
 

 

 آینده  و حال گذشته، : اکسیددیکربن  جذب برای 1آلی - فلزیچارچوب  غشاهای

 چکیده 

  متکی   خود   انرژی   نیازهای  برای  فسیلی   هایسوخت   به بعدی   هایدهه  در   جامعه   شودمی  بینیپیش   که   آنجایی   از  

  از   استفاده  از  ناشی  اکسید دی کربن  انتشار  سطح  افزایش  مرتبط،  شدهتقویت   ایگلخانه   اثرات  به   توجه   با  باشد،

  ی مسیر   ،غشاء  فناوری .  باشد   زیستمحیط   و   هاانسان  برای   تری بزرگ   تهدیدهای  تواند می   فسیلی   سوخت

  هایگزینه   میان   در .  است  اکسید دی کربن   انتشار  رشد   به  رو   معمای   با   مقابله   برای   انرژی پربازده   نظر   از   امیدوارکننده 

  برای   توانند می   که  پذیرشانتطبیق  بسیار  ساختارهای  دلیل  به   آلی-فلزی  هایچارچوب  متخلخل،   مواد  مختلف

 سازیمدل .  هستند   غشایی  کاربردهای  مورد   در  زیادی   توجه   سزاوار   شوند،   طراحی  گاز  جداسازی  مختلف   نیازهای

  ارائه   مولکولی   سطح  در  اطلاعاتی  تواند می   ، غشاء  بر  مبتنی  هایسازیجدا  برای   آلی -فلزی  هایچارچوب   محاسباتی

 عملکرد   هایروند   برای  نظری  هایپایه   ایجاد  به  و  نباشد   دسترس   در  هاآزمایش   طریق  از  است  ممکن  که  دهد 

  خالص   آلی -فلزیچارچوب    غشاهای  بررسی   بر   دیدگاه  این.  کند   کمک   گاز  جداسازی  هایآزمایش  در   شده  همشاهد 

فلزی  بر   مبتنی   کامپوزیت   غشاهای  و  جداسازی  مانند   اکسید دیکربن   جذب  کاربردهای   برای  آلی - چارچوب 

محاسباتی    مطالعات  بر  ویژه   تأکید   با   طبیعی   پالایش گاز  وکربن  (  2H/2CO)  احتراقپیش  و(  2N/2CO)  احتراقاپس

چارچوب    غشاهای  آزمایش  و  سازیمدل   توسعه،   در  آینده  هایگیری جهت  و   کلیدی  هایپیشرفت   . دارد  تمرکز

  غشاهای  نازک،   بسیار  آلی-فلزی چارچوب    غشاهای  یونی،مایع/  آلی -فلزی چارچوب    غشاهای  اولیه،  آلی-فلزی

چارچوب  بر  مبتنی  2مختلط ماتریس   غشاهای  و  ایشیشه آلی -فلزیچارچوب    ، آلی  کووالانسی-آلی   فلزی چارچوب  

 سازیمدل   با  مرتبط   بالقوه  هایچالش  و  هافرصت ی از  انداز چشم  نهایت،  در.  گردیده است  برجسته  را  آلی-فلزی

 .است شده  ارائه کربن  جذب برای آنها استفاده و  آلی-فلزیچارچوب  بر  مبتنی  غشاهای محاسباتی

 انداز  چشم

چارچوب    مطلوب   هایویژگی   لطف  به   توانند می   آلی -فلزیچارچوب    غشاهای   که   است  داده   نشان   اخیر   هایپیشرفت

  جذب   مسیرهای  غیره،  و   بزرگ  مساحت سطح  شیمی،   تنظیم،  قابل   منافذ   اندازه  مانند   گاز   جداسازی  برای   آلی -فلزی

  بر   مبتنی  غشاهای  برای   ساخت  مختلف   هایشیوه   تنها  نه   ها،سال   طول  در .  کنند   باز  را  یکارآمد   اکسید دی کربن

چارچوب    نازک،  فوق  غشاهای  مانند )  مختلف  هایماهیت  با  غشاهایی  بلکه  اند،یافته   توسعه  آلی-فلزیچارچوب  

 غشاهای .  اند شده   تولید   نیز(  مختلط غشاهای ماتریس   ، کوالانسی آلی- یچارچوب فلزی آل  و   3مایع یونی   آلی -فلزی

 
1 Metal organic frameworks 
2 Mixed matrix membranes 
3 Ionic- liquid 



 

 

  از  عموماً ،آلی -فلزی چارچوب  توخالی فیبر غشاهای و مولکولی غربال نازک، لایه شامل اولیه،  آلی-فلزیچارچوب 

چارچوب    غشاهای   از   برخی.  شودمی   مربوط   نقص   یا /و  دانه  مرزهای   به   آنها  از   بعضی   که   برند می   رنج   پایداری   مشکلات

  مانند   توجهی   قابل  مزایایموجب    ( هیبریدی  و   ای شیشه  نازک،   فوق   مثال   عنوانبه )  یافته توسعه   جدید   آلی -فلزی

 هایویژگی   دامنه  که  آنجایی  از.  شدند   مطلوب   مکانیکی  خواص   یا/و  ،عیببی   ساختارهای  بالا،  جداسازی  عملکرد

چارچوب    غشاهای  سازیمدل/ سنتز  برای  فضا  هنوز   است،  گسترده  بسیار  آلی-فلزی چارچوب    شیمیایی/ساختاری

  هایگیری جهت  خواهیممی  ما  انداز،چشم   این  در  بنابراین،.  دارد  وجود   کربن  جذب  برای  بالاتر  عملکرد   با  آلی-فلزی

  ارائه اکسید  دی کربن  جذب  برای   آلی -فلزی چارچوب    بر   مبتنی  غشاهای  از   استفاده  و   طراحی  مورد   در  را  آینده

  مورد  منفرد  گاز   نفوذ   هایآزمایش   از   استفاده   با  عموما  آلی -فلزیچارچوب    غشاهای  جداسازی  عملکرد   .منمایی

  گازها   که  آنجایی  از.  دهد می  نشان  را  آلایده   گاز  نفوذپذیری  و  آلایده  پذیریانتخاب  که  گیردمی   قرار  مطالعه

  بسیار   نتایج   به  منجر   ،مربوطه  گاز   مخلوط   شرایط   از  استفاده   دارند،  وجود   صنعتی  فرآیندهای  در   مخلوط  صورتبه 

  صنعتی   شرایط   در   هامخلوط   این،   بر   علاوه .  دگرد می   گاز  تک   هایآزمایش   از  حاصل  نتایج  با  مقایسه   در   ترواقعی 

  گرفتن   نظر  در  با.  شوند   شامل  را(  غیره  و   کربنمونواکسید   ،سولفید هیدروژن   ،آب )  زیادی  هایناخالصی  است  ممکن

  باقی   آوردلهره   یکارها  ناخالصی   این   به دلیل وجود  ،آلی- فلزیچارچوب    پایدار  بسیار  غشاهای  سنتز   موضوع،  این

هیدروژن  و  آب   ویژه  به  ماند،می    آلی-فلزی   هایچارچوب  ساختار  تخریب /تجزیه  به  منجر  تواند می   سولفید 

گی  چگون  کند،   کمک   آلی- فلزیچارچوب    غشاهای  پایداری  بینیپیش   به   توانند می   محاسباتی  مطالعات   . ]3و2[شود

  و   نماید را بررسی    آلی-فلزیچارچوب    غشاهای  جزئیچند   گاز  جداسازی  عملکرد  بر  هاناخالصی   این   حضور  تاثیر

  پایداری   است،  توجه  شایسته  که   خاص  زمینه  یک.  کند   هدایت  مناسب  هایکاندید   سمت  به  را  آزمایشی  کارهای

  چرا که   است،  مرطوب  گازی  هایمخلوط   با  مواجهه  هنگام  ،آن   گاز  جداسازی  عملکرد  و   آلی -فلزیچارچوب    غشاء

دست    مرطوب   شرایط   در   را   کمتر   گاز   جداسازی  عملکردهایبه    افت نموده یا  توانند می   آلی -فلزی   هایچارچوب

  بررسی   ( ]6[  کامپیوتری   یادگیری  مانند )   محاسباتی  هایتکنیک   از   استفاده   با  ند توانمی   هاجنبه   این .  ]5و4[یابند 

  دارند   مرطوب   شرایط   در   پایدار  و   بالا  عملکرد   که   غشاهایی  ، تجربی  هایارزیابی   انجام  از  قبل   توان می   و   شوند 

 . شوند  شناسایی

  آنها  میل تغییر  برای   را   آلی- فلزی   هایچارچوب   که   است  این  غشاها  جداسازی  عملکرد  بهبود   برای   استراتژی   یک 

  را   منافذ   شکل   و  اندازه  که چیزی    ،تنظیم نماید   (آب  ،اکسید دی کربن   مانند )  ناخواسته/خواسته  هایگونه   در جهت

 تواند می   آلی-فلزیچارچوب    4کردن دار  عامل  مختلف،  عملکردی  هایگروه   از  استفاده  با  .]7[  نماید سازگار می   نیز

  ن دار کردعامل   که  آنجایی  از.  کند   فراهم   را  آلی-فلزیچارچوب    بر   مبتنی  غشاهای  در  جداسازی  پدیده   کنترل

 
4 functionalization 



 

 

  در   محاسباتی  غربالگری  کارهای  است،  تجربی  دار کردنعامل  از  ترساده   فرضی  طور  به  آلی-فلزی  هایچارچوب

  نامطلوب /مطلوب  عملکردی  هایگروه   مورد  در  بینش  آوردن   دست  به  برای  بزرگی  کمک  تواند می   بزرگ  مقیاس 

  چارچوب کوالانسی آلی  و  آلی -فلزیچارچوب  بر مبتنی   هایغشاء در  اکسید دی کربن  جداسازی سازوکارهای برای

شده    دارعامل های کوالانسی آلی  چارچوب   فرضی  طوربه   همکاران  و  یان   مثال،  عنوانبه .  باشد   دار شدهمتفاوت عامل 

  حد  از آنها غشاهای ماتریس مختلط  و دارعامل  کوالانسی آلیچارچوب  غشاهای که ند داد  نشان ونمودند   تولید را 

   .]8[ گیرد می   پیشی CH 2CO /4 جداسازی  برای 5ربیسون  بالای

  محاسباتی مطالعات    و   تجربی  مطالعاتهر دو    توجه  مورد  پلیمر/آلی-فلزیچارچوب    هایرابط   اخیر،   هایسال   در

. بگذارند   تأثیر   مواد   مکانیکی  پایداری  و   گاز   جداسازی  عملکرد  بر  توانند می   غشایی  هایرابط  که  زیرا  اند،گرفته   قرار

  قرار  مطالعه  مورد   تاکنون  که   غشاهای ماتریس مختلطی   تعداد  با  مقایسه  در   مطالعاتی  چنین  تعداد   حال،  این  با

  پلیمر، /آلیچارچوب فلزی   سازگاری  بهتر   درک  برای   بیشتری  مطالعات  بنابراین،.  است  محدود   بسیار  هنوز   اند،  گرفته

  جداسازی  عملکرد  بر  آنها   تأثیر  و  ساختاری  هایویژگی   روی  بر  عیوب  و   سطحی  هایحفره   نقش

 تواند می  هاآزمایش  در هارابط  گیری شکل دقیق   کنترل  که آنجایی  از. است نیاز مورد  شدهمحاسبه/شدهگیری اندازه

مختلط   هایرابط   درباره   هابینش  باشد،  دشوار ماتریس   سازیمدل   طریق  از  ترآسان  نسبتاً  توانمی   را  غشاهای 

 از  آنها آوردن  دست  به  است  ممکن  که  دقیق  شدهمحاسبه  ساختاری  هایویژگی  که  جایی   د،نمو  آشکار  محاسباتی

  کمتر  جنبه  از  دیگری  نمونهمرتبط گردند.  گاز    جداسازی  عملکردهای   با  توانند می   باشد،  غیرممکن  آزمایش   طریق

  گاز   شار  برابر  در   مانعی   عنوان  به  است  ممکن  که  آنهاست  خارجی   سطوح  ،آلی -فلزی چارچوب    غشاهای  شده  اوش ک

  خاص   هایویژگی   توضیح  به   تواند می   ،آلی-فلزیچارچوب    غشاء  سطوح   محاسباتی  سازیمدل .  ]9[  د نمای  عمل

  حالی   در .  نماید   هدایت  را   غشاء  طراحی   در   تجربی   مطالعات  و   کرده   کمک  سازدمی   ممکن  را   بالا  گاز   شار  که   سطوح 

  ترکاربردی   معیارهای  با  اطلاعات  آن  اتصال  است،  مفید   آنها  نفوذپذیری   و   پذیریگزینش  اساس   بر  غشاها  ارزیابی  که

غشای    گاز  جداسازی  عملکرد  ننمود   مرتبط   برای  بیشتری  کار  آینده،  در  .است  حیاتی  نیز  6کربن هزینه جذب    مانند 

مختلط    از  استفاده   با  ،جداسازی  فرآیند   مختلف  هایمدل/هاپیکربندی  طریق  از  جداسازی  هزینه   با  ،ماتریس 

 . بود خواهد  ضروری  ،مقیاسی چند  رویکردهای 

  های میدان از استفاده  آنها میان در  که  استوار هستند  فرض چندین بر غشاها روی  محاسباتی مطالعات از  بسیاری 

  هایمیدان   که   حالی   در   که   داشت  توجه  باید .  است  رایج  بسیار   چارچوب  پذیری انعطاف  حذف   و   عمومی  نیروی 

  تخصصی   نیروی  هایمیدان  باشند،  کافی  بزرگ   مقیاس   در   غشایی  غربالگری   مطالعات  برای  توانند می   عمومی   نیروی 

 
5 Robeson 
6 Carbon capture cost 



 

 

- فلزیچارچوب    غشاهای  گاز  جداسازی  عملکرد  بینیپیش  مشابه،   طوربه.  است  نیاز  مورد  تردقیق   محاسبات  برای

  امیدوارکننده   غشاهای  کوتاه  فهرست  برای  شروعی  نقطه  عنوان  به   تواند می   صلب  هایچارچوب   از  استفاده   با  آلی

  گزارش   زیرا کند، ایجاد  غشاء کشف  و  طراحی  در   را  مزایایی تواند می   پذیریانعطاف  اثر گنجاندن حال،  این با .باشد 

  نرم کنندگی   اثر  است  ممکن  آلی-فلزیچارچوب    بر  مبتنی  پذیرانعطاف   غشاهای ماتریس مختلط   که   است  شده

  محاسباتی   نظر  از  تواند می  غشاها  در  پذیریانعطاف  گرفتن  نظر  در  که  آنجایی  از.  ]10[  دهند   کاهش  را  پلیمری

( بالا  عملکرد  با  غشاهای  مثلاً)  غشاها  از  محدودی  تعداد  برای  هاییتحلیل/سازیشبیه   چنین  انجام  باشد،  پرهزینه

   .شودمی   داده ترجیح

 هایغشا  و   آلی-فلزیچارچوب    غشاهای  برای   گاز  جداسازی  تولید شده  هایداده   بزرگ  مقیاس   به  توجه  با  نهایت،  در

  تاکنون،   7با توان بالا  یمحاسبات  یغربالگر   مطالعات  از  استفاده   با   آلی-فلزیچارچوب    بر   مبتنی   ماتریس مختلط 

 هاییکننده توصیف   استخراج  جهت  هاسازیشبیه   و  هاآزمایش  تکمیل   برای   تواند می   یادگیری ماشین   هایتکنیک 

  مفید   بسیاربرای عملکرد جداسازی غشاها    کننده بینیپیشهای  مدل   و  غشاها  بهترین  ساختاری  هایویژگی   برای

  و   طراحی  توجهی  قابل  طوربه   تواند می   آلی-فلزیچارچوب    غشاهای  برای   یادگیری ماشین  هایمدل  ساخت.  باشد 

  جداسازی   عملکرد  برای  سریع  هایبینیپیش  د نتوانمی که آنها    زیرا  بخشد،  شتاب  را  امیدوارکننده  غشاهای  کشف

مشخص    ما   دیدگاه   طورکلی، به .  دهد   نشان   بهینه   جداسازی  عملکرد   برای   را   طراحی جدید    قوانین   و   کند   ممکن   را   گاز

  شاهد   همچنان   ما  و   دارند   اکسید دی کربن   جذب   برای  روشنی   آینده   آلی -فلزیچارچوب    غشاهای   که  کند می 

 .بود خواهیم اکسید دی کربن  انتخابی مواد عنوان  به  آنها درخشش
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7 HTCS  (High-throughput computational screening) 
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