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گرفتن ضرايب فعاليت  در نظرتواند با مي) RAST(واقعي  تئوري محلول جذبجذب، 
تري ارائه كند به شرطي كـه ضـرايب فعاليـت توسـط     دقيق بيني پيشترموديناميكي، 

مناسـب ضـرايب    بيني پيشقادر به  كه يطور بهمدل ترموديناميكي مناسبي بيان شود 
با ضـرايب فعاليـت    RASTدر مقاله حاضر مدل. همزمان باشد طور بهفعاليت همه اجزا 

ضـرايب   افتني ـدر. توسعه داده شده است شده جذبرفتار فاز  بيني پيشويلسون براي 
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  .است% 50بيش از  IASTدر مدل 

  
  
  

 .حقوق ناشر محفوظ است

  :كلمات كليدي
  آلجذب سطحي غيرايده سازي مدل

  )RAST(تئوري محلول جذب واقعي 
  ضرايب فعاليت ويلسون

  
  
  
  
  
  

  عهده دار مكاتبات* 
hmaghsoudi@sut.ac.ir  

 
   



  علمي پژوهشي  حافظ مقصودي
 

78 

  مقدمه-1
فرايندهاي جـذب سـطحي و جداسـازي غشـايي توسـط      

گـازي   هـاي  مخلـوط جداسـازي   مناسب هاي روشاز  ها زئوليت
 يريپـذ  نشيگـز  فراينـدهاي مـذكور  در . ]1[است چند جزئي 

وذي هـاي جـذبي و نف ـ  پـذيري گـزينش بـه   ءنسبت به يك جز
بـراي   هـا  زئوليـت بنابراين، دانستن خواص جذبي . وابسته است

. ها بسيار ضـروري اسـت  بررسي توان جداسازي غشاها و جاذب
شيميايي گونـاگون،   هاي تركيببا ساختار و  ها زئوليتدر ميان 

در جداســــــازي ) Silicalite-1و  MFI )ZSM-5زئوليــــــت 
تان توسط اكسيد كربن از مديگازي مختلف نظير  هاي مخلوط

بســيار  ]11-8[و جــذب ســطحي  ]7-2[فراينــدهاي غشــايي 
  .قرار گرفته است موردمطالعه

انند طراحي هـر واحـد عمليـاتي، طراحـي تجهيـزات      هم
 اعتمـاد  قابـل هـاي تعـادلي   صنعتي جذب سطحي نيازمند داده

 شـده  جذبمقادير  شاملجذب سطحي  فرايندهاياست كه در 
. اجزاي موجود در فـاز گـاز در فشـار و دمـاي مشـخص اسـت      

جذب سطحي نيازمنـد   هاي ستون، طراحي دقيق ديگر عبارت به
از مخلــوط  چنــد جزئــيتعــادلي  هــاي دادهز لاعــات دقيــق اطا

جذب سطحي محدود  هاي سايتبه دليل اينكه . است موردنظر
رقابتي جذب  صورت بهدر كنار هم  شونده جذبهستند، اجزاي 

-بر روي جذب ديگر اجـزا اثـر مـي    ءو جذب يك جز شوند يم

تعـادلي گازهـاي خـالص بـر      هاي داده عموماًدر مراجع، . گذارد
 ـو ارا گيـري  انـدازه گونـاگون   هايروي جاذب ه شـده اسـت و   ئ

. اي. گيـري شـده اسـت   بندرت جذب تعادلي چند جزئي اندازه
كـربن،   دياكس ـ يدو همكاران جـذب تـك جزئـي     1گارسيا پرِزِ

و گـزارش   گيري اندازه MFIمتان و نيتروژن را بر روي زئوليت 
 ـ هـاي  مخلوطاند و جذب كرده  يسـاز  هيشـب از طريـق   يدوجزئ

و  MFI ،MOR ،ISV ،ITE ،CHA هاي زئوليتروي  بر موكولي
DDR زِل . اچ. و اف 2لـي . پـي . ]12[شـده اسـت   بيني پيش  3تـ

اكسيد كربن و متان بـر  تك جزئي و دوجزئي دي جذب تعادلي
  .]11[كردند گيري اندازهروي زئوليت سيليكاليت 

آل باشـند، تنهـا بـا    اگر سيستمهاي جذب سـطحي ايـده  
 بينـي  پـيش توان بـه  هاي خالص ميگاز هاي ايزوترماستفاده از 
 ـجـذب چنـد    هـاي  ايزوترممناسبي از  در . دسـت يافـت   يجزئ

تئـوري نظيـر لانگميـر توسـعه يافتـه،       هـاي  مدلهمين راستا، 
لانگمير دو سايتي توسعه يافته، سيپس توسـعه يافتـه، تئـوري    

، تئـوري محلـول فضـاي خـالي     )IAST( 4آلمحلول جذب ايده
                                                           
1E. Garcia Perez 
2P. Li 
3 F. H. Tezel 
4Ideal Adsorption Solution Theory 

در . انـد  شده ارائهآماري  هاي مدل و) FH-VST( 5هاگينز-فلوري
شده در جذب تعادلي چند جزئي  بيني پيشاكثر موارد، مقادير 

مدل لانگمير توسـعه  . ]9[اختلاف زيادي با مقادير تجربي دارند
سـادگي و پارامترهـاي    به دليـل يافته يك مدل ساده است كه 

امـا ناسـازگاري ترمودينـاميكي در     شود مياستفاده  وفور بهكم 
ظرفيت جذب  چراكه شود ميبرخي از سيستمهاي جذب ديده 

اما تئوري . ]14, 13[جاذب براي اجزاي مختلف متفاوت است 
در سـال   7و پرازنيتـز  6آل كـه توسـط مـايرز   محلول جذب ايده

يك مدل جايگزين است كـه   عنوان به ،ه شدئميلادي ارا 1965
 طـور  بـه ايـن مـدل   . ]15[ترمودينـاميكي سـازگار اسـت    ازنظر

آميزي براي سيستمهاي جذب گازي و مـايع اسـتفاده   موفقيت
آل بـراي مـايع و گـاز    شده است اما انحراف از سيستمهاي ايده

توانــد بــه دليــل ايــن انحــراف مــي. ]13[مشــاهده شــده اســت
 هـاي  موكولهاي بين ناهمگني سطح انرژي جامد يا برهمكنش

ديگري نظير تئوري محلول  هاي مدلبنابراين . باشد شده جذب
تواننـد بـا   كـه مـي   انـد  شـده پيشـنهاد  ) RAST( 8جذب واقعي

-، پيششده جذباستفاده از تعريف ضرايب فعاليت اجزا در فاز 

تئوري  درواقع. ه نمايندئارا شده جذبز مقادير تري ابيني دقيق
آل محلول جذب واقعي بر مبناي تئـوري محلـول جـذب ايـده    

آلي سيستم جذب از طريق است كه در آن پيچيدگي و غيرايده
  . شده است لحاظوارد كردن ضرايب فعاليت 

وابسـته   شـده  جـذب فاز  بيني پيش، دقت RASTدر مدل 
فعاليـت اجـزا توسـط مـدل      محاسبه و تخمين ضـرايب  دقت به

، مدل ضرايب فعاليت بـر اسـاس   دسترس قابلدر مراجع . است
دوهـم  -رابطـه گيـبس   بر اساسموجود در فاز مايع و  هاي مدل

ايـن رابطـه    كـه  درحـالي در دما و فشار ثابت بيان شـده اسـت   
در سيستم جذب سـطحي صـادق باشـد و درنتيجـه      تواند نمي

در ايـن مقالـه   بنـابراين،  . دهـد  ميخطاي محاسبات را افزايش 
گازها بـر روي   دوجزئيتئوري محلول جذب واقعي براي جذب 

و يـافتن ضـرايب فعاليـت     RASTمـدل   بر اساسجامد جاذب 
دوهـم در دمـاي ثابـت    -از رابطه گيبس شده جذباجزا در فاز 

مدل ضرايب فعاليـت هماننـد ويلسـون    . توسعه داده شده است
مدل . خاب شده استمتناسب با سيستمهاي جذب سطحي انت

اكسـيد  دي دوجزئـي شده با استفاده از داده تجربي جذب  ارائه
و نيـز جـذب دوجزئـي     ZSM-5كربن و متان بر روي زئوليـت  

كــه ســولفيد هيــدروژن و پروپــان بــر روي زئوليــت موردنيــت 
نتايج . شده است راستي آزمايي هستندآل غيرايده هايسيستم

                                                           
5 Flory-Huggins Vacancy Solution Theory 
6Myers 
7Prausnitz 
8Real Adsorption Solution Theory 
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ــذكور، خطــاي متو نشــان  ــدل م ــه م ــيشســط داد ك ــي پ  بين
رسـاند  مي% 10را به كمتر از  شده جذباجزا در فاز  هاي غلظت

در برخي مـوارد بـيش از    IASTاين مقدار در مدل  كه درحالي
مدل مربوط به ضرايب فعاليت اجـزا در فـاز    ارائهبا . است% 50

سيسـتم جـذب    تـر دقيـق  سـازي  مـدل بـه   توان مي شده جذب
  .سطحي مذكور پرداخت

  

  سازي لمدتئوري و  -2
مـيلادي   1965آل در سـال  تئوري محلـول جـذب ايـده   

چنـد  توسط مايرز و پرازنيتز براي جذب تعـادلي سيسـتمهاي   
مزيت اين مدل آن است كه تنها با اسـتفاده از  . دش ارائه جزئي

آل جذب تعادلي گازهاي خـالص و بـا فـرض ايـده     هاي ايزوترم
 شـده  جـذب هيچ برهمكنشي بين اجـزاي  ( شده جذببودن فاز 

-مي شده جذبمقادير  بيني پيش، به )]16[نداشته باشدوجود 

  :استزير  صورت بهتوصيف رياضي اين مدل . ]18, 17[پردازد
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فشـار   z، 1فشار گسـترش  πسطح جذب،  A ،ها آنكه در 
،  2گسترش كاهيده

   ءفشار فرضـي جـز i     كـه همـان فشـار
مقدار  qiفشار كل،  pكند، گسترش را بر روي جاذب اعمال مي

-كه توسط معادله ايزوترم آن بيان مي iخالص  ءجز شده جذب

 ءكسر مولي جز yi، شده جذبدر فاز  i ءكسر مولي جز xiشود، 
ݍو  شـده  جـذب مقدار كل  qtدر فاز گاز،  شونده جذب

   مقـدار
در فشار فرضي  i ءجز شده جذب

 هاي غلظتمقادير و . است 
 شـود محاسـبه مـي   صورت حـدس و خطـا  هب شده جذباجزاي 

يعني (داشتند رهمكنش ب باهم شده جذبفاز ي اجزااگر . ]19[
ــه  ــرار نباشــد 2معادل ــول جــذب واقعــي   ، از)برق ــوري محل تئ

)RAST (در ايـن حالـت بـا معرفـي ضـرايب      . شوداستفاده مي
توصـيف  تـر  دقيـق سيسـتم  ، )γ( شده جذبفعاليت اجزا در فاز 

  .شودمي 2جايگزين معادله  5بنابراين، معادله . شودمي
ߛ  )5(

ݔ ൌ  ݕ
نياز  γآوردن ضرايب فعاليت  به دست، براي 5در معادله 

 RASTمـدل  بنـابراين،  . اسـت  چند جزئيهاي تعادلي به داده
تنهـا از روي   يكنندگ ينيب شيپخاصيت  IASTبرخلاف مدل 

                                                           
1 Spreading pressure 
2 Reduced spreading pressure 

هرچنـد كـه مـدل    . ]13[داده ايزوترم اجـزاي خـالص را نـدارد   
 توسط ساكوت 3PRASTبا عنوان  RASTي گويي كنندهپيش

بنـابراين معـادلات   . ]20[شـده اسـت   ارائـه و همكاران  ساكوت
 7و  6 بـه همـراه   5و  1 تمعـادلا  صـورت  بـه حاكم بر سيستم 

  :است
)6(  ݔ݀ ln ߛ ൌ ቆ
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و شــرط ســازگاري  اســتدمــاي ثابــت  6معادلــه فــرض 
گر صدق معادلات ضرايب فعاليت در رابطـه  ي بيانترموديناميك

بـر دمـاي ثابـت، بتـوان فشـار       اگـر عـلاوه  . دوهم است-گيبس
  :شودحاصل مي 8گسترش را نيز ثابت فرض كرد آنگاه معادله 

)8(  ݔ݀ ln ߛ ൌ 0 
مـارگولس،   ماننددر فاز مايع ضرايب فعاليت  هاي مدلاز 
ــون ــراي  ]18[ NRTL و UNIQUAC، ]21[ويلس ــبه ب محاس

 هـاي  مـدل . شـود  مياستفاده نيز  شده جذبضرايب فعاليت فاز 
عادلـه  دوهم به فرم م-ضرايب فعاليت فاز مايع در رابطه گيبس

در فشـار و دمـاي ثابـت انجـام      هالكنند زيرا تعادصدق مي 8
بررسي برخي از سيستمهاي جذب چند جزئي نشـان  . شودمي
حـراف مثبـت از حالـت    ان شده جذبدهد كه يكي از اجزاي مي
بـه ايـن   . جز ديگر انحـراف منفـي دارد   كه درحاليآل دارد ايده

تجربي يكي از اجزا كمتـر از مقـدار    شده جذبمعني كه مقدار 
آل و ديگـري  شده توسط تئوري محول جـذب ايـده   بيني پيش

از  تـر  بزرگبنابراين، ضريب فعاليت يك جز . بيشتر از آن است
 هـاي  مـدل امـا بررسـي   . ك اسـت از ي ـ تر كوچكيك و ديگري 

دهـد كـه   ترموديناميكي ضرايب فعاليت فـاز مـايع نشـان مـي    
را  ءهمزمان ضريب فعاليت يك جز دتواننمي ها آناز  كدام هيچ

. ]13[بينـي كنـد   پـيش  تـر  كوچكاز يك و ديگري را  تر بزرگ
اسـت كـه ضـرايب فعاليـت فـاز مـايع در رابطـه        علت آن ايـن  

در  كه درحاليكنند دوهم در دما و فشار ثابت صدق مي-گيبس
داشـتن فشـار گسـترش    فرايندهاي جذب سـطحي ثابـت نگـه   

 شـده  جـذب تمامي ضرايب فعاليـت فـاز   . ]22[غيرممكن است
  :اميكي زير را داشته باشندبايستي دو شرط اساسي ترمودين

بايستي به سمت يك ميل كنـد   i ءضريب فعاليت جز -1
به سـمت يـك    شده جذبدر فاز  ءكسر مولي آن جز زماني كه
  )9رابطه ( كندميل مي
پوشـش  كنـد  فشار گسترش به سمت صفر ميـل  اگر  -2
تمـامي ضـرايب    و كنـد جامد نيز به سمت صفر ميل ميسطح 

  )10 طهابر( ايستي به  سمت يك ميل كندفعاليت اجزا ب
                                                           
3Predictive Real Adsorption Solution Theory 
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)9(  lim
௫→ଵ

ln ߛ ൌ 1

)10(  lim
గ→

ln ߛ ൌ 1

ضرايب فعاليت در فاز مايع كه فقط تـابع دمـا و    برخلاف
 شـده  جذبتركيب درصد فاز مايع است، ضرايب فعاليت در فاز 

نيـز  تركيب درصد و فشار گسترش كاهيـده  تابع دما، علاوه بر 
بنابراين تخمين ضرايب فعاليـت بـر اسـاس معـادلات     . ستنده

نيسـت زيـرا    رترموديناميكي سازگا ازلحاظموجود در فاز مايع 
 2و زويبـل  1بنـابراين، تـالو  . كننـد فشار كاهيـده را لحـاظ نمـي   

را ) 3SPD(ضرايب فعاليت وابسته به فشـار گسـترش    هاي مدل
ثابت كردند كه ضرايب فعاليـت   ها آن. ]24-22[پيشنهاد دادند

فـاز   بيني پيشموجود در فاز مايع از  هاي مدل بر اساستئوري 
فشار گسترش در حين  داشتن نگهعاجزند زيرا ثابت  شده جذب

 هـاي  مـدل بنـابراين،  . عمليات جذب سطحي غيـرممكن اسـت  
رابطـه  ( 6بايسـتي در معادلـه    شـده  جـذب فعاليت فـاز   ضرايب
  . صدق كنند) دوهم در دماي ثابت-گيبس

 صورت بهبراي معادله ويلسون  SPDدر مقاله حاضر، مدل 
اين فـرم از معادلـه ضـرايب    .]24[انتخاب شده است 11معادله 
كـه   هرچنداست ) 10معادله (شرط دوم  كننده تضمينفعاليت 

بـه  با فرض ثابت بودن فشار گسترش در رابطه گيـبس دوهـم   
بـراي تمـامي    توانـد  نمـي  طوركلي بهبنابراين . آمده است دست

، در ديگـر  عبـارت  بـه . سيستمهاي جذب سطحي صـادق باشـد  
همزمـان   بينـي  پيشآل، از برخي از سيستمهاي جذب غيرايده

از  تـر  كوچـك و  ءاز يك براي يـك جـز   تر بزرگضرايب فعاليت 
بنـابراين، در ايـن مقالـه بـراي     .ديگر عاجز است ءيك براي جز

معادلـه ويلسـون بـراي محاسـبه      SPD، شكل دوجزئيسيستم 
استفاده و سپس با اسـتفاده از رابطـه    ءضرايب فعاليت يك جز

دوهم در دماي ثابت، معادله ضريب فعاليت جـز ديگـر   -گيبس
ترمودينـاميكي سـازگار    ازنظـر كامـل   طـور  بـه  شد تـا محاسبه 

و يـافتن   RASTبنابراين، نوآوري اين مقاله توسعه مـدل  .باشد
اسـت   دوهـم در دمـاي ثابـت   -رابطه گيـبس ضرايب فعاليت از 

از روي  مسـتقيماً  دسـترس  قابـل ن در مراجـع  تاكنو كه درحالي
دوهـم  -رابطه گيبس(روابط مربوط به ضرايب فعاليت فاز مايع 

  .استفاده شده است) دماي ثابتفشار و در 

)11(  
ln ߛ ൌ ሺ1 െ ݁ି௭ሻሼ1 െ lnሺ1 െݔ

ே



Λሻ 

െ
Λݔ

1 െ ∑ xΛே


ே



ሽ 

                                                           
1Talu 
2Zwiebel 
3Spreading Pressure Dependent 

در  1براي جـز  ) 11معادله (با معادله ويلسون  SPDل مد
  :آيدزير درمي صورت بهيك سيستم جذب دوجزئي 

)12(  
ln ଵߛ ൌ ሺ1 െ ݁ି௭ሻሼ1 െ lnሺݔଵ  ଶΛଵଶሻݔ  ݖ

െሺ
ଵݔ

ଵݔ  ଶΛଵଶݔ


ଶΛଶଵݔ
ଵΛଵଶݔ  ଶݔ

ሻሽ 

در دمـاي ثابـت   دوهـم  -براي اين سيستم، رابطه گيـبس 
  :آيد درميزير  صورت به) 6معادله (
ଵݔ )13( d	ln ଵߛ  ଶݔ d	ln ଶߛ ൌ ቆ

1
௧ݍ
െ
ଵݔ
ଵݍ
 െ

ଶݔ
ଶݍ
ቇ  ݖ݀

)14( d	ln ଶߛ ൌ
1
ଶݔ
ቆ
1
௧ݍ
െ
ଵݔ
ଵݍ
 െ

ଶݔ
ଶݍ
ቇ ݖ݀ െ

ଵݔ
ଶݔ
d	ln  ଵߛ

)15( ݀ ln ଵߛ ൌ
߲ ln ଵߛ
ଵݔ߲

ଵݔ݀ 
߲ ln ଵߛ
ݖ߲

 ݖ݀

گيـري  و مشـتق  1با استفاده از معادله ضريب فعاليت جز 
 توان مي 14گيري از معادله و سپس انتگرال) 15معادله (از آن 

ــز    ــت ج ــريب فعالي ــه ض ــت را  2معادل ــه دس ــس از . آورد ب پ
  :آيدمي به دستمعادله زير  گيري انتگرال

ln ଶߛ ൌ ݂ሺݖሻ െ
ଵݔ
ଶݔ
ln ଵߛ െ ሺ1 െ ݁ି௭ሻሼlnሺݔଶ   ଵΛଶଵሻݔ


Λଵଶ
ଶ

ሺΛଵଶ െ 1ሻሺݔଵ  ଶΛଵଶሻݔ


Λଶଵ
ሺΛଶଵ െ 1ሻሺݔଶ  ଵΛଶଵሻݔ

ሽ 

)16(   

 دو شـرط اساسـي ترمودينـاميكي    f(z)براي پيدا كـردن  
اعمال شـرط اول بـه معادلـه    . بايد اعمال شوند ضرايب فعاليت
  .  شودزير منجر مي

)17(  ݂ሺݖሻ ൌ ሺ1 െ ݁ି௭ሻሼ
Λଵଶ

Λଵଶ െ 1


Λଶଵ
Λଶଵ െ 1

ሽ 

  :شوداعمال شرط دوم به معادله زير منجر مي

)18(  lim
௭→

݂ሺݖሻ ൌ 0 

 16ه هاي تجربي حاصل از معادلبا استفاده از برازش داده
معادلـه   تـوان  مـي ، f(z)و دو شرط ترموديناميكي براي مقـادير  

  .مربوط به آن را پيدا كرد
  

  نتايج و بحث -3
، به شده جذببراي پيدا كردن ضرايب فعاليت اجزا در فاز 

  :]21[هاي تجربي زير نياز استداده
 فشار كل فاز گاز و نيز تركيب درصد آن -1

 شده جذبتركيب درصد اجزا در فاز  -2

 فشار گسترش مخلوط -3
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با  شده جذب در فازمقايسه مقادير تجربي كسر مولي اجزاء ) 1(شكل 

بر  CO2-CH4در جذب  RASTو  IAST يها با مدل شده محاسبهمقادير 
  ZSM-5روي زئوليت 

با  شده جذبمقايسه مقادير تجربي كسر مولي اجزاء در فاز  )2(شكل 
بر  H2S-C3H8در جذب   RASTو  IAST  هاي مدلبا  شده محاسبهمقادير 

  MORروي زئوليت 
 

ــاي داده ــرا ه ــذكور ب ــذب   يم ــتم ج از  CO2-CH4سيس
و اسـتخراج  ]10, 8[15توسط تزِل و هارليـك  شده انجامكارهاي 

از كارهـاي تجربـي    H2S-C3H8سيستم جـذب دوجزئـي    يبرا
مورد اسـتفاده قـرار گرفتـه     ]24[و همكاران  16جونگ هو يون

اكسيد كـربن و  دي دوجزئيتزل و هارليك جذب تعادلي . است
 C°در دمـاي  =Si/Al 280بـا   ZSM-5متان را بر روي زئوليت 

در . نـد اگيـري و گـزارش كـرده   و فشار يك اتمسـفر انـدازه   40
باينـدر   عنـوان  بـه درصد وزنـي كـائولن    5/16جاذب مذكور، از 

در جـذب   اغماضي قابلاستفاده شده است كه اين بايندر نقش 
همچنين، جونـگ هـو يـون و همكـاران جـذب مخلـوط       . دارد

ــت     ــر روي زئولي ــان را ب ــدروژن و پروپ ــولفيد هي ــي س دوجزئ
ابتدا  .اند دادهانجام  kPa 13/8و فشار  C 40̊موردنيت در دماي 

 سـازي  مدلبراي ) IAST(آل از روش تئوري محلول جذب ايده
 1هـاي  نتايج حاصل در شكل. استفاده شد شده جذبرفتار فاز 

 1و همچنين متوسط درصـد خطاهـاي نسـبي در جـدول      2و
از  IASTدهـد كـه مـدل   اين نتايج نشان مـي . آورده شده است

  .عاجز است شده جذبدقيق رفتار فاز  بيني پيش
اكسـيد  اهش شديد جذب متان بـا افـزايش غلظـت دي   ك

پايين، خاطر جذب رقابتي و غالـب بـودن    هاي غلظتكربن در 
اين نتـايج منطبـق   . اكسيد كربن در اين ناحيه استجذب دي
تزل و هارليـك نيـز بـه    . مقاله مذكور است سازي مدلبر نتايج 

 و IASTلانگمير توسعه يافته،  هاي مدلاين نتيجه رسيدند كه 
FH-VST بينـي  پيش دقيقرا  شده جذب هاي غلظتتوانند نمي

                                                           
15Harlick 
16Jeong Ho Yun 

ــد ــابتي دي. كنن ــربنجــذب رق ــولفيد  -اكســيد ك ــان و س مت
يكي از اجزا جـذب   زماني كهافتد و پروپان اتفاق مي-هيدروژن

 هـاي  مدل بيني پيشقوي و ديگري جذب ضعيفي داشته باشد 
  .مذكور براي جز با جذب ضعيف خطاي بيشتري دارد

، RASTسيسـتمهاي مـذكور بـا مـدل      سـازي  لمدبراي 
معادلـه ويلسـون    SPDاكسيد كربن با شكلضرايب فعاليت دي

نويسـي بـا زبـان    برازش شدند و سپس با استفاده از كد برنامـه 
C++  پرداختـه شـد   شده جذب هاي غلظتبه محاسبه مقادير و .

براي حدس اوليه مقادير و  IASTاز مدل  RASTدر محاسبات 
و نيز فشار گسـترش اسـتفاده شـده     شده جذبز فا هاي غلظت
الگوريتم محاسبات استفاده شده در برنامه كامپيوتري بر . است

 .آورده شده است 3در شكل  RASTاساس مدل 

مقادير ثابت پارامترهاي حاصل از نتـايج بـرازش ضـرايب    
بـا  . آورده شـده اسـت   2در جـدول   اكسـيد كـربن   ديفعاليت 

مقـادير   16و  11آمـده و معـادلات    به دسـت استفاده از ثوابت 
نتـايج حاصـل بـراي    . محاسـبه شـدند   2ضرايب فعاليت جـزء  

 هاي شكلدر  به ترتيب H2S-C3H8و  CO2-CH4سيستم جذب 
متوسـط درصـد خطاهـاي نسـبي در     . آورده شده اسـت  5و  4

بـراي   11بـر اسـاس معادلـه     2محاسبه ضرايب فعاليـت جـزء   
ــذب   ــتم ج ــه ت H2S-C3H8و  CO2-CH4سيس ــبب و % 68 رتي

 16ايـن مقـادير بـر اسـاس معادلـه       كـه  درحـالي . است% 410
% 5/7و % 12بـه   بـه ترتيـب  ) توسعه داده شده در ايـن مقالـه  (

 H2S-C3H8علت خطاي بسيار بالا در سيسـتم  . يابد ميكاهش 
  كم است هاي تــغلظكوچك بودن ضريب فعاليت پروپان در 
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 بيني پيشمقدار متوسط درصد خطاهاي نسبي در  )1(جدول 
  RASTو  IAST هاي مدلبا  شده جذبفاز  هاي غلظت

 RASTمدل  IASTمدل  

CO2 3/21  71/0 
CH4 7/32  83/3 
H2S 0/22  4/6 
C3H8 8/50  9/10 
  
. زنـد  مـي آن را بيشـتر از يـك تخمـين     11معادلـه   كه درحالي

 416/0جزء مولي پروپـان در فـاز گـاز     زماني كه مثال عنوان به
ــريب فعال  ــت، ض ــدود   اس ــي آن در ح ــت تجرب ــت  08/0ي اس

علت آن . شود ميمحاسبه  11/1مقدار  11با معادله  كه درحالي
بـه  با فرض ثابت بودن فشار گسـترش   11اين است كه معادله 

جــذب ســطحي  در سيســتم كــه درحــاليآمــده اســت  دســت
بنابراين، محاسبات با ضرايب فعاليت . صادق نيست موردبررسي

  .يني خوبي برخوردار نخواهند بودبمذكور نيز از دقت پيش
متان و ( 2بنابراين، براي پيدا كردن ضرايب فعاليت جزء  
بـه   f(z)استفاده شد تا مقدار تابع  12-18، از معادلات )پروپان
مقادير تجربي تابع مذكور را در سيستمهاي  6شكل . آيد دست

  . دهدنشان مي موردبررسيجذب 
بع مـذكور بـراي   هـاي تجربـي تـا   بـرازش داده  بر اسـاس 
 صـورت  بـه  بي ـبـه ترت  H2S-C3H8و  CO2-CH4سيستم جذب 

  :آيدمي به دست20و  19معادلات 
)19(  ݂ுరሺݖሻ ൌ ݖ2.6679  0.0945 

)20(  ݂యுఴሺݖሻ ൌ െ0.2304ݖଶ  ݖ1.09  0.0945 

بـر  و  16آمده در معادلـه   به دست f(z)با جايگذاري تابع 
متـان و  ( 2، ضـريب فعاليـت جـزء    2ول پارامترهاي جد اساس
بـر اسـاس ضـرايب     سازي مدلنتايج . آيندمي به دست) پروپان

و همچنـين متوسـط    2و 1هاي آمده در شكل به دستفعاليت 
  .آورده شده است 1درصد خطاهاي نسبي در جدول 

به با ضرايب فعاليت  RASTدهد كه مدل نتايج نشان مي
را بـا دقـت خـوبي     شـده  جـذب  هـاي فاز غلظـت  ،آمـده  دست
 2به غلظـت جـزء   بيني در محاسدقت پيش. كندمي بيني پيش

-قرار مـي  تأثيربيشتر تحت ) تري داردجزئي كه جذب ضعيف(

خطـاي محاسـبات غلظـت آن جـزء در فـاز       كـه  طوري بهگيرد 
بـه   H2S-C3H8و  CO2-CH4بـراي سيسـتم جـذب     شده جذب
 .يابـد ميكاهش % 9/10و % 83/3به % 8/50و %7/32از  ترتيب
هـاي  تواند براي سـاير سيسـتم  در اين مدل ميشده ارائهروش 

نيـز   چند جزئـي دوجزئي و  صورت بهآل جذب سطحي غيرايده
  .بكار رود

معادله ويلسون حاصل از  SPDمقادير پارامترهاي مدل  )2(جدول 
  و سولفيد هيدروژن اكسيد كربن ديبرازش ضرايب فعاليت 

  CO2(1)-CH4(2)  H2S(1)-C3H8(2)  پارامتر
9153/2  3259/2  
5805/2  0  
3177/1  4821/0  

  

  
  

الگوريتم محاسبات استفاده شده در برنامه كامپيوتري بر  )3(شكل 
  RASTاساس مدل 
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اكسيد كربن و متان دي شده محاسبهضرايب فعاليت تجربي و  )4(شكل 
  شده جذبدر فاز 

سولفيد هيدروژن و  شده محاسبهربي و ضرايب فعاليت تج )5(شكل 
  شده جذبپروپان در فاز 

  
  گيرينتيجه -4

 هـاي  مـدل چنـد جزئـي،    هاي جذب سـطحي در سيستم
تئوري نظير لانگمير توسعه يافته، لانگميـر دو سـايتي توسـعه    

آل يافته، سـيپس توسـعه يافتـه، تئـوري محلـول جـذب ايـده       
)IAST(    ينز هـاگ -، تئوري محلـول فضـاي خـالي فلـوري)FH-

VST ( مـذكور   هـاي  مـدل . انـد  شـده  ارائـه آمـاري   هـاي  مدلو
در سيسـتمهاي  جذب تعادلي چند جزئـي   ي ازدقيق بيني پيش

كه جذب رقابتي حاكم است و يك جزء جذب  آل جاييهغيرايد
تئـوري  . كننـد ارائـه نمـي  قوي و ديگري جـذب ضـعيفي دارد،   

تن گـرف  در نظـر توانـد بـا   مـي ) RAST(واقعـي   محلول جـذب 
تري ارائه كند به دقيق بيني پيشضرايب فعاليت ترموديناميكي 

شرطي كه ضرايب فعاليت توسط مدل ترموديناميكي مناسـبي  
مناسب ضرايب فعاليت  بيني پيشقادر به  كه طوري بهبيان شود 
بـا   RASTدر مقالـه حاضـر   . همزمـان باشـد   طـور  بههمه اجزا 

رفتار فـاز   بيني پيشبراي  SPDضرايب فعاليت ويلسون با مدل 
آل توسـعه داده  در سيستم جذب دوجزئـي غيرايـده   شده جذب

دوهـم در دمـاي   -در توسعه مدل، از رابطـه گيـبس  . شده است
هاي جذب فرض ثابـت  ثابت استفاده شد زيرا در برخي سيستم

بودن فشار گسترش خطاي زيادي در محاسبه ضرايب فعاليـت  
بـر  . كنـد يجـاد مـي  ا شده جذببيني رفتار فاز و درنتيجه پيش

در محاسبه غلظت  بيني پيشآمده، دقت  به دستنتايج  اساس
 تـأثير بيشـتر تحـت   ) دارد تري ضعيفجزئي كه جذب ( 2جزء 

خطاي محاسبات غلظـت آن جـزء در    كه طوري بهگيرد قرار مي
بـه   H2S-C3H8و  CO2-CH4براي سيستم جذب  شده جذبفاز 

  .يابدكاهش مي% 9/10و % 83/3به % 8/50و % 7/32از  ترتيب

  
  f(z)برازش مقادير تجربي تابع  )6(شكل 

  
  علايم اختصاري و نمادها -5
  )m2(سطح جذب ܣ
  )mole-1 m( معادله ويلسون PSDعددي ثابت در شكل ܿ
  )kgm-1s-2(فشار ܲ
  )mmoleg-1( شده جذبمقدار ݍ
  )Jmole-1K-1(ثابت جهاني گازها ܴ
  )K(دما ܶ
xشده جذبر مولي در فاز كس  
yكسر مولي در فاز گاز  
z فشار گسترش كاهيده)molem-1(  
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  علائم يوناني
  شده جذبضريب فعاليت در فاز ߛ
Λپارامتر برهمكنش اجزا در معادله ويلسون  
π فشار گسترش)Jm-3(  

  هابالانويس
  حالت فرضي0

  هازيرنويس
i, شونده جذبجز  
Nشونده جذبجزاي تعداد كل ا  
tكل  
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ABSTRACT  ARTICLE INFO 
At non-ideal multicomponent adsorption systems, adsorbed 
phase behavior is not well predicted by ideal adsorption 
solution theory (IAST). At these systems, real adsorption 
solution theory (RAST) can present more accurate predictions 
by introducing adsorbed phase activity coefficients provided 
that they are obtained with a suitable thermodynamic model. 
In this paper, RAST with Wilson equation was develop for 
modeling of adsorbed phase behavior. In obtaining activity 
coefficients of components, Gibbs–Duhem equation at only 
constant temperature was utilized because the spreading 
pressure varies at the adsorption process. According to the 
results of the systems investigated, it was revealed that the 
model reduces the average prediction errors to about 10% (in 
worst case) while it is more than 50% by IAST. 
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