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  سه ساختار مدل سازي ترموديناميكي جذب گاز دي اكسيد كربن در
  PHSCدله حالت ابا استفاده از مع MOF-5, 74 و  177     

   
  2، فاطمه سبزي1رضا توسلي

  گازدانشگاه صنعتي شيراز، دانشكده مهندسي شيمي، نفت و 
Rtavasoli.che@gmail.com 

   
   

  
  

  چكيده 
امروزه به دليل رشد روز افزون مراكز صنعتي وتوليدي، نياز بشر به تأمين انرژي از طريق نيروگاه هاي فسيلي به شدت 

را به مقدار قابل ملاحظه اي افزايش داده است. اخيرا جذب گاز دي اكسيد كربن  2COافزايش يافته كه همين امر توليد 
، به دليل ويژگي هاي ساختاري اين نوع جاذب ها، از قبيل  (MOFs)فلزي - در جاذب هاي نوظهوري با نام شبكه هاي آلي

در اين مقاله مدل سازي جذب گاز دي  .دارا بودن سطح آزاد بسيار بالا و چگالي پايين، بسيار مورد توجه قرار گرفته است
در سه  (PHSC EOS)با استفاده از معادله حالت اختلال يافته زنجير كره سخت  MOF-5اكسيد كربن بر روي جاذب 

انجام شده است. معادله حالت اختلال يافته زنجير كره سخت داراي سه پارامتر بر كلوين  313,7و  304,7، 295,7دماي 
نيروهاي جاذبه بين واحدهاي سازنده  aتعداد واحدهاي سازنده مولكول،  rپليمر است كه به صورت مبناي واحد سازنده 

معادل حجم كنار گذاشته واندروالسي است. جهت محاسبه پارامترهاي مذكور، ابتدا مولكول جاذب را به  bغير پيوندي و 
، پارامترهاي مورد نياز را بدست اورده و در گروه هاي سازنده خود تفكيك و سپس با استفاده از روش هم بخشي گروهي

نهايت با استفاده از قانون تعادل فازها و برابر قرار دادن پتانسيل شيميايي گاز دي اكسيد كربن در هر دو فاز، ميزان جذب 
  گاز دي اكسيد كربن بر روي جاذب محاسبه شده است.

   
   MOF-5جذب، دي اكسيد كربن،  هاي كليدي:واژه
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