
 (1403 آبان 30-29) شيمي فيزيک ايران امين کنفرانس24
)24, 20November 20-19( onferenceC Iranian Physical Chemistry th24 

1 

 

 مقایسه جذب لیتیوم و منیزیم بر روی اکسیدهای فلزی 

 با روش شبیه سازی دینامیک مولکولی

 
 3*امین رضا ذوالقدر، 2مریم حیدری دوکوهکی، 1آمنه گنجی راد

 
 (ameneh.ganjirad@gmail.com) شیراز،دانشگاه علوم دانشکده بخش شیمی،  ،شیمی فیزیک، دکتری تخصصی :دانشجوی1

 (maryamhdi5844@gmail.com) ،شیرازدانشگاه علوم دانشکده بخش شیمی،  ،شیمی فیزیک، دکتری تخصصی :2            
 (arzolghadr@shirazu.ac.ir) ،شیرازدانشگاه  علومدانشکده بخش شیمی،  ،شیمی فیزیک، پروفسور :*و3         

 
 زیاکسید فلشبیه سازی دینامیک مولکولی، جذب سطحی، لیتیوم، کلیدی:  گانواژ

 

 مقدمه -1
و استفاده بالقوه  یونی ومیتیل یهایباتر ،یانرژ رهیآن در بخش ذخ یکاربرد فعل لیفلز ارزشمند است که به دل کی ومیتیل

شده نفت و گاز  دیاز آب تول داریتواند به طور پا یم ومیتیل .به طور گسترده شناخته شده است یاگرما هسته یآن در همجوش

 یابیباز زیبر الکترول یمبتن یها ستمیبر غشاء و س یمبتن یندهایجاذب ها، فرآ نندما ومیتیل یابیباز یها یبا استفاده از فناور

های منیزیم بصورت یون مزاحم اثرگذار هستند  استخراج لیتیوم، یون توجه به اینکه در فرایندبا  .(Martin ،2017) شود

 های مزاحم بوده اند.  مطالعات گذشته به دنبال روش هایی برای حذف این یون

 روش -2
 یفلز یها دیتشکل از اکسسطوح جامد م یبر رونسبت به منیزیم  ومیتیل رقابتیجذب  زمیمکان یبررسدر مطالعه حاضر، 

به  دیکلر میزیو من دیکلر ومیتیل یآب های محلول، منظوربدین فت. انجام گر یمولکول کینامید یساز هیروش شب با استفاده از

. دیگرد سهیها با هم مقا ستمیس نیا کینامیو ساختار و د گرفتهقرار  2TiOو  2MnO سطوح جامد نیب کیبه  کینسبت 

در این  .گرفت صورت( دما هم -)مجموعه هم حجم NVT عهمجموها با استفاده از نرم افزار گرومکس و به کمک  سازیهیشب

طی مراحل تعادل رسانی  مدت زمان شبیه سازینانومتر لحاظ گردید.  1.2کلوین و شعاع قطع  298مطالعات دمای سیستم ها 

 نانوثانیه بوده است. 20نانوثانیه و مراحل نهایی  10

 بحث -3
نحوه توزیع ذرات را در جعبه شبیه سازی را در پایان زمان شبیه سازی بصورت کیفی نشان می دهد.  (پایین) 1شکل 

نشان  (بالا) 1نمودارهای چگالی عددی استفاده نمودیم. همانط.ر که در شکل جهت مطالعه کمی نحوه چیدمان ملکول ها، از 

های لیتیوم به عنوان اولین لایه بر روی سطح قرار گرفته اند و سطوح جامد این یون ها را در رقابت با یون  داده شده است، یون

 های منیزیم بیشتر جذب نموده اند.
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 سیستم ها )پایین(یکربندی تصویر پو  بالا()چگالی عددی اجزای محلول های شبیه سازی شده :  1شکل 

 ح نشان می دهد.وبا سطرا و آب  یدمنیزیم، کلرسازی برای یون های لیتیوم، یهحاصل از شب یشعاع یعتابع توز 2شکل 

های منیزیم  طبق شکل یون شود.ظاهر می nm 14/0لیتیوم در فاصله  یبرا محتمل ترین پیکشود یکه مشاهده مهمانطور 

 برهمکنش بسیار ضعیفی با سطوح جامد دارند.

 

 با سطوح جامداجزای محلول های شبیه سازی شده  تابع توزیع شعاعی:  2شکل 

ها و اثر آن بر فرایند جذب، عدد کئوردیناسیون محاسبه گردید که  رسی میزان حلالپوشی یونجهت بردر این مطالعه 

 ومیتیدهد ل یاست که نشان م میزیآزاد تر از من ومیتیل یعنیکمتر است،  میزیاز من ومیتیل یحلال پوش، 1جدول  که با توجه به

 شود. یجذب م 2TiOو  2MnOتوسط سطوح  یبه خوب
دیناسیونعدد کئور: 1جدول   

 Li-OW Mg-OW سیستم

TiO2 -Li-Mg 1:1 2.6210 3.9220 

MnO2- Li-Mg 1:1 2.9959 5.9572 

 رییگنتیجه -4
نتایج حاصل از شبیه سازی دینامیک مولکولی جذب سطحی محلول های آبی حاوی یونهای لیتیوم و منیزیم بر روی 

ند جذب سطحی یون های لیتیوم برهم کنش بیشتری با سطح نشان داد که در فرای 2TiOو  2MnOسطوح جامد اکسید فلزی 

جامد دارند و با توزیع بیشتری بر روی این سطوح قرار می گیرند. طی فرایند جذب یون های منیزیم به دلیل حلالپوشی بیشتر 

 تمایل کمتری به قرارگیری روی سطح داشته و در رقابت با لیتیوم کمتر جذب سطح شدند.
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