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There are diverse adsorbents have different capacities with various ideal 

selectivitys for CO2/N2 separation. Among the different adsorbents, a 

comprehensive comparison should be made to find the more appropriate 

adsorbent for a desired process. In this paper, equilibrium adsorbed amount 

and selectivity of adsorbents are investigated using the Ideal Adsorption 

Solution Theory (IAST) to determine suitable adsorbents for CO2/N2 

separation. Model (IAST) was used to compare the adsorbents in different 

pressures (1 - 100 kpa) and in gas compositions (50 – 50) also, at pressure 100 

kpa was used. The results revealed that Activated - Zeolite adsorbent at 298K 

have higher equilibrium adsorption selectivities. Among them, KIT - 6 has the 

highest capacity. The results showed that the adsorbent Zeolite 13X has lower 

selectivity and lower adsorption capacity than other adsorbents. Finally, a 

novel trade-off plot of adsorbed amount versus selectivity was constructed as 

guide for researcher’s applications. 
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EXTENDED ABSTRACT 
 

Introduction 

CO2 emission from fossil fuel combustion is considered as one of the main issues of environmental 

problems and global warming have actuated the re searches on CO2 separation from flue gas. 
However, various methods have been used to removing CO2 from natural gas and flue gas, among 

which the adsorption is considered as a more cost - effective technical solution, along with low energy 

consumption, simple design, environmental efficient method. On the other hand, there is no simple 

comparison between the performance of the absorbents. in this regard, a method it can be used to 

select an appropriate adsorbent with high selectivity and selectivity, coupled with the effect of 

operating conditions on performance, the ideal adsorption solution theory (IAST). Theory IAST is one 

of the most reliable methods for predicting adsorption equilibrium of gas mixtures, which is often 

used to predict the equilibrium of mixture of gas mixture and only uses pure component absorption. 

for CO2/N2 separation, various adsorbents were reported .in this research, CO2/N2 adsorbents were 

compared with the calculations of two - component mixture adsorption by use IAST under pressure of 

1 - 100 kpa .at the end, a new commercial design of the adsorption values as a simple guide for 

researchers for industrial applications for the selection of high - performance adsorbents for the 

separation of CO2/N2 has been prepared.  
 

Theory and modeling: IAST method 

one of the most popular methods is this method is one of the most widely used models to predict the 

balance in multicomponent mixtures. the advantages of this method are high speed, simple 

calculations, thermodynamic stability, and the ability to use all existing equilibrium isotherms. This 

theory assumes that the adsorbed mixture is an ideal solution, where there is no interaction between 

the components present in the adsorption phase. This theory is based on thermodynamic solutions 

which is independent of the real adsorption model. Different versions of this theory have been 

proposed that are continued by prausnitz that are extended for fast systems and other versions such as 

vermeilen have been developed and developed by Luan which can be used to improve the speed of 

calculations in this research, by using ideal adsorption solution and related MATLAB program, two - 

component mixture adsorption modeling was investigated. Variations in selectivity versus pressure 

changes as well as the difference between the absorbents in the selectivity and the total uptake for 

different adsorbents were introduced. for the two - component adsorption calculations, the adsorption 

data of pure component is required. 
 

Results and discussion  

by changing the operating pressure in the range of 1 - 100 kPa for the gas mixture (50 - 50) CO2/N2, 

different adsorbents were investigated. The results show that by increasing the pressure on the 

adsorbent type, the amount of carbon dioxide adsorbed increases with further increase or is not 

significantly changed. Also, it is shown that the effect of increasing pressure leads to an increase in 

absorption rate. Also, for the activated carbon  - AQSOA FAM Z02  - KIT‑6 a adsorbent, a very little 

change in the absorption rate is created. Also, by increasing the selectivity of MIL 100 (Fe) - 

Activated carbon/zeolit, as expected, we see more selectivity at low temperatures the selectivity of 

adsorbent is more than other adsorbents. In this absorber, the selectivity is increased by increasing the 

selectivity, the adsorbent has a selectivity at 303 k and the adsorbent KIT‑6 the most has the total 

uptake. On the other hand, MOF-505@GO adsorbent has less selectivity and less adsorption capacity 

than other adsorbents. however, the choice of the absorber should be based on economic calculations. 
 

Conclusion  

the performance of different adsorbents was investigated for CO2/N2 separation using the idea of al 

adsorption solution. all of the studied adsorbents include zeolite, MOF and activated carbons to CO2. 

Among all the adsorbents MIL-100(Fe) and Activated carbon/zeolite and activated/zeolite adsorbents 

have selectivity to CO2/N2, respectively. among the selected adsorbents, the highest CO2absorption 

belongs to KIT‑6 the obtained diagram of co2 absorption in the presence of CO2 selectivity for 

different adsorbents is prepared which is a suitable guide for selecting appropriate adsorbent for 

industrial applications of these adsorbents. 
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 مقدمه   1-
که طوریبهتغییر میباشد. ل حاای در ی گلخانههازگایگر و دکسیدکربن دی ا ر بیش از اندازه گازنتشاامین با ه زیست محیطی کرزیط اشر
سیب ، آمادیش افزهمچون ایست محیطی ت زمشکلاد یجااباعث ای و ورود به محیط زیست، گلخانهی هازگاقابل توجه تولید یش افزبا ا

محیط اثرات مخرب کاهش . جهت ) ,2002Gomes et al( شودازون و دیگر عوامل مخرب زیست محیطی میلایه ن یدد
به ، میباشد (2CO) کسیدکربناین گازها دی اترین مهماز یکی که ای گلخانهی هازگان شداز وارد باید ای، گلخانهی هازگازیستی

وجود دارد که شامل جذب با کسیدکربن ف دی احذفی برای مختلی یندهاآ. فر) ,2009Pellerano et al( ی کردتمسفر جلوگیرا
. در (2016To et al,  2004 ; .Chang et al) باشندها میب سطحی با انواع مختلف جاذبذج، جداسازی غشایی و مینمحلول آ

مزایای سرمایه گذاری اولیه اندک، راندمان جذب  ، جذب سطحی دارای2COهای مختلف برای جداسازی دی اکسید کربن میان روش
 )..Hansen et al; بیشتر با محیط زیست استی و سازگارها، مصرف کم انرژی های احیا آسان برای جاذببالا، عملکرد ساده، روش

)2016Li et al,  1988 2هایی که تاکنون برای جذب جاذبCO  مورد بررسی قرار گرفته، مشخص شده است که عملکرد موثر
زیاد با اندازه منافذ جذب این گاز به ترکیبی از نفوذ و گزینش پذیری جذب بستگی دارد بنابراین، یک جاذب مناسب شامل میکرو حفرات 

مناسب  2CO ذو همچنین وجود منافذ بزرگتر، برای افزایش نفو 2COنانومتر( برای جذب بالای 7/0میکروحفره با قطرکمتر از ) مناسب
ها وجود ندارد. در این جاذب ای بین عملکرداز طرفی مقایسه ساده  )..2012Cessford et al,  1998;  Sakuth et al(است

پذیری و جذب بالا همراه با تأثیر شرایط عملیاتی بر عملکرد تواند برای انتخاب جاذب مناسب با میزان انتخابا، روشی که میاین راست
 )..2024Huwae et al,  1965 ;Myers et al (باشدمی )IAST (المورد استفاده قرار گیرد، تئوری محلول جذب ایده

IAST  باشد که اغلب برای پیش بینی تعادل جذب مخلوط میگازها ها برای پیش بینی تعادل جذب مخلوط ترین روشیکی از مطمئن
های مختلفی گزارش شده ، جاذب2N/2COکند. برای جداسازی شود و فقط ازهمدماهای جذب جزء خالص استفاده میگاز استفاده می

با محاسبات جذب مخلوط دو جزئی با استفاده از  2N/2COهای ، جاذب( نشان داده شده است. در این پژوهش1است که در جدول )
اند. در انتها، یک طرح تجاری جدید از مقادیر جذب شده در برابر کیلو پاسکال مقایسه شده 100تا  1در شرایط فشارهای  IAST تئوری

 های با کارایی بالا برای جداسازیانتخاب جاذبپذیری به عنوان یک راهنمای ساده برای محققان جهت کاربردهای صنعتی برای انتخاب

 2N/2CO.تهیه شده است 
 

 IASTروش   یو مدل ساز یتئور -2

های مختلفی های تعادل مخلوط چند جزئی در دما، فشار و ترکیبات مختلف یک فرایند دشوار است، مدلگیری دادهبا توجه به اینکه اندازه
باشد می  IASTهاترین روشهای همدما ارائه شده است. یکی از معروفبا استفاده از داده برای تخمین جذب تعادلی مخلوط چند جزئی

)2021Keshavarz et al, (  ها برای پیش بینی تعادل در مخلوط چند جزئی است. از مزایای این روش یکی از پرکاربردترین مدلکه
نامیکی و توانایی استفاده از همه همدماهای تعادل موجود اشاره کرد. این توان به سرعت بالا، محاسبات ساده، پایداری ترمودیاین روش می

آل است که در آن هیچ تعاملی بین اجزای موجود در مرحله جذب وجود کند که مخلوط جذب شده یک راه حل ایدهتئوری، فرض می
که مستقل از مدل واقعی جذب سطحی باشد های ترمودینامیکی میبراساس محلول IAST .  تئوری),Zagho et al 2021(ندارد

های دو جزئی سیستمبرای ( 7Fast IASTکه برای ) 1های مختلفی از این تئوری ارائه شده است که توسط مایرز و پرازنیتزاست. نسخه
 ) Aghel etتوسعه یافته که برای بهبود سرعت محاسبات می باشد 3شروع و توسط لوان 2های دیگری مثل ورمویلنادامه یافته و نسخه

2022Boonchuay et al,  2022 ;al.). در این پژوهش، با استفاده از تئوریIAST  و برنامه نویسی متلب مربوطه به مدلسازی
پذیری و ها در انتخابای بین جاذبسهیجذب مخلوط دو جزئی پرداخته شده است. تغییرات انتخاب پذیری در مقابل تغییرات فشار و نیز مقا

های همدمای های مختلف معرفی شده است. برای محاسبات مخلوط دو جزئی جذب سطحی، نیاز به دادهبرای جاذب میزان جذب کل
اکسید گزارش ( برای نیتروژن و کربن دی1های یاد شده از مقالات مربوطه استخراج و در جدول )باشد. دادهخالص می جذب سطحی جزء

( است. لازم 3(سیپس معادله  ی( و همدما2تاد معادله ) ی(، همدما1لانگمویر معادله ) یدماشده است. همدماهای تعادلی مورد استفاده، هم
 باشد.( میp( و فشار تعادلی)t- n(، پارامتر ناهمگنی)b(، ضریب میل)qجاذب ) به ذکر است مقدار جذب در واحد جرم

 

 

                                                           
1 Myers and Prausnitz 
2 Vermeilen 
3 Luan 
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𝒒 = 𝒒𝒔𝒂𝒕 𝒑𝒃

𝟏+𝒑𝒃
                                                                                                                                       (1) 

𝒒 = 𝒒 
𝒃𝒑

(𝟏+(𝒃𝒑)𝒕)𝒕                                                                                                                                                                                  (2) 

𝒒 = 𝒒𝒔𝒂𝒕 𝒃𝒑
𝟏
𝒏

𝟏+𝒃𝒑
𝟏
𝒏

                                                                                                         (3) 

 های مختلفاکسید کربن برای جاذبنیتروژن و دی. پارامترهای همدمای جذب 1جدول 

Reference n, t Isotherm b (kpa-1) qsat (mmol/g) T(K) Adsorbent 

Co2 N2 Co2 N2 

Rost ami  
et  al  

0.47 Toth 0.0018 0.0004 1.32 0.44 303 Activated 

Carbon−Zeolite 

Qasem et 

al 
1 Langmui

r 
0.013 0.01 3.24 3.21 324 Zeolite 13X 

Wu et al 1 Langmui

r 
0.0018 0045.0 3 2.1 298 HCP 

Zhang et al 0.8 Toth 0.0022 0.0025 1.3 1.2 313 Activated carbon 

Charalamb

ous et al 
0.62 Toth 0.0106 0. 0014 0  6.06 6.06 298 AQSOA FAM Z02 

Ning et al 1 Langmui

r 
0.0003 0.0051 5.25 2.2 298 K-SCNG 

Mendes et 

al 
0.62 Toth 0.0012 0.0033 5.11 5.42 305 5A zeolite 

Xian et al 1 Langmui

r 
0.0052 0.0004 3.2 2 303 PEI@ZIF-8 

Chen et al 1 Langmui

r 
0.00051 0.0026 5.3 3.2 298 MOF-505@GO 

Goyal et al 1 Langmui

r 
0.0041 0.00205 6.1 32.2 305 Silica Gel 

Xian et al 1 Langmui

r 
0.0006 0.0021 7 3 298 MIL-100 (Fe) 

Xu et al 1 Langmui

r 
0.0012 0.0072 6.55 4.16 298 Hyper crosslinked 

polymer (HCP) 

Moradi et 

al 
0.56 Sips 0.0056 0.0063 16.4 0.0015 305 GrO@HKUST 

Ramezanip

our et al 
1 Langmui

r 
0.0029 0.01020 6.2 3.18 305 HNPC 

Rupak et al 0.75 Sips 0.0076 0.0015 5.1 2.8 298 KIT‑6 

 

 نتایج  -3

 تاثیر فشار بر میزان جذب 

، میزان جذب 2N/2CO( 50-50کیلوپاسکال برای مخلوط گازی ) 1-100(، با تغییر فشار عملیاتی در محدوده 1شکل )با توجه به 
فشار بسته به نوع جاذب میزان جذب دی اکسید کربن افزایش با شدت بیشر  دهد، با افزایشهای مختلف بررسی شد. نتایج نشان میجاذب

 - activated carbon - AQSOA FAM Z02  هایطوریکه در جاذبکند. بهیابد و یا به طور قابل توجه تغییر نمیافزایش می
KIT‑6 ی هاشود. همچنین برای جاذبافزایش فشار منجر به افزایش قابل توجه میزان جذب میGrO@HKUST - 5A 

zeolite شود.تغییر بسیار کمی در میزان جذب ایجاد می 
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 .05-50در ترکیب درصد  2N/2COاکسیدکربن در فشارهای مختلف . میزان جذب دی1شکل 

 ها در فشارهای مختلفپذیری جاذبانتخاب 

پذیری افزایش فشار، انتخاب با کلوین 298در دمای MOF 505@GO - PE@ZIF-8 - HNPC ( جاذب 2با توجه به شکل )
ماند. همچنین با افزایش فشار انتخابها تقریبا ثابت میهای دیگر نیز با افزایش فشار، انتخاب پذیری آنیابد ولی جاذبآن کاهش می
پذیری ، در دماهای پایین انتخابطوریکههبیابد افزایش میMIL 100 (Fe)  Activated carbon/zeolit -پذیری جاذب 

باشد و نیز در های دیگر میبیشتر از جاذب Activated carbon/zeolitپذیری جاذب ( انتخاب2یشتری را شاهد هستیم. در شکل )ب
در دمای Activated carbon/zeolite ( جاذب2با توجه به شکل ) .یابدپذیری آن افزایش میاین جاذب با افزایش فشار انتخاب

-MOFباشد. از طرفی، جاذب بیشترین میزان کل جذب را دارا می KIT-6پذیری را دارد و جاذب کلوین بیشترین میزان انتخاب 303

505@GO ها دارد. با این وجود، انتخاب جاذب باید بر اساس محاسبات پذیری و ظرفیت جذب کمتری در مقایسه با دیگر جاذبانتخاب
   تواند در جذب و جداسازی میActivated carbon/zeolit د، جاذب ده( نتایج نشان می3اقتصادی باشد. با توجه به نمودار شکل )

2CO  2ازN 6طوریکه جاذب عملکرد مطلوبی دارد. به-KIT تواند به دلیل داشتن ظرفیت جذب بالا برای خالص سازی و حذف دی می
 پذیری بیشتر مورد استفاده قرار گیرد.اکسید کربن از نیتروژن، و انتخاب

 

 پذیری تعادلی درانتخاب (B) .پذیری تعادلی در فشارهای مختلف برای انتخاب پذیری پایینانتخاب( A). 2 شکل

 .50-50در ترکیب درصد  2N/2COفشارهای مختلف برای انتخاب پذیری بالای  
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 کلوین. 298در دمای   های مختلفر میزان جذب جاذبب.  انتخاب پذیری دی اکسید کربن / نیتروژن در برا3شکل

 

 ی ریگجهینت -4
با استفاده از نظریه محلول جذب ایده آل مورد بررسی قرار گرفت. تمامی  2N/2COهای مختلف جهت جداسازی عملکرد جاذب

ها انتخاب پذیر هستند. در بین تمامی جاذب 2COهای فعال نسبت به ها، و کربن MOF ها،های مورد مطالعه شامل زئولیتجاذب
(Fe)100-MIL  وActivated carbon/zeolite 2پذیری را نسبت به به ترتیب بیشترین انتخابN/2CO  دارند. در میان
در مقابل  2COاست. نمودار به دست آمده از مقادیر جذب شده  KIT-6متعلق به  2COهای انتخابی، بیشترین میزان جذب جاذب

ای مناسبی جهت انتخاب جاذب مناسب برای کاربردهای صنعتی های مختلف تهیه شده است که راهنمبرای جاذب 2COانتخاب پذیری 
 باشد. ها میاین انواع جاذب
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