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서론

원유 매장량의 한정과 지구환경오염에 따라 청정원료를 개발하려는 노력이 최근까지 활발히 이루어져 왔다. 이 중 가장 많이 주목 받고 있는 물질은 수소로 알려져 있다. 본 연구의 목적은 천연가스 CH
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열분해에 의해 생성되는 가스 중 수소를 분리 및 정제연구에 필요한 기초데이터를 수집하기 위한 연구이다. PSA(Pressure Swing Adsorption)는 평형과 속도 매개 변수가 필요한데, 이 중 평형 매개변수를 구하기 위해 부피측정법을 이용하여 고압흡착평형 실험을 수행하였다. 제올라이트 5A(4~8mesh, WR grace co.)와 활성탄(6~16mesh, Calgon co.) 흡착제를 이용하여 CH
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과 H
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 각 순수기체에 대해 293.15K, 303.15K, 313.15K의 온도 범위와 0~20atm의 압력 범위에서 흡착평형실험을 수행하였다. 순수성분 흡착평형 자료로부터 매개변수를 구한 후, 흡착평형 모델식을 사용하여 실험값과 예측값을 비교해 보았다. 

이론

  본 연구에서는 기존의 흡착평형 모델 중 Langmuir, Freundlich, Langmuir-Freundlich(L-F), Toth, Unilan 모델을 고려하였다. 각각의 모델식은 다음과 같다.
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Freundlich 모델
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L-F 모델
[image: image18.wmf]#



[image: image19.wmf]
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Toth 모델
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Unilan 모델
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실험

본 연구에서 사용한 흡착제는 제올라이트 5A와 활성탄이며, 흡착질은 순도 99.99%의 CH
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과 H
[image: image25.wmf]2

를 사용하였다. 293.15K, 303.15K, 313.15K의 온도범위와 0~20atm의 압력범위에서 실험하였다. 제올라이트 5A는 613.15K에서 12시간동안, 그리고 활성탄은 423.15K에서 6시간동안 활성화시켜서 사용하였다. 흡착평형 데이터는 흡착평형 전을 1, 후를 2로 보고 두 cell(loading cell과 adsorption cell)에서 물질수지 식(6)을 이용하여 압력, 온도, 농도를 통해  흡착량을 구하였다. 
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결과 및 토론

Fig.1은 303.15K에서 활성탄에 CH
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의 흡착등온선을 모델식 (1)~(5)에 따라 비교해서 도시하였다. 이 중 L-F, Toth, Unilan 모델이 실험값을 잘 예측하였다. 제올라이트 5A에 대한 CH
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의 흡착등온선도 상기의 세 모델이 실험값과 잘 일치하였다. 그러나 제올라이트 5A와 활성탄 흡착제에 대한 H
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의 흡착등온선은 L-F 모델과 Freundlich 모델이 좋은 결과를 보여 주었다. 활성탄과 제올라이트 5A 흡착제에 따른 CH
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의 모델식의 평균 오차는 각각 Langmuir 7.16%, 3.84%, Freundlich 7.87%, 13.64%, L-F 0.32%, 0.95%, Toth 2.97%, 0.55%, Unilan 1.47%, 3.57%였으며, H
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의 모델식의 평균 오차는 Langmuir 16.27%, 24.95%, Freundlich 5.39%, 12.11%, L-F 4.97%, 12.10%, Toth 8.52%, 23.74%, Unilan 8.52%, 64.30%로써, L-F 모델이 위  모델식 중 CH
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과 H
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의 실험값을 동시에 잘 예측하는 것으로 나타났다. 따라서 모든 실험결과는 L-F 모델식을 적용하여 흡착등온선을 나타내었다. 

Fig.2와 Fig.3에 제올라이트 5A와 활성탄 흡착제에 대하여 CH
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과 H
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 순수기체의 각각의 온도에서 L-F 모델로 도시한 흡착등온선을 나타내었다. 흡착등온선에서 온도가 증가함에 따라 흡착량이 감소함을 알 수 있었다. CH
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의 흡착등온선은 두 흡착제 모두 3atm 이하의 저압영역에서 압력의 증가에 따라 흡착량이 급격히 증가하고 고압영역에서는 압력의 증가에 따라 흡착량이 완만히 증가하는 경향을 보였다. 그러나 H
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의 경우는 전 영역에서 압력의 증가에 따라 흡착량이 선형적으로 증가하는 경향을 보였으며, 매우 작은 흡착량을 보였다. 이러한 경향으로부터 PSA공정에 의한 H
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회수가 이루어질 수 있음을 알 수 있다. 그리고 제올라이트 5A보다 활성탄이 CH
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과 H
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에 대한 흡착량이 더 크며, 두 흡착질만 있을 경우 메탄에 대한 선택도가 활성탄이 제올라이트 5A 흡착제보다 더 크게 나타났다. 따라서 두 흡착질만 분리하는 곳에서는 활성탄이 제올라이트 5A보다 더 적당함을 예상할 수 있다. 그러나 일반적으로 활성탄은 PSA공정에서 주 불순물을 분리하는 데에 사용되며, 제올라이트는 미량원소를 분리하는 곳에 사용되고 있다.

결론

활성탄과 제올라이트 5A 흡착제에 대해 293.15K, 303.15K, 313.15K의 온도범위와 0~20atm의 압력범위의 흡착등온선을 통해 H
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의 흡착량은 CH
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의 흡착량보다 상대적으로 적은것으로 확인되었으며, 이로부터 천연가스 열분해 생성가스의 주 불순물인 CH
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로부터 H
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를 분리 회수할 수 있음을 알 수 있었다. 또 온도가 증가함에 따라 흡착량은 감소하였다. 특히 CH
[image: image45.wmf]4

의 경우 3atm 이하의 저압영역에서는 흡착량이 급격히 증가하는 반면 고압영역으로 갈수록 흡착량이 평형에 도달하게 된다고 볼 수 있으며 H
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의 경우 압력에 따라 흡착량이 선형적으로 증가함을 알 수 있었다. 또한 CH
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과 H
[image: image48.wmf]2

의 선택도는 제올라이트 5A보다 활성탄이 좋은 것으로 나타났다. 실험값이 가장 잘 예측되는 모델식은 L-F 모델식이었고, 모든 흡착등온선은 이 모델식으로 도시하였다.    
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Fig.1 Adsorption isotherms of equili                       Fig.2 Adsorption isotherms of CH
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Fig.3 Adsorption isotherms of CH
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Sheet1

		0.304735		0.3705819876		0.365		0.434		0.372		0.359		0.341

		0.8902257576		0.8195031471		0.883		0.794		0.814		0.818		0.812

		1.8464942029		1.3142701326		1.43		1.197		1.313		1.322		1.328

		2.8747116438		1.6995326755		1.802		1.536		1.701		1.705		1.712

		3.9432220183		2.0074821075		2.062		1.836		2.009		2.009		2.013

		5.5295610169		2.3535733157		2.321		2.221		2.36		2.354		2.354

		7.3945512397		2.6629760618		2.52		2.616		2.67		2.661		2.657

		9.3689862745		2.9239952249		2.662		2.99		2.92		2.913		2.909

		11.9257123596		3.1762811653		2.789		3.425		3.17		3.17		3.167

		14.9197688		3.392233326		2.89		3.886		3.392		3.404		3.407

		METHANE ON AC

		P[atm]-N[mmol/g]

		============================================================================

		[EXPERIMENT]       [LANGMUIR]       [FREUNDRICH]         [SIPS]

		----------------------------------------------------------------------------

		N     CEXP     QEXP     QCAL    ERR[%]    QCAL    ERR[%]    QCAL    ERR[%]

		----------------------------------------------------------------------------

		1     .305     .371     .365    1.474     .434   17.058     .372     .325

		2     .890     .820     .883    7.767     .794    3.153     .814     .643

		3    1.846    1.314    1.430    8.810    1.197    8.906    1.313     .073

		4    2.875    1.700    1.802    6.002    1.536    9.598    1.701     .058

		5    3.943    2.007    2.062    2.727    1.836    8.547    2.009     .100

		6    5.530    2.354    2.321    1.364    2.221    5.623    2.360     .289

		7    7.395    2.663    2.520    5.365    2.616    1.746    2.670     .252

		8    9.369    2.924    2.662    8.945    2.990    2.248    2.920     .120

		9   11.926    3.176    2.789   12.195    3.425    7.836    3.170     .197

		10   14.920    3.392    2.890   14.809    3.886   14.555    3.392     .001

		----------------------------------------------------------------------------

		MEAN ERROR                      6.946             7.927              .206

		============================================================================

		<LANGMUIR>               <FREUNDRICH>             <SIPS>

		Qm   :    3.3768         K    :     .8474         Qm   :    5.1970

		B    :     .3978         N    :    1.7746         B    :     .2044

		ERROR:    6.9457 %       ERROR:    7.9271 %       N    :    1.2181

		ERROR:     .2058 %

		============================================================================

		THE FINAL VALUES AT THE OPTIMUM ARE:

		X(1)=   .2247935D+01

		X(2)=   .6067444D+00

		X(3)=   .6181252D+01

		THE FINAL VALUE OF THE OBJECTIVE FUNCTION =   .5308041D-04

		METHANE ON AC

		b[torr]   =       2.2479 <--  .0100

		t[-]      =        .6067 <--  .1100

		m[mol/kg] =       6.1813 <-- 3.4000

		========================================

		No.  P(obs) Q(obs) Q(cal)   DN     %

		----------------------------------------

		1    .305   .371   .359 -.0116 3.1372

		2    .890   .820   .818 -.0019  .2306

		3   1.846  1.314  1.322  .0076  .5796

		4   2.875  1.700  1.705  .0057  .3339

		5   3.943  2.007  2.009  .0013  .0624

		6   5.530  2.354  2.354  .0002  .0082

		7   7.395  2.663  2.661 -.0023  .0849

		8   9.369  2.924  2.913 -.0106  .3635

		9  11.926  3.176  3.170 -.0064  .2025

		10  14.920  3.392  3.404  .0119  .3497

		----------------------------------------

		Ave.DN =    .0059  Ave.% =     .535

		THE FINAL VALUES AT THE OPTIMUM ARE:

		X(1)=   .1171740D+02

		X(2)=  -.2482825D+01

		X(3)=   .6296916D+01

		THE FINAL VALUE OF THE OBJECTIVE FUNCTION =   .1876955D-03

		METHANE ON AC

		c[kPa]   =    11.7174 <--   .01

		s[-]      =    -2.4828 <--   .11

		m[mol/kg] =     6.2969 <--  3.40

		========================================

		No.  P(obs) Q(obs) Q(cal)   DN     %

		----------------------------------------

		1    .305   .371   .341 -.0295 7.9670

		2    .890   .820   .812 -.0071  .8624

		3   1.846  1.314  1.328  .0137 1.0386

		4   2.875  1.700  1.712  .0129  .7572

		5   3.943  2.007  2.013  .0059  .2919

		6   5.530  2.354  2.354  .0002  .0079

		7   7.395  2.663  2.657 -.0058  .2177

		8   9.369  2.924  2.909 -.0152  .5187

		9  11.926  3.176  3.167 -.0089  .2809

		10  14.920  3.392  3.407  .0150  .4429

		----------------------------------------

		Ave.DN =    .0114   Ave.% =    1.239





Sheet2

		

		P		N		L		F		L-F		T		U

		0.304735		0.3705819876		0.365		0.434		0.372		0.359		0.341

		0.8902257576		0.8195031471		0.883		0.794		0.814		0.818		0.812

		1.8464942029		1.3142701326		1.43		1.197		1.313		1.322		1.328

		2.8747116438		1.6995326755		1.802		1.536		1.701		1.705		1.712

		3.9432220183		2.0074821075		2.062		1.836		2.009		2.009		2.013

		5.5295610169		2.3535733157		2.321		2.221		2.36		2.354		2.354

		7.3945512397		2.6629760618		2.52		2.616		2.67		2.661		2.657

		9.3689862745		2.9239952249		2.662		2.99		2.92		2.913		2.909

		11.9257123596		3.1762811653		2.789		3.425		3.17		3.17		3.167

		14.9197688		3.392233326		2.89		3.886		3.392		3.404		3.407





Sheet2

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0		0



EXP.

Langmuir

Freundlich

L-F

Toth

Unilan

P[atm]

Adsorbed amount[mmol/g]

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0



Sheet4

		293.15K						303K						313K						293K						303K						313K

		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]

		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0

		0.2739158879		0.3938551154		0.394		0.304735		0.3705819876		0.372		0.3426097701		0.3366115882		0.337		0.9071576471		0.0115727348		0.012		0.7186727273		0.0098692554		0.009		0.7595696429		0.007686306		0.007

		0.8744		0.9173780709		0.911		0.8902257576		0.8195031471		0.814		0.9909157895		0.7469740503		0.741		2.2712844444		0.0362542626		0.036		1.6667081081		0.0205541053		0.021		1.7095241667		0.016043915		0.016

		1.7142567686		1.3984008588		1.404		1.8464942029		1.3142701326		1.313		1.9260833333		1.165551998		1.159		4.156341573		0.0771191868		0.072		2.6873604396		0.0337401237		0.035		2.735161194		0.0235090521		0.024

		2.7503548387		1.8300005706		1.839		2.8747116438		1.6995326755		1.701		3.0094743119		1.4987595516		1.519		6.0879613139		0.1084380108		0.112		3.7583549451		0.0449364682		0.048		4.5749588235		0.0350809445		0.04

		3.8449352941		2.1745718123		2.183		3.9432220183		2.0074821075		2.009		4.0652266234		1.779786046		1.793		7.966708		0.1469052086		0.15		4.7919039773		0.0591970654		0.062		6.110561745		0.0472473613		0.053

		5.4649058824		2.563570542		2.563		5.5295610169		2.3535733157		2.36		5.5263801724		2.0897603357		2.093		10.4952285714		0.2020840535		0.202		6.3251638554		0.0827422589		0.082		7.9136036036		0.0664462238		0.068

		7.4797472222		2.9110363503		2.907		7.3945512397		2.6629760618		2.67		7.4525978022		2.3957266965		2.396		13.9942012658		0.269262158		0.269		8.1200487437		0.1132109773		0.105		9.8996442308		0.092288924		0.085

		9.5031563636		3.1730349327		3.165		9.3689862745		2.9239952249		2.92		9.4126267045		2.6494187156		2.636								9.9141258065		0.131553979		0.128		12.4579865979		0.1200287295		0.106

		12.0506168831		3.4194906776		3.413		11.9257123596		3.1762811653		3.17		11.972327933		2.8899750607		2.879

		14.9128888889		3.617629376		3.624		14.9197688		3.392233326		3.392		14.8776777778		3.0867931828		3.092
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Sheet5

		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0

		0.4121		0.2885072033		0.288		0.4075639706		0.2254573895		0.225		0.4642832512		0.2013236276		0.201		0.9266672986		0.0076510549		0.008		0.637533945		0.0045340779		0.003		0.6878822581		0.001346004		0.001

		1.0241		0.6464149843		0.665		1.0069248		0.524797511		0.533		1.1245211765		0.4559663844		0.463		1.6256916084		0.0167180227		0.015		1.5170785714		0.0058222944		0.008		1.5645142857		0.0013374879		0.003

		2.3234		1.1663314924		1.189		1.8535409091		0.8562525493		0.869		1.9807518919		0.7300756093		0.735		2.5209923913		0.0218239606		0.024		2.52135		0.0118767009		0.013		2.5215832061		0.0052662525		0.005

		4.1499		1.6034240716		1.585		2.8045049793		1.142587095		1.141		2.9491054054		0.9694084182		0.97		3.7061845588		0.0349583678		0.038		3.4739040816		0.0136936771		0.018		3.4983380282		0.007663003		0.007

		6.259		1.8655912732		1.83		3.894319708		1.3672025266		1.365		3.9318163636		1.1614832717		1.154		4.5415131034		0.0463443116		0.047		4.590472093		0.0247967831		0.023		4.5202034483		0.0086068977		0.01

		8.4998		2.0112088644		1.982		5.4690733766		1.6047011968		1.586		5.6532237069		1.4026857667		1.388		6.0947193182		0.0656351541		0.066		6.1014126437		0.0358261716		0.031		6.0934511628		0.0141983614		0.014

		10.7688		2.0928479829		2.08		7.3741505618		1.7862930217		1.761		7.4686659864		1.5736464135		1.558		7.9726237288		0.0944330839		0.09		7.8964838028		0.0365624086		0.04		7.9555321918		0.0194830128		0.02

		13.2545		2.1459687808		2.153		9.4253521739		1.9068270175		1.888		9.3868331395		1.6978750456		1.688		9.8778648855		0.1182551978		0.115		9.79271875		0.0500945493		0.049		9.8383142857		0.0278075724		0.025

		16.0037		2.1767618205		2.209		12.0834539568		2.0016705246		1.998		12.0322802083		1.8093079378		1.814		12.3764282443		0.1502090819		0.149		12.3650422819		0.0647749433		0.062		12.5884695313		0.0366907419		0.035

								14.9391882353		2.0448749359		2.078		14.9938428571		1.8929700595		1.912								15.24535		0.0861922106		0.076		15.3348248227		0.0440293776		0.044
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Sheet6

		오차값

				CH4 AC								CH4 Z								H2 AC								H2 Z

				293		303		313				293		303		313				293		303		313				293		303		313

		L		7.667		6.946		6.8868		7.1666		3.692		4.428		3.398		3.8393333333		30.388		7.2702		11.146		16.2680666667		8.309		29.6797		36.8648		24.9511666667

		F		8.438		7.927		7.2591		7.8747		14.637		14.101		12.185		13.641		3.526		4.5732		8.071		5.3900666667		4.718		14.4014		17.2091		12.1095

		L-F		0.279		0.206		0.4652		0.3167333333		1.311		0.876		0.671		0.9526666667		2.273		4.5733		8.071		4.9724333333		4.718		14.4014		17.1845		12.1013

		T		0.938		0.535		7.427		2.9666666667		0.961		0.507		0.171		0.5463333333		11.588		5.072		8.9		8.52		15.904		14.914		40.397		23.7383333333

		U		1.614		1.239		1.558		1.4703333333		4.038		3.778		2.887		3.5676666667		11.588		5.072		8.9		8.52		15.904		136.588		40.396		64.296
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		1.8464942029		1.8464942029		1.8464942029		1.8464942029		1.8464942029		1.8464942029

		2.8747116438		2.8747116438		2.8747116438		2.8747116438		2.8747116438		2.8747116438

		3.9432220183		3.9432220183		3.9432220183		3.9432220183		3.9432220183		3.9432220183

		5.5295610169		5.5295610169		5.5295610169		5.5295610169		5.5295610169		5.5295610169

		7.3945512397		7.3945512397		7.3945512397		7.3945512397		7.3945512397		7.3945512397

		9.3689862745		9.3689862745		9.3689862745		9.3689862745		9.3689862745		9.3689862745

		11.9257123596		11.9257123596		11.9257123596		11.9257123596		11.9257123596		11.9257123596
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		0		0		0		0		0		0

		0.2739158879		0.304735		0.3426097701		0.9071576471		0.7186727273		0.7595696429

		0.8744		0.8902257576		0.9909157895		2.2712844444		1.6667081081		1.7095241667

		1.7142567686		1.8464942029		1.9260833333		4.156341573		2.6873604396		2.735161194

		2.7503548387		2.8747116438		3.0094743119		6.0879613139		3.7583549451		4.5749588235

		3.8449352941		3.9432220183		4.0652266234		7.966708		4.7919039773		6.110561745

		5.4649058824		5.5295610169		5.5263801724		10.4952285714		6.3251638554		7.9136036036

		7.4797472222		7.3945512397		7.4525978022		13.9942012658		8.1200487437		9.8996442308

		9.5031563636		9.3689862745		9.4126267045				9.9141258065		12.4579865979

		12.0506168831		11.9257123596		11.972327933

		14.9128888889		14.9197688		14.8776777778



293K CH4

303K

313K

293K H2

303K

313K

P[atm]

Adsorbed amount[mmol/g]

0

0

0

0

0

0

0.394

0.372

0.337

0.012

0.009

0.007

0.911

0.814

0.741

0.036

0.021

0.016

1.404

1.313

1.159

0.072

0.035

0.024

1.839

1.701

1.519

0.112

0.048

0.04

2.183

2.009

1.793

0.15

0.062

0.053

2.563

2.36

2.093

0.202

0.082

0.068

2.907

2.67

2.396

0.269

0.105

0.085

3.165

2.92

2.636

0.128

0.106

3.413

3.17

2.879

3.624

3.392

3.092



		0		0		0		0		0		0

		0.4121		0.4075639706		0.4642832512		0.9266672986		0.637533945		0.6878822581

		1.0241		1.0069248		1.1245211765		1.6256916084		1.5170785714		1.5645142857

		2.3234		1.8535409091		1.9807518919		2.5209923913		2.52135		2.5215832061

		4.1499		2.8045049793		2.9491054054		3.7061845588		3.4739040816		3.4983380282

		6.259		3.894319708		3.9318163636		4.5415131034		4.590472093		4.5202034483

		8.4998		5.4690733766		5.6532237069		6.0947193182		6.1014126437		6.0934511628

		10.7688		7.3741505618		7.4686659864		7.9726237288		7.8964838028		7.9555321918

		13.2545		9.4253521739		9.3868331395		9.8778648855		9.79271875		9.8383142857

		16.0037		12.0834539568		12.0322802083		12.3764282443		12.3650422819		12.5884695313

				14.9391882353		14.9938428571				15.24535		15.3348248227



293K CH4

303K

313K

293K H2

303K

313K

P[atm]

Adsorbed amount[mmol/g]

0

0

0

0

0

0

0.288

0.225

0.201

0.008

0.003

0.001

0.665

0.533

0.463

0.015

0.008

0.003

1.189

0.869

0.735

0.024

0.013

0.005

1.585

1.141

0.97

0.038

0.018

0.007

1.83

1.365

1.154

0.047

0.023

0.01

1.982

1.586

1.388

0.066

0.031

0.014

2.08

1.761

1.558

0.09

0.04

0.02

2.153

1.888

1.688

0.115

0.049

0.025

2.209

1.998

1.814

0.149

0.062

0.035

2.078

1.912

0.076

0.044




_1059898571.xls
Chart7

		0		0		0		0		0		0

		0.4121		0.4075639706		0.4642832512		0.9266672986		0.637533945		0.6878822581

		1.0241		1.0069248		1.1245211765		1.6256916084		1.5170785714		1.5645142857

		2.3234		1.8535409091		1.9807518919		2.5209923913		2.52135		2.5215832061

		4.1499		2.8045049793		2.9491054054		3.7061845588		3.4739040816		3.4983380282

		6.259		3.894319708		3.9318163636		4.5415131034		4.590472093		4.5202034483

		8.4998		5.4690733766		5.6532237069		6.0947193182		6.1014126437		6.0934511628

		10.7688		7.3741505618		7.4686659864		7.9726237288		7.8964838028		7.9555321918

		13.2545		9.4253521739		9.3868331395		9.8778648855		9.79271875		9.8383142857

		16.0037		12.0834539568		12.0322802083		12.3764282443		12.3650422819		12.5884695313

				14.9391882353		14.9938428571				15.24535		15.3348248227



293K CH4

303K

313K

293K H2

303K

313K

P[atm]

Adsorbed amount[mmol/g]

0

0

0

0

0

0

0.288

0.225

0.201

0.008

0.003

0.001

0.665

0.533

0.463

0.015

0.008

0.003

1.189

0.869

0.735

0.024

0.013

0.005

1.585

1.141

0.97

0.038

0.018

0.007

1.83

1.365

1.154

0.047

0.023

0.01

1.982

1.586

1.388

0.066

0.031

0.014

2.08

1.761

1.558

0.09

0.04

0.02

2.153

1.888

1.688

0.115

0.049

0.025

2.209

1.998

1.814

0.149

0.062

0.035

2.078

1.912

0.076

0.044



Sheet1

		0.304735		0.3705819876		0.365		0.434		0.372		0.359		0.341

		0.8902257576		0.8195031471		0.883		0.794		0.814		0.818		0.812

		1.8464942029		1.3142701326		1.43		1.197		1.313		1.322		1.328

		2.8747116438		1.6995326755		1.802		1.536		1.701		1.705		1.712

		3.9432220183		2.0074821075		2.062		1.836		2.009		2.009		2.013

		5.5295610169		2.3535733157		2.321		2.221		2.36		2.354		2.354

		7.3945512397		2.6629760618		2.52		2.616		2.67		2.661		2.657

		9.3689862745		2.9239952249		2.662		2.99		2.92		2.913		2.909

		11.9257123596		3.1762811653		2.789		3.425		3.17		3.17		3.167

		14.9197688		3.392233326		2.89		3.886		3.392		3.404		3.407

		METHANE ON AC

		P[atm]-N[mmol/g]

		============================================================================

		[EXPERIMENT]       [LANGMUIR]       [FREUNDRICH]         [SIPS]

		----------------------------------------------------------------------------

		N     CEXP     QEXP     QCAL    ERR[%]    QCAL    ERR[%]    QCAL    ERR[%]

		----------------------------------------------------------------------------

		1     .305     .371     .365    1.474     .434   17.058     .372     .325

		2     .890     .820     .883    7.767     .794    3.153     .814     .643

		3    1.846    1.314    1.430    8.810    1.197    8.906    1.313     .073

		4    2.875    1.700    1.802    6.002    1.536    9.598    1.701     .058

		5    3.943    2.007    2.062    2.727    1.836    8.547    2.009     .100

		6    5.530    2.354    2.321    1.364    2.221    5.623    2.360     .289

		7    7.395    2.663    2.520    5.365    2.616    1.746    2.670     .252

		8    9.369    2.924    2.662    8.945    2.990    2.248    2.920     .120

		9   11.926    3.176    2.789   12.195    3.425    7.836    3.170     .197

		10   14.920    3.392    2.890   14.809    3.886   14.555    3.392     .001

		----------------------------------------------------------------------------

		MEAN ERROR                      6.946             7.927              .206

		============================================================================

		<LANGMUIR>               <FREUNDRICH>             <SIPS>

		Qm   :    3.3768         K    :     .8474         Qm   :    5.1970

		B    :     .3978         N    :    1.7746         B    :     .2044

		ERROR:    6.9457 %       ERROR:    7.9271 %       N    :    1.2181

		ERROR:     .2058 %

		============================================================================

		THE FINAL VALUES AT THE OPTIMUM ARE:

		X(1)=   .2247935D+01

		X(2)=   .6067444D+00

		X(3)=   .6181252D+01

		THE FINAL VALUE OF THE OBJECTIVE FUNCTION =   .5308041D-04

		METHANE ON AC

		b[torr]   =       2.2479 <--  .0100

		t[-]      =        .6067 <--  .1100

		m[mol/kg] =       6.1813 <-- 3.4000

		========================================

		No.  P(obs) Q(obs) Q(cal)   DN     %

		----------------------------------------

		1    .305   .371   .359 -.0116 3.1372

		2    .890   .820   .818 -.0019  .2306

		3   1.846  1.314  1.322  .0076  .5796

		4   2.875  1.700  1.705  .0057  .3339

		5   3.943  2.007  2.009  .0013  .0624

		6   5.530  2.354  2.354  .0002  .0082

		7   7.395  2.663  2.661 -.0023  .0849

		8   9.369  2.924  2.913 -.0106  .3635

		9  11.926  3.176  3.170 -.0064  .2025

		10  14.920  3.392  3.404  .0119  .3497

		----------------------------------------

		Ave.DN =    .0059  Ave.% =     .535

		THE FINAL VALUES AT THE OPTIMUM ARE:

		X(1)=   .1171740D+02

		X(2)=  -.2482825D+01

		X(3)=   .6296916D+01

		THE FINAL VALUE OF THE OBJECTIVE FUNCTION =   .1876955D-03

		METHANE ON AC

		c[kPa]   =    11.7174 <--   .01

		s[-]      =    -2.4828 <--   .11

		m[mol/kg] =     6.2969 <--  3.40

		========================================

		No.  P(obs) Q(obs) Q(cal)   DN     %

		----------------------------------------

		1    .305   .371   .341 -.0295 7.9670

		2    .890   .820   .812 -.0071  .8624

		3   1.846  1.314  1.328  .0137 1.0386

		4   2.875  1.700  1.712  .0129  .7572

		5   3.943  2.007  2.013  .0059  .2919

		6   5.530  2.354  2.354  .0002  .0079

		7   7.395  2.663  2.657 -.0058  .2177

		8   9.369  2.924  2.909 -.0152  .5187

		9  11.926  3.176  3.167 -.0089  .2809

		10  14.920  3.392  3.407  .0150  .4429

		----------------------------------------

		Ave.DN =    .0114   Ave.% =    1.239
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		P		N		L		F		L-F		T		U

		0.304735		0.3705819876		0.365		0.434		0.372		0.359		0.341

		0.8902257576		0.8195031471		0.883		0.794		0.814		0.818		0.812

		1.8464942029		1.3142701326		1.43		1.197		1.313		1.322		1.328

		2.8747116438		1.6995326755		1.802		1.536		1.701		1.705		1.712

		3.9432220183		2.0074821075		2.062		1.836		2.009		2.009		2.013

		5.5295610169		2.3535733157		2.321		2.221		2.36		2.354		2.354

		7.3945512397		2.6629760618		2.52		2.616		2.67		2.661		2.657
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		293.15K						303K						313K						293K						303K						313K

		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]		p[atm]		n[mmol/g]		n[mmol/g]

		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0

		0.2739158879		0.3938551154		0.394		0.304735		0.3705819876		0.372		0.3426097701		0.3366115882		0.337		0.9071576471		0.0115727348		0.012		0.7186727273		0.0098692554		0.009		0.7595696429		0.007686306		0.007

		0.8744		0.9173780709		0.911		0.8902257576		0.8195031471		0.814		0.9909157895		0.7469740503		0.741		2.2712844444		0.0362542626		0.036		1.6667081081		0.0205541053		0.021		1.7095241667		0.016043915		0.016

		1.7142567686		1.3984008588		1.404		1.8464942029		1.3142701326		1.313		1.9260833333		1.165551998		1.159		4.156341573		0.0771191868		0.072		2.6873604396		0.0337401237		0.035		2.735161194		0.0235090521		0.024

		2.7503548387		1.8300005706		1.839		2.8747116438		1.6995326755		1.701		3.0094743119		1.4987595516		1.519		6.0879613139		0.1084380108		0.112		3.7583549451		0.0449364682		0.048		4.5749588235		0.0350809445		0.04

		3.8449352941		2.1745718123		2.183		3.9432220183		2.0074821075		2.009		4.0652266234		1.779786046		1.793		7.966708		0.1469052086		0.15		4.7919039773		0.0591970654		0.062		6.110561745		0.0472473613		0.053

		5.4649058824		2.563570542		2.563		5.5295610169		2.3535733157		2.36		5.5263801724		2.0897603357		2.093		10.4952285714		0.2020840535		0.202		6.3251638554		0.0827422589		0.082		7.9136036036		0.0664462238		0.068

		7.4797472222		2.9110363503		2.907		7.3945512397		2.6629760618		2.67		7.4525978022		2.3957266965		2.396		13.9942012658		0.269262158		0.269		8.1200487437		0.1132109773		0.105		9.8996442308		0.092288924		0.085

		9.5031563636		3.1730349327		3.165		9.3689862745		2.9239952249		2.92		9.4126267045		2.6494187156		2.636								9.9141258065		0.131553979		0.128		12.4579865979		0.1200287295		0.106

		12.0506168831		3.4194906776		3.413		11.9257123596		3.1762811653		3.17		11.972327933		2.8899750607		2.879

		14.9128888889		3.617629376		3.624		14.9197688		3.392233326		3.392		14.8776777778		3.0867931828		3.092
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Sheet5

		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0		0

		0.4121		0.2885072033		0.288		0.4075639706		0.2254573895		0.225		0.4642832512		0.2013236276		0.201		0.9266672986		0.0076510549		0.008		0.637533945		0.0045340779		0.003		0.6878822581		0.001346004		0.001

		1.0241		0.6464149843		0.665		1.0069248		0.524797511		0.533		1.1245211765		0.4559663844		0.463		1.6256916084		0.0167180227		0.015		1.5170785714		0.0058222944		0.008		1.5645142857		0.0013374879		0.003

		2.3234		1.1663314924		1.189		1.8535409091		0.8562525493		0.869		1.9807518919		0.7300756093		0.735		2.5209923913		0.0218239606		0.024		2.52135		0.0118767009		0.013		2.5215832061		0.0052662525		0.005

		4.1499		1.6034240716		1.585		2.8045049793		1.142587095		1.141		2.9491054054		0.9694084182		0.97		3.7061845588		0.0349583678		0.038		3.4739040816		0.0136936771		0.018		3.4983380282		0.007663003		0.007

		6.259		1.8655912732		1.83		3.894319708		1.3672025266		1.365		3.9318163636		1.1614832717		1.154		4.5415131034		0.0463443116		0.047		4.590472093		0.0247967831		0.023		4.5202034483		0.0086068977		0.01

		8.4998		2.0112088644		1.982		5.4690733766		1.6047011968		1.586		5.6532237069		1.4026857667		1.388		6.0947193182		0.0656351541		0.066		6.1014126437		0.0358261716		0.031		6.0934511628		0.0141983614		0.014

		10.7688		2.0928479829		2.08		7.3741505618		1.7862930217		1.761		7.4686659864		1.5736464135		1.558		7.9726237288		0.0944330839		0.09		7.8964838028		0.0365624086		0.04		7.9555321918		0.0194830128		0.02

		13.2545		2.1459687808		2.153		9.4253521739		1.9068270175		1.888		9.3868331395		1.6978750456		1.688		9.8778648855		0.1182551978		0.115		9.79271875		0.0500945493		0.049		9.8383142857		0.0278075724		0.025

		16.0037		2.1767618205		2.209		12.0834539568		2.0016705246		1.998		12.0322802083		1.8093079378		1.814		12.3764282443		0.1502090819		0.149		12.3650422819		0.0647749433		0.062		12.5884695313		0.0366907419		0.035
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