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Rising emissions of greenhouse gases, particularly carbon dioxide (CO2), have emerged as one of 

the most critical challenges of our era, necessitating the development of efficient gas separation 

technologies. Additionally, removing CO2 from natural gas is critical to meeting gas transport 

pipeline standards. Among various approaches, polymeric membranes have gained significant 

attention as promising candidates due to their advantages such as low energy consumption and 

favorable operational costs. However, the inherent limitation of these membranes in the 

permeability/selectivity trade-off compromises their separation efficiency. To overcome this 

challenge, mixed matrix membranes (MMMs) have been developed by incorporating inorganic 

fillers into polymer matrices, demonstrating the capability to surpass the limitations of 

conventional membranes. The present study investigates the performance of MMMs through 

surface modification of Na-Y zeolite with ionic liquid, employing an integrated approach 

combining molecular dynamics (MD) simulations and mathematical modeling, following to 

understand the structure-performance relationship of the membranes and optimize morphology by 

controlling the parameters affecting gas permeability and selectivity and accurately predicting gas 

transport behavior. The results demonstrated that this innovative approach leads to an 89% 

enhancement in CO2 permeability and a 90% improvement in CO2/CH4 selectivity. 

Comprehensive analyses have identified the fundamental gas transport mechanisms through 

detailed examination of adsorption energy and fractional free volume (FFV) distribution. 

Furthermore, the developed Chiu-Glandt model exhibits exceptional predictive capability with 

99.5% accuracy in estimating gas permeabilities. This study has established 5.0 wt% as the optimal 

zeolite loading to prevent particle aggregation while maintaining membrane integrity. The 

findings of this research provide fundamental insights into the structure-performance relationships 

of MMMs, representing a significant advancement toward developing next-generation high-

performance membranes for CO2 separation. 
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Extended Abstract 

1. Introduction 

 he increasing levels of Carbon Dioxide (CO2) in the atmosphere and the need for energy-efficient solutions for post-

combustion separation have led to the development of advanced membrane materials. Mixed-matrix membranes 

(MMMs), which combine a high-performance polymer with porous inorganic fillers, present a promising method to 

improve gas permeability and selectivity. However, practical advancements are often limited by problems such as poor 

compatibility between the polymer and filler, aggregation of the fillers, and defects at the interface. To address these challenges, 

it is advisable to modify zeolite fillers using ionic liquids (ILs) and to meticulously control the quantity and distribution of the 

fillers. This study uses molecular dynamics (MD) simulations to analyze how IL-modified Na-Y zeolite fillers in a polyimide 

(PI) matrix affect gas sorption, diffusivity, and the resulting permeability and selectivity for CO2, CH4, and N2.  

2. Methodology 

The methodology consisted of developing all-atom MD models for two distinct membrane systems: the pure PI, and 

incorporating Na-Y/IL, with filler loadings approximately at 5.0 wt%. These models were simulated using a specific software 

package to assign charges and perform equilibration under certain conditions, with simulations running for five nanoseconds. 

Low partial pressures of CO2, CH4, and N2 were used for gas sorption calculations, and various MD model results were 

employed to contrast the MD predictions with theoretical outcomes. 

3. Results and Discussion 

Results showed that using IL-modified Na-Y in the PI matrix increases the membrane's free fractional volume (FFV), 

which is favorable for gas transport. This occurs due to disruptions in the polymer's structure and the creation of additional free 

volume around the zeolite cages. MD simulations indicated that uniformly distributed Na-Y/IL fillers enhance the connectivity 

of free volume and facilitate gas transport. In contrast, excessive loading can lead to pore blockage or aggregation, which 

diminishes the effective accessible free volume. 

The MD simulations revealed that CO2 interacts more strongly with the polymer and IL-modified zeolite surfaces than N2, 

due to favorable interactions. This increased interaction leads to higher solubility for CO2 in the presence of the IL. Diffusion 

results also showed that the diffusivity of CO2 is higher than that of CH4 and N2. The presence of Na-Y/IL significantly 

increases both solubility and diffusivity for CO2, improving overall CO2 permeability by nearly 89% under optimal conditions. 

When the filler loading is suitable, the selectivity for CO2 compared to CH4 and N2 is preserved; however, an excessive loading 

may result in diminished performance due to the presence of defects and voids. 

The study compared various permeability models and found that while some models represent general trends in filler 

loading, they may diverge when filler-polymer interactions become more complex. Models that account for interphase 

characteristics show a closer match to MD-derived permeabilities, highlighting the importance of these factors for accurate 

predictions.  

4. Conclusion  

The MD simulations of PI-based MMMs with IL-modified Na-Y demonstrate that such modifications increase CO2 

sorption and free volume while improving compatibility. This leads to substantial gains in permeability and selectivity for CO2 

at moderate filler levels. The results underscore the importance of filler dispersion, structure, and size in enhancing membrane 

performance. Additionally, the integration of MD simulations with effective-medium models provides a valuable predictive 

framework for designing future MMMs for CO2 separation.  
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بر   یتیکامپوز یساخت غشا یبرا یونی عیعامل دار شده با ما  تیکاربرد زئول

 سازی  : مدل2، بخش 2CO یجداساز  یبرا دیماییپل هیپا

،  بپورییسنا درضای، حم*ب نعموقیی عباد ن ی، آبت*الف یعتیپژوم شر د ی، فرش الف زادهف شری ی مفتخر یمحمدمهد 

   جارجمند  یمهد 

 .رانیتهران، ا  ،یدانشگاه آزاد اسلام قات، ی، واحد علوم و تحقمهندسی شیمیگروه الف 
 . رانیا  دانشگاه اراک، اراک، ،دانشکده فنی و مهندسی، مهندسی شیمیگروه ب 
 .رانیتهران، ا  ،یدانشگاه آزاد اسلام ،تهران جنوب، واحد مهندسی شیمیگروه ج 

 

 چکیده   واژگان کلیدی 

؛  ختهیشاککه آم  یغشاا

 ؛دیمی ایپل

 ؛Y-تیزئول 

 ؛یونی ع  ی ما 

 ؛گاااز  یجااداسااااز 

 گاز؛ ییتراوا یساازمدل

  ک ینامی د یساازهیشاک

 .یمولکول

  ی اساس  یهاچالش از    یکی  عنوانبه(،  2CO)  دکربنیاکسی د  ژهیوبه   ،یاگلخانه  یروزافزون انتشار گازها   شیافزا 

  ن، یگازهاست. علاوه بر ا  یجداساز   یکارآمد برا   یهای فناور توسعه    ازمندیکه ن  باشدی معصر حاضر مطرح  

انتقال گاز بس  یاستانداردها   تی رعا  یبرا  یعیاز گاز طب  2COحذف   ا  اریخط لوله    ان،یم  نیمهم است. در 

انرژ   ییایمزا  ل یبه دل  یمر یپل  یغشاها    یدبخشیام  نهیمناسب، گز  یاتیعمل  نهیو هز  نییپا  یمانند مصرف 

  ییکارا  ،ی ریپذنش یگزو    یر ینفوذپذ  نیغشاها در موازنه ب  نیا  یذات  تی ، محدودحالن یباا.  شوندی ممحسوب  

شبکه   بی( با ترکMMMs)  ختهیشبکه آم   یچالش، غشاها   نیغلبه بر ا  ی. برادهدیمقرار    ر یآنها را تحت تأث

مرسوم را دارند. مطالعه    یغشاها   یهاتیمحدودغلبه بر    تیکه قابل  اندافتهیتوسعه    یمعدن  یهاپرکن و    یمریپل

به    PF][OMIM]6[  یونی  عیبا ما  Y-Na  تیاصلاح سطح زئول  قیاز طر  MMMsعملکرد    یبررس  یحاضر برا 

شده و به دنبال درک    یبناگذار  یاضیر  یساز (  و مدل MD)  یمولکول  کینامید  یسازهیاز شب  یبیکمک ترک

  ییمؤثر بر تراوا  یکنترل پارامترها  قیاز طر  یمورفولوژ  یساز نهیغشاها و به  نیساختار و عملکرد ا  نیرابطه ب

انتقال گاز    قیقد  ینیبش ی پگازها و    یریپذنش یو گز ا  نشان  جی . نتاباشدی مرفتار    د یجد  کردیرو  نیداد که 

  یهالیتحل.  شودیم  4CH/2CO  یر ی پذنش یگز  یدرصد  90و بهبود    2CO  ییتراوا  یدرصد   89  شیموجب افزا

  یی ( شناساFFVحجم آزاد )  عیجذب و توز  یانرژ   یبررس  قی انتقال گاز را از طر  یدیکل  یهاسم یمکانانجام شده  

  ن یگازهاست. ا  ییتراوا  نیدرصد قادر به تخم5/99گالند با دقت  -ویچ  افتهیمدل توسعه    نی. همچنت کرده اس

  ی کپارچگیاز تجمع ذرات و حفظ    ی ریجلوگ  ی( را برایدرصد وزن  5)  تی زئول  یبارگذار   نهیمطالعه محدوده به

عملکرد در  -ساختار  روابطدرباره    نی ادیبن  یهانش یبپژوهش با ارائه    نیا  یهاافتهینموده است.    نییغشا تع

 2CO  یجداساز   یکارآمد برا   یاز غشاها  ید یمؤثر در جهت توسعه نسل جد  یگام  خته،یشبکه آم  یغشاها 

 برداشته است. 

 1404/ 03/ 16  تاریخ دریافت: 

 1404/ 04/ 26تاریخ بازنگری: 

   1404/ 05/ 06 تاریخ پذیرش:

 مقدمه -1

شده    ل یتبد  یدر سطح جهان  یاساس  ی نگران  کی، به  (2CO)  کربن  دیاکسید  ژهیوبه  ،یاگلخانه  یروزافزون انتشار گازها  شیافزا

mailto:pajoum@srbiau.ac.ir
mailto:a-ebadi@araku.ac.ir


 2CO  ... 382یجداساز یدورن برا نویآم ید هیبر پا دیمیایپل هیبر پا یتیکامپوز یساخت غشا یبرا یون ی عیعامل دار شده با ما تیکاربرد زئول
 

 4شماره  /2دوره  /1403صنعتی / سال  یهای نوآور

 

در کاهش اثرات   ی و گاز دودکش، نقش مهم  یستیگاز ز  ،یعیمختلف مانند گاز طب  یگاز  یها انیاز جر 2CO یاست. جداساز

مصرف    لیبه دل  دوارکنندهی ام  یجداساز  یفناور  کی   عنوانبه  یمریپل  یاهاغش.  [1]د  دار  یانرژ  یورو بهبود بهره  یطیمحست یز

اغلب    یمعمول  یمریپل  ی، غشاهاحالنیباا.  [ 2]اند  را به خود جلب کرده  یاکم، توجه گسترده  نهیو هز  اتیکم، سهولت عمل  یانرژ

 شود ی م  نهیبه  یبه عملکرد جداساز  یابیمانع از دست  همواجه هستند ک  یریپذ گزینش/یرینفوذپذ  موازنهمانند    ییها تیبا محدود 

[3] . 

  ی ایاند که مزاظاهر شده  دوارکنندهیام  کردیرو  کی  عنوانبه (MMMs) 1غشاهای شبکه آمیخته   ها، تیمحدود  نیغلبه بر ا  یبرا

پل  ی مریپل  شبکه  کیدر    ی و یا آلیمواد پرکننده معدن   ناز پراکندها  MMM  . [5,  4]  کنندیم  بیرا ترک  ی و معدن  یمریمواد 

، به 6FDA-Durene ژهیوبه دها،یمیای. پل کنندیرا فراهم م یخواص غشا و بهبود عملکرد جداساز مینظاند و امکان تشده لیتشک

ش  یحرارت  یداریپا  لیدل مقاومت  مکان  ییایمیبالا،  خواص  ماتر   عنوانبهگسترده    طوربه  ،ی کیو    MMM  در  یمریپل  سیمواد 

بالا، اندازه    ژهیسطح و  لی به دل  هستند که  یکاتیلینوس یمتخلخل آلوم  کرویمواد م  ، ها2ت یزئول.  [8-6]  اندقرار گرفته   مورداستفاده

  اندشناخته شدهها  MMMدر    دوارکننده یمواد پرکننده ام  عنوانبهخاص،    ی هامولکول   یبرا  یانتخاب  یبیترک  ل یو م  کنواختیمنافذ  

 ، یمریپل  شبکه .[10]  باشدیم هاتیپرکننده مانند زئولها هدف ترکیب مزایای هر دو ماده شبکه پلیمری و ذرات  MMM. در  [9]

  ی جداساز  یرا برا  ییبالا  یر یپذنشیگز  تراوایی و   ها، ت یزئول  کهیدرحال  کند،یرا فراهم م   فرآیندی  تیو قابل  یکیمکان  یریپذانعطاف

  ی اضی ر  یهامدل  ازمندیاست و ن  زیبرانگچالش MMMs عملکرد نفوذ گاز در  قیدق  ینیبشیپ   ،حال نیباا.  [ 11]د  دهنیگاز ارائه م

  هایMMM  استفاده از  یبه بررس  یمتعدد  مطالعات .[12]  ردیغشا را در نظر بگ  یو مورفولوژ  دهنده ل یاست که اثرات مواد تشک

 هاییMMM  [6]ش  و همکاران  3جاسوه ،  مثالعنوانبهاند.  گاز پرداخته   یجداساز  یبرا  ها ت یو زئول  Durene-6FDAد  یمیایپل  هیبر پا

باعث بهبود   T تیولکه افزودن زئ  افتند ی ساختند و در 6FDA-Durene د یمیایپل  شبکهدر   T تیزئول  بارگذاری  را با استفاده از

پلی ایمید    MMM  [ 13]  شو همکاران  4لئو   .شودیم  CO2/CH4یعملکرد جداساز   ی هاستالینانوکر  و  Durene-6FDAحاوی 

آلی پراکندگ  (ZMOF)یتیزئول  5فلزی -چارچوب  که  دادند  نشان  و  افزا   ZMOFیساختند  و   2CO یرینفوذپذ  شیباعث 

 .شودیم 4CH/2CO یریپذگزینش

  تواندیچالش مهم است که م  کیفازها، همچنان  نیب یو ناسازگار  یمریپل  سیدر ماتر یت ی نانوذرات زئول کنواختیریغ  عیتوز

را  گازی آنها    یرکننده شود و عملکرد جداسازی و ذرات پ مری پل  سطح مشترک شبکهدر    ی رانتخابیغ   ی هاحفره  لیمنجر به تشک

 ی اند تا سازگارکرده  یبا استفاده از عوامل مختلف را بررس  هاتی مشکل، محققان اصلاح سطح زئول  نیرفع ا  یبرا .[ 14]  کاهش دهد

 منظور بهموجود    یهاان روشیاز م .[15]  را بهبود بخشندها  MMM یداده و عملکرد جداساز  شیرا افزا  یمریپل  س یآنها با ماتر

بر   ارتقای خصوصMMMساخت و عملکرد    یهاچالشغلبه  نانوذرات،  از ما  ی ات سطحیها، اصلاح سطح  استفاده    یونیعات  یو 

باشد  یم  پرکاربردترها  گر روشیمر از دیدر شبکه پل  یونیعات  یباشند. خصوصاً، استفاده از مایها من روش یتری کاربرد  عنوانبه

[16] . 

  برای جداسازی گازها، از جملهها  MMMیک ابزار قدرتمند در بررسی عملکرد    عنوانبه (MD) سازی دینامیک مولکولیشبیه 

4CH/2COسازیشبیه.  [17]  ، ظاهر شده استMD  داخل مولکولی گازها در  و  اتمی  رفتار  بررسی  فراهم  ها  MMM  امکان  را 

. این  [19,  18]  کند های انتقال جرم و شناسایی عوامل کلیدی مؤثر بر عملکرد جداسازی کمک میکند، به درک مکانیسممی

پلیمرهای دارای ریزتخلخل ذاتیهای  MMM  برای بررسی  ژهیوبه  روش  و غشاهای گرافنی به دلیل خواص   (PIMs)مبتنی بر 

، به بررسی اثر پارامترهای مختلف MD  سازیتحقیقات با استفاده از شبیه .  [21,  20]است    فردشان مورد توجه قرار گرفتهمنحصربه 

  اندپرداخته ها  MMMگاز    ها، مورفولوژی ماتریس پلیمری و شرایط عملیاتی بر عملکرد جداسازیمانند نوع و بارگذاری پرکننده

  MOFحاوی از طریق غشاهای  4CH/2CO و   2N/2CO ها برای بررسی رفتار مخلوط گازهایسازی، شبیهمثالعنوانبه. [23, 22]

 
1 Mixed Matrix Membrane (MMM) 

2 Zeolite  

3 Jusoh 
4 Liu 
5 Metal Organic Framework (MOF) 
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در    MDسازیعلاوه بر این، شبیه .[22,  17]اند  استفاده شده 2CO برای جذب  (GO)و بررسی پتانسیل غشاهای اکسید گرافن

نانومتری با عملکرد بالا برای جداسازی اثر رطوبت بر عملکرد غشاهای   2CO/4CH طراحی غشاهای گرافنی با منافذ  و بررسی 

کمک    ی آنهاو بهبود عملکرد جداسازی گاز  ها طراحی غشا  یسازنهیبهبه  این اطلاعات   .[24,  23]  کاربرد دارد GO مبتنی بر

 .کندیم

پل  یحاوهای  MMMگاز در    ییتراوا  نی تخم  یبرا  یاضیر  یهااز مدل  یمختلف  انواع  ی تیو ذرات پرکننده زئول  یمریشبکه 

 ی خواص اجزا   بهغشا را  تراوایی  هستند که    یاضیمانند مدل ماکسول، بر اساس معادلات ر  ،ریاضی  یها. مدل[25]  اندافتهیتوسعه  

  ییها یسازکارآمد هستند، اما ممکن است ساده یها از نظر محاسباتمدل  نیا  . [12]  کنند یو ساختار غشا مرتبط م  دهندهل یتشک

 ع یکه توز  یترشرفتهیپ   یهامدل.  (دهیچیپ مورفولوژی  با  های  MMM  یبرا  ژه یوبه)  کندیکنند که دقت آنها را محدود م  جادیرا ا

مورفولوژی .  [ 26]  دهندینشان م  یتجرب  یهابا داده  یبهتر  یهماهنگ   رند،یگیپرکننده را در نظر م-مریپل  کنشبرهماندازه ذرات و  

)اثر   جادشدهیا  ی هاو پرکننده شود. حفره  مریپل  نیب  یفازنی ب  هیدر ناح  یی هانقص  جاد یممکن است منجر به ا  آل دهیرایتماس غ 

پرکننده  ذرات  با سطح    کنشبرهم  لیبه دل  یمریپل  یرهایزنجاز جداشدن    ی ممکن است ناش  یفاز نیب  یقفس( در نواح- در-غربال

  ی هاو پرکننده  یمریپل  هی لا  نیتماس ب  هیناح  1شدنسخت  لیممکن است به دل  یفازنیب  یها نقص  ن،یعلاوه بر ا.  [27]باشد  

غشا  گاز  انتقال    یهایژگیبر و  توانندیها م نقص  نیا .[28]شوند    جادیذرات پرکننده ا  یهامسدود شدن حفره   نیو همچن  یمعدن

 . [29]گنجانده شوند   وستهیپراکنده و پ  ی فازها نیب  یفازنیب هیناح کیبا در نظر گرفتن   هادر مدل دی بگذارند و با ریتأث

  یجداساز)خواص انتقال گاز    یبررس  یبرا  یاضیر  یسازو مدل (MD) یمولکول  کینامید  یسازهیاز شب  یبیپژوهش از ترک  نیا

)   در N)2 و 2CO   ،4CH یگازها پل  یمبتن(  MMMغشاهای شبکه آمیخته  از  و   Durene -6FDAدیمیایبر  بارگذاری متفاوت 

قدرتمند است که   ی ابزار محاسبات  کی  MDیسازهی. شبکندیاستفاده م  PF][OMIM])6 ([یونی  عیشده با مااصلاح  Y -Naتیزئول

اتم  یبررس  نامکا م  یکروسکوپ یم  ح مواد در سط  یو مولکول  یرفتار  به   توانیم   ،MD  یسازهی با شب.  [ 32-30]  کند یرا فراهم 

بر    ، یاضیر  یسازمدل  .افتی دست  ها  MMMانتقال گاز    یهاسمیو مکان  یکینامیدر مورد ساختار، خواص د  یاطلاعات ارزشمند

مانند مدل    ی مختلف  یها. مدلشودیاستفاده مها  MMMی گاز  عملکرد جداساز  ی نیبشیپ   یانتقال جرم، برا   یهای اساس تئور

با ساختار غشا استفاده م  یهمبستگ  یگلاند برا-ویماکسول، مدل فلسک و مدل چ انتقال گاز    جینتا  سهی. با مقاشوندیخواص 

مؤثر    یپارامترها  یسازنه ی بهها جهت  MMM  عملکرد درو    ساختار  نیاز رابطه ب  ی درک جامع   توانیم   ، یسازدلو م  یسازه یشب

 .دست آورد بهگازها  یریپذ نشیو گز ییبر تراوا

 ی شناسروش  -2

   یک مولکولینام ید  یسازهیشک -2-1

و    یک ینامیترمود  یهایژگیو و  یحل معادلات حاکم بر حرکت مولکول  یبرا  روش  کی(  MD) یمولکول  کینامید  یسازه یشب

 و حجم (N) هاتعداد مولکول  زوله،یا  یهاستمیدر حالت تعادل س  نه،یزم  نیدر ا  .[33]مرتبط با آن در طول زمان است    یکینتیس

(V) کل  یژانر  و  مانند یم  ی ثابت باق (E)  جه،یاست. در نت  لیو پتانس  یجنبش  یهای مجموع انرژ  N  ،V  و E یکینامیحالت ترمود 

، شامل مراحل مختلف و روابط مرتبط،  مورداستفاده  MD  یسازهیشبروش  از    ی جامع  فی. توصکنندیم   ف یرا تعر  زولهیا  ی هاستم یس

 ذرات پرکننده  و   Durene-6FDA  دیمیایاز شبکه پل  لمتشک  هایMMM پژوهش  ن یا  در  .[34]ارائه شده است    ی در مطالعه قبل

Na-Y/IL   افزاربا استفاده از نرم  یمولکول  دگاه ی ز دا (Materials Studio V.6  ،[35]  )ی سازه یشب  ی شناسروش  . شودیم  یسازهیشب 

MD  برا استفاده  ا 1شکل    در  MMM  یسازمدل  یمورد  انرژ  2نینشان داده شده است. در    ی فازنیب  کنش برهم  یهایراستا، 

پ  و  شدند  ذراتیب  ی کنشبرهم  ی هایکربندیمحاسبه  پل    Na-Y/ILپرکننده ن  از   جادیا6FDA-Durene   دیمیایبا  شدند. 

 
1 Rigidification 
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ها استفاده شد.  اتم  کیاصلاح بار الکترواستات  یبرا eq(Q (  1یک یر الکترو از روش تعادل با  های سازه یانجام شب  یبرا   Forciteماژول

ا از م  نیدر  پل  ستمیس  یاجزا  ی تمام  یبرا  یاتمنیکنش بعنوان مدل برهمبه  Dreiding  یروین  دانیراستا،  -6FDA  مریشامل 

Dureneتی، زئول  Y-Na  6[  یون ی  عیو ما[OMIM][PF  ی تطابق مناسب آن با ساختارها  لیبه دل  روین  دان یم  نیاستفاده شد. انتخاب ا  

 Nose یهافشار با استفاده از روش  ودما   .[36]  موجود در غشا صورت گرفت  یاجزا  کپارچهی  یسازه یشب  تیو قابل  یو معدن  یآل

 N₂ یا CO₂  ،CH₄مولکول گاز  10سازی در حضور  برای هر گاز، شبیه  . [37]  شدند   فیتعر،  Å  5/18  ، با فاصله قطع Berendsenو

آل بودن گازها اعمال گردید  و فرض ایده بار(2) فشارانجام شد. فشار جزئی مؤثر هر گاز بر اساس شرایط هم یسازه ی جعبه شب در

گاز در محدوده غلظت  با  از ساخت    .است   mol/L  04/0تا    02/0  که معادل  تکرارشونده    کیپس   ر یزنج  کی  ،دیمیایپل واحد 

شدند.    لیتشک Na-Y/IL یار ساخت  ی هاسپس بلوک.  [38] ساخته شد Build واحد تکرارشونده با استفاده از ماژول  10با    د یمیایپل

 ی ابیارز  یبرا Amorphous Cell با استفاده از ماژول 6FDA-Durene/Na-Y/IL ختهیغشای شبکه آم یبرا  یسازهیشب  یهاسلول 

کاهش    یبرا  یهندس  یسازنه یبه Smart تمی، از الگورازآنپسساخته شدند.    ه،پرکنندذرات  و    مری پلشبکه    نیب  یفازنیب  کنشبرهم

    (ABNR)  3شده میتنظ  ه یرافسون با مجموعه پا-وتنی، ن2تند  بیش  یهااز روش  یبیترک  روش  ن ی. اد استفاده ش  هر ساختار  یانرژ

)که در آن تعداد ذرات، دما و فشار    NPTبا استفاده از مجموعه  یک ینامید  یهایسازه یشب  .[39]است    4وتن ینشبه  یهاو روش

به حالت تعادل    دنیرس  یبرا  5ه یکوثانیپ   5000  یسازه یشب  زمانمدتدر    ریمتغ  ی و فشارها  نیکلو  15/298  یثابت هستند( در دما

-6FDA   یمریپل  ریزنج MD یساختارها 2 کلش  استفاده شد.  یفازنیتماس ب  یمحاسبه انرژ  یبرا  یی نها  ریانجام شدند. از تصو

Dureneپرکننده  شده،یسازه ی شب مولکول  PF][OMIM]6 [یونی  عیما  ،Y-Na  ذرات  م  را  4CHو    2CO  ،2N  ی هاو  .  دهدینشان 

 .ارائه شده است 1 در جدول  هاغشا  یهاسلول یمولکول  یسازهیشب یهاو داده دشدهیتول ی تناوب یهامشخصات سلول 

 

 ساخت غشاها یبرا یمولکولک ینامید یسازهیشکدر  شدهاستفاده یهاداده 1جدول 

6FDA-Durene/Na-Y/IL 6FDA-Durene  پارامتر 

 ی مریپل ر یتعداد زنج 8 8

 Na-Y یهاتعداد مولکول 0 10

 ی ون یع  یما  یهاتعداد مولکول 0 1

 (Å) طول سلول  2194/34 7891/39

  )2Å(مساحت سطح  92/12522 26/21727

  )3µm(حجم  01/4 68/6

  )3Å( شده اشغالحجم  73/27278 24/46111

  )3Å(کسر حجم آزاد  74/14225 29/22010

  Å)3(حجم آزاد  72/15178 89/23507

  g/cm)3(متوسط  ی چگال 1284/1 2283/1

 

 
1 charge equilibrium 
2 steepest descent technique 
3 adjusted basis set Newton-Raphson  
4 quasi-Newton methods 
5 Picosecond (ps) 
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 ختهیشککه آم یغشاها یسازمدل یبرا مورداستفاده یمولکول کینامید یسازهیشک یشناسروش 1شکل 

 

   
و  2O ،4CH یهابه همراه مولکول PF][OMIM]6[ یونی عیو ما Y-Naپرکننده ذره  ، Durene-6FDA دیمیایپل ریزنج  MD یساختارها 2شکل 

2N (C ؛یبه رنگ خاکستر O  به رنگ قرمز؛N ؛یبه رنگ آب P  به رنگ بنفش روشن؛F  ،به رنگ سکز روشنSi  ،به رنگ زردAl  به رنگ

 ( دیبه رنگ سف Hبنفش؛ 
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 کسر حجم آزاد  -2-2

 : [40] شودیمسبه محا( 1رابطه )استفاده از با غشاها  (FFV)  کسر حجم آزاد

𝐹𝐹𝑉 =  
(𝑉− 𝑉0)

𝑉
 × 𝑉0 = 1

3⁄ 𝑉𝑣𝑑𝑊                                                                             (1) 

و حجم   یمر یپل  یرهایشده توسط زنجحجم اشغال  ،1ی سازه یجعبه شبویژه  حجم    بیترتبه    𝑉𝑣𝑑𝑊و    𝑉  ،𝑉0(،  1در رابطه )

افزار  نرم در  "Atom volumes & surfaces"غشا با استفاده از ماژول  یهاسلول  یبرا FFV ری. مقاد دهندیرا نشان م 2دروالسوان 

Material Studio،    با شعاعConnolly  شده است   ارائه  2-3در جدول    ریمقاد  .[ 41]  محاسبه شدند  متر نانو  0  یبر رو  شدهمیتنظ 

[42] . 

 انتقال گاز  یهایژگیو -2-3

 ی رینفوذپذ  بیضر -2-3-1

 4مربعات   نیانگیم  یی جابجا  یکه از منحن  (( 2رابطه ))  3نی نشتیگاز با استفاده از معادله ا  یها ( مولکولD)   یرینفوذپذ  بیضر

(MSDبه دست م )[43] ((3رابطه )) شودیمحاسبه م د، ی آی : 

𝐷 =
1

6𝑁
lim
𝑡→∞

𝑑

𝑑𝑡
∑ {[𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0)]2}𝑁

𝑡=1                                                                    (2) 

𝑀𝑆𝐷(𝑡) = {[𝑟(𝑡) − 𝑟(0)]2} = 6𝐷𝑡                                                                                      (3) 

𝑟𝑖  ،N  ،{[𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0)]2}  ،𝑟𝑖(𝑡)  و ،𝑟𝑖(0)    اتم    تیموقع  بیترتبهiمجموعه    نیانگیم  ،ینفوذ  یها، تعداد اتمMSD  ی رهایاز مس  

 . دهندیگاز را نشان م یهامولکول انیشروع و پا  تیموقع یگاز و بردارها

 ت یحلال بیضر -2-3-2

جذب    ی دماهاهمنمودار    بیش  ا از ه MMMو  خالص    ید یمیایپلی  گاز در هر دو غشا  یهامولکول   ی( براS)  تیحلال  بیضر

 : [44] دی آیمبه دست  ( 4) بق با رابطهمطا

𝑆 = lim
𝑃→0

(
𝐶

𝑃
)                                       (4) 

 دهنده غلظت گاز است.نشان Cو  تهیدهنده فوگاسنشان p (،4در رابطه )

 گاز  ییتراوا -2-3-3

 :[ 45] د یآیم( به دست  5مطابق با رابطه ) Sو  D ضرائب ضربحاصلاز  غشا  درگاز   ی هامولکول  ییتراوا

𝑃 = 𝐷 × 𝑆      (5)                 

(  cmHg⋅3(STP)/cm3cm) تیحلال بیضر S( و s/2cm) یر ینفوذپذ بیضر Dگاز )بارر(،  ییتراوادهنده  نشان  P (،5در رابطه )

 است. 

 انرژی جذب گازها  -2-3-4

جذب گاز   یاستفاده شد. انرژ Materials Studio افزار در نرم Forcite ماژول ی های جذب گازها، از خروج یمحاسبه انرژ  یبرا

 خته یشبکه آم  یغشا  ا یخالص  و ساختار غشا )پلیمر  (4CHو    2CO  ،2Nگاز )   یهامولکول  ن یب  یوندیرپ یکنش غ برهم  یصورت انرژبه

 
1 Simulation box 
2 Van der Waals volume. 
3 Einstein 
4 Mean squared displacement 
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 :  [47, 46] شودیم( تعریف  6رابطه ) بر اساسی(  ونی ع یو ما Na-Y تیزئول مر،یشامل پل

 (6            )                                                                                                         𝐸𝑎𝑑𝑠 = 𝐸𝑣𝑑𝑊 + 𝐸electrostatic 

 ن ی. ا باشدیگاز و غشا م  نیب  کیالکترواستات  یانرژ  انگرینما  𝐸electrostaticو    نمایانگر انرژی واندروالس  𝐸𝑣𝑑𝑊،  (6) در رابطه   

 استخراج شدند.  Forciteدر   Energy Analysisاز ماژول  ماًیمستق ریمقاد

 گاز   یی تراوا  یسازمدل -2-4

  ی هاپرکننده  یتصادف  عیدر نظر گرفتن توز  ی( را براEMT)  2مؤثر   طیمح  هینظر  یهامدل [48]  شو همکاران  1سناتالار-اردم

  ی اصل  هینظربه دو    یطورکلبه  EMT  ی هامدل.  [54,  53]  نمودند   اصلاح  یفازنیاجزاء و ضخامت ب  ییتراوا,  [ 52-49]  یکرو

  [58]و مدل فلسک  ,  [57]  ند گلا-ویمدل چ,  [56]کسول  امطالعه از مدل م   نیادر    .[55]  3کسول و بروگمانا : مشوندیم  میتقس

و غشای شبکه   Durene-6FDAخالص    یدیمیایپل ی  در غشا  4CHو    2CO  ،2Nخالص    یگازها  ییتراوا  یهاداده  لیتحل  یبرا

بار   bar  2ثابت )فشار   یاتیعمل   طیشرا  ت، تح(ی% وزن   10-0) مختلف ذرات  ی هایدر بارگذار  6FDA-Durene/Na-Y/IL خته  یآم

مدل    . [34]اند  شده  یکامل بررس  طوربه  یها و معادلات مرتبط در مطالعه قبل مدل  نیا  ق یدق  حات ی. توضشد استفاده    )C °  25  و

 . [55]  شودیمده گرفته ی نادذرات  کنش برهم رایمناسب است، ز( 𝜙𝑓  ⪰2/0) قیرق ی هاون یسوسپانس ی( برا(7رابطه )کسول )ام

𝑃𝑒𝑓𝑓 = 𝑃𝐶 [
1+2𝛽𝑓𝑐𝜙𝑓

1−𝛽𝑓𝑐𝜙𝑓
] =  𝑃𝑐  [

𝑃𝑓+2𝑃𝑐−2𝜙𝑓(𝑃𝑐−𝑃𝑓)

𝑃𝑓+2𝑃𝑐+𝜙𝑓(𝑃𝑐−𝑃𝑓)
]                                                                                       (7)  

𝛽𝑓𝑐 =  
(𝛼𝑓𝑐 − 1)

(𝛼𝑓𝑐 + 2)
⁄                                                             (8) 

𝛼𝑓𝑐 =  
𝑃𝑓

𝑃𝑐
⁄                                                (9) 

 :[59] باشد یم(، 10با رابطه )  ، مطابقبارر برحسب( 𝑃𝑒𝑓𝑓مؤثر )  ییتراوا واحد

1 𝐵𝑎𝑟𝑟𝑒𝑟 = 1 × 10−10  
𝑐𝑚3 (𝑆𝑇𝑃)𝑐𝑚

𝑐𝑚2𝑠 𝑐𝑚𝐻𝑔
= 3.348 ×  10−16  

𝑚𝑜𝑙 𝑚 

𝑚2𝑠 𝑃𝑎
                                            (10) 

( را  Kپارامتر )  [57]  ((11رابطه ))  ند گلا-ویچ، )[50]  (𝜙𝑓  ⪯2/0)  ظیغل  یهاون یسوسپانس  یبرا  بسط معادله ماکسول  یبرا

  K  در آن، پارامتر  ، که[55]  شامل شودبا ذرات سخت را    الیس  یهایسازه یحاصل از شب  ییدوتا  یبستگکرد که توابع هم  یمعرف

  جاد یا  [60]  شو همکاران  4توسط گونزو   لاندو گ  ویچ  جی با برازش نتا((  14تا )  (12)  یهارابطه)  K  رابطهوابسته است.    𝛼𝑓𝑐و     𝜙𝑓به  

ا[61,  57]ذره است  -ذره  کنشبرهم  قیدهنده سهم دقنشان  K  ری، متغندگلا -ویشد. در مدل چ برا  نی .    ی هایبارگذار  یمدل 

 . [61]مناسب است  سازنده یاانتقال فازه  یها یژگیدر و توجهقابل یهاو تفاوت [62] ( 𝜙𝑓  ⪰645/0متوسط تا بالا )

𝑃𝑒𝑓𝑓 =  𝑃𝑐  [
1+2𝛽𝑓𝑐𝜙𝑓+(𝐾−3𝛽𝑓𝑐

2 )𝜙𝑓
2

1−𝛽𝑓𝑐𝜙𝑓
]                                             (11) 

𝐾 = 𝑎 + 𝑏𝜙
𝑓

3
2⁄
                                               (12) 

𝑎 = −0.002254 − 0.123112𝛽𝑓𝑐 − 2.93656𝛽𝑓𝑐
2 + 1.6904𝛽𝑓𝑐

3                                             (13) 

𝑏 = 0.0039298 − 0.803494𝛽𝑓𝑐 − 2.16207𝛽𝑓𝑐
2 + 6.48296𝛽𝑓𝑐

3 + 5.27196𝛽𝑓𝑐
4                                       (14) 

  (( 15رابطه ))  ردیگیذره را در نظر م-مریپل  آلدهیرایغ   مورفولوژیکسول فرموله شده است و  ام   هیبر اساس نظر  لسکف   مدل

با پوسته   یکرو  یاز ساختارها  متشکل  MMMگاز در  انتقال    ی هادهی پد  یمرتبه اول برا  ق یحل دقراه  ک یمدل    ن ی. ا[ 63-65,  58]

 
1 Erdem-Şenatalar 
2 Effective medium theory 
3 Bruggeman 
4 Gonzo et al.  
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(   𝛼𝑓𝑖  ⪰2/0)  قیرق  یهاونیسوسپانس  یبرافلسک  . مدل  [65,  58]هسته ذره قرار دارد    یرو  یفازنیب  ه یاست، که لا  یاهسته 

 .  [66]مناسب است 

𝑃𝑒𝑓𝑓 = 𝑃𝑐  [
2(1−𝜙𝑓𝑖)+(1+2𝜙𝑡)(

𝜂
ƴ⁄ )

(2+𝜙𝑓𝑖)+(1−𝜙𝑡)(
𝜂

ƴ⁄ )
]                                                                     (15) 

η = (2 + 𝛿3)𝛼𝑓𝑐 − 2(1 − 𝛿3)𝛼𝑖𝑐                                                                                      (16) 

𝛼𝑖𝑐 =  
𝑃𝑓

𝑃𝑐
⁄                                                               (17) 

𝛼𝑓𝑐 =  
𝑃𝑖

𝑃𝑐
⁄                                                 (18) 

ƴ = (1 + 𝛿3) − (1 − 𝛿3)𝛼𝑓𝑖                                               ( (19  

𝛼𝑓𝑖 =  
𝑃𝑓

𝑃𝑖
⁄                                                               (20) 

= 𝜙𝑓𝑖)   یفازنیب  هیذره پرکننده و لا  ی عنیفاز پراکنده )  یحجم  کسر  𝜙𝑓 + 𝜙𝑖 ))    شود یم   ( محاسبه21رابطه )بر اساس 

[67]  . 

𝜙𝑓𝑖 =
𝜙𝑓

𝑁

𝜙𝑓
𝑁  +[

(1−𝜙𝑓
𝑁)

𝛿3
⁄ ]

                                                            (21) 

𝜙𝑓) پرکننده  یاسم یحجم کسر
𝑁 [ 68] شودیم نییتع( 23( و )22) یهارابطه ( بر اساس : 

𝜙𝑓
𝑁 =  

𝜙𝑓

(𝜙𝑓 + 𝜙𝑐 )⁄                                                             (22)   

𝛿 =
(𝑙𝑖 + 𝑟0)

𝑟0
⁄                                                (23) 

𝑙𝑖  صورت به(  %AARE)  1متوسط  یمطلق نسب  ی. درصد خطادهندیو شعاع ذره را نشان م  یفازنیضخامت ب  بیبه ترت 𝑟0  و 

 : [ 69] شودیم فیتعر ریز

  %𝐴𝐴𝑅𝐸 =
100

𝑁
 ∑ |

 𝑝𝑖
𝐸𝑥𝑝

− 𝑝𝑖
𝐶𝑎𝑙

𝑝𝑖
𝐸𝑋𝑃

𝑁
𝑖=1 |                                                                                                           (24)     

N   ،𝑝𝑖که 
𝐸𝑥𝑝

𝑝𝑖و    
𝐶𝑎𝑙 یشده در بارگذارمحاسبه  ییتراواو  یتجرب یی تراواتعداد نقاط داده،  بیه ترتب "i" دهندیرا نشان م . 

 قیدق  نیبر اساس تخم)که  ( هر گاز  𝑃𝑖)   یفازنیب  ییتراوا  محاسبه  یکسول براا و م  ندگلا-ویچ  یهامطالعه از مدل  نیادر  

%( که توسط فلسک  15-10)کمتر از    پرکننده  کم ذرات  یبارگذار  ی( برایفازنیب  ییو تراوا  ضخامت  یعنی)  یفازنیب  یپارامترها

 .  [70] شودیماستفاده ( شده است شنهادیپ 

 هانتیجه و بحث  -3

 6FDA-Durene/Na-Y/ILغشا    یک مولکولینام ید  یسازهیشکج  ینتا -3-1

 6FDA-Durene/Na-Y/ILغشای   MDساختار  -3-1-1

شده در شبکه  ادغام   Na-Y/IL باتیبالاتر ترک  یچگال   لیاست که به دل  شتریخالص ب  یدی میایپلی  غشا  از  MMM  ی چگال 

ا  یدیمیایپل بر  علاوه  م  MMM   بالاترFFV   ن، یاست.  ترک  دهد ینشان  -6FDA   یرهایزنج  نیب   Na-Y/IL  باتیکه 

Durene ب  جهیدرنتو    اندقرارگرفته افزا  رهایزنج  نیا  نیفاصله    یمولکول  کینامید  یساختارها  3شکل    .[ 71] دهندیم  شیرا 

 ی سازه یشب  ییه و نهایاول  یها زماندر  ب  یبه ترت   6FDA-Durene/Na-Y/ILغشای    شکلیب  یهاسلول  ییو نها  هیاول  یهایکربندیپ 

 
1 average absolute relative error 
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 .ددهینشان م  ( راهیکوثانیپ  5000)یعنی 

 
  5000 ییه و نهایب در زمان اولیبه ترت 6FDA-Durene/Na-Y/IL ییه و نهایاول یهایکربندیپ یک مولکولینامید یساختارها 3شکل 

 هیکوثانیپ

    6FDA-Durene/Na-Y/ILو    6FDA-Durene یغشاها یچگال -3-1-2

  دهندیمرا ارائه    ،یمختلف بر چگال  یهایکربندیپ   ریتأث  تعییندر    ژهیوبه  ،خواص غشا  یبررس  ییتوانا NPT یهای سازه یشب

نها.  [72] چگال  شدهییشناسا  ییحد  م  یدر  رس  دهدینشان  از  پس  تغ  دنیکه  تعادل،  ا  زیناچ  یبعد   راتییبه  و  امر   نیاست 

  یضرور  MMM یکاربردها  یروش برا  نی. ا[23]  سازد یمختلف ممکن م  طیرارا در مورد رفتار غشا در ش  یترقیدق  یهاینیبشیپ 

  ی کیزیو ف  یی ایمیش  یندهایها در فرآآن  ییبر کارا  تواندیها مآن  یساختار  یهایژگیو و  یچگالرات  ییق تغیدقدرک    رایاست، ز

 ی سازه یشب  زمانمدتدر    ی چگال  راتییتغ.  باشدیم  3g/cm 2283/1برابر با  مربوطه    MMMمتوسط    یبگذارد. چگال  ریمختلف تأث

  یمتفاوت، با چگال   یهامختلف با طول  شکلیب   یهامطالعه، تمام غشاها، شامل سلول  نینشان داده شده است. در ا 4شکل  در  

تغ  قیدق  یچگال  نیی تع  یبرا  NPT  یهای سازه یشدند. شب  یسازه ی شب  3g/cm  1  هیاول با  همراه  سلول   یدر چگال  راتییغشاها، 

  ی شد. چگال   ی واقع  یچگال  ش یکه منجر به افزا  افتی کاهش    دشده یتول  ی تناوب  یهاحالت، طول سلول   نی. در ا[73]استفاده شد  

با   از    افتهیشیافزا  یسازهیشب  زمانمدتش  یافزاغشا  پس  نهابه    هیکوثانیپ  100و  ارسدیم  ییحد  م  نی .    ک یکه    دهد ینشان 

  3g/cmتا    19/1  نیب  MMM  یاست. چگال  یتعادل کاف  طیبه شرا  یابیدست  یبرا  هیکوثانیپ   5000  زمانمدتبه    NPTیسازه یشب

 است. ریمتغ 3g/cm 15/1 تا 1/1  نیخالص ب یدیمیایی پلغشا یچگال  کهیدرحالاست،  ریمتغ 24/1
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فشار در  هیکوثانیپ NPT  5000 یسازهیشک زمانمدتدر  6FDA-Durene/Na-Y/ILو  6FDA-Durene  ی هامتوسط غشا یهایچگال  4شکل 

bar 2 دمای  بار وC° 25 

   6FDA-Durene/Na-Y/ILو  6FDA-Durene  یگاز غشاها  ییخواص تراوا -3-1-3

  ب ی ضر  نییتع  ی( برا3( در معادله ))الف( و )ب(  5شکل  شده در مقابل زمان )رسم  MSD  یها از داده  آمدهدستبه  یخطب یش

  ازجمله   ی . عوامل مختلفاندشدهارائه   4تا    2در جداول    آمدهدستبه  جی. نتا [74]  شودیم غشاها استفاده  در  گاز    ی هانفوذ مولکول 

نفوذ    ب یبر ضر،  یمریپل  یرها یزنج  سختینفوذ و    یرهایپرکننده، مسذرات    تیگاز، ماه  یهاحجم آزاد، شکل و اندازه مولکول

 . [75]  گذارندیم ریتأث
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غشای شککه )ب( و  Durene-6FDA ی)الف( غشا یبرازمان  برحسب 4CHو  2CO ،2Nگاز  یهامولکول MSD یهادادهنمودار    5شکل 

   6FDA-Durene/Na-Y/ILخته یآم

 
  ر یاند. مقادنشان داده شده  )الف( و )ب(  6شکل در غشاها در    4CHو   2CO  ،2Nگاز   یهامولکول   یجذب برا  یهاانمودار همدم

جداول    یهامولکول   نیا  یبرا  تیحلال  بیضرا  قیدق در  ضراندشدهارائه   4تا    2گاز   1تراکم  تیقابل  ریتأثتحت    تیحلال  بی. 

قرار    این پلیمردر شبکه   یو مقدار حجم آزاد اضاف  دیمیایپل  یرهایگاز و زنج  یهامولکول  نیب  کنشبرهم  ،یگاز نفوذ  یهامولکول 

 . [76]دارد 

 

 
1 Condensability 
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،  2COگاز   یهامولکول یبراب یبه ترت Y/IL-Durene/Na-6FDAو )ب(  Durene-6FDA ی)الف( غشا یجذب برا  یدماهاهمنمودار    6 شکل

2N  4وCH 

و فشار    یات یعمل  ی دما  نیو نفوذ، و همچن  تیحلال  بی، ضراFFV  ، ینگیغشا مانند بلور  یذات  یهایژگ یو  ریگاز تحت تأث  ییتراوا

است که حجم  Y/IL -Naوجود  لیکه به دل  باشد یم  شتریخالص ب  یدیمیایپلی  از غشا   MMMدر   2CO تیحلال  بیقرار دارد. ضر

 در .  [77]  بخشدیرا بهبود م  شتریگاز ب  یهاجذب مولکول   ی پرکننده برا/مریشبکه پل  ییتوانا  جهیو در نت  دهدیم  شیآزاد را افزا

10)3   11/24  تی، حلال04/26s) /2cm 7(10برابر با   2CO یرینفوذپذ  Durene-6FDA  یغشا،  C°  25دمای    بار و   bar  2فشار  

.cmHg)3(STP)/cm3cm    ی . در مقابل، غشادهدیم   را نشان  بارر  89/276  یی تراواو  Y/IL -Durene/Na-6FDA 2 یرینفوذپذCO 

  یالگوها.  دهدیم بارر را نشان    02/1187  ییتراوا  و 3(STP)/cm3cm 3(10 (cmHg.71/39  تی، حلال 10)cm²/s) 7  89/29برابر با  

 جه یدرنتو  دهدیم   شیرا افزا  تیهم نفوذ و هم حلال Y/IL -Naکه افزودنچنان  شود،یمشاهده م  4CH و 2N یگازها  یبرا  ی مشابه

 .  شودیم ییش تراوایسبب افزا
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  C 25°دمای  بار و bar 2فشار   در غشاها در 2COگاز   یهامولکول یشده برامحاسکه  تی و حلال یرینفوذپذ بیضرا  2جدول  

 s)2cm7 D (10 .cmHg)3/cm (STP)3cm3 S (10 P (Barrer)/ غشا

6FDA-Durene 04/26 11/24 89/627 

6FDA-Durene/Na-Y/IL 89/29 71/39 02/1187 
 

 

 C 25°دمای  بار و  bar 2در فشار در غشاها  CH4گاز   یهامولکول یشده برامحاسکه  تیو حلال یرینفوذپذ بیضرا  3جدول 

 s)2cm7 D (10 .cmHg)3(STP) /cm3cm3 S (10 P (Barrer)/ غشا

6FDA-Durene 71/4 70/6 56/31 

6FDA-Durene/Na-Y/IL 04/6 94/9 04/60 
 

 

 

   C° 25دمای  بار و bar 2فشار  در در غشاها 2Nگاز   یهامولکول یشده برامحاسکه  تیو حلال یرینفوذپذ بیضرا  4جدول 

 s)2cm7 D (10 .cmHg)3/cm (STP)3cm3 S (10 P (Barrer)/ غشا

6FDA-Durene 22/5 373/6 27/33 

6FDA-Durene/Na-Y/IL 86/6 97/8 50/61 
 

  2در فشار    Y/IL-Naپرکننده   یدرصد وزن  شیبا افزا  2Nو   4CHنسبت به   2COگاز   یریپذنشیگز رییمطالعه، روند تغ نیدر ا

بارگذاری   قرار گرفت. در   یمورد بررس  یبر عملکرد جداساز  یبارگذار  ریروند تأث  یسازشفاف  یبرا  گراد یسانتدرجه    25بار و دمای  

به    زین  2N/2COی  ریپذنشیو گز  7/21مقدار، برابر با    نیشتریب  یدارا  4CH/2CO  یریپذنشی ، گزذرات پرکننده   ی درصد وزن  1

  که یدرحال  ، ابدییم کاهش    9/20  به  4CH/2CO  یریپذنشی، گزیدرصد وزن 3به    یبارگذار  شی. با افزاباشدیم  1/19  توجهقابلمقدار  

پرکننده  مقدار    نهیشیب  که  افتهیشیافزا  7/20به    2N/2COی  ریپذنشیگز ذرات  درصدهای  میان  اباشدیمدر    شیافزا  نی. 

  یبارگذار  حدودهم  نیدر ا  یو کاهش نواقص ساختار  Y/IL-Naذرات    نهیبه  یاز پراکندگ  یناش   تواندیم   2Nنسبت به    یریپذنشیگز

که احتمالاً    یابد میکاهش    1/19به    2N/2COی  ریپذنشیو گز  0/20به    4CH/2CO  یریپذنشی، گزیدرصد وزن  5 یباشد. در بارگذار

نفوذ   یرهایمس  شیو افزا  یذرات است که به کاهش اثر غربالگر  عیتجم  ای  وستهیناپ   ینواح  جادیغلظت پرکننده و ا  شیافزا  لیبه دل

کاهش    1/20به    2N/2COو    7/20به    4CH/2CO  یریپذنشی ، گزیدرصد وزن  10  ی. در بارگذار[78]  شودیمنجر م  ینشیرگزیغ 

م  ابد ییم ا  ی حاک  تواند یکه  مسمتراکم  یساختار  جادیاز  با  به  یرها یتر  ا  شدهیسازنهیانتقال  وزن  ن یدر  .  [79]  باشد   ی درصد 

  که    دهدینشان م   ی، اما روند کلاند ماندهیباق  22تا    19در بازه  تقریباً  غشاها    یدر تمام   پذیریگزینش  ریگرچه مقاد  ،یطورکلبه

شبکه  عملکرد غشا    یبرا  نهی به  طیشرا  عنوانبه  تواند یم  یریپذنشیو گز  ییتراوا  نیب یتعادل مناسببه دلیل    یدرصد وزن   5مقدار  

و سپس    شیابتدا افزا  ذرات پرکننده  ی درصد وزن  ش یبا افزا  پذیریگزینشکه    دهندینشان م  ج ینتاگرفته شود.    در نظرآمیخته  

از ذرات   بالا   ی هایدر بارگذار  وستهیفاز ناپ   جاد ینامطلوب پرکننده و ا  ی گپراکند  ش یاز افزا  یناش  تواند یدارد، که م   ی کاهش جزئ

 . [80]د  باش پرکننده

    6FDA-Durene/Na-Y/ILو   6FDA-Durene یجذب گازها در غشاها یانرژ توزیع -3-1-4

 یهامولکول   نیجذب ب  یانرژ  ، 6FDA-Durene/Na-Y/ILختهیغشای شبکه آم یکه برا  نشان دادندMD یسازهیشب  یهاافتهی

 2CO2 مولکول یشده براگزارش  یکمتر از انرژ یدیمیایپل ریو زنجN دهنده  نشانجه ین نتیا .[81] الف( و )ب(() 7)شکل  است

 6FDA-در ساختار    (C=O)لیکربون  یها. وجود گروه[82]  باشد یم  ی ل مختلفیبه دلا  یدیمی ایپلبه شبکه   2CO شتریب  لیتما

Durene   2 یهابا مولکول  ی دروژنیه  وندیپCO 2 تنهانه  کنش برهم  نی. ا[83]  کندیم  تیتقو  راCO کند،یم  تیرا در داخل غشا تثب  

در    C=Oیهابا گروه  یدوقطب- یدوقطب  کنش برهم 2COیقطب ی ژگیو.  [84] بخشدیبهبود م  زی آن را ن  یریو نفوذپذ  تیبلکه حلال

انتقال   جهیدرنتو    دهد،یم   شیرا افزا  دیمیایپل و   2CO نیتماس ب  کنشبرهم  ن ی.  ا[ 85]  کندیم  لیرا تسه دیمیایپل یرهایزنج

دهنده  دارند، که نشان  یمری پل  ی رهایبا زنج  ی بالاتر  یکنشبرهم  یهایانرژ  2N . در مقابلبخشدیغشا را بهبود م  قیآن از طر
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  ی با مناطق قطب  توجهقابل  کنش برهممشارکت در    یها براآن  یی هستند، که توانا   یرقطبیغ  2N مولکولکمتر است.    کنش برهم

نت[ 8]  کندیمحدود م Durene-6FDAشبکه   به شبکه  2N کمتر  لی. تماکنندینفوذ نم 2CO گاز  یراحتبهگازها    نیا  جه،ی. در 

در    ت. تفاو[ 86]گاز است    یجداساز  ی ندهایدر فرآ  یدیعنصر کل  کیکه    شود،یدر غشا م  تیمنجر به کاهش حلال  یدیمیایپل

 6FDA-  یدیمیایپلبا شبکه     2COیحیترج  کنش برهم.  [87]است    گاز  نینسبت به ا 2CO یحیترج  1تراواش  یاصل  لیدل  تیحلال

Dureneکارا  یتوجهقابل  ریتأث دارد    یجداساز  ییبر  برا  یبالاتر  یی تراوانرخ    افتهیبهبود  کنشبرهم.  [88]گاز  فراهم   2CO یرا 

نت  کند،یم در  آن    جهیو  نسبت    قیطر  ازنفوذ  را  تواناکندیم  لی تسه 2N بهغشا  پل  کنش برهم  یبرا 2CO یی.  با    مریمؤثرتر 

  ی هایریپذنشیگز  تواندیم   نی، ا2N/2CO  یهای جداساز  یبرا.  [89]  دهد یم  شیگاز افزا  یجداساز  یرا در کاربردها  یریپذنشیگز

  ت یتقو  شتریرا ب  کنشبرهم  نیا  تواندیم هاMMMدر    یونیع  یما کند. استفاده از  جادیارا  بسون نمودار را  یبالاتر از حد بالا  اریبس

 2CO یریو نفوذپذ  تیدهند، و احتمالاً حلال  رییرا تغ  یمریپل یرهایاطراف زنج  یمحل  طیمح  توانندیم   ی ونی  یهاعیما. [90] کند

.  [91]  کنند یرا حفظ م 2N و  4CH مانند  ی کمتر قطب  ا یتر  بزرگ  ی هامولکول   یکم برا  یرینفوذپذ  که یدرحالدهند،    شیرا افزا

  دهد یم شیپرکننده را افزا-مریتعداد منافذ پل نیهمچنو  افتهیبهبود یونیع یما و پرکننده توسط مریپل نیب یفازنیب یچسبندگ

 . [ 92] بخشدیمگاز را بهبود  تیحلال جهیدرنتکه 

 
 psشکه سازی  زمانمدتدر طول  C° 25دمای  و bar 2فشار  در 4CH و 2CO ، 2N گاز  یهامولکول یجذب برا یانرژ یآمار عیتوز  7 شکل

  6FDA-Durene/Na-Y/ILیغشا و )ب(  6FDA-Durene  یغشا)الف(   5000

3-1-5- FFV 6  یغشاهاFDA-Durene  6وFDA-Durene/Na-Y/IL   

  ش یباعث افزا  یطورکلبه  Durene-6FDA  دیمیایپلدر شبکه    PF][OMIM]6[  ی ونیع  یبا ما   شدهاصلاح  Y-Naت  یادغام زئول

 
1 Permeation 
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مقا FFV یجزئ و    6FDA-Durene  ی غشاها  یبرا  FFVر  یمقاد   .شودیم6FDA-Durene   خالص   یدیمیایپلغشای  با    سهیدر 

Y/IL-Durene/Na-6FDA  3(   29/22010و    74/14225ب برابر با  یبه ترت(Å   ی دانیش می . نماباشدیم  FFV  غشاها در زمان    یبرا

.  کندیگاز عمل م  تقالان  یها یژگ یعامل مهم در و  کی  عنوانبه  MMMدر    FFVاست.    شدهارائه   8در شکل     ps 5000یاجرا 

از غشا نفوذ کنند   یمؤثرتر  طور بهگاز    یهامولکول  دهدیهمراه است که اجازه م  یرینفوذپذ  شیحجم با افزا  نیا  شیمعمولاً افزا

  ی ساختار  یکربندیاست. پ   ی اتیانتقال مؤثر گاز ح  یکه برا  کندیبه بهبود ساختار متخلخل آن کمک م Na-Y تی. اصلاح زئول[93]

  دهدیم  شیرا افزا  یکل   ییتراوا  جهیدرنتو    دهندیگاز را کاهش م  انیکه مقاومت در برابر جر  کندیم  جاد یا  ییرهایمس  ،تیئولز

  جه یدرنتکند و    یسازنه یبه  تیزئول  چارچوبگازها و    نیب  کنش برهم  رییرا با تغ  رهایمس  نیا  تواندیم  ی ونیع  یما . افزودن[94]

و    1بزرگ   یهاقفسهخود، شامل    یهاحفره  فردمنحصربه با ساختار   Y -Naتی. زئول[95]کند    لیگاز را تسه  ی هاکول حرکت مول

برااست    یاحلقه  دوازده  یهاپنجره ا[96]هستند    یگازها ضرور  یانتخاب  یجداساز  یکه  اجازه م  یمعمار  نی.  تا    دهدیخاص 

،  4CH و 2CO مشابه، مانند یکینتیس ی با قطرها یی گازها  یشود، که به جداساز امانج یمؤثر طوربهاندازه و شکل  یریپذگزینش

 یرهای خواص انتقال جرم را با ارائه مس  توانندیم  ،کنندیم  یرا معرف  2یمراتبکه تخلخل سلسله   یی. بهبودها[ 97]  کندیکمک م

  کند یم   یرویپ   3کیاز مدل نفوذ ف  معمولاً  تیزئولذرات    یحاو  ی. انتقال گاز در غشاها[ 95]نفوذ گاز بهبود بخشند    یبرا  یاضاف

ه  ژیوبهجذب گازها،    یشده برااصلاح  Na-Y تیزئول  یی. توانا[98]دما و فشار قرار دارد    راتییتغ  رینفوذ گاز تحت تأثدر آن  که  

2COتغ به  منجر  کات  یتوجهقابل  راتیی،  مهاجرت  م  هاونیدر  آن  ساختار  نت  شودیدر  در  بهب  کینامید  جهیو  را  گاز    ود انتقال 

است،    یریپذ نشیگزحفظ    نیدر ح  ییتراوا  یسازنهیها بهکه هدف آن  ییکاربردها  یبرا  ژهیوبه  هایژگ یو  نی. ا[99]  بخشدیم

. ساختار  بخشدیخواص انتقال گاز غشا را بهبود م  یتوجهقابل  طوربه یون یع  یما  شده بااصلاح  Na-Y تیهستند. افزودن زئول دیمف

.  [100]  یابدیم  شیآن را افزا  ییتراوا  جهیدرنتو    دهد یم  شی را افزا 2CO جذب و نفوذ  یبرا  جودسطح مو  تیزئول  یمتخلخل ذات

  دیمیایپلدر شبکه    یناکاف  یپراکندگ  لیبه تجمع دارد که به دل  لیشده تمااصلاح  Na-Y تیبالاتر، زئول  یها، در غلظتحالنیباا

  دهد یرا کاهش م 2CO جذب  یی توانا  جهیو در نت  شودیگاز م   کنش برهم  یتجمع منجر به کاهش سطح مؤثر موجود برا  نیاست. ا

  یهاتنش  جه،ی. در نتندازدیغشا را به خطر ب  یساختار  یکپارچگیممکن است    تیذرات زئول   یبندخوشه  ن،ی. علاوه بر ا[97]

کاهش    شتریعملکرد و دوام آن را ب  کهغشا شوند  در    ییهاترکباعث    توانندیم  شوندیمجاد  یساخت ا  اتیکه در طول عمل  یکیمکان

است.   یها ضرورچالش  نیمقابله با ا   یشده برااصلاح استفاده  یهاغلظت پرکننده و روش  یسازنهیبه  ن، ی. بنابرا[101]  دهدیم

 یبرا 4عامل فعال سطحی استفاده از  اب تیو زئول دیمیایپلشبکه  نیب یبالقوه شامل بهبود سازگار یهای استراتژ ن منظور یا یبرا

 . [ 102] است یندگبهبود پراک
 

 
1 Super Cage 
2 hierarchical 
3 Fick 
4 Surfactant 
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دهنده  نشان یه )مناطق آبیکوثانیپ  5000در  6FDA-Durene/Na-Y/IL[ و )ب( 6FDA-Durene [15)الف(  یبرا FFV یدانیم شینما 8شکل 

   آزاد هستند( یهاحجم

 گاز   یی تراوا  یسازمدل -3-2

 نییتعدر    یبهتر  ینیب شیکسول، دقت پ افلسک و م   یهابا مدل  سهیدر مقا  ند گلا -وینشان داد که مدل چ  یسازمدل  ی هاافتهی

درک    . مدل فلسک( 7تا    5)جداول    کند یم   دییرا تأ   یساختار  ی هادارد، که کاهش نقص  MMMدر    یتجرب  یرینفوذپذ  جینتا

مسائل مربوط به    ی ناکاف  طوربه، ممکن است  حالنیباا.  دهد یارائه م   یدو فاز  ستمیس  کی  عنوانبهبا در نظر گرفتن غشا    یاهیپا

ذرات و    مریپل  یفازها  یبی ترک  یهایژگیو   لیگاز را با تحل  ییتراواکسول  ا . مدل م[103]را حل کند    پرکننده   ی بالا  یبارگذار

پ  پ   کندیم  ینیبشیپرکننده  ارائه م  یهایدر بارگذار  ی قیدق  ی هاینیبشی و  افزا  دهد؛یکم  با  اثرات   ل یبه دل  ،یبارگذار  شیاما 

 ی مؤثرتر   طوربهرا    ها یدگیچیپ   نیا  ند گلا-وی. مدل چ[104]  شودیم  جهدر دقت موا  یی هاذرات، با چالش  کنش برهمو    یفازنیب

نشان    ها پژوهش.  [ 60]  دهد ینشان م   4CHو    2CO  ،2Nمانند    ییگازها  یبرا  ی تجرب  ی هابا داده  یبهتر  ی و هماهنگ  رد یگیدر برم

  ییتراوا  جیدر بازتاب نتا  ینیبشیاغلب دقت پ ند  گلا-ویمدل چ  دهند،یارائه م  یارزشمند  ی هانشیکه اگرچه هر سه مدل ب  دهدیم

  Na-Y/IL. مقدار پرکننده  [105,  55]  اندافتهیکاهش  یساختار  یهاکه نقص  یزمان  ژهیوبه  دهد،یم   شیرا افزا  MMM  در  یواقع

تا    %0از    هپرکنند  یبارگذار  رییکه تغ  دهد ینشان م  هاپژوهش.  گذاردیم  ریگاز تأث  یریپذنشیو گز   ییتراوابر    یتوجهقابل  طوربه

بالا   ی. بارگذارگذاردیم ریتأث نیز انتقال گاز  یهایژگیبر و نیبنابرا گذارد،یم ریپرکننده تأثذرات و  مریپل نیب کنشبرهمبر  10%

.  [106]ذرات پرکننده کاهش دهد   ن یاتصال ب ش یافزا لیرا به دل ی ریپذنشیرا بهبود بخشد، اما ممکن است گز ییتراوا تواند یم

 200کمتر از  تر ذرات )کوچک  یها. اندازهگذاردیم   ریانتقال گاز تأث  یهایژگیغشا و و  مورفولوژیبر    Na-Yابعاد ذرات پرکننده  

ها  که نقصچرا  است،    یمریبهتر در شبکه پل  ی پراکندگ  لیکه به دل  دهندیرا نشان م  یاافتهیشی افزاگاز    یجداساز  یینانومتر( کارا

  Na-Yبا ذره    6FDA-Durene  افتهیبهبود  کنشبرهم  .[107]   دهدیم   ش را کاه  "قفس-در-غربال"و اثر    رساند یرا به حداقل م 

نفوذپذ  تیحلال  تواندیم را    یریو  دهد یافزاگاز  برا  ش  ح  یجداساز  یکه  انند  هم  یونیع  یماادغام    . [108]است    یاتیمؤثر 

]6[OMIM][PF  2  یریپذ نشیدهد، که احتمالاً گز  رییرا تغ  کنشبرهم  نیممکن است اCO  2  نسبت بهN    4وCH  بخشدیرا بهبود م  .

منجر    رایاست، ز  یضرور  افته یبهبود  یپراکندگ   نی. اکند یم  جادیا  یمر یدر شبکه پل  یبهتر  یپراکندگ   Na-Yکاهش اندازه ذرات  

که در   دهد،یدر ساختار غشا را کاهش م هایها و ناهمگون بهتر نقص  ی. پراکندگشودیپرکننده درون غشا م ترکنواخت ی عیبه توز

را   یمریدر شبکه پل  هایها و ناهنجارشکاف  توانندیتر مذرات کوچک   .[109]صورت ممکن است عملکرد را مختل کند    نیا  ریغ 
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 یسد جداساز  کی  جاد یامر منجر به ا  نی. ا[110]  دهندیها را کاهش منقص  نیا  قیاحتمال نشت گاز از طر  نیپر کنند، بنابرا

م  تریقو مؤثرتر  اثر  یو  م  یزمان  "قفس- در-غربال"شود.  بزرگ   دهد یرخ  ذرات  شبکهکه  پرکننده  که    دهندی م  لیتشک  یاتر 

اثر   Na-Yتر  [. استفاده از ذرات کوچک 5]  شودیناکارآمد م  ی که منجر به جداساز  اندازد،یتر را به دام مگاز کوچک   یهامولکول 

  ی انتقال و جداساز  نیبنابرا  دهد، یم   ش یگاز را افزا  ی هابا مولکول   کنش برهم. کاهش اندازه ذرات  دهدیقفس را کاهش م- در-غربال

تسه  یمؤثرتر سازگارکندیم  لیرا  است.    اریبس  Na-Yبا    6FDA-Durene  ی.  و    تیحلال  تواندیم  افتهیبهبود  کنشبرهممهم 

در  یرینفوذپذ را  مشترک  گاز  برا  شیافزا  سطح  که  ح  یجداساز  یدهد  ]  یاتیمؤثر  ما[.  14است  انند  هم   یونیع  یادغام 

]6[OMIM][PF  2  یریپذنشیدهد، که احتمالاً گز  رییرا تغ  کنش برهم  نیممکن است ات  یدر ساختار زئولCO  2  نسبت بهN    4وCH  

 . دهدیم شیرا افزا

 

  (C° 25 یبار و دما bar 2 فشار) یتجرب یهاداده در مقایسه باها مدلاز  آمدهدستبه 2COگاز   ییتراوا نیب اختلاف  5جدول 

بارگذاری ذره  

پرکننده 

 )درصد وزنی( 

تراوایی تجربی  

 )بارر( 

تراوایی مدل  

 فلسک )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 ماکسول )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 گلاند -چیو

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

1 897.79809 897.78867 0.00105 897.78276 0.00171 897.79366 0.00049 

3 986.56849 986.56212 0.00065 986.55709 0.00116 986.56775 0.00007 

5 1259.31934 1259.31456 0.00038 1259.30878 0.00084 1259.31773 0.00013 

10 1054.18129 1054.17674 0.00043 1054.17261 0.00082 1054.18129 0.00000 

 

 (C° 25 یبار و دما bar 2 فشار) یتجرب یهاداده در مقایسه باها مدلاز  آمدهدستبه 4CHگاز  ییتراوا نیب اختلاف 6جدول 

بارگذاری ذره  

پرکننده 

 )درصد وزنی( 

تراوایی تجربی  

 )بارر( 

تراوایی مدل  

 فلسک )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 ماکسول )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 گلاند -چیو

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

1 41.35801 41.35779 0.00052 41.35779 0.00052 41.35768 0.00080 

3 47.05295 47.05237 0.00122 47.05237 0.00122 47.05290 0.00009 

5 62.92755 62.92733 0.00036 62.92733 0.00036 62.92753 0.00003 

10 50.95863 50.95847 0.00030 50.95847 0.00031 50.95862 0.00001 

 

  (C° 25 یبار و دما bar 2 فشار) یتجرب یهاداده در مقایسه باها مدلاز  آمدهدستبه 2Nگاز  ییتراوا نیب اختلاف  7جدول 

بارگذاری ذره  

پرکننده 

 )درصد وزنی( 

تراوایی تجربی  

 )بارر( 

تراوایی مدل  

 فلسک )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 ماکسول )بارر( 

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

تراوایی مدل  

 گلاند -چیو

خطای مطلق  

 نسبی متوسط 

1 46.97094 46.96439 0.01395 46.96439 0.01395 46.97002 0.00195 

3 47.61367 47.61096 0.00570 47.61096 0.00570 47.61338 0.00062 

5 66.09524 66.09457 0.00102 66.09457 0.00102 66.09470 0.00083 

10 52.38751 52.38750 0.00002 52.38750 0.00002 52.38749 0.00004 
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  کینامید  یسازه ی حاصل از شب  جینتا  هیپا  بر(  ٪90  و  ٪89  بی)به ترت  یریپذنشیو گز  ییتراوا  شیافزا  یشده برااعلام  ریمقاد

-6FDA-Durene/Na)  ختهیشبکه آم  یغشا  یسازه یشب  یخروج  نیب  سهیمقا  انگری ب  ریمقاد  نی . ااندشدهمحاسبه(  MD)  یمولکول

Y/ILایمیدی خالص پلی  ی ( و غشا  (6FDA-Dureneهستند و به ) یدر سطح مولکول  یشنهادیپ   یعملکرد طراح  ینیبشیمنظور پ  

  ی هاو مدل  ی تجرب  یها با روندهاآن  یی راستااند، اما همدست آمدهبه  ی صورت محاسباتمطالعه به  ن یا  یهااند. اگرچه دادهارائه شده

 است.  جینتا قبولقابلدقت   دهندهنشان، ارائه شده تراوایی

فرض تراوایی    سازیپرکننده، مدلذرات  نسبت به بارگذاری    ی شبکه آمیخته لازم به ذکر است که در تحلیل عملکرد غشا

در شرایط واقعی، عواملی مانند تجمع ذرات، ناسازگاری    کهیدرحال ،  در نظر گرفته شده استآل ذرات پرکننده  توزیع همگن و ایده

رو، استفاده ترکیبی از  از این  .[111]  شودتر میهای بالاتوانند موجب کاهش عملکرد در بارگذاری های ساختاری میمرزی و نقص

مفید واقع   شبکه آمیخته پرکننده و تفسیر بهتر رفتار واقعی غشا ذرات تواند در تعیین مقدار بهینهسازی مینتایج تجربی و شبیه 

 .شود

 ی ریگجهینت -4

با  Na-Y سازی ریاضی، نشان داد که اصلاح ذرات زئولیتسازی دینامیک مولکولی و مدلگیری از شبیهپژوهش با بهره  این

شود. افزایش  منجر به بهبود چشمگیر عملکرد جداسازی گاز می Durene -6FDAایمید  در ماتریس پلی PF][OMIM]6 [مایع یونی

افزایی بین افزایش  نسبت به غشای خالص، حاصل هم 4CH/2CO پذیریدرصدی گزینش  90و بهبود   2CO درصدی تراوایی  89

های عاملی مایع یونی و زنجیر پلیمری است. و گروه 2CO های قطبی مؤثر بینکنش، و برهم2CO حجم آزاد، کاهش انرژی جذب

طور نشان دادند که انتقال گاز به تحلیل ساختاری غشاها، تعیین ضرایب نفوذ و پارامترهای حلالیت و ارزیابی کسر حجم آزاد نیز

 .شودشده تسهیل میمعناداری در حضور پرکننده اصلاح

 گرفتن  نظر  در  اهمیت  و  داد  نشان  را  نفوذپذیری  بینیپیش  در  %5/99نیز دقت بالای   گلاند-چیو سازی ریاضی با مدلمدل

  ریاضی،  یسازمدل  و  مولکولی  سازیشبیه  هایروش  تلفیق  که  کنند می  تأکید  هایافته  این .  کرد  برجسته  را  فازیبین  هایکنشبرهم

 میدان   دقتبه  وابسته  نتایج  صحت  ،حالنیباا.  آوردمی  فراهم  آمیخته  شبکه  غشاهای  طراحی  برای  اعتمادقابل  و  دقیق  چارچوبی

  این   توسعه  در  ضروری  بعدی  گام   تجربی،   اعتبارسنجی  لذا   است؛   تجربی   هایداده  با  کالیبراسیون  و   سازیمدل  کیفیت  نیروها، 

 .است فناوری

انجام شبیهمحدودیت و  یونی  مایع  نوع  تنها یک  از  استفاده  این مطالعه شامل  ثابت میهای  و دمای  باشد.  سازی در فشار 

های آینده باید به بررسی مایعات یونی با خواص متفاوت، و تحلیل عملکرد غشا در شرایط عملیاتی متنوع شامل رطوبت  پژوهش

منظور حصول پراکندگی یکنواخت و جلوگیری از تجمع سازی فرآیندهای ساخت بهو فشارهای متغیر بپردازند. همچنین، بهینه 

 .ذرات، نقشی کلیدی در انتقال نتایج این پژوهش به مقیاس صنعتی خواهد داشت

بالا در جداسازیدهد که غشاهای شبکه آمیخته اصلاح این مطالعه نشان می با عملکرد  برای  2CO  شده،  پتانسیل واقعی   ،

تنها درک عمیقی از  سازی ریاضی نهسازی مولکولی و مدلافزایی شبیه را دارند. هم  ستیزط یمحاستفاده در صنایع گاز، انرژی و  

 .است کرده هموار را بالاتر  کارایی با و  ترتنظیم قابل تر،دقیق  غشاهای  آینده نسل طراحی مسیر بلکه داده، ارائه عملکرد–ساختار
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 فهرست نمادها  -5

 عنوان 
 یعلامت اختصار

4٬4  6FDA د یدریان کیفتالی( ددنیلیزوپروپ یهگزافلوئوروا)-́

 DnBMCl دیکلر ومیدازولیمیلایمت- 2-لیبوت-ن-ید-3

 AARE ی مطلق نسب  یخطا نیانگیم

 A مساحت

 C غلظت

 Cal شدهمحاسبه

 CO2 کربن دیاکسید

 CH4 متان

 D نفوذ بیبعد، ضر

 Durene نیآم  ید  لیفن-1٬4-لیتترامت-2٬3٬5٬6

 EMT مؤثر  طیمح هینظر

 Exp ی شگاهیآزما

 f فاکتور

 FFV کسر حجم آزاد 

 IL ی ون ی عیما

 L ضخامت

 MMM خته یشبکه آم یغشا

 MD ی مولکول کینامید

 MS متریال استادیو

 MSD ن یانگیمربع م  ییجابجا

 MOF یآل-فلز چارچوب

 MW ی وزن مولکول

 N ها تعداد نقاط داده و مولکول

 N2 تروژن ین

 [PF6][OMIM] هگزافلوئوروفسفات  ومیدازولیمیالیاکت-3-لیمت-1

 P تهیفشار، فوگاس ،یرینفوذپذ

 R گازها  یثابت جهان 

 S ت یحلال بیضر

 T دما 

 V حجم

 Var انس یوار

 W وزن 
  

   س یبالانو

 Cal شدهمحاسبه
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 Exp ی شگاهیآزما

 N یاسم
  

   سیرنویز

 0 هیبالادست، پا 

 a یسازفعال

 ads جذب

 c وستهیفاز پ 

 d هیفاز پراکنده، تجز

 vdW واندروالس

 eff مؤثر

 f پرکننده 

 i س یرابط، اند

 O شدهاشغال

 t فاز کل، کل 
  

   یونانیحروف  

 α یریپذنشیگز ،ییتراوانسبت 

 β ر یزنج تیتثب ا یشبکه  یشدگفاکتور سخت

 φ پرکننده یکسر حجم

 λ ی ریپذنشیگزنسبت 

 δ سطح مشترکضخامت 
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