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 نيبرخوردار است. در ا ياژهيو تياز اهم هاتيآلكانها توسط زئول يزومرهايا يجداساز
 صـورتبهپنتـان  يزومرهايجذب ا يمولكول سازيشبيه يبرا كارلومونتروش  قيتحق

قرار گرفته است. اثر مقـدار  مورداستفاده MFI تيزئول يرو يخالص و مخلوط دوجزئ
جذب  ) روي ∞و  31، 18 مينيبه آلوم ميسيلي(با نسبت س MFI تيدر زئول مينيآلوم

 ينشان داد كه سـاختارها آمدهدستبه جيقرار گرفت. نتا موردبررسيپنتان  يزومرهايا
جـذب  يگرخـواص جـذب و انتخـاب يمتفـاوت دارا مينيبه آلـوم ميسيليسبت سبا ن

مربـوط اسـت.  تيـزئول يگزاگـيو ز ميبه ساختار حفرات مستق نيهستند و ا يمتفاوت
 تيـسـاختار زئول يگرانتخـاب زانيفشار م شيكه با افزا دهدينشان م جينتا نينهمچ

MFI فـاكتور  ليـ. بـه دليابـدمي شيافـزا زومرهايدر مخلوط ا ينسبت به آلكان خط
در جذب در حالت مخلوط از حالت خالص بـالاتر اسـت.  يگررقابت در جذب، انتخاب

وابسـته بـه فشـار  يگرانتخـاب زانيـو م يابـدميجذب كـاهش  زانيدما م شيبا افزا
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  مقدمه-1
 يمهم دنيا ارياز مسائل بس يكيوجود سوخت مناسب 

بر  بارانيسوخت نامناسب باعث اثرات ز راياست. ز يامروز
 ينيباعث وضع قوان ينگران ني. اشوديم ستيزطيها و محانسان

مخرب بر  اثرات نيكمتر ديبا مورداستفادهشده كه سوخت 
را مجبور كرده كه  هاشگاهيامر پالا نيداشته باشد. ا طيمح
ها و انسان يمحصولات رو بارانيكاهش اثرات ز يبرا

با عدد  يآن را بهبود بخشند و سوخت تيفيك ست،يزطمحي
 شيافزا ياز اقدامات برا يكي]. 3-1[ندينما دياكتان بالا تول

در  يخط يآلكانها ونيزاسيزومريا نديفرا ن،يعدد اكتان بنز
 نيكه در ا است  LSRG  ويژهبه يپالايشگاه هايجريان

و عدد  شونديم لدار تبديبه شاخه يخط يآلكانها نديفرا
واكنش  آنجائي كه]. از 7-4[ابدييم شيافزا هاآناكتان 

 شوديكامل انجام نم طوربه يخط يآلكانها ونيزاسيزومريا
توسط بستر  ونيزاسيزومرياز راكتور ا ينرمال آلكان خروج

. جامد شوديجاذب جامد جداشده و به راكتور برگردانده م
- يم هاتيمعمولاً زئول يزومرهايا يجداساز يبرا مورداستفاده

  ]. 9و 8[باشند
 يفرد دارامنحصربه يساختار بلور ليبه دل هاتيزئول

]. 10هستند[ يشده و منظم در اندازه مولكولحفرات شناخته
توانند يبالا بوده و م يديو اس يحرارت يداريپا يدارا هاتيزئول

بر اساس  نيداشته باشند. محقق گريزيآب اي دوستيآبنقش 
 هايستميرا در س يمتفاوت يخواص،كاربردها نياز ا هركدام

بر اساس  هاتاند. زئوليدر نظر گرفته هاتيزئول يمختلف برا
 ،يونيجاذب، تبادل  تيخاص تواننديكه دارند م يكاربرد
 تياندازه حفرات زئول يداشته باشند. وقت رهيو غ يستيكاتال

را از خود  يمناسب گريها باشد، انتخابمشابه اندازه مولكول
از  تربزرگ تيكه اندازه حفرات زئول ي. در مواقعدهندينشان م

 زانها باشد بر اساس تفاوت در ميمولكول يكينتياندازه س
متفاوت را  باتيترك توانيم تيجذب و نفوذ داخل حفرات زئول

-سايتداشتن  ليبه دل MFIنوع  يهاتياز هم جدا كرد. زئول

جذب متفاوت نسبت به مخلوط گازها،  زانيو م يدياس هاي
 عنوانبه ييغشا يدر استفاده در راكتورها ييلابا ليپتانس
  ].13-11[ غشاها دارند ايجاذب و  يبسترها ست،يكاتال

شامل  ساختماني ثانويه براي اين زئوليت واحدهاي
 هاآناست كه از كنار هم قرار گرفتن  ضلعيواحدهاي پنج

 Silicalite-1آيد.به وجود مي 1تاييدههايي با حلقه كانال

                                                 
hannelsCing R-101 

دارند جزء اين گروه  2كه هردو ساختار پنتاسيل ZSM-5و
 هايكانالاين زئوليت شامل . ]15, 14[شوندبندي ميطبقه

مستقيم و سينوسي است كه متقاطع بوده و بر يكديگر عمود 
 10هاي بيضوي هاي مستقيم، شامل حلقههستند. كانال

سينوسي برابر با  هايكانالعضوي هستند. ابعاد تقريبي 
 آنگستروم 3/5×6/5مستقيم  هايكانالآنگستروم و  1/5×5/5

- هيدروكربن مانند خاصي هايمولكول به MFI. ساختاراست

 در گرفتن قرار و ترسريع و ترراحت ورود اجازه خطي هاي
 هايهيدروكربن به اما دهدمي را مستقيم يا زيگزاگ هايكانال
 محل در جذب اجازه تنها شانفضايي ساختار علت به دارشاخه
 خاصيت همين. دهدمي محدود صورتبه را هاكانال تقاطع
 جداسازي در بالايي پتانسيل زئوليت اين شده موجب

 به موضوع اين. باشد داشته) C4-C6( هاهيدروكربن ايزومرهاي
 منافذ قطر به هاهيدروكربن ايزومر مولكولي قطر نزديكي علت

 و خطي هيدروكربن نفوذ سينتيك اختلاف و MFI زئوليت
 اثر ديگرعبارتبه. است زئوليت در آن دارشاخه ايزومرهاي

 در را اصلي نقش  زئوليت نوع اين سينتيكي و فضايي
- 16كند[مي ايفا) C4-C6( هاهيدروكربن ايزومر جداسازي

 هاييونظرفيت جذب زئوليت به نوع زئوليت و توزيع . ]20
شناور در ساختار آن بستگي  دارد. البته در حالتي كه 

ي اين ريقرارگباشد دانسيته و محل  مدنظرجداسازي مخلوط 
بسيار حائز اهميت است. براي جداسازي ايزومرهاي  هايون

بر شكل و ساختار ايزومرهاي  هاآنپنتان كه اساس جداسازي 
تواند بر مي هاكاتيوناست، وجود  MFIزئوليت  هايكانالآن و 

باشد. كريشنا و همكارانش  مؤثري جداسازي بسيار گرانتخاب
سازي مولكولي جذب ايزومرهاي كارهاي زيادي در مورد شبيه

 اندانجام داده MFIخطي و غيرخطي هگزان روي زئوليت 
]. نتايج كارهاي ايشان نشان داد كه ايزومرهاي نرمال 21-23[

شوند و قابليت دار جذب ميهگزان بيشتر از ايزومرهاي شاخه
ولي در مورد  را دارند. MFIجذب در هر دو نوع كانال زئوليت 

 كهازآنجاييايزومرهاي پنتان كار خاصي صورت نگرفته است و 
پالايشگاهي زياد است  هايجريانميزان ايزومرهاي پنتان در 

  لذا بررسي جذب اين ايزومرها از اهميت خاصي برخوردار است.
يون شناور در ساختار  عنوانبهدر اين تحقيق يون سديم 

ي مختلف هانسبتو بر اساس  شدهگرفتهزئوليت در نظر 
است.  شدهدادهسيليسيم به آلومينيم در ساختار زئوليت قرار 

ميزان جذب ايزومرهاي پنتان در فشارها و دماهاي مختلف 
 است. همچنين شدهدادهقرار  موردبررسيبراي اين زئوليتها 

                                                 
2 Pentasil 
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اثر نسبت سيليسيم به آلومينيم موجود در ساختار روي 
  ت مورد ارزيابي قرار گرفته است.ي اين زئوليگرانتخاب

   
  يسازهيشب - 2

 MFI تيدر ساختار زئول ونيكات تهيكار اثر دانس نيدر ا
افزار پنتان با استفاده از نرم يزومرهايا يجذب و جداساز يرو
قرار گرفته است.  موردبررسي 6نسخه  MS  يسازهيشب

 كيشامل  قيتحق نيدر ا شدهسازيشبيه MFI تيساختار زئول
آن  مولآنگستروم و فر 13,38*19,9*20سوپر سلول با ابعاد 

230O96Si 1شده در شكل سوپرسلول استفاده كي. شماتاست 
افزار و نرم Sorptionاست. با استفاده از مدول  شدهدادهنشان 

مدل  18و  31 ت،ينهايب  Si/Alبا نسبت  MFI تيسه نوع زئول
و   شوديم نيگزيجا Si يبجا موردنظربه تعداد  Alشدند.  اتم 

 ونيتوسط قرار دادن كات Alبا  Si ينيگزيحاصل از جا يبار منف
Na بار  عيجبران شده است. توز تيدر ساختار شبكه زئول
شده توسط ارائه جيموجود در ساختار مطابق نتا هاياتم يجزئ

و  2.05Siq ،=+1.75Alq ،=+1Naq+=بردسن و همكاران : 
=.87Oqيسازهي]. در شب24شده است[ دهيگرد نييتع 
  كامپس  استفاده شده است. لديشده از فورس فانجام

متناوب  يمرز طيكارلو با شرامونت كاليگرند كانون روش
بوتان و مخلوط  ليمت 2جذب نرمال پنتان،   يسازهيشب يبرا
قرار گرفته است. فاصله  مورداستفاده MFI تيزئول يرو هاآن

آنگستروم و تعداد محاسبات تا تعادل   13,8قطع در محاسبات 
در نظر  رحلهم 710حدود    ديمرحله  و مراحل تول 1000000

 يهاحركت مولكول يمحركه برا يروياست. ن شدهگرفته
 انيب هاآن تهيفازها با استفاده از فوگاس نيشونده بجذب
 ستميس يآل دهيا ريگرفتن رفتار غ در نظر ياست. برا دهيگرد

 نكهيا لياستفاده شده است. البته به دلNRTL از معادله حالت 
از  يچندان رفتار متفاوت تندمشابه هس باًيپنتان تقر يزومرهايا

درصد  بيبا توجه به فشار و ترك تهياند. فوگاسخود نشان نداده
شده و در محاسبه  NRTLاجزا با استفاده از معادله حالت 

  است. شدهقرار گرفته مورداستفادهمحاسبات جذب 
  

  و بحث جينتا -3
حاصل از  جينتا 2در شكل  جينتا يدرست يبررس يبرا
سان و همكارانش  يشگاهيآزما جيبا نتا قيتحق نيا يسازهيشب

است. مشاهده  دهيگرد سهيمقا نيكلو  303 ي]  در دما25[
فشار در هر دو  شيجذب با افزا زانيم شيكه روند افزا شوديم

جاذب  لوگرميمول بر ك 4/1و بعد از جذب  استكار مشابه 
  جذب ثابت مانده است.  زانيم

  
  شدهيسازهيشب MFIشماي ساختار زئوليت  1شكل

  

 
 MFIمقايسه ميزان جذب نرمال پنتان روي زئوليت  2شكل 
(خط ممتد) و نتايج  سازيشبيهكلوين. نتايج  303در دماي 

  ] 25آزمايشگاهي (مربع توپر) [

  
 يندهايمهم و اثرگذار در فرا اريدما و فشار دو پارامتر بس

باشند. در -يم يجذب سطح نديبخصوص فرا يجداساز
 يخالص رو صورتبهپنتان  يزومرهايجذب ا 6تا  3 يهاشكل
 صورتبه نيكلو 493و  433، 373 يدر دماها MFI تيزئول
كه با  شودياست. مشاهده م شدهدادهاز دما نشان  يتابع
خالص  صورتبهپنتان  يزومرهايجذب ا زانيدما م شيافزا

 تيزئول يها رومولكول نياست. حداكثر جذب ا يافتهكاهش
MFI مولكول نرمال پنتان بر واحد سلول  8 ييدر هر دما
حداكثر جذب در  زانيم نيا ترنييپا ي. در دماهااست تيزئول

دما  شياست. كاهش جذب با افزا شدهحاصلكمتر  يفشارها
است كه معمولاً با  يجذب سطح نديفرا تيمربوط به ماه

  . ابدييكاهش م يجذب سطح زانيدما م شيافزا
 شيجذب با افزا زانيشده، روند مارائه طيهمه شرا در

تياز ساختار حفرات زئول يكه ناش استشكل  s صورتبهفشار 
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اثر دما بر جذب ايزوپنتان روي زئوليت با نسبت سيليسيم به  3شكل 

  كلوين) 493و مثلث  433، مربع 373( لوزي  31آلومينيم 

 
اثر  دما بر جذب ايزوپنتان روي زئوليت با نسبت سيليسيم به  4شكل 

  )كلوين 493 مثلث و 433 مربع ،373 لوزي(  18آلومينيم 
  

 
اثر دما بر جذب نرمال پنتان روي زئوليت با نسبت سيليسيم  5شكل 

  كلوين) 493و مثلث  433، مربع 373( لوزي  31به آلومينيم 

  
اثر دما بر جذب نرمال پنتان روي زئوليت با نسبت سيليسيم به  6شكل 

  كلوين) 493و مثلث  433، مربع 373( لوزي  18آلومينيم 
  

MFI تي. زئولاست MFI و  ميدو نوع كانال مستق يدارا
دو نوع مكان  يدارا تيزئول نيا شودياست كه باعث م گزاگيز

 يگريو د ميتقمس هايكانالنوع در داخل  كيكه  استجذب 
قرار دارد. قرار  گزاكيو ز ميمستق هايكانالدر محل تقاطع 
تر بوده و در ها آسانها در محل تقاطع كانالگرفتن مولكول

ها در جذب مولكول يبرا يول افتدياتفاق م نييپا فشارهاي
تر بودن فضا به فشار كوچك ليبه دل ميمستق هايكانال
 شيو افزا ريشدن زنج ترليبا طو دهيپد ني. ااست ازين يبالاتر

. كمتر بودن كنديم انينما شتررا بي ها اثر خودتعداد شاخه
 يپنتان در محدوده فشار زويا نهيشيجذب ب زانيم

 تياز قابل ينسبت به نرمال پنتان هم ناش شدهسازيشبيه
 تيساختار زئول ميمستق هايكانالدر  زوپنتانيجذب ا نييپا

MFI يباعث شده است كه اثر دما رو نيا نياست. همچن 
 تر از نرمال پنتان است.محسوس مراتببه زوپنتانيجذب ا

ي آلومينيم و سيليسيم هستند هااتمها متشكل از زئوليت
يي ماننـد سـديم، هاوني مختلف وجود دارند. يهانسبتكه به 

شناور براي تنظـيم بـار در سـاختار  صورتبهپتاسيم و كلسيم 
زئوليت قرار دارند. نسبت سيليسيم بـه آلـومينيم و نـوع يـون 

خواص كاتاليستي و جداسـازي  كنندهنييتعتار موجود در ساخ
نيز اين فاكتور بسيار مهم  MFI. در مورد زئوليت استزئوليتها 

اثر نسبت سيليسيم بـه آلـومينيم در دو  8و  7است. در شكل 
شـده  ارائـهتابعي از فشـار  صورتبهكلوين  433و  493دماي 

شـود كـه بـا كـاهش نسـبت سيليسـيم بـه است. مشاهده مي
اسـت كـه ايـن  يافتهكاهشآلومينيم ميزان جذب نرمال پنتان 

در ساختار و كاهش فضاي جذب  هايونناشي از وجود  توانديم
زمـاني كـه جداسـازي ايزومرهـاي  نيبنـابراباشد.  هاآنتوسط 
با نسبت سيليسيم بـه  MFIاست بايد از زئوليت  مدنظرآلكانها 

  بالا استفاده نمود. آلومينيم
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اثر نسبت سيليسيم به آلومينيم بر ميزان جذب نرمال پنتان روي  7شكل

  كلوين 493در دماي  MFIزئوليت 
  

اثر نسبت سيليسيم به آلومينيم بر ميزان جذب نرمال پنتان  8شكل
  كلوين 433در دماي  MFIروي زئوليت 

با نسبت  MFIمقايسه ميزان جذب ايزومرهاي پنتان روي زئوليت  9شكل
  كلوين 493در دماي  31سيليسيم به آلومينيم 

 
با  MFIمقايسه ميزان جذب ايزومرهاي پنتان روي زئوليت 10شكل

  كلوين 433در دماي  31نسبت سيليسيم به آلومينيم 
  

موارد بسيار مهم در فرايند جداسازي رقابت در جذب از 
گردد. در بسياري از موارد، نتايج حاصل از جذب محسوب مي

 مورداستفاده هامخلوطتواند براي جذب خالص نمي صورتبه
 شود كه رفتارقرار گيرد، زيرا رقابت در جذب باعث مي

در حالت مخلوط متفاوت از حالت خالص باشد.  هامولكول
تر و سخت مراتببهانجام آزمايش براي مخلوط  كهازآنجايي
سازي فرايند جذب تر از خالص است، انجام شبيهپيچيده

جذب مخلوط با  12تا  9هاي  مناسبي است. در شكل حلراه
با نسبت سيليسيم به  MFIنسبت مولي مساوي روي زئوليت 

 صورتبهو در دماهاي مختلف با جذب  18و  31آلومينيم 
شده است.  در همه  ارائهتابعي از فشار  صورتبه هاآنخالص 

كه ميزان جذب ايزوپنتان و نرمال  شوديمموارد مشاهده 
پنتان در فشارهاي كم مشابه است. اين رفتار مربوط به شرايط 
پايين فشاري است كه جذب پايين است و هر دو ايزومر فضاي 

 كافي براي نشستن و جذب شدن دارند. ولي با افزايش فشار
شود و ميزان جذب هردو رفتار خالص و مخلوط متفاوت مي
در حالت  كهيدرحاليابد، ايزومر با افزايش فشار افرايش مي

يابد و مخلوط جذب نرمال پنتان با افزايش فشار افزايش مي
يابد. دليل اين پديده مربوط به ساختار ايزوپنتان كاهش مي

چون  و ايزومرهاي پنتان است. MFIحفرات زئوليت 
شوند و از ايزوپنتان جذب مي ترراحتي نرمال پنتان هامولكول

شود در رقابت جذب با افزايش فشار بيشتر نمايان مي
شوند كه نمايند و باعث ميي جذب را اشغال ميهامكان

ي ايزوپنتان مجالي براي جذب پيدا نكنند. اين رفتار هامولكول
داسازي اين كند كه در عمل و براي جما را ترغيب مي

در فشارهاي بالاتر فرايند را انجام دهيم. البته فشار  هامولكول
كاري خيلي زياد هم با توجه به مسائل اقتصادي بهتر تعيين و 

  گردد. بهينه مي
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با  MFIمقايسه ميزان جذب ايزومرهاي پنتان روي زئوليت  11شكل
  كلوين 493در دماي  18آلومينيم نسبت سيليسيم به 

با  MFIمقايسه ميزان جذب ايزومرهاي پنتان روي زئوليت  12شكل 
  كلوين 433در دماي  18نسبت سيليسيم به آلومينيم 
  

مخلوط  صورتبهي جذب ايزومرهاي پنتان گرانتخابمقايسه  13شكل 
  31با نسبت سليسيم به آلومينيم  MFIو خالص براي زئوليت 

مخلوط  صورتبهي جذب ايزومرهاي پنتان گرانتخابمقايسه  14شكل 
  18با نسبت سليسيم به آلومينيم  MFIو خالص براي زئوليت 

  
ي جذب ايزومرهاي گرانتخاب 14و  13هايدر شكل

و  50خالص و مخلوط دوجزئي در فشارهاي  صورتبهپنتان 
شود كه شده است. مشاهده مي ارائه پاسكال يلوك 100

ي در هر دو فشار براي حالت مخلوط بيشتر از حالت گرانتخاب
خالص است كه اين نتايج نيز بر پديده رقابت در جذب 

ي نرمال پنتان به دليل ساختارشان هامولكول. تأكيددارند
نشينند و فضاي موجود را به تر در حفرات زئوليت ميراحت

ي بالاتر حالت گرانتخابهند و اين باعث دخود اختصاص مي
مخلوط نسبت به خالص است. براي جذب در حالت مخلوط 

 100بيشتر از فشار  پاسكال يلوك 50ي براي فشار گرانتخاب
. در استاست كه اين ناشي از رقابت در جذب  پاسكالكيلو 
ي نرمال پنتان بر اساس ساختارشان هامولكولتر يينپافشار 

گيرند ولي با افزايش فشار يمر حفرات زئوليت قرار د راحتيبه

ي ايزوپنتان هم تحت اثر فشار بيروني وارد حفرات هامولكول
   شود.ي ميگرانتخابشوند و اين باعث كاهش يمزئوليت 

  
  بنديجمع -4

سازي شبيه MFIجذب ايزومرهاي پنتان روي زئوليت 
سازي اثر فاكتورهاي مختلف نسبت سيليسيم به شد. در شبيه

، فشار، دما در حالت خالص و مخلوط روي جذب ينيومآلوم
كه نسبت سيليسيم به  دهديمبررسي گرديد. نتايج نشان 

دارد. در  يگرانتخابآلومينيم اثر شگرفي در جذب و ميزان 
حالت خالص به دليل نبود رقابت در جذب نتايج متفاوت از 

ط است. هر چه نسبت سيليسيم به آلومينيم بيشتر حالت مخلو
باشد اين زئوليت كارايي بالاتري براي جداسازي ايزومرهاي 

  . دهديمپنتان از خود نشان 
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Monte Carlo simulation of Si/Al ratio in MFI structure effects on 

pentane isomers separation 
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ABSTRACT 

 

ARTICLE INFO 

 
Separation of alkanes isomers by zeolite has a special 
importance. In this study, Monte Carlo technique was 
employed to molecular simulate the adsorption of pure and 
binary mixtures of pentane isomers in MFI zeolite. The 
influences of the aluminium content on pentane isomers 
adsorption on MFI zeolites (Si/Al ratios 18, 31 and ∞) were 
investigated. Results of this study show different adsorption 
and selectivity properties with different Si/Al ratios that 
related to straight and zigzag channels structure of MFI 
zeolite. MFI selectivity for adsorption of linear alkanes was 
increased with increasing pressure. Due to adsorption 
competition, adsorption selectivity in mixture was more than 
pure. Increase the temperature result in decreasing adsorption 
amount and selectivity that related to the adsorption pressure. 
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