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 مقدمه
 های بروز جهتبا توسعه فناوری ییغشا یندهایفرآی ردهاکارب

 و جذب کربن از گاز دودکش، یعیگاز طبجریان از  یدیاس هایحذف گاز
 ،گاز یجداساز یبرا ءغشا کی. عملکرد [1] گسترش استدر حال 
. شودمشخص می یریپذنشیو گز تراوایی یاصل فاکتوربا دو 
، i|=Pi|J (p/l∆) شود،یم فیتعر کیف نفوذتوسط قانون  i(P( تراوایی

  ییغشا طولاختلاف فشار در  i ،pΔ گازنفوذ برای شار  iJ که
 ی نسبت تراوایبه صورت  یریپذنشیاست، و گز l ضخامتبه 
 BP و AP ، که در آنBP/A=PA/B)(α، دشویم فیتعرگونه گاز دو 

 کی از آنجا که. [3, 2]هستند  B و A یهاگونهتراوایی  بیبه ترت
 یریپذنشیو گز تراوایی دیگاز با یجداساز یبرا کاربردی یغشا
دو پارامتر  براساسعملکرد غشای ساخته شده داشته باشد،  ییبالا

 . [4] شودنشان داده می 1رابسون یبالا حدبا نمودار  یاد شده
 یادیتعداد ز ،مواد یطراح یهایآورفن شرفتیپ بار یاخ یهادر سال

گرفتن  یشیپ یبرا ییبالا لیاند که پتانسدهش شنهادیپ دیجد ءغشا
 مرها،یپل در انتقال گاز شیرابسون دارند. به منظور افزا یاز حد بالا

 اصلاح ساختار مر،یپل 2آزادحجم  شیمانند افزا یمختلف یهایاستراتژ
مختلف به ستون  یهاو افزودن بخش یعامل یهاو گروه یمریپل

. [6, 5] ردیگیاستفاده قرار مرد مو هاشگاهیدر آزما 3یمریفقرات پل
 شگاهیاز غشاها در آزما یادیعملکرد تعداد ز یحال، سنتز و بررس نیبا ا
 یریادگی یهاروش هوش مصنوعی و بر است.و زمان نهیپرهز یندیفرآ

 ی کهمواد خواص و رفتار درک یبرا یوبخ اریبس لیپتانس نیماش
 کنند.گیرند، ارائه میمورد استفاده قرار می یمریپلجدید  یدر ساخت غشاها

 مربوط به هزینه و زمان، هایمحدودیت ها با برطرف کردناین روش
 .[9-7]کنند برای جداسازی گاز را تسریع می دیجد یمریپل یغشاها یطراح

گسترده  بردکار یبرا یاصل یهااز چالش یکیالبته همچنان 
متنوع به منظور  یهابه مجموعه داده ی، دسترسیادگیری ماشین

 .آموزش مدل است یاطلاعات برا شتریارائه هرچه ب
 گاز را تراوایی، یادگیری ماشین مدل کیبا کمک  4همکارانو  زو

 یتجرب یهااند. آنها از مجموعه دادههردک ینیبشیگاز مختلف پ 6 یبرا
 مختلف استفاده کردند. در مطالعه آنها، مریپل 315 یشده حاو یجمع آور
 مرهایپل یمعرف های پلیمر واستخراج ویژگی یبرا 5اثر انگشتاز روش 
 ونیرگرس تمیورالگ کی ت،یاستفاده شد. در نها یادگیری ماشین به مدل

 

1 Robeson upper bound 

2 Free Volume 

3 Polymer backbone 

4 Zhu et al. 

5 Fingerprinting 

6 Gaussian process regression (GPR) algorithm 

7 Poly(4-methyl-1-pentane) (PMP) 

8 TiO2 

. [10]است با دقت بالا استفاده شده ینیبشیپ یبرا 6یگاوس ندیفرآ
 شدهینیبشیپ یریپذنشیگز ز وگا تراواییکه  دهدیها نشان مآن جینتا
 بود. 2009سال  منحنی رابسون در ییو کران بالا یتجرب ریمشابه مقاد باًیتقر

 7پنتان(-1-لیمت-4) یپل یغشاهادر گاز  یعملکرد جداساز یگریمطالعه د
 10و آلومینیوم اکسید9، روی اکسید8تیتانیوم دی اکسید نانوذرات باشده  بیرکت

 یهوش مصنوع هایتمیالگوریکی از مدل بر اساس  نیاست. اکرده یرا بررس
 آن پژوهش یها. دادهاستافتهیتوسعه  11یشعاع هیتابع پاشبکه به نام 

. [11] اندداشته در عملکرد غشاء اثر مثبتنانوذرات  نشان داد که 
 پذیریگزینش برای 12ضریب تعیین رینشان داد که حداکثر مقاد جینتا نیهمچن

 بیترت به 14کربن دی اکسید/متان و 13کربن دی اکسید/نیتروژن
یک مدل یادگیری  15همکارانو  برنت .بود 7028/0و  8697/0

 بینیی را به منظور پیشگاوس ندیفرآ ونیرگرس تمیورالگماشین بر پایه 
 کربن دی اکسید/متانگاز مختلف از جمله  6یری ذپتراوایی و گزینش

گیری شده تراوایی اندازهمقادیر تجربی ن مطالعه، توسعه دادند. در ای
پلیمر برای ساخت مدل استفاده شد. علاوه بر این،  700مربوط به 

معرفی واحد استخراج ویژگی و برای  اثر انگشت آنها از روش
 در نهایت، برای تست دقت مدلدند. تکرارشونده پلیمر به مدل استفاده کر

پیشنهاد شده تعداد دو عدد از غشاهای بینی عملکرد غشاء، پیشدر 
آنها نشان داد که  نتایج به وسیله مدل در آزمایشگاه سنتز شد و

 کربن دی اکسید/متانبالای رابسون برای کران غشاهای پلیمری مذکور از 

علاوه بر موارد بررسی شده در مطالعات پیشین،  .[8] فراتر رفتند
تواند به عنوان یک ابزار قدرتمند در بررسی هوش مصنوعی می

پارامترهای ساختاری و شیمیایی پلیمرها و همچنین تشریح اثر 
 پارامترهای مذکور بر جداسازی گازی مورد استفاده قرار بگیرد 

 که این موضوع کمتر مورد توجه قرارگرفته است. 
 یهایژگیو ینیبشیدر پ ییپژوهش، به منظور ارتقاء کارا نیدر ا

متان /دیاکسیکربن د یدر مخلوط دوجزئ پذیریگزینشو  ییتراوا
 نیماش یریادگیبر  یمبتن نینو کردیرو کیاز  ،یمریپل یدر غشاها

 یجنگل تصادف تمیبر الگور یمبتن کردیرو نیاست. ابهره گرفته شده
 لیتحل و هیبالا در تجز ییتوانا لیدل هباست که  یاشرفتهیپ

 یانتخاب مناسب ها،یو خروج هایورود نیب دهیچیپ یهایهمبستگ
 .شودیمحسوب م رهایمختلف متغ راتیو تأث هاتیمطالعه حساس یبرا

 ییو مبتکر به منظور شناسا نینو کردیرو کی ق،یتحق نیدر ا ن،یبر ا علاوه

9 ZnO 

10 Al2O3 

11 Radial basis function (RBF) network 

12 R2 

13 CO2/N2   

14 CO2/CH4 

15 Barnett et al. 

(1)  Robeson upper bound     (2)  Free Volume 
(3)  Polymer backbone     (4)  Zhu et al. 
(5)  Fingerprinting      (6)  Gaussian process regression (GPR) algorithm 

)7( Poly(4-methyl-1-pentane) (PMP)   )8( TiO2 
)9( ZnO       )10( Al2O3 

(11)  Radial basis function (RBF) network   (12)  R2 
)13( CO2/N2      )14( CO2/CH4 

(15)  Barnett et al. 
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 کردیرو نیاست. اگرفته فاده قرارتمورد اس مرهایپل ترقیدق فیو توص
 اثر انگشت  یعنیهمزمان، به صورت با استفاده از دو روش 

 یهایژگیو کامل و قیاست به طور دقتوانسته ، 1گر مولکولیتوصیفو 
 را رهیو غ یو خواص قطب ،یبار سطح ،یاز جمله توپولوژ مرهایمهم پل

 قیدق ریتفس نی. ادینما نییها تبمدل یقابل فهم برا یتحت زبان
نوآورانه کمک  یمریها و مواد پلمدل نیبهتر یبه توسعه تواندیم

 ،2یپلیش یجمع حاتیتوض ریبا استفاده از مقاد ان،یپا در. دینما یموثر
 ییایمیو ش یساختار یهایژگیو و ردیپذیمدل انجام م یینها ریتفس

 نوآورانه درکیرو نی. ارندیگیقرار م یابیمورد ارز قیبه طور دق مرهایپل
 را مرهایمختلف پل یهایژگیو ریو تأث تیکه اهم دهدیامکان را م نیا

  شرفتیاطلاعات به منظور پ نیو ا میدرک کن یبه شکل بهتر
 شرفتهیپ یهاتیو نانوکامپوز یمصنوع یمرهایپل دیو تول یدر طراح

 .ردیمورد استفاده قرار گ

 
 هاروش

 یجنگل تصادف ونیرگرس یاصول اساس

 نیو قدرتمندتر نیتراز محبوب یکیجنگل تصادفی  تمیروالگ
 یمختلف برا یهانهیاست که به طور گسترده در زم ییهاتمیالگور
جنگل  ونی. مدل رگرس[12]شود یاستفاده م یو طبقه بند ونیرگرس

 است ساخته شده یریگمیدرخت تصم نیچند بیبا ترک تصادفی
 از مجموعه داده یفرع یهامونهبا انتخاب ن یریگمیو هر درخت تصم

 یراه بوت استرپ یریگنمونهشود. یم جادیا 3بوت استرپ کیبا تکن
 یمجموعه داده اصل کیاز  یآموزش تصادف یهاانتخاب نمونه یبرا

قرار گرفتن  یها برااز داده یکه وقت یمعن نیاست، به ا ینیگزیبا جا
 شدن  خابانت یهنوز هم برا ،ودش یمجموعه استفاده م ریدر ز

 نهایی ینیب شی. پ[13]هستند در دسترس  گرید یهااز زمان یاریبس در
شده  ینیب شیپ جینتا نیانگیبا در نظر گرفتن م جنگل تصادفیمدل 

با روش و مختلف  یهامجموعه ریکه در ز یریگمیدرختان تصم
 شود. ی، محاسبه ماندشده جادیا بوت استرپ

، جنگل تصادفیدر مدل  4برازششیاز مشکل ب یریجلوگ یبرا
 استفاده شد. 6متقابل یبا روش اعتبارسنج 5شبکه ای یجستجو کیاز 

 استشده فیتعر شیاز پ پرپارامتریها ریادمتفاوت مق بیروش، ترک نیدر ا

 بیترک نیبهتر یابیارز یبرا 7فولدمتقابل پنج  یاعتبار سنج کیو 
 

1 Molecular descriptors 

2 Shapley Additive explanation (SHAP) 

3 Bootstrap 

4 Overfitting 

5 Grid search 

6 Cross-validation 

7 Fivefold 

آزمون  یهاداده یم عملکرد مدل برایتعم یبرا پرپارامترهایها
پارامتر از جمله هایپرروش، سه  نیمطابق با ا. [14] شودیاستفاده م

 (،8دوم شهی)ر مینقطه تقس نیبهتر یها در جستجویژگیحداکثر تعداد و
( و حداکثر عمق 500در جنگل ) یریگمیدرختان تصم نهیتعداد به
 ریادبا مق ماندهیباق یپرپارامترهای. هااستشده نهیبه (20درخت )

 .[15] شدند میتنظ 9سایکیت لرنفرض از بسته  شیپ

 

 یپلیش یجمع حاتیتوض روش

  جینتا ریتفس یاست که برا یروش یپلیش یجمع حاتیتوض
 تیاهم ،روش نیشود. ایاستفاده م یادگیری ماشین تمیالگور کی
یادگیری ماشین مدل  ینیبشیها در پو سهم آن ورودی یهایژگیو
 یآموزش و بررس یهااز داده هاآن کیبه  کیبا کنار گذاشتن  را
 . [16] کندیم یابیارز 1معادله مطابق با  ینیب شیدر پ رییتغ

 

𝜑𝑖 =  
1

|𝑁|!
∑ |𝑆|! (|𝑁| − |𝑆| − 1)! [𝑓(𝑆 ∪ {𝑖}) − 𝑓(𝑆)]𝑆⊆𝑁   (1) 

  ،(φi) ،امi یژگیو شیپلیمقدار  ای یی، سهم نها1 معادله در
 مجموعه کیقابل تصور از  یهاگشتیجا هیسهم آن در کل متوسطبه عنوان 

 اساس را بر یادگیری ماشینمدل  یخروج f (S)شود.  یمحاسبه م یژگیو
 .[17] ها استیژگیتعداد کل و Nدهد و یها نشان میژگیاز و Sعه مومج

 
 ها و بحثهجینت

 11هایژگیو انتخاب و 10هایژگیو ارائهمجموعه داده، 

 اتیخصوص ینیبشیپ یبرا یادگیری ماشینمدل  کی ایجاد یبرا
 مریپل 520مجموعه داده متشکل از  کی، مرهایپل یگاز یجداساز

 12انجمن غشایی استرالزیداده مجموعه و با  یجمع آور یبه صورت دست

 یواقع یمرهایهموپل مجموعه داده مورد استفاده. [18] ادغام شد
 ،13متخلخل ذاتیمیکرو  یمرهایاز جمله پل موجود در مطالعات پیشین

  کربن دی اکسید گازهای یشده برا یریگاز اندازه گ تراواییبا 
کران مربوط به  یهاداده اییوترا عیتوز( 1-ب). شکل هستند متانو 

 دهد. همانطور که یرا نشان م 2015و  2008بسون ار بالای
 یدارا مرهایاز پل یاست، تعدادنشان داده شده( 1-ب)شکل در 

 ،Barrers310از  شیهستند، ب کربن دی اکسید برای گاز ییبالا تراوایی
  حد بالای رابسونگرفتن از  یشیپ یرا برا ییبالا لیکه پتانس

8 Square root 

9 scikit-learn 

10 Feature representation 

11 Feature selection 

12 Membrane Society of Australasia (MSA) dataset 

13 Polymers of intrinsic microporosity (PIMs) 

(1)  Molecular descriptors     (2)  Shapley Additive explanation (SHAP) 
(3)  Bootstrap      (4)  Overfitting 
(5)  Grid search      (6)  Cross-validation 
(7)  Fivefold      (8)  Square root 
(9)  scikit-learn      (10)  Feature representation 
(11)  Feature selection     (12)  Membrane Society of Australasia (MSA) dataset 
(13)  Polymers of intrinsic microporosity (PIMs) 
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 .يچگال نمودار، کربن دی اکسيد/متانپذيری ينشگز عي( توزجمجموعه داده توزيع ( ب يچگال نمودار، کربن دی اکسيد تراوايي عيتوز( الف - 1شکل 

 
 یبرا( 1-الف)دهد. شکل یارائه م یصنعت یو استفاده در کاربردها

 ییرذپگزینش عیوزت یبرا( 1-ج)و شکل  کربن دی اکسید تراوایی عیتوز
 در هر شکل 1یلمد-دو عیدهد که توزیم نشان  کربن دی اکسید/متان

 پذیریشنیو گز تراوایی یاصل وهکه دو گر یمعن نیوجود دارد به ا
 5/1تا  5/0و  تراوایی لگاریتم یبرا 3تا  1د که در محدوده نوجود دار

 ارقام به وضوح نی. اشوندیم یطبقه بندپذیری لگاریتم گزینش یبرا
 از نقاط داده در مجموعه داده ید که تعداد قابل توجهندهیم نشان

 .هستند Barrers 100 زکمتر ا تراواییبا  یمعمول یمرهایپل ،افتهیتوسعه 
 واحد تکرار کننده ی، تمام ساختارهابه مدل مریپل معرفی به منظور

 ینماد خط کیکه  ،استداده شدهنشان  2اسمایلز ستمیستوسط  مریپل
 یهابا استفاده از رشته ییایمیش یهاتار گونهاخس فیتوص یبرا

 ینیب شیها در پچالش نیتریاز اصل یکیاست.  ASCII3 [8 ,19]کوتاه 
 ارائه یمناسب برا یروش افتنی، یمریپل یغشاها درگازها  تراوایی

وجود دارند که برای  ویژگیبیان  متنوع یهاکیها است. تکنیژگیو
. اشاره نمود گرهای مولکولیتوصیف و اثر انگشت توان بهمثال می

 

1 Bimodal 

2 Simplified molecular-input line-entry system (SMILES) notations 

3 American Standard Code for Information Interchange 

به منظور استخراج مورد اشاره  کیاز دو تکن یبیمطالعه، ترک نیدر ا
 یادگیری ماشینمدل  کی ساختو  مرهایاطلاعات از پل بهترهرچه 

 . [10, 8]استفاده شد  قیدق

 ایجاد یبرا RDKit، از بسته گرهای مولکولیتوصیف مورد در
است. استفاده شده مریپل شوندهواحد تکرار بر مبنایها کننده فیتوص

 ییایمیو ش یکیزیتوانند اطلاعات فیم یمولکول یهاکننده فیتوص نیا
 عاملی یها، گروهیکیتوپولوژ یهامانند بار، شاخص مریپل کیمربوط به 

 QSPR4در توسعه  یاکه به طور گسترده ،دنده ئهرا ارا رهیو غ
   .[20, 9] دنشویاستفاده م یادگیری ماشین یهاو مدل

 یهاکننده فیاست که توص یگریروش د گشتاناثر در این مطالعه، 
  یدسترس جهت یادگیری ماشینکمک به مدل  یرا برا یمولکول
خاص همراه  مریپل کیاز اطلاعات در مورد  یاگسترده فیبه ط

  RDKitاز بسته  5مورگان اثر انگشتراستا،  نیخواهد کرد. در هم
روش  نیااست. با استفاده از شده دیتول تیب 1024و  2 اعبا شع
 تعداد  یحاو یساخت مولکول ری، هر زیکیتوپولوژخواص بر  یمبتن

4 Quantitative structure–property relationship 

5 Morgan Fingerprint (MF) 

(1)  Bimodal      (2)  Simplified molecular-input line-entry system (SMILES) notations 
(3)  American Standard Code for Information Interchange (4)  Quantitative structure–property relationship 
(5)  Morgan Fingerprint (MF) 
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 .پذيری غشاهای پليمریبيني تراوايي و گزينشرای پيشند يادگيری ماشين بشماتيک فرآي - 2شکل 

 

 ( است و سپس 2حالت  نی)در ا ییایمیش یوندهایاز پ یمشخص
 مطالعه  نیار د تیشود. هر بیم ختهیر یتیب 1024بردار  کی در
 یو اطلاعات کاف ودشیمنحصر به فرد در نظر گرفته م یژگیو کی

 یگاز یبه رفتار جداساز ،و اتصال آنها املیع یهاگروه ریدر مورد تأث
 دهد. یارائه م مرهایپل

جمله از  یژگیو 1049مطالعه  نیها، در ایژگیانتخاب و در مورد
است. به منظور هشد جادیا گرهای مولکولیتوصیفاثرانگشت و 
استفاده از روش کم با  انسیبا وار ییهایژگی، و1یکاهش افزونگ

 مشخص شده  (2)معادله  ینولبر یتصادف یرهایمتغ انسیوار
خاص است،  یژگیو کی X ،2معادله . در [21] ندو سپس حذف شد

 نیها است. در اخاص در تمام نمونه یژگیو کیاحتمال حضور  pو 
با  ییها یژگیکه و یمعن نیاست به ا 8/0 برابر  pمطالعه، مقدار 

 شوند.می حذف هانمونه %80از  شیثابت در ب ریمقاد
 

 

Var(X) = p(1-p) (2) 

بر عوامل  نیبه عنوان مؤثرتر ماندهیباق یژگیو 67، سرانجام
 ندیفرآ کی. شماتشدنداستفاده پذیری( و گزینش وایی)تراعملکرد غشاء 

 است.نشان داده شده 2در شکل 

 
 گاز  پذیریتراوایی و گزینش ینیبشیپ یبرا مدل یادگیری ماشین عملکرد

 یکشف عوامل اصل یبرا یتصادف یجنگل تمیمطالعه از الگور نیا
 .کندمیاستفاده  عملکرد غشاءبر مؤثر  ییایمیش یو ساختارها یکیزیف
 یهایژگیعنوان وبه  روش اثرانگشت و توصیف گر مولکولیاز  نجایر اد

شود. مجموعه داده به طور یاستفاده م یادگیری ماشین مدل یورود
 شد. میتقس درصد 20 تستو  درصد 80 آموزش یهاهبه مجموع یتصادف

 و  تراوایی یبرا (3-د) و (3-ب)در شکل  بیمدل به ترت جینتا
 

(1)  Redundancy 
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 .هاآن فيو تعار RDKit موجود در گرهایتوصيف ستيل - 1 جدول
 توضیح توصیف گرنام 

TPSA  1مریدهنده پل لیتشک هایگروه یبسطح قطمساحت 
lipinskiHBA هیدروژن پیوند رندگانیعداد پذت (H) مولکول کی یبرا 2لیپینسکی 

NumRotatableBonds مولکول کی یقابل چرخش برا یوندهایتعداد پ 
NumHBA پیوند هیدروژن رندگانیداد پذعت (H) مولکول کی یبرا 

CrippenClogP  اتم ضریب تقسیم محاسبه بر مبنای(log P) 
NumHeteroatoms مولکول کی یها براتعداد هترواتم 

NumAromaticRings مولکول کی یبرا آروماتیک یهاتعداد حلقه 
 

دهد که یها نشان مافتهیاست. شده نشان داده یریپذنشیگز
 یبرا 97/0در حدود  2R تواندیم تصادفی برای تراواییجنگل  مدل

 یمقدارپذیری برای گزینشتست و برای 86/0و  آموزشمجموعه 
 .کند دیتست تولبرای  84/0و  مجموعه آموزش یبرا 98/0در حدود 

 

  یادگیری ماشین مدل ریتفس

 شوندیمحسوب م اهیس یها جعبهولاًمعم یادگیری ماشین یهامدل
کند یم یسع پژوهش نیحال، ا نی. با استیآنها ساده ن ریتفس رایز

 ییایمیش یهایژگیو افتنی یتا حد امکان اطلاعات لازم را برا
 یمریپل یغشا پذیریگزینشو  تراواییدر  یمهم ریتأثکه  یاساس

، نید. بنابرا، استخراج کندارند کربن دی اکسید/متان یجداساز یبرا
 با استفاده از  قیدق یبررس قیاز طر یکیفیزاثر عوامل 

 یها دارایژگیشود. اگر ویم آشکار یپلیش یجمع حاتیتوض ریمقاد
رابطه ها یژگیمثبت باشند، آن و یپلیش یجمع حاتیتوض ریمقاد

 یها دارایژگی. اما اگر ودارند پذیریگزینشو  تراوایی مستقیم با
 تراوایی باها آن طهراب، دباشن یمنف یپلیش یمعج حاتیتوض ریمقاد

 ده پارامتر ( 3-ج) و( 3-فال) شکل. [22] است معکوس پذیریگزینشو 
 پذیریگزینشو  کربن دی اکسید تاثیرگذار بر روی تراوایی و  مهم

د. ندهینشان ماز بالا به پایین به ترتیب  را کربن دی اکسید/متان
 .استگزارش شده 1جدول  در توصیف گرهاکامل  فینام و تعر

 TPSAشود، یم مشاهده (جو  الف) 3شکل از که  همانطور
پارامتر  نیترو مهم اکسیدکربن دی  تراوایی یبراعامل مؤثر  نیدوم

  TPSA. است کربن دی اکسید/متان پذیریشینگزبینی در پیش
  ژنی، در درجه اول اکسهای قطبیگروه مساحت سطحبه عنوان 

 .[23] استشده فیها تعرآن به متصل دروژنیه یهااتمو ، تروژنیو ن
 را  یمولکول نیب یروهایتواند نیم یقطب هایگروهتعداد  شیافزا

 افزایش دهد.  شوندیم یارهیزنج نیکه باعث جذب و انسجام ب
کاهش  شود که منجر بهمحدود می مرهایحجم آزاد پل در نتیجه،

 

1 Topological polar surface area (TPSA) 

2 LipinskiHBA 

3 NH2 

 یگر،داز طرفی . [25, 24] شود.میغشاء  پذیریتراوایی و افزایش گزینش
اکسید که مولکولی قطبی است دیهای قطبی برای عبور کربنگروه

کنند ایجاد می نسبت به متان یا نیتروژن غیرقطبی ترجیح بالاتری
 یساختار یهایژگیو ریساپذیری اثری مثبت دارد. که بر گزینش

 دارند کربن دی اکسید یدر جداساز ییبسزا ریشناخته شده که تأث
 3نهیمانند گروه آم یقطب عاملی یها، گروهیدروژنیه پیوندز: عبارتند ا

، ژنیو اکس تروژنیها مانند نتعداد هترواتم ،4لیدروکسیو گروه ه
توان با نگاه کردن یکه م یمریپل رهیزنجسختی سطح مولکول و 

 .[28-26]ه شوند داد صیتشخ یمریسخت در ستون فقرات پل یهابه حلقه
 یریتواند انعطاف پذیم آروماتیک یهاحلقه ی، معرفمریپل یبا توجه به سخت

 پذیریگزینشدهد، که منجر به  شیآن را افزا سختی ایرا کاهش داده  مریپل
 .[30, 29] بالاتر خواهد شد
توانند یها مارساختریاز ز یخمورگان، براثر انگشت با توجه به 
 یجداساز بر مرهایپل فیزیکی اتیخصوصاثر در مورد  اطلاعات جالبی
 یهاارساختریزتاثیر همانطور که اشاره شد، دهند.  ارائه کربن دی اکسید

 خصوصیات مورد اشاره. در حالیکه ستاشده بیان 3در شکل  مهم
 شود،یم مشاهده( 3-الف)همانطور که از شکل . اندتوصیف شده 4 شکلدر 

 ، زیرساختارکربن دی اکسید تراوایی یبرا ارساختریز نیمهمتر
است.  آروماتیک یهاحلقه ریکه نشان دهنده تأثباشد می 800شماره 

 توانندیم مریموجود در ستون فقرات پل آروماتیک باتیاست که ترک یهیبد
 اییتراوو باعث کاهش  را کاهش دهند یاصل رهیزنجی انعطاف پذیر

 نیز که نمادی از حضور 236ساختار ری. به طور مشابه، ز[31] گردند
 است در زمره ده پارامتر مهم مریدر ستون فقرات پل آروماتیک یهاحلقه

 3. شکل نیز اثر معکوس داردغشاء  تراواییبر قرار گرفته است که 
د پیونبا  یهاژنیمانند اکس یقطب برخی پیوندهایدهد که ینشان م
 از آنجا که بر انعطاف پذیری زنجیره ( 651ساختار ری)ز 5دوگانه

 . تراوایی رابطه معکوس دارندبا گذارند و مسیرهای عبور اثر می
 نتیکی کمتری یس قطر کربن دی اکسیداینکه اما، این مساله بدلیل 

4 OH 

5 Double-bonded oxygens 

(1)  Topological polar surface area (TPSA)   (2)  LipinskiHBA 
)3( NH2       )4( OH 

(5)  Double-bonded oxygens 



  1403، 4، شماره 43 دوره . . . ييايميو ش یساختار یهايژگيو يبررسر د نيماش یريادگي کاربرد نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 207                                                                             علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 
 تياهم ترتيب (ج، کربن دی اکسيد تراوايينتايج  ، ب(راواييبرای ت يژگيو تياهمترتيب  (الفی، برايادگيری ماشين  یهاعملکرد مدل - 3شکل 

 .کربن دی اکسيد/متان پذيریگزينشنتايج  ، د(کربن دی اکسيد/متان پذيریگزينش یبرا يژگيو

 

 
 کربن دی اکسيد تراواييبر را  ريتأث نيشتريکه ب ييهاارساختريز - 4شکل 

 .مورگان دارندنگشت اثر ا بر اساس کربن دی اکسيد/متان پذيریگزينش و

 
ری پذیبه نسبت نیتروژن و متان دارد منجر به افزایش گزینش

اتم کربن  کیدهد که ینشان م جینتا ،. در مقابل[33, 32] گرددمی
متصل  یکربن مرکز کی( و 37 ارساخت ری)ز وندیبا چهار پ یمرکز
 مثبت اثر ( 957 ارساخت ری)ز آروماتیکو  کیفاتیحلقه آل کیبه 

اثرگذاری  یبرا یاحتمال حی. توضدندار کربن دی اکسید بر تراوایی
 

1 Fractional Free Volume (FFV) 

ها بر بهبود انعطاف پذیری ر آنیزیرساختارهای مورد اشاره به تاث
 اگر چه ترکیب آروماتیک، 957در مورد زیرساختار . گرددها بر میزنجیره

 ها الات آناتصگردد اما تعداد معمولا باعث کاهش تراوایی می
کنند های چهار پیوندی از آنجا که مشابه مفصل عمل میبا کربن

 1کسر حجم آزاد، جهیدر نت تواند سختی زنجیره را کاهش دهد.می
 .شودمی اییتراو تیو در نها نفوذ بیضر شیافزا عثبا یابد کهافزایش می

 از جمله یمریپل یهاساختاراز  یتعداد یگسترده قبلاً برا یالگو نیا
 .[36-34] استشده هدهمختلف مشا 2یدهایآم یپل

اگرچه وجود  د،شویمشاهده م (3-ج)از شکل همانطور که 
هبود تراوایی باعث ب مریدر ستون فقرات پل 37 ختار شمارهرسایز

دارد.  پذیری رابطه معکوسگزینشاین زیرساختار با اما  شود،می
 از شیبا بی مرهایپلبه خواص ، 37 ارساختریمانند ز 1018 ارساختریز

 ، نی. علاوه بر ااشاره دارد هاتصال در واحد تکرار شوند وندیدو پ
 غشاء دارد.  پذیریگزینشدر  اثر معکوس 1018 ارساخت ریز

  دوگانه،پیوند با  یهاژنیاکسنشان داد که  نیمچنه جینتا

2 Polyimides (1)  Fractional Free Volume (FFV)    (2)  Polyimides 
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 برخلاف اثر منفی که در تراوایی غشاء دارند (651، 315) ارهایساخت ریز
 جینتا نیا یبرا یاحتمال حیتوض پذیری ارتباط مستقیم دارند.با گزینش

 پذیریگزینش و تراوایی نیب 1ی متقابلترجیح گذاربه ممکن است 
 . [32]مطالعه باشد  نیورد استفاده در ام یمرهایاز پل یاریبس

  یمنف ریاز موارد تأث یاریدر بس آروماتیکه که حلق یدر حال
آن  ریاست که تأثنشان داده 681 ارساخت ریغشاء دارد، ز تراواییبر 
 .[38, 37] مثبت است تا حدودیغشاء  پذیریگزینشبر 

 

 یریگجهینت
 ییشناسا بهی بر یادگیری ماشین نمبت یروش راساسب پژوهش نیا

  یکیزیف یهایژگیو و یمریمهم مواد پل یهاارساختریز و مطالعه
 عملکرد بالاجدید با  یمریپل هایغشا یطراح در هاآن ییایمیو ش

شاخص با  ی ماشینیادگیر یها. مدلپردازدمی یگاز یدر جداساز
 پذیریگزینش و کسیدکربن دی ا تراوایی یبالا برا 2Rعملکرد 

 برای توصیف پلیمرها  اند.افتهی توسعه کربن دی اکسید/متان
های یادگیری ماشین، های قابل استفاده در مدلو استخراج ویژگی

گرهای مولکولی استفاده اثرانگشت مورگان و توصیفاز دو روش 
برای تحلیل  یپلیش یجمع حاتیتوضن از روش است. همچنیشده

 است نشان داده جینتا است.بهره گرفته شده و تفسیر نتایج
 یهاارساختریو ز یمانند بار سطح ییایمیش یهاکننده فیکه توص

نتایج همچنین  دارند. یدر عملکرد جداساز ینقش مهم یمریپل
 ،TPSAند های فیزیکی و شیمیایی پلیمر ماندهند که ویژگینشان می
، مولکول کی یبرا ینسکیپی( لH) دروژنیه وندیپ رندگانیتعداد پذ

، (H) دروژنیه وندیپ رندگانیپذ تعداد، قابل چرخش یوندهایپ تعداد
 ها، هترواتم تعداد، (log P) میتقس بیاتم ضر یبر مبنا محاسبه

، 800های آروماتیک و زیرساختارهای پلیمری شماره تعداد حلقه
ترین از جمله مهم 957، و 681، 1018، 315، 236، 37، 651

پذیری غشاهای بینی تراوایی و گزینشی تاثیرگذار بر پیشپارامترها
 لیلهای مذکور عمدتا به دپلیمری برای جداسازی گازی هستند. ویژگی

تمایل به سمت جذب  ایجاد پذیری زنجیره پلیمری وتاثیر بر انعطاف
   از اهمیت زیادی برخوردار هستند. اکسید نسبت به متاندیکربنگاز 
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