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 مقدمه-1
 به منحصر ویژگی لیدل به که است بینج یگازها از یکی هلیم

 منبع .]۹،2[ردیگیم قرار استفاده مورد اریبس صنعت در فردش
 .]۳،4[است یعیطب گاز و هوا مخازن نیزم کره در هلیم یاصل

 به هوا از هلیم ستخراجا و است کم بسیار هوا در هلیم غلظت
 اگرچه .]5[است متیق گران اریبس و ارزش با یمحصول عنوان

 مراحل قیدق کنترل به ازین و است دشوار اریبس هلیم یجداساز
 ،]6،8[پزشکی در آن گسترده کاربرد لیدل به اما دارد، یساز آماده
 ،]۹0،۹۹[یاانهیرا یهاسکید هارد ،]۱[تبلت و همراهتلفن

 ایویژه اهمیت از ،]۹۳[کروسکوپیم و ]۹2[ هوا یاهسهیک

 ،]۹4[هانانوحفره اساس بر گازها مخلوط یجداساز است. برخوردار

 فرایند در .دارد قرار توجه مورد ،صنعت در یادیز یکاربردها با

 و داریپا ساختار ،میتنظ قابل منافذ اندازه داشتن ،یجداساز
 هایجداکننده برای یورضر هاییژگیو از کارآمد یرینفوذپذ
 متخلخل هایجداکننده از یکی عنوان به ،گرافن است. مناسب

 مورد در ،اخیر مطالعات در شود.می استفاده هاگاز یجداساز یبرا
 از جو از کربن اکسید دی و متان کاهش برای ،یاگلخانه یگازها
 متخلخل گرافن ،همچنین .]۹5،۹6[است شده استفاده گرافن

 ریسا نیب در هلیم و متان ،هیدروژن گاز خلوطم تفکیک یبرا
 ،مونواکسید کربن ،نیتروژن ،اکسیژن ،نئون مانند یجو یگازها
 گرفته قرار یبررس مورد آرگون و مونیاکآ ،اکسید دی کربن
 هایویژگی بهبود خصوص در بسیاری مطالعات ].۹1،۹8[است

 و نقص یجادا با گرافن مکانیکی و نوری حرارتی، الکترونیکی،
 بررسی ،مثال برای .[۹۱،2۹] است شده انجام کردن عاملدار

 :چكيده

 میهل یگاز اتم نفوذ و کنشبرهم شد. انجام فلوئور و هیدروژن هایاتم با شده عاملدار رصدانق گرافن یسازنهیبه ،پژوهش این در 

 یغشا عنوان به مناسب دارنقص گرافن از ،سپس .گرفت قرار یبررس مورد شده نهیبه شده عاملدار نقصدار یهاگرافننانو چهار با
 اکسید دی ٪۹ و هلیم ٪۹ ، دروژنهی ٪۹0 ، نیتروژن ٪2 ، متان ٪86 یحاو یعیطب یگازها حضور در میهل گاز نفوذ یبرا یانتخاب
 خروجی و ورودی هایغلظت ،نهایت در است. شده انجام 0۱گوسین برنامه از استفاده با DFT محاسبات تمام .شد استفاده کربن

 با DFT بررسی و هیتجز از حاصل جینتا گرفت. قرار بررسی مورد ،شده تفکیک هلیم مقدار تعیین رایب حفره به طبیعی گازهای
 اینبر .است یعیطب یگازها بین در را هلیم عبور احتمال نیبالاتر دارای 24H۱0C که داد نشان (NBO) و (AIM) از استفاده
 داشته نفت یهاچاه در یعیطب گاز از هلیم استخراج در یخوب رراهکا تواندیم جهینت این که شودمی پیشنهاد مطالعه، این اساس
 باشد.

 چگالی تابعیت نظریه ،طبیعی گاز کردن، عاملدار هلیم، ،نفوذ دار،نقص گرافن :واژگان يدکل

 

 

 

 اندازه به کادر بالای بخش از چکیده قبل ی فاصله باشد. می متر سانتی ۳/0 اندازه به راست و چپ از کادر داخل نوشته ی فاصله
 است.( “12pt” اندازه به کلیدی واژگان تا بعد فاصله و متر سانتی 5/0

 نشان را مقاله فرعی و اصلی موضوعات باید کلمات این شود. انتخاب کلیدی کلمات بعنوان کلمه پنج حداکثر :کليدی واژگان 

 بعد فاصله و “”12pt چکیده از کلیدی واژگان قبل ی فاصله .دارد قرار نقطه هاآن انتهای در و جداشده یکدیگر از کاما با که و دهند
 است. متر سانتی 5/0  اندازه به کادر پایین تا
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  برای  P و N،  B، S هایاتم با گرافن کردن عاملدار
 است شده انجام گرافنی لایه تخریب بدون لیتیم سازیذخیره

 و دارنقص گرافن ییایمیش عملکرد ریتأث ،همچنین ،]22،2۳[
 استفاده نقص انتهای کربن هایاتم اشباع برای که هاییهیدروژن

 قرار یبررس مورد اکسید دی کربن یجداساز عملکرد بر شدند
 تواندیم منافذ یهالبه دروژنیه عملکرد که شد مشخص گرفت.

 گاز به نسبت را اکسید دی کربن جداسازی یتوجه قابل طور به

 در نقص ایجاد از پس پژوهش این در .]24[بخشد بهبود نیتروژن
-برهم و شده عاملدار فلوئور و هیدروژن هایاتم با ترکیب گرافن،

 است. گرفته قرار بررسی مورد ترکیبات این با هلیم اتم کنش
 یگازها حضور در میهل یجداساز یبرا مناسب نقص از ،سپس

 برای پژوهش این در که اینکته است. شده استفاده یعیطب
 بررسی د،کنمی متمایز را آن و شده پرداخته آن به بار نخستین

 و دارنقص گرافننانو سطح به طبیعی گازهای ورودی هایغلظت
 فشارجزیی، از استفاده با است. حفره از شده خارج هایغلظت

 که شد مشخص گازها، از کدام هر ورودی غلظت و مولی کسر
 غلظت و است شده خارج حفره از کامل طور به هلیم گاز تنها
  است. ناچیز بسیار حفره خروجی در گازها سایر

 محاسبات روش .2

 ینظر سطح در و DFT بروش محاسبات همه ،پژوهش نیا در
31G-62X/60M انجام 0۱ نیگوس افزار نرم از استفاده با و 

-یم قرار دارنقص هایگرافن مرکز در را میهل ابتدا در است. شده
 شده، انجام نظر مورد پایه سری در ساختارها سازیبهینه .میده

 هایگرافن از کدام هر و میهل نیب کنشبرهم یانرژ ،سپس
 دارنقص گرافن از میهل نفوذ ،ادامه در و شده محاسبه دارنقص

 در .گرفت قرار بررسی مورد طبیعی گازهای حضور در مطلوب
 2AIM در بحرانی نقاط مقادیر و NBO ۹جزیی باز از بررسی
 شد. استفاده

 
 

 بحث و جنتای-3

                                                
1 natural bond orbital 
2 Atoms in molecules 

 دارنقص و کامل گرافن سازیبهينه و ندیپيكرب -3-1

  شده عاملدار

 کربنی حلقه ۳1 و اتم ۹20 با کامل گرافن شده بهینه ساختار

)24H69C( اینقطه گروه با h9D است شده داده نشان ۹شکلدر-

)G(. ترکیب،(آ2شکل) مرکزی کربن حلقه حذف با اول نقص در

24H۱0C شد ایجاد)H G.no( مقدار ،شدنبهینه از پس که 

 ب(.2) دوم نقص در .آمد بدستGap( ev6۳/2(آن انرژی شکاف

 اتم سه با را اول نقص از حاصل ساختار مرکز در کربن های اتم
 شکاف مقدار و شده بهینه و اشباع درمیان یک طور به هیدروژن

 ج(.2)سوم نقص در .)3G.H) آمد بدست ev 16/2آن انرژی
 اشباع هیدروژن اتم 6 با اول نقص از  مرکزی کربن هایاتم

 شد. حاصل ev6۹/2 ساختار این انرژی گپ مقدار .)9G.H) شدند
 با اول نقص در مرکزی هایکربن از کربن سه چهارم نقص در
 ev 2/۳انرژی شکاف مقدار د(.2) شدند جایگزین فلوئور هایاتم

 .)3G.F) آمد بدست

  G کامل گرافن شدهبهینه ساختار : ۹شکل
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 عاملدارشده دارنقص گرافن شدهبهینه ساختارهای : 2شکل
 3G.F د( 6G.H ( ج 3G.H ب(  H G.no(آ

 در شده عاملدار نقصدار هایگرافن سازیبهينه -3-2

 هليم اتم حضور

 اتم ،نقصدار گرافن با میهل اتم کنشبرهم یانرژ محاسبه یبرا
 از پس کنشرهمب یانرژ شود.یم داده قرار گرافن مرکز در میهل

 :شودیم محاسبه ریز معادله از استفاده با سازی بهینه
   (۹)                                                         

 سازیبهینه انرژی ترتیب به BE و AB E ،A E پارامترهای که
 هلیم و نقصدار گرافن ، هلیم همراه به صدارنق گرافن به مربوط

 است. آمده ۹ جدول در نتایج باشد.یم

-نقصدار گرافن چهار به مربوط بحرانی نقاط و جزئی بار برهمکنش، انرژی :۹جدول
 هلیم حضور در شده عاملدار

 

 اول نقص با هلیم برهمکنش انرژی مقدار ۹جدول به توجه با
 هلیم عبور برای مناسبی گزینه تواندمی و است مقدار کمترین

 استفاده AIM الکترونی چگالی نمودار از سمتق این در باشد.

 نیاول آن در که یا نقطه بحرانی، نقاط 2 شکل در .]25[کردیم

 مقدار اگر است. شده مشخص ،است صفر یچگال مشتق
 باشد2/0 از کمتر انتهایی هایاتم و هلیم اتم بین شده محاسبه

 و هلیم نیب برهمکنش و بوده پیوند بودن ضعیف دهنده نشان
 است. یمولکول درون یروین به هیشب منافذ در انتهایی یها اتم

 ،H G.no، ۳G.H ترکیبات برای شده محاسبه  مقدار

9G.H 3 وG.F و -015/0 ،-016/0 ،-006/0 برابر ترتیب به 
 روش به آنالیز است. آمده ۳شکل در مقادیر این است. -02۹/0

AIM با هلیم گازی اتم بین برهمکنش انرژی روند ،۳شکل در 
 بیشتر مقدار چه هر و دهدمی نشان را هانقص از کدام هر

 ترکیب داشت. خواهد وجود بیشتری کنشبرهم باشد

H He+G.noکه است -006/0 حد در بحرانی نقطه سه دارای 
  کمترین ،رواین از است. نظر صرف قابل و کوچک بسیار
  گزینه تواندمی هلیم نفوذ برای و داشته هلیم با را کنشبرهم

 باشد. هانقص بقیه به نسبت تریمناسب

 
 گرافن برای AIM روش به شده مشخص بحرانی نقاط الکترونی چگالی : ۳شکل

 3G.F د( 6G.H ( ج 3G.H ب(  H G.noآ( عاملدارشده صدارنق

  H G.noترکيب از هليم نفوذ - 3-3

 در هلیم نفوذ یبرا کنشبرهم یانرژ ،پژوهش از بخش نیا در
 حرکت شود.یم محاسبه شده عاملدار نقصدار گرافن سطح طول

 نشان 4شکل در نفوذ مناسب ریمس در سطح بر میهل اسکن و
 یسازنهیبه ،میهل اسکن نیح در نقطه هر یبرا است. شده داده

  شد. انجام
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 شکل4 : مسیر عبور هلیم از چهار گرافن نقصدار عاملدار شده

 با میهل برهمکنش مقدار نیکمتر ،۹جدول جینتا به توجه اب
 شده داده نشان 4 شکل نمودار در که است H G.no بیترک

 یویالکترونگات مقدار چه هر شده، عاملدار هایاتم با توجه با است.
 میهل نفوذ و شتریب میهل با کنشبرهم مقدار باشد، شتربی هااتم

 بود. خواهد مشکلتر

 خواهیم قرار بررسی مورد را منافذ تأثیر اهمیت ،بعدی بررسی در
 هایمولکول جنبشی انرژی برای بولتزمن توزیع فرض با داد.

 )Tr(کلاسیک انتقال احتمال با مستقیم تواندمی انرژی این گازی،

 ،]26[باشد مرتبط زیر فرمول از استفاده با

 (2)                                                                             

 یانرژ بیترت به T و E، bk  است خطا تابع erf که یصورت به
 نفوذ احتمال .کنندیم یمعرف را دما و بولتزمن ثابت نش،کبرهم

 در نیکلو ۹000 و ۳00 نیب دما محدوده در نقص چهار یبرا
 H G.no بیترک ، اساس نیا بر است. شده داده نشان 2 جدول

 در دارد. متفاوت یها نقص در را میهل گاز عبور احتمال نیشتریب
 برتر موارد ریسا از مراتب به نقص نیا ،AIM بررسی و هیتجز
  بود.

 جدول2: نسبت احتمال عبور گاز هلیم از چهار نقص متفاوت

 

 حضور در H G.no نقص از هليم عبور احتمال     3-4

 طبيعی گازهای

 مورد تواند می H G.no  که شد مشخص ،2جدول اساس بر
 عبور احتمال ،بخش این در باشد. هلیم جداسازی برای مناسبی

 شده بررسی کلوین ۳00 دمای در حفره این از گازها سایر با هلیم
 ،متان ٪ 86 حاوی طبیعی گاز یک که کنیم می فرض ابتدا.است

 کربن کسید دی ٪۹و هلیم ٪ ۹، هیدروژن ٪ ۹0، نیتروژن ٪ 2
 با توانیممی ، بگیریم نظر در اتمسفر یک را کل فشار اگر .است

 بگیریم نظر در را متفاوت گازهای انتخاب ،زیر معادلات به توجه

]21[: 

                                                 

                                               )۳( 

 A گاز، فشار P حفره، با گاز برخورد نرخ K رابطه، این در که
 دما T و بولتزمن ثابت k مولکولی، جرم M حفره، مقطع سطح

 سطح با کننده برخورد گازهای همه که است بدیهی . باشدمی
 برابر را Tr اگر پس، .شد نخواهند آن از گذر به موفق حفره

 آنگاه م.کنی تعریف حفره از گاز مولکول یک عبور احتمال
 از که است گاز از کسری بیانگر F کمیت که است مشخص

  .گذردمی حفره

 (4)                                                                                                                                                                            

 است مشکل گاز یک برای مطلق صورت به روابط این از استفاده
 یک از استفاده حفره مقطع سطح دقیق محاسبه مستلزم و

 به را روابط این توانمی اما .است مناسب ابعادی چهارچوب
 ترهساد را آن از استفاده و کرد تعریف ایمقایسه و نسبی صورت

 است گاز از کسری بیانگر F اینکه به توجه با کار این برای کرد.
 و دهیم قرار ملاک را حفره یک فقظ اگر گذرد،می حفره از که

 هم با یکسان دمای در را حفره این از متفاوت گازهای عبور
 دهیم نشان bF با را b گاز و aF با را a گاز عبور مقدار و بسنجیم

 b گاز به نسبت a گاز عبور نسبت بیانگر عدد ود این نسبت آنگاه
 د:بو خواهد حفره از

 (5)                                                                                                                                                            
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 b و a گاز دو برابر در حفره پذیری گزینش از معیاری کمیت این
 دهیم قرار فوق روابط گازدر هر برای را F مقدار اگر . باشدمی

  :آورد بدست S برای را زیر رابطه میتوان

 (6)                                             

                      

 ایساده هایکمیت ببرحس را حفره پذیری گزینش رابطه، این
 پذیری گزینش روابط، این از استفاده با اگر .سازدمی پذیر امکان

 کنیم بررسی طبیعی گازهای برابر در را بررسی مورد حفره
 است. شده لیست ۳جدول در که آید می بدست نتایجی

 جدول۳: احتمال عبور و گزینش پذیری گازهای طبیعی در نقص

H G.no دمای در K۳00  

 

 سایر به هلیم عبور نسبت و هلیم عبور احتمال ،۳جدول به توجه با
 است. پذیریگزینش بیشترین دارای گازها

 غلظت بررسی ،دهیممی قرار بررسی مورد این در که دیگری نکته

 غلظت به توجه با است. آن خروجی غلظت و حفره این به ورودی
 هر کسرمولی و کل فشار مقدار و طبیعی گاز محتویات درصد

 خروجی غلظت به نهایت در و )ip(فشارجزیی به گازها از کدام

  (.4)جدول برد خواهیم پی

 

 دمای در H G.no نقص در طبیعی گازهای خروجی و ورودی غلظت :4جدول
K۳00 

 

 حفره از شده خارج هایغلظت ،S * in C =out C  رابطه طبق
 در را غلظت بیشترین هلیم گاز شده مشخص و شده محاسبه

 داشت. خواهد دارنقص گرافن در حفره یخروج

 گيرینتيجه-4
 هایاتم با شده عاملدار صدارنق گرافن یساز نهیبه مطالعه، این در

 از استفاده با و 31G-M062X/6 سری در فلوئور و هیدروژن
 گازی اتم کنشبرهم آن از پس شد. انجام 0۱ نیگوس افزار نرم

 اساس بر گرفت. قرار بررسی تحت نظر، مورد نقص چهار با هلیم
 با گرافن ،یبحران نقاط و یجزئ یبارها ،برهمکنش انرژی مقدار

 ادامه در شد. انتخاب ساختارها این بین در نقص ترین مطلوب
 فشار و اتاق یدما در طبیعی هایگاز کنار در هلیم عبور احتمال

 با شد. زده نیتخم انتقال احتمال بیضر از استفاده با ،اتمسفر کی

 ریسا حضور در میهل که میافتیدر ،متفاوت یگازها نفوذ بهمحاس
 احتمال ینشتریب تواندیم ،اتمسفر کی فشار و اتاق یدما در گازها
 طبیعی هایگاز غلظت بررسی با .باشد داشته را حفره نیا از عبور
 هایاتم که شد مشخص آن، از شده خارج و حفره به شده وارد

    کنند. عبور حفره از انندتومی درصد بالاترین با هلیم
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Abstract:  

 Abstract: This paper studies the defects graphene and diffusion of helium gas through nanoporous graphene 

membranes in the presence of natural gas. Due to study the doping effect on to the diffusion process, the helium 
gas atom passes through the created cavities in the doped nanoporous graphene membranes of C90H27, C90H30, 

C90H24, and C87H24F3. Because of Helium is one of the most important industrial gases and its separation is 

important in oil, gas and petrochemical industries. the present study can be used as a theoretical study to develop 

a new and important industrial method for separation helium in the Presence of Natural Gas. Suitable defective 
graphene was used as the selective membrane for helium gas release in the presence of natural gas containing 

methane, nitrogen, hydrogen, helium and carbon dioxide. All DFT calculations were performed using the 

Gaussian 09 program. The results analysis using (AIM) and (NBO) showed that C90H24 has the highest 
probability of helium passing through natural gas. Finally, the inlet and outlet concentrations of the pore were 

investigated to determine the amount of helium. According to this study, it is suggested that this result could be a 

good solution for extracting helium from natural gas in oil wells. 


