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Using the atom-atom approximation, the adsorption energies of p-xylene, toluene, 

and benzene were calculated at different positions of the porous structure of the MFI 

zeolite for several variants of the topological structure of the adsorbent. The 

calculation results strongly depend on the accepted structural model of the zeolite. 

The X-ray diffraction spectra were also calculated. By comparing them with 

experiment, the most probable type of zeolite and adsorbate structure was 

established. The calculated heats of adsorption agree with the experimental ones. It 

is shown that a theoretical calculation can provide valuable information on the 

position and mobility of adsorbed molecules. 
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В с помощью атом-атомного приближения рассчитаны энергии 

адсорбции п-ксилола, толуола и бензола в различных позициях пористой 

структуры цеолита MFI для нескольких вариантов топологической структуры 

адсорбента. Результаты вычислений сильно зависят от принятой структурной 

модели цеолита. Рассчитаны также спектры рентгеновской дифракции. Из 
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сравнения их с экспериментом установлен наиболее вероятный тип структуры 

цеолита и адсорбата. Вычисленные теплоты адсорбции согласуются с 

экспериментальными. Показано, что теоретический расчет может дать ценную 

информацию о положении и подвижности адсорбированных молекул [1]. 

Дифференциальные теплоты адсорбции п-ксилола на CuZSM-5 имеют 

довольно сложный вид (рис. 1). В начальной области теплоты падают линейно 

от 92,72 кДж/моль до 68,25 кДж/моль при адсорбции 0,09 ммоль/г. Как видно 

из рисунка-1, Дифференциальная теплота адсорбции м-ксилола цеолитам 

CuZSM-5 имеет ступенчатый вид и состоит из в фрагментов.  

 

 

 

 

 

 

 

При второй ступени высвобождение энергии происходит от 68,26 

кДж/моль до 158,25 кДж/моль при адсорбции 0,19 ммоль/г, третья ступень от 

49,17 кДж/моль до 51,87 кДж/моль при адсорбировании 0,32 ммоль/г,  

четвертая ступень от 51,89 до 42,68 кДж/моль при адсорбировании 0,43 

ммоль/г, пятая и шестая ступени адсорбирования происходят практически 
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Рис.1. Дифференциальные теплоты адсорбции мета-ксилола в 

цеолите CuZSM-5  при 303 K. Горизонтальная пунктирная линия – 

теплота конденсации мета-ксилола при 303 K 
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одинаково. Однако, при 70,44 кДж/моль происходит предпереход 

адсорбирования шестой ступени, которая заканчивается при 79 кДж/моль при 

адсорбировании 0,94 ммоль/г. При дальнейших заполнениях процесс 

адсорбирования происходит, начиная от 70,44 кДж/моль при пиковом 

состоянии 152,69 кДж/моль. 

Последняя ступень, начиная с 70,44 кДж/моль поднимается до 153, 

затем происходит резкое снижение до линии конденсации при 

адсорбировании ≈1 ммоль/г. Механизм заполнения цеолита CuZSM-5 м-

ксилолом на разных стадиях протекания этого процесса различен. Начиная с 

первой ступени до четвертой адсорбирование происходит за счет образования 

π-комплексов ионами медьа в перктрестных каналах цеолита и молекулами м-

ксилола. Процеес заполнения остальных ступеней, можно предположительно, 

что данный происходит за счет физической связи между молекулами цеолита 

и адсорбата.    

В цеолите CuZSM-5 адсорбирует мета-ксилол в количестве, равном 6 

молекулами на одна катионе меди, что составляет ~75 % всего сорбционного 

объема. π-Комплекс мета-ксилола с медом локализуется в перекрестье прямых 

и зигзагообразных каналов. 
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