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  چكيده
 با کد ITQ-7 زئوليت درهاي دي سولفيد کربن   نفوذ مولکولي لعهسازي ديناميک مولکولي براي مطا در اين پايان نامه از روش شبيه

ISV فرمول شيميايي و ]OSi[ سازي رفتار ترموديناميکي مواد در سه فاز  ديناميک مولکولي روشي براي شبيه.  استفاده شده است12864
سازي ديناميک  در شبيه. ترين عامل است  نيرو مهم،بين اين عواملدر . ها و مکان ذرات است وها، سرعتجامد، مايع وگاز با استفاده از نير

 مولکول بر ۱۶و ۱۴، ۱۲، ۱۰، ۸، ۶، ۴، ۲هاي  ها در بارگذاري سازي شبيه. آيد مولکولي کلاسيک، نيرو از پتانسيل کلاسيک بدست مي
 مانند هاييي کمييت ها، مطالعه سازي ين شبيههدف از ا.  کلوين انجام شدند۷۰۰ و ۶۰۰، ۵۰۰، ۴۰۰، ۲۹۸، ۲۰۰سلول واحد و در دماهاي 

 فشار  ،هاي انجام شده سازي در تمامي شبيه. شعاعي و انرژي اکتيواسيون استي جذب، ميانگين مربع جابجايي، ضريب نفوذ، تابع توزيع انرژ
ها براي هر بارگذاري در انسامبل  ابتدا شبيه سازي.  ده شد قرار داps ۰۰۱/۰سازي   و گام زماني هر سيستم در طي شبيهbar۰/۱برابر با

سپس . دبرسنها به تعادل  انجام شد تا سيستم) ns۳) step۳۰۰۰۰۰ در طي DL POLY2کانونيکال در شش دماي مختلف با نرم افزار 
 ns۵ي ميکرو کانونيکال در طي  هاي به تعادل رسيده در مجموعه ز سيستم که در بالا ذکر شد، هر يک ابراي بدست آوردن خواصي

)step ۵۰۰۰۰۰ (هاي فايل  هاي ميانگين مربع جابجايي مستخرج از داده با رسم منحني. سازي شد شبيهhistoryشود که بطور   مشاهده مي
ها و دماهاي مختلفي محاسبه شدند و  ضرايب نفوذ در بارگذاري. يابد ا افزايش ميه ها با افزايش دما شيب منحني کلي در تمامي بارگذاري

 بههاي اکتيواسيون  انرژي. رفت اين ضرايب با افزايش دما، روند صعودي و با افزايش بارگذاري، روند نزولي دارند همانطور که انتظار مي
ضرايب نفوذ وابستگي  تقريباً يکساني داشت و اين دلالت بر آن دارد که ها مقدار ي آرنيوس براي تمامي بارگذاري  معادلهدست آمده از 
هاي  هاي اتمي گوناگون در دماها و بارگذاري توابع توزيع شعاعي سايت. دنده به بارگذاري نشان ميیکمترو وابستگی بيشتري به دما 

هاي جذب به ازاي يک مولکول دي سولفيد کربن  يانرژ.  کربن مشاهده شد-مختلف بدست آمدند که بيشترين تغييرات در سايت کربن
شود با افزايش بارگذاري  مشاهده مي. ها در سلول واحد و در دماهاي مختلف محاسبه شدند بر حسب تعداد مولکول ITQ-7در زئوليت 

  .کند دير کمتر ميل ميت، به سمت مقا انرژي جذب در يک بارگذاري ثاب،شود و با افزايش دما  انرژي جذب بيشتر مي،در يک دماي خاص
  .، ديناميک مولکولي، شبيه سازي، ضريب نفوذ، دي سولفيد کربنITQ-7زئوليت  :کلمات کليدي
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                                                                                                                          فصل اول
  مقدمه

  
  
  
  
  
  
  

 T کـه ل شده انـد  ي تشک4TO يها يباشندکه از چهاروجه   ي م ١کروحفرهي م يستالي کر يها کاتيلينوسي آلوم ها تيزئول
بـا قـرار   . باشـند  ي م ـSi ي همگ ـ 4TO در T يهـا   اتمي،سيليک ساختار کاملاً سي ي برا.  باشدAlا ي Si  اتم توانديم

 از بـه حـضور   ي ـ شـود و ن ي م ـي منف ـچـارچوب وم، بـار  يني آلوم ي رو +۳ به علت بار     يسيلي س چارچوب  درون    Alدادن  
ر ي ـ تـوان بـا سـه جـزء ز    يت را م ـيب زئوليترک.  بماندي باقي خنثي کلچارچوب است تا      چارچوب خارج   يها ونيکات

  .]۱[يف کرد توص
]OAlSi[ چارچوب 2nn1−  

m+ چارچوب خارج يون هايکات
m/nM   

OnHفاز  جذب شده  2  
 ديگر نظير يـون آهـن، يـون    هاي  و يونهاي  مختلفي از کانيمقاديرهاي طبيعي به ندرت خالص هستند و شامل    زئوليت

هـاي رسـي    هـا مـشابه کـاني     زئوليـت ،از نظـر ترکيبـي   .  هـستند  مختلفهاي    زئوليت شکل و   سولفات، کوارتز، شيشه بي   
ها بـا    هر دو اين است که هر دو داراي آلومينو سيليکات هستند، اگرچه ساختمان کريستالي آن  ي  ي عمده ويژگ. هستند

و وقتـي آب را  ) مشابه يک دسته کارت(اي هستند ها عمدتاً داراي يک ساختمان کريستالي لايه رس. هم متفاوت است  
ها داراي ساختمان کريستالي سـه بعـدي    ل، زئوليتدر مقاب. شوند  دهند، متورم مي    ها عبور مي     و از بين لايه     کرده جذب

طـور آزادانـه، درون و    آب بـه . هاي متصل بـه هـم هـستند    اي از حفرات و تونل و شامل شبکه) مشابه لانه زنبور  (محکم  
ي ديگر اين سـاختمان ايـن    جنبه. ماند  ساختمان زئوليت ثابت باقي ميچارچوبکند، اما  حرکت مي ها    بيرون اين حفره  

گـر   توانـد بـه عنـوان غربـال     هـا، کريـستال آلومينـا مـي     هـا و کانـال   ي حفره  ه به علت يکسان بودن تقريبي اندازه     است ک 
  . عمل نمايد٢مولکولي

                                            
1 microporous 
2 molecular sieve 

 



٣  

  خچهي تار۱-۱
 ٢ توسط معدن شناسي سوئدي به نام کرونستت١ با کشف زئوليت استيلبايت    ۱۷۵۶ها از سال       زئوليت ي تاريخچه

، ۱۸۴۰در .  به معاني جوشيدن و سنگ مـشتق شـده اسـت   ٤ و ليتوس٣ يوناني زئوي  کلمه زئوليت از دوي واژه. آغاز شد 
کـه هـيچ تغييـر     پذير آبزدايي شوند بـدون ايـن   توانند به طور برگشت    ها مي   هاي زئوليت    مشاهده کرد که کريستال    ٥دامر

هـا در   ي تبـادل يـون  پـذير   برگـشت  ۱۸۵۸ در سـال     ٦ايکهـرن . ها صورت گيـرد     شناسي آن  ظاهري در شفافيت يا ريخت    
 ٨هـا را بـراي زئوليـت لوينايـت      اولـين سـنتز هيـدروگرمايي زئوليـت     ٧ کلير ديويل  ۱۸۶۲در سال   . زئوليت را اثبات کرد   

هـاي    جذب مايعات مختلف همانند الکل، بنزن و کلروفرم در زئوليت   ي  بعد از مشاهده   ٩، فريدل ۱۸۹۶در  . گزارش داد 
.  اعـلام کـرد  ، اسـفنجي بـاز اسـت   ي هـاي آبزدايـي شـده شـامل بدنـه       ر زئوليـت  ايـن ايـده را کـه سـاختا         ،آبزدايي شده 

هـاي آمونيـاک، هـوا،     توانـد مولکـول     آبزدايي شده مـي    ١١ مشاهده کرد که زئوليت چبزايت     ۱۹۰۹ در سال    ١٠گرندجين
ا را ه ـ  اولين اثـر غربـال مولکـولي زئوليـت    ١٣ و استينهف١٢، وايگل۱۹۲۵در . ها را جذب کند هيدروژن و ديگر مولکول  

توانند آب، متيـل الکـل، اتيـل     هاي چبزايت آبزدايي شده به سرعت مي   ها متوجه شدندکه کريستال     آن. گزارش کردند 
 ۱۹۳۰هـا در   اولـين سـاختارهاي زئوليـت   . ننـد ک  الکل و فرميک اسيد را جذب کنند اما استون، اتر و بنزن را جذب نمي   

 اصـطلاح غربـال مولکـولي را بـراي تعريـف مـواد جامـد          ١٦بـين   ک، م ۱۹۳۲در  .  تعيين شد  ١٥ و پائولينگ  ١٤بوسيله تيلور 
  . کنند گرها در مقياس مولکولي عمل مي داري تعريف کرد که به عنوان غربال حفره

ها بيشتر حاوي موضوعات تبادل يون، جذب، غربال مولکولي        ، مقالات مرتبط با زئوليت    ۱۹۳۰ ي تا اواسط دهه  
 در زمينـه جـذب و سـنتز    ۱۹۴۰ ي  تـا دهـه  ۱۹۳۰ ي  از اواسـط دهـه  ١٧بـارر . دندها بو  و خواص ساختاري و سنتز زئوليت     

 ارائـه  ۱۹۴۵ي مولکـولي در سـال    هـا را  براسـاس انـدازه     طبقه بندي زئوليت    بار  اولين ي برا بارر. ها فعاليت کرد    زئوليت
 و ١٩، ميلتـون ۱۹۵۴ تـا  ۱۹۴۹از سـال  .  را سـنتز کـرد  ١٨ها با نام موردنايـت  ترين زئوليت ف او همچنين يکي از معرو    . کرد

ت ي ـ زئولي بـرا ي نام تجـار Aت ي زئول. را کشف کردندY و A ،X تجاري از انواع ت تعدادي زئولي ٢٠همکارش برک 
LTA   يها  تي است و زئول Xو Y چـارچوب ت بـا  ي ـ دو نوع از زئول ي برا ي تجار يها   نام FAU۱۹۶۲ در .دنباش ـ ي م ـ 

                                            
1stilbite   
2 Cronstedt  
3 zeo  
4 lithos  
5 Damour  
6 Eichhorn  
7 Claire daville 
8 levynite  
9 Friedel   
10 Grandjean  
11 chabazite  
12 Weigel  
13 Steinhoff  
14 Taylor   
15 Pauling  
16 McBain  
17 Barrer  
18 mordenite   
19 Milton  
20 Breck  
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 موبيـل اويـل   ۱۹۶۹ تـا  ۱۹۶۷ي  در فاصله . ست کراکينگ معرفي کرد    را به عنوان کاتالي    X زئوليت سنتزي    ١موبيل اويل 
 يني را بـه عنـوان جانـش   Aت ي ـ زئول٢ هنکـل ۱۹۷۴در .  را گـزارش داد ZSM-5و هاي پرسيليکاي نوع بتا       سنتز زئوليت 

و تعـداد   ZSM-5 ي سـنتز و کاربردهـا  ي روياري بـس يهـا   تيفعال ۱۹۸۰در  .  کرد يها معرف   ندهيها در شو     فسفات يبرا
 ي لهيکروحفره بوس ـيا م ـيهـا  نـو فـسفات  ي آلوم ۱۹۸۲در  . کا صـورت گرفـت    يلي پرس ـ ي  خـانواده  يها  تي از زئول  يگريد
کات صـورت  يلي متالوس ـي مولکـول يگرهـا   سنتز غربـال ي برا ي تلاش قابل توجه   ۸۰ ي در دهه .  گزارش شدند  ٣لسونيو

 ي عمومـاً بـه درون بدنـه    هـا را  باشـند کـه آن  .. .م و يوم، ژرمـان يتـان يم، تيتوانستند آهـن، گـال   ي که فلزها م  يي جا ،گرفت
  .]۲[ کردند ي وارد مZSM-5کات و نوعاً يلينوسيآلوم

  
  تيص زئوليتشخ ۱-۲

ن انـدازه و  يـي  تعي بـرا ي روش ـSEM. ت اسـت ي ـن ساختار زئوليي تعين روش برايکس متداول تر  يپراش پرتو ا  
 Scanning electron“ک ي ـ تکني بـرا  ي نـام اختـصار  SEM  .ت اسـت ي ـ زئوليهـا  ستالي ـ کر يشناس ـ خـت ير

microscope”باشد ي م.   TEM ز سـاختار بکـار   ي آناليراً براي و اخي و نقص توده ساز نقص رشد ي مطالعه يبرا
 يهـا   روش.باشـد  ي م ـ ”Transmission electron microscopy“ک ي تکني براي نام اختصارTEM .رود يم

  .]۳[باشند  ي مIR و NMRز ساختار ي آناليج برايرا
  
  ت هايق ساختار زئولي دقيبررس - ۱-۳

ن اتـم هـا   ي ا ميانييها ٤ باشد که حفرهييايمي شيوندهاي پ ي لهي متصل شده بوس   يها تواند شامل اتم   يک ماده م  ي
 بـا  يا ره حجـم آزاد بزرگتـر از ک ـ  يهـا دارا   منظم، حفرهي ٦حفرها مزوي ٥حفرهکروي مي ک مادهيدر  . باشدل شده   يتشک
 يهـا  هيبرطبـق توص ـ .  مهمان اشغال شده باشـند   يها ا از گونه  ي باشند   يتوانند خال  يها م  حفره. باشند يتر م  نانوم ۲۵/۰قطر  

IUPAC ۴[ مي ناميم  نانومتر را مزوحفره۵۰تر تا  نانوم۲ن ي و ب  کروحفرهي نانومتر را م   ۲ها با قطر آزاد کمتر از         حفره[. 
  . استتي زئولچارچوب در تصل به هم ميزبان، اتم هاي منظور از مي بعديها در بحث

  
  يعي طبيها تي زئوليريگ  شکل۱-۴

 در هـا  هاي طبيعي نظير ساختمان چند مجرايي و ظرفيت تبـادل کـاتيوني آن          خصوصيات منحصر به فرد زئوليت    
 خـاک قليـايي را پخـش    حـاوي هاي آلومينيـوم      خاکستر سيليکات  ،انفجارهاي آتشفشان هاي خيلي دور زماني که        سال
  :هاي طبيعي به قرار زير است مراحل تشکيل زئوليت. ]۵[ گرفته است شکل ،کرد

  .جاد نموديشده را انشين  ي باد بسترهاي ضخيم خاکستر ته  خاکستر آتشفشان حمل شده بوسيله-۱
  .نمود و در موارد ديگر آب به داخل بستر خاکستر نفوذ ه مقداري خاکستر به داخل درياچه سقوط کرد-۲

                                            
1 Mobil oil  
2 Henkel  
3 Wilson  
4 pore 
5 micropore 
6 mesopore 
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اين واکنش ممکن . هاي طبيعي گرديد گيري زئوليت خاکستر آتشفشان و آب شور منجر به شکل واکنش شيميايي -۳
  .ده باشدي سال طول کش۵۰۰۰۰ تا ۵۰است 

  .، مکان و خصوصيات آب يا خاکستر باعث ايجاد تنوع در بين رسوبات زئوليت شده استدمااختلاف 
 

  .ديکن ي را مشاهده ميعيت طبيچند نمونه زئول)۱-۱(در شکل 
  

 
  ]Gmelinite( ]۶:  ، شکل چپChabazite : ياني، شکل مMordenite: شکل راست   (يعيت طبيچند نمونه زئول) ۱- ۱(شکل        

  
  يت به روش مصنوعيد زئولي تول٥-١

OH3.OAl ابتدا مخلـوط   )32SiONa( حل و سپس بـا سـيليكات سـديم   NaOH را در محلول داغ 232
  درجـه ۹۴بلورهـاي زئوليـت در دمـاي حـدود     . شـود  حاصل به مخازن ويژه تشكيل ژل منتقـل مـي   نمايند، مخلوط مي

  .]۷[ گراد از محلول ژل شروع به تبلور مي نمايند سانتي
  
   ها تياصطلاحات مربوط به زئول ۱-۶

  :ها به اختصار عبارتند از چند اصطلاح مهم زئوليت
ا ي ييايميب شيکه ترک کند بدون آن يف ميزبان را توصي ميها زبان، اتصال اتمي ساختار ميتوپولوژ: ١يتوپولوژ -۱

  .]۴[  گرفته شودتقارن مشاهده شده در نظر
  
ل ي متصل آن تشکيها  دارند که اتميسه بعد و يمعدن ي ساختارحفرهکرويمواد ما: تي زئولچارچوبنوع  -۲

ک يت با ي زئولچارچوبنوع هر . استت ي زئولچارچوبک نوع يمعرف زبان ي مي و توپولوژدهند ي ميوجه چهار
ن شده اند ييت تعي زئولين المللي انجمن بي لهيکه بوس ) faujasite ي براFAUمثلاً ( شود ي مشخص ميکد سه حرف

]۴[.  
ترش گس) چارچوب(ا سهي) هيلا(، دو)رهيزنج(کي، )محدود( تواند در ابعاد صفريزبان ميساختار م: زبانيابعاد م -۳
  .]۴[ دارند يزبان سه بعدي ساختار محفره و مزوحفرهکروياکثر مواد م. ابدي

                                            
1 topology  
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ها  ٢ا وجهي ها يمعمولاً چند وجه(ه ي پاي ساختماني واحدهاي لهيزبان بوسيساختار م: ١هي پاي ساختمانيواحدها -۴
 هستند که ي چهاروجهتي زئوليساختارها هي پاي ساختمانيواحدها . شوديل ميتشک)  منفرديها  اوقات اتميگاهو

 از مواد ياديدر تعداد ز. ژن هستندياکسH(pe(ي جنبياست و اتم هاوم ينيا آلوميم يلسيسنوعاً ce)H(ياتم مرکز
مثلاً (ون ي آني جنبيون و اتم هاي کاتي مرکزي، اتم هاي معدنيها زباني با محفره و مزوحفرهکرويم
]BO[],SiO[],AlO[],PO[],SnS[],MnO[ ک يون توسط يک آني يهرچند در موارد. باشند يم) 344456

]OH[، بعنوان مثال(ون احاطه شده است يکات ]SAg[],SAg[ کلاترات، يها دراتي در ه4 ، 47SCsAg در 45
]TeAg[],TeAg[   .]35TeCsAg (]۴ در 74
  
       بدست) CBU( يبي ترکيها واحد ساختمان BBUب ياز ترک اوقات يگاه: ٣يبي ترکي ساختمانيهاواحد -۵
 در ي چندوجهي ساختمانيهاا واحدي) dتا a ۲-۱( منفرد در شکل يره هاي منفرد، زنجي مثال حلقه هايبرا(د يآيم

 يتر دهيچي پياهCBU موارد يبعضدر ).ل شده انديها تشک BBU از يا نامحدودي که از تعداد محدود )۳-۱(شکل 
  .]۴[شوند ييل متشک )۴-۱( کانال شکل يواره هايا دي) g تا e(۲-۱ ي نشان داده شده در شکل هايها رهيهمانند زنج

  

  
  ]٤[  يره اي زنجيبي ترکيند نمونه واحد ساختمانچ) ٢-١(شکل       

  

                                            
1 basic building units (BBU) 
2 face  
3 composite building units (CBU) 
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  ]۴[ ي چندوجهيبي ترکيحد ساختمانچند نمونه وا )۳-۱ (شکل                                

  

  
  ]۴[ يره اي شبه زنجيبي ترکيدو نمونه واحد ساختمان) ۴-۱ (شکل                                 
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هـا بـا    حلقـه . هـا هـستند   BBUاز H(ce( ي مرکزيها  اتم،ها نشان داده شده در شکل تقاطع خطوط  يها محل
 ي سـاختمان ي شـوند و واحـدها   يف م ـ يدر حلقـه اسـت توص ـ     Hce ي تعداد اتـم هـا     n که   n-ring عبارت   يريبکارگ

]n[ عبارت   يري با بکارگ  يچندوجه im
i   که m   تعداد n-ringو هاست∑ im  شـوند  يف م ـي تعر هاست  تعداد وجه .

ring8 double  مثاليبرا ف ي تعري هشت عضوي  و دو حلقهي چهار عضوي  توسط هشت حلقه۳-۱ل در شک  −
]84[ ي ف کنندهي آن توصCBU شود و يم   .]۴[باشد  ي م28
  
  :حفره ها -۶

n-ringشوديده مينام ١چهي کنند و دريف مي را تعري چندوجهي  حفرهيوجه ها:   ها .  
  
 OH2 يبه بزرگ يي نفوذ به مولکول هاي شود و اجازه ي را شامل مها چهي که دري چندوجهيا حفره:  ٢قفس ها -۷

]64[ ي مثال چندوجهيبرا. دهد يرا م   .]۴[ک قفس است ي) a۱-۵شکل (Aت يدر زئول) sodaliteقفس (86
  

  
  ]٤[ )LTA (A تي زئولها  در ها و کانالتيواک،ها  قفس)٥-١ (شکل                    

  

                                            
1 window 
2 cages 
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 يها  بزرگ داشته باشد تا گونهيکاف ي  به اندازهييها ک وجه با حلقهي که حداقل ي چندوجهيا حفره: ١تيواک -٨
]864[ ي مثال چندوجهيت بطور نامحدودگسترده نشده است، برايواک.مهمان بتوانند نفوذ کنند   Aت ي در زئول6812

  .]۴[ت است يواک کي) b۱-۵شکل (
  
 يها  بزرگ باشد تا اجازه دهد که گونهيک بعد گسترده شود و به حد کافي که بطور نامحدود در يحفره ا: کانال -۹

. گر را قطع کنندي همديا سه بعدي دو ي کاناليها ستميل سي تشکيتوانند برا يها م  کانال.مهمان در طول آن نفوذ کنند
گر را قطع ي همدي سه بعديستم کاناليک سيل ي تشکيراب) c۱-۵شکل (Aت يها در زئول  مثال کاناليبرا

  .]۴[اند کرده
  

 ي  باشد و نشان دهندهي محفره و مزوحفرهکروي مواد مي اصليژگيک کانال ويعرض مؤثر : عرض کانال مؤثر -۱۰
 n-ringن ي کوچکتري برمبنا عرض کانال مؤثريبطور کل. ستم حفره استي مهمان توسط سيها رش گونهي پذييتوانا

.  شوديف مي جهات تعري در همه) ف از نظر اندازهيتعر( آزاد ي ن روزنهيا کوچکتري) يف از نظر توپولوژيتعر(
ring8ک يشامل  Aت ي در زئولي سه بعديستم کانالي مثال، سيبرا  است که قطر )يف از نظر توپولوژيتعر(−

 که عمود يي که توسط حلقه هايي کانال هايبرا). d۱-۵شکل (باشد يم) ف از نظر اندازهيتعر( نانومتر ۴۱/۰آزاد آن 
د از نظر اندازه مشخص ي دهند عرض مؤثر باي ميچيل کانال مارپي دارند و تشکي نامنظميها ا حلقهيستند يبه کانال ن

OPZn[Na[رال ينکوفسفات کاي در زيک بعدي ينوسي مثال، کانال سيبرا. شود  تواند ي مCZP با کد 48121212
باً يعرض کانال مؤثر تقر. ف شوديتوص) ۶-۱شکل (نظم  ي بيلي خييتا۱۲ي حلقه يا برمبناي يچي ساختار مارپيبرمبنا

  .]۴[ نانومتر است ۶۵/۰ و ۳۸/۰ب يمم آن به ترتيمم و ماکزيني مي  شکل است که اندازهيضويب
  

  
  ]CZP( ]۴(ال رينکوفسفات کاي در زينوسيکانال س) ۶-۱(شکل                   

                                            
1 cavite 
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)D(ابعاد حفره -۱۱ p :نامنديافته است را ابعاد حفره ميها بطور نامحدود گسترش   آن، حفره که دريتعداد ابعاد  .
0Dpها   قفسيبرا 1Dpها  کانالي، برا= 3,2Dp به هم وصل شده يها  کاناليها ستمي سيو برا = باشند  يم=

)D(ستم حفرهيکه ابعاد س pزبان ي ابعاد ميا مساويشه کمتر يهم)D( h ۴[است[.  
  
  ستالي کرييايميفرمول ش ۱-۷

 و سـاختار آن هـا کنتـرل    ييايميب ش ـي ـ اصـولاً توسـط ترک  حفـره  و مزوحفرهکروي که خواص مواد ميياز آنجا 
فرمـول بـا اسـتفاده از    . کنـد  يف م ـيک روش اسـتاندارد توص ـ ي ـها را بـا   يژگين وي ا،ستالي کرييايميد، فرمول ش شو يم

. شـود  ي نوشته م ـIUPAC و قواعد ي انواع مواد معدني نامگذاري برايستالوگرافي کرين المللي ب ي هي اتحاد يها هيتوص
  .ر را داردي زي کل طرحيستالي کرييايميک فرمول شي

ب مهمانيترک [ زبانيب ميترک ]   {h زبانيساختار م }  {p ساختار حفره IZA1-(تقارن) { )۱-۱         (
  

 شـامل  يدو عبـارت بعـد  .  کننـد يف م ـيزبـان را توص ـ ي مهمـان و م يهـا   گونـه ييايميب ش ـيو عبارت اول ترک   د
 کند و عبارت ششم کـد  يعبارت پنجم تقارن ماده را مشخص م. باشند يها م  زبان و حفره  ي ساختار م  ي  درباره ياطلاعات
IZA  بـا توجـه بـه    يا کمتـر ي ـشتر ي ـات بي ـجزئ توانند شـامل  ين عبارات م  يک از ا  يهر  .  کند ي ماده مشخص م   ي را برا 

  .]۴[از باشند ي مورد ني هايژگيو
  
  : مهماني گونه هاييايميب شيترک ۱- ۱-۷

ر ي ـ زيرد وطرح کل ـي گي قرار م)( ي مهمان موجود در حفره ها در علامت عمود يها  گونه ييايميفرمول ش 
  :را دارند

ون هايکات )A( - ون هاينآ )X( - ي خنثيمولکول ها )M(                                                                             
  : است)۲-۱ ( صورت به آنيو فرمول کل

nmxa M X A  )۱-۲                                                (                                                                                         
 يا براي (ياگر از نظر توپولوژ.  سلول واحد استي مهمان برايها  گونهييايميب شي ترکي ن عبارت منعکس کنندهيا

سلول واحد ضرب ) n(د در تعداد ياب بيترک،  باشدني، معزبانيسلول واحد ساختار م) چارچوبت ها نوع يزئول
  .]۴[شود

  
  :زباني مييايميب شيترک ۲- ۱-۷

  :ر استي آن بصورت زيرد و طرح کلي گيفرمول مربوطه در علامت براکت قرار م
ها  واقع در شکافيها گونه )M,X,A( iii - H(ce( زبانيم ي مرکزيها  اتم - زبان ي ميجنب يها اتم )H(pe  
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١١  

 ۲۵/۰ با قطر آزاد کمتر از ي است که در شکافيا مولکول خنثيون يون، آنيک کاتيها   واقع در شکافي ک گونهي
 اعداد يبالاوندها(شيش حالت اکسايق نمايتوانند بطور معمول از طر ي عناصر مينمادها. نانومتر قرار گرفته است

  .]۴[ل شوند يتکم) ي مربعي درون براکت هاي عدد عربيهابالاوند( CNونيناسيو عدد کوئورد) يروم
   [ ] [ ] [ ]

n
CNV

ppe
CNV

ccemi
V[CN]

xi
CNV

ai ]H H M X A[  )۱-۳                                              (                          
 

  :زبانيساختار م ۳- ۱-۷
ن ي آن بـد يب کل ـي ـترتانـد و    قرار گرفتـه  hروند  يزبان درون آکلاد با ز    ي ساختار م  ي ف کننده ي توص يپارامترها

  :صورت است
زبانيابعاد م )D( h - يبي ترکيواحد ساختمان )CBU(  

  : است)۴-۱ ( صورت به آنيو فرمول کل
{ }CBUDh

h  )۱-۴                                                                                     (                                                       
} بصورت وجاسيتت فيزبان زئولي مثال ساختار ميبرا }]64[ ]64[ 3 8626

hي  شود که نشان دهندهي نوشته م 
ring6doubleي است که شامل هردوي سه بعديچهاروجه   .]۴[  باشديت مي سودلاي و قفس ها−−

  
  :حفره هاساختار  ۴- ۱-۷

ن ي آن بـد يب کل ـي ـ قرار گرفتـه انـد و ترت   p رونديستم حفره درون آکلاد با ز     ي س يف کننده   ي توص يپارامترها
  :]۴[صورت است 

ستم حفرهيابعاد س )D( p شکل حفره- ]n[ im
i -عرض کانال مؤثر  

  : است)۵-۱ ( صورتبه آن يو فرمول کل
[ ]{ })(  )(

channel
eff

m
i

p
p wnD i  )۱-۵                                                      (                                                              

  
  :تقارن ۵- ۱-۷

تواننـد بـه    ياطلاعـات تقـارن م ـ  .ن عبارت در پرانتز نوشته شـود ي تواند به عنوان پنجم  يتقارن در صورت لزوم م    
 ي بـرا Q رومبوهـدرال،  ي بـرا R، گونـال  يتـر  ي بـرا T هگزاگونال، ي براH، ي مکعبي براC (يستاليستم کر يشکل س 

ش داده ي نمـا ييا نمـاد گـروه فـضا   ي ـ) کيني کلي تري براAک و يني مونوکلي براMک، ي ارتورومبي براO،  تتراگونال
  .]۴[شوند 

  
  :IZAکد  ۶- ۱-۷

 چـارچوب ت در اطلـس انـواع   ي ـ زئولچـارچوب   از نـوع يفات کل ـيت مانند، توصيت ها و مواد زئول   ي زئول يبرا
 دهد کـه بـه   يستم حفره ارائه ميزبان و سي را در مورد ساختار مي اطلاعاتيک کد سه حرفي. ت آورده شده است يزئول

 چـارچوب  نـوع  ۱۷۹ ي بـرا IZA کـد  ۷-۱ در شـکل  .شود يستال آورده مي کرييايميره در فرمول ش  يک خط ت  يدنبال  
  .]۴[ت آورده شده است يزئول



١٢  

  
  ]۸[ ها زئوليت چارچوبانواع ) ۷-۱(شکل                  

  
  ستالي کرييايمي از کاربرد فرمول شيمثال ۷- ۱-۷

  :Aت يزئول
  :ي نوعيستالي کرييايميک فرمول شي

( ) [ ] LTAOSiAlOHNa −48121227212   ) )۱-۶                                                                               (              
  .]۴[ زبان و حفره هم باشدي در مورد ساختار مي تواند شامل اطلاعاتين فرمول ميا

( ) [ ] [ ]{ } [ ] [ ]{ } LTA(0.41) 8643/640 43 OSiAl OHNa 681286
p

6
h48121227212 −  )۱-۷     (               

  
ر ي هم بصورت زي تواند بصورت توپولوژي نانومتر گزارش شده است که م۴۱/۰در فرمول بالا عرض کانال مؤثر 

  :ش داده شودينما
( ) [ ] [ ]{ } [ ] [ ]( ){ } LTAring8 8643/640 43 OSiAl OHNa 681286

p
6

h48121227212 --  )۱-۸  (             
  

ر يزبان امکان پذي ميها ون و اتصالات اتميناسيش، اعداد کوئورديف حالات اکسايشتر فرمول با استفاده از توصيبسط ب
  :است

( ) [ ] [ ] [ ][ ] [ ]{ } [ ] [ ]( ){ } LTAring88643/640  43  OSiAl  OHNa 681286
p

6
h8

2
48

4V
12

4
12827212 −−ΙΙΙΙ

 )۱-۹(  
  : تواند ساده نوشته شوديفرمول م

[ ] LTAOSiAl Na 48121212 −  )۱-۱۰                     (                                                                                        
  : ساده تريو حت

[ ] LTAOSiAl Na −−−  )۱-۱۱                                                                      (                                          


