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|ntroducci 6

Actualment I’ adsorcio és una de les operacions unitaries més
importants al’ industria.

Esdevé quan una superficie d’ un solid és exposat a un gas o
un liquid

Dessecants, |lits catalitzats, separacio de gasos, purificacio
de liquids, control delapol-lucio... Son algunes de les
aplicacions dels adsorbents.

Ho definim com I’ enriguiment d’ un material o increment de
la densitat del fluid en lesinmediacions de lainterficie

Les Zeolites sdn Aluminosilicats cristal -lins amb formula
My [(AIO)X (SIO,)y?zH,0



ODbjectius

o Estudiar el comportament de molecules linials, amb
diferents distribucions de carregues, dins les estructures de
zeolites utilitzades en processos industrials

« Desenvolupament de models que puguin descriure €l
complex comportament de mescles adsorbides en aguests

materials
« Determinar lacapacitat de certes ,:;_-_;__;_ | |I ' '

zeolites, en concret Silicalite, per N lJ LHIJ ]'

ser utilitzades en separacio de gasos

o Determinar els millors models per descriure els resultats
obtinguts



Monte Carlo Simulacio

» Diversos procediments informatics
desenvolupats durant els dltims anys
estan basats en la mecanica estadistica
de fluids confinats

 Unamanerade resoldre aquestes equacions €s mitjancant €
procediment numeric anomenat Simulacio Molecular, del

gue Monte Carlo n’és un exemple concret.
* Un generador de nombres és utilitzat per afer rotar i moure

les molécules també a |’ atzar.
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Resultats |11
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Resultats |V
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Resultats V
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Sealectivitat

Es un terme molt
Important per tal

d’ escollir un bon sorbent
per a sistema.

*Es el primer pasen €
desenvolupament de
pProcessos de separacio per
adsorcio

*Depen de cada cinetica o
equilibri d’ adsorci6
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Conclusions

» Elsresultats de components purs obtinguts de manera
experimental disten bastant dels teorics

« EIl programa de Simulacio si reprodueix les tendencies dels
resultats de manera correcta per aguest compostos.

* Per apresions de treball altes no disposem de dades teoriques,
pero s intueix la mateixa dinamica de resultats.

* Elsresultats son coherents en cas de variacio de temperatura.

* Per ales mescles no disposem de dades teoriques pero la
tendencia dels resultats també és correcta

 La Sdlectivitat és independent de la composicio | la presio de
treball (assumi’m lateoria de Langmuir).



