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Abstract: This article reports on a molecular dynamics simulation-based research that investigates the adsorption 
of sodium oleate (NaOl) on the of the highly hydrophilic 001 hematite surface in froth flotation and its effect on the 
mineral's wettability properties. The molecular dynamics simulation was conducted using LAMMPS. The wettability 
properties were evaluated by comparing the thermodynamic characteristics of two surfaces, one net and the other 
coated by the collector. Surface energy, center of mass location of water molecules, water density in contact layers and 
adjacent to the surface, and fluid permeability coefficient were used as indicators of wettability. The simulation results 
showed that the 001 surface of hematite is highly hydrophilic due to strong electrostatic interactions and feasible 
hydrogen bond formation sites. However, with the adsorption of the collector, the surface became hydrophobic due 
to a sharp decrease in surface tension, reduction of intermolecular interactions, and loss of hydrogen bond formation 
sites. The results confirm that the selective absorption of the collector on the hematite surface enables its floatability.
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INTRODUCTION
The flotation mechanism of oxide and silicate minerals depends mainly on their electrical properties, 

solubility, surface charge, collector chain length, and metal-collector salt stability [1-6]. Hematite (iron 
oxide) enrichment is a crucial process as it is one of the primary sources of iron ore and steel production 
[7]. Flotation and magnetic separation are commonly used for hematite enrichment or removal [8]. Unlike 
Sulphides, hematite is highly hydrophilic due to the presence of oxygen in its chemical composition, 
which forms hydrogen bonds. Therefore, flotation is not possible without the presence of collectors [8,9]. 
Molecular dynamics simulation (MDS) is a method that analyses the microscopic properties of a system, 
such as the mass and interactions of atoms or molecular structure, to predict its macroscopic properties [9]. 
This simulation method is advantageous because it can study many conditions and states of the system from 
a molecular perspective [10].

METHODS
In this research, the mechanism of sodium oleate (NaOl) adsorption on the 001 surface of hematite in 

the flotation environment and its effect on the wettability of this mineral were investigated using MDS. The 
simulation was carried out in the LAMMPS open source code environment. Wettability was investigated 
by comparing the thermodynamic characteristics of the hematite surface with and without the collector, 
including surface energy, center of mass of water molecule location, water density in contact layers and 
adjacent to the surface, and fluid permeability coefficient.

FINDINGS AND ARGUMENT
The results showed that, without the addition of a collector, strong electrostatic interactions between 

water molecules and the mineral surface caused the absorption of water molecules, resulting in system 
equilibrium being achieved in a very short time (approximately 0.5 nanoseconds) and a diffusion coefficient. 
However, on hematite surfaces coated with a collector, the time increased to 4 nanoseconds due to the sharp 
decrease in surface tension and the reduction of intermolecular interactions between the hematite surface 
and water molecules, resulting in hydrophobicity of the surface (see Figure 1). The results of the water 
density distribution profile at different distances from the hematite surface indicated changes in the wetting 
regime of the surface due to the absorption of the collector. Additionally, the difference in water density in 
different fluid layers near the solid surface confirmed the hydrophobicity of the hematite surface covered 
by the collector. Furthermore, the collector led to a decrease in the number of hydrogen bonds, confirming 
the important role of hydrogen bond formation in the hydrophilic behavior of this mineral.

The variation in wettability regime and hydrophobicity of the hematite surface after collector absorption 
was mainly due to the loss of absorption sites and possible locations for hydrogen bond formation. The 
center mass of water molecules diagram on the hematite surface along the z-axis was in good agreement 
with other results and confirmed that the center of gravity of water molecules moved away from the hematite 
surface (indicating hydrophobicity of the hematite surface).

  
 

 
 

Figure 1. A: Carbon RMSD in sodium oleate composition and B: hydrogen RMSD in water molecule

(A) (B)
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CONCLUSIONS
The simulation findings generally showed good agreement with the laboratory results [11,12], revealing 

that the selective absorption of sodium oleate collector on the hematite surface leads to a hydrophobic 
surface that enables hematite floatability.
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چکیده

این مقاله، یک تحقیق بر پایه شبیه سازی دینامیک مولکولی است که به بررسی مکانیزیم جذب سدیم اولئات )NaOl( بر روی سطح 001  
کانی اکسیدی و به شدت آبدوست هماتیت در محیط فلوتاسیون و تاثیر آن بر خواص ترشوندگی این کانی می پردازد. شبیه سازی های دینامیک 
مولکولی انجام یافته در این تحقیق، در محیط کد متن باز لمپس انجام شد. بررسی خواص ترشوندگی سطح هماتیت نیز با مقایسه ویژ گی های 
ترمودینامیکی دو سطح بکر و پوشش داده شده آن به وسیله کلکتور انجام گرفت. شاخص های مورد بررسی در مقایسه ترشوندگی دو سطح 
بکر و پوشش داده شده به وسیله کلکتور، انرژی سطح، محل قرارگیری مرکز جرم مولکول های آب، دانسیته آب در لایه های تماس و مجاور 
سطح و ضریب نفوذ سیال در دو سیستم بود. در مجموع نتایج حاصل از شبیه سازی ها نشان داد، سطح 001 هماتیت به دلیل چگالی بالای بار 
الکتریکی تجمع یافته، به شدت آبدوست بوده و تنش سطحی بالایی دارد. وجود اتم های اکسیژن در سطح هماتیت نیز سبب ایجاد سایت های 
تشکیل پیوند هیدروژنی بر روی سطح کانی شده و آبدوستی سطح را تشدید می کند. در مقابل، با جذب سدیم اولئات بر روی سطح هماتیت، 
کاهش شدید در میزان انرژی سطحی و کاهش تمایل سطح به جذب مولکول های آب مشاهده شد. همچنین، میزان تنش سطحی و بار الکتریکی 
تمرکز یافته بر روی سطح که سبب آبدوستی سطح می شد، تا حد زیادی کاهش یافت. همچنین، پوشش سطح به وسیله کلکتور احتمال تشکیل 
پیوندهای هیدروژنی مابین مولکول های آب و سطح هماتیت را از بین برد و در نهایت موجب تغییر رژیم ترشوندگی سطح کانی از آبدوست به 

آبگریز شد.

کلمات کلیدي 

جذب سطحی، شبیه سازی دینامیک مولکولی، هماتیت، سدیم اولئات، رژیم ترشوندگی.
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1- مقدمه

در بین روش های رایج در فرآوری مواد معدنی، فلوتاسیون 
قرن  یک  که طی  است  پرکاربرد  و  کارآمد  بسیار  فرآیند  یک 
معدنی  مواد  تن  میلیون ها  سالیانه  آن  از  استفاده  با  اخیر، 
است.  گرفته  قرار  پرعیارسازی  تحت  اکسیدی  و  سولفیدی 
پرعیار سازی  برای  روش  این  ابتدایی  طراحی  اساس  اگرچه، 
سنتز  و  طراحی  با  بعدها  اما  است،  بوده  سولفیدی  کانی های 
برای  روش  این  از  استفاده  قابلیت  خاص،  کلکتورهای 
نیز فراهم شد]1[. فلوتاسیون  شناور سازی کانی های اکسیدی 
عمدتا  صنعتی،  مقیاس  در  سیلیکات ها  و  اکسیدی  کانی های 
کوارتز]2[،  مانند  کانی هایی  حذف  یا  و  پرعیارسازی  شامل 
می شود.  فلدسپات ها]6[  و  روتیل]5[  هماتیت]3[، میکا]4[، 
خواص  به  وابسته  عمدتا  کانی ها  این  شناورسازی  مکانیزم 
زنجیره  طول  کانی ها،  بار سطحی  کانی،  حلالیت  و  الکتریکی 
کلکتور مورد استفاده و پایداری نمک فلز- کلکتور است. در این 
عنوان  به  آهن دار هماتیت،  اکسیدی  کانی  میان، پرعیارسازی 
یکی از منابع اصلی تولید آهن و فولاد اهمیت ویژه ای دارد. در 
کنار روش های پرعیارسازی مغناطیسی، فلوتاسیون نیز به دلیل 
کارآمدی بالا برای تغلیظ و یا حذف کانی های هماتیتی استفاده 
می شود]8،7[. با توجه به وجود اکسیژن در ترکیب شیمیایی 
هماتیت و امکان تشکیل پیوند هیدروژنی با مولکول های آب، 
آبدوست  شدیدا  سطحی  رفتار  سولفید ها  خلاف  بر  کانی   این 
امکان  )کلکتورها(  سطح ساز  عوامل  وجود  بدون  و  داشته 

فلوتاسیون آن  وجود ندارد]10،9[.
گروه  یک  به  متصل  هیدروکربنی  زنجیره  کلکتورها، 
گروه  این  الکتریکی  بار  اساس  بر  که  هستند  معدنی  قطبی 
قطبی در حالت یونیزه شده، ممکن است آنیونی و یا کاتیونی 
وسیله  به  است  ممکن  کلکتورها  این  سطحی  جذب  باشند. 
کلکتور  و  کانی  سطح  مابین  الکترواستاتیکی  اندرکنش های 
)جذب فیزیکی( یا به وسیله یک فعل و انفعال شیمیایی )جذب 
شیمیایی( مابین آن ها رخ دهد]11[. کلکتورهای کاتیونی غالبا 
مکانیزیم جذب فیزیکی دارند و در اثر اندرکنش های برد بلند 
به  می شوند.  کانی  سطح  جذب  واندروالسی  و  الکترواستاتیک 
دلیل ماهیت نیروهای موثر در جذب، این نوع جذب می تواند 
به صورت تک و یا چند لایه اتفاق بیفتد. در مقابل، کلکتورهای 
آنیونی، غالبا مکانیزیم جذب شیمیایی دارند و به دلیل جذب 
بر روی سایت های جذب محدود و مشخص، فقط به صورت تک 
لایه اتفاق می افتند]12[. بر اساس آنچه گفته شد، موفقیت هر 

به موفقیت در جذب  وابسته  زیادی  تا حد  فلوتاسیون  فرآیند 
انتخابی کلکتور بر روی سطح کانی هدف و آبگریزی این سطح 

با کلکتور جذب شده است.
بر این اساس، در سال هاي اخیر تحقیقات بر روی مکانیزیم 
توسعه نسل جدید  و  آنها  اصلاح ساختار  و  عملکرد کلکتورها 
به خود جلب کرده است]14،13[.  را  ویژه ای  توجه  کلکتورها 
در کنار مطالعات رایج به روش آزمایشگاهی و پایلوت، مطالعات 
به روش مدلسازی و شبیه سازی، یکی از جدیدترین روش ها در 
انجام این مطالعات است که در سال های اخیر و با پیشرفت های 
حاصله در زمینه  علوم رایانه ای، مطرح شده است]15[. در این 
روش های  محاسباتی]16[،  شیمی  بر  مبتنی  روش های  بین، 
و  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  کوانتوم  مکانیک  بر  مبتنی 
در  مطالعات  در  روش ها  کارآمدترین  از  کارلو  مونت  الگوریتم 
مقیاس مولکولی و میکروسکوپی هستند]18،17[ که با توجه 
به فیزیک شبیه سازی مد نظر در این تحقیق از روش دینامیک 

مولکولی استفاده شده است.
دینامیک مولکولی روشی مستقیم برای بررسی ویژگی های 
برهمکنش های  اتم ها،  جرم  مانند  سیستم  یک  میکروسکوپی 
این  از  استفاده  با  که  است]19[  مولکولی  ساختار  و  آن ها 
خواص میکروسکوپی می توان به خواص ماکروسکوپی سیستم 
بررسی  امکان  شبیه سازی  روش  این  اصلی  ویژگی  رسید.  نیز 
شرایط و حالات سیستم از دیدگاه مولکولی است]20[. ایجاد 
یک شناخت دقیق از کیفیت و کمیت توزیع بار الکتریکی بر 
کانی های  بار سطحی  از  ناشی  پتانسیل  و  کانی ها  روی سطح 
فلوتاسیون  محیط  در  کلکتور  جذب  از  بعد  و  قبل  اکسیدی 
و  اکسیدی  کانی های  فلوتاسیون  موفقیت  به  دستیابی  در  که 
سیلیکات ها امری اجتناب ناپذیر است، از ویژگی های مهم این 
روش  است که سبب تمایل روزافزون به استفاده از این روش 

می شود]15[. 
غالب  که  می دهد  نشان  تحقیقات  این  بر  مختصر  مروری 
روی  بر  اولئات  سدیم  جذب  زمینه  در  یافته  انجام  مطالعات 
صنعتی  یا  آزمایشگاهی  و  ماکروسکوپی  مقیاس  در  هماتیت، 
بوده]21[ و مکانیزم جذب این کلکتور از دیدگاه میکروسکوپی، 
مکانیزم  مطالعه  این  در  بنابراین  است،  نشده  بررسی  و  بحث 
این  تاثیر  و  بر روی سطح کانی هماتیت  اولئات  جذب سدیم 
دیدگاه  از  هماتیت   001 سطح  ترشوندگی  رژیم  بر  جذب 
تحقیق  انجام  روش  می شود.  بررسی  و  بحث  میکروسکوپی 
انتخاب  کوانتومی  مولکولی  دینامیک  شبیه سازی  روش  نیز، 
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بکر  کانی  سطح  آبگریزی  آبدوستی-  شاخص های  است.  شده 
محل  شامل  کلکتور  وسیله  به  هماتیت  شده  داده  پوشش  و 
چگالی  توزیع  پروفیل  آب،  مولکول های  ثقل  مرکز  قرارگیری 
آب در لایه های مختلف مجاور کانی هماتیت و متوسط تعداد 
آب  مولکول های  وسیله  به  تشکیل شده  هیدروژنی  پیوندهای 

است.

2- روش انجام شبیه سازی ها

اولئات  سدیم  شیمیایی  ساختار  نشان دهنده  شکل1-الف 
)C18H33NaO2( و شکل 1-ب نشان دهنده ساختار فضایی بلور 
هماتیت است. شبیه سازی های دینامیک مولکولی با استفاده از 
کد متن باز لمپس انجام شد]22[. سطح 001 هماتیت با ابعاد 
به عنوان   x y و   ،z 27×101×105 آنگستروم در سه راستای 
محاسبات  حسب  بر  شد.  ساخته  شبیه سازی  آبدوست  سطح 
استکیومتری، تعداد 25 عدد کلکتور سدیم  اولئات برای جذب 
بر روی سطح هماتیت بر روی این سطح قرار گرفت. بررسی 
خواص ترشوندگی سطوح بکر و پوشش داده  شده هماتیت به 
وسیله شبیه سازی نحوه آرایش مولکول های آب در یک جعبه 
داده شده  پوشش  و  بکر  دو سطح  روی  بر  که  آب  شکل پذیر 
به   .)2 )شکل  گرفت  انجام  بود،  گرفته  قرار  کلکتور  وسیله  به 
با سیستم ماکروسکوپی و  انتخابی  المان  جهت تطابق شرایط 
شرایط آزمایشگاهی، شرایط مرزی در باکس شبیه سازی المان 
انتخاب شده در دو جهت x و y متناوب و در جهت z به صورت 
غیرمتناوب در نظر گرفته شد. میدان نیروی مورد استفاده برای 
اختصاص مقادیر کوانتومی مورد نیاز در محاسبه اندرکنش های 
واکنشی نیروی  میدان  شبیه سازی ها،  انجام  در  مولکولی  بین 

 )reax-ff( بود]23[. برای محاسبه اندرکنش های غیرپیوندی 
از پتانسیل لنارد-جونز1 استفاده شد]24[. زمان کل شبیه سازی 
برای سیستم هماتیت- آب، 5 نانوثانیه و برای سیستم هماتیت-

کلکتور-آب، 10 نانوثانیه در نظر گرفته شد. فرآیند جذب آب و 
سدیم اولئات بر روی سطح هماتیت در سیستم های شبیه سازی 
ثابت  دما  ثابت-  حجم  ترمودینامیکی  هنگرد  از  استفاده  با 

)NVT( در دمای 300 درجه کلوین انجام شد.

3- مباحث و نتایج

3-1- بررسی پایداری فرآیندهای جذب 

شدن  پایدار  و  جذب  فرآیند  شدن  تکمیل  بررسی 
 001 سطح  روی  بر  جذب  شده  آب  و  کلکتور  مولکول های 

فاکتور  شد.  بررسی   RMSD شاخص  از  استفاده  با  هماتیت، 
میان  متوسط  فاصله  اندازه گیری  برای  شاخصی   RMSD
اتم های تشکیل دهنده مولکول ها در ساختار مولکول های بزرگ 
است و همگرایی این شاخص به یک مقدار ثابت بیان گر تنظیم 
شدن فواصل اتمی و مولکولی، تحت تاثیر اندرکنش های جاذبه 
و دافعه درون مولکولی و بین مولکولی است. معادله 1، بیان گر 
رابطه ریاضی محاسبه مقدار شاخص RMSD برای مولکول ها 

در شبیه سازی دینامیک مولکولی است:

که در آن:
ir : فاصله میان اتم i ساختار مرجع یا موقعیت اصلی با 

سایر اتم های معادل یا غیر معادل در سیستم
N : تعداد ذرات است]25[.

 

 
شکل 1: الف( مولکول سدیم اولئات، ب( بلور هماتیت، دید از جهت 
خاکستری  هیدروژن،  اتم  نشان دهنده  سفید،  )گوی های   x محور 

کربن، قرمز اکسیژن و آبی آهن است.(

)الف(

)ب(

2

1

1 N

i
i

RMSD r
N =

=  )1(
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شکل 3، نشان دهنده شاخص RMSD جذب مولکول های 
آب بر روی سطح بکر و بدون پوشش هماتیت است که نسبت 
به اتم های هیدروژن حاضر در مولکول های آب رسم شده است.

همان طور که در شکل 3 به خوبی مشاهده می شود، در 0/5 
نانو ثانیه ابتدایی مولکول های آب به سرعت جذب سطح بلور 
هماتیت شده و بر روی سطح پایدار می شوند. روند همگرایی 
پیوندهای  تشکیل  نشان دهنده  شبیه سازی  ادامه  در  نمودار 
هیدروژنی مابین مولکول های آب و سطح و وصل شدگی قطره 
آب به روی سطح بلور هماتیت و پایداری آن بر روی سطح است. 
به یک خط   RMSD نمودار  تبدیل شدن  و  همگرایی شدید 
الکترواستاتیکی  اندرکنش های  بالای  بیانگر شدت  افقی  کاملا 

میان مولکول های آب و سطح بلور است.
شاخص  نشان دهنده  ترتیب  به  نیز  ب  و  4-الف  شکل 
سطح  روی  بر  آب  و  کلکتور  مولکول های  جذب   RMSD
الف  نمودار  است.  سطح  روی  بر  آنها  شدن  پایدار  و  هماتیت 
نسبت به اتم های کربن حاضر در ترکیب سدیم اولئات و نمودار 
ترکیب مولکول آب  اتم های هیدروژن حاضر در  به  ب نسبت 
لحظات  در   RMSD نمودار  شدید  شیب  است.  شده  رسم 
مابین  شدید  بسیار  اندرکنش های  وجود  بیان گر  ابتدایی، 
اتم های سطح و مولکول های کلکتور است که سبب به وجود 
آمدن نیروی شدید برای مولکول های کلکتور در همان لحظات 
ابتدایی می شود. این کلکتورها با یک حرکت قائم مانند که در 
شناخته   Ballistic motion عنوان  تحت  سطح  شیمی  علم 
بر روی  بلور هماتیت شده و  به سرعت جذب سطح  می شود، 
سطح به پایداری می شوند. دلیل این امر نیز اندرکنش قوی تر 

 

 
هماتیت-سدیم  سیستم  ب(  هماتیت-آب،  سیستم  الف(   :2 شکل 
اولئات-آب )گوی های قرمز و سفید نشانگر اتم اکسیژن و هیدروژن، 
گوی های آبی نشانگر اتم آهن، گوی های سیاه نشانگر کربن و گوی 

بنفش نشانگر اتم سدیم است.(

)الف(

)ب(

شکل RMDS :3 جذب مولکول های آب بر روی سطح بکر هماتیت 
و تشکیل نانو قطره آب
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مابین اتم های سطح و سرهای قطبی یونیزه شده مولکول های 
کلکتور در مقایسه با مولکول های آب است که در باز شعاع تاثیر 

سطح قرار دارند. 

این بار در سطح هماتیت پوشش  بکر،  بر خلاف سطح  اما 
روی  به  آب  مولکول های  جذب  کلکتور،  وسیله  به  شده  داده 
پایدار شدن  و  و جذب  داشته  کندتر  مراتب  به  روندی  سطح 
 12( نانوثانیه   6 در حدود  زمانی  تقریبا  هماتیت  روی  بر  آنها 
کاهش  نشان دهنده  امر  این  می کشد.  طول  به  کندتر(  برابر 
شده  داده  پوشش  هماتیت  سطح  انرژی  میزان  در  چشمگیر 
اندرکنش های  شدت  کاهش  و  کلکتور  مولکول های  وسیله  به 
چشمگیر  کاهش  و  هماتیت  سطح  با  آب  مولکول های  میان 
در   RMSD نمودارهای  نتایج  است.  سطح  ترشوندگی  در 
نشان دهنده  هماتیت  روی  به  کلکتور  جذب  شبیه سازی های 
جذب این مولکول ها بر رئس سطح پایدار شدت آن ها بر روی 

سطح بلور هماتیت در زمانی مابین 3 تا 4 نانوثانیه است. شیب 
بالای نمودار RMSD جذب کلکتور بر روی سطح در لحظات 
آغازین شبیه سازی نیز نشان دهنده اندرکنش های شدید مابین 
از  بعد  که  است  کلکتور  شده  یونیزه  قطبی  سرهای  و  سطح 
جذب آنها بر روی سطح سبب پین شدگی آنها بر روی سطح و 
جلوگیری از فرآیند واجذب می شود. همچنین، این امر سبب 

کاهش شدید تنش سطحی در بلور هماتیت می شود.

3-2- محاسبه انرژی سطحی سطح 001 هماتیت

خاصیت ترشوندگی هر سطح بلوری در محیط آبی، ناشی 
شده  متمرکز  الکتریکی  بار  از  حاصل  تنش سطحی  میزان  از 
به  ماکروسکوپی  مقیاس  در  تنش  این  است]26[.  آن  روی  بر 
و  تحلیل  پیوستگی  و  چسبندگی  نیروی  دو  برآیند  صورت 
قطره  مابین  تماس  زاویه  یک  اثر  این  برآیند  بررسی می شود. 
میکروسکوپی  مقیاس  در  ایجاد می کند.  با سطح جامد  سیال 
نیز بررسی این اثر با بررسی اندرکنش های غیرپیوندی بردبلند 
امکان پذیر است. اندرکنش های غیرپیوندی بردبلند به دو گروه 
می شوند.  تقسیم  الکترواستاتیک  و  واندروالسی  اندرکنش های 
بلوری،  ساختار  و  شیمیایی  ترکیب  دلیل  به  کانی ها،  برای 
اندرکنش های الکترواستاتیک به مراتب )بیش از 90 بار( قوی تر 
از اندرکنش های واندروالس بوده و نقش موثر تری در آبدوستی یا 
آبگریزی این سطوح دارد و اندرکنش های واندروالس در مقایسه 
بنابراین تحلیل  قابل صرف نظر کردن است،  الکترواستاتیک  با 
شاخصی  قطبی،  سیستم  یک  الکترواستاتیک  اندرکنش های 

مطلوب برای ارزیابی میزان ترشوندگی سطح است]27[. 
اندرکنش های  توزیع  شبیه سازی  نشان دهنده   5 شکل 
هماتیت-سدیم  و  هماتیت-آب  دو سیستم  در  الکترواستاتیک 

اولئات-آب است.

 

 

شکل 4: الف( RMSD اتم های کربن در ترکیب سدیم اولئات، ب( 
RMSD اتم های هیدروژن مولکول آب

)الف(

)ب(

شکل 5: توزیع اندرکنش های الکترواستاتیک در دو سیستم 
هماتیت-آب )قرمز( و هماتیت-کلکتور-آب )آبی(
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جذب  بیان گر  ثابت،  مقادیر  به  نمودار  دو  این  همگرایی 
روی  بر  اولئات  کلکتور سدیم  مولکول های  و  آب  مولکول های 
سطح 001 بلور هماتیت و اتمام فرآیند جذب است. همچنین 
سیستم  برابری   3 بودن  کمتر  و  همگرایی  مقادیر  در  تفاوت 
هماتیت-کلکتور-آب در مقایسه با سیستم هماتیت-آب بیانگر 
اندرکنش های بیشتر در سیستم دارای کلکتور و کاهش بیشتر 
این  بیشتر  آب گریزی  نتیجه  در  و  این سیستم  تنش سطحی 

سطح در مقایسه با سطح بکر هماتیت است.

3-3- محاسبه تعداد پیوندهای هیدروژنی

و  اکسیدی  کانی های  شدید  آبدوستی  اصلی  علل  از  یکی 
کانی ها  این  سطح  روی  بر  اکسیژن  اتم های  وجود  سیلیکاته، 
لبه  سطح،  در  گرفتن  قرار  دلیل  به  معمولا  اتم ها  این  است. 
و  یون  تولید  که سبب  دارند  نیز  ناقص  پیوند  گاه  گوشه ها،  و 
غالبا  اتم ها  این  می شود.  آن  الکترونگاتیوی  خاصیت  تشدید 
در محیط های آبی با اتم های هیدروژن مولکول های آب پیوند 
خاصیت  تشدید  سبب  امر  این  که  می کنند  ایجاد  هیدروژنی 
آبدوستی سطح کانی و کاهش زاویه تماس قطره با سطح در 
سطح،  پوشش  با  معمولا،  می شود]28[.  ماکروسکوپی  حالت 
لبه ها و گوشه ها به وسیله مولکول های کلکتور، تنش سطحی 
سطحی  اکسیژن  اتم های  و  یافته  کاهش  زیادی  حد  تا  بلور 
برای جذب  را  تمایل خود  و  توان  عنوان سایت های جذب  به 
از  پیوند هیدروژنی  تشکیل  و  به سمت خود  مولکول های آب 
دست می دهند، بنابراین تعداد متوسط پیوندهای هیدروژنی در 
سیستم پوشش داده شده با کلکتور کاهش می یابد]29[. شکل 
تشکیل  هیدروژنی  پیوندهای  تعداد  متوسط  نشان دهنده   6
شده برای دو سیستم هماتیت-آب و هماتیت-کلکتور-آب در 

نانوثانیه آخر شبیه سازی ها است.
 1 در  می شود،  دیده   6 شکل  از  خوبی  به  که  همان طور 
نانوثانیه پایانی شبیه سازی سیستم هماتیت-آب، متوسط تعداد 
به  پیوند   3/8 عدد  سیستم  در  موجود  هیدروژنی  پیوندهای 
با پوشش سطح کانی هماتیت  ازای هر مولکول آب است که 
مولکول  هر  ازای  به  پیوند   3/2 به  عدد  این  کلکتور  وسیله  به 
آب کاهش می یابد. این کاهش در تعداد پیوندهای هیدروژنی 
بیانگر کاهش انرژی سطحی، آب گریز شدن سطح بعد از جذب 
کانی  روی سطح  بر  سایت های جذب  رفتن  بین  از  و  کلکتور 

هماتیت برای تشکیل پیوند هیدروژنی است.

3-4- پروفیل توزیع چگالی

لایه بندی های  جامد،  سطوح  مجاورت  در  قطبی  سیالات 
مختلفی را تشکیل می دهند که این لایه بندی ها به لایه تماس، 
اولین  ضخامت  است]30[.  معروف  سیال  عمق  و  مجاور  لایه 
لایه  به  که  جامد  سطح  مجاورت  در  سیال  از  لایه  دومین  و 
شدت  از  تابعی  معمولا  هستند،  معروف  مجاور  لایه  و  تماس 
سطح  هرچه  و  است  جامد  سطح  بودن  آبگریز  یا  آبدوست 
افزایش  لایه ها  این  در  قطبی  سیال  چگالی  باشد،  آبدوست تر 
می یابد. البته این چگالی در لایه تماس به مراتب بیشتر از لایه 
مجاور است و در مجاورت سطوح کانی های به شدت آبدوست 
 104/5° از  آب  مولکول  مولکولی  زاویه  حتی  تماس،  لایه  در 
به شدت کاهش  این لایه  در  مولکول ها  و تحرک  افزایش  نیز 
می یابد. همچنین با حرکت از لایه مجاور به طرف عمق سیال 

چگالی سیال به چگالی مایع همگرا می شود]31[. 
شکل 7 پروفیل توزیع چگالی دو سیستم مختلف را نشان 

می دهد.
در شکل 7 پیک اول پروفیل توزیع چگالی که نشان دهنده 
مراتب  به  هماتیت  بکر  سطح  برای  است،  سطح  انرژی  شدت 
شدیدتر از سطح پوشش داده شده هماتیت به وسیله کلکتور 
سدیم اولئات است. این امر بیانگر شدت آبدوستی سطح بکر و 
آبگریزی سطح پوشش داده شده سطح به وسیله کلکتور است. 
برای سطح بدون پوشش  این پیک  همچنین محل قرارگیری 
نزدیک به سطح هماتیت قرار دارد که نشان دهنده شدت جاذبه 

سطح به مولکول های آب است.

3-5- بررسی مرکز مولکول های آب

فاصله قرارگیری مرکز جرم مولکول های آب در هر سیستم 

 
شکل 6: متوسط تعداد پیوندهای هیدروژنی تشکیل یافته در 1 

نانوثانیه آخر شبیه سازی
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با  مستقیمی  رابطه   ترشوندگی سطحی  به  مربوط  شبیه سازی 
رفتار ترشوندگی آن سطح دارد. به عبارت دیگر، در سیستم های 
مابین  غیرپیوندی  اندرکنش های  شدت  دلیل  به  آبدوست، 
فاصله ای  در  آب  مولکول های  غالب  و سطح،  آب  مولکول های 
برآیندی  مرکز جرم  نتیجه  در  و  گرفته  قرار  به سطح  نزدیک 
قرار می گیرد.  کانی  به سطح  نزدیک  نقطه ای  در  نیز  آنها  کل 
در نقطه مقابل در سطوح آبگریز، سطح به دلیل انرژی سطحی 
نداشته  به سمت خود  آب  مولکول های  به جذب  تمایلی  کم، 
قرار  از سطح  فاصله ای دورتر  مولکول ها در  غالب  نتیجه  و در 
نقطه ای  در  نیز  آنها  برآیندی  ثقل  مرکز  نتیجه،  در  می گیرند. 
دورتر از سطح قرار می گیرد. شکل 8، موقعیت قرارگیری مرکز 
ثقل مولکول های آب نسبت به بلور هماتیت در راستای بردار 
نرمال سطح 001 در دو سیستم مختلف شبیه سازی را نشان 

 می دهد.
در  می شود،  دیده   خوبی  به  شکل  این  از  که  همان طور 
سطح بکر و بدون پوشش هماتیت، به دلیل شدت بالای تنش 
سطحی ناشی از باندهای ناقص و نقص های ساختاری و تمرکز 
بالای بار الکتریکی )به ویژه در لبه ها و گوشه ها(، اندرکنش های 
الکترواستاتیک شدیدی از نوع نیروهای جاذبه از طرف سطح 
هم  جاذبه  نیروی  این  که  می شود  اعمال  آب  مولکول های  بر 
سبب کشش و تراکم شدید مولکول های آب در نزدیکی سطح 
لایه  در  آب  مولکول های  دانیسته  افزایش  آن  تبع  به  و  شده 
تماس و مجاور مشاهده و همچنین سبب قرارگیری مرکز ثقل 
)فاصله  کانی  سطح  به  نزدیک  فاصله ای  در  آب  مولکول های 
به  پوشش سطح  با  مقابل،  در  آنگسترومی سطح( می شود.   5
بار  و  سطح  انرژی  اولئات،  سدیم  کلکتور  مولکول های  وسیله 
بر روی آن به شدت کاهش می یابد. به  الکتریکی تجمع یافته 
تبع کاهش در بار الکتریکی تجمع یافته بر روی سطح هماتیت 
پوشش داده شده به وسیله مولکول های کلکتور سدیم اولئات، 
اندرکنش های غیرپیوندی مابین سطح هماتیت و مولکول های 
بین  جاذبه  نیروهای  نتیجه شدت  در  و  یافته  کاهش  نیز  آب 
از طرف سطح هماتیت کلکتور پوشش شده  اعمالی  مولکولی 
بر مولکول آب نیز کاهش می یابد. با کاهش این شدت جاذبه، 
تحرک و آزادی عمل مولکول های آب به شدت افزایش یافته و 
در مقابل تراکم مولکول های آب در لایه های همسایگی و مجاور 
سطح هماتیت نیز کاهش یافته و در نتیجه موقعیت قرارگیری 
از  دورتر  فاصله ای  در  نقطه ای  به  آب  مولکول های  ثقل  مرکز 
منتقل  سطح(  آنگسترومی   15 حدود  )در  هماتیت  سطح 
می شود. این امر، نشان دهنده تغییر رژیم ترشوندگی سطح از 

با نتایج شبیه سازی  آبدوست به آبگریز بوده و مطابقت خوبی 
پروفایل توزیع چگالی و انرژی سطحی دارد.

4- نتیجه گیری

در این تحقیق، جذب سطحی کلکتور سدیم اولئات برروی 
سطح 001 کانی هماتیت و اثرات آن بر رژیم ترشوندگی سطح 
این کانی با استفاده از شبیه سازی به روش دینامیک مولکولی 
جذب  پایداری  بررسی  برای   RMSD نتایج  شد.  بررسی 
مولکول های آب و کلکتور بر روی سطح هماتیت در دو حالت 
مختلف مورد بررسی قرار گرفت. نتایج نشان داد، بر روی سطح 
الکترواستاتیک  شدید  اندرکنش های  دلیل  به  هماتیت،  بکر 
و  آب  مولکول های  جذب  بلور،  سطح  و  آب  مولکول های  بین 

 

 

و  )قرمز(  بکر  سطح  روی  بر  آب  چگالی  توزیع  پروفیل   :7 شکل 
پوشش داده شده هماتیت به وسیله کلکتور )آبی(

آب  مولکول های  جرم  مرکز  قرارگیری  مختصات  نمودار   :8 شکل 
در سیستم شبیه سازی سطح بکر )قرمز( و پوشش داده به وسیله 

کلکتور هماتیت )آبی(
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به تعادل رسیدن سیستم ها در زمانی بسیار کوتاه )حدود 0/5 
نانوثانیه( و با ضریب نفوذی بسیار بالا اتفاق می افتد، در حالی 
کلکتور  وسیله  به  هماتیت  شده  داده  پوشش   سطوح  در  که 
زمان  این  تنش سطحی  دلیل کاهش شدید  به  اولئات  سدیم 
کاهش شدید  بیانگر  که  می یابد  افزایش  نانوثانیه   4 به حدود 
کلکتور  وسیله  به  داده شده  پوشش  هماتیت  انرژی سطح  در 
سدیم اولئات، کاهش اندرکنش های بین  مولکولی مابین سطح 
هماتیت پوشش  داده شده به وسیله کلکتور و مولکول های آب 
و آبگریز شدن سطح است. نتایج پروفیل توزیع چگالی آب در 
رژیم  در  تغییر  بیان گر  نیز  هماتیت  سطح  از  مختلف  فواصل 
ترشوندگی سطح هماتیت ناشی از فرآیند جذب کلکتور است. 
تفاوت چگالی آب در لایه های مختلف سیال در مجاورت سطح 
داده  پوشش  هماتیت  سطح  شدن  آب گریز  تاییدکننده  جامد 
شده به وسیله کلکتور است. همچنین، پوشش سطح هماتیت 
به وسیله کلکتور به کاهش تعداد پیوندهای هیدروژنی منجر 
شد که این خود نیز تاییدکننده نقش مهم تشکیل پیوندهای 
هیدروژنی در رفتار آب دوست سطح این کانی است. تغییر در 
از  بعد  ترشوندگی و آب گریز شدن سطح کانی هماتیت  رژیم 
جذب کلکتور نیز به عمدتا به دلیل از بین رفتن سایت های جذب 
با مولکول های  پیوند هیدروژنی  برای تشکیل  نقاط محتمل  و 
آب بر روی سطح است. نتایج نمودار مختصات قرارگیری مرکز 
جرم مولکول های آب بر سطح هماتیت در راستای محور z نیز 
دور شدن  تاییدکننده  و  داشته  دیگر  نتایج  با  خوبی  مطابقت 
شدن  )آبگریز  هماتیت  سطح  از  آب  مولکو ل های  ثقل  مرکز 

سطح کانی هماتیت( است. 
نتایج  با  خوبی  مطابقت  شبیه سازی ها  نتایج  مجموع  در 
آزمایشگاهی داشته و نشان می دهد که جذب هدفمند کلکتور 
سدیم اولئات بر روی سطح کانی هماتیت در محیط فلوتاسیون 
رفتار سطحی آن را از آبدوست به آبگریز تغییر می دهد و امکان 

فلوتاسیون آن را فراهم می سازد]33،32[.
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