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Abstract 
In this research, pure polyether block amide (PEBA) membrane and PEBA membrane containing 

tween surfactant were made using molecular simulation and analyzed from a molecular point of view. 

In order to investigate the structure of the membranes, their density and free fraction volume were 

calculated. Also, the radial distribution function was plotted in order to investigate the interaction of 

CO2 gas with PEBA polymer chains and tween molecules, and the permeability and solubility 

coefficients against CO2 and N2 gases were obtained. Moreover, the selectivity of CO2 over N2 was 

calculated for the membranes. The results showed an increase in the solubility and diffusion 

coefficients of CO2, followed by an increase in the permeability of this gas by adding tween to the 

polymer matrix, while the selectivity of the membrane containing tween decreased due to the increase 

in the diffusion coefficient of N2 in this membrane compared to the pure membrane. 
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  چکیده
 پلی اتر بلاك آمید نیز غشايخالص و  )Poly ether block amid, PEBA(در این پژوهش غشاي پلی اتر بلاك آمید 

سازي مولکولی ساخته شده و از دیدگاه مولکولی مورد بررسی قرار حاوي ماده فعال سطحی توئین با استفاده از شبیه
یع تابع توزهمچنین . شدها محاسبه چگالی و کسر حجم آزاد آن ،بررسی ساختار غشاها منظوربها، گرفت. در این راست

هاي توئین رسم شده و ضرایب و مولکول PEBAبا زنجیرهاي پلیمري   2COبررسی برهمکنش گاز  منظوربهشعاعی 
براي غشاها  2Nنسبت به  2COي . علاوه بر این، انتخابگربدست آمد 2Nو  2COنفوذ و حلالیت در مقابل گازهاي 

این گاز با افزودن  عبور دهیل آن افزایش باو به دن 2CO. نتایج نشان از افزایش ضرایب حلالیت و نفوذ گردیدمحاسبه 
در این  2Nدر حالی که انتخابگري غشاي حاوي توئین به دلیل افزایش ضریب نفوذ  به زمینه پلیمري را داشت توئین

  .شد ترکملص غشا نسبت به غشاي خا
  .مولکولی سازيشبیهپلی اتر بلاك آمید، ماده فعال سطحی، توئین،  غشا،کلمات کلیدي: 
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  مقدمه -1
 کمک جهانی هوایی و آب تغییرات به جو، در گرما انداختن دام به با که است اي گلخانه گاز یک اکسید کربندي
 و فسیلی هايسوخت سوزاندن مانند انسانی هايفعالیت به اول درجه در جو، در این گاز سطوح افزایش. ]1[ کندمی

 عمر که است فرد به منحصر نظر این از این گاز .]2[ کندمی تهدید را ما سیاره جوامع که است مرتبط زداییجنگل
 اکسید کربندي انتشار کاهش که است معنی بدان این. ماندمی باقی سال هزاران تا صدها و اشتهد جو در طولانی

 چالش فرآیند یک این گاز جداسازي حال، این با. است مهم بسیار هوا و آب تغییرات مدت بلند اثرات کاهش براي
 است ممکن جداسازي، فرآیندهاي دهد، بامطالعات نشان می. ]3[ باشد برانرژي و پرهزینه تواندمی و است برانگیز
  .]4[ داد ارتقا را پایدارتر ايآینده و هیافت دست ايگلخانه گازهاي انتشار در توجهی قابل کاهش به بتوان

جذب با  ازجمله اند،کرده کار دودکش گازهاي از کربن دیاکسيد جداسازي براي مختلفی هايروش روي محققان
 يفردهمنحصرب خواص دلیل بهفرایند غشایی  از استفاده در این میانغشا که  بر مبتنی جداسازي ومایع، جذب با جامد 

ست ا گرفته قرارزیادي  موردتوجه آسان ياندازراه زینو  یاتیعمل يهانهیهزو  یطیمحستیزاثرات  نظیر پایین بودن
 اتر پلی. ]7[ هستند پلیمري غشاهاي اکسید کربندي جداسازي براي مورداستفاده غشاهاي انواع ترینمتداول .]5-6[

 ساخت و داشته از نیتروژن اکسید کربنديجداسازي  براي بالا يگرانتخاب که است پلیمرهایی از یکی آمید كبلا
که مانع از کاربرد  است اکسید کربندي یعبور دهپایین بودن  غشا نوع این اصلی مشکل. ]8[دارد  یآسان نسبتاً

 براي مختلف هايروش معرفی و کشف هدف با امروزي تحقیقات. گسترده این غشا در صنعت جداسازي شده است
 از ادهاستف مانند هاییروش بررسی به راًیاخ ما تحقیقاتی گروه راستا، این در. است شده انجام محدودیت این بر غلبه

  .است پرداخته ]9،12[ پلی اتر بلاك آمید ساختار در آمینی مواد و یونی مایعات فلزي، اکسیدهاي
 یکارای و سرعت تواندمی جذب عوامل عنوانبه مواد فعال سطحی از استفاده که است داده نشان تحقیقاتی مطالعات

 در اکسید کربندي جداسازي براي مواد فعال سطحی از استفاده. ]13[ دهد افزایش را اکسید کربندي جداسازي
 بودن ستیزطیمح دوستدار و انرژي کم مصرف بودن، صرفهبهمقرون براي هاآن پتانسیل دلیل به اخیر هايسال

 دوستآب هايبخش داراي خود ساختار در که هستند ترکیباتی مواد فعال سطحی .]14[ است گرفته قرار موردتوجه
. ]15[وند شتقسیم می آمفولیتیک و غیریونی، کاتیونی، آنیونی به نوع شیمیایی ساختار اساس بر بوده و گریزآب و

 باهدفپلی اتر بلاك آمید  زمینه به را 2سولفونات لیگنو کلسیم آنیونی سورفکتانت بار، اولین براي ]16[همکاران  و 1لی
ماده  این ساختار در اتري و فنولی عاملی هايگروه وجود به توجه با. کردند اضافه اکسید کربندي یعبور ده افزایش

 و 3يسیمار. شد خالص پلیمري غشاي به نسبت عبور دهی افزایش باعث پلیمري زمینه به آن فزودنا ،فعال سطحی
 پلی اتر بلاك آمید پلیمري زمینه به را 80 توئین و 20 توئین غیریونی ماده فعال سطحی نوع دو ]17[ همکاران

ماده فعال  دو هر عبور دهیآمده، دستبه نتایج اساس بر. کردند اضافه متان از اکسید کربندي جداسازي باهدف
 Barrer و 20توئین  براي Barrer 144 اکسید کربندي عبور دهی مقادیر. یافت افزایش خالص پلیمر به نسبت یسطح

ماده  دو ]18[ همکاران و 4نگدا. بود خالص پلیمر از بیشتر درصد 146 و 117 ترتیب به که بود 80توئین  براي 641

                                                
1 Li  
2 Calcium lingosulfonate 
3 Simari 
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 وژننیتر از اکسید کربندي جداسازي منظوربهپلی اتربلاك آمید  پلیمري زمینه به را 21 و 20توئین  فعال سطحی
 شايغ با مقایسه در پلیمري ماتریس به ینوع ماده فعال سطح دو هر افزودن با گريانتخاب و عبور دهی. ندکرد اضافه

 بهرا  ZIF-8 نانوذرات همراه به 6پلورونیک غیریونیماده فعال سطحی  ]19[ همکاران و 5پلاك. یافت افزایش خالص
 افزایش کردند که نتایج بیانگر اضافه متان و نیتروژن از اکسید کربندي جداسازي منظوربهپلی اتر بلاك آمید  زمینه

  .با افزودن ماده فعال سطحی بود ربناکسید کدي عبور دهی
لوم ع يرو شیپ دهیچیحل مسائل پ يمهم برا ياز ابزارها یکیبه  یمولکول کینامید سازيشبیه ریاخ يهاسالدر 

 یمولکول اسیدر مق مرهایکه رفتار پل آوردیمامکان را فراهم  نیا یمولکول سازيشبیهاست.  قرار گرفتهمختلف 
 يمریمختلف پل يهاسامانه. مطالعه ]20[ مختلف حاصل شود يهادهیپداز  يترقیعم لیتحل و ردیقرار گ موردمطالعه

 گر،یکدینسبت به  هاآن یافتگی شیاعم از آرا يمریپل يرهایو زنج هامولکولشکار کردن رفتار با آ یمولکول اسیدر مق
گوناگون فراهم  يرا در کاربردها هاسامانه یدانش طراح ،یلمولکو ياز سازوکارها یو آگاه هابرهمکنش ينحوه برقرار
 دیساخت مواد و ارائه اطلاعات مف يهانهیهزبه علت کاهش  سازيشبیه نهیزم درصورت گرفته  يهاتلاشکرده است. 

 یکارآمد در گسترش و طراح یروش عنوانبهرا  یمولکول سازيشبیه نه،یو پرهز متعدد يهاشیآزمابدون انجام 
طراحی غشاهاي  منظوربهمولکولی  سازيشبیه، استفاده از رونیازا. ]21[ کرده است یمعرف يمریلمختلف پ يهاسامانه

 .استراستاي بررسی نحوه عملکرد و رفتار غشاها در مقیاس مولکولی  مهم در يهاروشمختلف پلیمري یکی از 
 ابطهتا ر دهدیکامل است که به محققان اجازه م يسازهیو شب يسازمدل طیمح کی Materials Studio افزارنرم

از  عدر بسیاري از صنای افزارنرماین و درك کنند.  ینیبشیماده با خواص و رفتار آن را پ کی یو مولکول یساختار اتم
  .]22[ استي جامع افزارنرمو کاربرد داشته  هايباترداروها،  اژها،ی، فلزات، آلهاتیکامپوز مرها،یپل زورها،یجمله کاتال

 کدامچیهتجربی انجام شده ولی در  صورتبهبا توجه به تحقیقات گذشته افزودن توئین به زمینه پلی اتر بلاك آمید 
 کهییزآنجااثیر مولکولی توئین بر روي غشا پرداخته نشده است. أتحقیقات مذکور، به بررسی مولکولی غشاها و نیز تاز 

شود تا دید بهتري از نحوه عملکرد اجزاي مختلف در ساختار غشایی ارائه شده بررسی غشاها از نظر مولکولی باعث می
 Materials Studioافزار نرمبا استفاده از در این تحقیق  رونیازاد، قابل توجیه باش یراحتبهو تغییرات رفتاري غشاها 

ها از دیدگاه سازي غشاي خالص و غشاي حاوي ماده فعال سطحی پرداخته شده و ساختار و عملکرد آنبه شبیه
  .قرار گرفتبررسی مورد مولکولی 

  مولکولی سازيشبیهجزئیات  -2
. دگرنیکدیمکمل  يهستند که تا حد مولکولی سازيشبیهعمده دو روش  8رلوو مونت کا 7یمولکول کینامید سازيشبیه

ه، اولی يهاسرعت. در مرحله آغاز، مکان و آغاز، تعادل و پایان است شامل سه مرحله یدینامیک مولکول سازيشبیههر 
 سازيیهشب. سپس گرددیفرم پتانسیل بین ذرات نیز، مشخص م علاوهبه. شوندیمداده  تدلخواه به ذرات نسب طوربه

تعادل ري رقرابتا  سازيشبیهاولیه سیستم تغییر یافته و  تحال شده،با حل معادلات نیوتون شروع  یدینامیک مولکول

                                                
5 Polak 
6 Pluronic 
7 Molecular dynamic 
8 Monte carlo method 
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حول مقدار  یترمودینامیک يپارامترها یو تمام کندیمخود را فراموش  يگذشته. در تعادل، سیستم یابدادامه می
 جهت ایجاد یسیستم تعادل يروبر  یدینامیک مولکول سازيشبیهمرحله،  نیا از پس. کنندیممتوسط نوسان 

 زيساشبیهدر  .شودیمانجام  یترمودینامیک يپارامترها يمتوسط گیر منظوربهفاز  يفضا يممکنه رو يهاشیآرا
اولیه قرار  يهاتیموقع در هااتمدر این روش، . شودیم جادیا ياکاتورهو  یتصادف صورتبه هاتیموقعکارلو  ونتم

 پتانسیل در مکان اولیه را با تعداد آن در يکرده و انرژ جاجابهدیگر  یرا به مکان هاآن یتصادف صورتبهگرفته سپس 
پتانسیل همراه باشند در غیر  يکه با کاهش انرژ اندموردقبولدر این روش  ییهاحرکت. کنندیممقایسه  يمکان بعد

. در این روش، تعداد کنندیمانتخاب  ییجاجابه يرا برا يدیگر یده و حرکت تصادفصورت، حرکت را انجام ندا این
ل از حاص يهايکربندیپ يبر رو يبا متوسط گیر تیدرنهالازم است تا سیستم به تعادل برسد.  يزیاد يهاحرکت
فاده مذکور است سازيشبیهدر این تحقیق از هر دو روش  .ندینمایمپتانسیل، خواص سیستم را محاسبه  يانرژ حداقل

  شده است.
 سازيهشبی يهاسلولدر  يمریپل ياست، ساخت غشاها یشامل دو مرحله اصل مولکولی دینامیک سازيشبیه هیفاز اول

  .سازيشبیه يهاسلولدر  هااتم نیبرهمکنش ب يمحاسبه انرژ يمناسب برا يروین دانیو انتخاب م
  میدان نیرو 2-1

 هايپیکربندي از ايمجموعه میدان نیرو است. پذیرامکان نیرو میدان از ستفادها با سیستم یک دقیق سازيشبیه
 به قادر باید نیرو میدان .]23[ است سازگار کوانتومی مکانیکی توصیفات با آماري نظر از که کندمی ایجاد را سیستم
 هايداده اب منطبق شده محاسبه نتایج بتواند باید و باشد سیستم در ذرات ضروري برهمکنش هايانرژي تمام محاسبه
 ایدمناسب ب میدان نیروي اي،ذره چند هايسیستم مولکولی سازيشبیه مطالعه در بنابراین،؛ ]24[کند  تولید تجربی
 ار هااتم بین ضعیف هايبرهمکنش و کرده محاسبه را مهم هايبرهمکنش مناسب باید ينیرو میدان. شود انتخاب
، CFF9110 ،PCFF٩میدان نیروهاي نسل دوم نظیر از میان  .]25[دهد  کاهش را محاسبات زمان تا گیردب نادیده

MMFF9311  وCOMPASS12 ،PCFF  ها، ، پلی ساخاریدها، فلزات غیر آلی و زئولیتهاکربناتمورد استفاده براي پلی
CFF91  و گازهاي پایدار،  هانیپروتئ، هادروکربنیهمورد استفاده برايMMFF93  يهارندهیگمورد استفاده براي 

. هستندمورد استفاده براي پلیمرها و فلزات آلی و معدنی  COMPASSو  هانیپروتئند شامل نوکلئیک اسید و لیگا
قادر به غشاهاي پلیمري مناسب است  سازيشبیهبراي استفاده در  کهنیاعلاوه بر  COMPASSمیدان نیروي 

نوع جدید و تحقیق از در این . استظ شده ها در هر دو فاز جدا شده و تغلیبراي بازه بزرگی از مولکول ینیبشیپ
استفاده شد که براي ساختارها پلیمري از رفتار مناسبی برخوردار بوده  COMPASSIIبه نام  CAMPASS پیشرفته

 .]26[ کاربرد دارد. خواص پیچیدهو براي جداسازي گازها در غشاهاي پلیمري و محاسبه 

  غشایی )cellسل ( ساخت 2-2
غشایی با استفاده )، سل PT( 80درصد وزنی توئین  20) و غشاي حاوي Pبراي غشاي خالص پلی اتر بلاك آمید (

ابتدا مونومرهاي  ،در این راستا .سازي شدشبیه 2017R2 (BIOVIA, San Diego)مدل  Materials Studio افزارنرم
                                                
9 Polymer Consistent Force Field 
10 Consistent Force Field 91 
11 Merck Molecular Force Field 93 
12 Condensed-phase Optimized Molecular Potentials for Atomistic Simulation Studies 
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 ”Block Copolymer Builder Module“ و قسمت ”Build Module“توسط ماژول کوپلیمر پلی اتر بلاك آمید 
زنجیرهاي پلیمري ایجاد شدند. با استفاده از این زنجیرها و  ،واحد تکرار شونده 20ساخته شده و سپس با استفاده از 

 نشان را شده ساخته غشایی هايسل اختارس 1 شکل. هاي غشایی ساخته شدندسل 3g/cm 6/0با چگالی اولیه 
 يهالمولکوهاي غشایی، زنجیر پلیمري مورد نظر به تنهایی و یا به همراه تعداد معینی از ساخت سل منظوربه .ددهمی

شده جانمایی  سازيشبیهدر داخل سل  ”Amorphous Cell Module“درصد وزنی) با استفاده از ماژول  20توئین (
هستند. با  یواقع یو فیزیک یشیمیای يهاستمیساز  ترکوچک یخیل سازيشبیه يهاستمیسه اینکه شد. با توجه ب

 رییکرده و منجر به تغ دایپ تیاهم یتجمع ذرات در سطح، اثرات سطح لیکوچک به دل يهاسامانهدر  نکهیتوجه به ا
. اعمال گرددیم استفاده periodic boundary conditions (pbc)روش  رونیازا گردند،یشده م گیرياندازهدر خواص 

همه  یها، چگالر وجود دارد و با برداشتن دیوارهدیگ سل 26 ،يمرکز سلاطراف هر  کهاست  صورت نیابه  pbcروش 
 صورتبهاین روش  ”Amorphous Cell Module“ شوند که دریحذف م یجا یکسان است. در نتیجه اثرات سطح

  شود.خودکار استفاده می
  

 
  PTو ب)  Pشده: الف)  سازيشبیهغشایی  يهاسلساختار  -1شکل 

 الف

 ب
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 که آلهاید ساختار به دستیابی براي شدند. هندسی بهینه شکل و از نظر انرژي ،ه شدنپس از ساختهاي غشایی سل
 NPT رایطش هاي غشایی تحتسل ،باشد واقعی پیکربندي به شبیه بسیار آن ساختار و انرژي بوده سطح ینترکمدر 

) سیستم ثابت نگه T) و دماي (P)، فشار (Nها (گرفتند، به این شکل که تعداد مولکول پیکو ثانیه قرار 1000 براي
 حدود NVT شرایط در غشایی هايجعبه انجام بررسی دینامیکی، منظوربه مراحل این از پس این، بر علاوه. اشته شدد

اشته د) سیستم ثابت نگه T) و دماي (V)، حجم (Nها (تعداد مولکولگرفتند، به این شکل که  قرار پیکو ثانیه 3000
  .شد

 )١٣FFV(کسر حجم آزاد  2-3
 یک: زا اندعبارت که است شده تشکیل فاز دو از پلیمري غشاي یک ساختار که است شده پذیرفته مفهوم یک این

 براي را متفاوتی مسیرهاي شود،می دایجا ايزنجیره هايحفره وجود با که آزاد حجم. آزاد حجم یک و جامد فاز پلیمر
 در هاآن يگرانتخاب و بر ضریب نفوذ گازها آزاد حجم ،نیبنابرا؛ کندمی فراهم پلیمري غشايمیان  از گاز نفوذ

غشایی بوده  سلحجم کل  Vکه در آن  شودمی معادله زیر محاسبه صورتبه FFV. گذاردمی تأثیر پلیمري غشاهاي
  .]27[ استتوسط پلیمر حجم اشتغال شده  0Vو 
)1(  

0

0

V
VV

FFV


  

  ضریب نفوذ 2-4
خوراك  هیها در ناحتعداد مولکولاز روش دینامیک مولکولی،  غشایی با استفاده نهیدرزمگازها  نفوذضریب  تعیین يبرا

 منظورهب نطقه خوراك،در م هامولکولثابت نگه داشتن تعداد فرض با  نیبنابرا؛ ثابت بماند دیبا يسازهیدر طول شب
و در ده حذف ش دیبا کردهمولکول نفوذ  ،نفوذ هیاحخوراك به داخل ن هیاز ناح ps 50در مدت زمان  مولکول گاز نفوذ

که  NVTو شرایط  سازيشبیهدر کل زمان  دیبا ندیفرآ نیوارد شود. ابایست میخوراك  هیمولکول در ناح کیعوض 
، يازسهیشب انیدر پاتکرار شود.  شود) سیستم ثابت نگه داشته میT) و دماي (V()، حجم Nها (تعداد مولکول در آن

ها با گاز نفوذ زانیو م هشد شی، پااندشدهنفوذ  هیبه ناح خوراك هینفوذ از ناح هکه موفق ب يگاز يهامولکول ریمس
 توان از میانگینپلیمري مینفوذ گازها در غشاهاي  براي محاسبه ضریب محاسبه شد. هاآنحرکت  ریاستفاده از مس

 بردارهاي ترتیب به tri)(و  ir)0(آید. در این رابطه می به دستاده کرد که از رابطه زیر استف )MSD(مربع جابجایی 
  .]28[هستند  i مولکول نهایی و اولیه مکان

)2(   2)0()( ii rtrMSD  
ضریب نفوذ را براي گاز  توانیم) 3پس از محاسبه میانگین مربع جابجایی با استفاده از رابطه انیشتین (معادله 

  .]29[ در زمینه پلیمري محاسبه کرد موردنظر
)3(  ntdDMSD )2(  
D نفوذ، ضریب t سازيشبیه زمان، d گیردصورت می نفوذ که در آن ابعاد است ابعادي تعداد.  
  

                                                
13 Fractional free volume 
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  ضریب حلالیت 2-5
جام ان يرادر این راستا ب محاسبه ضریب حلالیت گازها در هر یک از غشاها از روش مونت کارلو استفاده شد. منظوربه

ي روین دانیدر م ند.شد پراکنده سازيشبیه يهاسلولدر  یتصادف صورتبهگاز  يهامولکول ،سازيشبیهمحاسبات 
COMPASSII، يروهایبا استفاده از ن حلالیت ندیفرآ Vander waals وCoulombic  در روش شودیم يسازهیشب .

 يسازهیشب يرا. بشودیمرد حرکت مولکول گاز استفاده  ای رشیپذ يبرا Metropolisمعروف  تمی، از الگورمونت کارلو
ه، چرخانده، حرکت داده کرد جادیا یاحتمالات تصادف اب را حل شده يهامولکول توانیم ،غشایی ندیدر فرآ حلالیت

غلظت گاز نفوذ اتمسفر و در دماي ثابت،  1تا  0در محدوده فشاري  سازيشبیهدر این راستا با انجام  رد.ب نیاز ب و
مرحله محاسباتی مونت کارلو  1000000. لازم به ذکر است که در هر فشار رسم شودتواند میکننده نسبت به فشار 

توان می 4معادله  يریکارگبهنمودار رسم شده و با  از با استفادهمرحله تعادل سازي اولیه انجام شد.  100000به همراه 
  .]30[ استفشار   Pوغلظت گاز  Cه کرد که در آن ضریب حلالیت را محاسب

)4(  








 P
C

LimS
P 0

 

  يگرانتخابو  عبور دهیضریب 
ر که ابتدا گاز مورد نظ بیترتنیابه، استنفوذ -از نوع حلالیت طورمعمولبهدر غشاهاي پلیمري چگال سازوکار عبور 

 صورتبه دهیعبور در این غشاها ضریب  رونیازاکند. در سطح پلیمر حل شده و در ادامه در عرض غشایی نفوذ می
  .]31[ )5شود (معادله ضریب نفوذ در ضریب حلالیت تعریف می ضربحاصل

)5(  SDP   
 يگرانتخاب 8نسبت ضرایب نفوذ و حلالیت تعیین کرد. با توجه به معادله  ضربحاصلتوان از طریق را می يگرانتخاب

( ١٤حلالیتی يگرانتخاب ضربحاصلعبارت است از  2به گاز  1گاز 
2

1

S
S ( ١٥نفوذي يگرانتخاب) در

2

1

D
D( ]32[.  

)6(  
2

1

2

1

S
S

D
D

  

  نتایج و بحث -3
  FFVچگالی و  3-1

نفوذ  ،است نفوذ-تیسازوکار حلالغشاهاي ساخته شده در این تحقیق از نوع عبور گاز در با توجه به اینکه سازوکار 
رده فش يمریپل يرهایزنج کهيطوربهدارد  يمریپل يرهایزنج نیبه حجم آزاد ب يدیشد یغشا بستگ انیگاز از م
یین تع رونیازا عبور کنند. يمریپل نهیزم انیکه آزادانه از م دهدیمامکان را  نیگاز ا يهامولکولمنعطف، به  نشده و

غشاهاي پلیمري  FFVچگالی و  1جدول  هستند.عملکرد غشایی حائز اهمیت بررسی  منظوربهغشاها  FFVچگالی و 
انتز) نزدیک رت به مقدار تجربی آن (اعداد داخل پسازي شده نسبغشاي خالص شبیه FFVدهد. چگالی و را نشان می
غشاي  نسبت توئینحاوي سازي و پایداري باشد. چگالی غشاي تواند حاکی از درست بودن فرایند شبیهبوده که می

                                                
14 Solubility selectivity 
15 Diffusivity selectivity 
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ه نسبت به پلی اتر بلاك آمید باشد ک توئینتواند پایین بودن چگالی شده است. دلیل این رفتار می ترکمخالص 
نسبت به  توئینن دو ماده به کاهش چگالی منجر شده است. علاوه بر این کسر حجم آزاد غشاي حاوي اختلاط ای

در فضاهاي خالی بین زنجیرهاي  توئینحالت مایع دارد، حضور ماده  توئین کهییازآنجاشده است.  ترکمغشاي خالص 
 FFVکاهش غشاي خالص باشد.  ماده نسبت بهتواند دلیل کاهش کسر حجم آزاد غشاي حاوي این پلیمري می

تواند باعث کاهش میزان نفوذ گاز در زمینه غشایی شود اما پر شدن فضاهاي خالی اگر چه از یک طرف می واسطهبه
 تواندیمدارد  اکسید کربنديکه تمایل شدیدي به جذب  استماده پرکننده ماده فعال سطحی توئین  کهییازآنجا

نمایی از حجم آزاد غشاي خالص و غشاي حاوي توئین در ز در زمینه غشایی شود. منجر به افزایش حلالیت این گا
  آورده شده است. 2شکل 

  شده سازيشبیهغشاهاي  FFVدانسیته و  -1 جدول
  3g/cm(  FFV(دانسیته   سازي شدهغشاي شبیه
P  12/1 )14/1 ]10[(  12/0 )13/0 ]16[(  

PT 11/1  11/0  
  

 
  PTو ب)  Pسازي شده: الف) غشایی شبیه يهاسلساختار  -2شکل 

 الف

 ب
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  RDF(16( تابع توزیع شعاعی 3-2
RDF  مایل و نیز ت هامولکولکرده و درك مناسبی از برهمکنش بین توزیع نسبی ذرات نسبت به هم دیگر را بیان

ابع با پلی اتر بلاك آمید و توئین ت اکسید کربنديبررسی برهمکنش  منظوربه رونیازادهد. به هم دیگر ارائه می هاآن
د اکسیديآورده شده است. پیک بلند و شدید مربوط به تابع توزیع شعاعی  3توزیع شعاعی محاسبه شده و در شکل 

دید نشان از تمایل شدر اطراف توئین نشان از برهمکنش بالاي این گاز با توئین دارد. این برهمکنش بالا که  کربن
هاي اتري زیادي که در ساختار این ماده فعال سطحی وجود تواند به دلیل گروهمی است اکسید کربنديبه  توئین

جاد کرده اي ایچهارقطبی لحظه-برهمکنش دوقطبی اکسید کربنديتوانند با گاز می توئینهاي اتري دارد باشد. گروه
اي هو گروه اکسید کربنديت این گاز در غشا شوند. شماتیکی از برهمکنش گاز منجر به افزایش حلالی رونیازاو 

  نشان داده شده است. 4در شکل  توئیناتري 

 
  نسبت به پلی اتر بلاك آمید و توئین اکسید کربنديمربوط به  RDF -3شکل 

 
  توئین اتري هايگروه و اکسید کربندي گاز برهمکنش از شماتیکی -4شکل 

  ضریب حلالیت 3-3
و نیتروژن در غشاي خالص و غشاي حاوي توئین محاسبه شده و در جدول  اکسید کربنديحلالیت گازهاي ضریب 

گاز و غشا وابسته  يهامولکول نیکه به برهمکنش ب است یکینامیترمود دهیپد کیحل شدن آورده شده است.  2
 گرینسبت به دو گاز د يادیز یلیخ یبحران يدما بناکسید کردي، تروژنیاز ن اکسید کربندي يدر جداساز .است

                                                
16 Radial distribution function 
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د. علاوه بر داشته باش نیتروژننسبت به  ییبالا تیحلال جهیدرنتداشته و  ییبالا يرپذیچگالش شودیدارد که باعث م
برهمکنش  ،غشایی زمینهموجود در  یعامل هايبا گروه توانندیم اکسید کربنديدر موجود  یقطب هايتیسا، نیا
 يگرانتخاب بیبا توجه به مطالب گفته شده، ضر رونیازاگاز شوند.  نیا تیحلال شیکرده و منجر به افزا دجایا

با  ید کربناکسديواضح است که حلالیت گاز  خواهد بود. کیاز  شتریب تروژنینسبت به ن اکسید کربنديی تیحلال
 هاي اتري توئین در ساختار پلیمري باشد. ازر گروهتواند به دلیل حضوبیشتر شده است. این رفتار می افزودن توئین

هد با د. این پدیده نشان میاست ترکمنسبت به غشاي خالص  طرفی ضریب حلالیت نیتروژن در غشاي حاوي توئین
این  شده که منجر به کاهش حلالیت ترکمبه زمینه پلیمري برهمکنش بین نیتروژن و زمینه پلیمري  توئینافزودن 

به  شده است گرانتخابحلالیت،  ازنظر توئیندهد که غشاي حاوي ست. مقایسه ضرایب حلالیت نشان میگاز شده ا
ر شده بیشت توئینبا افزودن  استلیت دي کسید کربن به نیتروژن غشا که نسبت حلا حلالیتی يگرانتخابعبارتی 

  است.
 ندر غشاي خالص و غشاي حاوي توئی 2Nو  2COضریب حلالیت گاز  -2 جدول

غشاي 
 سازيشبیه

  شده

 2COضریب حلالیت 
-(STP) cm 3cm 4-×10(

)1-cmHg3  

 2Nضریب حلالیت 

(STP)  3cm 4-×10(
)1-cmHg3-cm  

 يگرانتخاب
  حلالیتی

P  0/167  8/2  6/59  
PT  4/203  0/2  7/101  

  ضریب نفوذ 3-4
آورده شده است.  5ین در شکل و نیتروژن در غشاي خالص و غشاي حاوي توئ اکسید کربنديمیانگین مربع جابجایی 

و نیتروژن در غشاي خالص و غشاي حاوي توئین محاسبه  اکسید کربنديبا توجه به این شکل، ضریب نفوذ گازهاي 
اکسید کربن در مقایسه با نیتروژن کوچک با توجه به اینکه اندازه مولکول ديآورده شده است.  3شده و در جدول 

تروژن ضریب نفوذ بیشتري نسبت به نی رونیازانی از بین زنجیرهاي پلیمري نفوذ کرده و تواند به آسا، این گاز میاست
 کهیرحالدبا افزودن توئین تا حدودي افزایش یافته است  اکسید کربنديمطابق جدول مذکور ضریب نفوذ  .داشته باشد

ر بین داگر چه با قرارگیري  استع مای صورتبهتوئین  کهییازآنجااست.  داشته زیادي ضریب نفوذ نیتروژن افزایش
زنجیرهاي پلیمري کسر حجم آزاد را کاهش داده اما به دلیل مایع بودن قابلیت مقاومت در برابر نفوذ گاز نیتروژن را 

 وئینتدهد که غشاي حاوي ضریب نفوذ این گاز افزایش یافته است. مقایسه ضرایب نفوذ نشان می رونیازانداشته و 
  ست.کاهش یافته ا توئیننفوذي غشا با افزودن  يگرانتخابداشته است به عبارتی  يگرانتخابهش نفوذ، کا ازنظر
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  در غشاي خالص و غشاي حاوي توئین 2Nو  2COمیانگین مربع جابجایی  -5شکل 

 در غشاي خالص و غشاي حاوي توئین 2Nو  2COضریب نفوذ گاز  -3 جدول

غشاي 
 سازيشبیه

  شده

 2COضریب نفوذ 

)/s2cm× 10ି଼(  
 2Nضریب نفوذ 

)/s2cm× 10ି଼(  
  گري نفوذيانتخاب

P  3/70  0/31  3/2  
PT  3/74  0/129  6/0  

  يگرانتخابو  عبور دهیضریب  3-5
 4محاسبه شده و در جدول  استضریب نفوذ در ضریب حلالیت  ضربحاصلکه  اکسید کربندي عبور دهیضرایب 

نزدیک به مقدار تجربی آن  اکسید کربنديمحاسبه شده براي  دهی عبورمطابق جدول، ضریب آورده شده است. 
 هدد. علاوه بر این، جدول مذکور نشان میاستاستفاده شده  سازيشبیهبر روش  يدییتأکه  است(عدد داخل پرانتز) 

به  ربنک اکسیددي عبور دهیبا افزودن توئین افزایش پیدا کرده است. افزایش  اکسید کربندي گاز عبور دهیضریب 
سهم ضریب حلالیت  3و  2بر اساس نتایج حاصل از جداول  اگرچه استدلیل افزایش ضرایب حلالیت و نفوذ این گاز 

نسبت به نیتروژن که  کربناکسید ديگاز  يگرانتخاب. علاوه بر این استتر بیش عبور دهیدر افزایش ضریب 
آورده شده است. واضح است که  4در جدول  تاسنفوذي  يگرانتخابحلالیتی در  يگرانتخاب ضربحاصل
فوذي ن يگرانتخابشده است. دلیل این رفتار کاهش  ترکمنسبت به غشاي خالص  توئینغشاي حاوي  يگرانتخاب

) و منجر 3کاهش یافته (جدول  داًیشدنفوذي  يگرانتخاب) 2حلالیتی (جدول  يگرانتخاببوده است. علیرغم افزایش 
. نکته ]18،19[ استکلی شده است. این نتایج مطابق با نتایج حاصل از کارهاي تجربی  يگرانتخاببه کاهش 

 هیعبور دب حلالیت و نفوذ در افزایش که از دیدگاه تجربی به آن پرداخته نشده، سهم هر یک از ضرای یتوجهقابل
روژن بوده نسبت به نیت اکسید کربندي يگرانتخابنفوذي و حلالیتی در کاهش  يگرانتخابو نقش  اکسید کربندي

  سازي مولکولی به آن پرداخته شد.است که در این کار با استفاده از شبیه
 ي خالص و غشاي حاوي توئیندر غشا N2CO/2 يگرانتخابو  2CO عبور دهیضریب  -4 جدول

غشاي 
 سازيشبیه

  شده

 عبور دهیضریب 
2CO 

)Barrer(  

 يگرانتخاب
2/N2CO  
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P  4/117 )122 ]33[(  1/137  
PT  1/151  0/61  

  يریگجهینت -4
ازي سغشاي خالص پلی اتر بلاك آمید و نیز غشاي حاوي ماده فعال سطحی توئین با استفاده از شبیه تحقیقدر این 

ازي، سها از دیدگاه مولکولی مورد ارزیابی قرار گرفت. بر اساس نتایج حاصل از شبیهمولکولی ساخته شده و عملکرد آن
شد که علت آن پایین بودن چگالی توئین در مقایسه با چگالی پلی اتر بلاك آمید  ترکمغشا با افزودن توئین  چگالی

پر  نیزکه علت این پدیده  گردید ترکمکسر حجم آزاد غشاي حاوي توئین نسبت به غشاي خالص همچنین، بود. 
اکسید يدتوئین بود. بررسی تابع توزیع شعاعی ماده فعال سطحی  لهیوسبهشدن فضاهاي خالی بین زنجیرهاي پلیمري 

ك آمید لابالایی با توئین نسبت به پلی اتر ب برهمکنشنسبت به پلی اتر بلاك آمید و توئین نشان داد این گاز  کربن
 داشت. با محاسبه ضرایب حلالیت و نفوذ مشخص اکسید کربنديداشته که نشان از قابلیت بالاي توئین در حل کردن 

نقش دارند با افزایش ضرایب حلالیت و نفوذ براي  عبور دهیضرایب نفوذ و حلالیت هر دو در ضریب  کهییآنجاازشد 
این گاز نیز افزایش یافته است. این در حالی است که کاهش  عبور دهیدر غشاي حاوي توئین،  اکسید کربنديگاز 

  کل شده است. يگرانتخابنجر به کاهش حلالیتی م يگرانتخابنفوذي و غلبه آن بر افزایش  يگرانتخاب
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