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  دياکسید کربنجذب  یکيناميترمود یسازمدل

 ن يآماتانولیدليمت یدر محلول آب

 

 +*اعظم نجف لو

 رانيمی، دانشکده فنی و مهندسی، دانشگاه آزاد اسلامی، واحد تهران مرکزی، تهران، ايگروه مهندسی ش

 
های ژگیيو نيتخم یبرا ی، روشSAFTاختصار  ا بهي (Statistical Associating Fluid Theory) یآمار مجتمع اليس هينظر ده:يچک

  را یده آليرايغ یآمار کيمکان بر یمبتن یها روش گريد و  SAFTاست. ميورتا هينظر اساس بر تجمع یدارا هایاليس
 یکيزيف هایهينظر نيچن برتریکنند.  یم یبررس یکيزيف منظر از را تجمع واقع در و دهند یارتباط م یملکول نيب یها کنش برهم به
 ها آن رييو تغ گسترش دوم و داد، قرار شيآزما مورد را ها آن توان یم یملکول یه سازيشب توسط نخست که ن استيا

است که   SAFT-HR، معادله حالت SAFTهای شيراين وين و موفق ترياز پر کاربردتر یکي .است انجام قابل ستمیيس صورت به
ت گاز ين حلالييمنظور تعبه ، پژوهشن يدر ا .ستا بالا قتد با دهيچيپ هایل ايس طمخلو یکيناميدترمو هایژگیيو فيتوص هبـ دراقـ

 از استفاده با استفاده شده است و SAFT-HR معادله حالت ( از MDEA) نيآماتانولیدليمت یآب محلول در دياکسید کربن

 و محدوده فشار  نيکلو 51/354-892 يیدما محدوده ین کار، برايم شده در ايتنظ یو پارامترها هاهلمقا موجود در یپارامترها
 یبرا ینسب یخطا مطلق قدر متوسطدرصد  است. شده انجام دياکسید کربن یتعادل تيحلال ینيبشيپ لوپاسکال،يک 7/1345-55/3

 است. 9/87داده برابر با  894

 
 .SAFT-HRمعادله حالت  ؛ MDEA یآب محلول ؛يیايميتعادل ش ؛دياکسیدکربن  دی:يکلمات کل
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 مقدمه
 یالخانهگ ین انتشار گازهايش زميگرمادر  هایعاملن يترياز اصل يکي

 یان به اندازهيزم یدما یاگلخانه یه گازهايرويش بياست. بر اثر افزا
. ه دهندن اداميدر زم يها نتوانند به زندگد انسانيابد که شاييش ميافزا

 ن ير باست. د ازين یاگلخانه یانتشار گازها نه کردنيکمن، به يبنابرا
 .[1] استهوا ن سهم در يترشيب یدارا دياکسیدکربن ن گازها، يا

ها، انوسيمتوسط اتمسفر و اق یع دمايش سرين به افزايش کره زميگرما
اهد شلادی يمستم يگردد. قرن بيستم برميمه دوم قرن بياز زمان ن

                                                                                                                                                                                                   
 E-mail: najaflooazam@gmail.com+                                                                                                               عهده دار مکاتبات*

 یبوده و همچنان که کشورها یت و مصرف انرژيع جمعيش سريافزا
لادی يمکم يست و يدر قرن ب یزان مصرف انرژيشوند، ميم يصنعت یترشيب

 %75زان يبه م یانرژ یش تقاضايخواهد داشت. افزا یترشيش بيافزا
شود. در حال حاضر،  يم ينيبشيپلادی يم 4000تا  4002 یهان ساليب
ود. شين ميتأم يليفس یهااز جهان، از سوختيمورد ن یانرژ %57ش از يب
 دياکسیدکربن کل انتشار  %20دار حدود عهده يليبا سوخت فس یهاروگاهين

 . [4]ند رومير به شماا هوه کنندده لوآمنابع ن يترو از مهم هستند
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 يخوردگ سبب يعيدر گاز طب دياکسیدکربن حضور گر يد یاز سو
ع گاز و کاهش ارزش يزات انتقال، فرآورش و توزيخطوط لوله و تجه

 شود. يم يعيگاز طب ييگرما
، لادیيم 4017ران در سال ي، ايبانک جهان یاساس اطلاعات آماربر 
بت به نس دياکسیدکربن کشور جهان از نظر انتشار گاز  نيهشتم

 یدرصد کل گازها 57/1د يبا تولد ناخالص داخل است. يتول
 دياکسیدکربن ون تن يليم 570/700جهان، سالانه  یاگلخانه

 .[0]انه دارا بوده است يکند رتبه نخست را در منطقه خاورميد ميتول
 دياکسیدکربن  یجداساز که است شده، روشن گفتهبا توجه به مطالب 

است.  يکشور الزام یبرا يطيمح ستيز و يصنعت یهاجنبه از
 ،پژوهشي یهابخش در تاکنون از گذشته گشته سبب موضوع تياهم

 و ترکارآمد یهاروش به يابيدست جهت يگوناگون یهاپژوهش
 دياکسید کربن جذب یبرا گوناگوني یهاروشرد. يپذ صورت ترارزان

 ،يکيزي، جذب فييايميش جذبتوان به يوجود دارد که از آن جمله م
 یهاسامانه توسط یجداسازو  ديبريه یروش جداساز ،يجذب سطح

 ن روش،ين و پرکاربردتريترها، مرسومن روشيان ي. در باشاره نمود ييغشا
ها نيآلکانول آم .[2, 7] ها استنيآمتوسط آلکانول ييايميجذب ش
 اند.شده لينو تشکيک گروه آميل و حداقل يدروکسيک گروه هياز حداقل 

استفاده  مورد گاز یسازنيريش یبرا که يمرسوم یهانيآلکانول آم
ن، يآمنوع اول مانند مونو اتانول ین هاياز آم عبارتند رند،يگيم قرار

نوع سوم مانند  یهانين و آميآماتانولینوع دوم مانند د یهانيآم
ر، حلال ياخ یهادر سال. [5 ,7]  (MDEA)نيآماتانولیدليمت
 گريد هب نسبت که يفراوان هایبرتری علت بهن يآماتانولیدليمت

ا، ياح یبرا ازين مورد کم یانرژ دارد، مانند مرسوم یهانيآمآلکانول
 دروژنيه ريپذنشيگز یجداساز ييزات، توانايکاهش اندازه تجه

 کم، جذب کم يخورندگ ، دياکسیدکربن  حضور در ديسولف
 یهاونيه شدن، کاهش يتجز یها، مقاومت بالا برادروکربنيه

 مک یمانند کاربامات، کف کم و مشکلات رسوب گذار ناخواسته
 کرده دايپ جهان در گاز یسازنيريش یبرا ایگسترده اريبس کاربرد
 اريبس دياکسید کربن یجداساز یندهايافر امروزه .[5ـ  10] است

 ندهايافر گونه نيا یسازن مدليبنابرا و است شده متنوع و گسترده

 توسعه در هامدل از استفاده رايز است، برخوردار يخاص تياهم از

 .است نهيپرهز یهاشيآزما انجام از تریاقتصاد اريبس ندياک فري
 از يه گاز، نيتصف یواحدها ینديازات فريتجه يطراح یبرا

ط يدر شرا يستين اطلاعات بايع است. ايما -بخار يبه اطلاعات تعادل

                                                                                                                                                                                                   
1  

 ندهايافر ن گونهيکه در ا ييند مشخص و محاسبه شوند. از آنجايافر گوناگون
زا( و ب اجيط خوراک )دما، فشار و ترکيشرا مانند گوناگونيط يشرا
  يتعادل یهاداده یآوروجود دارد، امکان جمع ياتيط عمليشرا
 يکيناميک مدل ترمودياز به ين نيبنابرا .ستيط ممکن نيشرا همهدر 

 ط گوناگون يدر شرا يتعادل هایهانجام محاسب برایمناسب 
ت يحلال یسازمدل یکه تاکنون برا ييهااست. مدل یضرورار يبس

 اندبه کار گرفته شده نيآمآلکانول يآب یهادر محلول یدياس یگازها
 یبر مبنا یهامدل -4، [11, 14] يتجرب یهامدل -1به سه دسته: 

 یها( مدل0، [10, 12]ت يب فعاليضر یهاا مدليبس يآزاد گ یانرژ
، [17, 17]معادله حالت  یهاا مدليآزاد هلمهولتز  یانرژ یبر مبنا

ت به منظور يب فعاليضر یهااز مدل ترشيب. [15]شوند يم ميتقس
 استفاده شده است. ينيآم یهادر حلال یدياس یجذب گازها یسازمدل

 یبرا تيفعال بيضر یهامدل یبالا به نسبتن امر دقت يعلت ا
تند. سيع نيفاز ما ين چگالييقادر به تع هامدل نيا است. اما عيما فاز

 ف ران ضعيا ييهاسامانهن يچن یسازمدل یحالت برا هایاستفاده از معادله
 است. یتردهيچيپ هایمحاسبه یکن در عوض دارايبرطرف نموده ول

 یبرا ي، روشSAFTاختصار  ا بهي 1یآمار مجتمع اليس هينظر
 است. ميورتانظريه  اساس بر تجمع یدارا الاتيس خواص نيتخم

SAFT را يده آليرايغ یآمار کيمکان بر يمبتن یها روش گريد و 
 را تجمع واقع در و دهند يارتباط م يملکول نيب یها کنش برهم به

 يکيزيف یهانظريه نيچن برتریکنند.  يم يبررس يکيزيف منظر از
 را ها آن توان يم يملکول یه سازيشب توسط نخست که ن استيا

 سيستمي صورت به ها آن رييو تغ گسترش دوم و داد، قرار شيآزما مورد

 يشاويرن يترن و موفقياز پر کاربردتر يکي .است انجام قابل
SAFT معادله حالت ،SAFT-HR   هایويژگي فيتوص به درقااست که 

با توجه  .ستا بالا قتد با دهيچيپ هایاليس طمخلو يکيناميدترمو
 SAFT-HRاز معادله حالت  پژوهشن يدر ا ی گفته شدهاهدليلبه 

 ربنکت ين حلالييتع يکيناميترمود یسازبه منظور مدل [15, 19]
 استفاده شده است. MDEA يدر محلول آب دياکسید
 

 بخش نظری 
 یکيناميچهارچوب ترمود

  MDEA يآب یهامحلول توسط دياکسید کربن جذب
  دياکسید کربنرد. در مرحله اول يگيدو مرحله صورت م در

 دياکسید کربنشود. در مرحله دوم يع منتقل مياز فاز گاز به فاز ما

(5)  Statistical Associating Fluid Theory 
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 دهد و يم ييايميواکنش ش MDEA يجذب شده با محلول آب
 دياکسید کربن جذبدر در واقع  شوند.يل ميتشک يوني یهاگونه

دو نوع تعادل وجود دارد: تعادل اول   MDEA يآب یهامحلول توسط
 ييايمياست، تعادل دوم تعادل ش یا همان تعادل فازي يکيزيتعادل ف

  دياکسید کربنت گاز يحلال یسازمدل در يطورکلاست. به
 یهامعادله -1 وجود دارد: معادلات سه دسته از MDEA يآب محلول در

 یهامعادله -0 ييايميش تعادل مربوط به یهامعادله -4 فاز تعادل به مربوط
. تيبودن محلول الکترول يمربوط به موازنه جرم، موازنه بار و اصل خنث

 ک پرداخته خواهد شد.يهر  يدر ادامه به بررس
 

 فاز تعادل به مربوط یهامعادله

 يدر محلول آب دياکسید کربن جذب يتعادل سامانه یبرا
MDEA  در فاز گاز سه مادهMDEA ،موجود  و آب دياکسید کربن
 معادله حالت است کي SAFT-HR مدل که نيا به توجه است. با

 روش  از یفاز تعادل محاسبه یبرا يستيبا  شود.  استفاده
به صورت  یفاز تعادل روابط و آب دياکسید کربن، MDEA یبرا
  :[40] شودير نوشته ميز

(1) v l
MDEA MDEA MDEA MDEA

y x    

(4) 
2 2 2 2

v l
CO CO CO CO

y x   
 

(0) 
2 2 2 2

v l
H O H O H O H O

y x    

 ،x  وy ع و يدر فاز ما يته، جزء موليب فوگاسيب ضريبه ترت
ب به فاز بخار و يبه ترت lو  vسي. بالانودر فاز بخار است يجزء مول

 ع اشاره دارد.يما
 

  SAFT-HRمعادله حالت 

را  مامدهيقبا ولتزـهلمه یژنرا برحسب SAFT-HR حالت لهدمعا
 ،کندگياپر ،سختهکر یاـهمرـت عوـمجم رتوـص هـبتوان يم

 : [19, 15]نوشت  تجمعو  ريزنج

(2) 
res hs disp chain assoc

B B B B B

A A A A A

Nk T Nk T Nk T Nk T Nk T
      

 هکر اليس یابر حالت لهدمعا کي سساا بر سختهکر سهم
 :  دميشو انير بيز رتبهصو ،سخت

(7)
 

 
3 2 3hs
2 1 2 3 1 2 3 2

0 32 2
B 33 3

3 3A 6
ln 1

Nk T 1

           
      

       

 

 که در معادله بالا

(7       ) jAv
j i i i i

i

N
x m d , j 0,1,2,3

6

 
     

 مخلوط،  يکل يته موليدانسix ماده  يکسر مولi  ،در مخلوط
AvN  ،عدد آووگادروj یتوان برا d و iid  قطر قطعه وابسته به دما

 است:

(5) 
0

ii i

3u
d 1 0.12exp

kT

  
    

   

  

 که در آن

(5) 
1/3

00
i i

AV

6
v

N

 
     

  

2 / 6 کاملا مماس است. یهاکره یبرا يکسر پرشدگ 
 شود:ير داده ميبا رابطه ز يپراکندگ جمله

(9) 
i jdisp 4 9

ij
i 1 j 1B

A u
m D

Nk T kT 

   
    

   
   

 ی، انرژ mمتوسط یهان تعداد سگمنتييتع یبراها در مخلوط
 (ي)کسر پرشدگافته متوسطيته کاهشيو دانس uمتوسط سگمنت 

واندروالس يالين اختلاط تک سي، از قوان(vdW1) شودياستفاده م 
 هایويژگيبا  يال خالص فرضيک سيکه مخلوط را به صورت 

الت رد. معادله حيگيدرنظر م يال واقعيمخلوط سمانده برابر با يباق
SAFT پارامتر 4، حداقل یالات ساده مونومريف سيتوص یبرا

ز ين (m)از دارد. پارامتر سوم يمشخصه سگمنت( ن ی)اندازه و انرژ
بدون تجمع  هایاليدر س یر کرويغ در نظر گرفتن اثرهای یبرا

 یراگر بيد يتجمع، دو پارامتر اضاف یالات دارايس یاز است. براين
 .[44]از است يوند تجمع نيوند تجمع و حجم پيپ یان انرژيب

 
 يیايميش تعادل مربوط به یهامعادله

 واکنش اثر است، در فيضع یباز MDEAکه  يياز آنجا
 ليتبد يوني یهاگونه زه و بهيوني ييجز طور به دياکسیدکربن  با 
 شود:يم

1K + -
2 3

2H O H O +OH   (10) 

2K - +
2 2 3 3

CO +2H O HCO +H O   (11) 

3K- + =
3 2 3 3

HCO +H O H O +CO   (14) 
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11K +

2 3MDEAH +H O MDEA+H O    (10)  

 هستند يتعادل یهاواکنش ع،يما فاز یهاواکنش يکل طور به

 ر است:يها به صورت زآن يعموم شکلو 

(12                                           )K
aA bB cC+dD   

 د:يآيدست م( به17( از رابطه )12)که ثابت تعادل واکنش 

(17     )i, j

(2)
j(1) (3)

x, j i i j j

A
K (x ) exp(A A ln(T))

T


      

،  jواکنش  یبرا يب ثابت تعادل موليبه ترت i,j وx,jK ،ix،  i که
 یومتريب استوکيو ضر iجز  يت موليب فعالي، ضر iجز  يکسر مول

(1)ب ياست. ضرا  jدر واکنش  i جز
j

A، (2)
j

A (3)  و
j

A ييهاثابت 
 هایشيآزما انجام ـ با1ن آنها وجود دارد: ييتع یهستند که سه روش برا

 یهاشيآزما انجام با ـ4 صفر، یهاغلظت تا يابيو برون ونيتراسيت
NMR ،0به عنوان  هابين ضري، اهاشين آزمايدر صورت نبود ا ـ

 یاهشوند و با تطابق با دادهيم شونده درنظر گرفته ميتنظ یپارامترها
  یاهواکنش یبرا يمول یهاب ثابتيضرا ند.يآيبه دست م يتجرب
 هایبيضر پژوهشن يدر ا آورده شده است. [9]در مرجع  10تا  10
 ک در نظر گرفته شده است.يگونه ها  همهت يفعال

 
بودن  یمربوط به موازنه جرم، موازنه بار و اصل خنث هایهمعادل

 تيمحلول الکترول

 یاه، معادلهييايميش یهامربوط به واکنش هایهبر معادل افزون
 د نوشته شود که به صورتيز باين یموازنه جرم، موازنه بار و بارگذار

 ر است:يز
(17) 2

2 2 3 3
CO ,t CO HCO CO

n n n n   
 

(15) 
MDEA,t MDEA MDEAH

n n n  
 

(15) 2
3 3 3H O MDEAH HCO CO OH

n n n 2n n       
 

(19) 2

2

l

CO

CO

MDEA

n

n
 

 

 يآب محلول در دياکسید کربن گاز تيحلال یسازمدل منظور به
MDEA، موازنه جرم، ييايميش یهامربوط به واکنش هایهمعادل ،

د به صورت يبا تيالکترول محلول بودن يخنث اصل وموازنه بار و 
 هاهن معادليزمان احل هم یبرا پژوهشن يزمان حل شوند. در اهم

 استفاده شده است. [40] سنيمو  تياسماز روش 

 
 برازش داده ها

 مواد خالص

( و 00پارامتر )اندازه ) 4، حداقل HR -SAFTدر معادله حالت
 یساده مونومر هایاليف سيتوص ی(( برا0uمشخصه سگمنت ) یانرژ
 هایدر نظر گرفتن اثر یز براين (m)است. پارامتر سوم  نياز

 هایاليس یاز است. برايبدون تجمع مورد ن هایاليدر س یرکرويغ
 یانرژ یگر برايد ي، دو پارامتر اضافيا همبستگيتجمع  یدارا

i ) يهمبستگ j
A B
يوند همبستگي( و حجم پ (i j

A B
د ي( با

  دياکسیدکربن ، آب و MDEAن کار ياختصاص داده شود. در ا
و بدون  3B ،3B ياز نوع همبستگ یب به صورت مواديبه ترت

ن ياند. همچن( در نظر گرفته شده[9])براساس مرجع  يهمبستگ
 درنظرگرفته شده  یاز همان پارامترها MDEA یپارامترها یبرا

از همان  دياکسیدکربن آب و  یپارامترها یو برا [9]در مرجع 
 Radosz [15]و  Huangدرنظرگرفته شده توسط  یپارامترها

 ( است. 1استفاده شده )جدول 

 
  MDEA-2CO-O2H يیجزسه ستميس

 محاسبه یبرا، خالص یاجزا یبرا مدل یپارامترها با داشتن

 انجام ، روشMDEA يآب محلول در دياکسید کربن تيحلال

 غلظت دما، بودن ب است که با مشخصيترت نيا به هاهمحاسب

ع، يما فاز در دياکسید کربن یبارگذار مقدار و نيآمآلکانول محلول
 یبرا شود.يم محاسبه جوش ن نقطهييتع روش توسط يتعادل فشار

 حلقه . درشودمي استفاده تو در تو حلقه دو ازها انجام محاسبه

 روش از استفاده با عيفاز ما در يتعادل یاجزا هایدروني محاسبه
 هاهمحاسب از مرتبه نياول در شود.يانجام م [40]سن يم و تياسم

2CO-O2H،-O2H) ييدو جز یهاستميرسيبرهمکنش ز یپارامترها

MDEA  وMDEA-2COشده  نظرگرفته در صفر ( برابر 
نقطه  هایهمحاسب ،دما و عيما فاز یاجزا بيترک بودن مشخص و با

شوند. يم نييتع بخار فاز یاجزا بيترک و يتعادل و فشار حباب انجام
  یهاسامانهريز برهمکنش یپارامترها یبعد هایهدر محاسب

 هایتغيير و دوباره محاسبه MATLABبا استفاده از نرم افزار  ييدو جز
 شوندهميتنظ ین پارامترهايبنابرا شود.ينقطه حباب  انجام م
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 .[3] دياکسیدکربن ، آب و MDEA یبرا SAFT-HRمعادله حالت  یپارامترها ـ مقدارهای8جدول 

K m / محدود association scheme   T ماده شيميايي 0u k/K    00 mL/mol    i j
A B
ε k/K   i j

A B
   

MDEA 3B 092-022  511/0  885/358  180/51  15/0003  20185/2  

H2O 3B 553-083   579/5  57/108  22/52  22/5829  25193/2  

CO2 ------ 088-058  057/5  28/055  178/53  ------- --------- 

 
 .O2H-2CO-MDEAسامانه  یکار رفته برابه  يتجرب یهاداده یهاگاهيپا هایـ ويژگي2جدول 

ن(يدما )کلو دکربنياکسید یبارگذار تعداد داده ها  MDEA هامرجع داده يدرصد وزن  

10 47/0-04/0  495 70/40  Lemoine et al. [25] 

55 000/1-005/0  495 , 010 , 025 50/47  , 55/27  Sidi-Boumedine et al. [26] 

02 5100/0-1775/0  045 , 020 , 075 70 Mamun et al. [27] 

55 175/1-107/0  010 , 000 , 050 , 090 , 210 5/15  , 4/19  , 1/04  Kuranov et al. [28] 

75 5255/0-0055/0  040 , 025 , 050 7/40  , 70 Rho et al. [29] 

45 420/1-147/0  010 , 070 , 090 1/04  , 5/25  Kamps et al. [30] 

7 400/1-142/0  010 0/40  MacGregor and Mather [31] 

داد تمام داده ها= تع 490  

به منظور . ييدو جز یهاسامانهريبرهمکنش ز یپارامترهاعبارتند از: 
 شود. کمينه (40د تابع هدف موجود در رابطه )يپارامترها بان ييتع

(40                                          )2 2

2

expcalc
n

CO ,i CO ,i

exp
i 1 CO ,i

P P
OF

P


  

 2CO تيحلال یهاق دادهيد از طريشونده با ميتنظ یپارامترها

 هایهيفرض از استفاده بان شود. يي( تع1)جدول  MDEA يدر محلول آب
 گوناگون یدماها یبراشونده ميتنظ یپارامترهابه کار گرفته شده، 

 د،ياکسیدکربن  ييجز فشار یمطلق خطا قدر متوسط کمينه کردن با

  .شدند نهيبه Nelder-Mead Simplex [42]تم يالگورتوسط 
، دما و یبارگذاربر اساس چهار عامل غلظت،  هاهای محاسبهنتيجه

 ن جدول خطا به دو صورتيدر ا آورده شده است. 0 جدولسندگان در ينو
 پان شده است:يب

np
exp cal

i 1 exp

(P -P )100
BIAS%

np P

  و 
np

exp cal

i 1 exp

P -P100
AAD%

np P

  . 

قدار ن ميتروکم نيترشيداست، بيپ 0جدول  از که گونههمان
 است. 1از تر شيو ب 01/0-1/0 یب مربوط به بارگذاريخطا به ترت

 به خطا نيترشيدهد که بيبراساس دما نشان م یبندميتقس

ن مربوط يکلو 070 ین خطا به دمايترن و کميکلو 495 یدما
 که  دهديم نشان سندگانينو یبر مبنا یبندميشود. تقسيم

  یهاداده به مربوط بين خطا، به ترتيترشيو ب نيترکم
Ma’mun و  [45] همکاران وSidi-Boumedine   [47] همکارانو 

داده ها  همه یبرا ينسب یخطا مطلق قدردرصد  متوسطاست. 
 یاهتيالکترول سامانه یزان خطا براين مياست. که ا 9/45برابر با 

 به طور کلى. است پذيرشيار خوب و قابليبس یف، خطايضع
 الکتروليت رفتار غير ايده آل دارند که  ييون ها در محلول ها

 ياههاست. در الکتروليتبين آن يبه علت وجود برهم کنش ها
 ياهقسمت اعظم رفتار غير ايده آل به علت برهم کنش ضعيف

 بنابراين، در محلول الکتروليت .است محلول در يونـ  با برد بلند يون
  3تا  5 هاييابد. شکلسازي افزايش ميميزان خطاي مدل

 0COبر فشار  دما اثر در محلول، MDEAغلظت مشخص  يبرا
 را  گوناگون يهايبارگذار در يشگاهيو آزما يمحاسبات
 شود،يده ميها دشکل نيدر ا که طور دهد. همانينشان م

 يهاداده با پذيرشيقابل  توافق هاهمحاسب هاينتيجه
 .دارند يشگاهيآزما
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 .نيکلو 818-813-828 یدر دماها  MDEAيدرصد وزن 1/22 يدر محلول آب یبر حسب بارگذار 2COت يحلال ـ8شکل 

 

 
 .نيکلو 838-818-888 یدر دماها MDEA يدرصد وزن 3/13 يدر محلول آب یبر حسب بارگذار 2COت يحلال ـ2شکل 

 

 
 .نيکلو 813-818-823-828 یدر دماها  MDEAيدرصد وزن 12 يدر محلول آب یبر حسب بارگذار 2COت يحلال ـ8شکل 

212 

 
222 

 
812 

 
822 

 
12 

 
2 

P
C

O
2 

(k
P

a
) 

3/2               3/2              1/2               1/2               1/2             1/2               8/2               2/2               8/2               2 

 mol MDEA)2(mol CO/بارگذاری 

3222 
 

1222 
 

1222 
 

1222 
 

1222 
 

8222 
 

2222 
 

8222 
 

2 

P
C

O
2 

(k
P

a
) 

1/8                    2/8                     8                     3/2                    1/2                     1/2                     2/2                    2 

 mol MDEA)2(mol CO/بارگذاری 

322 
 

322 
 

122 
 

122 
 

122 
 

122 
 

822 
 

222 
 

822 
 

2 

P
C

O
2 

(k
P

a
) 

3/2               3/2              1/2               1/2               1/2             1/2               8/2               2/2               8/2               2 

 mol MDEA)2(mol CO/بارگذاری 



 8833، 2، شماره 83دوره  آمينولاتاندیاکسيد در محلول آبي متيلسازی ترموديناميکي جذب کربن دیمدل نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 833                                                                                                                                                                                           علمي ـ پژوهشي

 
 .نيکلو 888 یو در دما گوناگون يوزن یبا درصدها MDEA يمحلول آب در 2CO تيحلال ـ1 شکل

 

 
 .نيکلو 348 یو در دما گوناگون يوزن یبا درصدها MDEA يدر محلول آب 2CO تيحلال ـ 1 شکل

 

 
 .نيکلو 838 یو در دما گوناگون يوزن یبا درصدها MDEA يدر محلول آب 2CO تيحلال ـ 1شکل 
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 يآب محلول در دياکسید کربن تيحلال ينيبشيپ یخطاها ـ8جدول 
MDEA  توسط معادله حالتSAFT-HR ر يبر اساس چهار متغ

 .سندگاني، دما و نویغلظت، بارگذار

BIAS% AAD% 
(SAFT-HR) 

تعداد 
هاداده  

یدسته بند  

MDEA يدرصد وزن   

92/15  00/01  107 47-15 

1/0-  9/19  22 04 

15 9/47  112 >27 

 دکربنياکسید یبارگذار   

7/55  7/55  4 < 01/0  

45/79  45/79  02 1/0-01/0  

714/1  00/19  417 1-1/0  

0/22  0/22  21 >1 

 ن(يدما )کلو   

20/40  27/25  04 495 

2/41  9/09  75 010 

7/44  7/07  40 040 

7/2  5/5  10 045 

0/4-  7/15  17 000 

7/4  7/7  12 020 

4/41  4/49  70 025 

0/0-  7/10  5 070 

5/7  5/10  10 075 

7/14  4/45  02 050 

4/2  2/7  40 090 

2/4  7/2  11 210 

سندهينو     

7/15  10/04  10 Lemoine et al. [25] 

0/40  5/24  55 Sidi-Boumedine et al. [26] 

1/2  2/5  02 Mamun et al. [27] 

5/0  5/19  55 Kuranov et al. [28] 

47 5/04  75 Rho et al. [29] 

0/9  2/19  45 Kamps et al. [83] 

9/47  5/20  7 MacGregor and Mather [31] 

9/50  9/07  093 Overal 

ها های محاسبهنتيجه بر MDEAغلظت  اثر نييتع منظوربه
 ، MDEA يمحلول آب در دياکسید کربن تيحلال يتعادل

ن يکلو 090-025-010ثابت  یدماها و MDEA گوناگون یهاغلظت در
 هاهه شده در مقاليارا یهاداده و با صورت گرفته هایهمحاسب

 شود،يده ميها دشکل نيدر ا کهگونه اند. همانسه شدهيمقا

 یهاداده باپذيرشي قابل  توافق هاهمحاسبهای نتيجه
 .دارند يشگاهيآزما

 
 یريجه گينت

 یدياس یگازها شد جذب تر گفتهپيشکه  گونههمان
. دريگيدو مرحله صورت م ين طيآمآلکانول يآب یهامحلول توسط

شود. يع منتقل مياز فاز گاز به فاز ما یديدر مرحله اول گاز اس
ن واکنش يجذب شده با محلول آم یديگاز اسدر مرحله دوم 

  وهشپژن يشوند. در ايل ميتشک يوني یهادهد و گونهيم ييايميش
  يکيناميترمود یسازمدل یبرا SAFT-HRاز معادله حالت 

استفاده شد.  MDEA يدر محلول آب دياکسیدکربن ت يحلال
د، ش یآورمرتبط استخراج و جمع هایمقالهه از ياول یهاداده
مدل استفاده شد.  ین پارامترهاييها به منظور تعن دادهياز ا

 دما، بودن مشخص با ب بود کهيترت نيا به هاهانجام محاسب روش

 دياکسیدکربن  یبارگذار مقدار ن ويآمآلکانول يمحلول آب غلظت
ا فشار کل محلول ي دياکسید کربن يتعادل ع، فشاريما فاز در

 شد. محاسبه جوش نقطه يمحاسبات روش توسط
 ( %AAD) ينسب یدرصد متوسط قدرمطلق خطا

، 070، 025، 020، 000، 045، 040، 010، 495 یدر دماها
، 7/07، 9/09، 27/25ن برابر با يکلو 210، 090، 050، 075

5/5 ،7/15 ،7/7 ،4/49 ،7/10 ،5/10 ،4/45 ،2/7 ،7/2 
برابر با  ينسب یخطا مطلق قدردرصد  متوسطدرصد است و 

  درصد است. 9/45

 
 نمادها فهرست

 a                                                          حالت لهدمعادر  ژینرا مترراپا
 b                                                   حالت لهدمعادر  حجم مترراپا
 A                                                                          هلمهولتز ژینرا

 D                                                                  الکتريکدی ثابت
 C19-10×704/1                                                    eبارالکتروني، 

 f                                                                           فوگاسيته
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 g                                                                     شعاعي عیزتو تابع
 kJ/kmol                                                      G، گيبس آزاد انرژی

 I                                                                          قدرت يوني
 k                                                                        نبولتزما ثابت

 ijk                                                             يیتادو برهمکنش مترراپا
 m                                                               یمنومر یحدهاوا ادتعد
 M                                              لملکوروی  تجمع یتهایسا ادتعد
 N                                                                      هالملکو ادتعد
 AN                                                                               دروگاآوو دعد
 p                                                                                      رفشا

 R                                                                        هازگا جهاني ثابت
 T                                                                                     ماد

 u                                                 ملکولي نيبرهمکنش ب لينسپتا
 v                                                                       مولي حجم
 V                                                                        کل حجم
 x                                                                        مولي کسر
 X                                                          پيوند ونبد یتهایسا کسر

 Z                                                                  یریپذ کماتر بیضر
 z                                                                           بار يون

 

 يونانی وفحر
 Δ                                                                    تجمع پيوند رتقد

                                                                    حجم پيوند تجمع

                                                                      پيوند تجمع ژینرا

                                                                   پرشدگي کسر

                                                                                   موليدانسيته 

                                                                          لملکو قطر

                                                                   تهيسفوگا بیضر

                                                                       ضريب فعاليت

 J.M4C 14-10×57/5                           0/ هدايت الکتريکي خلاء،

 

 سيبالانو
 res                                                                     باقيمانده کميت

 hs                                                                                    کره سخت
 disp                                                                                  پراکندگي

 assos                                                               تجمع يا همبستگي
 SW                                                                                  چاه مربعي

 sat                                                                       کميت اشباع
 l                                                                                     حالت مايع

 

 نويسپايين
 a                                                                                             آنيون

 c                                                                                       کاتيون
 calc                                                                      کميت محاسباتي

 exp                                                                    کميت آزمايشگاهي
 i,j                                                                    راتکر یسهایندا
 w                                                                                         بآ

 
 

 4/8/7549 رش :يپذ خيتار   ؛   82/58/5495 افت :يدر خيتار

 
 4/8/7549 رش :يپذ خيتار   ؛   82/58/5495 افت :يدر خيتار
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