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 چكيده

 

 

 

توانايي جامدهاي متخلخل براي جذب سطحي، ويژگي مي باشد كه كاربردهاي فراواني در فرآيندهاي جداسازي و تصفيه 

دارد. كربن هاي فعال فرآوردهاي كربني مي باشند كه به دليل مساحت سطح بالا توانايي جذب مواد مختلف از جريان هاي 

ف از اين تحقيق شبيه سازي جذب ديناميك گاز بر روي بسترهاي كربني و ارزيابي اثر گازي و مايع را دارا مي باشند. هد

پارامترهاي مهم مختلف  بر روي منحني شكست مي باشد. براي شبيه سازي منحني شكست تحت شرايط عملياتي مختلف 

يق نرم افزار كامسول براي شبيه در اين تحقيك مدل رياضي كه رفتار ديناميكي فرآيند جذب را توصيف مي كند توسعه ميابد. 

 سازي منحني شكست مورد استفاده قرار مي گيرد.
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Abstract 

 

 

 

 

The  adsorption  ability of  porous solids  is  a  property that has many  applications  in 

separation and purification processes. Activated carbons are processed  carbon material  that 

are capable of adsorbing various substances from gas and  liquid  streams because  of  their  

large  internal specific  surface areas . The purpose of this work is to simulate the dynamic 

adsorption of gases on carbon beds and to assess the influence of the various important 

parameters on the breakthrough curve.A mathematical model that describing the dynamic 

behavior of the adsorption process are developing to simulate the breakthrough curves in 

different operating conditions. COMSOL Multiphysics software are used to simulate the 

breakthrough curve in this study. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Keywords: dynamic adsorption, carbon fixed bed, breakthrough curve, LDF model,  

 

Simulation of dynamic adsorption of gas on carbon fixed beds 

 

Mehdi Borzouei 

 

  



 1                                                                                                                                           مقدمه

 
 مقدمه

در اين تحقيق به بررسي و شبيه سازي فرآيند جذب ديناميك گاز بر روي بسترهاي ثابت كربني پرداخته مي 

 شود.منحني شكست بستر شبيه سازي شده و تاثير عوامل مختلف بر روي آن مورد بررسي قرار مي گيرد.

مفهومي آشنا براي بشر مي باشد.وبه طور گسترده اي در فرآيندهاي جداسازي پديده جذب سطحي از مدت ها پيش 

دليل استفاده از جامد متخلخل  قلب فرآيند جذب يك محيط جامد متخلخل مي باشد. و تصفيه مورد استفاده قرار مي گيرد.

معمولا از تعداد بسيار اما يك محيط متخلخل  فراهم آوردن مساحت سطح بالا جهت افزايش ظرفيت جذب جاذب مي باشد.

اين امر  ملكول ها بايد به نحوي راه خود را به درون سطح داخلي جاذب پيدا كنند. زيادي منافذ بسيار ريز تشكيل شده است.

بررسي ظرفيت جذب جاذب در محدوده تعادل  باعث بوجود آمدن يك مقاومت نفوذي در برابر جريان ملكولي مي شود.

ي داشتن درك بنابراين برا يه و تحليل مقاومت نفوذي در محدوده سينتيك جذب مي باشد.جذب  قرار مي گيرد و تجز

 ، بايد جذب را از دو ديدگاه تعادلي و سينتيكي مورد بررسي قرار دهيم.صحيحي از فرآيند جذب

 توضيح مختصري در مورد انواع جذب و نيروها و انرژي هاي در فصل اول به بررسي تعادل جذب مي پردازيم.

سپس انواع مختلف ايزوترم ها را مورد بررسي قرار مي دهيم و چند مدل  دخيل در يك فرآيند جذب (سطحي) داده مي شود.

ايزوترم لانگمير كه داراي مبناي تئوري مي باشد  رياضي پركاربرد براي توصيف ايزوترم جذب مورد بررسي قرار مي گيرد.

براي  BETايزوترم  ز ايزوترم هاي پركاربرد مي باشد كه مبنايي تجربي دارد.ايزوترم فروندليچ يكي ديگر ا توصيف مي شود.

 توصيف جذب چند لايه مناسب مي باشد و همچنين براي محاسبه مساحت سطح جاذب از اين ايزوترم استفاده مي شود.

متخلخل و  در ابتدا مراحل مختلف جذب گاز بر روي يك جامد در فصل دوم به بررسي سينتيك جذب مي پردازيم.

 مدهاي مختلف انتقال جرم درون محيط متخلخل توصيف مي شود. نيز مكانيزم انتقال جرم در آن مورد بررسي قرار مي گيرد.

نفوذ ملكولي ، نفوذ سطحي و جريان پوازوي ديگر مدهاي انتقال ملكول  ساده ترين مكانيزم انتقال ، جريان نودسن مي باشد.

انتهاي فصل توضيح مختصري در مورد مكانيزم انتقال جرم خارجي براي يك ذره كروي داده مي در  ها درون منافذ مي باشند.

 شود.
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جاذب هاي بابستر  در فصل سوم فرآيند جذب گاز بر روي جاذب هاي بابستر ثابت مورد بررسي قرار مي گيرد.

روي جاذب هاي با بستر ثابت با انتقال  فرآيند جذب بر ثابت يكي از تجهيزات مورد استفاده در فرآيند جداسازي مي باشند.

در اين تحقيق با فرض اينكه عمليات در شرايط هم دما انجام مي گيرد از انتقال حرارت  جرم و انتقال حرارت همراه مي باشد.

شبيه سازي منحني شكست بستر  در اين فصل همچنين منحني شكست بستر مورد بررسي قرار مي گيرد. صرف نظر مي كنيم.

زم حل يكسري معادلات ديفرانسيل به مشتقات جزئي مي باشد كه در اين فصل توضيحاتي در مورد مدل هاي رياضي مستل

همچنين تاثير شكل ايزوترم بر روي منحني شكست مورد بررسي قرار مي  جهت شبيه سازي منحني شكست داده مي شود.

 گيرد.

كه در اين تحقيق مورد استفاده قرار مي  LDFيب مي پردازيم.تقر LDFدر فصل چهارم ابتدا به بررسي تقريب 

حل معادلات  گيرد يكي از مدل هاي رياضي پركابرد جهت شبيه سازي جذب بر روي جاذب هاي با بستر ثابت مي باشد.

ي از بر روي بستر 𝑐𝑜2در ادامه جذب ديناميك گاز ديفرانسيل با مشتقات جزئي با استفاده از نرم افزار كامسول انجام مي شود.

شبيه سازي شده و تاثير عوامل مختلفي مانند طول بستر ، غلظت ورودي به بستر ، ضريب تخلخل بستر ، آهنگ  CMSجنس 

شارش گاز ، پراكندگي محوري و ميزان غير خطي بودن ايزوترم بر روي منحني شكست بستر ، جبهه غلظت و طول ناحيه 

بر روي كربن فعال شبيه سازي شده و  𝐶𝐻4و   𝑐𝑜2جذب ديناميك دو گاز در پايان  انتقال جرم مورد بررسي قرار مي گيرد.

 تاثير نوع گاز و دما را بر روي منحني شكست مورد بررسي قرار مي دهيم.
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 مقدمه -1-1

0Fجذب سطحي«ي چسبند را فرآيندي كه در آن مولكول هاي گازها يا مايعات به سطح يك جامد م

. اين مي نامند» 1

1Fتوسط فونتانا 1777پديده نخستين بار در 

2Fو شيل 2

3Fبا انجام آزمايشاتي مورد بررسي قرار گرفت و كايزر 3

عبارت  1881در  4

4F. در مقابل جذب سطحي فرآيند ديگري به نام جذب توده ايبرد براي توصيف اين پديده به كارجذب سطحي را 

وجود دارد  5

. يا به عبارتي مولكول ها يا جامد ديگر حل مي شوند كه هنگامي اتفاق مي افتد كه مولكول هاي گازها يا مايعات در يك مايع

هاي يك گاز يا مايع به سطح  ، اتم ها يا يوندر يك فرآيند جذب سطحي مولكول ها. ]1[ در حجم جامد جذب مي گردند

 .)1-1(شكل  ف بين مولكولي نگه داشته مي شوندجاذب نفوذ كرده و در آنجا به دليل وجود نيرهاي جاذبه ي ضعي

 

 ]65[فرآيند جذب سطحي در يك جامد :1-1شكل

 : در صنعت به دو دسته تقسيم مي شودكاربرد هاي جذب سطحي   

 . ء تشكيل دهنده خود تجزيه مي گرددچند جزئي به اجزا: كه در آن يك مخلوط گازي زيجداسا

                                                            
1 Adsorption 
2 Fontana 
3 Scheele 
4 Kayser 
5 Absorption 
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  .آن جدا مي شود : در اين فرآيند مقدار كمي ناخالص موجود در يك گاز يا مايع ازخالص سازي (تصفيه )

  انواع جذب سطحي -1-2

: مي شوداذب اند به دو دسته تقسيم جذب سطحي از نظر نوع نيروهايي كه عامل پيوند مولكول هاي گاز به سطح ج

5Fجذب فيزيكي

6Fو جذب شيميايي 1

. اما جذب روهاي ضعيف بين مولكولي مي باشنددر جذب فيزيكي نيروهاي عامل پيوند ني 2

 . ين مولكول ها و سطح جاذب مي باشدشيميايي ناشي از تشكيل پيوندهاي شيميايي قوي ب

  ]2[ت ) نشان داده شده اس1ـ1خصوصيات كلي كه جذب فيزيكي را از جذب شيميايي متمايز مي كند در جدول (

 مقايسه ويژگي هاي جذب شيميايي و جذب فيزيكي :1-1جدول 

 جذب فيزيكي جذب شيميايي

 گرماي جذب بالا است . 

 جذب به صورت تك لايه است

 برگشت ناپذير است

 به انرژي فعالسازي نياز دارد .

 سرعت جذب پايين است.

 گرماي جذب پايين است .

 صورت چندلايه نيز اتفاق بيافتدجذب مي تواند به 

 برگشت پذير است

 معمولاً به انرژي فعالسازي نياز ندارد

 سرعت جذب بالا است . 

 

 : مي توان اين موضوع را تشريح كرد جذب سطحي فرآيندي گرمازا مي باشد كه با توجه به رابطه ترموديناميكي زير    

 

∆G = ∆H − T∆S                                                                                                                                     )1-1(  

                                                            
1 Physisorption 
2 chemisorption 
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G∆(جذب سطحي فرآيندي خود به خودي است بنابراين تغيير در انرژي آزاد گيبس منفي است  < از طرفي از آنجا كه  .)0

S∆آنها مي شوند لذا آنتروپي نيز كاهش مي يابد (جذب مولكول هاي گاز باعث كاهش تعداد درجات آزادي  < ). بنابراين 0

 ت.نيز منفي باشد كه اين به معني گرمازا بودن جذب سطحي اس H∆ بايد  G∆ماندن جهت منفي

 نيروها و انرژي هاي دخيل در جذب فيزيكي  -1-3

مكنش هاي نيروهاي ناشي از برهو امل نيروهاي واندوالس (دافعه ـ پراكندگي) نيروهاي دخيل در جذب فيزيكي ش

 ]:3صورت زير مي باشد [بر همكنشي جاذب ـ مجذوب به  . انرژي پتانسيلالكتروستاتيكي مي باشند

 

∅ = ∅D + ∅R + ∅Ind + ∅Eµ + ∅ĖQ                                                                                             )1-2(  

و دوقطبي القايي   Eانرژي القايي (برهمكنش بين ميدان Ind∅، انرژي كوتاه برد دافعه R∅پراكندگي ،انرژي  D∅ دراينجا

،(∅Eµ ميدان  انرژي برهمكنش بينE و دوقطبي دائمي و∅ĖQ  برهمكنش بين گراديان ميدانE  و گشتاور چهارقطبي مي

، از نوع برهمكنش هاي غير ويژه مي باشند و در هر سيستم جاذب ـ  R+∅D∅يعني  )2-1(. دو جمله اول رابطه باشد

. اما سه جمله آخري ناشي از بار الكتريكي روي سطح جاذب اند و فقط براي جاذب هايي كه داراي مجذوبي وجود دارند

 . دفلزات و جامدات يوني وجود دارندساختار يوني مي باشند مانند زئوليت ، اكسي

 :انرژي پراكندگي

∅D = − A
r6

                                                                                                                                          )1-3(  

 : بودانرژي دافعه كوتاه 

∅R = B
r12

                                                                                                                                          )1-4  (  

 :Eانرژي القايي ناشي از دوقطبي نقطه اي القايي در ميدان 

∅Ind = −1
2
αE2 = − αq2

2r4(4πε0)2
                                                                                                     )1-5(  
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 : با دو قطبي نقطه اي دائمي Eانرژي ناشي از برهمكنش ميدان 

∅Eµ = −Eµ cos θ = −qµcosθ
r24πϵ0

                                                                                                       )1-6(  

 :اديان ميدان  با گشتاور چهارقطبيو انرژي ناشي از برهمكنش گر

 ∅EQ̇ = 1
2

QĖ = Qq�3cosθ2−1�
4r3(4πε0)

                                                                                                         )1-7(  

 𝜇، بار الكتريكي يون روي سطح جاذب q، ميدان الكتريكي E، قطبش پذيري𝛼. مقاديري ثابت اند Bو  Aدر روابط فوق 

گشتاور  Q، ن و محور دوقطبي يا چهارقطبي خطيزاويه بين جهت ميدان يا جهت گراديان ميدا θ، گشتاور دو قطبي دائمي

 فاصله بين دو جزء برهمكنشي است.  rچهارقطبي خطي و 

7Fلنارد ـ جونز«انرژي پراكندگي و انرژي دامنه كوتاه برد به شكل يك پتانسيل 

 : برهمكنش مي كنند»  1

∅ = B
r12

− A
r6

                                                                                                                                     )1-8(  

∅ ،r0براي يك فاصله تعادلي  = ∅D + ∅R به كمترين مقدار خود مي رسد با داشتن مقدارA   مي توان ثابتB  را به

 :صورت زير محاسبه كرد

 d∅
dr

= 0 ;  r = r0                                                                                                                             )1-9(  

−12B
r013

+ 6A
r07

= 0                                                                                                                        )1-10(   

B = Ar06

2
                                                                                                                                          )1-11(  

8Fمولر -معمولاً معادله كرك وود Aاما براي محاسبه ثابت 

 به كار برده مي شود 2

A = 6mc2 α1α2
�α1χ1

�+�α2χ2
�
                                                                                                                      )1-12(  

c سرعت نور ،m جرم الكترون ،χ  پذير رفتاري مغناطيسي وα1  ،α2  مي باشند 2و  1پذيري مولكول هاي قطبش . 

                                                            
1 Lennard - Jones potential 
2 Kirkwood - Muller equation 


