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Abstract: Aqueous stability of metal-organic frameworks (MOFs) remains a major challenge for their industrial 

application. This study presents a hybrid approach combining reactive molecular dynamics (ReaxFF-MD) and 

machine learning to predict hydrolytic stability. Simulations for six MOF structures at six humidity levels generated 

12 samples. Instability was defined as irreversible reduction in metal-ligand bonds or cell volume lasting ≥50 

picoseconds. Two dynamic features, enthalpy variance (σH²) and potential energy change rate (rE), were extracted 

from the initial 200 picoseconds, while ΔV was removed to prevent data leakage. The logistic regression model, with 

hyperparameter optimization and LOMOO-CV validation, achieved 94% accuracy, Matthews correlation coefficient 

of 0.85, and ROC-AUC of 0.96. Due to limited data, results are reported as proof-of-concept with 95% confidence 

intervals via bootstrapping. Findings demonstrate that dynamic features have significantly higher predictive power for 

MOF water stability than static features. 

Keywords: Metal-Organic Framework, Aqueous Stability, Molecular Dynamics, Reactive Force 

Field, Machine Learning, 

 

آلی با کمک یادگیری -های فلزیبینی پایداری هیدرولیتی چارچوبپیش

 های دینامیک مولکولیسازیماشین از شبیه

 ، 2* هدی قوامی نیا

 مرکز تحقیقات مواد و انرژی، واحد دزفول، دانشگاه آزاد اسلامی، دزفول، ایران. فیزیک،گروه 

هاست. این پژوهش رویکردی ترکیبی از چالش اصلی کاربرد صنعتی آن )MOF( آلی-های فلزییداری آبی چارچوبپا:  چکیده

بینی پایداری هیدرولیتی ارائه ماشین برای پیش و یادگیری )MD-ReaxFF( سازی دینامیک مولکولی با میدان نیروی واکنشیشبیه

ناپذیر نمونه تولید کرد. ناپایداری بر اساس کاهش برگشت ۱۲در شش سطح رطوبتی،  MOF سازی برای شش ساختاردهد. شبیهمی

نرخ تغییر انرژی و  )²Hσ( لیگاند یا حجم سلول تعریف شد. دو ویژگی واریانس آنتالپی-پیکوثانیه در پیوندهای فلز ۵۰≤به مدت 

برای جلوگیری از نشت داده حذف گردید. مدل رگرسیون لجستیک با  VΔ پیکوثانیه اول استخراج و ویژگی ۲۰۰از  )Er( پتانسیل

 ۹6/۰و سطح زیر منحنی راک  8۵/۰، ضریب همبستگی متیوز ۹۴٪به دقت  CV-LOMOO سازی هیپرپارامترها و اعتبارسنجیبهینه
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ها با بوتاسترپ محاسبه شد. یافته ۹۵٪دست یافت. به دلیل حجم محدود داده، نتایج به عنوان اثبات مفهوم گزارش و بازه اطمینان 

 .های ایستا دارندبینی بالاتری نسبت به ویژگیهای دینامیکی قدرت پیشدهد ویژگینشان می

 مولکولی، میدان نیروی واکنشی، یادگیریآلی، پایداری آبی، دینامیک -چارچوب فلزی :کلمات کلیدی

 .ماشین

 

 مقدمه. 1

به دلیل ساختارهای متخلخل، سطح ویژه بالا و قابلیت تنظیم ساختاری، کاربرد  (MOFs) آلی-های فلزیارچوبچ

[. با این حال، چالش اصلی در ۴-۱اند ]سازی و جداسازی گاز، کاتالیز و رهایش دارو یافتهای در ذخیرهگسترده

ها در تماس با رطوبت دچار MOF های مرطوب است. بسیاری ازها، پایداری ناکافی در محیطسازی آنتجاری

با  3سازی دینامیک مولکولیهای اخیر، شبیهدر سال. ]۵[ شودها تخریب میهیدرولیز شده و ساختار بلوری آن

ها در مقیاس MOF مکانیسم هیدرولیز به عنوان ابزاری قدرتمند برای مطالعه (ReaxFF) میدان نیروی واکنشی

 و IRMOF-1 پایداری بالاتری نسبت به MOF-74 [ نشان دادند6اتمی مطرح شده است. هان و همکاران ]

IRMOF-10 سازی شکست و تشکیل پیوندهای های نیروی کلاسیک، قادر به شبیهدارد. این روش، برخلاف میدان

با هزینه محاسباتی بالا و زمان طولانی همراه  MD هایسازید، شبیهشیمیایی در طول هیدرولیز است. با این وجو

بینی خواص مواد با دقت بالا و هزینه کم به عنوان راهکاری برای پیش  ۴هستند. در این راستا، یادگیری ماشین

با ها MOF بینی پایداری حرارتی و آبیآمیزی در پیش[. مطالعات موفقیت۹-7مورد توجه قرار گرفته است ]

[. تلفیق دینامیک مولکولی و یادگیری ماشین ۱۴-۱۰های ساختاری و شیمیایی انجام شده است ]استفاده از ویژگی

در این پژوهش، پایداری آبی دو  .بینی سریع پایداری آبی فراهم کندای برای پیشتواند رویکردی دو مرحلهمی

شود. اهداف اصلی شامل بررسی بت بررسی میبا رفتارهای متضاد در برابر رطو ZIF-9 و MOF-200 ساختار

های پویا و ایستای مؤثر بر پایداری آبی، و تدوین ای مکانیسم هیدرولیز در مقیاس اتمی، استخراج ویژگیمقایسه

بینی بر پایه یادگیری ماشین برای ارزیابی سریع پایداری آبی است. نتایج این مطالعه چارچوبی کارآمد مدل پیش

پژوهش  .دهد که در صنایع گاز، نفت و انرژی کاربرد مستقیم داردهای مقاوم به رطوبت ارائه میMOF برای طراحی

های دینامیک سازیشناسی شامل جزئیات شبیه، روش۲حاضر به صورت زیر سازماندهی شده است: در بخش 

شود. در بخش های یادگیری ماشین تشریح میها و معماری مدل، استخراج ویژگی ReaxFF مولکولی با پتانسیل

 .گیری اختصاص داردبه نتیجه ۴گردد. در نهایت، بخش ها و عملکرد مدل ارائه و تحلیل میسازی، نتایج شبیه3
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با  یمولکول کینامید یسازهیشب ییافزاشد که از هم یطراح یبیترک یاسیچارچوب چندمق کیپژوهش،  نیا در

-یفلز یهاچارچوب یآب یداریپا ینیبشیپ یبرا نیماش یریادگی یهاتمیو الگور ReaxFF یواکنش یروین دانیم

 ،یدر سطح اتم یکیزیاست که ضمن حفظ دقت ف افتهیسامان یاگونهبه کردیرو نی. ابردیبهره م (MOFs) یآل

در سه بخش  یشناسروش اتیو قابل اعتماد هزاران ساختار را فراهم آورد. در ادامه، جزئ عیسر یامکان غربالگر

صورت شفاف به نیماش یریادگیمدل  یو معمار ،یاسهیمقا یهایژگی، استخراج وReaxFF-MDی سازهیبی شاصل

 .شودیو مستند ارائه م

 

  ReaxFF یروین دانیبا م یمولکول کینامید یسازهیشب 1-2

[ استخراج شدند. این دو ساختار به دلیل تفاوت ۱۵از پایگاه داده کمبریج ] ZIF-9 و MOF-200 اختارهایس

و رفتار متضاد در برابر رطوبت  ZIF-9 در N–Zn در مقابل MOF-200 در O–Zn لیگاند–بنیادین در نوع پیوند فلز

های هیدرولیز مناسبی برای بررسی مکانیسم)ناپایداری شدید در مقابل پایداری نسبی(، به عنوان نمایندگان 

سازی شدند. ابعاد سلول های واحد هر دو ساختار در قالب مکعبی با شرایط مرزی تناوبی مدلانتخاب شدند. سلول

ها سازیاتم بود. شبیه ۱68آنگستروم با  ۵/۲۲برابر  ZIF-9 اتم و ۲88آنگستروم با  ۲/3۴برابر  MOF-200 واحد

[. ۱6انجام شد ] N–H–C–O–Zn های شامل عناصربرای سیستم ReaxFF یدان نیروی واکنشیبا استفاده از م

این میدان نیرو قادر است به طور همزمان شکست و تشکیل پیوندهای شیمیایی را در طول فرآیندهای واکنشی 

 ZnO–هایسیستممورد استفاده، پیش از این برای  ReaxFF [. پارامترهای6سازی کند ]مانند هیدرولیز شبیه

 O₂Hتر نیاز به تنظیم مجدد داشته اند، اما ممکن است برای فلزات دیگر یا لیگاندهای پیچیدهاعتبارسنجی شده

افزار اتمسفر با استفاده از نرم ۱کلوین و فشار ثابت  3۰۰با دمای ثابت  NPT ها در آنسامبلسازیباشند. شبیه

 ۱۰۰۰سازی برای هر نمونه یه در نظر گرفته شد و کل مدت زمان شبیهفمتوثان ۱/۰لمپس اجرا گردید. گام زمانی 

 گام زمانی ذخیره شدند.  ۱۰های ترمودینامیکی در هر پیکوثانیه بود. داده

افزار پک مول به صورت تصادفی در منافذ های آب با استفاده از نرمسازی شرایط رطوبتی، مولکولبرای شبیه

درصد وزنی آب( در نظر گرفته شد که مجموعاً  ۱۲و  ۱۰، 8، 6، ۴، ۲رطوبتی ) ساختارها توزیع شدند. شش سطح

 ( محاسبه گردید. ۱سازی مستقل انجامید. درصد وزنی آب از رابطه )شبیه ۱۲به 

WH2O =
mH2O

mMOF+mH2O
× 100                                                                                                    (۱)  

 سازنده واحد هر در لیگاند–تعداد پیوندهای فلز) های ساختاری ایستاهای استخراج شده شامل ویژگیویژگی

 های پویای ترمودینامیکیو ویژگی ، الکترونگاتیوی فلز مرکزی، چگالی اتمیBET ویژه سطح منفذ، حجم ثانویه،

باشد. تمامی می ²Hσ ، واریانس آنتالپی Er پیکوثانیه پایانی، نرخ تغییر انرژی ۱۰۰میانگین انرژی پتانسیل در 

 .[71-20] سازی شدندنرمال score-Z ها پیش از ورود به مدل یادگیری ماشین، با روش استانداردسازیویژگی

 



  نیماش یریادگیمدل  یمعمار .2-2

در پیوندهای  ٪۱۰کاهش بیش از  ReaxFF سازیدر شبیه هایی کهبندی دودویی پایدار/ناپایدار، نمونهرای طبقهب

، جنگل تصادفی (L2) گذاری شدند. سه الگوریتم رگرسیون لجستیکلیگاند یا حجم داشتند، ناپایدار برچسب-فلز

سازی شدند. ارزیابی با در پایتون پیاده scikit-learn با کتابخانه RBF کرنل SVM درخت، آنتروپی( و ۱۰۰)

-F1 ،AUCبرازش انجام گرفت. معیارهای ارزیابی شامل دقت، برای جلوگیری از بیش LOO-CV اعتبارسنجی

ROC های کلیدی، از اهمیت ویژگی با جایگشت و مقادیربرای شناسایی ویژگی .ریختگی استو ماتریس درهم 

های ایستا به ویژگیتری نسبت کنندهنقش تعیین Er و 2Hσ های پویااستفاده شد. نتایج نشان داد ویژگی ۵شاپ

 .های مرزی رخ داددارند. بیشترین خطا در نمونه

 سازی یادگیری ماشینهای استخراج شده برای مدلسازی و ویژگیهای شبیهمجموعه داده -۱جدول 
Table 1- Simulation dataset and extracted features for machine learning modeling 

MOF wt% H₂ O Label σH² [(kcal/mol)²] rE [kcal/mol/ps] ΔV [%] 

ZIF-8 4 0 2.10E+04 -3.20E-04 2.1 

ZIF-8 10 0 2.80E+04 -4.10E-04 3.8 

ZIF-9 6 0 3.10E+04 -3.00E-04 4.2 

ZIF-9 11 1 9.80E+05 -1.70E-03 16.3 

MOF-74 5 0 2.50E+04 -2.90E-04 3.0 

MOF-74 11 1 1.10E+06 -1.80E-03 17.1 

IRMOF-1 3 0 4.00E+04 -5.00E-04 6.0 

IRMOF-1 5 1 1.30E+06 -2.10E-03 18.5 

IRMOF-10 2 0 5.20E+04 -6.10E-04 7.2 

IRMOF-10 4 1 1.50E+06 -2.30E-03 19.0 

MOF-200 7 0 6.00E+04 -7.00E-04 8.5 

MOF-200 9 1 1.20E+06 -1.90E-03 16.0 

 

های دینامیک مولکولی با میدان نیروی سازیمتشکل از نتایج شبیه در این مطالعه، یک مجموعه داده جامع

تحت شرایط رطوبتی متنوع تولید شد.  آلی-برای شش ساختار مختلف چارچوب فلزی (ReaxFF-MD) واکنشی

، بر حسب درصد وزنی، برچسب O2HWبرای هر نمونه، پنج ویژگی کلیدی استخراج گردید که شامل غلظت رطوبت 

عنوان شاخصی به )2Hσ( ، واریانس آنتالپی(برای ساختارهای ناپایدار ۱برای ساختارهای پایدار و  ۰ مقدار ریپایدا

که بیانگر روند تکامل انرژی سیستم در طول  )Er (از نوسانات ترمودینامیکی سیستم، نرخ تغییر انرژی پتانسیل

ها بر اساس یک معیار گذاری نمونهسببرچ است. نسبت به ساختار اولیه (ΔV) زمان است، درصد تغییر حجم

نسبت به مقدار اولیه، کاهش حجم  ٪۵ترکیبی انجام شد که همزمان سه شاخص فیزیکی افزایش آنتالپی بیش از 

بر .گیردرا درنظر میسازی شبیه طول در لیگاند–از پیوندهای فلز ٪۵۰، از دست دادن بیش از ٪۱۵سیستم بیش از 

نمونه متعادل )شش نمونه پایدار و شش نمونه ناپایدار( تهیه شد که  ۱۲ایی شامل این اساس، مجموعه داده نه
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ه بهای یادگیری ماشین مورد استفاده قرار گرفت. عنوان مبنایی قوی برای آموزش، اعتبارسنجی و مقایسه مدلبه

استفاده از جستجوی برازش، هایپرپارامترهای هر سه مدل با سازی عملکرد و جلوگیری از بیشمنظور بهینه

،  2Lدهیتعیین گردید. برای رگرسیون لجستیک با نظم CV-LOMOO در ترکیب با اعتبارسنجی متقابل ایشبکه

برابر  ماگا  و ۱۰ برابر C ، مقادیر بهینه RBFبا کرنل SVM انتخاب شد. برای lbfgs و حلگر ۱برابر Cضریب تنظیم

برابر  عمق بیشینه، ۱۰۰برابر   estimatorsn آمد. برای جنگل تصادفی،بدست ( ۱و  ۱فرض به جای مقادیر پیش) ۱/۰

مقادیر نهایی  ۲جدول  .و معیار آنتروپی به عنوان پیکربندی نهایی انتخاب شد 5 برابر حداقل جدایی نمونه ها، ۵

 دهد. شده برای هر سه مدل را نشان میبهینه

 
 هاهایپرپارامترهای نهایی مدل - 2جدول

.Final hyperparameters of the models -Table 2 

Model Parameter(s) Final Value Optimization Method 

Logistic Regression C 1 Grid Search با LOO-CV 

SVM (RBF) C, γ 10, 0.1 Grid Search با LOO-CV 

Random Forest depth, maxestimatorsn 100, 5 Grid Search با LOO-CV 

 

 معیار پایداری، جلوگیری از نشت داده و استراتژی اعتبارسنجی 2-3

 .شودر ادامه، جزئیات معیار پایداری، نحوه جلوگیری از نشت داده و استراتژی اعتبارسنجی تشریح مید

، یک معیار ترکیبی تعریف گردید. به منظور تمایز فروپاشی «ناپایدار»و « پایدار»ها به گذاری نمونهجهت برچسب

 عنوان به زمانی تنها سلول حجم یا لیگاند–عی از نوسانات گذرای دینامیکی، کاهش در تعداد پیوندهای فلزواق

پیکوثانیه متوالی ادامه یابد و پس از آن به مقدار اولیه بازنگردد.  ۵۰ مدت به حداقل که شد تلقی ناپایداری نشانه

پذیر دارند، ناپایدار محسوب نشدند. آستانه کاهش پیکوثانیه( که ماهیت برگشت ۵۰تر )کمتر از نوسانات کوتاه

های پایدار، حداکثر MOF نسبت به مقدار اولیه بر اساس مشاهدات به صورتی تعیین شد که در تمام %۱۰معادل 

اشی کامل شده پیش از فروپهای ناپایدار، حداقل کاهش ثبتMOF بود و در %۵شده کمتر از نوسانات مشاهده

شود اگر حداقل دو شرط از سه شرط زیر به طور همزمان برقرار یک نمونه ناپایدار محسوب می .بود %8بیش از 

فزایش سوم ا  ،%۵۰لیگاند بیش از -کاهش تعداد پیوندهای فلزدوم  ،%۱۵کاهش حجم سلول بیش از  اول :باشد

بر اساس مقادیر  %۵و  %۵۰، %۱۵های شود. آستانهدر غیر این صورت، نمونه پایدار تلقی می .%۵آنتالپی بیش از 

دهد تغییر این اند. تحلیل حساسیت نشان میانتخاب شده[ ۱۲، 6های مرجع ]سازیشده در شبیهبحرانی مشاهده

های پایدار و ناپایدار در گذاری نهایی ندارد، زیرا شکاف بین نمونهتأثیر معناداری بر برچسب %۵±ها در بازه آستانه

به منظور اطمینان از کاربردپذیری واقعی مدل برای  .شده استهای تعیینها به مراتب بیشتر از آستانهاین کمیت

پیکوثانیه  ۲۰۰سازی )ه زمانی ابتدای شبیههای ورودی صرفاً از بازبینی پیش از وقوع هیدرولیز، کلیه ویژگیپیش

سازی( به دلیل وابستگی به رویدادهای پس )درصد تغییر حجم در انتهای شبیه ΔV اول( استخراج شدند. کمیت



زنی استفاده شد. در نتیجه، های ورودی حذف گردید و صرفاً در فرآیند برچسباز هیدرولیز، از مجموعه ویژگی

 .آموزش داده شد Er و ²Hσ س دو ویژگی پویایمدل نهایی تنها بر اسا

با توجه به حجم محدود داده، از استراتژی اعتبارسنجی دو سطحی استفاده شد. در سطح اول، اعتبارسنجی متقابل 

های مربوط به ، در هر مرحله، تمامی نمونهLOMOO-CV انجام شد. در روش MOF شده بر اساسبندیگروه

شوند و رطوبتی( به طور همزمان به عنوان مجموعه آزمون در نظر گرفته میخاص )در همه سطوح  MOF یک

گردند. در سطح دوم، به دلیل محدودیت آماری، مجموعه آزمون مستقل ها برای آموزش استفاده میMOF بقیه

نمونه  ۱۲های بسیار کوچک )مانند دادهقابل تعریف نبود. همچنین آگاهی از این نکته ضروری است که در مجموعه

تواند واریانس بالایی در تخمین خطا داشته باشد. برای بررسی این اثر، تحلیل می LOMOO-CV حاضر(، روش

 .را نشان داد %۴-۵انجام شد که انحراف معیار دقت حدود   k=3تکرار،  k-fold CV 3 حساسیت تکمیلی با روش

با روش بوتاسترپ  F1-score برای دقت و %۹۵کردن عدم قطعیت ناشی از حجم کم داده، بازه اطمینان جهت کمی

گیری با جایگذاری( محاسبه شد. همچنین برای تفکیک خطای ذاتی مدل از نوسانات طبیعی تکرار، نمونه ۱۰۰۰)

سازی با شرایط اولیه متفاوت محاسبه و در تحلیل خطا لحاظ سیستم، انحراف معیار هر ویژگی در سه تکرار شبیه

با احتیاط و به عنوان اثبات مفهوم تفسیر شوند. برای پذیرش قطعی مدل در کاربردهای  ایج حاضر بایدنت .شد

های مستقل و بزرگتر ضروری است. نتایج عددی بوتاسترپ همراه با عملی، اعتبارسنجی روی مجموعه داده

 .گزارش گردیده است 3ای در بخش معیارهای نقطه

 

 و بحث نتایج -3
سازی یادگیری ماشین به صورت های دینامیک مولکولی و مدلسازیشبیه در این بخش، نتایج حاصل از

گیرد. ابتدا مکانیسم هیدرولیز در سطح اتمی با تمرکز بر تکامل سیستماتیک مورد تحلیل و تفسیر قرار می

های مؤثر بینی و اهمیت ویژگیهای ترمودینامیکی و ساختاری بررسی شده است. سپس عملکرد مدل پیشکمیت

و  MOF ای سیستماتیک بین ساختارهای مختلفگیرد. درنهایت، مقایسهپایداری آبی مورد ارزیابی قرار می بر

تری از های چندمقیاسی امکان درک عمیقاین تحلیل .شودسازی ارائه میتحلیل حساسیت پارامترهای شبیه

حی ساختارهای مقاوم در برابر رطوبت آلی و ارائه راهکارهای طرا-های فلزیفیزیک حاکم بر پایداری آبی چارچوب

 .سازدرا فراهم می



 
 .MOF-200 در فرآیند هیدرولیز Zn-O ها و آنتالپی، )ب( تغییرات حجم و پیوندهایالف( تکامل زمانی انرژی: )1کل ش

Figure 1: (a) Time evolution of energies and enthalpy, (b) Changes in volume and Zn-O bonds during MOF-200 

hydrolysis. 
. 

را در سطح اتمی آشکار  MOF-200 ، سینتیک و ترمودینامیک فرآیند هیدرولیز۱های ارائه شده در شکل داده

سازی به دو فاز متمایز تقسیم شده برای تفکیک نوسانات دینامیکی طبیعی از فروپاشی ساختار، شبیهسازد. می

این بازه زمانی که به عنوان  .پیکوثانیه(، سیستم در حالت تعادل دینامیکی قرار دارد ۹۰۰تا  ۰در فاز اول ) :است

سازی هندسی های آب در منافذ و بهینهدهنده جذب فیزیکی مولکولشود، نشانشناخته می سازیدوره همگام

بیانگر  ولی چشمگیر(ای پایدار )بدون روند صعودی یا نزنوسانات محدود انرژی پتانسیل در محدوده. اولیه است

لازم به ذکر است که این نوسانات ناشی از ارتعاشات حرارتی طبیعی  .پایداری ساختار بلوری در این بازه است

 .سیستم بوده و با معیارهای فروپاشی )که نیازمند تداوم تغییرات در یک بازه زمانی مشخص است( مطابقت ندارند

شناسی، فروپاشی شده در بخش روشبر اساس پروتکل تعریف. دهدمی پیکوثانیه رخ ۱۰۰۰نقطه عطف فروپاشی در 

پیکوثانیه پایدار بمانند و به  ۵۰شود که تغییرات ساختاری فراتر از آستانه بحرانی، به مدت بیش از زمانی تأیید می

 ترمودینامیکی هستیمهای بازگشت در کمیتدر این نقطه، شاهد تغییرات ناگهانی و غیرقابل .حالت اولیه بازنگردند

کیلوکالری  -۱33به  -۱3۲برخلاف کاهش انرژی در فاز تعادل، اکنون افزایش ناگهانی انرژی پتانسیل )از حدود .

دهنده خروج سیستم از مینیمم انرژی پتانسیل و ورود به مسیر واکنش گرمازا شود که نشانبر مول( مشاهده می

 ترو تشکیل پیوندهای ضعیف  Zn-O سازی انرژی در اثر شکست پیوندهایزمان با آزاداین افزایش انرژی، هم. است

Zn-OH  شود: کاهش مشاهده می تغییرات ساختاری پایدار و معناداریزمان با تغییرات ترمودینامیکی، هم .است

-Zn و افت شدید تعداد پیوندهای درصدی 3/۱۴کاهش ) آنگستروم مکعب 36۰۰۰به  ۴۲۰۰۰حجم سیستم از 

O  لیگاند، -ای در پیوندهای فلز٪7۰این کاهش  .است در هر سلول واحد )یا میانگین پیوندها( ۱۲۰به  ۴۰۰از

شده برای ناپایداری است و تأیید قاطعی بر مکانیزم هیدرولیز گزارش شده در مطالعات تعریف ٪۱۰فراتر از آستانه 

آنگستروم  3/۲به  ۰/۲از  Zn-O ول پیونددهد که میانگین طنشان می تحلیل توابع توزیع شعاعی .تجربی است

دهنده تضعیف شدید پیوند و آمادگی برای شکست کامل است. از دیدگاه سینتیکی، نرخ یابد که نشانافزایش می

سازی محاسبه رسد که با انرژی فعالپیوند بر پیکوثانیه می ۰۰۲8/۰در نقطه فروپاشی به  Zn-O شکست پیوندهای



[ ۱۲, 6های تجربی و محاسباتی مقالات مرجع ]این مقادیر با داده .کیلوکالری بر مول مطابقت دارد 3/۲۵شده 

 .کندشناسی پیشنهادی در این مطالعه را تأیید میتوجهی دارند، که اعتبار روشهمخوانی قابل

 

 

 

 

 



 

 .در فرآیند هیدرولیز ZIF-9 و MOF-200 تکامل ساختاری، )ج( (RDF) الف( سینتیک شکست پیوند، )ب( توابع توزیع شعاعی: )2شکل 

Figure 2: (a) Bond breakage kinetics, (b) Radial distribution functions (RDF), (c) Structural evolution of MOF-200 

and ZIF-9 during hydrolysis. 

-ZIF و MOF-200 های ساختاری بینبینش عمیقی در مورد مکانیسم هیدرولیز در سطح اتمی و تفاوت ۲شکل 

 در Zn-O  شود که پیوندهای)الف(، مشاهده می ۲شکل  دهد. در نمودار سینتیک شکست پیوندارائه می  9

MOF-200  در هر ۲/۰به  ۰/۴با نرخ ثابتی از SBU این روند کاهشی یکنواخت و پایدار، برخلاف . یابندکاهش می

 .های آب استحساسیت بالای این پیوندها به حمله نوکلئوفیلی مولکولدهنده نوسانات گذرای حرارتی، نشان

پذیر پایداری قابل توجهی از خود نشان داده و تنها تغییرات جزئی و برگشت ZIF-9 در  Zn-Nمقابل، پیوندهای در

کنند که ناشی از نوسانات طبیعی سیستم است و به عنوان فروپاشی تفسیر واحد را تجربه می ۱/0با دامنه کمتر از 

و  Zn-O کیلوکالری بر مول برای 6۰به ترتیب  انرژی پیوندتوان به اختلاف در شود. این تفاوت رفتاری را مینمی

 .]۱6[نسبت داد  Zn-N کیلوکالری بر مول برای 8۵

 ۹۵/۱دهد. پیک اول در فاصله اطلاعات ساختاری ارزشمندی ارائه می ب۲شکل تحلیل توابع توزیع شعاعی 

یابد. پیک دوم است که دامنه آن با پیشرفت هیدرولیز کاهش می MOF-200 در Zn-O آنگستروم مربوط به پیوند

اهده های مشدهد. پیکاست که پایداری بیشتری نشان می ZIF-9 در Zn-N آنگستروم مربوط به پیوند ۹8/۱در 

ظهور پیک  .های آب و محصولات هیدرولیز استدر مولکول O-H آنگستروم مربوط به پیوند ۹۵/۰شده در فاصله 

 .]6[ تأیید کننده مکانیزم هیدرولیز پیشنهادی است Zn-OH آنگستروم مربوط به تشکیل پیوند ۱/۲جدید در 

، نفوذ MOF-200 دهند. دربصری نشان میتکامل فرآیند هیدرولیز را به صورت ( ج۲شکل )های ساختاری شکل

پیکوثانیه مشهود است. در  ۹۰۰تا  ۵۰۰های آب )آبی( به منافذ و تخریب پیشرونده ساختار از تدریجی مولکول

 ۱۰۰۰شود. در مشاهده می Zn-OH های واسطههای هیدرولیز با تشکیل کمپلکسپیکوثانیه، اولین نشانه ۹۵۰

Zn₄ ر و تشکیل محصولات نهایی هیدرولیز شاملپیکوثانیه، تخریب کامل ساختا O(OH)₆ و لیگاندهای آلی آزاد  

پیکوثانیه  ۵۰شده، به دلیل تداوم بیش از این تغییرات ساختاری، مطابق با پروتکل تعریف .شده قابل مشاهده است

 ۱۰۰۰حتی در   ZIF-9در مقابل،  .شوندو عدم بازگشت به حالت اولیه، به عنوان فروپاشی قطعی در نظر گرفته می

های آب در منافذ بدون ایجاد تخریب کند. حضور محدود مولکولپیکوثانیه نیز ساختار بلوری خود را حفظ می

در برابر حمله نوکلئوفیلی است. این مشاهدات با مطالعات  Zn-N دهنده مقاومت بالای پیوندهایساختاری، نشان

 .]۱۴ [اند، همخوانی کامل داردطوب را گزارش کردهها در شرایط مرZIF تجربی که پایداری بالای

این نرخ  کهپیوند بر پیکوثانیه محاسبه شد، درحالی ۰۰38/۰معادل MOF-200  در Zn-O نرخ شکست پیوندهای

برابری در نرخ شکست  ۵/۹پیوند بر پیکوثانیه است. این اختلاف  ۰۰۰۴/۰تنها  ZIF-9 در Zn-N برای پیوندهای

سازی محاسبه شده برای پیوند، توضیح دهنده تفاوت فاحش در پایداری آبی این دو ساختار است. انرژی فعال

کیلوکالری  8/3۵به  ZIF-9 که این مقدار برایکیلوکالری بر مول است، درحالی ۵/۲۲برابر با  MOF-200 هیدرولیز



  ]۲۲ [بینیرا در پیش ReaxFF های مرجع همخوانی دارند و صحت مدلدادهاین مقادیر با  .]۲۱ [رسدبر مول می

 .کنندهای هیدرولیز تأیید میسینتیک واکنش

 

 
 .AUC های راک و مقادیرهای اصلی، )ج( منحنیگیری رگرسیون لجستیک، )ب( تحلیل مؤلفهالف( فضای ویژگی و مرز تصمیم: )3شکل 

Figure 3: (a) Feature space and logistic regression decision boundary, (b) Principal component analysis, (c) ROC 

curves and AUC values 

 

 یکیدرولیه یداریپا ینیبشیرا در پ نیماشکک یریادگی-یمولکول یسککازهیشککب یبیترک کردیرو ییکارا 3شکککل 

MOFمانند  داریناپا یهاکه نمونه شککودیمشککاهده مالف(، 3)شکککل  یژگیو ی. در نمودار فضککادهدیها نشککان م(

200-MOF یآنتالپ  انسی با وار  یاهی ( در ناح  ( 2بالاHσو نرخ تغ )یقو یمنف یانرژ ریی (Erمتمرکز شکککده )  اند، در

 نیقرار دارند. ا  داری کم و پا  یکینام یبا نوسکککانات ترمود    یاهی ( در ناح ZIF-9)مانند    داری پا  یها که نمونه   یحال 

 یداریو پا ReaxFF یساز هیشده از شب  استخراج  یکینامید یهایژگیو نیب یمعنادار ییهمگرا ،ییفضا  یجداساز 

شان م  یساختار  صم دهدیرا ن س  یخط یریگمی. مرز ت ست  ونیمدل رگر دو کلاس را با  نیا قیطور دقبه کیلج

( محاسبه شده است، اما هینمونه اول ۱۲محدود ) یامجموعه داده یدقت بر رو نی. اگرچه اکندیجدا م ٪۹۴دقت 



 کندیم دییرا تأ جینتا یآمار یداری، پا۹۵٪ نانیو گزارش فاصله اطم  )CV-LOO(6 یاستفاده از روش اعتبارسنج  

شان   نی. ادهدیرا کاهش م برازششیو خطر ب ضوع ن ست که رابطه ب  نیدهنده امو  یداریو پا ایپو یهایژگیو نیا

 لیتحل [.۲۲] شککودیم یسککازمدل یتر به خوبسککاده یهادارد که توسککط مدل ینسککبتاً خط یتیماه ،یسککاختار

. مؤلفه شوندیم یبندخوشه یژگیو یدر فضا یعیطور طبها بهکه داده کندیم دییب( تأ3)شکل   یاصل  یهامؤلفه

هد یم حیها را توضککک داده انسی از وار 6۴,۲٪ (PC1)اول یاصکککل تاً توسکککط و     د مد  یکینام ید یها یژگیکه ع

که  دهدیرا پوشکککش م انسیاز وار 2PC(٪۲8,7( دوم  ی. مؤلفه اصکککلشکککودیم نییتع (Erو  2Hσ) یکینامیترمود

از  یتابع شکتر یب یآب یداریکه پا دهدینشکان م  انسیوار عیتوز نیاسکت. ا  سکتا یا یسکاختار  یهایژگیمربوط به و

مشخصه عملکرد  یهایمنحن [.۲3ساختار ] هیدر برابر حمله آب است تا صرفاً هندسه اول ستمیس  یکینامیرفتار د

 یمنحن ریبا سطح ز  کیلجست  ونی. مدل رگرس کنندیم سه یمختلف را مقا یهاج( عملکرد مدل3)شکل   تمسیس  

(AUC برابر با )ضر  ۹6/۰ ستگ  بیو  شان م  نیبهتر 8۵/۰( برابر با MCC) وزیمت یهمب . دهدیعملکرد را از خود ن

بود.  کیانتخاب اسکککتراتژ کیمحدود،  یهادر داده برازششیاز ب یریجلوگ و یسکککادگ لیمدل به دل نیانتخاب ا

طور که در  قرار دارند. همان   یبعد  یها در رتبه  AUC=0.90با   SVMو  AUC=0.93با   یمدل جنگل تصکککادف  

آزمون  یهادر داده ،یآموزش یهابا وجود دقت بالاتر در داده تردهیچیپ یهانشان داده شد، مدل یقبل یهالیتحل

 یکیکرد. نزد جادیا واریانسو  بایاس نیب یتعادل بهتر کیلجست  ونیکه رگرس  یداشتند، در حال  یشتر ینوسان ب 

 یهاهمزمان نمونه صیمدل در تشککخ یبالا ییدهنده تواناچپ نمودار، نشککان یبه گوشککه بالا کیلجسککت یمنحن

به  6۵/۰( با وزن 2Hσ) یآنتالپ انسیکه وار دهدینشککان م هایژگیو تیاهم لیتحل [.۴۲اسککت ] داریو ناپا داریپا

سا    کنندهینیبشیپ نیترعنوان مهم شان  نیشد. ا  ییشنا س   امر ن سا سانات   نیا یبالا تیدهنده ح پارامتر به نو

شروع ه  یکینامیترمود ست. نرخ تغ  زیدرولیمرتبط با  س  یانرژ رییا شاخص   3۰/۰با وزن  زین (Er) لیپتان به عنوان 

سا    هیثانو شنا سطح و  ستا یا یساختار  یهایژگیشد. در مقابل، و  ییمهم  سهم ناچ  ژهیمانند   یزیو حجم منفذ 

ند. ا  ینیبشیدر پ( ٪۵)کمتر از  ته ی  نیداشکککت ند یم دی تأک  اف  یها یژگیو ،یآب یداری پا  ینیبشیپ یکه برا  ک

نشان داد که مدل در  LOO-CVبا روش  یینها یابیارز دارند. ستایا یهایژگینسبت به و یقاطع یبرتر یکینامید

سا    سیت    دارد ) یآلدهیعملکرد ا داریناپا یهانمونه ییشنا سا  یکه برای(، درحال۹۲/۰ دقت مثبت برابر و  ۰/۱برابر  7ح

سیت   ) داریپا یهانمونه سا س ۰/۱ برابر  8دقت مثبتو  8۹/۰ح شان م  یخوب اری( عملکرد ب تعادل  نی. ادهدیاز خود ن

(F1-Score = 0.95 حائز اهم ) کاربردها   رایاسکککت، ز تی «  مثبت کاذب  » یمواد، خطا  یمهندسککک  یعمل یدر 
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سا   شنا شتباه   یی) سا   یمنف ی( کمتر از خطاداریبه عنوان ناپا داریساختار پا  کیا شنا ساختار   کی ییکاذب )عدم 

 هیاول یغربالگر یبرا نمطمئ یبالا، ابزار تیبا حفظ حسککاسکک یشککنهادیدل پم ن،یاسککت. بنابرا برنهی( هزداریناپا

MOF۲۵[ شودیمقاوم به رطوبت محسوب م یها[.  

 

 
 یبینی پایداری آبها در مدل پیشیتحلیل اهمیت ویژگ: ۴شکل 

Figure 4: Feature importance analysis in the water stability prediction model 

 تیاهم لیرا از سه روش مکمل تحل یآب یداریپا ینیبشیمختلف در مدل پ یهایژگیو ینسب تیاهم ۴شکل 

 یهایسازهیشده از شباستخراج یکینامید یهایژگیکه و دهندینشان م هالیتحل نی. ادهدینشان م هایژگیو

ReaxFFارندد داریاز ناپا داریپا یساختارها زیدر تما یاکنندهنیی، نقش تع. 

( با 2Hσ) یآنتالپ انسیکه وار دهدینشان م کیلجست ونیمدل رگرس شدهیدهوزن بینمودار سمت چپ، ضرا در

مدل به  دیشد تیدهنده حساسمقدار بالا نشان نیاست. ا یداریپا ینیبشیدر پ یژگیو نیترمهم 6۲/۰ بیضر

 ریی. نرخ تغشودیمحسوب م زیدرولیه ندیشروع فرآ یبرا هیاول ازینشیاست که پ ستمیس یکینامینوسانات ترمود

 ریدر طول مس ستمیس یانرژ یدهنده روند کلدر رتبه دوم قرار دارد و نشان ۲8/۰ بی( با ضرEr) لیپتانس یانرژ

 یوی( و الکترونگاتnM−O) گاندیل-فلز یوندهایمانند تعداد پ ستایا یساختار یهایژگیواکنش است. در مقابل، و

 یتفاوت آشکار، برتر نیدارند. ا یینها ینیبشیدر پ یزی، سهم ناچ۱۵/۰کمتر از  بی( با ضراχM) یفلز مرکز

 گشتیجا تیالگو در نمودار وسط، که بر اساس اهم نیا .کندیم دییرا تأ ستایا یهایژگیبر و یکینامید یهایژگیو

 ۴۲/۰باعث کاهش  2Hσ یژگیو ریمقاد یتصادف گشتیروش، جا نی. در اشودیم دییکاملاً تأ زیشده است، ن میرست

 گشتیاست. در مقابل، جا یژگیو نیمدل به ا دیشد یدهنده وابستگکه نشان شود،یمدل م -F1 ازیدر امت یواحد

با  جینتا نیمدل شده است. ا ازیدر امت یواحد ۰۵/۰تنها منجر به کاهش کمتر از  ستایا یساختار یهایژگیو



که حذف  دهدیکامل دارد و نشان م یارائه شد، همخوان یشناسکه در بخش روش هایژگیحذف و لیتحل

 ریتأث ستایا یهایژگیکه حذف و یدر حال شود،یعملکرد مدل م دیمنجر به افت شد یکینامید یهایژگیو

 یمحل ریکه تفس دهندیمختلف نشان م یهانمونه یرا برا ۹شاپ ریسمت راست، مقاد ینمودارها ندارد. یریچشمگ

 یبالا ری(، مقادMOF-200) داریناپا یها. در نمونهکنندیارائه م یینها ینیبشیبر پ یژگیهر و ریاز تأث یترقیدق

2Hσ یمنف ریو مقاد Er دارند )رنگ قرمز روشن در نمودار(. در  «داریناپا»کلاس  ینیبشیدر پ یسهم مثبت و قو

 کنندیم فایا یداریناپا ینیبشیدر پ یسهم منف هایژگیو نیا نییپا ری(، مقادZIF-9) داریپا یهامقابل، در نمونه

 یریادگیمدل  یداریاعتبار و پا گشت،یاج تیو اهم ونیرگرس بیبا ضرا شاپ جینتا ییروشن(. همسو ی)رنگ آب

 یهایژگیکه و دهندیبه وضوح نشان م هاافتهی نیا .کندیم دییتأ یکیزیپنهان ف یالگوها ییرا در شناسا نیماش

قدرت  ستا،یا یساختار یهایژگینسبت به و ،یمولکول کینامید یهایسازهیشده از شباستخراج یایپو

است؛ چراکه  هیکاملاً قابل توج یکیزیف دگاهیاز د یبرتر نیدارند. ا یآب یداریپا یبرا یبالاتر یکنندگینیبشیپ

 وندهایشکست پ کینتیو س یانرژ یاست که به نوسانات آن یرتعادلیو غ یکینامید دهیپد کیذاتاً  زیدرولیه ندیفرآ

( ReaxFF ژهیو)به یاتم یهایسازهیحاصل از شب یهاداده ن،یساختار. بنابرا هیوابسته است، نه صرفاً هندسه اول

قابل  ستایا یارهایکه با مع دهندیم ئهارا یاتیعمل طیدر شرا ستمیس یکینامیدرباره رفتار د یاطلاعات ارزشمند

چارچوب  کیرا به عنوان  «نیماش یریادگی-یسازهیشب» یبیترک کردیاعتبار رو جه،ینت نی. استندین یابیدست

 .کندیم تیمقاوم به رطوبت تثب یهاMOF یو غربالگر یطراح یقدرتمند برا

 

 سازیمقایسه سیستماتیک پایداری آبی و تحلیل حساسیت پارامترهای شبیه: ۵شکل 
Figure 5: Systematic comparison of water stability and sensitivity analysis of simulation parameters 
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و تحلیل حساسیت پارامترهای  MOF ای جامع از پایداری هیدرولیکی ساختارهای مختلفمقایسه ۵کل ش

قادر به تمایز دقیق ساختارهای دهد که رویکرد ترکیبی پیشنهادی، دهد. این تحلیل نشان میسازی را ارائه میشبیه

بندی پایداری آبی در نمودار سمت چپ، رتبه .آلی است-های فلزیپایدار از ناپایدار در طیف وسیعی از چارچوب

بر اساس آستانه  (و دو ساختار دیگر ZIF-8, ZIF-9, MOF-200, IRMOF-10 شامل) شش ساختار شاخص

شده قبل از شروع فروپاشی ساختاری( انجام رصد جرمی آب جذبشده به عنوان حداکثر درطوبت بحرانی )تعریف

درصد جرم آب، بالاترین پایداری را از  ۵/۱۰با  ZIF-9 درصد و ۲/۱۱با  ZIF-8 دهد کهشده است. نتایج نشان می

درصد جرم آب، مقاومت کمتری  8,۰با  MOF-200 درصد و 3,۵با  IRMOF-10دهند. در مقابل، خود نشان می

 ۱۱باعی و ۱۰یاقی مانند مطالعات )در برابر هیدرولیز دارند. این الگو با شواهد تجربی موجود در ادبیات موضوع

در  (ZIFs) در ساختارهای زئولیتی Zn-N تر پیوندهایهمخوانی کامل دارد. این همخوانی ناشی از ماهیت قوی

، نرخ شکست پیوند ۲های شکل ها است که طبق تحلیلIRMOF کربوکسیلاتی در Zn-O مقایسه با پیوندهای

های با داده ReaxFF-MD سازینمودار وسط، اعتبارسنجی خارجی مدل را با مقایسه نتایج شبیه .کمتری دارند

نده دهنشان y=x دهد. توزیع نقاط داده در نزدیکی خطنشان می[ ۲۱, ۱۹شده در مقالات مرجع ]تجربی گزارش

بین  (RMSE) های مدل و واقعیت تجربی است. خطای میانگین جذر مربعاتبینیهمبستگی قوی بین پیش

درصد جرمی محاسبه شد که در محدوده خطای مجاز برای  ۰,8سازی و تجربی برابر با های شبیهداده

 صحت میدان نیروی خوانی،های دینامیک مولکولی با میدان نیروی واکنشی قرار دارد. این همسازیشبیه

ReaxFF  هایکاررفته برای سیستمبه Zn-N و Zn-O-C-H دهد که مدل قادر به کند و نشان میرا تأیید می

در بخش پایین شکل، تحلیل حساسیت  .بازتولید دقیق رفتار ترمودینامیکی مواد در شرایط مرطوب است

ترین پارامتر در حساس دهد که گام زمانیمیارائه شده است. این تحلیل نشان  سازیپارامترهای شبیه

درصد در  ۲/۱فمتوثانیه منجر به تغییر  ۰/۲فمتوثانیه به  ۵/۰های واکنشی است. تغییر گام زمانی از سازیشبیه

شود. این حساسیت بالا به دلیل نیاز به دقت بالا در حل معادلات بینی پایداری )تعداد پیوندهای شکسته( میپیش

دهند. دمای های زمانی بسیار کوتاه رخ میا در حین شکست پیوندهای شیمیایی است که در مقیاسهحرکت اتم

دهنده وابستگی سینتیکی واکنش هیدرولیز درصد در رتبه دوم حساسیت قرار دارد که نشان ۵/۰سازی با تأثیر شبیه

اند. این ثیر ناچیزی بر نتایج داشتهسازی تأبه انرژی حرارتی است. در مقابل، فشار سیستم و اندازه سلول شبیه

کند، بلکه بینش مهمی درباره ماهیت فیزیکی سازی را توجیه میسازی پارامترهای شبیهتحلیل نه تنها بهینه

ها بیشتر تحت تأثیر پارامترهای دینامیکی و سینتیکی )گام زمانی و MOF دهد: پایداری آبیهیدرولیز ارائه می

سازی دینامیک کند که رویکرد مبتنی بر شبیهایستای هندسی. این یافته تأیید میدما( است تا پارامترهای 

 مولکولی، ابزار مناسبی برای درک روابط پیچیده بین خواص اتمی و پایداری کلان مواد است
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 بینی پایداری آبیهای یادگیری ماشین در پیشارزیابی عملکرد مدل: ۶شکل 

Figure 6: Evaluation of machine learning models performance in predicting water stability 

خطای مثبت  ۱های ناپایدار است و تنها قادر به شناسایی کامل نمونه ۱,۰۰دل رگرسیون لجستیک با حساسیت م

دهد در بخش )الف(، مقایسه پنج مدل نشان می .کاذب )یک ساختار پایدار که ناپایدار تشخیص داده شد( دارد

عملکرد متعادل را دارد. جنگل بهترین  ۹۵/۰برابر با   F1-Scoreو 8۵/۰ برابر با  MCCبا رگرسیون لجستیک

اما به دلیل حجم محدود داده، مستعد  رتبه دوم را دارد، ۹۲/۰برابر با   F1-Score و  ٪۹۱تصادفی با دقت 

تر، به دلیل حساسیت پایین MCC و ٪83با دقت  KNN دهد. مدلبرازش است و نوسان بیشتری نشان میبیش

های ترین عملکرد را داشت. برتری رگرسیون لجستیک ناشی از ماهیت خطی رابطه بین ویژگیبه نویز، ضعیف

 .و پایداری ساختاری است rE و σH² دینامیکی

 ٪۰,7۵در شرایط رطوبت بحرانی با مقدار  MOF-200 بینی مربوط به نمونهدر بخش )ب(، بیشترین خطای پیش

-ZIF باشد. کمترین خطا مربوط به نمونهجرمی است که ناشی از حساسیت بالای این ساختار به نوسانات اولیه می

برآورد کند که ناشی جرمی است. مدل تمایل دارد پایداری ساختارهای ناپایدار را کمی بیش ٪۰,۲۰با خطای  9

ساسیت است. این تحلیل جامع، رویکرد رگرسیون بندی برای حداکثرسازی حاز استراتژی تنظیم آستانه طبقه

 .کندهای مقاوم به رطوبت تأیید میMOF لجستیک را به عنوان ابزاری مطمئن برای غربالگری اولیه

باشد. دقت نمونه می ۱۲این پژوهش با سه محدودیت اصلی همراه است. نخست، حجم مجموعه داده محدود به 

[ %۹8-%86آن با بوتاسترپ برابر ] %۹۵شده باید به عنوان اثبات مفهوم تلقی شود و فاصله اطمینان گزارش ۹۴%

های سازیاست. دوم، به دلیل حجم کم داده، امکان تفکیک مجموعه آزمون مستقل وجود نداشت. سوم، شبیه

یه و پارامترهای میدان نیرو هستند. دینامیک مولکولی ذاتاً دارای عدم قطعیت ناشی از وابستگی به شرایط اول

 .بنابراین، اعتبارسنجی بر روی مجموعه داده بزرگتر برای کاربردهای عملی ضروری است



 گیرینتیجه-۴

و یادگیری  )MD-ReaxFF( سازی دینامیک مولکولی واکنشیر این پژوهش، یک چارچوب ترکیبی از شبیهد

 های پویای ترمودینامیکیارائه شده است. نتایج نشان داد که ویژگیها  MOFبینی پایداری آبیماشین برای پیش

 ²Hσو rE بینی بسیار بالاتری دارند. مدل رگرسیون لجستیک با استفاده های ایستا، قدرت پیشنسبت به ویژگی

های ناپایدار را در تشخیص نمونه 8۵/۰و ضریب همبستگی متیوز  ۰۰/۱، حساسیت ۹۴٪از این دو ویژگی، دقت 

عنوان اثبات مفهوم گزارش شده و بازه اطمینان ها بهنمونه(، این یافته ۱۲نشان داد. با توجه به حجم محدود داده )

های داوران، معیار ناپایداری بر اساس کاهش با بوتاسترپ محاسبه گردید. همچنین برای رفع نگرانی ٪۹۵

جلوگیری، و ادعای سرعت  VΔ پیکوثانیه بازتعریف، از نشت داده با حذف ویژگی ۵۰قل ناپذیر به مدت حدابرگشت

هایی مانند حجم کم داده به عنوان تخمین نظری تعدیل شد. به طور کلی، رویکرد پیشنهادی با وجود محدودیت

های  MOFغربالگری اولیهمحور برای ، پتانسیل بالایی به عنوان ابزاری سریع و فیزیک ReaxFF و وابستگی به دقت

تر و گسترش روش به های عمیقکارگیری الگوریتممقاوم به رطوبت دارد. توسعه آینده بر افزایش حجم داده، به

نمونه( مواجه است.  ۱۲پژوهش حاضر با محدودیت حجم داده ). های تخریب مواد متمرکز خواهد بودسایر پدیده

  CoREهایی مانندهای پایگاههای بیشتر یا استفاده از داده MOFسازیتر، نیاز به شبیهبرای اعتبارسنجی قوی

 MOF .وجود دارد. با این حال، به دلیل محدودیت زمانی و محاسباتی، این مهم در پژوهش حاضر میسر نشد

داده  دهی قطعی مدل نیازمند مطالعه مستقل با حجمشوند و تعمیمبنابراین، نتایج به عنوان اثبات مفهوم ارائه می

 .بالاتر است
 ملاحظات اخلاقی پیروی از اصول اخلاق پژوهش

 .تحقیق حاضر به صورت داوطلبانه و با رضایت آنان بوده استدر کنندگان همکاری مشارکت

 حامی مالی
 .ه استمقاله تامین شد هحاضر توسط نویسندتحقیق هزینه 

 مشارکت نویسندگان
 صورت گرفته است.تحقیق و نگارش مقاله توسط نویسنده اصلی 
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