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 چکیده
ها خصوصا در تابستان به مقدار قابل توجهی آلاینده محیط زیست می                 بخارات بنزین  حاصل از باک وکاربوراتور اتوموبیل         

  آغاز شده و هم اکنون بطور           1975 کربن فعال از سال        برای کاهش تلفات تبخیری بنزین در خودروها استفاده از            .باشد
 .گیردگسترده بعنوان یک روش کاربردی در صنایع خودروسازی مورد استفاده قرار می

بنها در دانه های جاذب با اشکال مختلف ارایه شده است و می                 ردر این مقاله مدلی ریاضی برای جذب چند جزئی هیدرو ک             
ابعی از ابعاد جاذب با     تبنهای موجود در جریان هوا را به صورت گذرا و  به صورت                ریدروکتواند جذب سطحی مخلوطی از ه      

 غلظت اجزاء   و نوع کربن فعال  مکانیسم نفوذ حفره ای و با مدل جذب تعادلی چندجزیی لانگمیر در شرایط مختلف از نظر دما،                   
  بوده است تا       (Orthogonal Collocation)روش حل معادلات دیفرانسیلی مدل بصورت تعامد تطبیقی           . پیشگویی کند 

 پروپان ، و نرمال      ،نتایج مدل برای مخلوطهای دوگانه از اتان       . تبدیل نماید   ODEغیر خطی را به معادلات        PDEمعادلات      
. می باشد  مقایسه شده است که از دقت خوبی برخوردار             D.D.Do [2] آزمایشی حاصل از کار       نتایجپنتان بدست آمده و با       

. راین از مدل حاضر میتوان برای پیشگویی رفتار و اصول حاکم بر فرایند جذب سطحی مخلوطهای چند جزیی استفاده کرد                      بناب
 . مورد استفاده قرار خواهد گرفت(Canister) این مدل در مدلسازی بستر جذب کربنی ،نهایتا

 
   ؛کنیسترن ؛ بخار بنزی( Orthogonal Collocation)   کربن فعال ؛ تعامد تطبیقی: های کلیدی واژه 

 
 

 مقدمه

های خودروها به عنوان یک منبع مهم در انتشار آلاینده                   
یکی از   . اندگوناگون از جمله بخارات بنزین شناخته شده            

موثر و اقتصادی برای جذب ترکیبات آلی            ,روشهای عملی 
باشد برای پی بردن به         جذب بوسیله کربن فعال می        , فرار

 همچنین اصول جذب حاکم بر            و  چگونگی رفتار سیستم    
 احتیاج به   در نتیجه امکان طراحی سیستم های جذب،       سیستم و 

باشد تا از طریق حل این مدل بتوان              یک مدل ریاضی می     
محققین . راههای اصلاح و بهبود نسبی سیستم را ارائه نمود             

 و  هبسیاری روی جذب بخارات بنزین در کربن فعال کار کرد           

اند که از جمله می     ی را پیشنهاد داده   مکانیسمهای جذب متفاوت  
 . [5-1] و همکاران مراجعه کرد .D.D.Doتوان به تحقیقات 

ارائه یک مدل ریاضی مناسب برای فرایند جذب سطحی                 
 خل جذب شونده به دا     موادبستگی به دانستن مکانیسم انتقال        

 جذب در دانه با        مدل ریاضی در مقاله حاضر      . جاذب دارد 
 چند جزیی بیان شده      ای، برای جذب مواد    مکانیسم نفوذ حفره  

 است که سیالی که        ای  گونه هشرایط عملی سیستم ب     . است
شامل ماده جذب شونده است با مقدار معینی جاذب در یک              

 غلظت ماده جذب      هظرف بسته به نحوی مجاور میشوند ک           
در این  . باشدشونده در سیال در تمامی قسمتها یکسان می             



 
 

جذب شونده ابتدا از فیلم سیال روی           انتقال جرم ماده       تحال
- دانه انجام می    خلسطح دانه انجام میشود و سپس نفوذ به دا           

 به   حفره ای  نفوذ,  سه مرحله انتقال جرم فیلمی       نبنابرای. گیرد
 در جامد باید با مدل ریاضی مناسب         تعادلی داخل دانه و جذب   

 . فرموله شود

ازی است و نفوذ    در این مقاله به علت اینکه فیلم اطراف دانه گ          
به داخل دانه از مقاومت بیشتری برخوردار است از مقاومت               

در مقاله حاضر نفوذ حفره ای           . فیلمی صرفنظر شده است      
هیدروکربنهای اتان، پروپان و نرمال پنتان را بصورت دو جزیی          
همراه با ایزوترم جذب تعادلی لانگمیر برای مخلوطهای چند            

با هدف استفاده در مدل        این مدل    . جزیی ارایه شده است     
اما بدلیل غیر   . دینامیک بستر جذب سطحی بدست أمده است       

خطی بودن معادلات مدل دانه، نمی توان از تکنیکهای ریاضی           
 ) بنابراین با کمک روش تعامد تطبیقی        . متداول استفاده کرد  

Orthogonal Collocation )            ابتدا سعی شده است که  
. جزیی در دانه بدست آید    روش مناسب مدلسازی جذب چند       

درستی آن نسبت به نتایج آزمایشی موجود در مراجع مقایسه              
شده تا بتوان از نتایج این مدل در بستر های دینامیک جذب                 

تحقیق حاضر با هدف ارایه یک مدل مناسب و            . استفاده کرد 
یک تکنیک ریاضی مناسب، در حل این سیستم ها انجام شده            

 .است

 ریاضی جذبمدل 

 جاذب  خلیزمهای پیچیده نفوذ ماده جذب شونده به دا           مکان
مسیرهایی هستند که در طی آنها نفوذ به داخل جاذب انجام               

این مسیرها را می توان بطور مسیرهای موازی در سر           . گیردمی
ای از چند مسیر موازی     وقتی ماده .  عبور ماده در نظر گرفت     هرا

در آن بیشتر    نفوذ   سرعتبتواند نفوذ کند همواره مسیری که         
توان این مسیرها را می   . باشد در فرایند انتقال تاثیر بیشتری دارد      

، نفوذ ریز    (Pore Diffusion)ایبطور ساده به نفوذ حفره       
نفوذ سطحی     و   (Micro Pore Diffusion)ای    حفره

(Surface or Solid Diffusion)  [2]کرد بندی تقسیم .
 .شوند میمعمولا یکسان فرمولهالبته دو مکانیزم 

در این مقاله از مدل نفوذ حفره ای استفاده شده است که                    
 .معادلات أن برای جذب تک جزیی ارایه شده است

 
 ایمدل نفوذ حفره

معادله زیر حاصل    ، بیلان جرم در سیال داخل حفره        نبا نوشت 
 :می شود
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 دفرایند جذب در جام

به کمک این مدل رابطه بین غلظت داخل حفره و غلظت در               
به شکل زیر در    شود که بطور کلی     فاز جذب شده مشخص می    

 : گرفته می شودنظر

q = f (Cp)                                                           )2(  

 :شودمدل ریاضی این مرحله به دو صورت ارایه می

 که توسط یک معادله       (Rate Reaction)جذب غیر تعادلی   
 :ارایه می شودسینتیکی 
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 که در این حالت         (Equilibrium Model)جذب تعادلی  
فرایند جذب در جامد سریع اتفاق افتاده، در نتیجه بین غلظت             

در . فاز جذب شده و غلظت در حفره تعادل برقرار شده است             
این صورت مدل تعادلی جذب رابطه بین غلظت در حفره و فاز            

ز اکثر مدلهای جذب در جامد ا      . کندجذب شده را تعیین می     
مدل از  افتد که   نوع مدل جذب تعادلی بوده و بندرت اتفاق می         

یکی از مدلهای جذب      . باشد استفاده شده جذب غیر تعادلی     
 ه است که در پروژ     (Langmuir)تعادلی مدل جذب لانگمیر    

 .حاضر نیز از این مدل استفاده شده است
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 حل عددی سیستمهای غیر خطی ریاضی روش 

روشهای عددی مختلفی برای حل معادلات دیفرانسیل غیر              
که با توجه به نوع سیستم در برخی موارد            خطی وجود دارد     

 به این علت انتخاب یک روش       .روش همگرا یا واگرا می شود     
 از  .عددی مناسب سیستم های غیر خطی بسیار مهم است               

 روش تعامد     ی عددی حل سیستم های غیر خطی             روشها
 در حل این نوع         و پایداری آن     باشد که دقت    تطبیقی می  

 که در مقاله حاضر از آن            معادلات به اثبات رسیده است       
 .استفاده شده است

 
 (Orthogonal Collocation)روش تعامد تطبیقی 

-اندهای از روشهای کلی تحت عنوان باقیم      این روش زیر مساله   

 .باشد می(Weighted Residuals)های وزنی

 عمل نماید و شرایط مرزی       y  روی تابع  Lاگر عملگری مانند    
 :  نشان داده شود Mتابع نیز با عملگر

L(y) = o  ;  B.C:  M(y) = o 
  باشد، پس از قرار       ya اگر جواب حل دقیق این معادله برابر با         

ل وجود تفاوت بین      و شرایط مرزی بدلی      هدادن آن در معادل    
 Rb(x)های برابر باجواب تقریبی و جواب دقیق مقدار باقیمانده

, R(x)                به ترتیب برای معادله اصلی و شرایط مرزی ایجاد 
 به جواب حاصل از حل       ya برای آنکه جواب تقریبی     . شودمی

ها برابر صفر   دقیق نزدیک شود لازم است که مقادیر باقیمانده         
 ای بصورت تابع چند جمله       ya تابع     معمولا حدس   وگردد  

- بگونه  ای این چند جمله   ونین روشی خواهد بود     چجوابگوی  

 :شودای است که شرایط مرزی مساله را نیز در خود شامل می
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Pi(x)   باشد که بر اساس نوع مساله         ای متعامد می    چند جمله
،  لژاندر   (Jacobi)ایهای معروف ژاکوبی     یکی از چند جمله    

(Legendr)     و یا چی بیشف (Tschebyshev)   خواهد بود  .
ای ژاکوبی  در مسایل کاتالیستی و جذبی معمولا از چند جمله          

بع متعامد، جامعتر و      شود زیرا نسبت به دیگر توا        استفاده می 
 جملات محدودی است و جوابهای آن       ل بوده و شام   ترمختصر

 .به جوابهای حاصل از حل دقیق مساله نزدیکتر است

در روشهای تعامد تطبیقی پس از محدود کردن متغیر اصلی              
 Nنیاز به تقسیم نمودن فاصله مذکور به         [o,1] معادله در فاصله  

ای ژاکوبی  ای چند جمله   شرایط تعامد بر   . نقطه تطبیقی است   
x(J(ام  N درجه  )1,1(
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 .باشدای وزنی می تابع چند جملهw(x)  که در آن 
11 )x1(x)x(w αβ

−=                                        
  دو صورت تعریف شده است؛هاکوبی بای ژهچند جمل

 :رشته توانی
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i,Nγ از رابطه تسلسلی (Recursive)آید بدست می. 
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 :(Rodriguez Formula) و رابطه رودریگز 
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. باشد می (Gamma Function) معرف تابع گاما     N(Γ(که  

 در روش تعامد تطبیقی با استفاده از روش درون یابی لاگرانژ             

(Lagrange Interpolation)        کلیه مشتقات مکانی به توابع 
 .شوندای تبدیل میچند جمله
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 مختصات  ی و برا   1 برای مختصات سه بعدی برابر           αثابت  
 . خواهد بود3 و 2ای و کروی به ترتیب برابر استوانه

 
 مرتب کردن معادلات عددی مدل



 
 

وی می باشد   مدل نفوذ حفره ای در داخل دانه کر        ) 1(معادله   
که با کمک مدل جذب تعادلی و شرایط مرزی به صورت                 

 .تعامد تطبیقی جایگزین می شود

rدر این معادله اگر توان عبارت         
 یا صفر   1 میباشد،   2  که     1

شود، این مدل به ترتیب، به مدل استوانه ای و کارتزین تبدیل              
 .خواهد شد

شد، در این مقاله از ایزوترم          همانطور که در مقدمه اشاره          
- تعیین میزان جذب در جامد استفاده می        یجذب لانگمیر برا  

 :باشد جز بصورت زیر می n حالت کلی این معادله برای . شود
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که برای جز اول در مخلوط سه جزیی بصورت زیر خواهد                
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 در   (q)جاگذاری مشتق زمانی میزان جذب شده در جامد            
 :  برای هر جز بصورت زیر خواهد شد)1(معادله 

)t
C

C
q

(t
q pj

n

1j pj

ii
∂

∂

∂

∂
=

∂

∂
∑
=

            )15(             

               
 جاگذاری غلظت سه    و جزیی در نظر گرفتن فرایند نفوذ         هبا س 

 :خواهد شد حاصل فرمول بالا،  برای جز اول عبارت زیرجز در
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 :یر نوشته می شودیلان جرم برای جز اول  بصورت زب
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-معادلات مربوط به دو جز دیگر نیز به همین ترتیب نوشته می            

 .شوند

t ت معادلا  اگر سپس
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گذاری ی در آنها جا    ∂
 :شکل کلی زیر برای سه جز حاصل می شود، شود
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 بطوریکه

2
3p32p21p1p

3

ij,1j
pjjiip

i )CbCbCb1(

)Cb1(bq)1(
1

+++

+−

+=ℑ
∑

≠=
∞

ε

ε
     )21( 

2
3p32p21p1p

)ij(jiip
i )CbCbCb1(

bbq)1(
+++

−
=ℜ ≠∞

ε

ε
                 )22(  

2
3p32p21p1p

)j,ik(kiip
i )CbCbCb1(

bbq)1(
+++

−
=ℵ ≠∞

ε

ε
                  )23(  

 :معادلات اصلی برای سه جز
 

چنانچه . باشند می اتوابعی از غلظت اجز      ci , bi , ai ضرایب  
معادلات دیفرانسیل جزیی،   ملاحظه می شود، معادلات حاصل      

 در  همانطور که اشاره شد    . باشندغیر خطی و غیر همگن می       
استفاده  روش تعامد تطبیقی برای حل این معادلات         این مقاله از  
 مربوطه  یایهابنابراین مشتقات مکانی، با چند جمله     . خواهد شد 

 :بشکل زیر جایگزین خواهند شد
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 :زیر بدست می آیند یقبه طر  Aij , Bij که ضرایب 
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با جاگذاری این ضرایب در معادلات اصلی، معادلات نهایی             
 :بدین گونه خواهد بود
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بدین ترتیب معادلات دیفرانسیل جزیی به معادلات دیفرانسیل         
س اول غلظتها مربوط به جز و       زیر نوی . شوندمعمولی تبدیل می  

 نقطه  4 تعداد   راگ. باشددومین زیر نویس مربوط به مکان می        
 iفرض کنیم، با جاگذاری     )  نقطه متعامد  5کلا  (متعامد داخلی   

، چهار دستگاه سه معادله و سه مجهول برای مکانهای           4 تا   1از  
 لازم به ذکر      .( N=4 )خواهد آمد بدست   ) 4 تا   1(مختلف  

جمین نقطه تعامدی جزو شروط مرزی بوده و              است که پن   
 . باشد میتوده مساوی با غلظت در فاز شمقدار

 این دستگاه ها را می توان با یکی از روشهای حل دستگاه                  
حل ) (Gauss Eliminationیمعادلات، مانند گوس حذف     

کرد تا مشتقات زمانی غلظت سه جز در مکانهای مختلف                   
ادلات دیفرانسیل معمولی     مع  دستگاه سپس این . بدست آید 

بدست آمده توسط یکی از روشهای حل معادلات دیفرانسیل           
 Rung Kutta order)  مرتبه چهار معمولی مثل رانگ کوتا     

four)   دانه  لشود تا غلظتهای مکانی سه جز در داخ           حل می 
 در زمانهای مختلف به دست         ) یا مکعبی   یاستوانها ،کروی(

 .آید

توان آنها   می نوشته شد،  برای سه جز     همانطور که این معادلات     
 جز نیز نوشت و محدودیتی در تعداد اجزا وجود             n را برای   
این معادلات برای ترکیبات دو جزیی از هیدروکربنهای         .ندارد

 فعال مختلف استفاده شده و نتایج              های  مختلف در کربن    
 . بصورت نمودارهایی تهیه شده است

تفاده شده و پارامترهای     مشخصات فیزیکی  کربن فعالهای اس       
همدمای جذب  لانگمیر هیدروکربنها در دماهای مختلف به            

 .آمده است) 3(و ) 2(و ) 1(ترتیب در جداول 
 

 بحث و نتیجه گیری

به علت در دسترس نبودن نتایج عملی برای جذب مخلوط سه             
اتان و   (جزیی و فقط وجود نتایج حاصل از جذب دو جز               

 برای دو جز حل کرده و با نتایج             ، این معادلات را    )پروپان  
 میتوان نتایج حاصل از     2 و   1در نمودارهای   . شدعملی مقایسه   

 با  .مقایسه کرد  [2]موجود در مقاله      آزمایشیمدل را با نتایج      
توجه به اینکه نتایج آزمایشی بر اساس میزان نسبی ماده جذب             

 بوده است، بنابراین     ( Fractional Uptake ) شده در دانه     
 حاصل   Cp(r,t) , q (r,t)تایج حاصله از مدل که بصورت         ن

شده است، در رابطه زیر برای بدست آوردن کسر ماده جذب             
 .شده قرار داده شده اند
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یا (توان به ترتیب اثر غلظت اولیه         نیز می  4 و   3در نمودارهای   
 اشباع دانه    و دما را در میزان جذب و زمان          ) به لحاظی فشار   

در دمای ثابت برای دو      ) 3( بطوریکه در نمودار      .مشاهده کرد 
حالت مختلف از مخلوط دو جزیی اتان و پروپان نتایج مدل               

برای غلظت ثابت، حساسیت     ) 4(در شکل    . ارایه شده است   
همانطور که در     . مدل نسبت به دما نشان داده شده است              

ت جز سبکتر در     بینیم که غلظ   ، می شودنمودارها مشاهده می   
توان علت این امر را می    . شودمقاطعی بیشتر از غلظت اشباع می     

یعنی جز سبکتر بعلت       . در تاثیر جز سنگینتر جستجو کرد          
کوچک و سبک بودن، راحتتر و سریعتر در حفرات نفوذ کرده           

هنگامی که جز    . کند جامد تجمع می    فازو در حفرات و نیز        
 کرد، به علت سنگینتر         سنگینتر نیز به داخل حفرات نفوذ          

 بیشتری جذب شده و پیوند محکمتری با             قدرتبودنش با    
این امر موجب می شود      ). پیوند فیزیکی (کندجامد برقرار می  

 جامد  فازکه جز سنگین تر جایگزین جز سبکتر در حفرات و             
بدین ترتیب یک فلاکس داخلی، علاوه بر فلاکس               . شود

ه موجب افزایش     آید ک  نفوذی برای جز سبکتر بوجود می          
این پدیده  . گرددغلظت جز سبکتر به بیش از غلظت اشباع می         

گیرد  که جز سنگینتر توانایی جابجا           تا هنگامی صورت می     
سپس به مرور و کاهش        . کردن جز سبکتر را داشته باشد          

توانایی جز سنگینتر در جابجا کردن جز سبک و نیز نفوذ جز               
نفوذ در آنها را ندارد،      سبک در حفراتی که جز سنگین توانایی        

 واقعی خود   ت به غلظ  ورغلظت جز سبک کاهش یافته و به مر        
این نتایج با وجود میزان خطای      . رسدکه غلظت اشباع است می    

 حفره ای و       نفوذ لنه چندان زیادی که ناشی از خطای مد            
تواند باشد می  می خطای حل عددی   ایزوترم جذب و      انتخاب

در ضمن لازم   . دسی بکار رود  برای تخمین خوبی در حد مهن      
باشد که روش حل تعامد تطبیقی یکی از بهترین            به ذکر  می    

 چند جزیی می    غیر خطی و   روشهای حل معادلات دیفرانسیل   
 .باشد که  در بدست آوردن این نتایج بکار برده شده است

 
 
 
 

 در ه  مشخصات فیزیکی دو نوع کربن فعال بکار رفت-1جدول 
 (Ajax , Norit) مدل

 

 Density 
(kg/m3) Porosity Surface 

Area (m2/g) 
Ajax 660 0.71 1200 
Norit 569 0.74 1052 

 
  پارامترهای جذب همدمای اتان و پروپان  روی -2جدول 

  Norit کربن فعال از نوع 
 

 T 
°K 

q∞ 
Kmole/m3 

b 
m3/kmole 

Dp*106 

m2/s 
303 4.76 140 2.12 
333 4.09 83.6 2.26 

Et
ha

ne
 363 3.53 50.4 2.35 

303 4.76 622.2 1.75 
333 4.09 373.7 1.86 

Pr
op

an
e

 363 3.53 246 1.97 

  پارامترهای جذب همدمای اتان و پروپان  روی -3جدول  
  Ajax کربن فعال از نوع 

 

 T 
°K 

q∞ 
Kmole/m3 

b 
m3/kmole 

Dp*106 

m2/s 
283 3.76 287 1.51 

303 4.9 85 1.852 

Et
ha

ne
 333 2.62 122 1.96 

283 4.18 2017.5 1.2 

303 3.69 1069 1.3 

Pr
op

an
e

 333 3.25 526 1.56 

283 - - - 

303 4.12 9920 1.097 

Pe
nt

an
e

 333 - - - 
 
 



 
 

 مقایسه نتایج بدست آمده برای جذب مخلوط دو            -1نمودار  
ه مکعبی به    مولی پروپان روی دان    % 5مولی اتان و     % 5جزیی  

 در دمای    Norit کربن فعال از نوع       میلیمتری 8,82ضخامت  
 .D.D.Do  درجه کلوین، با نتایج عملی حاصل از کار 363

 مقایسه نتایج بدست آمده برای جذب مخلوط دو            -2نمودار  
مولی پروپان روی دانه مکعبی به        % 5مولی اتان و     % 2جزیی  

 در   Norit ری  کربن فعال از نوع            میلیمت 8,82ضخامت  
  درجه کلوین، با نتایج عملی حاصل از کار                  303دمای  

D.D.Do. 
 

 نتایج بدست آمده برای جذب مخلوط دو جزیی             -3نمودار  
-مولی روی دانه استوانه   % 10مولی و % 3اتان و پنتان با غلظتهای      

 در دمای    Ajax کربن فعال از نوع        میلیمتری 8ای به قطر     
 . درجه کلوین303

 
% 2 نتایج بدست آمده برای جذب مخلوط دو جزیی         -4نمودار  

 میلیمتری کربن    6مولی پنتان روی دانه کروی      % 5مولی اتان و  
 . درجه کلوین333و 303 در دماهای  Ajax فعال از نوع 

 
 



 
 

 علایم و نشانه ها

 m2 A سطح مقطع المان

 Aij - مدی برای مشتق اولضریب تعا

 m3/kmol b )ضریب لانگمیر(ثابت جذب همدما 

 Bij - ضریب تعامدی برای مشتق دوم

 Kmol/m3 C غلظت در فاز بالک

 Kmol/m3 Cp غلظت در حفرات

 Kmol/m3 Co غلظت اولیه

 m2/s Dp ضریب نفوذ در حفرات

 m2/s Ds ضریب نفوذ در سطح جامد

 m/s kf یرون کرهضریب انتقال جرم در ب

/m3/kmol ثابت سرعت جذب
sec kc 

 Kmol/m3 K ثابت تعادل جذب

 Kmol/s N فلاکس نفوذ در حفرات

 حغلظت ماده جذب شده در سط
 جامد

Kmol/m3 q 

ماکزیمم غلظت ماده جذب شده در 
  جامدحسط

Kmol/m3 q∞ 

غلظت اولیه ماده جذب شده در 
  جامدحسط

Kmol/m3 qo 

وانه، بعد اصلی شعاع است(شعاع 
ای و مکعب در المانهای استوانه

 )مکعبی
m r 

شعاع استوانه، بعد اصلی (شعاع کره 
ای و مکعب در المانهای استوانه

 )مکعبی
m Rp 

 Sec t زمان

 K T ° دما

 wi  فاکتور وزنی

تابع غلظت (ثابت بی بعد معادلات 
 )اجزا

 

- iℑ  

تابع غلظت (ت ثابت بی بعد معادلا
 )اجزا

- iℜ

 

تابع غلظت (ثابت بی بعد معادلات 
 )اجزا

- iℵ  

 εp - تخلخل در حفرات ذره

 εb - تخلخل در حفرات بستر

 Kg/m3 ρs دانسیته جامد
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گیری پارامترهای تعادلی و سینتیکی و شبیه سازی           اندازه .6
سازی نرمال پارافینها توسط         بستر جذب جهت جدا        
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