1. A Langmuir modell
* Sik felilet

* Azonos energidju kotdhelyek
* Egymolekulas boritottsdg
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Langmuir model
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Vo = kaNtotaI(1 - ®)p

Vd = deoccupied = kd@)NtotaI
In equilibrium: Vv, =V,
N8 k,

NO1-8p Kk,

*Planar surface
*Binding sites of equal energy
*Monolayer coverage
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Irving Langmuir (1881-1957)

1932: Nobel Prize in Chemistry

in for his work in surface chemistry
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A paraméterek meghatarozasa:

P/p_ 1  PIR

n® Kn, n,
-RTInK = AG
varidaciok
viridl ns = n,KXx 1+ X +
1+ KX 1+ X

Téth (feliileti heterogenitds)
nS — anp
[1+(Kp)' 1™

linearizdlt alak

pind

(L)2 + } x=p/pg

1+ X
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Fiziszorpcié Montecarlo szimuldcié
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2. A BET modell Brunauer, Emmett és Teller

*Sik felilet
*Azonos energidju feliileti kotéhelyek

*Tobbmolekulds boritottsdg

etc.

Ns, k' kg
Ny k' kg
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valésdg modell
A, +S= AS Mo =kely
Ay FAS= AS 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
Atkins 3. kotet
Zrinyi
n, - C.- £
nS — po
1-P |l l1ec-n P
(0] [0}
(Ea-E1) C az anyagi mindségtél fligg
C =e RT . o) e . P
= és utal a kélcsonhatds erdsségére
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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
1 P
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1 Plpo_
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Egypontos BET

1 Py
1= pipmg

¢ 2 80
P
1.2 _ 1 ¢-1p 1 p
V P WC VS p V, 5
Py

vo. dinamikus mérés

o/

A BET modell 6f.

Tobbréteges adszorpcié

o sik feliilet (energetikailag homogén kétéhelyek)
lokalizdlt adszorpcié (a rétegek kdzt nincsen csere)
tetszéleges szamu rétegii fiziszorpcid

az elsd réteg kialakulasakor: adszorpciés hd
tovdbbi rétegek: kondenzacié

O 00O

alkalmazhaté: II és IV. tipusd izoterma

nemporusos diszperz rendszerek
makropdrusos rendszerek
d>2 nm mezopérusos rendszerek

dalt. a 0,05 < p/py < 0,3 tartomanyban prébalkozhatunk

Mikropérusos rendszerekre
szigordan véve nem Il
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3. A Dubinin-Radushkevich (DR) modell
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karakterisztikus adszorpcids energia,
Gouss eloszlas
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DR-dbrdzolas
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A modellek illesztett paramétereinek értelmezése

1. Az egymolekulds kapacitas

A fajlagos feliilet

m?
a=n - - A —
s nr NA nr g
An (A%
Vapour Temperature (°C) Customary Range of
value values
" Nitrogm 195 16 13-20
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

71
Egyéb gdzok
€O, ~RT moagasabb hdmérséklet, gyorsabb diffuzié
Ar 87K ° szilk pérusokban is
Kr‘ 77 K p0=2163 torr smin, N2=0.5 m2
smin_ Kr=0-05 m2
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Fig. 1. Characteristic curve obtained from N» (77 K) and CO. (273 K,
low and high pressure) adsorption data corresponding to a chemically

77 K vs. 273 K

v ~ T1/2
egyensuly

N, vs. CO,

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

technikai részletek

(AMp)E(kJimol)?
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CO,

CO; low pressure

activated carbon (ACI) (f (CO:) = 0.35; § (N2} = 0.33).

A A

E_ beta * E

73
Lozano-Castello 2004

Hazi feladat
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2.

3.
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Rajzolja fel az izotermat
Osztdlyozza a TUPAC kategérigja szerint. Indokolja az osztalyba
soroldst és vonja le a kdvetkeztetéseket.

Olvassa le V értékét p/p,—>1-ndl. Ennek folyadék-térfogatra

Beadasi hataridd: marcius 29.

konvertdlasaval hatdrozza meg az adszorpcioval mérheté porusok
osszes térfogatat (V,,). A N, siirisége a forraspontjan (77 K)

0.808 g/cm3.

. Illessze a Langmuir ill. BET izotermamodellt az izotermara.
Hatdrozza meg azt a p/p, intervallumot, ahol megfeleld illesztést
kap. Ertékelje az eredményt.

. A megfelelé p/p, tartomdnyba esd pontok dbrdazolasaval a linearizalt
formuldkat haszndlva hatarozza meg a Langmuir és a BET modell
paramétereit (az illesztéshez hozzdtartozik az illesztési josdg R

vagy R? is)

. Szamitsa ki a minta fajlagos feliletét, ligyelve az értékes jegyek

szdmdra

. Feltételezve, hogy hengeres geometridjd, két végikén nyitott
porusai vannak, végezzen modellszamitast az atlagos pérusatmérd
meghatdarozdsara.
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