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 خلاصه
. مواد رنگزا در بسیاری از هستندگردند، مواد رنگزای شیمیایی می های طبیعیبخش بزرگی از ترکیبات آلی که باعث ایجاد آلودگی در آب

مواد به دلیل ساختار شیمیایی این  گیرند.و رنگرزی مورد استفاده قرار می نساجی، آرایشی صنایع همچون کاغذ، پلاستیک، مواد غذایی، مواد

-ها و نیز استانداردهای بیننیستند. افزایش مشکلات ناشی از این پسابها میایی و بیولوژیکی قادر به تصفیه آنشیهای معمول تصفیه رنگزا، روش

یش کسایندهای ارآضرر شده است. محققان فها به مواد بیرنگزا و تبدیل آنمواد های نوین در تصفیه المللی محیط زیست، منجر به توسعه روش

های در راکتورهای بسترسیال به دلیل برخی از ویژگی های اکسایش پیشرفتهیندرآف اخیراً اند.ها پیشنهاد نمودهپیشرفته را برای این نوع پساب

 1به روش دینامیک سیالات محاسباتی سازی راکتور بسترسیالدر این پژوهش، نتایج شبیه .گیردگونه راکتورها دارند، انجام میخاصی که این

یج حاصل از هیدرودینامیک و واکنش داخل راکتور، تطابق بسیار جهت حذف ماده رنگزای آلی طی فرآیند فنتون هتروژن گزارش شده که نتا

 های عملی داشته است.خوبی با نتایج آزمایش

 
یند فنتوون، حو   آند اکسایش پیشرفته، فرآیفر راکتور بسترسیال،سازی دینامیک سیالات محاسباتی، شبیه کلمات کلیدی:

 .مواد رنگزا
 

 

                                                                                                                                                                                                    مقدمه  .1

 
کنندگان ترین مصرفن صنایع یکی از بزرگباشند. ایدارد، صنایع رنگرزی و نساجی می ازجمله صنایعی که گستردگی وسیعی در جهان و کشور ما 

شود. پساب اغلب واحدهای رنگرزی و نساجی حاوی توجهی پساب در مراحل مختلف فرآیند تولید میکه مقدار قابلطوریروند، بهآب بشمار می

ها یکی از حضور مواد رنگزای آلی در پساب .باشندکه از جمله این ترکیبات مواد رنگزای آلی می توجهی از ترکیبات آلی و سمی هستند مقادیر قابل

توانند دهند بلکه در بعضی موارد خودشان ترکیبات مضری بوده و میتنها جلوه نامطلوبی به آب میزیرا نه رود،زیست بشمار میهای ویژه محیطنگرانی

های صنعتی حاوی ت جانبی خطرناک نمایند. فاضلابمحصولاتولید  افتد،های شیمیایی دیگر که در آب اتفاق میهیدرولیز یا واکنش توسط اکسایش،

                                                 
1 Computational fluid dynamics (CFD) 
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آیند. مشکل زمانی مشهودتر حساب می زیستی بهپذیری منبع مهم آلودگی محیطدر مقابل تجزیه مواد رنگزا به خاطر قابل روئیت بودن و مقاومت

 .[1]شود محیط تخلیه می تن فاضلاب رنگین به 05555شده است در جهان سالانه بیش از شود که تخمین زده می

که نتیجه آنها های شیمیایی و بیولوژیکی صورت گرفته است مطالعات وسیعی در زمینه تصفیه پسابهای حاوی مواد رنگزا با استفاده از روش

شده در منابع، بر روی موفقیت فرآیندهای بیولوژیکی در  کارهای اخیر گزارش ها و مطالعات بوده است.های فراوان بر روی این آزمایشصرف هزینه

اند، ولی رنگزا داشتههای بیولوژیکی نتایج قابل قبولی را بر روی حذف مواد های رنگی متمرکز شده است. با وجود اینکه روشرنگ کردن پساببی

ها بسیار کند هوازی هستند که پرهزینه و سرعت انجام واکنشباشند. فرآیندهای بیولوژیکی شامل فرآیندهای هوازی و بیدارای نقاط ضعفی نیز می

هستند. به همین دلیل برای موثرتر باشد. بسیاری از واکنشگرها نیازمند شرایط کاتالیزوری در راکتورهای بیولوژیکی می( ساعت 42)معمولاً بیشتر از 

 جذب سطحی روی کربن فعال، هایی مانند رسوب دادن شیمیایی،شده، از روشهای رنگی از آبهای آلودهکردن این نوع فرآیندها جهت حذف پساب

استفاده شده است  UVون و تابش اوز فرآیندهای الکتروشیمیایی و تصفیه اکسیداسیونی شامل هیدروژن پراکسید، غشاهای اکسیداسیون کاتالیزوری،

های فرآیندهای حذف مرسوم را نداشته است. فرآیندهای اکسایش پیشرفته محدودیتهایی مواجه های مرسوم با محدودیت. تصفیه فاضلاب با روش[4]

به وجود آمدن  توان به تشکیل لجن،های مذکور بالایی ممکن است اتفاق بیفتد میهایی که در روشآیند. از محدودیتحساب میو روشی مؤثر به

واکنش فنتون عبارت هتروژن است.  1های فرآیند اکسایش پیشرفته، فرآیند فنتونکی از روشهای سمی و نیاز به اکسیدانت بالا و... اشاره نمود. یواسطه

شود. این پدیده اولین بار در های فعال مثل رادیکال هیدروکسیل می( که منجر به تولید حد واسطIIاست از واکنش بین پراکسید هیدروژن و یون آهن )

منظور ( بهFe+2) 4های فروستواند توسط نمکمی 2O2Hبه نام او نیز معروف گردید. وی دریافت که  د ودر انگلستان توسط فنتون مشاهده ش 1982سال 

های هیدروکسیل مسئول فرآیند پیشنهاد دادند که رادیکال 1892اکسید کردن تارتاریک اسید به کار گرفته شود. چهل سال بعد گروه هابر در سال 

های هیدروکسیل و تجزیه پراکسید هیدروژن به رادیکال Fe+3به  Fe+2اثر اکسایش  ( در1کنش فنتون )واکنشباشند. وااکسایش در سیستم فنتون می

(OH.و یون هیدروکسید انجام می )،گر فنتون در موارد زیاد برای واکنش شود. به دلیل خاصیت اکسیدکنندگی غیرانتخابی و قوی رادیکال هیدروکسیل

 .[2]د باشنهای دخیل در فرآیند فنتون هتروژن به صورت زیر میواکنش .[9]رود های آلوده به کار میبهای خطرناک از آتصفیه آلاینده
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باشد. با جریان یافتن سیال، ذرات جامد های افزایش انتقال جرم بین فازهای موجود در سیستم استفاده از راکتورهای بسترسیال مییکی از راه

 لیتسیا(. 9کنند )پدیده سیالیتشوند و همراه با سیال حرکت میور میکاتالیست موجود در این راکتورها، داخل فاز سیال به صورت یکنواخت غوطه

ذرات  این سیال، با همراه کاتالیست ذرات خروج صورت در دلیل به همین شود،می محصول جریان با هاخروج آن به منجر کاتالیست ذرات بالای

فته در استفاده از فرآیندهای اکسایش پیشر گیرند.می قرار مورد استفاده مجدداً  احیا از پس جداشده و خروج سیال از سیکلونی هایجداکننده توسط

ای نسبت به راکتورهای بستر این راکتورها دارای مزایای ویژه کند،عنوان یک پتانسیل بالقوه برای افزایش بازدهی عمل میدرون یک راکتور بسترسیال به

کتورهای بسترسیال به دلیل باشد و همچنین راها نسبت به راکتورهای دیگر بیشتر میدار هستند. میزان عمر کاتالیستثابت و همچنین راکتورهای همزن

شود که زمان فرآیند به اکسایش پیشرفته باعث می اند. استفاده از راکتور بسترسیال در فرآیندبرداری موردتوجه قرارگرفتههزینه پایین نگهداری و بهره

ش کمتر خواهد شد. در راکتورهای بسترسیال حداقل برسد، زیرا میزان انتقال جرم در راکتورهای بسترسیال بالا بوده و درنتیجه زمان انجام واکن

ها، چگالی کاتالیست و نسبت قطر به طول راکتور، اندازه کاتالیست حجم کاتالیست نسبت به میزان دبی عبوری، پارامترهایی اعم از اندازه بهینه ذرات،

                                                 
1 Fenton 
2 Ferrous 
3 Fluidization 
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. لذا بررسی آنها در مقیاس نیمه صنعتی و حتی آزمایشگاهی نیازمند صرف [6, 0]مایع و غیره به شدت بر روی نحوه عملکرد این راکتورها تاثیر دارد 

گردد. دو روش اساسی برای حل معادلات گونه مسایل مشخص میسازی اینسازی و شبیههای فراوانی خواهد بود. در اینجا است که اهمیت مدلهزینه

های عددی. حل تحلیلی در صورتی که فرض خاصی برای ای تحلیلی و روشهسازی مسئله وجود دارد، روشحاکم بر سیستم به دست آمده از مدل

سازی و گذارد و دارای خطاهای گسستههای عددی جواب تقریبی در اختیار میفیزیک مسئله گرفته نشود دارای جواب دقیقی خواهد بود ولی روش

بندی فیزیک مسئله های ریزتری برای شبکهباتی بالا و همچنین المانهای مناسب عددی، تعداد مراحل محاسباشد. اگر از روشگرد کردن و غیره می

ای بوده و برخی از معادلات نیز وجود های تحلیلی نیازمند محاسبات بسیار پیچیدهتوانند حتی به صفر نیز میل کنند. روشاستفاده شود این خطاها می

. روش [7]توان به پاسخ همان معادلات پیچیده غیرقابل حل دست یافت با حل عددی می باشند در حالی کههای تحلیلی غیرقابل حل میدارند که با روش

توان روی افزارهای کد نویسی شده میباشد که با استفاده از نرمهای عددی حل معادلات حاکم بر سیستم میدینامیک سیالات محاسباتی یکی از روش

ایی این فرآیند وجود دارد و کمتر پژوهشی است که این فرآیند را در راکتور بسترسیال به مسئله مورد نظر اعمال نمود. منابع فراوانی در بحث شیمی

سازی دینامیک سیالات محاسباتی برای فرآیند فنتون هتروژن در راکتور بسترسیال صورت عملی مطالعه کرده باشد و هیچگونه پژوهشی در زمینه شبیه

یدرودینامیکی و واکنشی سیستم و همچنین توزیع و پخش کاتالیست در راکتور مورد مطالعه قرار گرفته انجام نگرفته است. در این پژوهش پارامترهای ه

 شده است.

 

 

 هامواد و روش . 2

 
عنوان یک عامل غیره به چرم و کاغذ، ای در صنایع رنگرزی ابریشم،طور گستردهاست که به 96زرد اسیدی ماده رنگزای مورد مطالعه، 

باشد که مورفولوژی گیرد. کاتالیست مورد استفاده در این تحقیق سنگ طبیعی پیریت )معدن مس سونگون( میورد استفاده قرار میآمیز مؤثر مرنگ

شود سنگ معدن طبیعی پیریت دارای سطح ناهموار و مشاهده می 1طور که در شکل باشند. همانمیکرومتر می 055ذرات پیریت در اندازه کوچکتر از

های برای تمیز کردن ناخالصی تواند مورد استفاده قرار بگیرد.عنوان یک کاتالیزور جاذب مناسب نیز میاوان است، از این لحاظ پیریت بهخلل و فرج فر

قرار داده و سپس توسط اسید ، ساخت چین( Sonic 6D)به مدت ده دقیقه در دستگاه اولتراسونیک  %80سطح آن، کاتالیستها را همراه با متانول 

از هیدروژن پراکسید همچنین . [9] شستشو داده شده است 1فریک یک مولار شستشو داده و در نهایت چندین بار با استفاده از آب دی یونیزهسول

(Merck.در این فرآیند استفاده شده است ) 

 

 

 

 

 

 

 

 

ل این مواد طبیعی های نشان داده شده در شکل، بیان کننده ساختار مکعبی شکدهد که پیکاین کاتالیست را نشان می XRDنیز طیف  4شکل 

 هستند.

                                                 
1 Deionized 

   بیعی پیریت از کاتالیست ط SEMتصاویر  -1شکل 
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 مربوط به پیریت طبیعی XRDی الگو -2شکل 

 

 قطر و سانتیمتر 6 خلیدا قطر  با متر،سانتی 155 عتفاار به بسترسیال رکتورا یک در 96ف رنگ زرد اسیدی حذ به طمربو عملی یهارکا

 از هایهکنند یعزتو از کاتالیست ذرات ختایکنو یعزتو منظوربه و باشدمی سگلا پلکسی جنس از رکتورا بدنه. ستا گرفتهانجام سانتیمتر 7 جیرخا

 پمپی از ذرات مناسب یعزتو منظور به .شده است استفاده رکتورا تحتانی قسمت در باشد،می مترمیلی 0/5 ودحد آن منافذسایز  که ضدزنگ ستیلا جنس

تابلویی با تامتررو) L/min 19-4ود محد با یتامتررو توسط نجریا بید و گرددمی دهستفاا IDB40S) لمدچین  Fujian پمپ) ربخا سبا 9/5 انتو با

 ستیلا جنس از ریتو یک ل،سیا نجریا با اههمر ذرات وجخر از یجلوگیر ایبر شود.گیری میاندازه (ACA 05-15ZT لمدبدنه اکریلیک ایرانی 

 و شودریخته می رکتورا نمخز درون مشخص غلظت با شدهتهیه  یزرد اسیدنگ ر لمحلو. ستا هیددگر نصب رکتورا جیوقسمت خر در ضدزنگ

 .آمده است 9 شماتیک راکتور در شکل گردد.می ودهفزا آن به روژنهید کسیداپر از مشخصی حجم

 

 
 شماتیک راکتور بسترسیال -3شکل 

 

سازی دینامیک سیالات محاسباتی ن برای شبیهو همچنی GAMBITبندی راکتور از نرم افزار این تحقیق برای رسم و شبکه سازیبخش مدل در

(CFD)  راکتور بستر سیال از نرم افزارANSYS Fluent 16 Release  استفاده شده است.کدهای مربوط به واکنش هتروژن در زبانC++  نوشته شده

باشد که در طی آن معادلات مومنتوم و انرژی و میسازی استفاده از روش حجم محدود و وارد نرم افزار جهت اجرا گردیده است. اصول و پایه این شبیه

های حاضر در انجام شده و گرادیان Simpleبا استفاده از روش  1اند.کوپل فشار و سرعتسازی شدهجرم حاکم بر سیستم به روش مرتبه دوم گسسته

 قرار گرفته است.مورد محاسبه  Least squares cell based معادلات اساسی حاکم بر سیستم و راکتور به روش

 

                                                 
1 Pressure-velocity couple 
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 بحث و نتایج . 3

 
سازی از دو وجه هیدرودینامیکی و واکنشی بررسی گردیده است. از دیدگاه هیدرودینامیکی دو پارامتر زماان ماناد متوساط و صحت نتایج شبیه

 یج عملی قرار گرفته است.ها داخل راکتور و همچنین از دیدگاه واکنشی میزان حذف آلاینده مورد مقایسه با نتاارتفاع صعود کاتالیست

بندی( و در هریاک از جزهاای های عددی به جای حل معادلات مربوطه در کل سیستم، شکل را به اجزای کوچکتر تجزیه کرده )مشدر روش

تار خواهاد قاجزا کوچکتر پاسخ دقیا رشود. هرچقدهای آن جز به عنوان شرط مرزی برای جزء دیگر لحاظ میشوند و جوابکوچکتر معادلات حل می

های مختلف جهات حال معاادلات انتخااب بود ولی زمان محاسبات افزایش خواهد یافت. بنابراین پاسخ معادلات به اندازه مش وابسته است پس باید مش

، 00644ترتیاب دارای  متر کاه باهمیلی 9و  2، 0را تعیین کرد. در این پژوهش سه اندازه مش نامنظم مختلف  1نمود تا در نهایت استقلال حل نسبت به مش

متر این زمان به ترتیاب میلی 9و  2ثانیه و برای مش  065/19متر زمان ماند متوسط میلی 0عدد سلول هستند بررسی شده است. در مش  409255و  158506

ه و در نهایات ایان همگرایای باین دهد با کوچکتر شدن مش، محاسبات مربوط به زمان ماند همگرا شادثانیه به دست آمد که نشان می 469/19و  476/19

نماودار توزیاع  متر را به عنوان مش مناسب برای حل این فرآیناد انتخااب نماود.میلی 2توان مش رسد. بنابراین میثانیه می 559/5میلیمتر به  9و 2های مش

 آمده است. 2در شکل  Pulseو  Stepبه دو روش  متریمیلی 2برای مش  زمان ماند

 

  
 )ب( )الف(

 Step)ب(  Pulseتوزیع زمان ماند به روش )الف(  -4شکل 

با استفاده از  )الف(-0باشد که از آنالیز شکلها میدهنده موقعیت حضور کاتالیست داخل راکتور طی آزمایشنشان )ب(-0نمودار شکل 

تواند تمامی نقاط در ا کالیبره کردن هر مختصات شکل میای است که ببه دست آمده است. روش کارکرد نرم افزار به گونه Plot Digitizerافزار نرم

ها در داخل راکتور، معروف است. برای مشخص کردن بهتر موقعیت کاتالیست 4آن شکل را در اختیار کاربر بگذارد که اصطلاحاً به پردازش تصویر

متری راکتور ذرات کاتالیست سانتی 10شود در ارتفاع می طور که در نمودار ملاحظهسمت راست(. همان )الف(-0 فرمت شکل تغییر کرده است )شکل

دهد که نشان می )ب(0-(. همچنین با افزایش ارتفاع، شکل 6سازی تطابق کامل را دارد )شکلاند که با نتیجه شبیهتقریباً قطاع شعاعی راکتور را پر کرده

 .متری( به وضوح قابل رؤیت استسانتی 44و  45، ارتفاع 6)شکل اند که این نیز در مدل ارائه شده ها به یک سمت میل کردهکاتالیست

                                                 
1 Mesh independence 
2 Image processing 
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 )ب( )الف(

 )الف( نتایج عملی )ب( پردازش تصویری نتایج عملی ارتفاع صعود ذرات کاتالیست به صورت -5شکل 
 

 
 سازی ارتفاع صعود ذرات کاتالیستنتایج شبیه -6شکل 

 
گاه اولری حل شده است که فاز اول مربوط به پساب و فاز دوم مربوط به سنگ طبیعی پیریت راکتور بسترسیال به صورت دو فازی با دید

به  UDF1افزار با استفاده از کد گیرد و در نرمها صورت میکننده واکنش است در روی سطح کاتالیستکه به عنوان کنترل 1باشد. واکنش شماره می

دیگر به صورت واکنش حجمی در فاز محلول )پساب( داخل راکتور اعمال گردیده است. در  هایصورت یک واکنش هتروژن تعریف شده و واکنش

های پیریت )ج( به ترتیب کنتور میزان حذف ماده رنگزا و مصرف هیدروژن پراکسید قابل مشاهده است. در جایی که کاتالیست-7)ب( و-7 شکل

ل هیدروکسیل تولید شده و در طی راکتور به دلیل فعالیت بسیار بالا به مواد رنگزای آلی حضور دارند به سبب واکنش هتروژن بر روی سطح آنها، رادیکا

 گردد.موجود در پساب حمله کرده و باعث تولید مواد بی اثر و کمتر سمی می

عدم پخش  شود جزء جرمی رادیکال هیدروکسیل بسیار کوچک است، علت این امر و همچنین)الف( مشاهده می-7طور که در شکل همان 

 باشد.شدن آنها در داخل راکتور، فعالیت بالا و در نتیجه طول عمر بسیار کوتاه این مواد می

 

                                                 
1 User define function 
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 )ج( )ب( )الف(

 سید)ج( هیدروژن پراک 36کانتور جزء جرمی )الف( رادیکال هیدروکسیل )ب( رنگ زرد اسیدی  -7شکل 

 
در شرایط واکنش های یاد شده های شوند. ثابتهای مومنتوم و غیره نیز به طور همزمان حل میهای واکنشی ترمعلاوه بر ترم CFDدر مدل 

و  اختلاط اند در حالی که در یک فرآیند واقعی ممکن است میزانایده آل )یعنی در حالت اختلاط کامل و همچنین زمان تماس کافی( به دست آمده

افزار استفاده شده است یعنی با محاسبه نرخ واکنش و نرخ اتلاف از این قابلیت نرم CFDکننده واکنش باشند. در مدل تماس بین اجزاء، کنترل

مل کرده تر از دیگری باشد به عنوان کنترل کننده واکنش ع)نشان دهنده میزان اختلاط در سیستم(، نرخی که از لحاظ مقدار عددی کوچک 1ایگردابه

داشته ، به نتایج آزمایشات و فیزیک مسئله یپاسخ نزدیک CFDرود که مدل گیرد. بنابراین انتظار میو در معادلات جرم این نرخ مورد استفاده قرار می

 نیز این پدیده قابل شهود است. 9 باشد که در شکل

 

  
 )ب( )الف(

  
 )د( )ج(

 از ماده رنگزا mg/L 41)د(  mg/L 31)ج(  mg/L  21 )ب( mg/L 11ظت های اولیه )الف( نمودار میزان ح   رنگ در غل -8شکل 
 

 

                                                 
1 Eddy dissipation 
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 گیرینتیجه   .4

 
سازی و های مدلباشند بنابراین بحثهای مختلف و بررسی پارامترهای متفاوت تاثیرگذار بر سیستم اغلب نیازمند هزینه بالایی میانجام آزمایش

د. در راکتورهای چندفازی حل معادلات مومنتوم به صورت همزمان در بیش از یک فاز و هر فاز شامل بیش از یک گردنسازی حائز اهمیت میشبیه

 سازی با ارائه مدل اختلاط در فازها حجم محاسبات بسیار کاهش یافته است.باشد که در این مدلبر میجزء، بسیار پیچیده و زمان

در هیدرودینامیک و نوع جریان دارد. همچنین این مدل درصد حذف ماده رنگزا مورد مطالعه  درصد 0ارائه شده خطاهای کمتر از  CFDمدل 

درصد خطا در راکتور بسترسیال  9درصد پیش بینی نمود که نسبت به نتایج عملی حدود  99به طور متوسط در غلظتهای اولیه مختلف از ماده رنگزا را 

 سازی اعمال شده در این مدل را داشت.های گسستهدن، شیوهتوان ادعای دقت، صحیح بودارد، از این رو می
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