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 چکیده 
برداری از مخازن گاز ترش و عملکرد تجهیزات تولید، انتقال و فرآورش  های مهم در بهرهرسوب گوگرد عنصری یکی از چالش

ایجاد  گاز است. کاهش حلالیت گوگرد در شرایط عملیاتی می و  افزایش خوردگی  تولید،  انسداد خطوط، افت  به  تواند منجر 

های  بینی دقیق حلالیت گوگرد عنصری در دماها، فشارها و ترکیبهای جدی در تضمین جریان شود. بنابراین، پیشاختلال

سازی دینامیک مولکولی با استفاده از  مختلف گازی از اهمیت عملیاتی و صنعتی بالایی برخوردار است. در این پژوهش، از شبیه

تایی  و دو مخلوط سه  دوتایی  بینی حلالیت گوگرد در هشت مخلوط گازی شامل شش مخلوط برای پیش LAMMPS افزارنرم

مرکزی  ، پتانسیل سهS₈  برای  Ballone های نیروی معتبر شامل مدل سازی مولکولی بر پایه میدانگاز ترش استفاده شد. مدل

  21، طی  NPTها در هنگردسازیهای گازی انجام گرفت. شبیهبرای گونه OPLS-AA و  Lennard-Jones هایو مدل CO₂ برای

آزاد، در شرایط   S₈ هاینانوثانیه و پس از حذف ناحیه گذرا، بر اساس معیارهای انرژی پتانسیل، انرژی جنبشی و تعداد مولکول

شده به فاز گاز با استفاده    جداشده از فاز جامد و وارد S₈ هایبه منظور تعیین حلالیت، تعداد مولکولد.  تعادلی پایدار تحلیل شدن

های آزمایشگاهی  ها با دادهبندی استخراج و به واحدهای مهندسی تبدیل شد. نتایج حاصل برای تمامی مخلوط از تحلیل خوشه

ها قادر به بازتولید دقیق حلالیت گوگرد بوده و مقدار خطای نسبی کل  سازیها نشان داد که شبیهمعتبر مقایسه گردید. مقایسه

  و بهینه  مناسب  برشلیل حساسیت پارامترها نشان داد که انتخاب شعاع  . همچنین تح% به دست آمد  1ها کمتر از  مجموعه داده 

دهد که روش دینامیک مولکولی ها نشان میطور کلی، یافتهبهد.  توجهی در پایداری عددی و افزایش دقت مدل دارنقش قابل

بینی کند.  تایی گازهای ترش را با دقتی بالا پیشهای دوتایی و سهقادر است رفتار تعادلی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط 

اعتماد برای تحلیل رسوب گوگرد در مخازن گاز ترش، طراحی واحدهای فرآورشی و  عنوان ابزاری قابلتواند بهاین رویکرد می

 د.سازی شرایط عملیاتی خطوط انتقال مورد استفاده قرار گیربهینه
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 مقدمه
ویژه در حضور هیدروژن سولفید،  برداری از گاز طبیعی، بههای مهم در فرآوری، انتقال و بهرهرسوب گوگرد عنصری یکی از چالش

تشکیل رسوب در مخازن گازی موجب کاهش تولید شده و در تجهیزات سرچاهی، خطوط لوله، شیرآلات   .[1]رود به شمار می

انسداد، خوردگی و کاهش راندمان را ایجاد میو نازل تواند  در شرایط عملیاتی می  گوگرد   تجمع  . [2]کند  ها مشکلاتی نظیر 

های جدی در فرآیندهای انتقال و کنترل جریان را افزایش دهد. به همین دلیل، تعیین  احتمال وقوع حوادث صنعتی و اختلال

بینی میزان حلالیت گوگرد عنصری در گازهای ترش تحت دما و فشارهای عملیاتی برای جلوگیری از رسوب و مدیریت  و پیش

مورد  سازی  های مدلهای آزمایشگاهی و روشروش  رویکرددو    اطور کلی حلالیت گوگرد ب به  . [3]  صحیح تولید ضروری است

گیری حلالیت گوگرد در هیدروژن سولفید خالص و  د. در حوزه آزمایشگاهی، مطالعات گوناگونی برای اندازهگیرمیقرار    بررسی

تایی گازهای ترش انجام شده است. رووف و همکاران، و نیز برانر و ول، حلالیت گوگرد را در گازهای  های دوتایی و سهمخلوط 

  دلیل  بهر،  تها در دماهای پاییناهمیت دسترسی به داده   .[4]اند  کلوین گزارش کرده  373/ 15در دماهای بالاتر از   H₂S غنی از

  چن   و   سان  نیز  و   [5]  همکاران  و  کِندِی   توسط  بیشتری  هایپژوهش  انجام  سببی،  واقع  شرایط  در  گازی  مخازن  دمای   کاهش

  ریسک  با  مستقیم  های آزمایش انجام شودمی سبب  سولفید هیدروژن خورنده و   سمی بسیار ماهیت حال، این  با . است شده [6]

 . است گرفته قرار توجه موردبیشتر  سازی مدل هایروش توسعه رو این  از باشد،  ویژه  تجهیزات نیازمند و   یی همراه بودهبالا

یافته آن  های توسعهو نسخه  [7]ارائه شد    1982سازی، روابط تجربی نظیر مدل کراستیل که در سال  های مدلدر میان روش

.  بودندبینی حلالیت گوگرد  ها برای پیش، از اولین تلاش[10]و نیز سندیگو و تجا    [9]ویل و آگویرلا  ، دل[8]توسط لوو و آداچی  

های مختلف گاز  های آزمایشگاهی برای ترکیبرغم کاربرد گسترده، به دلیل کمبود دادهعلی  [11]همچنین فرمول نظری رابرتز  

یافته از مدل کراستیل  توسعه  یچهار رابطه  2011منش نیز در سال  ندارد. اسلامیرا    دقت کافی  ترش، در شرایط عملیاتی متنوع

شتند  هایی دابینی همچنان محدودیت، اما از نظر دقت در پیشادنددافزایش میتا حدی  کاربرد را    ی را ارائه کرد که اگرچه دامنه

بازهمحدود بودن دامنه  ل یبه دلروابط تجربی  به طور کلی  .  [12] به  چنین  یی خاص، و همو دمای  فشار   هایی کارکردشان 

ها، فاقد دقت بالا در پیش بینی نتایج  های تجربی برای تنظیم برخی از پارامترهای قابل تنظیم آنوابستگی این معادلات به داده

 [13] تامسج و همکاران    .بینی حلالیت گوگرد هستندمعادلات حالت مکعبی نیز یکی دیگر از رویکردهای رایج در پیش  .هستند

  پارامترهای   [14]همکاران  و   کاران  و  کردند   استفاده  ترش  گازهای  در  حلالیت   سازی مدل  برای   رابینسون -گاز معادله حالت پن

ش  و همکاران  دمن ی ها.  دادند  ارائه  جامد   گوگرد   فوگاسیته   محاسبه  برای   ای رابطه  و  کرده  اصلاح   را  گوگرد   جاذبه  نیروهای  به   مربوط 

  ای نسخه  چن   و  سان   این،   بر   علاوه .  کردند  پیشنهاد  گوگرد  مختلف  های گونه  شیمیایی   ارتباط  بر   مبتنی  رویکرد   یک   نیز  [15]

های خاصی  کردند که دقت مدل را در محدوده  معرفی   جدید   تصحیحی   عامل   یک  همراه  به   رابینسون-گپن  معادله  از   شده اصلاح

کوانگ یک  -ردلیچ-رابینسون و سو-برای معادلات حالت مکعبی پنگ [17]فر و جمشیدی اخیرا، حسینی .[16] دهدبهبود می

بینی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط گازهای  ی خطا در پیشکننده پیشنهاد دادند که سبب کاهش قابل ملاحظهتابع اصلاح

 شد. ترش می

از روش نیز در سالاستفاده  یافته استهای هوش مصنوعی  توسعه  اخیر  و همکاران  .  های  یک شبکه عصبی    [18]محمدی 

از شبکه     [19]تحت دما و فشار بالا ارائه کردند. همچنین مهرپویا و همکاران H₂S مصنوعی برای تخمین حلالیت گوگرد در

پیش مدلعصبی  اگرچه  کردند.  استفاده  منظور  این  برای  پارامترهای  خور  برخی  به  نیاز  به حذف  قادر  ماشین  یادگیری  های 

خارج از    به  ها های آموزشی وابسته بوده و تعمیم آنداده  یشدت به دامنهها بهترمودینامیکی هستند، اما کارایی آن  یپیچیده



 

 

های فوق، مطالعات مولکولی نیز برای بررسی رفتار  در کنار تمامی روش  باشد.همراه    یبا خطای زیاد تواند  میآموزش    یمحدوده

کارلو، حلالیت و نفوذ گوگرد در هیدروژن سولفید را  با استفاده از روش مونت[20] اند. کادورا و همکاران  گوگرد اهمیت یافته

انجام    [22]و نیز چنگ و لیو    [21]هایی توسط وی و وانگ  دینامیک مولکولی، پژوهشسازی  شبیه  ی بررسی کردند. در حوزه

LAMMPS افزارها نرمشده که در آن
های مختلف گازهای ترش مورد استفاده قرار  بینی حلالیت گوگرد در مخلوط برای پیش 1

می نشان  مطالعات  این  نتایج  است؛  قبول  گرفته  قابل  دقتی  با  را  حلالیت  رفتار  است  قادر  مولکولی  دینامیک  روش  که  دهد 

 تفاوت داشته باشد.  است ممکنسازی و شرایط شبیه های مورد استفادهکند، هرچند میزان خطا بسته به پارامتر بینیپیش

های ترمودینامیکی موجود، هدف اصلی این  های تجربی و مدلهای روشبا توجه به اهمیت صنعتی رسوب گوگرد و محدودیت

تایی  های دوتایی و سهبینی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط پژوهش بررسی دقت و قابلیت روش دینامیک مولکولی در پیش

تا امکان مقایسه    است  های آزمایشگاهی معتبر و پارامترهای مولکولی دقیق استفاده شدهگازهای ترش است. در این راستا، از داده

سازی شرایط  سازی مخازن گاز ترش، بهینهتواند در مدلهای این مطالعه میمستقیم و ارزیابی صحت نتایج فراهم شود. یافته

 . ای داشته باشدکاربرد گسترده سازی گازتر در واحدهای شیرینهای دقیقمدل یعملیاتی خطوط انتقال، و توسعه

 ر روش کا

 2باز استفاده شد که یکی از معتبرترین ابزارهای متن LAMMPSشبیه ساز    افزارسازی دینامیک مولکولی، از نرمبرای انجام شبیه

های  سازی سیستمباز بودن، قابلیت بالای آن در شبیهبه دلیل متن LAMMPS انتخاب  سازی مولکولی است.شبیه  یدر زمینه

های  ای از میدانو پشتیبانی از طیف گستردههای موردنیاز،  ی زمانی و تعداد مولکولعدم محدودیت در بازهبزرگ و چندجزئی، 

طور  های واندروالسی، پیوندی و چندقطبی را فراهم کرده و بهکنشسازی دقیق برهمافزار امکان پیادهنیرو صورت گرفت. این نرم

گسترده در مطالعات معتبر پیشین برای بررسی حلالیت گوگرد و رفتار ترمودینامیکی گازهای ترش مورد استفاده قرار گرفته  

این،   بر  علاوه  مقیاس  LAMMPSاست.  عددی،  پایداری  نظر  انعطافاز  و  محاسباتی  پارامترهای  پذیری  تنظیم  در  پذیری 

گزینهساشبیه مطالعهزی،  برای  مناسب  پیچیدهسامانه  ی ای  گازهای    .شودمی  محسوب   بالا  فشار  و  دما  شرایط  در  جامد -ی 

گاز  از    یجزئسه  مخلوط    دوو     CO₂ – CH₄  و   ،H₂S – CO₂  ،H₂S – CH₄   ییمخلوط دوتا   شش  مورد مطالعه شامل  ی هاستمیس

در این شبیه سازی با تغییر دادن میدان نیروی مربوط به گاز کربن دی اکسید نسبت به سایر شبیه سازی    . بودند  یترش واقع

تغییر دادن شعاع برش برای شبیه سازی های مختلف و یافتن شعاع برش بهینه سعی شد تا    ه، های انجام شده در این زمین

 سازی نسبت به آزمایشگاه کاهش یابد و داده های دقیق تری ارائه شود.درصد خطای شبیه

 سازی مولکولی و میدان نیروها مدل

سازی شدند که  اتمی مدل  های هشتصورت حلقه  به  (S₈)   گوگرد عنصری  هایمولکول  ،مشخص است  1همانطور که در شکل  

,  Ballone [26 . برای گوگرد از میدان نیروی  [25-23]ه است  های تجربی کریستالوگرافی استخراج گردیدساختار آنها از داده

از  و   Lennard–Jones    [28, 29]از H₂S برای  [27 های واندروالسی و  کنشاستفاده شد تا برهم  OPLS-AA  [30]برای متان 

بهره گرفته شد تا تأثیر    [32,  31]  برای شرایط فوق بحرانی   مرکزی  ، از پتانسیل سهCO₂  در مدل  .دندقت لحاظ شوپیوندی به

 آمده است.   1ساختار مولکولی گازهای ذکر شده در شکل  د. نیروهای دوقطبی و چهارقطبی بهتر بازنمایی گرد

 
1 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
2 Open Source 



 

 

 

 

   

 د ج ب  الف
  ( هیدروژن سولفیدج    کربن دی اکسید )قرمز اکسیژن((ب     نقره ای هیدروژن(   ,متان )خاکستری کربن  (الف  ،ساختار مولکولی  1شکل 

 (گوگرد عنصری د     )زرد سولفور(

ترش  گازهای  گوگرد عنصری در  حلالیت  برای شبیه سازی  مختلف    های ترکیب درصدنوع مخلوط گاز با    8همانگونه که ذکر شد،  

ساخته شد و    3ساختار مولکولی با استفاده از نرم افزار آووگادرو  ابتدا  سازیاین شبیهانجام  . برای  مورد ارزیابی قرار گرفته است

 45/ 05×  45/ 05×45/ 05ابعاد  با  در جعبه شبیه سازی مکعب مربع    4نرم افزار پکمول  از  مولکول با استفاده  یمشخص  تعدادسپس  

 است.  ارائه شده 1جدول  در مختلف یگازها  های مربوط بهدرصد بیترک داده شد.  قرار نانومتر

 یساز  هیترش استفاده شده در شب  یمخلوط گازها   یدرصد و جرم مولکول   بیترک  1جدول

 2COدرصد   S2Hدرصد   4CHدرصد   نوع ترکیب شماره 
جرم مولی ترکیب  

(g/mol ) 
 منابع 

 [ 5] 4/41 6/73 4/26 0 دوتایی 1

 [ 5] 7/36 7/26 3/73 0 دوتایی 2

 [ 5] 6/30 0 81 19 دوتایی 3

 [ 5] 7/25 0 8/53 2/46 دوتایی 4

 [ 5] 5/22 3/23 0 7/76 دوتایی 5

 [ 5] 1/29 9/46 0 1/53 دوتایی 6

8/56 9/20 سه تایی 7  3/22 5/32 [5 ] 

 [ 6] 7/20 4/10 10 6/79 سه تایی 8

 سازی پارامترهای شبیه 

انجام گرفت تا نوسانات   Nose-Hoover و با استفاده از ترموستات و باروستات NPT آماری  یهها در مجموعسازیی شبیهکلیه

با زمان همبستگی مناسب کنترل شود. گام زمانی محاسبات   برای توصیف صحیح    5فمتوثانیه   1دما و فشار  انتخاب شد که 

  21مدت  سازی بههای گازی کافی است. برای هر شرایط عملیاتی، شبیههای بین مولکولکنشو برهم S-S دینامیک پیوندهای

  ینانوثانیه  یک  ترمودینامیکی،  تعادل  به  رسیدن  و   گذرا  اثرات  حذف  منظوربه.  شد  اجرا(  زمانی  گام  21×610  نانوثانیه )معادل

  انتهایی  ی نانوثانیه  20  به   مربوط   هایداده  تنها  و   شد  گذاشته  کنار  پایدارسازی  ی مرحله  عنوانبه(  اول  زمانی  گام  610)  ابتدایی 

  های آزمون  اساس  بر  زمانی  طول   این  انتخاب.  گرفتند  قرار  استفاده  مورد  حلالیت  استخراج  و   چگالی  ساختار،  محاسبات  برای

آزاد انجام شد تا اطمینان حاصل شود که سامانه   S₈ هایمولکول  تعداد  و  گازی   مخلوط  چگالی  پتانسیل،   انرژی   روی   بر  همگرایی

های آزمایشگاهی معتبر برای حلالیت  ها در دما و فشارهایی انجام شدند که دادهسازیبه تعادل پایدار رسیده است. تمامی شبیه

  فراهم  مدل  دقت  ارزیابی  و   تجربی  هایداده  با  سازیشبیه  نتایج  مستقیم  یهبدین ترتیب امکان مقایس.  ها موجود بودگوگرد در آن 

 
3 Avogadro Molecule Builder 
4 Packmol 
5 Femtosecond 



 

 

  آماری   میانگین   و   گرفت   قرار   متفاوت   اولیه   شرایط  با   مستقل   سازی شبیه  سه   تحت   سیستم  هر  نتایج،   پایایی  بهبود   برای .  گردید

شناسی و افزایش قابلیت بازتولیدپذیری نتایج،  منظور تضمین شفافیت روشبهچنین،  هم  د. ش  گزارش  نهایی  مقدار   عنوان به  هاآن

اند. این پارامترها  صورت خلاصه ارائه شدهبه    2  های دینامیک مولکولی در جدول سازیکلیه پارامترهای تنظیمی و کنترلی شبیه

سازی، شعاع برش و تعداد تکرارها هستند که  های کنترل دما و فشار، گام زمانی، مدت زمان شبیهشامل هنگرد آماری، الگوریتم

ی محاسباتی و دقت نتایج نهایی دارند. مقادیر این پارامترها بر اساس  ای در پایداری عددی، هزینهکنندههمگی نقش تعیین

آزمون و  پیشین  معتبر  انجاممطالعات  حساسیت  شدههای  انتخاب  پژوهش  این  در  تعادل  شده  به  دستیابی  ضمن  تا  اند 

ها  سازیصورت منسجم امکان بازتولید مستقل شبیهترمودینامیکی پایدار، نوسانات آماری به حداقل برسد. ارائه این تنظیمات به

 . کندو ارزیابی دقیق نتایج را برای سایر پژوهشگران فراهم می

 
 سازی دینامیک مولکولی شبیه  اتتنظیمکنترلی و  پارامترهای    یخلاصه   2جدول

 پارامتر  مقدار 

LAMMPS  افزار نرم 

NPT  هنگرد آماری 

Nose-Hoover  ترموستات 

Nose-Hoover / Parrinello-Rahman  باروستات 

1 fs  گام زمانی 

21 ns سازی زمان کل شبیه 

1 ns  زمان حذف گذرا 

16 Å شعاع برش   (Binary) 

15 Å شعاع برش   (Ternary) 

Ballone میدان نیروی   S₈ 

Three-center (supercritical) میدان نیروی   CO₂ 

OPLS-AA میدان نیروی   CH₄ 

Lennard-Jones میدان نیروی   H₂S 

 تعداد تکرار  3

 

 حلالیت گوگرد یمحاسبه
عنوان فاز جامد    به S₈ ابتدا یک بلور پایدار از،  در مخلوط گازهای ترش  (S₈)ی  تعیین حلالیت تعادلی گوگرد عنصر   به منظور

  نییتع  ق یاز طربایست  می  تی حلال  ،روش   نیدر ا .  در فضای اطراف آن قرار گرفت CH₄ و   H₂S،  CO₂  ساخته شد و مخلوط گازهای 

ای این منظور،  . بر[33]  گردداند، محاسبه  تعادل از فاز جامد جدا شده و وارد فاز گاز شده  طی که در شرا  S₈  یهاتعداد مولکول

  فاز نقش  تا   شد   داده   قرار  سازی شبیه  ی هایجاد و در یک جعب (S₈ی هاحلقه) ر ابتدا یک ساختار بلوری پایدار از گوگرد عنصری د

در فضای   های موردنظربر اساس نسبت(  CH₄  و  H₂S ،  CO₂گاز ترش )  هایمولکول  از  مناسبی  تعداد  سپس .  کند  ایفا   را   جامد

  سازی حداقل  با  اولیه  ساختار  ، ابتدایی   هایهلحظ  در  اضافی  فشارهای  ایجاد  از  جلوگیری  برای.  گردید  توزیع  جعبه  یهباقیماند

اجرا    4و    3های تعیین شده در جداول  ها در دما و فشارسازیشبیه  . شد  تثبیت   کوتاه  گرمایشپیش  مرحله   یک   سپس   و  انرژی 

انجام گرفت. مدت   Parrinello-Rahman و باروستات  Nose-Hoover . کنترل دما و فشار به ترتیب با استفاده از ترموستاتندشد

انتخاب شد که سامانه به تعادل فازی جامسازی به گونهزمان شبیه   پایدار  شامل  تعادل  به  رسیدن  هایمعیار.  برسد  گاز-دای 



 

 

در    ا که واقعهای گوگردی  تشخیص مولکول  برای   . آزاد در فضای گاز بود S₈ هایمولکول  تعداد  و   گاز،   تراکم   پتانسیل،   انرژی   شدن

ی  هفاصل  در   که   جامد   ی هشده از تود  جدا   S₈ هایمولکول  که طوریبهاستفاده شد.   6بندی ، از تحلیل خوشهبودند  فاز گاز حل شده

  ی ه باز  در  هامولکول  این  تعداد.  شدند  شناخته  گاز  فاز  در  محلولی  هگون  عنوانبه  ،داشتند قرار    مشخصی  آستانهیک    از  بیشتر

  استفاده  با  چگالی  این  سپس.  گردید  محاسبه گوگرد  مولکولی  چگالی  گاز،  فاز  ثروم  حجم  بر  تقسیم  با  و   ثبت  تعادل  بردارینمونه

بیشتر  به منظور آگاهی  تبدیل شد.   (g/sm³( و )mol/sm³) حلالیتبرای  به واحدهای مهندسی   S₈ مولی  وزن  و  آووگادرو  عدد   از

چاپ شده در این    مقالاتمنابع و یا  توان به سایر  می  گازهای ترشمخلوط  از تئوری های مربوط به حلالیت گوگرد عنصری در  

برای هر سیستم، میانگین سه اجرای  سازی سه بار تکرار گردید و  برای افزایش اطمینان، هر شبیه.  [17]مراجعه نمود    زمینه

آمده دستنوسانات آماری کاهش یافته و مقدار به  مقدار نهایی حلالیت همراه با انحراف معیار گزارش شد، تا اثرو  مستقل محاسبه  

 . باشد گاز-د نمایانگر رفتار واقعی تعادل جام

 

 نتایج و بحث 

سازی  شبیهو صحت  دقت  در مورد  داده های آزمایشگاهی    ها بای آنو مقایسهسازی شده  در این بخش با تحلیل دادهای شبیه

ی این پژوهش، بررسی سیستماتیک و  های نوآورانهیکی از جنبه.  بحث خواهد شد  مختلفآن به پارامترهای    نتایج  و حساسیت

تنها بر دقت  سازی دینامیک مولکولی است. شعاع برش نهعنوان یکی از پارامترهای کلیدی در شبیهتعیین شعاع برش بهینه به

سازی  ها دارد. با بهینهسازیی محاسبات شبیهثیرگذار است، بلکه نقش مستقیم در زمان اجرا و هزینهابینی حلالیت گوگرد ت پیش

این پارامتر، تلاش شد تا ضمن افزایش دقت نتایج، چارچوبی کارآمدتر برای مطالعات آینده در این حوزه ارائه شود. علاوه بر این،  

بحرانی  در شرایط فوق CO₂ یافته برای گازمرکزی توسعه، از میدان نیروی سهEPM2   جای میدان نیروی متداولدر این مطالعه به

کند. این انتخاب، در کنار تنظیم بهینه  های چندقطبی این گاز را فراهم میکنشتر برهماستفاده شد که امکان توصیف دقیق

شبیه محسوس خطای  کاهش  به  منجر  عددی،  دادهپارامترهای  به  نسبت  در  سازی  مدل  عملکرد  بهبود  و  آزمایشگاهی  های 

 د. بینی حلالیت گوگرد عنصری شپیش

 

 انرژی جنبشی کل سیستم تحلیل انرژی پتانسیل و  
کل  پتانسیل  انرژی  و  جنبشی  انرژی  تغییرات  روند  ترمودینامیکی،  تعادل  به  سامانه  دستیابی  از  اطمینان  فرآیند    ،برای  طی 

گام زمانی، نوسانات گذرای اولیه در هر دو    5×510دهد که پس از حدود  سازی مورد بررسی قرار گرفت. نتایج نشان میشبیه

  انرژی .  شوندمی  پایدار  مدت  بلند   رانش  هرگونه  یهها حول یک میانگین ثابت و بدون مشاهدکمیت کاهش یافته و مقادیر آن

رسیده و با نوسانی محدود پیرامون    kcal/mol 2500  حدود   میانگین  مقدار   به   اولیه   گرمایش ی  همرحل  از   پس   سامانه  کل   جنبشی

مقدار   سرعتمی  حرکتاین  تثبیت  بیانگر  که  از  کند  پس  نیز  پتانسیل  انرژی  است.  سیستم  دمای  پایداری  و  انتقالی  های 

محدودهناپایداری در  و  یافته  یکنواختی  روند  اولیه،  میهای  نوسان  ثابت  نشانای  که    و   فضایی   ساختار  تثبیت   یهدهندکند 

دهد که سامانه به تعادل  در انرژی کل نشان می  7رانش هرگونه  نبود  و   نمودار  دو   این  ی مقایسه.  است  مولکولی  هایکنشبرهم

  کاملا   گوگرد   حلالیتی  ههای تعادلی و محاسببرداری از کمیتترمودینامیکی قابل قبول رسیده و شرایط عددی آن برای نمونه

 .است مناسب

 
6 Cluster Analysis 
7 Drift 



 

 

  
 ب الف 

سه جزئی  زمانی برای سیستم    هایبرحسب گام را  انرژی جنبشی  تغییرات    ب،و نمودار  مختلف  زمانی    هایگام انرژی پتانسیل برحسب    تغییرات  ،الفنمودار    2  شکل

 مگاپاسکال   40ن و فشار  لویک  2/363ی  در دما   8شماره  
 

 های تجربیمقایسه نتایج با داده 

آمده از دینامیک مولکولی   دست  سازی، مقادیر حلالیت گوگرد عنصری بهروش شبیه  طمینانمنظور ارزیابی دقت و قابلیت ا   به

  گازهای ترش، مقایسه شد. از  تایی  های دوتایی و سهاز مخلوط  ای، برای طیف گستردهمقالاتدر    منتشر شده های تجربی  با داده

های مربوط  داده  3های دوتایی و جدول  مربوط به مخلوط   هایداده  2جدول  ت.  این مقایسه در دو جدول مجزا ارائه شده اس  نتایج

را  های سهبه مخلوط  ترکیب درصدهایی  .هددمی  نشانتایی  و  دما، فشار  تمامی شرایط  برای  داده  در هر دو جدول،  های  که 

بوده  در دسترس  معتبر  نسبی سازیاند، شبیهآزمایشگاهی  مقدار خطای  و  تکرار شد  از  ها  استفاده  و  های شبیهداده  با  سازی 

 : شد استفاده زیر استاندارد یرابطه از نسبی  خطای یهبرای محاسب .تعیین گردید گاهیآزمایش

درصد خطاهای  نسبی =
ǀ مقدار شبیه سازی − ǀمقدار آزمایشگاهی

مقدار آزمایشگاهی
× 100                                                     (1) 

 

 ترش   هایگازاز  های دوتایی  مخلوط   در  (3g/sm) عنصری    گوگردحلالیت    مقدارنتایج      3جدول 

 شماره 
شماره ترکیب بر  

 1اساس جدول  

 دما 

(K) 

 فشار

(MPa ) 

گوگرد  حلالیت  مقدار  

 ( 3g/sm)  آزمایشگاهی

  حاصلگوگرد  حلالیت  مقدار  

 ( 3g/sm)   از شبیه سازی
 )%(   خطا  مقدار

1 

 

1 

338 68/20 3055/1 3056/1 007/1 

2 338 57/27 691/1 692/1 033/1 

3 338 46/34 954/1 955/1 038/0 

4 394 46/34 9061/1 9062/1 013/0 

5 394 68/20 692/1 691/1 001/0 

6 394 57/27 388/6 389/6 013/0 

7  338 68/20 2/670 143/670 008/0 

8 338 57/27 9/1113 769/1113 012/0 



 

 

9 2 

 

338 46/34 1211 79/1210 018/0 

10 394 68/20 3/783 19/783 015/0 

11 394 27.57 1797 59/1796 023/0 

12 394 46/34 4/3201 064/3201 01/0 

13 

 

3 

338 68/20 98/337 99/337 003/0 

14 338 57/27 58/577 48/577 017/0 

15 338 46/34 883 97/882 003/0 

16 394 68/20 6/455 51/455 0197/0 

17 394 57/27 895 76/894 493/0 

18 394 46/34 8/1664 75/1664 003/0 

19 

 

4 

338 68/20 91/29 891/29 065/0 

20 338 57/27 47/60 44/60 05/0 

21 338 46/34 68/89 66/89 022/0 

22 394 68/20 2/64 116/64 131/0 

23 394 57/27 5/143 61/143 077/0 

24 394 46/34 1/243 2/243 041/0 

25 

 

5 

338 68/20 03045/0 03044/0 016/0 

26 338 57/27 06023/0 06022/0 003/0 

27 338 46/34 0797/0 0798/0 035/0 

28 394 68/20 1994/0 1995/0 036/0 

29 394 57/27 3651/0 365/0 016/0 

30 394 46/34 5837/0 5838/0 015/0 

31 
 

6 

 

338 68/20 0394/0 0393/0 267/0 

32 338 57/27 0977/0 0976/0 084/0 

33 338 46/34 1308/0 1307/0 077/0 

34 394 68/20 2791/0 279/0 015/0 

35 394 57/27 535/0 536/0 064/0 

36 394 46/34 026/1 027/1 0679/1 

 گازهای ترش از  جزئی    سهمخلوط های    در  (3g/sm) عنصری    گوگردحلالیت  نتایج مقدار      4جدول 

 شماره 
شماره ترکیب بر  

 1اساس جدول  

 دما 

(K) 

 فشار

(MPa ) 

مقدار حلالیت گوگرد  

 ( 3g/smآزمایشگاهی )

مقدار حلالیت گوگرد حاصل  

 ( 3g/smاز شبیه سازی ) 
 مقدار خطا )%( 

1 
 

7 

338 68/20 0963/3 0966/3 007/0 

2 338 46/34 864/5 866/5 028/0 

3 394 68/20 067/4 068/4 005/0 

4 394 46/34 108/13 1079/13 017/0 

5 2/343 30 091/0 0902/0 879/0 



 

 

6  

8 

2/343 40 127/0 1267/0 236/0 

7 2/363 30 293/0 294/0 341/0 

8 2/363 40 366/0 3671/0 301/0 

 

شده کمتر از  بینیها و در تمام شرایط عملیاتی، خطای نسبی مقادیر پیشدهد که برای تمام مخلوط بررسی جداول نشان می

ی سازگاری  دهندهمحاسبه شده که نشان%    0/ 082ها حدود  چنین میانگین خطای نسبی کل مجموعه داده. همبوده است%  1

های تجربی است. این مقدار خطا، با توجه به پیچیدگی رفتار ترمودینامیکی گوگرد عنصری،  سازی با دادهبسیار خوب شبیه

.   و حساسیت شدید آن به تغییرات دما و فشار، قابل توجه و از نظر صنعتی نیز کاملا قابل قبول است  (S₈)  گوگردساختار حلقوی  

ترسیم شد که در آن مقادیر    هاشامل تمامی داده  8ی ، یک نمودار پراکندگو آماری   به لحاظ بصری  ارزیابی بهتر کارایی مدلرای  ب

𝑦اند. خط  سازی در محور عمودی و مقادیر تجربی متناظر روی محور افقی قرار گرفتهآمده از شبیه  دست  به = 𝑥  که بیانگر ،

دهد که  بررسی نمودار نشان می  . آل صحت مدل رسم گردیدعنوان معیار ایدهسازی و آزمایش است، بهتطابق کامل میان شبیه

𝑦در مجاورت خط    ها داده  ییهکل = 𝑥  الگوی رانش    نوع   ای که هیچگونهبه،  ها بسیار محدود استقرار داشته و پراکندگی آن

ای خاص، بلکه در  تنها در محدوده  شود. این رفتار بیانگر آن است که مدل نهمشاهده نمی  یدار یا انحراف جهت سیستماتیک

 .  دارد اطمینان قابل  و   پایا عملکردی  درصدها،  ترکیب  و   فشارها  دماها، یههم شامل  تجربی هایدادهی هکل باز

 

  (3g/sm)تایی از گازهای ترش برحسب  های مختلف دوتایی و سه ی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط سازی شده نمودار مقادیر شبیه   3شکل 

   ها.در مقایسه با مقادیر آزمایشگاهی متناظر با آن 

های آزمایشگاهی، همراه با خطای نسبی پایین و رفتار منظم نقاط روی نمودار پراکندگی،  سازی با دادهتطابق مناسب نتایج شبیه

، ترموستات و  (NPT ensemble)   سازی و تنظیمات شبیه  نیرو   هایمیدان  مولکولی،  یهشد  دهد که پارامترهای انتخابنشان می

 
8 Scatter Plot 
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را با دقت    گوگرد  گاز-داند و مدل قادر است رفتار ترمودینامیکی تعادل جامدرستی انتخاب شدهبه(  Nose-Hooverات )باروست

عنوان    تواند بهکند که روش دینامیک مولکولی مورد استفاده در این مطالعه مییید میااین نتایج تچنین،  هم.  کند  بینیپیشبالا  

موضوعی که    .های واقعی گاز ترش مورد استفاده قرار گیردبینی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط ابزاری مطمئن برای پیش

برای طراحی و تحلیل واحدهای فرآورش، جلوگیری از رسوب گوگرد و مدیریت شرایط عملیاتی خطوط انتقال گاز اهمیت حیاتی  

 .دارد

 

 تحلیل حساسیت پارامترها

وابسته  صورت ذاتی به مجموعهسازی بههای شبیهسازی دینامیک مولکولی همانند سایر روششبیه از پارامترهای ورودی  ای 

  توان به میدانکننده میپذیرد. از جمله عوامل تعییناست و دقت نتایج آن مستقیما از کیفیت انتخاب این پارامترها تأثیر می

  یهو طول باز  10برش آماری، شعاع    9، انتخاب هنگرد )S₈(  های گازی و گوگرد عنصریکاررفته برای گونهنیرو، ساختار مولکولی به 

های مولکولی از منابع  منظور کاهش اثرات ناشی از این متغیرها، در این مطالعه تمامی مدل  اشاره کرد. به   سازیشبیه  زمانی

مولکولی هر جزء  روز شده استخراج گردید تا اطمینان حاصل شود که ساختار هندسی و پارامترهای بین  های بهمعتبر و نسخه

انجام شدند که بالاتر از    یها در شرایطسازیجا که تمامی شبیهاز آن  .با مقادیر آزمایشگاهی و محاسباتی موجود سازگار است

ای داشت.  بحرانی اهمیت ویژهفوق  یههای گازی بوده است، انتخاب میدان نیروی مناسب برای محدوددما و فشار بحرانی مخلوط 

 CH₄ و    H₂S ،CO₂  های غنی ازدر این راستا از مجموعه میدان نیروهایی استفاده شد که پایداری عددی بیشتری برای مخلوط 

اند. همچنین برای تضمین پایداری شرایط ترمودینامیکی  شده را داشته  ایجاد کرده و در مطالعات مشابه کمترین خطای گزارش

مورد استفاده قرار گرفت تا   Nose-Hoover با ترموستات و باروستات  NPTو جلوگیری از ایجاد رانش در انرژی یا حجم، هنگرد  

منظور حصول اطمینان از رسیدن سامانه به تعادل، طول    به  .سازی حول مقدار هدف ثابت باقی بمانندما و فشار در طول شبیهد

  و   نوسانات،  کاهش   گرمایش، پیشی  هنانوثانیه اولیه مربوط به مرحل 1مقدار    ،نانوثانیه انتخاب شد  21سازی برابر با  کل شبیه

  برای   کافی  فرصت  سیستم  شد  باعث  زمانی  یهباز  بودن  طولانی  این.  گردید  حذف  نهایی  تحلیل  در  و   بوده  انرژی  حداقل کردن

  کوتاه  که   دهدمی  نشان  تجربه.  شود  انجام  پایدار  بخش  از  تنها  برداری نمونه  و   کند  پیدا   ترمودینامیکی  و   آماری   تعادل  به  رسیدن

 د. های ناپایدار و غیرمتعادل شده و دقت مدل را کاهش دهبرداری از دادهنمونه به  منجر تواند می زمانی بازه بودن

ی فضایی  های دینامیک مولکولی است که محدودهسازیثیرگذار در شبیهایکی از پارامترهای کلیدی و ت   شعاع برش یا شعاع قطع

ی  آل، برای محاسبهکند. در حالت ایدههای غیرپیوندی، شامل نیروهای واندروالسی و کولنی، را تعیین میکنشی برهممحاسبه

سازی  های موجود در جعبه شبیهکنش آن با تمامی اتم، برهم(j   از مولکول i عنوان مثال اتم  بهص )نیروی وارد بر یک اتم مشخ

ها ناچیز بوده و در نظر  کنشبا این حال، در عمل ثابت شده است که در فواصل دورتر، سهم این برهم  . شوددر نظر گرفته می

قت  سازی بدون بهبود معنادار دی محاسباتی و زمان شبیهتوجه هزینهسازی منجر به افزایش قابلگرفتن کل طول جعبه شبیه

عنوان    های واقع در این محدوده بهشود تا تنها اتمعنوان شعاع برش انتخاب می  رو، یک شعاع مشخص بهاز این.  شودنتایج می

ثیر مستقیمی  اتواند ت های غیرپیوندی در نظر گرفته شوند. انتخاب نامناسب این پارامتر می کنشی برهمهای مؤثر در محاسبهاتم

تر از مقدار بهینه ممکن  های برش کوچکبینی خواص ترمودینامیکی، از جمله حلالیت گوگرد، داشته باشد. شعاعبر دقت پیش

که افزایش شعاع برش تا  سازی شوند، در حالیهای فیزیکی مؤثر و کاهش دقت شبیهکنشاست منجر به حذف بخشی از برهم

، افزایش بیش از حد شعاع برش فراتر از مقدار بهینه، صرفا  شود. با این حالرسیدن به مقدار بهینه موجب بهبود دقت نتایج می
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10 Cutoff Radius 



 

 

ثیر معناداری بر سامانه ندارند. بر  اشود که از نظر فیزیکی تهایی میکنشباعث افزایش حجم محاسبات و در نظر گرفتن برهم

صورت سیستماتیک مورد بررسی قرار گرفت و مقدار بهینه آن با هدف دستیابی به  این اساس، در این پژوهش شعاع برش به

 .ی محاسباتی تعیین شدسازی و هزینهتوازن مناسب میان دقت شبیه

  معتبر   تجربی  های داده  با   حاصل  نتایج   و   شد  انجام   مختلف  برش  هایشعاع  با   سازی شبیه  چندین  پارامتر،   این   ثیر ات   ارزیابی  برای

بهنمودار  5و شکل    4شکل  .  گردید  مقایسه مربوط  برای مخلوط   های  ترتیب  به  را  نسبی محاسبه شده  های  درصد خطاهای 

 15  برش   شعاع  انتخاب  که  بیانگر آن است  نتایج  تحلیلدهد.  های برش مختلف نمایش میجزیی و دو جزیی به ازای شعاعسه

  . ای استتایی مقدار بهینهدو های آنگستروم برای مخلوط  16و  تاییسههای آنگستروم برای مخلوط 

 
های مربوط به مخلوط گازهای  ی داده بینی حلالیت گوگرد عنصری برای کلیهنمودار درصد خطاهای نسبی محاسبه شده در پیش    4شکل 

 های برش مختلف.ترش سه جزیی، به ازای شعاع 

 
های مربوط به مخلوط گازهای  ی داده بینی حلالیت گوگرد عنصری برای کلیهنمودار درصد خطاهای نسبی محاسبه شده در پیش    5شکل 

 های برش مختلف.جزیی، به ازای شعاعدو  ترش  
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های مؤثر  کنشباعث حذف بخشی از برهم  شعاع برش بهینهمقادیر کمتر از    است،مشخص    5و    4های  گونه که در شکلهمان

نتایج    دقت  تنهانهنیز،    برش  شعاعی  هکه افزایش بیش از انداز  ، در حالیداده استسازی را افزایش  شده و خطای نسبی شبیه

 د. گردآماری می  نوسانات   تشدیدو همچنین    محاسبات   یهافزایش غیرضروری هزین  به  منجر  بلکه  بخشدنمی  بهبود  راسازی  شبیه

  هایترکیب  در  بلکه   ساده،  شرایط  در  تنها نه  مدل   که  داد  نشان  تایی سه  و  دوتایی  های مخلوط   از گروه  دو   هر  برای   نتایج   سازگاری 

  اند توانسته  رفته  کاربه  نیروی  هایمیدان  و  شدهانتخاب  پارامترهای  بنابراین،.  دهدمی  ارائه   اعتمادی  قابل  و   پایدار   رفتار   نیز  ترپیچیده

تایی با دقت  های سهن مخلوط همچنی  و  اکسید،دیکربن-نمتا  سولفید،   هیدروژن-نمتا  هایمخلوط   در  را  عنصری  گوگرد  حلالیت

 د. بینی و بازتولید کننقابل توجهی پیش

 

 گیری  نتیجه

سازی  تایی گازهای ترش، از شبیههای دوتایی و سهدر این پژوهش، به منظور بررسی رفتار تعادلی گوگرد عنصری در مخلوط 

سازی ساختار مولکولی های نیرو، مدلبهره گرفته شد. انتخاب دقیق میدان LAMMPS افزاردینامیک مولکولی با استفاده از نرم

و گوگردصحیح گونه و پیاده(S₈)  های گازی  باروستات NPT ها در هنگردسازیسازی شبیه،  و  ،  Nose-Hoover  با ترموستات 

  تمامی   در  سامانه  که  داد  نشان  پتانسیل   و   جنبشی  هایانرژی  تحلیل.  ساخت  فراهم  را  ازگ-امکان بازتولید معتبر رفتار تعادل جامد

  از   برداری نمونه  صحت  که  موضوعی  ،است  بوده  مدت   بلند  رانش  هرگونه   فاقد   و  رسیده  پایدار  ترمودینامیکی  تعادل   به  هاحالت

 د.کنمی تضمین را تعادلی های کمیت 

  های مخلوط   درصدهای   ترکیب  و  فشار  دما،   از  وسیعی  یهگستر  برای  معتبر  آزمایشگاهی   هایداده  با  سازی شبیه  نتایج  یهمقایس

بینی کند. نمودار پراکندگی  پیش  1%خطای نسبی کمتر از    با   را  عنصری   گوگرد  حلالیت  است  قادر  حاضر   مدل   که   داد  نشان   گازی، 

𝑦که تمامی نقاط در مجاورت خط  طوریشده در برابر مقادیر تجربی نیز مؤید این موضوع بود، بهسازیحلالیت شبیه = 𝑥    قرار

و هیچ انحراف سیستماتیک  گرفته  را حتی در شرایط فوق  ای  قابل ملاحظهگونه  کارایی مدل  بالا،  انطباق  این  نشد.  مشاهده 

 د. کنمی یید، تایابدمی افزایش فشار   و   دما تغییرات به نسبت سیستم حساسیت که ی، بحران

ی  ثیر بسزایی بر دقت نتایج دارد. مقادیر بهینهاعلاوه بر این، تحلیل حساسیت پارامترها نشان داد که انتخاب شعاع برش مناسب ت

تایی تعیین شد. مقادیر کمتر از  های سهآنگستروم برای مخلوط  16های دوتایی و آنگستروم برای مخلوط  15 با برابر برش شعاع

  محاسباتی   یهتر موجب افزایش هزینهای مؤثر و افت دقت، و مقادیر بزرگکنشاین محدوده منجر به حذف بخشی از برهم

  بوده  برخوردار  قبولی   قابل   فیزیکی  و   عددی   پایداری   از   مدل   که  داد   نشان   سازگار   رفتار   این .  شدندمی  نتایج   محسوس  بهبود   بدون 

سازی دینامیک مولکولی های این پژوهش نشان داد که شبیهبه طور کلی، یافتهرد.  دا  را  ترپیچیده  هایترکیب  به  تعمیم  قابلیت  و 

های واقعی گاز ترش مورد استفاده  بینی حلالیت گوگرد عنصری در مخلوط اعتماد و دقیق برای پیشعنوان روشی قابلتواند بهمی

  انتقال، خطوط  عملیاتی   شرایط  کنترل   فرآورش،  واحدهای  طراحی  جمله  از ی،  ویژه در کاربردهای صنعتقرار گیرد. این توانایی به

 ت. اس حیاتی اهمیت دارایش، تر گاز مخازن سازیمدل بهبود و گوگرد رسوب  از  جلوگیری

ی این پژوهش در مطالعات آینده قابل پیشنهاد است. از  آمده، مسیرهای متعددی برای تکمیل و توسعهدستبا توجه به نتایج به

تر و  های سنگینتر شامل هیدروکربنهای چندجزئی پیچیدهسازی حاضر به سیستمسازی، گسترش چارچوب شبیهمنظر مدل

بینی حلالیت گوگرد در شرایط واقعی مخازن و خطوط انتقال منجر شود.  تواند به بهبود پیشبررسی اثر ترکیبات ناخالصی می

های ترمودینامیکی پیوسته، نظیر معادلات حالت یا روابط تجربی  سازی دینامیک مولکولی با مدلهمچنین ترکیب نتایج شبیه

های مهندسی استفاده  ی یا ابزار کالیبراسیون در مدلعنوان ورودهای مولکولی بهکند تا از دادهشده، این امکان را فراهم میاصلاح

تر شرایط تشکیل یا رسوب گوگرد عنصری در فرآیندهای  تواند در برآورد دقیق، نتایج این مطالعه مینیز از منظر کاربردی . شود



 

 

های ایمن عملیاتی مورد استفاده قرار گیرد. علاوه بر این،  تولید و انتقال گاز ترش، طراحی راهبردهای کنترلی و انتخاب محدوده

ارائه بهینه شبیهچارچوب  برای تعیین پارامترهای  برای  تواند بهویژه شعاع برش، میسازی، بهشده  عنوان یک راهنمای عملی 

 . ی محاسباتی و افزایش دقت مطالعات مشابه در حوزه مهندسی نفت و گاز به کار گرفته شودکاهش هزینه
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Abstract 
Elemental sulfur deposition represents a major operational challenge in sour gas reservoirs and in gas production, 

transportation, and processing facilities. A decrease in sulfur solubility under operating conditions can lead to flowline 

blockage, production losses, intensified corrosion, and serious flow-assurance problems. Therefore, accurately 

predicting sulfur solubility across varying temperatures, pressures, and gas compositions is of substantial industrial 

relevance. In this study, molecular dynamics (MD) simulations were employed using the LAMMPS package to predict 

the solubility of elemental sulfur in eight sour-gas mixtures, including six binary and two ternary systems. The 

molecular modeling framework utilized validated force fields: the Ballone potential for S₈, a three-center model for 

CO₂, and Lennard-Jones and OPLS-AA models for the remaining gas components. Simulations were carried out in 

the NPT ensemble for 21 ns, and equilibrium states were identified after removing the transient region based on 

potential energy, kinetic energy, and the number of free S₈ molecules. Sulfur solubility was quantified by determining 

the number of S₈ molecules dissociated from the solid phase and dispersed into the gas phase using cluster-analysis 

techniques, followed by conversion into engineering units. The predicted values were compared against reliable 

experimental data for all gas mixtures. The results demonstrated that the MD approach accurately reproduced sulfur 

solubility, with an overall relative error below 1%. Sensitivity analysis indicated that selecting an appropriate cutoff 

radius significantly enhances numerical stability and model accuracy. Overall, the findings demonstrate that molecular 

dynamics is capable of reliably predicting the equilibrium solubility behavior of elemental sulfur in binary and ternary 

sour-gas mixtures. This computational approach provides a robust tool for analyzing sulfur deposition in sour-gas 

reservoirs and for optimizing the design and operational conditions of processing and transportation systems. 
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