از پارامتر هايي كه تـاثير آن بـر روي رفتـار يـون     . نمودند
تحقيقات نشان داد كه با بالا . هاي محلول بررسي شد، دما بود

تن دما تعداد مولكول هاي تشكيل دهنده پوسته اول كم مي رف
بررسي هاي آنها همچنين نشان داد كـه تعـداد مولكـول    . شود

هاي آب حول يون هاي مثبت بيشتر از يون هـاي منفـي مـي    
رفتار يـون هـاي دو ظرفيتـي روي،    ] 23[وو و همكاران . باشد

ــول  در آب را بكمــك   ــيم محل ــزيم و كلس ــمني ــازيش  بيه س
نتايج شبيه سازي آنهـا نيـز   . ميك مولكولي بررسي نمودنددينا

نشان از تشكيل يك وضعيت پوسته مانند از مولكول هـاي آب  
تعداد مولكول هاي آب تشكيل دهنـده  . حول يون فلزي داشت

لايه اول حول يون هاي فلزي روي، منيزيم و كلسيم به ترتيب 
مولكولهـاي   آنها نشان دادند كه حداكثر فاصله .بود 3/7 و 6 ،6

آب تشكيل شده حول يون هاي فلزي روي، منيـزيم و كلسـيم   
  .آنگستروم مي باشد 2/3و  2/2،1/2بترتيب 

ديناميك  بيه سازيش در تحقيق حاضر با استفاده از
و 23سرب، 22كادميوم يون هاي فلزي سنگينرفتار مولكولي، 

يون هاي كادميوم و . محلول در آب بررسي مي شود24نيكل
جهت انتخاب شده اند كه كمترين و بيشترين سرب از اين 

متعلق به اين دو يون  جاذب هاي كربني ميزان جذب توسط
همچنين به منظور انجام مقايسه، خواص محلول  .مي باشد

بر اساس تحقيقات . داراي يون نيكل نيز بررسي خواهد شد
يون نيكل داراي ميزان جذب كمتري نسبت به يون شده انجام 

يزان جذب بيشتري نسبت به يون كادميوم بر سرب و داراي م
  ].20-14[روي جاذب هاي كربني مي باشد 

  

                                                 
٢١Alkali metal cation 

٢٢Cd2+ 
٢٣Pb2+ 
٢٤Ni2+ 
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 مدلسازي فرايند - 2
برنامه كامپيوتري به منظور شبيه سازي محلول آب يك 

و كادميوم در محيط فورترن با  ، نيكلو يون هاي فلزي سرب
. گرديد ديناميك مولكولي تدوين بيه سازيشاستفاده از 

مولكول هاي آب و يون هاي فلزي بصورت جسم صلب تمامي 
 بربرا O-Hطول پيوند ، در مولكول آب. نددر نظر گرفته شد

Aሶ1 يو زاويه بين اتمهاH-O-H  معادل5/109  در نظر گرفته
اتم  وهمچنين بارهاي الكترواستاتيكي اتم اكسيژن ]. 24[شد

   .اتمها در نظر گرفته شد هاي هيدروژن در مركز اين
تابع پتانسيل كلي براي شبيه سازي بر همكنش مولكول 

يون هاي فلزي  وآب و برهمكنش مولكول هاي آب و هاي آب 
 :]24[زير در نظر گرفته شده است بصورت
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حداكثر انرژي جاذبه بين (25عمق موثر ௜௝ߝدر معادله فوق 
مقدار بار  qثابت دي الكتريك،   ଴ߝ،اتم 26قطر  ،)دو اتم

 شمارنده j و j)i  و iفاصله بين دو اتم  rijالكترواستاتيكي اتم و 

كليه پارامتر هاي بكار رفته در مدل سازي . مي باشد) اتم
  . آورده شده اند 1انرژي پتانسيل كلي سيستم، در جدول 

  
پارامتر هاي مورد استفاده در مدلسازي انرژي  )1(جدول 

  .پتانسيل مولكول هاي آب و يون هاي فلزي

  نام اتم
بار 

  الكترواستاتيكي
[e27]  

ሾ࢐࢏ࢿ
ܔ܉܋ܓ
ܔܗܕ

ሿ   
ሶۯ] ]  

 166/3 150/0  - 82/0 ]24[اكسيژن
 0 0  +41/0 ]24[ژنروهيد

 864/3 0117/0  +2 ]25[سرب
 1011/3 0117/0  +2 ]25[كادميوم

 a 2+  02/0 85/3نيكل
amm2 force field 

 

                                                 
٢٥Well depth 

٢٦Diameter 
٢٧Charge of electron e=1.6021910-19 C 

جونز بين اتمهاي غير -در محاسبه تابع پتانسيل لئونارد
. استفاده شده است 28برثلت-متشابه، از قانون تركيب لورنز

  :]24[بيان مي شود زير برثلت بصورت-قانون تركيب لورنز
௜௝ߝ  )2( ൌ ൫ߝ௜௜. ௝௝൯ߝ

భ
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در  Aሶ9براي هر اتم  29همچنين فاصله قطع توابع پتانسيل

  .نظر گرفته شده است
سرب، م، نيكل يا محلول آب داراي يون فلزي كادميو 
مولكول آب و يك يون  215سيستمي متشكل از  بصورت

. در نظر گرفته شده است درجه كلوين  298فلزي در دماي 
در . انجام شده است NVTشبيه سازي در رسته همچنين 

] 26[بكمك روش وودكاك  تمامي مدت اجرا، دماي سيستم
در اين روش در هر بازه زماني، سرعت . ثابت نگه داشته شد

بصورت زير  λپارامتر . دضرب مي شو λمولكول ها در پارامتر 
  . تعريف مي شود

ߣ  )3( ൌ
ܶ

௖ܶ௨௥௥
 

دماي مورد نظر براي شبيه سازي  Tدر معادله فوق 
در . بازه زماني مي باشد هر دماي سيستم در ௖ܶ௨௥௥سيستم و 

بطه مستقيم هر بازه زماني دماي سيستم با انرژي جنبشي را
  ]. 27[تعريف مي شود داشته و مطابق رابطه زير

௢௧்ܭ  )4( ൌ 	
6ܰ݇௕ܶ
2

 
 105ابتدا كد در  30به منظور به تعادل رسيدن سيستم

سيستم به حالت بعد از رسيدن . اجرا گرديد 31بازه زماني
 بازه زماني ديگر نيز105در  كد 32تعادل، جهت استخراج نتايج

تمامي خواص فيزيكي و ديناميكي بعد از رسيدن . اجرا گرديد
مشخصات . سيستم به تعادل محاسبه و يا  استخراج شده اند

 )محلول آب و يون هاي فلزي(كلي سيستم شبيه سازي شده 
سيستم بر اساس فضاي ابعاد  .آورده شده است 2در جدول 

كيلوگرم بر  1000مولكول آب در چگالي  216اشغالي توسط 
كلوين در نظر گرفته شده است كه  298متر مكعب و دماي 

آنگستروم مكعب براي هر مولكول آب  99/29اين مقدار برابر با 
 .مي باشد

 
 

  

  

                                                 
٢٨Lorentz-Berthelot 

٢٩Cut off 
٣٠ Equilibration 

٣١Time step 
٣٢ Data production 
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  .يون فلزي - مشخصات كلي محلول شبيه سازي شده آب)2(جدول 
  مقدار واحد  پارامتر
 K  298  دماي سيستم

 g/cc  997/0  چگالي آب
 215  -  تعداد مولكول آب
 1  -  تعداد يون فلزي

 643/18  ابعاد سيستم

شرط مرزي  تمامي جهات  شرط مرزي
  33تناوبي

  

  نتايج - 3
به منظور اعتبار سنجي نتايج، ميزان انرژي پتانسيل 

يون هاي فلزي با مقادير موجود در ديگر -سيستم آب
  . مقايسه شده است 3تحقيقات در جدول 

  
  .يون فلزي-انرژي پتانسيل كل سيستم آب) 3(جدول 

  انرژي پتانسيل  سيستم
[kcal/mol] 

تعداد 
  مولكول آب

تعداد 
  يون

 0 216 -0/1965 ]25[آب
يون فلزي -آب

  1  216  - 4/2338  ]25[سرب

يون فلزي -آب
  1  216  - 3/2290  ]25[كادميوم

يون فلزي -آب
تحقيق (سرب 
  )حاضر

9/2198 -  215  1  

يون فلزي -آب
تحقيق (كادميوم 

  )حاضر
6/2069-  215  1  

يون فلزي -آب
تحقيق (نيكل 
  )حاضر

7/2185 -  215  1  

  
بين مولكول  ي، نيروي الكترواستاتيك1 با توجه به رابطه

برابر تمامي يون هاي فلزي هاي آب و يون هاي فلزي، براي 
از  .است+ e2يون  سهزيرا بارهاي الكترواستاتيكي هر  ،مي باشد

مجموع انرژي پتانسيل برابر با آنجائي كه انرژي پتانسيل 
الكترواستاتيكي و انرژي پتانسيل واندروالس مي باشد و با 

 سهسيل الكترواستاتيكي براي هر توجه به برابري انرژي پتان
يون، بررسي تغييرات انرژي پتانسيل واندروالس از اهميت 

تغييرات انرژي پتانسيل  1در شكل . زيادي برخوردار است

                                                 
٣٣Periodic boundary condition 

، نيكل واندروالس بين يك مولكول آب و يون هاي فلزي سرب
با توجه به  .كادميوم بر حسب فاصله بين آنها، رسم شده استو

ريافت كه فاصله تعادلي بين مولكول هاي مي توان د 1شكل 
آب و يون كادميوم كوچكتر از فاصله تعادلي بين مولكول هاي 

خواهد بود، زيرا مينيمم انرژي  دو يون فلزي ديگرآب و 
  .واندروالس در فاصله كمتري از مركز يون كادميوم قرار دارد

  

  
و بين مولكول آب  تغييرات انرژي پتانسيل واندروالس )1(شكل 

  .هاي فلزي سرب، نيكل و كادميوم يون
  

به  rpآب در فاصله  هاي ، نسبت تعداد مولكول2شكل
يون فلزي را نشان و مركزيت  rpبا شعاع  يك كره فرضي سطح

نشان داده شده است،  Jمقدار اين نسبت كه با تابع . مي دهد
  :از رابطه زير بدست مي آيد

)5(  
௣൯ݎ൫ܬ ൌ 0.1 ቆ

݊௥
௣ଶݎߨ4

ቇ  

௣ݎ	 ൌ
ଵݎ ൅ ଶݎ
2

 
تشكيل يك  بدست مي آيد، 2مهمي كه از شكل نتيجه

شكل از مولكول هاي آب اطراف يون  34وضعيت پوسته اي
، فاصله 2در شكل  .و كادميوم مي باشد، نيكل هاي فلزي سرب

لايه هاي بعدي مولكول هاي آب از لايه اول بخوبي قابل 
 يون متشكل ازسيستم  سهتقريباً در هر . مشاهده مي باشد

 ااول بپوسته كادميوم، مولكول هاي  ، نيكل وسرب هاي
. دارندآنگستروم فاصله  2بعدي حدود  پوستهمولكول هاي 

اول اطراف  پوستهمتوسط تعداد مولكول هاي شركت كننده در 
و كادميوم و همچنين متوسط ، نيكل يون هاي فلزي سرب

. آورده شده است 4در جدول ها يوناين  فاصله آنها از مركز
 اول اطراف يون هاي فلزي پوستهمولكول هاي  آرايش

  .نشان داده شده است 3در شكل  كادميوم، نيكل و سرب
                                                 

٣٤Shell 
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يون : يون سرب، ب: هاي فلزي، الف براي يون Jتابع  )2(شكل 

  .نيكليون : كادميوم، ج
  

اول  پوستهمولكول هاي شركت كننده در  شخصاتم )4(جدول
  و كادميوم  ، نيكلاطراف يون هاي فلزي سرب

  سيستم

متوسط تعداد 
مولكول هاي 

تشكيل دهنده 
  لايه اول

فاصله متوسط 
مولكولهاي 

از يون  آب
ሶ࡭] فلزي ] 

 65/2 8  محلول داراي يون سرب
 64/2 4/8  نيكلمحلول داراي يون 

 35/2 7  محلول داراي يون كادميوم

  

  

  
: هاي فلزي، الف يون كول هاي آب اطراف اولين لايه مول )3(شكل 

  .يون نيكل: يون كادميوم، ج: يون سرب ، ب
 

و  ، نيكلتغييرات سرعت يون هاي فلزي سرب 4شكل 
. را در زمان هاي مختلف نشان مي دهد محلول در آب كادميوم

آورده  5 در جدول يون هااين  متوسط سرعت اديرهمچنين مق
اين نتايج نشان مي دهد كه اگر چه تعداد مولكول . شده است

نسبت به يون  و نيكل هاي آب احاطه كننده يون سرب
از  تريشاين يون ها بكادميوم بيشتر است اما سرعت متوسط 
در حقيقت مولكول . سرعت متوسط يون كادميوم مي باشد

در فاصله  و نيكل اطراف يون سرب اول آب پوستههاي 
فلزي  هاييشتري نسبت به يون كادميوم قرار مي گيرند و يونب

با . د داشتنآزادي عمل بيشتري در حركت خواه و نيكل سرب
هر چه فاصله بين يون فلزي و مولكول آب  ،1 توجه به معادله

براحتي . كمتر باشد، نيروي جاذبه بين آنها بيشتر خواهد بود
هاي آب و يون  ميتوان دريافت كه هر چه نيروي بين مولكول
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فلزي كمتر باشد، احتمال حركت يون و جذب آن توسط يك 
  .بيشتر خواهد بود) مانند انواع جاذب(عامل خارجي 

  

  
و كادميوم  ، نيكلتغييرات سرعت يون هاي فلزي سرب )4(شكل 

  .محلول در آب
  

  
  

  
  

  
مولكول هاي شركت كننده در  اولينمدت زمان حضور  )5(شكل 

  .هاي فلزي يونپوسته تشكيل شده اطراف 

و كادميوم  ، نيكلسرعت متوسط يون هاي فلزي سرب )5(جدول 
  .درجه سانتيگراد 25محلول در آب در دماي 

ሶ࡭]سرعت متوسط  يون فلزي /ps] 

  Pb2+ 47/2سرب، 
  Ni2+ 87/2نيكل، 

  Cd2+ 24/2كادميوم، 
  

مدت زمان حضور اولين مولكول هاي آب تشكيل دهنده 
نشان داده شده  5فلزي در شكل  هاي اول اطراف يون پوسته
حضور مولكول زمان همانگونه كه انتظار مي رفت مدت . است

هاي آب اطراف يون كادميوم بيشتر است زيرا اين مولكول ها 
 بر اساس. شوند در فاصله نزديكتري از يون فلزي مستقر مي

اين نمودار متوسط حضور اولين مولكول هاي تشكيل دهنده 
، براي نيكل پيكوثانيه162حدود  ،پوسته براي سرب

 . پيكوثانيه مي باشد 179و براي يون كادميوم  پيكوثانيه5/161

  
  گيري هنتيج -4

يون هاي فلزي و  خواص محلول آبدر تحقيق حاضر، 
و كادميوم بكمك شبيه سازي  ديناميك مولكولي  ، نيكلسرب
نتايج نشان از تشكيل يك وضعيت . بررسي قرار گرفت دمور

اطراف يون هاي فلزي مي در لكول هاي آب از مو پوسته مانند
است كه  M(H2O)اين وضعيت در اثر تشكيل كمپلكس . دهد

بصورت  نيكلبراي يون  ،Pb(H2O)8براي يون سرب بصورت 
Ni(H2O)8.4 صورتبراي يون كادميوم به  و Cd(H2O)7 مي 

مولكول  استقراربر اساس نتايج بدست آمده مدت زمان . باشد
 از بيشتر كادميوم فلزي براي هاي آب در فاصله نزديك به يون

حضور پايدار تر . رب مي باشدس از بيشتر براي نيكل و نيكل،
فلزي با ترتيب مقدار جذب  هاي حول يونمولكول هاي آب 

مي تواند يكي از عوامل جذب  اين يونها همسان است و اين امر
بر روي  و نيكل سربهاي ميوم نسبت به يون دكمتر يون كا

  .باشد ي كربنيجاذب ها
  

  علايم اختصاري و نمادها

  علائم انگليسي
E  ،انرژي كل سيستمaJ 

K   ،انرژي جنبشي سيستمaJ 

Kb   ،ثابت بولتزمنaJ/molecule/K  
N  تعداد كل مولكول هاي سيستم  
nr   تعداد مولكول هاي آب در فاصله شعاعيrp  از يون فلزي  
q  بار الكترواستاتيكي  
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R  ،فاصله بين اتم هاAሶ 

rp فاصله متوسط از يون فلزي بينr1وr2 

T  ،درجه حرارتK 

U  ،انرژي پتانسيلaJ 

r1  ،فاصله شعاعي از يون فلزيAሶ  
r2  ،فاصله شعاعي از يون فلزيAሶ  

  علائم يوناني
 ε  عمق موثر 
   ،قطر برخورد اتمAሶ  
଴        ثابت دي الكتريك 

  زير نويس
i, j شماره اتم 
q الكترواستاتيكي 
vdW ندروالساو  

Tot  كل 
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A B S T R A C T 
 

A R T I C L E   I N F O 

In this paper the characteristics of heavy metal ions solved in 
water were investigated using the molecular dynamics 
simulation; so that the ions velocity, the arrangement of water 
molecules around the heavy metal ions, and the rate of 
adsorption of the heavy metal ions in carbon based sorbents 
were predicted. The results showed that the water molecules 
around the metal ions form a shell-like arrangement and make 
the M(H2O) complex. The number of water molecules 
contributing to make the shell-like arrangement is 8 for lead, 
8.4 for nickel, and 7 for cadmium. It was found that the 
residence time of the water molecules in the shell around the 
lead, cadmium, and nickel ions are 162 ps, 179 ps, and 161.5 
ps respectively. It was observed that the Cd(H2O) complex is 
more stable than the Ni(H2O); and the Ni(H2O) complex is 
more stable than the Pb(H2O). 
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