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Аннотация. В статье отмечены отдельные химические сорбенты типа: СаО; Са(ОН)2; 
NaOH (3%) - Са(ОН)2 (84%) - Н2О (13%); СаСЬ - CaS04; Si02 - Mg(OH)2 - А1(ОН)з; Ва(ОН)2 
для поглощения СО2 из газовой фазы. Из них рассмотрены системы с включением оксида 
кальция в среде диоксид углерод-вода при различных температурах. Рассчитаны 
термодинамические и физико-химические параметры системы СО2-Н2О, Са0-Н20-С02. 
Определяющим параметрам при оценке эффективности хемосорбента по отношению 
диоксида углерода служил водородный показатель (pH) системы. Построены графические 
зависимости типа: pH=f(t), Eh=f(t), TDS=f(t) и получены расчетные формулы. Установлено 
концентрационное распределение зависимых, независимых параметров, а также 
распределение газовой фазы в водной среде.

Ключевые слова: диоксид углерода, вода, оксид кальция, гидрооксид кальция, 
концентрация.
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Annotation. The article notes some chemical sorbents of the type: CaO; Ca(OH)2; NaOH 
(3%) - Ca(OH)2 (84%) - H2O (13%); CaCl2 - CaSO4; SiO2 - Mg(OH)2 - Al(OH)3; Ba(OH)2 to 
absorb CO2 from the gas phase. Systems with the inclusion of calcium oxide in a carbon dioxide- 
water medium at various temperatures are considered. The thermodynamic and physicochemical 
parameters of the CO2-H2O, CaO-H2O-CO2 system have been calculated. The hydrogen indicator 
(pH) of the system served as the determining parameters in assessing the effectiveness of the 
chemisorbent in relation to carbon dioxide. Graphical dependencies of the type: pH = f (t), Eh = f 
(t), TDS = f (t) were built and calculation formulas were obtained. The concentration distribution of 
dependent, independent parameters, as well as the distribution of the gas phase in the aqueous 
medium, have been established.
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Введение. В инженерной практике эффективно используются хемосорбенты диоксида 
углерода типа [1-24]: 81% Са(ОН)2, 3% NaOH, 16% Н2О; SiO2, Mg(OH)2, Al(OH)3, CaCl2, 
CaSO4, 6,5% SiO2, Mg(OH)2, Al(OH)3, 4% цеолит, Ba(OH)2. Отдельные хемосорбенты имеют 
сложный химический состав (%): Са(ОН)2 -57, цемент -18, кизельгур - 7,5, NaOH - 1,5, 
KMnO4 - 3, H2O - 13. Здесь перманганат калия применяется в качестве окислителя в 
хемосорбенте, а цемент-для повышения устойчивости, кизельгур - повышает пористости 
сорбента [2-5]. Натронная известь (4 % - NaOH, 84 % - Са(ОН)2, 16 -18% - H2O) используется 
в качестве сорбента СО2 в патронных элементах противогазов. Известь (96% Са(ОН)2, 4% 
NaOH, влажность 13-19%) используется в качестве хемосорбента [10-24], и имеют 
следующие недостатки: при эксплуатации она рассыпается, образуется пыль, и показывает 
низкую устойчивость. Соответственно, проводятся работы по усовершенствованию формы 
увлажненной извести в виде: листа, ленты и рулона. С учетом изложенных выше 
обстоятельств в настоящей работе изучена системы: СО2 -  Н2О и СаО -  СО2 -  Н2О с целью 
определения концентрационного распределения элементов в растворе и расчета термо­
динамических ее параметров.

Материалы и методика исследования. Физико-химическое моделирование системы 
диоксид углерод-вода, оксид кальция-диоксид углерод-вода осуществлено путем поиска 
потенциально возможных в равновесии фаз, распределяемых компонентов и частиц, а также 
состав системы по химическим элементам при минимизации изобарно-изотермического 
потенциала [25-27]. Расчет включил использование элементного состава рассматриваемой
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системы, учета мольных долей компонентов, а также вычисление термодинамических 
характеристик системы при различных температурах (278-298 К) и концентрациях диоксида 
углерода. Проверка и сопоставление различных базовых источников, а также обработка, 
корректировка и визуализация термодинамических параметров изучаемой выше системы, 
проведены с учетом мольного соотношения всех компонентов в широких пределах 
изменения температуры.

Обсуждение результатов исследований. Изучена система: диоксид углерод-вода при 
Т=278,15, СО2=0,1 моль. Рассчитаны термодинамические параметры системы (AG, АН, AS, 
AU), равновесные составы, рН, Eh, ионная сила (I) раствора.Установлены величины 
концентрационного распределения отдельных компонентов и частиц (катионов и анионов) в 
водном растворе (табл.1).

Таблица 1.
Физико-химические и термодинамические характеристики системы: диоксид углерода-вода

при Т=278,15 К, СО2=0,1 моль

температура, К 278,15 G, МДж -13,33 Eh, B 0,86
давление, МПа 0,1 Н, МДж -16,16 - -
объем, м3 0,01 S, кДж/к 3,79 рН 5,96
масса, кг 1,044 U, МДж -16,16 ионная сила 10,00
плотность, кг/м3 189,103 Cp, кДж 1,86 TDS, мг/кг раствора 510,95

параметры фаз

фаза объем, м3 мольное число масса, кг плотность, кг/м3 весовая 
доля, %

водный раствор 3,55e-08 4,17e-09 1,55e-07 4,38e-06 1,55e-08
газ 1,84e-06 7,94e-11 2,20e-09 1,21e-09 2,20e-10
жидкость 5,31e-03 5,56e-05 1,00e-03 1,89e-07 1,00e-04
карбонат 4,30e-10 4,90e-10 4,91e-08 1,13e-04 4,89e-09
доломит 6,60e-10 4,32e-10 7,96e-08 1,20e-04 7,92e-09

элемент Химический
потенциал моляльность мг/кг

растворе
химический
потенциал

Na 0,0018 1,47e+01 3,38e+05 -79612
Ca 0,0011 1,83e+00 7,32e+04 -169198
Mg 0,0005 1,42e+00 3,44e+04 -144083
C 0,1025 4,03e-11 4,84e-07 -90674
Cl 0,0007 1,06e+00 3,75e+04 -11866
S 0,0008 1,04e+01 3,34e+05 -111178
N 0,0002 0,00e+00 0,00e+00 455
K 5,58e-05 6,86e-01 2,68e+04 -86887
H 111,0194 8,79e-06 8,86e-03 -27100
O 55,71979 4,16e+01 6,66e+05 -3026

распределение катионов и анионов в растворе

компоне
нт

gt.
Мдж/
моль

мол-
ность

мольное
число

растворе
мг/кг

log
моль

коэф.
актив.

log
коэф.
актив

ln
актив

раствор
Ca+2 -0,54 9,6e-01 7,87e-05 3,88e+01 -0,01 40,07 1,60 -0,28
CaCl+ -0,67 8,6e-01 6,99e-05 6,50e+01 -0,07 6,69 0,83 -2,19
Cl- -0,13 7,1e-07 5,82e-11 2,54e-05 -6,15 1e+05 5,03 -6,51
HCO3- -0,61 4,0e-11 3,28e-15 2,46e-09 -10,40 1e+05 4,35 -17,8
K+ -0,28 6,8e-01 5,58e-05 2,68e+01 -0,16 0,31 -0,50 -5,48
Mg+2 -0,44 1,4e+00 1,15e-04 3,44e+01 0,15 836,00 2,92 3,14
Na+ -0,25 1,4e+01 1,18e-03 3,33e+02 1,16 1,53 0,19 -0,84
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NaCl -0,38 1,9e-01 1,60e-05 1,15e+01 -0,71 5,66 0,75 -3,83

SO4-2 -0,68 1,0e+01 8,46e-04 1,00e+00 1,02 1,03e+
10 10,01 21,46

H+ -0,03 8,7e-06 7,15e-10 8,86e-06 -5,06 0,05 -1,30 -18
H2O -0,24 2,2e+01 1,81e-03 3,27e-02 1,35 1,00 -0,83

газовая фаза
CO2 -0,40 1,44e-07 0,29 -6,84 1,00 -6,31
N2 7,91e-05 99,62 -4,10 1,00
O2 -0,03 2,39e-10 0 -9,62 1,00 -12
H2O -0,24 1,18e-07 0,1 -6,93 1,00 -6,51

жидкая фаза
CO2 -0,40 1,01e-01 0,44 -1,00 1,00 -6,31
O2 -0,03 1,68e-04 0 -3,78 1,00 -12
H2O -0,24 5,54e+01 99,41 1,74 0,00 -2,74 -6,31

твердая фаза
NaCl -0,38 5,98e-04 21,37 -3,22 1,00
CaCO3 -1,13 4,90e-04 30 -3,31 1,00
доло-т -2,15 4,32e-04 48,63 -3,37 1,00

параметры газа

газ фугитив-ть log фуг. парц. давл. log парц.давл. kоэф.
фуг.

CO2 1,82e-03 -2,74e+00 1,82e-03 -2,74e+00 1
N2 9,97e-01 -1,44e-03 9,97e-01 -1,44e-03 1
O2 3,01e-06 -5,52e+00 3,01e-06 -5,52e+00 1

H2O 1,51e-03 -2,82e+00 1,51e-03 -2,82e+00 1

Полученные результаты показали, что водородный показатель системы диоксид 
углерод-вода при содержании СО2=0,1 моль равна 5,96. Отмечено, что процессы 
хемосорбции диоксида углерода оксидами щелочных и щелочноземельных металлов из 
газовой фазы протекают на основе следующих реакций:

CO2 + Н2О = Н2СО3;
Н2СО3+ 2МеОН = Ме2СОз+ Н2О;

Ме2СОз+ Са(ОН)2 = СаСОз+ 2МеОН;
СО2+ Са(ОН)2 = СаСОз+ Н2О, где, Ме= Na, К, Са, Mg.

C учетом изложенных выше обстоятельств изучена система оксид кальций-диоксид 
углерод-вода при различных содержаниях газовой фазы и найдены распределения 
компонентов отдельных элементов в растворе, пострены зависимости: рН, Eh, TDS от 
температуры и получены рабочие формулы (табл.2, рис.1-3).

Таблица 2.
Физико-химические и термодинамические характеристики системы: оксид кальций-диоксид

углерод-вода при ТГ=283,15 К, СО2=1 моль
температура, K 283,15 G, МДж -14,24 Eh, B 0,58
давление, Мпа 0,10 H, МДж -17,15 - -
объем, м3 0,00 S, кДж/K 3,75 pH 10,38
масса, кг 1,10 U, МДж -16,94 ионная сила 0,00
плотность, кг/м3 1099,7 c p. кДж 4,27 TDS, мг/кг растворе 15,64

параметры фазы
фаза объем, м3 мол.число mасса, кг плотность, кг/м3 вес., %
водный раствор 0,001 5,55e+01 1,00 1,00e+03 90,90
арагонит 0,00 1,00e+00 0,10 0,00e+00 9,10
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распределение элементов

Э хим. пот-л дис.масс
бал. мол-ть

мг/кг 
растворе 

или вес, %

хим.
потенциал log мол-ть

Ca 1,00 7,24e-10 1,56e-04 6e+00 -164379, -3,81
C 1,00 -3,54e-11 1,56e-04 1,8e+0 -97196 -3,81
H 111,02 1,29e-07 1,46e-04 1,4e-01 -26940 -3,84
O 58,51 -4,00e-08 5,40e-04 8,6e+0 -2555,00 -3,27

распределение катионов и анионов в растворе

комп-т gt,
МДж/моль молял-ть число

молей

мг/кг 
раствор 
или вес., 

%

log
моль

kоэф
актив

log
коэф
акт

ln
акт.

водный раствор
CO2* -0,43 8,53e-09 8e-09 3,7e-04 -8,0 1,00 0,00 -22

-0,55 6,10e-05 6,1e-05 3,6e+00 -4,2 0,91 -0,04 -13
CaCO3* -1,13 1,07e-05 1,0e-05 1,0e+00 -4,9 1,00 0,00 -15

Ca(HCO3)+ -1,18 1,01e-07 1,0e-07 1,0e-02 -6,9 0,98 -0,01 -20
Ca+2 -0,58 1,34e-04 1,3e-04 5,3e+00 -3,8 0,91 -0,04 -13

CaCO3* -1,13 1,07e-05 1,0e-05 1,0e+00 -4,9 1,00 0,00 -15
CaOH+ -0,76 8,39e-08 8,3e-08 4,7e-03 -7,0 0,98 -0,01 -20
HCO3- -0,61 7,31e-05 7,3e-05 4,4e+00 -4,1 0,98 -0,01 -13

O2* -0,02 5,25e-08 5,2e-08 1,6e-03 -7,2 1,00 0,00 -20
OH- -0,18 7,31e-05 7,3e-05 1,2e+00 -4,1 0,98 -0,01 -13
H+ -0,06 4,30e-11 4,3e-11 4,3e-08 -10 0,98 -0,01 -27

H2O -0,24 5,55e+01 5,55e+0 1,00e+0 1,74 1,00 0,00 0,00
арагонит

CaCO3 -1,13 1,00E+00 100,00 0,00 1,00 0,00 0,00
параметры газа

к-т фугитив-ть log фуг. парц. давл. log парц. 
давл.

log коэф.
фуг.

коэф,
фугитив

-ти
CO2 1,57e-07 -6,8e+00 1,57e-07 -6e+00 0 1,00
O2 3,09e-05 -4,5e+00 3,09e-05 -4e+00 - 1,00

H2O 1,02e-02 -1,9e+00 1,02e-02 -1e+00 - 1,00

273,15 278,15 283,15 288.15 293,15 298,15

Т, К

T, K рН
278,15 10,52
283,15 10,38
288,15 10,24
293,15 10,1
298,15 9,98

Рис.1. Зависимость водородного показателя от температуры: система оксид кальция-диоксид углород-
вода. СаО=1 моль, СО2=1 моль
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T, K TDS, мг/кг 
эритме

278,15 15,00
283,15 15,64
288,15 16,23
293,15 16,78
298,15 17,3

Рис.2. Зависимость расторимости твердой фазы от температуры:система оксид кальция-диоксид
углород-вода. СаО=1 моль, СО2=1 моль

T, K Eh, B
278,15 0,59
283,15 0,58
288,15 0,58
293,15 0,58
298,15 0,57

Рис.3. Зависимость окислительно-восстановительного потенциала от температуры: система оксид 
кальция-диоксид углород-вода. СаО=1 моль, СО2=1 моль

Из полученных данных видно, что (табл.2, рис.1) водородный показатель системы в 
системе оксид кальция -диоксид углород-вода изменяется в широких пределах при 
поглощении газа с хемосорбентом, в частности водным раствором оксида кальция. 
Аналогичные исследования проведены и другими хемосорбентами типа: 3% NaOH - 84% 
Ca(OH)2 - 13% H2O; CaCl2 -  CaSO4; SiO2-Mg(OH)2 -А1(ОН)з; Ba(OH)2) [28,29]. Таким образом, 
определяющим параметром при оценке эффективности хемосорбента по отношению 
диоксида углерода служил водородный покозатель (рН) системы и отмечено, что более 
приемлемым поглотителем для СО2 служит соединения кальция (CaO, Ca(OH)2).

Выводы

Рассмотрены химические сорбенты для диоксида углерода из газовой фазы: (СаО; 
Са(ОН)2; 3% NaOH - 84% Ca(OH)2 - 13% H2O; CaCl2 -  CaSO4; SiO2 -  Mg(OH)2 -  Al(OH)3; 
Ba(OH)2). Исследованы системы: H2O - CO2 и СаО - СО2 - H2O при различных температурах, 
найдены распределения компонентов и отдельных элементов в растворе, пострены 
зависимости: рН, Eh, TDS от температуры и получены рабочие формулы.
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