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计算活性炭比表面积的理论模型
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摘要: 在分析比较各种吸附理论的基础上, 介绍 5种可用于计算活性炭比表面积的吸附等温方程

式, 并实际计算 6种不同类型活性炭的比表面积 1结果表明: 不同吸附等温式之间的差异在

16%以内 1
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Theoretica l M odel to Com pute Spec if ic Area of Activated Carbon
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Abstract: A dso rp tion iso them equations w h ich are su ited to calcu la te the specific area of activated carbon are recomm ended

based on the analysis and the comparison of various adso rp tive theo ries1T he specific areas of six activated carbons of

differen t types are computerd by beans of five adso rp tion iso them equations separately1T he resu lts show ed that the

m axim um deviat ion w ith in 16% among calcu la t ion values of six carbons in term s of five differen t adso rp tive models1
Key words: act ivated carbon; specific area; adso rp tive theo ry

活性炭作为一种性能优良的吸附剂被广泛应用于化工、食品、医药卫生和环境保护, 例如室内空气

净化、应用水保洁处理等许多领域 1活性炭等微孔物质之所以对许多物质具有很强的吸附性能, 是因为

它们具有很大的比表面积 (单位质量物质的表面积)和特殊的表面性能 1因此, 人们把比表面积作为表征

活性炭等吸附剂性能的一个重要指标 1但是, 目前还不能做到直接测定活性炭等吸附剂的比表面积, 通

常是利用气体吸附法来间接测定, 即通过试验测定活性炭等吸附剂对气体吸附质的吸附量, 然后选择合

适的吸附理论来间接计算 1由此可见, 选择合适的吸附理论对快速而准确测定吸附剂比表面积是非常重

要的 1

1　吸附理论

通过研究和分析比较, 能够用来比较准确测定活性炭比表面积的吸附理论介绍如下 1
111　L angm u ir 理论

L angm u ir理论是从动力学观点提出的一种单分子层吸附理论, 适合 I型吸附等温线, 至今仍被广泛

应用 1
L angm u ir理论[1 ]的基本假设是: 气体与固体表面的碰撞可以是弹性的, 也可以是非弹性的 1非弹性
碰撞造成气体在固体表面上的吸附,而与已被吸附的分子碰撞则产生弹性碰撞,即吸附是单分子层的 1其
次, 被吸附的分子逃离固体表面 (脱附)的机会不受周围环境和位置的影响 1即假定固体表面是均匀的 1
第三, 忽略分子之间的相互作用对吸附的影响 1在此基础上, 依据气体分子在单位时间内吸附在固体表

面单位面积上的分子数与单位时间从单位面积上脱附的分子数相等 (即吸附达到平衡) , 可以推导出吸附

量V 和平衡压强 P 之间的关系 1
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V = V m
bP

1 + bP
(1)

式中常数V m 是固体表面被气体分子覆盖满时的饱和吸附量, b是一个与温度和吸附热有关的常数 1
式 (1)称为L angm u ir吸附等温式, 至今它仍不失为吸附理论中最重要的基本公式 1
112　BET 理论

L angm u ir单分子层吸附理论只能解释第一类实验等温线, 不能解释其他类型的实验等温线 1因此,

B runall, S1, Emm ett, P1H 1和 T eller, E1在L angm u ir吸附理论假设的基础上, 再假设固体表面可以

形成多分子层吸附 1从而推导出多分子层吸附等温式[2 ]1

V =
V m cx

(1 - x ) [ 1 + (c - 1) x ]
(2)

V =
V m cx
1 - x

1 - (n + 1) x n + nx n+ 1

1 + (c - 1) x - cx n+ 1 (3)

式 (2)和式 (3)分别称为二常数和三常数BET 吸附等温式 1式中 x = P öP 0, P 是平衡时的气体压强,

P 0 是实验温度下被吸附气体的饱和蒸气压, c是与吸附热有关的常数, n 是与吸附层有关的常数, 其余符

号意义同前 1
113　Yang 理论

BET 理论基本上描述了吸附的一般规律 1但是, BET 理论假定被吸附分子之间的相互作用力可忽

略, 以及固体表面是均匀的只是实际情况的一种近似 1研究被吸附分子之间的相互作用和固体表面的不
均匀性对吸附的影响是当代吸附理论要解决的问题[3 ]1

Yang 理论是在BET 理论的基础上,分别用Keesom 势和L ennard2Jones势描述气体分子之间的相互

作用, 并应用统计力学方法推导出被吸附分子之间存在有相互作用的吸附等温式[4～ 8 ]1

V =
V m c (Φx )
1 - (Φx )

1 - (n + 1) (Φx ) n + n (Φx ) n+ 1

1 - (c - 1) (Φx ) - c (Φx ) n+ 1 (4)

式中除 Φ以外, 其余符号意义同前 1Φ的表达式是

Φ=
1 + m + 1

1 + m x + 1
exp m ( x

1 + m x + 1
-

1

1 + m + 1
) (5)

m = 4B P 0öR T (6)

B =
1
2∫
∞

0
(1 - e-

Ε
kT ) 4Πr2 d r (7)

当分子间相互作用势 Ε(r) 确定后, 从式 (5)～式 (7)可求出 Φ1无论 Ε(r) 采用 Keesom 势或L ennard2
Jones势, 由式 (4)计算出微孔活性炭在较宽压力 (x = 01008 1～ 01983) 范围内的理论值, 均能与实验值

获得极好吻合 1
114　D ub in in 理论

D ub in in 认为对某些吸附过程可以看成是吸附质对吸附剂微孔的填充, 而不是在孔壁上一层一层吸

附 1此后, D ub in in 和R adu shkevich 在 Po lanyi吸附位能理论经验方程 (E = R T lnP 0öP ) 的基础上提出

一个利用吸附等温线中低压部分来计算孔容积的方程, 即D 2R 方程 1到 1959年, Kaganer建议用表面覆

盖的概念代替D ub in in 微孔填充理论, 但仍然保留D 2R 方程的函数特征, 这样得到的新方程可用于估算

吸附剂的表面积[9 ] , 称为D 2R 2K 方程 1

lg (V öV m ) = - D lg2 (P 0öP ) (8)
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式中D 为一特征常数, 其余符号意义同前 1

2　计算活性炭比表面积的原理

计算活性炭比表面积通常是利用气体吸附法间接测定, 即通过实验测定活性炭对气体吸附质的吸附

量, 然后选择合适的吸附理论计算标准状态下的饱和吸附量V m (m 3ökg, ST P) ,它与比表面积 S (m 2ökg)

有如下简单关系 1

S =
V m

vζ N A Ρ (9)

式中 vζ是标准状态下气体的摩尔体积, N A 是A vogadro 常数, Ρ是气体吸附质的吸附截面, 如实验所

用的N 2 吸附质, 其吸附截面 Ρ是 0116 (nm ) 21
从式 (9)可知, 通过实验测定饱和吸附量V m , 并利用式 (9)即可计算吸附剂的比表面积 1

3　各种吸附理论计算活性炭比表面积的方法比较

311　应用L angm u ir理论

把L angm u ir吸附等温式 (1)改写为

1
V

=
1

V m
+

1
bV m

1
P

(10)

从式 (10)容易看出, 应用实验数据 (P i,V i) , i = 1, 2,⋯n 进行线性回归即可得到V m 1或作 1öV～ 1öP

图, 应得到一直线, 由直线截距 1
V m

, 不难得到V m 1

312　应用BET 理论

把二常数的BET 吸附等温式 (2)改写为

x
V (1 - x ) =

1
V m c

+
c - 1
V m c

x (11)

令 y = x öV (1 - x ) , a = 1öV m c, b = (c - 1) öV m c, 则式 (11)可写作

y = a + bx (12)

依据实验数据 (x i,V i) , i = 1, 2,⋯n 可以得到 (x i, y i) , 然后通过线性回归或作图都可以得到V m 1
至于应用三常数的BET 吸附等温式 (3)来确定V m 可有多种方法, 因计算过程繁杂不作详述 1

313　应用 Yang 理论

利用式 (4)～式 (7)四式和实验数据 (x i,V i) , i = 1, 2,⋯n 应用电子计算机技术可定出V m 1
314　应用D ub in in 理论

把D 2R 2K 式 (8)改写为

lgV = lgV m + D lg2x (13)

式中 x = P öP 0 , 同样作线性回归或直接作图均可获得V m 1

4　活性炭比表面积的计算结果

411　比表面积的计算

根据各种活性炭的实验数据 (x i,V i) , i = 1, 2,⋯n1分别应用L angm u ir理论、BET 理论、Yang 理论

和D ub in in 理论的吸附等温式, 通过作图法求出各种活性炭的饱和吸附量V m , 然后根据V m 与 S 的关系

式 (9)计算出比表面积 S , 其结果如表 1所示 1
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表 1　几种活性炭的比表面积计算结果

T able 1　T heo rit ical values of specific area in som e activated carbon

吸附理论 L angm uir BET n2BET Yang D 2R 2K

FL 21炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 558
0108～ 0135

1 368
0108～ 0120

1 451
0108～ 0150

1 458
0108～ 0199

1 456
0108～ 0135

FL 22炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 144
0108～ 0145

1 083
0114～ 0135

1 144
0108～ 0150

1 151
0108～ 0199

1 157
0120～ 0155

N P21炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 268
0108～ 0135

1 103
0108～ 0145

1 189
0108～ 0150

1 196
0108～ 0199

1 292
0108～ 0120

N P22炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 803
0108～ 0145

1 593
0108～ 0120

1 721
0108～ 0150

1 743
0108～ 0198

1 779
0108～ 0135

N P23炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 345
0108～ 0135

1 229
0108～ 0120

1 453
0108～ 0150

1 446
0108～ 0199

1 331
0108～ 0135

N P24炭
S öm 2·g- 1

P öP 0

1 178
0108～ 0120

1 049
0114～ 0145

1 088
0108～ 0150

1 096
0108～ 0199

1 140
0108～ 0120

412　结论

从表 1可见, 对 6种微孔活性炭样品用不同的吸附理论等温方程计算其比表面积, 除二常数的BET

方程计算结果偏低 4%～ 16%以外, 其余 4种方法均比较接近 1因此, 可以认为三常数 n2BET、Yang、

D 2R 2K和L angm u ir方程均可用来计算微孔物质吸附剂的表面积 1
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