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Az izotermdk értelmezése

Modell nélkiili informacio: fvalak, ~teljes porustérfogat

p/Po Mechanizmus Modell

10-7-0,02 Mikropérus-kitéltodés GCMC, HK, SF, DA,
DR, MP

0.01-0,3 A monoréteg kialakulasa DR

0.05- 0,3 Kialakult monoréteg BET, Langmuir

>0,1 Tobbrétegli adszorpcio t-Plot (de-Boer, FHH),
a-Plot

> 0,35 Kapillarkondenzacio BJH, DH, DFT

BET: Brunauer, Emmett & Teller, BJH: Barrett, Joyner & Halenda,

DA: Dubinin-Astakhov, DFT: siirliségfiiggvény elmélet, DH: Dollimore-Heal,
DR: Dubinin-Radushkevich, FHH: Frenkel-Halsey-Hill,

GCMC: Grand Canonical Monte Carlo,

HK: Horvath-Kawazoe, SF: Saito-Foley,

MP: mikropérus-méodszer

nincsen dltalanos modell

TERMODINAMIKAI MODELLEK 7

1. A Langmuir modell
* Sik feliilet
* Azonos energiaju kotohelyek
* Egymolekulds boritottsag

O O Oadsnrpli\'c
. O

O Oceupied Vacant

binding site O binding site O
\ \

[OV“’OO"OOOOVT‘j Irving Langmuir (1881-1957)

1932: kémiai Nobel Dij
A(g) + S # AS N a feliiletkémiai eredményeiért

v, =k,N,(1-0O)p
vy =k,0ON,
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v, =k N,(1-0)p Vq =kN=k,ON,
Egyensulyban:va —v, Ky _ K
kd
_ﬂ_ Kp : K increases
N, 1+K-p B
Makroszkopikus mennyiségekkel: ~
m_ Kp
n, 1+K-p
S — nm ’ K : p
1+K- P P'po
2 paraméter:
S _ nm K ) p / po n ,
= m esK
1+K- P / P, 59
A paraméterek meghatdrozdsa: linearizalt alak
p/ Py _ 1 i p/ Po ';
n® Kn. n,
—RTInK = AG
variaciok
viridl s Nn Kx X X
n> =—-= 1+ —+(—) +... =
1+Kx[ 1+ X (1+x) } x=p/po
Téth (feliileti heterogenitds)
nS — anp
[1+(Kp) ™M O<t<1 60
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Fiziszorpcié Monte Carlo szimuldcid
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2. A BET modell

*Sik felilet
*Azonos energidju feliileti kotéhelyek

*Tobbmolekulds boritottsdg

Teller, Emmett és Brunauer

etc.

Ns, k' kg
Ny ko, kY
N ;‘u ;‘.rf
Ny, 'y,
| Ny, &, kY
! ] No. ';‘-'.-' 'i‘-nf
valdsag modell
k,N,p=k,N
A(gas)+s;\AS P
Ay +ASZAS NP =KN,
A, +AS=AS
(gas) 2N T A3 k;NH p= kd Ni 62
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! E
K, oc exp—= K, oc exp—=
) T ’ RT
Erdey-Griz, Schay: Elméleti fizikai kémia
p Atkins 3. kotet
n -C.— Zrinyi
Cb
n® = 0
_Pllrc-n P2
Po Po
Itt is 2 paraméter:
N
(Ea_EL ) ,
C=e RT C az anyagi mindségtdl fiigg

és utal a kélcsénhatds erdsségére

A BET modell egy matematikai tulajdonsdga

(A) C=1
(B) C=11
(€) C =100
(D) ¢ = 10000

L

C>2 > II. tipus
0<«C<2 > III. tipus
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A linearizalt forma
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Egypontos BET

C = 80
P
1.2 _ 1 ¢-1p 1 p
V P WC VS p V, 5
Po
vo. dinamikus mérés o/

2.2. Dinamikus

gazossziétel mérés
(pl. hivezetoképességi detektor)

B —— —

gizelegy —
adszorptivum+vivogiz

_ termosztalo flirdo

~ adszorbens

vilaszjel

5

3- Adszorpcids csucs
4- athelyezés vizbe

l A
1- Kalibracios csucs ;
2- athelyezés a cseppfolyos N,-be “ A 4 } \

5- deszorpcios csucs =

w
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A BET modell of.

o sik feliilet
0 energetikailag homogén kotdhelyek
0 tetszdleges szamu réteg (fiziszorpcid)

0 lokalizdalt adszorpcié (sem a helyek sem a rétegek kdzt nincsen csere
0 az elsé réteg kialakulasakor: adszorpcids hd
o tovabbi rétegek: kondenzacio

alkalmazhato: IT és IV. tipusd izoterma
nempérusos diszperz rendszerek

makroporusos rendszerek
d>2 nm mezopdrusos rendszerek

alt. a 0,05 < p/p, < 0,3 tartomdnyban probadlkozhatunk a
modell alkalmazasaval

Mikropéorusos rendszerekre
elméletileg nem alkalmazhaté !l
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3. A Dubinin-Radushkevich (DR) modell
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DR-dbrazolds
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A modellek illesztett paramétereinek értelmezése
1. Az egymolekulas kapacitas
A fajlagos felilet EELEEES
2
m
SBET = nm'NA'Am
g
An (A2
Vapour Temperature ("C) CU§latIJS;a1y Ri:ﬁ:::f
" Nirogem 195 16 1320
Argon 195 14 13-17
Krypton —195 20 17-22
Xenon —195 25 18-27
Oxygen —183 14 14-18
Ethane —195 21 20-24
Benzene 25 40 30-50
Vizgéz RT 0,125 nm?
co, 0 0,17 nm?
Miért a nitrogén?
Megdllapodds: a N, felilletigénye: 16,2 A2=0,162 nm?2
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Egyéb gazok

€0 ~RT magasabb homérséklet, gyorsabb diffizio
Ar 87K ¢ sziik porusokban is
Kr‘ 77 K p0=2-63 TOI“I“ smin, N2=0.5 I'l’l2

smin, Kr=°-05 m2
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N, vs. CO,

77 K vs. 273 K
egyensuly
technikai részletek

~ (A/E)?

0 500 1000 1500 2000

- 0.3 nm vs. 0.28 nm
- perm. kvadrupélus-momentum
- Po. 273x=26142 torr

2500

CO:high pressure

CO; low pressure

Fig. 1. Characteristic curve obtained from N, (77 K) and CO, 273 K,
low and high pressure) adsorption data corresponding to a chemically 74

activated carbon (ACH) (§ (COy) = 0.35; f (Na) = 0.33).

Lozano-Castello 2004
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