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Аннотация: Разработана математическая модель процесса адсорбции угле-

кислого газа. Показаны особенности алгоритма расчета уравнений математиче-
ской модели, а также решена задача параметрической идентификации неизвест-
ных параметров. 

 
 

Обозначения 
 

a – концентрация компонента в адсорбенте, 
кгкомп / кгад; 
b – параметр изотермы, /м3

прмг ;кгкомп   

с – концентрация компонента в межграну-
лярном пространстве, ;прмг комп

3/мкг  

D – эффективный коэффициент продольно-
го перемешивания, м2/c; 
Е – невязка материального баланса; 
G – объемный расход исходной газовой 
смеси в нормальных условиях, м3/с; 
L – длина слоя адсорбента, м; 
Oxyz – прямоугольная система координат в 
адсорбере; 
R – универсальная газовая постоянная, 
Дж/(моль⋅К); 
S – площадь поперечного сечения адсорбе-
ра, м2; 
T – абсолютная температура, К; 
w – линейная скорость потока, м/с; 
β – кинетический коэффициент адсорбции, 
с–1; 
ΔН – тепловой эффект адсорбции, Дж/моль; 
 

Δτ – шаг сетки по времени, с; 
Δz – шаг сетки по длине, м; 
δ – нормирующая величина, ;м/мкг 3

прмг комп  

ε – порозность слоя, ;мм 33
с с./прмг  

ρ – насыпная плотность адсорбента, кгад  / ;м3
с с.  

τ – время процесса, с; 
А – адсорбер; 
К – клапан. 
 

Индексы 
 

ад – стадия адсорбции; 
вх – входная величина; 
н – номинальная величина; 
комп – компонент; 
мг пр – межгранульное пространство; 
р – равновесная величина; 
с.с– сорбционный слой 
э – экспериментальные данные; 
max – максимальная величина; 
0 – величина в начальный момент времени; 
∞  – предельная величина; 
* – оптимальная величина. 

 
В настоящее время все более актуальной становится задача освоения челове-

ком новых пространств с неестественными для него условиями обитания. Это 
требует разработки новых поколений технических систем, способных решать за-
дачи жизнеобеспечения персонала на длительных этапах пребывания в экстре-
мальных условиях. 



ISSN 0136-5835. Вестник ТГТУ. 2010. Том 16. № 3. Transactions TSTU 604

В процессе жизнеобеспечения одной из важнейших задач является задача 
обеспечения физиологических норм дыхания персонала. Для решения данной за-
дачи существует значительное многообразие технических систем, где одной из 
основных стадий является адсорбционное поглощение углекислого газа из объема 
обитания. 

В работе ставится задача разработки математической модели процесса ад-
сорбции углекислого газа, пригодной для проведения численных имитационных 
исследований, а также решения задач управления в широком спектре входных 
воздействий. 

Рассмотрим технологическую схему процесса адсорбционного концентриро-
вания углекислого газа (рис. 1). 

На стадии адсорбции исходная газовая смесь, состоящая из воздуха, паров 
воды, углекислого газа, подается через клапан К3 в адсорбер А, где происходит 
селективное поглощение углекислого газа. Через клапан К2 выходит очищенная 
от углекислого газа газовая смесь воздуха и паров воды. При этом клапаны К1 и 
К5 закрыты. После окончания стадии адсорбции начинается стадия десорбции 
углекислого газа, где клапаны К2 и К3 закрываются, а К1, К5, К7 открываются. 
Через клапан К1 подается перегретый пар. Адсорбент принимает тепло перегрето-
го пара, вследствие чего начинается процесс десорбции углекислого газа в лобо-
вом слое. Повышение парциального давления углекислого газа в последующих, 
менее нагретых слоях, приводит к его адсорбции. В слое возникает сорбционный 
фронт углекислого газа, который начинает перемещение к концевому слою ад-
сорбента. Поэтому на выход установки, через клапан К7, поступает газовая смесь, 
состоящая преимущественно из воздуха и воды. Когда сорбционный фронт угле-
кислого газа достигает концевого слоя адсорбента, то начинается фаза активного 
выделения углекислого газа, что сопровождается резким ростом расхода и кон-
центрации 2СO  на выходе. В этот момент клапан К7 закрывается, а К6 открыва-
ется, и установка переходит в режим продуцирования углекислого газа. После 
этого адсорбер А вновь готов к проведению стадии адсорбции. 

В технологической схеме, представленной на рис. 1, рассматривается цилин-
дрический адсорбер с постоянным проходным сечением и с однородной загрузкой 
шихты. 

На рис. 2 показана привязка прямоугольной системы координат в адсорбере. 
Ось Oz  совпадает с продольной осью слоя, а направления Ox  и Oy  с попереч-
ными осями. 

 

К7 

Рис. 1. Технологическая схема процесса адсорбционного концентрирования 
углекислого газа 
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При разработке математической модели процесса адсорбции принимаем сле-

дующую систему допущений: 
1) процесс адсорбции углекислого газа изотермичен; 
2) физические характеристики исходной газовой смеси соответствуют харак-

теристикам сухого воздуха; 
3) влияние влажности на динамическую активность адсорбента по углеки-

слому газу пренебрежимо мало; 
4) перепад общего давления по длине зернистого слоя адсорбента отсутствует; 
5) скорость процессов массопереноса вдоль продольной оси Oz значительно 

превышает их скорость вдоль поперечных осей; 
6) разделяемая газовая смесь обладает свойствами идеального газа; 
7) влияние пристеночных эффектов в сорбционном слое на профиль скоро-

сти газовой смеси мало. 
В соответствии с принятыми допущениями математическое описание про-

цесса адсорбции углекислого газа имеет вид: 
а) материальный баланс по углекислому газу в адсорбере определяется урав-

нением 

;2

2

z
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z
cwaс

∂
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+
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б) начальные условия для уравнения (1) имеют вид: 
 

)()0,( 0 zсzс = , );()0,( 0 zaza =          (2) 
 

в) граничные условия для уравнений (1): 
 

)(),0( вх τ=τ сс , ;0),(
=

∂
τ∂

z
Lc         (3) 

 

г) уравнение изотермы 
 

;
1р bc

bcaa
+

= ∞      (4) 

Рис. 2. Схема привязки системы координат в адсорбере 
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д) зависимость для пересчета параметра b  изотермы при различных темпе-
ратурах 

;e н

11

н

⎟
⎠

⎞
⎜
⎝

⎛ −
Δ

= TTR
H

bb        (5) 
 

е) уравнение кинетики поглощения 
 

( );)(
1

р∑
=

−β=
τ∂
∂ N

i

i
i aaa          (6) 

 

ж) зависимость для расчета скорости газового потока 
 

.
S
Gw =              (7) 

 

Предлагается рассматривать уравнение кинетики адсорбции в виде степен-
ного ряда. Введение дополнительных слагаемых в уравнение (6) наделяет матема-
тическое описание дополнительной степенью свободы по отношению к воспроиз-
водимости экспериментальных данных и открывает возможности для исследова-
ния динамики неравновесного процесса адсорбции вдали от состояния равнове-
сия. 

Анализ уравнений математической модели (1) – (7) показывает, что при оп-
ределенных соотношениях система уравнений (1) – (7) является в смысле получе-
ния численного решения жесткой. Для решения системы уравнений (1) – (7) раз-
работан специальный алгоритм, который построен на основе неявной конечно-
разностной схеме Кранка-Никольсона [1] и имеет контур адаптивного подбора 
шага сетки по времени τΔ  и по длине адсорбционного слоя .zΔ  Процедура под-
бора параметров состоит в поиске таких значений τΔ  и zΔ , при которых выпол-
няется условие 

 

( ) ( ) ,)0,(),()0,(),(),(),0(1
max

0
кк

0

ад

EdzzazazсzсdLссw
L

≤
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢

⎣

⎡
⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛ −τ

ε
ρ

+−τ−ττ−τ
δ ∫∫

τ

 (8) 

 

где maxE  – максимально допустимая величина невязки материального баланса; 
δ – нормирующая величина, которая определяется выражением вида 

 

.),0(
ад

0
maxад ∫

τ

τττ=δ dсw             (9) 

 

Выражение (8) представляет собой обобщенный материальный баланс ад-
сорбционного слоя и определяет тот факт, что разница между общим количеством 
углекислого газа, поступившего в слой и покинувшего его, должна быть равна 
изменению общего количества углекислого газа в слое. Для сравнения точностей 
решений в зависимости от величин τΔ  и ,zΔ  невязка обобщенного материально-
го баланса нормируется величиной δ. 

Для наделения математического описания количественными характеристи-
ками конкретного процесса адсорбционного концентрирования углекислого газа 
нами была решена задача параметрической идентификации неизвестных парамет-
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ров по экспериментальным данным, которая заключается в отыскании вектора 
кинетических коэффициентов уравнения (6) 

  

{ }Nβββ= ...,,, 21β ,                       (10) 

который соответствует решению задачи (11) 
 

,)(minarg ββ
Vβ

* F
∈

=           (11) 
 

где )(βF  – неотрицательная функция вида 
 

( ) ,),(),,(
1 1
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M
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j
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где M  – количество экспериментальных выходных кривых адсорбции );,(э τLc  

Р – количество замеров концентраций для одной выходной кривой; jτ  – значения 

времени, в которых фиксируются расчетные и экспериментальные данные. 
Для нахождения значений вектора *β  был построен алгоритм оптимизации 

на основе метода наискорейшего спуска. Были получены следующие численные 
результаты: ;022,01 =β ,004,02 =β  при которых обеспечивается удовлетвори-
тельное согласование экспериментальных и расчетных данных (рис. 3). Дальней-
шее увеличение количества слагаемых N  в уравнении (6) не приводит к значи-
тельному повышению точности решений. 

Анализ значений 1β  и 2β  показывает, что полученные значения кинетиче-
ских коэффициентов позволяют частично скомпенсировать допущения математи-
ческой модели, но при этом они являются заниженными по отношению к ожидае-
мым значениям для гидроокиси металлов. Это позволило сделать вывод о неэф- 
 

3
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3 /мкг,10),( −⋅τLc  
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Рис. 3. Результаты решения задачи параметрической идентификации: 
o – результаты эксперимента; –– – результаты расчета 
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фективности распределения материальных потоков в пристеночных зонах адсор-
бера, где происходит неполная отработка слоя, и предложить пути совершенство-
вания конструкции адсорбера. 

Проверка адекватности математической модели на дополнительной экспери-
ментальной выборке c учетом погрешностей средств измерения [3] показала, что 
максимальная относительная ошибка прогноза не превышает 10 % для рабочих 
диапазонов изменения входных переменных. 

Таким образом, разработана математическая модель процесса адсорбции уг-
лекислого газа, пригодная для проведения имитационных исследований, а также 
решения задач управления в широком диапазоне входных воздействий. 
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Abstract: Mathematical modelling of adsorption carbonic acid process is 

developed. Features of algorithm calculation of the mathematical model equations are 
shown; the problem of parametrical identification of unknown parameters is solved. 
 
 
Matematische Modellierung des Adsorptioprozesses des Kohlensäuregases 

 
Zusammenfassung: Es ist das matematische Modell des Adsorptioprozesses des 

Kohlensäuregases erarbeitet. Es sind die Besonderheiten des Berechnungalgorithmus der 
Gleichungen des matematischen Modells gezeigt. Es ist auch die Aufgabe der 
parametrischen Identifizierung der unbekannten Parameter gelöst. 
 
 

Modélage mathématique du processus de l’absorption du gaz carbonique 
 
Résumé: Est élaboré le modèle mathématique du processus de l’absorption du 

gaz carbonique. Sont montrées les particularités de l’algorithme du calcul de l’équation 
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du modèle mathématique, est résolu le problème de l’identification paramétrique des 
paramètres inconus. 
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