
 (1403 آبان 30-29) يراناشيمي فيزيک  امين کنفرانس24
)240, 2November 20-19( erenceonfCical Chemistry ysIranian Ph th24 

1 

 

 تاثیر میدان الکتریکی بر رفتار فازی آب بین دو صفحه بور نیترید 
 *،  2محمد کمالوند،    1نیاحامد رزاق

 نويسنده اولمشخصات 
 hamed.rnn74@gmail.comيزد  و دانشگاه    شیمی  هدانشکد   ،شیمی فیزيک،  شیمی،  کارشناسی ارشد  دانشجو -1

 دوم  مشخصات نويسنده
 ryazd.ac.id@kamalvan  يزد  و دانشگاه  شیمی   دانشکده  ،شیمی فیزيک  ،مییش ،    دانشیار:    لو ئنويسنده مس -*و    2

 
 میدان الکتريکی  ،نیتريد  صفحه بور  ،شبیه سازی دينامیک مولکولی  ،زقال فاانت  ،ب محدود شدهآ کلیدی: گان واژ

   

 ه دممق
و  ف  اکتشامنجر به    ک،یالکترونعت  صن  عيسربا توسعه    همگام شدن  یبرا  بالابسیار    گرمايی   یي رسانا  با   به مواد  جوامع  یفور  ازین

از   ا  کيعنوان  به    (BNNS)  ی ضلع  شش  نیتريد  بور  صفحاتنانواستفاده    یگرماي  نتقال او  پخش    یکاربردها   یبرا  آل دهيماده 

يسیته الکتر  قيعازياد و همچنین    ونی داسیمقاومت در برابر اکسو    یکیاستحکام مکان،  هدايت گرمايی  یها دارا  BNNSشد.  

در سال  ه که  بودتعداد برابر نیتروژن و بور    اب رکیب شیمیايی  يک ت  یتريدبور ن.  (An et al., 2023) می دارندک  ی لگاچ  و  بوده

  موادی   .(Pakdel et al., 2014)  سنتز شدمذاب    اسید بوريکنیتريد با استفاده از پتاسیم سیانید و    بور  بار  اولینبرای    1842

،  زياد   ژه يسطح و  و  بالا  نگا ي   مدول   مانند  مناسبی  یهایژگيو  به دلیل  یومسیلیسو    ومیمانرژ،  یشش ضلع   نیتريدبورمانند گرافن،  

  ال حاضر ح  دراز سوی ديگر،  .  (Wang et al., 2017)   دارنديک  فوتوالکتر  و   کاتالیزور  هايی مانند در زمینه  ی موثریهاکاربرد

مانند   نانومتری  فضاهای  در  شده  محدود  گرفته نانولوله سیالات  قرار  توجه  مورد  محدواند.  ها  آب  خواص    یبراشده  د  درک 

نقش    نیهمچن  شده   مهم است. آب محدود  الاتیو نانوس  انيجرسنجش،عيسر  انيجر  یهاتگاهسدولتاژ،    دیتولمانند    يی ا ردهکارب

 ,.Chakraborty et al)   کندیم  فايانیز    ی وني  یهاکانال  قياز طر  انيمانند جر  یکيولوژیب  یندهاياز فرآ  یاریدر بس  یمهم

 Fu et)   د ن دهشان  خودز  ارا    ی معمول  ریغ   و   وتمتفا   یهایژگيو  ی کوچکدر فضاهاشده    دب محدو آ  رودیانتظار م   .(2017

al., 2011).  به دلیلبه علاوه، حضور مید نیز  الکتريکی  بر    ان  رفتار  میآب    هایمولکول   یدوقطب  یریگجهت تاثیر  اين  تواند 

 . (Zhang & Su, 2021) غیرمعمول را تشديد کند 

 پژوهش  روش
پژوهش   اين  بر  در  الکتريکی  میدان  بواثر  صفحات و تعداد    .ستا  بررسی شده نیتريد    رآب محدود شده بین دو صفحه 

ه  ک  . شد  استفاده  LAMMPSاز برنامه  برای شبیه سازی  شده و  ساخته    VMDو     MATLABرنرم افزابا  آب  ای  هکول مول

  ترومآنگس  30×30×30  ی به ابعاددرون جعبه اآب    لکولمو  826  و همچنین  اتمسفر  1و فشار  کلوين    298دما    در اين پژوهش 

برابر قطر مولکول   5تا    2از  صفحه ديگر  فاصله  و    از جعبه  ومآنگستر  6در فاصله    نیتريد  ورصفحات ب  يکی از  .گرفته استدر نظر  

. سپس  فتدر اين محدوده مورد بررسی قرار گرآب قرار    انتقال فاز  در نظر گرفته شد. با بررسی ساختار سیال محدود شده،  آب

ل و  حلیت  مورد  آب محدود شده انتقال فاز      و اعمال    0/4تا    V/Å  1 /0از    میدانداگانه  طور جم بههرکدا  zو    yو    xدر سه راستای  

 بررسی قرار گرفت.
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  بحث و نتیجه گیری 
  ريد(، تاثیری بر موازی با صفحات بور نیتنتايج شبیه سازی نشان می دهد که اعمال میدان الکتريکی در راستای افقی )

  زی آب محدودمی تواند رفتار فا  عمود بر صفحات  یاتر راسوی ديگر، اعمال میدان درفتار فازی آب محدود شده ندارد. از س

قطر برابر    3و صفحه بور نیتريد کمتر از  ند که در حفره هايی که فاصله دهد  ه را دستخوش تغییر گرداند. نتايج نشان میشد

شت. ولی با افزايش فاصله دو ديواره، همانگونه که در شکل  ری بر ساختار نخواهد داتاثیی مولکول آب باشد، اعمال میدان  تقريب

اره ها به  ای مولکولی موازی با ديوتعداد لايه هود، پس از اعمال میدان،  لکول آب ديده می شبرابر قطر مو  5/3برای فاصله    1

نتقال فاز، چگالی میانگین  محسوس ساختار سیال است. برای تايید وقوع ایلی بر تغییر  يابد که دلوجهی افزايش می  ور قابل تط

ل چگالی برحسب ت که نتايج نشان می دهند مشتق اول شده نیز مورد بررسی قرار گرفمامیدان اع دود شده برحسب  آب مح

تايیدی بر وقوع انتقال فاز در اثر اعمال میدان الکتريکی در را نشان می دهد که    V/Å  1/2تغییر شديد در میدان  میدان يک  

 يواره هاست. راستای عمود بر د

 

  

 V/Å 8/3 و نمودار آبی رنگ در حضور میدان  0/1ن در حضور میدا رنگ سبز ارنمودو ر عدم حضور میدان الکتریکی دشده  دودآب مح رنگزرد  نمودار : 1شکل 
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