
1 
 

جذب دی اکسید کربن در بستر جاذب  یندفرآ ینامیکید یلو تحل یمدلساز

 AC/13X/CMS یبیترک یزنبورلانه
4، بیژن هنرور3، معین نبی پور*2اسفندیاری ، نادیا1 محمدحسین خواست خدایی

 

 رانیا ،مرودشت ،ی، دانشگاه آزاد اسلاممرودشتواحد  ،یمیش ی، گروه مهندسدکتریدانشجوی 1

 رانیا ،مرودشت ،یواحد مرودشت، دانشگاه آزاد اسلام ،یمیش ی، گروه مهندسدانشیار2* 
 رانیا ،مرودشت ،یواحد مرودشت، دانشگاه آزاد اسلام ،یمیش ی، گروه مهندساستادیار3
 رانیا ،مرودشت ،یواحد مرودشت، دانشگاه آزاد اسلام ،یمیش ی، گروه مهندسدانشیار4

 

 gmail.com2013n.esfandiari., Nadia.esfandiari@iau.ac.ir@پیام نگار: 

 

Dynamic Modeling and Analysis of Carbon Dioxide 

Adsorption Process in a Hybrid AC/13X/CMS Honeycomb 

Adsorbent Bed 

Mohammad Hossein Khastkhodaei1, Nadia Esfandiari2*, Moein Nabipour3, Bizhan 

Honarvar4 

 
1Ph.D. student, Department of Chemical Engineering, Marv.C., Islamic Azad University, Marvdasht, Iran 

, Islamic Azad University, .C.Department of Chemical Engineering, Marv, Professor ociateAss*2

Marvdasht, Iran 

Professor, Department of Chemical Engineering, Marv.C., Islamic Azad University, Assistant 3

Marvdasht, Iran 

Associate Professor, Department of Chemical Engineering, Marv.C., Islamic Azad University, 4

Marvdasht, Iran 

 

n.esfandiari.2013@gmail.com, Nadia.esfandiari@iau.ac.ir: mail-E 

 

In this study, dynamic modeling and analysis of carbon dioxide adsorption in a hybrid 

honeycomb adsorbent bed composed of activated carbon, zeolite 13X, and carbon molecular 

sieve were investigated. The rationale for using this hybrid adsorbent is to take advantage of 

the complementary properties of its components. Activated carbon provides high specific 

surface area and diverse diffusion pathways, zeolite 13X offers polar and cationic sites with 

strong affinity toward CO₂, and carbon molecular sieve contributes microporous structure 

and molecular sieving effects, which can enhance adsorption capacity and dynamic column 

performance. In addition, the honeycomb structure provides regular flow channels, reduces 

pressure drop, and improves gas–solid mass transfer during the adsorption process. A 

mathematical model was developed based on gas-phase mass balance, the linear driving force 

kinetic model, and adsorption equilibrium isotherms. The model was validated using 

experimental adsorption capacity data and the main trends of breakthrough behavior. The 
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results showed that increasing pressure enhanced CO₂ adsorption capacity, whereas 

increasing temperature decreased adsorption capacity, which is consistent with the 

exothermic nature of physical adsorption. The optimized adsorbent composition containing 

30 wt% zeolite 13X and 70 wt% CMS showed the best performance within the investigated 

operating range. Sensitivity analysis indicated that pressure, adsorbent composition, and 

temperature were the most influential parameters affecting CO₂ adsorption capacity. The 

main contribution of this work is the conversion of experimental data for a hybrid 

honeycomb adsorbent into a validated dynamic modeling framework for analyzing 

adsorption capacity, breakthrough behavior, and the effects of operating parameters. 

Keywords: Dynamic modeling, carbon dioxide adsorption, honeycomb bed, adsorption 

isotherms, parametric analysis. 

 

 

 چکیده

زنبوری ترکیبی شامل اکسیدکربن در بستر جاذب لانهسازی و تحلیل دینامیکی فرآیند جذب دیدر این پژوهش، مدل

زمان از گیری همکارگیری این جاذب ترکیبی، بهرهو کربن غربال مولکولی انجام شد. به 13Xکربن فعال، زئولیت 

با سطح ویژه بالا و مسیرهای نفوذی متنوع به افزایش که کربن فعال طوریهای مکمل اجزای مختلف است؛ بهویژگی

 های قطبی و کاتیونی میل ترکیبی بالایی نسبت بهبه دلیل وجود سایت 13Xکند، زئولیت دسترسی مولکولی کمک می

ای و اثر غربال مولکولی، ظرفیت جذب و رفتار دارد، و کربن غربال مولکولی با ساختار ریزحفره دی اکسید کربن

زنبوری نیز با ایجاد مسیرهای منظم جریان، کاهش افت فشار و بهبود دهد. ساختار لانهدینامیکی ستون را بهبود می

کند. مدل ریاضی بر پایه موازنه جرم فاز فراهم می دی اکسید کربن انتقال جرم، بستر مناسبی برای جذب دینامیکی

های تجربی ظرفیت جذب و روندهای توسعه یافت و با داده های تعادلیگاز، سینتیک نیروی محرکه خطی و ایزوترم

منحنی رخنه اعتبارسنجی شد. نتایج نشان داد که افزایش فشار موجب افزایش ظرفیت جذب و افزایش دما موجب 

 30سازگار است. همچنین ترکیب بهینه شامل  دی اکسید کربن شود که با ماهیت گرمازای جذب فیزیکیکاهش آن می

شده نشان داد. تحلیل بالاترین عملکرد را در محدوده شرایط بررسی CMS درصد وزنی 70و  13Xزئولیت  درصد وزنی

ترتیب بیشترین اثر را بر ظرفیت جذب دارند. سهم اصلی این مقاله، حساسیت نشان داد که فشار، ترکیب جاذب و دما به

سازی دینامیکی قابل اعتبارسنجی برای تحلیل مدلزنبوری ترکیبی به یک چارچوب های تجربی جاذب لانهتبدیل داده

 .ظرفیت جذب، رفتار رخنه و اثر پارامترهای عملیاتی است

 تحلیل جذب، هایایزوترم زنبوری،لانه بستر کربن، اکسید دی جذب دینامیکی، مدلسازی: کلید واژه

 .پارامتری
 

 مقدمه -1

ترین عوامل تغییرات اقلیمی و گرمایش جهانی، توجه مهمدر جو به عنوان یکی از  دی اکسید کربن افزایش غلظت

فرآیندهای  .[1] های کارآمد برای جذب و جداسازی این گاز جلب کرده استای را به توسعه فناوریگسترده

در این  [ و جذب سطحی وجود دارد.3و  2مختلفی جهت جذب دی اکسید کربن مثل فرآیند جذب با حلال ]
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طحی به دلیل مصرف انرژی پایین، سادگی عملیاتی و قابلیت استفاده در مقیاس صنعتی، میان، فرآیندهای جذب س

در  [.5و 4] اندهای گازی مطرح شدهاز جریان دی اکسید کربن های مؤثر برای جداسازیبه عنوان یکی از روش

راندمان و کاهش این فرآیندها، انتخاب جاذب مناسب و طراحی بهینه بستر جذب، نقش کلیدی در افزایش 

 .کندهای عملیاتی ایفا میهزینه

کاربرد در از جمله مواد پر (CMS) کربن غربال مولکولی و 13Xزئولیت  ،[6]َ (AC) هایی مانند کربن فعالجاذب

پذیری مناسب، مورد هستند که به دلیل ساختار متخلخل، سطح ویژه بالا و خواص انتخاب دی اکسید کربن جذب

ید کربن، دی اکس های الکترواستاتیکی قوی با مولکولکنشبه دلیل برهم13Xزئولیت  .[7] اندگرفتهتوجه قرار 

بردهای فشار ظرفیت جذب بالایی دارد، در حالی که کربن فعال به عنوان یک جاذب ارزان و در دسترس، برای کار

نتیکی شده، امکان جداسازی سیای کنترلبه دلیل ساختار میکروحفره CMSپایین مناسب است. از سوی دیگر، 

ی پرشده، با ها به صورت ذرات مجزا در بسترهابا این حال، استفاده از این جاذب .[8] کندگازها را فراهم می

 .هایی نظیر افت فشار بالا، محدودیت انتقال جرم و کاهش پایداری مکانیکی همراه استچالش

به عنوان راهکاری مؤثر برای رفع   1زنبوریبه ویژه بسترهای لانههای ساختاریافته های اخیر، توسعه جاذبدر سال

های منظم، سطح های بسترهای متداول مورد توجه قرار گرفته است. این ساختارها به دلیل داشتن کانالمحدودیت

نشان  مطالعات .[9] دهندتماس بالا و افت فشار کم، انتقال جرم را بهبود بخشیده و عملکرد جذب را ارتقاء می

زنبوری در مقایسه با بسترهای پرشده، ضریب انتقال جرم بالاتر و مقاومت انتقالی کمتری اند که بسترهای لانهداده

علاوه بر این، ساختارهای مونو لیتیک  .شوددارند، که منجر به افزایش ظرفیت جذب و کاهش زمان رخنه می

را داشته و عملکرد  جذب سطحی با نوسان فشار و دما فرآیندهایمبتنی بر کربن و زئولیت، قابلیت استفاده در 

  .[10] اندمناسبی در شرایط صنعتی از خود نشان داده

تواند ه مییکی از رویکردهای نوین در این زمینه، استفاده از ساختارهای ترکیبی شامل چند نوع جاذب است ک

زنبوری، امکان در یک بستر لانه CMS و AC ،13X رکیبمزایای هر یک از مواد را به صورت همزمان فراهم کند. ت

سازد. نتایج مطالعات دستیابی به تعادل مناسب بین ظرفیت جذب، نفوذپذیری و استحکام مکانیکی را فراهم می

به  ، منجرCMS 70%و  13Xزئولیت  %30ها، به ویژه نسبت اند که ترکیب بهینه این جاذبتجربی نشان داده

طح زنبوری موجب افزایش سهمچنین، ساختار لانه .شودمی دی اکسید کربن توجه ظرفیت جذبافزایش قابل 

 .شودای میهای ذرهو بهبود خواص انتقال جرم در مقایسه با جاذب (m²/g 1500ویژه )تا بیش از 

رفیت جذب و گیری ظها صرفاً بر اندازههای قابل توجه در مطالعات تجربی، بسیاری از پژوهشبا وجود پیشرفت

بینی عملکرد سیستم کمتر مورد های عمیق مدلسازی دینامیکی و پیشاند و تحلیلرفتار تعادلی تمرکز داشته

های انتقال توجه قرار گرفته است. در حالی که مدلسازی ریاضی فرآیند جذب، ابزاری قدرتمند برای درک مکانیزم

های استفاده از مدل .[11]شود های صنعتی محسوب میجرم، تحلیل حساسیت پارامترها و طراحی بهینه سیستم

                                                           
1 Honeycomb 
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بینی رفتار جذب در شرایط های تعادلی نظیر لانگمویر و فروندلیچ، امکان پیشو ایزوترم LDF سینتیکی مانند

 .کندعملیاتی مختلف را فراهم می

جریان، نقش مهمی در  علاوه بر این، تحلیل پارامتری و حساسیت پارامترهای عملیاتی نظیر فشار، دما و دبی

 ترین پارامتر مؤثر بر ظرفیت جذباند که فشار به عنوان مهمسازی فرآیند جذب دارد. مطالعات نشان دادهبهینه

شود، در حالی که افزایش دما معمولاً باعث کاهش ظرفیت جذب در فرآیندهای شناخته می دی اکسید کربن

ها نیز تأثیر قابل توجهی بر عملکرد دسی بستر و ترکیب جاذباز سوی دیگر، طراحی هن .[12]گردد فیزیکی می

 .سیستم دارد و باید به صورت همزمان مورد بررسی قرار گیرد

های کربنی، زئولیتی و کربن غربال مولکولی، بر روی جاذب دی اکسید کربن با وجود مطالعات متعدد درباره جذب

های تعادلی منفرد، بسترهای پرشده معمولی یا بررسی هایهای موجود بر جاذببخش قابل توجهی از پژوهش

اند. در این مطالعات، معمولاً ظرفیت جذب اشباع، پارامترهای ایزوترم و عملکرد کلی جاذب بررسی متمرکز بوده

زمان فشار، دما، دبی شده است؛ اما رفتار دینامیکی ستون، تغییرات زمانی غلظت خروجی، منحنی رخنه، اثر هم

 .سازی شده استصورت منسجم مدلزنبوری کمتر بهها در یک بستر ساختاریافته لانهترکیب جاذب جریان و

ساخته و عملکرد  AC/13X/CMS زنبوری ترکیبیجاذب لانه[، 8] از سوی دیگر، در مقاله تجربی قبلی نویسندگان

های رخنه مکانیکی و منحنیهای ساختاری، استحکام آن از نظر ظرفیت جذب، ویژگی دی اکسید کربن جذب

کننده برای تحلیل رفتار بینیبررسی شد. با این حال، آن مطالعه عمدتاً ماهیت تجربی داشت و یک چارچوب پیش

کرد. بنابراین، شکاف اصلی که مقاله حاضر به دینامیکی ستون و بررسی اثر پارامترهای عملیاتی مختلف ارائه نمی

در  دی اکسید کربن بینی رفتار جذبدینامیکی قابل اعتبارسنجی برای پیشدهد، نبود یک مدل آن پاسخ می

 .است AC/13X/CMS زنبوری ترکیبیبستر لانه

 بر این اساس، سهم علمی مقاله حاضر در چهار محور اصلی قابل بیان است: نخست، توسعه مدل دینامیکی جذب

های و ایزوترم LDF جرم فاز گاز، مدل سینتیکی زنبوری ترکیبی بر پایه موازنهدر ستون لانه دی اکسید کربن

های رخنه برای اعتبارسنجی مدل؛ سوم، تحلیل های تجربی ظرفیت اشباع و منحنیتعادلی؛ دوم، استفاده از داده

ها بر عملکرد جذب؛ و چهارم، ارائه چارچوبی برای زمان فشار، دما، دبی جریان، طول ستون و ترکیب جاذباثر هم

رفتار ستون در شرایط عملیاتی مختلف. بنابراین، نوآوری مقاله حاضر صرفاً در معرفی یک جاذب جدید بینی پیش

کننده و قابل بینیزنبوری ترکیبی به یک مدل دینامیکی پیشهای تجربی جاذب لانهنیست، بلکه در اتصال داده

 .است دی اکسید کربن سازی فرآیند جذباستفاده برای تحلیل و بهینه

بینی شده، هدف مقاله حاضر توسعه و اعتبارسنجی یک مدل دینامیکی برای پیشتوجه به شکاف پژوهشی بیانبا 

است. این مقاله برخلاف مطالعه تجربی  AC/13X/CMS زنبوری ترکیبیدر بستر لانه دی اکسید کربن رفتار جذب

متمرکز بود، بر  HZC ب جاذبگیری عملکرد جذیابی و اندازهکه بر ساخت، مشخصه[ 8]قبلی نویسندگان 

 .سازی رفتار زمانی ستون، تحلیل منحنی رخنه و بررسی اثر پارامترهای عملیاتی بر عملکرد جذب تمرکز داردمدل
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 های تجربی مورد استفادهتوصیف سیستم و داده -2

زنبوری ترکیبی شامل کربن فعال، زئولیت اکسیدکربن در بستر لانهسازی دینامیکی جذب دیدر این مطالعه، مدل

13X بازیورتان سلولو کربن غربال مولکولی انجام شد. جاذب مورد بررسی بر پایه فوم پلی OPUF  ساخته شده و

نشانی جاذب مقاله حاضر، فرآیند ساخت یا لایه دراند. نشانی شدههای آن لایهپودرهای جاذب بر روی دیواره

از  دی اکسید کربن های تجربی جذبصورت تجربی تکرار نشده است، بلکه مشخصات ساختاری جاذب و دادهبه

و کربن غربال   13Xدر آن مطالعه، پودرهای کربن فعال، زئولیت د. انقبلی نویسندگان استفاده شدهمقاله تجربی 

عنوان عامل های مشخص، با استفاده از چسب اپوکسی بهسازی و اختلاط در نسبتمولکولی پس از آماده

های نشانی شدند. سپس نمونهلایه ppi 25باز با اندازه یورتان سلولهای فوم پلیدهنده بر روی دیوارهاتصال

زنبوری ت خشک شدند تا جاذب کامپوزیتی لانهساع 5مدت درجه سلسیوس به 150شده در دمای دادهپوشش

های تجربی موجود تمرکز دارد و سازی دینامیکی و تحلیل دادهدست آید. بنابراین، مقاله حاضر بر مدلپایدار به

در این مطالعه، منظور از  .گزارش شده است [8]یابی جاذب در مرجع شانی و مشخصهنجزئیات کامل سنتز، لایه

تشکیل یک فاز شیمیایی جدید میان اجزای جاذب نیست، بلکه تشکیل یک  AC/13X/CMS جاذب ترکیبی

عنوان اسکلت نگهدارنده و باز بهیورتان سلولزنبوری است. در این ساختار، پایه فوم پلیکامپوزیت ساختاریافته لانه

لایه پوششی بر روی صورت یک به CMS و AC ،13X کند و ذرات جاذب شاملمسیر عبور جریان گاز عمل می

شوند. بنابراین، اتصال میان اجزای جاذب عمدتاً از نوع اتصال فیزیکی زنبوری تثبیت میهای لانههای کانالدیواره

شود، نه از طریق تشکیل پیوند نشانی، چسبندگی سطحی و حضور بایندر ایجاد میو ساختاری است و از طریق لایه

 .CMS و AC ،13X شیمیایی جدید میان

زنبوری دانست، زیرا اجزای مختلف در یک توان یک کامپوزیت جاذب لانهاز دیدگاه عملکردی، این ساختار را می

کنند. کربن فعال با سطح ویژه بالا و مسیرهای نفوذی متنوع، های مکمل ایفا میبستر واحد قرار گرفته و نقش

با ریزحفرات و اثر غربال  CMS ، ودی اکسید کربن های قطبی و میل ترکیبی بالا نسبت بهبا سایت 13Xزئولیت 

زمان در عملکرد جذب مشارکت دارند. در نتیجه، بهبود عملکرد جاذب ترکیبی ناشی از صورت هممولکولی، به

 .زنبوری واحد استتشکیل فاز جدید نیست، بلکه حاصل ترکیب ساختاری و عملکردی این اجزا در یک بستر لانه

شده اشاره دارد، اما های بررسیدر این مقاله به مجموعه جاذب AC/ 13X/CMS اصطلاح لازم به ذکر است که

بوده و در آن  CMS درصد وزنی 70و  13Xدرصد وزنی  30های تجربی شامل بر اساس داده HZC ترکیب بهینه

 .صفر است AC سهم

درصد  70و  13Xدرصد وزنی زئولیت  30، ترکیب بهینه جاذب شامل ننویسندگابر اساس نتایج تجربی مقاله قبلی 

 BET سطح ویژه، g/cm³ 636/0معرفی شده است. این نمونه دارای دانسیته  HZC بوده که با عنوان CMS وزنی

شماتیکی از  1شکل  .است nm 73/37و اندازه متوسط حفره  cm³/g 46/1، حجم حفرات m²/g 84/1554برابر با 

عنوان بستر به OPUF دهد. در این ساختار، پایه فومیرا نشان می زنبوری ترکیبیساختار بستر جاذب لانه
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اند. همچنین نشانی شدههای آن لایهبر روی دیواره CMS و  AC ،13X زنبوری عمل کرده و ذرات جاذب شامللانه

 .زنبوری در شکل مشخص شده استهای منظم لانهمسیر جریان گاز از میان کانال

 
 .CMS و AC ،13X های جاذبو لایه OPUF زنبوری ترکیبی شامل پایهبستر جاذب لانه. شماتیک ساختار 1شکل 

Figure 1. Schematic representation of the hybrid honeycomb adsorbent bed structure, including the OPUF 

support and AC, 13X, and CMS adsorbent layers. 
 

 دی اکسید کربن های جذببرای تعیین پارامترها و اعتبارسنجی مدل از آزمایشهای تجربی مورد استفاده داده

استخراج  mL/min 300تا  50و دبی جریان  کلوین 343تا  303، دمای بار 4تا  02/0 خالص در محدوده فشار

محفظه  .شدانجام  بار 4تا  2در حالی که اعتبارسنجی دینامیکی مدل و تحلیل اثر فشار عمدتاً در محدوده ، شدند

بوده و دمای سیستم با استفاده از حمام آب ثابت  cm 5/8و قطر داخلی  cm 23جذب مورد استفاده دارای طول 

ساعت در نظر گرفته شد و زمانی که تغییر  6های تعادلی، زمان رسیدن به تعادل برابر با نگه داشته شد. در آزمایش

 .حالت تعادل فرض گردیدبود،  kPa 1دقیقه کمتر از  15فشار سیستم طی 

محاسبه  1معادله صورت از اختلاف فشار اولیه و نهایی محفظه جذب به دی اکسید کربن شدههای جذبمقدار مول

 :شد

gc i f
Gas

gc i f

V P P
n

RT Z Z

 
  

 
                                                                                                    )1( 

حجم گاز درون محفظه جذب :gcV (،اکسید کربندی) شدههای گاز جذبدهنده تعداد مولنشان: Gasn که در آن،

دمای محفظه : gcT ،شود(است )که از اختلاف بین حجم خالص محفظه و حجم جاذب داخل آن تخمین زده می

 پذیری در فشار اولیهضریب تراکم: iZ ،فشار نهایی )تعادلی( محفظه جذب: fP ،فشار اولیه محفظه جذب: iP، جذب

 آزمایش است. پذیری در فشار نهایی )تعادلی(ضریب تراکم: fZ آزمایش، و
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. [13]محاسبه شده است   Peng-Robinson (PR)پذیری با استفاده از معادله حالتدر این پژوهش، ضریب تراکم

 .دست آمدجاذب بهشده بر جرم های جذبظرفیت جذب تجربی نیز از تقسیم مقدار مول

 

 سازیفرضیات مدل -2-1

 :برای توسعه مدل دینامیکی، فرضیات زیر در نظر گرفته شد

  .بعدی و در راستای محوری فرض شدزنبوری یکجریان گاز در ستون لانه. 1

 .تغییرات شعاعی غلظت در ستون ناچیز در نظر گرفته شد. 2

  .انتقال جرم یکنواخت فرض شدبستر جاذب از نظر تخلخل، دانسیته و خواص . 3

شده ها در محفظه کنترلاز نوع جذب فیزیکی در نظر گرفته شد. با توجه به اینکه آزمایش دی اکسید کربن جذب. 4

سازی، دمای ستون ثابت و یکنواخت فرض شد. و با استفاده از حمام آب انجام شدند، در مدل حاضر برای هر شبیه

پارامتر عملیاتی ورودی در نظر گرفته شد، اما تغییرات موضعی و زمانی دما در داخل عنوان یک بنابراین، دما به

 .افت فشار در طول ستون نسبت به فشار عملیاتی ناچیز فرض شد.بستر در مدل حل نشد

  .انتقال جرم شامل انتقال از فاز گاز به سطح جاذب و نفوذ درون ساختار متخلخل جاذب است. 5

 .توصیف شد LDF دل نیروی محرکه خطیسینتیک جذب با م. 6

 .های لانگمویر و فروندلیچ محاسبه شدظرفیت تعادلی جذب با استفاده از ایزوترم. 7

 .در ابتدای فرآیند، بستر احیاشده فرض شد؛ بنابراین مقدار جذب اولیه در فاز جامد ناچیز در نظر گرفته شد. 8

سازی برای تمرکز بر موازنه جرم، انتقال جرم و رفتار مدلعنوان یک تقریب فرض همدما در این پژوهش به

ماهیتی گرمازا دارد، کنترل دمای خارجی  دی اکسید کربن دینامیکی جذب استفاده شد. اگرچه جذب فیزیکی

محفظه با حمام آب و مقیاس آزمایشگاهی سیستم موجب کاهش تغییرات دمایی قابل توجه در طول آزمایش 

صورت مقدار کلوین به 343تا  303های تجربی مورد استفاده، دمای عملیاتی در محدوده دادهشود. از این رو، می

های های بالاتر یا چرخهتر، دبیسازی در نظر گرفته شد. با این حال، در مقیاس بزرگثابت ورودی برای هر شبیه

اثرگذار باشند؛ بنابراین،  متوالی جذب و احیا، اثرات حرارتی ممکن است بر ظرفیت جذب و شکل منحنی رخنه

 .توسعه مدل غیرهمدما نیازمند افزودن موازنه انرژی به مدل است

 فرض این. نشد حل مستقل صورتبه انرژی معادله و شد فرض همدما سازیشبیه هر در ستون حاضر، مدل در

 معنای به و است شده استفاده دمایی کنترل تحت آزمایشگاهی هایداده تحلیل برای سازیمدل تقریب عنوانبه

 .نیست دی اکسید کربن جذب گرمازای ماهیت کامل گرفتننادیده
 

 معادلات حاکم بر مدل دینامیکی -2-2

جایی محوری، پخش محوری و انتقال جرم به در فاز گاز ستون با در نظر گرفتن جابه دی اکسید کربن موازنه جرم

 :نوشته شد 2معادله صورت فاز جامد به

(2)                                                                                                           ε
𝐶

𝑡
+ 𝑢

𝐶

𝑧
= ε𝐷𝑎𝑥

2𝐶

𝑧2 − (1 − ε)ρb
𝑑𝑞

𝑑𝑡
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 axDسرعت خطی گاز،   uمختصات محوری ستون،   zزمان،  tدر فاز گاز،  دی اکسید کربن غلظت  Cکه در آن، 

صورت در مدل حاضر، معادله انرژی به .است دانسیته ظاهری بستر bρتخلخل بستر،  εضریب پخش محوری، 

  Tسازی ثابت فرض گردید. بنابراین، اثر دما از طریق مقدار ورودی مستقل حل نشد و دمای ستون در هر شبیه

عنوان یک وارد مدل شد. این فرض بهو پارامترهای ایزوترم  دی اکسید کربن در محاسبه غلظت گاز، فشار جزئی

های آزمایشگاهی تحت کنترل دمایی استفاده شده است و به معنای ناچیز بودن کامل سازی برای تحلیل دادهساده

 .[14] نیست دی اکسید کربن اثرات حرارتی جذب

 :شدبرای توصیف نرخ انتقال جرم بین فاز گاز و فاز جامد، از مدل نیروی محرکه خطی استفاده 
𝑑𝑞

𝑑𝑡
= 𝑘𝐿𝐷𝐹(𝑞∗ − 𝑞) (3)                                                                                                          

ظرفیت جذب تعادلی است.   q∗ای و ظرفیت جذب لحظه  s( ،q−1(ضریب کلی انتقال جرم   LDFkدر این رابطه، 

 .[15] شودایزوترم جذب محاسبه میاز رابطه  ∗qمقدار 

 :استفاده شد 4معادله صورت برای محاسبه ظرفیت تعادلی، ایزوترم لانگمویر به

q∗=
𝑞𝑚𝑎𝑥𝐾𝐿𝐶

1+𝐾𝐿𝐶
                                                                                                                       )4(   

 .ثابت تعادل لانگمویر است LKو  )mol/kg(ظرفیت بیشینه جذب  maxqکه در آن، 

 :صورت زیر استفاده شدهمچنین برای بررسی رفتار سطح ناهمگن جاذب ترکیبی، ایزوترم فروندلیچ نیز به

q*=𝐾𝐹𝐶
1

𝑛                                                                                                                          )5( 

 .پارامترهای ایزوترم فروندلیچ هستند  nو  FKثابت تعادل لانگمویر، و   LKظرفیت بیشینه جذب،  maxqکه در آن، 

نیز  Toth و Sips هایهای لانگمویر و فروندلیچ، مدلهای تعادلی، علاوه بر ایزوترمدادهبرای مقایسه دقت برازش 

 :شودتعریف می 6معادله صورت به Sips استفاده شدند. ایزوترم

𝑞∗ =  
𝑞𝑚𝑎𝑥(𝐾𝑆𝐶)

1
𝑛𝑠

1+(𝐾𝑆𝐶)
1

𝑛𝑠

(6        )                                                                                                     

 

 :شودبیان می 7معادله صورت بهنیز  Toth ایزوترم

𝑞∗ =  
𝑞𝑚𝑎𝑥𝐾𝑇𝐶

(1+(𝐾𝑇𝐶)𝑡)
1
𝑡

(7      )                                                                                                        

 

پارامتر ناهمگنی  Toth  ،Snو  Sips های ایزوترمثابتترتیب ه ب TKو   SKظرفیت بیشینه جذب،  maxqدر این روابط، 

ها از طریق برازش هستند. پارامترهای این مدل  Toth ایزوترمدر  ناهمگنی سطح پارامتر  tو   Sipsایزوترمسطح در 

 .سازی مجموع مربعات خطا تعیین شدندهای تجربی ظرفیت جذب و کمینهداده

 

 شرایط اولیه و مرزی -2-3

صورت فرض شد. بنابراین شرایط اولیه مدل به دی اکسید کربن در ابتدای فرآیند جذب، بستر احیاشده و عاری از

 :زیر تعریف شد
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C(z,0) = 0 (8                                                                                                                   )  

 

q(z,0) = 0  (9                                                                                                                  )  

 :برابر با غلظت خوراک ورودی در نظر گرفته شد دی اکسید کربن در ورودی ستون، غلظت

C(0,t) = Cin                                                                                                                 )10( 

تر رابطه و دمای سیستم بر اساس رابطه گاز واقعی یا در تقریب ساده دی اکسید کربن از فشار جزئی inCکه مقدار 

 :، گرادیان غلظت در راستای محوری ناچیز فرض شدآل محاسبه شد. در خروجی ستونگاز ایده

(
𝐶

𝑧
)

𝑧=𝐿
= 0    (11)                                                                                                                                                 

 :صورت زیر قابل استفاده استمرزی دانکورتس نیز بهدر صورت لحاظ کردن پخش محوری در مرز ورودی، شرط 

𝐷𝑎𝑥 (
𝐶

𝑧
)

𝑧=0
= 𝑈[𝐶(0, 𝑡) − 𝐶𝑖𝑛]    (12 )                                                                                                             

 

 

 تعیین پارامترهای انتقال جرم -4-2

صورت مجموع مقاومت انتقال جرم در فاز گاز و مقاومت جرم، مقاومت کلی انتقال جرم بهبرای تعیین ضرایب انتقال 

 :نفوذ درون حفرات در نظر گرفته شد
1

𝑘
=

1

𝑘𝑓
+

1

𝑘𝑝
(13        )                                                                                                              

ضریب انتقال   pkو  OPUF ضریب انتقال جرم فیلمی مربوط به ساختار  fkضریب کلی انتقال جرم،   kکه در آن، 

 .جرم درون حفرات جاذب است

 :تعیین شد  14معادله زنبوری با استفاده از های ساختار لانهعدد شرود برای کانال

(14       )                                                                                 𝑆ℎ𝑓 =
𝑑𝑓𝑘𝑓

𝐷𝑓
= 0.91𝑅𝑒0.43𝑆𝑐

1

3 

ضریب نفوذ   fDدر نظر گرفته شد و  mm 1است که برابر با  OPUF هایقطر هیدرولیکی کانال fdدر این رابطه، 

 .[61] در نظر گرفته شد s/2m  5−10×1.2 است که مقدار آن  دی اکسید کربن در دی اکسید کربن مولکولی

 :محاسبه شد زیرصورت برای ذرات جاذب، عدد شرود به

(15                        )                                                           𝑆ℎ𝑃 =
𝑑𝑝𝑘𝑝

𝐷𝑝
= 2 + 1.1𝑅𝑒0.6𝑆𝑐0.33 

در محیط متخلخل جاذب است. مقدار  دی اکسید کربن ضریب نفوذ مؤثر  pDاندازه ذرات جاذب و   pdکه در آن، 

pD   برای زئولیتX13 برابر با s/2m  5−10×2.05 و برای CMS برابر با  s/2m  7−10×1.94  در نظر گرفته شد. مقادیر

 LDFkعنوان تخمین اولیه در مدل دینامیکی استفاده شدند و سپس ضریب آمده برای ضرایب انتقال جرم بهدستبه

 .های تجربی تنظیم شدسازی خطای بین نتایج مدل و دادههای منحنی رخنه و کمینهبا برازش داده

زنبوری استفاده هلانجی بین جریان گاز و سطح کانال جرم خار برای محاسبه ضریب انتقال )fSh (عدد شرود فیلمی

برای تخمین مقاومت انتقال جرم خارجی در اطراف ذرات جاذب  )pSh (ایشده است، در حالی که عدد شرود ذره
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عنوان تخمین اولیه ای به کار رفته است. ضرایب حاصل از این روابط بهو محاسبه ضریب نفوذ مؤثر درون ذره

های منحنی رخنه تنظیم شده با استفاده از داده LDFk های انتقال جرم وارد مدل شده و سپس پارامترمقاومت

 .است

سازی دینامیکی، ترین پارامترهای ورودی مورد استفاده در شبیهبرای افزایش قابلیت بازتولید مدل عددی، مهم

پارامترهای مورد استفاده در مدل ارائه شده است.  1ها و روش تعیین هر پارامتر در جدول مقدار یا بازه آن

سازی نحوه ورود منظور شفافاند. این جدول بهگزارش شده 2در جدول نیز و روابط انتقال جرم  LDF سینتیکی

 .سازی ارائه شده استپارامترهای سینتیکی به مدل دینامیکی و افزایش قابلیت بازتولید شبیه
 

 هاو روش تعیین آن دی اکسید کربن مدل دینامیکی جذب. پارامترهای ورودی 1جدول 
Table 1. Input parameters of the dynamic CO2 absorption model and their determination method 

Value/Range Unit Symbol Determination method Parameter Reference 

23 cm L Experimental data Adsorption column length [8] 

8.5 cm D Experimental data Internal column diameter [8] 

0.02-4 bar P Experimental data Operating pressure [8] 

303-343 K T Experimental data Temperature [8] 

50-300 mL/min Q Experimental data Flow rate [8] 

30 wt% 13X+ 

70 wt% CMS 

— — Experimentally optimized 

composition 

HZC adsorbent 

composition 
[8] 

0.636 g/cm³ ρb  Experimental measurement HZC adsorbent density [8] 

1554.84 m²/g BETS BET analysis Specific surface area of 

HZC adsorbent 
[8] 

1.46 cm³/g Vp  BET analysis Total pore volume [8] 

37.73 Nm dp    BET/BJH analysis Average pore size [8] 

50 — Nz  Numerical setup Number of spatial grid 

points 
This Work 

1 s Δt Numerical setup Time step size This Work 

5−10×1.2 m²/s Df  Mass transfer relation Gas-phase diffusion 

coefficient  
[8] 

5−10×2.05 m²/s Dp  Literature data Diffusion coefficient in 

zeolite 13x 
[17] 

7−10×1.94 m²/s Dp  Literature data Diffusion coefficient in 

CMS 
[18] 

— s⁻¹  LDFk Fitting to experimental data Overall mass transfer 

coefficient 
This Work 

 

عنوان ورودی مدل دینامیکی استفاده شدند. پارامترهایی مانند هندسه ستون، دما، به 1شده در جدول مقادیر ارائه

های تجربی استخراج شدند، در حالی که ضرایب انتقال جرم و پارامترهای ایزوترم از فشار و دبی مستقیماً از داده

شده از نظر شرایط عملیاتی، پارامترهای های تجربی تعیین شدند. بنابراین، مدل ارائهداده روابط انتقال جرم و برازش

 .ورودی و روش حل عددی قابلیت بازتولید دارد
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 و روابط انتقال جرم LDF . پارامترهای مورد استفاده در مدل سینتیکی2جدول 

Table 2. Parameters used in the LDF kinetic model and mass transfer relationships 

Parameter Symbol Value/Relation Unit Determination method Reference 

LDF kinetic 

coefficient 

 LDFk Value fitted from the 

breakthrough curve 

1−s Dynamic data fitting [19] 

Overall mass 

transfer coefficient  

k 1

𝑘
=

1

𝑘𝑓
+

1

𝑘𝑝
 

m/s Combined film and intra 

particle resistance model 

[14],[15] 

Film mass transfer 

coefficient  

 fk 𝑠ℎ𝑓𝐷𝑓

𝑑𝑓
=fK m/s Sherwood relation [16] 

Intra particle mass 

transfer coefficient 

 pk 𝑠ℎ𝑝𝐷𝑝

𝑑𝑓
=pK m/ s Sherwood relation [16] 

Film Sherwood 

Number 
fSh SHf=0.91Re0.43Sc1/3 — Empirical relation [17] 

Particle Sherwood 

Number 

 pSh SHp=2+1.1Re0.6Sc0.33 — Wankao-Funazkri 

correlation 

[17] 

diffusivity in  2Co

the gas phase 

 fD Df=1.2×10−5 /s2m Mass transfer data [16] 

Effective 

diffusivity in 13x 

zeolite 

 pD Dp=2.05×10−5 /s2m Reference mass transfer 

model 

[16] 

Effective 

diffusivity in CMS 

 pD Dp=1.94×10−7 /s2m Reference mass transfer 

model 

[16] 

Hydraulic 

diameter of the 

honeycomb 

channel 

 fd 1 Mm OPUF structural 

characteristics 

[8] 

Time step for 

kinetic Solution 

Δt 1 s Numerical setting This Work 

Number of spatial 

nodes 

 zN 50 — Numerical setting This Work 

 

برای تعیین نرخ جذب استفاده گردید.  LDF از ایزوترم تعادلی محاسبه شد و سپس در رابطه  q∗در مدل حاضر، 

به ظرفیت   qای نقش پارامتر سینتیکی اصلی مدل را دارد و سرعت نزدیک شدن مقدار جذب لحظه  LDFkضریب 

ای ذرهترتیب مقاومت انتقال جرم فیلمی و مقاومت نفوذ دروننیز به  pkو   fkکند. ضرایب را کنترل می  q∗تعادلی 

ر مستقل از پارامترهای تعادلی در مدل وارد طودهند. بنابراین، پارامترهای سینتیکی و انتقال جرمی بهرا نشان می

 .شدند

شود، صورت یک متغیر مستقل مستقیم در معادله موازنه جرم ظاهر نمیدر مدل دینامیکی حاضر، ترکیب جاذب به

باعث تغییر خواص  CMS و AC ،13X شود. تغییر نسبتبلکه اثر آن از طریق پارامترهای مؤثر مدل وارد می

های ایزوترم، دانسیته ظاهری بستر، توزیع منافذ، جاذب، از جمله ظرفیت بیشینه جذب، ثابتساختاری و تعادلی 

با  q∗شود. بنابراین، برای هر ترکیب جاذب، مقدار ظرفیت تعادلی می LDF ضرایب نفوذ مؤثر و ضریب سینتیکی
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و موازنه جرم  LDF سینتیکی استفاده از پارامترهای ایزوترم متناظر با همان ترکیب محاسبه شد و سپس در رابطه

در پاسخ  LDFkو   q ، bρ ،pD∗به این ترتیب، اثر تغییر ترکیب جاذب از طریق تغییر  .[51] فاز گاز به کار رفت

 .، منعکس شد0C/C دینامیکی ستون، شامل ظرفیت جذب، زمان رخنه و شکل منحنی 
 

 روش حل عددی -2-5

در فاز گاز و یک معادله دیفرانسیل  دی اکسید کربن جزئی برای غلظتمعادلات مدل شامل یک معادله دیفرانسیل 

گره مساوی تقسیم  50معمولی برای مقدار جذب در فاز جامد است. برای حل عددی این معادلات، طول ستون به 

شد. مشتقات مکانی با استفاده از روش تفاضل محدود مرکزی و مشتق زمانی با استفاده از روش تفاضل رو به جلو 

 .ثانیه انتخاب گردید 1محاسبه شد. گام زمانی برابر با 

رم به سازی مشتقات مکانی با روش تفاضل محدود، معادله دیفرانسیل جزئی حاکم بر موازنه جپس از گسسته

و به صورت  ای از معادلات دیفرانسیل معمولی در زمان تبدیل شد. این دستگاه معادلات به طور صریحمجموعه

نیز به طور همزمان برای محاسبه  LDF گام در طول زمان حل گردید و در هر گام زمانی، معادله سینتیکیبهگام

 .مقدار جذب در فاز جامد حل شد

( محاسبه ظرفیت تعادلی جذب از رابطه ایزوترم، 1گام زمانی شامل مراحل زیر بود: )الگوریتم محاسباتی در هر 

( حل معادله موازنه 4روزرسانی مقدار جذب در فاز جامد، )به LDF،(3) ( محاسبه نرخ جذب با استفاده از مدل2)

و ادامه محاسبات تا ( اعمال شرایط مرزی 5های ستون، و )جرم برای محاسبه غلظت جدید فاز گاز در تمام گره

 .سازیرسیدن به زمان نهایی شبیه

 

 :صورت زیر تقریب زده شدند، مشتق مکانی مرتبه اول و دوم بهiبرای گره داخلی 
𝐶

𝑧
≈  

𝐶𝑖+1−𝐶𝑖−1

2Δz
  (16   )                                                                                                            

2𝐶

2𝑧
≈  

𝐶𝑖+1−2𝐶𝑖+ 𝐶𝑖−1

Δz2   (17)                                                                                                                                    
 

نیز در هر گره حل شد تا نرخ انتقال جرم بین فاز گاز و جامد محاسبه شود. برای اطمینان از پایداری  LDF معادله

تر مقایسه شدند. در صورتی که تغییر های بیشتر و گام زمانی کوچکنتایج با تعداد گرهو استقلال حل عددی، 

 عنوان شبکه نهایی انتخاب شدای بهگره 50ها ناچیز بود، شبکه ظرفیت جذب و زمان رخنه با افزایش تعداد گره

[20]. 

ای انتخاب شدند که نتایج نسبت به تغییر گونهها به به منظور جلوگیری از ناپایداری عددی، گام زمانی و تعداد گره

ها تغییر محسوسی در ظرفیت شبکه و گام زمانی مستقل باشند. همچنین با کاهش گام زمانی و افزایش تعداد گره

ثانیه به عنوان مقادیر نهایی انتخاب  1ای و گام زمانی گره 50جذب و زمان رخنه مشاهده نشد، بنابراین شبکه 

 .شدند
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 اعتبارسنجی مدل -2-6

های تعادلی، ارزیابی مدل در دو سطح انجام شد. در برای جلوگیری از محدود شدن اعتبارسنجی مدل به داده

 دی اکسید کربن های تجربی ظرفیت اشباعشده توسط مدل با دادهبینیسطح نخست، ظرفیت جذب تعادلی پیش

کلوین  343و  323، 303بار و دماهای  4تا  2فشارهای ها مربوط به مقایسه شد. این داده HZC برای جاذب بهینه

برای سنجش اختلاف بین ظرفیت جذب تجربی و ظرفیت  2Rو  RMSE های آماریبودند. در این مرحله، شاخص

 .شده توسط مدل استفاده شدندبینیجذب پیش

این منظور، خروجی مدل های تجربی منحنی رخنه مقایسه شد. برای در سطح دوم، رفتار دینامیکی مدل با داده

های بر حسب زمان استخراج شد و با منحنی )0C/C(صورت تغییرات نسبت غلظت خروجی به غلظت ورودی به

های دینامیکی مورد استفاده شامل زمان زنبوری مقایسه گردید. شاخصشده برای جاذب لانهرخنه تجربی گزارش

، زمان نزدیک شدن ستون به اشباع )50t(درصد غلظت ورودی  50، زمان رسیدن خروجی ستون به )bt( رخنه

 .شیب ناحیه انتقال جرم و ظرفیت دینامیکی ستون بودند ،)st(نسبی 

 :تعریف شدند 20و  19و  18 معادلاتترتیب بر اساس زمان رخنه و زمان اشباع نسبی به

tb = t (
C

𝐶0
 =0.05)                                                                                                              )18( 

t50 = t (
C

𝐶0
 = 0.50)                                                                                                                 )19(  

ts = t (
C

𝐶0
 = 0.95)                                                                                                                 )20(  

 

 :گیری سطح بالای منحنی رخنه محاسبه شدظرفیت دینامیکی ستون نیز از انتگرال

𝑞𝑑𝑦𝑛 =
𝑄𝐶0

𝑚𝑎𝑑𝑠
∫ (1 −

C

𝐶0
) 

𝑡𝑠

0
𝑑𝑡 (21      )                                                                                      

جرم جاذب است. استفاده از این  adsmو  دی اکسید کربن غلظت ورودی 0Cدبی جریان گاز،   Qکه در آن، 

محدود نشود، بلکه توانایی  2Rو  RMSE ها باعث شد اعتبارسنجی مدل تنها به ظرفیت نهایی یا مقادیرشاخص

 .مدل در بازتولید رفتار زمانی ستون جذب نیز بررسی شود

بار، زمان رسیدن خروجی  4به  2، با افزایش فشار جذب از mL/min 200های تجربی، برای دبی ثابت در داده

دینامیکی  ثانیه گزارش شده است. مدل 1343و  1015، 685ترتیب حدود درصد غلظت ورودی به 50ستون به 

بار،  4با افزایش فشار را بازتولید کند. همچنین، در فشار ثابت   50tیافته باید بتواند همین روند افزایش توسعه

موجب کاهش زمان رخنه شد که این روند نیز برای ارزیابی کیفی و  mL/min 300به  50افزایش دبی جریان از 

های دینامیکی، درصد خطای نسبی زمان بینی زمانمنظور ارزیابی کمی خطای پیشبه .کمی مدل استفاده گردید

 :محاسبه شد 22معادله صورت درصد به 50رخنه و زمان 

Error(%)=∣
texp−tmode

texp
∣×100 (22          )                                                                                   

های تنها برای ارزیابی ظرفیت جذب تعادلی استفاده نشدند، بلکه شاخص 2Rو  RMSE ن، در این پژوهشبنابرای

بینی مدل به کار گرفته شدند. با این حال، باید توجه داشت دینامیکی منحنی رخنه نیز برای سنجش توان پیش
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 343تا  303بار، دمای  4تا  02/0های موجود، یعنی فشار که دامنه اعتبارسنجی مدل محدود به محدوده آزمایش

های تجربی است و تعمیم مدل به خارج از این محدوده نیازمند داده mL/min 300تا  50کلوین و دبی جریان 

 .بیشتر است

شده های ظرفیت اشباع و روندهای اصلی منحنی رخنه، اعتبارسنجی انجامبا وجود انطباق مناسب مدل با داده

بینی مدل به محدوده فشار، دما، دبی جریان و آزمایشگاهی موجود است. بنابراین، ادعای پیشمحدود به شرایط 

های شود و کاربرد مدل در فشارهای بالاتر، خوراکشده در این پژوهش محدود میهای بررسیترکیب جاذب

 .های تجربی تکمیلی و اعتبارسنجی مستقل استچندجزئی یا شرایط غیرهمدما نیازمند داده

 

 روش تحلیل حساسیت -2-7

در این پژوهش، تحلیل حساسیت با دو هدف انجام شد. هدف نخست، بررسی سازگاری کیفی مدل با روندهای 

نسبت به فشار، دما و دبی جریان بود. این پارامترها به دلیل اثر  دی اکسید کربن شده جذب فیزیکیشناخته

عنوان پارامترهای مرجع جذب و زمان تماس گاز با جاذب، بهها بر نیروی محرکه جذب، تعادل شده آنشناخته

های تجربی مورد استفاده قرار گرفتند. بنابراین، بررسی فشار، دما و دبی برای ارزیابی رفتار مدل در محدوده داده

ان از بازتولید ای جدید درباره اصل اثر این پارامترها انجام نشد، بلکه برای اطمیندر این مطالعه با هدف ارائه نتیجه

 .[21] روندهای فیزیکی مورد انتظار توسط مدل دینامیکی استفاده شد

هدف اصلی تحلیل حساسیت، بررسی اثر ترکیب کامپوزیت جاذب بر ظرفیت جذب و رفتار دینامیکی ستون بود. 

تواند می CMS و AC ،13X شده است، تغییر نسبتها در جذب فیزیکی شناختهبرخلاف فشار و دما که اثر کلی آن

های جذب قوی، مسیرهای نفوذی، مقاومت انتقال جرم و زمان توزیع ریزحفرات، تعداد سایتباعث تغییر هم

استحکام ساختاری جاذب شود. از این رو، تحلیل حساسیت ترکیب جاذب برای شناسایی ترکیب مناسب و تفسیر 

 .نقش اجزای مختلف کامپوزیت انجام شد

تغییر یک پارامتر در هر بار انجام شد. در این روش، یک حالت پایه تعریف شد و سپس  تحلیل حساسیت با روش

صورت جداگانه تغییر داده شد، در حالی که سایر شرایط ثابت نگه داشته شدند. حالت پایه شامل هر پارامتر به

بار، دبی جریان  4کلوین، فشار  303، دمای CMS درصد وزنی 70و   13Xدرصد وزنی  30با ترکیب  HZC جاذب

عنوان حالت به HZC متر بود. برای پارامتر ترکیب جاذب، ترکیبسانتی 23لیتر بر دقیقه و طول ستون میلی 200

های دینامیکی با آن ها از نظر درصد تغییر ظرفیت جذب و تغییر شاخصمرجع در نظر گرفته شد و سایر ترکیب

 .مقایسه شدند

 :تر، درصد تغییر ظرفیت جذب نسبت به حالت پایه از رابطه زیر محاسبه شدبرای محاسبه اثر نسبی هر پارام

Δq(%)=
𝑞𝑡−q0

q0
 ×100 (23         )                                                                                                  

 .در حالت پایه است ظرفیت جذب 0qظرفیت جذب در حالت تغییر یافته و  iqکه در آن، 

 :صورت زیر تعریف شدشده بههمچنین برای مقایسه کمی حساسیت پارامترها، ضریب حساسیت نرمال

Sx=
Δq/q0

Δx/x0
                                                                                                                          )24( 
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مقدار تغییر آن پارامتر  xΔمقدار پارامتر در حالت پایه و  x ،0xضریب حساسیت نسبت به پارامتر  xSکه در آن، 

دهنده حساسیت بیشتر ظرفیت جذب نسبت به آن پارامتر است. علامت مثبت شانن ∣ xS ∣تر است. مقدار بزرگ

xS که علامت منفی بیانگر کاهش شود، در حالی دهد که افزایش پارامتر موجب افزایش ظرفیت جذب مینشان می

 .ظرفیت جذب با افزایش آن پارامتر است

برای پارامتر ترکیب جاذب، به دلیل ماهیت ترکیبی و غیرپیوسته آن، حساسیت بر اساس تغییر ظرفیت جذب 

عنوان حالت مرجع در نظر گرفته شد و به HZC محاسبه شد. در این حالت، ترکیب HZC نسبت به ترکیب پایه

 .ها از نظر درصد تغییر ظرفیت جذب با آن مقایسه شدندکیبسایر تر

 

 نتایج و بحث-3 
(، توزیع زمانی و 3)معادله  LDF ( و معادله سینتیکی2پس از حل همزمان معادله موازنه جرم فاز گاز )معادله 

ظرفیت  اکسیدکربن در ستون و مقدار جذب در فاز جامد به دست آمد. بر اساس این نتایج،مکانی غلظت دی

 و حساسیت تحلیل خروجی، غلظت درصد 50 به رسیدن زمان رخنه، زمان ،)0C/C(نه های رخجذب، منحنی

شده در این بخش، از حل عددی رسی اثر پارامترهای عملیاتی استخراج شد. بنابراین، تمامی نمودارها و نتایج ارائهبر

اند. خروجی مستقیم شده در بخش قبل به دست آمدهتعریف( تحت شرایط اولیه و مرزی 3( و )2همزمان معادلات )

مدل شامل تغییرات غلظت گاز و مقدار جذب در طول ستون و زمان است که بر اساس آنها ظرفیت جذب، 

 .اندهای رخنه و تحلیل اثر پارامترهای عملیاتی محاسبه شدهمنحنی

 

طور که مشاهده دهد. همانفشار نشان میرا بر حسب دما و  دی اکسید کربن تغییرات ظرفیت جذب 2شکل 

 شود، زیرا فشار بالاتر باعث افزایش غلظتشود، در دمای ثابت، افزایش فشار موجب افزایش ظرفیت جذب میمی

گردد. در مقابل، در فشار ثابت، افزایش دما موجب در فاز گاز و افزایش نیروی محرکه جذب می دی اکسید کربن

 دی اکسید کربن شود. این رفتار با ماهیت گرمازا بودن جذب فیزیکیمی اکسید کربندی  کاهش ظرفیت جذب

به  دی اکسید کربن هایسازگار است؛ زیرا افزایش دما موجب کاهش ثابت تعادل جذب و کاهش تمایل مولکول

یکی مورد انتظار شده توسط مدل با رفتار ترمودینامبینیشود. بنابراین، روند پیشماندن روی سطح جاذب میباقی

 عملیاتی دمای پارامتری اثر صورتبه پژوهش این در دما اثر که است ذکر به . لازمبرای جذب فیزیکی مطابقت دارد

 محاسبه را جذب گرمای از ناشی ستون طول در دما موضعی تغییرات حاضر مدل بنابراین،. است شده بررسی

 .شوند تفسیر همدما فرض چارچوب در باید دمایی نتایج و کندنمی

 



16 
 

 
 .شدهبینیزنبوری ترکیبی بر اساس مدل پیشاکسیدکربن بر حسب دما و فشار در ستون لانهتغییرات ظرفیت جذب دی .2شکل 

Figure 2. Changes in carbon dioxide absorption capacity as a function of temperature and pressure in a 

composite honeycomb column based on the predicted model. 
 

های منحنی رخنه ارزیابی شد. علاوه بر مقایسه ظرفیت جذب تعادلی، رفتار دینامیکی ستون نیز با استفاده از داده

بر حسب زمان   )0C/C(صورت تغییرات نسبت غلظت خروجی به غلظت ورودی در این ارزیابی، خروجی مدل به

دهند های مختلف مقایسه گردید. نتایج تجربی نشان میهای تجربی رخنه در فشارها و دبیاستخراج شد و با داده

 50موجب افزایش زمان رسیدن خروجی ستون به  بار 4به  2، افزایش فشار از mL/min 200که در دبی ثابت 

 دی اکسید کربن این روند به دلیل افزایش مقدارشود. می ثانیه 1343به  685درصد غلظت ورودی از حدود 

 .شده در فشارهای بالاتر و افزایش زمان لازم برای اشباع بستر استجذب

های تجربی را بازتولید کرد و نشان داد که با افزایش فشار، منحنی یافته نیز روند کلی دادهمدل دینامیکی توسعه

به  50، افزایش دبی جریان از بار 4شود. همچنین، در فشار ثابت جا میتر جابههای طولانیرخنه به سمت زمان

mL/min 300 یابد. بنابراین، باعث کاهش زمان رخنه شد؛ زیرا زمان تماس گاز با سطح جاذب کاهش می

اعتبارسنجی مدل تنها به مقایسه ظرفیت اشباع محدود نشد، بلکه روندهای اصلی رفتار دینامیکی ستون نیز با 

 .[22] های رخنه بررسی گردیداز منحنیاستفاده 

های منحنی رخنه در جدول با دادههای اصلی مورد استفاده برای ارزیابی رفتار دینامیکی مدل و مقایسه آن شاخص

 .اندارائه شده 3
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 دی اکسید کربن های رخنههای مورد استفاده برای اعتبارسنجی دینامیکی مدل بر اساس منحنیشاخص .3جدول 
Table 3. Indicators used for dynamic validation of the model based on CO2 percolation curves 

Dynamic validation 

index 

Definition Purpose of use 

Breakthrough time, tᵦ Time at which C/C₀ reaches 0.05 Evaluates the onset of CO2 

breakthrough from the column 

50% breakthrough 

time, t₅₀ 

Time at which C/C₀ reaches 0.50 Compares the central position of the 

breakthrough curve 

Relative saturation 

time, tₛ 
Time at which C/C₀ reaches 0.95 Assesses how close the column is to 

saturation 

Slope of the mass-

transfer zone 
Rapid change in C/C₀ in the middle region 

of the breakthrough curve 

Evaluates the intensity of mass transfer 

Dynamic capacity, qdyn Integral of the area above the breakthrough 

curve 

Calculates the actual column capacity 

under flow conditions 

Temporal error 

percentage 

Difference between texp and tmodel Measures the accuracy of dynamic 

prediction 

 

دی  های تعادلی جذبعملکرد چهار مدل ایزوترم لانگمویر، فروندلیچ، سیپس و توث را در برازش داده 4جدول 

دهند که هر چهار نشان می 2Rو  RMSE دهد. مقادیرزنبوری ترکیبی نشان میبر روی جاذب لانه اکسید کربن

ها بسیار بین مدل  2Rکنند. با این حال، اختلاف مقادیر های تجربی را با دقت قابل قبول توصیف میمدل، داده

توان برتری مکانیزمی ها نمیشود. بنابراین، بر اساس این شاخصکم است و عمدتاً در رقم سوم اعشار مشاهده می

 .ها را نتیجه گرفتبه سایر مدلقطعی یک مدل نسبت 

در محدوده فشار و دمای  دی اکسید کربن تفسیر مشخص نتایج ایزوترم این است که رفتار تعادلی جذب

تواند تحت تأثیر دهد و هم میهایی از نزدیک شدن به ظرفیت محدود جذب را نشان میشده، هم نشانهبررسی

های موجود، دهد که در محدوده دادهناهمگنی سطحی جاذب ترکیبی باشد. برازش مناسب مدل لانگمویر نشان می

خوبی توصیف کند. تواند رفتار تعادلی را بهناحیه اشباع می فرض ظرفیت جذب محدود و نزدیک شدن تدریجی به

دهد که سطح جاذب ترکیبی کاملاً های فروندلیچ، سیپس و توث نشان میاز سوی دیگر، برازش قابل قبول مدل

های جذب و منافذ تواند توزیع متفاوتی از سایتمی CMS و  13Xیکنواخت نیست و وجود اجزای مختلف شامل 

 .دایجاد کن

بنابراین، انتخاب مدل لانگمویر در این پژوهش به معنای اثبات یکنواخت بودن کامل سطح یا رد ناهمگنی جاذب 

عنوان رابطه اصلی به RMSE ترنیست. این مدل صرفاً به دلیل سادگی، تعداد پارامتر کمتر و مقدار کمی پایین

های ایزوترم، د. با توجه به نزدیک بودن عملکرد مدلدر مدل دینامیکی استفاده ش  q∗برای محاسبه ظرفیت تعادلی 

های تعادلی موجود برای های تکمیلی قابل قبول است، اما دادههای سیپس و توث نیز برای تحلیلاستفاده از مدل

 .تمایز قطعی میان سازوکارهای مختلف جذب کافی نیستند
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 اکسیدکربنجذب دی سازیهای ایزوترم در شبیه. مقایسه عملکرد مدل4 جدول

Table 4. Comparison of the performance of isotherm models in simulating carbon dioxide absorption.  
Isotherm model 

 

RMSE (mol/kg) R² 

Langmuir 

 
0.08 0.987 

Freundlich 0.11 0.981 

Sips 0.09 0.985 

Toth 0.10 0.983 

 

دهنده برتری مطلق یک مدل نیست، بلکه بیانگر نشان 4های آماری، نتایج جدول با توجه به اختلاف اندک شاخص

اند. از این شده با چند مدل ایزوترم قابل توصیفدر محدوده بررسی دی اکسید کربن های تعادلیآن است که داده

 .[23] محاسبات دینامیکی انتخاب شدمیان، مدل لانگمویر به دلیل سادگی و خطای کمتر برای 

 

 زنبوری ترکیبیتحلیل مکانیزمی عملکرد جاذب لانه -1-3

توان تنها به افزایش سطح ویژه یا افزایش فشار نسبت داد، بلکه این رفتار حاصل را نمی HZC برتری عملکرد جاذب

 AC ،13X شده، سه جزءبررسی هایدر مجموعه جاذبزمان چند عامل ساختاری و انتقال جرمی است. ترکیب هم

و  CMS درصد وزنی 70و  13Xدرصد وزنی  30شامل  HZC مورد ارزیابی قرار گرفتند، اما ترکیب بهینه CMS و

این ترکیب موجب ایجاد ساختاری چندمقیاسی شامل مسیرهای عبور گاز در مقیاس ماکرو، حفرات  .بود AC فاقد

 شود. بنابراین، عملکرد بالاترمی دی اکسید کربن ت فعال برای جذبمیانی برای کاهش مقاومت نفوذی و ریزحفرا

HZC [24] نتیجه تعادل میان ظرفیت جذب، دسترسی مولکولی و مقاومت انتقال جرم است. 

 دی اکسید کربن های قطبی دارای میل ترکیبی زیاد نسبت بهبه دلیل وجود حفرات منظم و سایت 13Xزئولیت 

به دلیل ممان  دی اکسید کربن در فشارهای پایین و متوسط اهمیت دارد، زیرا مولکول ویژهاست. این ویژگی به

تری برقرار کند. کنش قویهای قطبی و کاتیونی موجود در ساختار زئولیت برهمتواند با سایتچهارقطبی خود می

انرژی بالاتر و افزایش های جذب با در ترکیب هیبریدی، فراهم کردن سایت 13Xبنابراین، نقش اصلی زئولیت 

دی اکسید  نقش هر یک از اجزای جاذب ترکیبی در عملکرد جذب .ظرفیت جذب در ناحیه اولیه ایزوترم است

 .خلاصه شده است 5در جدول  کربن
 

 دی اکسید کربن . نقش اجزای جاذب هیبریدی در عملکرد جذب5جدول 
Table 5. Role of hybrid adsorbent components in CO2 absorption performance 

Adsorbent 

component 

Structural/surface role Expected effect on CO2 adsorption 

Zeolite 13X Provides polar and cationic sites with higher 

adsorption energy 

Enhances CO2 uptake at low and 

moderate pressures 

CMS Introduces micropores and molecular-sieving 

effects 

Increases micropore-based capacity and 

improves dynamic adsorption behavior 
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AC Increases accessible surface area and helps 

distribute the adsorbent phase more uniformly 

Improves molecular accessibility and 

reduces diffusion limitations 

Honeycomb 

structure 

Provides ordered flow channels and lowers 

pressure drop 

Improves mass transfer and delays 

breakthrough 

 

 CMS کند. حضورای و خاصیت غربال مولکولی خود عمل میبیشتر از طریق ساختار ریزحفره CMSدر مقابل، 

پذیری ساختاری و افزایش مسیرهای مؤثر برای سهم حفرات باریک، بهبود گزینشدر ترکیب جاذب باعث افزایش 

ای کافی ایجاد بیش از حد کم باشد، ظرفیت ریزحفره CMS شود. با این حال، اگر مقدارمی دی اکسید کربن جذب

هد که ترکیب دیابد. نتایج نشان میشود و اگر ساختار بیش از حد متراکم شود، مقاومت نفوذی افزایش مینمی

 .ای و دسترسی مولکولی ایجاد کرده استتعادل مناسبی میان ظرفیت ریزحفره 13Xدرصد  30و  CMS درصد 70

و  CMS سهم غالب مربوط به HZC کربن فعال نیز در ترکیب جاذب نقش مکمل دارد. اگرچه در ترکیب بهینه

13X فزایش سطح تماس، ایجاد مسیرهای نفوذی تواند به ااست، حضور کربن فعال در ساختارهای هیبریدی می

 زنبوری کمک کند. با این حال، افزایش بیش از حد سهمشدن ذرات جاذب روی پایه لانهتر و بهبود پخشمتنوع

AC تر زئولیتی یا کاهش سهم ریزحفرات انتخابیهای قویممکن است به کاهش تعداد سایت CMS  منجر شود و

 .کاهش یابد کربندی اکسید  در نتیجه ظرفیت جذب

افزایی عملکردی میان اجزای جاذب دانست. در این ساختار، توان نوعی همرا می HZC افزایی، عملکرداز دیدگاه هم

ای و اثر غربال مولکولی را افزایش ظرفیت ریزحفره CMSکند، تر را فراهم میهای جذب قویسایت13Xزئولیت 

 شود. بنابراین، بهبود عملکردافت فشار و بهبود توزیع جریان گاز می زنبوری باعث کاهشدهد، و ساختار لانهمی

HZC  صرفاً حاصل جمع ساده عملکرد اجزای منفرد نیست، بلکه ناشی از ترکیب ظرفیت جذب، دسترسی به

صورت افزایی بهحفرات و کاهش مقاومت انتقال جرم است. با این حال، باید توجه داشت که در این پژوهش هم

افزایی شیمیایی نیازمند دی و بر اساس بهبود ظرفیت جذب و رفتار رخنه تفسیر شده است و اثبات همعملکر

 .های جذب استسنجی سطحی یا تحلیل انرژی سایتهای تکمیلی مانند گرمای جذب، طیفآزمون

خش قابل توجهی شده، بدهد که در محدوده فشارهای بررسیها نیز نشان میبرتری مدل لانگمویر در برازش داده

های رود. از طرف دیگر، عملکرد قابل قبول مدلهای فعال پیش میبه سمت اشباع سایت دی اکسید کربن از جذب

دهنده وجود ناهمگنی سطحی در جاذب ترکیبی است. بنابراین، اگرچه مدل لانگمویر نشان Toth و Sipsفروندلیچ، 

تر برای تفسیر رفتار جاذب هیبریدی های ناهمگناستفاده از مدلاز نظر آماری بهترین برازش را نشان داده است، 

 .های جذب و توزیع حفرات متفاوت استشامل چند نوع ماده جاذب با انرژی HZC اهمیت دارد؛ زیرا ساختار

  maxqویژه بینی ظرفیت جذب بیشتر تحت تأثیر پارامترهای ایزوترم، بهدهد که پیشحساسیت مدل نیز نشان می

بت تعادل جذب است، در حالی که رفتار زمانی ستون و موقعیت منحنی رخنه بیشتر به ضریب انتقال جرم و ثا

LDFk ضریب پخش محوری و دبی جریان حساس است. به بیان دیگر، پارامترهای ایزوترم بیشتر مقدار نهایی ،

کنند که ستون با چه سرعتی کنند، اما پارامترهای سینتیکی و انتقال جرمی تعیین میظرفیت جذب را کنترل می
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تنها برازش ظرفیت اشباع کافی نیست  به اشباع نزدیک شود. بنابراین، برای تحلیل دقیق عملکرد دینامیکی ستون،

 .[25] ضروری است stو  bt ،50tو بررسی منحنی رخنه و پارامترهای زمانی مانند 

مورد های ها انجام شود. نخست، دادههای دادهبا وجود این تحلیل، تفسیر نتایج باید با در نظر گرفتن محدودیت

، بخار آب یا N₂ ،CH₄ های واقعی، حضورهستند و در خوراکخالص  دی اکسید کربن استفاده عمدتاً مربوط به

پذیری را تغییر دهد. دوم، مدل در حالت همدما توسعه یافته است، تواند ظرفیت جذب و گزینشها میناخالصی

توانند بر ظرفیت تر اثرات حرارتی مییک فرآیند گرمازا است و در مقیاس بزرگ دی اکسید کربن در حالی که جذب

های افزایی میان اجزای جاذب در این مطالعه بر اساس شاخصو شکل منحنی رخنه اثر بگذارند. سوم، همجذب 

های تکمیلی درباره توزیع اندازه حفرات، انرژی جذب و تر آن، دادهعملکردی تفسیر شده و برای اثبات دقیق

یط آزمایشگاهی و فرضیات مدل تفسیر های سطحی لازم است. بنابراین، نتایج مدل باید در محدوده شراکنشبرهم

 .شوند

 

 هااثر ترکیب جاذب - 2-3

دهد. در زنبوری ترکیبی نشان میها در ستون لانهرا بر اساس ترکیب نسبی جاذب دی اکسید کربن جذب 3شکل 

های نسبتهستند و  (CMS) و کربن غربال مولکولی (13X) ، زئولیت (AC) ها شامل کربن فعالاین مطالعه، جاذب

 Z و محور CMS درصد Y ، محورAC نمودار درصد X ها در بستر مورد تحلیل قرار گرفته است. محورمختلف آن

 دی اکسید کربن دهنده میزان جذبدهد. رنگ سطح نمودار نشانرا نمایش می (mol/kg) دی اکسید کربن جذب

 .ترهای سرد )آبی و سبز( برای مقادیر پایینرنگهای گرم )قرمز و نارنجی( برای بالاترین جذب و است، با رنگ

تا مقدار بهینه، به دلیل افزایش سهم ریزحفرات و بهبود اثر غربال  CMS افزایش سهم دهد کهنتایج نشان می

 CMS  شود. با این حال، عملکرد بهینه تنها به مقدارمی دی اکسید کربن مولکولی، موجب افزایش ظرفیت جذب

و دسترسی مناسب  CMS ، ریزحفرات13Xهای جذب قوی زئولیت که به تعادل میان سایتوابسته نیست، بل

 عنوان، که بهCMS درصد 70و  13Xدرصد  30به سطح جاذب بستگی دارد. ترکیب  دی اکسید کربن هایمولکول

HZC   استحکام مکانیکی معرفی شده است، این تعادل را بهتر برقرار کرده و در نتیجه بالاترین ظرفیت جذب و

  .دهدمناسب را نشان می
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 .زنبوری ترکیبیها در ستون لانهبر اساس نسبت جاذب دی اکسید کربن جذب .3شکل 

Figure 3. Carbon dioxide absorption based on the ratio of adsorbents in a hybrid honeycomb column. 

 

 تحلیل حساسیت پارامترها -3-3

انجام  دی اکسید کربن تحلیل حساسیت با تمرکز بر اثر ترکیب جاذب کامپوزیتی بر ظرفیت جذب در این بخش،

از نظر ترمودینامیکی و انتقال جرمی  دی اکسید کربن شد. اگرچه اثر فشار، دما و دبی جریان بر جذب فیزیکی

رای بررسی سازگاری مدل با عنوان پارامترهای مرجع بشده است، در این پژوهش این پارامترها تنها بهشناخته

رفتار مورد انتظار جذب فیزیکی در نظر گرفته شدند. بنابراین، هدف اصلی تحلیل حساسیت، تکرار روندهای 

 CMS و AC ،13X شده فشار و دما نبود، بلکه بررسی این موضوع بود که تغییر نسبت اجزای جاذب شاملشناخته

 .ترکیبی را تحت تأثیر قرار دهدزنبوری تواند عملکرد ستون لانهچگونه می

بار نشان  4کلوین و  303در شرایط پایه  دی اکسید کربن اثر ترکیب جاذب کامپوزیتی را بر ظرفیت جذب 4شکل 

را نشان  HZC درصد تغییر ظرفیت نسبت به ترکیب مرجع در شکل مقادیر داخل پرانتز همچنین دهد.می

عنوان ترکیب به CMS درصد وزنی 70و  13Xدرصد وزنی  30شامل  HZC در این تحلیل، ترکیب .دهندمی

ها بر اساس درصد تغییر ظرفیت جذب نسبت به این ترکیب مقایسه شدند. مرجع در نظر گرفته شد و سایر ترکیب

 .شده داردهای بررسیبالاترین ظرفیت جذب را در میان ترکیب HZC دهد کهنتایج نشان می

به  13Xهای مکمل اجزای جاذب نسبت داد. زئولیت توان به تعادل مناسب میان نقشرا می HZC برتری عملکرد

دارد و به افزایش جذب در  دی اکسید کربن های قطبی و کاتیونی، میل ترکیبی بالایی نسبت بهدلیل وجود سایت

مولکولی، ظرفیت  ای و اثر غربالبا ساختار ریزحفره CMSکند. از سوی دیگر، فشارهای پایین و متوسط کمک می



22 
 

یا  AC دهد. در مقابل، افزایش سهمرا افزایش می دی اکسید کربن هایای و دسترسی انتخابی مولکولریزحفره

تواند موجب کاهش تعداد ریزحفرات مؤثر و کاهش ظرفیت جذب شود. بنابراین، عملکرد می CMS کاهش سهم

های جذب، ساختار منافذ و مقاومت انتقال به توزیع سایتجاذب کامپوزیتی تنها تابع مقدار کل جاذب نیست، بلکه 

 .جرم وابسته است

، AC درصد 30نسبت به ترکیب دارای  CMS درصد 70و  13Xدرصد  30دهد که ترکیب نشان می 4نتایج شکل 

 mol/kg 4.63 برابر با  HZC ظرفیت جذب بالاتری دارد. ظرفیت جذب ترکیب CMS درصد 40و  13Xدرصد  30

دهنده کاهش حدود است که نشان mol/kg 15/4برابر با  CMS 40%و  AC ،%30 13X 30%یت ترکیب و ظرف

و ورود مقدار  CMS دهد که کاهش سهمدرصدی ظرفیت نسبت به ترکیب مرجع است. این نتیجه نشان می4/10

 .شودمی دی اکسید کربن شده، موجب کاهش عملکرد جذبهای بررسی، در محدوده ترکیبAC بیشتر

بنابراین، نتیجه اصلی تحلیل حساسیت این نیست که افزایش فشار موجب افزایش جذب یا افزایش دما موجب 

اند. نتیجه اصلی این بخش شدهشناخته دی اکسید کربن شود؛ زیرا این روندها برای جذب فیزیکیکاهش جذب می

تواند ن دارد و تغییر نسبت اجزای جاذب میای در عملکرد ستوکنندهآن است که ترکیب کامپوزیت نقش تعیین

زمان بر ظرفیت تعادلی، دسترسی مولکولی، مقاومت انتقال جرم و رفتار دینامیکی ستون اثر بگذارد. از طور همبه

عنوان ترکیب مناسب در محدوده شرایط به HZC این رو، تحلیل حساسیت ترکیب جاذب مبنایی برای انتخاب

 .دکنشده فراهم میبررسی

 

 
 .اکسیدکربنتحلیل حساسیت ترکیب جاذب کامپوزیتی بر ظرفیت جذب دی .4شکل 

 Figure 4. Sensitivity analysis of composite adsorbent composition on carbon dioxide adsorption capacity. 
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بر  (AC, 13X, CMS) هااثر پارامترهای کلیدی عملیاتی شامل فشار ستون، دما و ترکیب نسبی جاذب 6جدول 

دهد که مدل، روندهای فیزیکی مورد انتظار اثر نشان می 6نتایج جدول دهد. را نشان می دی اکسید کربن جذب

تمرکز اصلی بر اثر ترکیب جاذب  کند. با این حال، در تحلیل حساسیت این پژوهش،فشار و دما را بازتولید می

های جذب و مقاومت انتقال مستقیماً بر ساختار منافذ، توزیع سایت CMS و  AC ،13X است، زیرا تغییر نسبت

باعث کاهش  کلوین 323به  کلوین 303دمای ستون نیز اثر قابل توجهی دارد و افزایش دما از .گذاردجرم اثر می

یابد و در کاهش می mol/kg 42/3به  98/3بار، جذب از  2ی مثال در فشار شود؛ برامی دی اکسید کربن جذب

ها نقش مهمی در عملکرد ستون رسد. علاوه بر این، ترکیب نسبی جاذبمی mol/kg 31/4به  63/4بار، از  4فشار 

افزایش  دهد، در حالی کهبالاترین ظرفیت جذب را ارائه می CMS (HZC) %70 و 13X %30کند. ترکیب ایفا می

، AC  30%های میانی، مانند شود. ترکیبمی دی اکسید کربن موجب کاهش جذب CMS یا کاهش AC درصد

%30  13X40% و CMSمعادل  دی اکسید کربن ، جذبmol/kg 15/4 دهنده اهمیت کنند که نشانایجاد می

دهد نشان می 6به طور کلی، نتایج جدول انتخاب نسبت بهینه ترکیب جاذب برای عملکرد مطلوب ستون است. 

کند؛ با این حال، از نظر تحلیل حساسیت، تمرکز اصلی که مدل، روندهای مورد انتظار اثر فشار و دما را بازتولید می

های جذب مستقیماً بر ساختار منافذ، توزیع سایت CMS و AC ،13X بر اثر ترکیب جاذب است، زیرا تغییر نسبت

 .گذاردل جرم اثر میو مقاومت انتقا

 
 .اکسیدکربنها بر جذب دیاثر فشار، دما و ترکیب جاذب .6جدول 

Table 6. Effect of pressure, temperature, and composition of adsorbents on carbon dioxide absorption. 

Parameter Baseline value Comparison 

value 

Capacity 

at baseline 

(mol/kg) 

Capacity in 

comparison 

case (mol/kg) 

Capacity 

change 

(%) 

Normalized 

sensitivity 

coefficient 

Pressure 4 bar 2 bar 4.63 3.98 −14.0 0.28 

Temperature 303 K 323 K 4.63 4.31 −6.9 −1.05 

Adsorbent 

composition 

0% AC, 30% 

13X, 70% CMS 

30% AC, 

30% 13X, 

40% CMS 

4.63 4.15 −10.4 — 

 

 بینی عملکرد در شرایط عملیاتی متنوعپیش -4-3

های های مختلف ستون و دبیزنبوری ترکیبی در طولیافته، عملکرد ستون لانهبا استفاده از مدل دینامیکی توسعه

نرخ را بر حسب طول ستون و  دی اکسید کربن تغییرات ظرفیت جذب 5بینی شد. شکل اوت جریان گاز پیشمتف

دی  شود، افزایش طول ستون موجب افزایش ظرفیت جذبطور که مشاهده میدهد. همانجریان گاز نشان می

شود. این رفتار ناشی از افزایش جرم جاذب، افزایش سطح تماس مؤثر و افزایش زمان تماس گاز می اکسید کربن

شود و مقدار فراهم می دی اکسید کربن با بستر است؛ بنابراین، با افزایش طول ستون، فرصت بیشتری برای جذب

 .یابدشده افزایش میجذب
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شود. این رفتار به از سوی دیگر، در طول ستون ثابت، افزایش دبی جریان گاز موجب کاهش ظرفیت جذب می

در ساختار متخلخل جاذب  دی اکسید کربن دلیل کاهش زمان اقامت گاز در بستر و کاهش فرصت نفوذ و جذب

شود، اما از دیدگاه عملکرد جذب، جه، اگرچه دبی بالاتر باعث عبور مقدار بیشتری از گاز از ستون میاست. در نتی

 .تواند موجب رخنه زودتر و کاهش ظرفیت جذب شودمی

دهد که طول ستون اثر مثبت بر ظرفیت جذب دارد، در حالی که دبی جریان نشان می 5بر این اساس، نتایج شکل 

سازی در نظر گرفته شود. بنابراین، انتخاب شرایط عملیاتی مناسب مستلزم برقراری ارامتر بهینهعنوان یک پباید به

تواند برای مقایسه یافته میبرداری ستون است. مدل توسعهتعادل میان ظرفیت جذب، زمان رخنه و شرایط بهره

زنبوری طراحی اولیه ستون لانه سناریوهای عملیاتی مختلف و انتخاب محدوده مناسب طول ستون و دبی جریان در

 .ترکیبی مورد استفاده قرار گیرد

 

 
 .اکسیدکربن تحت شرایط عملیاتی مختلف بر حسب طول ستون و نرخ جریان گازبینی ظرفیت جذب دیپیش .5شکل 

Figure 5. Prediction of carbon dioxide absorption capacity under different operating 

conditions in terms of column length and gas flow rate. 
 

 

 یو کاربرد صنعت یمتعم قابلیت- 3-5

زنبوری ترکیبی در شرایط عنوان ابزاری برای تحلیل اولیه عملکرد ستون لانهتواند بهیافته میمدل دینامیکی توسعه

های جذب، و ایزوترم LDF مدل سینتیکیعملیاتی مختلف استفاده شود. این مدل با استفاده از موازنه جرم فاز گاز، 
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کند. بنابراین، امکان بررسی اثر پارامترهایی مانند فشار، دما، طول ستون، دبی جریان و ترکیب جاذب را فراهم می

 .تواند برای مقایسه سناریوهای عملیاتی و انتخاب محدوده مناسب طراحی اولیه مفید باشدمدل حاضر می

م نتایج آزمایشگاهی به مقیاس صنعتی باید با احتیاط انجام شود. مدل حاضر بر اساس با این حال، تعمیم مستقی

های آزمایشگاهی و در شرایط همدما توسعه یافته است، در حالی که در مقیاس صنعتی عواملی مانند افت داده

های بت، خوراکفشار واقعی، توزیع غیریکنواخت جریان، اثرات حرارتی ناشی از گرمازا بودن جذب، حضور رطو

 .توانند عملکرد ستون را تغییر دهندهای متوالی جذب و احیا میچندجزئی و چرخه

های منظم جریان، افت فشار کمتر و امکان بهبود زنبوری به دلیل ایجاد کانالاز نظر کاربرد صنعتی، ساختار لانه

 دی اکسید کربن فرآیندهای جذب سطحیانتقال جرم نسبت به برخی بسترهای پرشده، پتانسیل مناسبی برای 

تر، بررسی های تکمیلی در مقیاس بزرگدارد. با این حال، تأیید عملکرد صنعتی این سیستم نیازمند آزمایش

است. بنابراین،  TSA یا PSA های متوالیهای واقعی، ارزیابی پایداری مکانیکی و بررسی عملکرد در چرخهخوراک

نوان مبنایی برای طراحی اولیه و تحلیل پارامتری در نظر گرفته شوند، نه اثبات نهایی عنتایج این پژوهش باید به

 .[26]عملکرد صنعتی

 

  گیرینتیجه -4
و کربن  13Xزنبوری ترکیبی شامل کربن فعال، زئولیت اکسیدکربن در ستون لانهدر این مطالعه، فرآیند جذب دی

یافته بر پایه موازنه جرم فاز گاز، مدل سینتیکی نیروی توسعهسازی دینامیکی شد. مدل غربال مولکولی مدل

های تجربی موجود های تعادلی جذب تدوین گردید. اعتبارسنجی مدل با استفاده از دادهمحرکه خطی و ایزوترم

را در محدوده شرایط  دی اکسید کربن انجام شد و نتایج نشان داد که مدل قادر است ظرفیت جذب تعادلی

دهنده انطباق نشان98/0بالاتر از  2Rو مقدار  RMSE بینی کند. مقادیر پایینه با دقت مناسبی پیششدبررسی

 .های تجربی ظرفیت جذب استمناسب مدل با داده

های ایزوترم لانگمویر، فروندلیچ، سیپس و توث نشان داد که هر چهار مدل قادر به توصیف مناسب مقایسه مدل

ها بسیار محدود است. میان آن RMSE و 2Rهستند و اختلاف مقادیر  کسید کربندی ا های تعادلی جذبداده

دهد رفتار تعادلی جاذب کند، بلکه نشان میها برتری مکانیزمی قطعی یک مدل را اثبات نمیبنابراین، نتایج ایزوترم

دهنده گرایش شانتواند با چند مدل مختلف توصیف شود. برازش مناسب لانگمویر نشده میدر محدوده بررسی

های ها به ظرفیت جذب محدود و نزدیک شدن به ناحیه اشباع است، در حالی که عملکرد قابل قبول مدلداده

فروندلیچ، سیپس و توث بیانگر وجود ناهمگنی سطحی ناشی از ماهیت ترکیبی جاذب است. در این پژوهش، مدل 

در  q∗تر برای محاسبه ظرفیت تعادلی خطای کمی پایین لانگمویر به دلیل سادگی، تعداد پارامتر کمتر و مقدار

 .مدل دینامیکی استفاده شد

 زنبوری ترکیبیهای تجربی حاصل از جاذب لانهدهد که دادهاز نظر سهم علمی، مقاله حاضر نشان می

AC/13X/CMS بینی رفتار ستون جذب توان در قالب یک مدل دینامیکی قابل اعتبارسنجی برای پیشرا می
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شود مطالعه حاضر از یک مقایسه صرف ظرفیت جذب فراتر رفته و به چارچوبی استفاده کرد. این موضوع موجب می

دی اکسید  برای تحلیل اثر پارامترهای عملیاتی، بررسی رفتار رخنه و پشتیبانی از طراحی اولیه فرآیندهای جذب

 .تبدیل شود کربن

طوری که افزایش فشار کند؛ بهزیکی مورد انتظار را بازتولید میسازی نشان داد که مدل روندهای فینتایج مدل

عنوان نوآوری شود. با این حال، این روندها بهموجب افزایش ظرفیت جذب و افزایش دما موجب کاهش آن می

 دی اکسید کربن اصلی مقاله تفسیر نشدند، بلکه برای بررسی سازگاری مدل با رفتار ترمودینامیکی جذب فیزیکی

 30رد استفاده قرار گرفتند. تمرکز اصلی تحلیل بر نقش ترکیب جاذب کامپوزیتی بود. ترکیب بهینه شامل مو

بیشترین ظرفیت جذب و استحکام مکانیکی مناسب را نشان  CMS درصد وزنی 70و   13Xدرصد وزنی زئولیت

، ظرفیت 13Xر زئولیت تر دهای جذب قویتوان ناشی از تعادل میان سایترا می HZC داد. برتری ترکیب

زنبوری دانست. بنابراین، ، و کاهش مقاومت انتقال جرم در ساختار لانهCMS ای و اثر غربال مولکولیریزحفره

عملکرد بهتر این ترکیب صرفاً حاصل افزایش مقدار یک جزء خاص نیست، بلکه نتیجه تعادل میان ظرفیت جذب، 

 .دسترسی به منافذ و انتقال جرم است

دی اکسید  طول ستون با افزایش جرم جاذب و زمان تماس، موجب بهبود ظرفیت جذب و تأخیر در رخنه افزایش

تواند شد. در مقابل، اثر دبی جریان باید با توجه به زمان تماس گاز با جاذب تفسیر شود؛ زیرا افزایش دبی می کربن

ه زودتر شود. بنابراین، انتخاب دبی بهینه ضمن افزایش مقدار گاز عبوری، زمان تماس را کاهش داده و موجب رخن

 .برای دستیابی به ظرفیت جذب مناسب و کنترل رفتار دینامیکی ستون ضروری است

زنبوری ترکیبی از نظر کاهش افت فشار، افزایش سطح تماس و بهبود انتقال جرم، نتایج نشان داد که ستون لانه

یافته در این را دارد. با این وجود، مدل توسعه د کربندی اکسی پتانسیل استفاده در فرآیندهای جذب سطحی

سازی ثابت در نظر گرفته شد و دما تدوین شده است؛ به این معنا که دما در هر شبیه پژوهش بر پایه فرض هم

های معادله انرژی برای محاسبه تغییرات موضعی دما در طول ستون حل نشد. این فرض برای تحلیل اولیه داده

، کاربرد مدل دی اکسید کربن ی و بررسی اثر پارامتری دما مناسب است، اما به دلیل گرمازا بودن جذبآزمایشگاه

های چندجزئی، شرایط تر، خوراکهای بزرگبرای طراحی صنعتی باید با احتیاط انجام شود. تعمیم نتایج به ستون

های مدما نیازمند افزودن موازنه انرژی، دادههای متوالی جذب و احیا یا شرایط غیرهمرطوب، فشارهای بالاتر، چرخه

 .حرارتی تکمیلی و اعتبارسنجی مستقل است
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