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  و Co-MOF-74 ،HKUST-1 آلی -ي فلزيها چارچوب ارزیابی
 UIO-66-NH2 آب در شرایط دینامیکیبخار  حذف جهت  

 
  *مریم کریمی، مهدي نیکنام شاهرك

 قوچان، ایرانهاي نوین قوچان،  دسی شیمی، دانشگاه مهندسی فناوريمهن گروه
1/12/95: پذیرش         25/9/94: دریافت  

  چکیده
. شـود  مـی د در صـنعت شـناخته   آب از جریانات گازي به عنوان یکی از فرایندهاي مهم و پرکـاربر بخار حذف 
سـت کـه در صـنایع    ها سـال  سـطحی  جـذب ، جذب با حلال و سردسازياز جمله ي متعدد حذف آب ها روش

فلـزي  - ي آلیها شبکهي ها جاذببا استفاده از  سطحی جذبروش در این مقاله . مورد توجه بوده است مختلف
 ،Co-MOF-74آلـی   - ي فلـزي هـا  چـارچوب بـدین منظـور سـه جـاذب     . مورد ارزیابی قرار داده شـده اسـت  

HKUST-1 و UIO-66-NH2  و  سـازي  مـدل از طریـق   سـطحی  جـذب جهت حذف بخارات آب در یک بستر
نشـان   سازي شبیه حاصل از نتایج. مورد ارزیابی قرار داده شدند Aspen Adsim افزار نرمبه کمک  سازي شبیه

داراي بهترین عملکرد در شرایط دینامیکی در جذب  ها جاذبدر بین سایر  Co-MOF-74جاذب که  دهد می
  .استآب  بخار و جداسازي

  
  سازي شبیهسازي و  ، مدل، جداسازي بخار آبسطحی جذبفلزي،  -ي آلیها چارچوب: کلیدي کلمات

  
  مقدمه

، لذا فرایند شود میدر اکثر جریانات گازي شناخته  ها ین ناخالصیتر مهمبا توجه به آنکه آب به عنوان یکی از 
با توجه طبیعی هوا و گاز  ي مانندگازجریانات حذف آب از . یک فرآیند صنعتی مهم و گسترده است زدایی نم

ي تمـاس  هـا  کننـده در بـرج   بـا عبـور گـاز از بـین مـواد خشـک       معمـولا سـازي   به اهمیت فرایندهاي خشک
  .شود میانجام  سطحی جذب

سازي و استفاده از گـاز،   در عملیات تولید، انتقال، ذخیره تواند باعث بروز مشکلات متعددي میوجود بخار آب 
از . وداز قبیل کاهش ارزش حرارتی سوخت، خوردگی تجهیزات، تولید هیدرات و مسدود کردن خط لولـه ش ـ 

کننده مافوق صـوت،  مانند تراکم اضافی، خنک کردن، تبرید، استفاده از جدا زدایی نمي مختلف ها روشمیان 

                                                        
* M.Niknam.Sh@qiet.ac.ir 
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، )سـطحی  جـذب (با جامدات زدایی  نمو ) جذب با گلایکول(با مایعات جاذب رطوبت  زدایی نم، استفاده از غشا 
 .اسـت یک روش مناسـب و قابـل اعتمـاد    متخخل نانو يها جاذببا استفاده از  سطحی جذببا روش  زدایی نم
]1 -11[  

 (MOF)آلـی  - از میان جامدات متخلخل مورد استفاده براي جذب آب، مواد نانوساختار با نام چارچوب فلزي
 .جلـب کـرده انـد   به خود اي را  ت جذب بالایی دارند، توجه گستردهکه به علت تخلخل و سطح آزاد بالا ظرفی

ي آلی ها تصال دهندهي فلزي و اها حاصل از پیوند یون هاMOFطور که از اسم این مواد مشخص است،  همان
  .]12[ سنتز و معرفی نمود 1965که اولین نمونه آن را تامیک در سال  باشند می
 يهـا  به نـام ) در شرایط تعادلی( جذب آب درشناخته شده  يها MOFبرترین  این مقاله سه نوع مختلف ازدر

Co-MOF-74 ،HKUST-1  وUIO-66-NH2 ]13اند دینامیکی مورد بررسی قرار گرفتهشرایط  تحت ]14و. 
مـورد   ،ذکـر شـده   يهـا  MOF رخنه رفتار منحنی و شده مدل سازي جذبن منظور، یک بستر ثابت براي ای

  .بررسی قرار گرفته است
  

  مدل سازي ریاضی
با نوشتن موازنه جرم و تعیین شرایط مـرزي و   توان می، در شرایط دینامیکی ها جاذببه منظور ارزیابی رفتار 

  . تعیین نمود در داخل توده فاز گاز و جامد رااولیه سیستم، تغییرات غلظت 
گرفتـه شـده   کار بـه بسـتر   سازي مدلجهت با در نظر گرفتن فرضیات زیر،  (LDF)مدل نیروي محرکه خطی 

داراي  ]15[مراجـع توضـیح داده شـده اسـت      در Ruthvenو Yangکه به طور کامل توسـط  این مدل . است
اي براي طراحی بسترهاي ثابـت جـذب    طور گسترده هم اکنون بهو  زیر استاي به شرح  ساده کنندهفرضیات 

  ].16[شود  استفاده می
 افت فشار بسیار کم است 
 سرعت و چگالی سیال ثابت 
  ایزوترم استسیستم در کل فرآیند 
  شود میو جریان پلاگ فرض  شود میبخار به عنوان گاز ایده آل در نظر گرفته 
  استپوشی  پراکندگی شعاعی و محوري قابل چشماثر 
 تخلخل بستر یکنواخت است 

در داخل بستر   rو شعاع dzبا در نظر گرفتن فرضیات بالا، معادله موازنه جرم حول یک المان جزیی به طول 
  .آید میدست  هیر ببه صورت ز
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  :شرایط مرزي و اولیه

  
t=0 :        C(z)=0    q(z)=0   z≥0 

z=0 :       C(t,z)=C0                     t≥0 

  

 Cمقدار غلظت غیر واقعی ماده جذب شونده در جاذب می باشد که در تعـادل بـا غلظـت     *q، )2(در معادله 
نیز ضـریب کلـی    kaپارامتر . می باشد qنیز غلظتی غیر واقعی است که در حال تعادل با  *Cهمچنین . است

  . باشد ي داخلی و خارجی انتقال جرم میها انتقال جرم است که شامل مقاومت
و  ي تحلیلـی و عـددي مختلـف نظیـر تفاضـل محـدود، کرانـک نیکلسـون        ها روشبه ي فوق  مدل ساده شده

  .باشد میقابل حل  Aspen Adsim افزار نرمي عددي توسط ها همچنین حل
و همچنین خطـی فـرض   ، )بخش قبل( LDF، با فرضیات در نظر گرفته شده در مدل )1(حل تحلیل معادله 

Ckq(نمودن ایزوترم تعادلی  e* ( براي اولین بار توسط آقايKlinkenberg    صـورت  . بیـان گردیـده اسـت
 ξو  τدر ایـن رابطـه   . است )3(معادله  شکلبه شان نیز معروف است ریاضی حل این معادله که به نام خود ای

  ].17، 16[ شوند میتعریف ) 5(و ) 4(ي بدون بعدي هستند که طبق روابط ها کمیت
ܥ  )3(

௙ܥ
≈ 1/2[1 + erf ቆ√߬ − ඥߦ +

1
8√߬

+
1

8ඥߦ
ቇ] 

)4(  τ = kୟ ቀt −
z
u
ቁ 

)5(  ξ =
kୟkୣz

u (
1 − εୠ

εୠ
) 

  
مبهم شده و معادلـه کلاینکنبـرگ در ایـن شـرایط،     ) 3(صفر شود، رابطه  ξو  τي ها که مقدار کمیت  میهنگا

که حاصلضرب زمـان   شود میهنگامی برابر صفر  τکمیت . توانایی تعیین توزیع غلظت در داخل بستر را ندارد
  . و سرعت برابر با مقدار طول بستر باشد

 دادن، از تطبیـق  )2رابطـه  (با توجه به خطی فرض نمون معادلـه ایزوتـرم    kୣلازم به توضیح است که مقدار 
  .باشد میمعادله ایزوترم با معادله یک خط، قابل محاسبه 

  د استفاده نمو) 6(توان از فرمول  می kୟهمچنین براي محاسبه 
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 kaثابت تعـادل،   kୣ، )اي بودن با فرض استوانه(قطر حفرات  dpقطر ذرات کروي جاذب،  dpکه در این رابطه  
شـوند و از   مـی ضریب خارجی انتقال جرم تعریف  Kextضریب نفوذ موثر و  De. استضریب کلی انتقال جرم 
  ].16[ باشند میروابط زیر قابل محاسبه 

De  ضریب نفوذ موثر که از رابطهBosanquet  شود میمحاسبه:  
  

Dୣ =
ε୮

f୲୭୰
(

1
D୫

+
1

D୩
)ିଵ )7(  

 

Dk  شود میضریب نفوذ نادسن که از معادله زیر محاسبه :  
 
D୩ = 48.5	d୮୭୰ୣ(

T
Mୌଶ୓

)
భ
మ )8(  

 

Dm  لازم به توضیح است در معادلات زیر ماده . شود میضریب نفوذ مولکولی از معادله زیر محاسبهA  بخار
  .هوا فرض شده است Bآب و ماده 
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kext  شود میضریب انتقال جرم فاز خارجی توسط معادله زیر محاسبه:  
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  مشخصات جریان ورودي و بستر. 1جدول 

 واحد مقادیر مشخصات
 bar 1 فشار ورودي
 k 298 دما ورودي

 %mol 2  ورودي H2Oترکیب درصد 
 %mol 98  ورودي Airترکیب درصد 

39/8 × 10-4  خوراك ورودي  mol/min 
075/0 ارتفاع برج  m 
0047/0 قطر برج  m 

4/0 تخلخل بستر   --- 
جریانسرعت   018/0  m/s 

58/1 × 10-4 ویسکوزیته گاز  Kg/m.s 
85/0 دانسیته گاز  Kg/m3 

  
  نتایج و بحث

توانـد از طریـق حـل     مـی  MOFبعد از اعمال فرضیات در مدل بستر جذب ثابت، رفتار دینامیکی هر جـاذب  
  . شود بررسیو رسم منحنی رخنه تحلیلی و عددي معادلات مدل 

تعـادل  غیرخطـی  توضـیح داده شـده در بخـش قبـل، یـک مـدل       مدل تعادل خطی  علاوه بردر این تحقیق، 
  .ه استمورد بررسی قرار گرفت)) 11( معادلهایزوترم لانگمویر مطابق (
  
)11( ∗ݍ  =

ܽ ∗ ܲ
1 + ܾ ∗ ܲ 

 
  .هستندفشار بر حسب بار  p، ثوابت معادله لانگمویر و bو  aدر این معادله 

  .رسم شده است) 1(در شکل  ]14و13[جع ااز مر MOFآزمایشگاهی آب در سه ) ایزوترم(ي تعادلی ها داده
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دهد  میرا نشان  و خطوط تطابق لانگمویر محیط در دماي MOFنمودار ایزوترم جذب آب در سه جاذب  .1 شکل

  ]14 و 13[
تواند براي این  میي تعادلی نها دادهباشد، خطی فرض کردن  میطور که از شکل به وضوح قابل مشاهده  همان

بـا تطـابق معادلـه لانگمـویر بـا       .دن ـدارخـوبی  لانگمویر مطابقت ایزوترم با  ولی فرض درستی باشد ها ایزوترم
  .آورده شده است) 2(در جدول و حداقل مجموع مربعات خطا  ي تعادلی فوق، ثوابت معادله لانگمویرها داده

  
  ي آزمایشگاهیها دادهو میزان تطابق لانگمویر با  ها MOFر براي ثوابت معادله لانگموی .2جدول 

  MOF A  b  R-squareع نو
Co-MOF-74  7929/0  1766  9987/0  
HKUST-1  1277/0  9/271  9768/0  

UIO-66-NH2  2139/0  7/139  9396/0  
  

خطـی نشـان   ایزوتـرم خطـی و غیر  هر دو نـوع   کارگیري به منحنی رخنه بستر جذب را با) 4 تا 2(ي ها شکل
بـا   کرانـک نیکلسـون  )Numerical(و عـددي   Analytical)( حل تحلیلی رخنه حاصل از يها نمودار .دهد می

بـه وضـوح   . اند فرض ایزوترم لانگمویر رسم شدهبا  AspenAdsim افزار نرمرخنه  ایزوترم خطی و نمودارفرض 
 یک مدل خوب براي پـیش بینـی رفتـار   د توان میبا فرض ایزوترم لانگمویر  LDFقابل مشاهده است که مدل 

  . کند آب در بستر جذب ثابت را فراهم دینامیکی بخار
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  Co/DOBDCبراي جاذب  ها روشنمودار مقایسه  .2 شکل

  

  
 HKUST-1ب براي جاذ ها روشنمودار مقایسه  .3شکل
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  UIO-66-NH2ب براي جاذ ها روشنمودار مقایسه . 4 شکل

بـه   )5(در شـکل   MOFي رخنه براي سه ها ، تمام منحنیهاMOFدر نهایت، براي مقایسه بهتر بین عملکرد 
داراي ظرفیت خوبی براي جـذب بخـار آب    Co-MOF-74شده است و قابل مشاهده است که تصویر کشیده 

  . استدینامیکی در شرایط 
  

  
 MOFسه  منحنی رخنه نمودار .5شکل 
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  نتیجه گیري
ي مختلف حذف و جداسازي بخارات آب از جریانات ها روشدر صنعت  زدایی نمي فرآیندهابا توجه به اهمیت 

 دنحذف بخارات آب با استفاده از فرآی ها روشیکی از موثرترین این . استست که مورد استفاده ها گازي سال
شـود کـه در حـال حاضـر     توانـد بـه کـار گرفتـه      مـی ي متعددي ها جاذبدر این فرآیند  .است سطحی جذب

در این مقاله ضمن معرفـی سـه جـاذب     .شود میي صنعتی شناخته ها جاذبسیلیکاژل یکی از پرکاربردترین 
 که داراي ظرفیت جذب تعادلی UIO-66-NH2 و Co-MOF-74 ،HKUST-1فلزي  - ي آلیها چارچوبنوین 

یـک بسـتر جـذب    در  سـازي  شـبیه و  سـازي  مدلبه ارزیابی آنها از طریق  هستندبسیار بالایی براي بخار آب 
-Coبستر نشـان داد کـه جـاذب     سازي شبیهحاصل از ) 5تا  2اشکال (نمودارهاي رخنه . واقعی پرداخته شد

MOF-74    داراي بهترین عملکرد در حذف بخارات آب در شرایط دینامیکی اسـت و بعـد از آنHKUST-1 و 
UIO-66-NH2 دارندي دوم و سوم قرار ها رتبه در.   

 
 فهرست علائم

C  غلظتH2O در فاز گاز  Kmol/m3 

De ضریب نفوذ مؤثر  m2/s 

Dk ضریب نفوذ نادسن m2/s 

Dm ضریب نفوذ مولکولی  m2/s 

dp قطر ذره  m 

dpore قطر متوسط منفذ  m 

Ɛ تخلخل بستر   ----- 

ƐAB انرژي جاذبه مولکولی   ----- 

Ɛp تخلخل ذره   ----- 

ftor فاکتور انحنا   ----- 

k ثابت بولتزمن  ----- 

ka 1  ضریب انتقال جرم نفوذ سراسري/s 

ke ثابت تعادل   ----- 

kext ضریب انتقال جرم فاز خارجی  m/s 

MAir وزن مولکولی هوا  Kg/kmol 

MH2O وزن مولکولی بخار آب  Kg/kmol 

P فشار جزیی  bar 

Pt فشار کل  Pa 

q  غلظتH2O در فاز جامد  Kmol/m3 

q*  غلظتH2O فاز گاز در تعادل با در فاز جامد  Kmol/kg 
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rAB  فاصله بین مولکولیA و B nm 

T دما  K 

t زمان  s 

u سرعت درون شبکه اي گاز  m/s 

Z فاصله از ورودي بستر  m 

µ ویسکوزیته گاز  Kg/m.s 

ρ دانسیته گاز  Kg/m3 

f(k/ƐAB) تابع برخورد  ----- 
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