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چکیده

در عیانص گازی، جداسـازی مخلوط	هـای گازی اب اافتسده از روش	هـای یفلتخم انجـام می	گیـردك ـه نیازمنـد 
مصـرف بـالای انـرژ يهسـتند. تکنولـوژی غشـا امـروزه بـه دلیـل نیاز به فضـای عملیـاتی کمتـر، آسیب	رسـانی کمتر 
بـه محیط	زیسـت، صرفـه اقتصـادی و راندمـان بـالای انرژی یـکی از تکنولوژی‌هـای پرکاربـرد در صنایع اسـت. کاربرد 
ایـن تکنولـوژی در زمینه	هـای صنعـتی مختلف مانند نمـک	زدایی و تصفیـه آب، صنایـع دارویی، شيلااپ ورتپ و يميش
و جداسـازی گازهـا منجـر بـه تقاضـای بـالا بـرای غشـاها و همچنیـن پیشـرفت در ایـن زمینه شـده اسـت. مطالعات 
شبیه	سـازی دینامیـک مولکـولی به روشـن شـدن بـرخی از مسـائل مبهـم در زیر بخش	هـای مختلف تکنولوژی غشـا 
کمـک کـرده اسـت. شبیه	سـازی	های مولکـولی ابـزار قدرتمنـدی بـرای کامـل کـردن شـواهد تجـربی یـا پیش	بیـنی 
خـواص انتقـال گازهـای مختلف برای جداسـازی هسـتند؛ زیـرا می	توانند اطلاعات سـاختاری را در سـطح اتـمی ارائه 
دهنـد کـه در نتیجـه آن می	تـوان اطلاعـات سـاختاری غشـاها و برهمکنـش ذرات در مقیـاس اتـمی را به دسـت آورد.

کلیدواژه ها: شبیه	سازی مولکولی، جداسازی گاز، غشا، فیلتراسیون، نانو فناوری

۱. مقدمه 
تقطیـر،  شـامل  گازهـا  جداسـازی  متـداول  روش	هـای 
فرآیندهـای بـرودتی، جـذب و جداسـازی غشـایی اسـت که 
برحسـب نـوع فرآینـد و اقتصـاد آن انتخـاب روش صـورت 
می	گیرد. فناوری غشایی که برای جداسازی مخلوط	های گازی 
به کار می	رود، از لحـاظ جنبه	های کلی اقتصادی، فنی، اندازه 
فشـرده، عملکرد آسان نسبت به سـایر تکنیک	های جداسازی 
معمـولی، ایمنی و زیسـت	محیطی با عملیـات واحد معمولی، 
مانند تقطیر و جذب، رقابت می	کند]1-4[. بازیابی محصولات 
بـا ارزش بـالا از جریان	هـای صنعـتی مختلف )ماننـد بخارات 

آلی از جریان	هـای گازی، هلیـوم از گاز طبیـعی( یک کاربرد 
جالب اسـت که بازار جدیدی را برای غشـاهای جداسازی گاز 
ایجـاد کرده و مزایای زیسـت	محیطی و اقتصـادی را به همراه 
داشـت]5[. امـروزه غشـاهای جداسـازی گاز در زمینه	هـای 
متعـددی مانند جداسـازی هیـدروژن، جداسـازی اکسیژن از 
نیتروژن، جداسازی گاز طبیعی )جداسازی دی	اکسید کربن(، 

جداسازی بخار-بخار مورد استفاده قرار می	گیرند]6[.
غشـاهای جداسـازی گازی از زمـانی کـه در اوایـل دهـه 
۱۹۸۰ وارد بـازار شـدند، بـرای بسیـاری از کاربردهـا ماننـد 
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جداسازی نیتروژن، هیدروژن، هلیوم و تولید گاز طبیعی رشد 
چشـمگیری داشته	اند و از دلایل این رشـد می	توان به	سادگی 
کارکرد، فشـرده بودن، وزن سـبک، جداسـازی سـریع، ثبات 
فیزیـکی و شیمیـایی قابـل قبـول، عملکـرد قـوی در حضور 
رطوبت یا سـایر آلاینده	ها و سهولت افزایش راندمان انرژی بالا 
اشـاره کرد]7-11[. نفوذ گاز در غشـاء توسـط نیروی محرکه 
اختلاف فشـار در سراسـر غشاء هدایت می	شـود. کلید توسعه 
یـک فرآیند غشـایی موفـق، طراحی سیسـتمی اسـت که به 
جداسـازی هدفمند با مصـرف انرژی حداقلی دسـت می	یابد. 
غشـاهای بهینه باید دارای گزینش	پذیری1 بالا برای به دسـت 
آوردن خلـوص محصـول مـورد نیـاز، نفوذپذیـری بـالا و لایه 
انتخابی نازک برای افزایش نفوذپذیری و کاهش سـطح غشاء 
مورد نیاز باشـند]9[. این پتانسیل در غشاهای جداسازی گاز 
وجـود دارد که در صورت در دسـترس قرار گرفتن غشـاهای 

انتخابی بیشتر، به شدت رشد کنند]12[.
توسـعه فناوری غشاء اغلب با اسـتفاده از روش	های آزمون 
و خطـا انجـام می	شـود و از ایـن رو فرآینـدی کنـد بـوده که 
مقـرون به صرفه اقتصادی نمی	باشـد. یک رویکـرد جایگزین، 
انجـام مطالعـات بنیـادی در سـطح مولکولی اسـت کـه بهتر 
اسـت ویژگی	های مولکولی غشـاء بـرای افزایش شـار و حفظ 
نفوذپذیـری بـالا اندازه	گیـری شـود. شبیه	سـازی دینامیـک 
مولکـولی یک تکنیک محاسـباتی قدرتمند اسـت کـه با حل 
معادلـه حرکت نیوتـن، مولکول	هـای در حال تعامـل در یک 
سیسـتم را از طریـق میدان نیروی معین بـررسی می	کند. در 
دهه	های گذشته، دینامیک مولکولی به دلیل کاربرد وسیع آن 
برای فیزیک جریان پیچیده و دقت آن، با موفقیت برای مطالعه 
جریان در مقیاس نانو استفاده شده است. در این مطالعه ابتدا 
توضیح مختصری از فرآیندهای جداسـازی غشـایی در گازها 
و طبقه	بنـدی غشـاهای پرکاربـرد در زمینه جداسـازی گازها 
و سـپس شبیه	سـازی دینامیـک مولکولی در ایـن زمینه ارائه 
می	شـود. درنهایت، برخی از تحقیقات شبیه	سـازی دینامیک 
مولکولی که جداسـازی غشـایی مخلوط	های گازی را بررسی 

کرده	اند، ارزیابی خواهند شد.

۲. فرآیندهای جداسازی غشایی در گازها

عملکـرد غشـاهای جداسـازی گاز، بـر اسـاس اصـل نفوذ 
انتخابی از سـطح غشا، با نیروی محرکه فشار خارجی اعمالی، 
می	باشـد. سـرعت نفوذ هر گاز به حلالیت آن در مواد غشـایی 

1.﻿ Selectivity
2.﻿ Molecular weight cut off

و به	سـرعت نفـوذ گاز بسـتگی دارد. گازهای بـا حلالیت بالا و 
مولکول	های کوچک و در حالت کلی با ضریب نفوذ بالا، خیلی 
سـریع از غشـا عبـور می	کنند. بـرای جداسـازی مخلوط	های 
مولکولی، چندین فرآیند غشایی با موفقیت اعمال شده	اند که 
این فرآیندها در غشاها و نیروهای محرکی که برای جداسازی 
اسـتفاده می	شـوند و همچنین در حوزه کاربـرد و ارتباط فنی 
و اقتصـادی می	تواننـد بسیـار متفـاوت باشـند. فرآیندهـای 
جداسـازی غشـایی به	عنوان نیـروی محرکه از اختلاف فشـار 
هیدرواسـتاتیک ماننـد میکروفیلتراسیـون، اولترافیلتراسیون 
و نانوفیلتراسیـون، گرادیـان غلظـت مانند دیالیز یـا پتانسیل 

الکتریکی مانند الکترودیالیز استفاده می	کنند]13[.

میکروفیلتراسیـون و اولترافیلتراسیون اساسـاًً فرآیندهای 
یکسـانی هسـتند و فقط در اندازه ذرات جدا شـده و غشاهای 
مورد اسـتفاده و در نتیجه میزان اعمال فشار خارجی متفاوت 
می	باشـند. اصطلاح میکروفیلتراسیون زمانی استفاده می	شود 
کـه ذرات با قطرهـای بین ۰/۱ تـا ۱۰ پیکومتـر از یک حلال 
و سـایر اجـزای بـا وزن مولکـولی کم جـدا شـوند]13, 14[. 
غشـاهای مورد اسـتفاده برای میکروفیلتراسیون ساختارهای 
متقـارن ریز متخلخل و بـرای اولترا فیلتراسیون سـاختارهای 
نامتقارن هسـتند. فرآیند جداسـازی اولترافیلتراسیون زمانی 
اسـتفاده می	شـود کـه اجـزایی کـه قـرار اسـت جـدا شـوند، 
مولکول	هـای واقعی یا ذرات کوچکی باشـند کـه قطر آن	ها از 
۰/۳ پیکومتـر کـه مطابق با حـد تفکیک میکروسـکوپ نوری 
اسـت، بزرگتـر نباشد]13[.پیشـرفت	های اخیـر در نانومـواد، 
فرآینـد توسـعه غشـاهای جداسـازی گاز را به	شـدت متحول 
کرده اسـت و سـطوح غیرقابل دسـترس، کنترل بر عملکرد و 
ویژگی	هـای غشـا را فراهم می	کنـد. در سـال	های اخیر تأثیر 
نانومـواد بـر کارایی جداسـازی، گزینش	پذیـری و یکپارچگی 
سـاختاری در سناریوهای مختلف جداسازی گاز مورد توجه و 
ارزیابی قرار گرفته است]15[. غشای نانوفیلتراسیون به	عنوان 
یـک فرآیند غشـایی تحت	فشـار طبقه	بندی می	شـود که بین 
غشای اسمز معکوس  و اولترافیلتراسیون قرار می	گیرد. اندازه 
منافذ غشـا در محدوده ۰/۲ تا ۲ نانومتر با برش وزن مولکولی 

)MWCO(2 از ۲۰۰ تا ۱۰۰۰ دالتون می	باشد.

با نظـر به اینکه نفـوذ مولکول	ها وابسـته بـه نفوذپذير يو 
ضخامت غشـا است و با توجه به اینکه نفوذ با کاهش ضخامت 
غشـا، افزايش میيابد، در نتیجه غشـاها يخیلی نازک به	ویژه 
غشـاها ينانوسـاختار کامپوزیتی، بارزترين نفوذپذیری را ارائه 
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می	کنند. یکی از مهم	ترین کاربردهای غشـاهای لایه نازک نانو 
کامپوزیت1 جداسازی و فیلتراسیون گازهای مختلف از مخلوط 

بر اساس اندازه مولکولی، شکل و قطبیت آن	هاست]16[.

3. مکانیزم عمل

فرآیند غشایی جداسازی گاز مبتنی بر جذب ماده نفوذپذیر 
به غشـاء، نفوذ با انتشـار از طریق غشـاء و دفع در سمت فشار 
پایین غشـا می	باشـد]12[. در جداسازی غشـایی، گازها تحت 
یک گرادیان فشـار، در لایه	های غشا حل شده و نفوذ می	کنند. 
مولکول	هـای غیـر تـراوا کـه در سـمت جریـان خـوراک باقی 
می	ماننـد، به	عنـوان جریان نگهدارنـده از واحد غشـایی خارج 
می	شـوند. انتخاب مناسب غشا در جداسـازی غشایی مخلوط 
گازها بسیار مهم است چرا که عملکرد نهایی ماژول جداسازی 

گاز را تعیین می	کند]5[.

نفـوذ مولکول	هـای گاز را می	توان برحسـب نیروی محرکه 
غلظت توسط قانون اول فیک تعریف کرد:

                                                                              )1(

در اینجا Ji شار جزء i در غشا است، Di و Ci ضریب انتشار 
و غلظت گاز محلول در غشاء هستند و x یک مختصات جهت 
اسـت. اگر در فرآینـد نفوذ، انحلال و شستشـوی گاز در حالت 
تعادل فرض شود، غلظت Ci گاز محلول در سطح مشترک در 
غشاء ممکن است به فشار جزئی یک جزء توسط قانون هانری 

مرتبط باشد:

Ci = Ki Pi                                                             )2(

Ki ثابت حلالیت اسـت و Pi و Ci فشـار جزئی و غلظت در 

غشـای جزء i هسـتند. با ادغام و کاربرد معـادلات )۱ و ۲( در 
سیستم	های غشایی، معادله )۳( حاصل می	شود:

                                                       )3(

در اینجـا x∆ ضخامـت غشـاء، P'i و C"i فشـار جـزئی 
جـزء i، به ترتیب، در دو طرف بالادسـت و پایین	دسـت غشـا 
هستند. اگر جزء نفوذ کننده گاز باشد، ضریب توزیع با ضریب 
حلالیـت قانون هنری یکسـان خواهد بود. بایـد در نظر گرفت 
که نفوذپذیری یـک گاز غیر ایده	آل ثابت نیسـت، بلکه تابعی 
از غلظت و فشـار اسـت. در بسیاری از موارد، فرآیندهای چند 

1.﻿ Thin film nanocomposit

مرحله	ای برای جداسـازی مؤثر اجزایی کـه فقط کمی از نظر 
نفوذپذیری متفاوت هستند، ضروری هستند]13[.

4. غشاها مورد استفاده در فرایند فیلتراسیون گازی

و  فیزیکی  اساس خواص  بر  برای کاربرد جداسازی گازها، 
شیمیایی هر گاز یک ماده غشایی انتخاب می	گردد، زیرا این 
مواد باید به روشی پیشرفته برای جداسازی مخلوط	های گازی 
خاص طراحی شوند. علاوه بر این مورد، مواد پایدار باید در فرآیند 
خواص  گیرند]12[.  قرار  اعمال  مورد  گاز  غشایی  جداسازی 
عوامل  نفوذپذیری،  لحاظ  از  مواد  به  غشاها  گازی  جداسازی 
مثال غشاهای تخت و  به	عنوان  پیکربندی غشاء  و  جداسازی 
فیبر توخالی، ساختار و ضخامت غشاء، طراحی سیستم و ماژول 
بستگی دارد. غشاء می	تواند همگن یا ناهمگن، باردار یا بدون بار، 

متقارن یا نامتقارن، متراکم یا متخلخل باشد]12, 13[.

4-1. غشاهای پلیمری یا آلی
در صنعـت کاربردهـای مختلـفی بـرای غشـاهای پلیمری 
وجود دارد که از جمله آن	ها می	توان به جداسـازی گاز اشـاره 
کـرد ]7[. پلیمرهـا قابلیـت تحمـل دماهای بـالا و محیط	های 
شیمیـایی تهاجـمی را ندارند. علاوه بر این، زمـانی که این نوع 
غشـا به	ویـژه ماژول	های فیبـر توخـالی در محیط	هـایی مانند 
کارخانه	هـای پتروشیـمی، پالایشـگاه	ها و تصفیـه گاز طبیعی 
اعمال می	شـوند، هیدروکربن	های سـنگین در جریان	های گاز 
خوراک می	توانند مشکل	سـاز باشـند. به	طور معمول غشـاهای 
پلیمری در مقایسـه با مـواد متخلخل، به دلیل داشـتن حجم 
آزاد کم، گزینش	پذیری بالا و توان عملیاتی پایینی از خود بروز 

می	دهند]12[.

4-2. غشاهای غیر آلی یا معدنی

دلیـل  بـه  پلیمـری  غشـاهای  کارایی  زمـان  گـذر  بـا 
حـرارتی  ناپایـداری  و  شیمیـایی  تخریـب  رسـوب	گیری، 
رونـد کاهـشی پیـدا می	کنـد. تمـام ایـن عوامـل منجـر بـه 
تغییـر گرایـش بـه سـمت غشـاهای معدنی شـده اسـت]7[. 
ایـن غشـاها عـلاوه بـر داشـتن پایـداری حـرارتی و شیمیایی 
گازی  شـار  پلیمـری،  غشـاهای  بـا  مقایسـه  در  قابل	توجـه 
بسیـار بالاتـری دارنـد و از ایـن رو، بـه مـرور زمـان به	طـور 
فزاینـده	ای بـرای جداسـازی مخلوط	های گازی مـورد بررسی 
قـرار می	گیرند]17[. غشـاهای معـدنی متراکـم در رفتارهای 

جداسـازی خـود بسیـار خـاص هسـتند]7[.
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4-2-1. غشاهای بر پایه گرافن

گرافـن و مشـتقات آن پتانسیل قابل توجهی برای توسـعه 
غشـاهای فیلتراسیـون فـوق نـازک نانومتخلخـل بـا قابلیـت 
جداسـازی مولکـولی دارند. غشـاهای نانـو فیلتراسیون مبتنی 
بـر گرافن با سـاختارهای متمایـز می	تواننـد پدیده	های جدید 

انتقـال را بـرای جداسـازی گاز ارائه دهنـد]18, 19[.

تعـداد  بـا  گرافـن  از  )GO(1، مشـتقی  اکسیـد  گرافـن   
زیادی گـروه کربوکسیـل، هیدروکسیل، اپوکـسی و کربونیل، 
فـرد و خـواص  بـه  بعـدی منحصـر  بـه دلیـل سـاختار دو 
فیزیکوشیمیـایی قابل	کنتـرل خـود، توجـه زیـادی را به خود 
جلـب کرده	انـد. عـلاوه بـر این، ایـن ماده بـه دلیـل دارا بودن 
خـواص بسیار عـالی مانع انتخـابی و الک دقیق در جداسـازی 
مولکول	هـا، به	طور گسـترده در بسیـاری از زمینه	هـا از جمله 

تصفیـه هـوا و جداسـازی آب اسـتفاده می‌شـود]20[.

نانولوله	هـای کربـنی )CNT(2، از غشـاهای سـه بعـدی 
بـر پایـه گرافن، اسـتوانه	های در مقیـاس نانـو از گرافن رول 
شـده بـوده و می	تـوان آن	هـا را در یـک یـا هـر دو انتهـا بـا 
 3)SWNT( هـای تـک جـداره CNT .نیـم فولـرن پوشـاند
دارای قطـر بیـرونی در محـدوده ۵۰-۲۰ نانومتـر بـا قطـر 
چنـد  نانولوله	هـای  هسـتند.  نانومتـر   ۱۰-۴۰ داخـلی 
جـداره )MWNT(4 می	تواننـد قطـر بیـرونی از ۲ نانومتـر 
)نانولوله	هـای دو جـداره( تـا ۱۰۰ نانومتـر بـا ده	هـا دیـوار 
داشـته باشـند ]21[. ایـن نانولوله	ها خواص بسیار مناسـبی 
هـم  بـه  بـاز  منافـذ  سـاختار  بـالا،  ویـژه  از جملـه سـطح 
پیوسـته و قابـل تنظیـم را نشـان می‌دهنـد.CNT هـا بـه 
دلیـل خـواص مکانیـکی، حـرارتی، الکتریـکی و شیمیـایی 

قابل	توجـه آن	هـا مـورد توجـه قـرار گرفتنـد. ]22[.

4-2-۲. زئولیت ها

تشـکیل  کریسـتالی  آلومینوسیلیکات	هـای  زئولیت	هـا، 
 SiO4 شـده توسـط یک شـبکه سـه بعـدی از چهـار وجـهی
و A1O4 ، بـا انـدازه منافـذ در سـطح مولکـولی و کمتـر از 
۲ نانومتـر و خاصیـت جـذب مناسـب هسـتند. معمـولاًً ایـن 
غشـاها بر روی تکیه گاه	هـای متخلخل برای ایجاد اسـتحکام 
مکانیـکی آمـاده می‌شـوند، زیـرا لایـه خـود بسیـار شـکننده 

1.﻿ Graphen oxide
2.﻿ Carbon nanotube
3.﻿ Single wall nano tube
4.﻿ Multi wall nano tube
5.﻿ Metal organic framwork
6.﻿ Mixed matrix membranes

اسـت ]23[. تقریبـاًً ۱۰۰ نـوع سـاختاری مختلـف از زئولیت 
شـناخته شـده اسـت کـه هـر کـدام انـدازه، شـکل و اتصـال 
متقابـل متمایـز خـود را دارنـد. عـلاوه بـر ایـن، چارچـوب 
سـاختار می	توانـد باعـث ایجـاد خـواص آبدوسـتی، آبگریزی، 

اسیـدی یـا بـازی در ایـن سـاختار منفـذی شـود]24[.

5)MOF( 4-2-3. چهارچوب های فلزی-آلی

کریسـتالی  متخلخـل  نانـو  مـواد  به	عنـوان  MOFهـا 

سـطح  کرده	انـد.  ظهـور  مختلـف  کاربردهـای  پتانسیـل  بـا 
تمـاس بـالا )اغلـب ۷۰۰۰-۵۰۰ مترمربـع بـر گـرم(، منافـذ 
قابـل تنظیـم، انعطاف	پذیـری و پایـداری حـرارتی و فیزیکی، 
MOF	هـا را بـه رقیـبی در حـال ظهور بـرای مـواد متخلخل 

ماننـد زئولیت	هـا و کربن	هـای فعـال تبدیل می	کنـد. ترکیب 
از فلـزات واسـطه  سیسـتماتیک منابـع فلـزی کـه معمـولاًً 
تشـکیل شـده	اند و لیگاندهای آلی آنیونی چنـد دندانه، ایجاد 
انواع سـاختارها و مـواد شیمیـایی MOF را با طیـف وسیعی 
از امکانـات کاربـردی، مانند جداسـازی گاز بـا صرفه	جویی در 
 MOFs .]25[ سـازد	سـازی گاز ممکـن می	انـرژی و ذخیره
فرصت	هـای بی	سـابقه	ای را بـرای جداسـازی گازهـای مبتنی 
بر غشـاء )به	عنـوان مثال، جداسـازی الفین/پارافیـن( به دلیل 
کنترل آسـان بر انـدازه منافـذ و عملکرد ارائـه می	دهند]26[.

6)MMMs( 4-2-4. غشاهای ماتریس مخلوط

ساخت غشاهای ماتریس مخلوط جهت بهبود عملکرد و 
اصلاح ساختار غشاهای پلیمری، مطرح شدند ]5, 6[. غشای 
ماتریس مخلوط پتانسیل افزایش گزینش	پذیری، نفوذپذیری 
یا هر دو را نسبت به غشاهای پلیمری موجود، ناشی از افزودن 
دارند  خود  ذاتی  برتر  جداسازی  ویژگی	های  با  معدنی  ذرات 
با  غشاها  نوع  این  شده،  ذکر  مزیت	های  تمام  وجود  با   .]7[
محتوای  در  ناهمگن  پراکندگی  مانند  مهمی  چالش	های 
پرکننده بالا، هزینه بالا، مشکلات تولید در مقیاس تجاری و 

شکنندگی مواجه هستند]5, 12[.

5. اهداف و روش دینامیک مولکولی

در طی دهه	هـای گذشـته، مـواد متـداولی کـه به	صـورت 
گسـترده	ای برای جداسـازی تحت شـرایط دمای بـالا به دلیل 
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مقاومت حـرارتی و خوردگی بـالا مورد مطالعه قـرار گرفته	اند 
عبارتنـد از غشـاهای معـدنی از جمله زئولیـت، چارچوب	های 
فلـزی آلی )MOFs( و سـاختارهای مبتنی بـر کربن از جمله 
غشـاهای خانـواده گرافـن]11, 27[. در میـان آن	هـا، مـواد 
کربـنی عمدتـاًً بـه دلیـل دسـترسی آسـان، هزینه کـم بودن 
و پایـداری حـرارتی بـالا به	طـور گسـترده مـورد مطالعـه قرار 
گرفته	انـد]11, 28[. توصیـف تجـربی ایـن مـواد بـا تعـدادی 
چالـش، از جمله تعیین سـطح تمـاس، توزیع انـدازه حفرات، 
تراکـم و گونه	هـای گروه	هـای سـطحی و ماهیـت توپولوژیک 
سـاختارهای حفـره-دار و غیـره مواجـه اسـت. در این راسـتا، 
خـواص  از  مسـتقیم  مسیـری  مولکـولی  شبیه	سـازی	های 
مولکول	هـای برهمکنـش بـه خـواص ترمودینامیـکی فازهای 
حجیـم آن	هـا را ارائـه می	کننـد]11, 29[؛ بنابرایـن، توصیف 
بهبـود یافتـه از مواد و درک بیشـتر از مکانیسـم نفوذ و جذب 
تنهـا می	توانـد از یـک تـلاش مشـترک ترکیـبی از تحقیقات 

سـاختاری حاصل شـود]11[.

اسـتفاده  مـورد  مولکـولی  مدل	سـازی  اصـلی  ابـزار  دو 
روش مونت	کارلـو )MC(1 و دینامیـک مولکـولی می	باشـند. 
کـه  شبیه	سـازی	ها  ایـن  در  نیـاز  مـورد  اسـاسی  اطلاعـات 
به	طـور انحصـاری قابلیت اطمینـان و دقت نتایج شبیه	سـازی 
هسـتند]11[.  مولکـولی  تعامـلات  می	کنـد،  تعییـن  را 
شبیه	سـازی	ها می	تواننـد معمـولاًً در یـک رویکـرد ارزان	تر در 
مقایسـه بـا روش	هـای تجربی بـرای رسیـدگی بـه جنبه	های 

ناشـناخته خـاصی از یـک سیسـتم اسـتفاده شـوند]30[.

روش‌هـای  بـه  مولکـولی«  »شبیه	سـازی  اصطـلاح 
برهمکنش	هـای  آن  در  کـه  می	کنـد  اشـاره  محاسـباتی 
مولکـولی به	صراحـت در نظـر گرفتـه می	شـوند. شبیه	سـازی 
مولکـولی یک مزیت نسـبت بـه آزمایش	ها در امـکان مطالعه 
سیسـتماتیک و کنترل شـده متغیرهای مختلـف در ارتباط با 
سیسـتم مورد مطالعـه، جداسـازی و کمی کردن اثـر هر یک 

از آن	هـا دارد]31[.

6. اجرای شبیه سازی های دینامیک مولکولی

تمرکـز دینامیـک مولکـولی بـر ایجـاد مسیرهـا و سـپس 
تجزیـه و تحلیل آن	هـا برای توضیـح ویژگی	های سیسـتم در 
نظـر گرفتـه شـده اسـت. ایجـاد مسیرهـای فاز-فضـا به	طـور 
کلی شـامل سـه روش مرحله اصـلی مقداردهی اولیـه، تعادل 
و تولیـد اسـت. همان	طور که در )شـکل ۱( نشـان داده شـده 

1.﻿ Monte-Carlo
2.﻿ Force field

اسـت، نتایـج دو مرحلـه اول تعـادل در مرحلـه تولیـد بـه 
کار گرفتـه شـده اسـت. ایـن مراحـل داده	هـای خـام را برای 
تخمیـن خواص و تجزیـه و تحلیل ایجاد می	کننـد ]32, 33[.

شکل 1: مراحل شبیه سـازی دینامیک مولکولی {خطوط نقطه چین 

گام های بازگشتی را نشان می دهد

ایجاد  با  معمولی  مولکولی  دینامیک  شبیه	سازی  یک 
اولیه و مسیرهای ورودی شروع می	شود. چندین  ساختارهای 
اندازه سیستم شبیه	سازی، شرایط مرزی و  از  اعم  جنبه مهم 
تعداد اتم	ها نیز در این مرحله تعیین می	گردند. انتخاب یک 
یک  توسعه  برای  اصلی  لازمه  مناسب،  اتمی  بین  پتانسیل 
اساس  بر  داده	ها،  تولید  از  قبل  بنابراین،  است؛  اتمی  مدل 
یک میدان نیروی انتخاب شده )FF(2، همبستگی بین اتم	ها 
متداول  نیرو  میدان	های  از  نمونه  چند  شود]30[.  تعریف  باید 
 CHARMM ،CVFF ،DREIDING ،UFF شامل 

COMPASS ،OPLS، می	باشند.

7. پارامترهای بررسی عملکردی سیستم های جداسازی 
گازی

خواص  مولکولی،  دینامیک  پارامترهای  از  دسته	ای 
ساختارهای مولکولی خاص در مجاورت غشاها را هدف قرار 
می	دهند. یک نمونه عالی از این مفهوم، رفتار مولکول	ها در 
نزدیکی غشاها است. جهت	گیری، رفتار پیوند و خواص انتقال 
این مولکول	ها می	تواند بر عملکرد غشاء تأثیر بگذارد. در اینجا 

به معرفی این دسته از خواص می	پردازیم.

۷-۱. مقادیر انرژی

میـزان انـرژی دسـته	ای از داده	هـای اولیـه مهم اسـت که 
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دریافـت  مولکـولی  دینامیـک  شبیه	سـازی	های  از  می	تـوان 
کـرد]34[. بـا اسـتفاده از یـک FF، می	توان همبسـتگی	های 
برهمکنش	هـای  کـرد.  تعریـف  را  غیرپیونـدی  و  پیونـدی 
پیونـدی بـا کشـش پیونـد، زاویـه پیونـد و زاویـه دو وجـهی 
بیان شـده و برهمکنش	هـای غیرپیوندی توسـط واندروالس و 

الکترواسـتاتیک پوشـش داده میشـوند. برهمکنشهـای 

و  گاز  عبوردهی  نفوذ،  مربع،  جابجایی  میانگین   .۲-۷
گزینش پذیری

ضریـب نفـوذ )D( یـک پارامتـر مهـم در علم غشـاء برای 
توصیـف گـذردهی مولکول	هـا و انتخـاب پذیـری اسـت. در 
سیسـتم	هایی بـا رفتارهای نفـوذی بخصوص در سیسـتم	های 
گازی، میانگیـن جابجـایی مربع )MSD(1 به	صـورت خطی با 
زمـان افزایـش پیـدا می	کند کـه بر این اسـاس، اکثـر مقالات 
هنگام گـزارش چنین پارامتـری، طرح	های خطی و متناسـب 
را منعکـس می	کنند. MSD نشـان دهنده جابجـایی یک ذره 
 )D( از طریـق محیـط متخلخـل اسـت. ضریب نفـوذ )نافـوذ(
می	توانـد از شیـب رابطـه MSD بـا زمـان بـر اسـاس معادله 

انیشـتین به دسـت آید]35, 36[.

بـرای  گزینش	پذیـری  و  گاز  نفـوذ  میـزان  محاسـبه 
بـررسی عملکـرد غشـا در شـرایط مختلـف ضـروری اسـت. 
در سیسـتم	های جداسـازی غشـایی گازهـا، اغلـب از اصطلاح 
نفـوذ )ρ(2 بـرای بیان بهره	وری غشـا اسـتفاده می	شـود. نفوذ 
گاز به	عنـوان تعـداد مولکول	هـای گاز )n( کـه در یـک زمـان 
معیـن )t( در اثـر اختـلاف فشـار در امتـداد غشـا )ΔP(، از 
سـطح غشـا )A( عبـور می	کننـد]37, 38[، معمـولاًً بـا واحد 

3GPU در قالـب معادلـه زیـر گـزارش می	شـود:

                                                        )۴(

گزینش	پذیری نشان	دهنده توانایی یک غشا برای انجام 
جداسازی انتخابی یک مولکول خاص از یک مخلوط گازی 

است]39[. در واقع، گزینش	پذیری یک عامل تعیین	کننده در 
دستیابی به خلوص بالای یک محصول است. گزینش	پذیری 

مولکول A نسبت به B به	صورت زیر تعیین می	شود:

                                                       )5(

1.﻿ Mean square displacement
2.﻿ Permeance
3.﻿ Gas Permeation Unit
4.﻿ Potential of mean force
5.﻿ Umbrella sampling

که در آن x و y به ترتیب کسر مولی مولکول	ها در بخش 
خوراک و بخش خلأ است.

مولکول	های گازی که برهمکنش	های وان	دروالسی قوی 
با غشا دارند به	راحتی جذب سطح غشا می	شوند، اما به دلیل 
همین برهمکنش	های نسبتاًً قوی	تر واندروالسی نمی	توانند از 
منافذ غشا عبور کنند. انتظار معمول در نانومواد غشایی این 
است که گونه	های به	شدت جذب شونده کندتر از گونه	هایی 

که جذب ضعیف	تری دارند، نفوذ می	کنند]40[.

4)PMF( ۷-۳. پتانسیل نیروی متوسط

تغییـرات  تعیین	کننـده  عوامـل  از  یـکی   PMF

شبیه	سـازی  در  سیسـتم  یـک  آزاد  انـرژی  ترمودینامیـکی 
دینامیـک مولکـولی اسـت که بـرای مطالعـه انرژی سیسـتم 
به	عنـوان تابـعی از پارامتـر مختصـات اسـتفاده می	شـود. در 
واقـع، PMF می	توانـد مانـع انـرژی را کـه یـک جـزء حیـن 
عبـور از یـک فاصلـه خـاص و در مختصـات خـاص نزدیک و 
از میـان غشـا بـا آن روبـرو شـود، تعییـن کنـد. بـا توجـه به 
اینکـه نمی	تـوان بـه تعـداد کافی از فضـای سیسـتم در حین 
شبیه	سـازی نمونه	بـرداری کـرد، لـذا آنالیز PMF با اسـتفاده 
از روش نمونه	بـرداری چتـری5 محاسـبه می	شـود ]41[. در 
ایـن خصـوص، محاسـبه بیـن مرکـز جـرم گاز کـه از یـک 
موقعیـت مشـخص و در امتـداد جهـت مشـخص تـا مرکـز 
حفـره غشـا بـا یـک گام معیـن تـا موقعیـت نهـایی منتقـل 
می	شـود. خـروجی ایـن آنالیـز، پروفایـل انـرژی تـک گونه	ای 
اسـت کـه با در نظـر گرفتـن اثـرات گونه	هـای دیگـر از میان 

منافـذ غشـا عبـور می	کنـد.

۸. بررسی منابع

برای  ایده	آل  غشای  یک  که  داده	اند  نشان  مطالعات 
جداسازی گاز باید تا حد امکان نازک و از نظر مکانیکی مقاوم 
بوده و اندازه منافذ به	خوبی تعریف شده باشد. این ویژگی	ها 
شار حلال آن را به حداکثر رسانده، آن را از شکستگی حفظ 
کرده و گزینش پذیری آن را تضمین می	کند ]42[. همان	طور 
داده شد، غشاهای مختلفی  توضیح  قبل  در قسمت	های  که 
از نظر جنس و ساختار، برای جداسازی گازها مورد مطالعه 
قرار گرفته و عملکرد آن	ها با به	کارگیری شبیه	سازی دینامیک 
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انجام  به	مرور مطالعات  ادامه  بررسی شده است. در  مولکولی 
شده در سال	های اخیر مربوط به عملکرد هر دسته از غشاها 

در جداسازی گازها پرداخته خواهد شد.

۸-۱. غشاهای کربنی

عملکرد غشای  و همکاران]43[  در سال ۲۰۱۹ جعفرزاده 

گرافن با یک حفره عامل	دار شده با هیدروکسیل و فلوئور برای 
جداسازی مخلوط CH4/H2S را مورد بررسی قرار دادند )شکل 2(. 
نتایج نشان دادند اگرچه اندازه حفره غشا برای عبور مولکول	های 
گاز CH4 و H2S بزرگ است، اما عملکرد مؤثر گروه	های عاملی 
روی لبه منافذ، غشای گرافینی نانومتخلخل را برای جداسازی 
متان از مخلوط CH4/ H2S مناسب و انتخابی می	کنند )شکل 3(.

)ب( )الف(

شکل ۲: )الف( غشای گرافین نانومتخلخل با هیدروکسیل )OH-( و فلوئور )F-( به عنوان عملکردهای شیمیایی در لبه منافذ، 
)ب( جعبه شبیه سازی شده که حاوی غشای گرافین، نانوصفحه گرافن، متان و مولکول های سولفید هیدروژن است]43[

شکل ۳: تعداد مولکول های متان و سولفید هیدروژن تراوش شده از طریق منافذ غشاء گرافین در فشارهای مختلف اعمال 
شده در طول زمان شبیه سازی ۲۰ نانوثانیه]43[

در   ]44[ همکاران  و  مورارو  سباستین   ۲۰۲۰ سال  در 
بهینه	سازی شده  محوری  غشایی  ساختار  یک  مطالعه خود، 
ارائه  بالا  پذیری  انتخاب  و  نفوذپذیری  به  دستیابی  برای  را 
کردند که ساخته شده از چندین لایه گرافنی پوشیده شده از 
دیواره	های گرافنی بوده )شکل ۴( و برای جداسازی تدریجی 
 H2، CO، های	هیدروژن از مخلوطی از گازهای حاوی مولکول

1.﻿ Nonequilibrium molecular dynamics

CH4، CO2، N2 و آب استفاده شد. شبیه	سازی	های غیرتعادلی 

)NEMD(1 با اعمال نیروی خارجی بر روی مولکول	های گاز 
به	منظور تسریع نفوذ انجام شدند. در این مطالعه نشان داده 
تعیین  مقادیر  به  نزدیک  مجموعه  کلی  نفوذپذیری  که  شد 
شده برای منافذ گرافن تک لایه و به	طور قابل	توجهی بالاتر از 

غشاهای پلیمری است.
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)ب( )الف(

شکل ۴: ویژگی های ساختاری سیستم شبیه سازی. )الف( غشاء استفاده شده؛ )ب( ساختار واحد مورد استفاده در شبیه سازی]44[

حفره  نوع  دو   ۲۰۲۲ سال  در   ]45[ همکاران  و  پاکدل 
برای   )۵ )شکل  گرافنیلن  غشای  روی  بر  را  شده  عامل	دار 

مطالعه و مقایسه عملکرد جداسازی هلیوم و متان با استفاده 
از شبیه	سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار دادند.

)ب( )الف(
شکل ۵: غشای گرافنیلن با )الف( منافذ کربوکسیل و فلوئور و )ب( منافذ کربوکسیل و هیدروژن. )رنگ های خاکستری، قرمز، سفید و 

فیروزه ای به ترتیب C ، O، H و F هستند]45[

از   GPU107 این سیستم حدود در  هلیوم  نفوذ  حداکثر 
اتاق به دست آمد  طریق غشای گرافنیلن عامل	دار در دمای 
که  است  نخورده  دست  گرافنیلن  غشای  از  بالاتر  بسیار  که 
نشان دهنده نفوذپذیری و گزینش	پذیری بالا غشای گرافنیلن 
عامل دار برای جداسازی هلیوم می	باشد )شکل ۶(. همچنین 

و  گاز  مولکول	های  بین   )vdW( واندروالس  برهمکنش	های 
سطح غشا، محاسبات پتانسیل نیروی میانگین )PMF( برای 
مطالعه نفوذ مولکول	های گاز در سراسر غشاء نشان دهنده سد 
انرژی بالاتر در مقابل مولکول	های متان، علیرغم برهمکنش	های 

قوی	تر بین آن	ها و سطح غشاء می	باشد.

شکل ۶: تصویر نقشه پروفایل دانسیته مخلوط گازی در گرافنیلن با منافذ عامل دار در فشار kPa ۵۰۰ کیلو پاسکال و دمای 
اتاق، پس از ۱۰ نانوثانیه، رنگ های سبز، سفید و فیروزه ای نشان دهنده اتم های He، H و C می باشند]45[
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مخلوط  ماتریس  شده  اصلاح  پلیمری  غشاهای   .2-۸
)MMM(

در مطالعه ای توسط ریاست و همکاران ]46[ شبیه	سازی 
کارلو  مونت  روش	های  و  مولکولی  دینامیک  شامل  مولکولی 
 H2، CH4، های گاز	برای تعیین ضرایب نفوذ و حلالیت مولکول
CO2، O2 و N2 برای تخمین نفوذ گاز در غشاهای ماتریس 

مخلوط )MMM( ساخته شده از پلی کربنات )PC(، پلی نیترو 
آنیلین )pNA( و زئولیت A4 انجام دادند. آنالیزهای تابع توزیع 
شعاعی و جداسازی مانند جابجایی میانگین مربع، چگالی و 
 PC ها نشان دادند که غشای MMM های جذب در	ایزوترم
ساده بهترین عملکرد را در مقایسه با سایر MMMهای آماده 
شده نشان می	دهد. مطالعه دیگر باهدف بررسی اثر نانوذرات 
سیلیس بر رفتار انتقال گازها با غلظت	های متفاوت در غشاهای 
دینامیک  شبیه	سازی  تکنیک‌های  شد.  انجام   PSF/سیلیس
گازهای  مخلوط  شرایط  تحت  MMMها  روی  بر  مولکولی 
CO2/CH4 و اثر افزایش درصد وزنی سیلیس انجام شد. نتایج 

درصد  افزایش  با  خالی  فضای  افزایش  داد  نشان  شبیه	سازی 

وزنی سیلیس باعث افزایش نفوذ گازهای مخلوط شد ]47[. 
سلحشوری و همکاران ]48[ از شبیه	سازی دینامیک مولکولی 
برای بررسی اثر بارگذاری نانوذرات سیلیس بر خواص انتقال 
گازهای H2، CH4 و N2 در یک  غشای پلیمری کامپوزیت پلی 
سولفون/سیلیکا استفاده کردند. این مطالعه با  مقادیر متغیر 
نتایج  نظر گرفته شد.  بارگذاری  سیلیس در شبیه	سازی‌ در 
تجربی و شبیه	سازی با هم تطابق خوبی داشتند و نشان دادند 

که بارگذاری ذرات سیلیس عامل مهم در عملکرد غشاء بود.

۸-۳. غشای زئولیتی

در مطالعه	ای محمدزاده و همکاران ]49[، شبیه	سازی	های 
از طریق  را  متان  از  گاز هلیم  مولکولی جداسازی  دینامیک 
 )Si-PWN( خالص  سیلیس   PWN نوع  زئولیت  غشای 
این  داد که  نشان  نتایج  دادند.  قرار  بررسی  )شکل ۷( مورد 
 1/22×106 GPU تواند نفوذپذیری بالا برای هلیوم	غشای می
و گزینش	پذیری فوق	العاده هلیوم نسبت به مولکول	های متان 

را برآورده کند.

]49[ Si-PWN شکل ۷: شماتیک سیستم شبیه سازی جداسازی هلیم و متان شامل غشای زئولیتی

دینامیک  شبیه	سازی	های   ]50[ همکاران  و  حسن	زاده 
سیلیس   DDR نوع  غشاء  عملکرد  ارزیابی  برای  مولکولی 
انجام   )Kr/Xe( زنون  و  کریپتون  جداسازی  برای  خالص 
دادند. شبیه	سازی	ها در فشار خارجی صفر تا ۵۰ مگاپاسکال 
به در مدت ۲۰ نانوثانیه انجام شدند. غشاء بهترین نفوذپذیری 
و گزینش پذیری را در فشار MPa ۱۰ و دمای ۳۷۳ کلوین 
را   177/25×5-10   mol/(m2∙s∙Pa) برابر  و  کریپتون  برای 

نشان داد.

)MOF( ۸-۴. غشاهای نانو متخلخل چارچوب فلزی آلی

 SIFSIX-3-Cu (MOF) رضایی و همکاران ]51[ توانایی غشاء
)شکل ۸( برای جداسازی دو گاز هلیم و متان توسط شبیه	سازی 
دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار دادند. نتایج نشان داده	اند که 
غشاء SIFSIX-3-Cu می	تواند هم گزینش	پذیری و هم نفوذپذیری 
بالا را برای جداسازی He داشته و با نفوذ بالای به دست آمده هلیوم 
 He العاده بالای	پذیری فوق	106×1/64 و گزینش GPU در حدود

نسبت به مولکول	های CH4 از حد بالایی رابسون پیشی بگیرد.
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شکل ۸: شماتیک جعبه شبیه سازی شامل غشای SIFSIX-3-Cu برای جداسازی مخلوط گازی هلیوم و متان.  
رنگ های قرمز، زرد، آبی، فیروزه ای، نارنجی و سبز به ترتیب C، H، He، C و در غشا سبز تیره هیدروژن، سبز کم 

رنگ فلوئور، بنفش نیتروژن و نارنجی کربن است]51[

نتایج به دست آمده از این سه مطالعه مقایسه خوبی از 
عملکرد سه نوع غشا در بررسی جداسازی گازهای هلیوم و 
متان به دست می	دهد و انجام مطالعات بعدی را در زمینه 
رفتار این گازها در حضور غشاها با ساختار مختلف روشن 

می	سازد. 

در مطالعه دیگر با استفاده از شبیه	سازی دینامیک 
مولکولی، ضریب نفوذ و گزینش پذیری و خواص ساختاری 

CH4 و H2S خالص و مخلوط آن	ها در چارچوب آلی-

فلزی MIL-47(V) مورد بررسی قرار گرفت. مکان	های 
جذب مولکول	های گاز در شبکه با استفاده از توابع توزیع 

شعاعی )RDFs( و رفتار نفوذ مولکول	های گاز با استفاده از 
نمودارهای چگالی دوبعدی و پروفیل	های انرژی آزاد مورد 

بررسی قرار گرفت ]52[. 

۹. چشم انداز و چالش ها: مسیرهای آیندها

بـا توجـه بـه چشـم	انداز فنـاوری ۲۰۲۰ منتشـر شـده 
فناوری	هـای  و  محاسـباتی  مولکـولی  علـوم  روکـو،  توسـط 
محاسـباتی یـکی از زمینه	هـای بسیـار مهـم بـرای حـال و 
آینـده اسـت. بـا توجـه بـه فراینـد وقت	گیـر سـنتز تجـربی 
مـواد غشـایی جدیـد بـا آزمـون و خطـا در آزمایشـگاه برای 
کاربردهـای مختلـف، یـک روش راه حـل ممکـن طـراحی 
مـواد مناسـب بـا مدل	سـازی مولکـولی اسـت. هـدف نهـایی 
مدل	سـازی چنـد مقیـاس پیش	بینی خـواص ماکروسـکوپی 
مقیـاس  از  شـروع  یعـنی  اولیـه،  اصـول  از  فراینـد  یـک 
کوانتـومی و انتقـال اطلاعـات بـه مقیاس	هـای مولکـولی و 

چشـم	انداز  و  هـدف  اسـت.  مقیاس	هـا  پـردازش  درنهایـت 
فراینـدی کـه در زمینـه غشـاها تحقیـق و بررسی می	شـود، 
ادغـام مـواد طـراحی شـده از سـاختارهای اتـمی و ارزیـابی 
عملکـرد در ایـن فراینـد اسـت. یـکی از فعالیت	هـای کلیدی 
در زمینه فناوری غشـایی، توسـعه مداوم مواد غشـایی اسـت 
و از طـرفی بـرای اطمینـان از یـک سیسـتم جـذب غشـایی 
عملیـاتی  شـرایط  بهینه	سـازی  و  فراینـد  طـراحی  موفـق، 
بسیـار مهـم اسـت. جنبه	هـایی نیـز بایـد در مـورد طـراحی 
سیسـتم غشـایی برای جـذب مـورد بـررسی قـرار گیرند که 
شـامل بـررسی سیسـتماتیک در مـورد تأثیـر پارامترهـای 
عملیـاتی )به	عنـوان مثال، ترکیـب خوراک، ظرفیت غشـایی، 
خلـوص، فشـار، دمـا و ...( بـر عملکـرد جداسـازی غشـایی و 
شناسـایی شـرایط عملیـاتی بهینـه بـرای یـک ماده غشـایی 

خـاص می	باشـد]53[.

مطالعـات  شبیه	سـازی،  و  مدل	سـازی  در  پیشـرفت  بـا 
باعـث تحقیقـات تجـربی شـده اسـت. یـک مثـال  نظـری 
بینش	هـایی  رایانـه	ای  شبیه-سـازی  آن  در  کـه  برجسـته 
ارائـه می	دهـد، غشـای جداسـازی گاز نتایـج حاصـل از  را 
مثـال،  )به	عنـوان  جدیـد  مـواد  از  اسـتفاده  شبیه	سـازی	ها، 
در  اسـت.  داده  توسـعه  غشـاها  در  را  گرافـن(  و  CNT	هـا 

کاربردهـای غالـب، شبیه	سـازی و مدل	سـازی رایانـه	ای تـا 
حـد زیـادی بـه جامعـه مهنـدسی بـا چشـم	انداز پیش	بیـنی 
بسیـار  سیـال  مخلوط	هـای  سـاختار  و  دینامیـک  ترکیـب، 
پیچیـده کمـک کـرده اسـت. دانسـتن همـه این	هـا کمـک 
می	کنـد تا مـواد و اسـتراتژی	های جدیدی بـرای فناوری	های 
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مدل	سـازی  انجـام  گردنـد.  طـراحی  کارآمـد  جداسـازی 
رایانـه	ای در سـطح منافذ، مسیـری را برای توصیـف عملکرد 
غشـا با دقـت بسیار بـالا باز می	کنـد. دینامیـک مولکولی یک 
رویکـرد قوی بـرای شبیه	سـازی جریـان مایعـات و گازها در 

محیط	هـایی بـا دامنـه نانومتـری یـا کمتـر اسـت]27[.

در حـالی کـه مزایای سیسـتم	های جداسـازی غشـایی از 
نظـر تطبیق	پذیـری و هزینه	هـای اقتصـادی روشـن اسـت، 
تعـدادی از ویژگی	هـا بایـد بهبـود یابنـد و تحقیقـات در این 
جهـت قـرار دارنـد]11[. پیش	نیاز هـر شبیه	سـازی دینامیک 
مولکـولی واقع	بینانـه یـک مـدل مناسـب اسـت و روش	های 
آماده	سـازی و پتانسیل	هـای تعامـل نبایـد دسـت	کم گرفتـه 
شـوند. بـه شـرطی کـه ایـن مـوارد تحقـق یافتـه باشـند، 
تجـربی  داده	هـای  می	توانـد  نه	تنهـا  مولکـولی   دینامیـک 
واقـعی را تکمیـل کنـد، بلکـه به	عنـوان راهی بـرای کشـف 
مشـکلاتی کـه در مطالعـه تجـربی دشـوار اسـت، پیش	بیـنی 

شـود ]54[.

رویکردهـای دینامیـک مولکـولی می	توانـد به کشـف رمز 
و راز مـواد پیچیـده، چگونـگی تعامـل آن	هـا با محیـط خود 
و نحـوه رفتـار فیزیـکی، شیمیـایی و بیولوژیکی کمـک کند. 
همان	طـور کـه قبلاًً ذکـر شـد، دینامیـک مولکـولی می	تواند 
بـرای بـررسی مـوارد فعـلی در حـال انجـام یـا پیش	بیـنی 
مسیـر آینـده علـوم مـواد و زمینه	هـای بیولوژیـکی اسـتفاده 
شـود. طـرف اول برنامه	هـای کاربـردی ابزارهای محاسـباتی 
دوم  نقـش  کـه  حـالی  در  اسـت،  شـده  تثبیـت  به	خـوبی 
دینامیـک مولکـولی همچنـان یـک چالـش اسـت. فراینـد 
و  اسـت  پیچیـده  کار  یـک  خـود  خـودی  بـه  پیش	بیـنی 
اسـت، می	توانـد  آینـده  پیش	بیـنی  دنبـال  بـه  زمـانی کـه 
پیچیده	تـر باشـد. حـتی اگـر پیش	بینی	هـای آینـده مبتـنی 
بـر دینامیـک مولکـولی، مبتنی بـر علوم مـواد ۲ تـا ۳ بعدی 
باشـد، ایـن کار هنـوز چالـش برانگیـز اسـت. بـا نشـانه	های 
پیشـرفت در این زمینه، گفته می	شـود که تا سـال ۱۰ سـال 
آینـده قابلیت	هـای محاسـباتی، یـک میلیـون برابـر مهم	تـر 
و کارآمدتـر از فناوری	هـای فعـلی خواهـد بـود کـه می	تواند 
شبیه	سـازی	های بزرگتـر و طولانی	تـر را به شیوه	ای سـریع	تر 
و کارامدتـر انجـام دهـد. اعتقـاد بـر این اسـت کـه دینامیک 
مولکـولی به	طـور خـاص و چارچوب	هـای محاسـباتی در یک 
تصویـر گسـترده	تر، بایـد بـا رویکردهـای تجـربی کار کند تا 

دارای درجـه بالاتـری از اعتبـار باشـد]30[.

۱۰. نتیجه گیری

فناوری غشـایی کـه برای جداسـازی مخلوط	های گازی به 
کار می	رود، از لحـاظ جنبه	هـای کلی اقتصـادی، فـنی، اندازه 
فشـرده، عملکرد آسان نسبت به سـایر تکنیک	های جداسازی 
معمـولی، برتـری دارنـد. محققـان به	طور گسـترده غشـاهای 
کارآمدتری برای جداسـازی گازها را بررسی و توسـعه داده	اند. 
اخیراًً چندین غشـا و جاذب بهبود یافته متشکل از نانو ورقه	ها 
و نانولوله	هـای مبتـنی بـر کربـن، زئولیت	هـا و MOFهـای 
نانوسـاختار برای بهبود انتخاب	پذیـری، نفوذ	پذیری و ظرفیت 
جذب پیشنهاد شـده	اند. پژوهش	ها در فناوری	های غشایی در 
سـطح مولکولی از طریق شبیه	سـازی	های رایانه	ای، مشاهده و 
مقایسـه ویژگی	هـا و برهم	کنش	هـا بین غشـاها و مخلوط	های 
گازی را ممکن می	سازد که معمولاًً به دست آوردن و ارزیابی با 
روش	های تجربی دشـوار است. شبیه	سازی دینامیک مولکولی 
می	تواند نقش مؤثری در پیش	بینی عملکرد جداسازی گازها از 

طریق غشاهای نانوساختاری داشته باشد.
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The gas separation from the mixture of gases is carried out 

using different methods in the industries. The membrane 

technology was expanded in the separation field since its 

efficiency and appropriate operational characteristics were 

elucidated using various kinds of membranes. Todays, the 

membrane technology is one of the most widely used 

process in the industries due to lower energy requirements, 

compact size, less damage to the environment, and higher 

economic efficiency. Computational studies and molecular 

dynamics (MD) simulations have clarified some obscures 

in the field of the membrane technology. MD simulations 

are powerful tools to complement experimental evidence 

or predict the transport phenomena of various gases for 

separation of the special molecules. Particularly due to 

integrating Newton’s equations of motion for all atoms in a 

system, as they can provide direct structural and dynamical 

information at the atomic level. As a result, the interaction 

of the particles on the atomic scale can be obtained.
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