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  چکیده

  
فرایند نوین براي  فلزي در جذب سطحی، به عنوان یک -هاي آلیهاي اخیر، استفاده از نانوجاذبدر سال

 ،فرایند جداسازي جذب سطحی یک رفتار دینامیکی دارد .جداسازي مخلوط گازها مورد توجه قرار گرفته است
یک مدل تحقیق که نیازمند حل همزمان معادلات جبري و دیفرانسیل جزئی در زمان و مکان است. در این 

اکسیدکربن و متان که با گاز هلیم اشباع ي ديگازها جزئیتکهاي رخنه سازي منحنیبراي شبیه ریاضی کامل
دماي که در  Cu-BTCفلزي  -هاي نانوجاذب آلیی از قرصدر بستر ثابتاند، استفاده شده است. این مدل شده

K 308  و فشارbar 1/1 افزار در محیط نرم قرار گرفته است وgPROMS  سپس. حل شده است ونوشته 
شده در این انجام سازيمدل از .هاي تجربی تأیید گردیدداده ز آن بانتایج حاصل ا مقایسه با مدل،این صحت 

هاي مختلف و با اکسیدکربن در غلظتگازهاي متان و دي هاي رخنهبینی منحنیبراي پیش توانتحقیق می
  دقت بالایی استفاده کرد.

  
  

  کلمات کلیدي
  فلزي -، نانوجاذب آلیCu-BTCهاي قرصاکسیدکربن ، دي گاز هاي رخنه،جذب سطحی، منحنی

  
   . مقدمه1

Cu-BTC  هاي اخیر ، که در سال]4[باشد فلزي با اندازه حفرات نانو می -هاي آلیشبکهنوعی از مواد موسوم به
فلزي داراي چندین رکورد در بین مواد متخلخل از جمله  -هاي آلیشبکه اند.مورد توجه پژوهشگران قرار گرفته

- ، بیشترین مقدار ذخیره]7[، بیشترین مقدار جذب هیدروژن بر مبناي جذب سطحی فیزیکی ]5[بالاترین سطح ویژه 
قوه تحقیقات زیادي بر روي طراحی، سنتز، و کاربردهاي بال هاي اخیرهستند. در سال ]5[اکسیدکربن سازي متان و دي

  .این مواد انجام شده است

                                                
  مهندسی شیمی ، دانشگاه صنعتی سیرجان ، سیرجان انشکدهددیار، استا 1
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هاي مولکولی، نقش مهمی سازيهاي محاسباتی و در نتیجه شبیههاي تجربی گسترده، پیشرفتعلاوه بر تلاش
، با شبه عنوان مثال وانگ و همکاران کنند.فلزي ایفا می - هاي آلیبینی خواص و کاربردهاي بالقوه شبکهرا در پیش

 Cu-BTCدر ماده جاذب  C2H4 /C2H6و  CO2 /CO ،C2H4/CO2جزئی هاي دولوطسازي جذب مخاستفاده از شبیه
اکسیدکربن و در دماي اتاق نتیجه گرفتند که این ماده پتانسیل استفاده براي تصفیه مونواکسیدکربن، جذب دي

باعث رفتارهاي جذب انتخابی بین گازهاي مختلف  Cu-BTCساختار توپولوژي جاذب  .پارافین را دارد جداسازي الفین/
  . ]6[شود. می

حاکم بر بر اساس قوانین بقاي جرم، انرژي و مومنتوم  با استفاده از یک مدل ریاضی کامل که ،در این تحقیق
و  به دست آمده Cu-BTCهاي قرصبر روي بستر ثابتی از اکسیدکربن ديگاز هاي رخنه جذب سیستم، منحنی

  هاي تجربی اثبات شده است.درستی مدل با مقایسه نتایج حاصل از آن با داده
  
  . مدل ریاضی2

براي بدست سازي فرایند جذب چندجزئی در یک بستر ثابت ایجاد شده است. یک مدل ریاضی براي شبیه
هاي داراي حفرات دوگانه پر توصیف رفتار دینامیکی یک بستر ثابت آکنده که با جاذبکه در معادلات بقا اصلی آوردن 

  .شوندفرضیاتی استفاده میشده است، 
فاز گاز: فاز متحرك و حاوي  -1شود و داراي خواص زیر است:یک بستر جذب واقعی به سه فاز اصلی تقسیم می

دیواره بستر کند، در حالیکه با مخلوط خوراکی است که باید جدا شوند. فاز گاز با فاز جامد، جرم و انرژي را تبادل می
دهد. در اینجا، مخلوط گازي که از فاز گاز فاز جامد: جایی است که فرایند جذب روي می -2 فقط تبادل انرژي دارد.

 -جامد و گاز - کند و متعاقباً معادلات حاکم انتقال جرم بین سطح مشترك گازآید بر سطح جامد اثر میخارجی می
 نظر موازنه جرم داراي ساختار با حفرات دوگانه لازم هستند. جامد از نقطه کریستال درون قرص و تعادل ترمودینامیکی

باشد. به  این دلیل است که گاز درون قرص جاذب با جامد تعادل دمایی دارد و است، اما نسبت به دما یکنواخت می
درون قرص و کریستال گرادیان دمایی درون قرص وجود ندارد. در اینجا یک موازنه جرم براي هر جز براي فاز گاز 

شوند. شده و فاز جامد درون ذره نوشته میگیري شده براي فاز گاز جذبشود. همچنین موازنه انرژي متوسطاضافه می
دیواره بستر: پوسته بستر ثابت که فقط انرژي را با فاز گاز  -3 کند.فاز جامد فقط جرم و انرژي را با فاز گاز مبادله می

   کند. براي این فاز فقط موازنه انرژي لازم است.خارجی اطراف تبادل می درون بستر و با محیط
  

  سازي مدل.  فرضیات مورد استفاده براي ساده1.2
  فرضیات کلی زیر براي نوشتن معادلات بقا درنظر گرفته شده است: ،علاوه بر این

 .کندال پیروي میفاز گاز درون بستر ثابت از قانون گاز ایده -1

 .تخلخل در طول بستر یکنواخت و ثابت است -2

 .شودسطح مقطع بستر ثابت درنظر گرفته می -3

 .است شده گرفته نظر در ايلوله صورت به محوري جهت در جریان -4

  .شوندهاي انتقال حرارت و جرم خارجی با مدل فیلمی بیان میمقاومت -5
شده است که انتقال حرارت در ذرات جاذب خیلی بزرگتر  از گرادیان دمایی درون ذره جاذب صرفنظر شده و فرض - 6

  از فاز گاز است.
  کند.دیواره بستر انرژي را با فاز گاز درون بستر و محیط بیرون با ضرایب انتقال حرارت ثابت تبادل می -7
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غییر سرعت در هاي افت فشار و تمعادله ارگان به صورت محلی معتبر است و در معادله موازنه مومنتوم فقط جمله -8
  اند.نظر گرفته شده

  
  .  معادلات حاکم2.2

 معادلات از میکند، بیان ثایت بستر یک در را سطحی جذب فرایند دینامیکی رفتار که کامل ریاضی مدل یک
 مومنتوم (معادله ارگان) و(فاز گاز، حفرات میکرو و حفرات ماکرو)، انرژي (فاز گاز، فاز جامد و دیواره بستر) جرم  موازنه

 و شده آزاد انرژي فرایند این حین در که گرمازاست فرایندي سطحی جذب اینکه دلیل به ].1[ است شده تشکیل
 در فشار افت همچنین .شود گرفته درنظر باید انرژي موزانه معادله باشد، داشته غیرهمدما رفتار سیستم است ممکن
 حل محدود اجزاي روش از استفاده با gPROMS افزارنرم محیط در ریاضی مدل .است شده گرفته نظر در بستر طول
منظور به .گردید استفاده سوم مرتبه ايچندجمله تقریب از حل براي و بوده عدد 20 استفاده مورد اجزا تعداد .شد

  حل مدل و به دست آوردن متغیرها باید شرایط اولیه و مرزي بستر جذب را مشخص نمود.
  

   اولیه بستر ثابت  شرایط .3.2
   .کندشدنی در فاز جامد، از بستر عبور میاثر در دماي خوراك، بدون هیچ جز قابل جذبدر زمان صفر، گاز بی

 
   مرزي بستر ثابت شرایط. 4.2

در ورودي بستر، شدت جریان جرمی ثابت و در سازي بستر جذب شرط مرزي در تحقیق حاضر، براي شبیه
  .اندانتخاب شدهخروجی بستر، فشار ثابت 

  
  نتایج .3

  .  اثبات مدل 1.3
اکسیدکربن جذب سطحی دي سازيآمده، نتایج حاصل از شبیهآزمایی مدل ریاضی بدستبه منظور درست

 308 دماي درمتر سانتی 07/2با قطر  متر وسانتی 5/30با ارتفاع ، در یک بستر ثابت  Cu-BTCهايتوسط قرص
 و همقایسه گردید ]3هاي رخنه تجربی [با منحنیاکسیدکربن در هلیم دي 28/0براي کسر مولی  بار 1/1کلوین و فشار 

 شده حاصل از بینیپیش مولی کسر پروفیل بین ی کهقبول قابل و منطقی توافق ) نشان داده شده است.1در شکل (
طور که همانکند. شده را تأیید میاستفاده، درستی مدل دارد وجود )(نمادها آزمایشگاهی هايداده با (خطوط پر) مدل

 .باشدمی صفر بستر خروجی در CO2 مولی کسر و شده جذب ورودي گاز تمام ابتدا درشود، در این شکل مشاهده می
 به سپس و میشود زیاد ناگهانی طوربه مولی کسر و رسدمی ستون خروجی به جرم انتقال منطقه زمانی، مدت از بعد

  ). a قسمت 1(شکل شود اشباع بستر کهیجای تا یابدمی افزایش آرامی
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 از بستر یک روي بر هلیم در اکسیدکربندي 28/0 مولی کسر برايدر خروجی بستر CO2 کسر مولی  :1 شکل

 سازيشبیه ؛)نمادها(آزمایشگاهی هايداده، دفع b وجذب  a است شده پر هلیم با ابتدا در که  Cu-BTCهايقرص
  ط پر).خطو(

  

 1(شکل میشود دفع شده،اشباع Cu-BTC بستر از هلیم گاز عبور با اکسیدکربندي جذب، مرحله از سپ
ثانیه طول  2000در حدود   د ومیکن ارائه موردنظر جذب آزمایش با متناظر پراکندگی خواص دفع منحنی). bقسمت 

  .از بستر دفع شود CO2کشد تا می
  

  .  نتایج حاصل از مدل 2.3
-دي جزئیتک رخنه هاينیمنحسازي مدل شونده،جذب جز ورودي اولیه غلظت تأثیر بررسی منظور به

طور که ) نشان داده شده است. همان2) در شکل (اکسیدکربن در هلیمدي 64/0دیگري ( مولی کسر براي اکسیدکربن
 طول در و یافته افزایش رخنه منحنی شیب بستر، ورودي در شوندهجذب جز اولیه غلظت افزایش باشود،مشاهده می

 ایزوترم امر این رسد. علت می ورودي غلظت به کمتري زمان در خروجی غلظت و شده اشباع زودتر بستر یکسان،
  .]2[ باشدمی استفاده فلزي مورد-آلی نانوجاذب هايقرص روي بر اکسیدکربندي گازهاي مطلوب جذب

  

  
-قرص از بستر یک روي بر هلیم در اکسیدکربندي 64/0مولی کسر براي در خروجی بسترCO2 : کسر مولی 2شکل 

  .دفع b وجذب  a است شده پر هلیم با ابتدا در که  Cu-BTCهاي
  

 زمان برحسب بستر وروديمتر) از  3/0و  2/0، 1/0( مختلف فواصل در شدهجذب فاز غلظت تغییرات نمودار
 با مشابه موداراین ن تغییرات روند است. شده داده نشان) 3در شکل (اکسیدکربن در هلیم دي 28/0کسر مولی  براي

  باشد.) می1( شکل در جذب رخنه منحنی نمودار
  



 

  
 براي بستر، ورودي از مختلف فواصل در زمان حسب بر شدهجذب جز متوسط غلظت تغییرات نمودار: 3شکل 

  .هلیم در اکسیدکربندي 28/0 مولی کسر
  

  . نتیجه گیري 4
معادلات موازنه جرم (فاز گاز، حفرات میکرو و حفرات ماکرو)، شامل  در این تحقیق یک مدل ریاضی کامل

رفتار دینامیکی فرایند جذب سطحی براي مطالعه انرژي (فاز گاز، فاز جامد و دیواره بستر) و مومنتوم (معادله ارگان) 
توافق قرار گرفت و  مورد مطالعهي نوین موادبه عنوان  فلزي -هاي آلینانوجاذب توسط اکسیدکربنديز اجزئی گتک

بنابراین و با  مشاهده شد. به دست آمدههاي رخنه هاي آزمایشگاهی با پروفیل منحنیمنطقی و قابل قبولی بین داده
-توان از مدلمی پرهزینه و گاهی نیز دشوار و یا غیرقابل انجام هستند، ،گیرمطالعات تجربی اغلب وقت توجه به اینکه

هاي مختلف و با دقت قابل قبولی استفاده اکسیدکربن در غلظتگاز دي هاي رخنهمنحنیبینی سازي حاصل براي پیش
  .کرد
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