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 تهران، ایرانای، سازمان انرژی اتمی،  موسسه پژوهش چرخه سوخت هسته
 

ها، توسط پانزده زئولیت  نهای هیدروژن و دوتریم در مخلوط دوتایی آ جداسازی بر اساس جذب مولكول   :چکیده
سازی کارلو بندادی بزرگ شبیه -سازی کلاسیكی مونتو فشار محیط با استفاده از روش شبیه   K77گوناگون در دمای  

در نظر گرفته    K77ها استفاده شد تا اثر دمای  دوتریم از مدل سه جایگاهی آنسازی گازهای هیدروژن و  شد. برای شبیه 
ها  شود. فاکتور جداسازی بر اساس مقدار جذب سطحی گازها هیدروژن و دوتریم، احتمال توزیع انرژی در روزنه 

ها محاسبه شدند. از  سامانه   های بین مولكولی، الكترواستاتیكی، واندروالسی و میانگین انرژی کلها و انرژی زئولیت 
  EUOو    VSV  ،ZON  ،ACOهای  ها مانند زئولیت توان نتیجه گرفت که برخی از زئولیت ، میاین پژوهش   ی هانتیجه 

دارند.    46/1تا   28/1ضریب جداسازی بین    ی های هیدروژن و دوتریم با مقدارهاتوانایی بهتری در جداسازی مولكول
ها در یک نوع  ها و تنوع شكل روزنه نانومتری زئولیت   یهاكی و نیز شیمی روزنه همچنین دما به عنوان عامل ترمودینامی

 ها مؤثر واقع شود. تواند بر جذب سطحی گازها و در نتیجه در جداسازی آن زئولیت می
 

 هیدروژن، دوتریم، جداسازی، هنگرد بندادی بزرگ، زئولیت   :واژگان کلیدی
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 مقدمه 
( شامل یک پروتون و یک نوترون در هسته به Dعنصر دوتریم ) 

این  عنوان هیدروژن سنگین شناخته می  نیست.  رادیواکتیو  شود که 
  2H( همانند گاز  2Dعنصر در حالت مولکولی به صورت گاز دوتریم ) 

به طور گسترده  از کاربردهای دوتریم که  دارد.  ای در صنعت وجود 
استفاده می هسته  در کاهش  شود، می ای  کننده  کُند  عنوان  به  توان 
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های ای و در واکنش های شکافت هسته ها در واکنش حرکت نوترون 
دوتریم   ی ها[. همچنین ترکیب 1-2ای اشاره کرد ] همجوشی هسته 

 [.3- 4های زیست شناسی و شیمی مورد نیاز هستند ]در پژوهش 

گازهای   جداسازی  یا  غربال  که  باورند  این  بر  دانشمندان 
هیدروژن و دوتریم مانند روش جداسازی به روش نفوذ گرمایی و  
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زئولیت مانند  نانوساختارهایی  توسط  نانولولهغربال مولکولی  ها،  ها، 
آلیچارچوب می-های  هزینهفلزی  برای تواند  دوتریم  تولید  های 

[. به همین علت 5]  ای را کاهش دهدتولید و پژوهش برق هسته
شیمیایی و   یهاها، ترکیبهمواره در تلاش برای پیدا کردن روش 

از   یکی  کنند.  پیدا  دست  مهم  این  به  بتوانند  تا  هستند  ابزارهایی 
میروش  معتقدند  پژوهشگران  که  سریعهایی  طور  به  و تواند  تر 

به کند،  استخراج  را  دوتریم  غشاهاکارآمدتر  ویژه    کارگیری  به 
 [. 5-7با ضخامت اتمی است ] یغشاهای

شیمیایی که جزو نانوساختارها نیز محسوب    یهااز جمله ترکیب
زئولیتمی و  شوند  جذب  برای  غشاهایی  عنوان  به  که  هستند  ها 

جداسازی گازها و سیالات از دیر باز به ویژه در صنایع مورد استفاده  
از   ب طور عمدهها مواد معدنی هستند که  اند. زئولیتقرار گرفته  

اند و کاربرد تجاری عمده آن در صنایع  آلومینوسیلیکات تشکیل شده 
زئولیت است.  سطحی  جاذب  عنوان  بهبه  گسترده ها  در  طور  ای 

صنعت برای تصفیه آب، به عنوان جاذب و برای تهیه مواد پیشرفته  
شوند. همچنین در پزشکی و کشاورزی نیز کاربرد دارند.  استفاده می

میزئولیت یافت  نیز  طبیعی  زئولیتهای  استفاده  موارد  های  شوند. 
ویژگی از  طبیعی  و  آن  یهاسنتزی  شیمیایی  و  نشات فیزیکی  ها 

بلوری و می از ساختمان  تابعی  نوبه خود  به  گیرد که خود آن هم 
ها در   ها است. از جمله کاربردهای زئولیتترکیب شیمیایی زئولیت

[.  8های اتمی است ] ها و کاربرد در مدیریت زباله راکتورها، بازسازی آن 
   دهد. های مهم را نشان می ، ساختار بلوری برخی از زئولیت 1شکل  

های اخیر در مورد توانایی جداسازی ایزوتوپی یکی از پژوهش
 ها، گزارش جداسازی موفقیت آمیز با حداقل مصرف انرژی زئولیت

با استفاده از یک زئولیت دارای کاتیونهای سزیم است که جداسازی 
 را نشان داده است. این جداسازی در دمای متوسط  D 2H /2ایزوتوپی  

K  293    و فشارMPa  17/0    انجام شده است. استفاده از این زئولیت
معروف است )برای توصیف بهتر ساختار بلوری    CHAکه به نوع  

شکل   به  گازهای    1آن  ایزوتوپی  جداسازی  برای  شود(،  رجوع 
های تواند از لحاظ انرژی در مقایسه با روش هیدروژن و دوتریم می

سرمازایی  تقطیر  مانند  ایزوتوپی  فعلی  دماهای    1جداسازی  )تولید 
خیلی کم( مؤثرتر بوده )همراه با کاهش مصرف انرژی( و برای جدا  

 [.9کاربرد داشته باشد ] 2Hاز   %56/1با غلظت کم  2Dکردن 
از  2D)جداسازی  H 2D /2برای جداسازی   دیگری، در پژوهش

2H  در یک مخلوط دوتایی در دمای اتاق از زئولیت )SOD  ،LTA  
دو برابر    2D[. از آن جا که جرم مولکولی  10استفاده شد ]  FAUو  

 

 

تر است،  کم  2Hکمی از    2Dاست و حجم مولکولی    2Hجرم مولکولی  
گراهام،   مولکولی  نفوذ  قانون  با   2Dطبق  مقایسه  باید  2H  در   ،

 این پژوهش  یها[.  نتیجه 10تری را نشان  دهد ]نفوذپذیری بیش 
توان را نمی  2Dهای مولکولی قوی،  نشان داد که به دلیل برهمکنش

]  2Hاز   کرد  زئولیت10جداسازی  از  استفاده  بنابراین  این [.  های 
 برای جداسازی این مخلوط بی ثمر است.  پژوهش

و    77در دو دمای    2Hاز    2Dهمچنین پژوهشی برای جداسازی  
K  295  زئولیت با    NaXهای  توسط  اصلاح شده است   2MnOکه 

ها نشان داد که ظرفیت جذب هیدروژن در [. نتیجه11انجام شد ]
K295    با استفاده ازNaX    2نیمه اصلاح شده باMnO    افزایش   %30تا

درحالی داشت  دمای  خواهد  در  هیدروژن  جذب  با    K77که  حتی 
ها نشان  شود. این نتیجه تر میکم  2MnOتوسط    NaXاصلاح کامل  

، اختلاف بین ظرفیت جذب هیدروژن و NaXاصلاح    %4داد که با  
است در حالی که این اختلاف    %11حدود    K77و    bar9دوتریم در  
[. در واقع، 11تر است ]بسیار کوچک K295ها در دمای برای نمونه

مخلوط دوتایی، افزایش اختلاف  در یک    2Hاز    2Dکلید جداسازی  
نانومتری جاذب است. جذب یکی نسبت به دیگری در خلل و فرج  

تا تغییر نانوساختارها  تواند از تغییر شرایط ترمودینامیکیاین مهم می 
 جاذب مورد بررسی و تحلیل قرار گیرد.   و

از یک مخلوط   2Hاز    2Dدیگری برای جداسازی    اخیرا پژوهش 
انجام  5Aبا استفاده از زئولیت  K77الی  30دوتایی در بازه دمایی 

 K30ها نشان داد که بهترین جداسازی در دمای  [. نتیجه 12شد ] 
 ی به ترتیب مقدارها   mbar 50و فشار   K50  ترین جداسازی در و کم 

دهد این نشان می   یها [. نتیجه 12را داشته است ]   3/ 96و    8/ 83
از نظر ترمودینامیکی دما نسبت به فشار در جداسازی   از   2Dکه 

2H  است. تر  دارای اهمیت  
  2Dهای مهم دیگر در این زمینه، مقایسه جذب  از دیگر پژوهش

دمای    2Hو   زئولیت  K77در  ]  X10و    5A،  Yهای  در  [.  13است 
پژوهشنتیجه این  در  ها  جداسازی  ضریب  که  داد  نشان    5Aنیز 
ترین  بوده است. همچنین با افزایش قطر  کم   10Xترین و در  بیش
ها یک جاذب، اثر جداسازی ایزوتوپ هیدروژن کاهش یافته روزنه

های همانند دیگری نیز در این راستا انجام شده  [. پژوهش13است ]
های گوناگون  را در زئولیت  2Hاز    2Dها جداسازی  است که در آن

 [.14قابل ملاحظه نیست ]ها آن یهااند که نتیجهبررسی کرده
پژوهش از  برخی  نسبت  در  در  دستکاری  با  یک    Si/Alها  در 

 جداسازی جداسازی تغییر کرده است. به طور نمونه،    ی ها زئولیت نتیجه 

(1)  Cryogenic 



 1402، 2، شماره 42دوره  ...در   های زئولیتیبررسی عملکرد تعدادی از جاذب رانیا یمیش یو مهندس یمی ه شینشر

 

 237                                                                                             پژوهشی                                                                                                                          –علمی  

 
 ها استفاده شدهایی که در این مقاله از آن ساختار بلوری زئولیت   -   1  شکل 

 
زئولیت در  جذب  پایه  کاتیون  FAUهای  بر  کوچکدارای  تر،  های 

اند، هایی که تاکنون مورد بررسی قرار گرفتهمقاله  [.15تر است ]بیش
را به صورت تجربی بررسی کرده بودند اما در    H 2D /2جداسازی  

ها با روش این زمینه کم و بیش و به تعداد انگشت شماری مقاله
محاسبه و  نظریه  روش بررسی  از  تلفیقی  یا  و  ها  تجربی  های 

ها مقاله با عنوان  شود. از جمله آن های عددی نیز یافت میمحاسبه
ایزوتوپغربال  برای جداسازی  مولکولی  است  های  هیدروژن  های 

نتیجه16] سال  [.  در  که  پژوهش  این  منتشر    2019های  میلادی 
می کوانتومی  غربال  پدیده  که  است  داده  نشان  است  تواند  شده 

جداسازی برای  نوینی  هرچند  همسیری  کند،  فراهم  ایزوتوپی  ای 
 [.16اند ]چنان متفاوتی را گزارش نکردههای آننتیجه

توان نتیجه گرفت که نوع  مهم، می  یهابا توجه به بررسی مقاله
بلوری، شکل روزنه بر عامل  ساختار جاذب یعنی ساختار  ها علاوه 

در مخلوط دوتایی   2Hاز    2Dتواند بر جداسازی  ترمودینامیکی دما می
ها مؤثر باشند. این ایده موجب شده است تا این پژوهش با در  آن

( که دارای شکل 1نظر گرفتن تعداد پانزده زئولیت گوناگون )شکل 
در مخلوط دوتایی   2Hاز  2Dگوناگونی هستند، جداسازی  یها روزنه

با کسر مولی یکسان و در دمای  آن بررسی قرار    K77ها  را مورد 
سازی به نظریه و جزئیات شبیه   3و    2های  دهد. به این ترتیب، بخش

پرداخت. همچنین  -مونت بزرگ خواهد  بندادی  در مجموعه  کارلو 
کند و بخش دست آمده را تحلیل و بررسی میبه  یها نتیجه  4بخش  

 نماید.گیری نهایی را ارایه می نتیجه 5
 

 کارلو در مجموعه بندادی بزرگ   -سازی مونتنظریه شبیه
کارلو، از مجموعه بندادی بزرگ  - سازی مونت در این نوع از شبیه 

شود. در مکانیک آماری، مجموعه بندادی بزرگ مجموعه  استفاده می 
های ممکن یک سامانه مکانیکی  آماری است که برای نشان دادن حالت 

ها که در تعادل ترمودینامیکی )گرمایی و شیمیایی( با یک مخزن  از ذره 
[. این سامانه باز است، به این معنا که سامانه  17شود ] هستند استفاده می 

ذره می  و  انرژی  که  تواند  طوری  به  کند،  مبادله  مخزن  یک  با  را  ها 
سامانه می حالت  تعداد کل  های ممکن  و  انرژی کل  دو  در هر  تواند 

ها متفاوت باشد. حجم سامانه، شکل و مختصات بیرونی  آن   ی ها ذره 
در همه حالت  داشته می های  دیگر  نگه  یکسان  شود.  ممکن سامانه، 

 ( شیمیایی  پتانسیل  ترمودینامیکی،  ) µمتغیرهای  مطلق  دمای  و   )T  )
هستند. مجموعه همچنین وابسته به متغیرهای مکانیکی مانند حجم  

 (V  این بنابراین  است.  سامانه  درونی  حالت  تأثیر  تحت  که  است   )
سازی  شود. در طول شبیه نیز نامیده می   VTµمجموعه گاهی مجموعه  

هر یک از این سه پارامتر ترمودینامیک ثابت هستند. بنابراین تعداد کل  
]   Nها،  ذره  است  خیز  و  افت  پارش  18دارای  تابع  اساس  این  بر   .]

,𝛯(𝑉  مجموعه بندادی بزرگ  𝑇, 𝜇)   :به صورت زیر است 

 (1) 𝛯(𝑉, 𝑇, 𝜇) = ∑ ∑ 𝑒
𝜇𝑁−𝐸𝑁𝑗(𝑉)

𝑘𝐵𝑇

𝑗𝑁

 

معادله این  در  است. همچنین   𝑘𝐵  که  بولتمزمن  و   𝑁  ،𝜇  ،𝑇ثابت 
𝐸𝑁𝑗(𝑉)  ها، پتانسیل شیمیایی، دمای مطلق و  به ترتیب، تعداد ذره

ام هستند. این تابع نقش پلی را دارد که از یک طرف  𝑗 انرژی تراز
میکروسکوپی سامانه بستگی دارد و از طرف دیگر به  ی  هابه ویژگی

 (: 2ماکروسکوپی سامانه بستگی دارد )معادله  یهاویژگی

 (2) 𝑃𝑉 = 𝑘𝐵𝑇 𝑙𝑛 𝛯 (𝑉, 𝑇, 𝜇) 
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میکروسکوپی  معادله  ،  ( 2)معادله   ترمودینامیکی  نامیده پتانسیل 
بندادی بزرگ، همان   . به عبارت دیگر این تابع در مجموعه شود می 

رود )یعنی مرتبط نقشی را دارد که از ترمودینامیک آماری انتظار می
ویژگی  ویژگی   ی هاکردن  به  با   ی هاماکروسکوپی  میکروسکوپی(. 

 ، ربط دارد:λکه پتانسیل شیمیایی به فعالیت    توجه به این 

 (3) 𝜇 = 𝑘𝐵𝑇 𝑙𝑛 𝜆 

 توان نوشت:پس می

 (4) 𝛯(𝑉, 𝑇, 𝜇) = ∑ 𝜆

∞

𝑁=∘

𝑁

𝑄(𝑁, 𝑉, 𝑇) 

,𝑄(𝑁  که در معادله اخیر 𝑉, 𝑇)    .تابع پارش مجموعه بندادی است
 ، نوشت: (5)توان به صورت معادله را می (1)بنابراین معادله 

 (5) 𝛯(𝑉, 𝑇, 𝜇) = ∑ 𝑄(𝑁, 𝑉, 𝑇)𝑒𝑁𝜇/𝑘𝐵𝑇

∞

𝑁=∘

 

 توان به صورت زیر نوشت:  همچنین معادله اخیر را می

 (6) 𝛯(𝑉, 𝑇, 𝜇) = ∑
ℤ(𝑇, 𝑉, 𝑁)

𝛬(𝑇)3𝑁𝑁!

∞

𝑁=∘

𝑒𝑁𝜇/𝑘𝐵𝑇 

ها یا  نامند، چون به موقعیت مولکولرا انتگرال پیکربندی می   ℤ  که
ها در سامانه بستگی دارد  به عبارت دیگر به پیکربندی مجموعه ذره 

 و به صورت زیر است: 

 (7) ℤ(𝑁, 𝑉, 𝑇) = ∫ 𝑑𝑟𝑁𝑒𝑥𝑝[−𝑈(𝑟𝑁)/𝑘𝐵𝑇] 

معادله   این  در  و    𝑈(𝑟𝑁)که  برهمکنش  موج    𝛬انرژی  طول  را 
 نامند:گرمایی دوبروی می

 (8) 𝛬 = √(ℎ2/2𝜋𝑚𝑘𝐵𝑇) 

کارلو -سازی مونتجرم ذره است. یک شبیه  𝑚که در این معادله  
سازیِ حالت تعادل  مجموعه بندادی بزرگ روش مناسبی برای شبیه

نانو بر روی  گاز  فیزیکیِ  گاز  -جذب  به مخزن  متصل  ساختارهایِ 
فشار تعریف شده است. در این روش، برای فرایند  مورد نظر، با دما و  

جذب گاز، ساختار جاذب به یک مخزن گاز متصل شده است و گاز  
کند. در حالت تعادل، دما و پتانسیل شیمیاییِ به درون جاذب نفوذ می

مخزن  درون  گاز  شیمیایی  پتانسیل  و  دما  با  برابر  گاز جذب شده 
کارلو مجموعه بندادی بزرگ دما و -سازی مونتاست. در یک شبیه

های معلوم پتانسیل شیمیایی مخزن و ساختار جاذب، به عنوان داده 
های گاز جذب شده و انرژی  شود و تعداد مولکولبه الگوریتم داده می

نیز    ترگونه که پیش جذب، در حالت تعادل قابل محاسبه است. همان

شبیه شد،  پتانسیاشاره  در  بزرگ  بندادی  مجموعه  در  ل  سازی 
می انجام  ثابت  کمیت شیمیایی  یک  شیمیایی  پتانسیل  شود. 

محاسبه برای  مهم  طول   یهاترمودینامیکی  در  است.  فاز  تعادل 
روش سال به  شیمیایی  پتانسیل  محاسبه  برای  روش  چندین  ها 
ها به  سازی مولکولی ارایه شده است. یکی از کارآمدترین روش شبیه
ای است که یک ذره به صورت آزمایشی در درون سامانه قرار  گونه 

پتانسیل محاسبه میداده می انرژی  پتانسیل  شود و تغییر در  شود. 
𝑁شیمیایی از نسبت تابع سامانه دارای   + مولکول به تابع سامانه    1

شود که در آن هر دو سامانه در شرایط  مولکول محاسبه می  𝑁دارای  
همانند دما، حجم کل و فشار هستند. در عمل این نسبت به روش 

مولکولی و محاسبه    𝑁قرار دادن تصادفی مولکول فرضی در سامانه  
مانده های باقینش مولکول قرار داده شده با مولکول کانرژی برهم

  کارلو در مجموعه سازی مونت [. در شبیه 19گیرد ] مورد بررسی قرار می 
بندادی بزرگ، علاوه بر بررسی مجموعه از لحاظ انرژی و مناسب 

گیری  باید پتانسیل شیمیایی سامانه نیز اندازه  بعدبودن آن، در مرحله  
شود. البته نخست باید پتانسیل شود که به روش ذکر شده انجام می

 زیر مشخص شود:شیمیایی مخزن گاز مورد نظر با معادله 

 (9) 𝜇𝑠𝑡𝑎𝑟𝑡 = 𝜇∘ + 𝑅𝑇 𝑙𝑛 𝑃 =  𝑘𝐵𝑇𝑙𝑛(𝜌𝛬3) + 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑃   

اخیر معادله  پتانسیل  𝜇𝑠𝑡𝑎𝑟𝑡   در  یعنی  اولیه  شیمیایی  پتانسیل 
پتانسیل شیمیایی استاندارد   ∘𝜇  شیمیایی مخزن گاز مورد نظر است و

دانسیته گاز  𝜌  است.  معادله  بردن  کار  به  با  نیز  محاسبه  ایده،  آل 
سازی پس از حذف و اضافه و شود. سپس در هر مرحله از شبیهمی

ذرهجابه اینجایی  از  پس  و  شدند،   ها  بررسی  انرژی  لحاظ  از  که 
 :پتانسیل شیمیایی هر مرحله توسط معادله زیر

 (10) μ
simul.

=-kBTln [
1

ρΛ3] = -kBT[ln⟨exp[-U(r)/kBT⟩] 

پتانسیل شیمیایی سامانه با پتانسیل  شود و در صورتی که  محاسبه می 
رسد. سازی به پایان می شیمیایی مخزن گاز مورد نظر یکی شود شبیه

μ ، 10در معادله  
simul.

 سازی است.شیمیایی سامانه شبیه   پتانسیل   
 

 کارلو در مجموعه بندادی بزرگ - سازی مونت جزئیات شبیه 
[ برای محاسبه 20]  MUSICافزار سازی با استفاده از نرم  شبیه

ها صلب،  جذب گازها انجام شد. در این پژوهش ساختار همه زئولیت 
در نظر گرفته شد و شرایط مرزی تناوبی اعمال شد. جداسازی با در  

 atm0/1و فشار کلی    K77نظر گرفتن معادله زیر از ایزوترم جذب در  
 محاسبه شد. 
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 های سه جایگاهی هیدروژن و دوتریم مدل - 2 شکل

 

 (10) 𝑆 =

𝑞𝐷2

𝑞𝐻2

𝑝𝐷2

𝑝𝐻2

 

qD2ضریب جداسازی،    S  این معادلهدر  
 2Dمقدار گاز جذب شده    

pD2و 
qH2فشار جزئی آن است. نیز    

pH2و  2Hمقدار گاز جذب شده    
 

 [. 21-23فشار جزئی آن است ]
تر   ثابت، کمی کم   1های قطع های کوتاه برد در فاصله برهمکنش 

کوچک  نصف  شبیه از  جعبه  طول  شدند. ترین  واقع  نظر  مد   سازی 
 های ثابت حرکت تصادفی با احتمال   2× 106  شامل   سازی شبیه هر اجرای  

حرکت اول مربوط به دوره    1× 106کارلو است که  - مرحله مونت   در هر 
میانگین  حرکت نهایی برای محاسبه    1× 106تعادل در نظر گرفته شد و  

 ی پارامترهای ترمودینامیکی مورد استفاده قرار گرفت.  مجموعه 
شبیه  مجموعه برای  لنارد سازی،  پتانسیل  پارامترهای  از   2جونز - ای 

  3ها از میدان نیروی عمومیهای چارچوب زئولیتبرای توصیف اتم 
[ استفاده شد. همچنین هیدروژن و دوتریم  25]  4[ یا درایدینگ 24]

[ مدل شدند که بار  26جونز ]-توسط یک مدل سه جایگاهی لنارد
اتمی روی هر اتم قرار داده شده است و مرکز مدل از اتم بدون جرم 

بار  برهمکنش 2استفاده شده است )شکل    5دارای  های  (. همچنین 
[ محاسبه شدند. برای 27]  6الکترواستاتیک توسط الگوریتم جمع اوالد 

  هاهای زئولیت لازم است تا بار اتمی اتم   ی الکترواستاتیک  ی هامحاسبه 
ها از نیز محاسبه شود. به این منظور نخست اطلاعات ساختاری آن

ها را گزارش کرده بودند، استخراج شد. منابع معتبری که سنتز آن 
های هیدروژن در  تابعی چگالی محل اتم ایهسپس توسط محاسبه

ی هر زئولیت بهینه شد. در پایان توسط روش تعادل  بعد ساختار سه  
 دست آمد. ها بههای زئولیت[ بار اتمی اتم28] 7باری توسعه یافته 

 

cut-off    

Lennard-Jones potential  

Universal Force Field (UFF) 

DREIDING 

و اتم بدون جرم، بنفش رنگ هستند.    Dو سبز    Hآبی  های  اتم
 مشخص هستند.  بارهای اتمی در شکل

کارلو، خطای - سازی مونت ای بودن شبیه با توجه به ماهیت کاتوره 
توان تصمیم گرفت قابل تخمین است. بر اساس خطا می آماری آن  

نتیجه  در  مشاهده شده  تفاوت  مولکول   ی ها آیا  دو  بین  جذب شده 
ها مشخص است هدف، گونه که از معادله معنادار است یا خیر. همان 

جذب شده است. خطای    ی هامحاسبه پتانسیل شیمیایی یا تعداد ذره 
گرفته شده در حدود چند مولکول است. این مسئله موجب    کار روش به 
 شود.  ها نمی ای در نتیجه محاسبه قابل ملاحظه   ی تغییرها
 

 بحث   ها ونتیجه

های مورد زئولیت  یهاآوری دادهها و جمعپس از انجام محاسبه
یا   2Dبرای جداسازی    است  ترکه کدام مناسب  بررسی بر حسب این

2H    نمودار شدند.  بندی  و ،  1دسته  جداسازی  مقدار  دهنده  نشان 
 ها است.  بندی زئولیت دسته

  VSVهای  مشخص شده است، زئولیت   1گونه که از نمودار  همان
تر )به ترتیب از مخلوط دوتایی مناسب  2Dبرای جداسازی    ZONو  

  EUOو    ACOهای  ( و زئولیت28/1و    46/1جداسازی    یبا مقدارها
از مخلوط دوتایی    2Hبرای جداسازی    1/ 29هر دو با مقدار جداسازی  

بایست تر هستند. برای تفسیر این مقدارها از جداسازی میمناسب
ها سازی شده زئولیتهای شبیهنمودارهای توزیع انرژی و نیز سلول

سازی شده های شبیهرا مورد بررسی قرار داد.  سلول  2Hو    2Dدارای  
ها ها و نقش اتمی آنتوانند درک ما را از انواع روزنهها میزئولیت

 تر نمایند. در جذب و در نتیجه در جداسازی بیش
در    که احتمال توزیع انرژی  3  و  2به همین منظور، نمودارهای  

دارای  زئولیت و   VSV  ،ZON  ،ACOترین جداسازی یعنی بیشهای 
EUO  3های  نین شکلچنمایند، ارایه شدند. همرا باهم مقایسه می 

   دهند.نشان می ها راشمای توزیع انرژی در این زئولیت 4 و
هایی  دهند، در زئولیت نشان می   3و   2گونه که نمودارهای  همان 

انرژی   توزیع  احتمال  از  بیش   2Dکه  نیز    2Hتر  آن  است، جداسازی 
تر  بیش   2Hهایی که احتمال توزیع انرژی  در زئولیت   برعکس تر و  بیش 

شایان ذکر است که احتمال    .تر است است، جداسازی آن نیز بیش   2Dاز  
برهمکنش  احتمال  از  انرژی  بیش توزیع  می های  ناشی   شود. تر 

   شود تا گازها در میدان احتمال برهمکنش زیادتر موجب می  بنابراین داشتن  

Dummy atom 

Ewald sum 

Extended Charge equilibration (EC) 

(1)  cut-off          (2 )  Lennard-Jones potential 

(3)  Universal Force Field (UFF)    (4)  DREIDING 
(5)  Dummy atom      (6)  Ewald sum 
(7)  Extended Charge equilibration (EC) 
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 (.چپ) D 2H /2 ( وراست) H 2D /2جداسازی   - 1نمودار 

 

            
 )چپ(  ZON)راست( و  VSVهای در زئولیت H 2D /2توزیع انرژی برای جداسازی  - 2نمودار 

 

            
 )پایینی(. EUO)بالایی( و  ACOهای در زئولیت D 2H /2توزیع انرژی برای جداسازی  - 3نمودار 

 
جداسازی بهینه  ها قرار گیرند و این به معنی  های زئولیت نیروی اتم 

برهمکنش  می  گاز  یعنی یک  مفهوم خیلی ساده جداسازی  به  باشد. 
 . های زئولیت داشته باشد تری نسبت به گاز دیگر با اتم بیش 

های دارای های زئولیتدهنده سلول نمایش  5همچنین، شکل  
2H    2وD    دست آمده در پایان  های بهانرژی  یمقدارها   1است. جدول

جذب  شبیه زئولیت  2Dو    2Hسازی  در  میرا  نشان  دهد.  های 
 

 

نشان دهنده توزیع نسبتا یکنواخت انرژی جذب در    4  و  3های  شکل
همانزئولیت هستند.  شکل ها  این  در  که  است، گونه  مشخص  ها 

رنگی مستعد جذب این گازها هستند. ذکر این نکته دارای    یهانقطه
است    1اهمیت است که  در مسئله جداسازی منظور جداسازی اضافی 

تجربی و آزمایشگاهی مد نظر است. در واقع   یهاکه در همه مطالعه
 . افتدجداسازی براساس برهمکنش اتفاق می ،در نانوساختارها

(1)  excess 
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𝑘𝐶𝑎𝑙سازی به تفکیک در واحد  ها در پایان شبیهانرژی - 1 جدول

𝑚𝑜𝑙𝑒
  

 
 

 
های  در زئولیت H 2D /2شمای توزیع انرژی برای جداسازی    -  3شکل 
VSV    بالایی( و(ZON  نقطه .)رنگی قرمز و سبز، احتمال    یها)پایینی

 دهند.ها را نشان میهای جذبی زئولیتجذب گازها در موقعیت

 
انداختن  دام  به  اجزا1نه  خالی  فضاهای  در  دام    سازیشبیه در    .  به 

محاسبهمی از  باید  مقدار  این  که  تا جداسازی  افتند  شود  ها حذف 
به صرف  اضافی  جداسازی،  مقوله  در  بنابراین  آید.  داشتن  دست 

 فضای خالی بدون داشتن برهمکنش کارساز نیست. 
به طور کاملا مشخصی  4 و 3های و شکل 5شکل  یهانتیجه
اصلینشان می پژوهش  2دهند که فرضیه  گازها  این  متمایل   ،که 

ها قرار گیرند، مورد  های زئولیتهستند تا در میدان برهمکنشی اتم
دست گیرد. شایان ذکر است که این میدان انرژی، به تایید قرار می

اختلاف   1های گازها و زئولیت است. جدول  آمده برهمکنش بین اتم
کند. ها را مقایسه میبا زئولیت 2Dو  2Hهای برهمکنش بین انرژی
 توان مشاهده کرد، اختلاف انرژی  می   1گونه که در جدول  همان 

 
)2( null hypothesis 

 
های  در زئولیت  D 2H /2شمای توزیع انرژی برای جداسازی    -  4  شکل

ACO    بالایی( و(EUO  نقطه .)رنگی قرمز و سبز، احتمال    یها)پایینی
 دهند.ها را نشان میهای جذبی زئولیتجذب گازها در موقعیت

 
ها وجود ندارد. البته  با زئولیت  2Dو    2Hواندروالسی بین برهمکنش  

این قابل پیشبینی است، زیرا این دو گاز ایزوتوپ یکدیگر و از نظر  
شیمیایی همانند هم هستند. اگرچه از نظر بار الکتریکی نیز هر دو 
گاز همانند هستند اما اختلاف انرژی الکترواستاتیکی بین برهمکنش  

2H    2وD  ها وجود دارد که عامل اصلی در اختلاف در سایر  با زئولیت
می انرژی نظر  به  است.  انرژی  ها  اختلاف  وجود  که  رسد 

ها به علت شکل با زئولیت  2Dو    2Hالکترواستاتیکی بین برهمکنش  
شود.  تر به آن پرداخته میها است که در ادامه بیشزئولیت  یها روزنه

  "چه پرسشی از این قسم مطرح شود کهشایان ذکر است که چنان
اخ برهمکنش  آیا  بین  الکترواستاتیکی  انرژی  با   2Dو    H2تلاف 

"  ها؟ ها است یا اندازه آنزئولیت  یهاها به علت شکل روزنهزئولیت

ی این مقاله مورد توجه قرار گیرد.  بعدتواند به عنوان ایده  خود می
هایی که این مقاله به آن دست یافته به طور اساسی یکی از چالش

روزنه اندازه  معنادار  ارتباط  چگونگی  شکل  است  و  در  آن ها  ها 
ایزوتوپ ها گسترده در حیطه  ها است که نیازمند مطالعهجداسازی 

   می و دینامیک مولکولی است. ومکانیک کوانت

 4  و  3های  شکل  یهاو نیز نتیجه  3  و  2با توجه به نمودارهای   
نانوساختارها   یهاتوان به خوبی نتیجه گرفت که شکل روزنهمی   5و  

)1( trap 
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مولکول با  برهمکنش  در در  نتیجه  این  است.  مؤثر  گازها  های 
گازهای   می  2Dو    2Hجداسازی  روزنهنشان  شکل  که  ها دهد 

پتانسیلی این گازها یکسان است، بر که نقش  توانند حتی با اینمی
 ها از یکدیگر مؤثر واقع شوند. جداسازی آن

شایان ذکر است که نقش پتانسیلی این گازها یکسان است. این  
برد در هر گاز یکسان  - های بلند برد و انرژی - های کوتاه یعنی انرژی 

لنارد است. )یکسان بودن برهمکنش  بودن  - های  جونز یعنی یکسان 
لنارد  اتم - پارامترهای  انرژی Dو    H  های جونز  بودن  یکسان   های ( 

  Dو    Hهای  برد یعنی یکسان بودن برهمکنش الکترواستاتیکی اتم - بلند 
   و اتم بدون جرم است.   Dو    Hکه به علت یکسان بودن بارهای اتمی  

نانومتری در جداسازی این دو گاز   ی ها بنابراین، شکل روزنه 
که تنها از نظر جرمی باهم متفاوت هستند عامل مؤثری است. در 

دو این این  است که  این  مسئله  فرق   جا  باهم  نظر جرمی  از  گاز 
دارند و اندازه هر دو کم و بیش یکی است. لذا این جداسازی یک 

ها زئولیت   ی ها غربال مولکولی ساده نیست، بلکه اثر اندازه روزنه 
اتفاق نوین  نانوساختارها  نیست و   یهم مؤثر است. این مسئله در 

 شکل روزنه   ی تر مورد بررسی قرار گیرد و خود اثرها البته باید بیش
اینزئولیت  نیازمند است. در  بررسی دیگر  یا چند  به یک  جا  های 

می  مطرح  ایده  غربال این  که  همه شود  وقتی  نانومتری،  های 
ز همانند هستند و تنها دو گاز از نظر جرمی باهم پارامترهای دو گا 

برهمکنش  بین  اثر گذاری که  با  دارند  با شکل فرق  گاز  های دو 
 شوند.ها می ها دارند موجب جداسازی آن نانوروزنه 

گیری شکل  اکنون سوال اصلی این است که چه عاملی بر شکل 
به سوی  روزنه را  پژوهشگران  به سوال  پاسخ  ها مؤثر است؟ قطعا 

روزنه میها  شیمی  سوق  ایننانومتری  روزنه دهد.  هر  چه    که  با 
هایی و با چه آرایش هیبریداسیونی تشکیل شده باشد، منجر به  اتم

نگاهی اجمالی به  ها خواهد شد. باگیری شکل خاصی از روزنهشکل
زئولیت  اتمی  توان می  EUOو    VSV  ،ZON  ،ACOهای  ساختار 

اند،  تشکیل شده  Oو    Siهای  ها از اتمدریافت که همه این زئولیت
و   VSV  ،ZONهای  زئولیت ها متفاوت است.آن  یها اما شکل روزنه

ACO  روزنه شکل  نظر  روزنهاز  شکل  نوع  دو  دارای  متفاوت    ها 
متفاوت دارد.    سه نوع شکل روزنه  EUOکه زئولیت    هستند، در حالی

می واضح  طور  به  واقع  نتیجهدر  بر  توان  بنا  شاید  که  کرد  گیری 
محاسبهبه  یهانتیجه از  آمده  شکل   یهادست  تنوع  مقاله،  این 
زئولیتروزنه تواند عامل مؤثری در جداسازی گازهای  ها میها در 

2H    2وD  می نظر  به  اگرچه  برباشد.  جداسازی  که  اساس    رسد 
 [ که از جمله  29]   ها نیز باید مورد بررسی قرار گیرد دینامیک ذره 

 
 های دارای گازهای جذب شدهی از زئولیتیتصویرها - 5 شکل

 
محاسبهروش  ذرههای  دینامیک  بررسی  در  دینامیک   ،هاها  روش 

نتیجه تنوع  از  که  است  پژوهش  یهامولکولی  این  از حوصله   آن 
دیگری ارایه    تواند به عنوان پژوهشآن می  یهاخارج است و نتیجه

 و مورد ارزیابی واقع شود. 
 

 گیرینتیجه
ها به و بررسی جداسازی آن  2Dو    2Hجذب گازهای    یهانتیجه

نوع  15کارلوی بندادی بزرگ روی -سازی مونتوسیله روش شبیه
و فشار محیط محاسبه و ارایه شدند.   K77زئولیت گوناگون در دمای  

ها بر جداسازی زئولیت   یها هدف این مقاله بررسی تأثیر شکل روزنه
نتیجه ها نشان دادند که نوع ساختار ایزوتوپی گاز هیدروژن است. 

ها در کنار عامل ترمودینامیکی دما  جاذب یعنی ساختار بلوری روزنه
ها مؤثر باشند.  در مخلوط دوتایی آن   2Hاز    2Dتواند بر جداسازی  می
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تنوع شاید علت اصلی در عملکرد بهتر برخی از زئولیت ها داشتن 
آنروزنه بلوری  ساختار  در  که ها  است  معنی  بدان  این  و  است  ها 

انواع شکل روزنههای پیچیدهزئولیت گوناگون    یهاتری که دارای 
می هیدروژن باشند،  گاز  ایزوتوپی  جرمی  غربالگر  عنوان  به  توانند 

کند رفتار مساعدتری نشان دهند. همچنین مقاله حاضر پیشنهاد می
توان رفتار های دیگری مانند روش دینامیک مولکولی میکه با روش 

های اتمی دینامیکی گازها و در نتیجه توابع توزیع شعاعی برهمکنش 
 ها را مورد بررسی و ارزیابی قرار داد و سازوکار های زئولیت گازها با اتم 

 ها را توصیف نمود. می روزنهعمل جذب سطحی گازها و نقش ات
 

 نوشتپی
بندی بر روی عامل بولتسمان کمیت  تابع پارش در واقع یک جمع

. به عنوان نمونه در هنگرد  باشدمتناظر با هنگرد آماری منتخب می
جمع از  است  عبارت  پارش  تابع  عامل بندادی،  روی  بر  بندی 

با   انرژی.  ویژگیبولتسمان  همه  پارش  تابع    ی هادانستن 
 ترمودینامیکی سامانه قابل حصول است. 

مرجع: علی مقاری، مباحث پیشرفته در مکانیک آماری تعادلی و غیر 
 1398تعادلی، جلد اول )ویراست دوم(، انتشارات دانشگاه تهران 
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