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 MIL-47ضثیِ ساصی هَلکَلی ضیشیي ساصی تیَگاص تَسیلِ ًاًَ ساختاس 
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 9911ارديبهشت  91دريافت: 

 9911 مهز99دريافت پس اس اصلاح: 

 9911  آبان 91پذيزش نهايي: 

 یآل ػاختاس لِیتَػ َگاصیت اص ذیػَلف ذسٍطىیّ ٍ وشتي ذیاوؼ ید یجذاػاص ٍ جزب

 تا یػاص ِیؿث اص حاكل جیًتا. ؿذ یتشسػ واسلَ هًَت سٍؽ تَػظ MIL-47 یفلض

 ضٍتشمیا اتتذا دس. داسًذ یلثَل لاتل ٍ خَب یخَاً ّن هَجَد یـگاّیآصها یّا دادُ

 ٍ وشتي ذیاوؼ ید هتاى، یگاصّا ییتا ػِ ٍ ییدٍتا ةیتشو خالق، جزب یّا

 وِ دٌّذ یه ًـاى یػاص ِیؿث اص حاكل جیًتا. ؿذ یتشسػ ضیً ذیػَلف ذسٍطىیّ

 گاص خالق جزب ٍ داسًذ ّوشاُ تِ سا جزب ؾیافضا فـاس، ؾیافضا ٍ دها واّؾ

. اػت ـتشیت گاصّا شیػا تِ ًؼثت MIL-47 یفلض یآل ػاختاس دس ذیػَلف ذسٍطىیّ

 دس هتاى گاص تِ ًؼثت ذیػَلف ذسٍطىیّ ٍ وشتي ذیاوؼ ید گاص یشیپز ٌؾیگض

 ػاختاس يیتٌاتشا. اػت ظیهح فـاس ٍ دها دس 9/2 ٍ 2/0 ةیتشت تِ MIL-47 ػاختاس

MIL-47 یٍل ؼتیً هٌاػة َگاصیت اص وشتي ذیاوؼ ید گاص یجذاػاص ٍ جزب یتشا 

 .وٌذ جذا یتخَت سا ذیػَلف ذسٍطىیّ گاص اػت لادس
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 هقذهِ-1

اػتتتفادُ اص اًتتشطی ّتتای ػتتثض ٍ ترذیتتذ پتتزیش یىتتی اص   

ساّىاسّای هْن ٍ واساهذ دس ساػتای حفؼ ٍ حوایت اص هحتیظ  

صیؼت اػت. دس ایي تیي اػتفادُ اص ػتَخت ّتای تیَلتَطیىی    

غیشُ جایگضیي ػَخت ّای ًظیش تیَگاص، تیَ اتاًَل، تیَ دیضل ٍ 

فؼیلی هی تَاًذ اص آلَدگی تیـتتش هحتیظ صیؼتت جلتَگیشی     

وٌذ. دس ایي تیي اػتفادُ اص تیَگاص تِ دلیل اػتفادُ اص پؼواًذُ 

ّای دٍس سیض وـتاٍسصی، داهتی ٍ ختاًگی ٍ ّونٌتیي فشآیٌتذ      

ػادُ تَلیذ، ػلاٍُ تش تَلیذ ػَخت ػثض ٍ جلَگیشی اص آلتَدگی  

غ پؼواًذ سا تشعشف وشدُ ٍ دس ًْایتت  هحیظ صیؼت، هـىل دف

وَد عثیؼی اسصؿوٌذ تتشای گیاّتاى تتا ووتتشیي آگیٌتذگی ٍ      

. ایي هضایا ػثة ؿتذُ اػتت   [1]تْتشیي ویفیت تَلیذ هی وٌذ

 تَلیذ تیَگاص ؿَد.  وِ تَجِ ٍیظُ ای دس ایي صهیٌِ تِ

دس عی فشایٌذ تَلیذ تیَگاص گاصّتای دی اوؼتیذ وتشتي ٍ    

ّیذسٍطى ػَلفیذ تِ ّوشاُ گاص هتاى تَلیذ هی ؿَد وِ تمشیثتا  

دسكتذ گتاص دی    35دسكذ گاص هتاى،  65تیَگاص تَلیذی حاٍی 

. [2]دسكذ گتاص ّیتذسٍطى ػتَلفیذ اػتت     2-1اوؼیذ وشتي ٍ 

حضَس گاصّای دی اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ دس تیَگتاص  

تاػث واّؾ اسصؽ حشاستی تیَگاص ٍ ایراد خَسدگی دس خغَط 

. تٌاتشایي جزب ٍ جذاػاصی گاصّتای دی  [2, 1]اًتمال هی ؿَد

اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ تشای اػتفادُ اص ایتي ػتَخت   

ػتتثض ٍ دٍػتتتاس هحتتیظ صیؼتتت الضاهتتی اػتتت. اص سٍؽ ّتتای  

گاصی اص یىذیگش اػتفادُ هی  هختلفی تشای جذاػاصی تشویثات

ؿَد وِ یىی اص ایي سٍؽ ّا اػتفادُ اص جاهذات هتخلخل ًتاًَ  

حفتتشُ ای هاًٌتتذ صتَلیتتت، ًاًَلَلتتِ وشتٌتتی، ػتتاختاس آلتتی     

اػت وِ اص دیشتاص دس كٌؼت جذاػاصی اص غیشُ ٍ  (MOF)1فلضی

 .  [6-3]آًْا اػتفادُ هی ؿَد

تا وـف ػاختاسّای آلی فلضی ٍ تا دس ًظتش گتشفتي   اخیشا 

خَاف ٍ ػولىتشد هٌحلتش تتِ فتشد آًْتا، تَجْتات دس صهیٌتِ        

جذاػاصی تشویثاب گتاصی تتِ ػتوت ایتي جاهتذات هتخلختل       

تٌتتاتشایي تتتا دسًظتتش گتتشفتي واسآهتتذی   .هؼغتتَف ؿتتذُ اػتتت

ػاختاسّای آلی فلضی هی تَاًذ اص آًْا تِ هٌظَس ؿیشیي ػاصی 

دس صهیٌِ تشسػی ختَاف جتزب ٍ جذاػتاصی    د. تیَگاص تْشُ تش
                                                           
1 Metal Organic Framework 

هغالؼتات تؼتیاسی   ػتاختاس آلتی فلتضی    تشویثات گاصی تَػظ 

اًرام ؿذُ اػت ٍلی ووتش تتِ تشسػتی ؿتیشیي ػتاصی تیَگتاص      

تَػظ آًْا پشداختِ ؿذُ اػت. تشسػتی تیـتتش ایتي هغالؼتات     

ًـاى هی دّذ وِ اص سٍؽ ّتای آصهایـتگاّی ٍ ؿتثیِ ػتاصی     

اػتتتفادُ هتی ؿتتَد ٍ   MOFولىتشد  هَلىتَلی تتشای تشسػتتی ػ  

ػَاهلی چَى دها، فـاس، اًذاصُ حفشُ، ًَع ػتاختاس ٍ غیتشُ هتی    

 تَاًذ خَاف جزب ٍ جذاػاصی آًْا سا تحت تاثیش لشاس دّذ.  

اهشٍصُ تا گؼتشؽ واهپیَتشّا اػتتفادُ اص اتضاسّتای ؿتثیِ    

ػاصی تیؾ اص گزؿتِ تِ دلیل هضایتایی چتَى وتاّؾ ّضیٌتِ،     

صهاى، ػذم هحذٍدیت ؿشایظ ػولیاتی ٍ ... هَسد تَجِ هحمماى 

تا اػتتفادُ اص   [7]ٍ ّوىاساى 2ساهؼاّیِلشاس گشفتِ اػت. هاًٌذ 

سٍؽ هًَت واسلَ تِ تشسػی جزب گاص دی اوؼیذ وتشتي دسٍى  

پشداختتِ اًتذ.    MIL-53(Al)  ٍMIL-47ػاختاسّای آلی فلضی 

ًتایج آًْا ّن خَاًی لاتل لثَلی تا دادُ ّای آصهایـتگاّی داسد  

ج ًیض هـاّذُ هتی ؿتَد ٍ همتذاس    ٍ ّونٌیي اختلاف تیي ًتای

ًیض تیـتتش   MIL-47جزب گاص دی اوؼیذ وشتي دسٍى ػاختاس 

اص ؿثیِ ػاصی  [8]ٍ ّوىاس 3اػت. لیَ MIL-53(Al)اص ػاختاس 

ى، هَلىَلی تشای تشسػی جتزب گتضیٌؾ پتزیشی گاصّتای هتتا     

ًیتشٍطى ٍ دی اوؼیذ وشتي دس ػاختاسّای هختلف صتتَلیتی ٍ  

( اػتتفادُ  MIL-47ّونٌیي ػاختاسّای آلتی فلتضی هتفتاٍت)   

وشدُ اًذ. آًْا گضاسؽ وشدُ اًتذ وتِ گتضیٌؾ پتزیشی گتاص دی      

اوؼیذ وشتي ٍ گاص هتاى ًؼثت تِ گاص ًیتتشٍطى تتِ تشتیتة دس    

ّا اص ػتتایش ػتتاختاس DDRٍ صتَلیتتت  Cu-BTCػتتاختاس ّتتای 

تیـتش اػت. ّونٌیي آًْا ًـاى دادًذ وتِ اختلافتی تتیي دادُ    

 [9]ّای آصهایـگاّی ٍ ؿثیِ ػاصی ٍجَد داسد. واسا ٍ ّوىتاس  

اص سٍؽ هًَت واسلَ تشای تشسػتی جتزب گاصّتای دی اوؼتیذ     

 MOFوتتشتي، هٌَاوؼتتیذ وتتشتي ٍ ًیتتتشٍطى دس ػتتاختاسّای   

 Universalًیشٍ اص هیذاى ًیتشٍ   هیذاى اػتفادُ وشدُ اًذ. آًْا اص

 ّای تشّوىٌؾ هحاػثِ تشای  Dreidingتِ ّوشاُ هیذاى ًیشٍ 

 ػاصی جزب اػتفادُ وشدُ اًذ.   ؿثیِ دس MOF-گاص ٍ گاص-گاص

                                                           
2Ramsahye 
3 Liu 
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ًتایج حاكل اص ؿثیِ ػاصی آًْا ّن خَاًی لاتل لثَلی تا ًتایج 

 آصهایـگاّی داؿتِ اػت.  

تتشای تشسػتی جتزب ّیتذسٍطى      [10]ٍ ّوىاساى 1ّاهَى

 MIL-53(Cr)  ٍMIL-47ػَلفیذ دس دهای ثاتت اص ػاختاسّای 

تْشُ تشدُ اًذ. آًْا دس گضاسؽ خَد ًـاى دادًذ وِ ًتایج حاكل 

ػاصی هًَت واسلَ تا دادُ ّتای آصهایـتگاّی اختتلاف    اص ؿثیِ 

داسد اها تغَس ولی ّوخَاًی خَتی  ٍ لاتل لثَلی تیي آًْا ًیتض  

اػت. ّونٌیي ًتایج آًْا تاییذ هی وٌذ وِ همتذاس جتزب گتاص    

تیـتتش   MIL-53(Cr)اص  MIL-47ّیذسٍطى ػَلفیذ دس ػاختاس 

تِ تشسػی خَاف ًفَرپتزیشی   [11]اػت. اػىَلیٌذاس ٍ ّوىاس 

ٍ اًتمال گاصّای هتاى، دی اوؼیذ وشتي، ًیتشٍطى ٍ ّیتذسٍطى  

دس دهتتای هحتتیظ تتتا     MOF-5 ٍIRMOF-6ػتتاختاس دسٍى 

اػتفادُ اص سٍؽ دیٌاهیه هَلىَلی پشداختِ اًذ. آًْا اص هیتذاى  

تشای هذل وشدى تشّوىٌؾ ّای تیي هَلىتَل   Universalًیشٍ 

ّای گاص تا یىذیگش ٍ ّونٌیي تشّوىٌؾ هَلىَل ّای گتاص تتا   

   اػتفادُ وشدُ اًذ. MOFػاختاسّای 

وشد وِ دس همایؼِ ًتایج حاكل اص  دس ًْایت هی تَاى تیاى

ؿثیِ ػاصی هًَتت وتاسلَ تتا دادُ ّتای آصهایـتگاّی، اًتذوی       

اختلاف هـاّذُ هی ؿَد ٍلتی اص ًظتش همتذاس ٍ سًٍتذ افتضایؾ      

جزب تا افضایؾ فـاس، ّن خَاًی خَب ٍ لاتل لثَلی تا یىذیگش 

تٌاتشایي دس ایي هغالؼِ اص سٍؽ هًَت واسلَ تِ   .[19-12]داسًذ

 MIL-47ػاختاس آلتی فلتضی   زب ٍ جذاػاصی تشسػی خَاف ج

پشداختِ ٍ پتاًؼیل ایي ًاًَ ػاختاس سا تشای جزب ٍ جذاػتاصی  

تشویثات گاصی اضافی دس تیَگاص ًظیش گاصّای دی اوؼیذ وشتي 

 .  ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ ًیض تشسػی هی ؿَد

 

  ضثیِ ساصی هَلکَلی ٍ جضئیات -2

تشّوىٌؾ تیي ػاصی هَلىَلی تا اػتفادُ اص دس ؿثیِ

هَلىَل ّای، سفتاس آًْا تا یىذیگش تشسػی هی ؿَد. تشای 

تشسػی فشآیٌذ جزب تؼادلی گاص دس هَاد هتخلخل، اص ّش دٍ 

سٍؽ دیٌاهیه هَلىَلی ٍ سٍؽ هًَت واسلَ هی تَاى اػتفادُ 

تش اص سٍؽ دیٌاهیه هَلىَلی وشد وِ سٍؽ هًَت واسلَ هشػَم

 اػت. 

                                                           
1 Hamon 

 سٍش هًَت كاسلَ -2-1

واسلَ هَلىَل ّتا دس داختل جؼثتِ ؿتثیِ      دس سٍؽ هًَت

ػاصی تلَست تلادفی جاترا هی ؿتًَذ ٍ تتا تؼیتیي ترییتشات     

اًشطی جؼثِ ؿثیِ ػاصی، جاترایی هَلىَل ّا تاییذ ٍ یا سد هی 

ؿَد. ایي واس تِ تؼذاد هیلیَى تاس اًرام هی ؿَد تا هَلىَل ّتا  

دس داخل جؼثِ ؿثیِ ػاصی دس هَلؼیت هٌاػة لتشاس گشفتتِ ٍ   

واسلَ اص ػاصی هَلىَلی تِ سٍؽ هًَتتؼادل تشػٌذ. دس ؿثیِ تِ

ّتای جذیتذ اػتتفادُ    الگَسیتن هتشٍپَلیغ تشای ایراد هَلؼیت

ؿَد. دس ایي الگَسیتن تا ّش تاس تىشاس، تِ عَس تلادفی یىتی  هی

ّای هَجَد دس جؼثِ ؿثیِ ػاصی تَػیلِ یته ػتذد   اص هَلىَل

دیگتشی یته    تلادفی اًتخاب ٍ ػتپغ تَػتظ ػتذد تلتادفی    

. تتا تَجتِ تتِ    [20]ؿتَد حشوت تِ ایي هَلىَل ًؼثت دادُ هی

 ػاختاس هَلىَل هَسد تشسػی حشوات ایراد، حتزف، جاترتایی،  

. ػتپغ  ای هی تَاًذ دس ًظش گشفتِ ؿَدشخؾ ٍ خوؾ صاٍیِچ

تا تَجِ تِ ًَع حشوت، ترییشات دس ػیؼتن اػوال ٍ تا اػتتفادُ  

اص سٍاتظ تاییذ ٍ یا سد هشتَط تِ ّواى حشوت، حشوت پزیشفتتِ  

ؿَد. جضتیات تیـتش هشتَط تِ سٍاتظ پزیشؽ ٍ ػتذم  ٍ یا سد هی

ًیتتض هَجتتَد پتتزیشؽ حشوتتات تلتتادفی دس هغالؼتتات لثلتتی  

 .[12]اػت

تشای ؿثیِ ػاصی جزب تؼادلی گاص دسٍى هَاد هتخلخل 

2تایذ اص سٍؽ هًَت واسلَ هروَػِ تٌذادی تضسي
(GCMC) 

اػتفادُ وشد وِ دس ایي سٍؽ حرن، دها ٍ پتاًؼیل ؿیویایی 

ّا هی تَاًٌذ دس جؼثِ د هَلىَلثاتت اػت، دس حالی وِ تؼذا

. تایذ دس ًظش داؿت وِ [22, 21, 6]وٌٌذؿثیِ ػاصی ترییش 

پتاًؼیل ؿیویایی تاتؼی اص فَگاػیتِ گاص اػت، تٌاتشایي دس 

-ػاصی اص فَگاػیتِ اػتفادُ هیتوام سٍاتظ هَجَد دس ؿثیِ

د. اص فشم گاص ایذُ آل تشای اػتفادُ اص فـاس ترای ؿَ

فَگاػیتِ تشای تواهی گاصّا دس ؿثیِ ػاصی اػتفادُ ؿذُ 

ػاصی هًَت واسلَ یه هیلیَى اػت. تؼذاد ول هشاحل ؿثیِ

دسكذ آى تشای سػیذى جؼثِ ؿثیِ ػاصی  50هشحلِ اػت وِ 

دسكذ هاتمی تشای هحاػثِ همذاس جزب گاص دس  50تِ تؼادل ٍ 

 . [22, 21]ش گشفتِ ؿذُ اػتًظ

                                                           
2Grand Canonical Monte Carlo 
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 هیذاى ًیشٍ تشّوکٌص  -2-2

تشای هحاػثِ ترییشات اًشطی جؼثِ ؿثیِ ػتاصی، تایتذ دس   

ّش هشحلِ اص ؿثیِ ػاصی هًَت وتاسلَ اًتشطی تتشّوىٌؾ تتیي     

هَلىَلی هحاػثِ ؿَد. دس ؿثیِ ػاصی جزب تؼادلی گاص دسٍى 

-گتاص ٍ تتشّوىٌؾ گتاص   -، دٍ ًَع تشّوىٌؾ گتاص MOFجارب 

MOF      ٍجَد داسد وِ ؿاهل تتشّوىٌؾ ّتای پیًَتذی ٍ غیتش

اًرام ؿذُ دس ایتي صهیٌتِ   تشسػی هغالؼات لثلی ػت. پیًَذی ا

تتشای   Universalوتِ اػتتفادُ اص هیتذاى ًیتشٍ     دّتذ  ًـاى هی

هحاػثِ تشّوىٌؾ هَلىَل ّای گاص تا یىذیگش ٍ ّونٌتیي تتا   

ػاختاس آلی فلضی دس ؿثیِ ػاصی جزب گتاص هٌاػتة اػتت ٍ    

همادیش تتاس  . [25-23]ًتایج خَب ٍ لاتل لثَلی سا اساتِ هی دّذ

جضتی هَسد اػتفادُ دس تشّوىٌؾ ولَهثیته تتشای اتتن ّتای     

تا اػتتفادُ اص   MIL-47تـىیل دٌّذُ هَلىَل گاصی ٍ ػاختاس 

 لاكِ ؿذُ اػت.( خ1جذٍل ) سٍؽ دس

 

-MILتاس جضئی هشتَط تِ اتن ّای تطکیل دٌّذُ ساختاس  (1)جذٍل 

 ٍ هَلکَل ّای گاصی 47

تاس  ًَع اتن

ئیضج  

 

V 236/1  

O1 600/0-  

C1 008/0  

C2 535/0  

O2 150/0-  

H 136/0  

C(CH4) 535/0-  

H(CH4) 170/0  

C(CO2) 700/0  

O(CO2) 350/0-  

S(H2S)  -0.393 

H(H2S) 0.196 

 

 

 جعثِ ضثیِ ساصی -2-3

پغ اص اًتخاب هیذاى ًیشٍ تشّوىٌؾ هٌاػة، تایذ جؼثتِ  

 MOFؿثیِ ػاصی ایراد گشدد تغَسی وِ ػتاختاس وشیؼتتالی   

واهلا تیاًگش وشیؼتال ٍالؼی هذ ًظش تاؿذ وِ تشای ایي هٌظتَس  

اص تاًه ّای اعلاػتاتی هَجتَد دسایتي صهیٌتِ اػتتفادُ ؿتذُ       

تتِ   MOFدس توتام هشاحتل ؿتثیِ ػتاصی ػتاختاس       .[26]اػت

ذٍى اًؼغاف دس ًظش گشفتِ  ٍ جؼثتِ  كَست ػاختاسی كلة ٍ ت

-MILػلَل ٍاحذ  3×3×3ػاصی یه اتشػلَل هتـىل اص ؿثیِ

تلَیش ؿواتیىی اص ػاختاس آلتی فلتضی    (1) ؿىلاػت. دس  47

MIL-47  ٍ لاتل هـخلات یه ػلَل ٍاحذ اص آى  2)جذٍل دس

 هـاّذُ اػت.

  

 
سلَل ٍاحذ ساختاس تػَیش ضواتیکی اص ساختاس هَلکَلی  (1) ضکل

 ٍ جعثِ ضثیِ ساصی MIL-47آلی فلضی 

 

 MIL-47خَاظ ساختاسی جارب  (2)جذٍل 

 (Åاًذاصُ سلَل ٍاحذ) تشكیة اجضاء ساختاس

MIL-47 C32H16O20V4 818/6×143/16×939/13 

 

 جضئیات ضثیِ ساصی -2-4

اًتْا اص ؿشایظ هشصی هتٌاٍب تشای ایراد یه ػیؼتن تی

اػتفادُ ؿذُ اػت. تشای واّؾ صهاى ٍ حرن هحاػثات اص 

تشای تشّوىٌؾ جارتِ ٍ دافؼِ ٍاًذسٍالؼی ٍ  nm 1ؿؼاع لغغ 

اص سٍؽ جوغ اٍالذ تشای تشّوىٌؾ ّای تلٌذ تشد وَلَهثیه 

 اػتفادُ ؿذُ اػت. 
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 ًتایج ٍ تحث  -3
دس  MIL-47ّذف اص ایي هغالؼِ تشسػی ٍ واستشد ػاختاس 

جزب ٍ جذاػاصی گاصّای دی اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى 

ػَلفیذ اص تیَگاص ٍ تشسػی ؿشایظ ػولیاتی تْیٌِ آى اػت. 

تٌاتشایي دس اتتذا تایذ تِ تشسػی كحت ًتایج حاكل اص ؿثیِ 

 ػاصی هًَت واسلَ پشداخت. 

 

 MIL-47دسٍى  گاص جزب ًتایج غحت تشسسی -3-1

ٍ  CO2 ،CH4 هغالؼات اًرام ؿذُ دس صهیٌِ جزب گاصّای

H2S  تَػظ ػاختاسMIL-47  ًـاى هی دّذ وِ جزب ایي

گاصّا تلَست خالق اًرام ؿذُ اػت ٍلی دس هَسد تیَگاص تا 

وٌَى هغالؼِ ای گضاسؽ ًـذُ اػت. تٌاتشایي اص دادُ ّای 

آصهایـگاّی هَجَد دس ایي صهیٌِ تشای تشسػی كحت ًتایج 

حاكل اص ؿثیِ ػاصی هَلىَلی تِ سٍؽ هًَت واسلَ اػتفادُ 

، CO2س جزب دها ثاتت گاصّای ًوَدا (2ؿىل ) دس هی ؿَد.

CH4  ٍH2S  تَػظ ػاختاسMIL-47  دس دهایK 303  حاكل

اص ؿثیِ ػاصی هًَت واسلَ هـاّذُ هی ؿَد. تشای تشسػی 

كحت ًتایج ؿثیِ ػاصی اص دادُ ّای آصهایـگاّی ٍ ؿثیِ 

ػاصی هَجَد تشای ایي گاصّا ًیض اػتفادُ ؿذُ اػت. تشای 

ٍ اص  [27]ٍػٌثچ ٍ ّوىاساىجزب هتاى اص ًتایج ؿثیِ ػاصی س

اػتفادُ ؿذُ اػت.  [28]دادُ ّای آصهایـگاّی لیَ ٍ ّوىاساى

الف( هـاّذُ هی ؿَد ًتایج  -2 ّواًغَسی وِ ًتایج دس ؿىل

ت واسلَ دس فـاسّای تاگ ّن خَاًی حاكل اص ؿثیِ ػاصی هًَ

تؼیاس خَب ٍ لاتل لثَلی تا دادُ ّای آصهایـگاّی داسد اها دس 

فـاس ون همذاسی اختلاف هـاّذُ هی ؿَد. ّونٌیي دس 

هغالؼات ؿثیِ ػاصی لثلی، ایي اختلاف هـاّذُ ؿذُ اػت وِ 

ٍ ؿشایظ  MIL-47هی تَاًذ تِ دلیل خلَف ػاختاس 

ىل جارب وِ جارب تلَست پَدس یا آصهایـگاّی ٍ ّونٌیي ؿ

وشیؼتال تاؿذ، تش همذاس جزب گاص لغؼا اثش خَاّذ داؿت. 

همایؼِ ًتایج ؿثیِ ػاصی تا دادُ ّای آصهایـگاّی ٍ  تٌاتشایي

 هَسد ًیشٍ هیذاى ؿثیِ ػاصی هَجَد ًـاى هی دّذ وِ

-MILػاختاس  گاص هتاى دسٍى جزب ػاصی ؿثیِ تشای اػتفادُ

 ؿىلدس  .ًتایج لاتل لثَلی سا اساتِ هی دّذاػت ٍ  هٌاػة 47

ب( ٍ ج( ًتایج حاكل اص ؿثیِ ػاصی جزب گاصّای دی  -2

ٍ  MIL-47اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ دسٍى ػاختاس 

هـاّذُ هی ؿَد. دادُ ّای آصهایـگاّی هَجَد دس ایي صهیٌِ 

لاتل ّواًغَسی وِ ًتایج ًـاى هی دّذ ّوخَاًی خَب ٍ 

دادُ ّای ج حاكل اص ؿثیِ ػاصی تا ًتایتیي لثَلی 

آصهایـگاّی ٍجَد داسًذ ٍ تشای ّش دٍ گاص دی اوؼیذ وشتي ٍ 

ّیذسٍطى ػَلفیذ دس فـاسّای ون ّن خَاًی تؼیاس خَتی تیي 

 .[10]ًتایج ؿثیِ ػاصی تا دادُ ّای آصهایـگاّی ٍجَد داسد

 

 
كشتي ٍ  ذیاكس یالف( هتاى، ب( د یگاصّاجزب دها ثاتت  (2) ضکل

 MIL-47دسٍى ساختاس  ذیسَلف ذسٍطىیج( ّ
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تٌاتشایي تا تَجِ تِ همایؼِ اًرام ؿذُ تشای جزب گاصّای 

هتاى، ّیذسٍطى ػَلفیذ ٍ دی اوؼیذ وشتي دسٍى ػاختاس 

MIL-47  ٍهی تَاى گفت وِ هیذاى ًیشUniversal  تشای جزب

ایي ػِ گاص هٌاػة اػت. تٌاتشایي هی تَاى اص ایي هیذاى ًیشٍ 

 تشای خالق ػاصی تیَگاصتشای جزب چٌذتایی ایي گاصّا 

سا  MIL-47اػتفادُ ًوَد ٍ خَاف گضیٌؾ پزیشی ػاختاس 

 تشسػی وشد.

 

 جزب گاص خالع -3-2

گاصّای هتاى، دی اوؼیذ وشتي ٍ  ثاتت دها جزب

 دس MIL-47دسٍى ػاختاس  ّیذسٍطى ػَلفیذ تلَست خالق

ٍ دس  هحاػثِ GCMC سٍؽ تَػظ هختلف فـاسّای ٍ دها

لاتل هـاّذُ اػت. جزب دها ثاتت گاص ّیذسٍطى  (3) ؿىل

تِ  دس ًظش گشفتِ ؿذُ اػت bar 1ػَلفیذ دس فـاسّای ون تا 

دسكذ(  2-1دلیل ایٌىِ تیَگاص ؿاهل دسكذ تؼیاس ووی)

ّیذسٍطى ػَلفیذ ٍ هاتمی گاصّای هتاى ٍ دی اوؼیذ وشتي 

اػت. تغَس ولی ًتایج افضایؾ جزب سا تشای ّوِ گاصّا تا 

ذ. دس ٍالغ دس فـاسّای پاییي اٍل ٌافضایؾ فـاس ًـاى هی دّ

تاس هَلىَل ّای گاص تلَست ته گیِ جزب ػغح داخلی ػاخ

ؿذُ ٍ ػپغ تا افضایؾ فـاس ػایش فضای خالی دس ػاختاس 

تَػظ گاص اؿرال هی ؿَد ٍ ّونٌیي ًتایج ًـاى هی دٌّذ 

وِ تا افضایؾ دها همذاس جزب گاص ًیض واّؾ هی یاتذ. دس ٍالغ 

تا افضایؾ دها جٌثؾ هَلىَل ّا صیاد هی گشدد ٍ توایل آًْا 

ؿَد ٍ دس ون هی  MIL-47تشای لشاس گیشی دسٍى ػاختاس 

ًتیرِ همذاس جزب تؼادلی واّؾ هی یاتذ. دس ًْایت ًتایج دس 

الف( ٍ ب( تاییذ هی وٌذ وِ تا افضایؾ فـاس تیؾ   (3) ؿىل

تمشیثا همذاس جزب گاصّای هتاى ٍ دی اوؼیذ وشتي  bar 5اص 

تِ هٌظَس فْن تیـتش ٍ  ثاتت هی ؿَد. MIL-47دسٍى ػاختاس 

ّونٌیي همایؼِ سفتاس جزتی گاصّا، ایضٍتشم جزب گاصّای 

هتاى، دی اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ دسٍى ػاختاس 

MIL-47  دس دهایK 298  تشػین ؿذُ اػت.  (4) ؿىلدس

ّواًغَسی وِ ًتایج ًـاى هی دٌّذ همذاس جزب ّیذسٍطى 

ػَلفیذ ًؼثت تِ ػایش گاصّا دس حالت خالق تیـتش اػت. 

دس جزب ٍ  MIL-47تٌاتشایي هی تَاى اًتظاس داؿت وِ ػاختاس 

ذ اص تیَگاص ًیض ػولىشد خَتی داؿتِ جذاػاصی ّیذسٍطى ػَلفی

تاؿذ وِ دس اداهِ تِ تشسػی سفتاس گضیٌؾ پزیشی ایي ػاختاس 

 ًیض پشداختِ هی ؿَد.

 

 
ایضٍتشم جزب  گاصّای الف( هتاى، ب( دی اكسیذ كشتي ٍ  (3) ضکل

 دس دهاّای هختلف MIL-47ج( ّیذسٍطى سَلفیذ دس ساختاس 
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هقایسِ ایضٍتشم ّای جزب گاصّای هتاى، دی اكسیذ  (4) ضکل

 K 298دس دها  MIL-47كشتي ٍ ّیذسٍطى سَلفیذ دس ساختاس 

 

 جزب تشكیثات دٍتایی گاص -3-3

 bar 1 ،5  ٍ10ٍ فـاس ول هختلف  K 298دس دهای 

تَػظ سٍؽ هًَت واسلَ جزب سلاتتی تشای تشویة دٍتایی گاص 

هتاى/دی اوؼیذ وشتي هَسد تشسػی لشاس گشفتِ )گصم تِ روش 

دسكذ  35دسكذ گاص هتاى ٍ  65اػت وِ تیَگاص ؿاهل تمشیثا 

 ؿىلگاص دی اوؼیذ وشتي اػت( ٍ ایضٍتشم ّای جزتی آى دس 

هـاّذُ هی ؿَد. ّواًغَسی وِ ًتایج ًـاى هی دّذ تا  (5)

افضایؾ دسكذ گاص دی اوؼیذ وشتي دس خَسان، همذاس جزب 

 MIL-47گاص هتاى واّؾ ٍ گاص دی اوؼیذ وشتي دس ػاختاس 

دسكذ هَلی  60افضایؾ هی یاتذ. ّونٌیي دس خَسان تا تمشیثا 

گاص دی اوؼیذ وشتي، همذاس جزب گاص هتاى ٍ دی اوؼیذ وشتي 

تشاتش اػت ٍ ایي سفتاس تا افضایؾ فـاس ول ًیض تمشیثا ترییشی 

ًوی وٌذ ٍ هؼتمل اص فـاس ول اػت. تٌاتشایي هی تَاى گفت 

ٍ هتاى هؼتمل اص وِ جزب سلاتتی گاصّای دی اوؼیذ وشتي 

فـاس ول آًْا اػت. تِ هٌظَس تشسػی دلیك تش سفتاس جزب 

تایذ پاساهتش گضیٌؾ پزیشی  MIL-47سلاتتی دس دس ػاختاس 

 هحاػثِ ٍ هَسد تشسػی لشاس گیشد. 

پاساهتشّا دس تحث جذاػاصی تشویثات یىی اص هْوتشیي 

 Sگاصی، گضیٌؾ پزیشی اجضاء ًؼثت تِ یىذیگش اػت وِ تا 

سا  iگضیٌؾ پزیشی جضء  Sij. دس ٍالغ ًوایؾ دادُ هی ؿَد

هحاػثِ  (1) وٌذ وِ تش اػاع ساتغِتیاى هیسا  jًؼثت تِ جضء 

 :[29]ؿَدهی

 (1) 

هیضاى غلظت جضء  i  ٍxiهیضاى جزب جضء  yiدس ساتغِ تاگ 

i .دس خَسان اػت 

  

 
ًوَداس جزب سقاتتی گاص هتاى ٍ دی اكسیذ كشتي تَسط  (5) ضکل

 ٍ bar 11ٍ ج(  bar 5، ب( bar 1الف(  دس فطاسّای  MIL-47ساختاس 

 K298دهای 

 

گضیٌؾ پزیشی گاص دی اوؼیذ وشتي ًؼثت تِ گتاص هتتاى   

هحاػثِ ٍ  MIL-47ػاختاس دس دس غلظت ّای هختلف خَسان 

))((
i

j

j

i

ij
x

x

y

y
S 
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تشػین ؿتذُ اػتت. ًتتایج ًـتاى هتی دٌّتذ تتا         (6) ؿىلدس 

افضایؾ گاص دی اوؼیذ وشتي دس ختَسان، گتضیٌؾ پتزیشی آى    

ًؼثت تِ گاص هتاى افضایؾ هی یاتذ وِ ؿذت ایتي افتضایؾ تتِ    

فـاس ول خَسان ًیض تؼتگی داسد. ًتایح حاكل اص ؿثیِ ػاصی 

 40/0گضیٌؾ پزیشی ًـاى هی دّتذ وتِ دس غلظتت ّتای تتا      

هتاى)تشویة تیَگاص( گضیٌؾ پزیشی ػاختاس دسكذ خَسان گاص 

MIL-47      تشای جزب ٍ جذاػتاصی دی اوؼتیذ وتشتي هٌاػتة

 2/0ایي همذاس تِ حتذٍد   bar 5ًیؼت تغَسی وِ دس فـاس ول 

تِ تیـتشیي همذاس خَد یؼٌی حتذٍد   bar 1هی سػذ ٍ دس فـاس 

 MIL-47هی سػذ. تٌاتشایي هی تتَاى گفتت وتِ ػتاختاس      6/0

شای جزب ٍ جذاػتاصی دی اوؼتیذ وتشتي اص    ػاختاس هٌاػثی ت

 تیَگاص ًوی تاؿذ.

    

 
ًوَداس گضیٌص پزیشی گاص دی اكسیذ كشتي ًسثت تِ  (6) ضکل

 K298دهای  ٍ  MIL-47هتاى دس ساختاس 
 

 جزب تشكیة سِ تایی گاص -3-4

تِ هٌظَس تشسػی سفتاس ٍ اثش حظَس گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ 

دس تیَگاص جزب تشویة ػِ تایی اص گاصّای هتاى، دی اوؼیذ 

 Kدس دهای  MIL-47وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ سا دس ػاختاس 

دسكذ گاص دی  35ٍ فـاس ول هختلف تشای تشویة  298

اوؼیذ وشتي ٍ هاتمی گاص هتاى ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ تَػظ 

هَسد تشسػی لشاس گشفتِ ٍ ًتایج حاكل اص ؿثیِ  GCMCسٍؽ 

گصم تِ روش اػت وِ  تشػین ؿذُ اػت. (7ؿىل ) ػاصی دس

 دسكذ هتریش اػت.  65تا  55دسكذ گاص هتاى دس تیَگاص اص 

 

 
دس  MIL-47جزب دها ثاتت تیَگاص تَسط ساختاس  (7) ضکل

 K298دهای  ٍ bar 11ٍ ج(  bar 5، ب( bar 1الف(  فطاسّای 
 

الف( ًـاى هی دٌّذ وِ دس فـاس  -7ؿىل  ًتایج دس

هحیظ تا افضایؾ غلظت ّیذسٍطى ػَلفیذ، همذاس جزب هتاى 

 مشیثا ثاتت هی هاًذ. تواّؾ ٍ دی اوؼیذ وشتي 
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ب( ٍ ج( تاییذ هی وٌٌذ وِ تا افضایؾ  -7ؿىل  ًتایج دس

فـاس ول، همذاس جزب ّیذسٍطى ػَلفیذ افضایؾ ٍ جزب هتاى 

ٍ دی اوؼیذ وشتي تا یه ؿیة ون، واّؾ هی یاتذ. تٌاتشایي 

، تَاًایی تاگیی دس جزب MIL-47هی تَاى گفت وِ ػاختاس 

ًوَداس  (8) ؿىلدس ّیذسٍطى ػَلفیذ اص تیَگاص سا داسد. 

ترییشات هتَػظ گضیٌؾ پزیشی گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ ًؼثت 

تِ گاصّای هتاى ٍ دی اوؼیذ وشتي ٍ ّونٌیي گاص دی اوؼیذ 

تاتؼی اص فـاس  MIL-47وشتي ًؼثت تِ هتاى تَػظ ػاختاس 

تشػین ؿذُ اػت. ًتایج ًـاى هی دّذ  K 298ول دس دهای 

وِ تا افضایؾ فـاس ول گضیٌؾ پزیشی گاصّای دی اوؼیذ 

وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ ًؼثت تِ گاص هتاى ترییشی ًوی وٌذ 

ٍ فمظ تا افضایؾ فـاس ول گضیٌؾ پزیشی گاص ّیذسٍطى 

چـوگیشی ػَلفیذ ًؼثت تِ گاص دی اوؼیذ وشتي افضایؾ 

 پیذا هی وٌذ.

-MILّونٌیي ًتایج تَضَح ًـاى هی دّذ وِ ػاختاس 

توایل تؼیاس صیادی تِ جزب ٍ جذاػاصی گاص ّیذسٍطى  47

ػَلفیذ اص تیَگاص داسد وِ ًؼة تِ گاص هتاى ٍ دی اوؼیذ وشتي 

تشاتش تیـتش اػت وِ  9/2ٍ  6/1تِ تشتیة  bar 1دس فـاس ول 

ذسٍطى ػَلفیذ ًؼثت تِ گاص ایي همذاس گضیٌؾ پزیشی گاص ّی

هی سػذ. تٌاتشایي تغَس ولی هی  6تِ  bar 10هتاى دس فـاس 

ػاختاسی هٌاػة تشای جزب  MIL-47تَاى گفت وِ ػاختاس 

 ٍ جذاػاصی گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ اص تیَگاص اػت. 

 
گضیٌص پزیشی گاصّای ّیذسٍطى سَلفیذ ٍ دی اكسیذ  (8) ضکل

 MIL-47كشتي ًسثت تِ گاص هتاى ٍ گاص دی اكسیذ كشتي دس ساختاس 

 K 298ٍ  دهای 

 

 

 

 

 جوع تٌذی -4
تشای جزب ٍ  MIL-47دس ایي هغالؼِ ػاختاس آلی فلضی 

جذاػاصی گاصّای دی اوؼیذ وشتي ٍ ّیذسٍطى ػَلفیذ اص 

تیَگاص دس دهای هحیظ ٍ فـاسّای هختلف تَػظ سٍؽ 

GCMC  هَسد تحث ٍ تشسػی لشاس گشفت. ًتایج ًـاى هی دّذ

وِ افضایؾ دها ٍ واّؾ فـاس، واّؾ جزب سا تشای ّوِ گاصّا 

یشی گاص تِ ّوشاُ داسد. ّونٌیي ًتایج هشتَط تِ گضیٌؾ پز

دی اوؼیذ وشتي ًؼثت تِ گاص هتاى ًـاى داد وِ ػاختاس 

MIL-47  توایل چٌذاًی تِ جزب ٍ جذاػاصی گاص دی اوؼیذ

وشتي ًذاسد. تٌاتشایي تشای جذاػاصی گاص دی اوؼیذ وشتي اص 

تیَگاص، ػاختاس هٌاػثی ًیؼت. حضَس گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ دس 

تشای  MIL-47تاس تیَگاص تاثیش چٌذاًی تش گضیٌؾ پزیشی ػاخ

گاص دی اوؼیذ وشتي ًؼثت تِ هتاى ًذاسد ٍ دس ػَم ایي 

ػاختاس توایل تؼیاس صیادی تِ گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ ًؼثت تِ 

ػایش گاصّای هَجَد دس تیَگاص ًـاى هی دّذ تغَسی وِ 

 barگضیٌؾ پزیشی آى ًؼثت تِ گاص دی اوؼیذ وشتي دس فـاس 

ًیض  6تا همذاس  bar 10ا ٍ تا افضایؾ فـاس ت 9/2تشاتش تا  1

افضایؾ هی یاتذ. تٌاتشایي تشسػی ًتایج تاییذ هی وٌذ وِ 

جارب هٌاػة تشای ؿیشیي ػاصی  MIL-47ػاختاس آلی فلضی 

  تیَگاص اص گاص ّیذسٍطى ػَلفیذ اػت.
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ABSTRACT 
 

ARTICLE INFO 

 

Absorption and separation of carbon dioxide and hydrogen 

sulfide from biogas by the metal organic framework MIL-47 

have been investigated by using the Monte Carlo method. The 

simulation results have a good agreement with the available 

experimental data. At first, the adsorption isotherm of pure, 

binary and ternary blend of methane, carbon dioxide, and 

hydrogen sulfide gases were studied. The simulation results 

show that the gas adsorption increases by decreasing and 

increasing in the temperature and pressure, respectively, and 

the pure absorption of hydrogen sulfide gas in the MIL-47 is 

higher than the other gases. The selectivity of carbon dioxide 

and hydrous sulfide relative to methane gas calculates 0.2 and 

2.9 at ambient temperature and pressure, respectively. 

Therefore, the metal organic framework MIL-47 is not suitable 

for the absorption and separation of carbon dioxide gas, but it 

is good able to separation of hydrogen sulfide from biogas. 
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