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THEORETICAL ANALYSIS OF THE PROCESS OF THE GAS ADSORPTION 

ON A HETEROGENEOUS ADSORBENT SURFACE 

Аннотация. Работа посвящена теоретическому анализу моделирования процесса ад-

сорбции газа на поверхности твердого тела. В основе математической модели реакционной 

системы лежит микроскопическая стохастическая модель. Показано влияние латеральных 

взаимодействий на скорость реакции. Установлена причина затухания усредненной скорости 

процесса по пространственной области. 
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Abstract. This article presents a theoretical analysis of the modeling of gas adsorption on a 

solid surface. The mathematical model of the reaction system is based on a microscopic stochastic 

model. The influence of lateral interactions on the reaction rate is demonstrated. The cause of the de-

cay of the averaged process rate over a spatial domain is determined. 
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При рассмотрении кинетики сложных 

физико-химических процессов, происходя-

щих на границе раздела фаз, микроскопиче-

ские стохастические модели являются 

наиболее полными моделями, описывающи-

ми динамику систем с вероятностной приро-

дой взаимодействия [1], а применение со-

временных компьютерных технологий поз-
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воляет рассчитывать сложную нелинейную 

динамику таких взаимодействий.  

Для более детального описания про-

цесса адсорбции применяется модель реше-

точного газа с определенным множеством 

микросостояний. Она состоит из математи-

ческой модели поверхности кристалла и мо-

дели элементарных стадий, заданных кине-

тической схемой реакции. Элементарные 

стадии образуют компактный механизм про-

цессов, происходящих на поверхности, и 

устанавливаются в результате математиче-

ского моделирования линейно независимых 

реакций [2, 3]. При этом необходимо учиты-

вать, что сокращенная схема ранжирования 

элементарных стадий формируется при 

определенных условиях протекания реакции.  

Для теоретического анализа гетеро-

фазных реакций микроскопическая стоха-

стическая модель наиболее детально учиты-

вает влияние спонтанных флуктуаций на ди-

намику процесса. Если поверхность кристал-

ла неоднородна, то полноценный учет всех 

факторов возможен в рамках ограничения 

пространственной области реакционной си-

стемы [4].  

Эволюция протекания реакции на гра-

нице раздела фаз рассматривается как слу-

чайный марковский процесс с непрерывным 

временем и дискретным множеством состоя-

ний для потока элементарных событий. От-

дельные реализации рассматриваемого слу-

чайного процесса можно получить с помо-

щью метода Монте-Карло [4]. Цель работы 

заключается в теоретическом анализе про-

цесса адсорбции газа на неоднородной по-

верхности кристалла, проведенным на основе 

микроскопической стохастической модели. 

Реализация модели получена с помощью 

имитационного моделирования.  

Адсорбция газа на поверхности твер-

дого тела вызывается наличием адсорбцион-

ного силового поля, создаваемого за счет 

нескомпенсированности межмолекулярных 

сил в поверхностном слое. При физической 

адсорбции основной вклад в энергию взаи-

модействия вносят дисперсионные силы, ко-

торые не изменяют индивидуальных свойств 

молекул и носят обратимый характер. 

Например, при понижении давления или 

концентрации адсорбированного вещества 

[5]. Поглощение вещества может быть обу-

словлено образованием химических связей 

между молекулами адсорбата и поверхност-

ным слоем адсорбента, что сопровождается 

перестройкой поверхностного слоя адсор-

бента. Химическая адсорбция необратима, но 

для некоторых технологических процессов 

данное обстоятельство имеет решающее зна-

чение.  

При адсорбции атомы и молекулы газа 

занимают отдельные адсорбционные центры 

на поверхности твердого тела. Потенциал 

взаимодействия определяется геометрией 

поверхности и латеральными (межмолеку-

лярными) взаимодействиями между адсор-

бированными частицами (адчастицы, адато-

мы), которые определяют взаимную ориен-

тацию молекул в пространстве. Механизмы 

латерального взаимодействия зависят от фи-

зико-химических свойств адсорбционных си-

стем и носят прямой и косвенный характер. 

Прямое взаимодействие возможно при от-

сутствии поверхности и обусловлено сохра-

нением электронного состояния адсорбиро-

ванных частиц. Поэтому состояние адсорби-

рованного слоя может быть далеко от термо-

динамического равновесия и анализ воздей-

ствия вышеперечисленных факторов на ре-

акционную систему позволяет оптимизиро-

вать проведение подобного рода реакций [6]. 

В работах [7, 8, 9] рассматривается 

пример построенной микроскопической сто-

хастической модели, учитывающей стадию 

взаимодействия контактирующих фаз. Расчет 

эволюции реакционной системы был осу-

ществлен методом Монте-Карло. В общей 

сложности было проведено около 200 испы-

таний. При проведении вычислительных 

экспериментов менялись размеры фрагмента 

и концентрация адсорбата. Значения внеш-

них параметров модели 𝑃𝑂2
= 10−5Па,  𝑇 =

298К и универсальная газовая постоянная 

оставались неизменными. Влияние латераль-

ных взаимодействий было учтено с помощью 

внутренних параметров модели – энергети-

ческих параметров взаимодействия ,  где 

  – номер стадии ( )1, ,
act

N =    – номер 

соседства ( )1,2 =  p  – сорт адсорбирован-

ной частицы  ( ),p O  .  

На рисунках 1 и 2 представлено графи-

ческое изображения колебания скорости 

процесса адсорбции для различной концен-

трации адсорбированного газа при измене-

нии размеров фрагмента. 
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Рисунок 1 – Колебания скорости процесса адсорбции при изменении концентрации адсорбиро-

ванного газа: 10%, 15%, 25%, 35%, 50% 

 

 
 

 

Рисунок 2 – Колебания скорости процесса адсорбции при изменении концентрации адсорбиро-

ванного газа: 65%, 75%, 80%, 90%, 100% 

 

Проведенные имитационные исследо-

вания позволяют сделать качественный ана-

лиз результатов моделирования, а непосред-

ственные численные расчеты показывают, 

что с увеличением размера поверхности и 

концентрации адсорбата степень влияния ла-

теральных взаимодействий между адсорби-

рованными частицами нивелируется. 

Наибольшее влияние латеральных взаимо-

действии на колебания скорости процесса 

достигается при 50% концентрации адсорба-

та на поверхности твердого тела.  

По результатам исследования была 

изучена зависимость затухания средней ско-

рости процесса при изменении концентрации 

адсорбированного газа. С этой целью была 

решена серия задач на фрагментах, содер-

жащих от 1000 до 10000 узлов. Из получен-

ных экспериментальных данных видно, что 

данная зависимость носит обратный линей-

ный характер. Результаты вычислительных 

экспериментов представлены на рисунке 3. 

Уравнение регрессии имеет вид 

3456,8 3447,1V = −  +              (1) 

где V  – средняя скорость процесса,   – кон-

центрация адсорбата. Мерой качества описа-

ния процесса регрессионной моделью явля-

ется коэффициент детерминации, значение 

которого 
2 0,9992 0,95R =  говорит о том, 

что изменение скорости процесса адсорбции 

полностью определяется изменением кон-

центрации адсорбированного газа. Также 

этот коэффициент для линейной регрессии 

определяет высокую точность аппроксима-

ции. На рисунке 3 представлены эксперимен-

тальные значения изменения скорости про-

цесса адсорбции при изменении концентра-

ции газа и график уравнения регрессии.
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Рисунок 3 – График уравнения регрессии и экспериментальные точки 

 

В результате проведенных имитацион-

ных исследований произведена оценка влия-

ния латеральных взаимодействий на усред-

ненную скорость процесса. Установлено, что 

флуктуации скорости реакции достигают 

своего максимума при 50% = .  

Установлено, что зависимость усред-

ненной скорости процесса от концентрации 

адсорбированного газа близка к линейной и 

монотонно убывает в первом приближении. 

При возрастании числа занятых адсорбцион-

ных центров увеличивается вероятность 

осуществления стадии хемосорбции и лате-

ральные взаимодействий не оказывают су-

щественного влияния на скорость процесса. 
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APPLICATION OF PETROCHEMICAL WASTES AS ADDITIVES TO BITUMEN 

Аннотация. В статье рассмотрены возможности применения отходов нефтехимиче-

ских производств в качестве присадок для битумных материалов. 
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Битумы – это один из важнейших про-

дуктов вторичной нефтепереработки. Они 

представляют собой высоковязкие жидкости 

черного или темно-бурого цвета. Они приме-

няются в качестве связующих материалов в 

строительстве дорог (дорожные битумы), 

зданий и сооружений (строительные и гид-

роизоляционные битумы) [1-4]. 

По своему составу битумы представ-

ляют собой смесь тяжелых (высокомолеку-

лярных) углеводородов различной природы. 

В основном в их составе содержатся [5]: 

1) асфальтены – твёрдые компоненты 

битумов с наибольшей молекулярной мас-

сой. Как правило, представляют собой поли-

ядерные ароматические соединения. Отли-

чаются хрупкостью и тугоплавкостью; 

2) асфальтогеновые кислоты – про-

изводные асфальтенов, обладающие кислот-

ными свойствами; 

3) смолы – высоковязкие аморфные 

малолетучие высокомолекулярные вещества. 

Так же, как и асфальтены, имеют полиядер-

ную ароматическую структуру и могут со-

держать гетероатомные группы и соединения 

металлов; 

4) масла – компоненты битумов, об-

ладающие наименьшей молекулярной мас-

сой. Они представляют собой вязкие жидко-

сти и могут содержать алифатические, наф-

теновые, моно- и полиароматические соеди-

нения различной структуры; 

5) карбены – высокомолекулярные 

производные двухвалентного углерода, от-

личающиеся высокой реакционной способ-

ностью. Представляют собой продукты тер-

мической деструкции асфальтенов; 

6) карбоиды – высокомолекулярные 

соединения нефти, отличающиеся трехмер-

ной структурой, близкой к углям или коксу. 

Содержатся в тяжелых нефтяных остатках в 

относительно небольших количествах. 

Соотношение данных компонентов 

определяет, в первую очередь, свойства по-

лучаемого битума: 

1) твердость (характеризуется глуби-

ной проникания иглы в образец); 

2) вязкостно-температурные харак-

теристики (вязкость, температура размягче-

ния по методу кольца и шара, температура 

хрупкости); 

3) растворимость в углеводородных 

растворителях и нерастворимость в воде; 

4) адгезионные характеристики (ад-
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