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پیش بینی کشش سطحی و خواص سطحی مخلوطهای دوجزئی حاوی مایعات یونی با 

 استفاده از مدلهای ترمودینامیکی و شبکه عصبی مصنوعی

 ، سیده مریم سجادیمیترا همتیان، *احمد باقری
 دانشکده شیمی، دانشگاه سمنان، سمنان، ایران

 

51/99/51تاريخ پذيرش:            91/19/51تاريخ تصحيح:              91/21/51تاريخ دريافت:   

 چکيده

بوتیل پیریدینیوم تترا فلوئورو  -1و مایع یونی} در این مقاله، کشش سطحی و خواص سطحی سیستمهای دو جزئی حاوی الکل )متانول و اتانول(

            متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات -4-بوتیل  -1، (b-3-mptf-1)متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات -3-بوتیل  -1، (bptf-1)بورات

(1-b-4-mptf)مدل های ترمودینامیکی از ابتدا  کلوین تعیین شدند. 11/333تا  11/393{ با استفاده از مدلهای تئوری و ترمودینامیکی در دماهای بین

ف کشش سطحی از حالت ایده آل با غلظت مورد همبستگی کشش سطحی و انحرا (MS)اسکات -و مدل مایزر  (FLW)قبیل مدل فو و همکاران

نتایج محاسبه شد.  )21U( الکل با مایع یونیانرژی برهمکنش بین  FLWبررسی قرار گرفت و در یک دیدگاه جدید با استفاده ضرایب حاصل از مدل 

با افزایش اندازه بخش کاتیونی مایع یونی افزایش می  یک دمای ثابت و الکل ثابت) مانند متانول یا اتانول( در 21Uنشان می دهد در اکثر موارد مقدار 

بینی کشش سطحی استفاده شد و نتایج با روش به عنوان یک مدل کاربردی برای پیش(ANN)  مصنوعیاستفاده از مدل شبکه عصبی  سپسیابد. 

-میانگین خطای بدست آمده از مقایسه داده .داشت بهترین توافق را با داده های تجربی ANNکه نتایج  های ترمودینامیکی مورد مقایسه قرار گرفت

نتایج حاصله از این مطالعه است.  %1/3دوتایی کمتر از  های برای سیستم  FLW, MS)و (ANN سه مدل تئوریهای تجربی با نتایج حاصل از 

 اطلاعات مفیدی در مورد برهمکنش اجزاء در فاز سطح و توده محلول ارائه می کند.

 FLW، شبکه عصبی مصنوعی ، MS ،شش سطحیک :واژگان کلیدی

 مقدمه -1

کشش سطحی پارامتری است که برای مایعات در حالت خالص و مخلوط تعریف می شود و علاوه بر سطح مایع به توده محلول 

هم وابسته است. در یک سیستم دو جزئی مایع غلظت اجزاء در فاز توده با غلظت آن در فاز سطحی)با ضخامت بسیار کم( 

کشش سطحی متفاوت است و معمولاً جزئی با کشش سطحی کمتر تمایل به سطح مشترک محلول دارد. از دیدگاه کاربردی 

 [.1]مایع، تقطیر، جذب سطحی گاز و ... است-استخراج مایع مخلوط یک خاصیت فیزیکی مهم در فرایندهای انتقال جرم از قبیل
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شامل ترکیباتی آلی هستند که از یک کاتیون و یک آنیون بزرگ تشکیل شده اند. معمولا این ترکیبات در دمای  1مایعات یونی

قابل ملاحظه ای ندارند به همین دلیل  مزیت آنها این است که فشار بخاردرجه سانتی گراد مایع هستند و مهمترین  111زیر 

 [.1]محیط زیست نام می برند اردسبز و دوستو از آن بعنوان حلال  غیر فرار بوده

-b-4-1) و (1-b-3-mptf)، (1-bptf)،  ((pptf-1)یونی عیمخلوط ما یو خواص سطح یکشش سطح قیتحق نیدر ا

mptf))  که در  نیکلو 11/212و  11/212، 11/212، 11/192 یدماچهار  در بطور جداگانه (ول و اتانولمتانالکل ) دوبا

های  شومورد مطالعه قرار گرفت. به منظور یافتن ارتباط بین کشش سطحی و خواص آن از ر[ گزارش شده است 2-4]مقالات 

 (ANN)1شبکه عصبی مصنوعیکسی کمومتریروش و  MSو  FLWمدل ترمودینامیکی شناخته شده نالیزی بر مبنای آ

بینی مدل های به کار برده شده با یکدیگر مقایسه گردید. به علاوه  سپس قدرت پیشاستفاده شد. بدون در نظر گرفتن مدل 

برای پیش بینی خواص کشش سطحی و انحراف کشش سطحی از حالت ایده آل  ANNدر بخش دوم این مقاله از مدل 

 .[1-6]مخلوط استفاده شد

 بخش تئوری -2

اجزاء و مدل  بین کشش سطحی مخلوط با کسر مولی 2برای بررسی همبستگی FLWترمودینامیکی  مدلآنالیز بر اساس در 

MS  مشاهده  1در جدول  اجزاء بکار برده شد) آل با کسر مولی انحراف کشش سطحی از حالت ایدهبرای بررسی همبستگی

 با کشش سطحی مخلوط همچنین وابستگی[. 7-11]ه استت قبلی گزارش شدکنید(، جزئیات مربوط به این روابط در مقالا

 کرد: بیان زیر صورت به توان می را اجزاء مولی کسر
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 ixسطحی مخلوط از حالت ایده آل،  انحراف کشش ∆سطحی مخلوط،  ، کششσدر رابطه بالا و مدل های مورد استفاده 

*ام،  iجزء لیمو کسر

i سطحی جزء  کششi خالص و حالت ام در n همچنین ضرایب  است. سیستم اجزاء تعداد حداکثر

 مشخص شده است. 1تنظیم پذیر هر مدل در جدول 

 

 

 

 
1- Ionic liquid 
2- Artificial Neural Network 
3- Correlation  
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طهای های ترمودینامیکی مورد استفاده برای بررسی همبستگی بین کشش سطحی)انحراف کشش سطحی از حالت ایده آل( و غلظت در مخلومدل. 1جدول 
  دو جزئی

 مرجع ضرایب تنظیم پذیر معادله *مدل

FLW 
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 .[7-8] ت مدل ها در کارهای قبلی شرح داده شده استجزئیا *

 یک شبکه عصبی مصنوعی. مصنوعی برای پیش بینی کشش سطحی اجزاء استفاده شد شبکهروش دوم آنالیزی از در 

(ANN)   ایده ای است برای پردازش اطلاعات که از سیستم عصبی زیستی الهام گرفته شده و مانند مغز به پردازش اطلاعات

شبیه سازی شده مغز انسان است و از تعدادی نرون تشکیل شده است. اطلاعات از دندریت وارد و به ANN دازد. درواقع می پر

رود و گاهی مستقیما وارد خروجی  شود نرونها به هم متصل هستند گاهی اطلاعات از نرونی به نرون بعدی می نرون منتقل می

 .(نمای شماتیک از این فرایند را ارائه می دهد 1)شکل  .شبکه را تشکیل می دهد د و در واقع اتصال نورونها به همدیگر شو می

سیناپس و باشد  می kx …, 2x ,1x، ورودی داده ها از طریق دندریت صورت می گیرد که معادل همان  1در نمای شکل 

ر اینجا تعداد نورونهای . یک شبکه عصبی از سه لایه نورون ورودی، پنهان و خروجی تشکیل شده است. داست wمعادل 

کشش سطحی از حالت  و یا انحرافورودی و خروجی یک می باشد که به ترتیب معادل کسر مولی تو میزان کشش سطحی 

در اینجا می باشد. تعداد نورونهای لایه پنهان و همچنین تعداد لایه های در مرحله آموزش شبکه بهینه می گردد.  ایده آل

 .[1-6و 11]به دست آمد 1یه پنهان تعداد نورونهای بهینه لا

 

 

 نمای شماتیک از یک شبکه عصبی مصنوعی .1شکل 
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 نتايج و بحث -3

 ANNو  FLWمقايسه کشش سطحي سيستم هاي دو جزئي مايع يوني/الکل در دماهاي مختلف با مدلهاي -3-9

 دمای ثابتدر  (1(/متانول)1یونی) مایع در سیستم متانول( تغییرات کشش سطحی با افزایش کسر مولی 1و  1) هاینمودار

علت  .کاهش می دهد مخلوط را، کشش سطحی مایع یونیبه سیستم های حاوی الکل نشان می دهد، در همه موارد افزایش 

این کاهش را میتوان اینطور توجیه کرد: کشش سطحی به نیروهای جاذبه بین مولکول ها درسطح بستگی دارد. منبع این نیرو 

دوقطبی، نیروهای دو قطبی القایی بین مولکول ها است. در بررسی افزودن الکل به مایع  –وژنی، نیروهای دوقطبیاز پیوند هیدر

یونی دو عامل کشش سطحی و پیوند هیدروژنی اهمیت دارند. زمانی که مقدار کمی از الکل به مایع یونی افزوده می شود، با 

است؛ در نتیجه مولکول های الکل تمایلشان به سطح بیشتر است به  توجه به اینکه کشش سطحی الکل از مایع یونی کمتر

سطح مهاجرت میکنند و در نتیجه کشش سطحی مخلوط شدیداً افت می کند. همچنین در این نمودارها توافق خوبی بین داده 

 های تجربی و محاسباتی وجود دارد.

 

 K 11/303در دمای  2x ( بر حسب3(/متانول)1ینیوم تترا فلوئورو بورات )بوتیل پیرید-1تغییرات کشش سطحی مخلوط دو جزئی  (:1نمودار )
 ANN ی مختلف و نمودار خط چین حاصل برازش داده ها با مدل ها سیستمعلائم معرف داده های تجربی در 
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ئم معرف داده علا K 11/393در دمای  2x ( بر حسب3(/متانول)1تغییرات کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:3نمودار )
متیل  -3-بوتیل  -1( ●) است:FLW ی مختلف و نمودار نقطه چین حاصل برازش داده ها با مدل ها سیستمهای تجربی در 

 .متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات -4-بوتیل  -1( ○)و  پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات

به اتانول بر کشش سطحی مخلوط مایع یونی/الکل در دمای ثابت بعنوان نمونه اثر تغییر نوع الکل از متانول  (2نمودار )

کلوین نشان می دهد. با افزایش طول زنجیره آلکیلی الکل قطبیت الکل کاسته می شود و در غلظت های پایین الکل  11/212

دوقطبی -دوقطبیدر مایع یونی تحمل مولکولهای با فطبیت کمتر)اتانول( در محیط یونی کاهش می یابد. درواقع برهمکنش 

مایع یونی ضعیف تر می شود)در کسر مولی پایین الکل( و تعداد مولکولهای الکل بیشتری به فاز سطحی -بین مولکولهای الکل

متانول(. همچنین در این نمودار مشاهده میکنید <مهاجرت می کنند و کشش سطحی با شدت بیشتری کاهش می یابد)اتانول

 همبستگی خوبی دارند. FLWی مختلف با مدل که داده های تجربی در سیستمها

( در غلظت های میانی شیب نمودار ملایم تر می شود. ملایم شدن شیب 2( در نمودار )1(/اتانول)1در سیستم مایع یونی)

وند و نمودار را می توان اینگونه توضیح داد که با رسیدن الکل به غلظت های میانی تقریباً سطح از مولکولهای الکل اشباع می ش

-در نتیجه بقیه مولکول های الکل افزوده شده به ناچار به توده مخلوط می روند و با مولکولهای مایع یونی برهمکنش دوقطبی

دوقطبی برقرار می کنند. در نتیجه به دلیل این برهمکنش بین مولکول های آن دو، تمایل مهاجرت مولکول های الکل به سطح 

 یل کشش سطحی مخلوط تقریباً به مقدار ثابتی می رسد.کاهش پیدا می کند، به همین دل
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. علائم معرف داده های K 11/303در دمای  2x ( بر حسب3(/الکل)1تغییرات کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:3نمودار )
مایع (▲، و )(3تانول)(/ا1مایع یونی)( ●است:) FLWچین حاصل برازش داده ها با مدل ی مختلف و نمودار خطسیستم هاتجربی در 

 بوتیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات(. -1)مایع یونی  (3(/متانول)1یونی)

( را نشان می دهد. همانطوریکه از این نمودار 1(/متانول)1( تاثیر دما بر کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی)4نمودار )

اهش می یابد دلیل این مساله را می توان اینگونه بیان مشاهده می شود با افزایش دما کشش سطحی مخلوط در هر غلظت ک

کرد: وقتی دمای یک مایع افزایش می یابد، جنبش بین مولکول ها و تمایل به تبخیر آن زیاد میشود. در نتیجه پیوند های 

گفت نمودار هیدروژنی بین مولکول ها ضعیف تر می شود و تمایل مولکول های بالک به سمت سطح بیشترمیشود.در ضمن باید 

کلوین( به صورت خطی تغییر می کند. ولی برای  212 تا 192 تغییرات کشش سطحی با دما در محدوده ی دمایی کم )مثل

 .[11]محدوده ی دمایی زیاد تقریباً به صورت منحنی است و از حالت خطی خارج می شود

های تجربی را برای یک سیستم ارائه میبا داده  ANNو  FLW( مقایسه پیش بینی کشش سطحی بین دو مدل 1نمودار )

بینی بالایی برای کشش سطحی را دارند و به علاوه نتایج حاصل از کند، همانطور که مشاهده می شود هر دو روش قدرت پیش

توافق بهتری با داده های تجربی دارد که این به دلیل یافتن بهترین ارتباط غیرخطی بین داده های ورودی و ANN روش 

  می باشد. ANNدر  خروجی
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در دماهای مختلف است، علائم معرف داده  2x ( بر حسب3(/اتانول)1تغییرات کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:4نمودار )
 11/333(▲کلوین و ) 11/303(○است: ) FLWچین حاصل برازش داده ها با مدل های تجربی در دماهای مختلف و نمودار نقطه

 (.بوتیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات -1ی: کلوین )مایع یون

 

 
در  2x ( بر حسب3(/الکل)1) متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات -3-بوتیل  -1 تغییرات کشش سطحی مخلوط دو جزئی (:1نمودار )

و  FLWش با مدلهای چین و پیوسته به ترتیب حاصل برازهای تجربی و نمودار خطکلوین، علائم معرف داده 11/393دمای ثابت 
ANN (:تانول( ا○و ) تانول( م●است.)الکل.) 
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های مورد مطالعه در را برای سیستم FLWحاصل از مدل  )S(و انحراف استاندارد )21f و 12f (( ضرایب تنظیم پذیر1جدول )

مایع دو جزئی  دماهای مختلف نشان می دهد. نتایج بدست آمده نشان می دهد که هرچه طول زنجیره آلکیلی در سیستم

 شود و انحراف استاندارد بطور میانگین افزایش می یابد.یابد خطای محاسباتی زیاد میالکل افزایش مییونی/

بین کشش سطحی و کسر مولی الکل در سیستم های دو  (correlation)حاصل از همبستگی )S(و انحراف استاندارد )21f و 12f (ضرایب تنظیم پذیر( 3جدول 
 در دماهای مختلف. FLWیونی/الکل با بکار بردن مدل جزئی مایع 

 f12 f21×102 S/(mN.m-1)  f12 f21×102 S/(mN.m-1)  f12 f21×102 S/(mN.m-1) 

T/K Methanol/(1-b-3-mptf)  Ethanol/(1-b-3-mptf)  Methanol/(1-b-4-mptf) 

293 0.35 1.78 0.07  0.65 1.68 0.18  0.34 1.85 0.13 

303 0.33 1.97 0.10  0.62 1.42 0.18  0.32 2.07 0.18 

313 0.30 2.29 0.15  0.59 1.30 0.14  0.29 2.39 0.25 

323 0.27 2.61 0.21  0.72 1.48 0.11  0.26 2.90 0.36 

            

T/K Ethanol/(1-b-4-mptf)  Methanol/(1-bptf)  Ethanol/(1-bptf) 

293 0.75 1.08 0.09  0.43 1.06 0.02  - 

303 0.71 1.03 0.08  0.41 1.06 0.03  0.81 1.03 0.30 

313 0.65 0.98 0.07  0.37 1.11 0.04  0.76 0.94 0.33 

323 0.60 0.96 0.06  0.34 1.20 0.05  0.70 0.94 0.29 

در سيستم هاي دو جزئي مايع يوني/الکل با بکار بردن  ()آل بررسي انحراف کشش سطحي از حالت ايده -3-4

 ANNو MS مدل 

بدست آمده برای سیستم های اتانول/مایع یونی منفی و برای سیستم های متانول/مایع یونی مثبت می باشد. منفی  مقادیر 

تر است مربوط به گونه ای است که کشش ان می دهد جزئی که در سطح غنیدر تمام کسر مولی ها نش بودن مقادیر 

بیان  مایع یونی سطحی کمتری دارد که سیستم های مورد مطالعه ما اتانول است. عدم تقارن در منحنی های مخلوط الکل و 

)منظور ایع قرار می گیرندی این است که ترکیبات با برهمکنش های قوی به جای قرارگرفتن در سطح مایع در توده مکننده

در سیستم های دو جزئی مشاهده می شود که جزئی با  و انحراف منحنی ها را سبب می شوند. مقادیر مثبت  مایع یونی(

کشش سطحی کمتر)متانول( تمایل زیادی برای قرار گرفتن در روی سطح ندارند و برهمکنش مایع یونی با متانول به صورتی 

کند و به نوعی غلظت اجزاء در روی فازهای سطحی و توده تقریباً تانول را به سمت سطح هدایت نمیهای ماست که مولکول

و برازش آن را بصورت انتخابی برای بعضی از سیستم های مورد مطالعه بدست آمده  مقادیر  7و  6یکسان است)نمودارهای 

 (.را نشان می دهد MSبا مدل 
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کلوین. علائم معرف  11/393دمای در  2x ( بر حسب3(/الکل)1تغییرات انحراف کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی)(: 6نمودار )
و  (3(/اتانول)1مایع یونی)( ●است:) MSحاصل برازش داده ها با مدل  چینخطی مختلف و نمودار سیستم هاداده های تجربی در 
 پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات(متیل  -4-بوتیل-1یع یونی: . )ما(3(/متانول)1مایع یونی)(▲)

 

علائم  کلوین 11/393در دمای  2x ( بر حسب3(/متانول)1تغییرات انحراف کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:7نمودار )
بوتیل -1(▲) است:MS چین حاصل برازش داده ها با مدل ی مختلف و نمودار خطها سیستممعرف داده های تجربی در 
پیریدینیوم تترا فلوئورو متیل  -4-بوتیل-1( ●و ) پیریدینیوم تترا فلوئورو بوراتمتیل  -3-بوتیل-1( ○پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات، )

 .بورات

 آل کاهش می یابد)مقادیر نشان می دهد که در یک سیستم با افزایش دما انحراف کشش سطحی از حالت ایده 8نمودار 

تر می شود(. این پدیده را می توان به این صورت توجیه کرد که با افزایش دما جنب وجوش مولکول ها زیادتر می شود و مثبت 
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تر می شوند و اختلاف همگنفازهای سطحی و توده به نوعی فاز سطحی با توده در ارتباط بیشتری با هم قرار می گیرند و 

 .شود(به صفر نزدیکتر می آل تر می شود)یعنی ل ایدهغلظتی بین اجزاء در این دو فاز کمتر و محلو

در دماهای مختلف است، علائم معرف داده  2x ( بر حسب3(/متانول)1تغییرات انحراف کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:8نمودار )
 (■کلوین، ) 11/303 (○کلوین. )11/393 (●است) MSخط چین حاصل برازش داده ها با مدل نمودار های تجربی در دماهای مختلف و 

 پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات(متیل  -3-بوتیل-1 کلوین )مایع یونی: 11/333(□کلوین و ) 11/313

 
علائم ، کلوین است 11/313در دمای  2x ( بر حسب3(/اتانول)1تغییرات انحراف کشش سطحی مخلوط دو جزئی مایع یونی) (:9نمودار )

بوتیل پیریدینیوم تترا  -1(: ●است)  ANNو MSدر دماهای مختلف و خط توپر حاصل برازش داده ها با مدل  تجربی معرف داده های
 متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات. -3-بوتیل  -1(: ○ئورو بورات( و )وفل
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شش سطحی و کسر مولی بین انحراف ک (correlation)حاصل از همبستگی (S)و انحراف استاندارد ضرایب تنظیم پذیر( 3جدول 
 در دماهای مختلف. MSالکل با بکار بردن مدل دو جزئی مایع یونی/الکل در سیستم های 

  T/K 

Systems Parameters 293 303 313 323 

Methanol/1-bptf 

0B 3.13 4.07 5.82 6.63 

1C 8.90     11.99 28.35 110.42 

C2 2.30     3.57      -0.98    30.27    

C3 2.57 2.62     4.80        15.38 

 )1-(mN.mS/ 0.02 0.03 0.28 0.06 

      

Ethanol/1-bptf 

0B  -19.36 -17.46 -14.97 

1C  -0.19    -0.17       -0.19 

C2  0.63    0.82   0.84   

S/(mN.m-1)    0.07   0.08 0.07 

      

Methanol/1-b-3-mptf 

0B 6.41 7.58 9.40 10.46 

2C ,1C 
25.86,     

-13.32 

32.25,     

-16.50 

-14.36, 

7.01 

111.38, -

206.83 

C3, C4 
4.35, 

-0.74 

4.56, 

-0.79 

-1.22 

0.50 

9.73 

-18.13 

S/(mN.m-1) 0.01 0.02 0.01 0.21 

      

Ethanol/1-b-3-mptf 

0B -12.61 -10.81 -8.30 -6.50 

1C -0.88 -0.88 -0.88 -0.88 

C2 0.79 0.79 0.79 0.79 

S/(mN.m-1) 0.02 0.01 0.01 0.01 

      

Methanol/1-b-4-mptf 

0B 6.46 7.96 9.36 11.69 

C1, C2 
215.21,   

-5.9 

301.84,   

-5.68 

342.73, 

-11.04 

406.85,  

-9.97 

C3, C4 
33.38, 

11.81 

39.09, 

14.05 

36.38, 

12.65 

34.64, 

12.29 

S/(mN.m-1) 0.02 0.02 0.02 0.03 

      

Ethanol/1-b-4-mptf 

0B -14.96 -12.65 -10.28 -7.91 

1C -0.21 -0.21 -0.21 -0.21 

C2 0.20 0.20 0.20 0.20 

S/(mN.m-1) 0.04 0.03 0.03 0.02 

 

نشان  ANNو  MSآل( را با دو مدل )مربوط به انحراف کشش سطحی از حالت ایده مقایسه برازش داده های تجربی 9نمودار 

مدل تر از دقیق ANNدر اکثر موارد نتایج مدل دهد، تطابق داده های تجربی با این دو مدل بسیار رضایت بخش است ولی می

MS .این نشان می دهد علی رغم اینکه مدل  استMS  یک معادله بسیار انعطاف پذیر است ولی برای سیستم های که انحراف

که  مواردیاما در های تجربی مطابقت دارد، به خوبی با داده آلی زیاد(با غیرایده ها بالا است)آل آنکشش سطحی از حالت ایده

و انحراف  ( ضرایب تنظیم پذیر2جدول)دهد. پاسخ خوبی نمی کمتر باشد آلیدهاز حالت ا مخلوط انحراف کشش سطحی

مختلف نشان می دهد. در بخش بعدی کار نتایج های مورد مطالعه در دماهای برای سیستم را MSاستاندارد حاصل از مدل 

 دهیم.به تفصیل شرح می FLWحاصل از ضرایب مدل 
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 FLWمحاسبه انرژي برهمکنش بين مايع يوني و الکل با استفاده از ضرايب حاصله از مدل -3-3

شد و ضرایب تنظیم پذیر می با ویلسون معادله و 1اسکات براند هیلد شده اصلاح معادله اساسبر FLW یا همکاران و 1فومدل 

12f  21وf  حاصل از این مدل مفهوم فیزیکی دارند و با استفاده از آن می توان انرژی برهمکنش بین مایع یونی و الکل را در

-شرایط مختلف محاسبه نمود و اثر دما و ساختار ماده را بر انرژی برهمکنش بین گونه ها را بررسی نمود این دو ضریب را می

 :[7]ت زیر بیان کردتوان بصور

2 12 11
12

1

( )
exp

A U U
f

A RT

 
   

              (1) 

1 21 22
21

2

( )
exp

A U U
f

A RT

 
   

              (2) 

 :( را می توان بصورت زیر نوآرایی نمود1)جدول FLW( بالا مربوط به ضرایب تنظیم پذیر مدل 2( و )1رابطه )

1
12 11 12

2

( ) ln .
A

U U RT f
A

                 (4) 

2
21 22 21

1

( ) ln .
A

U U RT f
A

                 (1) 

قابل  4)متانول و اتانول( از روش پاکوت1)مایع یونی( و مولکولهای جزء  1مولکول های جزء  )iA( 2مساحت سطح مقطع

 :[12]محاسبه است

2/3

1/3i
i A

i

M
A N


   
 

                (1) 

بعد از تعیین مساحت  .و عدد آووگادرو هستند در هر دما سیته اجزاءبه ترتیب جرم مولکولی، دان AN و iM، iρ که در این رابطه

 (.4توان محاسبه کرد)جدول سطح اجزاء انرژی برهمکنش بین گونه ها را می

در هرسیستم مورد مطالعه دارای روند مشخصی است ولی هرچند دارای  iiU - ijU برای مقادیر (4)نتایج حاصله در جدول 

 است. یر نوع مایع یونی در مخلوطبا تغی همپیچیدگی های 
 

 
1 -Fu et al. 
2 -Hildebrand-Scott 
3- The cross sectional area 
4- Paquette 
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الکل در دماهای دو جزئی مایع یونی/در سیستم های  FLWمقادیر انرژی برهمکنش حاصله از ضرایب تنظیم پذیر مدل  (4جدول 
 است(. 1و مایع یونی جزء  3مختلف)الکل در همه موارد جزء 

  T/K 

systems parameters 293 303 313 323 

methanol/1-bptf 

)1-)/(J.mol11U−21(U -393.34 -254.81 -42.68 241.70 

)1-)/(J.mol22U−21(U 2313.58 2384.20 2324.14 2170.84 

      

ethanol/1-bptf 

)1-)/(J.mol11U−12(U - -1380.04 -1262.69 
-

1058.18 

)1-)/(J.mol22U−21(U - 1847.59 2114.99 2193.06 

      

methanol/1-b-3-

mptf 

)1-)/(J.mol11U−12(U -43.93 150.69 424.14 890.73 

)1-)/(J.mol22U−21(U 1190.62 958.63 595.21 245.95 

      

ethanol/1-b-3-

mptf 

)1-)/(J.mol11U−12(U -946.46 -871.02 -724.15 
-

1295.02 

)1-)/(J.mol22U−21(U 739.75 1173.47 1432.94 1123.21 

      

methanol/1-b-4-mptf 

)1-)/(J.mol11U−21(U 5.74 207.23 468.93 808.58 

)1-)/(J.mol22U−21(U 1088.71 836.35 479.92 -38.15 

      

ethanol/1-b-4-mptf 

)1-)/(J.mol11U−12(U -1305.78 -1181.41 -1010.22 -795.89 

)1-)/(J.mol22U−21(U 1819.12 1989.74 2161.06 2288.76 

 

( در صورتی امکان پذیر است که 4الکل( با استفاده از نتایج جدول )-برهمکنش بین مایع یونی)انرژی 21Uیا  12Uمحاسبه 

الکل( را در اختیار داشته باشیم -)انرژی برهمکنش الکل 22Uمایع یونی( یا مقادیر -)انرژی برهمکنش مایع یونی 11Uمقادیر 

[. بر این اساس مقادیر 14]محاسبه و گزارش شده است 22Uگزارش نشده است اما مقادیر  11Uولی متاسفانه تابحال مقادیر 

( محاسبه شد و نتایج زیر حاصل شد. مقادیر انرژی برهمکنش با بزرگتر شدن بخش 21Uالکل)-انرژی برهمکنش مایع یونی

یز تغییر کاتیونی مایع یونی افزایش می یابد و همچنین در یک ترکیب ایزومر با تغییر مکان استخلاف مقدار انرژی برهمکنش ن

موقعیت قرار گرفتن متیل)گروه الکترون دهنده( در دو  به دلیل b-4-mptf-1و  b-3-mptf-1مورد مقایسه بین می کند. در 

و بر هم کنش بیشتر بین اجزا در (موقعیت متفاوت پارا و متا و همین طور ممانعت فضایی بیشتر موقعیت متا نسبت به پارا 
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پارا( بیشتر است. مهمترین عوامل ) b-4-mptf-1)متا( نسبت به  b-3-mptf-1کنش در م مخلوط در این حالت( انرژی بر ه

 [.11و  4]برهمکنش بین مایعات یونی و الکل برهمکنش الکتروستاتیک و نیروی واندروالسی است

نتیجه گیری -4

در مختلف  مایع یونی 2با  (متانول و اتانولهایدر این تحقیق، کشش سطحی و خواص سطحی مخلوط های دو جزئی از الکل

مهمترین نتایج بدست آمده عبارتند از: کلوین مورد بررسی قرار گرفت. 11/212و  11/212، 11/212، 11/192ی اهامحدوده دم

( با دما سیستم رابطه عکس با هم دارند. یعنی انحراف کشش سطحی از حالت ایده آل) ( در یک سیستم الکل/مایع یونی1

مثبت تر می شود. این پدیده را می توان به  مقادیر به عبارت دیگر  انحراف کشش سطحی کاهش می یابدبا افزایش دما 

ها زیادتر می شود و به نوعی فاز سطحی با توده در ارتباط این صورت توجیه کرد که با افزایش دما جنب وجوش مولکول

تی بین اجزاء در این دو فاز کمتر و محلول ایده آل تر بیشتری با هم قرار می گیرند و همگن تر می شوند و اختلاف غلظ

 شود.می

، بین اندازه بخش کاتیونی مایع یونی و انحراف کشش سطحی رابطه ( نتایج نشان می دهد که در یک سیستم الکل/مایع یونی1

آل در مخلوط  یدههرچقدر طول زنجیره آلکیلی الکل افزایش می یابد انحراف کشش سطحی از حالت امستقیم وجود دارد. 

الکل/مایع یونی زیادتر می شود یا به عبارت دیگر مهاجرت مولکول های الکل به فاز سطحی با افزایش طول زنجیره هیدروکربنی 

 شود. زیادتر می

و مدل شبکه عصبی  FLW، MSآل با سه مدل ( داده های کشش سطحی و انحراف کشش سطحی از حالت ا یده2

محاسبات نتایج نشان می دهد که  .قرار گرفت و نتایج هرسه مدل رضایت بخش بوده است برازشمورد  (ANN)مصنوعی

چون در این روش معادله مشخصی برای  ،نسبت به دو مدل دیگر تطابق بهتری با داده های تجربی دارد ANNحاصل از مدل 

صحیح بهینه سازی شبکه، ارتباط غیرخطی ایجاد ارتباط بین متغیرهای مستقل و وابسته در نظر گرفته نمی شود و در فرایند 

  شود.می بینی منجر به کمترین خطای پیشاین ارتباط بین متغیرهای مستقل و وابسته به دست می آید که 

مقادیر انرژی برهمکنش بین مایع یونی و الکل محاسبه شد نتایج حاصله  FLWپذیر مدل  ( با استفاده از ضرایب تنظیم4

یک دمای ثابت و حلال ثابت )متانول یا اتانول( با دو مایع یونی مختلف با بزرگتر شدن بخش  در 21U مقداردهد که  نشان می

متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات و  -4-بوتیل -1یابد. همچنین درمورد انرژی برهمکنش بین کاتیونی مایع یونی افزایش می

حلال مختلف میتوان گفت احتمالا به دلیل موقعیت مختلف متیل در دو  متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات با -2-بوتیل -1
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متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو  -2-بوتیل-1ساختار و در نتیجه برهم کنش بیشتر بین اجزاء، انرژی برهم کنش موقعیت متا )

یباشد. نتایج حاصله از این مطالعه متیل پیریدینیوم تترا فلوئورو بورات( بیشتر م -4-بوتیل-1بورات( نسبت به موقعیت پارا )

 اطلاعات مفیدی در مورد برهمکنش بین مولکولهای غیرمشابه ارائه میکند که در فاز سطح و توده محلول وجود دارند.

 تقدير و تشکر -5

 نمایند.های مالی معاونت پژوهشی و فناوری دانشگاه سمنان صمیمانه تشکر مینویسندگان مقاله از حمایت
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