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و مقایسه آن  FTIRنمونه با استفاده از روش طیف سنجی یک بررسی میزان آب سنگین موجود در 

 SPARTANبا نتایج شبیه سازی شده توسط نرم افزار 

 

  (3)زاده،قاسمهیاری ال – (2)محمدرضا،عباسی -(1) *سرافراز، هادی

 یا هسته یمهندس دانشکده ، یبهشت دیشه انشگاهد  3و 2و1

 

 چکيده:

ست.  شده ا صورت تجربی اندازه گیری  سرخ ب سنجی فرو سنگین موجود در نمونه های مختلف با روش طیف  رای بدر این پروژه مقدار آب 

گرم پودر پتاسیم برمید را و در محیط به میلی022، حدود  آنبرای تهیه  شده است کهاستفاده  KBrهای گذرای فروسرخ از قرص سنجی طیف

که  SPARTANشده و توسط دستگاه پرس به قرص تبدیل می شود. در ادامه با استفاده از نرم افزار دور از رطوبت و مواد دیگر کاملا سابیده 

 .  کول های آب و آب سنگین شبیه سازی شده استبرنامه برای شبیه سازی ملکولی و پیش بینی رفتاری مولکولی و خواص مواد است، ملیک 

سازی نیاز به افزایش جامعه آماری  شبیه  شد. برای افزایش دقت نتایج  سازی می با شبیه  سبی بین نتایج تجربی و  شان دهنده تطابق ن نتایج ن

 ملکول ها می باشد.

 

 SPARTANنرم افزار  – FTIRطیف سنجی   -آب سنگین:کلمات کليدي

 

 مقدمه :

با  بافرمول اتمی دوتریم ایزوتوپ هیدروژن به جای O2H بر خلاف آب معمولی با فرمول O2D سنگین با فرمولآب 

ند ک، به عنوان  ایرآکتورهای هستهبرخی  توان به استفاده از آن دردهای این آب میاست. از کاربراکسیژن ترکیب شده

آلی)منبع دوتریم برای آماده سازی نشانه دار ر رزونانس مغناطیسی هسته ای،شیمی آب سنگین همچنین د .م بردنا کننده

  .[1]ترینو و.. استفاده فراوان داردوآشکارساز نفوریه، تبدیل سنجی طیف کردن مواد آلی(،

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%98%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%98%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%DB%8C%D8%B2%D9%88%D8%AA%D9%88%D9%BE
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%DB%8C%D8%B2%D9%88%D8%AA%D9%88%D9%BE
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D9%88%D8%AA%D8%B1%DB%8C%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D9%88%D8%AA%D8%B1%DB%8C%D9%85
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A2%DA%A9%D8%AA%D9%88%D8%B1%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D9%87%D8%B3%D8%AA%D9%87%E2%80%8C%D8%A7%DB%8C
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آن با توجه به نزدیکی خواص  اتم دوتریم موجود است که جدا کردن ۱اتم هیدروژن  ۰222در کنار هر معمولی در آب 

در نمونه آب را با روش های متفاوتی از جمله آب سنگین  بودن  موجود. [2]آب سنگین و آب سبک بسیار سخت است

دارای  فرو سرخهای شیمیایی، قسمت ارتعاشی  طیف برای تجزیه تحلیلسنجید.   توان ( میFTIR) فروسرخطیف سنجی 

 گیرد.را دربر می 02تا  μm 0.2اهمیت است که طول موج بین 

 برند.ها به جای طول موج به کار میواحدی است که بیشتر شیمیدان 𝑐𝑚−1عدد موج با واحد 

�̅�(𝑐𝑚−1) =
1

𝜆(𝑐𝑚)
       𝜐(𝐻𝑍) = �̅�𝐶 =

𝐶(𝑐𝑚 sec )⁄

𝜆(𝑐𝑚)
      

 :FTIRدستگاه مراحل طيف سنجی با 

دهد؛ دلیل اصلی کاربرد نمونه و پیوند آنها به ما اطلاعاتی می های موجود درمواد، درباره مولکول فروسرخآنالیز طیف 

نج سگیرد، طیفهمین اطلاعات است. به دستگاهی که طیف جذبی را در یک ترکیب اندازه می فروسرخسنجی طیف

 گویند.می فروسرخ

 روسرخفهایی از ناحیه الکترومغناطیس طیف تمامی ترکیباتی که دارای پیوند کووالانسی باشند، )آلی یا غیر آلی( فرکانس

کنند، به تراز انرژی بالاتر را جذب می فروسرخها زمانیکه طیف همانند دیگر انواع جذب انرژی، مولکولکنند.را جذب می

-همانند دیگر فرآیندهای جذب، یک فرآیند کوانتیزه است. یک مولکول فرکانس فروسرخشوند. فرآیند جذب برانگیخته می

kjسبب تغییر رنج انرژی مولکول بین   فروسرخکند. جذب را جذب می فروسرخ)انرژی( خاصی از طیف  ها
mol

⁄ 02 

وند و شباشند، جذب میی که برابر با فرکانس طبیعی مولکول میفروسرخهای شود. در فرآیند جذب فرکانسمی 8تا 

ود. توجه کنید که همه پیوندها قادر به جذب شانرژی جذب شده سبب افزایش دامنه ارتعاشی پیوند در مولکول می

نیستند، حتی اگر فرکانس آن با فرکانس طبیعی پیوند برابر باشد. فقط پیوندهایی که دارای ممان دوقطبی متغیر با  فروسرخ

 باشند. می فروسرخزمان هستند، قادر به جذب 

 بطور خلاصه عبارتند از: روش های دیگردر مقایسه با   FTIRبرخی مزایای 

شوند، به جای چند دقیقه حدود چند ثانیه طول گیری میها بطور همزمان اندازهتمام فرکانس FTIRسرعت: چون در 

 کشد.می
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ر تبه چند دلیل افزایش یافته است. یکی اینکه دتکتورهای مورد استفاده حساس FTIRحساسیت: میزان حساسیت در 

 ن نوری بالاتر است.هستند و دیگر اینکه توا

 شوند و نیاز به کالیبراسیون توسط کاربر ندارند.ها بطور داخلی کالیبره میکالیبره شده داخلی: این دستگاه

حت تاثیر را ت فروسرخهای درگیر در پیوند چگونه فرکانس جذب اکنون باید بررسی شود که استحکام پیوند و جرم اتم

همانند دو جرم ارتعاش کننده است که به یک فنر متصل شده است. طول پیوند مرتبا دهد. یک مولکول دواتمی قرار می

یرد، انرژی گتوان مقدار میانگینی برای آن درنظر گرفت. وقتی این فنر تحت کشش یا فشار قرار میکند، ولی میتغییر می

وسته از انرژی کند، انرژی ارتعاشی آن پیییابد. در حرکت هارمونیکی وقتی پیوند ارتعاش پیدا مپتانسیل سیستم افزایش می

 شود.سینتیکی به انرژی پتانسیل تبدیل می

باشند.پس اجسامی با جرم ها میجرم اتم m2و  m1باشد و دو جرم می kیک جسم نوسانگر دارای سختی یا ثابت سختی 

.که از این همین خصوصیت برای تشخیص وجود آب سنگین در نمونه آب های متفاوت دارای طیف متفاوت هستند

 .شده استاستفاده 

کنیم.. برای تهیه قرص استفاده می KBrهای گذرای فروسرخ گیری از آب مایع، از قرصسازی نمونه: برای طیفآماده

KBr  ط به دور از رطوبت و مواد دیگر گرم پودر پتاسیم برمید را وزن کرده و در هاون خشک و در محیمیلی022، حدود

در  نراآکنیم. پس از تهیه قرص، ابتدا . سپس آنرا در دستگاه پرس قرار داده و بطور کامل پرس میسابیده می شودکاملا 

کنیم. هدف از تهیه طیف زمینه اینست که اختلاف آن با نمونه را ای از آن تهیه میمحل نمونه قرار داده و طیف زمینه

ای از آب مورد آزمایش را روی طیف اصلی نمونه را بدون وجود عوامل دیگر، تهیه کنیم.پس از ذخیره قطرهمحاسبه و 

 دهیم. قرص ریخته و در محل مخصوص قرارگیری نمونه قرار می

، هکنیم. اگر چراغ روی دستگاپس از قرار دادن نمونه در محل مخصوص، دستگاه را روشن می گیری با دستگاه:نحوه اندازه

زنیم. ن را میافزار، اسکسبز باشد یعنی کالیبره است و در صورت قرمز بودن یعنی به کالیبراسیون نیاز دارد. سپس از نرم

کنیم.( سپس نوع آنالیز )عبوری و جذبی( را مشخص و پس از انتخاب )اگر طیف زمینه باشد، آنرا بصورت زمینه ذخیره می

طیف ارتعاشی بصورت عکس یا مقادیر آن در فایل اکسل قابل  رسانیم.به پایان می نام برای طیف ذخیره شونده، مراحل را

 دسترسی است.
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 :1اسپارتان نرم افزارتئوري و روش حل 

 مکانیک مولکولی،روش های نیمه "برای پیش بینی رفتار مولکول ها از روش های متفاوتی از جمله در این برنامه 

حاضر  روش  حال میتوان استفاده کرد که در مولکولی( )اوربیتال0فوک-هارتری تجربی)اوربیتال مولکولی( و یا روش

 تجویجس برای یا وو یا با تعداد بسیار زیاد  بزرگ بسیار مولکول روی بر محاسبات برای عملی روش تنها مولکولی

که از زیر گروه شده است استفاده  MMFFaq در این پروژه از روش. است پذیر انعطاف بسیار مولکول روی بر ساختاری

 است و یساختار تحلیل و تجزیه برای سریع و اعتماد قابل ابزار یک کهشده  ثابتاست و محاسبات مکانیک مولکولی 

داده  اصلاحخصوصیات از این علاوه بر ندارد و همچنین  وجود مولکولی مکانیک اتمی در محاسبات محدودیتی هیچ

 نیز برخوردار است. های آبی حلالمربوط به  انرژیهای 

 

 روش کار با برنامه اسپارتان:

مقاله بدین  در این. روش کار و خواص مواد است شبیه سازی ملکولی و پیش بینی رفتاری مولکولیبرای اسپارتان برنامه 

نزدیک به ه نتیج اندرا به تعدادی که بتویه سازی کرده و تعداد مولکول ها صورت است که ابتدا مولکول آب سنگین را شب

 داده های تجربی را حاصل کند، می رسانیم.

 ازیس مولکول آب سنگین را قرار می دهیم سپس برنامه با استفاده ابزاهای بهینه ۱22پس ابتدا در محیط برنامه اسپارتان 

الت ترین حانرژی ساختار را به حداقل ممکن و پایدارترین حالت می رسانیم.که در این حالت مولکول ها دربهینه  3هندسه

از لحاظ انرژی دافعه و جاذبه نسبت به یکدیگر قرار گرفته اند.حال پس از این مرحله می توانیم از ساختار شبیه سازی 

از زیر گروه روش های مکانیک مولکولی که در  aqMMF از روش  پژوهشکه برای این شده ی خود طیف سنجی کنیم 

 .می شوداستفاده  ،قبل توضیح داده شد

                                                 
1  SPARTAN 
2 Hartree-Fock 
3 geometry optimization 
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پایگاه داده ای احتیاج داریم که شامل طیف هایی با درصدهای متفاوتی میان آب و آب سنگین باشد تا بتوان با  حال به

( با این پایگاه داده به میزان آب سنگین موجود در نمونه آب مورد آزمایش FTIRمقایسه طیف بدست آمده از دستگاه )

 .فتدست یا

مین و  ه نموده)با توجه مراحل گفته شده(شبیه سازی کرده و طیف سنجی مولکول آب سنگین را  ۱22بدین منظور تعداد 

مولکول آب ادامه می دهیم تا  ۱22مولکول آب تکرار میکنیم و این کار را تا   ۱مولکول آب سنگین و  ۱01مراحل را با 

 طیف هایی با درصد متفاوت آب سنگین به وجود آید .در نتیجه پایگاه داده مورد نظر بدست آمده است.

 

 SPARTANمحیط نرم افزار  :۱ شکل

 :نتایج

گین نمونه های استاندارد آب سنبا طیف های در مقایسه در زیر چند نمونه از طیف های شبیه سازی توسط برنامه اسپارتان 

اسپارتان و  نرم افزار نتایج مستخرج از ۱شکل  را مشاهده می کنید. ۱22و  ۰2،  2/02وزنی ساخته شده با درصد های 

 باشد.می  FTIRگرفته شده با دستگاه طیف های  0شکل 
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 O2Dملکول  22و  O2Hملکول  22نتایج شبیه سازی برای  :0 شکل

 

 آب cc0آب سنگین +  cc0برای  FTIRنتایج تجربی : 3 شکل

 

 

 O2Dملکول  ۱22و  O2Hملکول  22نتایج شبیه سازی برای  : 0 شکل
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 آب cc۱آب سنگین +  cc3  برای FTIRنتایج تجربی  : 2 شکل

 

 O2Dملکول  ۱22نتایج شبیه سازی برای  : 6 شکل

 

 آب سنگین cc0 برای FTIRنتایج تجربی  : ۰ شکل
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 : بحث ونتيجه گيري

نتایج نشان می دهد که با بالابردن تعداد مولکول ها در شبیه سازی می توان به داده هایی با دقت بسیار بالاتر نیز رسید که 

راحتی با مقایسه طیف گرفته شده از یک نمونه آب مجهول با پایگاه داده  با هر چه دقیق تر شدن این طیف ها می توان به

رای مثال بای بدست آمده از شبیه سازی با برنامه اسپارتان، به میزان دقیق درصد آب سنگین موجود در نمونه آب پی برد.

( 262و02۰8،۱026نقاط ) قله در 3درصد آب سنگین را نمونه مجهول فرض کنیم چون طیف ما دارای  ۱22اگر ما نمونه 

 بوده است. O2Dدرصد  ۱22می باشد با مقایسه با پایگاه داده اسپارتان می توان دریافت که نمونه ما دارای 

خلوص آب سنگین به کار برده  که این روش می تواند در راکتورهای آب سنگین برای تشخیص وجود نشتی و کاهش

کارخانه های تولید آب سنگین و یا پیدا کردن منابع آبی با درصد آب سنگین نیز می توان به از دیگر کاربرد های آن شود.

 اشاره کرد.زیاد 
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