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 13X در غربال های مولکولی N2/SO2 بررسی تاثیر رطوبت موجود بر ظرفیت جذب دوتایی
و 5A، نتایج تجربی، شبیه سازی و مدل سازی

چکیده
ــا  ــج ب ــی و نتای ــت( 13X و5A بررس ــي )زئولی ــاي ملکول ــر روی غربال ه ــف SO2 ب ــر مختل ــذب مقادی ــش، ج ــن پژوه در ای
ــف 250، 500، 750 و  ــت مختل ــار غلظ ــاذب در چه ــباع ج ــاي اش ــد. آزمایش ه ــه ش ــی مقایس ــازی مولکول ــدل  و شبیه س م
1000 جــزء در میلیــون مــورد بررســی قــرار گرفــت و مشــاهده شــد كــه بــا افزایــش غلظــت آلاینــده زمــان اشــباع نیــز 
ــاذب  ــاختار ج ــن، در س ــر ای ــاوه ب ــد. ع ــتفاده ش ــازی اس ــام شبیه س ــت انج ــو جه ــت كارل ــد. روش مون ــش مي یاب افزای
ــه  ــد. ب ــرار گرفتن ــتفاده ق ــورد اس ــیم م ــدیم و كلس ــای س ــاختار 5A كاتیون ه ــدیم و در س ــی س ــای اضاف 13X، كاتیون ه

منظــور ارزیابــي اثــر ملکول هــاي آب موجــود در ســاختار زئولیــت بــر میــزان جــذب، تعــداد مختلــف ملکول هــاي آب در 
ــا نتایــج تجربــی نشــان  ســاختار آنهــا، حیــن شبیه ســازي، مــورد اســتفاده قــرار گرفــت. مقایســه نتایــج شبیه ســازی ب
داد ضمــن ایــن كــه ایــن نتایــج بــا هــم انطبــاق خوبــي دارنــد، جــاذب 13X در مقایســه بــا 5A عملکــرد بهتــري در جــذب 
SO2 دارد. زئولیــت 13X بــا 96 مولکــول آب و 5A بــا 99 مولکــول آب، بهتریــن عملکــرد را در مقایســه بــا نتایــج تجربــي 

ــزان جــذب و نقطــه شکســت، از مدل هــاي  ــر اســاس می ــي كاهــش ظرفیــت جــاذب، ب ــه منظــور ارزیاب ــد. ب نشــان دادن
یان-نلســون و BDST اســتفاده شــد. نتایــج هــر دو مــدل نشــان داد كــه ظرفیــت جــذب در 13X بیشــتر بــوده در حالــی 

ــت. ــر اس ــباع طولاني ت ــان اش ــه در 5A زم ك
.5A ،13X ،كلید واژه: دی اكسید گوگرد، جذب، شبیه سازی مولکولی، زئولیت

سعیده تشرفی1،عبدالله گلچوبی1، حسین تقدیسیان1،حسین فصاحت2 و اكرم حسین نیا1 
1 پژوهشکده محیط زیست و بیوتکنولوژی، پژوهشگاه صنعت نفت، تهران، ایران

2 دانشگاه صنعتی شریف، پردیس بین الملل، جزیره كیش

تاریخ دریافت: 9 فروردین 1397، تاریخ اصاح:24 تیر 1397، تاریخ پذیرش: 27 شهریور 1397
DOI: 10.22078/jpst.2018.3238.1517


