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 د ياکس يدکربن حلاليت  يکيناميترمود يمدل ساز

 ن ياتانول آم يل ديمت يدر محلول آب

 (CPA) يبه اضافه تجمع يبا استفاده از معادله حالت مکعب

 
 حسين رهيده، +*، اميرعباس ايزدپناهيسيد حميد حسين

ييمش ي، گروه مهندسينفت، گاز و پتروشيم يبوشهر، دانشگاه خليج فارس، دانشکده مهندس

 
( 3ن)ياتانول آم يل ديمت -(2آب) -(1د )ياکس يدکربن  ييسه تا سامانه( VLEع )يتعادل بخار ما ،ن کاريدر ا چكيده:

 ( 7-77ن )ياتانول آم يل ديمت ي( و درصد وزنkPa 3334-777/4( ، فشار )K 333-313دما ) گسترده يبازهدر 
  ييسه تا سامانه يشد. مدل ساز يساز( مدلCPA) يبه اضافه تجمع يحالت مکعب يبا استفاده از معادله

 ينه سازيرفت. روش اول : بهين با دو روش متفاوت صورت پذياتانول آم يل ديمت ـآب  ـد ياکس يدکربن 
 د و ياکس يدکربن ن ي( بijk) ييکنش دوتان که مقدار پارامتر برهميبا فرض ا يو حجم تجمع يانرژ يپارامترها

 يبه دست آمده در دماها يتجمع يانرژ يمقدارهااز  يريباشد. روش دوم: متوسط گبرابر با صفر ن ياتانول آم يل ديمت
 يپارامتر حجم تجمع ينه سازيبه ين و استفاده از آن براياتانول آم يل ديمتفاوت مت يوزن يو در درصدها گوناگون

 د ياکس يدکربن ن. در هر دو روش ياتانول آم يل ديد و متياکس يدکربن ن يب ييکنش دوتاز پارامتر برهميو ن
 ( 3B   .2و  4C يبا طرح تجمع يک مولکول تجمعي( به عنوان 1در نظر گرفته شد:  گوناگونبا دو حالت 

  يهابا داده يخوب يخوانهمدر اين کار  دست آمدهبه يهانتيجه. يرتجمعيک مولکول غيبه عنوان 
 و مدل  Clegg-Pitzerبه دست آمده از مدل  يهانتيجه يسهيدارد. مقا ييسه تا سامانه يبرا يشگاهيآزما

N-Wilson-NRF از مدل  به دست آمده يهانتيجهدهد که ينشان مCPA تر است. ت بخشينسبت به هر دو مدل رضا
 CPAد در معادله حالت ياکس يدکربن  يبرا 4C ياز به کار بردن طرح تجمع به دست آمده يهانتيجهن يهم چن

 دهد.يم ، نشاناکسيددي کربن يبرا يو بدون طرح تجمع 3B يرا نسبت به طرح تجمع يکمتر يخطا
 

 .نياتانول آم يل دي؛ مت CPAت حال ي؛ معادلهيد ؛ تعادل فازياکس يدکربن  ؛يمواد تجمع هاي كليدي:واژه
 

KEY WORDS: Molybdenum; Molybdenite concentrate; Electrooxidation; Energy consumption, 

Electrolysis. 

 

 مقدمه
د و ياکس يدکربن  مانند ييهايناخالص يدارا يعيگاز طب

ها ين ناخالصيا يجداساز يهااز روش يکيباشد. يد ميدروژن سولفيه
 د ياکس يد کربنباشد. جذب يها منيآلکانول آم يهااستفاده از محلول

 

 سترده گ صورتن به يآلکانول آم يآب يهابا استفاده از محلول
  يندهايتوسعه فرا يدرحال انجام است. برا يصنعتدر مقياس 

 سازي ترموديناميکي تعادل، اولين گام مدلسوختناز  دست آمدهبه
 E-mail: izadpanah@pgu.ac.ir+                                                                                                                                           عهده دار مکاتبات* 
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 يآب يهان گازها و محلوليشامل ا يهاسامانه (VLE)ع يماـ  بخار
ف يتوص يبرا يکيناميترمود يباشد. مدل سازين ميآلکانول آم

ن لازم است و يآلکانول آم يآب يهاحلولدر م 2CO ييفشار جز
 ها کمک کند. نيآلکانول آم يابيباز يلازم برا ين انرژييتواند به تعيم

 يدرمورد مدل ساز يفراوان يهاهر مطالعياخ يچند دهه يط
و  دانکورتسها صورت گرفته است. نيدر آم يدياس يجذب گازها

 يبرا يکيناميدک مدل ترمويبودند که  ين کسانياز اول همکاران
 ن رايآلکانول آم يآب يهاد در محلولياکس يدکربن ت يحلال ينيش بيپ

 واکنش جذب  يبرا يها از ثابت شبه تعادلتوسعه دادند. آن
. ]1[ک، استفاده کردند يت برابر با يب  فعاليبا درنظرگرفتن ضر

منتشر شد.  زنبرگياو  کنتگسترده توسط  يهان مدلياز اول يکي
 ن را يآم يآب يهادر محلول S2Hو  2CO يير جزها فشاآن

ثابت  برازشک و يته برابر با يت و فوگاسيب فعاليبا فرض ضر
 همکارانو  جو. ]2[ها گسترش دادند نيآم يتعادل واکنش برا

 يد را در محلول آبيدروژن سولفيد و هياکس يدکربن ت يحلال
. ]3[د کردن ين بررسين و مونو اتانول آمياتانول آم يل ديمت

ت و يب فعاليرا با توجه به محاسبه ضر يمدل مثرو  دشماخ
گوگنهام  يهاههوکل و معادلـ  يدبا نظريهته بر اساس يفوگاس

 ]6[ روچلو  يپوسو  ]5[ همکارانو  اوستگن. ]4[گسترش دادند 
 يت گازهايحلال ينيش بيپ يبرا يکيناميک چهارچوب ترمودي

 را NRTL يتيه معادله الکترولين بر پايآم يآب يهادر محلول يدياس
ب ثابت واکنش يبا ترک همکارانو  لسونيگابرگسترش دادند. 

ن فشار يتخم يمناسب برا يک معادلهي يو ثابت هنر ييايميش
و   طلبحق. ]7[ه کردند ين ارايآم يآب يهادر محلول 2CO ييجز

 يتيرالکتروليو غ يرتصادفيبا استفاده از فاکتور غ انيشجاع
ت يحلال ينيبشيپ يبرا ي( مدلN-Wilson-NRF)لسون يو

ن ي. هم چن]8[ ه کردندين ارايآم يدر محلول ها يدياس يگازها
 يهارا در محلول يدياس يت گازهايحلال يتفتو طلب حق

 UNIQUAC يتيو الکترول ير تصادفيله مدل غيوسن بهيآلکانول آم

را  يدلز مين همکارانو  يگوهررخ. ]9[ مورد مطالعه قرار دادند
ن يآم يآب يهاد کربن در محلولياکس يت دين حلاليتخم يبرا
 .]11[ه نمودند يارا

و  طلبحق، ]12[ همکارانو  يذوق، ]11[ روزيمدو  آردوندو
 ]15[ فورستو  يچانکسو  ]14[ همکارانو  يوال، ]13[ يمظلوم
 يهاهن را براساس معادليآم يآب يهادر محلول 2COجذب  سامانه

و  باتونن يچنقرار دادند. هم يمورد بررس يتيولحالت الکتر
 سامانهف يتوص ي( براSAFT) يال تجمعيس يآمار نظريهاز  همکاران

 . ]16[ن استفاده کردند يآم يهابا محلول يدياس يجذب گازها
 يگنجانده نشده و برا يخاص ييايميچ واکنش شيکرد هين رويدر ا

رسد که يد و به نظر مشو يها استفاده نمن واکنشياز ا يسازمدل
ن و يآم يهان مولکولياز تجمع ب ييايميش يهاواکنش يبه جا

  تفضلو  فرينصرد و آب استفاده شده است. ياکس يدکربن 
ن را يآم يآب يهاله محلوليبه وس يدياس يع گازهايماـ  تعادل بخار

 ره نامنظم يبا زنج يال تجمعيس يآمار يبا استفاده از تئور
(PC-SAFTا )[.17ه کردند ]يرا 

 يمدل ساز يکه در دهه گذشته برا يحالت يهاهاز معادل يکي
ه شده، ينه ها( اراياز زم ياري)و در بس گوناگون يفاز يهاتعادل

تعادل  همکارانو  سينت زليو يتسباشد. يم CPAمعادله حالت 
د را با استفاده از معادله ياکس يدکربن شامل  يهامخلوط يفاز

 ها با استفاده ازکردند. آن ي( مدل سازCPA) يکعبم يحالت تجمع
 د را ياکسيدکربن شامل  ييدوتا يهامخلوط CPAمعادله حالت 

 همکارانو  انايمار[. 18کردند ] يکول مدل سازيبا آب، الکل و گلا
 ها،و آلکان 2COشامل  يهاسامانه يمدل ساز يرا برا CPAمعادله 

 [.19گرفتند ] دها و استرها به کاري، اسهاالکل
را  CPAحالت  يامعادله يپارامترها ]21[ همکارانو  کارشولم

 را  CPAحالت  معادله يها پارامترهاه کردند. آنيها ارانيآم يبرا
 ع اشباع به دست آوردند.يته مايفشار بخار و دانس يهااز برازش داده

 ن، يل آميات يرا برا CPAحالت  يمعادله يها پارامترهاآن
 B2 ين با درنظر گرفتن طرح تجمعيل آمين و متيل آميات يد

 را B2ن طرح يل آميات يها براآن. ها به دست آوردندنين آميا يبرا
  B2ن، هم طرح يل آمين و متيل آميات يد يدرنظر گرفته و برا

ار خوب يبس يهانتيجهرا در نظر گرفته که با توجه به  B3و هم طرح 
 B2را نسبت به طرح  B2ه، طرح شد يادن يآم 2 يبرا B2طرح 

 درنظر گرفتند.

را براي  CPAحالت  پارامترهاي معادله ]21[ همکارانو  آولاند
 ه کردند. اين پارامترها يارا MEDA و  MEA ،DEAآمين  3

 هاي فشار بخار و دانسيته مايع اشباع با استفاده از داده
  C4و  B2 دو طرح تجمعي MEAاند. در اين کار براي به دست آمده

بزرگ بودن  C4و  B2گرفته شد. تفاوت بين طرح در نظر
 است،  B2براي طرح  سامانهپارامترهاي مدل شده در اين 

 B2طرح  برابردر  C4ي کيفيت بهتر طرح دهندهنشانکه اين 
بهتر بود،  B2نسبت به طرح  C4که طرح است. باتوجه به اين

گرفته در نظر C4طرح  ،بنابراين براي هر سه آلکانول آمين
  شده است.
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  يهانتيجه CPAحالت  ين که معادلهيبا توجه به ا
  يمواد تجمع يهايويژگ ينيش بيپ يبرا يت بخشيرضا

 ين معادله حالت برايها از خود نشان داده و کاربرد اآن يو مخلوط ها
 ها، نيد، آب و آلکانول آمياکسيدکربن شامل  ييهامخلوط

ت ين معادله حالت، حلاليشود با استفاده از ايم تلاشن کار يدر ا
 ن ياتانول آم يل ديمت يآب يهاد در محلولياکس يدکربن 

 ن کار ياز ا به دست آمده يهانتيجهقرار گرفته و  يمورد بررس
 ين مدل برايرد تا دقت ايسه قرار گيمورد مقا يتجرب يهانتيجهبا 

 ها مشخص شود. امانهن نوع سيا

 
 ينظربخش 

و بخش  SRKاز معادله حالت  يبيترک CPAعادله حالت م
 ر است : ياست که به شرح ز يتجمع

( 1ن معادله به صورت معادله )يا يبرا Z يريب تراکم پذيضر
 شود.ينوشته م

(1 )                                            CPA SRK assocZ Z Z  

  SRKحالت  يمعادله يريب تراکم پذيکه در آن ضر
 باشد.ير ميزبه شکل 

(2)                                      SRK a(T)
Z

b RT( b)


 
 

 

ر يبه شکل ز يمربوط به بخش تجمع يريب تراکم پذيو ضر
 باشد:يم

(3)                assoc
i Ai

i Ai

ln g
Z ( ) x ( X )


   


 1 1

1
2

 

از  يکسر AiX و iجزء  يکسر مول ix ،يحجم مول که 
گر يد يهاتياست که با سا iمولکول  يرو A يتجمع يهاتيسا

 :ديآير به دست مياند و با استفاده از رابطه زوند بر قرار نکردهيپ

(4  )                              Ai AiBj
j Bj

j Bj

X
x X


  

1
1

 

Ai) يعني يدر معادله فوق قدرت تجمع Bj با استفاده از )
 شود :  يمف ير تعريز يمعادله

(5   )                   
AiBj

AiBj Ai Bj
ijg( ) exp ( ) b

RT

 
     

  

1 

g ف ي( تعر6است که به صورت معادله ) يع شعاعيتابع توز
 شود. يم

(6   )                          
/

g( ) , b    
 

1 1
41 1 9

 

Aو  AiBjو دو پارامتر  i B j ينرژا يب پارامترهايبه ترت 
 باشند. يم يو حجم تجمع يتجمع

ن يها، به قوانمخلوط يبرا CPAحالت  يمعادله يتوسعه
 CPAمعادله حالت  يکيزيدر بخش ف bو  a يپارامترها ياختلاط برا

 هايبه طور معمول، قانوناز دارد و ين SRKمعادله حالت  يعني
 رود:ير به کار ميدروالس به صورت زک وانياختلاط کلاس

(7) i j ij ij i j ij i ia x x a , a a a ( k ) , b x b    1 

ازمند يمخلوط ن يبرا CPAحالت  ين توسعه معادلهيچنهم
 هاقانونن ياز ا ياست که برخ يبخش تجمع يب برايترک هايقانون

 [: 17ر است ]يبه صورت ز

(8        )AiBj AiBi AjBjTheElliott rule: .    

(9    )
AiBi AjBj

AiBj AiBj AiBi AjBjCR : , .
  

      1
2

 

 

 ها و بحث جهينت
 ء خالصجز يپارامترها

  يخالص تجمع يهابيترک ي، براCPAمطابق با مدل 
 ،AiBi و دو پارامتر SRK)( يکيزيبخش ف يبرا 0a ،b ،1c به سه پارامتر

AiBi يهابيترک ياز است. پارامترهايمورد ن يبخش تجمع يبرا 
گزارش شده است که  1ن کار در جدول يخالص، استفاده شده در ا

 اقتباس شده است.  ]21-23[ يهااز مرجع مقدارهان يا
 

 روش اول

 ل يد، آب و متياکسيدکربن  ييسه تا سامانه يبرا
 مربوط  يو حجم تجمع ياج به دو پارامتر انرژين احتياتانول آم يد

باشد. يمواد خالص مآن شامل  ييدوتا يهاسامانهبه همه 
د ياکس يدکربن ن يب يو حجم تجمع يانرژمربوط به  يپارامترها

 2ها در جدول ن دادهي[ برگرفته شده است که ا18و آب از مرجع ]
 ن ياتانول آم يل دين آب و متين پارامترها بياند. اهشد آورده

 سامانه يبرا يتعادل يهااند. چون دادهدهش( محاسبه 9با استفاده از معادله )
ن وجود ندارد ياتانول آم يدل يد و متياکس يدکربن  ييدو جز
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 .CPAمعادله حالت  یپارامترها یـ مقدارها3جدول 

Tc (K) a0 (bar.L2/mol2) b (L/mol) C1  يطرح تجمع سيل j jA B
bar L / mol  j jA B

  

 4C 3/647 2277/1 1145/1 6736/1 55/166 1692/1 آب

 4C 9/174 659/21 1114/1 3371/1 59/161 1332/1 نياتانول آم يل ديمت

 د ياکس يدکربن 

- 

2/314 

5179/3 1272/1 7612/1 - - 

3B 1558/3 1281/1 6713/1 68/51 1411/1 

4C 1414/3 1284/1 6914/1 23/39 1297/1 

 
 [.38]د ياکس ید ن آب و کربنيب ييو بر هم کنش دوتا ي، حجم تجمعیانرژ یـ پارامترها2جدول 

CO د ياکس يدکربن  يتجمع طرح H O
 2 2  (bar.L/mol)  

CO H O
 2 2 ij

k  

- 142 1179/1 1252/1 

3B 142 114/1 1173/1 

4C 142 113/1 1311/1 

 
د و ياکس يدکربن ن يب يو حجم تجمع يانرژ ين پارامترهايبنابرا

 و  ييسه جز سامانهده از ن با استفاياتانول آم يل ديمت

 يسازمدل ين، برايبر ا افزون. به دست آمده است يسازنهيبه با
 مربوط  ij(k( ييدوتا، پارامتر برهم کنشييسه تا سامانهاين 

 باشد. ياز ميمواد خالص مورد ناين شامل  ييدوتا يهاسامانهبه 
ن را يول آماتان يل دين آب و متيب ييکنش دوتان روش پارامتر برهميدر ا

 [ 21ن مقدار از مرجع ]يدر نظر گرفته که ا -187/1برابر با 
د و ياکس يدکربن ن ين پارامتر بين اياقتباس شده است. هم چن

ن برابر با صفر در نظر گرفته شده است. ياتانول آم يل ديمت
 2د و آب در جدول ياکس يدکربن  نيب ييکنش دوتاپارامتر برهم

 ه است. شدگزارش 
 يو حجم تجمع يانرژ يپارامترها يسازنهيبه ين کار برايدر ا

 ييسه تا سامانهن از ياتانول آم يل ديد و متياکس يدکربن ن يب
ن استفاده شده و تابع ياتانول آم يل ديد ، آب و متياکس يدکربن 

 ر به کار برده شده است.يهدف ز

(11                           )CO Cal CO exp

CO expn

(P ) (P )
OF

n (P )


  2 2

2

1 

ب يبه ترت CO2(P(expو  P)cal)CO2، يشگاهيتعداد نقاط آزما nکه 
در فاز گاز  2CO ييفشار جز يشگاهيمقدار محاسبه شده و آزما

ن يد در اياکس يدکربن  ييمحاسبه فشار جز يباشند. برايم
نقطه حباب استفاده شده است.  يهاهاز محاسب ييسه جز سامانه

  يو حجم تجمع يانرژ ياشده پارامتره يسازنهيبه يمقدارها
 يو در درصدها گوناگون ين در دماهاياتانول آم يل ديو مت 2COن يب

 ،  2CO يمتفاوت برا يتجمع يهان با طرحيمتفاوت آم يوزن
 گزارش شده است. 5تا  3 يهادر جدول

 دي اکسيد کربن  ييمحاسبه شده فشار جز يمقدارها
 اند.هشدسه يمقا 4تا  1 يها، در شکليشگاهيآزما يمقدارهابا 

 ش دماي، با افزا4تا  1 يهاو شکل  5تا  3 يهابا توجه به جدول
تر شده است شيبها تدر همه حال يتجرب يمقدارهازان انحراف از يم

 نسبت  CPAت معادله حالت ين امر نشان دهنده حساسيکه ا
ن يترکم C4 ين طرح تجمعيباشد. هم چنيم ييدما رييبه تغ

دهد.  يگر نشان ميد يسبت به دو طرح تجمعزان خطا را نيم
 يهابا مدل C4 ياز طرح تجمع به دست آمده يهانتيجهن، يبنابرا

N-Wilson-NRF  وClegg-Pitzer  است. هشدسه يمقا 6در جدول 

 
 روش دوم

 يدر هر درصد وزن يتجمع يپارامتر انرژ يمقدارهان روش از يدر ا
است و با استفاده از شده  يريمتفاوت متوسط گ ين در دماهايآم
 ييکنش دوتاز پارامتر برهميو ن ي، پارامتر حجم تجمعمقدارهان يا
شده است.  ينه سازين بهياتانول آم يل ديد و متياکس يدکربن ن يب

 ييو پارامتر برهم کنش دوتا يحجم تجمع يهاپارامتر يمقدارها
ه است. شدگزارش  7ن روش در جدول يدست آمده از اهب
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 د ياکس یکربن د يو محاسبه شده فشار جزئ يتجرب یـ مقدارها3شکل 

 یهان، دادهيآم يدرصد وزن 5 یحاو يدر محلول آب C3 يبا طرح تجمع

 .]23[از مرجع  يشگاهيآزما

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

د ياکس یکربن د يو محاسبه شده فشار جزئ يتجرب یـ مقدارها2شکل 

 یهان، دادهيآم يدرصد وزن 45 یحاو يدر محلول آب C3 يبا طرح تجمع

 .]25[از مرجع  يشگاهيآزما

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 دياکس یکربن د يو محاسبه شده فشار جزئ يجربت یـ مقدارها4شکل 

 یهان، دادهيآم يدرصد وزن 55 یحاو يدر محلول آب C3با طرح 

 .]23[از مرجع  يشگاهيآزما

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  دياکس یدکربن  يئو محاسبه شده فشار جز يتجرب یـ مقدارها3شکل 

 یهان، دادهيآم يدرصد وزن 75 یحاو يدر محلول آب C3 يبا طرح تجمع

 .]23[از مرجع  يشگاهيآزما

 
 يهانسبت به طرح C4 يز استفاده از طرح تجمعين روش نيدر ا

ل ين دليشود به هميزان خطا منجر مين ميگر به کمتريد يتجمع
 ن طرح آورده شده است.ياز ا به دست آمده يهانتيجهن کار يدر ا

با روش دوم دي اکسيد کربن  ييمحاسبه شده فشار جز يمقدارها
 .اندهشدسه يمقا 8تا  5 يها، در شکليشگاهيآزما يمقدارهابا 

در روش اول  يتجمع يانرژ يمده براآدست به يمقدارها
 به کار رفته  ييبازه دما يبرا يدهد که با دقت خوبينشان م

ن را ياتانول آم يل ديو مت 2COن يب يتجمع يژرن انتواين کار ميدر ا
 که در روش دوم هم نيمستقل از دما در نظر گرفت. کما ا

 ندارد. يبا روش اول تفاوت چندان هانتيجهن کار صورت گرفته و يا

ن دو ماده يب يتجمع يدر کل انرژ يکيناميهر چند از لحاظ ترمود
بالا  يز در دماهايباشد. چون تجمع ن ياز دما م يتابع يتجمع

 7دهد. با توجه به جدول يرخ م يترف شده و با شدت کميضع
  2COن يب يتجمع يانرژ يهارييتغ تربيشکه  ديدتوان يم

 ن رفتار يشود. ايم ديدهن ين با غلظت آميل در اتانول آميو مت
 نشان داده شده است. 9در شکل 

ت يحلال محاسبه ين کار برايدر روش به کار برده شده در ا
 ن تنها ياتانول آم يل ديمت يد در محلول آبياکس يدکربن 

 نياتانول آم يل ديد با آب و متياکس يدکربن فرض شده است که 
 دهدينشان م هانتيجهن يکند. اي( برقرار ميدروژنيوند هي)پ يبتجمع جان
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 و متيل دی اتانول آمين. C3اکسيد با طرح تجمعي دی کربن ـ مقدارهای بهينه شده پارامترهای انرژی و حجم تجمعي بين 4جدول 

CO دما )کلوين( MDEAدرصد وزني  MDEA
 2 (bar.L/mol) CO MDEA

 2  درصد خطاي متوسط مطلق 

5 

323 3/283 12732/1 75/13 

348 17/288 12732/1 83/14 

373 18/291 12732/1 66/11 

8/16 

373 11/248 12732/1 25/24 

413 99/243 12732/1 89/31 

433 37/239 12732/1 16/32 

5/21 

323 91/257 11571/1 21/15 

348 71/259 11571/1 41/12 

373 61/261 11571/1 38/26 

31 
313 95/232 12732/1 56/12 

353 29/236 12732/1 28/23 

35 
313 52/227 12732/1 23/8 

373 95/233 12732/1 13/12 

51 

323 33/214 12732/1 17/9 

348 82/211 12732/1 82/11 

373 79/196 12732/1 11/19 

75 

323 17/167 12732/1 19/3 

348 94/158 12732/1 72/14 

373 11/149 12732/1 32/9 
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 ن.ياتانول آم یل ديو مت B4 يد با طرح تجمعياکس یدکربن ن يب يو حجم تجمع یانرژ ینه شده پارامترهايبه یـ مقدارها3جدول 

CO (bar.L/mol) دما )کلوين( MDEAدرصد وزني  MDEA
 2 CO MDEA

  درصد خطاي متوسط مطلق 2

5 

323 59/351 114/1 27/12 

348 87/935 114/1 17/18 

373 81/365 114/1 16/11 

8/16 

373 12/322 114/1 62/25 

413 89/324 114/1 15/32 

433 62/322 114/1 27/32 

5/21 

323 21/311 114/1 26/16 

348 75/315 114/1 17/15 

373 53/319 114/1 53/27 

31 
313 77/294 115/1 23/15 

353 61/313 115/1 36/26 

35 
313 81/294 114/1 49/12 

373 13/319 114/1 26/14 

51 

323 72/265 115/1 77/11 

348 31/266 115/1 24/11 

373 91/263 115/1 19/19 

75 

323 41/226 115/1 15/3 

348 91/221 115/1 29/14 

373 81/213 115/1 19/9 
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 بهينه شده پارامترهای انرژی و حجم تجمعي بين کربن دی اکسيد بدون طرح تجمعي و متيل دی اتانول آمين. یـ مقدارها 5جدول 

CO دما )کلوين( MDEAدرصد وزني  MDEA
 2 (bar.L/mol) 

CO MDEA
  درصد خطاي متوسط مطلق 2

5 

323 11/366 115/1 77/11 

348 71/375 115/1 99/17 

373 51/376 115/1 17/11 

8/16 

373 62/341 114/1 52/22 

413 59/337 114/1 63/31 

433 72/331 114/1 45/32 

5/21 

323 41/334 114/1 88/12 

348 71/336 114/1 11/12 

373 44/339 114/1 11/36 

31 
313 11/321 115/1 16/13 

353 41/326 115/1 89/24 

35 
313 18/315 115/1 36/8 

373 21/325 115/1 34/14 

51 

323 75/287 115/1 11/5 

348 61/284 115/1 11/9 

373 25/279 115/1 13/18 

75 

323 88/243 115/1 12/5 

348 71/232 115/1 96/11 

373 61/221 115/1 92/8 

 
 ن يکلو 474و  434 یها در دماهار مدليبا سا 2CO یبرا C3 يبا طرح تجمع CPAبه دست آمده از مدل  یهان نتيجهيسه بيـ مقا 6جدول 

 ن.يدرصد آم 45 یحاو يدر محلول آب

 گوناگون ين در دماهايانگيم يدرصد خطا تعداد پارامترها مرجع مدل

Clegg-Pitzer [26] 5 4/19 

N-Wilson-NRF [8] 6 7/25 

CPA 2/11 2 ن کاريا 
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  C3بين کربن دی اکسيد با  طرح تجمعي  ij(k(و ضريب اثر متقابل  )AB(ـ مقدارهای بهينه شده پارامترهای حجم تجمعي  7جدول 
 و متيل دی اتانول آمين.

CO دما )کلوين( MDEAدرصد وزني  MDEA
 2  (bar.L/mol)  CO MDEA

 2 
CO MDEAk 2

 درصد خطاي متوسط مطلق 

5 

323 

18/287 

12364/1 11181/1 72/13 

348 12813/1 11111/1 81/14 

373 13121/1 11211/1 57/11 

8/16 

373 

79/243 

13132/1 11311/1 23/24 

413 12746/1 11211/1 89/31 

433 12422/1 11411/1 15/32 

5/21 

323 

73/259 

81147/1 11161/1 25/15 

348 11572/1 11181/1 39/12 

373 11651/1 11191/1 29/26 

31 
313 

62/234 
12567/1 11211/1- 51/12 

353 12868/1 11111/1- 9/22 

35 
313 

74/231 
12412/1 11211/1 21/8 

373 12919/1 11111/1 5/7 

51 

323 

98/211 

13111/1 11111/1 16/9 

348 12874/1 11111/1 56/11 

373 12387/1 11131/1 13/19 

75 

323 

41/158 

13791/1 11111/1- 18/3 

348 12788/1 11121/1- 76/14 

373 12114/1 11131/1- 32/9 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 دی اکسيدکربن تجربي و محاسبه شده فشار جزئي  ـ مقدارهای 5شکل 

  دارایدر محلول آبي  C3با استفاده از روش دوم و طرح تجمعي 

 .]23[های آزمايشگاهي از مرجع درصد وزني آمين، داده 5

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

دی اکسيد کربن تجربي و محاسبه شده فشار جزئي  ـ مقدارهای 6شکل 

  دارایدر محلول آبي  C3ش دوم و طرح تجمعي با استفاده از رو

 .]25[های آزمايشگاهي از مرجع درصد وزني آمين، داده 45
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 دی اکسيدکربن تجربي و محاسبه شده فشار جزئي  ـ مقدارهای7شکل 

درصد وزني آمين،  55 دارایدر محلول آبي  C3با استفاده از طرح 

 .[23های آزمايشگاهي از مرجع ]داده

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

دی اکسيد کربن تجربي و محاسبه شده فشار جزئي  مقدارهایـ  8شکل 

  دارایدر محلول آبي  C3با استفاده از روش دوم و طرح تجمعي 

 .[23های آزمايشگاهي از مرجع ]درصد وزني آمين، داده 75

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 و  2COتغيير انرژی تجمعي به دست آمده بين ـ 9شکل 

 .انول آمين با تغيير درصد وزني آمينمتيل دی ات

ن امر يابد. ايين تجمع کاهش مين ايام يبالا يهاکه در غلظت
 دياکس يدکربن ا سازوکار جذب ين موضوع باشد که ياز ا يتواند ناشيم

ن يب يا تجمع جانبيکند ير مييبالاتر تغ يهان در غلظتيدر آم
بالاتر  يهادر غلظتن يآممتيل دي اتانول د و ياکس يدکربن 

د ياکس يدکربن  يشود و چون طرح انتخاب شده براين کم ميآم
د ياکس يدکربن  ين طرح تجمعياست که در ا C4 يطرح تجمع

 کند يوند تجمعيجاد پيگر ايد يهات با مولکوليتواند با چهار سايم
 کم شده است. يتجمع ين که تجمع کم شود مقدار انرژيا ين برايبنابرا

 

 يريگهجينت
  ييسه تا سامانه( VLEع )يماـ  تعادل بخار ،ن کاريدر ا

  گوناگون ين در دماهاياتانول آم يل ديمتـ  آبـ د ياکس يد کربن
ن به منظور ياتانول آم يل ديمتفاوت مت يوزن يو در درصدها
  نياتانول آم يل ديد در محلول متياکس يدکربن ت يمحاسبه حلال

 يساز( مدلCPA) يبه اضافه تجمع يلت مکعبحا يبا استفاده از معادله
 همانندار ياز هر دو روش بس به دست آمده يهانتيجهشده است. 

  يبه دست آمده با استفاده از معادله يهانتيجهاشد. بيم
 سامانه يبرا يشگاهيآزما يهابا داده يخوب يهم خوان CPAحالت 
  C4 ياز طرح تجمع به دست آمده يهانتيجهدارد.  ييسه تا

 را  يکمتر يخطا يو بدون طرح تجمع B3 ينسبت به طرح تجمع
 يهان کار با مدليبه دست آمده از ا يهانتيجه يسهيدهد. مقاينشان م

(Clegg-Pitzer( و )N-Wilson-NRFدر ) يدرصد وزن 35  
  به دست آمده يهانتيجهدهد که ين نشان مياتانول آم يل ديمت

نسبت به دو مدل  2CO يبرا C4 يو طرح تجمع CPAاز مدل 
ش دما ي، با افزاهانتيجهتر است. با توجه به ت بخشيگر رضايد
 تر شيب هاتدر همه حال يتجرب يمقدارهازان انحراف از يم

 CPAت معادله حالت ين امر نشان دهنده حساسيشده است که ا

 باشد.يم ييدما يهاريينسبت به تغ
 

 نمادهافهرست 
 2l/mo6bar.dm                                        0a ،يپارامتر انرژ

 i                                                 iAدر مولکول  Aت يسا
 j                                                  jBدر مولکول  Bت يسا

 mol3dm                                                B/ پارامتر حجم،
 c1                                                            يپارامتر انرژ

 G                                                       تابع توزيع شعاعي
 ijk                                            ييارامتر برهم کنش دوجز
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 P                                                                       فشار
 T                                                                         دما

 R                                                               ثابت گازها
                                                                يحجم مول
 ix                                          عيدر فاز ما iماده  يجزء مول

  i                  AiXمولکول  يرو A يتجمع يهاتياز سا يکسر
 اندوند بر قرار نکردهيکه پ
 Z                                                    يريب تراکم پذيضر
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