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ANNOTATSIYA
Atmosferadagi gaz bilan tutashgan gattiq jism sirtini tezda gaz atomlari
goplaydi. Shu xodisa adsorbsiyaning mohiyatidir. Adsorbsiyaning ikki turi
mavjud: fizik adsorbsiya va xemosorbsiya. Metallarda xemosorbsiya hodisasiga
oid qurilgan model yarim o’tkazgichdagi xemosorbsiya uchun ham to’la
qullaniladi. Yuzaviy hodisalar termodinamikasi yangi fazaviy fazo yaratilishi va
zarralar sonining ko’payish nazariyasida keng qo’llaniladi. Adsorbsiya
jarayonini kompyuterda modellashtirishda perkolyatsiya usulidan foydalandik.
Polimolekulyar adsorbsiya tenglamalari va ulardan kelib chigadigan xulosalar
o’rganildi. Bizning ishimizning maqsadi gaz bilan tutashgan gattiq jism sirtida
xemosarbsiya va adsorbsiyani ta’minlovchi aktiv markazlarni modellashtirishga
zamonaviy axborot texnologiyalarni imkoniyatlaridan foydalanib hodisaning
ham sifat, ham miqgdor jihatdan izlanishlar olib borish.

CITOCOBbBI MOAEJINMPOBAHUA ITOBEPXHOCTHbLIX IIEHTPOB B
ABJIEHUA XEMOCOPBINU, AJJCOPBIINN.
AHHOTALMSA

[ToBepXxHOCTH TBEPAOTO Tea OBICTPO MOKPUBAETCs razoM. B aTom cocrout
0COOCHHOCTD aJICOPOITH, KOTOPasi MOXKET OBITh HCTOJIKOBaHA KaK aacopOIus
WM KaK XeMocopOIusi. PaccMOTpeHbI 0COOEHHOCTH XEMOCOPOIINH Ha MeTaJlIax
U IIOJYIIPOBOJHHMKAX U UX MCIIOJIb30BAHUC IIPU p33pa6OTKI/Ie MOACIN OJIA
MOACIUPOBAHUA IIPOLCCCOB HA ITOBCPXHOCTH. MOI[CJIHpOBaHI/IC mponccCoB
MEPKOJISIIIUA ¥ 00paIoBaHUA CJIOEB MTOJTUMOJICKYJISIPHOM aacopoIu

IIPOBOAMJIIOCH B PAJICKAX CTOXACTHUYCCKOI'0O MOACIMPOBAHUA]. Hpoz[aneHHa;I

1



paboTa CIIy’KUT OCHOBHOM IIEIM UCCIIEAOBAHUS: CO3/IaHUE MOJIEIeH aKTUBHUX
LIEHTPOB ITIOBEPXHOCTEM.

IN THE PHENOMENQOS CHEMISORPTION AND ADSORPTION IN THE
SURFACE OF CENTER TO MAKE METHOD OF MODULATIONS.
ABSTRACT
The atomic gas covers the solid surface which mixed with gas in the atmosphere
this is a main point of adsorption. There are 2 types of adsorptions including: the
physics adsorption and chemisorption. The concerning case of chemisorption
which constructed in the metal substance is utilized the semiconductor of
chemisorption completely the surface case of thermodynamics is used widely
for creating a new space and growing the amount of molecule in theory during
the model of adsorption. Adsorption we had to use the method of percolation the
equation of adsorption multilayer and their conclusion which coming from them
were studied. Our works porposed is that we carry out, the model of
chemisorption and adsorption with the help of the modern technology. Not only
we know the quality but also we can learnt, the amount of the case which mixed

with the surface of solid in the active center of models.

Fizik adsorbsiya holida atomlarning adsorbsion gatlami qattig jism sirti
atomlari bilan Vander-Vaals zaif kuchlari vositasida bog’langan. Fizik
adsorbsiya entalpiyasi ancha katta (10 kkal\mol). Bunda adsorblangan gaz
gatlamini boshga gaz bilan almashtirish mumkin. Bundan quydagi xulosa kelib
chigadi: Gazning gaynash nuqtasi gancha yuqori bo’lsa, u gaz oson suyuqlikka
aylanadi. Xemosorbsiyada kimyoviy tabiat kuchlari tasirida adsorblangan
atomlar va kristalning sirtidagi atomlar orasida kimyoviy reaksiya yuz beradi va
kimyoviy birikmalar hosil bo’ladi. Xemosorbsiyada adsorbtiv va adsorbsent
orasida elektronlar almashinuvi muhim hisoblanadi. Metallarda xemosorbsiya
hodisasiga oid qurilgan model yarim o’tkazgichdagi xemosorbsiya uchun ham

to’la qo’llaniladi. Uzluksiz fazoviy fazoning hajmida va yuzaviy qatlamda
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molekulalarni xususiyatlarini farg giluvchi va uning natijasida namoyon
buladigan hodisalarga yoki effektlarga yuzaviy hodisa deb aytamiz. Yuzaviy
hodisalar termodinamikasi yangi fazoviy fazo yaratilishi va zarralarning soni

ko’payishi nazariyasida keng qo’llaniladi.

Adsorbsiya hodisasi moddaning yuzaviy gatlamida hajmiy fazaga
nisbatan konsentratsiyasi o’zgarishi deb ataladi. Adsorbent yuzasida adsorbsiya
ro'y beradigan moddaga adsorbat adsorbsiya ro'y beradigan modda shartli
ravishda fizikaviy adsorbsiyani va xemosorbsiyani ajratadilar. Agar molekulalar
aro boglanishlarning energiyasi mos qiymatlarga ega bo’lsa gazning
adsorbsiyasi uning kondensatsiyasiga uzluksiz o'tadi va yuzada adsorbsiya
gilinuvchi  moddaning  polimolekulyar  qatlamlari  mavjud  bo’ladi.
Polimolekulyar adsorbsiyaning izotermalari tuyinish limtiga ega emas, lekin bu
izotermalar orgali yuza bilan kontakt giluvchi molekulalarning birinchi
gatlamida migdorini aniglash mumkin. Bu giymat gattiq jismlarning yuzasining

xususiyatlarini aniqlashda qo’llaniladi.

Polimilekulyar adsorbsiya nazariyasi suyugliklar nazariyasiga o xshab
juda murakkab deb hisoblanadi, lekin ayrim soddalashtirishlar Kiritilsa fizikaviy
adsorbsiyalarning umumiy jihatlarini aks ettiruvchi tagribiy model yaratish
mumkin. Molekulalar aro ta'sir energiyalari o'zaro teng yoki yagin bo’lsa
gazning adsorbsiyasi uning kondensatsiyasiga aylanishi mumkin. Adsorbent
yuzasida adsorbsiya gilinadigan moddaning polimoleklyar gatlamlari mavjud

bo ladi va adsorbsiya izotermasida to"yinish chegarasi yugoladi.

{l — CO

, agar p =p.
p,- to'yingan par bosimi.

Polimolekulyar adsorbsiya izotermasiga asoslanib birinchi gatlamda

adsorbsentning yuzasi bilan kontakt qiluvchi moddalarni belgilovchi a,,

kattalikni topish mumkin. Shu sababli fizikaviy adsorbsiyaning izotermalarini
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gattig jism yuzasini aniglash uchun qo’llash mumkin. Polimolekulyar adsorbsiya
nazariyasi umuman suyugliklar nazariyasiga o xshab murakkab nazariya deb
hisoblanadi, lekin ayrim osonlashtirishlar yoki yaqinlashtirishlar keltirilganda
fizikaviy adsorbsiyani sodda modelini tuzish mumkin va adsorbsiya
tenglamasida a,, giymatni topib yuzaning aktiv nuqgtalarini izohlash mumkin.
Birinchi bo’lib bu masala bilan Brunnauer, Emmet va Teller shug ullanganlar.
Ularning prinsipial ahamiyatga ega yaqinlashuvida fagat molekulalarning o'zaro
juftlashishi polimolekulyar gatlamga sabab bo lganligini e’tirof qilish lozim.
Har bir bunday ta’sirni ta'sir etuvchi massalar qonuni yoki Lengmyur sxemasiga
asoslanib topishimiz mumkin. Brunnauer, Emmit va Teller modeliga mos

keluvchi sxematik ko rinish rasmda ko rsatilgan.

54,0

Bu modelda barcha p bosimda yuzada polimolekulyar qatlamning

gismlari paydo bo lishi mumkin. Ular rasmda yuzaning fagat bir nugtasi bilan
kontakt qiluvchi vertikal assotsiatsiyalar ko rinishda namoyon bo’ladi.
Qatlamning polimolekulyarligi adsorbat — adsorbat o'zaro tasiri tufayli paydo
bo’ladi. Bui holadda yuzaning birinchi gatlami to'liq to'ldirilmasdan boshga
gatlamlar paydo bo'ladi va adsorbsiyaning o'sishi molekulyar assosiatlarning
o'sishi bilan bog'lig. Bunday markazlarning konsentratsiyasi kimyoviy

muvozanat gonunlari bo yicha aniglanadi.
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BET nazariyasiga polimolekulyar gatlam shakllanishini real jarayonda
amalga oshirilishi har bir tenglamaga fagat bir kontakat e tiborga olgan holatda
soddalashtirish  Kkiritiladi. ~ Polimolekulyar ~ gatlamning  shakllanishini

chegaralanmagan tenglamalar sistemasi orgali ifodalanadi.

1) Atgaz) + Qeporshy & A1 Qs
2) ‘q(,gaz:l + A3 Qgas) 2 A2 Q(qas)

) Aggazy T Aim1Qaas) 2 AiQgas) (1)

Hisobni magsadi (1) tenglamaga asoslanib har bir turdagi
assotsiatsiyalarning konsentratsiyasini topib umumiy adsorbsiyani aniglash. Bu
hisoblarni amalga oshirish uchun BET nazariyasida quyidagi ikki yaginlashuv
e tiborga olinadi.

1) adsorbat — adsorbat o'zaro tasiri kondensatsiya sifatida gabul gilinadi va

uning muvozanat konstantasi
Kiondge = B 7
Demak barcha gatlamlar ikkinchisidan boshlab
K.,=K,;...= K, jq. = P*
P.- to'yingan par bosimi rasmdagi belgilarga asoslanib
E, Es ... Eo

2) Adsorbent — adsorbat o°zaro ta'siri adsorbat — adsorbat o'zaro ta'siridan

kuchliroq.

E,qiﬂ = EAnJ jr{1 > Kkoﬂds



K- birinchi gatlamda adsorbsiya muvozanat konstantasi yoki Lengmyur

bo’yicha adsorbsiya. Masalaning parametric sifatida

K, . -
- giymatni olish
Kronde qy

Demak (1) jarayonlar uchun polimolekulyar gatlamning shakllanishida

muvozanat shartini quyidagi tenglamalar sistemasi orgali hisoblaymiz.

1) Ky =-= yoki 6 —K.P8,— K.R—0,C0,

o PS PS

2
2) K, === yoki 6, =K,P8; ==6, =C(=) 8,

yoki 6, =KP§,_; =—6,_;=C (Pi) 6,

'911 ]

i) K, =

bu yerda xtiyoriy i assosiatlar uchun muvozanat konstantasi hisoblanadi. &
va 6; ni tajribada aniglab bo’lmaydi, lekin ularni material balans
tenglamalardan toppish mumkin. & ni topish uchun adsorbsiya joylarini
umumiy soni o'zgarmaslik shartiga asoslanamiz. 6, va 8, larning

summasi 1 ga teng shu shartga asoslanib

2
1=6,+ X7 6, =6, [1—|—C[P£—|—C(Pi) " ] _

:9,._._,{1 + (:(_%) [1 4+ + . ]} [ F_)]

Fg

Chunki PE{ 1 bo'lsa u kvadrat gavsda olingan qator giometrik
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P

1 -7
c(5) 1+C€-Dx

1+— )
1__

=

a,, — bir tolig to"Idirilgan monogatlamdagi moddalarning giymatini

belgilaymiz. U vaqtda umumiy adsorbsiyani topamiz.

a=a,(0,+26,+36,+-)=a, [C%HG + 28, (Pi)2 +3C6, (Pi)3 + ]

amc:;sao [1 +2 (Pi) +3 (Pi)z " ] _ (’fg)
-

=

Kvadrat gavsda joylashgan G) darajalari bo'yicha gator geometrik

progressiyani hosilasi.

Bu ifodaga avvaldan topilgan 8, ni qo'yib polimolekulyar adsorbsiyani

(BET) tenglamasini topamiz.

"
P

G DEre v
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Bu tenglamaning a,, va C parametrlarini aniglash uchun tenglamani chizigli

shaklga keltiramiz.

y = Ps _ 1 C-1P
a(l—ij amC  amC F;

()
V= G) grafigida ordinate bo’yicha kesilgan kesimda

R,.= ﬂ—lc ni topamiz va chizigning og ish burchagidan
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tga="—=(C = 1)Rpnq

aniglanadi. Demak a,, va C nitoppish uchun ikki tenglama hosil bo"ladi.

C=1+22 Uy = ——
Rord Rorg+iga
Bunday hisoblarning a'maliy magsadi a,, va C ni toppish natijasida

adsorbentning yuzasini moyillik gismini aniglash. Buni aniglash uchun mono

gatlamda har bir @ molekulaga mos keladigan yuzani aniglash. Masalani yechish

natijasida polimolekulyar adsorbsiya izotermalaridan kelib chigib ixtiyoriy
yuzani aniglashimiz mumkin. Adsorbsiya holatini modellashtirishda bunday
algoritmni qo’llash yuzada mavjud bo'lgan adsorbsiya markazlarining
konsentratsiyasi va turlarini aniglash mumkin. Nazariy asoslardan foydalanib,
kompyuterda hisoblashlar o’tkazish uchun algoritm yaratildi va Paskal

algoritmik tilida hisoblash dasturini tuzish rejalashtirilmoqda
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