
 

Journal of Applied Research of Chemical-Polymer Engineering. (Persian), Vol. 8, No. 2 (Summer 2024) 24-33 

 

 

Journal of 

Applied Research of Chemical-Polymer Engineering 

 

journal homepage: www.arcpe.modares.ac.ir  

 

 

 

 

Research Paper 

Molecular simulation of phenol-containing poly(ether-block-amide) membrane for carbon 

dioxide separation from nitrogen 

 
Mahdi Elyasi Kojabad 1,*, Mahmoud Moharrami 2 

1 Department of Chemical Engineering, Faculty of Engineering, Behbahan Khatam Alanbia University of Technology, Behbahan, Iran 

2 Faculty of Chemical Engineering, Tarbiat Modares University, Tehran, Iran  

 

ARTICLE INFO 
 

 

Received 2025-01-08 

Accepted 2025-01-21 

Available online 2025-05-21 

ISSN: 2588-5316 

Online ISSN: 2588-5324 

 

Keywords: 

Polymer membrane 

Molecular simulation 

CO2 separation 

poly (ether-block-amide) 

phenol 

GRAPHICAL ABSTRACT 
 

 

 
 

 
 

ABSTRACT 
 

Research Subject: Carbon dioxide (CO2) pollution represents a major environmental challenge in contemporary society, primarily driven by industrial 

expansion. A notable modern approach for CO2 separation involves the use of polymer membranes, with poly (ether-block-amide) (Pebax) recognized 

as a prominent industrial membrane in this field. However, this type of membrane is constrained by the permeability–selectivity trade-off, which hinders 

its broader application in industrial processes. One strategy to overcome this limitation is the incorporation of various functional compounds into Pebax. 

Research Approach: This study selected phenol—characterized by its hydroxyl functional group—as a filler, and prepared Pebax membranes with 

varying phenol concentrations using advanced molecular simulation techniques. Molecular Dynamics (MD) and Grand Canonical Monte Carlo (GCMC) 

methods were employed to evaluate both the structural properties and gas separation performance of the membranes. Initially, structural properties—

including fractional free volume (FFV), density, and polymer chain mobility—were analyzed, followed by assessments of functional properties such as 

diffusion and solubility coefficients. 

Main Results: The incorporation of phenol led to an increase in the membranes' fractional free volume (FFV). Radial distribution function (RDF) 

analysis revealed that the interaction between CO2 and phenol molecules was stronger than that between CO2 and Pebax polymer chains. Furthermore, 

the results indicated that phenol increased the CO2 diffusion coefficient by a factor of 5.5 and the solubility coefficient by 1.3 times compared to the 

pure Pebax membrane, due to Lewis acid–base and π-quadrupolar interactions. Analysis of CO2 permeability and CO2/N2 selectivity in the simulated 

membranes showed that increasing the phenol content led to higher CO2 permeability but a continuous decrease in CO2/N2 selectivity. 
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Attribution-NonCommercial terms. 
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 مقاله تحقیقاتی

 نیتروژن از اکسیدکربندی جداسازی منظوربه فنول حاوی(دیآم-قطعه-اتر)یپل غشای مولکولی سازیشبیه

 
 2 محمود محرمی، *,1 مهدی الیاسی کجاباد

 ایران بهبهان، بهبهان، الانبیا خاتم صنعتی دانشگاه فنی و مهندسی، گروه مهندسی شیمی، دانشکده 1
 ایران تهران، تربیت مدرس، دانشگاه مهندسی شیمی، دانشکده 2

 

 

 چکیده

 جداسازی برای نوین هایروش از یکی. شودمیناشی  صنایع گسترش از که است حاضر عصر مهم هایچالش از یکی( 2CO) اکسیدکربندی آلودگی :قیموضوع تحق

2CO، یپل که است پلیمری غشاهای از استفاده(دیآم-قطعه-اتر( )Pebax) غشا نوع این حال، این با. شودمی شناخته زمینه این در صنعتی غشاهای از یکی عنوانبه 

 رفع هایروش از یکی Pebax به مختلف ترکیبات افزودن. شودمی صنعت در آن وسیع استفاده از مانع که است مواجه( Trade-off) بستاننام بده به محدودیتی با

 .است محدودیت این

 با آن از متفاوتی درصدهای حاوی Pebax غشاهای و شد انتخاب پرکننده عنوانبه است، هیدروکسیل عاملی گروه حاوی که فنول مطالعه، این در :روش تحقیق

 Grand Canonical) بُندادیی بزرگکارلو مونت و( Molecular Dynamics, MD) یمولکول کینامید. شدند تهیه مولکولی سازیشبیه نوین روش از استفاده

Monte Carlo, GCMC )آزاد  حجم کسر شامل ساختاری خواص ابتدا راستا، این در. شد استفاده غشاها جداسازی عملکرد و ساختاری خواص بررسی برای

(Fractional Free Volume, FFV)، گیریاندازه حلالیت و نفوذ ضرایب شامل عملکردی خواص سپس و گرفت قرار بررسی مورد پلیمری زنجیرهای تحرک و چگالی 

 .شد

 بین کنشهمبر بر فنول هایمولکول و 2CO هایمولکول بین کنشبرهم شعاعی توزیع تابع اساس بر و یافته افزایش فنول افزودن با غشاها FFV نتایج اصلی:

-π و لوئیس باز-اسید هایکنشبرهم برقراری طریق از فنول هایمولکول نتایج، اساس بر این، بر علاوه. کرد غلبه PEBA پلیمری هایزنجیره و 2CO هایمولکول

. شدند Pebax خالص غشای به نسبت 2CO هایمولکول حلالیت ضریب برابری 3/1 افزایش و نفوذ ضریب برابری 5/5 افزایش باعث 2CO هایمولکول با چهارقطبی

 کهدرحالی یابد،می افزایش 2CO تراوایی فنول، درصد افزایش با که داد نشان شدهسازیشبیه غشاهای در 2N/2CO پذیریگزینش و 2CO تراوایی ضریب تحلیل

 .یابدمی کاهش مداوم طوربه 2N/2CO پذیریگزینش
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 مقدمه 1
 از ناشی زمین گرمایش حاضر، حال در بشر هاینگرانی ترینبزرگ از یکی

 گازهاست این از ( یکی2COاکسیدکربن )دی. است ایگلخانه گازهای انتشار

 انتشار در را سهم بیشترین هانیروگاه و صنایع اگزوز از خروجی گازهای که

 کاهش یا حذف برای هاییراه دنبال به محققان که هاستسال. [1]دارند  آن

 برای. هستند زیست محیط آلودگی از جلوگیری و جو به گاز این ورود

 جدیدترین از یکی که دارد وجود متعددی هایروش هدف، این به دستیابی

 .[2]است  غشایی جداسازی روش ها،آن

 غشاها پرکاربردترین از ( یکیPebax) (دیآم-قطعه-اتر)یپل پلیمری غشای

 مورد مختلف محققان توسط اخیر هایسال در که است 2CO جداسازی در

 پلیمری غشای این از 2CO عبور سازوکار. [3]است  گرفته قرار استفاده

 در خوراک سمت در 2CO گاز که ترتیب این به است؛ نفوذ-حلالیت سازوکار

. [4]رود می غشا دیگر سمت به نفوذ طریق از سپس شده، حل پلیمر سطح

 یک هر و دارند موثری نقش نفوذ و حلالیت مرحله دو هر سازوکار این در

 گاز بیشتر پذیریچگالش. کنندمی ایجاد 2CO مسیر در را خاصی مقاومت

 2COغشای در راحتیبه که شودمی باعث Pebax بر علاوه. [5]شود  حل 

 روی قطبی هایمکان اما است، غیرقطبی کلی طوربه 2CO اگرچه این،

 حلالیت افزایش برای پلیمری زمینه در عاملی هایگروه با توانندمی مولکول

 نفوذ اجازه آن به 2CO کمتر سینتیکی قطر. باشند داشته کنشبرهم گاز این

 از استفاده با بتوان اگر. [6]دهد می را پلیمری هایزنجیره بین در حرکت و

 طوربه آن نفوذپذیری کرد، تسریع را Pebax زمینه در 2CO انتشار روشی

 ترکیباتی از استفاده موجود هایروش از یکی. یابدمی بهبود توجهیقابل

 به پلیمری زمینه تمایل مختلف هایکنشبرهم طریق از بتوانند که است

2CO [7]شوند  گاز این پذیریگزینش و تراوایی بهبود باعث کرده، بیشتر را. 

. است ضروری باشد، داشته قوی کنشبرهم 2CO با بتواند که ترکیبی انتخاب

 عاملی هایگروه حاوی مختلف از ترکیبات اخیر، هایسال در راستا، این در

. است شده استفاده ایگسترده طوربه آمینی و کربوکسیلی هیدروکسیلی،

 زمینه به را کربوکسیلی گروه حاوی اسیدبنزوئیک [8]همکاران  و مشکات

 ایجاد با اسیدبنزوئیک روی کربوکسیلی گروه. کردند اضافه Pebax پلیمری

 گاز این تراوایی. بخشید بهبود را 2CO تراوایی شده،تسهیل انتقال سازوکار

 بهبود درصد 120 خالص غشای با مقایسه در اسیدبنزوئیک حاوی غشای در

 است، آمینی عاملی گروه حاوی را که آنیلین [9]همکاران  و الیاسی. یافت

 انتقال سازوکار جادای با آنیلین مولکول. کردند اضافه Pebax پلیمری زمینه به

 حاوی غشای تراوایی کهطوریبه دهد؛می بهبود را 2CO تراوایی شده،تسهیل

همکاران  و الیاسی. یافت افزایش خالص غشای به نسبت درصد 76 آنیلین،

 کردند و اصلاح یونی مایع توسط را آلومینا ذرات دیگری، مطالعه در [10]

 با قوی کنشبرهم طریق از آلومینا ذرات. افزودند Pebax غشایی زمینهبه

 2COدرصد 31 و 71 ترتیببه را شدهاصلاح غشای تراوایی و نفوذ ضریب 

 است اهمیت حائز نکته این به توجه. دادند افزایش خالص غشای به نسبت

 توانندمی که هستند هاییگروه جمله از نیز هیدروکسیل عاملی هایگروه که

 حاوی ترکیبات رو این از. کنند برقرار لوئیس باز-اسید کنشبرهم 2CO با

 شدناضافه منظوربه مناسب هایگزینه از یکی توانندمی عاملی هایگروه این

 این بررسی. باشند آن جداسازی عملکرد بهبود و Pebax پلیمری زمینه به

-روش از یکی. است زمان و هزینه صرف نیازمند آزمایشگاهی صورتبه پدیده

 عملکرد و ساختاری خواص بررسی منظوربه کاربردی و هزینهکم های

 اخیر، هایسال در. است مولکولی سازیشبیه پلیمری غشاهای جداسازی

 مسائل حل برای کلیدی ابزارهای از یکی به مولکولی دینامیک سازیشبیه

 بررسی امکان سازیشبیه نوع این. است شده تبدیل مختلف علوم در پیچیده

 از تریعمیق تحلیل به و آوردمی فراهم را مولکولی مقیاس در پلیمرها رفتار

 مقیاس در پلیمری هایسامانه مطالعه. شودمی منجر مختلف هایپدیده

 جمله از پلیمری، زنجیرهای و هامولکول رفتار کردن روشن با مولکولی

 بهتر درک به ها،کنشایجاد برهم نحوه و یکدیگر به نسبت هاآن آرایش

 کاربردهای در را هاسامانه طراحی دانش و کرده کمک مولکولی سازوکارهای

 سازیشبیه زمینه در شدهانجام هایتلاش. [11]دهد می افزایش مختلف

 به نیاز بدون مفید اطلاعات ارائه و مواد تولید هایهزینه کاهش دلیلبه

 مؤثر روشی عنوانبه را مولکولی سازیشبیه پرهزینه، و متعدد هایآزمایش

. [12]است  کرده معرفی پلیمری مختلف هایسامانه طراحی و توسعه در

 پلیمری غشاهای طراحی برای مولکولی سازیشبیه از استفاده بنابراین،

 در غشاها این رفتار و عملکرد بررسی در مهم هایروش از یکی مختلف

 رود.می شماربه مولکولی مقیاس

 غشاهای مولکولی سازیشبیه زمینه در متعددی تحقیقات اخیر، هایسال در

 [13]همکاران  و گلزار. است شده انجام Pebax زمینه با مختلط زمینه

 ZIF-7 نانوذرات حاوی Pebax و خالص Pebax غشاهای جداسازی عملکرد

 مطالعه، این در. دادند قرار ارزیابی مورد مولکولی سازیشبیه طریق از را

 غشاها فیزیکی هایویژگی و پذیریگزینش و تراوایی حلالیت، و نفوذ ضرایب

 بهتری عملکرد ZIF-7 ذرات حاوی غشاهای که داد نشان نتایج. شد بررسی

 و پذیرفته همچنین،. دادند نشان خود از خالص Pebax غشای به نسبت

 روی بر( PEG) گلیکولاتیلنپلی پلیمر و 2TiO ذرات أثیرت [14]همکاران 

Pebax هاآن. دادند قرار بررسی مورد مولکولی سازیشبیه از استفاده با را 

 Pebax زمینه به را PEG وزنی درصد 40 و 2TiO ذرات از مختلفی مقادیر

 2TiO ذرات وزنی درصد 8 حاوی غشای که داد نشان نتایج. کردند اضافه

 و Barrer 3/142 تراوایی دارای داشته و بهتری جداسازی عملکرد

 .بود 9/48 پذیریگزینش

 که ترکیبی عنوانبه فنول مولکولی، سازیشبیه از استفاده با مطالعه، این در

 خواص و شده اضافه Pebax زمینه به است هیدروکسیل گروه حاوی

 دینامیک از استفاده با شدهتهیه غشاهای جداسازی عملکرد و ساختاری

 مورد( GCMC) یبنُدادبزرگی کارلومونت سازیشبیه و( MD) مولکولی

 و هیدروکسیل هایگروه دارای هم فنول که آنجایی از. گرفت قرار ارزیابی

 هایکنشبرهم 2CO هایمولکول با توانداست، می بنزنی حلقه دارای هم

 .دهد ارتقا را آن تراوایی کرده و برقرار چهارقطبی-π و لوئیس باز-اسید

 نظریبخش  2

 میدان نیرو 1-2

 تعریف را سامانه هایکنشبرهم تمام که است توابع از ایمجموعه نیرو میدان

 مولکولی سازیشبیه در مختلفی میدانی نیروهای اخیر، هایدهه در. کندمی

 AMBER (Assisted Model Building with Energy .است شده استفاده

Refinement ) وCHARMM (Chemistry at Harvard Macromolecular 
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Mechanics )برای ترتیببه که هستند اول نسل نیروی هایمیدان 

 برای که نیرو هایمیدان دوم نسل. شوندمی استفاده پلیمرها و هاپروتئین

 CFF (Consistentاز:  عبارتند شوند،می استفاده پیچیده خواص محاسبه

Force Field) ،PCFF (Polymer Consistent Force Field)  وCOMPASS 

(Condensed-phase Optimized Molecular Potentials for Atomistic 

Simulation Studies .) CFFها،پروتئین و هاهیدروکربن برای PCFF برای 

 معدنی و آلی فلزات و پلیمرها برای COMPASS و هاکربناتپلی و پلیمرها

 اما هستند، CFF خانواده به متعلق COMPASS و PCFF. هستند مناسب

COMPASS این در. کند بینیپیش را هامولکول از وسیعی طیف تواندمی 

 استفاده COMPASSІІ نام به COMPASS پیشرفته و جدید نوع از تحقیق

 پلیمرها در گازها نفوذ و پلیمری ساختارهای مطالعه برای که است شده

 .[13]است  مناسب

 غشایی هایجعبه ساخت 2-2

 فنول وزنی درصد 50 و 25 ،10 حاوی غشاهای همچنین و خالص غشاهای

 و شد ساخته Pebax1657 مونومرهای ابتدا راستا، این در. شدند سازیشبیه

 1شکل  .شدند سازیشبیه مونومرها این حاوی پلیمری زنجیرهای سپس

درصد وزنی  40حاوی دهد که را نشان می Pebax1657ساختار شیمیایی 

سازی اتری است. بعد از شبیهدرصد وزنی بخش پلی 60آمیدی و بخش پلی

غشایی که حاوی  هایجعبه ساخت برای این زنجیرها از زنجیرهای پلیمری،

 غشاها سازیشبیه منظوربه. شد استفاده است Pebaxهای فنول و مولکول

 2017R2 (BIOVIA, San Diego)مدل  Materials Studio افزارنرم از

در این . شد ساخته( Frame) قاب 20 با غشایی هایجعبه استفاده شده و

 Build»توسط ماژول  (دیآم-قطعه-اتر)یپلراستا، ابتدا مونومرهای کوپلیمر 

Module » و قسمت«Block Copolymer Builder Module » ساخته شده

 پلیمری ایجاد شدند. واحد تکرارشونده، زنجیرهای 20و سپس با استفاده از 

های غشایی در جعبه 3g/cm 6/0با استفاده از این زنجیرها و با چگالی اولیه 

 جدول و 2 شکل .گراد ساخته شدنددرجه سانتی 25اتمسفر و دمای  1فشار 

 نشان را شدهساخته غشایی هایجعبه هایویژگی و ساختار ترتیببه 1

 تحت شد و بهینه ساخت از پس اولیه هایجعبه شکل و انرژی. دهندمی

( T) سامانه دمای و( P) فشار ،(N) هامولکول تعداد آن در که NPT شرایط

 علاوه. برسد پایدار شرایط به تا گرفت قرار پیکوثانیه 1000 است، برای ثابت

 زنجیرهای تحرک و نفوذ ضرایب به دستیابی برای مراحل، این از پس این، بر

 آن در که NVT شرایط در غشایی هایجعبه فنول، هایمولکول و پلیمری

 3000 حدود است، ثابت سامانه دمای و( V) حجم ها،مولکول تعداد

 .گرفتند قرار پیکوثانیه
 

 
 Pebax1657  ییایمیش ساختار 1شکل 

Figure 1 Chemical structure of Pebax1657 
 

 (FFV) آزاد حجم کسر 3-2

FFV تواند بر که معیاری از فضای خالی بین زنجیرهای پلیمری است، می

. تأثیرگذار باشد پلیمری غشاهای در هاپذیری آنگزینش و ضریب نفوذ گازها

حجم کل سلول  V( استفاده شد که در آن 1معادله ) از FFVبرای محاسبه 

 .شده توسط پلیمر استحجم اشغال 0Vغشایی و 

 

   (1)                                          0

0

V

VV
FFV




                                  

 پذیریگزینش و تراوایی ضریب 4-2

 بضر حاصل عنوانبه تراوایی ضریب نفوذ،-حلالیت سازوکار با غشاهای در

 .[15](( 2معادله )) شودمی تعریف نفوذ ضریب در حلالیت ضریب

 

    (2)                                                       
SDP 

 

 در حلالیت ضریب S و نفوذ ضریب Dتراوایی،  ضریب  Pمعادله، این در

 B و A گازهای برای ) A/Bα (پذیریگزینش این، بر علاوه. است غشا

شود می تعریف( (3معادله ))  گاز دو این تراوایی ضرایب نسبت صورتبه

[16]. 

  B

A
BA

P

P
/

                                                               )3(     

 
 (a) Pebax ،b :شدهیسازهیشب ییغشا یهاجعبه ساختار 2شکل 

Pebax/Phenol10 ،c) Pebax/Phenol25  وd) Pebax/Phenol50  
Figure 2 Structure of simulated cells: (a) Pebax, (b) 

Pebax/Phenol10, (C) Pebax/Phenol25, (d) Pebax/Phenol50 
 

 حلالیت ضریب 5-2

 میان هایکنشبرهم به که است ترمودینامیکی ایپدیده حلالیت

 غشاهای در حلالیت تعیین برای. است وابسته غشا و گاز هایمولکول

 حلالیت. کرد استفاده فعالیت ضرایب و حالت معادلات از توانمی لاستیکی،

 هایمولکول بین ترکیبی تمایل و پذیریتراکم به غشا در گاز هایمولکول

 یا گاز مولکول پذیریتراکم افزایش با. دارد بستگی پلیمری زمینه و گاز

 توانمی پلیمری، ماتریس و گاز هایمولکول میان هایکنشبرهم تقویت

 از گیریبهره با حلالیت ضرایب. داد افزایش را غشا در گاز حلالیت میزان
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 انجام برای زمینه، این در. شد محاسبه سازیشبیه فرایند در GCMC روش

 هایسلول در تصادفی طوربه گاز هایمولکول سازی،شبیه محاسبات

 سیمتروپل معروف الگوریتم از کارلو،مونت روش در. شدند توزیع سازیشبیه

(Metropolis) شودمی استفاده گاز هایمولکول حرکت رد یا پذیرش برای .

 را شدهحل هایمولکول توانمی غشایی، فرایند در حلالیت سازیشبیه برای

 این در. کرد حذف و جاجابه داد و چرخش کرده، ایجاد تصادفی احتمالات با

ثابت  دمای در و اتمسفر 1 تا 0 فشار محدوده در سازیشبیه انجام با راستا،

 ترسیم فشار به نسبت را نفوذکننده گاز غلظت توانمی گراد،درجه سانتی 25

 همراه به مونت کارلو محاسباتی مرحله 1،000،000 فشار، هر در. کرد

 و شدهترسیم نمودار از استفاده با. شد انجام اولیه تعادل مرحله 100،000

 C آن در که کرد محاسبه را حلالیت ضریب توانمی (،4) معادله کارگیریبه

 .[17]است  فشار نمایانگر P و گاز غلظت نمایانگر
 

    (4                                                      )      










 P

C
LimS
P 0

 

 نفوذ ضریب 6-2

 یخال حجم به شدت به غشا طریق از گاز نفوذ نفوذ،-حلالیت سازوکار در

 غیرفشرده پلیمری زنجیرهای. دارد بستگی پلیمری زنجیرهای بین موجود

 در راحتیبه که دهندمی را امکان این گاز هایمولکول به پذیرانعطاف و

 بین خالی حجم افزایش با دلیل، همین به. کنند نفوذ پلیمری زمینه

 هایمولکول نفوذ نفوذکننده، هایمولکول اندازه کاهش و پلیمری هایزنجیر

 وذنف ضریب تعیین برای .یابدمی افزایش نفوذ ضرایب آن دنبال به و گاز

 ستا لازم مولکولی، دینامیک روش از استفاده با غشایی زمینه در گازها

 مینه به. بماند ثابت سازیشبیه طول در خوراک ناحیه در هامولکول تعداد

 زمان تمد در ناحیه، این در هامولکول تعداد داشتن نگه ثابت فرض با دلیل،

 ناحیه از باید شود،می وارد نفوذ ناحیه به که گاز مولکول هر پیکوثانیه، 50

 اضافه خوراک ناحیه به جدیدی مولکول آن جای به و شود حذف خوراک

 NVT شرایط تحت و سازیشبیه زمان کل طول در باید فرایند این. شود

 فوذن به موفق که گازی هایمولکول مسیر سازی،شبیه پایان در. شود تکرار

 نفوذ زانمی گرفته، قرار بررسی مورد اند،شده نفوذ ناحیه به خوراک ناحیه از

 را نفوذ ضریب. شودمی محاسبه هاآن حرکت مسیر از استفاده با گازها

 .[18]کرد  محاسبه (5) معادله از استفاده با توانمی
 

    (5                                                      )    
n

s tdDMSD )2( 

 نفوذ که ابعادی تعداد d و سازیشبیه زمان t نفوذ، ضریب sD بالا، معادله در 

 است جاییجابه مربع میانگین نیز MSD این، بر علاوه. شود، استمی انجام

 ترتیببه tri)( و ir)0( آن در که شود،می محاسبه (6معادله ) از که

 .[19]هستند  i مولکول ثانویه و اولیه مکانی بردارهای
 

    (6                                          )


2
)0()( ii rtrMSD

 

 

 

 

 

 شدهیسازهیشب ییغشا یهاجعبه مشخصات 1جدول 

Table 1 Characteristics of simulated membranes boxes 
 

Pebax/P

henol50 

Pebax/P

henol25 

Pebax/P

henol10 
Pebax Parameters 

1 1 1 1 
Number of Pebax 

Chain 

175 87 35 0 
Number of the 

Phenol Molecule 

43415.9 33922.2 28444.8 24673.4 )3Cell Volume (Å 

35.1 32.4 30.5 29.1 Cell Length (Å) 

 

 بحث و نتایج 3

 شدهسازیشبیه غشاهای FFV و چگالی 1-3

 این اساس بر. دهدمی نمایش را شدهسازیشبیه غشاهای چگالی 3 شکل

 شده بانتخا مکعب مترسانتی بر گرم 6/0 ابتدا در غشاها اولیه چگالی شکل،

. تاس رسیده ثابتی مقدار به و یافته افزایش NPT مراحل انجام از پس که

 حضور در غشا چگالی تغییرات شود،می ( مشاهده3) شکل در که طورهمان

 است؛ نامحسوس Pebax خالص غشای به نسبت فنول وزنی درصد 10

 کمتر فنول حاوی غشای چگالی فنول وزنی درصد 50حضور در کهدرحالی

 بتنس فنول پایین چگالی دلیلبه رفتار این که است خالص غشای چگالی از

 جدول در شدهسازیشبیه غشاهای FFV و متوسط چگالی. است Pebax به

 خالص غشای FFV و چگالی جدول، این اساس بر. است شده ارائه 2

 ستا نزدیک( پرانتز داخل اعداد) خود آزمایشی مقادیر به شده سازیشبیه

 طبق همچنین،. کندمی تأیید را غشا سازیشبیه مراحل صحت امر این که

 رفتار این. است خالص غشای از بیشتر فنول حاوی غشاهای FFV جدول،

 از و پلیمری زنجیرهای بین در قرارگیری با فنول هایمولکول دهدمی نشان

 فضای زنجیرها این با الکترواستاتیکی و هیدروژنی پیوندهای برقراری طریق

 سایر و خالص غشاهای آزاد حجم 4 شکل. اندداده افزایش را هاآن بین خالی

 حجم در تغییرات. دهدمی نمایش آبی رنگ به را شدهسازیشبیه غشاهای

 ایفض تغییرات تواندمی است، مشاهده قابل شکل این در که رنگآبی مقاطع

 .دهد نشان خوبیبه را پلیمری هایزنجیره بین خالی
 

 
 شدهیسازهیشب یغشاها یچگال 3شکل 

Figure 3 Density of simulated membranes 
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 شدهیسازهیشب یغشاها FFV و یچگال 2جدول 

Table 2 Density and FFV of simulated membranes 
 

FFV Density (g/cm3) Membrane 

0.115 (0.13[13]) 1.115 (1.14 [13]) Pebax 

0.115 1.109 Pebax/Phenol10 

0.120 1.106 Pebax/Phenol25 

0.158 1.099 Pebax/Phenol50 

 

 
 

، a) Pebax :شدهیسازهیشب یغشاها( رنگیآب) یخال یفضاها از یینما 4شکل 

b) Pebax/Phenol10 ،c) Pebax/Phenol25 و d) Pebax/Phenol50 

Figure 4 Illustration of free volume (blue color) for simulated 

membranes: (a) Pebax, (b) Pebax/Phenol10, (c) Pebax/Phenol25, 

(d) Pebax/Phenol50 

 (RDF) شعاعی توزیع تابع 2-3

RDF کند و درک مناسبی توزیع نسبی ذرات نسبت به هم دیگر را بیان می

دهد. از به هم دیگر ارائه میها ها و نیز تمایل آنکنش بین مولکولاز برهم

 (دیآم-قطعه-اتر)یپلاکسیدکربن با کنش دیمنظور بررسی برهمبه ،این رو

در اطراف  2COمربوط به  RDF و فنول تابع توزیع شعاعی محاسبه شد.

آمیدی این اتری و پلیو نیز بخش پلی Pebaxهای فنول، زنجیرهای مولکول

داده شده است. بر اساس این شکل، نمایش  5زنجیرها محاسبه و در شکل 

در اطراف بخش  2CO مربوط به RDFبرای غشای خالص، قله منحنی 

آمیدی آن شدیدتر است که نسبت به بخش پلی Pebaxاتری زنجیر پلی

های دلیل وجود گروهبا این بخش به 2CO ترکنش قویدهنده برهمنشان

های اتری بخش چهارقطبی بین گروه-کنش دوقطبیاتری است. برهم

تواند دلیل این رفتار باشد. در غشای می 2COهای و مولکول Pebaxاتری پلی

 RDFدر اطراف فنول نسبت به قله  2COمربوط به  RDFحاوی فنول، قله 

در فاصله کمتری پدیدار شده و شدیدتر  Pebaxدر اطراف  2COمربوط به 

و  2COهای لکنش قوی بین مولکودهنده برهماست. این رفتار نشان

های هیدروکسیل در دلیل وجود گروهتواند بههای فنول بوده که میمولکول

های عاملی و این گروه 2COباز لوئیس بین -کنش اسیدساختار فنول و برهم

 .[20]باشد 

 
 یاتریپل بخش ،Pebax ،فنول به نسبت دکربنیاکسید به مربوط RDF 5شکل 

(PE) یدیآمیپل بخش و (PA:) a) Pebax، b )Pebax/Phenol50 
around the Phenol, Pebax, the polyether  2The RDF of COFigure 5 

(PE) and polyamide (PA) parts: (a) Pebax, (b) Pebax/Phenol50 

 فنول هایمولکول و پلیمری زنجیرهای تحرک 3-3

شده حاوی فنول سازیبرای غشای خالص و غشاهای شبیه 6در شکل 

ها اند. شیب این منحنینسبت به زمان ترسیم شده MSDهای منحنی

. [19]ها است ها و مولکولعبارتی تحرک زنجیردهنده ضریب نفوذ یا بهنشان

اتری زنجیر با توجه به این شکل، به وضوح مشخص است که بخش پلی

Pebax آمیدی آن تحرک بیشتری دارد. برای غشاهای نسبت به بخش پلی

توجهی طور قابلهای فنول بهبرای مولکول MSDحاوی فنول، شیب منحنی 

اتری و های پلیخشو ب Pebaxبیشتر از شیب آن برای زنجیرهای پلیمری 

نه های فنول در زمیدهنده تحرک بالای مولکولآمیدی آن است که نشانپلی

آمیدی اتری و پلیهای پلیو بخش Pebaxپلیمری است. ضرایب نفوذ زنجیر 

 3محاسبه شده و نتایج آن در جدول  MSDآن با استفاده از شیب منحنی 

 60که شامل  Pebaxیر ارائه شده است. طبق این جدول، ضریب نفوذ زنج

آمیدی است، بین درصد وزنی بخش پلی 40اتری و درصد وزنی بخش پلی

جایی که بخش قرار دارد. همچنین، از آن PAو  PEهای ضریب نفوذ بخش

سبت آمیدی است، تحرک و ضریب نفوذ بالاتری نتر از بخش پلیاتری نرمپلی

 هایپلیمری و مولکولآمیدی دارد. افزایش تحرک زنجیرهای به بخش پلی

ها داشته، های گاز از بین آنتواند نقش مثبتی در حرکت مولکولفنول می

 های گاز شود.باعث ارتقای ضریب نفوذ و تراوایی مولکول
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یپل بخش و (PE) یاتریپل بخش ،Pebax فنول، به مربوط MSD 6شکل 

 (d و a) Pebax، b )Pebax/Phenol10 ،c) Pebax/Phenol25 (:PA) یدیآم
Pebax/Phenol50 

Figure 6 The MSD of Phenol, Pebax, the polyether (PE) and 

polyamide (PA) parts in the simulated membranes: (a) Pebax, (b) 

Pebax/Phenol10, (C) Pebax/Phenol25, (d) Pebax/Phenol50 

 بخش و( PE) یاتریپل بخشو  Pebax فنول، به مربوط نفوذ بیضرا 3جدول 

 ( PA) یدیآمیپل

Table 3 The diffusion coefficients of Phenol, Pebax chain, and its 

polyether (PE) and polyamide (PA) parts 

Membrane 

PhenolD 

(

)/s2cm 

PebaxD 

(

)/s2cm 

PED 

(

)/s2cm 

PAD 

(

)/s2cm 

Pebax 0 0.050 0.053 0.028 

Pebax/Phenol10 0.242 0.080 0.087 0.047 

Pebax/Phenol25 0.218 0.080 0.098 0.048 

Pebax/Phenol50 0.587 0.180 0.213 0.120 

 گازها نفوذ ضریب 4-3

حنی با استفاده از من 2Nو  2COاثر حضور فنول بر روی ضریب نفوذ گازهای 

MSD  آورده  4نشان داده شده، محاسبه شده و در جدول  7که در شکل

ه بآمده، واضح است که با افزودن فنول دستشده است. بر اساس نتایج به

Pebax 2، ضرایب نفوذCO  2وN طور که در نتایجافزایش یافته است. همان 

 Pebax ،FFVبیان شد، با افزودن فنول به زمینه  FFVحاصل از محاسبه 

نیز  2Nو  2COشده بیشتر شد. دلیل افزایش ضرایب نفوذ سازیشبیه غشای

-کولتواند افزایش فضای خالی بین زنجیرهای پلیمری در اثر حضور مولمی

اند از راحتی توانستهبه 2Nو  2COهای عبارتی مولکولهای فنول باشد. به

زایش که افطوریفضاهای خالی نفوذ کرده و از ضخامت غشا عبور کنند؛ به

ه درصد وزنی فنول به بیشترین مقدار خود رسید 50ضریب نفوذ در حضور 

 است.
 

 
 

 شدهیسازهیشب یغشاها در 2N (b) و 2CO (a) به مربوط MSD 7شکل 
in the simulated  2and (b) N 2The MSD of (a) COFigure 7 

membranes 
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 شدهیسازهیشب یغشاها در 2N و 2CO به مربوط نفوذ بیضرا 4جدول 

diffusion coefficients in simulated  2and N 2The CO 4 Table

membranes 

Membrane 
CO2D 

)/s2cm× 𝟏𝟎−𝟔( 
N2D 

)/s2cm× 𝟏𝟎−𝟔( 

Pebax 0.70 0.31 

Pebax/Phenol10 1.08 1.30 

Pebax/Phenol25 1.50 1.96 

Pebax/Phenol50 3.82 5.52 

 گازها حلالیت ضریب 5-3

 میکیترمودینا فرایندی گیرد،می قرار بررسی مورد این بخش در که ایپدیده

 در. است وابسته غشا و گاز هایمولکول بین هایکنشبرهم به که است

 دمای دارای اکسیدکربندی نیتروژن، از اکسیدکربندی جداسازی فرایند

 فزایشا باعث ویژگی این که است دیگر گاز دو به نسبت بالایی بسیار بحرانی

. شودمی نیتروژن به نسبت آن بالای حلالیت نتیجه در و پذیریچگالش

 عاملی هایگروه با تواندمی اکسیدکربندی در قطبی مواضع وجود همچنین،

 لیتحلا افزایش به امر این و باشد داشته کنشبرهم غشا ساختار در موجود

در غشای خالص  2Nو  2COضریب حلالیت گازهای  .کندمی کمک گاز این

ساس ارائه شده است. بر ا 5و غشاهای حاوی فنول محاسبه شده و در جدول 

در غشاهای حاوی فنول نسبت به غشاهای  2COاین جدول، ضرایب حلالیت 

 های هیدروکسیلهای فنول حاوی گروهخالص ارتقا یافته است. مولکول

ار ز لوئیس برقربا-کنش اسیدبرهم 2COهای توانند با مولکولهستند که می

ایجاد  ها دارای حلقه بنزنی هستند که قابلیتکنند. علاوه بر این، مولکول

ها که کنشرا دارد. این برهم 2COهای چهارقطبی با مولکول-πکنش برهم

لیت نشان داده شده است، منجر به افزایش حلا 8ای از آن در شکل وارهطرح

 .[21]اند شده در سطح غشاهای حاوی فنول 2COهای مولکول
 

 شدهیسازهیشب یغشاها در 2N و 2CO تیحلال بیضرا 5جدول 

in simulated  2and N 2The solubility coefficients of CO 5 Table

membranes 
 

Membrane 

CO2S 
(STP)  3cm 4-10(×

(polymer)  3-cm

)1-cmHg 

N2S 
(STP)  3cm 4-10(×

(polymer)  3-cm

)1-cmHg 

Pebax 150.70 2.80 

Pebax/Phenol10 170.21 1.22 

Pebax/Phenol25 180.11 1.43 

Pebax/Phenol50 196.46 1.82 

 پذیریگزینش و تراوایی 6-3

پذیری همچنین گزینش 2Nو  2COدهنده تراوایی گازهای نشان 6جدول 

2N/2CO  است. علاوه بر این، در این جدول عملکرد جداسازی غشای خالص

 2COدهد تراوایی در مقیاس آزمایشگاهی نیز آورده شده است که نشان می

شده نزدیک به مقدار آزمایشگاهی است؛ سازیبرای غشای خالص شبیه

با مقدار آزمایشگاهی آن تا حدودی اختلاف  2N/2COپذیری اگرچه گزینش

بیشتری  2COدارد. بر اساس جدول مذکور، غشاهای حاوی فنول تراوایی 

در این غشاها به بالا  2COنسبت به غشای خالص دارند. بالا بودن تراوایی 

 2Nجایی که تراوایی گردد. از آنبودن ضریب نفوذ و حلالیت این گاز بر می

دلیل بالا بودن ضریب نفوذ بیشتر بوده است. ل بهدر غشاهای حاوی فنو

برای غشاهای حاوی فنول نسبت به غشای خالص  2N/2COپذیری گزینش

-پذیری با افزایش درصد وزنی فنول میکاهش یافته است. کاهش گزینش

تواند ناشی از دو دلیل باشد. از طرفی با افزودن فنول فضای خالی بین 

و مقاومت نفوذی به حداقل مقدار خود رسیده  زنجیرهای پلیمری بیشتر شده

است. از طرف دیگر، با توجه به این که حالت فیزیکی فنول مایع است، در 

هایی از های فنول باعث ایجاد تودهمقادیر زیاد از این مایع تجمع مولکول

عنوان نقاط ها بهنداشته و این توده 2Nمایع شده که مقاومت خوبی در مقابل 

پذیری تبدیل شده و باعث کاهش گزینش 2Nدر برابر عبور غیرمقاوم 

2N/2CO 2پذیری اند. اگرچه گزینششدهN/2CO  برای غشاهای حاوی فنول

درصد وزنی  10نسبت به غشای خالص کاهش یافته است در غشای حاوی 

این کاهش ناچیز بوده و در حالت کلی این غشا دارای عملکرد مناسبی بوده 

داشته؛  2COاست. این نتایج نشان از قابلیت زیاد فنول در افزایش تراوایی 

پذیری وایی با کاهش گزینشاگرچه در درصدهای بالاتر این افزایش ترا

2N/2CO  .شدن به زمینه فنول با اضافههمراه بوده استPebaxوسیله ، به

های هیدروکسیل خود و از طریق برقراری پیوندهای هیدروژنی با گروه

زنجیرهای پلیمری در بین این زنجیرها قرار گرفته و موقعیتی مستحکم در 

ل ساختاری مایع دارد، این احتمال که فنوجاییساختار پلیمری دارد. از آن

عنوان پرکننده در مقیاس صنعتی، بعد وجود دارد که در صورت استفاده به

از گذشت مدتی و در اثر اعمال فشارهای زیاد از ساختار غشا خارج شود. 

این پدیده، قبل از استفاده صنعتی از این ترکیب باید در مقیاس آزمایشگاهی 

 لف بررسی شود.و تحت شرایط عملیاتی مخت
 

-هیشب یغشاها یبرا 2N/2CO یریپذنشیگز و 2N و 2CO ییتراوا 6جدول 

 شدهیساز

and the selectivity of  2and N 2The permeability of CO 6 Table

for simulated membranes 2/N2CO 

Membrane CO2P 
(Barrer) 

N2P 
(Barrer) CO2/N2α 

Pebax 
105.49 (122 

[22]) 
0.87 

121.25 (71 

[22]) 

Pebax/Phenol10 183.83 1.59 115.62 

Pebax/Phenol25 270.16 2.80 96.49 

Pebax/Phenol50 750.48 10.05 74.67 
 

 
 فنول یحاو Pebax یغشا از 2CO عبور سازوکار از یاوارهطرح 8شکل 

passage through a  2Schematic of the mechanism of COFigure 8 

phenol-containing Pebax membrane 
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 پذیریگزینش و تراوایی 6-3

های اخیر را که در سال Pebaxعملکرد جداسازی غشاهای بر پایه  7جدول 

طور که دهد. همانسازی شده است، نشان میتوسط محققان مختلف شبیه

های خود از ترکیبات مختلفی در زمینه سازیمشخص است محققان در شبیه

اند. مقایسه عملکرد استفاده کرده و به نتایج مختلف رسیده Pebaxغشایی 

شده در این تحقیق با عملکرد سایر غشاهای سازیجداسازی غشاهای شبیه

شده نشان از مناسب بودن عملکرد این غشاها داشته و تأییدی سازیشبیه

 است. Pebaxد عملکرد بر نقش کلیدی فنول در بهبو
 

 مطالعات ریسا با سهیمقا در شدهیسازهیشب یغشاها یجداساز عملکرد 7جدول 

Table 7 The separation performance of simulated membranes in 

comparison with the other studies 

Membrane 
Filler 

loading 

(wt%) 

CO2P 
(Barrer) CO2/N2α Ref. 

Pebax1657/ZIF-7 22 128.32 25.61 [13] 

Pebax1657/MFI 20 123.60 95.00 [23] 

Pebax1657/POSS/P

EG 
30 161.95 50.09 [12] 

Pebax2533/POSS-

PEG 
30 335.04 28.59 [12] 

Pebax1657/FAU 20 89.23 73.74 [24] 

/PE2Pebax1074/TiO

G 
8 142.30 - [14] 

Pebax/Phenol10 10 183.83 115.62 
This 

study 

Pebax/Phenol25 25 270.16 96.49 
This 

study 

 گیرینتیجه 4

 از استفاده با است، هیدروکسیلی عاملی گروه دارای که فنول تحقیق، این در

 غشاهای شده، افزوده Pebax به مختلف درصدهای در مولکولی سازیشبیه

 عملکرد و ساختاری خواص ادامه، در. استشده سازیشبیه فنول حاوی

 FFV بررسی. استگرفته قرار ارزیابی مورد شدهتهیه غشاهای جداسازی

 تحلیل و استیافته افزایش غشاها FFV فنول، افزودن با که داده نشان غشاها

RDF 2 هایمولکول بین کنشبرهم که داده نشانCO فنول هایمولکول و 

 همچنین و Pebax پلیمری هایزنجیره و 2CO هایمولکول بین کنشبرهم از

 دلیلبه تواندمی امر این که است ترمهم آن آمیدیپلی و اتریپلی هایبخش

 تحرک بررسی. باشد فنول ساختار در هیدروکسیلی هایگروه وجود

 هایمولکول تحرک که داده نشان فنول هایمولکول و پلیمری هایزنجیر

 بررسی از حاصل نتایج اساس بر. است پلیمری هایزنجیر از بیشتر فنول

 زمینه به شدن اضافه با فنول فنول، حاوی غشاهای نفوذ و حلالیت ضرایب

Pebax 2 هایمولکول نفوذ ضریب افزایش باعث طرف یک ازCO طریق از 

 این هایمولکول حلالیت ضریب بهبود به منجر دیگر طرف از ،FFV افزایش

. استشده چهارقطبی-π و لوئیس باز-اسید هایکنشبرهم طریق از گاز

 غشاهای 2N/2CO پذیریگزینش و 2CO تراوایی ضریب بررسی

 شده بیشتر فنول درصد افزایش با 2CO تراوایی داده نشان شدهسازیشبیه

 میان، این در. داشته است کاهشی روند 2N/2CO پذیریگزینش که حالی در

 غشای به نسبت 2CO تراوایی فنول، وزنی درصد 10 حاوی غشای برای

 2N/2CO پذیریگزینش که حالی در داشته، درصدی 74 افزایش خالص

 .نشان داده است درصدی 6/4 ناچیز کاهش خالص غشای به نسبت
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