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Abstract 

In this study, dynamic modeling of two-component adsorption of CO2 / N2 in a fixed bed column 

with a CALF-20 metal-organic framework is presented. The process was modeled under 

isothermal conditions at 25°C and 1 bar pressure with different input compositions. Mass 

transfer kinetics were described using the linear driving force model. The multicomponent 

adsorption equilibrium was calculated based on single-component isotherms using the ideal 

solute adsorption theory. Partial differential equations were solved using upstream finite 

difference method using the third-order Runge-Kutta method. The grid independence study 

showed that 100 axial nodes and a time step of 0.01 s provide acceptable results with an error 

of less than 1%. The model was validated with experimental penetration data and the average 

deviation was observed to be less than 5%. Key performance indicators including working 

capacity (2.24 mol/kg), dynamic selectivity (about 320), bed efficiency (3.95%), unused bed 

length (1.49 cm) and mass transfer zone length (2.32 cm) were calculated. The results show that 

CALF-20 has high selectivity and capacity in CO₂ separation from N₂-rich streams. The 

developed model can be used as an initial step in the conceptual design of industrial units by 

adding a thermal model and investigating PSA/TSA cycles. 
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-CALF با جاذب CO₂/N₂ یجزئجذب دوبستر ثابت  ینامیکید سازیمدل

20 

 *2یاحد قائم ،1یصادق خداداد محمد

 1یراندانشگاه علم و صنعت ا یمی،ش یمهندس یدکتر دانشجوی

 2یراندانشگاه علم و صنعت ا یمی،ش یمهندس استاد

 

  چکیده

 جاذبستون بستر ثابت با  یکدر  یتروژنکربن و ن اکسیدید یجزئجذب دو ینامیکید سازیمدلپژوهش،  یندر ا

بار و با  1و فشار  وسیدرجه سلس ۲۵ یهمدما در دما یطدر شرا یند. فرآاستشدهارائه  CALF-20 یآل-چارچوب فلز

 یفتوص (LDF) یمحرکه خط یرویانتقال جرم با استفاده از مدل ن ینتیکشد. س یسازمدل مختلف یورود یبترک

 (IAST) آلیدهجذب محلول ا یهاز نظر یریگو با بهره یجزئتک هاییزوترما یهبر پا یشد. تعادل جذب چندجزئ

و با روش  یسازگسسته یمحور یه روش تفاضل محدود بالادست در راستاب ایپاره یفرانسیل. معادلات دیدمحاسبه گرد

با  یهثان ۰1/۰ یو گام زمان یگره محور 1۰۰کوتا مرتبه سوم حل شدند. مطالعه استقلال از شبکه نشان داد که -رانگ

 یانگینو م دیگرد یرخنه اعتبارسنج یتجرب یها. مدل با دادهدهندیارائه م یقابل قبول یجنتا %1کمتر از  یخطا

(، یلوگرممول بر ک ۲4/۲) یکار یتشامل ظرف یدیکل یعملکرد یهامشاهده شد. شاخص %۵انحراف کمتر از 

 یه( و طول ناحمتریسانت 49/1نشده )، طول بستر استفاده(9۵/%۳، بازده بستر )(۳۲۰)حدود  ینامیکید یریپذانتخاب

 هاییاناز جر CO₂ یدر جداساز  CALF-20دهد که یم نشان یج. نتاید( محاسبه گردمتریسانت ۳۲/۲انتقال جرم )

 یو بررس یافزودن مدل حرارت با یافتهمدل توسعه. باشد یم  یبالا یتو ظرف یریپذانتخاب دارای N₂ از یغن

 .یردمورد استفاده قرار گ صنعتی یواحدها یمفهوم یدر طراح یهبه عنوان گام اول تواندیم PSA/TSA یهاچرخه

 

رخنه،  منحنی، بستر ثابت، کربنیداکس دیجذب  ی،آل-ی، چارچوب فلزCALF-20 :یدیکل کلمات

 .ینامیکید یمدل ساز
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 یهااز چالش یکیپس از احتراق،  یندهایدر فرآ یژهوبه یتروژن،از ن یغن یگاز هاییانکربن از جر اکسیدید جداسازی

 یدر بسترها یجذب سطح یندفرآ یان،م ین. در ارود یشمار م به یاگلخانه یکاهش انتشار گازها هاییدر فناور اساسی

 را به خود جلب کرده است یاتوجه گسترده پذیری،یاسمق قابلیتو  یینپا یمصرف انرژ یاتی،عمل یسادگ یلثابت به دل

جذب  یو گرما N₂کم با  یبیترک یل، م CO₂ یبالا جذب یتظرف یدارا که ییهاجاذب ،یعمل کاربردهای برای .[1]

 چارچوب یهاجاذب یر،اخ یهاسال در. [2] شوندیداده م یحترج یکاهش مصرف انرژ یبرا CO₂ یبرا نسبتاً کم

 اند شده یمناسب معرف یریپذجذب بالا و انتخاب یتاز مواد متخلخل با ظرف یدیعنوان نسل جدبه )1MOFs (آلی-یفلز

و  CO₂ نسبت به آن یبالا یریپذانتخاب یمیایی،و ش یحرارت یداریپا یلبه دل CALF-20 جاذب یان،م ینا در. [3]

. [4]  شودمی محسوبکربن  اکسیدیجذب د برای یدبخشام یاربس هایینهاز گز یکی ی،صنعت یاسدر مق استفاده یتقابل

هموار  یندفرآ ینکردن ا یصنعت یتواند راه را برا می CALIF-20جاذب  با CO₂جذب  یندفرآ یساز یهو شب مدلسازی

 تعادلی های مدل  یان،جر یها یمرژ بستر جاذب ثابت، یاضیر یمدل ساز جامع یبررس به و همکاران شفیعیانکند. 

 یها روش نیزروش ها و  یفرانسیل،حل معادلات د یعدد هایروش ،2COانتقال جرم در جذب  های مکانیسم ،مختلف

 هدف با یاضیمدل ر یساز ساده برای کار رفته به یاتفرض ینهمچن است. پرداختهانتقال جرم  ضرایب ینتخم یامحاسبه 

و همکاران  یقربان یگر،د یپژوهش در. [5] است قرار گرفته یلتحل مورد فرآیند یساز بهینهکاهش زمان محاسبات و 

رفتار  یحبا توض را بستر ثابت در جذب یندفرآ ینامیکید یسازمدل آنها .اندکرده یرخنه را بررس یمنحن برموثر عوامل

 یانجرنظرگرفتن  دربا  ثابت ستربدر  از سوخت یوفنجذب بنزوت برای ی. مدلدادندشکست انجام  یمنحن هایپارامتر

 که خطوطمدل با استفاده از روش  ین. ایدگرد لحاظستون  طولدر  عتسر ییراتشد و تغ مدلسازی آلیدها یرپلاگ غ

همچون  عواملی یر. تأثحل شد است، زمانهمه ابعاد به جز بعد  یسازگسستهبا  یجزئ یفرانسیلحل معادلات د یبرا روشی

درجه استفاده  مانند هایییژگیو. قرارگرفت یبررس موردبر عملکرد جذب  ارتفاع بسترو  ی، غلظت ورودیانسرعت جر

 ینشان دادند که ارتفاع بالا نتایج. شدند یلجذب تحل یهو ارتفاع ناح یلمانتقال جرم ف ریباز بستر، زمان نقطه شکست، ض

 ایجادجذب  یستمس دربستر  یکل تیاز نظر درصد ظرف یبهتر شرایطبالا،  یو غلظت ورود زیاد یانبستر، سرعت جر

  .[6] کنندمی

 یهامختلف با استفاده از روش ی، در دماها CALF-20 جاذب یرورا بر 2Nو  2COتعادل جذب  ،و همکاران نگوین

خالص  یاز گازها یک هرتعادل  یفتوص یبرا یرلانگمو زوترمیپژوهش ا ینا در .[7] کردند یریگاندازه یو وزن یحجم

 کربنمختلف  یها یبترکشد.  تعیین ینامیکید رخنه یکستون با تکن ینامیکدو گاز و د ی. جذب رقابتکار رفت به

CO₂/N₂  هاییشآزما سازیمدل یبرا یستون یبعد یکمدل  یک. گردید یبررس یرقابت یزوترما به دستیابی یراب 

جذب  یندفرآ یک همچنین. یدگرد مشاهده سازیمدلو  یتجرب یجنتا ینب یتطابق خوب و استفاده شد ینامیکید رخنه

 یمول %15 یاز گاز دودکش حاو CO₂ جداسازیدر  CALF-20 ییتوانا یابیارز یبرا یاخلاء چهار مرحله با ینوسان

CO₂  یمول %۸5و N₂ یابیو باز ٪95به خلوص  توانیم جاذب اینکه با  دادنشان  یج. نتاکار رفت بهخشک  یطدر شرا 

 CO₂/N₂ دوجزئیمخلوط  برای یرخنه تجرب هایمنحنی یهپژوهش، علاوه بر ته یندر ا .یافت دست CO₂ برای 90٪

                                                      
1 Metal Organic Framework(MOF) 



 یانتقال جرم و اعتبارسنج یبضر یینتع یبرا یزن یاضیمدل ر یک، CALF-20 یهمختلف بر پا یمول یبا درصدها

 یسه، مقا1. شکل شددادهتوسعه  )1IAST (آلایده شدهجذب محلول یهشده با روش نظرمحاسبه یدوجزئ هاییزوترما

 .[7] دهدیگوناگون نشان م یمول یبا درصدها CO₂/N₂ مخلوط برای را شدهسازیمدل و تجربی نتایج

 

درجه  295در دمای جزئی مخلوط دو برای ی )خطوط پیوسته( سازمدلتجربی )نقاط رنگی( و نمودار رخنه نتایج  .1 شکل

 [7] بار 97/0کلوین و فشار 
Figure 1. Experimental (colored symbols) and simulated (solid lines) breakthrough curves for the binary gas mixture at 

295 K and 0.97 bar[7]. 

-CALF یهبر پا  CO₂/N₂ یستمس یبستر ثابت برا یسازو مدل ینامیکید هاییمتعدد، بررس یمطالعات تعادل وجود علیرغم

 یها یسازمدل بیشتر .کنندیرا گزارش م CO₂/N₂ یرقابت هاییزوترما در یکم یاربس تحقیقات و بودههنوز محدود   20

 بسطی یا آلیدهشده امحلول جذب یهبا استفاده از نظر و خالص یاجزا هاییزوترمرا بر اساس ا یجذب رقابت ،ییندفرآ

 یابیارز یبرا یجزئتک یزوترمبسط مدل ا صرفا و راجندران نشان دادند که یلکینز. و[۸] زنندیم ینتخم یجزئاز مدل تک

 0 دماییدر محدوده   13X یتزئول یبر رو CO₂/N₂ یتک جزئ یتعادل هاییبارگذار آنان .یستن یکاف یندفرآ عملکرد

 یهاداده .کردند یریگاندازه یو وزن یحجم یهابار با استفاده از روش 5تا  0 فشاری محدودهو  سلسیوسدرجه  150تا 

 )2DCB (کیینامید یستون رخنه هاییشاز آزما یابرازش شد، مجموعه یمکان-دو یرلانگمو یزوترمبا ا ₂CO یتعادل

 هاییش. آزماشدانجامبار  9۸/0 فشارو  سلسیوسدرجه  22 یدر دما  13X یتزئول یرو N₂ و CO₂ یو چندجزئ یجزئتک

. حاصل نشد N₂ یبرا یقابل اعتماد یهاارائه دهند، اما داده CO₂ یجذب رقابت یبرا یقیدق یهانفوذ جذب توانستند داده

 مدلانتخاب  یرتحت تأثبه شدت  فرآیند یورو بهره یمصرف یانرژ یابی،که خلوص، باز دهدینشان مپژوهش  این یجنتا

 .[9] گیرندیقرار م یجذب رقابت یزوترما

در بستر ثابت با در نظر  CO₂/N₂ یجزئجذب دو سازیمدل یجامع برا ینامیکیمدل د یک، توسعه حاضر پژوهش هدف 

 یا یتعادل یهاکه عمدتاً بر داده یشینبرخلاف مطالعات پ .است یجذب، افت فشار و تعادل چندجزئ یکینتگرفتن س

                                                      
1 Ideal Adsorption Solution Theory (IAST) 
2 Dynamic Column Breakthrough (DCB) 



 یشامل افت فشار، انتقال جرم و تعادل چندجزئ ینامیکیمدل د یکپژوهش  ین، در ااندبودهتمرکز مشده ساده یهامدل

 برایرخنه  هاییمنحن یقدق بینییشپ یتکه قابلشودیمتوسعه داده  CALF-20جاذب  یبرا IAST با استفاده از روش

 .سازدیرا فراهم م یصنعت یمفهوم یطراح

 

  ستون بستر ثابت یساز مدل .۲

 یابیجذب، ارز یها یزوترما بر علاوه. شوندیم اجرا ینامیکید صورت به یصنعت یاسمق در یجداساز یندهایفرآ بیشتر

 ییبالا یتاهم از یزانتقال جرم ن ینتیکو س یمدت، جذب رقابت دراز یداریپا ی،چرخه ا یداریپا نظیر ییها ویژگی

 یاتیح نقش ،خاص یجداساز یندفرآ یک درجاذب مناسب  یک گزینش یبراها  ویژگی یناز ا ی. آگاهبرخوردار است

ها جاذب ینامیکی،د یهاروش بیشتردر  .کرد تعیین ینامیکید یروش ها یریکارگ بهتوان با  یها را م یژگیو ین. ادارد

 یجذب در بسترها فرآیند. [10]  شودیآنها عبور داده م میانشوند و مخلوط گاز از  یم دادهثابت قرار  یبسترها درون

خود ثابت  یذرات نانومتخلخل در جا ایند. گیریذرات مواد نانو متخلخل انجام م حاوی یااستوانه یهادر ستون ،ثابت

 ینفاز گاز و همچن یبترک یجه،کنند؛ در نت یها معمولاً در حالت گذرا کار مجاذب. (2)شکل  شوندیو حرکت نم بوده

گذرا  یشرفتپ هاییرو، منحن ین. از اکندیم تغییرمکان و زمان  برحسب ،ذرات جاذب درونجذب شده  یهامولکول

 .برخوردارندخاص  یباتترک یجداساز یماده جاذب برا یکعملکرد  یابیر ارزد ییبسزا یتاهم از

 

 

 . [11]ثابتبستر در شماتیک جاذب  .2 شکل

Figure 2. Schematic diagram of the fixed-bed adsorber [11]. 

 

 :[12] دنشویمدرنظرگرفته  یرمفروضات زبستر ثابت،  باستون جاذب  یک ینامیکد یسازمدل یبرا

  شده  توزیعدر بستر  یکنواخت. ذرات به طور شوندیم فرض یو ذرات جاذب کرو ایاستوانهصورت  بهبستر

 .دهدیرخ نم مجراسازی یدهاند و پد

 افتدینم اتفاقستون  درون یمیاییواکنش ش یچه . 

  است شدهپر  اثر یب با گاز حاملبستر ثابت در ابتدا. 

 دهدیخود نشان م ازآل  یدهمخلوط گاز ا مانند رفتاریفاز گاز  ،یاتیعمل یینتوجه به فشار پا با. 



 شودمینظر گرفته  در )دما ثابت( جذب همدما یندفرآ. 

 فرض یزبستر ناچ یجرم و سرعت در جهت شعاع گرادیان ،در نظر گرفتن نسبت طول به قطر ستون جذب با 

 .شودمی

 با توجه به  جذب یندفرآ یرستون ثابت است و تحت تأث مختلف هاییتموقع در زمان وطول  درفشار  یانگراد(

 .یردگیقرار نم مقدار آن( 

 ایناست.  غیرمت ،جرم در امتداد بسترموازنه  ییراتتغ دلیلبا توجه به  یالسرعت س یچند جزئ یهایستمدر س 

 .باشدمی یالها از فاز سجذب مولکول یا و یفشار کل از افت یناش ییراتتغ

 شودیم لحاظ( یوسته)فاز پدر فاز توده  یمحور پراکندگی اثر. 

 شودیمگاز حامل جذب ن. 

 درگاز خوراک خواص  معادلانتقال جرم(  یبو ضر یمحور شپراکن یبضر همانندفاز گاز ) یزیکیخواص ف 

 .شودیم فرضدر ستون ثابت جاذب  هایژگیویخواص همراه با  ین. اشودینظر گرفته م

)که در  dV=A.dz به صورت یفرانسیلد یعنصر حجم یکدر نظر گرفتن  باثابت،  بستردر  جذب یندفرآ یمدلساز برای

جاذب جذب  یکه بر رو ایمادهتوان فرض کرد که مقدار یم  (،است یفرانسیلیارتفاع د 𝑑𝑧 سطح مقطع ستون و 𝐴 آن

عنصر  به یورود یانجر میانبا اختلاف  یدبا گرددیانباشته م یعنصر حجم آن (یکسر خال) خلل فرج فاز در یا شودیم

 یمحور پراکندگیو  همرفت یانجر یسمدو مکان یقطر از یو خروج یورود جرمبرابر باشد.  از آن یو خروج یحجم

 .[13]  شودمینوشته  یرز صورتتعادل جرم به  یکل معادلهاساس،  ینا بر. یابدیم انتقال
𝑁̇𝑎𝑐𝑐𝑢. + 𝑁̇𝑎𝑑𝑠. = 𝑁̇𝑎𝑑𝑣. + 𝑁̇𝑑𝑖𝑠𝑝. 

 
(1) 

 یندهایفرآ به یببه ترت هازیرنویساست و  جذب شونده گونهمقدار یزمان راتییتغ نرخ نشان دهنده 𝑁̇  رابطه، دراین

 پایه بر جرم موازنهمعادله  نابراین،ب .دارند اشاره یمحور پراکندگیو  جابجایی حرکت ی،سطح ، جذب(تجمع)انباشت

 : استشده تدوینجذب  و پراکنش یی،جابجا ،انباشت یاصل عبارت چهار

 
1

𝑅𝑇
 
𝜕𝑝𝑖(𝑡,𝑧)

𝜕𝑡
= −

1

𝑅𝑇
 
𝜕(𝜈(𝑡,𝑧)𝑝𝑖(𝑡,𝑧))

𝜕𝑧
+

1

𝑅𝑇
𝐷𝑖  

𝜕2𝑝𝑖(𝑡,𝑧)

𝜕𝑧2 −
1−𝜀𝐵

𝜀𝐵
𝜌𝑃  

𝜕𝑞̅𝑖(𝑡,𝑧)

𝜕𝑡
 (2)  

 

 LDF  انتقال جرم مدلاستفاده از با
1: 

(3) 𝜕𝑞̅𝑖(𝑡, 𝑧)

𝜕𝑡
= 𝑘𝑖(𝑞𝑒𝑞,𝑖 − 𝑞̅𝑖) 

مواد  موازنهسرعت،  یلمحاسبه پروف ی. برایستدر بستر جذب ثابت ن v یذره ا ینبسرعت  ی،جذب و پراکندگ یلبه دل

 همه اجزاء: یرو (2) با جمع کردن معادله یمخلوط کل یبرا

(4) 𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑡
= −

𝜕(𝑣𝑝𝑇)

𝜕𝑧
+ ∑(𝐷𝑖  

𝜕2𝑝𝑖

𝜕𝑧2
− 𝑅𝑇

1 − 𝜀𝐵

𝜀𝐵
𝜌𝑃𝑘𝑖(𝑞𝑒𝑞,𝑖 − 𝑞̅𝑖))

𝑁𝑐

𝑖=1

 

                                                      
1 Linear Driving Force 



مطابق  (4) معادله ین،ثابت است. بنابرا یانگراد یک یفشار کل در امتداد ستون با زمان ثابت است و در طول ستون دارا

 .استشدهاصلاح  یرز

(5) 𝑝𝑇

𝜕𝑣

𝜕𝑧
= ∑ (𝐷𝑖  

𝜕2𝑝𝑖

𝜕𝑧2
− 𝑅𝑇

1 − 𝜀𝐵

𝜀𝐵
𝜌𝑃𝑘𝑖(𝑞𝑒𝑞,𝑖 − 𝑞̅𝑖)) − 𝑣

𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧

𝑁𝑐

𝑖=1

 

 ویسکوزینهمعادله ارگون هر دو اثر  .[14]  محاسبه کرد یرز روشتوان با استفاده از معادله ارگون مطابق یم را فشار گرادیان

توان  یم یزرا ن [16]  یکوزن-و کارمان [15]  یاز معادله ارگون، معادلات دارس ی. جدایردگیرا در نظر م ینرسیو ا

 .معتبر هستند یسکوزو یهایانجر یمعادلات فقط برا یناستفاده کرد اما ا

(6) ∆𝑝

𝐿
=

150𝜇𝐿

𝑑𝑝
2  

(1 − 𝜀𝐵)2

(𝜀𝐵)3
𝑣 +

1.75𝐿𝜌𝑓

𝑑𝑝
 
(1 − 𝜀𝐵)2

(𝜀𝐵)3
𝑣|𝑣| 

 fρ ,تخلخل بستر Bϵ قطر ذره، Pdینامیکی،د یسکوزیتهو L , μ فشار در داخل ستون به طول یانگرادP/LΔ   (6) در معادله 

 یهمه اجزا یغلظت برا یلشوند تا پروفیبا هم حل م (5) و (3) ،(2) معادلات .است یسرعت سطح  v ,یالس یچگال

 یرو، بارگذار ینو از ا شودیم. گاز حامل جذب نشودیمدر ابتدا ستون فقط با گاز حامل پر  .یدداخل ستون به دست آ

 استشده فرض ینهمچن .تل برابر با فشار کل داخل ستون اسفشار گاز حام ی،سازمدلآن صفر است. در شروع  یتعادل

 :یمدار t  = 0 در ین،بنابرا .دمحاسبه کر (6)توان آن را از معادله یثابت است و مفشار گرادیان که

(7) ∑ 𝐷𝑖  
𝜕2𝑝𝑖(𝑡, 𝑧)

𝜕𝑧2
= 𝐷𝑐𝑎𝑟𝑟𝑖𝑒𝑟−𝑔𝑎𝑠  

𝜕2𝑝𝑐𝑎𝑟𝑟𝑖𝑒𝑟−𝑔𝑎𝑠(𝑡, 𝑧)

𝜕𝑧2

𝑁𝑐

𝑖=1

 

(۸) = 𝐷𝑐𝑎𝑟𝑟𝑖𝑒𝑟−𝑔𝑎𝑠  
𝜕2𝑝𝑇(𝑡, 𝑧)

𝜕𝑧2
 

(9) = 0 
 :یمآور ی، بدست م(5) با استفاده از معادله

(10) 
𝜕𝑣

𝜕𝑧
= −

1

𝑝𝑇(𝑧)
⌈𝑣

𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧
⌉ 

 

(11) 𝜕𝑣

𝑣
= −

1

𝑝𝑇(𝑧)
⌈
𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧
⌉ 𝜕𝑧 

 :دهدیم یجهادغام هر دو طرف نت 

(12) 
∫

𝑑𝑣

𝑣

𝑣

𝑣𝑖𝑛
= − ⌈

𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧
⌉ ∫

1

𝑝𝑇(𝑧)
𝑑𝑧

𝑧

0

 

 

(13) ln (
𝑣

𝑣𝑖𝑛
) = − ⌈

𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧
⌉ ∫

1

𝑝𝑇 +
𝜕𝑝𝑇
𝜕𝑧

𝑧
𝑑𝑧

𝑧

0

 

(14) ln (
𝑣

𝑣𝑖𝑛
) = ln (

𝑝𝑇
𝑖𝑛

𝑝𝑇
𝑖𝑛 +

𝜕𝑝𝑇
𝜕𝑧

𝑧
) 



(15) v = 𝑣𝑖𝑛 (
𝑝𝑇

𝑖𝑛

𝑝𝑇
𝑖𝑛 +

𝜕𝑝𝑇
𝜕𝑧

𝑧
) 

(16) 𝑝𝑇(𝑡, 𝑧) = 𝑝𝑇
𝑖𝑛 +

𝜕𝑝𝑇

𝜕𝑧
𝑧 

داخل ستون جاذب نسبت معکوس دارد. در ابتدا فشار گاز  یت، سرعت با موقعt = 0 دهد که درینشان م (15) معادله

  :استشدهنشان داده  (17) شماره معادله حامل برابر با فشار کل است که در

(17) 𝑝𝑐𝑎𝑟𝑟𝑖𝑒𝑟 𝑔𝑎𝑠(𝑡 = 0, 𝑧) = 𝑝𝑇(𝑡 = 0, 𝑧) 
اجزا  یجذب برا یبارها ینصفر است. همچن یدر داخل ستون به جز در ورود یگرد یتمام اجزا یبرا یجزئ یفشارها

 در ابتدا صفر است:

(1۸) 𝑝𝑐𝑎𝑟𝑟𝑖𝑒𝑟 𝑔𝑎𝑠(𝑡 = 0, 𝑧 > 0) = 0 

𝑞̅𝑖(𝑡 = 0, 𝑧) = 0 (19) 

 

 یانگراد ی،ثابت است. در خروج یدر ورود یزهر جزء ثابت است. سرعت ن یبرا یجزئ یستون، فشارها یدر ورود

 .شودیصفر در نظر گرفته م یجزئ یفشارها ییفضا

(20) 𝑣(𝑡, 𝑧 = 0) =
𝑢𝑖𝑛

𝜀𝐵
   

 :باشدیم یرستون به صورت ز یشامل غلظت در ورود  یریکله،د یمرز یطشرا

(21) 𝑝𝑖(𝑡, 𝑧 = 0) = 𝑦𝑖
𝑖𝑛𝑝𝑇

𝑖𝑛 
 .شودیم یانب یربستر به صورت ز یغلت در خروج ییراتشامل تغ یمان،نو یمرز یطشرا

(22) 𝜕𝑝𝑖(𝑡, 𝑧 = 𝐿)

𝜕𝑧
= 0 

 

 حل معادلات با روش خطوط روش. ۳

 به تبدیل 2بالادست1با روش تفاضل محدود  یمکان سازیگسستهشده با  یفتعر یپاره ا دیفرانسیلمعادلات  دستگاه

 یزانبه دست آوردن م ی. براشودمی حل سوم مرتبه کوتا–با روش رانگ  سپسو  شوندمی یمعمول یفرانسیلد معادلات

 یتمالگور 3شکل  .[17] شودیاستفاده م pyIASTنرم افزار  یبا فراخوان یدر هر گام زمان  IAST از روش یتعادل جذب

 .دهدیرا نشان م رخنه یهایمحاسبه منحن

                                                      
1 Finite difference method 
2 Upwind 



 

 

 بسترثابتدر  جذب ینامیکید مدل یفرانسیلید معادلات حل مراحل. 3 شکل

Figure 3. Flowchart of the solution procedure for the differential equations of the fixed-bed dynamic adsorption model. 

 .استشدهستون جذب آورده  سازی مدل یبرا یورود یپارامترها 1جدول  در

 ستون جذب یسازمدل یبرا یورود پارامترهای. 1 جدول

Table 1. Input parameters for the adsorption column model. 

Input Parameter Value Reference 

Mass transfer coefficient, (k_LDF) (s-1) 0.06 [7] 

Column length, (m) 0.0786, 0.30 – 

Superficial inlet gas velocity, (m s-1) 0.001, 0.0026, 0.010, 0.100 – 

Adsorbent density, (kg m-3) 570 [7] 

Bed porosity 0.40 – 

Spherical particle diameter, (mm) 1.0 – 

 2و در جدول  ستخراجا [1۸] هشدانجام یاز کار قبل یازمورد ن یزوترمالا مدل یازمورد ن یها دادهبه ذکر است که  لازم

 .استشدهداده یشنما
 .CALF-20 یبرادر بستر ثابت  2Nو  2COشده  یسازمدلجذب  یبرازش همدما پارامترهای .2 جدول

Table 2. Fitted adsorption isotherm parameters of CO₂ and N₂ for CALF-20 in the fixed-bed adsorption model. 
Gas 𝑞𝑚1 𝐾1(Pa-1) 𝑞𝑚2 𝐾2(Pa-1) 𝑅2 Model 

CO₂  2.875 1.842 × 10−5 3.531 1.842 × 10−5 0.999 
Dual Site 

Langmuir N₂  6.822 8.276 × 10−7 0.530 3.926 × 10−7 0.999 

 

 یگام زمان   ینکوچکتر و [13] اسبببتفاده شبببد    یراز دو رابطه ز  یگام زمان   ینتعداد نقاط شببببکه و همچن    یینمنظور تع به 



 . شودمیانتخاب  یارمع دو ینشده با ا محاسبه

(23) 0/1 ≤
𝑢Δ𝑡

Δ𝑧
≤ 0/5 

(24) 0/1 ≤
𝐷𝑎𝑥Δ𝑡

Δ𝑧2
≤ 0/5 

 از رخنهکه بستر تا نقطه  یهر واحد جرم جاذب است، وقت یشده به ازاکربن جذباکسیدیمقدار د یاتی،عمل ظرفیت

  .[13] شودمی محاسبه یرو بر اساس معادلات ز شود یریبارگ ،باشدمیتا پنج درصد  یکمعمولا  که شدهتعیینپیش

(25) 𝑚CO2,ads(𝑡𝑏) = 𝑛̇CO2,in  𝑡𝑏 − ∫ 𝑛̇out

𝑡𝑏

0

(𝑡)  𝑦CO2𝑜𝑢𝑡(𝑡) 𝑑𝑡 

(26) 𝑚CO2,ads(𝑡𝑏) = 𝑛̇CO2,in ∫ (1 −
𝑦CO2

(𝑡)

𝑦CO2,in
)

𝑡𝑏

0

𝑑𝑡 

(27) 𝑞work =
𝑚CO2,ads(𝑡𝑏)

𝑚ads

(mol kg⁻¹ ) 

از مقدار  یستیبسترموجود باشد، با یااح یندماده جذب شونده در فرآ یماندهکه مقدار باق یبه ذکر است که در صورت لازم

 ییتوانا یری،پذانتخاب .شودیجذب در نظر گرفته م یندپژوهش تنها فرآ ینکم شود. در ا (27)محاسبه شده در معادله 

معمولاً به  یتخاص یناجزا است. ا یرنسبت به سا یجزء خاص از مخلوط گاز یک یحیجذب ترج یجاذب برا یک

 یریپذانتخاب یگر،. به عبارت دشودیم یانب یتعادل یطنسبت مقدار جذب دو ماده در شرا یا یعتوز یبصورت نسبت ضرا

و  دهدیم یح( ترجN₂)مانند  یگر( را نسبت به مولکول دCO₂)مانند  ولکولم یکجاذب تا چه حد  یککه  دهدینشان م

 .شودمیمحاسبه  یربا استفاده از معادلات ز

(28) 𝑞𝑖
eq

=
𝑛̇total,in

𝑚ads

∫ (𝑦𝑖,in − 𝑦𝑖(𝑡))
∞

0

𝑑𝑡 

(29) 
𝛼CO2/N2

=
𝑞CO2

eq
 / 𝑞N2

eq

𝑦CO2,in / 𝑦N2,in
 

و روش محاسبه آنها را   یارهامع ینا یرستون جذب وجود دارد . جدول ز  یک یمحاسبه بهره ور  یبرا یمختلف معیارهای

 .دهدیمبه صورت خلاصه نشان 
 جذب ستون یک یمحاسبه بهره ور یاستفاده برا مورد پارامترهای .3 جدول

Table 3. Parameters used for calculating the adsorption column productivity. 

Metric Definition How to obtain 

Breakthrough time 𝑡𝑏 
Time at which outlet CO₂  reaches the 

threshold (e.g., 5 % of inlet) 
Directly read from the breakthrough plot 

Stoichiometric 

time 𝑡stoich 

Ideal breakthrough time for a sharp 

front (center of mass of the wave) 

𝑡stoich = ∫ (1 −
𝑦(𝑡)

𝑦in
)

∞

0

𝑑𝑡 (from the area above the 

normalized breakthrough curve) 

Length of Unused 

Bed (LUB) 

Fraction of bed not utilized at 

breakthrough 

LUB = (1−
𝑡𝑏

𝑡stoich
) 𝐿 



Metric Definition How to obtain 

Mass-Transfer Zone 

height (MTZ) 

Axial distance of the concentration 

front 

If axial data available: at a fixed time, distance between 

positions where 𝑦/𝑦in = 0.05 and 0.95. If only outlet 

data, estimate MTZ ≈ 2 × LUB for symmetric fronts. 

Bed utilization 

Ratio of working capacity to 

equilibrium capacity at feed 

conditions 

𝜂 = 𝑞work/𝑞eq 

 

 

 و بحث یجنتا . 4 

 یروش حل عدد یداریپا زیآنال. 4.1

ستقلال از شبکه برا   یک(  24-23شده معادلات )  یفتعر یارهایاساس مع  بر   یبرا یعدد یداریاز پا یناناطم یمطالعه ا

شکل     یها داده شده در  CFLو  یهثان 01/0 یگام زمان یمبا تنظ همراه یگره محور 100و  شد انجام 4مرجع آورده 
برابر  1

در جدول  آنالیز یج. نتا( 5شماره   یو)سنار  شد داده یصتشخ  ی( کاف%1از  کمتردر زمان شکست )   یزناچ ییراتبا تغ 1/0با 

 .استشدهداده یشنما یرز
 یداریپا یزآنال نتایج .4 جدول

Table 4. Results of the numerical stability assessment. 

Scenario Relative Error (%) Breakthrough Time (min) 
Number of Grid 

Points 
Time Step (s) Remarks 

1 — — 50 0.10 Unstable 

2 — — 100 0.10 Unstable 

3 0.62 123.18 50 0.017 Oscillatory 

4 1.19 122.46 50 0.010 Stable 

5 0.15 124.13 100 0.010 Stable 

6 1.19 122.46 50 0.001 Stable 

7 0.00 123.94 100 0.001 Reference  

                                                      
1 Courant-Friedrichs-Lewy condition 



   

 

 مدل  یسنج اعتبار .4.۲

س به سنج  یبرج جذب تجرب یک یورود یمدل با داده ها ینشده ، ا  یهعملکرد مدل ته یمنظور برر  یجشد و نتا  یاعتبار 

آورده  یردر جدول ز  یپژوهش مرجع اعتبار سبببنج  یورود یها  دادهشبببد . یسبببهمقا  تجربی یها  داده با بدسبببت آمده   

  .[7] استشده

 .یپژوهش مرجع اعتبار سنج یورود یها داده .5 جدول

Table 5. Input data from the reference study used for model validation. 
Parameter Sym. Units Value Source 

Column properties 

Column length L m 0.0786 measured 

Inner column diameter din m 0.0282 measured 

Outer column diameter dout m 0.0318 measured 

Bed voidage ε – 0.4 measured 

Particle voidage ϵp – 0.35 assumed 

Tortuosity τ – 3 assumed 

Adsorbent mass mads g 16.7 measured 

Properties and constants 

Universal gas constant R 
m3 bar mol-1 K-

1 
8.314 × 10−5 standard 

Adsorbent particle density ρp kg m-3 570 measured 

Column wall density ρw kg m-3 7800 standard 

Specific heat capacity Cp,g J kg-1 K-1 
(He) 5200, (CO2) 841, (N2) 

1040 

NIST 

database 

 

Specific heat capacity of adsorbed 

phase 
Cp,a J kg-1 K-1 Cp,g assumed 

Specific heat capacity of adsorbent Cp,s J kg-1 K-1 1371 fitted 

Specific heat capacity of column wall Cp,w J kg-1 K-1 502 standard 

Fluid viscosity μ kg m-1s-1 1.812 × 10−5 standard 

Molecular diffusion Dm m s-2 1.496 × 10−5 standard 

Effective gas thermal conductivity Kz W m-1K-1 0.4 fitted 



Thermal conductivity of column wall Kw W m-1K-1 16 standard 

Internal heat transfer coefficient hin W m-2K-1 6.963 fitted 

External heat transfer coefficient hout W m-2K-1 14 fitted 

 

نشبببان  یبه خوب راانتقال جرم  یهو ناح رخنه  زمان ینیب یشمدل در پ توانایی 4-5 هایدر شبببکل شبببدهدادهنشبببان  نتایج

 یکزمان رخنه  یتجرب هایدرصببد که بر اسبباس درصببد اختلاف با داده یک زمان رخنه ینیب یشدر پ اختلاف. دهدمی

 . باشدمیدرصد  5 ازهر دو حالت کمتر یبرا درصد مرجع محاسبه شده،

 
 

  CALF-20جاذب  یثابت حاو بستر 2N/2CO یجزئدو یستمرخنه س هاییمنحن .4 شکل

Figure 4. Breakthrough curves for the CO₂ /N₂  binary system in a fixed-bed column packed with CALF-20. 

 
 



  CALF-20جاذب  یبستر ثابت حاو در 2N/2CO یجزئدو یستمرخنه س هاییمنحن .5 شکل

Figure 5. Breakthrough curves for the CO₂ /N₂  binary system in a fixed-bed column packed with CALF-20. 

 

 

 عملکرد جاذب  یابیارز. 4.۳

  یمنحن سازی مدل یوسته، پ یانجر یطدر شرا  CALF-20عملکرد جاذب  یابیجذب و ارز ینامیکیرفتار د یمنظور بررس به

بار  1و فشببار کل  ینکلو 29۸ ی(  در دما95/0 ، 01/0 ، 04/0) یبا کسببر مول 2N/2He/CO یجزئسببه یسببتمسبب یرخنه برا

بر  کیلوگرم 570ذرات  ی، چگال4/0تخلخل بستر   تر،م 3/0ستون شامل طول ستون      یاتیو عمل یهندس  یط. شرا شد انجام

 یحل عدد یبرا ینفشببار صببفر درنظرگرفته شببد. همچن  یانو گراد یهبر ثان متر 1/0 یورود ایذرهینمترمربع، سببرعت ب

نسبببت  ییراتتغ نتایج. یداسببتفاده گرد یهثان 001/0 یسببتون و گام زمان ینقطه شبببکه در راسببتا 100معادلات حاکم، از 

گونه که مشبباهده . هماناسببتشببدهارائه  (a6)در شببکل  ی( برحسببب زمان واقعC/C0گازها ) یبه ورود یغلظت خروج

ستون عبور کرده و مقدار     یباًو گاز حامل، تقر جذبیرقابلعنوان جزء غبه یومگاز هل شود، یم صله از  آن در  C/C0بلافا

با سبببطح جاذب و صبببحت فرض      یومکنش هلعدم برهم یانگر رفتار ب  ین. ایماند  م باقی به واحد    یک نزد یکل بازه زمان   

 یفعال جاذب، برا   های یت با سبببا  یکنش قوبرهم یل دلبه  2COمقابل،    دراسبببت.  یسبببازبودن آن در مدل  یرجاذب غ

ستر نگه  یتوجهزمان قابلمدت شته م در ب شود دا  یکنزد یقهدق 120تا حدود  2CO یبرا 0C/C، مقدار (a6). مطابق شکل  ی

صفر باق  شاهده م  یناگهان یشمانده و پس از آن افزا یبه  شود م شان  ی شباع تدر که ن ستر و آغاز رخنه   یجیدهنده ا  2COب

در حضببور  2COنسبببت به  CALF-20مناسببب جاذب  پذیریینشجذب بالا و گز یتظرف یانگرب یزمان یرتأخ یناسببت. ا

با سبببطح   تریفکنش ضبببعبرهم یل بدل  یتروژنقرار دارد. ن 2COو  Heدو گاز   ینب 2Nگاز   رفتار . یباشبببد م یب رق یگازها  

دهنده نشببان یدهپد ین. ایابدیم یشافزا ترییابتدا یهاآن در زمان 0C/Cدچار رخنه شببده و مقدار  2COجاذب، زودتر از 

در بستر  2Nجذب  یفکه منجر به تضع ستا 2COفعال توسط  هاییتسا یحیو اشغال ترج 2Nو  2CO یانرقابت جذب م

بعد صببورت بدونرخنه به یو طول سببتون، منحن یزمان یاسبه مق یو حذف وابسببتگ یجنتا پذیرییمتعم بمنظور. شببودیم

رخنه و  یکل یالگو شده . مشاهده  شود یارائه م (b6)که در شکل   است شده  یمترس  یز( نτ=tv/Lبعد )برحسب زمان بدون 

موضببوع  ینبرخوردار هسببتند. ا یمناسببب یعدد یداریاز پا یجحفظ شببده و نتا یزبعد نخروج اجزا در قالب بدون یبترت

 مشابه را دارد. یاتیعمل یطبه شرا یمتعم لیتبوده و قاب یاسمستقل از مق یستمس نامیکییکه رفتار د دهدینشان م



 
 

 

( برحسب bو ) ی( برحسب زمان واقعa) CALF-20در جاذب  2N/2He/CO یجزئسهگاز  مخلوطرخنه  هاییمنحن .6 شکل

  τ=tv/L بعد زمان بدون

Figure 6. Breakthrough curves of the He/CO₂ /N₂  ternary gas mixture in a fixed-bed column packed with CALF-20: 

(a) as a function of real time and (b) as a function of the dimensionless time, 𝜏 =
𝑡𝑣

𝐿
. 

 یلتشک  یانتقال جرم مشخص   یهبستر جذب شده و ناح   ییابتدا یسرعت در نواح به CO₂که  دهدینشان م  یساز مدل یجنتا

 CALF-20جاذب  یبالا یریپذانتخاب یانگررفتار ب ین. اکندیاز بستر عبور م یربدون تأخ یباًتقر 2Nکه  یدر حال دهد،یم

خوراک نشببان  یبو ترک یبه سببرعت ورود یقابل توجه یوابسببتگ CO₂شببکسببت   هاییاسببت. منحن CO₂نسبببت به 

 یبرا ینمودار سببه بعد 7شببکل  در بسببتر محدود اسببت.  یبر عملکرد کل یافت فشببار خط یرکه تأث یدر حال دهند،یم

 . استشدهداده یشبالا نما جزئیمخلوط سه 

 

بار  1و فشار  ینکلو 29۸ یدر دما CALF-20در جاذب  2N/2He/CO یجزئسه یستمس بعدی سه رخنه یمنحن .7 شکل

 (.95/0 ، 01/0 ، 04/0) یورود یکسر مول یبرا یبرحسب زمان واقع

Figure 7. Three-dimensional breakthrough curves of the He/CO₂ /N₂  ternary gas mixture in a fixed-bed column 

packed with CALF-20 at 298 K and 1 bar, plotted as a function of real time for an inlet gas composition of (0.95, 0.01, 

0.04) mole fraction (He, CO₂ , N₂ ). 

 



 

 یو بهره ور یریانتخاب پذ ی،کار ظرفیت. 4.4

 ییربا تغ یول 3.3بخش  یداده ها و 2بر اساس معادلات بخش  ذبستون و جا یبهره ور یلتحل یبرا یازمورد ن پارامترهای

 آورده 5در جدول  یجو نتا محاسبه(  ۸5/0 ، 15/0) یبا کسر مول 2N/2CO یجزئدو یستمس یبرا یگاز ورود یدرصد مول

 .است شده
 ستونجاذب و  یبهره ور نتایج .5 جدول

Table 5. Adsorbent and adsorption column productivity results. 

Parameter Value Unit 

CO₂  breakthrough time (criterion: C/C₀  = 0.01) 15.78 s 

Stoichiometric time 16.61 s 

Working capacity (dynamic loading at breakthrough) 2.24 mol kg⁻ ¹ 

Equilibrium CO₂  capacity (at feed: 15 % CO₂ , 85 % N₂ , 298 K, 1 bar) 2.35 mol kg⁻ ¹ 

Bed utilisation (η = qwork / qeq) 95.3 % 

Length of unused bed (LUB) 1.49 cm 

Mass-transfer zone length (MTZ) (Δz between C/C₀  = 0.05 and 0.95 at t = 15.5 s) 2.32 cm 

CO₂ /N₂  selectivity (equilibrium) ~320 – 

 

 

 دهدینشان م CO₂/N₂ در برابر یخوب یاربس پذیریینشگز CALF-20 جاذب یشده، ستون حاو یهارا یجاساس نتا بر

 یشکست انتخاب یار(. بر اساس معمتریسانت 3/2 ≈ جرم انتقال ناحیه ارتفاع) دارد یادز یبش با غلظتو جبهه ( 320)حدود 

( یتعادل یتظرف ٪95از  یش)ب رسدیم یلوگرممول بر ک 24/2به  ینامیکد یاتیعمل یت(، ظرفیورود CO₂ از غلظت 1٪)

 .است بستر بالای بسیار وریبهرهدهنده که نشان

 رخنه  یسرعت بر منحن اثرات. 4.۵  

با جاذب و در  یالزمان تماس کمترس ی. سرعت بالاتر به معنباشدمیدر بستر یالکنترل کننده زمان ماند س یالس سرعت

 ینهکاهش سرعت امکان استفاده به یگراز طرف د .باشدمیجذب بستر  یتکاهش راندمان ظرف ورخنه  ترزمان کوتاه یجهنت



رود. در صنعت  یبالاتر م یزو افت فشار در بستر ن یانشدن جر کانالیزه یسکر یکند ول یم یجادجذب بستر را ا یتاز ظرف

بر رفتار  یسرعت گاز ورود یمنظور بررسبه دارد. یتاهم یارجذب با انتخاب سرعت مناسب بس یتظرف یساز ینهبه

 یستمس یرخنه برا یمنحن سازیمدل یوسته،پ یانجر یطدر شرا CALF-20عملکرد جاذب  یابیجذب و ارز ینامیکید

 یورود متفاوتسرعت  پنجبار در  1و فشار کل  ینکلو 29۸ ی(  در دما۸5/0 ، 15/0) یبا کسر مول 2N/2CO یجزئدو

ستون شامل طول ستون  یاتیو عمل یهندس یط. شراشد انجام یهبر ثان متر 0.07 و 05/0، 04/0، 03/0، 01/0 بستر برابر با

 s06/0-1انتقال جرم  یبضر و فشار صفر یانگراد ،بر مترمربع کیلوگرم 705ذرات  ی، چگال4/0تخلخل بستر  تر،م 07۸/0

را  یداکس یگاز کربن د یبرا یسازمدل ینا یجنتا ۸. شکل صرفنظر شد ینظرگرفته شد و از اثرات اختلاط محور در

 .باشدمیرخنه به سمت راست بر اثر کاهش سرعت  یانتقال منحن یانگرکه ب دهدمینشان 

 
 

 . 2N/2CO یجزئدو یستمدر س یداکس یکربن د گازرخنه  یسرعت بر منحن اثرتغییرات .۸ شکل

Figure 8. Effect of superficial gas velocity on the CO₂  breakthrough curves in the CO₂ /N₂  binary system. 

 

 رخنه  یبر منحن ینفوذ مولکول یبضر اثرات. 4.6

سطح جاذب و درون جاذب  بهکننده سرعت حرکت مولکول جذب شونده از توده گاز  یینتع ینفوذ مولکول ضریب

 یتر ینهو استفاده به داشت خواهد یرخنه عرض کمتر یپارامتر بزرگتر باشد منطقه انتقال جرم منحن ین. هر چه اباشدمی

 جاذب ذرات جاذب، ساختار یزسا ییرپارامتر با تغ ینبهبود ا یصنعت یاز بستر جذب صورت خواهد گرفت. در کاربردها

جذب  ینامیکیبر رفتار د انتقال جرم یبضر تغییرات یمنظور بررسبه .شودمیانجام  یالتلاطم س یشحفرات( و افزا یز)سا

با  2N/2CO یجزئدو یستمس یرخنه برا یمنحن سازیمدل یوسته،پ یانجر یطدر شرا CALF-20عملکرد جاذب  یابیو ارز

s- و 06/0، 04/0، 10/0 انتقال جرم  ضریب چهاربار در  1و فشار کل  ینکلو 29۸ ی(  در دما۸5/0 ، 15/0) یکسر مول

ذرات  ی، چگال4/0تخلخل بستر  تر،م 07۸/0ستون شامل طول ستون  یاتیو عمل یهندس یطشد. شراانجام یهبر ثان متر 10۸/0



و با صرفنظر از اثرات اختلاط  فشار صفر یانگرادو  یهمتر بر ثان 01/0برابر با  یورود سرعتبر مترمربع و  کیلوگرم 570

بخش  شکل تغییر یانگرکه ب دهدمیرا نشان  یداکس یگاز کربن د یبرا یسازمدل ینا یجنتا 9. شکل شدانجام یمحور

به  یدنرس یبرا یاززمان مورد ن یدرصد 25 کاهش یجهنت دررخنه و  یمنحن در  یهناح ینانتقال جرم و کاهش عرض ا

 .باشدمی یبضر ینا یشتعادل با افزا

 
 

 

 . 2N/2CO یجزئدو یستمدر س یداکس یکربن د گازرخنه  یانتقال جرم بر منحن یبضر اثرتغییرات .9 شکل

Figure 9. Effect of the LDF mass transfer coefficient on the CO₂  breakthrough curves in the CO₂ /N₂  binary system. 

 گیرییجهنت . ۵

در بستر ثابت پرشده با جاذب  CO₂/N₂ یجزئجذب دو یسازمدل یجامع برا ینامیکیمدل د یک، تحقیق یندر ا

و تعادل  LDF ینتیکس ی،شامل موازنه جرم جزء، موازنه جرم کلشد. معادلات حاکم توسعه داده CALF-20 یآل-فلز

به روش  یبه روش تفاضل محدود بالادست و حل زمان یمکان یسازبا استفاده از گسسته IAST با روش یچندجزئ

با  یهثان 01/0 یو گام زمان یگره محور 100. مطالعه استقلال از شبکه نشان داد که یدندکوتا مرتبه سوم حل گرد-رانگ

 نگوین یتجرب یهابا داده یت. مدل با موفقدهدیارائه م یو قابل قبول یدارپا یعدد یجدر زمان رخنه، نتا %1کمتر از  یخطا

دهنده دقت که نشان یدرخنه حاصل گرد هاییمنحن بینییشدر پ %5انحراف کمتر از  یانگینشد و م یاعتبارسنج[ 7]

 یرنظ یکم یهابا استفاده از شاخص CALF-20 عملکرد جاذب یابیارز .است یجذب رقابت یفمدل در توص یبالا

، طول بستر (3/95%، بازده بستر )(320)حدود  ینامیکید یریپذ(، انتخابیلوگرممول بر ک 24/2) یکار یتظرف

 CALF-20 نشان داد که یج. نتاشدانجام( متریسانت 32/2انتقال جرم ) یه( و طول ناحمتریسانت 49/1نشده )استفاده

 %15 یخوراک حاو یطشرا یآن برا یکار یتدارد و ظرف N₂ در حضور CO₂ نسبت به ییبالا یاربس یریپذانتخاب

CO₂ (در محدوده قابل قبول )از  یسرعت ورود یشنشان داد که افزا یپارامتر یقرار دارد. بررس یمشابه گاز دودکش



 0۸/0به  01/0انتقال جرم از  یبضر یشکه افزا یدر حال دهد،یزمان رخنه را به شدت کاهش م یه،متر بر ثان 07/0به  01/0

 بینییشدر پ ییبالا ییمدل حاضر توانا .کندیتر مانتقال جرم را فشرده یهداده و ناح یشرخنه را افزا یمنحن یبش یه،بر ثان

جذب  یواحدها یبرا یمفهوم یطراح یهبه عنوان گام اول تواندیدر بستر ثابت داشته و م CO₂ جذب ینامیکیرفتار د

و  یرهمدمابزرگ، توسعه مدل به حالت غ یاسدر مق یصنعت یکاربردها ی. برایردپس از احتراق مورد استفاده قرار گ

 .شودیم یشنهادپ یندهانداز آبه عنوان چشم (TSA یا VSA )مانند واجذب-جذب یهالحاظ کردن چرخه

 

 علائم انگلیسی

A 2 ،مقطع ،سطحمساحتm 

C 3 ،غلظتmol/m 

D ینفوذ مولکول بیضر، s/ 2m 

d ره،یدا شعاع meter 

k 1انتقال جرم،  بیضر/s 

𝑁̇ مقدار جذب شونده ،  یزمان راتییتغmol/s 

𝑛̇ یمول شار، mol/s 

P ،پاسکال فشار 

q جذب،  زانیمmol/kg 

R 1گازها،  یجهان ثابت-K 1-J mol 

T حرارت، درجه K 

t ،زمان second 

u یظاهر سرعت، m/s 

v یذره ا نیب سرعت، m/s 

y یمول کسر 

 ییونان علائم

 انیگراد ∆

ε تخلخل 
μ ،ویسکوزیته Pa·s 

ρ ،3 چگالیkg/m 

𝛼 یریپذ انتخاب 

Ƞ ستون جذب یور بهره 

 زیرنویس

ads جاذب 

B بستر 

b رخنه 

e موثر 



f سیال 

i جزء 

in به بستر یورود 

m جرم یمولکول، 

out از بستر یخروج 

p ذره 

R راکتور 

T مجموع 

work یاتیعمل/یکار 
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