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Zastosowanie pakietów oprogramowania komputerowego 
do wyznaczania izoterm adsorpcji metod  inwersyjnej 
chromatografii gazowej 
 
The use of computer software modules to determination  
the adsorption isotherms by the inwerse gas chromatography 
 
 
Streszczenie: W artykule opisano metod  opracowania danych pomiarowych za pomoc  pa-
kietu programów komputerowych do wyznaczania izoterm adsorpcji metod  inwersyjnej chro-
matografii gazowej. Obliczenia zademonstrowano na przyk adzie wyznaczania izotermy ad-
sorpcji o-ksylenu na sorbencie haloizytowym. 
 
S owa kluczowe: inwersyjna chromatografia gazowa, oprogramowanie, o-ksylen, haloizyt  
 
Abstract: In this article the method of study of measuring data with use the computer software 
modules to determination the adsorption isotherms was described. An example of the calcula-
tions the experiment data of adsorption o-xylene on halloysite sorbent was demonstrated. 
 
Key Words: inversegas chromatography, software, o-xylene, halloysite 
 
 
1. Wst p 
 (Introduction) 

 
Do pomiarów adsorpcji cz sto wykorzystuje si  metody inwersyjnej 

chromatografii gazowej. Pomiary adsorpcji, wykonywane za pomoc  tej me-
tody, polegaj  na wprowadzeniu próbki adsorbatu na adsorbent umieszczo-
ny w kolumnie chromatograficznej i analizie otrzymanego chromatogramu. 
Na podstawie wielko ci charakterystycznych dla po o enia i kszta tu profilu 
piku chromatograficznego mo na obliczy  fizykochemiczne parametry pro-
cesu adsorpcji. Zwykle do pomiaru wykonywanego metod  inwersyjnej 
chromatografii gazowej u ywa si  typowego chromatografu gazowego wy-
posa onego w dozownik, kolumn  zawieraj c  adsorbent oraz detektor. Na-
tomiast jest ma o u yteczne standardowe oprogramowanie dostarczane 
przez producentów chromatografów do rejestracji opracowania wyników 
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pomiarów inwersyjnej chromatografii gazowej. Oprócz pomiaru czasu reten-
cji piku chromatograficznego oraz obliczania jego powierzchni, jakie umo li-
wia standardowe oprogramowanie, jest konieczne wykonywanie innych ope-
racji jak np. okre lanie kszta tu piku, mo liwo  nak adania na siebie kilku 
pików. Do wyznaczania izoterm adsorpcji mo na stosowa  metod  podzia u 
piku zaliczan  do metod inwersyjnej chromatografii gazowej. Wymaga ona 
podzielenia piku na segmenty. Do takiego podzia u mo na zastosowa  pro-
gram KSPD (Komputerowy Program Przetwarzania Danych) [1]. Program 
ten nie posiada funkcji, które umo liwia yby zaawansowane opracowanie 
wyników. Do tego celu niezb dne jest zastosowanie tzw. Pakietu programów 
komputerowych. Pakietem nazywamy zestaw programów, które umo liwiaj  
obróbk  danych liczbowych, kompatybilnych pomi dzy sob , a równocze-
nie umo liwiaj  jednostkowe wykonywanie operacji z tymi danymi. Dane 

przenoszone pomi dzy programami z pakietu mog  by  przetwarzane przez 
program za pomoc  operacji, których nie posiada inny z programów pakietu. 
 

 
Rys. 1. Schemat opracowania danych chromatograficznych za pomoc  programu KSPD, Excel 

i Origin 
Fig. 1. The scheme elaborate of chromatographic data by the KSPD, Excel and the Origin soft-

ware 
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Schemat ideowy opracowania danych chromatograficznych do wyznaczenia 
izoterm adsorpcji metod  inwersyjnej chromatografii gazowej przedstawiono 
na rysunku 1. Program KSPD s u y do rejestracji i wyznaczania parametrów 
podzia u piku chromatograficznego. Nast pnie obliczenia fizykochemiczne 
s  wykonywane przez program Excel. Program Origin s u y do okre lania 
postaci równania izotermy adsorpcji i wyznaczania charakteryzuj cych j  
wielko ci. Ten program umo liwia tak e sprawdzanie zgodno ci ró nych 
równa  izoterm adsorpcji w wynikami pomiarów adsorpcyjnych. 
W niniejszym artykule przedstawiono metod  obliczenia izotermy adsorpcji 
o-ksylenu metod  inwersyjnej chromatografii gazowej z u yciem pakietu 
sk adaj cego si  z KSPD, Excela i Origina. 
 
2. Wyznaczanie izoterm adsorpcji metod  podzia u piku 
 (The determination of adsorption isotherms  

by profile peak method) 
 

Metod  obliczania wielko ci adsorpcji i ci nienia parcjalnego adsorba-
tów opisan  w pracy [2] przystosowano do komputerowej metody okre lania 
powierzchni piku chromatograficznego [3]. 

Na podstawie wielko ci powierzchni piku chromatograficznego i po-
wierzchni adsorpcyjnej okre lanej, jako pole utworzone na chromatografie 
przez moment od wprowadzenia próbki do kolumny adsorbatu do rozci -
gni tej linii schodzenia piku (rys. 2), wyznacza si  dla ka dego punktu izo-
termy ilo  zaadsorbowanej substancji oraz odpowiadaj ce jej równowago-
we ci nienie parcjalne w ruchomej fazie gazowej. Powierzchni  adsorpcyjn  
dzieli si  na i - cz ci równoleg ych do linii podstawowej (segmenty).  
Powierzchnie poszczególnych segmentów spe niaj  zale no : 
 

 
I

Iss SS
1

 (1) 

gdzie:  
SS � ca kowita powierzchnia adsorpcyjna [mVs], 
SIs � powierzchnia segmentu I ca kowitej powierzchni adsorpcyjnej. 
 
Wielko  adsorpcji aiI substancji i mo e by  obliczona na podstawie równania: 
 

 
p

I

Is

iI mS

Sn
a 1  (2) 

 
gdzie: 
n � ilo  moli dozowanego adsorbatu [mol], 
Sp � ca kowita powierzchnia piku adsorpcyjnego [mVs], 
m � masa adsorbenta [g]. 
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Odpowiadaj ce wielko ci adsorpcji aiI substancji i ci nienie parcjalne piI jest 
obliczone przez podzielenie wysoko ci piku chromatograficznego na I cz ci 
(rys. 2) zgodnie z równaniem: 
 

 
I

Ihh
1

 (3) 

gdzie:  
h � wysoko  piku [mV], 
hI � wysoko  I cz ci piku [mV]. 
Równowagowe ci nienia oblicza si  z równania:  
 

 RT
FS

hn
p

p

I

I

iI
1  (4) 

 
F � wielko  przep ywu gazu no nego [cm3/s], 
T � temperatura [K], 
R � sta a gazowa. 
Dla ilustracji sposobu obliczania zastosowano równanie izotermy Langmuira, 
które u yto w pracy [4] do wyra enia izotermy adsorpcji benzenu na sorben-
cie haloizytowym. 
Funkcj  izotermy adsorpcji wyra ono za pomoc  równania Langmuira: 
 

 n
AA

n
AA

S

A

pK
pKbr

a
a

1
 (5) 

 
gdzie: 
aA� masa adsorbatu [g], 
as� masa adsorbentu [g], 
r � stopie  pokrycia, 
KA � sta a równowagi adsorpcji adsorbatu [kPa-1], 
pA� ci nienie parcjalne adsorbatu A [Pa], 
n � wspó czynnik pot gowy (bezwymiarowy), 
b � wspó czynnik proporcjonalno ci (bezwymiarowy). 
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Rys. 2. Ilustracja sposobu podzia u chromatogramu do wyznaczania izoterm adsorpcji metod  

podzia u piku 
(a) dzielenie ca kowitej powierzchni adsorpcyjnej Ss na segmenty, gdzie SIs oznacza 
powierzchni  segmentu I, 
(b) dzielenie ca kowitej wysoko ci h piku adsorpcyjnego na segmenty, gdzie hi oznacza 
wysoko  segmentu 

Fig. 2. (The method of dividing profile of chromatographic used for peak determination of ad-
sorption isotherms by profile peak method; 
(a)the divison of total adsorption area Ss for segments, where SIs is the part l of adsorp-
tion area,  
(b)the divison of total height of adsorption peak h for segments, where hi is the part of 
height of adsorption peak) 

 
 
3. Program komputerowy system przetwarzania danych 

(The computer programme system of processing of data) 
 

Program Komputerowy System Przetwarzania Danych KSPD [1] jest 
programem przeznaczonym do obróbki danych chromatograficznych. W je-
go sk ad wchodzi dwukana owy przetwornik analogowo-cyfrowy, program re-
jestracji sygna ów z przetwornika, którego zadaniem jest równie  podstawo-
wa obróbka danych zarejestrowanych procesów oraz baza danych. 
Przetwornik analogowo-cyfrowy jest urz dzeniem znajduj cym si  na ze-
wn trz komputera, wykorzystuj cym szeregowe cze RS 232 do przesy a-
nia danych. Program KSPD pracuje w rodowisku Windows. ród o progra-
mu zosta o napisane w j zyku bazy danych Delphi firmy Borland. Program 
korzysta z mechanizmów zarz dzania baz  danych i generatora raportów tej 
firmy stanowi cy pakiet narz dziowy Delphi. Wszystkie dane, cznie z prze-
tworzon  postaci  sygna u z chromatografu s  pami tane w tablicach da-
nych w formacie Pradox. KSPD jest w du ej mierze baz  danych i to baz , 
w której tablice mog  by  swobodnie wykorzystywane do budowy w asnych 
baz danych lub jako standardowe dane przetwarzane w innych programach 
np. Excel, Origin itp. G ównym oknem programu KSPD jest typowe okno 
formularza ukazuj cego si  po uruchomieniu programu (rys. 3). Formularz 
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ten sk ada si  z dwóch sekcji, z których ka da jest zwi zana z jednym kana-
em pomiarowym. Na rysunku 4 przedstawiono okno tego programu z po-
dzielonym pikiem oraz obliczonymi warto ciami pola piku i pól poszczegól-
nych segmentów powierzchni adsorpcyjnej. Program ten umo liwia wybranie 
liczby segmentów, na jakie mo e by  podzielona powierzchnia adsorpcyjna. 
Liczb  podzia u mo na wprowadzi  w oknie Liczba pó ek, przez otwarcie 
zak adki Integrator w polu wyboru trybu pracy integratora i wybraniu rodzaju 
pracy Profil adsorpcyjny (rys. 5). 

 

 
 
Rys. 3. G ówne okno programu KSPD 
Fig. 3. Main window of KSPD programme 
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Rys. 4. Podzia  piku za pomoc  programu KSPD 
Fig. 4. The dividing profile of chromatographic peak by KSPD programme  
 

 
 
Rys. 5. Wybór liczby segmentów do podzia u piku 
Fig. 5. The choice of number for dividing profile of chromatographic peak 
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4. Program Excel 
(Excel programme) 

 
Excel jest najpopularniejsz  aplikacj  u ywan  do przetwarzania da-

nych liczbowych. To program symuluj cy na ekranie komputera tzw. zeszyt, 
który jest standardowym dokumentem i sk ada si  z arkuszy. Do komórek 
arkusza mo na wprowadza  dane w postaci liczb, tekstów i formu  oblicze-
niowych. Wprowadzane dane widoczne s  zarówno w komórce aktywnej, 
jak i na pasku formu y. Przez formu  obliczeniow  nale y rozumie  zapis, 
który przy spe nieniu pewnych wymogów formalnych pozwala otrzyma   
w wybranej komórce wynik oblicze  zrealizowanych zgodnie z procedur  ra-
chunkow  wprowadzon  przez u ytkownika. Procedura dzia a wykorzystuj c 
warto ci liczbowe, które mog  by  podane w sposób jawny (jako sta e) lub 
wyst powa  jako adresy komórek, w których zosta y umieszczone warto ci 
liczbowe. Excel posiada ok. 200 wbudowanych funkcji, które obejmuj  pod-
stawowe zagadnienia matematyki, statystyki i logiki, operacje na tekstach  
i bazach danych. Mo liwe jest tak e wykonywanie rozmaitych oblicze  fizy-
kochemicznych [5]. Na rysunku 6 przedstawiono wyniki podzia u piku prze-
niesione z programu KSPD i obliczanie wielko ci adsorpcji aiI substancji i  
i ci nienia parcjalnego piI za pomoc  programu Excel. 
 
5. Program Origin 

(Origin programme) 
 

W opisie wykonywania oblicze  ca  procedur  post powania przed-
stawiono zgodnie z instrukcj  programu [6] i prac  [7]. Wszystkie polecenia 
procedur podawano zgodnie z angielskoj zyczn  wersj  programu. 

Uruchomienie programu Origin powoduje otwarcie standardowego 
okna, które zawiera arkusz do wstawiania danych (rys. 7). Tak, jak w przy-
padku programu Excel, arkusz sk ada si  z komórek u o onych w kolumny 
oznaczone literami i wierszy oznaczonych liczbami. Wyniki pomiarów stop-
nia adsorpcji i pr no ci parcjalnej adsorbatów wstawiono, jako dane pro-
gramu Excel. Program Origin jest kompatybilny z programem Excel i zawiera 
odwo ania do niego. Rozwini cie opcji (Analysis) na pasku menu pozwala 
wybra  polecenie obliczenia metod  najmniejszych kwadratów (Nonlinear 
least squares fitter). Okno dialogowe wyboru równania (Select function) 
przedstawiono na rysunku 8. Nale y wybra  polecenie (Function), rozwin  
jego pasek i wybra  opcj  (Edit function), otwieraj c okno dialogowe przed-
stawione na rysunku 9. Do tego okna wpisuje si  równanie Langmuira (5). 
Jako warto ci sta e tego równania wpisuje si  w pasku formu y (Parameter 
names) KA,n, bsta a równowagi adsorpcji adsorbatu, wspó czynnik pot go-
wy, wspó czynnik proporcjonalno ci, jako warto ci niezale ne (Independent 
Variables) pA � ci nienie parcjalne adsorbatu, a jako warto ci zale ne (De-
pendent Variables) r stopie  pokrycia. W polu definicji (Definition) wpisano 
równanie (5), w polu formy wybrano rodzaj (Equations) i w polu nazwy wpi-
sano równanie Langmuira. Przyciskaj c przycisk (Save) mo na zapisa  po-
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sta  tego równania i wówczas przy kolejnych obliczeniach równanie to b -
dzie dost pne w oknie dialogowym wyboru funkcji (rys. 8). Nast pnie otwie-
ra si  okno dialogowe programu - wybieranie danych do oblicze  (Select 
Dataset). To okno (rys. 10) s u y do przyporz dkowania niezale nym i za-
le nym wielko ciom równania Langmuira (5) danych z arkusza (rys. 7), które 
wstawiono w oknie dialogu edycji funkcji (rys. 9). Przyporz dkowanie polega 
na zaznaczeniu wybranej wielko ci oraz zaznaczeniu wybranych danych  
i naci ni ciu przycisku (Assign). Przed wykonaniem w a ciwych oblicze  
metod  najmniejszych kwadratów, mo na okre li  ilo  cyfr znacz cych  
w obliczanych sta ych w równaniu i liczb  iteracji, otwieraj c okno dialogowe 
(Control Parameters). Na rysunku 11 przedstawiono to okno z zaznaczon  
liczb  cyfr znacz cych i liczb  iteracji. Jest mo liwe tak e ograniczenie wiel-
ko ci obliczanych sta ych przez utworzenie przedzia u warto ci dopuszczal-
nych. Taki przedzia  tworzy si  wstawiaj c dopuszczalne minimalne i mak-
symalne warto ci (okno dialogowe Parameter Constrains, rys. 12). Sta  
równowagi adsorpcji adsorbatu KA, wspó czynnik pot gowy ni wspó czynnik 
proporcjonalno ci b oblicza si  metod  najmniejszych kwadratów otwieraj c 
okno dialogowe (Fitting Session), zaznaczaj c pola wyboru (Vary?) i naci-
skaj c przycisk (10 Iter). W oknach (Value) i (Error) zostaj  wy wietlone wy-
niki oblicze  (rys. 13), a w polu opisowym zostaje wy wietlony raport. 

 
 

 
 
Rys. 6. Obliczanie wielko ci adsorpcji aiI substancji i i ci nienia parcjalne piI za pomoc  progra-

mu Excel 
Fig. 6. The calculations of adsorption aiI substance i and partial pressure piI by Excel pro-

gramme 
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Rys. 7.  Okno programu Origin z zamieszczonymi wynikami pomiarów adsorpcji 
Fig. 7. Window of Origin programme with the adsorption measurement data 
 

 
 
Rys. 8.  Okno programu - wybór funkcji 
Fig. 8. Window of Origin programme � the selection of function 
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Rys. 9.  Okno programu - wprowadzanie nowej funkcji 
Fig. 9. Window of Origin programme � the introduction of new function 
 
 
 

 
 
Rys. 10.  Okno programu - wybieranie danych do oblicze  
Fig. 10. Window of Origin programme � the selection of data of calculations 
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Rys. 11.  Okno programu - okre lanie dok adno ci oblicze  
Fig. 11. Window of Origin programme � the determination of accuracy of calculations 
 
 
 

 
 
Rys. 12.  Okno programu � okre lanie przedzia u warto ci obliczanych parametrów 
Fig. 12. Window of Origin programme �the determination of range of calculated parameters 
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Rys. 13.  Okno programu � obliczanie sta ej równowagi adsorpcji adsorbatu KA, wspó czynnika 

pot gowego n, wspó czynnika proporcjonalno ci b metod  najmniejszych kwadratów 
Fig. 13.  Window of Origin programme � the calculations of adsorption equilibrium constants 

KA, power coefficient n, proportionality coefficient b by least-squares method 
 
6. Przyk ad oblicze  

(Example of calculations) 
 

Jako przyk ad do oblicze  przedstawiono sposób wyznaczania izo-
termy adsorpcji o-ksylenu na sorbencie haloizytowym z kopalni Dunino. 

Pomiary adsorpcyjne wykonano przy u yciu chromatografu gazowego 
505 M sprz onego z komputerem PC wyposa onym w przetwornik analo-
gowo-cyfrowy i program KSPD. Przed pomiarami adsorpcji rurk  sorpcyjn  
zawieraj c  sorbent haloizytowy kondycjonowano w strumieniu azotu  
10 cm3/min, w temp. 195°C przez 24 godziny. Termostat rurki adsorpcyjnej 
utrzymywa  zadan  temperatur  pomiaru ±0,2°C. Temperatura dozownika 
160°C, temperatura detektora 160°C. Pomiary adsorpcji wykonano w tempe-
raturze 180°C. Na Rysunku 14 przedstawiono przyk ad dopasowania krzy-
wej wyra onej przez równanie (5) do wyników pomiarów adsorpcji o-ksylenu. 
 
7. Podsumowanie 

(Conclusions) 
 
Pakiet programów komputerowych sk adaj cy si  z KSPD, Excela i Ori-

gina pozwala na szybkie opracowanie wyników. Mo liwo  przenoszenia da-
nych pomi dzy programami z pakietu i przetwarzania ich za pomoc  operacji, 
których nie posiada inny z programów pakietu zdecydowanie u atwia prac . 
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