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ژن های فسیلی، هیدروبا توجه به مصرف زياد انرژی در جهان و آلودگی ناشی از سوخت

ن، فرايند عنوان يک سوخت پاک موردتوجه بسیاری از دانشمندان قرار گرفته است. بنابرايبه

داسازی های متفاوت جباشد. از میان روشتواند بسیار مهم سازی گاز هیدروژن نیز میخالص

سازی هیدروژن های مهم در خالصعنوان يکی از روشهای غشايی بههیدروژن، روش

ز به موردتوجه قرار گرفته است. در میان غشاهای جداساز هیدروژن، غشاهای غیرآلی نی

ر سال دان، اند. در اين میدلیل قابلیت تحمل دماهای بالا موردتوجه بیشتری قرار گرفته

برای اولین بار غشای گرافنی برای جداسازی گاز هیدروژن مطرح شد که  2014

براين، در پذيری بسیار بالايی نسبت به ساير غشاهای غیرآلی از خود نشان داد. بناانتخاب

سازيشده اين تحقیق، عملکرد غشای گرافنی بر پايه روش دينامیک سیالات محاسباتی مدل

پذيری غشا بر ای مهم عملیاتی، از قبیل فشار، دما، سطح غشا و انتخابو تأثیر پارامتره

سازی دلآمده از اين مدستعملکرد غشا موردبررسی قرار گرفته است. با توجه به نتايج به

زايش کلوين داشته، با اف 293( بهترين عملکرد را در دمای %7غشای گرافنی )با خطای 

 200ه ب 2800ترتیب از پذيری در اين غشا بهانتخاب کلوين، میزان 373دمای جداسازی به 

اکسید کربن و میزان عبوردهی برای هیدروژن و دی کندکاهش پیدا می 2CO/2Hبرای 

7102ترتیببه .Pa.S2mole/m 10105.1و .Pa.S2mole/m  است. افزايش

 داشته که 2CO/2Hپذيری فشار و افزايش سطح غشا نیز تأثیر منفی بر میزان انتخاب

 شود.اکسیدکربن میپذيری هیدروژن نسبت به دیباعث کاهش  انتخاب براساس نتايج،

 

 واژگان کلیدي:

 غشای نانو کامپوزيتی گرافنی،

 جداسازی هیدروژن،

 سازی،مدل

 دينامیک سیالات محاسباتی. 

 

 مقدّمه -1
های اخیر وهوای کره زمین در دههبا توجه به آلودگی آب

واسطه زيست که بهتوسط گازهای آلايندۀ محیط

ها تولید های مواد شیمیايی، پتروشیمی و پالايشگاهکارخانه

ای از سوی شود، شاهد وضع قوانین بسیار سختگیرانهمی

زيست هستیم. از سوی المللی حافظ محیطمجامع بین

های فسیلی توسط خودروها گی ناشی از سوختديگر، آلود

ترين عوامل آلودگی و کارخانجات تولیدی نیز از مهم

                                                 
 Kamran.ghasemzadeh@uut.ac.ir* پست الکترونیک نويسنده مسئول: 

صنعتی ارومیه، ارومیه، ايراندانشجوی کارشناسی ارشد، گروه مهندسی شیمی، دانشگاه  .1  

 گروه مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی ارومیه، ارومیه، ايران ،استاديار. 2

روند. در اين میان، استفاده از يک زيست به شمار میمحیط

توجه  سوخت پاک با آلايندگی بسیار پايین، مورد

دلیل نداشتن دانشمندان قرار گرفته است. گاز هیدروژن به

بالای انرژی آن و جرم پايین در آلايندگی و محتوای 

عنوان جايگزينی مناسب و يک ها بهمقايسه با ساير سوخت

سوخت پاک مطرح شده است. مصرف هیدروژن در جهان 

میلیون تن در سال است که کمتر از دو درصد  50 حدود

شود. هیدروژن بیشترين مصرف انرژی جهان را شامل می
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در ريفورمینگ سهم را در تولید گاز آمونیاک و سپس 

متانول و نفت خام دارد و در صنايع شیمیايی و ذوب فلزات 

گیرد. بیشترين میزان تولید گاز مورداستفاده قرار می

های ريفورمینگ گاز طبیعی هیدروژن، با استفاده از روش

و  1هاسازی بیومسسنگ، گازیبا بخار آب، تبديل زغال

تولیدی توسط  آيد. گاز هیدروژنالکترولیز آب به دست می

هايی ازقبیل ها همواره با ناخالصیاين روش

ها همراه اکسیدکربن و هیدروکربنمونوکسیدکربن، دی

سازی هیدروژن در است. با توجه به اهمیت بالای خالص

سازی صنايع مورداستفاده، انجام فرايندهای خالص

 [.15-1شود ]هیدروژن بیش از پیش مشخص می

 ،3جذب تناوبی دما ،2ناوبی فشارفرايندهايی نظیر جذب ت

غشايی  جديدو فرايندهای  4فرايندهای تقطیر سرمايشی

روند که در اين به کار میسازی هیدروژن خالصمنظور به

تری برخوردارند و نیاز بین، سه روش اول از سابقه طولانی

پیچیده دارند که با مصرف بالای انرژی  به تجهیزات حجیم و

مزايای  دلیلغشايی به جديدا فرايندهای . اماستنیز همراه  

ای نظیر مصرف پايین انرژی، تجهیزات ساده، عمده

توجه بسیار موردسادگی فرايند،  و پذيری عملیاتیانعطاف

اند. از انواع مختلف غشاها تاکنون در  قرار  گرفته

ها سازی هیدروژن استفاده شده است و هرکدام از آنخالص

در  اند.متفاوت در اين فرايند از خود نشان داده یعملکرد

میان غشاهای مورداستفاده در جداسازی هیدروژن، 

اند، اما قیمت غشاهای پالاديومی، بهترين عملکرد را داشته

بسیار بالای غشاهای پالاديومی و شکنندگی آن در دماهای 

ترين عوامل تحقیق درمورد غشاهای جايگزين بالا، از مهم

ن است. با توجه به مشخص شدن قابلیت غشايی برای آ

ويژه در جداسازی گرافن اکسايد در جداسازی گازها، به

های اخیر موردتوجه بسیاری از هیدروژن، در سال

[. از طرفی، با 11-6دانشمندان جهان قرار گرفته است ]

سازی و ای، ابزار مدلهای رايانهرشد و پیشرفت فناوری

از تواند تخمین عملکرد غشاها می سازی در بررسی وشبیه

آزمايشگاهی پیشگیری های غیرضرور متحمل شدن هزينه

. در اين میان، روش دينامیک سیالات محاسباتی ]12[کند 

عنوان يک آزمايشگاه مجازی، امکان تحلیل تواند بهمی

. بنابراين، ]14و 13[صورت تئوری فراهم سازد فرايندها را به

دلیل نزديکی در جداسازی هیدروژن بهغشای گرافن اکسايد 

                                                 
1 Biomass gasification 
2 Pressure swing adsorption 

اندازه حفرات آن به گاز هیدروژن در مقیاس نانو و نتايج 

آمده توسط محققان در دستسازی بهآزمايشگاهی و مدل

[، به 15های اخیر که تأيیدکننده اين موضوع است]سال

سازی، بر پايه روش دينامیک سیالات محاسباتی روش مدل

های عتبارسنجی نتايج مدل با دادهسازی شود. پس از امدل

شده توسط لی و همکارانش، تأثیر آزمايشگاهی ارائه

پارامترهای مهم عملیاتی از جمله دما، فشار، تغییر سطح و 

پذيری بر روی عملکرد غشا موردبررسی قرار میزان انتخاب

 گیرد.می

 توصیف مسئله و توسعه مدل -2
ن برای بررسی در مطالعه حاضر، يک مدل دوبعدی متقار

عملکرد غشای گرافنی در نظر گرفته شده که نمايی از 

 نشان داده شده است. (1)شماتیک آن در شکل 

 
 شدهسازی: شماتیکی از ماژولغشايی اکسید گرافن شبیه1شکل 

شده معادلات انتقال جرم، انتقال کارگرفتهدر مدل به

مومنتوم و پیوستگی برای تحلیل میزان غلظت، فشار و 

مانده در نظر سرعت برای هر دو طرف عبورکرده و باقی

ها گرفته شده است که در ادامه، با ذکر جزئیات به آن

ترين فرضیات [. البته مهم17و16شود ]پرداخته می

 اند از:سازی زير عبارتکاررفته در مدلبه

 .حالت پايا و ايزوترمال 

  جريان يکنواخت در دو قسمت عبورکرده و

 مانده.باقی

  رابطه مستقیم میان عبوردهی غشا و اختلاف فشار

 در دو طرف آن.

 .رفتار گاز ايدئال در نظر گرفته شده است 

 نظر شده است.از اثر گاز بر ساختار غشا صرف 

 معادلات حاکم بر مدل  -1-2

 از: اندسازی زير عبارتکاررفته در مدلمعادلات اصلی به

 معادله انتقال جرم 

3 Temperature swing adsorption 
4  Cryogenic distillation 
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 :معادله انتقال  مومنتوم 

 (3) 

عبوردهی هر جزء از غشای گرافنی بر پايۀ نیروی محرکۀ 

[. البته به اين نکته 18موضوعی آن جزء تعريف شده است ]

بايد توجه شود که برای غشای گرافنی فرض شده تمامی 

 اجزا قابلیت عبور دارند. 

مکانیسم غربال مولکولی با رابطه شار عبوری گازها بر اساس 

 شود.تعريف می 4

)p(p
δ

Pe
J permeateretecntatei                 )4( 

ضخامت غشا، ، گازشار عبوری  iJدر معادله سیورت، 

retentate,iP  ،فشار جزئی گاز در جريان پسماندpermeate,iP 

نفوذپذيری  Peفشار جزئی هیدروژن در جريان عبورکرده و 

 [:19آيد ]به دست می 5صورت معادله است که به

 (5  )                    a
o

E
Pe Pe exp( )

RT


 

انرژی  Eaضريب عبورپذيری و  oPe، مقادير5 که در معادله

سازی انتقال برای هريک از اجزای گازی است که فعال

 ارائه شده است. 1شده در در جدول پارامترهای استفاده

سازی غشای گرافن (: پارامترهای مورداستفاده در شبیه1جدول)

 اکسايد

 

 

 

 

 

 

شار جذب يا دفع به  صورتمحاسبات شار عبوری از غشا به

عنوان شرايط مرزی به هر دو طرف سطح غشا برای هر بخش

افزار استفاده گرديده، خواص مخلوط تابع تعريف شده به نرم

های مرسوم تخمین زده شده است. گازها بر اساس روش

نفوذ مولکولی هر جزء در مخلوط گازها با استفاده از معادلۀ 

 . [21و20استفان محاسبه شده است ] -ماکسول

 سازي و حل معادلاتروش گسسته -2-2

افزار کامسول مولتی فیزيکس برای حل معادلات حاکم نرم

در اين روش گیرد. بر مسئله از روش المان محدود بهره می

حاکم بر سیالات به  ایمعادلات ديفرانسیل پارهبا تبديل 

اين معادلات فراهم  حل عددیامکان  ادلات جبریمع

های شود. با تقسیم ناحیه موردنظر برای تحلیل به المانمی

های مرزی با برای گره شرايط مرزیو اعمال تر کوچک

دست ه ب دستگاه معادلات خطیهايی يک اعمال تقريب

، سرعتبا حل اين دستگاه معادلات جبری، میدان  .آيدمی

. با استفاده از شودحاصل میدر ناحیۀ موردنظر  دماو  فشار

توان برآيند نیروهای آمده از حل معادلات میدستهنتايج ب

را محاسبه جرم انتقال و ضريب نفوذ وارد بر سطوح، ضرايب 

  .کرد

های ها و الگوريتمسیالات محاسباتی از روش در دينامیک

برند، ولی در تمام رسیدن به جواب بهره می برایمختلفی 

کوچک تقسیم  یموارد، دامنه مسئله را به تعداد زيادی اجزا

پس از . کنندو برای هريک از اين اجزا مسئله را حل می

که شکل  کردضلعی منتظم مشاهده خواهیم  100رسم يک 

اين  ،. با افزايش تعداد اضلاع[22] دايره است حاصل مشابه

اين پديده در مبحث  ،شباهت بیشتر خواهد شد. در حقیقت

 . نیز مفهوم خواهد داشت دينامیک سیالات محاسباتی

روشی است  ،محدود يا روش المان محدود یروش اجزا

و نیز  معادلات ديفرانسیل جزئیعددی برای حل تقريبی 

کاربرد عملی اجزای محدود  .های انتگرالیمعادلهحل 

ساس . اشودخوانده می محدودی معمولاً با نام تحلیل اجزا

حذف کامل معادلات ديفرانسیل يا  ،کار اين روش

که با  است ها به معادلات ديفرانسیل معمولیسازی آنساده

شوند. در حل معادلات های عددی مانند اويلر حل میروش

مسئله مهم اين است که به معادله  ،ديفرانسیل جزئی

به اين معنا ، است که از نظر عددی پايدار برسیم ایساده

های اولیه و در حین حل به حدی نباشد طا در دادهکه خ

هايی با مزايا روشم. برسی ،که به نتايج نامفهوم منتهی شود

 یو معايب مختلف برای اين امر وجود دارد که روش اجزا

حل معادلات  هاست. اين روش درمحدود يکی از بهترين آن

های پیچیده )مانند وسايل ديفرانسیل جزئی روی دامنه

  ،دامنه متغیر است هنگامی که ،های انتقال نفت(ه و لولهنقلی

وقتی که دقت بالا در همه جای دامنه الزامی نیست يا اگر 
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https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84_%D8%AD%D8%B1%D8%A7%D8%B1%D8%AA
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A7%D8%AA_%D8%AF%DB%8C%D9%81%D8%B1%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C%D9%84_%D8%AC%D8%B2%D8%A6%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A7%D8%AA_%D8%AF%DB%8C%D9%81%D8%B1%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C%D9%84_%D8%AC%D8%B2%D8%A6%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D9%87%E2%80%8C%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D8%A7%D9%86%D8%AA%DA%AF%D8%B1%D8%A7%D9%84%DB%8C&action=edit&redlink=1
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همبستگی و يکنواختی کافی را ندارند، بسیار مفید  ،نتايج

 .[23است ]

 بندي آنالیز استقلال مدل از مش -2-3

بندی هندسه مسئله در زمان حل و با توجه به اهمیت مش

بندی نیز در اين پاسخ سیستم، استقلال از شبکه مش

عنوان تعداد مش به 48816سازی بررسی شده و تعداد مدل

بندی بهینه در نظر گرفته شده است. نمايی از مش

 نشان داده شده است. ( 2)شده در شکل انتخاب

 
 سازیشده در شبیهبندیهندسه مش: نمايی از  2شکل 

 تحلیل نتایج و بحث -3
سازی در اين قسمت به بررسی نتايج حاصل از مدل

شار و پرداخته، تأثیر پارامترهای مهم عملیاتی مانند دما، ف

گیرد. در بررسی سطح غشا مورد بررسی و تحلیل قرار می

پذيری برحسب اعتبارسنجی مدل نیز میزان انتخاب

 های آزمايشگاهی مقايسه شده است.ا با دادهتغییرات دم

  بررسی اعتبار سنجی مدل -1-3

نشان داده شده، نتايج حاصل  (3)طور که در شکل  همان

[ 24های آزمايشگاهی لی و همکارانش ]سازی با دادهاز مدل

 مورد مقايسه قرار گرفته است. 

 
ان ديهای آزمايشگاهی در گرا:مقايسه نتايج مدل با داده3شکل 

 اتمسفر 5/0فشار 

ی پذيری غشای گرافنی با افزايش دما از دمامیزان انتخاب

 گراد، روند کاهشی از خوددرجه سانتی 100محیط تا دمای 

پذيری گاز هیدروژن به دهد که میزان انتخابنشان می

کاهش  200به حدود  2800ترتیب از اکسیدکربن بهدی

های آزمايشگاهی، نتايج کند. در مقايسه دادهپیدا می

 7خطايی در حدود تطابقی خوب و بیشینه سازی، مدل

 دهد. درصد را نشان می

 بررسی توزیع غلظت و فشار -2-3
دهنده توزيع غلظت گاز هیدروژن در دو نشان (4)شکل 

 مانده است. سمت عبورکرده و باقی

 
هیدروژن در دو سمت ت گاز ظتوزيع غل: کانتور  4شکل 

 ماندهعبورکرده و باقی

نشان داده شده، گاز هیدروژن  (4)همان طور که در شکل 

در سمت چپ و پايین وارد سامانه غشايی شده، در اثر 

اختلاف فشار و خاصیت غربال مولکولی غشای اکسید 

روع گرافن، گاز هیدروژن بلافاصله پس از ورود به محفظه، ش

کند. ديواره غشايی به سمت عبورکرده میبه عبور کردن از 

نانومتر بوده که  3/0شعاع اتمی گاز هیدروژن حدود 

پذيربودن غشای گرافنی نسبت به گاز هیدروژن، انتخاب

 [.26تأيیدکننده نانو حفره بودن ساختار گرافن است ]

 (6)دهندۀ تغییرات میزان فشار و شکل نشان (5)شکل 

ت. امانه غشای گرافنی اسبیانگر تغییرات میزان سرعت در س

شار توجه در میزان فبا توجه به کانتور فشار، تغییری قابل

شود و مقدار فشار در سمت در طول سامانه مشاهده نمی

ین  بار است. همچن 1بار و در سمت عبورکرده  5باقی مانده 

شود و قابل انتظار مشاهد می (6)همان طور که در شکل 

داشته و دو سمت جريان نگهبوده، بیشینه مقدار سرعت در 

 عبورکرده در مرکز مقطع عبوری جريان است.

 بررسی تأثیر پارامترهاي عملیاتی  -3-3

 ترين پارامترهای عملیاتی در فرايند جداسازیاز مهم
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ويژه در غشاهای غربال مولکولی، پارامترهای غشايی، به

پذيری آن است عملیاتی همچون فشار، سطح غشا و انتخاب

که در ادامه، به بررسی تأثیر اين پارامترها پرداخته شده 

 است.

 
 : تغییرات میزان فشار در سامانه غشايی گرافنی  5شکل 

 
 : تغییرات میزان سرعت در سامانه غشايی گرافنی 6شکل 

 

: تغییرات کسر مولی هیدروژن در سمت عبورکرده با  7شکل 

 تغییرات دما و فشار

 بررسی تأثیر فشار  -1-3-3

عنوان يک عامل بسیار مهم در غشای گرافنی تأثیر فشار به

موردبررسی قرار گرفته و نتايج حاصل سازی حاضر در مدل

کلوين برای  473تا  273سازی در محدوده دمايی از مدل

اکسیدکربن گزارش شده است. در دو گاز هیدروژن و دی

شود، کسر مولی همان طور که مشاهده می (7)شکل 

هیدروژن در قسمت عبورکرده با افزايش اختلاف فشار دو 

روند افزايشی در دمای  يابد، اما اينطرف غشا، افزايش می

 473سمت تر است و با افزايش دما بهمحیط بسیار محسوس

 شود. کلوين از اين شدت کاسته می

 
مانده با : تغییرات کسر مولی هیدروژن در سمت باقی 8شکل 

 تغییرات دما و فشار

نشان داده شده است، کسر  (8)همان طور که در شکل 

مانده، روند کاهشی از خود مولی هیدروژن در قسمت باقی

اهش دهد. در اين نمودار نیز با افزايش دما روند کنشان می

کسر مولی هیدروژن، شیب کمتری را نشان داده که دلیل 

اين عملکرد، افزايش میزان سهم عبور گازهای با 

تر در فشارهای بالاتر و کاهش سهم رگهای بزمولکول

دلیل بسته شدن راه عبور توسط تر بههای کوچکمولکول

 [.27های چندجزئی است ]تر در ترکیبهای بزرگمولکول
 

 کلوين، میزان حضور 323و  293نیز در دمای  (9)در شکل 

اکسیدکربن در سمت عبورکرده با افزايش فشار، روند دی

 473و  373دهد؛ اما در دماهای نزولی از خود نشان می

دو  کلوين، روند افزايشی نشان داده، دلیل آن، افزايش سهم

دلیل بالا بودن انرژی اکسیدکربن بهجزء نیتروژن و دی

جزئی سازی جذب اين دو گاز نسبت به هیدروژن و سهفعال

دی اکسید کربن در بودن ترکیب است. افزايش کسر مولی 

نشان داده شده  (10)و  (9) کلوين در شکل 473دمای 

 است. 

مانده نیز دقیقاً عکس در سمت جريان باقی (10)در شکل 

کربن در اکسیدشود و کسر مولی دیاين روند مشاهده می

ه، در دو  تر با افزايش فشار، روند افزايشی داشتدماهای پايین
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 گیرد.کلوين، روند کاهشی به خود می 473و  373دمای 

 
 

اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی 9شکل 

 عبورکرده با تغییرات دما و فشار

يشگاهی ازآنجاکه شار عبوری اجزا از غشا، بر پايۀ نتايج آزما

مده، تعريف شده است، با استناد به تحلیلی که در مقالات  آ

تن ترين دلايل افت عملکرد غشای گرافنی، از بین رفاز مهم

حه گرافنی و ايجاد های عاملی اکسیژن بر روی صفگروه

شدن يک سری حفرات ناخواسته در ساختار گرافن با 

 .]24و 7[افزايش دما است 

 
اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی10شکل 

 مانده  با تغییرات دما و فشارباقی

 بررسی تأثیر سطح غشا -2-3-3

( نشان داده شده است، 12و11های )همان طور که در شکل

با افزايش سطح غشا در فرايند جداسازی غشايی، افزايش 

اکسیدکربن میزان عبوردهی برای هر دو گاز هیدروژن و دی

 شود. ( مشاهده می14و13های)شکل

آمده با افزايش سطح غشا، فلاکس دستبر اساس نتايج به

دنبال آن، سهم هیدروژن عبوری کلی افزايش يافته، به

پذيری برای هیدروژن کند و میزان انتخابکاهش پیدا می

يابد؛ زيرا با افزايش اکسیدکربن نیز کاهش مینسبت به دی

اکسیدکربن دروژن، دیآن، با وجود افزايش عبوردهی هی

کند و بدين ترتیب کسر فرصت بیشتری برای عبور پیدا می

کند و مولی هیدروژن در سمت عبورکرده کاهش پیدا می

يابد. با مانده افزايش میمیزان هیدروژن در جريان باقی

تر، اين میزان بیشتر در سطوح پايین (12)توجه به شکل 

 يابد.می بوده، با افزايش سطح اين میزان بهبود

 
: تغییرات کسر مولی هیدروژن در سمت عبورکرده  11شکل 

 تغییرات دما و سطح غشاغشای گرافن اکسايد با 

 
مانده : تغییرات کسر مولی هیدروژن در سمت باقی 12شکل 

 غشای گرافن اکسايد با تغییرات دما و سطح غشا

ر عملکرد غشای گرافن اکسايد با افزايش میزان سطح غشا د

اکسیدکربن سازی شده است. برای گاز دیچهار دما شبیه

کلوين، رفتار عکس  473جز در دمای به (13)در شکل 

بوردهی هیدروژن بوده، با افزايش سطح در هر دو سمت ع

اکسیدکربن مانده، افزايش کسر مولی دیعبورکرده و باقی

ش شود. اما در همین دما، علاوه بر عامل افزايمشاهده می

باعث  سطح، فاکتور دما نیز تأثیر بیشتری از خود نشان داده،

اکسیدکربن در دو سمت غشا  کاهش کسر مولی دی

 د.شومی
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اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی 13شکل 

 عبورکرده غشای گرافن اکسايد با تغییرات دما و سطح غشا

 
اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی 14شکل 

 مانده غشای گرافن اکسايد با تغییرات دما و سطح غشاباقی

 پذیري غشا بررسی تأثیر انتخاب -3-3-3

 پارامترهای مهم در عملکرد سامانه غشايی،يکی ديگر از 

های پذيری غشا است. بنابراين، بر اساس حالتانتخاب

 پذيری غشا بر، تأثیر انتخاب2شده در جدول مختلف ارائه

سازی و مورد آنالیز قرار گرفته عملکرد جداسازی، شبیه

 است.

داده شده  نشان (18)تا  (15)های همان طور که در شکل

( و 16و  15های است، تغییرات کسر مولی هیدروژن )شکل

( در دو سوی 18و  17های اکسیدکربن )شکلدی

پذيری غشا، غشای گرافنی با تغییرات میزان انتخاب

توجه است. با کاهش درجه عبوردهی ساير اجزا قابل

ورد که در چهار حالت م 2جز هیدروژن مطابق جدول به

سازی قرار گرفته، همان طور که در نتايج شکل شبیه

نشان داده شده، کسر مولی گاز هیدروژن با  (15)

کاهش درجه عبوردهی ساير اجزا در حال افزايش است. 

اکسیدکربن با افزايش دما هیدروژن و دی عبوردهی

دلیل افزايش سهم عبور ساير يابد، اما بهسرعت افزايش میبه

سازی جزئی، بالا بودن انرژی فعالرکیب سهها در تمولکول

اکسیدکربن و نیتروژن نسبت به هیدروژن با نفوذ دی

پذيری هیدروژن نسبت به افزايش دما، انتخاب

 دهد.اکسیدکربن، روند کاهشی از خود نشان میدی

 سازی در بررسی تأثیر های متفاوت شبیه(: حالت2جدول )

 نانوکامپوزيت گرافنی پذيری غشا در عملکرد غشایانتخاب

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 
کسر مولی هیدروژن در سمت عبورکرده  : تغییرات 15شکل 

پذيری غشا در ازای تغییر انتخابغشای گرافن اکسايد به

 دماهای مختلف 

 
: تغییرات کسر مولی هیدروژن در سمت عبورکرده  16شکل 

پذيری غشا در ازای تغییر انتخابغشای گرافن اکسايد به

 دماهای مختلف 
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شده دلیل اين روند تغییرات با استناد به تحلیل تجربی ارائه

، ايجادشدن حفرات ناخواسته در اثر ]25و7[در مقالات 

افزايش دما در لايه اکسید گرافنی است که میزان حفرات 

پذيری ثابت مانده، از طرف ديگر، تعداد دارای قابلیت انتخاب

حفرات ناخواسته که فقط باعث افزايش شار عبوری 

پذيری شوند، بیشتر شده، سبب کاهش مقدار انتخابمی

 د. شوغشا با افزايش دما می

 
اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی 17شکل 

پذيری غشا ازای تغییر انتخابعبورکرده غشای گرافن اکسايد به

 در دماهای مختلف 

 
اکسیدکربن در سمت : تغییرات کسر مولی دی 18شکل 

پذيری غشا ازای تغییر انتخابمانده غشای گرافن اکسايد بهباقی

 در دماهای مختلف 

 گیري نتیجه -4
در اين تحقیق، جداسازی گاز هیدروژن در سامانه غشايی 

اکسید گرافن به روش دينامیک سیالات محاسباتی 

موردبررسی قرار گرفت که بدين منظور، مدل بعدی و 

آمده از دستايزوترمال در نظر گرفته شد. نتايج به

های آزمايشگاهی از سازی، تطابق بسیار خوبی با دادهمدل

سازی، تأثیر دما و فشار در اين مدل خود نشان داد. در

تر بررسی شد و علاوه برآن، تأثیر ای وسیعمحدوده

پذيری و پارامترهايی مانند تغییرات سطح و میزان انتخاب

آثار اين چهار پارامتر در کسر مولی هیدروژن و 

اکسیدکربن در دو سمت غشای گرافن  اکسايد مورد دی

آمده، غشای دستيج بهبررسی قرار گرفت. باتوجه به نتا

گرافن اکسايد در دمای محیط، بهترين عملکرد را از خود 

نشان داده، با افزايش دما میزان کسر مولی هیدروژن در 

يابد. بر اساس کارهای سمت عبورکرده کاهش می

های شده در مقالات، از بین رفتن گروهآزمايشگاهی ارائه

ترين ه، مهمعاملی اکسیژن و ايجاد شدن حفرات ناخواست

دلیل آن است. با افزايش فشار نیز کسر مولی هیدروژن در 

يابد که دلیل آن افزايش سهم سمت عبورکرده کاهش می

جزئی نیتروژن، تر در ترکیب سههای بزرگعبور مولکول

اکسیدکربن است. افزايش سطح نیز تأثیر هیدروژن و دی

 منفی بر خلوص هیدروژن داشته، سهم هیدروژن را در

دهد. در نهايت، تأثیر رقابت برای عبور از غشا کاهش می

جز هیدروژن در کاهش میزان عبوردهی ساير اجزا به

سازی در چهار حالت مورد بررسی قرار گرفته است که شبیه

پذيری آمده با افزايش میزان انتخابدستبر اساس نتايج به

یز اکسیدکربن، تأثیرات منفی افزايش دما نهیدروژن به دی

 شدت کمتری از خود نشان داده است. 
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