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  مقدمه -1

 در سمی گازهاي و فراّر ترکیبات انتشار از ناشی شیمیایی آلودگی
 رشد به رو هايچالش از یکی آبی، منابع در ویژهبه زیست، محیط

 افزایش .]2 ،1[رودمی شماربه هااکوسیستم و انسان سلامت در
 و پرخطر شیمیایی مواد به صنایع وابستگی انرژي، قاضايت مداوم
 به منجر صنعتی، و نظامی هايفعالیت گسترش به رو روند

 هايآب جو، به سمی و پیچیده شیمیایی ترکیبات رهایش افزایش
 عمدتاً  که ترکیبات، این .]4 ،3[است شده زیرزمینی و سطحی

 و یرپذاکنشو يگازها از یعیوس یفط شامل دارند انسانی منشأ

 فلوریديتر یتروژنن ،]₂NO(]5(اکسیديد یتروژنن یرنظ یدارپا
)₃NF(]7،[ یدرازینه)₄H₂N(]5، 6[، یدسولف یدروژنه)S₂H(]5, 
 و ]5, 6[ )HCN(یدروژنه یانیدس ،]7[)₃NH(یاكآمون ،]6

 یک هر هک شوندیم ]VOCs( ]12, 13فراّر( یآل یباتترک
 حساببه یستز یطمح و یعموم سلامت يبرا بالقوه یديتهد

 و ₂NO، ₃NF همچون ییگازها یبات،ترک ینا یانم در .آیندیم
₄H₂N، از یاد،ز تحرك و یمیاییش یداريپا بالا، یتسم یلدلبه 

 اثرات یزن یینپا يهاغلظت در یحت که هستند یباتیترک جمله
  .]2[دارند زنده هايیسمارگان بر یتوجهقابل یبیتخر و زاسرطان

 ها،یروگاهن در یاحتراق يهاواکنش یجانب محصول هک ₂NO گاز
 به یممستق یبآس با ،]17است[ یحرارت یعصنا و خودروها

 یطمح به )₄H₂N(یدرازینه و )₃NF(فلورید يتر وژنیترن )،₂NO(اکسیديد یتروژنن مانند یسم يگاز هايیندهآلا انتشار :چکیده
 یآل يهاچارچوب از مطالعه، ینا در .رودیم شماربه گسترش به رو و يجد محیطییستز يهاچالش از ی،آب منابع یژهوبه یست،ز

 و جذب یی،اساشن يبرا ی،ذات ینسانسلوم خواص و يساختار یمتنظ یتقابل با هوشمند هايجاذب عنوانبه )COFs(یکووالانس
 ینامیکد سازيیهشب از یريگبهره و یمنیا یوندهايپ هدفمند یطراح با است. شده استفاده یآب فاز از يگاز یندهآلا سه ینا حذف

 یجنتا گرفت. قرار یلتحل و یبررس مورد COFs نافذم هايیوارهد با نظر مورد يگازها کنشبرهم ينحوه )،MD(یمولکول
 ،-51/479 با برابر ₂NO و ₃NF، ₄H₂N يبرا یبترتبه هایندهآلا و COFs یانم کنشبرهم هاييانرژ که داد نشان هاسازيیهشب
 نقش هایافته این .باشدیم ₃NF مولکول با COFs تريقو تعامل يدهندهنشان که است، مول بر کیلوژول 79/10 و -10/57
 در .کندیم ییدتأ یسم يگازها يحسگر و یانتخاب جذب يبرا هاآن عملکرد سازيینهبه در را هاCOFs ساختار یطراح یديکل
 شوند. مطرح یستز یطمح یشپا و يسازپاك هاييفناور يتوسعه در یدبخشنو ايینهگز عنوانبه توانندیم هاچارچوب ینا یت،نها

 سازيشبیه ،)₄H₂N(هیدرازین ،)₃NF(فلوریدتري نیتروژن ،)₂NO(اکسیددي نیتروژن ،سمی گازي هايآلاینده :کلیدي واژگان
 .)MD(مولکولی دینامیک
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 یمیایی،فتوش دودمه یلتشک در آن مهم نقش و یتنفس يهابافت
 یاصل هايیندهآلا از یکی عنوانبه يشهر مناطق از یاريبس در

 باران یدولت در گاز ینا مشارکت ین،همچن .شودیم شناخته هوا
 دنبالبه یستیز تنوع و خاك ی،آب منابع يبرا یديتهد یدي،اس

 یتاهمکم نسبتاً يگاز گذشته در که ₃NF یگر،د يسو از دارد.
 با نوظهور ياگلخانه يگازها از یکی عنوانبه امروزه شد،یم یتلق

 توجه مورد ₂CO برابر 17200 حدود بالا یاربس یشیگرما توان
 رسانا،یمهن یدتول یعصنا در عمدتاً گاز ینا .]18 ,8است[ رفتهگ قرار
 و شودیم استفاده یديخورش يهاپنل و یکیالکترون یشگرهاينما
 در سرعتبه جو، در یطولان عمریمهن و یمیاییش یداريپا یلدلبه

 یمیاقل ییراتتغ در یاصل هايیندهآلا از یکی به شدن یلتبد حال
 و خورنده ی،سم یاربس یبیترک نیز )₄H₂N(یدرازینه است.

 هوافضا یعصنا در ياگسترده کاربرد که است یرپذواکنش
 ,10دارد[ يکشاورز و ییدارو یعصنا موشک)، سوخت عنوان(به
 خطرناك بدن با یممستق تماس در تنهانه ماده این .]21–19

 و شده ییغذا يیرهزنج وارد توانندیم آن بخارات بلکه است،
 داشته یپ در یعصب هايیبآس و ییازسرطان ی،کیژنت اثرات
 در یژهوبه ی،آب منابع در ₄H₂N حذف و یابیرد رو،ینا از باشند.
 یطمح یشپا يبرا یاتیح اهداف از یکی ی،صنعت يهاپساب

 مواد از استفاده یر،اخ يهاسال در .شودیم محسوب یستیز
 )،COFs(یکووالانس یآل يهاچارچوب یرنظ یشرفتهپ متخلخل

 ینا ییشناسا و يجداساز يبرا هوشمند يهاجاذب عنوانبه
 کرده جلب خود به را پژوهشگران از یاريبس توجه ی،سم یباتترک

 ساختار مانند هایییژگیو از يبرخوردار با هاCOF .]23 ,22است[
 و منافذ، سطح یمیش و اندازه یمتنظ یتقابل منظم، يبلور

 يبرا ییبالا یلپتانس ،مزدوج-π یوندهايپ وجود ینهمچن
 .]26–24 ,22دارند[ مختلف هايیندهآلا با یاختصاص کنشبرهم
 یاربس ايیهتصف يکاربردها يبرا را هاآن تنهانه هایژگیو این

 ينور يحسگرها يتوسعه يبرا یمناسب بستر بلکه کرده، مناسب
 ینسانسلوم خواص یگر،د يسو از اند.آورده فراهم یمیاییش و

 يهاسامانه در را هاآن از يبردارهرهب امکان ها COF یبرخ یذات
 يگازها که یهنگام یژهوبه است، کرده فراهم ينور يحسگر
 از یکی  .]28 ,27شوند[ چارچوب ينور پاسخ در ییرتغ باعث هدف

 یتقابل جاذب، مواد یرسا به نسبت هاCOF یديکل یايمزا
 یقدق نتخابا با است. یمولکول سطح در هاآن ساختار یمهندس

 یطراح ییهاCOF توانیم ی،عامل يهاگروه و سازنده ياواحده
 یوندهايپ یقطر از خاص هايیندهآلا با تعامل به قادر که کرد

 یحت و 1π-π انباشتگی یک،الکترواستات يهاکنشبرهم یدروژنی،ه
 ییهامولکول یانتخاب جذب امکان یژگی،و ینا باشند. بار انتقال
 یرقابت یباتترک یرسا حضور در را ₄H₂N و ₂NO، ₃NF مانند

 همچنان گرفته،صورت هايیشرفتپ وجود با .سازدیم فراهم
 با تماس در هایندهآلا یمیاییش و ینامیکید رفتار از یکامل درك

 و جذب یزممکان یقدق یبررس ندارد. وجود COF منافذ هايیوارهد
 و يسازیهشب یکردهايرو یازمندن ساختارها، ینا یريپذانتخاب

 ]29همکارانش[ و وانگ مثال، عنوان به است. یشرفتهپ يسازمدل
 هايیانجر از را )NOx(یتروژنن یدهاياکس جذب هايیسممکان
 عملکرد ینهمچن آنها کردند. یابیارز یینپا يدماها در آلوده

 و یداريپا مجدد، استفاده یتقابل یت،ظرف نظر از را هاجاذب
 ]30همکارانش[ و انگو ینبراعلاوه .دکردن یابیارز پذیريینشگز
Ni-2NH- و MOF-Ni(یکلن بر یمبتن یآل-يفلز چارچوب دو

MOF فلوئوردار يگازها جذب يبرا را )ینآم با شده دارعامل 
)4CF 3 وNF( 4 يبالا جذب ماده دو هر دادند. توسعهCF در را 

 به MOF-Ni-2NH که يطور به دادند، نشان یطیمح یطشرا
 ینکلو 298 يدما در 3/46 ادلمع 2N/4CF پذیريبانتخا رکورد

 و یجنبش جذب هايیشآزما .یافت دست یلوپاسکالک 100 و
 را آنها يقو يجداساز عملکرد ینامیکی،د یتموفق به یابیدست
 کرد. ییدتأ 2N/3NF و 2N/4CF يهامخلوط يبرا
 واندروالس يهابرهمکنش که داد نشان GCMC هايسازيیهشب
 به نسبت آنها برتر یريپذانتخاب به 3NF و 4CF با یافتهیشافزا

2N حسگر یک همکارانش و یزامیدینن ین،همچن .کندیم کمک 
]bptc₄H- نازك هايیهلا اساس بر )OWGS(ينور موجبر گاز

COF-]ₙ₃(TAPT) گاز یانتخاب یصتشخ يبرا S₂H توسعه 
 اتصال دهنده نشان )DFT(یچگال یتابع یهنظر محاسبات دادند.

 ساختار در یازینتر يهاحلقه و S₂H يهامولکول ینب ويق
COF .یصتشخ محدوده بالا، پذیريینشگز حسگر ینا بود 

 برابر در مقاومت ی،عال یريتکرارپذ )،ppb 1 تا ppm 100(یعوس
 را اتاق يدما در ppb 07/1  یینپا یاربس یصتشخ حد و رطوبت

 98/10 آن یتظرف و بود یرگرماگ جذب یندفرآ داد. نشان
²⁻ng·cm از یريگبهره راستا، ینا در بود. ینکلو 293 يادم در 

                                                 
1 π–π stacking 
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 یمحاسبات يابزار عنوانبه )MD(یمولکول ینامیکد روش
 هايیزممکان يدرباره تريیقعم هايیدگاهد تواندیم قدرتمند،

 یآل يهاچارچوب یريپذانتخاب و ییشناسا جذب،
 ینا دهد. ارائه صخا هايیندهآلا برابر در )COFs(یکووالانس

 یلتحل و زمان طول در ذرات حرکت سازيیهشب با روش،
 يهامولکول رفتار یقدق یبررس امکان مولکولی،ینب یروهاين

 ینا در .کندیم فراهم را یزبانم متخلخل ساختار درون مهمان
 شدهیطراح يساختار با منتخب COF یک عملکرد مطالعه،

 با تماس در دوست،الکترون یباتترک با کنشبرهم یشافزا جهت
 گرفته قرار یبررس مورد یآب فاز در ₄H₂N و ₂NO، ₃NF گاز سه

 کنش،برهم هاييانرژ یابیارز شامل شدهانجام هايیلتحل است.
 يساختار یداريپا منافذ، درون به هامولکول نفوذ یرهايمس

 بوده سازيیهشب زمان طول در هایندهآلا ییفضا رفتار و چارچوب
 یوتنی،ن یککلاس یکمکان يیهپا بر ی،مولکول ینامیکد است.

 یلپتانس يانرژ تابع از استفاده با را هامولکول و هااتم حرکت
 یق،تحق ینا در .کندیم يسازمدل یرون یدانم از شدهمشتق

 هاCOFیواکنش جذب ییتوانا یبررس يبرا MD هايسازيیهشب
 کاربه فاضلاب یطمح در ₂NO و ₃NF، ₄H₂N يگازها به نسبت
 یواندروالس یک،الکترواستات کنشبرهم هاييانرژ اند.هشد گرفته

 مورد COF با گازها تعامل یتماه شناخت يبرا کل يانرژ و
 یزن گازها انتشار یبضرا ین،همچن است. گرفته قرار یلتحل
 هايیرلایهز مجاورت در هاآن تحرك یزانم یابیارز منظوربه

 که هددیم نشان یهاول یجنتا است. شده محاسبه مختلف
 و  ₃NF، ₄H₂N يگازها و COFs ینب کنشبرهم هاييانرژ

₂NO یلوژولک 794/10 و -10/57 ،- 51/479 با برابر یبترتبه 
 در توجهقابل تفاوت یانگرب یر،مقاد اختلاف ینا هستند. مول بر

 یلتما و است COFs منافذ يیوارهد با هایندهآلا یونددهیپ قدرت
 هايیافته  .دهدیم نشان را ₃NF بجذ يبرا چارچوب ینا الايب
 در ها COFs یانتخاب عملکرد بهتر فهم در تنهانه پژوهش، ینا

 یطراح یرمس بلکه است، مؤثر خطرناك هايیندهآلا جذب
 را يحسگر و محیطییستز يکاربردها يبرا یشرفتهپ يهاجاذب

 یق،دق یمحاسبات زارهاياب با یننو مواد یبترک .سازدیم هموار یزن
 هايیندهآلا حذف و یشپا يبرا نوآورانه يراهکارها يارائه مکانا

 یدارپا يتوسعه جهت در مؤثر یگام که آورد؛یم فراهم را نوظهور
 بود. خواهد هایستماکوس و انسان سلامت از حفاظت و

 محاسباتی و تجربی روش -2

  روش -2-1

 رد )COFs(یکووالانس یآل يهاچارچوب ییتوانا یبررس منظوربه
 یطمح از ₂NO و ₃NF، ₄H₂N يگاز هايیندهآلا حذف و جذب

 اختارس شد. ستفادها )MD(یمولکول ینامیکد سازيیهشب از ی،آب
 از رگرفتهب کامل طورهب )1 ستفاده(شکلا مورد COF يیهاول

 ]31همکاران[ و Jagt der Van توسط شدهگزارش مدل و هاداده
 ست.ا شدهن انجام یجربت سنتز گونهیچه پژوهش ینا در و است
 هب ]31[ مرجع در شدهگزارش نتزس مراحل یشتر،ب وضوح جهت

 ینب واکنش از OFC ینا است: آمده دامها در اختصار
 نی)آمینوفنیلآم-4(یستر شامل یکآرومات هايآمینيتر
)TAPA( یستر-1،3،5 یا)( بنزن)ینوفنیلآم-4TAPB( با 
 انیدریديد یکیروملیتپا شامل یکآرومات انیدریدهاييد
)PMDA( انیدریديد یلیکتتراکربوکسفتالنن-1،4،5،8 یا 
)NTCDA( حلال خلوطم از ستفادها اب و گرمایی حلال روش به 

NMP/شده یههت یزورکاتال انعنو به یزوکینولینا و متاکرزول 
 در کاررفتههب دلم ساختار فیمعر يبرا صرفاً یحتوض ین(ا است.

  .)شودیم ارائه سازيیهشب

 وردم افزارهاي رمن و سباتمحا نجاما روش -2-2
 استفاده

 
 .COFیلتشک یندفرآ از اي واره طرح .1 شکل
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 يافزارنرم يبا استفاده از بسته هاسازيیهشب یتمام
GROMACS یمنظور بررسبه .شد انجام ]32[)2٫2019(نسخه 

در جذب و حذف (COFs) یکووالانس یآل يهاچارچوب ییتوانا
از  ی،آب یطاز مح NO₂ وNF₃ ، N₂H₄ يگاز ايهیندهآلا
 يیهاستفاده شد. ساختار اول(MD) یمولکول ینامیکد سازيیهشب

COF   شده گزارش يها) بر اساس داده1مورد استفاده(شکل
] انتخاب شده است و در 31و همکاران [ Van der Jagt توسط

 مدل .انجام نشده است یسنتز تجرب یچپژوهش ه ینا
ساخته  GaussView 06 افزاربا استفاده از نرم  COFنانوماده

سازگار  يپارامتر و توپولوژ هايیلفا یدتول يشد. برا
. ساختار یداستفاده گرد SwissParam از ابزار  GROMACSبا
 PubChem داده یگاهاز پا COF دهندهاتصال یگاندل

 هايجعبه .وارد شد GaussView  و در یافتدر)  (SDFفرمت
بودند که در  یندهمولکول آلا 30و  COFشامل  يسازیهشب

 یاتجزئ یر). سا2قرار گرفتند(شکل  COFاطراف سطح 
مدل آب، ترموستات، باروستات،  یرو،ن یدانشامل م سازيیهشب

 یمطابق متن اصل سازيیهو مدت شب یتمحدود هايیتمالگور
 ذکر شده است.

بر  يازگ يهاو مولکول COFs يبرا یرون یدانم پارامترهاي
 ین،. همچنیدگرد یف] تعرCHARMM36]33 میدانیرون يیهپا

در  یکوانتوم یکها با استفاده از محاسبات مکاناتم یجزئ يبارها
 .یدگرد یینتع G31-6X/2-06M** نظريسطح 

 ₂COFs/NO (الف)  مثال براي مطالعه مورد هايسیستم از اياولیه تصویر .2 شکل
 .₂NO(د) ،₄H₂N (ج) ، ₃NF(ب) بررسی مورد هايگاز مولکولی ساختار همچنین و

 

 رکدامه هک شد یطراح سازيیهشب يجعبه سه مطالعه، ینا در
 بستر طرافا در هک بودند يگاز يهیندآلا مولکول 30 شامل
 يدارا سازيیهشب يهاعبهج ).2 داشتند(شکل قرار COFs جاذب

برابر با  يا، اندازهCOF يحاو هايیستمبوده و در س یابعاد مکعب
 در COFs یستم،نانومتر مکعب داشتند. در هر س 8 ×10 ×10

ر د یصورت تصادفبه يگاز يهامرکز جعبه قرار گرفت و مولکول
 يبرا شدند. یعتوز COFsنانومتر از سطح  2 یباً تقر يافاصله

ستفاده ا ]TIP3P]33از مدل آب  یعی،طب یآب یطمح سازيیهشب
 قت درد یانتعادل مناسب آن م یلدلمدل به ینشد. انتخاب ا

 ییکارا ینآب و همچن ینامیکیو د يخواص ساختار یفتوص
ا ب مدل مذکور ین،مطلوبش صورت گرفت. افزون بر ا یمحاسبات

ز ا یريگمنظور جلوکاملاً سازگار است. به کاررفتهبه یدانم یروين
 يزمر یطشرا سازي،یهشب يهاسلول یانو اختلاط م يااثرات لبه

 یزن یکیکترواستاتبلندبرد ال يهاکنش. برهمیداعمال گرد مناسب
 میستس يکنترل شدند. دما Ewaldاز روش مش  یريگبا بهره

 ینکلو 298 رمقدا يرو ]Berendsen]34ترموستات  یلهوسبه
ات با استفاده از باروست یزثابت نگه داشته شد و فشار ن

Parrinello–Rahman]35[ ي. برایدگرد یماتمسفر تنظ 1 يور 
ال جهت اعم LINCS یتماز الگور یمیایی،ش یوندهايحفظ طول پ

 ینامیک،د سازيیهاز آغاز شب یشاستفاده شد. پ هایتمحدود
ناخواسته،  هايکنشحذف برهم يبرا یستمکل س يانرژ
 1٫5 یمانزبا گام  MD سازيیه. سپس شبیدگرد سازيینهکم

 د.اجرا ش یهنانوثان 70مدت  يبرا فمتوثانیه

 بحث و نتایج -3

  مولکولی دینامیک سازيشبیه -3-1

 یبررس منظوربه یمولکول ینامیکد هايسازيیهشب مطالعه، ینا در
₂NO و ₃NF،  ₄H₂Nشـامل هنمون يگاز یندهآلا سه جذب رفتار

 از هـدف شد. انجام )COFs(یکووالانس یآل يهاچارچوب توسط
 هايینـدهلاآ جـذب در ساختارها ینا عملکرد یابیارز ی،بررس ینا

 .ودب گازها یلتراسیونف در اهآن یاحتمال يکاربردها و هوابرد

 :از بودند عبارت یبررس مورد یستمس سه
(i) COFs/NF₃ 
(ii) COFs/N₂H₄ 

 الف
 ب

 ج

 د
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(iii) COFs/NO₂ 

 گذشت از پس را هایستمس ینا یتعادل هايیکربنديپ ،3 شکل
 است آن از یکحا یجنتا .دهدیم نشان سازيیهشب از یهنانوثان 70
 نشان خود از دوگانه جذب يالگو یندهآلا يهامولکول که
 یخارج سطح به هامولکول از یبخش که صورت ینا به دهند؛یم

COFs متخلخل يهاحفره درون به یگرد شیبخ و شده متصل 
 یشافزا به منجر دوگانه رفتار ینا .کنندیم نفوذ چارچوب

 یرتأث تحت احتمالاً  هک شودیم مهمان-یزبانم يهاکنشبرهم
 در 1يمحصورساز اثر و واندروالس یروهاين ییافزاهم

 دهدیم نشان هاکنشبرهم يانرژ یلتحل است. COFs ساختار
 است. یندهآلا نوع به وابسته شدتهب گازها جذب یزانم که
 به مختلف يگازها و COFs ینب کل کنشبرهم هاييانرژ
 :است یرز یبترت

NF₃: −479.51 kJ/mol ،N₂H₄: −57.10 kJ/mol و NO₂: 
10.79 kJ/mol 

 و ₃NF يبرا جذب ترینيقو يدهندهنشان هاداده این
 در که هايانرژ تریقدق یلتحل در هستند. ₂NO يبرا ترینیفضع

 دو هر هک شد مشخص ست،ا شده وردهآ 4 شکل و 1 جدول
 بجذ یندرآف در یاساس نقش یکرواستاتالکت و واندروالس يمؤلفه
 یمولکول ینب يهاکنشبرهم هاآن در که هایییستمس دارند.

 يساختار یريپذنعطافا کاهش اب معمولاً  هستند، تريقو
  هاآن ییاتوان که شودیم اعثب امر ینا .شوندیم جهموا هامولکول

 
 ،COFs/₃NF(الف).طالعهم مورد هايیستمس از هایین تصاویر .3 شکل

 .COFs 2ON/(ج) و COFs/4H₂N ب)(

                                                 
1 Confinement effect 

 انرژي و دروالسوان انرژي الکترواستاتیک، کنشبرهم هايانرژي میانگین .4 شکل
 .فلزي آلی هايچارچوب و گازي هايآلاینده اجزاي بین کل

 تمـاس و شـده محـدود COFs یداخلـ يهـاکانال هب نفوذ يبرا
 يانـرژ یجـه،نت در .یابـد کاهش فعال جذب يهامکان با یممستق
 و ابعـاد بـا ییهامولکول مقابل، در بود. خواهد تریینپا یکل جذب

 يبـالاتر ینسـب یريپـذانعطاف که )₃NF تر(مانندمناسب ساختار
 کرده نفوذ OFsC ساختار درون به ترراحت قادرند کنند،یم حفظ

 بـه منجر امر ینا کنند. برقرار فعال سطوح با تريیکنزد تماس و
ــــزا ــــل یشاف ــــدروالس يهــــاکنشبرهم در یتوجهقاب  و وان

 را یـدارترپا و مؤثرتر جذب خود، نوبهبه که شودیم یکالکترواستات
 ترینيقـو ₃NF ی،بررسـ مـورد یندهآلا سه یانم در .زندیم رقم

 هـايیژگیو به یجهنت ینا .دهدیم نشان را COFs با کنشبرهم
 از متشکل یمولکول .شودیم مربوط ₃NF یکیالکترون و يساختار

 بـالا یویتهالکترونگات یلدلبه که فلوئور، اتم سه و یتروژنن اتم یک
ــتاور و ــ گش ــو یدوقطب ــا ي،ق ــتريب ییتوان ــر یش ــرار ايب  يبرق

 هسـته یگـر،د يسو از دارد. یکیالکترواستات يقو يهاکنشبرهم
-4(یستـر ماننـد ،π مزدوج يهادامنه شامل هاCOF یکآرومات

ــلآم ــر-5،3،1 و )TAPA( ین)آمینوفنی ــلآم-4(یست  بنزن)ینوفنی

 انرژي و کالکترواستاتی نرژيا ،)LJ(جونز-لنارد هايانرژي مقادیر .1 جدول
 گازي هايولکولم با COFs هايتمسیس براي )الکترواستاتیک و LJ جمع(کل

₃NF، ₄H₂N ₂ وNO مول بر وژولکیل واحد به)kJ/mol(. 
 انرژي کل LJ(kJ/mol) Electrostatic(kJ/mol) سیستم

(LJ+ 
Electrostatic) 

COF/ NF₃ -467/928 -11/5841 -479/5071 
COF/N₂H₄ -32/4958 -24/6107 -57/1059 
COF/ NO₂ -3/94827 14/7431 10/79483 

 ب الف

 ج
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)TAPB( یانباشتگ سازینهزم که است π-π يسـاختارها بـا مؤثر 
 توانـدیم يقـو یانباشـتگ ینا .شودیم هالایندهآ مزدوج و یقطب

 بـه نفوذ يجا به شوندهذبج يهامولکول از یبرخ که شود باعث
 نفـوذ امکـان یجـه،نت در و بمانند یباق سطح يرو ها،حفره درون

 بـا کـه 4 شـکل شـود. محدود چارچوب درون به هامولکول یرسا
ــا ــانگینم یشنم ــرژ ی ــاکنشبرهم يان ــهنانوثان 70در ه ــانیپا ی  ی
 یحاک هاداده ی،کل طوربه .کندیم ییدتأ را هایافته ینا سازي،یهشب
 همـراه بـه هاینـدهآلا یالکترون خواص و ساختار که هستند آن از

 ییکـارا در ايکنندهیینتع نقش COFs یسطح خواص و هندسه
 دادند نشان هاسازيیهشب یجنتا یگر،دعبارتبه .کنندیم یفاا جذب

 یـانم در را یکلـ کنشبـرهم ترینيقو ₃COFs/NF یستمس که
 آن یواندروالسـ يانـرژ کهيطوربه ،دارد یبررس مورد یستمس سه
 مـول بـر کیلـوژول − 93٫467 با برابر و یمنف یتوجهقابل طوربه

 تمـاس و يقـو یزیکیف جذب يدهندهنشان بالا مقدار ینا است.
 يتــهنک .باشــدیم COFs ســطح و ₃NF مولکــول ینبــ یـکنزد

 نسـبتاً یسـتمس ینا یکیالکترواستات يانرژ که است آن توجهقابل
 یروهاين بودن غالب اما بوده، مول) بر کیلوژول  −58٫11( یفضع

 شـده،مشاهده یـدروژنیه یونـدهايپ یادز تعداد وجود و یپراکندگ
 توانیم را رفتار ینا منشأ .نمایدیم یهتوج را یداريپا ینا یخوببه
 در فلوئـور يهااتم توجهقابل یريپذقطب و بالا تیويالکترونگا به
₃NF یلتسـه و یپراکنـدگ یروهاين یتتقو موجب که داد نسبت 

 .گـرددیم مؤثر هايیرندهگ عنوانبه یدروژنیه یوندهايپ یلتشک
 متوســط حــد در یواندروالســ يانــرژ ،₄H₂COFs/N یســتمس در
 اسـتاتیکیالکترو يانـرژ عوض، در و مول) بر کیلوژول − 50٫32(

 محاسـبه مول بر کیلوژول − 61٫24 با برابر و ₃NF از تریمنف آن
 یـنا در یزیکـیف جـذب هرچنـد که دهدیم نشان یجنتا نیا شد.

 یروهــاين امــا اســت، تریفضــع ₃NF بــه نســبت یســتمس
 کمـــپلکس یـــداريپا در تريیـــديکل نقـــش یکیالکترواســـتات

₄H₂COFs/N ـــاا ـــدیم یف ـــود .کنن ـــاگروه وج ـــامل يه  یع
 يقـو يهادهنده که یدرازین،ه مولکول ساختار در −)₂NH(ینآم
 مؤثر یدروژنیه یوندهايپ یلتشک امکان ،هستند یدروژنیه یوندپ
 ینبـ یتعـادل یجـه،نت در اسـت. کـرده فـراهم را COF سـطح با

 منجـر که شده یجادا یکیالکترواستات و یپراکندگ يهاکنشبرهم
 .شودیم یستمس ینا طمتوس یداريپا به

 زا را یکل کنشبرهم ترینیفضع ₂COFs/NO یستمس مقابل، در
ــود ــان خ ــرژ داد. نش ــوا يان ــنا در یندروالس ــتمس ی ــ یس  یاربس

 آن یکیالکترواسـتات ينـرژا و مـول) بـر یلوژولک −489٫3(یینپا
 یـنا بـود. )ولم بر یلوژولک 374٫14( مثبت ايیرمنتظرهغ طوربه

 ینبـ یکیالکترواسـتات يدافعـه وجـود يدهندهنشان مثبت مقدار
 نـدكا تعداد اب رفتار ینا .باشدیم COFs سطح و ₂NO مولکول

 و COFs ارچوبچ و ₂NO ینب شدهمشاهده یدروژنیه وندهايیپ
 آب يهـالکولمو با کنشبرهم يبرا ₂NO یشترب یلتما ینهمچن
 و ییفضـا يارناسـازگ کـه رسـدیم نظربـه دارد. یخوانهم کاملاً

 توانـدیم هک ،COFs سطح و ₂NO مولکول ینب یکیالکترواستات
 ،اشـدب بـار یعتوز یا یدوقطب هايیريگهتج تطابق عدم از یناش

 بـه یـلتما یشافـزا و یسـطح ذبجـ به یلتما کاهش به منجر
 زا حاصـل یجنتـا گـرفتن رنظـرد با ست.ا شده یآب فاز در انحلال

 تـوانیم مولکـولی،ینب هاييانرژ و یدروژنیه یوندهايپ یلتحل
 COFs بـه یبـیترک لیـم و جـذب قـدرت ظـرن از را هایستمس
 :کرد يبندرتبه یرز یبترتبه

COFs/NF₃ > COFs/N₂H₄ > COFs/NO₂ 

 ،یمولکول یتقطب ینب عاملت که دهندیم نشان یخوببه یجنتا این
 هــاييانــرژ یــلپروفا و یــدروژنیه یونــدهايپ یلتشــک یــتقابل

 هايینـدهآلا ذبجـ رفتـار در ايکننـدهیینتع نقش مولکولی،ینب
 يهـامکان جـودو خـاص، طوربه دارد. COFs سطح يرو يگاز

 موجـب سـتاتیکی،رواالکت يسـازگار و یدروژنیه یوندپ يابر فعال
 هبـ نسـبت ازهـاگ از یبرخـ ثرمـؤ جذب و یريپذانتخاب یشافزا
 .شودیم یرینسا

 )RMSD(شده سازيیهشب هايیستمس یداريپا -3-2

 و شدهسازيیهشب هايیستمس يساختار یداريپا یبررس منظوربه 
 نحـرافا مقدار ینامیکی،د تعادل تحال به هاآن یدنرس از یناناطم
 يهـاارچوبچ جـزء ود هر يبرا )RMSD(مربعات یانگینم جذر

 و محاسـبه شـوندهجذب يگـاز يهـامولکول و یکووالانسـ یآل
 يبــرا مــانز برحســب RMSD ییــراتتغ نمــودار شــد. یــلتحل

 نمودارهـا یـنا اسـت. شـده رائها 5 کلش در مختلف هايیستمس
 یکلـ یداريپا و نامیکیید فتارر خصوص در يارزشمند اطلاعات

 .دهندیم ارائه هایستمس
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     ₄H₂N–₃NF–هايمولکول میانگین) دوم ریشه معیار (انحرافRMSD  .5 شکل

₂NO سیستم با ساختاري پایداري بررسی جهت سازي،شبیه زمان طول در COFs.  

 از پـس RMSD یرمقـاد کـه شـد مشاهده ها،یستمس یتمام در
 نوسـانات بـا همراه یدارپا روند یک به یهننانوثا 8/0 حدود گذشت

 هـم کـه اسـت آن يدهندهنشـان رفتـار یـنا .رسندیم دامنهکم
 از پـس ي،گـاز يهـامولکول ییفضا یعتوز هم و COFs ساختار

 يسـاختار و یدهرس ینامیکید تعادل به کوتاه، یزمان بازه یک یط
 طیشـریشپ یتی،تثب ینچن است. گرفته شکل هایستمس در یدارپا

 گازهـا یشرهـا و جـذب ینـدهايفرآ یقدق یلتحل يبرا يضرور
 ییراتتغ دامنه در یجیتدر کاهش ین،ا برعلاوه شود.یم محسوب
RMSD دارند یلتما هایستمس که است آن یانگرب زمان، طول در 

 يبـرا کـه یژگیو .کنند حفظ را خود یدارپا ییفضا هايیکربنديپ
 یـا آب از هاینـدهآلا ذفحـ هـوا، یهتصـف یرنظ یعمل يکاربردها

 اسـاس، یـنا بر دارد. ییبالا یتاهم یمیایی،ش يحسگرها توسعه
 یتمـام در یکووالانس یآل يهاچارچوب که گرفت یجهنت توانیم

 و اندیافته دست یمناسب يساختار تعادل به شدهسازيیهشب یطشرا
 .برخوردارند یمطلوب ینامیکید یداريپا از

  یدروژنیه دیونپ یرتفس و یلتحل -3-3

 میس هايلایندهآ رهمکنشب در یدروژنیه پیوند نقش بررسی در
 سیستم سه ،ووالانسیک آلی هايارچوبچ سطح با
₃COFs/NF، ₄H₂COFs/N ₂ وCOFs/NO رارق طالعهم مورد 

 تشکیل یدروژنیه پیوندهاي توزیع و عدادت رب حلیلت ینا گرفتند.
 ینب هم و COFs سطح و گاز هايمولکول ینب هم شده،

 متمرکز سیستم، در وجودم آب هايمولکول و ازگ هايمولکول
 یستمس که دهندیم نشان 6 شکل در شدهارائه نتایج .بود

₃COFs/NF و گاز ولکولم بین دروژنیهی یوندپ عدادت بیشترین 
 را یدروژنیه یوندهايپ عدادت فزایشا این .داراست را COFsسطح

 نسبت ₃NF در فلوئور هاياتم الايب الکترونگاتیوي هب توانمی
 عمل هیدروژنی یوندپ کارآمد هايیرندهگ نوانع هب هک داد
 سطح و ₃NF بین قوي رهمکنشب دلیل، مینه به کنند.می

COFs ₃ هیدروژنی یوندپ تشکیل اهشک به منجرNF با 
 پیوند داقلح که ايونهگ به ،است شده آب هايمولکول

 جذب دهندهشانن فتارر نای شد. شاهدهم آب با ₃NF هیدروژنی
 که وريط به است، OFsC سطح روي ₃NF انتخابی و قوي

 یدروژنیه پیوند یدارپا هايرهمکنشب ریقط از ₃NF هايمولکول
 قابل،م در .شوندمی اشتهد نگه COFs چارچوب در محکم
 اب هیدروژنی هايپیوند زا توسطیم تعداد ₄H₂COFs/N سیستم
  در –₂NH عاملی هايهروگ وجود داد. نشان COFs سطح

 ₃NF، ₄H₂N )الف( يحاو يهاستمیس در یدروژنیه يوندهایپ تعداد .6 شکل
 آب و ₄H₂N يهامولکول نیب (ج) ،آب و ₃NF يهامولکول نیب (ب) ،₂NO و

 .آب و ₂NO يهامولکول نیب (د) و
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 ساززمینه هیدروژنی، یوندپ قوي هايهندهد نوانع هب هیدرازین،
 لیلد هب ال،ح ینا اب است. COFs سطح اب مناسب برهمکنش

 نسبت مترک الکترونگاتیو هاياتم تعداد و مترک سبتاً ن قطبیت
 هم و ترعیفض هم ₃NF به نسبت هارهمکنشب این ،₃NF به

 هیدروژنی یوندهايپ دلیل، مینه هب ستند.ه نتخابیا کمتر
 مشاهده بآ هايولمولک اب مه و COFs سطح با هم متوسطی

 ره با ₄H₂N هايولکولم ترمتعادل برهمکنش دهندهننشا که شد
 یوندهايپ ادتعد ینکمتر ₂COFs/NO یستمس. است محیط دو
 يدارا ₂NO اگرچه اد.د نشان COFs سطح با را یدروژنیه
 یوندپ یلتشک يبرا یمناسب يهانمکا اما است، یقطب هايیژگیو
 وندهايیپ قابل،م در .دهدینم ارائه COFs چارچوب با یدروژنیه
 نآ اطراف آب يهامولکول و ₂NO ینب یشتريب یدروژنیه

 در یشترب ₂NO مولکول که دهدیم نشان ینا است. شده یلتشک
 COFs طحس به يکمتر اتصال و مانده یباق (آب) حلال یطمح
 ورط به .دارد آن جذب تریفضع یبیترک یلم بر دلالت که دارد

 COFs سطح با ژنیهیدرو پیوند هايبرهمکنش درتق روند کلی،
 :است زیر صورت به

COFs/NO₂ > OFs/N₂H₄C > COFs/NF₃ 

 و هاآلاینده بین هیدروژنی پیوندهاي تشکیل روند مقابل، در
 معکوس رابطه این است. ترتیب این عکس آب، هايمولکول

 ايگونه به دهد،می نشان را سطحی جذب و حلالیت بین رقابت
 هیدروژنی پیوندهاي کیلتش تر،قوي سطحی هايبرهمکنش که
 تعیین در را هیدروژنی پیوند کلیدي نقش و داده کاهش را آب با

 سیستم در .کندمی برجسته ها COFروي هاآلاینده جذب راندمان
₃COFs/NF، سطح با هیدروژنی پیوندهاي تعداد بیشترین COFs
 برابر )LJ( جونز-لنارد قوي برهمکنش انرژي با که شد مشاهده 
 انرژي اگرچه دارد. همبستگی مول بر کیلوژول -93/497 با

 غلبه است، مول) بر (کیلوژول -58/11 کم نسبتاً الکترواستاتیکی
 و پذیريقطبش دلیل به احتمالاً  واندروالسی نیروهاي

 هايبرهمکنش تقویت باعث فلوئور هاياتم بالاي الکترونگاتیوي
 انعنو به هیدروژنی پیوندهاي تشکیل تسهیل و پراکندگی

 همچنین سیستم این نتیجه، در است. شده مؤثر هايگیرنده
 را آب و ₃NF مولکول بین هیدروژنی پیوندهاي تعداد کمترین

 ₃NF قوي ترکیبی میل و انتخابی جذب بیانگر که دهدمی نشان

 متوسطی تعداد ،₄H₂COFs/N سیستم در .است COFs سطح به
 ترضعیف LJ انرژي شد. تشکیل COF سطح با هیدروژنی پیوند

 انرژي اما بود، ₃NF به نسبت مول) بر کیلوژول -49/32(
 که بود مول) بر کیلوژول -61/24تر(منفی الکترواستاتیکی

 سیستم این پایداري در قطبی هايبرهمکنش اهمیت دهندهنشان
 به را هیدروژنی پیوند هیدرازین، در آمین هايگروه حضور است.
 و COFs با متوسط رهمکنشب و کندمی تسهیل دهنده عنوان

 .کندمی پشتیبانی را اطراف آب هايمولکول

 با را ژنیهیدرو یوندپ ترینضعیف ₂COFs/NO سیستم مقابل، در
 ایینپ بسیار LJ برهمکنش نرژيا با هک داد، نشان COFs سطح

 74/14( ثبتم الکترواستاتیکی نرژيا و )مول رب کیلوژول -95/3(
 هايرهمکنشب رب لالتد هک ،بود مراهه مول) بر کیلوژول

 تعداد کنندهوجیهت همچنین هاافتهی ینا ارد.د افعهد الکترواستاتیک
 اطراف بآ هايولکولم و ₂NO بین یدروژنیه پیوندهاي بیشتر
 به آن کمتر تصالا و ₂NO بالاتر شدگیحل یانگرب که است

 مؤثر حذف و جذب یداريپا رد فزایشا این .است COF چارچوب
  چارچوب بین رکیبیت میل یراز است، همم سیارب هاآلاینده
COFs این همم نکته دهد.یم فزایشا ار لایندهآ هايولکولم و 

 بین یدروژنیه پیوندهاي عدادت هایستمس ینا رد هک است
 هیدروژنی پیوند نقش و یافته هشکا بآ هايمولکول و هاآلاینده

 از توانمی ار هامسیست نهایت، در .شودمی تقویت ذبج فرآیند در
 بنديتبهر زیر صورت هب جذب تانسیلپ و رهمکنشب درتق نظر
 :کرد

COFs/NF₃ > COFs/N₂H₄ > COFs/NO₂ 

 و هیدروژنی یوندهايپ تحلیل و جزیهت وسطت بنديتبهر این
 یدروژنیه پیوند که دهدمی نشان و دهش شتیبانیپ نرژيا هايداده
 طلوب،م پراکندگی و اتیکالکترواست هايبرهمکنش اب همراه قوي

COFs سطوح روي هاآلاینده ؤثرم جذب رد کلیدي عوامل
  .هستند

  )Rg(یراسیونژ شعاع تحلیل -3-4 

 ییفضا یفشردگ و يساختار یداريپا یبررس منظوربه
 یلتحل مختلف، يگازها حضور در یکووالانس یآل يهاچارچوب

 سازيیهشب از حاصل يهاداده یهپا بر )Rg(یراسیونژ شعاع
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 يهاشاخص از یکی یراسیونژ شعاع شد. انجام یمولکول ینامیکد
 ساختار جرم مرکز به نسبت هااتم ییفضا یعتوز یابیارز يبرا مهم
 فضا در ساختار یگستردگ یا تراکم یزانم از یاريمع و است

 .شودیم محسوب

 مقدار که دهندیمنشان اند،شده ارائه 7 شکل رد که حاصل، یجنتا
Rg 3 ستمیس سه هر يبرا سازيیهشب زمان طول درCOFs/NF، 

4H2COFs/N 2 وCOFs/NO یباق یدارپا نسبتاً يامحدوده در 
 رد COF ساختار که ستا آن زا حاکی ایداريپ این است. مانده
 گسترش ای شکل غییرت چارد لایندهآ ازهايگ فوذن برابر
 هشد موفق آلی چارچوب یگر،د بیان هب است. شدهن توجهیقابل
 جذب را گاز هايولکولم خود، ضاییف هندسه رد غییرت دونب است
 مانند ،COFsگاز/ هايسیستم که است ذکر شایان .کند

3COFs/NF، 4H2COFs/N 2 وCOFs/NO، مقادیر Rg حتی 
 3NF گونه .دهندمی نشان )نانومتر 4 تا 2 حدود(تريکوچک

 به منجر و دهدمی افزایش را هاCOF سطح با هابرهمکنش
 پذیريانعطاف این .شودمی کلی Rg کاهش و ترسفت بنديبسته

 که شودمی محدودتر یا ترمنظم ساختار به منجر یافتهکاهش
 نشان Rg ثبات .شودمی ترکوچک و پایدارتر Rg مقادیر به منجر

 ايگونهبه از،گ هايولکولم و COF میان عاملاتت که دهدمی
 فروپاشی زا و دهش فظح چارچوب صلیا ساختار که اندرفته پیش

 همیتا ویژگی این ست.ا شده وگیريجل نآ ازحد بیش شدن باز یا
 رد اختاريس ایداريپ که چرا ،دارد عملی اربردهايک در زیادي
 عملکرد در کلیدي قشن محیطی، ختلفم شرایط در و مانز طول

 ریقط از ₂NO–₄H₂N–₃NF گازي هايمولکول ساختاري پویایی بررسی  .7 شکل
 هايسیستم در پایداري و فشردگی تغییرات ارزیابی براي ،)Rg(ژیراسیون شعاع

COFs. 

 نتایج کلی، طوربه .کندمی ایفا اذبج مواد ؤثرم و مستمر
 مؤثر ذبج هب ادرق تنهانه ها COF که است آن مؤید Rg تحلیل

 به ندنرسا آسیب بدون ار کار نای لکهب ستند،ه لایندهآ گازهاي
 هب را COFs ویژگی، ینا دهند.یم انجام دخو اختاريس انسجام
 گاز تصفیه و جذب هايیستمس در اربردک رايب ناسبم ايگزینه
 .کندمی تبدیل

 )SASA(حلال سترسد در سطح یلتحل -3-5

 ساختار بر يگاز يهامولکول جذب یرتأث یشترب یبررس يبرا
COF يهاکنشبرهم از یناش یسطح ییراتتغ یابیارز و جاذب 

 يبرا )SASAحلال( دسترس در سطح یلتحل مهمان،-یزبانم
 يدهندهنشان یت،کم ینا شد. انجام شدهسازيیهشب هايیستمس
 با یممستق تماس در تواندیم که است ساختار از یسطح یزانم

 یاريمع یجهنت در و یردگ قرار آب) ینجا،ا (در حلال يهامولکول
 به هامولکول نفوذ یا جذب از یناش یسطح ییراتتغ سنجش يبرا

 داده یشنما 8 شکل در که SASA یلتحل یجنتا .رودیم شمار
 ،3NFمختلف( يگازها حضور در که هستند آن یانگرب اند،شده

4H2N 2 وNO،( حلال ترسدس در سطح COFs نوسانات دچار 
 که دهندیم نشان نوسانات ینا .است شده یلتحلقابل اما یجزئ

 موقتاً  گاز، يهامولکول جذب اثر در FsCO سطح از یبخش
 حلال دسترس از ینبنابرا و شده کنشبرهم یردرگ یا پوشانده

 يترمحسوس کاهش 3COFs/NF یستمس در .است شده خارج
 یلدل به توانیم را کاهش ینا .شودیم مشاهده SASA مقدار در

 ₃NF–گازي هايمولکول )SASA(حلال دسترس در سطح بررسی .8 شکل

 ₂NO–₄H₂N حضور تأثیر تحت آبی، محیط با هاآن تعامل بهتر درك براي 
 .)COFs(فلزي آلی هايچارچوب
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 با 3NF مؤثرتر کنشبرهم یتقابل و بالا یتقطب کوچک، اندازه
 یشترب هامولکول ینا شودیم موجب که داد نسبت COF سطح
 یباق حلال با تماس يبرا يکمتر یهناح و کرده اشغال را سطح

 نسبتاً SASA مقدار 2COFs/NO یستمس در مقابل، در .دانبم
 یسطح يهاکنشبرهم دهندهنشان که است، مانده یباق ثابت
 ی،کل طوربه .است COF ساختار به گاز ینا کمتر نفوذ و تریفضع

 با يگاز يهامولکول کنشبرهم از پس SASA مقدار در کاهش
COFs و جذب فعال ینواح یريگشکل از يانشانه توانیم را 

 دانست. مهمان-یزبانم يهاکنشبرهم در COFs سطح یريدرگ
 بلندمدت در SASA مقدار ینسب یداريپا حفظ حال، ینع در
 دچار گاز جذب یرتأث تتح COFs یکل ساختار که کندیم ییدتأ

 دهندیم نشان یخوببه یجنتا ینا است. نشده یفروپاش یا یبتخر
 تعامل به قادر خود، يختارسا یکپارچگی حفظ ضمن هاCOF که

 عنوانبه توانندیم و هستند گاز يهامولکول با مؤثر یسطح
 يگاز هايیندهآلا حذف هايیستمس در مؤثر و یدارپا ییهاجاذب

 يبرا دسترس قابل سطح مساحت یانگینم یرمقاد روند. کاربه
 یبترت به هاCOF-₂NO و ₄H₂N/₃NF يبرا یزآبگر حلال

 نانومتر 34/245 و مربع نانومتر 21/260 بع،مر نانومتر 42/180
 ₃COFs/NF به متعلق SASA مقدار ینکمتر .است مربع

 مشاهده SASA یرمقاد ینبالاتر و است مربع) نانومتر 42/180(
 که کندیم ییدتأ مربع) نانومتر ₂COFs/NO )21/260 يبرا شده

 يبرا یشتريب سطح مساحت يدارا هاCOFs-₂NO یستمس
 ینب یخوب تطابق هایافته ینا است. آب يهاولکولم با برهمکنش

 ،]36[ینگد یتجرب و ينظر يهاداده و ما یتجرب ینیبیشپ
 و ]40[یدبر ،]39[یبرات ،]39[یقاسم ،]38[ياخضر ،]37[يقهار

 باعث بالقوه طوربه تواندیم یژگیو ینا دهندیم نشان همکاران
 رد هاCOF یکل یاثربخش و یريپذحلال خواص یشافزا
 شامل که ییکاربردها در یژهوبه یت،مز ینا شود. یآب هايیطمح

 فاز در يگاز يهاگونه يشدهکنترل يآزادساز و انتقال جذب،
 حائز یاربس هستند، محیطییستز و یستیز هايیطمح یا یعما

 یسطح يهاکنشبرهم ینا ین،برا علاوه است. تیاهم
 یانتخاب تجمع يبرا را یمناسب یطشرا توانندیم شدهیتتقو

 یسهمقا در کنند. فراهم COF سطح اطراف در هدف يهامولکول
 دارد، آب با يکمتر تماس سطح که ₂COFs/NO یستمس با
 یشافزا یقطر از ،₄H₂COFs/N و ₃COFs/NF هايیستمس

 یلتشک يبرا یشتريب یلپتانس حلال، سدستر در سطح
 یمشابه يهاروند اساس بر دارند. یآب فاز در یدارپا يهاکمپلکس

 در SASA یجیتدر کاهش است، شده مشاهده مطالعات در که
 هدف یبترک و جاذب سطح یانم يقو يهاکنشبرهم اثر
 یاثربخش یشافزا یجهنت در و یسطح تحرك کاهش به تواندیم

 COFs هايیستمس مورد در موضوع ینا شود. جرمن جذب یندفرآ
 یوندهايپ مانند مؤثر يهاکنشبرهم که ییجا کند؛یم صدق یزن

 سطح یانم π-π یانباشتگ و واندروالس یروهاين یدروژنی،ه
COF ینسب کاهش باعث گاز يهامولکول و SASA طول در 

 یلتشک و مؤثرتر جذب دهندهنشان که شود،یم سازيیهشب
 از یلتحل ینا هايیافته مجموع، در است. یدارترپا هايشکنبرهم

 در سطح با ییهاCOF یاحطر که کندیم یبانیپشت نظر ینا
 هدف يهامولکول با يقو تعامل یتقابل و بالا حلال دسترس

 ی،آلودگ حذف يکاربردها در آنها عملکرد بهبود به منجر تواندیم
 .رددگ یآب هايیطمح در گاز یهتصف و ي،جداساز

 )RDF(یشعاع یعتوز تابع یلتحل -3-6

 در يگاز يهامولکول رفتار و یريقرارگ ينحوه بهتر درك يبرا
 و نوع یابیارز و یکووالانس یآل يهاچارچوب سطح مجاورت

 یعتوز تابع یلتحل ها،آن یانم يهاکنشبرهم شدت
 يدرباره يارزشمند اطلاعات RDF .شد انجام )RDF(یشعاع

 از یمشخص فاصله در گاز مولکول یک یافتن احتمال
 يقو کنشبرهم ینواح ییشناسا به و دهدیم ارائه COFs سطح

 نتایج .کندیم کمک یرلایهز اطراف در هامولکول تجمع نحوه و
RDF که دهندیم نشان اند،شده داده یشنما 9 شکل در که 

 یسهمقا در يبالاتر یاربس یکپ شدت يدارا ₃COFs/NF یستمس
 که است آن یانگرب موضوع ینا .هاستیستمس یرسا با

 سطح یکیدنز در تجمع يبرا یشتريب یلتما ₃NF يهامولکول
COF نوع از یهم تريقو يهاکنشبرهم یاد،ز احتمال به و دارند 

 برقرار جاذب سطح با π–π انباشتگی هم و یکیالکترواستات
 يبرا RDF شدت یشترینب یل،تحل ینا اساس بر .کنندیم
₃COFs/NF سطح از نانومتر 40/0 حدود فاصله در COF 

 در ₃NF رحضو غالب مکان فاصله، ینا است؛ شده مشاهده
 مؤثر يیهناح با و کندیم مشخص را یسطح فعال ینواح یکینزد

 مقابل، در دارد. مطابقت یرکووالانسیغ يهاکنشبرهم
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 RDF هايیکپ ₂COFs/NO و ₄H₂COFs/N هايیستمس
 احتمال که معناست بدان ینا .دهندیم نشان تريیفضع یاربس

 یجه،نت در و است کمتر COF سطح یکینزد در گازها ینا حضور
 ترضعیف ₃NF به نسبت هاآن يهاکنشبرهم یداريپا و شدت
 :شود داده نسبت عامل چند به تواندمی رفتار، در تفاوت این است

 دیگر، ازگ ود هب نسبت ₃NF ترمتقارن ساختار و بالاتر قطبیت )1
 هايگروه با ترويق الکترواستاتیک هايکنشرهمب مکانا که

 .کندمی فراهم را COF فعال

 اعثب هک ،₃NFتراسبمن فضایی هندسه و مولکولی حجم )2
  COFسطوح و منافذ جاورتم در احتیر به مولکول این شودمی
 .گیرد قرار

 هايروهگ بین π-π هايکنشمبره وجود احتمال )3
 ساختار دلیلبه ازهاگ ایرس رد هک ،₃NFمولکول و COF آروماتیک
 .افتدمی اقتفا کمتر مزدوج یرغ یا غیربنزنی

 در ترپراکنده و ارتفاعکم هايپیک دیگر، سوي از
 و ضعیف هايکنشبرهم يدهندهنشان ₂COFs/NO سیستم

 کوچک دلیل به تواندمی این است. COFs و ₂NO میان گذرا
 از شودمی موجب که باشد گاز این متوسط قطبیت و اندازه بودن
 شود پخش رچوبچا اطراف در آسانیبه یا بگیرد فاصله سطح
 نتایج کلی، طوربه .دهد شکل مؤثري تجمع اینکه بدون

 تمایل بیشترین ₃NF مولکول که دهندمی نشان RDF تحلیل
 ₄H₂N که حالی در دارد، را COF سطح نزدیکی در تجمع براي

  این دهند.می نشان پایدار کنشبرهم براي کمتري تمایل ₂NO و

 طول در ₂NO–₄H₂N–₃NF مختلف ياجزا بین شعاعی توزیع تابع .9 شکل
 سازي.شبیه

 افزایش اب مستقیماً  RDF هايپیک فاصله و شدت در تفاوت
 هک ست،ا ارتباط در ₃COFs/NF سیستم در رترمؤث جذب احتمال

 اهمیت ازها،گ نوع این ذفح در ارآمدک اذبج وادم راحیط براي
  .دارد بالایی

  یچگال یلتحل -3-7  

 سطح اطراف گاز يهامولکول ییفضا یعتوز یبررس يبرا
 يهاداده اساس بر یچگال یلتحل ،یکووالانس یآل يهاچارچوب
 يراستا در یمولکول ینامیکد سازيیهشب یرمس از شدهاستخراج

 يگاز يهامولکول تجمع يالگو یل،تحل ینا شد. انجام Z محور
 یلتما از تريیقعم درك و داده یشنما را سطح مجاورت در

 .سازدیم فراهم COF سطح با کنشبرهم و جذب يبرا گازها
 یستمس در که دهندیم نشان 10 شکل در یچگال ينمودارها

₃COFs/NF، ₃ يهامولکول یچگالNF سطح دیکینز در 
COFs فاصله در مشخص و یزت یکپ یک و بوده بالا یاربس 

 یکپ ینا .شودیم مشاهده سطح از نانومتر) 0( صفر به یکنزد
 از یتوجهقابل بخش که است آن ندهدهنشان برجسته
 سطح یممستق مجاورت در یا منافذ درون ₃NF يهامولکول
COF يبالا یلتما و يقو کنشبرهم یدمؤ که اند؛یافته تجمع 

 در مقابل، در .باشدیم مؤثر یسطح جذب يبرا گاز ینا
 هايیلاپروف ،₂COFs/NO و ₄H₂COFs/N  هايیستمس

 هستند یشترب یپراکندگ و کمتر دتش با هایییکپ يدارا یچگال
 تریفضع یسطح جذب و تریکنواخت یعتوز از یحاک یتوضع ینا
 در یزت هايیکپ وجود عدم خاص، طوربه هاست.مولکول ینا

 يکمتر یلتما گازها ینا که دهدیم نشان COFs سطح یکینزد
 1ياتوده یهناح در احتمالاً  و دارند سطح مجاورت در تجمع به

 در شدهمشاهده نوسانات ین،همچن اند.مانده یباق پراکنده
 و هاحفره منافذ، وجود از یناش است ممکن یچگال هايیمنحن

 به منجر که باشد COF چارچوب در تاريساخ هايیناهمگن
 ی،کل طوربه گرددیم گازها یعتوز در یریکنواختغ يالگوها یجادا

 ₃Fs/NFCO  یستمس که: کندیم یدتأک یچگال یلتحل یجنتا
 است؛ سطح یکینزد در یمولکول تراکم یشترینب يدارا
  در يکمتر یچگال  ₂COFs/NO و ₄H₂COFs/N  هايیستمس

                                                 
1 Bulk phase 



   

 31  تابستان 1404| شماره 2 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

 طریق از ₂NO–₄H₂N–₃NF گازي هايمولکول فضایی توزیع بررسی .10 شکل
 محیط در ترکیبات این پراکندگی نحوه بر COFs اثر ارزیابی براي چگالی، پروفایل

 .آبی
 یکل کلش اگرچه دهند؛یم نشان سطح به یکنزد ینواح
 ارتفاع در یتوجهقابل فاوتت اما ست،ا مشابه یچگال هايلفایپرو

 در یموضع یچگال یشترینب کهيطوربه .شودیم یدهد هایکپ
 ا:ب است برابر یبترتبه سطح یکینزد

  ₃COFs/NF يابر مکعب متر بر یلوگرمک 58/248

  ₄H₂COFs/N يابر مکعب متر بر یلوگرمک 75/245

 ₂COFs/NO يابر مکعب متر بر یلوگرمک 47/178

 ذبج در یکووالانس یآل يهاچارچوب بالاتر ییکارا ها،یافته ینا
 ییدتأ یخوببه را شدهیبررس يگازها یرسا به نسبت ₃NF یرهذخ و
 .کنندیم

 )MSD(مربعات یانگینم ییجابجا یلتحل -3-8

 در يگاز يهامولکول یرينفوذپذ و ینامیکید رفتار یبررس يبرا 
 یانگینم ییجابجا یلتحل ی،کووالانس یآل يهاچارچوب مجاورت
 در یديکل يابزارها از یکی پارامتر ینا شد. انجام )MSD(مربعات

 زمان طول در ذرات ییجابجا یزانم مطالعه يبرا يآمار یکمکان

 جذب یزانم و ولکولیم تحرك از تريیقعم درك و است
 .کندیم فراهم یتینانوکامپوز يهایستمس در یسطح

 :شودیم یفتعر یرز صورتبه MSD معادله

       (1)                                                             

 ترتیببه ir)0( و ir(t) و تحرك،م ذرات تعداد N آن در که
 .هستند i ذره يولیها و نهایی موقعیت

 رابطه زا D 1خودپخش نفوذ ضریب تحلیل، این از استفاده با
 .شد محاسبه )2 (معادلهانیشتین

                                         (2)                                                                           

 MSD هايیمنحن شود،یم مشاهده 11 شکل در هک طورهمان
 یرسا هب نسبت يترکم یاربس یبش ₃COFs/NF  یستمس يبرا
 یرچشمگ شکاه دهندهنشان یینپا یبش ینا دارند. هایستمس

 زا پس ₃NF يهاولکولم که ستا آن یانگرب و است نفوذ یبضر
 اررفت ینا دارند. یکم ریابس تحرك ،COFs سطح به جذب

 و π–π نوع از يقو يهاکنشبرهم از یناش احتمالاً
 COF یکآرومات تارساخ و ₃NF مولکول یانم یکیاستاتالکترو
 ازگ مولکول »یسطح افتادن یرگ« یوعن به منجر که است

₂COFs/NO و ₄H₂COFs/N هايیستمس مقابل، در .شودیم
 که دهندیم نشان خود از یشتريب یبش با MSD هايیمنحن
 يهاکنشبرهم یجهنت در و بالاتر یمولکول تحرك از یحاک

 که دهدیم نشان يرفتار تفاوت ینا است. تریفضع یسطح
 و شده متصل FCO سطح به کمتر ₂NO و ₄H₂N يهامولکول

 شدت یبترت .کنندیم حرکت یستمس در يشتریب يآزاد با
 :است یرز صورتبه گازها یحرکت یتمحدود

NF₃ < NO₂ ≈ N₂H₄ 

، COFs/NF₃همچنین نشان داد که در سیستم  MSD تحلیل
مولکولهاي گاز در فاصله زمانی کوتاه پس از شروع شبیهسازي 

 به سرعت جذب سطح شده و پس از آن حرکت آنها بسیار 

                                                 
1 Self-diffusion coefficient 
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 ₄H₂N–₃NF–گازي هايمولکول براي )MSD(مربعی میانگین جاییجابه .11 شکل

  ₂NO سازيشبیه زمان طول در فلزي آلی هايچارچوب حضور رد. 

 در OFC يبالا یلسپتان دهندهنشان یدهپد ینا .شودیم محدود
 یرنظ ییکاربردها يبرا هک است ₃NF مولکول ينگهدار و جذب

  .ستا مطلوب یاربس یمیاییش يحسگرها یا يگاز یلترهايف

 و ₂NO يبرا MSD هايیمنحن بالاتر یبش یگر،د يسو از
 ₄H₂N طحس از يیشترب احتمال اب گازها ینا که دهدیم نشان 

 از یناش تواندیم ینا .شوندینم جذب یخوببه اصلاً یا شده جدا
 یا هامولکول ینا و COFs سطح ینب يهاکنشبرهم ضعف

 لاصه،خ طور به اشد.ب ساختار نافذم اب هاآن ییفضا يناسازگار
 يدارا ₃COFs/NF سیستم که کندیم یدتأک MSD یجنتا

 و ₂NO يگازها است؛ یسطح جذب ینبالاتر و تحرك ینکمتر
₄H₂N و تریفضع یطحس جذب یانگرب که دارند يبالاتر تحرك 
 هايیافته با راستاهم MSD ينمودارها است؛ کمتر یداريپا

 یرتصو و بوده SASA و RMSD، RDF هايیلتحل از حاصل
 يسو از .دهندیم ارائه COFs سطح در ازهاگ رفتار از یجامع

 یسبرر در یديکل اخصش عنوان به يخود نفوذ یبضر یگر،د
 انندم تخلخلم يساختارها در گازها یمولکول تحرك

 یممه نقش و شودیم شناخته )COFs(يفلز-یآل يهاچارچوب
 در .کندیم یفاا هامولکول یجرم نتقالا و نفوذ یتقابل یینتع در

 ،₃NF یسم ازگ سه يخود نفوذ یبضرا بررسی مطالعه، ینا
₄H₂N ₂ وNO در COFs يهاکنشرهمب اثر ات شد انجام 

 گردد. وشنر هانآ تقالان و حرکت بر یمولکول

 يخود نفوذ یبضر با ₂NO گاز که دهدیم نشان یجنتا
s)/2cm( 5-10×)0.0609±( 0.1284=₂NOD را تحرك یشترینب 
 يهاکنشبرهم از یناش امر ینا که داراست COF ساختار در

 يانرژ خاص، طور به است. جاذب سطح با آن تریفضع
 وجود دهندهننشا kJ/mol 743/14 مثبت یکیالکترواستات

 است COF سطح و ₂NO مولکول ینب یکیالکتر دافعه يوهایرن
 یبضر یشافزا و مولکول حرکت در کمتر یتمحدود به منجر که

 یینپا یاربس نفوذ یبضر با ₃NF گاز مقابل، در .شودیم نفوذ
s)/2cm( 5-10×)0.0179±(0.009575=₃NFD  تحرك ینکمتر 

 یمولکول تحرك ریچشمگ کاهش ینا .دهدیم نشان را یمولکول
 kJ/mol( یمنف یکیالکترواستات يهاکنشبرهم یشترینب از یناش
 )-kJ/mol 93/476 ( توجه قابل جونز-لِنارد يانرژ و )-58/11

 در مولکول اقامت زمان یشافزا و يقو جذب یجادا باعث که است
 یلدل به ₃NF یگر،د عبارت به .گرددیم COFs سطح مجاورت
 COFs سطح در را جذب ترینيقو تیکیستاالکتروا تعاملات

 یبضر کاهش و حرکت یتمحدود موجب امر ینا و کرده تجربه
 نفوذ یبضر با یزن ₄H₂N مولکول است. شده آن يخود نفوذ

 يدارا s)/2cm( 5-10×)0.0489±(0.0280=₄H₂ND یانیم
 بر یلوژولک -61/24( متوسط یکیالکترواستات يهاکنشبرهم
 مولکول در مول) بر یلوژولک -50/32( جونز-لنارد يانرژ و مول)

₄H₂N ₂ به نسبت یمولکول تحرك ینسب کاهش موجبNO 
 ینا مجموع، در .است کمتر ₃NF به نسبت آن یرتأث اما شود،یم

 در گازها یمولکول تحرك که است مهم یتواقع ینا یانگرب یجنتا
 يهاکنشبرهم شدت با معکوس رابطه COFs ساختار

 تريقو هاکنشبرهم ینا هرچه دارد؛ یزیکیف و یتیکالکترواستا
 .یابدیم کاهش نفوذ یبضر و محدودتر مولکول حرکت باشند،
 و حساس یاريمع عنوان به يخود نفوذ یبضر مطالعه ین،بنابرا

 مواد در گازها جذب ییکارا و یريپذانتخاب یابیارز يبرا یقدق
 COFs اختارس سازيینهبه و یطراح است. استفاده قابل متخلخل

 یمولکول انتقال و تحرك ها،کنشبرهم ینا کنترل با تواندیم
 آورد. فراهم گازها يجداساز و جذب يکاربردها يبرا را هدفمند

  سطح از فاصله تحلیل -3-9

 سطح بر گاز يهامولکول جذب رفتار تریقدق یبررس يبرا
 جرم مرکز یانم فاصله یلتحل ،COFs یآل يهاچارچوب
 ینا شد. انجام زمان طول در COFs  سطح و يگاز ياهمولکول

 و جاذب سطح به هامولکول یکینزد یزانم یابیارز امکان یلتحل
 یزمان يهباز در و ینامیکید صورتبه را هاکنشبرهم یداريپا
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 ₃COFs/NF یستمس در ).21 (شکلسازدیم فراهم یطولان
 5 زا کمتر در و سرعت به ₃NF يهامولکول که شد مشاهده

 یباً تقر يافاصله سپس و شده یکنزد  COF سطح به یهنانوثان
 در يگاز یندهلاآ گونه ینا فاصله یانگینم که کم، یاربس و ثابت
 کم یاربس یکینزد ینا .کنندیم حفظ را نانومتر 19/0 حدود
 ساختار و ₃NF مولکول ینب يقو يهاکنشبرهم دهندهنشان

COF جدا سطح از آزادانه هامولکول دهدینم اجازه که است 
 به ₃NF یگر،د عبارت به باشند. داشته یاديز حرکت یا شوند

 و یدارپا یاربس یسطح جذب و افتاده COF سطح "دام" در ینوع
 تريطولانی مدت براي ₃NF شودمی باعث حالت این دارد. يقو

 و جذب مانند کاربردهایی براي که بماند، باقی سطح روي
 بسیار دقیق حسگرهاي طراحی یا سمی گازهاي جداسازي

 .است مطلوب

 هاآن دارند. متفاوتی روند ₂NO و ₄H₂N هايمولکول مقابل، در
 و دارند نیاز بیشتري زمان به  COFs سطح به شدن نزدیک براي
 COFs به نسبت شانفاصله سطح، نزدیکی به رسیدن از پس

 فاصله میانگیناست( ₃NF از بیشتر میانگین طوربه و دارد نوسان
 فاصله و نوسانات این نانومتر). 22/0 و 52/0 حدود ترتیب به

 و هامولکول این بین هايکنشبرهم که دهدمی نشان تربزرگ
 در است. پایدار کمتر سطحی جذب و بوده ترضعیف COF سطح
 COFs اطراف فضاي یا آبی فاز در بیشتر هامولکول این واقع،

 شرایط این است. قوي مترک هاآن سطحی جذب و اندپراکنده
 تحرك و شده جدا سطح از ترراحت هاآن که شودمی باعث

 توانمی را گازها این جذب رفتار در تفاوت .باشند داشته بیشتري
 هايکنشبرهم نوع و الکترونگاتیوي مولکولی، ساختار به

 وجود دلیل به ₃NF .داد نسبت هاآن واندروالسی و الکترواستاتیکی
 برقراري به قادر بالا، الکترونگاتیوي با لوئورف هاياتم

 سطح با ترقوي هیدروژنی پیوندهاي و واندروالسی هايکنشبرهم
COFs .هايکنشبرهم همچنین، است π–π ساختار بین 

 روي مولکول تثبیت باعث ،₃NFمولکول و COFs آروماتیک
 چنین فاقد ₂NO و ₄H₂N که حالی در شود.می سطح
 به نتایج این نهایت، در .هستند پایدار و ويق هايکنشبرهم

 طور به است قادر شده،انتخاب  COFs که دهدمی نشان وضوح
 در کند، نگهداري و جذب را ₃NF هايمولکول مؤثر و انتخابی

 این است. ناپایدارتر و ترضعیف ₂NO و ₄H₂N  جذب که حالی

 لایشپا جداسازي، کاربردهاي در بالایی اهمیت انتخابی خاصیت
 امکان که چرا دارد، گازي حسگرهاي طراحی و زیست محیط
  .کندمی فراهم را خاص هايآلاینده شناسایی یا حذف روي تمرکز

 
 هايارچوبچ و ₂NO–₄H₂N–₃NF هايمولکول جرم رکزم بین اصلهف تغییرات .21 شکل

 .هاآن نبی کنشبرهم و پایداري بررسی منظوربه سازي،شبیه زمان ولط در فلزي آلی

  گیري نتیجه -4

 يهاچارچوب يبالا یلپتانس دهندهنشان مطالعه ینا مهم نکات
 حذف و جذب يبرا یانتخاب يهاجاذب عنوانبه یکووالانس یآل

 یتروژنن ،)₂NO(اکسیديد یتروژنن مانند يگاز هايیندهآلا
 یقطر از است. یآب فاز از )₄H₂N(یدرازینه و )₃NF(فلوریديتر
 یروهاين یقدق يهایلتحل ی،مولکول ینامیکد سازيیهشب

 در هایندهآلا ییفضا رفتار و کنشبرهم هاييانرژ مولکولی،ینب
 ترینيقو يدارا ₃NF که شد داده نشان هاCOF سطح با تماس
 یلپتانس با ايیندهآلا عنوانبه و بوده هاجاذب ینا با کنشبرهم
 یتاهم بر هایافته ینا .شودیم شناخته یستمس ینا در بالا جذب
 در مناسب سازنده يواحدها انتخاب و هاCOF ساختار یطراح

 یجنتا .کندیم یدتأک یانتخاب جذب خواص سازيینهبه
 بر مختلف يگازها جذب که داد نشان ینهمچن هاسازيیهشب



   

 34  تابستان 1404| شماره 2 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

 واندروالس، یروهاين ییافزاهم و یچیدهپ یمولکول تعاملات اساس
 امر ینا هک شودیم انجام یدروژنیه یوندهايپ و یکیالکترواستات

 در مثال، يبرا .دهدیم یشافزا را ها COFیريپذانتخاب یتقابل
 برقرار يقو تعاملات ها COFبا يابرجسته طوربه ₃NF که یحال

 مواجه تريیفضع جذب با ₂NO و ₄H₂N يگازها کند،یم
 هايیطمح در گازها ینا متفاوت رفتار دهندهنشان که شوندیم

 یداريپا حفظ مطالعه، مهم يهاجنبه از یکی است. فمختل
 یمولکول ینامیکد هايسازيیهشب طول در هاCOF يساختار
 یچگال یلتحل و )Rg(یراسیونژ شعاع ،RMSDهايیلتحل است.
 تعادل و خود ساختار حفظ به قادر هاCOF که دادند نشان

 ینا هستند. يگاز يهامولکول جذب از پس یحت ینامیکید
 یعمل يکاربردها يبرا مناسب يانهیگز به را هاCOF هایژگیو

 يحسگرها یطراح و آب از هایندهآلا حذف هوا، یهتصف مانند
 و یدروژنیه یوندپ هايیلتحل ین،همچن .کندیم یلتبد یمیاییش

 يهاکنشبرهم که دادند نشان )RDF(یشعاع یعتوز تابع
 یفاا جذب ندیفرآ در یديکل نقش یمولکول یپراکندگ و یدروژنیه
 هاCOFیريپذانتخاب یتتقو به ینهمچن هایبررس ینا ند.کنیم

 یطراح در تواندیم که کندیم کمک خاص يگازها جذب يبرا
 یطیمح یطشرا يبرا شدهینهبه و کاربردخاص جاذب مواد

 تنهانه هاCOF یج،نتا ینا به توجه با باشد. راهگشا مختلف،
 گرفته نظر رد يگاز هايیندهآلا يبرا مؤثر يهاجاذب عنوانبه
 به تواندیم هاآن سازيینهبه و یطراح بلکه شوند،یم
 یطمح يسازپاك هاييفناور ینهزم در یتوجهقابل هايیشرفتپ
 در توانندیم مواد ینا شود. منجر يگاز يحسگرها و یستز

 یباتترک حذف یع،صنا از یندهآلا يگازها یهتصف مانند یندهاییفرآ
 قرار استفاده مورد آب و هوا یفیتک یشپا و یآب ابعمن از یسم

 درك همچنان مطالعه، ینا یدوارکنندهام یجنتا وجود با .یرندگ
 یطشرا در و مختلف يگازها حضور در هاCOFرفتار از یکامل
 و هاسازيشبیه که است یازن ینده،آ در ندارد. وجود یطیمح یواقع
 شود انجام ختلفم یطیمح یطشرا اساس بر یتجرب هايیشآزما

 یطشرا در و ترمتنوع یندهآلا يگازها معرض در هاCOF رفتار تا
 یرسا با هاCOF یبریديه هايیستمس توسعه شود. یبررس یعمل
 و جذب یتظرف تا یردگ قرار توجه مورد حسگرها یا جاذب مواد

 بلندمدت یداريپا از يبهتر درك بد.یا بهبود یريپذانتخاب
COFدر هایندهآلا حذف و یهتجز در اهآن ییتوانا و ها 

 هايیآلودگ و یصنعت يهاپساب (مانندتریچیدهپ هايیطمح
 عنوان به مطالعه ینا ی،کل طور به شود. کسب متنوع) یمیاییش

 هايیستمس و یشرفتهپ جاذب مواد توسعه جهت در مهم گام یک
 یجنتا و شودیم گرفته نظر در اعتمادقابل یطیمحستیز نظارت

 باشد. حوزه ینا در یشترب یقاتتحق گذاریهپا تواندیم آن

 هايسازيشبیه هب محدود طالعهم ینا میدوارکننده،ا تایجن جودو با
 رد هاCOF واقعی رفتار و است شدهمدل رایطش در مولکولی

 انجام نابراین،ب باشد. تفاوتم ستا مکنم ملیع هايمحیط
 رایطش حتت ترپیشرفته هايسازيشبیه و تجربی هايآزمایش
 .است ضروري نتایج عمیمت و أییدت براي عیواق محیطی
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Abstract: The emission of toxic gaseous pollutants such as nitrogen dioxide(NO₂), nitrogen trifluoride(NF₃), 
and hydrazine(N₂H₄) into the environment, particularly into water resources represents a serious and growing 
environmental challenge. In this study, covalent organic frameworks(COFs) were employed as intelligent 
adsorbents with tunable structures and inherent luminescent properties for the detection, adsorption, and removal 
of these three gaseous pollutants from the aqueous phase. By purposefully designing imine linkages and utilizing 
molecular dynamics(MD) simulations, the interactions of the target gases with the pore walls of the COFs were 
investigated and analyzed. The simulation results revealed that the interaction energies between the COFs and 
the pollutants for NF₃, N₂H₄, and NO₂ were −479.51, −57.10, and −10.79 kJ/mol, respectively, indicating a 
stronger interaction of COFs with NF₃ molecules. These findings confirm the crucial role of COF structural 
design in optimizing their performance for selective adsorption and sensing of toxic gases. Ultimately, these 
frameworks could serve as promising candidates for the development of environmental purification and 
monitoring technologies. 
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