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  با تناوب فشار با استفادهي جذب سطحفرايندک ي ي فشارزني  مرحلهيساز هيشب

  يي از روش شبکه بولتزمن دو جز

  

       ١           

  زاده ي و محمود اشرف*ي گورتاني رحمانيمهد

  اصفهانيک، دانشگاه صنعتي مکانيدانشکده مهندس
  

  )٠٩/١١/١٣٩١ : دريافت نسخه نهايي-٢٩/٠٧/١٣٩١: دريافت مقاله(

 
  

.  شده استيساز هين بار، با استفاده از روش شبکه بولتزمن شبي اولي با تناوب فشار، براي جذب سطحفرايندک ي ي فشارزني ق، مرحلهين تحقيادر  -چكيده 
 شده و يساز ادهيک بستر فشرده پيتروژن در يژن و نيان هوا شامل دو جزء اکسي جري براييک دوجزي روش شبکه بولتزمن انتروپD3Q27ن منظور مدل ي ايبرا

کار رفتـه،   هروش شبکه بولتزمن ب.  اعمال شده استي جاذب کرويها  مرز دانهي جذب، بر رويد براي جديک شرط مرزيتروژن با استفاده از   يژن و ن  يجذب اکس 
 يير دوجزيزوترم لانگموي و اي خطي رو محرکهي از مدل نزان جذبي مي  محاسبهيبرا. کند ي م  استوکس و معادله پخش استفان ماکسول را ارضا  -ريمعادلات ناو 

زوترم يتروژن به صورت تک جزء و دو جزء محاسبه و با مقدار حاصل از ايژن و نيزان جذب اکسيه شده، مي صحت عملکرد مدل اراي بررسيبرا. استفاده شده است
  .دهند ي م را نشانيشنهادي مدل پيج حاصل دقت بالاينتا. اند سه شدهير مقايلانگمو

  
  PSA. فرايند، يي، مخلوط دوجزيروش شبكه بولتزمن، جذب سطح   :كليديواژگان 
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Abstract: The pressurization step of a PSA process has been simulated using the lattice-Boltzmann method. The entropic 
D3Q27 lattice model for the multi-component oxygen-nitrogen combination of air streaming through a packed bed is proposed 
and a new boundary condition of oxygen and nitrogen adsorption was applied on the granules surface. The Boltzmann method 
satisfies both the Navier-Stokes equations and the Stefan-Maxwell diffusion equations. In order to evaluate the adsorption rate, 
the LDF model with the Langmuier multi-component isotherm were used. To verify the correctness of the presented model, the 
adsorption rate of each component has been compared with those obtained using the Langmuier isotherm model for single and 
multi-component test cases. Results confirmed the accuracy of the proposed model. 
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  مقدمه -١

، توسـط  )PSA( ۱ با استفاده از تناوب فشاري جذب سطحفرايند

 به عنوان   ۱۹۶۰ و   ۱۹۵۷ يها  ب در سال  ين و اسکاراسترم به ترت    يگور

 ـبا وجـود ا   . دي به ثبت رس   ي جداساز فرايندک  ي کـه اسکاراسـترم     ني

 ـكرده ي خشک کردن هوا طراح  ي را برا  PSA يکل اصل يس  ي بود، ول

 از يا  گـسترده ي  محـدوده يستم بـرا ي ـن نـوع س  ي بعد، ا  يها  در سال 

ژن و  يد اکس يتول( هوا   ي، از جمله جداساز   يعت مهم صن  يها  يجداساز

  ].۱[مورد استفاده قرار گرفت ) تروژنين

 ي که با اسـتفاده از بـسترها   ي جداساز يهافرايندگونه   نيا

ــ ــهيگ يفــشرده انجــام م ــد، از دو مرحل  جــذب و ي اصــلي رن

امروزه با توجـه بـه کـاربرد فـراوان       . اند  ل شده ي تشک يرهاساز

دن ي آن به منظـور رس ـ  يساز  هيف، شب ع مختل ي در صنا  PSA فرايند

ن رو  ي ـاز ا .  برخوردار اسـت   ييت بالا يبه بازده بالاتر از اهم    

ه شـده اسـت کـه       ي ـن منظـور ارا   ي ـ ا ي برا ي مختلف يها  مدل

- ۲[کار رفته را در مراجع       ه ب يها  ل  ن مد يتر ات متداول ييجز

ن ي ـهـا ا    يساز  هين شب يوجه اشتراک تمام ا   . افتيتوان    يم] ۷

جـه  يات هندسـه و در نت     ي ـيکدام از آنها جز    چياست که در ه   

 ـگ ي قـرار نم ـ يان مـورد بررس ـ   يک جر يزيف  يبـه عبـارت  . ردي

ب يک ضـر  ي ـک بستر فـشرده بـا در نظـر گـرفتن            يهندسه  

  . شود يتخلخل در معادلات وارد م

 ي بـرا  PSAکل  يک س ـ ي ي فشارزن ي  در کار حاضر، مرحله   

 انيــات جري ـيژن از هـوا، بـا در نظـر گـرفتن جز    يد اکـس ي ـتول

متشکل از  (ان هوا   ين منظور، جر  ي ا يبرا.  شده است  يساز  هيشب

ها با اسـتفاده      ن دانه ي ب يدر فضا ) تروژنين% ۷۹ژن و   ياکس% ۲۱
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 مدل و مقدار جذب هر جزء       يياز روش شبکه بولتزمن دوجز    

 ـبه کمک مدل ن     ۳ريزوتـرم لانگمـو   ي و ا  ۲ي محرکـه خط ـ   يروي

ها   انه مرز د  ي بر رو  ي محاسبه و به صورت شرط مرز      ييدوجز

  . اعمال شده است

 جذب با استفاده از روش شبکه  فرايند يساز  هينه شب يدر زم 

 نمونـه   ي انجام شده اسـت کـه بـرا        ي متعدد يبولتزمن، کارها 

نکته قابل توجه در مورد     . اشاره کرد ] ۱۳-۸[توان به مراجع      يم

ن فـرض کـه    ي ـن است که در همه آنها از ا       يها ا   يساز  هين شب يا

 ـ کـم اسـت کـه م       يا  ه به انـدازه   غلظت جزء جذب شوند    زان ي

ال ندارد، استفاده شـده     يک س يناميدرودي در ه  يريجذب آن تأث  

تـروژن از هـوا     يا ن ي ـژن  يکه در بحث جذب اکس     حال آن . است

ر ين کـار حاضـر از سـا       يبنـابرا . يست قابل قبول ن   ين فرض يچن

روش شـبکه بـولتزمن مـورد       . استز  ي انجام شده متما   يکارها

ن ي توسط کارل  يشنهاديک پ ياله، روش انتروپ  ن مق ياستفاده در ا  

  توسعه داده شده است    يبعد  و همکاران است که به حالت سه      

 بـا   يکينـام يکه از نظر ترمود    نين مدل علاوه بر ا    يا]. ۱۵ و   ۱۴[

ــانون دوم ترمود ــناميق ــاو ي ــادلات ن ــت، مع ــازگار اس ر يک س

. کنـد   ي را ارضـا م ـ    ۴استوکس و معادله پخش استفان ماکـسول      

در بخـش   : زير اسـت  ب  ين مقاله به ترت   يائه شده در ا   مطالب ار 

ان ي ـ به طور خلاصه ب    يي مدل شبکه بولتزمن دو جز      نظريه دوم

 مــورد اســتفاده و يط مــرزيشــود، در بخــش ســوم شــرا يمــ

شـود و در      يح داده م ـ  ي جذب توض  فرايند يساز  ادهي پ يچگونگ

 انجـام گرفتـه و      يهـا   يسـاز   هيج شـب  ي نتـا  ي بعـد  يهـا   قسمت

  .شوند يلب ارائه م مطايبند جمع

  

   روش شبکه بولتزمنيي مدل دو جز-۲

در روش شبکه بولتزمن، معادله بولتزمن در فضاي سرعت         

و به کمک تعداد محدودي بـردار سـرعت در سـاختار شـبکه              

 گسسته بـراي يـک مخلـوط چنـد          شكلاين  . شود  گسسته مي 

  ]: ٢٠-١٧[ي به صورت زير است يجز

)١(       i ji ji ji jif c f ,   j 1, ..., M   i 0, ..., Nα∂ + ∂ = Ω = =  

  هـاي گسـسته     انديس سرعت  i بيانگر نوع ذرات،   jکه انديس 

ــده  jicش α ،{ }z,y,x=α ــصات و ــور مخت ــت مح  jiΩ جه

خـورد  جمله بر در مدل انتروپيک،    . استبرخورد  جمله  بيانگر  

تعـادلي بـه       آهسته نزديک حالـت شـبه      -به کمک تجزيه سريع   

  :شود صورت زير تجزيه مي

)۲(                  ( ) ( )eq
ji ji ji ji ji

1j 2 j

1 1f f f f∗Ω = − − − −
τ τ

  

∗ )٢(معادله  در  
jif و eq

jif    تعـادلي و     زيع شبه  به ترتيب توابع تو

 آرامش هر جـزء از       ب زمان ي به ترت  j1τ و j1τتعادلي سيستم و  

 بـه   يتعـادل    و از حالـت شـبه      يتعادل  ه به حالت شبه   يحالت اول 

 هستند که براي برقراري قانون دوم ترموديناميک يحالت تعادل

j1j2بايد   τ>τ .  هر جزء بـه     يع، برا يممان اول تابع توز   چهار 

  :شوند يف مير تعريصورت ز
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ــتم،  αβγjQ و jρ ،αjJ ،αβjPکــه  ــه ترتيــب چگــالي، ممن  ب

 مـدل  يبـرا .  ام هـستند jتانسور فشار و ممان مرتبه سوم جزء    

D3Q27         ،که در کار حاضر مـورد اسـتفاده قـرار گرفتـه اسـت 

 ـ      يبردارها هـا، بـه      متنـاظر بـا آن     ي سرعت شبکه و توابـع وزن

  : هستندريصورت ز
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، به سـرعت صـوت آن     jc هر جزء،    ياندازه سرعت شبکه برا   

ــزء  j0sjج mRTc ــور = ــه ص sjjت  ب c3c ــوط =  مرب

ثابت جهـاني گازهـا    j ،R جرم ملکولي جزءjmشود که   يم

  .است يک دماي مرجع 0Tو

 Hتـــابع توزيـــع تعـــادلي بـــا مينـــيمم کـــردن تـــابع       

)∑∑=
j i i

ji
ji W

f
lnfH( ،چگالي هر جزء و يتحت قيود بقا   
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٤

   پارامترهاي مورد نياز براي محاسبه ضريب ديفيوژن- ۱جدول 
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۵۳/۹۷  ۴/۱۰۷  e 
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  :آيد  ميدست به ممنتم مخلوط به صورت زير يبقا

)۵(       
j

ji

c

c

j

22
jd

1 j

22
jj

ij
eq
ji

Uc

U3cu2

c

U3cc2
      

Wf

α

⎟
⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜
⎜

⎝

⎛

−

+−

⎟
⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜
⎜

⎝

⎛ +−

×ρ=

α

αα

=α

α∏
    

=ρ تعداد ابعاد فضا،     dکه در آن     αα JU     سـرعت مخلـوط 

توزيـع شـبه تعـادلي      . است مخلوط   چگالي ρ، و αدر جهت   

 تحت همان قيود قبل و يک قيد   Hسيستم با مينيمم کردن تابع      

 اسـت،   مـسئله اضافي که وابسته به پارامترهاي تأثير گـذار بـر           

کـه دو متغيـر مـؤثر در انتقـال           با توجه به ايـن    . آيد   مي دست  به

جرم، فشار هر جزء و اختلاف مومنتم اجزاء بـا مـومنتم کلـي              

توان به عنوان متغير  تند، هر کدام از اين متغيرها را ميسيال هس

در نظر گرفت، که انتخاب هر يـک وابـسته          ) قيد سوم (آهسته  

j1j2به شرط    τ>τ طبيعتاً بر حـسب شـرايط موضـعي        .  است

بايست يکي از اين دو متغيـر بـه عنـوان متغيـر               جريان مي 

اخـتلاف ممنـتم    که   صورتي  در  . آهسته در نظر گرفته شود    

تـوان نـشان داد    به عنوان متغير آهسته انتخـاب شـود، مـي       

توزيع غير تعادلي هر جزء با جايگذاري سرعت هر جـزء           

j j ju J= ρ  ــه ــه جــاي ســرعت مخلــوط، در معادل ) ٣( ب

  :آيد  ميدست به

)۶(                                     eq
ji j j j jjif ( , u ) f ( , u )∗ ρ = ρ   

توان نشان داد کـه مـدل          مي ٥ انسکوک -به کمک بسط چاپمن   

فوق، معادلات ناوير استوکس و معادله پخش استفان ماکسول          

 بـر   j2τ و j1τن حالـت مقـادير    ي ـدر ا ]. ۱۸[کنـد     يرا ارضا م ـ  

) ويسکوزيته و ضـريب پخـش     (حسب خواص اصلي مخلوط     

ن ي ـآيند که براي يک سـيال دوتـايي، در نهايـت، ا              مي دست  به

  :ند ازا ر عبارتيمقاد
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)(ضـريب ديفيــوژن،   212112 ρ+ρρρ=µ  جـرم کــاهش 

 يبـرا . اسـت  جـزء     ويـسکوزيته مـؤثر هـر      eff,jµيافته و 

 ـح ب يک با تصح  يته مؤثر از رابطه وا    يسکوزيمحاسبه و  رد ي
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] ۲۲[ده در   وژن از رابطه ارائـه ش ـ     يفي د بيضر محاسبه   يو برا 

  :استفاده شده است
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σ = =

  

، )کلـوين ( دمـا    T،  )پاسکال (مخلوط فشار کل    Pکه در آن،    

jm  بر حـسب گـرم بـر مـول و            ي جرم ملکول DΩ   انتگـرال 

ضرايب مورد نياز براي اکـسيژن و نيتـروژن در          . استبرخورد  

 معادله آمده از    دست  بهضريب ديفيوژن   .  آمده است  )۱( جدول

  .استبرحسب متر مربع بر ثانيه  )۹(

j1j2تر شرط     قي دق ي بررس يبرا τ>τ  هـر   يت بـرا  ي، عدد اشم 

  :شود يف مير تعريجزء به صورت ز

)۱۰(             
j,eff 1j 1 2

j
2 j 1 2

Y Y
Sc

D X X

µ τ
= =

ρ τ
  

=ρρکه   jjY  بـا توجـه بـه      . است جزء مربوطه    ي کسر جرم

j1j2شرط   τ>τ  ر ي ز يد در نابرابر  يت در هر نقطه با    ي عدد اشم

  :صدق کند

)۱۱(              
21

21

j2

j1eff,j
j XX

YY
D

Sc
τ

τ
≤

ρ

µ
=  

توان  ير آهسته انتخاب شود ميکه فشار به عنوان متغ يدر صورت

2121jنشان داد که     XXYYSc ن صورت از رابطـه     يدر ا . ≤

 يبـرا ]. ۱۹[شـود   ي اسـتفاده م ـ يلتعـاد    تابع شـبه   ي برا يگريد



 

٥  ١٣٩٢زمستان ، ٢، شمارة ۳۲، سال روشهاي عددي در مهندسي

 انجـام شـده   يهـا  يسـاز  هيتـروژن در شـب  يژن و نيمخلوط اکس 

   .در همه نقاط برقرار بوده است )۱۱( ينابرابر

گيري  ستفاده از روش انتگرال، آن را با ا)۱(براي حل عددي معادله 

  :کنند سازي مي  در زمان به صورت زير گسستهاي ذوزنقه

)۱۲( 
( ) ( )

( ) ( ){ }
ji ji ji

ji ji ji

f x c t, t t f x, t

t      f x, t f x c t, t t
2

+ δ + δ = +

δ ⎡ ⎤⎡ ⎤Ω +Ω + δ + δ⎣ ⎦ ⎣ ⎦

  

]که   ])t,(fji xΩ  پراتور برخـورد در زمـان        انتگرال اt  اسـت  .

 jigبراي تبديل معادله فوق به يک معادله صريح، تابع کمکي           

  :شود يف مير تعريبه صورت ز

)۱۳(                    ( ) ( ) ( )ji ji ji
tg x, t f x, t f x, t

2
δ ⎡ ⎤= − Ω ⎣ ⎦  

 در  )۲(  معادلـه  و اسـتفاده از    )۱۲( در معادلـه     يگذاريکه با جا  

   :م داشتيت خواهينها

)۱۴(  
( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

ji ji ji

eq
ji ji jiji

1j 2 j

g x c t, t t f x, t

g x, t f x, t  f x, t f x, t∗ ∗

+ δ + δ = −

ω ω ⎡ ⎤⎡ ⎤− − −⎢ ⎥⎣ ⎦ ⎣ ⎦τ τ

  

معمـولي در طـي دو      معادله فوق مانند روش شـبکه بـولتزمن         

از آنجاکـه معادلـه     . شـود   شدن حل مي    مرحله برخورد و جاري   

هـاي فيزيکـي      ، کميـت  است jigنهايي بر حسب تابع کمکي      

  :شوند جريان به کمک اين تابع و به صورت زير محاسبه مي

)۱۵(                     
( )

j j

j j 2 j
j

2 j

(f ) (g)

J (g) Y t 2 J (g)
J (f )

1 t 2

J (f ) J (g)

α α
α

α α

ρ = ρ

+ δ τ
=

+ δ τ

=

  

 ي، سـرعت شـبکه بـرا    يطور که گفته شد، در حالت کل ـ       همان

ــذا طبــق ي مختلــف ياجــزا ــه کــسان نخواهــد بــود و ل معادل

txc δδ=    م اجزا  که مقدار گام زماني براي تما       با توجه به اين

 مختلف ي، بايد از اندازه شبکه متفاوت براي اجزااستيکسان 

هاي ملکولي اکـسيژن      که جرم  استفاده شود ولي با توجه به اين      

 ين شـده بـرا    يديگر نزديک است در کد تـدو       ونيتروژن به هم  

  .کار حاضر، از يک شبکه استفاده شده است

  

   يط مرزي شرا-۳

 ي نوع شـرط مـرز     سه انجام شده،    يها  يساز  هيدر تمام شب  

ح داده  ين قـسمت توض ـ   ي ـاند کـه در ا      مورد استفاده قرار گرفته   

 تمام  ي برا ين شرط مرز  يا:  کمانه کردن  يشرط مرز  .شوند  يم

هـا مـورد اسـتفاده قـرار گرفتـه             از مرز دانه   ريغ جامد   يمرزها

  . است

 کـه   ين شرط مـرز   ي اعمال ا  يبرا:  فشار ثابت  يشرط مرز 

ده قرار گرفته اسـت، روش ارائـه         مورد استفا  ي مرز ورود  يبرا

 ـ     ] ۲۳[ر  ي ـشده توسط مِ    D3Q27 و مـدل     يبـه حالـت دو جزئ

ر مجهـول  ين منظور، ابتـدا مقـاد    ي ا يبرا. م داده شده است   يتعم

 هر جزء، بـا     يبرا) که به طرف داخل دامنه هستند     (ع  يتابع توز 

  :شوند يم ر محاسبه ي به صورت زي محليابيانياستفاده از م

)۱۶(( ) { }
ji ji ji

jm jm jm

f (x, t) f (x c , t)

f (x, t) f (x c , t)  , i incoming links

= + −

− − ∈
  

jmکه   ji jkc c 2c=  جهت عمود بـر مـرز و بـه طـرف            jkc و   −

سر  هر جزء بـه کمـک ک ـ       يسپس با محاسبه چگال   . استداخل دامنه   

  :شوند ير اصلاح مير به صورت زين مقادي و فشار کل، ايمول

)۱۷(
{ }

ji ji i t j ji
i

t

g g W W ,  g

1 1W 4  , i incoming links & i k
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= + ∆ρ ∆ρ = ρ −

⎛ ⎞= + ∈ ≠⎜ ⎟
⎝ ⎠

∑
  

 سطح صـفر شـود،      ي رو ينکه سرعت مماس  ي ا يت برا يدر نها 

  : شود يز اعمال مي نرياصلاح ز

)۱۸(    

( )ji ji k k ji
t

jk2
ji ji t j k

i j

1g g v e e .v .c
W

c4 2v f c , W c , e
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= − −

⎛ ⎞= = + =⎜ ⎟
⎝ ⎠

∑
  

 يهـا    مرز دانـه   ي، برا ين نوع شرط مرز   يا:  جذب يشرط مرز 

وش، در هـر    ن ر ي ـدر ا . جاذب مورد استفاده قرار گرفته اسـت      

زان جذب هر جزء در هر نقطـه، بـه کمـک           ي، ابتدا م  يگام زمان 

شـود و سـپس       ير محاسـبه م ـ   يزوتـرم لانگمـو   ي و ا  LDFمدل  

زان ي ـ، بـه کمـک م     يع در نقـاط مـرز     ير مجهول تابع توز   يمقاد

، زيرن روش به صورت     يا. شوند  ين م ييجذب محاسبه شده تع   

  :اعمال شده است

  ام به صورت j جزء ي براLDF معادله

)۱۹(                                                   ( )j
*
jj

j qqk
t

q
−=

∂

∂
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   LDFب ير و ضراي لانگموي پارامترها– ٢جدول 

1k [s ]−  sq  [mol/kg]  1b [kPa ]−    

٠٠٠٥/٠  ٨٠٥٠/٢  ١/٠  
2O  

٠٠٥٤/٠  ٥٢٩١/٢  ٣/٠  
2N  

  

 تعداد مـول جـذب      LDF  ،jqب  ي ضر jk زمان،   tاست که در آن     

∗شده بر واحد جرم جاذب و       
jq          تعداد مول جذب شـده بـر واحـد 

زوتـرم  يجرم جاذب در حالت تعادل با فاز گاز است که با استفاده از ا             

  :ديآ ي مدست به )۲۰(معادله  از يير دو جزيلانگمو

)۲۰(                 
2211

jj
s
j*

j pbpb1
pbq

q
++

=  

sر و   ي لانگمـو  ي پارامترهـا   2b و   1bکه
jq      مقـدار جـذب در

بـه   )۱۹(کـه معادلـه      يدر صـورت  . )۲(جدول   ،اند  حالت اشباع 

  : م داشتي گسسته شود خواهيصورت ضمن

)۲۱(                        
tk1
tqkq

q
j

*
jj

1n
jn

j ∆−

∆−
=

−

 

 انـدازه گـام   ∆tس مربوط به زمان و     ي اند nاين معادله   که در   

 تعداد مول جذب    )۲۱(معادله  ن با توجه به     يبنابرا. است يزمان

 مـشخص و نـرخ      يشده بر واحد جرم جاذب در هر گام زمان        

 ي اندازه گـام زمـان   قبل ويآن با توجه به مقدارش در گام زمان 

تعـداد مـول    (زان جذب   ي م ي   محاسبه يبرا. قابل محاسبه است  

د در نظر گرفتـه  يز بايجرم جاذب ن  ) جذب شده بر واحد زمان    

 نـسبت تعـداد   ي مـرز ي ن منظـور، در هـر نقطـه      ي ا يبرا. شود

 ي در آن نقطـه بـه تعـداد کـل بردارهـا            g مجهـول    يبردارها

 ي   محاسـبه  يمجهول ذره، در جرم ذره ضرب و حاصل آن برا         

  .شود مي مورد نظر،  استفاده ي زان جذب در نقطهيم

 جرم  ي، با توجه به بقا    ي مرز ي  زان جذب در هر نقطه    ين م ييبا تع 

 يد برابر با شار جـرم خروج ـ      ي به سطح با   يهر جزء، شار جرم ورود    

  :ي نرخ جذب باشد به عبارتبه اضافهاز سطح 

)۲۲(                ji jjii jji Scfcf
outin

&=−∑∑  

 ي   به نقطـه   ي ورود يانگر جهت بردارها  ي ب ini )۲۲(معادله  در  

 ي   از نقطـه   ي خروج ـ يانگر جهـت بردارهـا    ي ـ ب outi و   يمرز

ر ي مقاد ي   محاسبه يبرا. است مجهول   يا همان بردارها  ي يمرز

jif  در . از اسـت ي ـ نيشتري مجهول به معادلات بيها   در جهت

 يدن با دما  ي به تعادل رس   ي برا يها زمان کاف    که ملکول  يصورت

ن ي آمـده ماکـسول    دست  بهع سرعت   يوار را داشته باشند، توز    يد

  ]:۲۰[جه يخواهد بود و در نت

)۲۳(                     ( )w
eq
jiw,jji U,1ff =ρρ=  

ــه  ــالw,jρکـ ــر رو ي چگـ ــه بـ ــزء مربوطـ ــ دي جـ وار و يـ

( )w
eq
ji U,1f =ρ  ثابـت   يع محاسبه شـده در چگـال      ي تابع توز 

 تمام يوار براي و از آنجاکه سرعت داستوار يک و سرعت د  ي

 iW برابـر  مقـدار آن ) ۵(معادلـه   ذرات صفر است با توجه به       

ر يت مقـاد  ي ـ در نها  )۲۳( و )۲۲(بـا حـل معـادلات       . شـود   يم

  :شوند ير محاسبه مي به صورت زjifمجهول 

)۲۴(                     
∑

∑ +
=

out

in

i i

ji jji
iji W

Scf
Wf

&

  

اجـزا  ) يي ـفـشار جز  (يار جذب به چگال نکه مقد يبا توجه به ا   

ال ي از نقـاط س ـ    يکي در   ي دارد ابتدا چگال   ي مرز بستگ  ير رو ب

زان ي ـ در نظـر گرفتـه و م     ي مرز يمجاور مرز را به عنوان چگال     

ر يمقاد )۲۴(معادله م، در ادامه به کمک يکن يجذب را محاسبه م 

 مـرز را    ي رو ي مقـدار چگـال    )۲۳(معادلـه    و به کمـک      jifمجهول  

ن رونـد را  ي ـمـده ا  آدسـت  به يسپس با مقدار چگال . ميکن  يمحاسبه م 

 يشود که اخـتلاف چگـال       ي انجام م  ين تکرار تا وقت   يا. ميکن  يتکرار م 

 محاسـبه   ي مورد اسـتفاده بـرا     ي با چگال  )۲۳( معادله آمده از    دست  به

از آنجاکه جذب هر دو جـزء مـورد         . متر شود  ک ۱۰-۶زان جذب از    يم

  .د تکرار شودي هر دو جزء باين روند براي، ااستنظر 

  

   حل شدهيها  مثال-۴

 ـل متغي تبـد ي انجـام شـده، بـرا   يها يساز هيدر شب   يهـا  ري

. ل استفاده شـده اسـت     ي ذ يها  اسي به واحد شبکه، از مق     مسئله

صه  به طول مشخ ـ   مسئلهم طول مشخصه    ياس طول، از تقس   يمق

  :يد به عبارتيآ ي مدست بهدامنه در واحد شبکه، 

)۲۵(                         
LB

*

L
LL =  
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سه با يلف در مقا مختيها ژن در فشاريزان جذب اکسي م-۱شکل 

  يحل واقع

  ژن بر حسب زمان در فشاريرات جذب اکسيي تغ-۲شکل 

 kPa ۲۰۰  

 

هـا    سرعت يشود که وقت    ي انتخاب م  ياس سرعت به صورت   يمق

 ۱ن جزء برابر يتر شوند، سرعت سبک يل ميبه واحد شبکه تبد

  :نيبنابرا) شود ي م۱ه اجزا کمتر از يجه سرعت بقيدر نت(شود 

)۲۶(                     10
* mRT3v =  

 يکيزي فيشود که چگال ي انتخاب مي طورياس چگال يمق

 يعن ـي در واحد شبکه برابر باشد،       ي با چگال  SIدر واحد   

1* =ρ .فـوق   يها  اسيرها از مق  ير متغ يل سا ياس تبد يمق 

  .نديآ ي مدست به

 شده، جذب   يساز  ادهي صحت عملکرد مدل پ    ي بررس يبرا

 دانـه  ۷۷ کـه شـامل   يا ک محفظـه اسـتوانه   يتروژن در   يژن و ن  ياکس

 ي در سه حالت مختلـف بررس ـ      استکسان  ي با قطر    يجاذب کرو 

 آن  ي و ورود   بـستر بـسته    يدر هر سه حالـت خروج ـ     . شده است 

 يهـا تـا زمـان       يساز  هيشب.  فشار ثابت اعمال شده است     يشرط مرز 

 مقـدار کـل جـذب در دو تکـرار           ياند که اختلاف نـسب      افتهيادامه  

مشخصات جـاذب مـورد نظـر، شـامل         .  کمتر شود  ۱۰-۶ از   يمتوال

  .آمده است) ۲( در جدول LDFب ير و ضري لانگمويپارامترها

 قـرار   ي مـورد بررس ـ   ژن خالص يدر حالت اول جذب اکس    

 در نظر ۱۰-۱۰تروژن ي نين منظور کسر مولي ايبرا. گرفته است

 ـ اول ي مقـدار ده ـ   ي بـرا  ين کسر مـول   يا. گرفته شده است   ه و  ي

ابعـاد  .  اسـتفاده شـده اسـت      يسـاز   هي در طول شب   يمقدار مرز 

 و قطـر   ۳۱×۳۱×۱۲۰ن حالـت    ي ـشبکه مورد استفاده در ا    

 مختلـف   يها  شاردر ف .  است  در واحد شبکه   ۳۳/۹ها    دانه

ژن بر واحـد جـرم      ي انجام و مقدار جذب اکس     يساز  هيشب

هـا در     يسـاز   هين شـب  يج ا ينتا. جاذب محاسبه شده است   

 نشان داده شـده     )۱(شکل  ر در   يسه با نمودار لانگمو   يمقا

ر کـاملاً بـر     ين مقـاد  يرود ا   يطور که انتظار م    همان. است

ده رات تعداد مول جذب ش ـ    يي تغ )۲(شکل  . اند  هم منطبق 

بـا  . دهـد   ي نشان م ـ  kPa ۲۰۰بر حسب زمان را در فشار       

 جـذب رونـد     فراينـد توان گفـت،      ين شکل م  يتوجه به ا  

  . کند ي مي را طيدرست

تروژن خـالص مـورد قـرار گرفتـه         يدر حالت دوم جذب ن    

 در نظـر    ۱۰-۱۰ژن  ي اکـس  ين منظـور کـسر مـول      ي ـ ا يبرا. است

اول برابـر   ن حالت با حالت     ي درا مسئلهابعاد  . گرفته شده است  

تـروژن بـر حـسب فـشار و         يزان جـذب ن   ي م ينمودارها. است

 در  kPa ۲۰۰زان جذب بر حـسب زمـان در فـشار           يرات م ييتغ

طـور کـه    همـان .  نـشان داده شـده اسـت       )۴(و  ) ۳ (يها  شکل

 ـشـود در ا     يمشاهده م   ييج از دقـت بـالا     يز نتـا  ي ـن حالـت ن   ي

  د ياــب) ۴(و ) ۲ (يها سه شکلي که در مقايا نکته. برخوردارند
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  يسه با حل واقعي مختلف در مقايها تروژن در فشاريزان جذب ني م-۳شکل            

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  تروژن بر حسب زمان در فشاريرات جذب نيي تغ-۴شکل 

 kPa ۲۰۰  

 بر يتروژن و نرخ جرم وروديخ جذب نررات نيي تغ-۵شکل 

  kPa ۲۰۰حسب زمان در فشار 

  

 يدن بـه حالـت اشـباع بـرا       ير بودن زمـان رس ـ    دقت شود، کمت  

 LDFب  ين امر به خاطر بزرگتر بودن ضر      يتروژن است، که ا   ين

 ـ يي ـ تغ )۵(در شـکل    . اسـت ن جـزء    ي ـ ا يبرا  ي جرم ـ يرات دب

 فشار فوق   يتروژن بر حسب زمان برا    ي و نرخ جذب ن    يورود

ر از  ي ـشـود بـه غ      يطـور کـه مـشاهده م ـ       همـان . انـد   رسم شده 

اخـتلاف  . اند  کيار به هم نزد   يمودارها بس ن ن يه، ا ي اول يها  زمان

ت ي ـ از ماه  يه ناش ـ ي ـ اول يهـا   ن دو نمودار در زمان    ين ا يموجود ب 

ه در  ي ـ، فشار اول  مسئلهن  يدر حل ا  . است حل شده    مسئله يکيزيف

ه در تمام نقاط    ي و سرعت اول   kPa ۲۰۰تمام نقاط دامنه حل برابر      

   يساز هــي شبيان در ابتديبنابرا. شود يبرابر صفر در نظر گرفته م
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 تروژن ي و نژن ي تعداد مول جذب شده اکس-۶شکل 

  kPa ۴۰۰ژن در فشار يدر مقابل کسر مولی اکس

  ال در مقابل يژن در سي کسر مولی اکس-۷شکل 

  kPa ۴۰۰ژن در جاذب در فشار يکسر مولی اکس

  

زان جـذب   يکه م  ي برابر صفر است، در حال     ي ورود ي جرم يدب

0q(که   نياطر ا به خ  0 ن يشتري ـب) ۲۱ (معادلـه با توجه بـه     ) =

 مـرز   يجـذب صـورت گرفتـه در رو       . مقدار خود را داراست   

ها شـده   در نقاط اطراف آن) يچگال(ها باعث کاهش فشار      دانه

بـا توجـه بـه ثابـت         ( ين کاهش فشار به ورود    يو انتقال اثر ا   

 حـل   ي  ه داخـل دامنـه    باعث ورود جرم ب   ) يبودن فشار ورود  

زان جـرم   ي ـان، م ي ـبا گذشت زمان و شکل گرفتن جر      . شود  يم

هـا     مـرز دانـه    ي برابر با نرخ جذب صورت گرفتـه رو        يورود

 يها  ن نمودارها، بعد از زمان    ياختلاف اندک موجود ب   . شود  يم

 ـ   يه، به خاطر خطا   ياول ر . اسـت  ي ورود ي جرم ـ ي محاسـبه دب

  .  فرض شده استيع مربي مقطع وروددبي جرمي، ي محاسبه

 ـتـروژن در    يژن و ن  يزان جـذب اکـس    يدر حالت سوم م    ک ي

 مختلـف  يهـا  ي و کسر مولkPa ۴۰۰ در فشار    ييمخلوط دوتا 

 ـن منظـور، ابتـدا      ي ـ ا يبـرا .  قرار گرفته است   يمورد بررس  ک ي

 در همـه نقـاط در نظـر گرفتـه         ي کـسر مـول    يه بـرا  يمقدار اول 

 در  يط کسر مـول   ، مقدار متوس  يان هر گام زمان   يشود، در پا    يم

 بعـد   ي در گام زمـان    يکل دامنه محاسبه و به عنوان مقدار مرز       

ن حالت دامنه حل بزرگتـر و       يدر ا . رديگ  يمورد استفاده قرار م   

 يانـد تاکـسر مـول        جاذب کوچکتر انتخاب شده    يها  اندازه دانه 

ــاول ــه زي ــاد تغي ــديي ــه حــل در ا. ر نکن ــابعــاد دامن ن حالــت ي

 ۴۹واحـد شـبکه و تعـداد آنهـا           ۷ها     و قطر دانه   ۴۰×۴۰×۱۲۰

تـروژن در   يژن و ن  يتعداد مول جذب شده اکس     )۶(شکل  . است

 نـشان   يل ـيسه بـا حـل تحل     يژن را در مقا   ي اکس يبرابر کسر مول  

ژن در دامنه حـل بـر حـسب         ي متوسط اکس  يکسر مول . دهد يم

 نشان داده   )۷(  جاذب در شکل   يها  ژن در دانه  ي اکس يکسر مول 

 ـن حالـت ن   ي ـشود در ا    ياهده م طور که مش   همان. شده است  ز ي

  .ند  برخوردارييج از دقت بالاينتا

ــصول اطم  ــس از ح ــه   يپ ــرد برنام ــحت عملک ــان از ص ن

 جـذب در    فراينـد  جـذب،    فراينـد  يسـاز   هيشده در شب    نيتدو

 ۶۲×۶۲×۲۵۶ بـا ابعـاد      يا  ، در بـستر فـشرده     ي فـشارزن   مرحله

 ي مختلف مورد بررس ـيها  دانه جاذب با اندازه  ۱۳۱متشکل از   

 نـشان داده    )۸(شکل   مورد نظر در     ي  هندسه. قرار گرفته است  

 ۶/۰ مدت زمـان     ي بوده که ط   kPa ۱۰۰ه  يفشار اول . شده است 

ده و پـس از آن      ي رس kPa ۳۰۰ به مقدار    يه به صورت خط   يثان

 يرات فـشار بـه صـورت شـرط مـرز          يي ـن تغ يا. ماند  يثابت م 

  ر در ــ بستيلازم به ذکر است که انتها. شود ي اعمال ميورود
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   بستر مورد نظريرات فشار کل در انتهايي تغ-۹شکل                حل شدهي ئله مسي  هندسه-۸شکل           

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  ژن بر حسب زمان دري اکسيرات کسر موليي تغ- ۱۰شکل 

   بستري انتها

  

ژن در طول بستر و در ي اکسيرات متوسط کسر موليي تغ- ۱۱شکل 

  ف مختليها زمان

  

 z=۲۵۰ بستر، يرات فشار در انتهاييتغ. ن مرحله بسته استيا

رات کسر يي تغ)۱۰(شکل .  نشان داده شده است)۹(در شکل 

. دهد ين نقطه را در مقابل زمان نشان ميژن در اي اکسيمول

ژن در طول بستر در ي اکسيرات کسر موليين تغيهمچن

 لازم . نشان داده شده است)۱۱( مختلف در شکل يها زمان

 شده يري در هر مقطع متوسط گيبه ذکر است که کسر مول

تروژن، يشود، به خاطر جذب ن يهمانطور که مشاهده م. است

ر يبه غ( بستر يژن در همه جاي اکسيش زمان، کسر موليبا افزا

ش يافزا) شود ي که مقدار آن ثابت نگه داشته مياز ورود

  شود،  يجاد مير ا که در بستياني، به خاطر جرياز طرف. ابدي يم
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   از بستري سرعت در قسمتي بردارها- ۱۲شکل 

  

  

 در يانيان در صفحه مي سرعت و خطوط جري بردارها- ۱۳شکل 

   طول بستريراستا

  

ابد ي يش م ي جاذب افزا  يها   دانه يژن با عبور از رو    يغلظت اکس 

 جاذب قرار دارند،    يها  ن دانه ي که آخر  يکه در مقاطع   يبه طور 

ن به يچن هم. رسد ين مقدار خود ميشتريژن به بي اکسي مولکسر

 بستر بسته است، با گذشت زمان به خـاطر    يکه انتها  نيخاطر ا 

کسان ي بستر   يي در مقاطع انتها   ي کسر مول  يده پخش ملکول  يپد

  .شوند يم

 ي بـرا  يبعد   سرعت در حالت سه    ي بردارها )۱۲(در شکل   

انگر کسر  يردارها ب رنگ ب .  از بستر نشان داده شده است      يقسمت

 نـشان  )۱۳(شـکل   . اسـت ژن در نقطـه مـورد نظـر         ي اکس يمول

 در  يانيان، در صفحه م   ي سرعت و خطوط جر    يدهنده بردارها 

شتر، تمام بردارهـا بـا      ي وضوح ب  يبرا. است طول بستر    يراستا

 بستر، با توجه    يبسته بودن انتها  . اند  ک اندازه نشان داده شده    ي

  در . مــشخص اســت ان کــاملاً يــبــه شــکل خطــوط جر  

ژن در صفحات عمـود     ي اکس ي کسر مول  ي کانتورها )۱۴(شکل  

طور که در    همان.  محور نشان داده شده است     ي طول يبر راستا 

 يژن از نـواح   يش غلظت اکـس   يشود، افزا   ين شکل مشاهده م   يا

 ين مقـدار کـسر مـول      يهمچن ـ. شـود   يها شروع م ـ    اطراف دانه 

 شـعاع   يسـتا کنواخـت نبـوده و در را      يژن در هر مقطـع      ياکس

) ۱۴تـا ۱۲(يها لازم به ذکر است که شکل   . رات وجود دارد  ييتغ

  .اند  رسم شدهيساز هيه اول شبيج ثانيبا توجه به نتا

 آمده، دست بهج ي نتاير اندازه شبکه بر رو   ي تأث ي بررس يبرا

ــسئله ــبکه    ي م ــتفاده از ش ــا اس ــر ب ــورد نظ ــاد  يا  م ــا ابع  ب

مختلـف در    سـه زمـان      يج آن برا  ي حل و نتا   ۱۰۲×۱۰۲×۴۲۰

 )۱۵(در شـکل    ) ۶۲×۶۲×۲۵۶بـا ابعـاد      (يسه با شبکه قبل   يمقا

ج يشـود نتـا    يطور کـه مـشاهده م ـ      همان. نشان داده شده است   

 بـا هـم     يار کم يز و درشت اختلاف بس    يحاصل از دو شبکه ر    

زتـر،  يو تنهـا در شـبکه ر      )  درصـد اخـتلاف    ۲حداکثر  (دارند  

لـذا شـبکه     و   نـد   تـر   کنواخـت يژن  ي اکس ي کسر مول  ينمودارها

لازم به ذکر است که به      . استن نظر مناسب    يانتخاب شده از ا   

ش تعـداد  ي با افزا،)۲۶(  معادلهاس سرعت يعلت ثابت بودن مق   

افته و  ي کاهش   يجه گام زمان  ياس طول و در نت    ينقاط شبکه، مق  

) ينـه محاسـبات   يهز(ش زمـان حـل      يهر دو عامل باعـث افـزا      

  .شوند يم

ــونگ  ــورد چگ ــان يدر م ــاب زم ــا  انتخ ــش در يه  آرام

  در مدل شبکه  انجام شده، لازم به ذکر است که يها يساز هيشب
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  ژن در صفحات ي اکسي کسر مولي کانتورها- ۱۴شکل 

   طول بستريعمود بر راستا

   طوليژن در راستاي اکسيرات کسر موليي تغ- ۱۵شکل 

   بستر در دو شبکه با ابعاد مختلف

  

در هـر نقطـه، بـر    j2τ  وj1τ  مقـادير بولتزمن مـورد اسـتفاده،  

ويسکوزيته، ضـريب پخـش و      (حسب خواص اصلي مخلوط     

ند بـه   يآ  ي م دست  به) ٩(و  ) ٨(،  )٧ (معادلاتو به کمک    ) فشار

 نبـوده و در طـول     مـسئله  يها  ي ورود ور جز ين مقاد ي ا يعبارت

خــواص مــورد نظــر البتــه . شــوند ي محاســبه مــيســاز هيشــب

 يها اسيد با استفاده از مقيبا...) ب پخش و  يته، ضر يسکوزيو(

  . شبکه محاسبه شونديها انتخاب شده، بر حسب واحد

  

  گيري نتيجه -۵

تـروژن در   يژن و ن  ي اکس ي جذب سطح  فرايندن مقاله،   يدر ا 

.  شده است  يساز  هيکل اسکاراسترم شب  يک س ي يمرحله فشارزن 

ک ي ـتـروژن در    يژن و ن  ي اکـس  ييوجزان د ين منظور جر  ي ا يبرا

ک، مدل  يبستر فشرده، با استفاده از روش شبکه بولتزمن انتروپ        

D3Q27 ن دو جـزء بـه صـورت        ي ـ و جذب ا   شده يساز  ادهي، پ

بـا  .  جاذب اعمال شـده اسـت      يها   مرز دانه  ي، رو يشرط مرز 

 برخوردار ييج حاصل، مدل ارائه شده از دقت بالا يتوجه به نتا  

ن صورت  يتروژن تا کنون به ا    يژن و ن  ياکس جذب   فرايند. است

ک کـار  ي ـن نظـر   ي قرار نگرفته و مقاله حاضر از ا       يمورد بررس 

 در PSA فرايندکل کامل   يک س ي يساز  هيشب .استد  يکاملاً جد 

  . ارائه خواهد شديمقالات بعد

 
  نامه واژه

1. pressure swing adsorption (PSA) 
2. linear driving force (LDF) 
3. Langmuir isotherm 

4. Stefan–Maxwell diffusion 
equation 

5. Chapman-Enskog expansion 
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