
引用信息：  ZENG Yong-Ping;JU Shen-Gui;XING Wei-Hong;CHEN Chang-Lin. Acta Phys. -
Chim. Sin., 2007, 23(03): 343-348  [曾勇平;居沈贵;邢卫红;陈长林. 物理化学学报, 2007, 23
(03): 343-348]

本期目录 | 在线预览 | 过刊浏览 | 高级检索                                                            [打印本页]   [关闭] 

研究论文 扩展功能 

本文信息

PDF(1092KB)

服务与反馈

把本文推荐给朋友   

加入我的书架 

加入引用管理器 

引用本文 

Email Alert 

文章反馈 

浏览反馈信息 

本文关键词相关文章

吸附

分子模拟

噻吩

苯

正己烷

沸石

本文作者相关文章

曾勇平

居沈贵

邢卫红

陈长林

分子模拟噻吩、苯、正己烷混合物在MFI和MOR中的吸附行为 

曾勇平;居沈贵;邢卫红;陈长林 

(南京工业大学化学化工学院, 南京 210009) 

摘要： 

采用GCMC方法模拟了噻吩-苯二元组分和噻吩-苯-正己烷三元组分在MFI和MOR沸石中的吸附分离性能. 结果表明, 
对于噻吩-苯二元体系, 在MFI孔道中, 噻吩分子比苯分子都优先定位于孔道的交叉部分, 当总压升高时, 苯的吸附量

增加, 噻吩的吸附量保持不变, 苯分子被噻吩分子“挤”到直型孔道之中, 该二元体系符合Clark等提出的竞争吸附

模型. 而对于在MOR中的吸附, 噻吩和苯分子没有表现出明显不同的优先吸附位, 符合Clark等提出的体积填充模型. 
对于噻吩-苯-正己烷三元体系, 在MFI沸石中, 正己烷的吸附量最大, 噻吩和苯的吸附量很小. 而对于MOR沸石, 噻吩

的吸附量最大, 苯和正己烷的吸附量小, 对于这三种较大尺寸的分子, 只能位于MOR主孔道中, 当存在着少量的正己

烷分子时, 就影响到了苯的吸附, 而正己烷对噻吩在MOR孔道中填充的影响要比苯小, 噻吩的吸附量影响不大.  
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