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مدلسازی و شبیه سازی راکتور غشایی تراوش تبخیری طی فرآیند استری شدن لوولینیک اسید 

 (CFDبا اتانول به منظور تولید اتیل لوولینات:آنالیز دینامیک سیالات محاسباتی )

 
 1الهام جلیل نژاد و 1,*،کامران قاسم زاده 1میلاد قهرمانی

 
 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 07/10/1399: دريافت مقاله

 08/04/1400 پذيرش مقاله:
 
 واکنش طی تبخیری تراوش غشائی راکتور عملکرد حاضر، یمطالعه در

 سیالات دينامیک روش پايه بر اتانول با اسیدلوولینیک استريفیکاسیون

. استشده سازیشبیه و مدلسازی لوولینات،اتیل تولید منظور به( CFD)2محاسباتی

 تزيس مهم مسئله يک عنوان به ای امروزهگلخانه اثر از ناشی زمین  کره شدن گرم

 گوگرد، اکسیدهای تولید ایگلخانه اثر مهم عوامل از. شودمی شناخته محیطی

 دتولی سوخت احتراق از پس که باشدمی اکسیدکربندی و نیتروژن اکسیدهای

 يستز پايه بر افزودنی ماده ، مشکل اين حل برای راهکارها از يکی اينرو از. شوندمی

 داشته را بهتری عملکرد احتراق حین در سوخت شودمی منجر که باشدمی توده

 انعنو به منظور همین به. کندمی جلوگیری جو در مذکور گازهای تولید از و باشد

 همدما متقارن بعدی دو مدل يک تحقیق، اين در مذکور مشکل حل راهکار يک

 از پس راستا اين در. استشده ارائه (PVMR) 3تبخیری تراوش غشائی راکتور برای

 هایداده اب آن نتايج یمقايسه و ثابت بستر راکتور عملکرد سازی شبیه و مدلسازی

 و تئوری نتايج بین( درصدخطا 1) خوبی تطابق گرديد مشاهده آزمايشگاهی،

 اوشتر غشائی راکتور کارائی از بهتر درک منظور به. استشده حاصل آزمايشگاهی

 دمای) یعملیات مختلف پارامترهای تأثیر استريفیکاسیون، واکنش طی در تبخیری

 روی بر( کاتالیست بارگذاری و خوراک مولار نسبت خوراک، جريان دبی واکنش،

 وانعن به. اندشده بررسی آب حذف درصد و اسید لوولینیک تبديل درصد مفاهیم

  به سبتن تبخیری تراوش غشائی راکتور عملیاتی، شرايط تمامی در کلی نتیجه يک

 .استداده نشان را بهتری عملکرد 4(TR)معمولی ثابت بستر راکتور

 

 واژگان کلیدي:
 ی،ریتبخ تراوش يیغشا راکتور

 ،یساز هیو شب یمدلساز 

 ،دیاس کینیلوول

 .ناتیلوول لیات

 

 

 مقدمه-1
 نعنوا به امروزه ایگلخانه اثر از ناشی زمین کره شدن گرم

 ادهاستف. استشده شناخته محیطی زيست مهم مسئله يک

 پوشش کاهش و نفت از شده مشتق فسیلی سوخت از

 جو در (2COاکسیدکربن )دی میزان افزايش باعث گیاهی

                                                 
 Kamran.ghasemzadeh@uut.ac.irنويسنده مسئول:  پست الکترونیک *

 گروه مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی ارومیه، ارومیه، ايران.1

 گازهای مقدار افزايش اکسیدکربن،دی از جدا. است شده

 ا،هکلروفلوئوروکربن مانند احتراق از پس شده تشکیل

 و (NOxنیتروژن ) اکسیدهای ها، متان،هیدروکربن

 ایگلخانه اثر افزايش باعث ( نیزSOxگوگرد ) اکسیدهای

 زمین کره شدن گرم به منجر ایگلخانه گازهای .شوندمی

2 Computational fluid dynamic 
3 Pervaporation membrane reactor 
4 Traditional fixed bed rector(TR) 

mailto:Kamran.ghasemzadeh@uut.ac.ir
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 محیطی زيست نظر از. شوندمی هوايی و آب تغییرات و

 اثر که است اين زيستی هایسوخت از استفاده اصلی مزيت

 آينده در .دهندمی کاهش را اسیدی و ایگلخانه های باران

 و اتانولبیو از جمله بیوديزل از استفاده اهمیت نزديک،

 ديزل از استفاده اهمیت نه چندان دور، آينده همچنین در

 سلولزی توده زيست پايه بر افزودنی مواد و 1تروپش-فیشر

 توده زيست پايه بر (EtLA)2لوولینات اتیل. يابدمی افزايش

 EtLA از استفاده .است سوخت در مهم افزودنی ماده يک

 دهباز و افزايش طول عمر  بر علاوه زيستی سوخت عنوان به

 کمتری NOx و (COمونوکسیدکربن ) انتشار بالاتر موتور،

 و NOx ديزلی موتورهای که آنجا از. کندمی فراهم را

 رب منفی تأثیرات ، کنندمنتشر می  زيادی خروجی گازهای

 کیي اثرات، اين بردن بین از منظور به. دارند  زيست محیط

 فسیلی سوختهای به 3اکسیژنات افزودن روشها، مهمترين از

 ناختهش سوخت اکسیژنات عنوان به هالوولیناتآلکیل. است

 اشتعال دمای خواصی از قبیل دلیل به EtLA. شوندمی

توجه  بالا بازده با تمیز احتراق و ٪33 اکسیژن میزان ، زياد

 .]6-1[کندمی جلب خود به را زيادی

 که دهستن مهمی شیمیايی ترکیبات از لوولینات استرهای 

 ها کننده نرم و ها حلال ، سوخت افزودنی مواد عنوان به

 عنوان هب تواندمی لوولیناتاتیل .گیرندمی قرار استفاده مورد

 وزنی درصد 5 تا ديزل سوخت در زيستی افزودنی ماده

 4اسیوناستريفیک لوولینات توسط واکنشاتیل. شوداستفاده

 اسید کاتالیزورهای حضور در اتانول با 5لوولینیک اسید

 از دهنده واکنش دو هر .شودمی سنتز ناهمگن يا همگن

 ایهدهنده واکنش از استفاده. شوندمی تولید زيستی مواد

 سازگار و به يک فرايند سبز را EtLA فرآيند تولید زيستی،

 .]8و  7[کندتبديل می زيست محیط با

 EtLA  مانند همگن کاتالیزورهای از استفاده با معمولاا 

 4SO2H، HCl 4 وPO3H کاتالیزورهای اين. شودمی سنتز 

 سال در ، بنابراين. هستند خورنده و بازيافت غیرقابل اسیدی

 به مندعلاقه تحقیقاتی های گروه از بسیاری ، اخیر های

 ناهمگن کاتالیزورهای. هستند سبز کاتالیزورهای کشف

 برمعايب کاتالیزورهای غلبه برای خوبی گزينه جامد اسید

 از راحتی به توانندمی ناهمگن کاتالیزورهای. هستند همگن

 .]11-8[گیرندقرار استفاده مورد و شده جدا واکنش مخلوط

                                                 
1 Fischer-Tropsch 
2 ethyl levulinate(EtLA) 
3 oxygenate 

 کاهش مانند مزايايی واحد، عملیات چند يا دو از ترکیبی

 جداسازی و واکنش. کندمی فراهم را انرژی مصرف و هزينه

 ( انجامPVMRغشايی تراوش تبخیری ) راکتور در همزمان

 افزايش درصد تبديل PVMR اصلی کاربرد.شودمی

 فرعی فرآورده حذف نتیجه و در پذير برگشت هایواکنش

 .باشدمداوم می طور به واکنش مخلوط از غشا، با

 ایمونهن الکلها و کربوکسیلیک اسیدهااستريفیکاسیون 

 را آب و استر که است تعادل به محدود واکنش از معمول

میزان درصد تبديل واکنش  .کندمی تولید فرآورده عنوان به

به منظور جابجايی تعادل  و است کم به هنگام تعادل،

شود، از ی بیشتری استفاده میواکنش از واکنش دهنده

 تمحصولا حذف ، اساس اين بر. يابدمی اينرو هزينه افزايش

 .کندمهار می را شیمیايی تعادل ، واکنش طول در واکنش

 فرآيند تراوش از استفاده با آب يا حذف استر ، بنابراين

 واکنش. است استر سنتز برای مفیدی فناوری تبخیری،

 ،تبخیریتراوش  از استفاده برای مطالعه مورد

 EtLA ولیدت اتانول برای استريفیکاسیون لوولینیک اسید با

 :]20-12[است آب بصورت زير و

(1)              O2+H3O12H7OH=C5H2+C3O8H5C       

 های نظریهای بالای آزمايشگاهی، ارزيابیهزينهباتوجه به  

به منظور يافتن پارامترهای عملیاتی بهینه برای دستیابی 

عملکرد بهتر راکتور غشائی تراوش تبخیر در طی واکنش 

تواند بسیار می (LA-ESR)اسید لوولینیک استريفیکاسیون

يکی از مواردی است که دراين راستا  CFDباشد. روش  مؤثر

 رد فراوانی دارد. کارب

اند توارزيابی غشاهای متفاوت در فرآيند های شیمیايی می

نگاه وسیعی را در ارتباط با عملکرد فرآيند مورد نظر ارائه 

در راکتور غشايی  LA-ESRسازی فرآيند دهد. شبیه

برای اولین بار  EtLAتراوش تبخیری که به منظور تولید 

است قابلیت آن را دارد که عملکرد غشاهای  انجام شده

متفاوت را طی اين فرآيند ارزيابی کند. همچنین با بدست 

آوردن نتايج عبوردهی برای غشايی خاص در آزمايشگاه، اين 

تواند ديدگاه مناسبی را پیش از راه اندازی شبیه سازی می

در  پژوهشگر ايجاد  تبخیری واحد راکتور غشايی تراوش 

.]24-21[کند

4 esterification 
5 livulinic acid esterification (LA ESR) 
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راکتور غشايی تراوش  در LA-ESR واکنش فعلی، کار در

 اثرات ارزيابی برای CFD روش از استفاده با تبخیری

 بارگذاری واکنش، مهم عملیاتی، مانند: دمای پارامترهای

 خوراک جريان سرعت و خوراک مولار نسبت ، کاتالیست

 ردعملک با مقايسه در راکتور غشايی تراوش تبخیری برای

لذا در اين پژوهش  است.بستر ثابت بررسی شده راکتور

در راکتور غشائی تراوش تبخیری در  LA-ESRفرايند 

-مدلسازی و شبیه CFDحالت دو بعدی بر مبنای روش 

ها برای درصد تبديل بررسیاست و سازی شده

اسید و میزان حذف آب در شرايط عملیاتی ذکر لوولینیک

 باشد. میشده، 

 مدلسازي و شبیه سازي فرآیند-2
 تراوش ( شماتیکی از راکتور غشائی بسترثابت1) شکل

اسید به همراه لوولینیک دهد. خوراک را نشان می تبخیری

به  لوولینات و آبو اتیل وارد بخش واکنش شده اتانول

تولید شده توسط غشا  آبشود. عنوان محصول تولید می

. ماژول راکتور شوداز محیط واکنش خارج می پلیمری

  باشد.ای میلوله به صورتغشائی مورد نظر 

 فرضیات اصلی مدلسازي:

  سیستم همدما 

  سیستم دو بعدی و پايا 

 و غشاء مقاومت انتقال  در مرز مشترک خوراک

 است.ناچیز درنظر گرفته شدهجرم 

  عملکرد غشاء و کاتالیست در طول فرآيند ثابت

 است.

 
 یریتراوش تبخ شماتیکی از راکتور غشائی بستر ثابت -1شکل 

 )واحدها سانتیمتر است(

 معادلات و روابط حاکم بر مدل-2-1

معادلات حاکم بر مدل در دو سمت واکنش و  1 در جدول

در معادله ی مومنتوم مربوط  Sاست. پارامتر نفوذ ارائه شده

 شود:به بخش واکنش به صورت زير بیان می

                                                 
1 Forchheimer 

𝑆 = −
𝜇

𝐾𝑏𝑟
 𝑢 + 𝛽𝐹|𝑢|𝑢                             (2)                                                                                                                    

 brK ، است گاز مخلوط ويسکوزيته μ آن در که

 ذرات برای 1فريشهیمر ضريب Fβ و کاتالیست نفوذپذيری

 شوند:کاتالیستی است که به صورت زير تعريف می

𝐾𝑏𝑟 =
𝑑𝑐𝑎𝑡

2  𝜀3

180(1−𝜀)2                                       (3)                                          

𝛽𝐹 =
1∙75𝜌

√150𝐾𝑏𝑟𝜀3
                                        (4)  

وابسته به  𝐷𝑒𝑖ضريب نفوذ مؤثر در محیط متخلخل، 

 اي اشباع متخلخل محیطدر  ساختار محیط متخلخل است.

 :ودشیم تعريف زير صورت به مؤثر پذيری نفوذ ، اشباع نیمه

𝐷𝑒𝑖 =
𝜀

𝜏
𝐷𝐿𝑖      ;  (𝜏 = 𝜀−1/3)                  (5)                                                                                                             

μ  مايعويسکوزيته،catd ،قطر ذرات کاتالیستی 𝜌 دانسیته

ی انتقال جرم در معادله باشد.تخلخل کاتالیست میε ومايع 

iR تخلخل و قطر اندازه  .]27[سرعت واکنش هر ماده است

لازم  .]26[باشدمیلیمتری 01/0و  3124/0ذرات به ترتیب 

در سمت نفوذ به دلیل نبود  εو iRبه ذکر است که مقادير 

ته شدهر گرفواکنش و کاتالیست به ترتیب صفر و يک درنظ

مربوط به فلاکس عبوری انتقال جرم از  𝑆𝑖پارامتر ت. اس

شود که ( تعريف می6با معادله) 𝑆𝑖باشد. غشای پلیمری می

باشد که از معادله ی فلاکس عبوری آب می 𝐽𝐻2𝑂در آن 

 .]25[شود( محاسبه می7)

𝑆𝑖 =
𝐴 𝐽𝐻2𝑂𝑀𝐻2𝑂

𝑉
           (6      )                                                                                                                                    

JH2O= 1 ∙ 19 × 107 exp (−
𝐸

𝑅𝑇
) (exp(2 ⋅ 17𝑤𝑤) − 1)  

E=49.96[kJ/mol]                                          (7)                                     

به ترتیب وزن  Vو  𝑀𝐻2𝑂، 𝐴،𝑤𝑤در معادلات بالا 

 آب و حجم سطح غشا، کسر جرمی مولکولی آب،

 باشد.های محاسباتی میالمان

از طرفی روابط استفاده شده در ارزيابی عملکرد راکتور 

غشائی تراوش تبخیری و معمولی مشتمل بر مفاهیم درصد 

به قرار زير  (LA)اسیدلوولینیک حذف آب و درصد تبديل 

 است:

(8) LA-conversion(%)=
LAin−LAout

LAin
*100 
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(9) Water removal (%) 

=
H2OPermeate

H2OPermeate+H2Oretentate
*100   

                                                                                                                                                   
 CFDمعادلات حاکم در مدل  -1جدول 

 سمت نفوذ سمت واکنش

 معادله پیوستگی
𝛁 ∙ (𝝆 ∙ 𝒖 ∙ 𝜺) = 𝟎 

 

 معادله پیوستگی
∇ ∙ (𝜌 ∙ 𝑢) = 0 

 معادله مومنتوم
𝝆

𝜺𝟐 ((𝒖 ∙ 𝜵)
𝒖

𝜺
)

= 𝜵

∙ [−𝒑𝑰

+
𝝁

𝜺
(𝜵𝒖 + (𝜵𝒖)𝝑𝒓)

−
𝟐𝝁

𝟑𝜺
(𝜵𝒖)𝑰] + 𝑺 

 معادله مومنتوم
𝜌(𝑢 ∙ ∇)𝑢
= ∇ ∙ [−𝑝𝑟𝐼

+ 𝜇(∇𝑢 + (∇𝑢)𝜗𝑟)] 

 معادله انتقال جرم
𝒖 ∙ 𝛁𝒄𝒊 = 𝛁 ∙ [(𝑫𝒆𝒊)𝛁𝒄𝒊]

+ 𝑹𝒊

+ 𝑺𝒊 

 

 معادله انتقال جرم
∇ ∙ (−𝒟𝑖∇𝑐𝑖 + 𝑢𝑐𝑖) = 0 

به ترتیب مقدار جريان مولی  out و inمنظور از زيرنويس 

باشد و همچنین زيرنويس در ورودی و خروجی راکتور می

.permeateO2H  و.retentateO2H  به ترتیب مقدار جريان مولی

 دهند.آب در سمت نفوذ و واکنش را نشان می

 سینتیک واکنش-2-2

 ز معادلهالوولینیک اسید با اتانول  واکنش استريفیکاسیون

موده و نرخ سرعت اين واکنش بر روی ( تبعیت ن1)

( 13تا  10با روابط ) Smopex-101 ناهمگن کاتالیست

 :]26[شودتعريف می

(10) 𝑅1 = 𝑘1.0𝑐𝐿𝐴(𝑐𝐿𝐴𝑐𝐸𝑡 −
1

𝐾
𝑐𝐸𝑡𝐿𝐴𝑐𝑤)   

 (self catalyzed)                                                                                               

(11) 𝑅2 = 𝑘2.0𝜌𝑐𝑎𝑡(𝑐𝐿𝐴𝑐𝐸𝑡
1

𝐾
𝑐𝐸𝑡𝐿𝐴𝑐𝑤)   

(heterogeneous catalyst = Smopex-101) 

(12) Rt =R1 + R2              

(13) 

𝑟𝐿𝐴 = 𝑟𝐸𝑡 = −Rt  & 

                             𝑟𝐿𝐴𝐸𝑡 = 𝑟𝐻2𝑂 = Rt 

𝑘𝑖 = 𝑘𝑖0 exp (−
𝐸𝑖

𝑅
(

1

𝑇
−

1

𝑇𝑟𝑒𝑓
)) 

                                                 
1 Finite element 

 بيضر Kو  ستیکاتال ی تهیدانس 𝜌𝑐𝑎𝑡( 11معادله ) در

 شود:یم فيتعر ريباشد که به صورت زیثابت تعادل م

𝐾 = 𝐾𝑟𝑒𝑓 exp (−
∆𝐻

𝑅
(

1

𝑇
−

1

𝑇𝑟𝑒𝑓
))              (14)                                                                                           

 2 پارامترهای استفاده شده در سرعت واکنش، در جدول

 است. گزارش شده

 ]26[پارامترهای استفاده شده در سرعت واکنش -2جدل 

 واحد مقدار اسم پارامتر
∆𝐇 15/14 آنتالپی kJ/mol 

E1  انرژی

 اکتیواسیون

32/51 kJ/mol 

E2  انرژی

 اکتیواسیون

39/38 kJ/mol 

Kref 18/3 ثابت تعادل  - 

k1,0 14-10 × 5/74 ثابت سرعت (m3 /mol)2/s 

k2,0 10-10 × 5/32 ثابت سرعت (m3 /mol)⋅(m3 

/kg)/s 

Tref 333 دمای مرجع K 

 شرایط مرزي-2-3

کافی اعمال شود. به منظور حل معادلات بايد شرايط مرزی 

( ارائه 3(، شرايط مرزی در جدول)1با توجه به شکل)

به ترتیب شعاع لوله و پوسته در راکتور   2Rو 1Rاست.شده

 باشند.غشائی تراوش تبخیری می

 شرايط مرزی برای حل معادلات مدل راکتور غشائی -3جدول 

 مکان راکتور غشایی  راکتور معمولی

سمت جريان  

 نفوذ

  سمت واکنش

 Z=0 ورودی ------- ورودي

 Z=L خروجی خروجی خروجی

𝝏𝒄

𝝏𝒓
= خروجی آب  𝟎

براساس معادله 

 نفوذ

------- 1r=R 

------ ------- 𝜕𝑐

𝜕𝑟
= 0 

2r=R 

  روش حل معادلات-2-4

، به CFDبر پايه روش  4.5 تجاری کامسول افزاراز نرم 

عنوان شبیه ساز و برای حل معادلات حاکم استفاده شده 

برای حل  1در اين نرم افزار از تکنیک اجزاء محدوداست. 

استفاده شدهمتقارن دو بعدی   CFDمدلمعادلات حاکم بر 

 ت.اس
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ادامه  001/0حل عددی معادلات تا ضريب خطای کمتر از  

 است. داشته

 بررسی استقلال نتایج مدلسازي از مش بندي-2-5

، استقلال از مش جزء CFDسازی براساس روش در شبیه

ازی سموارد مهمی است که بايد بیش از تحلیل نتايج شبیه

زی ساگیرد. در واقع نتايج حاصل از شبیهمورد بررسی قرار

های ايجاد شده باشند. لذا در بايد مستقل از تعداد گره

، ا اتانوللوولینیک اسید ب سازی راکتور استريفیکاسیونشبیه

اسید برای دو حالت راکتور مفهوم درصد تبديل لوولینیک

غشايی تراوش تبخیری و راکتور معمولی بستر ثابت و 

 در همچنین درصد حذف آب برای راکتور غشايی

ی مختلف مدل بررسی گرديد. از اين رو، در اين هامش

افزايش داده  8624به  469های مدل از بررسی تعداد مش

اسید در اين محدوده مطابق شکل و درصد تبديل لوولینیک

( مشهود است 2( گزارش گرديد. همانطور که در شکل)2)

ر ها ددرصد تبديل لوولینیک اسید با افزايش تعداد مش

تغییر چندانی ندارد و اين مقدار در  5000ز اعداد بزرگتر ا

و در راکتور غشائی  96/63درصد به  65راکتور بستر ثابت از 

است و همچنین ب کاهش يافته 46/65درصد به  67از 

است. کاهش يافته 36/68به  71درصد حذف آب از مقدار 

به عنوان مش استاندارد برای ادامه  5000لذا تعداد مش 

 است. گرديده شبیه سازی لحاظ

 
استقلال از مش در درصدتبديل لوولینیک اسید و  -2شکل 

درصد حذف آب برای راکتور غشايی تراوش تبخیری و 

درجه  60گرم، دما=  5/3معمولی.)وزن کاتالیست=

(، نسبت CC/sسی سی بر ثانیه) 2سانتیگراد،دبی خوراک=

 (1:1( Et/LAمولار خوراک)

                                                 
1 Russo 

 نتایج و بحث-3

 مدلنتایج اعتبارسنجی -3-1

دهد تطابق درست سازی ارزش میآنچه که به يک شبیه

های آزمايشگاهی است. لذا در نتايج استخراجی با داده

نشان داده شده  (4)جدول که در تحقیق حاضر، همانطوری

 آزمايشگاهیهای سازی با دادهاز ارزيابی نتايج شبیه است،

در  است.تطابق خوبی حاصل شده ]26[ و همکاران 1روسو

در  داسیلوولینیکتبديل  اعتبارسنجی نتايج مدل، درصد

، مدنظر قرار گرفته است. میزان خطای راکتور بستر ثابت

های آزمايشگاهی در توسط نتايج تئوری در مقايسه دادهم

 است.درصد محاسبه شده1حدود

اعتبارسنجی مدل ارائه شده با شرايط  -4 جدول

 ]26[آزمايشگاهی

درصد تبديل 

یک لوولین

 اسید)مدلسازی(

درصد تبديل 

لوولینیک 

 اسید)آزمايشگاهی(

دبی جريان  

 [CC/s]خوراک

 [K]دما

58/24  5/24  3/13  313 

093/29  31 3/13  318 

899/34  2/35  10 318 

 غلظت بررسی توزیع-3-2

واند تداشتن تصويری از توزيع کسر مولی مواد مختلف، می

سازی و طراحی راکتور تری را در بهینهامکان تحلیل عمیق

توزيع  الف-(3شکل) .فراهم کند  تراوش تبخیریغشائی 

تراوش تبخیری را در سه  در راکتور غشائی آبکسر مولی 

در قسمت واکنش تولید  آبدهد. نشان میدمای متفاوت 

دی تا خروجی رو کسر مولی آن از ابتدای وروشود از اينمی

به طور  آبد است. در حین تولیراکتور افزايش يافته

از محیط  پلیمریتولیدی توسط غشای  آبهمزمان، 

در  آبشود به همین دلیل کسر مولی واکنش خارج می

با توجه به  ، روی سطح غشاء بیشتر است.نفوذسمت 

کسر مولی آب با افزايش دما در سمت واکنش  (الف-3شکل)

به دلیل خروج از غشا روند کاهشی دارد. در اثبات اين مورد 

است، که کسر مولی آب بر روی غشا ارائه شده (ب-3شکل)

دهد. همانطور که مشخص است با افزايش دما را نشان می

است چرا که میزان خروج آب از محیط واکنش افزايش يافته

درجه سانتیگراد کسر مولی آب يک روند  40در دمای 

درجه سانتیگراد کسر  60افزايشی دارد و با افزايش دما به 

س از تولید به دلیل خروج آب توسط غشا روند مولی آب پ
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درجه  80است. اين مورد در دمای کاهشی پیدا کرده

سانتیگراد بیشتر مشهود است. چرا که پس از تولید، آب 

شود. البته دو دلیل را برای اين توسط غشا سريعا خارج می

 توان ذکر کرد. اولرفتار راکتور غشايی تراوش تبخیری می

يش دما میزان درصد تبديل افزايش يافته و از آنکه با افزا

يابد، که اين امر موجب رو میزان تولید آب افزايش میاين

افزايش نیروی محرکه و درنتیجه خروج بیشتر آب توسط 

( 7ی )شود. دلیل دوم آن است که با توجه به معادلهغشا می

ی ی رابطهباشد، نشان دهندهکه معادله نفوذ آب می

رو با افزايش دما ادله نفوذ با دما است و از اينمستقیم مع

 يابد.میزان خروج آب از محیط واکنش افزايش می

 
الف( پروفايل توزيع آب در راکتور غشايی تراوش  -3شکل 

تبخیری در دماهای متفاوت، ب(نمودار توزيع کسر مولی 

بر روی سطح غشا در دماهای متفاوت. )وزن 

درجه سانتیگراد، دبی  60گرم، دما=  5/3کاتالیست=

(، نسبت مولار  CC/sسی سی بر ثانیه) 2خوراک=

 (1:1( Et/LAخوراک)

 پارامترهاي عملیاتی تأثیرارزیابی  -3-3
 ،عملکرد راکتور غشايی تراوش تبخیری برای تحلیل بهتر

عملکرد اين نوع راکتور در مقايسه با راکتور معمولی در قالب 

به  آب حذفو درصد  اسیدلوولینیک مفاهیم درصد تبديل 

ازای تغییر پارامترهای عملیاتی مشتمل بر دمای واکنش، 

و دبی جريان نسبت مولار خوراک، بارگذاری کاتالیست 

محدوده  5 خوراک مورد بررسی قرار گرفت. در جدول

اتی جهت ارزيابی مذکور ارائه شدهتغییرات پارامترهای عملی

 است.

 دماي واکنش تأثیر-3-3-1

ی سآرنیو آب و سینتیک واکنش به معادلاتفلاکس معادله 

 را نشان دماگی که وابست (11و  10، 7)معادله های 

بستگی دارند و با افزايش دما درصد تبديل  دهند،می

يابند. درصد حذف آب هر دو افزايش میو اسید لوولینیک

در راکتور غشائی تراوش نتايج حاصل از شبیه سازی 

 .است( نشان داده شده4شکل)تبخیری و معولی در 

شرايط ارزيابی پارامترهای عملیاتی در عملکرد  -5 جدول

 راکتور غشائی تراوش تبخیری و راکتور معمولی
 بارگذاری

 کاتالیست

نسبت 

  مولار 

 خوراک
(Et/LA) 

تأثیر دبی 

جريان 

 خوراک

تأثیر 

 دما

 پارامترهای

 عملیاتی

 (K)دما متغیر 333 333 333

 جريان دبی 2 متغیر 2 2

CC)خوراک

/s) 

 مولار نسبت 1:1 1:1 متغیر 1:1

/Et)خوراک

LA) 

5/3 متغیر  5/3  5/3  بارگذاری 

 (g)کاتالیست

 

 
درصد تبديل لوولینیک اسید و درصد حذف آب  -4شکل 

گرم، دبی  5/3به ازای دماهای متفاوت. )وزن کاتالیست=

(، نسبت مولار CC/sسی سی بر ثانیه) 2خوراک=

 (Et/LA =1:1خوراک)

در راکتور معمولی با افزايش  اسیدلوولینیکدرصد تبديل 

 46/57 از ،درجه سانتیگراد 80تا  درجه سانتیگراد 40دما از 

درصد  78/57درصد و برای راکتور غشائی از 57/67درصد تا 

به  درصد حذف آباست. درصد افزايش داشته 22/71تا

درصد افزايش درصد است، در واقع میزان  31/74دست آمده

 باشد.درصد می 31/74تا  36/54از  حذف آب
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 دبی خوراک تأثیر-3-3-2

افزايش جريان خوراک منجر به کاهش زمان اقامت خوراک 

شود و اين امر کاهش درصد تبديل در دو راکتور معمولی می

( مشاهده 5و غشائی را به همراه دارد. همانطوريکه در شکل )

جريان خوراک درصد تبديل لوولینیکشود، با افزايش می

 88/61درصد به  07/64اسید در راکتور معمولی از مقدار

 35/62به  73/70درصد و نیز در راکتور غشائی اين پارامتر از

از طرفی درصد حذف آب  درصد کاهش يافته است.

است، با افزايش درصد کاهش پیدا کرده 41/67تا  64/72از

جريان خوراک میزان تولید آب کاهش و به تبع آن فشار 

کند که اين بخار آب در سمت واکنش کاهش پیدا می

هش نیروی محرکه و در نهايت کاهش درصد امرمنجربه کا

 شود.حذف آب می

 
درصدتبديل لوولینیک اسید و درصد حذف به ازای  -5شکل 

 60گرم، دما=  5/3دبی های خوراک متفاوت. )وزن کاتالیست=

 (Et/LA =1:1درجه سانتیگراد، نسبت مولار خوراک)

 نسبت مولار خوراک تأثیر-3-3-3

ور غشايی راکتبر عملکرد  بسیاری تأثیريک پارامتر ديگر که 

است.  (Et/LA) ، نسبت مولی خوراک تراوش تبخیری دارد

حضور نسبت بیشتری از در  اسیدلوولینیکتبديل زياد 

 قابل دسترسی است. اتانول 

است ، با افزايش نشان داده شده( 6)همانطور که در شکل

يابد. افزايش می اسیدلوولینیکنسبت مولی خوراک ، تبديل 

  Et / LA، افزايش نسبت  LA-ESRبا توجه به واکنش 

 ،بنابراين تواند واکنش را به سمت محصولات سوق دهد.می

 توانمی Et/LA افزايش نسبت با ، لوشاتلیه اصل به توجه با

 رفط از. داد افزايش را آب تولید و اسیدلوولینیک تبديل

 واقع، در. ((6شکل)) يابدمی افزايش آب درصد حذف ، ديگر

 با ،واکنش و نفوذ طرف دو هر در آب گرفتن نظر در با

 آب برای نفوذ محرک نیروی ، خوراک مولار نسبت افزايش

يابد و از اين رو شاهد افزايش درصد حذف آب می افزايش

 .هستیم

 
درصدتبديل لوولینیک اسید و درصد حذف به ازای  -6شکل 

گرم،  5/3تالیست=نسبت مولارهای خوراک متفاوت. )وزن کا

 (CC/sسی سی بر ثانیه) 2درجه سانتیگراد،  60دما= 

 بارگذاري کاتالیست تأثیر-3-3-4

بارگذاری کاتالیست جز مواردی است که در راکتورهای 

گیرد. در واقع سرعت بستر ثابت معمولا مورد توجه قرار می

ی مستقیمی با واکنش و به تبع آن درصد تبديل رابطه

مقدار کاتالیست موجود در راکتور بستر ثابت دارد. از اينرو 

ايش زرود با افزايش میزان بارگذاری کاتالیست افانتظار می

 درصد تبديل را شاهد باشیم. 

 
درصدتبديل لوولینیک اسید و درصد حذف آب به  -7شکل 

درجه  60ازای مقدار بارگذاری متفاوت کاتالیست.)دما= 

(نسبت مولار CC/sسی سی بر ثانیه) 2سانتیگراد،دبی خوراک=

 (1:1( Et/LAخوراک)

( مشهود است با افزايش میزان گرم 7همانطور که در شکل )
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د در اسیاتالیست شاهد افزايش درصد تبديل لوولینیکک

هستیم. اما اين روند در راکتور غشايی تراوش تبخیری 

راکتور معمولی تقريبا مقدار ثابتی دارد. البته دلیل افزايشی 

بودن در راکتور غشايی تراوش تبخیری خروج آب از محیط 

واکنش است. اگرچه اين تفاوت مقدار برای راکتور غشايی 

باشد. درصد حذف آب با افزايش گرم آب نیز زياد نمی

است که مانند درصد تبديل، تفاوت در انتها و افزايش يافته

توان می LA-ESRباشد. بنابراين در واکنش ابتدا زياد نمی

 گفت بارگذاری کاتالیست تأثیر چندانی ندارد.

 نتیجه گیري-4
به  CFDمدل دو بعدی متقارن ايزوترمال بر پايه روش 

لوولینات در راکتور غشائی تراوش تبخیری منظور تولید اتیل

است. پس از اعتبارسنجی ارائه شده LA-ESRطی واکنش 

های آزمايشگاهی، درصد تبديل نتايج مدل با داده

لوولینات و حذف آب برای راکتورهای غشايی و معمولی اتیل

 در دما، دبی خوراک،نسبت مولار خوراک و مقدار بارگذاری

کاتالیست متفاوت بررسی شد. در بررسی تأثیر دما نتايج 

ی افزايش درصد تبديل لوولینیک اسید در دو نشان دهنده

است و به تبعیت از آن درصد حذف آب نیز راکتور بوده

دبی خوراک نیز جزء پارامترهای مهم  است.افزايش يافته

رو  اين باشد. ازتأثیرگذار در عملکرد راکتورهای غشائی می

با بررسی اين پارامتر در روند افزايشی آن، شاهد کاهش 

مقدار درصد تبديل در دو راکتور و کاهش درصد حذف آب 

در راکتور غشايی تراوش تبخیری بوديم. همچنین نسبت 

مولار خوراک که اهمیت بسزايی در روند عملکرد دو راکتور 

 Et/LAگرفت. با افزايش نسبت دارد مورد بررسی قرار

 شودن برخورد بیشتری برای واکنش دهنده ايجاد میامکا

از اين رو افزايش درصد تبديل و درصد حذف آب حاصل 

شد. در نهايت با افزايش مقدار بارگذاری کاتالیست در دو 

راکتور ، میزان درصد تبديل و درصد حذف آب روند 

است. البته لازم به ذکر است در تمامی افزايشی داشته

راکتور غشايی تراوش تبخیری نسبت به شرايط عملیاتی، 

است. راکتور معمولی، عملکرد بهتری را از خود نشان داده

 پذيریلذا نتايج حاصل شده در تحقیق حاضر، امید امکان

ها برای سوخت های فسیلی بیش از جايگزينی بیوديزل

 دهد.بیش افزايش می
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