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The catalytic reduction of the organic pollutant, 4-nitrophenol to 4-

aminophenol was simulated as a model reaction in contact with the polymer-

based silver catalyst in a packed bed. The decrease in the catalyst activity as a 

result of the product residues on the catalyst and also the effect of the 

deactivation rate constant and conversion rate changes were investigated. Three 

different values for the deactivation rate constant were chosen as 4.810-5, 

2.410-4, and 1.210-3 m3 mol-1 s-1. The results showed that by increasing the 

catalyst deactivation rate constant, at the end of the studied time, the conversion 

decreases by 2, 10, and 70%, respectively, and the catalyst activity decreases 

by 25, 75, and 95%, respectively. Also, the activity of the catalyst throughout 

the catalytic bed exhibited a greater drop compared to the upper part of the bed 

due to the accumulation of the product in the lower part of the bed. Therefore, 

it is important to choose an appropriate catalyst with the minimum deactivation 

rate constant to achieve the highest conversion percentage and the highest 

catalyst activity value. 

DOI: https://doi.org/10.22075/jme.2024.31327.2500 

 

Keywords:  

Packed bed , 
Polymer-based silver 

catalyst , 
4-Nitrophenol, 
4-Aminophenol, 
Catalyst activity. 
 
 

  

© 2024 Published by Semnan University Press.  
This is an open access article under the CC-BY 4.0 license.( https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/) 

 

 

https://doi.org/10.22075/jme.2024.31327.2500
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


 1403، تابستان  77و دوم، شماره    ستیسال ب  ی در مهندس  یمجله مدل ساز

 

  استناد به این مقاله:
  ینده یآل  لیدر تبد یمریپل هینقره پا  ستیشدن کاتال رفعالیثابت سرعت واکنش غ ریتاث ی(. بررس1403, بهروز. )ییرزایم  و,  ی, نعمت اله زاده, علدی, نورانیجما  یاحد

127-117(, 77)22, یدر مهندس ی. مدل سازنوفنول یآم-4به  تروفنولین-4 . doi: 10.22075/jme.2024.31327.2500 

   مقاله پژوهشی

  یندهیآلا لی در تبد یمر یپل هینقره پا  ست یشدن کاتال رفعال یثابت سرعت واکنش غ  ریتاث  یبررس

 نوفنولیآم -4به   تروفنولین-4
 

 2، بهروز میرزایی،*2زاده اله، علی نعمت1نوید احدی جمایران

 

 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 31/04/1402:  دریافت مقاله

 23/09/1402بازنگری مقاله:  

 19/10/1402  پذیرش مقاله:

 
واکنش مدل    کی عنوان  به   نوفنولیآم-4  به  تروفنولی ن-4  یآل  یندهیآل  یستیکاتال  لیتبد

  کار،   نیا درشد.   یساز هیشببستر پرشده   کی  در  مری پل  هیپا بر نقره ستیکاتال  با  تماسدر  

 ثابت  ریتاث  نیهمچن  و  ستیکاتال  یرو   برمحصول    یهامانده یباقاثر    بر  ستیکاتال  تیفعال  افت

سه مقدار  شد.    یبررس  لیتبد  زانیم  راتییتغ  و  ستی شدن کاتال  رفعالیغ  واکنش  سرعت

/صورت  ثابت سرعت واکنش غیرفعال شدن بهبرای  مختلف   − 54 8 10  ،/ − 42 4 و  10
3 -1 -1/ m mol s− 31 2   سرعت   ثابت  مقدار  شیافزا  با  داد  نشان  جینتا.  ندانتخاب شد   10

  70و  10، 2در پایان زمان مورد مطالعه به ترتیب  لیتبد درصد ؛ست یکاتالشدن   رفعالیغ

  ت یفعال  نیهمچن  .یابدمی  کاهشدرصد    95و    75،  25به ترتیب    ستیکاتال  تیفعالدرصد و  

  محصول   تجمع  علتبه زمان انجام واکنش،    ی در ط  یست یدر طول بستر کاتال  ستیکاتال  این

  ست ی. لذا انتخاب کاتالشتدا  بستر  ینسبت به بال   یشتریت بفا  بستر،  نییپا  یهاقسمت  در

واکنش   ثابت سرعت  با حداقل  درصد    نیشتریببه    دنیرس  یبرا  غیرفعال شدن،مناسب 

 است.   مهم  ست،ی کاتال  تیمقدار فعال  نیو بالتر  لیتبد
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 مقدمه -1
توسعه آلودگ   عیسر  یبا    ژه یوبه  ست،یز  طیمح  یصنعت، 

پساب    شده است.  لیتبد  یمعضل جد  کیبه    آب  یآلودگ

ش  ی ناش  یصنعت مواد  به  یسمّ  ییایمیاز    لیدلو خطرناک 

طور به  دهیچیپ   یهاندهیو حذف آل  هیاز تجز  ی مشکلات ناش

 .  [ 1]دهد یقرار م  ریسلامت انسان را تحت تأث یجد

ها  رنگدانه  ،یداروساز  عیطور گسترده در صنا به  هاتروآرنِین

 ه یتصف  یهاتروآرنی. ن[2] شوند  یاستفاده م و مواد منفجره  

  اریبس  یو فاضلاب کشاورز  یصنعت  داتیتول  جملهنشده از  

 
 nematollahzadeha@uma.ac.ir* پست الکترونیک نویسنده مسئول: 

  ، گروه مهندسی شیمی، دانشکده فنی و مهندسی، دانشگاه محقق اردبیلی، اردبیلدانشجوی دکتری. 1

 . استاد، گروه مهندسی شیمی، دانشکده فنی و مهندسی، دانشگاه محقق اردبیلی، اردبیل2

 

  ست یز  طیدر محشدن  آزاد    با  کهخطرناک و مضر هستند  

  انی. در مندهست  اهان یو گ  واناتیانسان، ح  یبالقوه برا  خطر

آل   نیترعمده  تروفنول،ین-4  ک،یآرومات  یهاندهیانواع 

 ط یمح  توسطآن    هیکه تجز  استموجود در پساب    ندهیآل

توسط آژانس حفاظت    نده، یآل  نیا.  [3]دشوار است    ،زیست

  تیاولو  با  ندهیعنوان آلبه  ،متحده  التیا  ستی ز  طیاز مح

- 4  مقدار  کردن  کم  ن،ی. بنابرا[4]شده است    یبندطبقه  بال

  آن  3کاتالیستی  کاهش  ای   هیبا تجزها  در پساب  تروفنولین

باعث    تروفنولین-4  کاتالیستی  مطلوب است. کاهش  اریبس
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مانند   ع،یاز صنا یاریشود که در بسیم نوفنولیآم-4 دیتول

 برابر   در  حفاظت  ،یبر، عکاسضد درد و تب  یداروها  دیتول

رن  یو حت  یخوردگ   یکاربردو    دیمف  اریمو بسگدر عامل 

بنابرا[5]هستند   را   ندهیآل  مقدارساده فقط    بیتخر  ن،ی. 

 تروفنول ین- 4  کاتالیستی  که کاهش   یدهد، در حال یم  تقلیل

  ی را به محصول ارزشمند  ندهیآل رایاست، ز یکاربرد اریبس

 کند. یم  لیتبد

-4به    تروفنولین-4کاهش    ترو،یاثر بودن گروه ن  یب  لیدلبه

صورت  به  طیمح  ی عامل کاهنده در دما  ک یبا    نوفنولیمآ

روش   اریبس  یخودبهخود همه  است.  جمله دشوار  از  ها 

  یکروب یم  بیتخر  ،یستیفوتوکاتال  بیتخر  ، یستیکاهش کاتال

مشکل استفاده شده    نیحل ا  یبرا  ییایمیالکتروش  اتیو عمل

ی ستیکاتال  ل روش تبدی  ها، روش  ی تمام  نی. در ب[6]است  

از مهمکی بیروش  نتریی  از    دری  آل  باتیترک  بردن  نهای 

کاتال  یبرا  روش،  نیا  در است.    پساب -4  یستیکاهش 

 دروبورات یتتراهمیآمینوفنول به کمک سد-4یتروفنول به  ن

)4(NaBH    ،)کاهنده   عنوان   به  فلزی  نانوذرات  از)عامل 

  هنقر  یفلز  نانوذرات  ژه، یوه. ب[7]  شودیماستفاده    ستیکاتال

قرار   محققانکم، مورد توجه    نهیعملکرد خوب و هز  لیدلبه

 . [8]گرفته است 

دربه  شده   پر   هایستون  گسترده    یمیشیمهندس  طور 

 برای   راکتور عنوان  به  ابتدا  درها  ستون  نیا.  شوندیاستفاده م

 احتراق   فرایندهای   مواد،  ساخت   در  گاز   فاز  هایواکنش  انجام

  فرایندهای  اکثر  اکنون  اما.  شدند می  استفاده   پساب  تصفیه  و

  در .  [9]  شوندمی  انجام  راکتورها  این  در  صنعتی  کاتالیسیتی

 ذرات   سطح   روی  شیمیایی  واکنش  ثابت،  بستر  راکتورهای

  ها،ستون  نیاز ا  یدر برخ   .[10]  دگیرمی  انجام   کاتالیست

ماتر م   یمعدن   ای   یآل  یمریپل  سیاز    به  و  شودیاستفاده 

  س ی. ماترشودیم گرفته نظر  در متخلخل طی مح کی عنوان

مشابه  و  ت یزئول  کربن،  ،2SiO،  2ZrOاز    یستیکاتال   مواد 

  یستیچند جزء فعال کاتال  ا ی  ک ی  ی و حاو  شوند یساخته م

 .  [11]هستند  Agو  Pt،Pd ،  Rh از جمله

پُرکن  هاستون  در   از  دروژل،یه  نوعاز    یمریپل  هایبا 

ی  باتیترک  ها دروژلیه.  شودیم  استفاده  ی دروژلیه  س یماتر

 مقدار  توانندیم  شوند،  حل  عیما   در  نکهیا  بدون  هستند که

  ، یژگیو  نیا.  شوند  متورم  وکنند    جذب  خود  در  را  آب  یادیز

  شیو باعث افزا  است  مرهایپل  گرید  با  هادروژل یه  زیتما  وجه

 .  [12] شودیم ستیحجم در دسترس کاتال

همکارانش  پوریعل ،  2019  سال  در   لید تب  یبرا  ،و 

 ت ینانوکامپوز  از  نوفنولی آم-4  به  تروفنولین-4  ی ستیکاتال

  دگرافنیاکس  /نیدوپامیپل ی  بر پایه  م یپالد -نقرهکاتالیستی  

  ج ی. نتاکردند  استفاده  (Ag-Pd-PDA/rGO)  افتهیکاهش

  کند پیروی می  اولمرتبه شبه  از مدل   ل یتبد  نیا  که  دادنشان

  ستیکاتال.  است  s  3-104/5-1  واکنش   ثابت   مقدار  و

 از   پس   یدرصد  98  لیتبد  به  منجر  بال  یداریپا با    حاصل،

 .[ 13] درپی شد استفاده پی دوره 5

درون را    متخلخل، نانوذرات نقره  2019در سال    الحکبانی

قرار    (Ag/N–C)  تروژنی شده با ندوپ  یکربن  تینانوکامپوز

 دروژل یه  حاصل را بر روی  دادند. سپس ذرات کاتالیستی

 تروفنول ین- 4کاهش    یبرا  و از آن  پوشش دادند  توسانیک

کردندآمینوفنول،  -4به   نتااستفاده  که    جی.  داد    با نشان 

این   از  در  کاتالیستاستفاده    98  قهیدق  40  عرض  فعال، 

.  یابدمی  کاهشآمینوفنول  -4  به  نیتروفنول-4از    درصد

  ی کیزیو ف  ییایمیش  رییتغ   چیکه ه  شد  مشاهده   همچنین

متوال چرخه  هفت  از  این  یپس  از   تالیست نانوکا  استفاده 

 . [14] آیدوجود نمیبه

  یپل   افیال  ی، از ورقه[15]   ، لو و همکارانش2017سال    در

داده  لیتریلونیاکر پلشده  پوشش  نانوذرات   نیدوپامیبا  و 

 ی برا  Ag NPs/PD/PANFPعنوان  اب ،(Ag NPs)نقره  

از  کردند  استفاده  نوفنولیآم-4به    تروفنولین- 4کاهش    .

رسوب نانوذرات نقره   یبرا  نیدوپامیپل  چسبدگی  خاصیت

الیاف   سطح  فعالبر  شد.    این  یستیکاتال  تیاستفاده 

کمکبه   کامپوزیتنانو   ی برا   4NaBHکاتالیست    همراه 

قرار گرفت.    ی اتاق مورد بررس  ی در دما  تروفنولین-4کاهش  

Ag NPs/PD/PANFP    به   تروفنولین-4با کاهش کامل

  یخوب یستیعملکرد کاتال  قهیدق 30 مدتدر  نوفنولیآم-4

  دوره  4تا    یتی، مواد کامپوزنی. علاوه بر ادادنشان  از خود  

متوالی خوب  استفاده  نما  یثبات  به  و  شیرا    فقط  گذاشت 

 خود را از دست داد.  یستیکاتال تیمقدار ناچیزی از فعال

سال    جیانگ  و  یآ کاتال2013در  کاهش  -4  یستی، 

  دروژلیشده روی ه  تیتوسط نانوذرات نقره تثب  تروفنولین

از    میمستقها استفاده  صورت تجربی بررسی نمودند. آن را به 

موثر   کیعنوان  به  را  ناتیآلژ  یهادروژلیه و  سبز  حامل 

ها همچنین نشان . آنکردندرائه  انانوذرات نقره    تیتثب  یبرا

 ی برا  یخوب  اریبس  یستینقره عملکرد کاتال   و  ناتیدادند آلژ

 دارد   یدر محلول آب  4NaBH  درحضور  تروفنولین-4کاهش  

 و   شودجدا    یراحتبه  یستیتواند پس از واکنش کاتالیم  و

استفا  یسه چرخه واکنش متوال  یبرا مورد  قرار    ده مجدداً 
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 . [16] ردیگ

کارهایعل تبد  یاریبس  یتجرب  یرغم  خصوص  در   ل یکه 

حضور    تروفنولین-4  ی ستیکاتال  ی مریپل  ه یپا  ستیکالدر 

در    گونه راکتورها  نیا  یسازهیانجام شده است، اما کار شب

مدت استفاده طولنی  فعالیت    و   ی  افت  گرفتن  نظر  در  با 

بسکاتالیست،   منابع  است.    اریدر  ا  بنابراین،کم    نیدر 

بستر پرشده    هایراکتورنوع    ن یعملکرد ا  یبررسبه  پژوهش 

براشد  پرداخته  یآل  ب یترک  کی  یستیکاتال  لیتبد  در  ی . 

نیتروفنول - 4تجربی تبدیل    یهادادهاز    ج؛ینتا  یسنج  اعتبار

شدآمیوفنول  -4به     شدن  غیرفعال  اثر  همچنین.  استفاده 

پلیمری  کاتالیست   واکنش  سرعت  ثابت  اتریی)تغ  پایه 

 و   سازیشبیه  واکنش،  تبدیل  درصد  روی  بر(  شدن  رفعالیغ 

 .گرفت قرار بررسی مورد

 مدلسازی - 2

 بیان مساله  - 1-2

  4NaBH  به  نوفنولیآم-4  به  تروفنولین-4  ل یتبد  ندیفرآ

حضور  عامل  ) در  پا  ستی کاتالکاهنده(  بر   مر یپل  هینقره 

.  در نظر گرفته شد متخلخل طیمح کی عنوانبه هیدروژلی

  (1در شکل )  آن  یاتیعمل  طیو شرا  1  جدول  در  راکتور  ابعاد

  ی عدمدل دو بُ  کیسازی  برای شبیه .  نشان داده شده است

واکنش شد.  استفاده     Sو    Nجزء    ی هادهندهمتقارن 

که    4NaBHو    تروفنولین-4ترتیب  به بالهستند    یاز  

 . شوندیم وارد راکتور

 
 سازی شده شبیه  یستیراکتور بستر کاتالنمایش   -1شکل  

  واکنش  اثر  در  یستیکاتال بستر  در  تروفنولین -4  ماده اولیه

 
1 Tortuosity 

فرض بر  . شودیم لیتبد  ( نوفنولیآم-4)  Aبه محصول جزء  

  دهد یرخ م  یستیبستر کاتال  ناحیه واکنش تنها دراست  این

  A  محصول  و نداده  واکنش  N ،  S  یاجزا  یتمام   ت ینهاو در  

 . شوندیم خارج راکتور گری د نییاز پا

 ابعاد راکتور و بستر مورد مطالعه  -1جدول  

 ( متریلی)م  اندازه پارامترها

 10 راکتور  یخروج و یورود قطر

 20 راکتور  قطر

 100 راکتور  ارتفاع 

 70 بستر  ارتفاع 

ارتفاع قسمت فوقانی و  

 تحتانی راکتور 
15 

 معادلات حاكم - 2-2

پ   توسطانتقال    یهادهی پد همراه به  یوستگیمعادلت 

  کار. در  شودیم  انیب  یجرم، مومنتم و انرژ  یمعادلت بقا

ثابت صورت   یدر دما  بایواکنش تقر  نکهیبا توجه به ا  حاضر،

در    ات یعمل  و   شد  فرض  زیناچ  حرارت  انتقال  ،[ 17]  ردیگیم

  ریناپذ  تراکم  و  آرام  آن  انیجر  و  یوتنین  ال یس  ا،ی ناپا  حالت

  به شده پر ستون مشخصات اعمال  یبرا. شد گرفته نظر در

 بیضر  و  تخلخل  درصد  ،1وخم چ یپ   بیضر  از  افزار،  نرم

 . شد استفاده ییتراوا

 مومنتوم  و جرم یبقا  معادلات  - 1-2-2

  قسمت  - 1  شامل  قسمت  دو  از  راکتور  نکهیا  به  توجه  با

و    ستی کاتالبدون  ناحیه  )  رمتخلخلیغ  بالیی  بخش  در 

(  یستیکاتال  یناحیه)  متخلخل  قسمت  -2  و (  پایینی راکتور  

معادلت    ها،قسمت  نیا  از  کی  هربرای    است؛  شده  لیتشک

 توجه   با.  استفاده شدبه خود    مختصمومنتوم و انتقال جرم  

-ناویر  معادله،  ستیبدون کاتالناحیه    در  مسئله،  اتیفرض  به

 ی وتنی ن  الی. برای ساست  حاکم  الیس  انیجر  یاستوکس برا

 : [18]داریم  ریپذتراکم

(1) 
( )( )( )T

z

u
u

t

g

u

p u u



 −



 +



 +

 
+ =






+

 


 

  ال،یس  ی چگال  ρ  ال،یفشار س  p  ال،یسرعت س  uدر آن    که

μ  و  الیس  یکینامید  تهیسکوزیو   ρzgی خارج   یروین  معرف  

 . است الیس حجم واحد یازا به
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بر  ،(ستیکاتال  ی)حاو  متخلخل  بستر  در   نکمنیمعادلت 

ترک  طیدر مح  انیجر .است  حاکم  توسط  از    یبیمتخلخل 

پ  مومنتوم    یوستگیمعادله  معادله  که    شودیم  انیبو 

 : [ 18] دهندیم لیرا تشک نکمنیمعادلت بر

(2) 
( )

( )( )( ) ( )1

1

T

p

p p zp u u

u

g

u
u

d

u

t







    
−



 +   +  −

+ =

+




−

 

 آن  در  که
p 2 (بستر،  تخلخل  درصدm(κ    یی تراوا  بیضر 

نیروی خارجی به ازای واحد حجم سیال است.     zgρو    بستر

 حاصل   ریز  شکل  به  متخلخل  بستر  یبرا  پیوستگی  معادله

 : شودیم

(3) 0u =  

ا  با به  رق  یاجزا  نکهیتوجه   کرد یاز رو  ،هستند  قیواکنش، 

  شدمولفه نفوذ در انتقال جرم استفاده    فیتوص  یبرا  1کیف

برا  ن، یبنابرا.  [19] جرم  با    Aو    N  ،  Sگونهسه    یانتقال 

 .  شد نفوذ مدل  -یی معادله جابجا 

 شود: اعمال می ستیقسمت بدون کاتال یبرا(، 4) معادله

(4) 2i
i i i i

c
u c D c R

dt


+  −  =  

آن    که )در  )3
mol m

i
c  ،غلظت( )2

m s
i

D  نفوذ،  بیضر 

( )( )3
mol m ×s

i
R  جزء    نرخ )ام،-iواکنش  )m su  

)و    الیسرعت س )( )2
mol m ×s

i
j   یبردار نفوذ شار جرم  

 است.

  به   رقیق  اجزای  جرم  موازنه  ست، یکاتال  یحاو  قسمت  در

 :است ( 5) معادله شکل

(5) ( ) 2p i pi

i iDe i

c c
u c R

t
D c

 
  =



+
− +  

مقدار   Pc  ع،یما  در  iغلظت گونه    دهندهنشان  ic  آن  در  که

خشک جامد(    جرمبه ذرات جامد )مول در واحد    شدهجذب

با    و   یپراکندگمجموع    تانسور  ؛است موثر    نشان  eDنفوذ 

که واکنش    یی نرخ واکنش است. از آنجا  iR  و   است،   شدهداده  

  یترم واکنش در نواح  ،دهدرخ میفقط در بستر متخلخل  

 است.   صفر متخلخل ناحیه از خارج

 در   شدهارایه   یمرز  طیشرا  یلهیوسبه(  5  ی ال  1)  معادلت

  ،یورود  نوع  از  برای  یمرز  طیشرا.  دنشویم   حل  2ول  جد

 .است تقارن ،یخروج

 
1 Fickian approach 

 ی خروج  و  یورود   انیجر  یمرز  طیشرا  -2جدول  

 معادله
 یمرز شرط

 ی ورود انیجر

 یمرز شرط

 ی خروج انیجر

 شرط

 تقارن

= ی جرم یدب  inm m  ( ). 0iin D c− =  . 0in N− =  

 اجزا 
4

_ 4

_

N in NP

S in NaBH

C C

C C

=

=
 

  

0P  مومنتوم =  . 0U n =  

 ضریب نفوذ در مایعات - 2-2-2

ویلکه  از  اجزاء،  بودن  قیرق  به  توجه  با   ی برا چانگ  -رابطه 

,  20]  شد  استفاده  اجزاء  جرم  انتقال  نفوذ  بیضر  محاسبه

21]: 

(6 ) 
( )

15

00

0.6

3.7 10
i

i i

T M
D

M 

−
=  

)آن    درکه   )2
m s

i
D  انتقال جرم جزء    بیضرi  در حلال ،

( )Pa.s حلال و    یکینامید  تهیسکوزیو(K) T    است  دما  . 

 ب یضر  از   یستیبا  ،بستر راکتور  بودن  متخلخل  به  توجه  با

  یبرا  که  کرد  استفاده  effDمتخلخل    طینفوذ موثر در مح

 :است ریز  صورت به اشباع متخلخل طیمح

(7) ,
i

eff i

h

D
D




=  

، یستیکاتال  بستر  تخلخل  بیضر  آن،   در  که
iD  ب ی ضر 

و    ال یدر توده س  iنفوذ جزء  
h  یکیدرولیه  وخم پیچ  ب یضر  

ضر با    ازمتخلخل    طیمح  وخمپیچ  بیاست.  آن  ارتباط 

 محاسبه و کوئاک    نگتونیلیرابطه م  توسطتخلخل    بیضر

 : [22] شد

(8) 1 3

h =  

 واكنش  سینتیک  معادله - 2-2-3

  یکینتیس  مدل  ،یستیکاتال  کاهش  یهاواکنش  در

 ی کینتیس  یهامدل  نیترمهم   از  [23]  نشلوودیه-ریلنگمو

را سرعت وکنش    دهنده واکنش  غلظت   که  رودیم  شماربه

  است  نشان  را  مدل   ن یا  شده  اصلاح  ، ( 9)  رابطه.  دهد ربط می

[24] : 

(9) 
1

N r N
N

N

dC k KC
r

dt KC

−
= =

+
 

رابطه،   این  تبد  Nrدر  )لینرخ  )3mol m .s،  NC    غلظت

3mol (دهندهواکنش m(، t زمان(s)  وK    ثابت جذب
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)دهنده  واکنش )3m mol است . 

  طول  در  کاهنده  عامل   غلظت  ی ستیبا  واکنش   نوع  نیا  در

  100یال  4NaBH،  10غلظت محلول    لذا.  بماند  ثابت  واکنش

-انتگرال  با  بنابراین.  [26,  25]  شد  لحاظ  نوفنولیآم-4  برابر

ی مقادیر کوچک براو    (9)  رابطه  از  یریگ
0

C  ،  (  10)معادله

 : [ 27] شودحاصل می

(10) 0ln = =
 
 
 

r app

C
k Kt k t

C
 

)  رسم  با(  10)  رابطه  طبق )0ln C C  ب یش،  زمان  برحسب 

با  برابر  نمودار
appk  حاصلاول(  مرتبه )ثابت واکنش شبه  

  شبه   واکنش  به  نشلوودی ه-ریلنگو  کینتیس  لذا.  شودیم

 :   شودیم لیتبد( 11) رابطه طبق اول مرتبه

(11) N app Nr k C= −  

 ستیكاتال شدن رفعالیغ  معادله -2-2-4

  تیفعال  ،یمختلف  عوامل  اثر  در  واکنش،   انجام  نیح

  عوامل  از  یکی.  ابدییم  کاهش   زمان  گذشت  با  ستیکاتال

سم  ست،یکاتال  شدن  رفعالیغ   ا ی  خوراکدر    وموجود 

-4  به  تروفنولین-4  واکنش  یبرا.  [28]  استمحصول  

  ی هامولکول   جذب  لیدلبه  ستیکاتال  تیمسموم  نوفنول،یمآ

 .[ 29]  است  ستیکاتال  فعال  های جایگاه  محل  در  محصول

 سرعت   نسبت  صورتبه  ،()  ستیکاتال  تیفعالضریب  

  تازه  ستیکاتال  با   واکنش  سرعت  به  کهنه  ستیکال  با  واکنش

 . شودیم انیب

  تحت(  12)  رابطه  صورتبه  ستیکاتال  شدن   رفعال یغ   معادله

 : شد در نظرگرفته( نوفنولیآم-4) محصول غلظت ریتاث

(12)  
3

3

1 mol m
1

s m mol×s
A d

d
C k

dt




    
− =       

     

 

  AC  و  شدن   رفعالیغ   واکنش  سرعت  ثابت  dk  آن،  در  که
 .است محصول غلظت

  با  ،نیتروفنول(- 4یا    N)  دهندهواکنش  مصرف  سرعت  معادله

قابل  (  13)  رابطه  صورتبه  ستیکاتال تیفعال  گرفتن  نظر  در

 :است انیب

(13) 
 

( )N
app N

dc
t k C

dt
− =    

ست، یکاتال  تیفعال  آن،  در  که
appk   واکنش  سرعت  ثابت  

  و تبدیل 
NC جزء دهنده  واکنش غلظت N است  . 

 نوفنول یآم-4  به  تروفنولین-4  ی ستیکاتال  ل یتبد  معادله

1s−/appk  واکنش  سرعت  ثابت  یبرا −=  35 4   در   با  10

 :شد  فیتعر(  14)  رابطه  طبق  ست،یکاتال  تیفعال  گرفتن  نظر

(14) 3
5.4 10N

N

dc
C

dt


−
− =   

 واكنش  یاجزا و پرشده ستون  خواص -2-2-5

مسئله،  حاکم  ی سازگسسته  معادلت  حل  یبرا   دیبا   بر 

  یدما  مهم،  هیاول  طیشرا  جمله   از.  شود  مشخص  هیاول  طیشرا

  در .  استاتمسفر    1و فشار    گرادیسانت  درجه  25  یاتیعمل

 جدول   شرحبهثوابت مورد نیاز برای حل    حاضر،  یساز هیشب

 .  [30]نظر گرفته شد   در 3

 حاکم بر مساله   معادلت  ثوابت  -3جدول  

)واحد(  پارامتر ثابت  مرجع مقدار  

  درصد 

 تخلخل 
 (%) 46/87 [30] 

  بی ضر

 یی تراوا
)2(m  6/95×10-13 [30] 

  تهیدانس

 ترکیبات

-3

4NPρ (kgm ) 

-3

4APρ (kgm ) 

4

-3ρ (kgm )NaBH 

1480 

1300 

1070 

[31] 

[32] 

[33] 

  ثابت 

  سرعت

 واکنش
)1-(s. appK 3-10×4/5 [13] 

 شدن   رفعالیغ  واکنش  سرعت  ثابت  مختلف  ریمقاد  -4جدول  

 شماره

 آزمون 

dk   ثابت سرعت

 رفعالیواكنش غ

 شدن  

3m

mol×s

 
 
 

 

 غلظت

  واكنش

 دهنده 

( )mM  

  جرمی دبی

 ورودی 

( )kg s   

1 5-10×8/4 06/0 / − 68 3 10 

2 4-0×4/2 06/0 / − 68 3 10 

3 3-10×2/1 06/0 / − 68 3 10 

  یدب  یبرا  ست،یکاتال  تیفعال   و   ستم یس  عملکرد  یبررس  یبرا

/یجرم kg sm −=  68 3 واکنش  10 غلظت  دهنده و 

/ mMNoC =0  واکنش   برای مختلف  سرعتسه ثابت    ،06

   . شد گرفته نظر در( 4) جدول شرح به شدن،  رفعالیغ 
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 هندسه  ی بندمش -2-2-6

  مدل  هندسه  یبندشبکه  ،حل معادلت حاکم بر مدل   یبرا

  استفاده  مثلثی  المان  از  هامدل  یبندشبکه  یبرا.  شد  انجام

  این   در  کاتالیستی،  بستر  در  واکنش  انجام  به  توجه  با  و  شد

  برای  کافی   دقت   ایجاد   جهت  ریزتری  هایمش  از  قسمت

 . شد  استفاده معادلت  حل

 یساز هیشب  سنجی اعتبار - 2-2-7

  تبدیل  درصد  شده، انجام  سازیشبیه   سنجی  اعتبار  برای

  کار  از  حاصل  تبدیل  درصد  با  حاضر  سازیشبیه   از  حاصل

مقایسه شد. در کارتجربی    [29] همکاران  و  میشرا  یتجرب

کاتالیستی  مذکور،   اولیه با  نول  نیتروف-4تبدیل  غلظت 

/ mM
No

C =0 /حجمی  دبی  و  06 mL min =0 5 

دبی با  /جرمی  معادل  kg sm
−

= 
68 3 حالت و    10 در 

پلی کاتالیست  با  ستون  یک  در  پیوسته    دوپامینجریان 

 صورت گرفت. 

 نتایج و بحث -3
تبد حاضر،  کار  عنوان   تروفنولین-4  یزوریکاتال  ل یدر  به 

کار،    نیا  یشد. برا  یسازهیناپا شب  طیشرا  دردهنده  اکنشو

  4NaBH  همراهبه  پلیمر  یبر روشده  تثبیتاز نانوذرات نقره  

ثابت سرعت واکنش    ریتاثخوراک استفاده شد.    انیدر جر

  و غلظت  یجرمیدب  در  لیتبد  زانیم  یرو  بر  شدنرفعالیغ 

 شد.  یبررس  دهندهواکنش نیمع

 مش   از استقلال - 1-3

.  دهدیم  نشان  را  راکتور  یبندمش(  2)  شماره  شکل

  اریبس  تیفیک  از  بندیمش  شود، یم  مشاهده   که  همانطور

  یتمام   در  هامش  تیفیکای که  گونهبه   است  برخوردار  یخوب

 .است 1 به  کینزد هاقسمت

 

 راکتور   یبند مش  -2شکل  

  هایمش  تعدادمش را با استفاده از    از  استقلال  (3)شکل  

برا تغ  یمختلف  طول    ستیکاتال  تیفعال  رییمحاسبه  در 

م  نشان  بستر    تیفعال  از  منظور،  نیا  یبرادهد.  یارتفاع 

)  یستیکاتال  اکتورر  در  کاتالیست )0r مدت    یمیانه  در  =

)واکنش   مطالعه  زمان )mint شد.    1000= استفاده 

می  طورهمان مشاهده  از    فعالیتشود،  که  پس  کاتالیست 

  دقت به توجه با لذا دارد،  کمی تغییرات 8313تعداد المان 

  جهت   المان  تعداد  همین  از  محاسباتی،  هزینه  و  نیاز  مورد

 . شد استفاده سازیشبیه 

 

در مرکز راکتور    ستیکاتال   تیفعال  راتییتغ  نمودار  -3شکل  

( )0=r mm  مختلف   یهاتعداد المان  یبرا 

 اعتبارسنجی- 2-3

( نتا4شکل  واکنش  برا   یساز  هیشب  ج ی(  سرعت  ثابت  ی 

با غیرفعال برابر  /3  شدن  m mol.sdk −=  42 4 با    10 را 

تجرب مرجع    یکار  در  کند.  یم  سهیمقا  [29]گزارش شده 

م  مشاهده  که  خوبیهمانطور  تطابق    ج ینتا  ن یب  یشود، 

 وجود دارد.   یتجرب یهاو داده یساز هیشب

 

 
 ی تجرب  یداده   با  یساز هیشب  لیتبد  درصد  سهیمقا  -4شکل  

)  / kg sm
−

= 
68 3 /و 10 mM

No
C = 0 06( [29] . 

 درصد تبدیل- 3-3

برا5)  شکل تبد  ی(  - 4ه  ب  تروفنولین-4  لی واکنش 

تبد  نوفنول،یمآ ازا  ل یدرصد  به  ثابت    ریمقاد   یرا  مختلف 

 . دهدیم نشان  (dk) شدنرفعالیسرعت واکنش غ 
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مختلف ثابت سرعت    ر یمقاد  یبه ازا  لیدرصد تبد  -5شکل  

 )dk(  شدن  رفعالیواکنش غ

  ثابت   شیافزا  با  لیتبد  درصد  شود،یم   مشاهده  که  طورهمان

  درصد .  ابدی یم  کاهش   ،  ( dk)  شدنرفعالیغ   واکنش  سرعت

غ   نیکمتر  یبرا  لیتبد واکنش  سرعت  شدن    رفعالیثابت 

( )3/ m mol.sdk −=  54 8 در    10 کمی  بسیار  کاهش 

دارد  2حدود   افزادرصد  با  به   نسبت    dk  یبرابر  5  شی. 

روند    قهیدق  1200پس از حدود    لیتبد  درصد  (،1)آزمون  

مطالعه    دارد کاهشی   زمان  پایان  در  واکنش و 

( min)t = . پس  ابدییم درصد کاهش    10حدود    ،2000

 لیتبد  درصد(،  1به )آزمون    نسبت  dk  یبرابر   25  شیاز افزا

  به ابد، ییم  کاهش  یادیز  اریبس بیش با  قهیدق  200از  پس

  حدود   لیتبد  درصد  ،زمان مورد مطالعه  انیکه در پا  یاگونه

ثابت یا کاهشی بودن مقدار    .است  افتهی   کاهش  درصد  70

به تبدیل،  واکنش  درصد  سرعت  ثابت  مقدار  تغییر  علت 

  که به تغییر فعالیت کاتالیست  استشدن کاتالیست  غیرفعال

مقادیر    (، در14شود. لذا با توجه به معادله )منجر می  α  یا

  ماند می، درصد تبدیل تقریبا ثابت  1و نزدیک به    α  زیاد از

   یابد.کاهش مینیز ، مقدار درصد تبدیل  αو با کاهش 

 فعالیت كاتالیست- 4-3

مختلف    ریمقاد  یرا به ازا  ستیکاتال  تی( مقدار فعال6)  شکل

 .  دهد ینشان م )dk(شدنرفعالیثابت سرعت واکنش غ 

 
مختلف ثابت سرعت    ریمقاد  یبه ازا  ستیکاتال  تیفعال  -6شکل  

 )dk(شدن  رفعال یواکنش غ

(  1)آزمون      dkمقدار    نیکمتر  یبرا  دهد،یم  نشان  جینتا

  کاهش  درصد  25  حدود  یخط  صورتبه  یستیکاتال  تیفعال

  تیفعال  (2)آزمون    dk  متوسط  مقدار  یبرا.  ابدییم

پا  و  ابد ییم   کاهش  یرخطیغ   صورتبه  یستیکاتال   انی در 

مطالعه   برا  75حدود  واکنش  زمان  دارد.  کاهش    یدرصد 

  با   ابتدا  در  یستیکاتال  تیفعال  (3)آزمون    dkمقدار    نیشتریب

 1200پس از    کهیطور به  ابد، ییم   کاهش  یتند  اریبس  بیش

  و  ابدی یم  کاهش   درصد  95  کینزد  ستیکاتال  تیفعال  قهیدق

)  .رسدیم  ثابت  مقدار  بهسپس   رابطه  فعالیت  12طبق   ،)

غلظت محصول )درصد تبدیل( و    dkمقدار  به    (α)  کاتالیست

واکنش   سرعت  ثابت  مقدار  کمترین  در  لذا  است.  وابسته 

/3شدن کاتالیست یعنی  غیرفعال m mol.sdk −=  54 8 10،  

سهم بیشتری در   dkدرصد تبدیل زیاد است و نسبت  به  

افت فعالیت کاتالیست دارد. در ابتدای زمان مورد مطالعه،  

سرعت   ثابت  مقدار  بیشترین  در  کاتالیست،  فعالیت  افت 

غیرفعال یعنی  واکنش  /3شدن  m mol.sdk −=  31 2 10،  

  قرار    dkهمزمان تحت تاثیر مقدار بالی غلظت محصول و  

گیرد. اما بیشتری صورت می. لذا افت فعالیت با شدت  دارد

زیادی   بسیار  تبدیل کاهش  مقدار درصد  زمان،  افزایش  با 

افت   لذا  است،  کم  تولیدی  محصول  غلظت  و  است  یافته 

های پایانی، روند کاهشی کم  فعالیت کاتالیست نیز در زمان

 و تقریبا ثابتی دارد.

 در (  2)آزمون    یبرا  ستی کاتال  تیفعال  راتیی( تغ7)  شکل

 . دهد یم  نشان را مطالعه مورد زمان طول

 

  یدر طول زمان برا   ستیکاتال  تیفعال  راتییتغ  -7شکل  
4 32.46 10 .dk mol m s−=  

در لحظه   ستیکاتال  تیفعال  شود،یم  مشاهده  که  طورهمان

t=0    واکنش انجام  علت  گذشت زمان به  با .  است  1برابر با  

 از   شتریب  بال   در   تیفعال  ، یستیکاتال  بستر  ی بال  قسمت  در

  انجام  و  لیتبد  درصد  مقدار  شیافزا  با  در ادادمه.  است  نییپا
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  افت   ، کاتالیستیبستر    ترنییپا  ی هاقسمت  در   واکنش

.  است  یی بال  قسمت  از  کمتر  ترنییپا  قسمت  در   تیفعال

  مقدار  محصول،  تجمع  علت به  زمان،   گذشت  با  نیهمچن

  رخ  یترنییپا  یهاقسمت  در  ست،یکاتال  تیفعال  حداقل

 . دهدیم

 ی ریگجهینت-4

  تروفنولین-4  یندهیآل  یستیکاتال  لیتبد  ،حاضر  مطالعه  در

 ی سازهیشب  یستیکاتال  متخلخل  بستردر    نوفنولیآم-4به  

ستون   خواص  ضر  شامل شد.  بستر،  تخلخل    بیدرصد 

ضر  ییتراوا شبیه   وخمپیچ  بیو  شددر  لحاظ    افت.  سازی 

  ی رو   نوفنولیآم-4  محصول  جذب  اثر  در  ستیکاتال  تیفعال

  ی برا   ادامه  در.  شد  گرفته  نظر  در  ستیکاتال  فعال  یهاجایگاه 

 ستیکاتال  شدنرفعالیغ   واکنش  سرعت  ثابت  ریتاث  یبررس

برای ثابت سرعت    مختلف  مقدار  سهاز    ل، یتبد  درصد  یرو  بر

  سرعت  ثابت  مقدار  شیافزا  با  داد  نشان  جینتا.  شد  استفاده

.  ابدیی م  کاهش  شدت  به  ستیکاتال  تیفعال   شدن،رفعالیغ 

فعال   سطح  شدن  کم  باعث  کاتالیست،  فعالیت  افت  این 

شود.  کاتالیست و در نتیجه باعث کاهش درصد تبدیل می

  بستر   طول  در  زمان  یط  در  ستیکاتال  تیفعال  نیهمچن

  نییپا  یهاقسمت  در  محصول  تجمع  علت  به  یستیکاتال

دارد.    بستر  ینسبت به بال  یشتریت بفا  ،کاتالیستی  بستر

  واکنش  سرعت  ثابت  حداقل  با  مناسب  ستیکاتاللذا انتخاب  

  نیبالتر  و  لیتبد  درصد  نیشتریب  حصول  یبرا  یستیکاتال

 . است تیاهم حاضر ست،یکاتال  تیفعال مقدار
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