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pi Sorbent pressure cmHg 

𝜌 Membrane density g/cm3 

R Universal gas constant  cm3·cmHg/mol·K 

r Radius of diffusing particle  m 

𝑟∗ Minimum size to form a stable ZIF-8 nucleus  m 

r(0) Initial position vector of gas molecule Å 

r(t) Final position vector of gas molecule over 

time interval t. 

Å 

Si Solubility of gas i cm3(STP)/(cm3·cmHg) 

𝜎 Supersaturation dimensionless 

T Temperature °C or K 

Tg Glass transition temperature  °C 

t Simulation run time ps 

µ Dipole moment D 
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µx Dipole moment in x direction D 

µy Dipole moment in y direction D 

µz Dipole moment in z direction D 

V Downstream reservoir volume cm3 

𝑉𝑑𝑠 Volume of dope solution mL 

Ve Specific volume of sample  cm3/g 

Vo Volume occupied by polymer chains cm3/g 

VT Total membrane volume  µm3 

Vw Van der Waals volume  cm3/g 

𝑉̇ Permeate flow rate cm3/s 

𝑥𝑎 Mole fraction of gas a in feed stream dimensionless 

𝑥𝑏 Mole fraction of gas b in feed stream dimensionless 

𝑦𝑎 Mole fraction of gas a in permeate stream dimensionless 

𝑦𝑏 Mole fraction of gas b in permeate stream dimensionless 

𝛾 Surface energy of ZIF-8 formed J/m2 
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REKA BENTUK KONFIGURASI MOLEKUL MEMBRAN 

NANOKOMPOSIT POLIIMIDA UNTUK PEMISAHAN CO2/N2 

 

ABSTRAK 

 

Aplikasi luas membran poliimida (PI) untuk pemisahan CO2 perindustrian 

telah dihadkan oleh keseimbangan intrinsik antara kebolehtelapan dan kememilihan. 

Sehubungan itu, kajian ini menerokai reka bentuk molekul polimer PI dan 

pembangunan membran nanokomposit PI/partikel kerangka imidazolat zeolitik-8 

(ZIF-8) untuk meningkatkan prestasi pemisahan gas. Secara prinsipnya, berat molekul 

asid poliamik (PAA) dan PI yang sepadan sangat bergantung pada kereaktifan 

monomer yang dikawal oleh halangan sterik gantian monomer tetapi bukan sifat 

electroniknya. Ia juga didapati bahawa perilaku reologi dan berat molekul PAA boleh 

bertindak sebagai garis panduan untuk menyaring protokol sintesis membran yang 

sesuai untuk struktur PI tertentu. Khususnya, PAA dengan kelikatan yang tinggi (> 81 

cP) dan berat molekul yang tinggi (≥ 5.39 Mg/mol) adalah prasyarat untuk membentuk 

membran PI tanpa kecacatan melalui penuangan larutan PI yang diimidai secara kimia. 

Ia juga mendapati bahawa kesan kesekerjaan antara konfigurasi atom dan kekutuban 

monomer harus dipertimbangkan dalam menganalisa pecahan isipadu bebas (FFV) 

membran PI. Suatu monomer dengan struktur tak sesatah dan kekutuban yang rendah 

adalah lebih baik untuk mencapai membran PI dengan FFV yang tinggi. Membran 

4,4′-(heksafluoroisoproilidena)diftalik anhidrida (6FDA)-2,4,6-trimetil-m-fenilen 

diamina (DAM):asid 3,5-diaminobenzoik (DABA) (3:2) yang menpunyai FFV tinggi 

pada 0.212 telah menunjukkan prestasi pemisahan yang terbaik antara struktur PI yang 

dikaji. Ia mempunyai kebolehtelapan CO2 sebanyak 63 Barrer (0.60 GPU) dan 
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kememilihan CO2/N2 setinggi 57 dalam ujian penelapan pada 3 bar. Simulasi dinamika 

molekul (MD) juga dijalankan untuk meramalkan kelakuan pengangkutan gas 

membran PI. Sesungguhnya, kebolehharapan model PI yang dibina menggunakan 

Materials Studio telah disahkan kerana kebolehtelapan CO2 dan N2 yang diramalkan 

hanya berbeza daripada keputusan ujikaji dengan faktor 1.86 dan 1.76 masing-masing. 

Kemudian, ZIF-8 telah diletakkan di atas membran PI yang disokong oleh alumina 

melalui penyalutan celup untuk menghasilkan membran nanokomposit PI/ZIF-8. 

Keberkesanan (3-aminopropil)trietoksisilan (APTES) untuk meningkatkan keserasian 

antara alumina-PI-ZIF-8 telah diramal dengan menggunakan simulasi molekul 

berdasarkan pengiraan tenaga pengikat. Hasil simulasi juga disahkan selanjutnya 

dengan ujikaji. Dalam pemisahan gas perduaan, telapan CO2 dan kememilihan CO2/N2 

yang optimum adalah 93.47 GPU dan 7.50 dengan penyalutan celup ZIF-8 sebanyak 

5 kali. Secara keseluruhan, kajian ini memberikan gambaran asasi tentang peranan 

reka bentuk molekul dan membran nanokomposit PI/ZIF-8 dalam penyesuaian prestasi 

pemisahan gas membran. Kajian pada masa hadapan boleh ditumpukan kepada 

pengubahsuaian permukaan ZIF-8 untuk mengurangkan kecenderungan 

penggumpalan ZIF-8 dan seterusnya menambahbaik prestasi pemisahan gas membran 

nanokomposit PI/ZIF-8. 
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