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 چکیده 
تا کنون، محققان از نانو مواد پراکنده برای پر کردن ته ایم.  پرداخما در این مقاله به بررسی پلیمر جدید هوشمند با استفاده از پویایی مولکولی  
- یافتند که ساروج پس از افزودن نانوکنند . اولتولو و همکاران در  منافذ ژلی مواد سیمانی استفاده کردند تا کانال های انتقال مایعات را مسدود

ر منفذ بهینه سازی می شود و ناحیه انتقال سطحی بین خمیر  آلومینا در برابر نفوذ بسیار مقاوم است، به این علت که ساختا-سیلیکا و نانو
و بیان   دادندنانوسیلیکا را بر مقاومت نفوذ کلرید در بتن نشان    . همچنین، ژانگ و همکاران، تاثیرسیمان و مصالح دانه ای افزایش می یابد  

که به شدت قابل کنترل، برگشت پذیر، و پاسخگو  هوشمند  کردند که ترکیب نانو لوله هیا کربن حتی موثرتر بود . در حال حاضر، پلیمرهای  
به محرک های خارجی هستند، مورد توجه زیادی قرار گرفتند. تنظیمات هوشمند انتقال مایعات را می توان با معرفی پلیمرهای هوشمند، با 

، دما، نور یا پتانسیل های ردوکس  بدست آورد. ممکن است که برنامه های PHتکیه بر تحولات ساختاری آنها به علت تغییر در پارامترهای  
پس از اصلاحات پلی )فنیل اتر( یا  جامعی در زمینه علم مواد و علم زندگی  بوجود آید. پلیمرهای حساس به دما بیشترین استفاده را دارند.  

رل دما قابل تنظیم است . علاوه بر این، ژانگ و همکاران نتیجه گیری پلی )اتلین اکسید( در سطح نانوکانال ها، سوئیچ کانال ها توسط کنت
کردند که پس از افزودن مونومرهای هفت تایی که به غلظت یون های کلسیم حساس هستند، این نانو کانال ها دارای تخلیص یونی فوق 

ان نیز توسط تغییرات اصطکاک بین سطحی  یا فشار خارجی  العاده بالا و دریچه یونی منتخب بسیار کارآمد هستند. علاوه بر این، انتقال جری
 تنظیم می شود. 

 

 کانال، انتقال یونی، دوام بتن -پلیمر هوشمند، پویایی های مولکولی، نانو کلمات کلیدی:

  



 

 مقدمه .1

انتقال آب و یون ها در سراسر کانال های نانو برای عملکرد کلی مواد متخلخل، بسیار حیاتی است. خوردگی فلزات تقویت شده ناشی از نفوذ  
پوشش بتنی بعنوان مشکل اصلی در مباحث ماندگاری سازه های بتنی تقویت شده در نظر گرفته می شود . هیدراتهای کلرید ها در سراسر  

یادی منفذ (، اصلی ترین محصول هیدراتاسیون سیمان پرتلند معمولی در نظر گرفته می شوند که شامل تعداد زC-S-Hسیلیکات کلسیم )
هستند، که مسیر انتقال برای یون های کلرید را فراهم می کنند. برعکس، رفتارهای انتقال و جذب چند صد نانومتر    ژل با چندین نانومتر تا 

، پایداری حجم و دوام مواد سیمانی، ضروری هستند.   بنابراین، کنترل موثر بر انتقال مایعات از توسعه قدرتآب و یون ها در آن منافذ برای 
  امری ضروری است.طریق آن نانو کانال ها، 

در چنین مقیاس کوچکی ناشناخته باقی می در توصیف تجربی    مشکلعلت   با اثر متقابل هنوز هم به-با این حال، مکانیسم های دقیق نانو

ای نیرو، می تواند دیدگاه های قابل توجهی را در مورد ویژگی ه  میدان(، یک ابزار محاسبه عددی مبتنی بر  MDمانند. پویایی های مولکولی )
های فیزیکی ماتریس جامد، برآمدگی های انتقال مایعات، رفتارهای سازنده مواد الی، و غیره ارائه کند . پویایی های مولکولی به صورت 

های مناسب نیرو بعنوان   میداننی با معرفی و توسعه  موفقیت امیزی در مدلسازی و شبیه سازی انتقال مایعات در نانوکانال های مواد سیما

استفاده شده است. یوسف و همکاران پیشنهاد کردند که سطح منافذ نانو به     ClayFF    ،CSHFF    ،ReaxFFهای نیروی    میدانمثال  
بیش استفاده از ز بود . با دلیل تاثیر جهت گیری اتم های اکسیژن غیر پیوندی در اتم های هیدروژن مولکول های بین سطحی آب، آب گری

بر ترکیب  C-S-Hشیمایی آب در منافذ ژلی -، قمی و همکاران نتیجه گیری کردند که ویژگی های فیزیکیMDمورد شبیه سازی  150از 

د که در نجذب شو  C-S-Hماتریس متکی است . علاوه بر این، ژائو و همکاران اظهار داشتند که یونهای کلرید زمانی می تواند در سطح  

د، در حالی که میزان جذب و پایداری جذب به نسبت کلسیم به سیلیکون سطح بستگی دارد . گروه هائو  نمحدود شو  C-S-Hمنافذ نانوی  

، مورد بررسی MDتوسط شبیه سازی های    C-S-Hکانال های  -را از طریق نانو  Na2SO4و    NaClفرایند نفوذ مویرگی محلول های  
ی انتقالی کلرید ها و سولفات ها را مشخص می کنند. . علاوه بر این، برهم کنش های بین پلیمرها با گروه های قرار دادند، و ویژگی ها

نیز توسط پویایی های مولکولی مورد بحث قرار گرفته اند.   C-S-Hعملکردی مجزا )بعنوان مثال، کربوکسیل، هیدروکسیل، آکیل( و سطح  

نقش دارند، در حالی که گروه های آکیل آب گریز توسط گروه های  C-S-Hذب قوی پلیمرها در در ج گروه های کربوکسیل با قطبیت بالا 

نانومتر است، که با   10تا    0.5از    C-S-Hکرد، اندازه معمولی منافذ ژلی در    بیانجذب نمی شوند . همانطور که میندس    C-S-Hسطحی  
پلیمری خاص را با    ساختاربط است. بنابراین، در این مطالعه، ما در ابتدا یک  مرتبسیار  آب و یون ها از طریق مواد مبتنی بر سیمان    انتقال

کانال با   -استفاده از شبیه سازی های پویایی های مولکولی طراحی کردیم که می تواند به صورت موثر فرایند نفوذ مویگری را در یک نانو
ننده انتقال یونی جدید ساخته می شود و به مخلوط های بتنی اضافه می نانومتر تنظیم کند. پس از آن، این پلیمر بعنوان یک مهارک  6عرض  

 تاثیر کاری این مهارکننده انجام می شود. آزمایششود. در نهایت، آزمایشات ماندگاری با مقیاس کلان برای 

 روش ها .2

 روش های محاسباتی .2.1

 مدل محاسباتی .2.1.1

برای شبیه سازی فرایند انتقالی آب و یون ها از طریق منافذ ژلی بتن، مدل هیدرات سیلیکات کلسیم، محصول اصلی هیدراتاسیون سیمان 
نانومتر بین دو صفحه سیلیکات   9نانومتر و طول    6معمولی پرتلند، بعنوان ماتریس سیمانی انتخاب می شود. یک منفذ مویرگی با عرض  

قسمت چپ، مایعات حجیم است که از مولکول های ساخته می شود.  1شها در مرجع  همانند قسمت سمت راست شکل کلسیم به دنبال رو



 

مول در لیتر است که به حد بالایی در   0.5در شبیه سازی    -Clو    +Naآب، یون های سدیم، و یون های کلرید تشکیل می شود. غلظت  

بعنوان حالت معمول در بتن نفوذ    C-S-Hر تنش مویرگی، مایعات از طریق منافذ نانوی  محلول منفذ بتن دریایی نزدیک می شود . تحت تاثی
واحد تکراری گروه های آلکیل آب گریز    12خواهند کرد . همانطور که در بالا ذکر شد، پلیمر با یک گروه کربوکسیل آبدوست در پایان و  

قرار می گیرند تا تاثیر    C-S-Hیره پلیمری در مسیر انتقال در منفذ نانوی  بعنوان مهار کننده انتقالی ساده سازی می شود. چهار قطعه زنج
قرار می گیرند، مهار کننده را بر انتقال مایعات بررسی کنند. لازم به ذکر است که پلیمرها به صورت جداگانه در ناحیه میانی منافذ مویرگی  

اتم است تا   20000بیش از    د. در مجموع، مدل محاسباتی دارایلوگیری شوقبل از اینکه مایعات شروع به انتقال کنند، تا از جذب اولیه ج
 اطمینان حاصل شود که نتایج شبیه سازی از نظر آماری قابل اعتماد هستند. 

 های نیرو و جزئیات شبیه سازی میدان .2.1.2

در این تحقیق ترکیب می شوند تا به ترتیب سیستم های معدنی و آلی را ترکیب کنند. میدان نیروی    CVFFو    ClayFFهای نیروی    میدان

ClayFF     استفاده می شود تا برهم کنش بین اتم هایca  ،si  ،o    وH    را در ژلC-S-H  اکسیژن -نشان دهد. برهم کنش های فلزی
اکسیژن در مایعات توسط -فعل و انفعالات آب، هیدروکسیل، و اکسیژن.  جونز و یک عبارت کولومبی محاسبه می شود-توسط یک تابع لنارد

راتهای سیمان، ال حاضر با موفقیت ساختارهای هیددر ح  ClayFF( بیان می شوند . میدان نیروی  SPCمدل شارژ تک نقطه ای کلاسیک )
یه های درونی هیدرات سیلیکات کلسیم را به دلیل  فعل و انفعالات بین گونه های آب و سطح هیدرات، و رفتار آب و گونه های یونی در لا 

( به صورت گسترده ای در مدلسازی CVFFاز طرف دیگر، میدان نیروی پایدار )قابلین انتقال و قابلیت اطمینان خوب مدلسازی می کند .  
استفاده قرار گرفته است. ساختا اسیدهای کربوکسیلیک کوچک مورد  با  متناسب  آلی، مخصوصا  پیوندی، مولکول های  انرژی های  رها و 

محاسبه کرد. علاوه بر تابع   CVFFفرکانس های ارتعاشی و انرژی های تطبیقی را می توان به صورت دقیق با استفاده از میدان نیروی  
، زاویه های پیوند، زاویه های  پیوندطول های  تغیر شکل  جونز و عبارت کولومبی، می توان پتانسیل درون مولکولی بعنوان مثال انرژی  -لنارد

  چرخش، و فعل و انفعالات خارج از صفحه را تعریف کرد . پارامترهای تعاملی بین اتم های آلی و غیر آلی با توجه به قانون میانگین تعیین
میانگین هندسی محاسبه   می شوند. پارامترهای فاصله با قانون میانگین حسابی محاسبه می شوند، در حالی که پارامترهای انرژی با قانون 

 می شوند .  

مدل استفاده    X,Y,Zانجام می شود، و شرایط مرزی دوره ای برای تمام جهت های     LAMMPSاین شبیه سازی ها با استفاده از نرم افزار  

موعه  خاص در مج   MDاین انرژی برای حذف مختصات اتمی نامناسب به حداقل می رسد و در نتیجه یک روش شبیه سازی  می شود.  

NVT    اجرا می شود. اولا، یک الگوریتم بدنه سخت برای ثابت کردن ماتریسC-S-H   استفاده می شود، در حالی که به صورت همزمان

و مایعات قرار می گیرد تا از ترکیب دو سیستم جلوگیری کند. پس از آن، یک شبیه سازی   CSHیک دیوار نامرئی بین ورودی حفره ژلی  

پلیمرها و سیستم فلوئیدها تضمین شود. در نهایت، دیوار رابط در /C-S-Hمی شود تا یک تعادل ترمودینامیک برای  انجام    ps  2000آرام  

 MDگر شبیه سازی می شود. الگوریتم  دی  ps  2000نانو برای  -حذف می شود، و فرایند نفوذ مایعات در منفذ  C-S-Hورودی منفذ ژلی  

کلوین بود. در طول کل فرایند، اطلاعات   298دما  بود و    ps  0.001فاده می شود، مرحله زمانی  مجموعه کانونی هوور در این شبیه سازی است
ترمودینامیکی مانند فشار، دما، و انرژی سیستم برای تایید ثبات سیستم و منطقی بودن مدل بررسی می شود. مسیرها، جابجایی ها و موقعیت 

 برای ساختار مولکولی، پویایی ها و تحلیل رابط جمع آوری می شوند.  ps 0.1تمام اتم ها هر  x ،y ،zهای مختصات 

 روشهای تجربی  .2.2

 مواد  .2.2.1



 

روز    28روز و    3سیمان پرتلند معمولی از شرکت سیمان کونچ بود، و شدت آن در     P.O 42.5ماده پیوندی اصلی برای نمونه های بتنی،  

وان ترکیب معدنی استفاده  بعن  S95و پودر معدنی کلاس    IIعلاوه بر این، نرمه خاکستر کلاس  بود.    MPa  46.6و    MPa  27.2به ترتیب  
ورت مداوم با خرده  و یک نوع مسیر به ص 2.45سنگدانه ها شامل سنگ ریزی می شود که شن و ماسه رودخانه با ضریب برازش می شوند. 

بعنوان ترکیبات کاهش دهنده آب با نرخ کاهش آب  ،جدیدسوبوت از شرکت مواد اولیه  SBT® PCA-Iه بندی می شود. جسنگ بازالت در 
واحد تکراری از گروه های متیل و یک گروه کربوکسیل بعنوان   12استفاده می شود. یک اسید کربوکسیلیک با    %18و محتوای جامد    25%

 دارد.   pH≈9د روشن است و پیشروی مهارکننده انتقال یونی انتخاب می شود. این اسید به رنگ زر

 
 

)قسمت چپ مایعات را برای انتقال نشان می دهد: خطوط آبی رسمت راست مولکول های آب را . تصویر شماتیک مدل محاسباتی  1شکل  
نشان می دهد، توپ های سبز سمت راست یون های کلرید را نشان می دهد، توپ های بنفش سدیم را نشان می دهد، قسمت راست منافذ 

ا نشان می دهد، چوب های قرمز و زرد چهارضلعی سیلیکات را را نشان می دهد: توپ های سبز یون های کلسیم ر C-S-Hنانوی ماتریس 
 نشان می دهد، زنجیره های پلیمر به رنگ آبی هستند(. 

 آزمایش ترکیب و  .2.2.2

مهارکننده انتقال یونی با توجه به مراحل زیر ترکیب می شود. اولا، اسید کربوکسیل به حلال آلی متیل بنزن اضافه می شود و مخلوط هم 
درجه سانتی گراد گرما داده می شود. سرانجام، این محصول با ترکیب   150-50  اززده می شود تا یکدست شود. پس از آن، محلول آلی  

 ساعت بدست می آید.  16-10پلی اتر و کاتالیزور با محلول و امکان واکنش برای  میزان مناسبی از 
تهیه می شوند )نسبت   %0.9تا    0مهار کننده انتقال یونی با تغییر از  با دوز    1چهار گروه از مخلوط های بتنی با استفاده از نسبت ها در جدول  

برای میزان جذب آب اندازه گیری می  Φ75 mm×75mmنه اصلی با اندازه جرم مهار کننده به مواد پیوندی(. برای هر گروه، شش نمو

ید آزمایش می شوند. اندازه گیری های برای ضرایب مهاجرت کلر  Ф100 mm×50mmشوند، در حالی که سه نمونه اصلی با اندازه  

ساعت. ضرایب   12، و  6،  4،  2،  1،  0.5برای بدست آوردن میزان جذب آب بتن در     1983:  122اشاره می کنند: بخش    BS1881قبلی به  

 C-S-Hماتریس 

 پلیمر  



 

ید محاسبه می شود و سپس با غلظت کلرروز  56ید برای وط های بتنی در یک محلول نمک کلرید پس از غوطه ور شدن مخلمهاجرت کلر

 محاسبه می شود .   AASHTO T259در هر عمق، با توجه به 

 نتایج و بحث ها  .3

 شبیه سازی پویایی های مولکولی  .3.1

های پویایی های مولکولی برای طراحی پلیمرهای هوشمند با یک ساختار شیمایی مناسب استفاده می شوند تا نفوذ مویرگی در شبیه سازی 

(، محصول اصلی هیدراتاسیون C-S-Hکانال های نانو را تنظیم کنند. در اینجا، به منظور ساده سازی سیستم، هیدرات سیلیکات کلسیم )

بعنوان مسیر   C-S-Hنانومتر در    9نانومتر و    6انتخاب می شود، و یک منفذ مویرگی به طول  ماتریس بتنی  سیمان معمولی پرتلند بعنوان  
 انتقالی مایعات مدلسازی می شود. پلیمرهای هوشمند در ناحیه میانی کانال های نانو بعنوان مهار کننده های انتقالی قرار می گیرند. 

 ویژگی های ترکیبی بتن )کیلوگرم برمترمکعب(1جدول 

 
 بدون آب  C-S-Hتنظیمات پلیمرها در یک منفذ نانوی  .3.1.1

هستند، تنظیمات قوی جذب را در سطح   C-SHقبل از نفوذ مایعات در منافذ نانو، پلیمرهای مهارکننده انتقالی که در حال حاضر در منفذ نانو  

C-S-H    2نشان می دهند. همانطور که در شکلa    نشان داده شد، زنجیره های پلیمری در مجاورت سطحC-S-H   با اتم های اکسیژن از

، اکسیژن و اتم  C-S-Hهستند. شدت توزیع اتم ها کلسیم از   CS-Hهماهنگ با اتم های کلسیم از سطح    ی گروه های کارکرد

، تعداد زیادی از یون های کلسیم C-S-Hنشان داده می شود. همانند ساختار معمولی  2bدر شکل  zهای کربن از پلیمرها در امتداد جهت 

رخ می دهند. قله های اتم های اکسیژن که در نزدیکی قرار می گیرند  C-S-Hتر و پایین تر در سطح بالا با ایجاد دو تکه قله اصلی کلسیم 
هد تقریبا با قله های کلسیم همپوشانی دارند، در حالی که آن اتم های کربن دورتر از ناحیه منفذ نانو ظاهر می شوند. این موضوع نشان می د

،  2cهستند و به جذب پلیمرها کمک می کنند. تابع توزیع شعاعی نشان داده شده در شکل  C-S-Hکه اتم های اکسیژن نزدیک به سطح 

قرار دارد که بدین    Å  2.3را بیشتر اثبات می کند. برای جفت یونهای کلسیم و اتم های اکسیژن، شدت قله  زیاد در فاصله حدود  این موضوع  
شوند، و جفت های متشکل از یونهای کلسیم و اتم های اکسیژن به طور ثابت   معنی است که دو گونه با یکدیگر در آن فاصله هماهنگ می

مطابقت دارد. مطالعات قبلی نیز این موضوع را از لحاظ تجربی و   2aاین مورد با عکس های لحظه ای در شکل  در رابط ها وجود دارند.  

می تواند به دلیل تاثیر جذب بین یونهای    طبیت بالا پلیمرها با گروه های عملکردی با قمطالعات،  نظری تایید کرده اند، در آن  

 به شدت جذب شود .  و اتم های اکسیژن از   C-S-Hکلسیم از 

پودر   سیمان تعداد 

 معدنی

خاکستر  

سنگدانه   سبک

 ریز

ترکیبات کاهش   اب 

مهارکننده انتقال  دهنده آب 

 یونی

سنگدانه  

 درشت 



 

 فرایند انتقال مایعات  .3.1.2

خروجی مایعات حجیم می تواند به علت تاثیر نفوذ مویرگی به صورت خودکار در منافذ ژل نفوذ کند . فرایندهای نفوذ مایعات در منفذ ژل  
ید به تدریج از کول های آب، سدیم، و یون های کلرمقایسه می شود. مایعات متشکل از مول  3با/بدون مهارکننده های انتقالی در شکل  

منفذ نانو مهاجرت می کنند زیرا زمان شبیه سازی افزایش می یابد. بدیهی است که مرز پیشرفت مایعات کاملا عمود بر  محلول حجیم به  

با ایجاد یک مرز نیست. جدای از مایعات حجیم، بخش کوچکی از مولکول های آب به عمق بیشتری نفوذ می کنند که    C-S-Hماتریس  

هنگام ، آبدوست است. شکل مرزی  C-S-Hاین موضوع نشان می دهد که سطح  ی قرار دارد.  در مجاورت سطح فوقانی و تحتان قوسی شکل  
 جنبشی واضح تر می شود . -عملکرد نفوذ بعد از یک نظریه مولکولی

 
)توپ های آبی، قرمز و سفید، اتم های   C-S-H( تصاویر لحظه ای جذب پلیمر در سطح  a. )C-S-H. فعل و انفعالات بین پلیمرها و  2شکل  

را نشان می دهند، چوب های قرمز و زرد تتراهدرا سیلیکات   C-S-Hکربن، اکسیژن و هیدروژن پلیمرها، توپ های سبز یون های کلسیم  

C-S-H  ( .)را نشان می دهندb  پلیمرها، و یون های کلسیم از  ( توزیع چگالی اکسیژن، اتم های کربن ازC-S-H  در جهت-z( .c تابع توزیع )

 و اکسیژن از گروه های عملکردی پلیمرها. C-S-Hشعاعی کلسیم از 

(، عمق نفوذ TR-، منافذ ژلی با مهارکننده انتقالیREF  -به منظور مقایسه واضح بین دو فرایند نفوذ )منافذ ژلی بدون مهارکننده های انتقالی

اول هنگامی که پیشروی مایعات به    PS  50ثبت می شود. در طول    4aمایعات در منافذ ژلی بعنوان تابعی از زمان شبیه سازی در شکل  
موقعیت پلیمری نمی رسد، هیچ تفاوتی بین فرایندها در نظر گرفته نمی شود، و تقریبا با مشخصات عمق نفوذ همپوشانی دارد. با این حال، 

، مرز ps  300مشاهده شد، در    3مهاجرت مایعات در تماس با مهارکننده های انتقالی به شدت کاهش می یابد. همانطور که در شکل    نرخ

به صورت چشمگیری کاهش   ps 50پس از    TRنشان می دهد که شیب    4aبه وضوح عقب می رود. شکل    TRپیشروی در منفذ نانو با  

 چگالی 

 z-مختصات



 

است. همانند   Å  12، تفاوت در عمق نفوذ در حدود  ps  300می شود. در    REFو    TRعمق نفوذ بین    می یابد که منجر به افزایش شکاف در

  TRجلوتر از مرز نفوذ در    Å  20در حدود    REF، مرز نفوذ در  ps  500عملکردهای شبیه سازی، پلیمرها مانع از نفوذ مایعات می شوند. در  

 بزرگتر است. Å 30ا تقریب REF، عمق نفوذ در ps 1000است، در حالی که در 

از پلیمرها نسبت داد. این مهارکننده انتقالی یک ساختار مولکولی   eCH3این اثر مهارکننده انتقال مایعات را می توان به گروه های عملکردی  

لکول  کیل آب گریز مانع از مهاجرت مول جذب می شود، و گروه های آ  C-S-Hخاص دارد و با یک گروه کربوکسیل آب دوست توسط سطح  

جذب   C-S-Hنشان داده شد، انتهای آب دوست پلیمر به شدت در سطح    3bهمانطور که در شکل همانطور که در شکل  های آب می شوند.  
می شود و امکان زنجیره های طولانی گروه های آلکیل آب گریز را در تماس با مایعات می دهد. از آنجا که هیچ کدام از مایعات قادر به  
عبور از طریق گروه های آلکیل نیستند، این پیکربندی پلیمری معادل با مسدود کردن منافذ نانو است و عرض کانال انتقالی را کاهش می 

لاوه بر این، براساس ویژگی ها و نظریه پویایی های انتقال مویرگی ، مایعات واقع در بخش میانی کانال که گروه های آلکیل در آن  عدهد. 

 ، پلیمرهای گذشته را حرکت دهند. C-S-Hنفوذ کند تا مایعات در مجاورت سطح وجود ندارند، هنوز نمی تواند 

اMSDمیانگین جابجایی مربعات ) طلاعات پویایی های اتم ها و مولکول ها را منعکس کند  تا از تحلیل فرایند نفوذ مایعات ( می تواند 

 را می توان با توجه به معادله زیر محاسبه کرد: MSDپشتیبانی کند. 

(1)  
مولکول های آب    MSDتکامل    4bو موقعیت اصلی نشان می دهند. شکل    tرا در زمان    i، به ترتیب موقعیت اتم    و    که  

به صورت   REFمولکول های آب در    MSD( نشان می دهد. به طور کلی، مقادیر  yدر امتداد مسیر پیشروی )محور    TRو    REFرا در  

، مقادیر در TRبرای مولکول های آب در  متناسب با زمان شبیه سازی افزایش می یابند که نشان دهنده یک فرایند مهاجرتی پایدار است.  

نسبت به نرخ افزایشی   TRدر    MSDهمپوشانی دارند. پس از آن، نرخ افزایشی    REF( تقریبا با مولکول های آب در  ps  50-0شروع )

MSD    درREF    کمتر می شود که نشان دهنده مهار مهاجرت مولکول های آب می باشد. تفاوت در مقادیرMSD    بینREF    وTR  فزایش ا

است. این موضوع به معنی انتقال مولکول های آب در   Å2  2000، در حدود  REFتنها در یک سوم آن در    TRمی یابد و مقدار نهایی در   

 است که به شدت توسط پلیمرها تحت تاثیر قرار می گیرد.   C-S-Hمنافذ نانوی 



 

 
( با مهارکننده های انتقالی ) نقاط آبی روشن مایعات را نشان  b( بدون )aژلی ). تصاویر لحظه ای از فرایند انتقال مایعات در منافذ 3شکل 

را نشان می دهد، زنجیره های آبی تیره پلیمرها را نشان می  C-S-Hمی دهند، توپ های سبز و قرمز سطح فوقانی و تحتانی ماتریس 
 دهد(. 

به ترتیب در شکل های  TRو  REFدر امتداد جهت مهاجرت در طول فرایندهای نفوذ  آبنقشه های چگالی وابسته به زمان مولکول های 

4c    4وd    .برای  ترسیم می شوندREF  می توان نشان داد که میزان اشباع منافذ ژل هنگام پیشروی نفوذ آب افزایش می یابد. پس از زمان ،

 اشباعگرم/سانتی متر مکعب پر می شود. قبل از شرایط    1کل منافذ ژلی با مولکول های آب با چگالی یکنواخت    ،ps  1250شبیه سازی  

وجود دارد که توسط خطوط تیره سفید مشخص شده است.   g/cm3  1تا    0کامل، یک ناحیه انتقالی واضحی با مقادیر چگالی از محدوده  

وجود دارند. عرض   C-S-Hمولکول های آب تنها در نزدیکی سطح فوقانی و تحتانی    این امر ناشی از مرز پیشروی قوسی شکل است که

، نرخ نفوذ مولکول های آب به صورت TRناحیه انتقالی به دلیل زاویه تماس کمتر و شکل قوسی تیزتر با عمق نفوذ افزایش می یابد . برای  

اشباع نشده است. لازم به ذکر است که عمق نفوذ مایعات حجیم   ps  2000واضح کمتر می شود و منافذ ژلی هنوز در زمان شبیه سازی  

را تجربه نمی کند. در مقابل، همانطور که    ps  2000تا    ps  500هیچ افزایش قابل توجهی از حدود  گرم بر سانتی متر مکعب(    1  ≈)چگالی  

نشان داده شد، به صورت همزمان افزایش زیادی در عرض ناحیه انتقالی وجود دارد. این موضوع بدین معنی است که به علت   4dدر شکل  

قادر به نفوذ عمیق تر در طول زمان شبیه سازی هستند، در حالی   C-S-Hاثر مهارکننده پلیمرها، تنها مولکول های آب در مجاورت سطح  



 

مرز پیشروی و یک ناحیه انتقالی گسترده تر  به  به دورتر حرکت کنند. این موضوع به شکل واضح تر   وانندتنمی  آبکه مولکول های حجیم 
 در نقشه چگالی کمک می کند. 

نشان داده می شود.   5اجزای کلیدی مایعات در بالای مولکول های آب هستند، و فرایند نفوذ کلریدها در شکل    ،یدیون های کلرهمچنین  

مشابه با تکامل عمق نفوذ مولکول های آب به استثنای نوسانات جزئی است. در آغاز  REFکامل عمق نفوذ کلریدها در ، ت5aهمانند شکل 

با هم همپوشانی دارند که نشان دهنده یک مهاجرت همزمان است. پس از آن، یک پلتفرمی   TRو    REFزمان شبیه سازی، تقریبا مشخصات  

در شکل    MSDرخ می دهد که نشان دهنده این است که انتقال یونی به شدت توسط پلیمرها مهار می شود. مشخصات    TRدر منحنی  

5b    نیز این موضوع را ثابت می کند. رشد مقادیرMSD    یون های کلرید درTR  نسبت به رشد مقادیر در  ، به تدریجREF   پس از افزایش

در   ps  1500در    TRکلرید در    MSDکمتر می شود و شکاف بین این مقادیر افزایش می یابد. مقدار    ps  100-50نسبی در طول اولین  

ا در انتقال یون ها است. است که به معنی اثر مهارکننده پلیمره  REFکلریدها در    MSDاست که تنها یک سوم مقدار    Å2  2000حدود  

نشان می دهد. به طور کلی، کلریدها به   TRو  REF، به ترتیب نقشه های چگالی کلریدها را در طول فرایند نفوذ در 5dو شکل  5cشکل 

د به  از مرز پیشروی یون های کلری  ps  1300صورت یکنواخت در امتداد جهت حرکت در طول کل فرایند نفوذ توزیع می شوند، و در حدود  

به شدت انتقال کلریدها را نشان   C-S-Hنانومتر بدون پلیمرها رسیده اند. با این حال، پلیمرها با جذب در سطح   9انتهای منافذ نانو با طول  

تثبیت می شود که مربوط به حالت  ps 2000تا  ps 800از زمان شبیه سازی از   Å 60-50، عمق نفوذ کلریدها در 5dدر شکل می دهند. 
در مایعات حجیم قرار می این موضوع بدان معنی است که بیشتر کلریدها در مرز پیشروی  می شود.    4dمولکول های حجیم آب در شکل  

ی اب توسط قرار بگیرند، و مهاجرت این کلریدها همراه با مولکول ها  C-S-Hگیرند بجای اینکه مایعات جزئی در سطح فوقانی و تحتانی  

هنوز هم علیرغم انتقال مهار شده نسبتا   TRمهارکننده های انتقالی مسدود می شود. علاوه بر این، توزیع کلریدها در امتداد جهت نفوذ در  
 یکنواخت است.  

 تنظیمات پلیمرها در طول فرایند انتقال مایعات .3.1.3

تا به شدت انتقال مایعات را در منافذ ژلی   هستندآب گریز متکی  بر دیگر گروه های    C-SHپلیمرها با جذب یک انتهای آب گریز در سطح  
نشان داده می شود. یک پارامتر شعاع چرخش برای ارزیابی ترکیب و   6د. تنظیمات پلیمرها در طول فرایند نفوذ مایعات در شکل  نکاهش ده

، Ry ،Rxی استفاده می شود. در اینجا، ما مولفه های جهت گیری پلیمرها استفاده می شود  و برای روشن سازی بیشتر مکانیسم مهار انتقال

Rz    شعاع چرخشی را در نظر می گیریم که میانگین فضای اشغال شده توسط پلیمرها در امتدادY    جهت انتقال مایعات(، محور(X    وZ    عمود(
 بر جهت انتقالی مایعات( را به ترتیب باتوجه به معادلات زیر نشان می دهد: 



 

 
( میانگین مربع جایگذاری ها بعنوان تابعی b( عمق نفوذ بعنوان یک تابع از زمان شبیه سازی. )a. فرایند انتقال مولکول های آب. )4شکل 

 ( با مهارکننده های انتقالی d( بدون مهارکننده های انتقالی )cدر منافذ نانو )از زمان شبیه سازی. نقشه های چگالی همراه با عمق نفوذ 

(2)  

(3)  

(4)  

ام پلیمرها i( مختصات اتم  ix  ،yi  ،zi( مختصات مرکز هندسی پلیمرها است، ) comx  ،comy  ،comzتعداد اتم های پلیمر است، و )  Nکه در آن  

نشان می دهد. مقدار بیشتر شعاع چرخشی نشان می دهد که پلیمرها فضاهای    ps  2000میانگین تمام مسیرها را در طول    است، 
 بیشتری را در این راستا اشغال می کنند. 

ربوطه ثبت می شوند، و شعاع چرخشی م  6در طول فرایند انتقال مایعات در شکل    x-zو صفحه    y-zتصاویر لحظه ای گرفته شده در صفحه  

(، زنجیره های پلیمری همیشه ترکیبات x-zدر هر لحظه محاسبه می شود. می توان مشاهده کرد که در سطح مقطع انتقال مایعات )صفحه 

این موضوع امکان می دهد که گروه های اشغال می شوند.    xساده و واضح را نشان می دهند و از طریق کل کانال نانو در امتداد محور  



 

در تماس کامل با مایعات قرار بگیرند و از پیشروی آنها جلوگیری می کند. پلیمرها بعنوان دیوارهایی در مسیر مهاجرت مایعات   آلکیل آب گریز

و انتقال مایعات را مهار می کنند. علاوه بر این، تغییر ترکیبات پلیمری در   کنندرا مسدود می    C-S-Hعمل می کنند، کانال منافذ ژلی  

در نظر بگیرند.   zمطرح می کند که در تماس فوقانی با مایعات، پلیمرها تمایل دارند تا فضای بیشتری را در امتداد    Y-Zمسیرهای صفحه  

به تدریج به صورت عمودی   y-zمنتقل می شود و زنجیره های پلیمری در صفحه    Å  3.40به    Å  1.14از    zشعاع چرخشی در امتداد راستای  

مقابل، یک روند نزولی برای شعاع چرخشی همراه با جهت پیشرفت مایعات وجود دارد که بدین    می ایستند. در  C-S-Hبر صفحه سطحی  

دارند. این موضوع نشان می دهد که ارتفاع دیوارهای مسدود کننده بزرگتر    y-معنی است که پلیمرها فضای طولی کمتری را در امتداد محور

را مشاهده کنید(، پلیمرها تنظیمات کاملا درستی   6c)شکل    ps  800ن شبیه سازی  می شود، و بازده مهار انتقالی قوی تر می شود. در زما
را نشان می دهند. این موضوع بدان معنی است که زنجیره های پلیمری بزرگترین ناحیه را در سطح مقطع پیشروی مایعات اشغال می کنند 

می دهند و بنابراین انتقال به بزرگترین میزان را مهار می کنند. از نظر تئوری با توجه به معادله  تشکیلمرتفع ترین دیوار مسدود کننده را و 

  شعاع مویرگی را نشان می دهد،    rمنفذ مویرگی را نشان می دهد،    فرمعامل    c)  واشبرن  - کلاسیک لوکاس 

زمان تماس را نشان می   tزاویه تماس را نشان می دهد،    θیته مایعات را نشان می دهد،  ویسکوز  تنش سطحی مایعات را نشان می دهد،  

عمق نفوذ مایعات را نشان می دهد( ، زمانی که شعاع مویرگی کاهش می یابد، عمق نفوذ نیز در یک بازه زمانی معین کم خواهد  hدهد، و 

 طور که قبلا ذکر شد. بیان کند، همان ps 2000تا  ps 500شد. این مورد می تواند نفوذ انتقال مایعات حجیم را از 
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( میانگین مربع جایگذاری ها بعنوان تابعی از  b( عمق نفوذ بعنوان تابعی از زمان شبیه سازی. )a. فرایند انتقال یون های کلرید. )5شکل 

 ( با مهارکننده های انتقالی dمهارکننده های انتقالی )( بدون cزمان شبیه سازی. نقشه های چگالی همراه با عمق نفوذ در منافذ نانو )

 
، به ترتیب، و ارزیابی تنظیمات زنجیره های پلیمری در طول فرایند  z-xو  z-y. تصاویر لحظه ای از سیستم ترسیم شده در صفحه 6شکل 

 . 100 ps( ،b )400 ps( ،c )800 ps( aانتقال مایعات در )

 
 . ارزیابی های نسبت جذب آب از ترکیبات بتنی با میزان متفاوت مهارکننده های انتقال یونی.7شکل 
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 . ضرایب انتقال کلراید از مخلوط های بتنی بعنوان تابعی از میزان مهارکننده های انتقال یونی.8شکل 

 
قبلی ثابت کرده اند که در نانو ذرات محدود زنجیره های پلیمری   نوشته هایاز اثر تجمیع پلیمرها نمی توان غفلت کرد.  لازم به ذکر است که  

C-S-H   که به میزان متفاوتی بسته به قطبی بودن گروه های عملکردی، غلظت، و ساختار شیمایی پلیمرها در هم تنیده شده اند . پیش بینی

به علت فعل و انفعالات    C-S-Hمی شود که در این تحقیق، غلظت بیشتر پلیمرها ممکن است یک تجمیع پلیمری را در مجاورت سطح  
نجیره های مختلف پلیمری القا کند . زنجیره های پلیمری هوشمند در هم تنیده می شوند، که باعث کاهش بین گروه های کربوکسیل از ز

 سطح تماس موثر با مایعات می شود، بنابراین باعث بازده مهار کمتر در انتقال مایعات می شود. 

 آزمایشات  .3.2

ده جدید انتقال یونی ساخته می شود و به ترکیب های ، یک مهار کننMDبراساس ساختار پلیمری پیشنهاد شده توسط شبیه سازی های  
  ندوام با مقیاس کلان برای آزمایش تاثیر واقعی مهارکننده ها انجام می شوند. تحولات نسبت های جذب ای  ازمایشاتبتنی اضافه می شود.  

برای   %1.9(  ازه گیری )مقدار نقطه اصلی اند  نشان داده می شود.  7مخلوط های بتنی با افزایش زمان غوطه وری در شکل  

کاهش می دهد. برای هر   %0.8~%0.6صورت چشمگیری آن را تا  به  TRبتن بدون مهارکننده های انتقالی یون است، در حالی که ترکیب 

به صورت قابل    TRگروه از مخلوط های بتنی، مقادیر نسبت های جذب آب با ادامه روند غوطه وری همچنان ادامه دارد. با این حال، حضور  

توجهی نرخ افزایشی را کند می کند و میزان بالاتر منجر به نرخ های کمتر جذب آب می شود. در آخرین نقطه اندازه گیری ) 

می توان ثابت می رسد.  %1.7تنها به حدود  TR %0.9است، در حالی که مخلوطی با میزان  %4بیش از  TR، نسبت جذب آب نمونه بدون (

 به صورت موثری انتقال آب را از طریق منافذ بتن مهار می کند و بنابراین میزان جذب آب را کاهش می دهد.  TRکرد که افزودن 

 میزان مهارکننده های انتقال یونی 
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ارتباط مستقیم تری با دوام سازه های بتنی محکم دارد و داده های اندازه گیری مخلوط  ضریب مهاجرت کلرید، یک پارامتر اصلی است که  

یک ضریب مهاجرت   TRمشخص می شود. می توان مشاهده کرد که این نمونه بودن    8روز در شکل    56بتنی پس از غوطه وری برای  

کاهش می دهد. به    این مقدار را به کمتر از    TRدارد. با این حال، ترکیب    بالایی از  

به صورت موثری باعث کندی نفوذ یون های کلرید در   TRهمین ترتیب، میزان بالاتر دارای عملکرد بهتری است، که نشان می دهد حضور  
 سراسر منافذ بتن می شود و ممکن است به عمر طولانی تر خدمات کمک کند. 

 یجه گیری نت .4

یک ماده مهار کننده جدید انتقال یون در این تحقیق طراحی، ساخته و آزمایش می شود. شبیه سازی های پویایی های مولکولی برای تعیین  
یک ساختار شیمایی مناسب از پلیمرهای هوشمند استفاده می شوند تا نفوذ مویرگی مایعات را تنظیم کنند، در حالی که آزمایشات انجام می 

 وند تا اثر مهار پلیمرها را بر انتقال آب و یونهای کلرید در ماتریس سیمانی متخلخل آزمایش کنند.  ش

از یک سو،  د.  ن( و تعداد زیادی گروه های آب گریز )آلکیل( باشپلیمر هوشمند طراحی شده باید دارای یک انتهای آبدوست )

جذب الکترواستاتیک قوی بین اتم های اکسیژن با قطبیت بالا )از    علترا به    C-SHگروه کربوکسیل جذب پایدار بر روی سطح  

( تضمین می کند. از سوی دیگر، زنجیره های آب گریز به ممانعت از انتقال مایعات کمک می کنند. C-S-H( و یون های کلسیم )از سطح 

پلیمری هوشمند با یک انتهای جذب در سطح پیشروی می کنند، زنجیره های    C-SHدر چنین سناریویی، وقتی مایعات در یک منفذ ژل  
ماتریس، به تدریج عمود بر ماتریس قرار می گیرند، که کانال را مسدود کرده و ناحیه سطح مقطع یک مسیر انتقالی را کاهش می دهد. 

گام مقایسه با فرایند به صورت چشمگیری هنید کلربنابراین، عمق نفوذ و میانگین مربع جابجایی های مولکول های حجیم آب و یون های 
 .  می یابدنفوذ مویرگی آزاد کاهش 

، مایعات و مواد آلی که در بالا توضیح داده شد، پلیمرهای هوشمند در مهارکننده  C-S-Hبراساس مکانیسم های تعاملی در میان ماتریس  
 مهاجرت ت می کنند که میزان جذب آب و نرخ  های انتقال یون ها ساخته می شوند و به مخلوط های بتنی اضافه می شوند. نتایج تجربی ثاب

کاهش چشمگیری را نشان می دهد، که نشان دهنده بهره وری بالای مهار کننده انتقال یونی و افزایش قابل    ،یون کلرید نمونه های بتنی
 توجه در دوام سازه های بتنی مسلح است.  
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