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در حذف ترکیبات  آلی-فلزهای چارچوب  سازی مولکولی کاربردارزیابی تجربی و شبیه

 به منظور تولید سوخت پاک بنزینی-های نفتی گوگردی از برش

 رضوانی، محمدعلی ، بهمن فرجمندلاکمه سری محمد شادمانزهرا آوخ، 

 گروه شيمي، دانشگاه زنجان، زنجان، ايران

 17/04/99تاريخ پذيرش:           16/01/99تاريخ تصحيح:              02/01/98تاريخ دريافت: 

 چکيده

شود. خوردگي ميهای نفتي، موجب آلودگي محيط زيست شده و در خطوط انتقال و مخازن نگهداری، باعث ها در برشوجود ترکيبات گوگردی و مرکاپتان

های ی از جاذبدسته آلي-فلزهای چارچوبهای نفتي تا حد استانداردهای بين الملي کاهش يابد. ها در برشبنابراين لازم است تا مقدار گوگرد و مرکاپتان

مقاله با اين  تشخيص داده شده است.برداری از انرژی و اصلاح محيط زيست مناسب سازی و جداسازی گازها و بهرهمتخلخل هستند که برای ذخيره-نانو

های تجربي در آزمايش .مورد بررسي قرار دهدرا رکيبات گوگرددار از بنزين تتا حذف کند تلاش ميسازی مولکولي شبيهاستفاده از آزمايشات تجربي و نيز 

برخي استفاده شد. فرآيند گوگردزدايي توسط بنزين مدل شده از تيوفن و بنزوتيوفن که ترکيبات آروماتيک گوگرددار در بنزين هستند به عنوان  گوگردزدايي

تعريف برای بنزين يک مدل سازی مولکولي نيز در قسمت شبيه .انجام شد K308 ساعت و در دمای 8در مدت زمان  g05/0با جرم  آلي-فلز هایچارچوب

مقدار جذب و گزينندگي ترکيبات گوگرددار . بود تيولهگزان/اتان-نرمالو  هگزان/تيوفن-نرمال، بنزوتيوفنهگزان/-نرمالکه شامل مخلوط دوتايي از  شد

در دمای  01/0هگزان و ترکيبات گوگرددار مربوط به کسر مولي -بهترين جداسازی در مخلوط نرمال مورد بررسي قرار گرفت. آلي-فلزچارچوبهای در 

K318  و برای مخلوط  94/628 هگزان برابر با-برای مخلوط تيوفن و نرمال، 92/12852هگزان برابر با -و نرمالبود که اين مقدار برای مخلوط بنزوتيوفن

در هر دو بخش - آلي-فلزهای چارچوببر نتايج نمودارهای جذب و گزينندگي ترکيبات گوگرددار  بدست آمد. 699/50هگزان برابر با -نرمالتيول و اتان

سازی هر دو بخش تجربي و شبيهدر  دارای بيشترين گزينندگي و جذب برای ترکيبات گوگرددار است. MIL-47(V)نشان داد که  -سازیتجربي و شبيه

 .دنر، جهت بدست آوردن سوخت پاک باشبرای ترکيبات گوگرددا مناسبيی د حذف کنندهنتوانمي آلي-فلز هایچارچوبمشخص شد که مولکولي 

 .سازی مولکوليشبيهگوگردزدايي، جذب فيزيکي، ، گزينندگي، آلي-فلزهای نفتي، چارچوبهای برش کلیدی: کلمات

 مقدمه -1

 تاريخچه نفت -1-1

 دار بستگی به محل و شرایط تشکیل آن دارد.نظر نوع ترکیبات هترو اتمچنین از ی نفت از نظر نوع هیدروکربور و هممواد سازنده

ی کند. به طور کلی مواد سازندهی نفت خام در یک منابع نفتی نسبت به منابع دیگر تغییر میبنابراین مقدار درصد مواد سازنده

نوع هیدروکربن در نفت خام  175کنون حدود نفت شامل: هیدروکربورها، ترکیبات اکسیژنه، سولفوره، ازته و مواد معدنی است تا

باشند. ی جوش بالا میی جوش پایین و مابقی ترکیبات با نقطههایی با نقطهها هیدروکربنتقریباً نصف آن .شناسایی شده است

 
 .:دانشگاه زنجان، زنجان، ايران، گروه شيمياستاديار دانشکده علوم نویسنده مسئوول ،                                                                             shadman@znu.ac.ir 
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  تند.مورد آن هیدروکربورهای آلیفاتیک غیر اشباع و اشباع و بقیه ترکیبات آروماتیکی و حلقوی هس 108 ،از این تعداد

درصد وزنی  89/7تا  03/0 متوسط مقدار گوگرد در نفت خام از هیدروژن در نفت گوگرد است ترین عنصر بعد از کربن وفراوان

به طورکلی هر چه میزان گراویته بیشتر شود مقدار گوگرد  نفت خام در ارتباط استچگالی ا . مقدار گوگرد ب[1] کندتغییر می

شیرینی  تواند براساس شوری ومیزان آن به زمین شناسی نفت و زمان تشکیل بستگی دارد. نفت می چنینهم گردد.نیز بیشتر می

شور را نفت  ،نیم درصد باشدبیش از دارد. اگر مقدار گوگرد  ،شوری و شیرینی بستگی به میزان گوگرد که بندی شودطبقه

، تواند به شکل گوگرد عنصری. گوگرد میشودنامیده میگوگرد دارد نفت شیرین  نیم درصد،از کمتر گویند و نفتی که می

   به صورت هترو اتم در ترکیبات آلی وجود داشته باشد.یا  ها، دی سولفیدها، مرکاپتان یا تیول و تیوفنهاسولفید

به صورت خطی یا حلقوی در نفت وجود دارد. هیدروژن متصل  است و SH1n+2HnC مرکاپتان یا تیول به صورتفرمول عمومی 

کشد و باعث به سمت خود میابر الکترونی را اتیویته بیشتر اتم گوگرد به علت الکترونگ زیرا خصلت اسیدی است،به گوگرد دارای 

ردگی عناصر فلزی مثل برنج ها و در خودرو باعث خوهای انتقال، تجهیزات پالایشگاهداری، لولهدر مخازن نگهایجاد خوردگی 

ی گوگرد در حلقه ،از ترکیبات گوگردی نفت خام هستند. در این ترکیبات مهم بسیار مثالآن یک تیوفن و مشتقات شود. می

 د. نکنمی 2SOآروماتیک حضور دارد. این مواد با سوختن، تولید 

ی جدیدی فرق بسیاری نموده است. آلودگی هوا به پدیده ،امروزه اتمسفر زمین با اتمسفر طبیعی که قبل از انقلاب صنعتی بوده

شواهد به دست آمده از مطالعات اپیدمیولوژی از صدها مرگ تبدیل گردیده که در گذشته به شکل کنونی آن وجود نداشته است. 

آلودگی هوا بر سلامتی  سال است که از تأثیر 40اروپا حکایت دارد. سازمان بهداشت جهانی بیش از  زودرس در اثر آلودگی هوا در

ای )تأثیر ی زمین( و اثرات منطقهها به دو صورت: اثرات جهانی )گرم شدن هوای کرهاثر آلاینده .انسان ها ابراز نگرانی کرده است

منابع منابع طبیعی و ، توان در دو دسته قرار دادعوامل نشر آلودگی هوا را مینیز  .شودبر محیط بیولوژیک منطقه( پدیدار می

  .[3و2] مصنوعی

 گوگرد زدايي از نفت و مشتقات نفتي  -2-1

 نياز به گوگرد زدايي -1-2-1

پتروشیمی و های صنعتی به شمار آورد. صنایع نفت، گاز توان بخشی از آلودگی هوا را از اثرات جانبی فعالیتبه طور خاص می

های منتشر شده در فازهای ای هستند. در این میان نوع آلایندهگلخانههای هوا و گازهای ترین منابع نشر آلایندهیکی از مهم

نکته شایان ذکر است که چون ایران جزو کشورهای دارای ذخایر نفت و گاز و مختلف از نظر کیفی و کمی متفاوت هستند. این 

سوخت بنزینی و دیزلی انجام و با از راه زمینی در ایران نقل  بیشتر حمل وو نیز  ی نفت )نفت ترش( در جهان استتولید کننده

تواند در کاهش میزان آلودگی هوا در های جایگزین میاستفاده از سوختبنابراین که منابع آلوده کننده هوا هستند، گیرد می
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وده نمودن هوا و شهرهای مؤثر باشد. در ایران، به منظور جلوگیری از عدم استفاده بیشتر از سوختهای فسیلی و جلوگیری از آل

رسد تا حدودی برای رفع آلودگی هوای ناشی از تخریب محیط زیست، قوانین زیست محیطی وضع شده است، که به نظر می

ادامه دارد. از سوی دیگر، های دارای گوگرد کم به سوختاما تحقیقات برای دستیابی به کند. مصرف سوختهای فسیلی کفایت می

 .[4]دهند. های فسیلی با میزان گوگرد کمتر مد نظر قرار میقوانین سختگیرانه تری در تولید سوخت بسیاری از کشورها هر ساله

 زداييهاي گوگرد انواع روش -1-2-2

 ( HDS) زدايي با هيدروژن فرآيند گوگرد -1-2-2-1

است. در این روش همزمان  ترین روش مورد استفاده برای کاهش گوگرد از نفت خام در صنعت نفتمعمول ،زدایی هیدرو گوگرد

شامل  ،های استانداردشود. کاتالیستوارد میمخزن واکنش ی کاتالیستی که مختص این روش است به نفت و هیدروژن بر پایه

الف( غلظت بالای : توان به موارد زیر اشاره کرد. از معایب این روش می[5] مولیبدن/آلومینا هستند-مولیبدن/آلومینا، کبالت-نیکل

ب( کک زدن و کثیفی سطح کاتالیست باعث غیر فعال  شود.فلزات که روی کاتالیست رسوب کرده و باعث غیر فعال شدن آن می

 .[6] کندها که دسترسی به منافذ کاتالیست را محدود میمولکول یج( اندازه شود.شدن آن می

 استخراجي  گوگردزدايي -1-2-2-2

های مختلفی حلال ،کنند که با فاز سوختی قابل حل نباشد. در صنعت مربوط به نفتمی در این روش از حلال مایعی استفاده

ها باید شوند. این حلال... استفاده میو  ترکیبات آلی فرار در فرآیندهایی مثل استخراجها و سایر الکل ،هامثل اترها، آمین

ی گوگرد زدایی الف( بازده توان به موارد زیر اشاره کرد:از معایب این روش می .[7] دار محیط زیست و قابل بازیافت باشنددوست

. بنابراین، انتخاب حلال برای دستیابی به گوگرد کندمحدود میرا میزان حلالیت ترکیبات گوگرددار در حلال که  استخراجی

ستون، اتانول و پلی اتیلن بسته به تعداد دفعات استخراج ها از قبیل ای بالاتر مهم است. راندمان انواع مختلف حلالزدایی با بازده

چنین باید دو فاز غیر قابل امتزاج باشند. هم ،ب( به منظور جداسازی حلال و نفت از هم درصد به دست آمده است. 90الی  50

 .[8] حلالیت در نفت باید کمتر باشد تا از دست دادن حلال به کمترین مقدار ممکن برسد

 گوگرد زدايي جذبي  -1-2-2-3

به توانایی یک جاذب جامد برای حذف انتخابی ترکیبات آلی گوگرددار از نفت بستگی دارد. کارایی  ،گوگرد زدایی به روش جذب

، ظرفیت بالای هاانتخابی بودن روش برای ترکیبات آلی گوگرددار نسبت به هیدروکربنمانند: ؛ ی جاذببه خواص ماده این روش

بنزین  دار ازاز این روش برای حذف ترکیبات گوگرد مقالهر این . د[9] و قابل بازیافت بودن جاذب بستگی دارد جاذب، پایداری

 به عنوان جاذب استفاده شد. آلی-فلزهای چارچوب یبه وسیله
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 آلي-فلزهاي چارچوب -1-3

های صلب آلی هستند که اغلب به مولکولهایی های فلزی یا خوشههای بلوری بوده و شامل یونترکیب ،آلی-فلزهای چارچوب

انتخاب فلز و  کنند.اند. چنین اتصالات متعددی ساختارهای یک، دو یا سه بعدی را ایجاد میدهنده متصل شدهبه عنوان اتصال

اندهای یک، دهنده معمولاً لیگدارند. واحدهای آلی اتصال آلی-فلزهای ها تأثیر بسزایی بر ساختار و خواص چارچوبدهندهاتصال

 ها تأثیری حفرهبه جز ساختار و نوع لیگاند، اولویت کوئوردیناسیون فلز نیز روی شکل و اندازه .ای هستنددو، سه یا چهار دندانه

گیری فضایی داشته باشد با انتخاب فلز تعیین شود و چه جهتتواند به مراکز فلزی متصل گذار است. اینکه چه تعدادی لیگاند می

ها نمایش داده شده است با یک تصور فضایی دهندهایی از ساختارهای کوئوردیناسیون مراکز فلزی و اتصالنم ،1در شکل  شود.می

ها با ساختار توان به شمار زیادی از حفرههای مختلف میدهندهتوان دریافت که از اتصال مراکز فلزی متفاوت با اتصالساده می

دارای خواص فیزیکی و شیمیایی جذاب و ساختارهای  آلی-فلزهای [. چارچوب10] دست یافتهندسی و در نتیجه عملکرد متنوع 

 [.11هماهنگ هستند و پایداری گرمایی و مکانیکی بالایی دارند ]

 

 آلي-فلزهای يک چارچوب نمايي از اجزای تشکيل دهنده -1شکل 

هستند. گروه  2تیا کربوکسیلا 1پیریدینی بیلیگاندهایی با پایهشود، استفاده می آلی-فلزهای بیشتر لیگاندهایی که در چارچوب

بینی زیادی براساس های قابل پیشهای موفقیت آمیز و شبکههر چند مثال. ( گروهی با یک بار منفی استCOO–کربوکسیلات، )

میهمان )به عنوان قالب( پایدار های واند پس از حذف مولکولهایی که بتی چارچوباین اصول ساخته شده است. با این حال تهیه

های ساختار خود، پایدار باقی ها و حفرهدشوار است. این بدان معنی است که یک جامد با وجود فضای خالی درون کانال ،بمانند

برای حذف MIL-47(V) [12  ،]MIL-53(Al) [13] ،MIL-53(Cr) [14 ] آلی-فلزهای چارچوب مقالهدر این بماند. 

 .دار از نفت مورد بررسی قرار گرفته استترکیبات گوگرد

 
1 bipyridine 

2 carboxylate 
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ساخته شده است که توسط  6MOی نامحدود از به اشتراک گذاشتن اوکتاهدرالی از زنجیره MIL-53لازم به ذکر است که 

است « 3تنفس»ی منحصر بفرد ها وجود پدیدهMILهای این گروه از اند. یکی از ویژگیهای کربوکسیلات به هم متصل شدهگروه

این  .دشو( میNP) 5( و منفذ باریکLP) 4افتد و به ترتیب منفذ بزرگیک انتقال ساختاری بین دو منفذ متخلخل اتفاق میکه 

و  6است. مطالعاتی که توسط آنیوابسته های میهمان )جذب شونده( دما و نوع مولکول فلز در خوشه، انتقالات ساختاری به نوع

  .[15] کندرا تأیید می NP→LPوجود این انتقالات ساختاری  ،صورت گرفته است XeNMR129با  2010همکارانش در سال 

 ی تجربیمواد و روشها -2

 ،دهش خریداریصورت که  نو به هما اری در دسترس بودهجبه صورت ت تحقیقاده شده در این فاست همه مواد و حلال هایی

مرک آلمان خریداری شد. آب یونزدایی شده نیز از دستگاه واکنشگرهای مصرفی در این مطالعه از شرکت ت. اده شده اساستف

 و MIL-47(V) [12،] MIL-53(Al) [13] یـآل-فلزهای ارچوبــدر این مقاله چ. گاه تهیه شده استــــموجود در آزمایش

MIL-53(Cr) [14 بر اساس مقاله های چاپ شده که ]هر یک آورده شده، سنتز شدند. مراجع  

  آلي-فلزهاي چارچوب به کمکبنزين گوگردزدايي  -1-2

 47-MIL(V) آلی-فلزگرم کاتالیزور، چارچوب های  1/0به یک بالن شناور در حمام آب گرم افزوده شد.  بنزین میلی لیتر 50

میلی لیتر از امتزاج  3، به محلول فوق اضافه و به منظور همگن شدن به شدت هم زده شد. MIL-53(Al)یا  MIL-53(Cr)یا 

قطره به محلول اضافه گردید. فرآیند گوگرد زدایی، به مدت یک ، قطره2:1استیک اسید و هیدروژن پراکسید در نسبت حجمی 

سرد شد. محلول داخل بالن به دکانتور انتقال یافته طول انجامید و سپس تا دمای اتاق درجه سانتی گراد به  35ساعت و دمای 

میلی لیتر  10میلی لیتر استونیتریل جداسازی گردید. بعد از افزودن  10اکسید شده به وسیله  بنزینو سولفون های موجود در 

بنزین گوگردزدایی  استونیتریل و تکان دادن شدید، دو فاز تشکیل می شود که فاز آلی بر روی فاز آبی قرار می گیرد که همان

قبل و بعد واکنش، به  رکاپتان بنزینبار تکرار می شود. مقدار کل گوگرد و م 2شده می باشد. فاز آبی را جدا نموده و این عمل 

 مشخص شده اند.   (ASTM D-3227)و (ASTM D-4294)روش تستهای استاندارد 

 آلي-فلزگوگردزدايي سوخت مدل به کمک چارچوب هاي  -2-2

سوخت مدل با استفاده از حل کردن ترکیبات گوگردی بنزوتیوفن و دی بنزوتیوفن )مقاوم ترین ترکیبات گوگردی( در حلال 

می باشد. برای هر آزمایش مقدار  ppm 500مدل هپتان نرمال به دست آمد. غلظت هر کدام از ترکیبات گوگردی در سوخت 

 
3 breathing 

4 large-pore 

5 narrow-pore 

6 Anne 
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-MIL یا MIL-53(Cr)یا  MIL-47(V) آلی-فلزچارچوب های  یزورمیلی لیتر سوخت مدل برداشته و به آن، کاتال 50

53(Al)  درجه سانتی  35و هیدروژن پراکسید به مقدار مشخص اضافه گردید. فرآیند گوگردزدایی به مدت یک ساعت در دمای

ن های موجود در بنزین طول انجامید و سپس تا دمای اتاق سرد شد. محلول داخل بالن به دکانتور انتقال یافت و سولفوگراد به 

میلی لیتر استونیتریل  10میلی لیتر استونیتریل )حلال استخراجی قطبی( جداسازی شد. بعد از افزودن  10اکسید شده به وسیله 

بار تکرار  2گیرد. فاز آبی را جدا نموده و این عمل و تکان دادن شدید دو فاز تشکیل می شود که فاز آلی بر روی فاز آبی قرار می

ی شود. برای تعیین میزان هر یک از ترکیبات گوگردی موجود در سوخت مدل گوگردزدایی شده، از دستگاه کروماتوگرافی م

 شود.میاست، استفاده  FIDو آشکارساز  DB-1مدل  m 60که دارای ستون  2010گازی شیمیادرزو 

 جزئیات شبیه سازی مولکولی  -3

استفاده  MuSiCافزار دما از نرمهای همی جذبو محاسبه( GCMC) 7کارلوی بندادی بزرگ-مونت سازیبرای انجام شبیه

های های ثابت در موقعیتهای صلب، با اتممورد بررسی، به عنوان چارچوب آلی-فلزهای چنین چارچوب. هم[16] شده است

استفاده قرار گرفت. البته از لحاظ بلورنگاری، مکان  سازی با اعمال شرایط تناوبی مرزی موردبلورنگاری خود در طول شبیه

افزار که توسط نرم (DFT) 8ی نظریه تابعی چگالیها، مشخص نیست و برای تثبیت آن از یک محاسبههیدروژن در بلور چارچوب

SIESTA  از تابع موج و  9مارتین-های ترولیردر این محاسبات از شبه پتانسل[. 17] شدمحاسبه شد، استفادهDZP 10  و مدل

برآورد شدند. انرژی و مش  eV/Å 03/0با  روی اتمها با کمتر نیروها همچنین استفاده شده است. GGA-PBE 11تبادلی 

انجام شدند.  14از فضای بریلوئن 13گاما نقطهدر  DFTتمام محاسبات  لحاظ شدند. Ry 125 و eV 680به ترتیب   12قطع

 MIL-53(Al)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Cr)کماکان  مقاله سازی مولکولی در اینشبیه قسمتهای مورد بررسی در جاذب

 5×610کارلو است که -ی مونتهای متفاوت در هر مرحلهحرکت تصادفی با احتمال 0/1×710شامل  GCMCهر اجرای هستند. 

ی پارامترهای ی میانگین مجموعهمحاسبهحرکت نهایی برای  5×610ی به تعادل رسیدن است و تنها حرکت اول، مربوط به دوره

 ترمودینامیکی مورد استفاده قرار گرفته است.

 
7 Grand Canonical Monte-Carlo  

8 Density functional theory  

9 Troullier−Martin pseudopotentials 

10 double-ζ plus polarization basis set 

11 Perdew−Burke−Ernzerhof generalized gradient approximation 

12 energy cutoff and mesh cutoff 

13 Γ point  

14  Brillouin zone 
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 هاMOFسازي جزئيات شبيه -3-1

سلول  2×2×4و  2×2×4، 4×2×2شامل به ترتیب  MIL-53(Al)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Cr)برای سازی ی شبیهجعبه

در سه بعد جهت برطرف کردن اثرات سطحی استفاده  15شرایط مرزی تناوبیدر شبیه سازی ها از الگوریتم . ندانتخاب شدبنیادی 

 در نظر گرفته شده است Å 6005/7و Å435/13 ،Å6005/7 16ی قطع ثابتدر فاصلهنیز به ترتیب های کوتاه برد کنشبرهمشد. 

از میدان  MOFهر سه های اتمجونز برای -پارامترهای لناردسازی کمتر است. ی شبیهترین طول جعبهکمی از نصف کوچککه 

 [.19و18] آمده اند 1جدولدر  که گرفته شده است UFF 17نیروی جهانی

 UFFدر ميدان نيروی  هاMOFی هاجونز مربوط به اتم-پارامترهای لنارد .1جدول

 هاياتم UFF ميدان نيروي

σ(Å) ε/kB(K) mil-47(V) 

43/3  84/52  C 

12/3  19/30  O 

57/2  14/22  H 

69/2  55/7  Cr 

75/3  99/155  Al 

80/2  05/8  V 

ی بار . برای محاسبه[20] استفاده شده است REPEATاز بار جزئی  مقالهالکترواستاتیکی در این برای محاسبه انرژی 

REPEAT ی، جدا شده از سلول واحد با مختصات اتمی که های هیدروژن روی خوشهابتدا مکان اتم آلی-فلزهای در چارچوب

بار جزئی  REPEATافزار سپس با استفاده از نرمو بهینه شد  SIESTAافزار های تجربی بلورنگاری بدست آمده، با نرمدادهاز 

و  3همچنین شکل .دندهرا نشان می REPEATبا بارهای  MIL-47(V)بخشی از  ،2و جدول 2ها محاسبه شد. شکلاتم

با بار  MIL-53(Al)بخشی از  4و جدول 4شکل دهند.را نشان می REPEATبا بار  MIL-53(Cr)بخشی از  ،3جدول

REPEAT استفاده شده است 18های الکترواستاتیکی از الگوریتم ولفکنشی برهمبرای محاسبههمچنین دهند. را نشان می 

[21] . 

 
15  periodic boundary condition 

16 cut off 

17 Universal Force Field (UFF) 

18 Wolf 
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 های مختلفو اتم MIL-47(V)ای فلزی در بخشي از اتصال دهنده و خوشه -2شکل

 
 2منطبق بر شکل MIL-47(V)برای  REPEATمقادير جزئي بارهای محاسبه شده با استفاده از روش  .2جدول

H V O2 O1 C3 C2 C1 Charge(e) 

143/0 57/1 570/0- 598/0- 635/0 004/0 135/0- REPEAT 

 

 های مختلفو اتم MIL-53(Cr)ی فلزی در دهنده و خوشهبخشي از اتصال -3شکل

 3منطبق بر شکل MIL-53(Cr)برای  REPEATمقادير بارهای جزئي محاسبه شده با استفاده از روش  .3جدول
H Cr O2 O1 C3 C2 C1 Charge(e) 

228/0 664/1 619/0- 802/0- 292/1 344/0- 110/0- REPEAT 

 

 های مختلفو اتم MIL-53(Al)ی فلزی در دهنده و خوشهبخشي از اتصال -4شکل

 4منطبق بر شکل MIL-53(Al)برای  REPEATمقادير بارهای جزئي محاسبه شده با استفاده از روش  .4جدول

H Al O2 O1 C3 C2 C1 Charge(e) 

227/0 543/1 967/0- 235/1- 509/1 279/0- 115/0- REPEAT 

استفاده شد که در این مدل از ترکیبات سازی حذف ترکیبات گوگرددار از بنزین، از یک مدل برای بنزین ، برای شبیهمقالهدر این 

ازی ـسبیهــشبرای  هگزان به عنوان حلال استفاده شد.-به عنوان حل شونده، و از نرمال تیولبنزوتیوفن، تیوفن، اتان گوگرددار

-TraPPE-UA ،TraPPe-EH ، TraPPE تیــول به ترتیب از میدانهــای نیرویاتانبنزوتیوفـن، تیوفـــن و هگزان، -نرمال
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UA وTraPPE-UA  [ وجود دارند. قابل ذکر 25[ و ]24[، ]23[، ]22به ترتیب در مراجع ]پارمترهای آنها استفاده شد که

پذیر هستند که یعنی طول پیوندهای در آن ثابت است و پیوندها دارای تیول نیمه انعطافاتان هگزان و-نرمالاست که مدلهای 

  ی دو وجهی هستند.ای خمشی و زاویهبنابراین دارای انرژی پتانسیل زاویهرفتار خمشی و پیچشی هستند. 

 نتایج و بحث -4

 تجربي نتايج -1-4

، فرآیند گوگرد اتبه عنوان نمونه از تیوفن و بنزوتیوفن به عنوان مدل استفاده شد. در این آزمایش های گوگرد زداییدر آزمایش

انجام شد  C˚35 ساعت و در دمای 8در مدت زمان  53-MIL(Cr) به عنوان نمونه آلی-فلزچارچوب از  g05/0زدایی توسط 

جدول این نتایج این فرآیند گوگرد زدایی بیان شده است. در  5آید. در جدولکه شرایط ملایمی برای گوگرد زدایی به شمار می

 5باشد و در ردیف می %73بنزین واقعی به عنوان مثال در این جدول وزن مخصوص است و مشخصات بنزین واقعی آورده شده 

در این جدول میزان گوگرد قبل از گوگرد زدایی است. میزان ترکیبات مرکاپتانی ذکر شده  8میزان کل گوگرد، و در ردیف 

wt%418/0  بوده و بعد از فرآیند گوگرد زدایی توسط(Cr)53-MIL  این میزان بهwt%125/0 چنین میزان ـرسیده و هم

و این امر  ترسیده اس ppm11این میزان به  MIL-53(Cr)ی توسط ــرد زدایــبوده و بعد از فرآیند گوگ ppm73مرکاپتان 

-MILکند که دهد. همچنین تأیید میبه خوبی میزان گوگرد و مرکاپتان را کاهش می MIL-53(Cr)دهد که نشان می

53(Cr) گردد. یکی از تری میی سوخت پاکدهد و باعث تهیهیدارای حفرات زیادی است و میزان زیادی گوگرد را کاهش م

خصوصیات خوب یک جاذب این است که بتواند میزان گوگرد را کاهش دهد ولی دیگر پارامترها تغییر چندانی نکنند. یعنی در 

 [.28-26]اندواقع کیفت سوخت را پایین نیاورد در این جدول مشاهده شد که دیگر پارامترها تغییرات بسیار ناچیزی داشته 

 MIL-53(Cr)توسط جاذب  C35˚مشخصات بنزين واقعي و نتايج گوگرد زدايي در دمای  .5 جدول

 مشخصات بنزین واقعی

 شماره Properties of gas oil روش قبل از جذب بعد از جذب

7316/0 7318/0 ASTM D1298 Specific gravity@ 60/60˚F 1 

7312/0 7314/0 ASTM D1298 Density@15°C 2 

91/61 85/61 Calculated API GR. @ 60/60 °F 3 

 ASTM D4006 Water content vol. % 4 بدون جواب بدون جواب

125/0 418/0 ASTM D4294 Total sulfur content % Wt 5 

3/1 5/1 ASTM D156 Color test 6 

9- 9- ASTM D97 Pour point (°C) 7 

11 73 ASTM D3227 Mercaptans (ppm) 8 

5/46 1/47 ASTM D86 I.B.P (°C) 9 

5/68 5/69 ASTM D86 10% Distillation (°C) 10 

1/77 2/78 ASTM D86 20% Distillation (°C) 11 
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9/88 6/89 ASTM D86 30% Distillation (°C) 12 

8/101 9/102 ASTM D86 40% Distillation (°C) 13 

5/117 6/118 ASTM D86 50 % Distillation (°C) 14 

2/189 9/189 ASTM D86 90% Distillation (°C) 15 

3/209 4/210 ASTM D86 F. B. P (°C) 16 

5/1 5/1 ASTM D86 Residue vol. % 17 

1 1 ASTM D86 Loss vol % 18 

5/97 5/97 ASTM D86 Recovery vol % 19 

طور که در گوگرد از بنزین واقعی و بنزین مدل بررسی شده است. همان بر روی حذف MIL-53(Cr)تأثیر مقدار  6در جدول

میزان جذب ترکیبات گوگرد در بنزین مدل و همچنین در بنزین  MIL-53(Cr)با افزایش مقدار  استمشاهده قابل جدول این 

ایط کاملاً یکسان، یعنی ها در شراین واکنش .بود g05/0، در 53-MIL(Cr)واقعی افزایش یافته است. ماکزیمم حذف توسط 

 انجام شده اند. خارجی حلال  ml10بنزین به همراه  ml50ساعت برای  8و مدت زمان  C35˚در دمای 

 بر روی بنزين واقعي و بنزين مدل MIL-53(Cr)تأثير مقدار  .6جدول 

   درصد حذف )%(

 شماره (g)جرم جاذب  تیوفن بنزوتیوفن بنزین )واقعی(

34 41 37 01/0 1 

38 44 41 02/0 2 

51 57 53 03/0 3 

62 68 65 04/0 4 

71 78 74 05/0 5 

17 78 74 06/0 6 

، اتتأثیر دماهای مختلف در حذف ترکیبات گوگردی برای بنزین واقعی و بنزین مدل بررسی شده است. در این آزمایش 7در جدول

 ml50ساعت برای  8ها واکنش و مدت زمان انجام g05/0مورد استفاده  53-MIL(Cr)شرایط کاملاً یکسان بود یعنی مقدار 

با افزایش دما میزان حذف گوگرد  استمشاهده قابل  7طور که در جدولحلال خارجی بوده است. همان ml10بنزین به همراه 

 است C35˚ دمای است های مختلف به دست آمدهدر بنزین واقعی و بنزین مدل افزایش یافته است و بهترین دما که در آزمایش

 است.  C40˚و بعد از آن دمای 

 تأثير دماهای مختلف در جذب ترکيبات گوگرددار از بنزين واقعي و بنزين مدل .7جدول 

   درصد حذف )%(

 شماره (C˚) دما  تیوفن بنزوتیوفن )واقعی(بنزین 

44 47 45 25 1 

60 65 62 30 2 

71 78 74 35 3 

71 79 74 40 4 
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علت این . یابدراندمان بیشتر کاهش می C45˚یابد حتی در دمای کاهش می MIL-53(Cr)راندمان جذب  C40˚بعد از دمای 

 MIL-53(Cr)    میزان به تله افتادن ترکیبات گوگرددار در داخل حفرات C40˚تواند این باشد که در دماهای بالای کاهش می

مشابهی با بنزین واقعی داشته است و تفاوت  نتایج کاملاین تحقیق، مدل شده در انتایج تجربی نشان داد که بنزین  کمتر است.

با گوگرد بنزین برای تولید  نسبتا مناسبیهای ها جاذبMOFکه  ندنشان دادات چندانی مشاهده نشد. همچنین این آزمایش

بدست  C35˚بهترین دما برای گوگرد زدایی دمای م به ذکر است که زلا .آورندکیفیت سوخت را پایین نمیزیرا  ،هستندکمتر 

 .آمد

 نتايج شبيه سازي مولکولي -2-4

-MILفاده از ـتیول با استاتان/هگزان-تیوفن و نرمال/هگزان-بنزوتیوفن، نرمال/هگزان-مخلوطهای نرمالجداسازی سازی شبیه -1-2-4

47(V)    

سازی برای بنزین، یک مدل تعریف شده است. بنابراین مخلوطهای شبیهطور که قبلاً توضیح داده شد، برای انجام محاسبات همان

. به انتخاب شدندیک مدل برای بنزین به عنوان  تیولهگزان/اتان-هگزان/تیوفن و نرمال-نرمالهگزان/بنزوتیوفن، -دوتایی نرمال

د )مقدار ترکیبات گوگرددار در نفت کم کندرصد وزنی، تغییر می 89/7 تا 03/0 دلیل اینکه مقدار ترکیبات گوگرددار در نفت از

 هایبرای انجام محاسبات چهار کسر مولی مختلف از مخلوط .در نظر گرفته شد ماست( بنابراین کسر مولی ترکیبات گوگرددار ک

، 99/0-01/0ها عبارتند از در نظر گرفته شد. کسرهای مولی برای مخلوط K318و  308، 298دوتایی، در فاز مایع در سه دمای 

)عدد دوم نیز کسرمولی حلال است که اینجا  شونده استکه عدد اول کسرمولی حل 85/0-15/0و  10/90-0/0، 05/95-0/0

 2، 1 هاینموداراستفاده شد.  [29] رابینسون-ی پینگی فشار بخارها )جزئی و کل( از معادلهبرای محاسبه. هگزان است(-نرمال

 د. ندهتیول را نشان میبنزوتیوفن، تیوفن و اتانهگزان از -سازی جداسازی نرمالبیهنتایج به دست آمده از شبه ترتیب  3و 

1میزان جداسازی را با معادله  2 1 1 2 2( ) ( )pore bulk pore bulk

gas gasS x x x x  که در آن [ 30]نشان میدهندS  ،فاکتور جداسازی

proex ی جذب شده و کسر مولی مقدار ذرهbulkx کسر مولی ذره در فاز گاز است. نمودار جداسازی بنزوتیوفن نسبت به نرمال-

دهد آورده شده است. نتایج نشان می 1نمودارهگزان بر حسب کسر مولی بنزوتیوفن، در فاز مایع و در سه دمای ذکر شده، در 

 هگزان در هر سه دما روند، کاهشی دارد.-که با افزایش کسر مولی بنزوتیوفن در فاز مایع، جداسازی بنزوتیوفن نسبت به نرمال
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 هگزان-نرمال نسبت به بنزوتيوفن جداسازینمودارهای  -1نمودار 

ها مقدار کمتری دارد. ، در مقایسه با سایر دماها در تمامی کسر مولیK318در دمای  MIL-47(V)میزان جذب بنزوتیوفن در 

-MILدر واقع روند جذب در هر سه دما موجب شده است تا افزایش دما تأثیر زیادی بر روی افزایش جذب بنزوتیوفن، توسط 

47(V)  .با توجه به فاکتور نداشته باشدS  که نشان دهنده میزان جداسازی بر حسب جذب است، نتایج شبیه سازی نشان داد

کسر مولی همچنین است.  K298، و در دمای 05/0در کسر مولی  47-MIL(V) بنزوتیوفن توسط بیشترین مقدار جذبکه 

، جذب برای بنزوتیوفن معنا K298در دمای  01/0دارای بیشترین مقدار جداسازی است. در کسر مولی  K308در دمای  01/0

مقدار جذب برای  K318در دمای ست. همچنین و به همین دلیل در این دما و کسر مولی جداسازی قابل اندازه گیری نیندارد 

 است.  K308کمتر از دمای  01/0بنزوتیوفن در کسر مولی 

هگزان -دهد که با افزایش کسر مولی تیوفن در فاز مایع، نمودارهای جداسازی تیوفن نسبت نرمالنیز نشان می 2همچنین نمودار

نشان دهنده این است که با افزیش کسر مولی تیوفن در  K298در هر سه دما روند کاهشی دارد. نتایج به دست آمده در دمای 

، نیز میزان جذب تیوفن کاهش یافته است. هرچند K308 K318فاز مایع، مقدار جذب تیوفن، کاهش یافته است. در دمای 

است و بیشترین میزان جذب  K318در دمای  01/0مربوط به کسر مولی  47-MIL(V)کمترین میزان جذب تیوفن توسط 

 است. البته تفاوت بین این دو اندک است. در هر حال، در نمودارهای K308در دمای و  15/0تیوفن مربوط به کسر مولی 
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 هگزان-نرمالنسبت به  تيوفن جداسازیی نمودارهای مقايسه -2نمودار 

است.  K308در دمای و  01/0 هگزان در کسر مولی-نرمالتیوفن نسبت به  جداسازیبیشترین که  شودمیمشاهده  جداسازی

 K318نسبت به دمای  K308، در دمای 47-MIL(V) درجذب تیوفن  01/0در کسر مولی  نتایج شبیه سازی نشان داده اند که

ناچیز است. روند  K298 با دمای K308  یهر چند میزان اختلاف جذب تیوفن در دما ،داشتهمقدار بیشتری  K298و دمای 

زیرا  ،ندارد MIL-47(V) با که افزایش دما، تأثیر چندانی بر میزان جذب تیوفناین است  گرجذب تیوفن در هر سه دما نشان

 .کم و بیش روند جداسازی در هر سه دما در مورد تیوفن مشابه است و اختلاف معناداریی در جداسازی مشاهده نشده است

 MIL-47(V) توسطهگزان -نرمالتیول نسبت به اتان که جداسازیدهد نشان می 3نمودارنتایج محاسبات به دست آمده در 

با افزایش  K298دهد که در دمای نتایج نشان می می یابد.در فاز مایع، کاهش  ولتیاتان در هر سه دما با افزایش کسر مولی

های بالاتر روند تقریباً ثابتی تیول در فاز مایـع، مقدار جذب آن ابـتدا کاهـش و سپــس افزایـش و در کسر مولــیکسر مولی اتان

یابد و با افزایش کسر مولی آن ابتدا افزایش و سپس کاهش می MIL-47(V)تیول توسـط  جذب اتــان K308دارد. در دمای 

تیول، میزان جذب آن ابتدا افزایش با افزایش کسر مولی اتان K318شود. در دمای های بالاتر روند تقریباً ثابت میدر کسر مول

دما در کسرهای مولی بالاتر، میزان های بالاتر روند تقریباً ثابت است. در واقع در هر سه یابد و در کسر مولیسپس کاهش می

ظرفیت ثابتی  MIL-47(V)ی این است که است که نشان دهنده مقدار تقریباً ثابتی MIL-47(V)تیول توسط جذب اتان

-MILتیول توسط تیول در فاز مایع تأثیری چندانی بر میزان جذب اتانتیول دارد و افزایش کسر مولی اتانبرای جذب اتان

)V(47 در دمای  05/0تیول مربوط به کسر مولی . بیشترین میزان جذب اتاننداردK308 تیول است. کمترین مقدار جذب اتان

تیول، در هر سه دما نشان داد که است. روند جذب اتان K298در دمای  05/0نیز مربوط به کسر مولی  47-MIL(V)توسط 

نداشته که در نمودارهای جداسازی همین روند مشاهده  MIL-47(V)تیول توسط افزایش دما تأثیر چندانی بر میزان جذب اتان

 (. 3شد )نمودار
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 هگزان-نسبت به نرمال تيولاتانی نمودارهای جداسازی مقايسه -3نمودار 

  MIL-53(Cr)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Al)توسط  هگزان/بنزوتيوفن-مخلوط نرمال جداسازيمقايسه  -4-2-2

، MIL-47(V) آلی-فلزهای هگزان و بنزوتیوفن توسط چارچوب-سازی مخلوط دوتایی نرمالبیشتر نتایج شبیهی برای مقایسه

MIL-53(Cr)  وMIL-53(Al)  در دمایK308 طور که قبلاً گفته شد، . همانآورده شده است 4نمودارونتایج در  انجام شد

هگزان/تیوفن و جداسازی -مقایسه برای جداسازی مخلوط نرمالاین چهار کسر مولی مختلف، در فاز مایع در نظر گرفته شد. 

 . آورده شده اند 6نمودارو  5نمودارکه به ترتیب در  تیول نیز صورت گرفتهگزان/اتان-مخلوط نرمال

 

 

 

 

 

 

 

 K308 ها در دمایMOFهگزان در فاز مايع توسط -ی نمودارهای جداسازی بنزوتيوفن نسبت به نزمالمقايسه -4نمودار 

هگزان با افزایش کسر مولی بنزوتیوفن در فاز -قابل مشاهده است جداسازی بنزوتیوفن نسبت به نرمال 4نمودارطور که در همان

 MILدهد که جذب بنزوتیوفن توسط هر سه . هرچند نتایج به دست آمده نشان میروند کاهشی دارد MILمایع توسط هر سه 

دارای بیشترین میزان جذب برای بنزوتیوفن  MIL-47(V)با افزایش کسر مولی بنزوتیوفن در فاز مایع، روند تقریباً ثابتی دارد. 
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چنین و هم dنسبت داد. فلز وانادیوم دارای اوربیتال  Vتوان به فلز برای بنزوتیوفن را می MIL-47(V)است. دلیل جذب بالای 

کند. میزان جذب بنزوتیوفن است. بنابراین بنزوتیوفن خیلی راحت با آن برهمکنش می 4V+یش یعنی دارای بالاترین حالت اکسا

کمی بیشتر  MIL-53(Al)تقریباً نزدیک به هم است. البته میزان جذب بر سطح  MIL-53(Cr)و  MIL-53(Al)توسط 

 است.

  MIL-53(Cr)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Al)هگزان/تيوفن توسط -مقايسه جداسازي مخلوط نرمال -4-2-3

در تمامی کسرهای  MIL-47(V)هگزان توسط -دهد جداسازی تیوفن نسبت به نرمالنشان می 5نمودارنتایج به دست آمده در 

بیشترین مقدار را دارد. همچنین با افزایش کسر مولی تیوفن در فاز مایع،  MIL-53(Al)و  MIL-53(Cr)مولی نسبت به 

-MILهگزان توسط -جداسازی تیوفن نسبت به نرمال هگزان روند کاهشی نشان میدهد.-نمودار جداسازی تیوفن نسبت به نرمال

53(Al)  وMIL-53(Cr) رند.در تمامی کسرهای مولی مقادیر خیلی پایین و حتی نزدیک به صفر دا 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 K308ها در دمای MOFهگزان در فاز مايع توسط -مالری نمودارهای جداسازی تيوفن نسبت به نمقايسه -5نمودار 

با افزایش کسر مولی تیوفن در فاز مایع، روند تقریباً  MIL-47(V)دهد که جذب تیوفن توسط نتایج به دست آمده نشان می

های دیگر بیشترین مقدار است. به همین دلیل دارای MILنسبت به  MIL-47(V)ثابتی دارد. میزان جذب تیوفن توسط 

با افزایش کسر مولی تیوفن در فاز  MIL-53(Al). جذب تیوفن توسط (5نمودار)بیشترین میزان جداسازی برای تیوفن است 

در تمام کسرهای مولی، مقدار خیلی پایینی است. به  MIL-53(Al)مایع، روند افزایشی دارد. البته میزان جذب تیوفن توسط 

. جذب تیوفن (5نمودار)مقدار خیلی پایینی دارد  MIL-53(Al)هگزان توسط -همین دلیل جداسازی تیوفن نسبت به نرمال

 توسطتیوفن در این کسر مولی جداسازی نزدیک به صفر است. به همین دلیل  01/0 در کسر مولی 53-MIL(Cr) توسط

MIL-53(Cr)  توسط . میزان جذب تیوفن(5نمودار)برابر با صفر است MIL-53(Cr)  در سایر کسرهای مولی مقدار خیلی
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مقدار خیلی  MIL-53(Cr) توسطهگزان در تمامی کسرهای مولی -نرمالتیوفن نسبت به جداسازی پایین است به همین دلیل 

 MIL-53(Cr) که توان نتیجه گرفتبرای تیوفن میجـداســازی  هایداده . با توجه به (5نمودار)پایین و نزدیک به صفر است 

 های خوبی برای تیوفن نیستند.جاذب MIL-53(Al)و 

  MIL-53(Cr)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Al)ل توسط وتيهگزان/اتان-مقايسه جداسازي مخلوط نرمال -4-2-4

با افزایش  آلی-فلزهگزان توسط هر سه چارچوب -تیول نسبت به نرمالقابل مشاهده است جداسازی اتان 6نمودارطور که در همان

 تیول در فاز مایع روند کاهشی دارد.کسر مولی اتان

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 K308ها در دمای MOFهگزان در فاز مايع توسط -ول نسبت به نزماليتی نمودارهای جداسازی اتانمقايسه -6نمودار 

تیول در فاز مایع ابتدا با افزایش کسر مولی اتان MIL-47(V)تیول توسط جذب اتاندهد که نتایج به دست آمده نشان می

 آلی-فلزهای تیول توسط چارچوببه بعد روند آن تقریباً ثابت است. جذب اتان 1/0یابد و از کسر مولی افزایش سپس کاهش می

MIL-53(Cr)  وMIL-53(Al) تیول روند تقریباً ثابتی دارد. البته میزان جذب اتانتیول در فاز مایع با افزایش کسر مولی اتان

دارای بیشترین  MIL-47(V)ها مقدار بیشتری است. در تمام کسر مولی MIL-53(Al)نسبت به  MIL-53(Cr)توسط

اد نسبت د Vتوان در اینجا نیز به فلز تیول را میبرای اتان MIL-47(V)تیول است. دلیل جذب بالای میزان جذب برای اتان

تیول است. بنابراین برهمکنش بهتری با اتان 4V+و همچنین دارای بالاترین حالت اکسایش یعنی  d)فلز وانادیوم دارای اوربیتال 

 خواهد داشت(.

 گیری نتیجه -5

-که بهترین جداسازی برای مخلوط دوتایی نرمال مشخص شد GCMCهای سازیهای انجام شده در شبیهبا توجه به محاسبه
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بود. این مقدار برای مخلوط  K308در دمای  01/0 ، مربوط به کسر مولی47-MIL(V) با استفاده ازهگزان و ترکیبات گوگرددار 

تیول و و برای مخلوط اتان 94/628 هگزان برابر با-تیوفن و نرمالبرای  و است 92/12852 هگزان برابر با-بنزوتیوفن و نرمال

، بیشترین میزان جذب و بهترین 47-MIL(V) دراست. در بین ترکیبات گوگرددار بررسی شده  699/50 هگزان برابر با-نرمال

ا برای ـول است. بهترین دمـتیی مربوط به اتانــو کمترین میزان جذب و گزینندگ میزان گزینندگی مربوط بنزوتیوفن است

وفن ــزان و بنزوتیـهگ-وط دوتایی نرماللــاست. در مخ K308دمای  MIL-47(V)یبات گوگرددار توسط جاذب ــحذف ترک

هگزان -نرمال، مشاهده شد که بیشترین گزینندگی بنزوتیوفن نسبت به MIL-53(Cr)و  MIL-47(V) ،MIL-53(Al) در

MIL-و برای  53-MIL 85/8909(Al)برای  ،92/12852بود که میزان برابر با 01/0در کسر مولی  47-MIL(V)مربوط به 

)Cr(53 638/7587 در هگزان و تیوفن-ر مخلوط دوتایی نرمالد. بدست آمد (V)47-MIL ،(Cr)53-MIL  و-MIL

53(Al) مشاهده شد که ،MIL-47(V)  که بیشترین گزینندگی  استدارای بالاترین میزان جذب و گزینندگی برای تیوفن

ان ــن نتایج نشـبود. همچنی 94/628 بود که برابر با 01/0 مربوط به کسر مولی 47-MIL(V) درهگزان -نرمالتیوفن نسبت به 

در تیول هگزان و اتان-های خوبی برای تیوفن نیستند. در مخلوط دوتایی نرمالجاذب MIL-53(Al)و  MIL-53(Cr)داد که 

تیول بود. نتایج نمودارهای گزینندگی و جذب دارای بالاترین میزان جذب برای اتان MIL-47(V)مشاهده شد که  MILهر 

تقریباً مشابه  MIL-53(Al)و  MIL-53(Cr)تیول بر سطح تیول نشان داد که مقدار گزینندگی و جذب برای اتاننبرای اتا

برای هر سه ترکیب  MIL-47(V)توان گفت که کمی بیشتر است. در مجموع می MIL-53(Cr)است. البته مقدار آن برای 

های تجربی به طور کیفی سازی با آزمایشی محاسبات شبیهقایسهگوگرددار دارای بالاترین میزان گزینندگی و جذب است. از م

بهترین  ،طور که نمودارهای جذب و گزینندگی ترکیبات گوگرددار نشان دادهمان یسازدر شبیه میتوان رسید کهبه این نتایج 

که نتایج تجربی نیز همین امر را تأیید کرد. نتایج  است K308دمای  آلی-فلزهای چارچوب دردما برای جذب ترکیبات گوگرددار 

سازی نشان داد که افزایش دما تأثیر چندانی بر روی افزایش میزان جذب نمودارهای جذب و گزینندگی حاصل از محاسبات شبیه

است که ش یافته میزان جذب کاه K308حتی در بعضی از دماهای بالاتر از  .ندارد آلی-فلزهای چارچوب درترکیبات گوگرددار 

با افزایش دما میزان حذف ترکیبات گوگرددار در بنزین واقعی و بنزین مدل افزایش یافته که  شدمشاهده  در بررسی نتایج تجربی

راندمان بیشتر کاهش یافته است. نتایج  C45˚حتی در دمای  .کاهش یافت MOFبعد راندمان جذب ه ب C40˚اما از دمای است 

نشان داد که بنزوتیوفن به میزان بیشتری توسط این  آلی-فلزهای چارچوبدر سه ترکیب گوگرددار  سازی برای جذبشبیه

ها MOFنشان داد که  مقالهنتایج تجربی نیز همین امر را تأیید کرد. نتایج بدست آمده در این  که شودها جذب میچارچوب

آوردن سوخت پاک باشند. با توجه به گسترش صنایع و مصرف ی )پاک کننده( خوبی برای به دست ی حذف کنندهتوانند مادهمی

ها که جزو جدیدترین مواد MOFی امروزی است. در این زمینه ترین نیازهای جامعهفروان سوخت، نیاز به سوخت پاک از مهم
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