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 چکیده

پسابهای صنعتی حاوی رنگزاها که توسط صنایع مختلف، خصوصاً صنعت نساجی تولید می شوند، 

مشکلات زیست محیطی بسیاری را تولید می کنند. بررسی امکان حذف چنین آلاینده هایی از پسابها 

ک جاذب های پایان نامه فرآیند جذب رنگزاهای سنتزی از فاز آبی به کم موضوعی بسیار مهم است. در این

. ایزوترمهای غیرخطی در نظر گرفته شده برای انتقال، ایزوترمهای لانگمویر و مختلف مدلسازی شده است

 که یک نرم افزار PHOENICSبا استفاده از نرم افزار  حاکم بر جذب غیر خطیاست. مدل ریاضی فروندلیچ 

ج حاصل از مدلسازی با نتایج حل شده است. نهایتاً نتای ،است (CFD) دینامیک سیالات محاسباتی

توسط جاذب  52و اسید آبی 08رنگزای مستقیم ،08رنگزای مستقیم آزمایشگاهی برای حذف آلاینده های

لسازی تطابق خوبی با نتایج آزمایشگاهی دمقایسه شده است. نتایج م ،قیمت دیاتومیت ارزان و معدنی

م از پارامتر ها، شامل مقدار آلاینده جذب شده در داشته اند. همچنین به منظور بررسی میزان تأثیر هر کدا

( بر روی فرآیند حذف LK) ( و ثابت لانگمویر2K) (، ضریب سینتیک شبه مرتبه دومeq) حالت تعادل

نسبت به ثابت   08و  08ستقیم رنگزاهای م برای مدل ،حساسیت انجام شد، که طبق آن تحلیلآلاینده، 

ی مّک جذب شده در حالت تعادل حساس تر است. آلاینده نسبت به مقدار 52برای اسید آبی  لانگمویر و

 آلودگی حجمکردن اثر تغییر پارامترهای مدل به منظور تکمیل سیستم تصفیه مناسب و همچنین کنترل 

تولید چنین پساب هایی توسط صنایع مختلف  اگرچهبسیار مهم است.  وارد می شود، به محیط زیست که

طراحی به توان می هاییسازینتایج حاصل از چنین شبیهتقریباً اجتناب ناپذیر است، ولی با استفاده از 

نامطلوب به منظور به حداقل رساندن اثرات مدیریت زیست محیطی پساب های صنعتی های مناسب برنامه

 آن بهره گرفت.  
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 مقدمه -1-1

تردیدی نیست که همواره آب وخاک از عوامل اساسی حیات در روی کره زمین محسوب می شوند. بدون 

هر یک از آنها زندگی برای موجودات زنده غیر ممکن است. روزگاری بود که انسان و سایر موجودات زنده از 

انقلاب صنعتی در قرن نوزدهم و توسعه و تکامل آن  هوای پاک برخوردار بودند، اما پدید آمدن نعمت آب و

در قرن بیستم موجب آلودگی تدریجی آب و خاک شد. آلودگی محیط زیست امروزه به حدی رسیده است 

محیط زیست از ارکان توسعه پایدار در هر  که سلامتی انسان و سایر موجودات زنده را تهدید می کند.

طبیعی و انسانی دچار نقصان شده و پیامدهای  یط زیست منابعکشوری است. بدون توجه به مسئله مح

و امکانات  مواد  ،فعالیت های صنعتیگذاشت.  خواهد باقی ناگواری را بر کره خاکی و حتی جوامع انسانی

امکان حیات و استفاده از  آلاینده هاکند و از طرفی با افزایش لازم برای حیات و پیشرفت بشر را فراهم می

 کند. به همین جهت در بسیاری از کشورها، تأثیرات محیط زیستی ت سالم را از بشر سلب میمحیط زیس

عملیات معدنکاری مورد بررسی قرار گرفته و در نهایت استانداردهایی در این زمینه فعالیت های صنعتی و 

ست. با توجه به در نظر گرفته شده ا صنایعمختلف حاصل از این  آلاینده هایحدود  فعالیتها واین برای 

بنابراین برای  ،است صنایعاینکه ایران یک کشور در حال توسعه است و برای پیشرفت خود ناچار به توسعه 

)با توجه به  کشور درصنایع  این یمحیط کشور لازم است تا جنبه های زیست مختلف ایعتوسعه پایدار صن

ختلف بسته به شرایط، دارای آثار و پیامدهای م آلاینده های فلزی اقلیم کشور( مورد شناسایی قرار گیرد.

 باشند. این مواد بر اساس شدت آلودگی و نوع آلودگی، تحت بررسی قرار زیست محیطی متفاوتی می

توان در سه دسته، مواد با آثار زیست محیطی شدید، مواد را میاین گیرند. بر اساس شدت آلودگی، می

 شود.بندی مشاهده میاین تقسیم 8-8جدول  در .[8د ]متوسط و ضعیف طبقه بندی نمو
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 [8براساس شدت آلایندگی] فلزیتقسیم بندی مواد  -8-8جدول 

 خاک یندهآلا آب یندهآلا هوا یندهآلا شدت آلودگی
اثر بر فعالیت و 

 سلامت انسان

کرم ،آزبست شدید

 کادمیم،یوه،جبریلیوم

 کبالت

جیوه  ،اورانیوم

 سیانور

 میومکاد ،بریلیوم ،اورانیوم
 ،بریلیوم ،کادمیم

 ،آرسنیک ،اورانیوم

شدید تا  آزبست

 متوسط

       ،اورانیوم ،مس

 سرب ،آرسنیک

 ،مولیبدن

 ،بریلیوم،آرسنیک

 ،کادمیم ،آنتیموان

 کبالت

 ،آرسنیک ،جیوه ،کبالت

 کرم ،مس ،منگنز

 ،سرب ،کبالت

 ،مولیبدن ،آنتیموان

 آنتیموان ،سیلیس متوسط سیلیس
 ،نیکل،منگنز ،مس

 مکر

 ،قلع

 نیکل،آلومینیم،آنتیموان،سرب

 نیکل ،کرم ،منگنز

متوسط تا 

 ضعیف

 ،آلومینیم ،قلع

، آهن،روی ،نیکل

 منگنز،مولیبدن

 ،آلومینیوم ،قلع

 ،آهن ،روی ،کبالت

 سرب

 مولیبدن ،روی
 ،آهن ،روی

 ،آلومینیم

 - آهن،سیلیس ،زغالسنگ - - ضعیف قلع سنگ، زغال،مس

 با آلودگی شدید مشاهده  فلزیود آمده در انسان توسط مواد بیماریهای به وج 5-8در جدول 

 می گردد.

 [8با آلودگی شدید] فلزیبیماریهای بوجود آمده در انسان توسط مواد  -5-8جدول 

 نوع بیماری فلزیماده 

 همراه خواهد داشت همزمن و اولسراسیون پوست و تخریب مجاری بینی را ب ماده ای بسیار سمی و کشنده می باشد که عوارض آرسنیک

 الیاف آزبست پس از ورود به ریه باعث ایجاد گره های فیبروزی می گردد که بیماری حاصل از آن آزبستوزیس نام دارد آزبست

 در بسیاری موارد گرد وغبار آن کشنده بوده و بطور کلی ضایعات و تخریب ریه ها را بهمراه دارد بریلیم

 جیوه
ستخراج جیوه از سنگهای معدنی اشتغال دارند مسمومیت حاد در اثر استنشاق بخارات جیوه دیده در اشخاصی که در عملیات ا

 می شود

 در معدنچیان باعث ایجاد بیماری ریوی می شود و در مسمومیتهای حاد می تواند کشنده باشد کادمیم

 کرم
تها ایجاد می شود و شامل زخمهای عمیق بر روی در کارگران معدن ایجاد بیماری اولسر کرم می کند که در اثر تماس با کروما

 دستها وبازوهاست

 اورانیم
چشم و  بر روی ، تاثیردر موارد بسیاری کارگران معدن در اثر تماس با ترکیبات اورانیم تلف شده اند. از عوارض مشخصه آن

 .دستگاه عصبی می باشد

 کبالت
ایجاد حساسیت در اثر گرد وغبار  -1معادن را بهمراه داشته باشد: کبالت قادر است سه نوع از عوارض حاصل از اشتغال در 

 بروز ناراحتیهای ریوی در کارگران، حین استخراج کبالت -3ایجاد عکس العملهای شدید تنفسی  -2حاصل ازکبالت 
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 با آلودگی شدید تا متوسط را بیان فلزیبیماریهای بوجود آمده در انسان توسط مواد  3-8جدول 

 کند.می

 [8]با آلودگی شدید تا متوسط فلزیبیماریهای بوجود آمده در انسان توسط مواد  -3-8جدول 

 نوع بیماری فلزیماده 

 بر روی دستگاه تنفس به مرور زمان تأثیر می گذارد مولیبدن

 مس
ده عوارض مس برای کارگران معدن نسبتاً اندک بوده و عملاً بی خطر است. اثر سمی مس در نتیجه استنشاق، 

 برابر اثر سمی آن از راه خوراکی می باشد

 ناراحتیهای معده، کم خونی، ضعف کلی و اثرات زیان بار بر اعصاب در مورد کارگران معادن مس بروز می کند. سرب

 در عده ای از کارگران عوارض پوستی، نسبتاً زیاد دیده شده است. آنتیموان

 بهمراه دارد، پنومونی منگنز می باشد.از جمله عوارضی که بر روی معدنچیان  منگنز

 سیلیس
سیلیس در انسان ایجاد بیماری سیلیکوز می کند. سیلیس در نسوج حل شده و به صورت اسید سیلیسیک در 

 می آید که در نهایت باعث ایجاد فیبروز و سیلیکوز در ریه می شود.

  کند.می ودگی متوسط تا ضعیف را بیانبا آل فلزیبیماریهای بوجود آمده در انسان توسط مواد  4-8جدول 

 [8با آلودگی متوسط تا ضعیف] فلزیبیماریهای بوجود آمده در انسان توسط مواد  .4-8جدول 

 

 نوع بیماری فلزینوع ماده 

 آلومینیم و گرد وغبار حاصل از آن در انسان ایجاد بیماری ریوی می کند. آلومینیم

 قلع
عوارض و جراحات پوستی حاصل از ترکیبات قلع شدید بوده و انواع حاد آن سوختگی بوده که بصورت 

 هده می شود.التهاب در کارگران معدن مشا

 آهن
بروز پنوموکونیوز هماتیت در معدنچیان که نوعی فیبروز سنگین است، می تواند گاهی بهمراه 

 بیماریهای شدید ریوی باشد

 بیماری حاد یا مزمنی دیده نشده و صرفاً با بروز تب و لرز زودگذر همراه می باشد روی

 .ت و ریوی می شوددر کارگران معادن باعث ایجاد بیماریهای درماتی نیکل

 زغالسنگ
در اثر استنشاق گرد وغبار، باعث بروز بیماری آنتراکوز در کارگران شده که در نهایت به تنگی نفس 

 منجر می شود
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دات صنعتی و کشاورزی و مصرف مواد شیمیایی در قرن اخیر رشد جمعیت، بزرگ شدن شهرها، تولی

گوناگون باعث شده که کره زمین بیش از هر زمان دیگری در معرض آلودگی قرار بگیرد. ورود مواد آلاینده 

به آب ها و تجمع آنها در آبزیان به واسطه خطراتی که برای انسان و دیگر موجودات ایجاد می کنند، بخش 

ا شامل می شوند. آلودگی ناشی از یون های فلزات سنگین که روز به روز با مهمی از آلودگی محیط زیست ر

پیشرفت صنعت بر مقدار و انتشار آن افزوده می شود، از مهم ترین و خطرناک ترین آلوده سازهای زیست 

محیطی محسوب می شود. خطر اصلی این مواد به علت خاصیت تجمع پذیری آنها در بدن موجودات زنده 

طریق زنجیره غذایی در کل اکوسیستم به گردش درآمده و در اثر فعل و انفعالات شیمیایی به  است که از

مواد سمی تر و خطرناک تر که خاصیت سرطان زایی دارند، تبدیل می شود. از این رو کنترل، کاهش بار 

و جلوگیری از آلودگی و تصفیه پساب ها از دیدگاه سلامت و بهداشت عمومی ، پیشگیری از نابودی آبزیان 

مهمترین عوامل ضرورت عدم تخلیه به هم خوردن زنجیره غذایی در اکوسیستم حائز اهمیت است. 

 به شرح زیر است: فاضلابهای صنعتی به آبهای جاری و زیر زمینی

 اسیدیته آزاد  

 مواد قلیایی قوی  

 غلظت زیاد مواد محلول  

 چربی و روغن  

 فلزات سنگن و مواد سمی  

 سمی گازهای بدبو و  

 مواد رادیو اکتیو  

 مواد معلق، رنگ، بو  

 ازدیاد دما  

 های بیماری زا وجود میکرو ارگانیسم  
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رابطه انسان عصر حاضر با محیط زیست دستخوش بحران است. این بحران در اثر دخالت و بهره برداری 

ن و محیط اطراف او نامعقول و تخریب سودجویانه، در محیط زیست ایجاد شده و اثرات زیانباری برای انسا

در این میان پساب های ناشی از تولیدات صنعتی و کارخانه ها و فاضلاب های شهری، در  به همراه دارد.

آب شرط  می کند.  کنار تخریب و کاهش منابع خدادادی، فشار مضاعفی را بر اکوسیستم کره زمین تحمیل

گیرد. آب به علت ی در محیط آبی صورت میباشد و اکثر قریب به اتفاق واکنشهای شیمیایوجود حیات می

ای در طبیعت داشته و آن را در برابر تغییرات ناگهانی دما حفظ پاره خواص ویژه نقش اساسی تنظیم کننده

شود. برای ( تبدیل به پساب می…کند. آب بعد از مصارف گوناگون )خانگی، کشاورزی و صنعتی و می

پسابها باید راهکارهایی برای تصفیه و استفاده مجدد از وسط این جلوگیری از آلودگی آب و محیط زیست ت

بهمین دلیل کشورهای جهان بویژه کشورهای پیشرفته اقدامات اساسی برای جلوگیری از آنها اتخاذ کرد. 

جذب سطحی فلزات در سلولهای مرده یا زنده به عنوان جذب بیولوژیکی آلودگی محیط بعمل می آورند. 

های فلز ـ میکروب سروکار دارد و شامل محیط زیست خاکی و دریایی کنشبا برهم شود، کهبیان می

زدایی فلزات سنگین در  سمیّتهای دریایی نقش مهمی را در شود. جذب بیولوژیکی توسط باکتریمی

 های اقتصادی و زیست[. در هر حال، با توجه به آنچه در بالا ذکر شد، جنبه5کند]می ایفاهای آبی سیستم

 شود.محیطی عظیم فناوریهای جذب نوین، سبب رقابتهای بسیاری برای پیشرفتهای گوناگون در آینده می

 [،4[، الکتروشیمیایی]3چندین فرآیند رنگبری فیزیکوشیمیایی مانند جداسازی غشایی] در سالهای اخیر،

توسعه یافته  …[ و0لوژیکی][، تصفیه بیو7[، اکسیداسیون توسط ازن]6[، فوتوکاتالیز]2زایی]انعقاد ـ لخته

است. در هر حال این روشها گران هستند و نیاز به زیربنای اقتصادی خاصی دارند. با توجه به اینکه رنگزاها 

بر فعالیت فتوسنتز گیاهان آبزی  و در نتیجهرا منتقل کرده و از نفوذ نور جلوگیری می کنند  سمیّت

ای بر تخلیه پسابهای رنگی حاصل از صنایع نساجی، ملاحظههم اکنون حساسیت قابل ، باشندمی گذار تأثیر

ها وجود دارد. در خروجی پساب نساجی علاوه بر رنگزاها، فرش و چاپ در آبراهه چرمسازی، ،سازی کاغذ

اکریلاتها، فسفوناتها و عوامل ضدلخته موجود باشد. برای حفظ ممکن است ترکیبات دیگری مانند پلی

 نساجی ضروری  صنایعخروجی پسابهای ی از سمّ آلایندهمواد  سایرو  هارنگزاتعادل اکولوژیکی، حذف 
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می باشد. رنگزاها به علت ساختار پیچیده مولکولی که دارند در مقابل نور، گرما و تجزیه بیولوژیکی پایدار 

ک های در میان تمام تکنی [.8] شوندنمی هستند، بنابراین با روشهای معمول تصفیه پساب، به آسانی حذف

مذکور فرآیند جذب به خاطر به صرفه بودن از نظر اقتصادی، کارامد و ساده بودن در اولویت قرار دارد و از 

این روش در حذف رنگ، فلزات سنگین و دیگر ناخالصی های خطرناک آلی و غیرآلی از سیال استفاده می 

 مد منتقل می شود. شود. با استفاده از این فرآیند آلاینده خطرناک از فاز مایع به جا

ح داخلی و خارجی جامدات یا سطح مایعات تعریف و، جذب مولکولها توسط سطمی توانجذب سطحی را 

اند کرد. جذب بر روی این سطوح به علت نیروهای جذب کننده اتمها و مولکولهایی که سطوح را ساخته

 وی یک سطح جامد جذب ها( از یک مایع بر رها )آلایندهافتد. زمانی که ناخالصیاتفاق می

هایی که در این افتد و پدیدهشوند، فرآیند جذب سطحی در تماس دو فاز جامد ـ مایع اتفاق میمی

 کند.دهد سرعت و مقدار جذب سطحی را تعیین میرویارویی رخ می

در راستای جذب آلودگی، تکنولوژی های تغییر پذیر یا جاذب ها مفید می باشند. مواد طبیعی که در 

کشاورزی ممکن  فعالیت هایمقیاس بزرگ قابل دسترس هستند و یا محصولات فرعی صنایع خاص یا 

 یجاذبها در بسیاری از صنایع و فرآیندهااست به پتانسیلی به عنوان جاذب های ارزان قیمت تبدیل شوند. 

ند می توان آلومینای از جاذبهای جامد که بیشترین استفاده را در صنایع دار .کاربرد دارند ،کنترل آلودگی

از جمله جاذبهایی است که به طور  فعال[. در این میان کربن 8را نام برد] فعالفعال، سیلیکاژل و کربن 

گران است و نیاز  فعال[. از آنجا که کربن 8وسیع، برای حذف رنگزا از پساب مورد استفاده واقع شده است ]

در  پذیر، ارزان قیمت واذبهای دیگر که از نظر زیستی تجزیهدارد، تلاش بر این است که آن را با ج ءبه احیا

یا از مواد موجود در پسماندها تهیه می شوند، جایگزین کنند و با توجه به اینکه هزینه،  دسترس تر و

های ارزان قیمت با قابلیت جذب پارامتری مهم در کشورهای در حال توسعه است، تلاش برای یافتن جاذب

 [، 85[، ساقه بلال]88، 88ان]س[، چیتو9]تورب. در این راستا جاذبهایی چون بالا ادامه دارد

[ 87،86، دیاتومیت][82[، پوست فندق]82[، چلتوک برنج]84پوست موز] ،[83،88] 8خاکستر

                                                 
1- Fly ash 
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[ 88] 8پوست درخت، خاک اره، علفهای دریایی، آلژینات، ژانتات [،58[، لیگنین]89[، رسها]80زئولیت]

 ار گرفته است.مورد مطالعه قر …و

اگرچه کارهای آزمایشگاهی بسیاری به منظور ارزیابی قابلیت و نحوه عملکرد جاذبهای مختلف در حذف 

آلاینده ها از پساب های حاصل از صنعت نساجی انجام شده ولی تحقیقات اندکی به منظور مدلسازی 

ای اصلی بر روی جذب آلاینده انجام فرآیند جذب آلاینده از این پساب ها و ارزیابی چگونگی تأثیر پارامتره

شده است. مدلهای عددی ابزاری با ارزش برای فراهم کردن دید کلی و صحیح در مورد فرآیند جذب 

هستند. یک مدل ریاضی امکان پیش بینی حوادث آتی را فراهم می کند و نشان می دهد که در یک 

. یک مدل می تواند به طراحی، بهینه سازی و سیستم واقعی کدام فاکتورها از نقطه نظر حساسیت مهم ترند

 پیش بینی نحوه عملکرد عملیات تصفیه پسابهای آلوده کمک کند.

جهت  PHOENICS[83]در پایان نامه حاضر از یک مدل عددی حجم های محدود به کمک نرم افزار 

ساسیت انجام شده شبیه سازی فرآیند حذف آلاینده های نساجی از پسابها ارائه شده است و با آنالیز ح

 پارامترهای تأثیرگذار مشخص گردیده اند.

 

 تئوری جذب سطحی -1-2

ترکیبات مختلف برای رسیدن به تعادل در حال  در آن جذب سطحی یک سیستم ترمودینامیکی است که

 شرایط پایدار و ناپایدار اتفاق می افتد. نیروهای اولیه مؤثر در جاذبه بین تحت رقابت هستند. جذب سطحی

جذب کننده و جذب شونده، نیروی جاذبه و دافعه الکترواستاتیک بین مولکولهای جذب کننده و جذب 

 شونده می باشد که این نیروهای موثر می توانند فیزیکی یا شیمیایی باشند.

 

 

 

                                                 
1- Xanthate 
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 جذب سطحی فیزیکی -1-2-1

شود. نیروهای یجذب سطحی فیزیکی در نتیجه نیروهای بین مولکولی بین جاذب و جذب شونده ایجاد م

جاذبه و دافعه ضعیف برهم  این نیرو در اثرالکترواستاتیک فیزیکی شامل نیروی واندروالس است که 

 های باشد. برهمکنشق و پیوند هیدروژنی میهای تفرّدوقطبی، برهمکنش -کنشهای دوقطبی 

های ود. برهمکنششگیری ترکیبات قطبی براساس بارهایشان حاصل میدوقطبی در اثر جهت -دوقطبی 

شود. اگر مولکولها به علت نیروهای جاذبه بین الکترونها و پروتونها در سیستمهای مولکولی ایجاد می ،قتفرّ

کند. پیوند هیدروژنی یک مورد ویژه از خیلی به هم نزدیک شوند نیروهای دافعه، مولکولها را از هم دور می

که دارای بار مثبت  خود ن اتم هیدروژن در مولکولباشد و در آدوقطبی می -های دوقطبی برهمکنش

کند. در سیستمهای باشد، جذب میجزئی است، اتمها یا مولکولهای دیگر را که دارای بار منفی جزئی می

در جذب سطحی است. جذب فیزیکی یک واکنش به  مؤثرفاز مایع، نیروی واندروالس، نیروی فیزیکی اولیه 

باشد. از آنجا که جذب فیزیکی، شامل ل پوشش تک لایه و چند لایه میپذیر است و شامآسانی برگشت

شود. تری خواهد بود و به طور مشخصی معین نمیالکترونی نیست، دارای انرژی جذب پایین تغییر ساختار

در هر مول از جذب کننده است. وقتی که نیروهای بین مولکولی  Btu/lb48در حدود  فیزیکی گرمای جذب

کول شیمیایی در جریان مایع و یک جامد )جاذب( بزرگتر از نیروهای بین مولکولها در جریان بین یک مول

فرض بر این است ذراتی که به طریقه فیزیکی  شوند.مایع باشد، مواد شیمیایی در سطح جاذب جذب می

لایه  ای است، که هرچند لایه ،آزاد بوده و جذب سطحی ،اند، برای حرکت بر روی سطح جاذبجذب شده

به عنوان جاذب استفاده  فعال اگر کربن شود.های جذب شده قبلی تشکیل میجدید مولکولی روی لایه

شود. این شود، فرض بر این است که جذب سطحی فیزیکی بر روی سطوح قطبی ذرات کربن انجام می

کربن دارای پیوند  شوند، زیرا الکترونهای اتمهایهای عاملی نمیهم شکل بوده و شامل گروه ذاتاًسطوح 

مقدار زیادی از مساحت سطح موجود در میکروپرهای ذرات کربن  لازم به ذکر است که کووالانسی هستند.

از نوع سطح قطبی است. بسیاری از فرآیندهای جذب سطحی در تصفیه پساب به طور خالص  احتمالاً
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یز بین این دو فرآیند مشکل است و فرآیندهای فیزیکی یا شیمیایی نبوده و ترکیبی از آن دو هستند. تما

 .[80باشد]خوشبختانه این نوع تمایز برای آنالیز و طراحی فرآیندهای جذب سطحی لازم نمی

 جذب سطحی شیمیایی -1-2-2

. مکانیزمهای استوار استجذب سطحی شیمیایی همانند جذب فیزیکی بر پایه نیروهای الکترواستاتیک 

ت ولی اغلب قویتر هستند )در حدود انرژیهای جذب پیوندهای جذب شیمیایی شبیه جذب فیزیکی اس

های تشکیل یکروکریستالیتم هایرسد که این نوع جذب سطحی در جوانب و گوشهشیمیایی(. به نظر می

شوند که در افتد، این سایتها توسط حضور گروههای عاملی گوناگون مشخص میدهنده جاذب اتفاق می

کنند. جذب شیمیایی با انتقال الکترونها و توزیع الکترونی رسوب می جذب سطحی از طریق واکنشهای

گردد. این امکان وجود دارد که واکنشها ایجاد می تشکیل پیوندهای شیمیایی بین جاذب و جذب شونده

برگشت بوده و انرژیهای جذب بالایی داشته باشند. گرمای جذب به طور قابل توجهی بیش از  غیرقابل

که مواد جذب گردد سبب میامر باشد. این می Btu/lb.mole488-08 حدود ایگستره جذب فیزیکی در

شونده به علت واکنش شیمیایی دچار تغییر شوند. جذب شیمیایی فقط شامل پوشش تک لایه بوده و محل 

 هایاکنش از طریق گروهبعبارتی دیگر، و افتد.ای اتفاق میهای عاملی ویژهویژه واکنش در مکان گروه

های عاملی ترتیب متفاوتی از اتمها در ترکیبات آلی گروه. گرددای که وجود دارند انجام میعاملی ویژه

 .[80]دهندمیهستند که خواص فیزیکی و شیمیایی خاصی به آن ترکیبات 

 

 جذب سطحی ویژه -1-3

ایی بعضی از واکنشها انرژی های جذب بیش از جذب سطحی فیزیکی و کمتر از جذب سطحی شیمی

دارند، این برهمکنش ها به عنوان جذب سطحی ویژه عنوان می شوند. جذب سطحی ویژه شامل برخورد 

 بین یک گروه عاملی ویژه با سطح جاذب می باشد. اما این برخورد باعث تشکیل یک پیوند شیمیایی واقعی 

نمی شود. مهمترین ویژگی جذب سطحی ویژه این است که انرژی جذب، بین جذب سطحی 

 .[80]شیمیایی)قوی( و فیزیکی)ضعیف( قرار دارد
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 فاکتورهای مؤثر در جذب سطحی -1-3-1

 در طول فرآیند جذب سطحی، مولکولهای حل شونده از محلول خارج شده و توسط جاذب، جذب 

جاذب، جذب شده و به مقدار  خلل و فرجمی شوند. بخش اعظم مولکولها روی مساحت سطح بزرگی از 

انتقال جذب شونده از محلول بر روی جاذب تا  ی سطح بیرونی ذره، جذب می شوند.نسبتاً کمتری رو

زمانی ادامه پیدا می کند که غلظت حل شونده باقیمانده در محلول با غلظت حل شونده جذب شده توسط 

زمانی که تعادل برقرار می گردد انتقال جذب شونده  متوقف شده و توزیع حل  جاذب در حال تعادل باشد.

تعادل جسم  عتوزی ونده بین فاز مایع و جامد را که قابل اندازه گیری است به خوبی می توان تعیین کرد.ش

حل شونده بین فاز جامد و مایع خاصیت مهمی از سیستم جذب است و به تعریف یک سیستم ویژه کمک 

 را تشریح  خاصیت مهم دیگر برای مهندسان، سینتیک سیستم است که سرعت برقراری تعادل می کند.

بنابراین اندازه سیستم های تماسی  نیاز برای تصفیه و ردمی کند. سرعت جذب سطحی، زمان ماند مو

جاذب را تعیین می کند. سینتیک فرآیند، سرعت انتقال مولکولها از محلول به خلل و فرجهای جاذب را 

 فتد :بیا شرح می دهد. برای انجام پدیده جذب سطحی سه مرحله مجزا باید اتفاق

مولکولهای جذب شونده باید از فاز توده ای محلول به سطح ذره جاذب انتقال یابند. در این عمل،  -8

مولکولهای جذب شونده باید از فیلم حلالی که ذره جاذب را احاطه کرده است عبور کند. این فرآیند تحت 

 بیان می شود. 8عنوان نفوذ در فیلم

تهای جاذب که در درون خلل و فرجها موجودند انتقال یابند. این مولکولهای جذب شده باید به سای -5

 بیان می شود. 5فرآیند به عنوان نفوذ در تخلخل

 ذره موجود در فاز محلول باید به سطح ماده جاذب متصل گردد، یعنی جذب شود. -3

ارد. سرعت واکنشهای جذب سطحی و مقدار جذب یک ماده ویژه تحت تأثیر فاکتورهای زیادی قرار د

 .[80]دنفاکتورهای مهم در اینجا مورد بررسی قرار می گیر

 

                                                 
1- Film diffusion 
2- Pore diffusion  
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 سرعت هم زدن -8-3-8-8

سرعت جذب سطحی توسط نفوذ در فیلم و یا توسط نفوذ در حفره های جاذب کنترل می شود که به 

عموماً نفوذ در تخلخل در سیستم های  8زمان و شدت هم زدن در سیستم بستگی دارد. براساس نظریه وبر

 .[80]اسی نوع ناپیوسته که اغتشاش زیادی در آن ایجاد می شود، مرحله تعیین کننده سرعت استتم

 خواص جاذب -8-3-8-5

اندازه ذره و مساحت سطح، دوخاصیت مهم جاذب می باشد. اندازه جاذب بر سرعتی که جذب سطحی در 

افزایش می یابد. ظرفیت  آن اتفاق می افتد تأثیر می گذارد. سرعت جذب سطحی با کاهش اندازه ذرات

 جذب سطحی کل جاذب به مساحت سطح کل آن بستگی دارد.

 حلالیت ماده جذب شونده -8-3-8-3

برای اینکه پدیده جذب سطحی اتفاق بیافتد باید یک مولکول از حلال جدا شده و به سطح جاذب متصل 

آنها نسبت به ترکیبات غیر  شود. اگر تمایل ماندن ترکیبات محلول در حلال زیاد باشد در نتیجه جذب

 محلول سخت تر است.

 اندازه مولکولهای جذب شونده -8-3-8-4

فضاهای مؤثر است، به طوریکه مولکولها باید وارد  یاراندازه مولکولهای جذب شونده در جذب سطحی بس

 جذب سطحی ذره جاذب شده و سپس جذب گردند. مطالعات تحقیقاتی نشان داده است که خالی ریز

 های هومولوگ از اسیدهای آلیفاتیک، آلدئیدها یا الکلها معمولاً با افزایش اندازه مولکول، افزایش سری

نزدیک اندازه  هاه مولکولزیکه انداتمی یابد. این موضوع را می توان به این صورت توضیح داد، در حال

قویترین جذب  .است ترنیروهای جاذبه بین جاذب و مولکول جذب شده زیاد ،تخلخلهای جاذب باشد

اکثر  ای بزرگ بوده که به مولکولها اجازه ورود دهند.تا اندازه خلل و فرجهاسطحی زمانی خواهد بود که 

های مختلفی از مولکولها وجود دارند. در این د که در آن اندازهنباشپسابها شامل مخلوطی از ترکیبات می

                                                 
1 - Weber 
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ای بزرگ تخلخلها را مسدود کرده و از ورود آید. مولکولهبه وجود می 8وضعیت مشکل غربال مولکولی

کنند. به هر حال شکل نامنظم مولکولها و تخلخلها همانند حرکت ثابت مولکولهای کوچک جلوگیری می

، تحرک بیشتر مولکولهای کوچک در مقایسه با بر این علاوه نماید.ری مییمولکولها، از انسداد جلوگ

شوند. موقعیت نسبی  خلل و فرج هاکه سریعتر نفوذ کرده و وارد دهد مولکولهای بزرگ به آنها اجازه می

 نشان داده شده است. 8-8های مختلف مولکولی در طول پدیده جذب سطحی در شکل اندازه

 

 .[80] مفهوم غربال مولکولی در میکروپر -8-8شکل 

8-3-8-2- pH 

pH   علت آن  جذب سطحی دارد. هایی که درآن جذب سطحی اتفاق می افتد تأثیر زیادی بر مقدار

 پدیده این است که خود یونهای هیدروژن به مقدار زیاد جذب می شوند.

pH  .به مقدار جزئی بر یونیزاسیون و بنابراین برجذب سطحی بسیاری از ترکیبات تأثیر می گذارد 

ی که دهند، در حالیکه جذب سطحی موادپایین نشان می pHهای آلی بیشترین جذب سطحی را در اسید

اپتیمم برای هر یک از فرآیندهای جذب  pHهای بالا مطلوب است.  pHدارای بازهای آلی هستند، در 

 شود. تعیینسطحی باید توسط تستهای آزمایشگاهی 

                                                 
1- Molecular screening 
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 دما -8-3-8-6

گذارد. می تأثیردهد بر سرعت جذب سطحی و مقدار جذب سطحی دمایی که در آن فرآیند جذب رخ می

یابد. به هر حال، از آنجا که افزایش دما افزایش یافته و با کاهش دما، کاهش میسرعتهای جذب سطحی با 

جذب سطحی یک فرآیند گرمازا است، مقدار جذب سطحی در دماهای پایین افزایش و در دماهای بالا 

 تأثیرهای جذب سطحی فاکتورهای بسیاری علاوه بر آنچه در بالا ذکر شد بر واکنش یابد.کاهش می

شود تا در نتیجه آن تحلیل د. بنابراین، جذب سطحی فرآیندی بسیار پیچیده بوده و باید به دقت نرگذامی

 طراحی فرآیندهای بهینه را تضمین کند.

 

 فاکتورهای مؤثر بر ظرفیت جذب -1-3-2

به طور کلی، ظرفیت جذب جاذب به مساحت سطح موجود بستگی دارد هر چند فاکتورهای دیگری 

گذارند. در انتخاب جاذب مناسب برای یک کاربرد مشخص باید  تأثیرر جذب سطحی وجود دارند که ب

 .[80] چندین عامل درنظر گرفته شود. این فاکتورها به طور خلاصه در بخشهای ذیل بحث شده است

 قطبیت -8-3-5-8

قطبیت غیرقطبی است. این جاذب کند، زیرا ترکیبات شیمیایی غیرقطبی را جذب می ترجیحاً فعالکربن 

دوقطبی، برهمکنشهای تفرق و پیوند  -های دوقطبی توسط نیروهای فیزیکی و شیمیایی مانند برهمکنش

 .باشدگیرد. قطبیت یکی از فاکتورهای مهم در جاذبهای رزینی میقرار می تأثیرهیدروژنی تحت 

 بار -8-3-5-5

متر از جذب سطحی ذرات ای کجذب سطحی ترکیبات شیمیایی یونی )باردار( به طور قابل ملاحظه

 باشد.غیرباردار می

 وزن مولکولی -8-3-5-3

شوند، مگر اینکه اندازه مولکول بزرگتر از قطر میکروپرهای به طور کلی، مولکولهای بزرگتر بهتر جذب می

 ذره جاذب )کربن( باشد.
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 دما -8-3-5-4

باشد. ظرفیت می یبسیار مهمدمای سیستم عامل  ،رار مطرح باشدفزمانیکه جذب ترکیبات شیمیایی آلی 

یابد. این اصل بر پایه انرژی آزاد جذب با دما رابطه عکس دارد. با افزایش دما ظرفیت جذب کاهش می

مقیاسی از تغییر خود به خودی در یک سیستم است. تغییرات  (G)باشد. انرژی آزاد گیپس گیپس می

باشد. زمانی که ی از قابلیت جذب یک ترکیب میانرژی آزاد گیپس یک سیستم، در دما و فشار ثابت، مقیاس

0G افتد. ترکیباتی که در دهد و جذب سطحی اتفاق میاست، سیستم به طور خودبخودی واکنش می

تر جذب ممکن است در دماهای پایین ،(0G) .کنند، یا جذب نمیدهندمیدمای داده شده واکنش ن

یابد، سرعتهای واکنش سینتیکی نیز کم باشد(. در هر حال، زمانی که دما کاهش می 0G)اگر  کنند

 کند.شوند. در عمل، دما نقش مهمی در کارایی جذب بیشتر پساب بازی نمیمی

شود، دمای بستر جذب سطحی یک واکنش گرمازا است. وقتی منطقه جذب در بستر جاذب جابجا می

کند، گردد. بعلاوه، زمانی که مایع، محدوده فعال جذب را ترک مییابد و گرما به مایع منتقل میزایش میاف

د می تواننماید. برای برخی از ترکیبات شیمیایی و جاذب، گرمای منتقل شده گرما را به بستر منتقل می

برابر با  تقریباًفرآیند جذب  قابل توجه باشد. در شرایط جذب فیزیکی، مقدار گرمای منتقل شده در طول

ر شدن جاذب توسط جذب شونده است. در طول جذب گرمای نهان تبخیر ماده جذب شونده و گرمای تَ

باشد. تغییرات دما در طول عمر برابر با گرمای واکنش شیمیایی می تقریباًشیمیایی گرمای منتقل شده 

 [80] شودگیری میزیر اندازه فرمول بستر بر طبق

(8-8)                                                                         
)(51.010)(

1.6

5

e

A

l

p

q
C

C

C
T



 

 : که در آن

T افزایش دما =F)o( 

PC ظرفیت گرمایی هوا =(F
Ft

Btu 0
3) 

lC جذب شونده ورودی  ماده= غلظت(ppm) 
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ACظرفیت گرمایی ماده جاذب = (F
Ft

Btu 0
3) 

eq تعادل پرشدن )اشباع شدن( جاذب =(lbslbs 100) 

 مساحت سطح -1-3-5-2

خصوصیات قابل توجه در  مهمترینخصوصیات فیزیکی در انتخاب مواد جاذب بسیار مهم هستند. یکی از 

صفیه پساب مورد استفاده قرار است. مواد جاذبی که برای ت آنهاجاذب، مساحت سطح  مواد بعنوان انتخاب

به ساختار تخلخل آن بستگی  جاذبگیرند، دارای تخلخل زیاد هستند. بزرگی مساحت سطح یک ذره می

 دارد. از خواص دیگر مساحت سطح که بر جذب سطحی تأثیر گذارند توزیع اندازه قطر ذرات 

جذب گردند. دو  خلل و فرجها،زرگتر توانند در قطرهای بباشد. مولکولهای بزرگتر جذب شونده فقط می می

گیری مساحت سطح با توزیع اندازه ذرات متفاوت دارای جذبهای متفاوتی هستند. معیار اندازه جاذبذره 

مساحت سطح  انجام شده است. BET8باشد که توسط روش د میدر یک واحد حجم کربن اکتیو جذب یُ

ر سرعت جذب مؤثر است. قطر کوچک ذراتی مانند ذره به قطر ذره جاذب بستگی دارد. قطر ذره جاذب ب

 در جذبهای سریع نفوذ کمتری دارند.PAC 5 کربن فعال پودری

 توزیع حفره ها -8-3-5-6

(، 02A)قطر تخلخلتوزیع حفرات مقیاسی از درصد فضای یک ذره اشغال شده توسط میکروپرها 

می باشد. یک مولکول نمی  ( 0500A( و ماکروپرها )قطر ذرات0500Aو 020Aمزوپرها )قطر ذرات 

تواند در تخلخلی کوچکتر از قطر مینیمم داده شده رسوخ نماید )بسته به اندازه مولکول(. این فرآیند 

ا روی ذره جاذب رسوخ نموده و یا مولکولهای بزرگتر را غربال کرده و مولکولهای کوچکتر اجازه می یابند ت

 وارد حفرات با قطر کوچکتر گردند.

 

 

 

 

 

                                                 
1- Brunauer-Emmett-Teller 
2- Powder activated carbon) 
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 فاکتورهای دیگر -8-3-5-7

توانند برای می گذارند، فاکتورهای دیگری که تأثیر علاوه بر پارامترهای ذکر شده در بالا که بر جذب

اندازه و شکل ذرات  )که با توجه به جریانطراحی سیستم کنترل جذب تأثیرگذار باشند شامل مقاومت 

 نظر است. عمق بستر جاذب، سرعت جریان پساب و راندمان حذف مورد ،شوند(جاذب تعیین می

 

 مروری بر کارهای انجام شده -1-4

پسابهای خروجی،  با هزینه کم برای رنگبری رنگزاهای نساجی موجود در  یکی از روشهای قدرتمند و

تلاشهای زیادی توسط محققین برای ش جذب سطحی می باشد. آبهای زیر زمینی و سطحی، استفاده از رو

ارائه سیستمهای مناسبی جهت حذف این آلاینده های صنعتی که محصول صنایع مختلف و مشخصاً 

تاکنون فرآیند های فیزیکی و شیمیایی مختلفی برای این منظور صنعت نساجی است انجام شده است. 

از روش هایی چون ته نشین شدن و رسوب گذاری مستقیم  استفاده شده است. که در این فرآیند ها

[ و ... استفاده شده است. 0[، ترکیب جذب و فتوکاتالیز]7[، جذب سطحی]6و3،2[، فتوکاتالیز]4آلاینده ها]

در میان تکنیک های مختلف مورد استفاده در حذف آلاینده ها، فرآیند جذب به دلیل ارزان بودن، مؤثر 

داولترین روش است. از این روش برای پالایش پسابهای صنعتی حاوی رنگ، فلزات بودن و ساده بودن مت

در این راستا از جاذبهایی از . سنگین و دیگر ناخالصی های خطرناک آلی یا غیر آلی استفاده شده است

بلال،  ان، ساقهس، چیتوتورب جمله پوست پرتقال، پوست بادام، پوست سویا، خاک اره و گل قرمز و

یاتومیت، زئولیت، رسها، لیگنین، پوست درخت، خاک د ،پوست موز، چلتوک برنج، پوست فندق ،خاکستر

اگرچه در خصوص جذب آلاینده ها از  .... استفاده شده استو  [80] 8اره، علفهای دریایی، آلژینات، ژانتات

و بررسی پسابهای خروجی کارخانجات نساجی کارهای زیادی صورت گرفته ولی مدلسازی فرآیند جذب 

 عوامل مؤثر در این فرآیند کمتر صورت گرفته است.

                                                 
1- Xanthate 
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دل ریاضی امکان پیش بینی حوادث آتی را فراهم می کند و نشان می دهد که در یک سیستم یک م

یک مدل می تواند به طراحی بهینه و پیش بینی  .واقعی کدام فاکتورها از نقطه نظر حساسیت مهم ترند

 پسابهای آلوده کمک کند.نحوه عملکرد عملیاتهای تصفیه 

در مدلسازی عملیات تصفیه این  رفتهمدلهای بکار کارهای آزمایشگاهی انجام شده و به منظور آشنایی با 

های عددی اجزاء  شرح برخی از مدل وکارهای انجام شده تعدادی از به مرور بر اساس فرآیند جذب پسابها 

 ه های مصنوعی از پسابها بکارگرفته شده است،محدود که به منظور شبیه سازی فرآیند جذب آلایند

 می شود.پرداخته 

 

از پسابهای نساجی توسط  68و قرمز  23رنگبری رنگزاهای مستقیم قرمز  -1-4-1

 [16جاذب طبیعی پوست پرتقال]

هدف از این مطالعه پیدا کردن جاذب طبیعی سازگار با محیط و ارزان برای حذف رنگزاهای باقیمانده در 

و قرمز  53رنگین بویژه پسابهای نساجی بوده است. در این راستا رنگبری رنگزاهای مستقیم قرمز  پسابهای

از محلولهای آبی، توسط جاذب طبیعی پوست پرتقال مورد مطالعه قرار گرفته است. تأثیر فاکتورهای  08

رنگزاهای فوق  ، دور همزدن، زمان تماس، اندازه ذرات جاذب و مقدار جاذب در میزان رنگبریpHمؤثر 

 .[80]مورد بررسی قرار گرفته و نتایج حاصل توسط ایزوترمهای لانگمویر و فروندلیچ ارزیابی شده است

و  53نتایج تحقیقات نشان می دهد که پوست پرتقال قابلیت مناسبی در حذف دو رنگزای مستقیم قرمز 

تبعیت می کند و سینتیک جذب نیز از  فرآیند جذب از هر دو ایزوترم لانگمویر و فروندلیچ دارد. 08قرمز 

و در  28با غلظت  53مدل شبه مرتبه دوم پیروی می کند. نتایج رنگبری محلول رنگزای مستقیم قرمز 

5pH=  و دور همزدن rpm42  دقیقه بیانگر این می باشد که جاذب پوست پرتقال با  82پس از زمان

همچنین نتایج حاصل از رنگبری مستقیم  می باشد. %47/95برابر دارای راندمان حذف رنگزا  mg 0 غلظت

جاذب، دارای  mg 4دقیقه با غلظت  82پس از زمان  rpm 38و دور همزدن  =5pHدر 28با غلظت  08

و در  08درصد حذف رنگزای مستقیم قرمز  5-8در شکل  می باشند. %68/98برابر  راندمان حذف رنگزا
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نسبت به زمان توسط پوست پرتقال نشان داده شده  53رنگزای مستقیم قرمز  درصد حذف 3-8شکل 

 است.

 

 [80]نسبت به زمان توسط پوست پرتقال 08نمودار درصد حذف رنگزای مستقیم قرمز -5-8شکل 

 

 [80]نسبت به زمان توسط پوست پرتقال 53نمودار درصد حذف رنگزای مستقیم قرمز -3-8شکل 

 

از پسابهای نساجی با  68قیم رنگزای مستمدلسازی عددی حذف آلاینده  -1-4-2

 [9استفاده از جاذب پوست پرتقال]

از پسابهای نساجی مورد مدلسازی عددی  08در این مطالعه فرآیند جذب آلاینده های رنگزای مستقیم

 قرار گرفت. از پوست پرتقال به عنوان جاذب رنگزا از محلول آبی استفاده شد.
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زوترم لانگمویر بمنظور تشریح فرآیند جذب استفاده شده خطی و ایایزوترم در این خصوص از معادلات 

 استفاده شده است. SEEP/Wو CTRN/W است. برای حل معادلات ریاضی، از تلفیق مدلهای 

 :[9معادله ریاضی ارائه شده برای مدلسازی فرآیند جذب این آلاینده در زیر آمده است]

(5-0) 

 که در آن:

C لیه آلاینده در آب= غلظت او (Lmg /) 

S  سطح جامد= مقدار آلاینده جذب شده در (gmg /) 

  =ی حجمیامحتو آب 

D =ضریب پراکندگی دینامیکی (smm /2) 

jx= مختصات کارتزین (mm) 

JU =سرعت دارسی در جهتjx(smm /) 

d=  3/1000/1) جاذبدانسیته متوسط mmmg) 

K =ثابت نیمه عمرs/1  

t = زمانs 

 آمده است. 2-8و  4-8شکل های در  جذب مدلسازی فرآیند ازنتایج بدست آمده 
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با  mg/L 28با غلظت اولیه 08نتایج مدلسازی عددی با نتایج آزمایشگاهی جهت حذف رنگزای قرمز مقایسه -4-8شکل 

و خط پر نشاندهنده مدل غیرخطی  2/8ن شکل خط چین بیانگر مدل خطی با ضریب توزیع جاذب پوست پرتقال. در ای

 .[9]است

                  

 

 

 

 

 

                                         

با  mg/L 72 با غلظت اولیه 08نتایج مدلسازی عددی با نتایج آزمایشگاهی جهت حذف رنگزای قرمز مقایسه  -2-8شکل 

و خط پر نشاندهنده مدل غیرخطی  892/5پوست پرتقال. در این شکل خط چین بیانگر مدل خطی با ضریب توزیع جاذب 

 .[9]است

 

تا  28از  08 رنگزای مستقیم هنگامی که غلظت های اولیهی آید، مبر  2-8و  4-8همانطور که از اشکال 

نرخ حذف آلاینده از پساب ابراین می یابد. بنافزایش پیدا کرد نرخ حذف توسط پوست پرتقال کاهش  72

 نساجی نسبت به غلظت اولیه آلاینده در فاز محلول حساس است.
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مطالعه امکان پذیری رنگبری پسابهای صنعتی با استفاده از جاذب معدنی  -1-4-3

 [16دیاتومیت]

قابل  دیاتومیت بعنوان جاذب، بصورت محلی در دسترس و ارزان است و برای حذف رنگزای نساجی از آب

 بر روی دیاتومیت بسرعت صورت   IYوEBR  ، SBرنگزاهایایج نشان داد که جذب نت استفاده است.

می گیرد. بنابراین دیاتومیت می تواند بعنوان جاذب مؤثر و ارزان قیمت برای حذف رنگزاهای خنثی بکار 

( قابل جایگزین با یون است که   ,رود. ساختار بلورین دیاتومیت حاوی چندین کاتیون)

این کاتیونها می توانند با کاتیونهای آلی و غیر آلی تعویض شوند. سطوح باردار دیاتومیت با واکنشهای 

 شیمیایی افزایش می یابد.

و چرا که بیشتر جاذبها براساس خاصیت  کردن یکی از روشهای مؤثر در تصفیه آب است خاصیت فیلتر

ر کردنشان عمل می کنند. فرآیند فیلتر کردن در دیاتومیت می تواند یکی از فرآیندهای مناسب برای فیلت

 جایگزینی روشهای قدیمی در تصفیه پسابها باشد.

مطالعه گردید که  38جذب رنگزای نساجی بر روی دیاتومیت طبیعی بصورت تابعی از غلظت در دمای 

متغیر بوده و سایر پارامترها ثابت   638تا  78از   IYو  98از  SBو  REBرنگزا های در آن غلظت 

آورده  7-8در شکل  IYو رنگزای  6-8در شکل   SBو  EBRداشته شد. نمودارهای جذب رنگزاهاینگه 

 شده است.
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 [80]روی دیاتومیت بعنوان تابعی از غلظت اولیه بر )SB,EBR (و جذب رنگزاهای  نمودار  -6-8شکل 

 

 [80]بر روی دیاتومیت بعنوان تابعی از غلظت اولیه (IY)و جذب رنگزاهای   نمودار  -7-8شکل 

 

با افزایش غلظت اولیه رنگزا کاهش   IYو EBR، SBرنگزاهای نتایج بیان می کند که درصد حذف رنگ از

 کند.پیدا می 

 68مدلسازی اجزاء محدود حذف رنگزای مستقیمو لعات آزمایشگاهی طام -1-4-4

 [23] از پسابهای نساجی با استفاده از پوست بادام

از   08رنگزای مستقیم پوست بادام به عنوان یک جاذب ازان قیمت و دوستدار محیط زیست برای حذف 

و دور  58و دمای آزمایش  mg/L 28یه آلاینده محلولها آبی، مورد بررسی قرار گرفته است. غلظت اول
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(  548و88،58،48،68،808دقیقه و با فواصل زمانی ثابت ) 388در طی زمان  588 تا rpm 38همزدن 

رنگزای کاهش داشته است که نشان دهنده مناسب بودن پوست بادام به عنوان یک جاذب برای حذف  %97

 BETو  از معادلات خطی و ایزوترم لانگمویر ظور تشریح فرآیند جذببمن[. 53بوده است] 08مستقیم 

به منظور تشریح نرخ جذب در این تحقیق سینتیک فرآیند جذب نیز مورد مطالعه قرار . استفاده شده است

تابع زمان  نتایج آزمایشگاهی حذفگرفت و مشخص شد که از سینتیک شبه مرتبه دوم تبعیت می کند. 

 آورده شده است. 0-8به صورت تابعی از زمان در شکل   با جاذب پوست بادام 08رنگزای مستقیم 

 

 [53با جاذب پوست بادام] 08رنگزای مستقیم حذف برای نتایج آزمایشگاهی  -0-8شکل 

 

دقیقه  38توسط پوست بادام بعد از  08رنگزای مستقیم ظرفیت حذفنتایج آزمایشگاهی نشان داد که 

مدل  با استفاده از جاذب پوست بادام، 08 حذف رنگزای مستقیمفرآیند سازی برای مدل است. %02جذب، 

CTRN/W  مدلباSEEP/W   [:54است]ترکیب شده 

(5-9) 

 که در آن:

C  غلظت اولیه آلاینده در آب =Lmg / 

S   دسطح جام= مقدار آلاینده جذب شده درgmg / 

  = محتوی آب حجمی 

D  =ضریب پراکندگی دینامیکیsmm /2  
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jx= مختصات کارتزینmm  

JU =سرعت دارسی در جهتjx    smm /  

d=  3/1000/1جاذبدانسیته متوسط mmmg  

K =ثابت نیمه عمرs/1  

t = زمانs 

 با غلظت اولیه 08جهت حذف رنگزای قرمز  مقایسه نتایج مدلسازی عددی با نتایج آزمایشگاهی

mg/L  28 در  با جاذب پوست بادامpH آورده شده است. 9-8در شکل 5برابر 
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 [54]با جاذب پوست بادام 08جهت حذف رنگزا مستقیم (▬▬) شبیه سازی( و ▲مقایسه نتایج آزمایشگاهی ) -9-8شکل

 

از فاز  08رنگزای مستقیم الایی برای حذف تایج مدلسازی نشان داد که پوست بادام ظرفیت بسیار بن

 .محلول دارد

 

مدلسازی فرآیند جذب برای حذف آلاینده کریستال بنفش با استفاده از  -1-4-5

 [25جاذب خاک اره]

)کریستال بنفش( از محلولهای آبی، خاک اره بعنوان یک جاذب مؤثر معرفی  مهمبرای حذف یک آلاینده 

 ی با ایزوترم لانگمویر تطبیق پیدا کرد.. داده های تعادل[52]شده است
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و ضریب  ضریب انتقال برای تخمین 8مدل مغزه انقباضیمدل انتقال جرم با اقتباس از معادله اساسی 

برای مدلسازی فرآیند جذب کریستال بنفش توسط جاذب  9-5معادله ستفاده شده است.اپراکندگی 

 :[52]تخاک اره ارائه شده اس

(5-0)                                                      ),(
),(

),(),( **

**

*****

RC
RC

RCRCC
t

t

ttt 













 

 که در آن:

*

tC  غلظت فاز محلول در زمان =t   )بدون بعد( 

 )زمان )بدون بعد = 

*R )شعاع تغلیظ )بدون بعد = 

گرم جاذب خاک اره  8ستال بنفش می تواند توسط یگرم از کر 348تقریباً  که ن مطالعه نشان دادای    

درجه کلوین حذف شود. ثابتهای تعادلی جذب در دماهای مختلف برای تخمین پارامترهای  590در دمای 

دهد که فرآیند جذب در ( نشان می 2995) ∆ترمودینامیکی استفاده شدند. مقدار مثبت 

تأثیر دما و جرم جاذب و اندازه جاذب و غلظت اولیه بر کاهش غلظت  دماهای بالا، فرآیندی گرمازاست.

 نشان داده شده است. 88-8 و88-8کریستال بنفش در اشکال 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [52ستال بنفش]کری تاثیرجرم جاذب بر کاهش غلظت (bکریستال بنفش تاثیر دما بر کاهش غلظت ( -a 88-8شکل 

                                                 
1 - Shrinking Core 
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کریستال  تاثیر غلظت اولیه برکاهش غلظت (b کریستال بنفش تاثیر اندازه ذرات جاذب بر کاهش غلظت (a -88-8شکل 

 [52] بنفش

 

مشاهده می شود، داده های سینتیک نشان می دهد که برای فرآیند  88-8و88-8همانطور که در اشکال 

 و  پایین تر و دمای بالاتر مناسب است. مقدار بهینه  جذب، اندازه ذرات ریزتر جاذب، غلظت اولیه

 .ندبدست آمد  و  به ترتیب 

 

 ضرورت انجام طرح -1-5

ورمان و تولید با توجه به گسترش روز افزون عملیّاتهای معدنکاری و توسعه صنایع وابسته به آن در کش

آلاینده های مختلف توسط دیگر صنایع و رها سازی آلاینده ها در محیط زیست و بروز بیماریهای متعدد 

برای جانداران مختلف، بخصوص در انسان، نیاز به ایجاد روشها و تکنولوژی های مناسبی برای تصفیه و 

مقادیر زیادی  قاعده مستثنی نبوده و صنایع نساجی نیز از این. کنترل این آلاینده ها احساس می گردد

پسابهای آلوده، که در مواردی حاوی فلزات سنگین هستند، تولید می کنند که اگر قبل از اینکه به محیط 

این مساله موجب شده  .]8،5،3[زیست تخلیه شوند، صدمات و ضایعات جبران ناپذیری را ببار خواهند آورد

در سراسر  بار آلودگی پساب وارد شده به محیط را کاهش دهند. تا دانشمندان از طریق روش های مختلف
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دنیا محققین به دنبال یافتن روش های مناسب جهت تصفیه پساب های آلوده هستند. تاکنون فرآیند های 

یکی از موثرترین روش ها که در چند سال  فیزیکی و شیمیایی مختلفی برای این منظور استفاده شده است.

به صورت  فرآیند جذب سطحی در حذف آلاینده هاتوجه قرار گرفته است، استفاده از اخیر بشدت مورد 

گسترده است که در کشور ما به علت ناآگاهی و بی توجهی، تنها به تحقیقات آزمایشگاهی محدود شده 

اگرچه برای حذف رنگزاها از پساب ها از جاذب های زیادی استفاده شده است ولی تلاش های  است.

هت انجام مدلسازی فرآیندهای مؤثر در جذب صورت پذیرفته است. مدلسازی فرآیند جذب و کمتری ج

بررسی آنالیز حساسیت پارامترهای تأثیر گذار در جذب می تواند در طراحی سیستم های تصفیه پسابها بر 

 یرد.اساس فرآیند جذب مؤثر واقع گردد. بنابراین ضروری است که تحقیق حاضر در این راستا صورت پذ

 

 اهداف پایان نامه -1-8

که  هستندموجود در پسابهای نساجی  موادهمانطور که بیان شد آلاینده های مصنوعی، خطرناک ترین 

لاینده ها در پسابها می تواند ضررهای زیادی برای سیستم زیست محیطی آباید حذف شوند، چرا که حضور 

شد. پسابهای صنعتی حاوی آلاینده ها باعث کاهش زیرزمینی  به همراه داشته با منابع آبهای سطحی و و

لاینده ها می توانند باعث بروز آنفوذ نورشده، از فتوسنتز در محیطهای آبی جلوگیری می کند. برخی 

آلرژی، ناراحتی پوستی و سرطان شوند. به منظور به حداقل رساندن ریسک حاصل از چنین پسابهایی باید 

خه زیست محیطی آنها را پاک سازی کرد. در میان تکنیک های مختلف پیش از تخلیه این پسابها به چر

مورد استفاده در حذف آلاینده ها، فرآیند جذب به دلیل ارزان بودن، مؤثر بودن و ساده بودن متداولترین 

روش است. از این روش برای پالایش پسابهای صنعتی حاوی رنگ، فلزات سنگین و دیگر ناخالصی های 

خطرناک از فاز محلول به های غیر آلی استفاده شده است. با استفاده از این فرآیند، آلاینده  خطرناک آلی یا

می شود. از سوی دیگر تجزیه الکتروشیمیایی، فتوکاتالیزوری و میکروبیولوژیکی، به خاطر  منتقلفاز جامد 

زینه بالای این روشها قابلیت فراهم نبودن امکان تجزیه آسان بسیاری از آلاینده ها، مؤثر نیستند.  بعلاوه ه
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بکارگیری آنها را در حذف الاینده ها محدود می کند. بنابراین فعالیت روزافزونی جهت پیدا کردن 

آغاز شده به عنوان حاذب آلاینده ها جایگزینهای کم هزینه مانند خاک اره، پوست پرتقال، پوست سویا و...، 

عتی، به خصوص صنایع معدنی، توسط محققین زیادی مدلسازی اثرات زیست محیطی پساب های صن است.

[. در صنایع رنگ و نساجی با وجود کارهای تجربی فراوانی که برای به حداقل 9،88،88،85انجام شده است]

رساندن اثرات زیست محیطی پسابها انجام شده ولی در خصوص مدلسازی فرآیندهای رنگبری تحقیقات 

 این زمینه ضروری است.کمتری صورت پذیرفته است و کار در 

مدل ها به عنوان یک ابزار مناسب در پیش بینی بسیاری از پیامدهای زیست محیطی نقش بسزایی بازی 

می کنند. یک مدل، الگو و نماینده ای از آنچه در یک سیستم واقعی اتفاق می افتد است. هدف اصلی از 

که در داخل یک سیستم واقعی در حال وقوع یندهایی آمدلسازی این است که فهم و بینش ما را درباره فر

 است، افزایش دهد و چگونگی رفتار سیستم را در آینده پیش بینی نماید. به کمک مدل ها 

پیش بینی  تقریباًمی توان نحوه اجرای روش های تصفیه و کم کردن اثرات آلودگی را طراحی، بهینه و 

 .[0نمود ]

سازی تصفیه مواد رنگی از پسابهای نساجی است. روش جدیدی جهت مدلارائه این تحقیق  هدف

که یک نرم افزار  PHOENICS [83]محدود و به کمک نرم افزارحجم های مدلسازی به روش عددی 

 است، انجام شده است.محاسباتی  ک سیالاتدینامی

 

 سازماندهی پایان نامه -1-7

 پایان نامه حاضر مشتمل بر پنج فصل به شرح ذیل می باشد:

این فصل شامل مقدمه، تئوری جذب، مروری بر کارهای انجام شده، اهداف پایان نامه، ضرورت :  فصل اول

 .می باشدسازماندهی پایان نامه و  انجام طرح
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به بیان تئوری فرآیند جذب سطحی پرداخته شده است که در این فصل فرآیندهای فیزیکی و  :فصل دوم

 است. هثر بر آنها مورد مطالعه و بررسی قرار گرفتشیمیایی رخ دهنده در فرآیند جذب و عوامل مؤ

در مدلسازی فرآیند جذب و معرفی  (CFD)8سیالات محاسباتی دینامیکبه بیان کاربرد روش  :فصل سوم

 پرداخته شده است.  PHOENICSنرم افزار

ده از با استفاو معادلات دیفرانسیل حاکم بر فرآیند رنگبری  مدلسازی فرآیند جذب سطحی :فصل چهارم

  است. بیان شده PHOENICS نرم افزار 

مدلسازی حذف آلاینده های رنگی از فاز آبی با استفاده از جاذب های این فصل شامل فصل پنجم:  

برای سه رنگزای می باشد. در این فصل فرایند جذب سطحی  کالیبراسیون و پیش بینی مدل ،مختلف

مدلسازی بر روی دیاتومیت خام  52 4و اسیدی آبی 308، مستقیم قرمز 508مستقیم قرمز  ی شاملنساج

 .ه استآنالیز حساسیت انجام شد ،و بر روی پارامترهای مدلشده 

مبنی  پیشنهاداتی مزیت هایی که دیاتومیت برای جذب آلاینده های رنگی دارد،با توجه به فصل ششم: 

 85-8شکل  عتی ارائه گردید.برای حذف آلاینده های صن و اشل صنعتی آنبر استفاده در مقیاس وسیع 

 را نشان می دهد.انجام پایان نامه مراحل 

 

 

 

 
                                                 

1 - Computational Fluid dynamics 

 1- Direct dye 80 

 
3 -Direct dye 81 
4 - Asid blue 25 
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 و انجام مراحل تحقیق سازماندهی پایان نامه -85-8شکل       

 

 

 

 تئوری فرآیند جذب سطحی: مود فصل

 فرآیند جذب و در مدلسازی CFDکاربرد روش  فصل سوم
 CFD نرم افزاربعنوان یک  PHOENICSمعرفی 

 

 مدلسازی فرآیند جذب سطحی: چهارم فصل

مدلسازی حذف آلاینده های رنگی از فاز آبی با استفاده از : پنجم فصل

 کالیبراسیون و پیش بینی مدل -های مختلف جاذب

 

 نتیجه گیری و پیشنهادات: ششم فصل

 

 فصل اول: کلیات
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 فصل دوم

 فرآیند جذب سطحی
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 مقدمه -2-1

طح مایعات تعریف ح داخلی و خارجی جامدات یا سوجذب سطحی را می توان، جذب مولکولها توسط سط

جذب بر روی این سطوح به علت نیروهای جذب کننده اتمها و مولکولهایی که سطوح را ساخته اند  کرد.

اتفاق می افتد. زمانی که ناخالصی ها )آلاینده ها( از یک مایع بر روی یک سطح جامد جذب می شوند، 

 دیده های که در این رویارویی رخ مایع اتفاق می افتد و پ -فرآیند جذب سطحی در تماس دو فاز جامد

 د.نمی دهد سرعت و مقدار جذب سطحی را تعیین می کن

 

 مکانیزم های تبدیل جرم -2-2

 مکانیزم های تبدیل جرم به دو گروه زیر تقسیم می شوند:

 فرآیند های غیر بیولوژیکی 

 فرآیند های بیولوژیکی 

عالیت های بیولوژیکی صورت می پذیرد. دخالت ف فرآیندهای غیر بیولوژیکی به طور مستقل و بدون

فرآیندهای بیولوژیکی آندسته از فرآیندهایی را شامل می شود که در آنها میکروارگانیزم ها جرم ماده 

باز  –واکنش های غیر بیولوژیکی عبارتند از : واکنش های اسید  عمده ترین شیمیایی  را مصرف می کنند.

ل کمپلکس، تشکیل رسوب واکنش های انحلال، تخریب واکنش های اکسیداسیون و احیاء، تشکی

در سیستم های آب های زیرزمینی پدیده جذب یک فرآیند مهم در رقیق  .رادیواکتیوی و پدیده جذب

سازی ماده آلاینده ضمن انتقال آنها در محیط متخلخل محسوب می گردد. پدیده جذب یک تبدیل فاز 

 فاز جامد می باشد. برای تبدیل ماده آلاینده از فاز مایع به

 

 واکنش های روی سطوح جامد و پدیده جذب -2-3

در سیستم  .[56]واکنش بین اجزاء محلول و سطوح جامدات نقش مهمی در کنترل شیمی پسابها دارند

های طبیعی مانند محیط های آبخانه ای واکنش های سطحی قادرند به طور کامل آلاینده های محلول در 
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حذف املاح  متأثر سازند . چنین موضوعی در مورد واکنش هایی که منجر به تصفیه وزیرزمینی را  هایآب 

 آب می گردد مهم تلقی می شود.

در انتقال آلاینده ها در سیستم جریان آب های زیرزمینی واکنش های سطحی می توانند برخی از اجزای 

بینی دقیق انتقال و پراکندگی  محلول را از فاز مایع خارج ساخته و غیر متحرک نماید. بنابراین پیش

آلاینده های شیمیایی جذب شونده در محیط های طبیعی مثل آبخانه ها وقتی انجام می پذیرد که واکنش 

جذب داخلی و  ،های تعادلی جذب به درستی تفهیم گردند. عبارت جذب کلیه فرآیند های جذب سطحی

. در فرآیند جذب [57]تبدیل جرم می شوندتبادل یونی را شامل می شود که همه آنها نهایتاً موجب 

داخلی، آلاینده ها به داخل جامدات و در فرآیند جذب سطحی، آلاینده ها توسط سطوح کانی ها جذب می 

شوند. در فرآیند تبادل یونی، یکسری از کاتیون های فاز محلول جانشین کاتیون ها در جامدات می گردند 

وند. برای بسیاری از آلاینده های خطرناک واکنش های جذب سطحی و باعث ورود آنها به فاز محلول می ش

ماتریکس جامدات بسیار حائز اهمیت هستند. بسیاری از فلزات  و تبادل کاتیونی بین آلاینده های محلول و

سنگین بلافاصله جذب سطوح جامدات شده و یا در اثر فرآیند تبادل یونی توسط کانی های رسی محصور 

 .[50]حلول خارج می شوندشده و از فاز م

پدیده جذب یک واکنش برگشت پذیر می باشد. این پدیده وقتی اتفاق می افتد که غلظت ماده جذب 

 شده توسط جامد بسیار بالا باشد در این صورت آلاینده های جذب شده مجدداً به فاز محلول برگشت 

 .[56]دبه کار برده می شو 8. برای این حالت اصطلاح دفع سطحینمایندمی 

جذب آلاینده ها روی سطوح جامدات در اثر نیروی های واندروالس،  فرآیند، از نظر شیمی

 .[56]الکترواستاتیک، کوالانس، هیدروزن و غیره صورت می گیرد

 عوامل زیر بر پدیده جذب موثر هستند:

 در آبو قابلیت حل شوندگی آلاینده  pHمشخصات آلاینده ها و سیال در بر گیرنده شامل  -الف

در مورد محیط های متخلخل زیر  خصوصیات جامدات و محیطی که آلاینده ها را جذب می نمایند. -ب

 زمین و سیستم های آبخانه ای این خصوصیات عبارتند از :

                                                 
1 -Desorption 
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 )مشخصات کانی شناسی )بار سطحی و سطح تماس 

 مقدار کربن آلی 

 یکنواختی و هموژن بودن 

 وضعیت بافتی 

 متخلخل تخلخل و نفوذ پذیری محیط 

 

 ایزوترم جذب -2-4

توان از طریق روابط ریاضی توسط یک ایزوترم جذب شرح جذب سطحی یک ترکیب بر روی جاذب را می

د بر روی یک جاذب ویژه جذب گردد، تابع غلظت توانمیداد. به طور ساده، مقدار ماده جذب شونده که 

جاذب بعنوان تابعی از غلظت ماده جذب ها مقیاسی از ظرفیت یک ماده جذب شونده و دماست. ایزوترم

 باشد. مطالعات می گیری ظرفیت و عمر یک جاذب، ایزوترمهای جذبشونده در پساب هستند. کلید اندازه

گیری خواص جذب سطحی ویژه یک ترین تعریف را برای اندازهدقیق ،قابلیت تصفیه انجام شده در زمینه

حجمی، روش های بر پایه  توانمیی را گاهد. مقدار آزمایشندهنظر ارائه می برای جاذب مورد ،جریان پساب

. براساس روش حجمی، جاذب را در معرض چندین [50]گیری کردگراویمتری یا کروماتوگرافی اندازه

گردد. گیری غلظت جذب شونده استفاده میغلظت جذب شونده قرار داده و یک تعادل جرمی برای اندازه

 در باشد.پایین و سادگی روش، متداولترین روش مورد استفاده میروش حجمی به دلیل هزینه 

 .[80]بیان نمود (8-5رابطه) صورت هب توانمیترین حالت، غلظت تعادلی یک جذب شونده را عمومی

(5-8)                                                                                                    ).( 0 TCfQ  

 که در آن:

*Qغلظت تعادلی = 

0Cغلظت ورودی = 

Tدمای جذب شونده در جریان خوراک = 
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مشاهده شده در طی جذب سطحی گازها  هایانواع رفتار توانمیپیشنهاد داد که  8، برانر8942در سال 

یکی از دو نوع  لاًمعمو. با یک سطح مسطح (8-5شکل ) بندی کرد کلی طبقهشکل  روی جامدات را به پنج

یابد و سپس مقدار گاز با افزایش فشار افزایش می Iگردد: در ایزوترم نوع ایزوترم جذب سطحی مشاهده می

مقدار گاز جذب سطحی شده با افزایش فشار افزایش  IIدر ایزوترم نوع  .گردددر پوشش تک لایه اشباع می

 Iکند. ایزوترم نوع دوباره رشد می بالاترارهای و سپس در فشدر بازه میانی روند کند شده  و یابدمی

ر شود، دهد. اگر جاذبی دارای تخلخل بسیار ریز به یک باره پُخصوصیت جذب سطحی تک لایه را نشان می

ویژگی جذب سطحی چند لایه است. گاهی نیز نتایج از  IIآید. ایزوترم نوع ایزوترمهای مشابهی به وجود می

کنند که در ابتدا جذب سطحی بسیار کم است. یک قطره کوچک پیروی می IIIایزوترم جذب سطحی نوع 

العملهای قوی جذب کند، جذب اضافی به علت عکسزایی مییا یک تکه جذب شونده روی سطح هسته

مثالی از ایزوترم ی دهد. جذب سطحی آمونیاک روی کربن گرافیتجذب شونده آسانتر رخ می -شونده 

را تعریف کرده است. ایزوترمهای نوع  Vو  IV. همچنین برانر ایزوترمهای نوع است IIIجذب سطحی نوع 

IV  وV ًها در جامد متخلخل جذب و فرج های گاز در سطح خللایکه چند لایه دهندمیزمانی رخ  معمولا

است اما سرانجام لایه جذب  IIIو یا  IIمشابه جذب سطحی نوع  ،سطحی شوند. در ابتدا جذب سطحی

 متوقف شده و گازجذب  گردند در نتیجه ها پر میتخلخل بر اثر آن شود کهشده طوری ضخیم میسطحی 

 گردد.ایزوترم اشباع می

 رسم شده یهامعادلات براساس داده ،براساس مقادیر گزارش شده، برای تخمین بهترین مدل پیشنهادی

و به این  استرسم  قابل هاداده شترین دقتشود که با بیدرنظر گرفته  از این رو ایزوترمیشوند انتخاب می

مقدار جاذب موردنیاز برای  ،یک طراح باید براساس غلظت ماده جذب شونده در پساب نکته توجه داشت که

 .[80]جذب مقدار ماده جذب شونده موردنظر را به دقت پیش بینی کند

 

                                                 
1- Brunauer 
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 .[80] انواع ایزوترمهای جذب -8-5شکل 

 

 ئیایزوترمهای تک جز -2-4-1

[. از متداولترین معادلات 80]شده است پیشنهادمعادله جذب سطحی کردن  چندین ایزوترم برای مدل

که برای شرح تعادل بین یک سطح )جاذب( و یک ماده شیمیایی در محلول )ماده جذب شونده( مورد 

ری نیز همانطور معادلات دیگ .[50]باشندمی 5و لانگمویر 8چگیرند معادلات جذب فروندلیاستفاده قرار می

توان به می اند. از معادلات تک جزئی دیگرکه در بالا ذکر شد به عنوان معادلات جذب جدید بوجود آمده

معادلات  .و سه معادله دابینین اشاره نمود 2انیلان 4لانگمویر، توث - فروندلیچ، 3BDDT، BET معادلات

های آوری دادهکنند، نیاز به جمعبندی میهای جذب سطحی را بسیار دقیق مدلبسیار پیچیده که داده

های مختلف ایزوترمهای باشند. این روشها بر روی جنبهیای مگیر و پرهزینهبیشتر دارند و فرآیندهای وقت

 کند.ها بیان میهای مختلف دادهجذب متمرکز است که سطح متفاوتی از دقت را در برابر محدوده

آل مشاهده د برای شرایط غیرایدهتوانمیای را که ترین معادلهباید ساده، طراح ایزوترم در انتخاب معادله

کافی  فروندلیچ ها دلیل موجه ارائه دهد، انتخاب نماید. در بسیاری موارد معادلات لانگمویر و شده در داده

 را نشان می دهد. ایزوترم های لانگمویر، فرندلیچ و خطی 5-5شکل هستند.

                                                 
1- Freundlich 
2- Langmuir 
3- Brunauer, Deming, Deming, and Teller 
4- Toth 
5- Unilan 
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 [80ی لانگمویر، فرندلیچ و خطی]ایزوترم ها -5-5شکل 

 

 معادله لانگمویر -2-4-1-1

معادله لانگمویر به برهمکنش بین جاذب و ماده جذب شونده به عنوان یک واکنش شیمیایی تک لایه، 

بیان شد، این معادله یک مدل  8982برگشت پذیر و خطی مربوط می شود. این معادله توسط لانگمویر در 

هر سایت جاذب می تواند حداکثر  می کند که سطح جاذب کاملاً یکنواخت بوده و نسبتاً آسان است و فرض

این  یک مولکول جذب شونده را محصور نماید و هیچ برهمکنشی بین مولکولهای جذب شونده وجود ندارد.

روی سطح جاذب موجود بوده و هر کدام از این سایتها  مستعدایزوترم بر این فرض استوار است که نقاطی 

های جذب شده دارای ضخامت یک مولکول خواهند بود. د، بنابراین لایهنباشدر به جذب یک مولکول میقا

شود که همه سایتهای جذب تمایل یکسان برای مولکولهای ماده جذب شونده دارند و به علاوه، فرض می

ی تأثیر همچنین حضور مولکولهای جذب شده روی یک سایت بر جذب سطحی مولکولها در سایت مجاور

 ندارد.

 :[58]نمودن مدل جذب لانگمویر را می توان به فرم زیر بیا

(5-5                            )                                                                        
eL

eL
e

CK

CKQ
q




1

0 

 : که در آن

eq بار تعادلی روی جاذب =(mg/g) 

0Qیی جاذب = ظرفیت جذب نها(mg/g) 
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LKثابت تعادل اندازه( گیری شده به طریقه تجربی= انرژی نسبی جذب سطحی (mg/L) ) گاهی تحت

 شود.بیان می b حرف

eC سیستم= غلظت تعادلی در (mg/L) 

های باشد. محدودیتها میاز مزایای معادله لانگمویر، سادگی و کاربرد آن در محدوده وسیعی از داده

مقادیر  خطی باشد. نمودارهای جذب ثابت میپذیری پیوندی و سرعتتک لایه، برگشت مدل، شامل فرض

 نشان داده شده است. 3-5آزمایشگاهی برای ایزوترم لانگمویر در شکل 

 

 

 [84]نمودار خطی مقادیر آزمایشگاهی برای ایزوترم لانگمویر -3-5شکل 

 

 معادله فروندلیچ -2-4-1-2

ی است که به طور تجربی از مدل لگاریتمی بدست آمده است و اثرات سطوح دله فروندلیچ معادله اامع

انرژی جذب سطحی مختلف را بررسی می کند. معادله فروندلیچ بر پایه این فرض استوار است که جاذب 

فی از سایتهای جذب تشکیل شده است، و جذب بر دارای سطح غیر یکنواختی می باشد که از سطوح مختل

کند که تعداد سایتهای این مدل فرض می سایت، از ایزوترم لانگمویر تبعیت می کند.روی هر سطح از 

شرکت کننده با یک انرژی آزاد ویژه جذب سطحی، با افزایش سطح انرژی آزاد، به طور نمایی کاهش 

 :[58]به فرم زیر بیان نمود می توانرا  فروندلیچ مدل جذب سطحی  یابد.می
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(5-3)                                                                        n
eFe CKq

1

   

 :که در آن

eq بار تعادلی روی جاذب =(mg/g) 

FK 1= ظرفیت جذب سطحی در واحد غلظت/n(mg/g)(L/mg) 

l/nبا اهیشود و گگیری می= شدت جذب سطحی که به طور تجربی اندازه نشان دادهون بعد( )بد                      

 می شود.

eC سیستم= غلظت تعادلی در (mg/L) 

را  فروندلیچ توان معادله  کند. میرسم شود از خط راست تبعیت می log-logزمانی که معادله براساس 

 :[80]زیر نوشتشکل  به

(5-4)                                                                          eFe CnKq log)1(loglog   

توسط  معمولاً  فروندلیچ . معادله استفاده نمود l/nو  FKگیری آزمایشی برای اندازه تواناز آن می و

های تجربی و همچنین برای تهیه سریع بعضی اطلاعات عمومی در مورد مهندسان محیط زیست، برای داده

 رود.میتمایل یک ترکیب به جذب شدن به کار 

)شیب خط( صفر است. برای مواد شیمیایی که به  n/1برای مواد شیمیایی جذب شده برگشت ناپذیر، 

بین صفر و یک است. برای مواد شیمیایی که به طور نامطلوب جذب  l/nاند، طور مطلوبی جذب شده

یت )یا خیلی بزرگ( نهابی l/nاند، باشد. برای مواد شیمیایی که جذب نشدهبیش از یک می l/nاند شده

شود که در این مشاهده می فروندلیچ در بسیاری موارد، شرایط حد واسط بین ایزوترمهای لانگمویر و  .است

ای که بهترین تناسب را با صورت طراح باید از معادلات ایزوترم مختلف استفاده کند یا هر کدام از دو معادله

نشان داده شده  4-5در شکلفروندلیچ نماید. نمودار ایزوترم  های کاربردی داشته باشد انتخابمحدوده داده

 .[80] است
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 [80]فروندلیچ  مودار خطی مقادیر آزمایشگاهی برای ایزوترمن -4-5شکل

 

 

 BET ایزوترم  -2-4-1-3

شوند. در اکثر همه موضوعات مورد بحث تاکنون تنها برای جذب سطحی تک لایه استفاده می

ها، جذب گردد و بنابراین برای فهم واکنشه، واکنش به یک لایه محدود میسیستمهای واکنش دهند

تک لایه  جذب سطحی چند لایه به طور اساسی با جذب سطحی گردد.سطحی اولین لایه بررسی می

جذب شونده جذب سطحی چند لایه را کنترل  / ات متقابل جذب شوندهتأثیرمتفاوت است در حالیکه 

اولین ایزوترم را برای جذب سطحی  [،80](8930اله در این مورد، برانر، امت و تلر )نماید. در اولین مقمی

معروف است. استخراج از طریق تقسیم سطح به تعدادی سایت  BETچند لایه دارد. این ایزوترم به معادله 

که خالی است، تعدادی سایت که به صورت تک لایه پوشیده شده است، تعدادی سایت که به صورت دو 

گردد که توزیع تصادفی از انواع سایتها اتفاق گردد و سپس فرض میتک لایه پوشیده شده است شروع می

 افتد.می

BET          توانند بیش از یک لایه ایزوترم جذبی است که بر پایه این فرض استوار است که مولکولها می

نگمویر، بر این فرض استوار است که ضخامت، بر روی سطح جاذب جذب شوند. معادله آنها شبیه معادله لا

سطح جاذب از سایتهای هم شکل و موضعی تشکیل شده است که جذب سطحی در یک سایت بر جذب 

شود که انرژی جذب سطحی، اولین تک گذارد. علاوه بر این، فرض مینمی تأثیرسطحی سایتهای مجاور 

 های متوالی است.سئول جذب لایهدهد، اما انرژی تراکم ماده جذب شونده ملایه را تشکیل می
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 شود:زیر بیان می بصورت معمولاً BETمعادله 

(5-2                                                                      ) 













s

s

m

C

C
ACC

ACX

m

x

)1(1)(

 

 : که در آن

xکه جذب شده  است ای= مقدار ماده حل شده(mgr, moles) 

m وزن جاذب =(mgr, gr) 

mXای که در تشکیل یک تک لایه کامل جذب شده است= مقدار ماده حل شده(mgr/gr, moles/gr) 

sC غلظت اشباع ماده حل شده =(moles/L, mg/L) 

C غلظت ماده حل شده در محلول در لحظه تعادل =(moles/L, mg/L) 

Aدهد= ثابتی که انرژی برهمکنش بین ماده حل شده و سطح جاذب را شرح می 

 .[80]نشان داده شده است BETنمونه خطی ایزوترم  2-5کل در ش

 

 

 BET[80] نمودار خطی مقادیر آزمایشگاهی   -2-5شکل

 

 جذب  سینتیک -5 -2

ست. سرعت یک واکنش شیمیایی را عوامل ا یک واکنش سینتیک شیمیایی عبارت از بررسی سرعت

دهنده دهد که در طی آنها ، مواد واکنشمیعوامل، راههایی را نشان  کنند. بررسی اینمعدودی کنترل می

. نامیممی "مکانیسم واکنش" را شوند. توضیح تفضیلی مسیر انجام واکنشتبدیل می به محصول واکنش
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به  .یندها وارد شودآبررسی فر یندها از نظر بهره زمانی، لازم است که عامل زمان درآنظر به اهمیت انجام فر

مناسب براساس فرآیند جذب، پیش بینی نرخ حذف آلاینده از محلول  منظور طراحی یک سیستم پالایش

شبه و یک مدل   شبه مرتبه دومآبی ضروری است. سینتیک جذب را می توان با استفاده از یک مدل 

 :[53]دیک را می توان توسط معادله زیر ارائه کر مرتبهتشریح کرد. مدل  مرتبه اول

(5-6                             )                            t
K

qogqqog
ad

ete
303.2

)(
,1

  

 که در آن:

eqمقدار آلاینده جذب شده در حالت تعادل =gmg / 

tq مقدار آلاینده جذب شده در زمان =t  gmg / 

adK  1minشبه درجه اول = ثابت سرعت 1,

t زمان =min 

نمی تواند به خوبی و به طور کامل سینتیک فرآیند جذب را تشریح نماید.  6-5 در بسیاری حالات معادله

 در این موارد یک معادله شبه مرتبه دوم به صورت زیر می تواند به کار گرفته شود.

(5-7)                                                                         t
qqKq

t

eeadt

11
2

,2

 

 که در آن:

LKثابت لانگمویر = 

C  غلظت اولیه آلاینده در آب =Lmg / 

eqنده جذب شده در حالت تعادل= مقدار آلایgmg / 

tq  مقدار آلاینده جذب شده در زمان =t  gmg / 
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 فصل سوم

 (CFDدینامیک سیالات محاسباتی) روش کاربرد

 در مدلسازی فرآیند جذب و

 CFD نرم افزار بعنوان یک PHOENICSمعرفی
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 ینامیک سیالات محاسباتید -3-1

 به طور کلی روشهای پیشگویی یک پدیده فیزیکی به دو قسمت عمده تقسیم می شود:

 روش تجربی )آزمایشگاهی( -8

 روش تئوری -5

در روشهای تئوری، ابتدا با مشاهده پدیده فیزیکی، به بیان معادلات دیفرانسیل مربوطه پرداخته و پس از 

می پردازیم. مشکلی که وجود دارد این است که بر خلاف پدیده  آن به معادلات جبری حاکم بر مسأله

ظیر جریان آرام(، پدیده هایی نیز وجود دارند که )ن هایی که برای آنها مدل ریاضی مناسبی ارائه شده اند

هنوز مدل ریاضی مناسبی برای آنها یافت نشده است )نظیر جریانات دو فازی(. در اینجاست که استفاده از 

عددی به عنوان یک راه سوم برای حل مسائل جریان سیال جای خود را باز کند. بنابر این در یک روشهای 

 [:59تقسیم بندی دیگر می توان دینامیک سیالات را به سه بخش تقسیم بندی کرد]

 دینامیک سیالات تجربی -8

 دینامیک سیالات تئوری -5

 دینامیک سیالات محاسباتی -3

بارت از تحلیل سیستمهای شامل جریان سیال، انتقال حرارت و ع CFDدینامیک سیالات محاسباتی یا 

روش بسیار  CFDپدیده های همراه، نظیر واکنشهای شیمیایی، بر اساس شبیه سازی کامپیوتری می باشد. 

توانایی می باشد، به طوری که طف وسیعی از کاربردهای صنعتی و غیر صنعتی را در بر می گیرد. برخی 

 :[59]مثالها عبارتند از

 رودینامیک هواپیما و وسایل نقلیهای 

 هیدرودینامیک کشتی ها 

  نیروگاه ها : احتراق در موتورهایIC و توربینهای گاز 

 توربوماشین : جریانهای داخل گذرگاههای دوار، پخش کننده ها و غیره 

 مهندسی برق و الکترونیک : خنک کاری دستگاههایی که دارای مدارهای ریز می باشند 
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 رآیند شیمیایی : اختلاط، جداسازی، شکل گیری پلیمرمهندسی ف 

 مهندسی پزشکی : جریان خون عبوری از رگها 

 هواشناسی: پیش بینی وضع هوا 

 مهندسی محیط زیست: توزیع آلودگی و جریانهای گذرا 

 

در مسائل جریان آب زیر  (CFDکاربرد دینامیک سیالات محاسباتی) -3-1-1

 زمینی و انتقال آلاینده ها

، طی دو دهه اخیر، رشد روز افزونی داشته است. سیال در شبیه سازی مسائل جریان CFDفاده از است

به عنوان یک ابزار پیش بینی و   CFDهمراه با گسترش کاربرد کامپیوترهای پیشرفته و روشهای محاسباتی،

توانند به  می CFDطراحی مرغوم به صرفه و کم هزینه پذیرفته می شود. روشهای حل عددی در تحلیل 

 انتقال جرم و گرما، بکار گرفته شوند. ،منظور شبیه سازی جریان سیال

این امکان را برای محققین فراهم آورده است تا به آسانی و  CFDبهینه سازی های اخیر بر روی کدهای 

منه با استفاده از امکانات گرافیکی موجود، سرعت، دما، غلظتهای محلول و میدانهای فشار را در یک دا

معین متصور شوند. دینامیک سیالت محاسباتی یک ابزار قدرتمند و قابل کاربرد برای رنج وسیعی از 

فعالیتهای صنعتی و غیر صنعتی شامل آیرودینامیک هواپیماها، کنترل آلودگی، نیروگاهها، ماشینهای توربو، 

ی، شهاب شناسی و علوم مهندسی الکترونیک و الکتریک، مهندسی عمران، هیدرولوژی و اقیانوس شناس

در بسیاری از زمینه های مرتبط با بررسی های زیست محیط بعنوان مسیری  CFDپزشکی است. اخیراً 

تخمین آثار سوء و پیشرفت استراتژیهای کنترل ضربات بلند مدت معدنکاری بر روی محیط زیست و  برای

 .بسیاری دیگر از فعالیتهای مشابه کاربرد یافته است

در خاکهای انتقال آلودگی آب و  جریانمی توان برای شبیه سازی مکانیسم  PHOENICS زارنرم افاز 

در حل مسائل  CFD( از امکان بکار گیری آنالیز 8992) و همکارانش Edwardsغیر اشباع استفاده کرد. 

، یک BLAUSU (1993)ایمنی و آلودگی معدن مانند کنترل متان، گرد و غبار و انفجارات، صحبت کردند. 
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، برای شبیه سازی الگوهای جریان هوا و تجمع گرد CFD ،FZDAPمدل عددی را با استفاده از یک کد 

تحت شرایط زیرزمینی استفاده کرد. آنالیز انتقال ( Longwallبلند ) وغبار قابل تنفس در یک جبهه کار

پوتی و همکاران انجام  آلاینده ها در سیستم آب زیرزمینی با استفاده از تکنیک های حجم محدود توسط

به حل مسائل  PHOENICSو به کمک نرم افزار  CFD( با روش 5883شده است. دولتی ارده جانی)

وی یک مدل عددی برای اکسایش پیریت، تولید آلودگی و انتقال آلاینده ها  آلودگی معدن پرداخته است.

  PHOENICSبه کمک نرم افزار در این تحقیق  [.56در سیستم جریان آب زیرزمینی ارائه داده است]

به صورت تحلیل  CFD  فرآیند جذب سطحی رنگزاهای سنتزی با جاذب های طبیعی مدلسازی شده است.

سیستم های درگیر در جریان سیال، انتقال جرم و گرما و پدیده های مرتبط با آنها نظیر واکنش های 

 د.شیمیایی با استفاده از شبیه سازی کامپیوتری، تعریف می شو

ان سیال باید تحلیلی ریاضی از جریان انجام شود تا معادلات اساسی و یبه منظور پیش بینی مسیر جر

های عددی برای چنین  حله دهد تا را به کاربران امکان می CFDشوند و کد  بندی کنترلی جریان فرمول

تبدیل شوند  معادلات جبریبه باید دیفرانسیل معادلات  ،حله به منظور تولید یک را .معادلاتی را ارائه کند

و این کار با استفاده از تکنیک های گسسته سازی نظیر حجم محدود، عناصر محدود و تفاوت محدود انجام 

هر کدام از این کدها جوانب خاص خود  .در دسترس اند تجاریبه صورت  CFDپذیر است. امروزه کدهای 

را می توان  CFDحلیل جریان با استفاده از کدهای را برای حل مسائل جریان سیال دارد. در حالت کلی ت

 فاز اصلی تقسیم کرد: 3به 

ه مورد بررسی. این فاز اساساً شامل تعریف لشامل وارد کردن داده های مسئ 8گرفاز پیش پردازش -8

 یک متغیر  .ایجاد مش و تخصیص مشخصات فیزکی سیال و شرایط مرزی مناسب است ،هندسه مسئله

   ن مانند سرعت، فشار و دما در گره های هر سلول تعیین می شود. میزان دقت یک راه حلنامعین از جریا

 CFD .دقت با افزایش تعداد سلولها افزایش می یابد. این به تعداد سلولهای شبکه مورد نظر بستگی دارد 

                                                 
1 - Pre prossesor 



 فرآیند جذب رنگزاهای سنتزی از پساب ها با استفاده از جاذب دیاتومیتمدلسازی 

 

51 
 

بخشهایی )تعداد سلولها در بخش از شبکه(، معمولاً غیر همگن است. بدین معنی در  بهترین حالت مش

و در بخشهایی که  )سلول بیشتر( که در آنها از یک نقطه به نقطه دیگر، میزان تغییرات بالاست، مش ریزتر

 تغییرات نسبتاً اندک است، مش درشت تر است.

در این مرحله معادلات  شامل حل معادله کنترلی برای متغیر مجهول. 8یا پردازشگر فاز شبیه سازی -8

معادلات جبری مناسب جایگزین و معادلات جبری حاصل نهایتاً مورد بررسی با  دیفرانسیل حاکم بر مسئله

 می گردد. با یک روش مناسب برای متغیری که سیستم مورد نظر را توصیف می نماید، حل

شامل: نمایش هندسه دامنه و شبکه، پلاتهای برداری، پلاتهای سطحی، گرافهای  5گرفاز پس پردازش -5

X-Yمتحرک سازی برای نتایج دینامیک است. ، نقشه های کنتوری و 

، PHOENICS،FLUENTهمچون  CFDبا استفاده از تکنیک های محاسباتی مختلفی که نرم افزارهای 

FLOW3D  وSTAR-CD  به کار می گیرند، می توان ترم ها یا جمله های اصلی معادله انتقال جرم از

 .[56]با زمان را بسط داد رم تغییر متغیر تقبیل پهنرفت، پخش، عبارت تولید و 

 

 انواع مدل ها -3-2

مدل ها به عنوان یک ابزار مناسب در پیش بینی بسیاری از پیامد های زیست محیطی حائز اهمیت بسیار 

یک مدل الگو و نشان دهنده روابط بین متغیرها و پاسخ در یک سیستم واقعی است. هدف اصلی  می باشند.

فرآیند هایی است که در داخل یک سیستم واقعی  فزایش درک و بینش بین پارامترهای موثر درا مدلسازی

یند در پیش بینی رفتار سیستم در آینده آدر حال وقوع می باشد. از دیگر محسنات مدل حاکم بر یک فر

 می باشند.

کم کردن اثرات نحوه اجرای روش های تصفیه و  ،به کمک مدل ها می توان مکانیزم های انتقال جرم

پیش بینی نمود. مدل ها قادرهستند تا اثرات عدم قطعیت درصنایع  تقریباً آلودگی را طراحی، بهینه و 

معدنی، زمین شناسی، ژئوتکنیک، هیدرولوژی، محیط زیست و شیمی را برای امکان پیش بینی یک رخداد 

                                                 
1 - Solver 
2 -Post prossesor 
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ای زیست محیطی، درک بهتر از انتقال ارزیابی نمایند. در واقع لزوم ساخت مدلهای ریاضی برای آلاینده ه

مواد شیمیایی از طریق کمی کردن واکنشها، مشخصات و انتقالات این مواد و تعیین غلظتهای مؤثر آلاینده 

ها بر روی ارگانیسم های آبی و یا حیات انسانها در گذشته، حال یا آینده است. اغلب پارامترهای کمی آب 

اندازه گیری می شوند، بنابراین از توازن جرم به منظور تعیین در کمیتهای جرم یا واحدهای غلظت 

سرنوشت مواد شیمیایی در محیطهای آبی توسط دو فاکتور تعیین  سرنوشت این پارامترها استفاده می شود.

 واکنش پذیری آنها و نرخ انتقال فیزیکی آنها از طریق محیط زیست. می شود: 

ایی در صورت بررسی دقیق، در زمینه محاسبه این فرآیندها سرنوشت مواد شیمی تمامی مدلهای ریاضی

شیمیایی و انتقال مواد شیمیایی  ،تا جاییکه بتوانیم به صورت دقیق واکنشهای فیزیکی، بیولوژیکی مفیدند.

کنیم.  سازیمدل را پیش بینی کنیم، قادر خواهیم بود تا سرنوشت و ماندگاری آنها را در محیط های آبی

 ر یک موازنه جرم بدین صورت ارائه شده اند:عناصر کلیدی د

 حجم کنترلی معین. -8

 آگاهی از ورودیها و خروجیهای این حجم -5

 آگاهی از مشخصات انتقال در چارچوب حجم کنترلی -3

 .آگاهی از سینتیک واکنش در چارچوب حجم کنترلی -4

 به منظور مدلسازی ریاضی مواد شیمیایی آبی چهار لازمه وجود دارد:

 داده های میدانی درباره غلظتهای شیمیایی و میزان ورودی به سیستم -8

 یک فرمولاسیون ریاضی مدل -5

 ثابت نرخ و ضرایب تعادلی برای مدلهای ریاضی -3

 برخی معیارهای اجرایی برای ارزیابی مدل -4

ر بسته به کاربرد نهایی مدل، مقدا ای میدانی، کالیبراسیون و تطبیق مدل غیر ممکن است.ه بدون داده

در تطبیق مدل، مقایسه ای بین نتایج شبیه سازی و اندازه گیری  شناسایی میدانی متفاوت خواهد بود.

میدانی انجام می شود. ضرایب مدل و ثابتهای نرخ، باید براساس مطالعات آزمایشگاهی و بررسی منابع 
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ی غلظتهای شیمیایی و پس از اجرا کردن مدل، یک مقایسه آماری میان نتایج مدل برا موجود، حاصل شود.

اندازه گیری های میدانی، انجام می شود. در صورتیکه خطا در یک سطح قابل قبول باشد، مدل تنظیم شده 

است و در غیر اینصورت ثابتهای نرخ و ضرایب باید به صورت سیستماتیک تغییر یابد تا به شبیه سازی قابل 

ارچوبی خارج از چارچوب مقادیر تجربی موجود در قبولی دست یابیم. پارامترهای مورد نظر نباید در چ

 منابع تغییر کند.

 

 انواع مدل ها -3-2-1

 انواع مدلها به شرح زیر است:

 1مدل های مفهومی -1-1 -3-2

این مدل ها به صورت کیفی فرآیندهای داخل یک سیستم واقعی را تشریح می کنند. به عنوان مثال 

می دهد که نقش باکتری های احیا کننده سولفات ها را در  یک مدل مفهومی ساده را نشان 8-3شکل 

 .[56]و کاهش آلاینده های فلزی در محیط های پسابهای اسیدی معدن به نمایش می گذارد pHافزایش 

قادرند سولفات موجود در پسابهای  5گروهی از باکتری ها موسوم به باکتری های احیا کننده سولفات

دیل نمایند و در حضور منابع کربن آلی، به عنوان مواد غذایی، که نقش اسیدی معدن را به سولفید تب

ود می آورند. در ( را به وج الکترون دهندگی تحت شرایط بی اکسیژن و احیایی دارند، بیوکربنات )

( نهایتاً سولفید  تولید می شود و با جذب یون های هیدروژن آزاد ) Hابتدا  ات هافرآیند احیا سولف

( تولید می شود. سولفید هیدروژن تولید شده، کمپلکس های فلزی غیر محلول را هیدروژن )

تشکیل می دهد که منجر به حذف فلزات می گردد. بی کربنات آزاد شده نیز خاصیت قلیایی سیستم را 

 رح زیر است:افزایش می دهد. واکنش شیمیایی این فرآیندها به ش

(3-8                                                 ) 

 

                                                 
1 - Conceptual models 
2 - Sulphate reduction bacteria(SRB) 
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(3-5                                                                                     ) S 

 که در آنها:

 = بیانگر ماده  

 معرف یک فلز سنگین می باشد. = 

ل های مفهومی می توانند در مرحله بعد در مدفرآیند مذکور در مدل مفهومی زیر نشان داده شده است. 

 .دگیرارائه مدل های ریاضی برای فرآیند مورد بررسی مورد استفاده قرار 

 

 [.56]ش باکتری های احیا کننده سولفات ها در پسابهای اسیدی معدنمدل مفهومی برای توجیه نق -8-5شکل 

 1مدل های فیزیکی -1-2 -3-2

این مدل ها جهت درک صحیح و شبیه سازی مشکلات واقعی خصوصاً در مطالعات هیدروژئولوژی و 

 غییرت برای محیط زیست به فراوانی استفاده شده اند. مدل های فیزیکی ممکن است ظرفیت و حوزه ای را

                                                 
1 - Physical models 
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دادن سیستماتیک هر پارامتر انتخابی فراهم نماید تا فرآیند مورد مطالعه را به صورت کیفی شبیه سازی 

. مشکل اساسی به هنگام استفاده از مدل های فیزیکی هزینه بالای آنها می باشد. بعلاوه این [38]نماید

غیر پیچیده توسعه یافته مدل ها بیشتر برای شبیه سازی مشکلات زیست محیطی و هیدروژئولوژیکی 

 .[38]اند

 1مدل های ریاضی -1-3 -3-2

مدل های ریاضی که به طور  ،وقتی یک مدل مفهومی برای یک مشکل زیست محیطی مشخص گردید

در این روش یک معادله  مورد استفاده قرار می گیرند. ،م را بررسی و ارزیابی می نمایندتکمی رفتار سیس

معادلات مناسب نیز در صورت امکان به  یند است بیان می گردد.آزم رفتار فرریاضی که نشان دهنده مکانی

صورت تحلیلی یا عددی با استفاده از یک الگوریتم مناسب یا با بهره گیری از یک برنامه کامپیوتری برای 

 یک متغیر انتخابی که سیستم مورد مطالعه را تعریف می کند حل می شوند.

 2روش های عددی -1-4 -3-2

جرم بر یکسری فرضیات و شرائط مرزی ساده شده استوار  وش های تحلیلی برای حل مسائل انتقالر

یده تر می گردد. به عنوان مثال اگر پدیده چکه سبب محدود شدن دامنه کاربرد آنها در حالات پیهستند 

ابگو نخواهند در این صورت فرمول های تحلیلی جو ،های انتقال جرم توأم با واکنش های شیمیایی باشند

بود. اما مدل های عددی برای ارزیابی دقیق در مسائل انتقال جرم و تبادل بین آلاینده های موجود در فاز 

مدل  .[38]آبخانه ای معقول به نظر می رسند جامد مانند جاذب ها و یا سیستم های مایع و محیط های

جریان آب  مدلسازیوسیعی جهت ین به طور کهای عددی به خصوص روش اجزاء محدود و تکنیک گالر

. توسعه [35آبخانه ای پیچیده استفاده شده است]در محیط های  های زیرزمینی و حل مسائل انتقال جرم

و پیشرفت های به دست آمده در روش های عددی و رشد سریع کامپیوترها و نرم افزارها این امکان را به 

یک مدل ریاضی  .[33]و هیدروژئولوژیکی مقابله نمودوجود آورده است تا بتوان با مشکلات زیست محیطی 

شامل یکسری معادلات دیفرانسیل پاره ای می باشد که برای توجیه جریان آب های زیرزمینی ارائه شده 

                                                 
1 - mathematical models 
2 - numerical methods 
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مدل ریاضی بستگی به این موضوع  یکمده توسط آبه پیش بینی ها و نتایج به دست  داند. قابلیت اعتما

ند با سطح اطمینان مشخص وضعیت واقعی را در طبیعت تخمین بزند. از دارد که چگونه یک مدل می توا

مسائل زیست  مدلسازیآنجائیکه وضعیت های واقعی صحرایی از پیچیدگی های زیادی برخوردار است برای 

محیطی و هیدروژئولوژیکی آنها یکسری فرضیات برای ساده سازی حل مسئله ضروری به نظر می رسد. به 

وضعیت های صحرایی پیچیده تر بهتر است از روش های عددی استفاده شود که  مدلسازیمنظور مطالعه و 

 قادر به حل تقریبی معادلات موجود برای جریان آب های زیرزمینی و انتقال آلاینده ها می باشند.

 

 انواع روش های عددی  -1-5 -3-2

تداول ترین روش های عددی و المان های حجمی محدود م روش های تفاوت های محدود، اجزاء محدود

 مورد استفاده جهت پیش بینی بسیاری از مسائل زیست محیطی وهیدروژئولوژیکی می باشند

 روش های عددی مذکور در زیر مورد بررسی قرار می گیرند: .[56]

 8روش تفاوت های محدود -الف

این روش یک متغیر  روش تفاوت های محدود متداول ترین روش برای حل معادلات دیفرانسیل می باشد.

را با استفاده از نمونه های نقطه ای در نقاط گره یک شبکه از خطوط مختصات توصیف می  مجهول 

کند. بسط های کوتاه شده سری تیلور اغلب برای تولید تخمین های تفاوت محدود مشتقات متغیر مجهول 

بکه و نقاط مجاور آن نقطه استفاده می شوند. آن مشتقاتی شدر هر نقطه  بر حسب نمونه های نقطه ای 

که در معادلات ظاهر می گردند توسط تفاوت های محدود جایگزین می شوند تا یک معادله جبری برای 

یل پاره ای مربوط به در هر نقطه شبکه به دست آید. از آنجائیکه مشتقات در معادلات دیفرانس مقادیر 

بنابراین روش تفاوت های محدود به راحتی می  ،جریان آب های زیرزمینی به راحتی قابل تخمین هستند

 در مدلسازی سیستم های آبخانه ای غیر هموژن و آنیزوتروپ  .[56]تواند مورد استفاده قرار گیرد

یکی از معایب این روش این  [.56]شدالف( روش تفاوت های محدود به آسانی قابل اجرا نمی با 5-3)شکل

                                                 
1 - finite difference method 
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است که باید آن را روی یک سیستم منظم از نقاط گره ای پیاده نمود. این محدودیت سبب می شود تا 

 .ب( 5-3)شکل  [56]شبیه سازی یک شبکه با مرزهای غیر منظم در سیستم های آبخانه ای مشکل شود

ال گیری عبارت زمان معادلات دیفرانسیل حاکم بر در بیشتر مواقع شیوه تخمین تفاوت محدود برای انتگر

 جریان آب های زیرزمینی و انتقال آلاینده ها به کار می رود.

 8روش اجزاء محدود –ب 

 مشکلات و مسائل مهندسی  روش اجزاء محدود یک روش عددی موثر برای حل طیف وسیعی از

د. این روش به عنوان یک ابزار مناسب و که بتوان برای آنها یک معادله دیفرانسیل تعریف نمو می باشد

متخلخل و حل مسائل انتقال جرم در چنین محیط  های قدرتمند برای شبیه سازی جریان آب در محیط

در این روش محیط جریان به تعداد محدودی از اجزاء کوچک تقسیم می  [.34]هایی شناخته شده است

المان ها در ناحیه جریان توسط تعداد محدودی  این جزء های کوچک المان نامیده می شوند. این شود.

 متصل کننده به نام گره به یکدیگر وصل می شوند.

در هر المان  ،دلات دیفرانسیل پاره ای مسئله مورد مطالعه که سیستم جریان را پوشش می دهدامع

که از کمینه معادلات المان ها  توسط معادلات دیفرانسیل معمولی یا معادلات جبری جایگزین می گردند.

 شدن باقیمانده حاصل از یک حل آزمایشی نتیجه می شوند در معادلات دیفرانسیل مذکور جایگزین

 کل یک ماتریس کلی در می آیند.شمی گردند. معادلات المان های حاصل سپس به  

ط مرزی لازم معادلات توسط تکنیک های ریاضی مناسب حل می شود تا متغیرهای ایبعد از اعمال شر

یکی از مهمترین ویژگی  هول مانند سرعت، فشار، درجه حرارت، توزیع تنش و یا غلظت به دست آیند.مج

 ر گرفته در این روش می باشدهای روش اجزاء محدود در انعطاف پذیری شکل المان های به کا

آسانی این ویژگی سبب می گردد تا بتوان مرزهای غیر منظم سیستم های آبخانه ای را به  .پ(-5-3)شکل 

این روش همچنین برای مدلسازی مشکلاتی مثل انتقال جرم در سیستم جریان آب  [.56]شبیه سازی نمود

زیرزمینی و نیز برای حل مسائلی که دارای مرز متحرک می باشند از قبیل سطح ایستابی متحرک مناسب 

زی مشکلاتی که در مقایسه با روش تفاوت های محدود روش اجزاء محدود درشبیه سا [.56]می باشد

                                                 
1 - finite element method 
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ط مرزی در امتداد سطوح تراوشی ناشی شوند بسیار کارا عمل یممکن است از طبیعت غیرخطی بودن شرا

ط مرزی غیر خطی در امتداد سطوح تراوش را می توان با توجه به طبیعت متقارن ماتریس یشرا .می نماید

زاء محدود نسبت به روش تفاوت اج های روش. فرمول بندی [56]اجزاء محدود به آسانی شبیه سازی نمود

های محدود بسیار مشکل می باشد. بعلاوه مدلسازی توسط روش اجزاء محدود نسبت به روش تفاوت های 

 محدود به زمان محاسباتی بیشتری نیاز دارد.

 8محدود های روش های المان حجم-پ 

جریان سیال و بر دیفرانسیل حاکم محدود نیز یک تکنیک عددی برای حل معادلات  های حجمروش 

این روش عددی مقادیر متغیرهای حفظ شده را که روی یک حجم کنترلی میانگین   .باشد میجرم  انتقال

محاسبه می نماید. سیستم در حال بررسی به تعداد محدودی حجم های کنترلی تقسیم  ،گیری شده اند

ادله دیفرانسیل پاره ای روی هر می شود به طوری که در داخل هر المان حجمی یک گره قرار می گیرد. مع

 برای نقاط گره حجم کنترلی بسط داده می شود. معادله بسط داده شده یا گسسته شامل مقادیر متغیر 

های مختلف معادلات دیفرانسیل عبارت ها ویا جمله ای با جایگزینی تعدادی تخمین تفاوت محدود برای 

دلات انتگرالی به شکل معادلات اهای منبع یا تولید می باشد. بدین ترتیب مع همچون پهنرفت، پخش و ترم

محدود بسیار ساده بوده و  های جبری تبدیل و حل می شوند. اصول پایه ای و مفاهیم روش عددی حجم

محدود برای شبیه سازی شبکه های غیر  های توسط مهندسین به راحتی قابل فهم می باشند. روش حجم

در داخل یک حجم کنترلی به  تراکم بالا بسیار مناسب می باشد. بقای هر متغیر جریان  یکنواخت با

می شوند بیان می   صورت یک معادله موازنه بین فرآیندهای مختلفی که سبب افزایش یا کاهش مقدار

 .[56]گردد

 ناشی از پهنرفت و پخش به جریان خالص =  در حجم کنترلی نسبت به زمان نرخ تغییر متغیر 

 .در داخل حجم کنترلی نرخ تولید یا مصرف داخل حجم کنترلی 

 

 

                                                 
1 -finite volume methods 
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 [56] ای شبیه سازی یک سیستم آبخانه اینمایش شماتیک شبکه های تفاوت محدود و اجزاء محدود بر -5-3شکل

 یک نقشه از سفره نشان دهنده محل چاه، چاه های مشاهده ای و مرزهای سفره. -الف   

 شبکه تفاوت محدود با گره های مرکز شبکه -ب  

 شبکه اجزاء محدود با المانهای مثلثی که در آن  ضخامت سفره می باشد -پ                      
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 PHOENICS نرم افزار معرفی -3-3

ئه راه حل برای مسائل جریان سیال با استفاده از روش حجم اکه بر اساس ار CFDیکی از نرم افزارهای 

است که در ادامه به تشریح جزئیات آن پرداخته شده  PHOENICSنرم افزار  ،محدود، شکل گرفته است

 است.

 PHOENICS مدولهای -3-3-1

ای متفاوتی برای اجرای هر سه فاز تحلیل جریان است. این امکانات دارای مدوله PHOENICS برنامه

و  )حل کننده یا پردازشگر( EARTH)پیش پردازشگر(،  SATELLITE  توسط مدول های برای سه مرحله

 انجام می شود. VRVIEWERو  RESULT  ،AUTOPLOT ،PHOTONگرهایپس پردازش

3-3-8-8- SATELLITE  

SATELLITE  گرشبخش پیش پرداز PHOENICS که در آن داده های ورودی قرائت شده و  است

 Q1( نام دارد و در فایل PHOENICS)زبان ورودی  PIL8ی شوند. برنامه این بخش مبرای محاسبات آماده 

یک مفسر است که از دستورالعملهای  SATELLITEبنابراین می توان چنین گفت که  ذخیره می شود.

خلق می کند، این فایل شامل  EARDATای با عنوان ل داده فراهم شده و توسط کاربر فای

(. اغلب EARTH)بخش  قابل فهم است PHOENICSپردازشگر دستورالعملهایی است که توسط بخش 

 Q1تنظیمات شامل تعاریف هندسه، تولید مش، تخصیص شرایط مرزی  و تعریف مشخصات سیال در فایل 

و  FORTRANمی محاسبات غیر استاندارد با استفاده از زبان تکمیلی برای تما نویسیانجام می شوند. کد

 اضافه می شوند. GROUND زیربرنامه از طریق

3-3-8-5- EARTH 

 EARTHشبیه سازی یا حل معادله کنترلی توسط است.  PHOENICSاین بخش قسمت اصلی نرم افزار 

تولید شده(  SATELLITE  ) فایلی که توسط را قرائت کرده EARDATانجام می شود. این قسمت فایل 

یک فایل خروجی با عنوان  EARTHو محاسبات لازم را بر روی آنها انجام می دهد. سپس بخش 

                                                 
1 - Phoenics Input Language 
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RESULT  تولید کرده و همچنین فایل دیگری با عنوانPLI که توسط مدولهای نمایش  

قابل قرائت و تفسیر است، ایجاد می کند. به منظور  AUTOPLOTو  PHOENICS )پس پردازشگرها(

 می یابد. ارتباط GROUNDبه  EARTHاضافی دیگر، انجام تنظیمات اضافی بر روی داده ها و فعالیتهای 

3-3-8-3- GROUND  

GROUND  یک زیر شاخه نوشته شده به زبان فرترن است که بخشی از مدول پردازشگرPHOENICS 

به عنوان یک پشتوانه نرم افزاری و به صورت یک دسته  GROUNDمی دهد.  را تشکیل EARTHیعنی 

. این نویسی های لازم در آنجا صورت می پذیرد.های عبارتی است که کد ها و لیبل  GO TOنظام یافته از 

( تقسیم می شود تا کار اجرا راحت تر شود. این قسمت هیچ تابعی Q1)مشابه با فایل زیر گروه 54بخش به 

تعدادی کد گذاری را در فضاهای فراهم شده وارد کند. پس از وارد کردن اجرا نمی کند مگر اینکه کاربر را 

 شود. متصل EARTH  برنامهبه شده و  کمپایلباید دوباره  GROUNDرشته کدگذاری جدید، 

3-3-8-4-  PHOTON 

PHOTON  گربخشی از قسمت پس پردازش PHOENICS  نمایش شبیه است که می تواند به منظور

را خوانده و در مقابل   EARTHتولید شده بوسیله  PLI فایل  PHOTONسازی جریان سیال بکار رود. 

دستورالعلهای فراهم شده و توسط کاربر، شبکه محاسبه شده و الگوی جریان را به صورت گرافیکی ارائه می 

ور و سرعت را برای متغیرهای به کاربر این امکان را می دهد تا شبکه و پلاتهای کنت PHOTON کند.

 اسکالر مانند دما و غلظت به همراه انواع دیگر پلاتها، طراحی کند.

3-3-8-2-AOUTOPLOT 

است. این بخش قابلیت دسترسی به داده ها از فایل   PHOENICSاین بخش دومین برنامه گرافیکی 

PHOENICS فایلهای تولیدی کاربر را داراست. و همچنین AOUTOPLOT ر به ایجاد نمودارهایقاد 

 X-Y  برای فایلهای مختلف به صورت همزمان است. این قابلیت امکان مقایسه نتایج شبیه سازی

PHOENICS .با نتایج تحلیلی یا تجربی را فراهم می کند 
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داده ها به  و موقعیت را فراهم می کند. قیاساین بخش یک برنامه تعاملی است که امکان انجام تطابق م

 Logلفی مانند کم یا اضافه کردن مقادیر ثابت، ضربدر یا تقسیم کردن بر ثابت، به توان رساندن، صور مخت

 معکوس گرفتن و بسیاری فرآیندهای دیگر قابل تغییر اند. Logگرفتن، 

 

 PHOENICSتنظیمات  -3-4

با ثبت شده اند. این بخش  Q1کد شده و در یک فایل  PHOENICSتمامی تنطیمات در زبان ورودی 

و تحت زبان فرترن  GROUNDدر ارتباط است. کد گذاری لازم از طریق  GROUNDیا زیربرنامه  روتین

 ت و هر بخش جهت تسهیل کاربرد فراخوانی به زیر گروههای مختلفی تقسیم شده است.سفراهم شده ا

 

 PHOENICS 2های تولید / مصرفعبارت و  8شرایط مرزی تعریف -3-4-1

جذب و انتقال آلاینده، پیش از حل شدن باید بوسیله شرایط مرزی فرآیند اکم بر حمعادلات دیفرانسیل 

که باید  هستنداضافی  عبارتهای تولید / مصرفتکمیل شوند. بعلاوه، این معادلات دیفرانسیل حاوی برخی 

و  اصلی ه، محاسبه شوند. در معادلGROUND زیربرنامه 83گروه فرترن موجود در  کدطی هر تکرار توسط 

 Sبا حروف در سمت راست تساویترم های تولید/ مصرف ، شرایط مرزی و PHOENICS نرم افزار در حاکم

 .[83]گیرند می جای 

(3-8)                                
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 ه در آن:ک

i
S  = مانند نرخ تولیدعبارتهای تولید / مصرف 

ibcS  =.شرایط مرزی متفاوتی که تنها در بخشهایی معین از دامنه محاسبات حضور دارند 

 

                                                 
1 - Boundary conditions 
2 - Source / Sink terms 
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باید به صورت عبارتهای تولید / مصرف شرایط مرزی و  PHOENICSبه منظور قابل استفاده شدن برای 

 .خطی در آیند

(3-5       )                                                                                          ValCoS  

منجر به تولید معادله جبری زیر   PHOENICSحاکم برسیل ندیفراگسسته سازی حجم محدود معادله 

 .برای هر سلول در دامنه محاسباتی می شود

(3-3 )                                                         P

PatchesTLHWESN

KKPP ValCoaa    
,,,,,,

    

که در آن :
 

Co =ضریب
 

Valقدار= م 

ذکر این نکته ضروری است که عبارت  ValCo به صورت کسر وCo  به مخرج کسر افزوده 

 .حل را آسانتر می کنده این امر، را می شود.

(3-4   )                                                                           













Coa

ValCoa

P

KK

P 
 

Co مقداری بسیار بزرگ است و به همین خاطر  را باVal (2-3) می کند معادل. 

(3-2)                                                                                                                    ValP  

 Valبر مقداری مشابه تقسیم شود،  Val  برابر با مقدار کوچکی در نظر گرفته شود و Coدر صورتیکه 

  قرار می دهد. راست معادلهرا در سمت 

(3-6                                           )                                     
tinya

tiny

Source
tinya

P

KK

P






 

 

 و یا

(3-7 )                                                                                     
P

KK

P
a

Sourcea 

 

 

 :که در آن
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Tiny  = بک عدد حقیقی بسیار کوچک )مقدار پیش فرض این عدد درEARTH 20100.1برابر تا  است

 (.از صفر شدن مخرج جلوگیری شود

 

 عبارتهای تولید / مصرفبرای شرایط مرزی و   PILفرامین -3-4-2

ت وارد شده توسط کاربر را به عنوان شرایط مشخصا  PHOENICSنرم افزار    SATELLITEمدول

(( از طریق فرمانی تحت Val( و یک مقدار )Co)به صورت ضرایب )عبارتهای تولید / مصرف  مرزی و

به منظور تعریف متقاطع دامنه شبیه سازی که در  PATCHمی پذیرد. فرمانی دیگر با نام  COVALعنوان 

 و شرایط مرزی باید تعیین شده، عبارت انتشار یاعبارتهای تولید / مصرف آن ها مقادیر اولیه متغیرها و 

دلات دیفرانسیل باید تطبیق یابند و همچنین پلاتهای کنتور، پروفیل ها و ... باید پهنرفتی در معا عبارت

 است:ن زیر با عنوا عنصر 88دارای  PATCHچاپ شوند، به کار برده می شود. فرمان 

PATCH (Patch name, TYPE, first IX, last IX, first IY, last IY, first IZ, last IZ, first time 

step, last time step) 

 

 ، دومین عنصر فرمانTYPE کاراکتر داشته باشد.  0منحصر به فرد بوده و می تواند تا  PATCHنام 

PATCH  .به عنوان ضریب هندسی( است(…,CELL, VOLUME, PHASEM, NORTH, EAST  

عنصر آخر این گروه، با عنوان محدوده های  0از  ( هستند.PATCH)انواع PATCH TYPES مثالهایی از

، فرمان مورد استفاده برای تخصیص ضرایب و مقادیر COVALیاد می شود.  PATCHزمانی و دامنه ای 

 بخش است: 4دارای  COVALاصلی متغیرهای وابسته است. 

 (PATCHبه صورت پرسش) نامی مشابه با نام تعیین شده توسط فرمان) PATCH نام

 متغیر -8

 ضریب -5

 مقدار -3

 دارای فرمت زیر است: COVALفرمان 
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COVAL (Name, Variable, Coefficient, Value) 

 

یب و مقادیر می توانند به صورت مقادیر حقیقی در نظر گرفته شوند ولی نامهایی معین نیز توسط اضر

برای  FIXVAL،FIXFLU ،GRND،GRND1،…،GRND10 مانندبرای این بخش قابل تشخیص اند  برنامه

 مقادیر. برایSAME  ،GRND،GRND1،…،  GRND10وضرایب 

 )تعیین مقادیر اولیه( PATCHمقادیر اولیه  -3-4-5-8

PATCH فایل  88مقادیر اولیه در گروه  یهاQ1 اند.  بکار رفته 8و به منظور تخصیص شرط مرزی اولیه

 :اساساً دارای فرمت زیر است PATCHاین 

PATCH (Name, INIVAL, IXF, IXL, IYF, IYL, IZF, IZL, 1, 1) 

COVAL (Name, Variable, Coefficient, Value) 

، در مرحله قبل از شبیه سازیکه مقادیر اولیه  هستند چرا 8عنصر همیشه آخر  قابل ذکر است که دو

 ند.هست اعمال قابل

3-4-5-5- PATCH  عبارتهای تولید / مصرفهای شرایط مرزی و 

 PATCHبه منظور تعریف کردن نواحی یا حجمهایی که در عبارتهای تولید / مصرف ایط مرزی و رهای ش

 ، تنظیم شوند، بکار COVALباید از فرمان  ترم های مصرفآنها شرایط مرزی یا منابع ویژه یا 

 می روند.

 

 PHOENICSروش حل با  -3-4-3

بایستی محدود،  های با استفاده از تکنیک حجمدیفرانسیل حاکم بر مسئله  معادلهپس از گسسته سازی 

حالت  تصحیح شود. در PHOENICS گرردازشپ پیش از حل با استفاده از ،"دامنه محدود" خطی معادله

ضرایب، به  لتدر این حابوسیله خطاهای مدل اصلی جایگزین می شوند، ترم های تولید / مصرف، تصحیح، 

)تقریبی( در خواهند آمد. تصحیحات با نزدیک شدن به همگرایی، به صفر می رسد.  صورت غیر دقیق

                                                 
1 - Initial condition 
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ی مبرای تما ،کاهش می یابد. معادله ای از این نوعنتیجتاً امکان حضور خطاهای مؤثر بر روند حل مسأله 

استفاده  یاز روش حل مناسبباید متغیرهای حجمهای کنترلی شکل می گیرد. برای حل این معادلات، 

شود. روشهای تکراری متعددی برای حل معادلات حجم محدود وجود دارد. روشهایی چون روش نقطه به 

و روش های دیگر. از چنین روشهایی می توان برای هر متغیر حل  5، روش کل میدان8سیدل-نقطه گاوس

 ت این فرمان بدین صورت است:استفاده کرد. فرم SOLUTNاز طریق فرمان   PHOENICSدرشده ای 

SOLUTN ( , Y (or N), Y (or N), …, Y (or N)) 

Six times                                                   

 )خیر( پاسخ داد: N)بله( و یا  Yدر این فرمان به سؤالات شش گانه زیر می بایست از 

 ذخیره می شود؟  متغیر -8

 حل می شود؟ برای متغیرمعادله  آیا -5

 حل می شود؟ با استفاده از روش کل میدانآیا معادله  -3

 سیدل حل می شود؟ -با استفاده از روش نقطه به نقطه گاوسآیا معادله  -4

 استفاده شود؟ 3نهای وابسته به زمان از فرمولاسیون صریحابرای جری -2

 اده شود؟موزون ضرایب انتشار استف گیریاز میانگیر -6

 عبارتست از: PHOENICS برای  SOLUTN تنظیمات پیش فرض فرمان

SOLUTN ( , N, N, N, N, N, N) 

که در بر گیرنده فرمولاسیون صریح برای جریان های گذرا است. روش نقطه به نقطه برای هنگامیکه 

مهم باشند، پیشنهاد می شود. امتیاز اصلی معادلات کنترلی متغیرهای حل شده حاوی عبارتهای غیر خطی 

 این روش، همگرایی بسیار اندک آن است )مشخصاً هنگامیکه تعداد زیادی از نقاط شبکه در برگرفته شوند(.

 آمده است.این پایان نامه  8 لازم بذکر است که کدهای مربوط به تحقیق حاضر در پیوست

 

                                                 
1 -- Gauss-Seidel point-by-point method 
2 - Whole field method 

 
3 - Explicit formulation 
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 مقدمه -4-1

اگرچه کارهای آزمایشگاهی بسیاری به منظور ارزیابی قابلیت و نحوه عملکرد جاذبهای مختلف در حذف 

لسازی فرآیند دآلاینده ها از پسابهای حاصل از صنعت نساجی انجام شده ولی تحقیقات اندکی به منظور م

 ها اصلی بر روی درصد جذب آلایندهأثیر پارامترهای از این پسابها و ارزیابی چگونگی ت ها جذب آلاینده

انجام شده است. مدلهای عددی ابزاری با ارزش برای فراهم کردن دید کلی و صحیح در مورد فرآیند جذب 

هستند. یک مدل ریاضی امکان پیش بینی حوادث آتی را فراهم می کند و نشان می دهد که در یک 

 م ترند. سیستم واقعی کدام فاکتور ها از نقطه نظر حساسیت مه

در زیر ابتدا مکانیزم های انتقال جرم تشریح می گردند تا معادله اساسی انتقال مشخص گردد. سپس 

جذب سطحی که یک فرآیند تبدیل جرم است با معادله انتقال تلفیق گشته و معادلات اساسی انتقال در 

 حالاتی که شامل جذب خطی و غیر خطی باشند بیان می گردند.

 

 های انتقال جرممکانیزم  -4-2

تئوری حرکت آلاینده های موجود در آب های  آشنایی بادر مبحث مربوط به آلودگی آب های زیرزمینی 

زیرزمینی بسیار مفید می باشد. در مطالعه شیمی آب، فرآیند هایی که سبب انحلال مواد در آب می شوند 

 ا در سیستم جریان آب زیرزمینی مورد بررسی قرار می گیرند. فرآیند هایی که سبب حرکت آلاینده ه

می شوند بسیار پیچیده اند. مکانیزم حرکت آلاینده ها را می توان به صورت ریاضی بیان نمود اگر چه در 

پاره ای موارد به درستی نمی توان فهمید که چه اطلاعات و داده های صحرایی مورد نیاز است تا معادلات 

 :شرح ذیل هستندآلاینده ها به  بر انتقالثر ؤم فیزیکی های تئوری اعمال گردند. به طور کلی فرآیند

 

 راکندگیپ -4-2-1

پدیده پراکندگی سبب رقت ماده آلاینده شده و موجب کاهش غلظت آن می گردد. پراکندگی یک 

. همانگونه که [56]اساساً ناشی از هتروژن بودن محیط جریان می باشد سیالآلاینده در سیستم جریان 
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و سرعت های جریان در  ن می دهد پدیده پراکندگی از توزیع آماری مسیرهای جریاننشا 8-4شکل 

 اطراف مواد هتروژن محیط متخلخل ناشی می شود.

 

نقش توزیع آماری مسیرهای جریان در اطراف مواد هتروژن محیط حرکت آلاینده در ایجاد پدیده  -8-4شکل

 [.56پراکندگی]

 

و مولفه دوم پخش یا نفود مولکولی  پراکندگی مکانیکیاست. مولفه اول فرآیند پراکندگی دارای دو مولفه 

نامیده می شود. وقتی یک آلاینده در محیط آبهای زیرزمینی حرکت می کنند با آبهای غیر آلوده مخلوط 

 شود. می شود که نهایتاً موجب رقیق شدن ماده آلاینده در جهت حرکت آبهای زیرزمینی می

نتیجه تغییرات سرعت آبهای زیرزمینی در محیط متخلخل حاصل می شود. این پراکندگی مکانیکی در 

تغییرات ممکن است در مقیاس میکروسکوپی از اصطکاک بین ذرات محیط متخلخل و سیال و همچنین 

 (5-4)شکل در نتیجه انحناء خطوط جریان حاصل شود

 

 [56]عواملی که سبب ایجاد پراکندگی مکانیکی می شوند -5-4شکل
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در امتداد جریان سیال اتفاق می افتد پراکندگی طولی نامیده می شود. اگر پراکندگی در  ر پراکندگیاگ

 جهت عمود بر مسیر جریان سیال روی دهد پراکندگی جانبی نامیده می شود. سه دلیل اساسی زیر را 

 می توان برای پراکندگی طولی برشمرد:

سرعت آن در مرکز حفره ها بیشتر از سطوح حاشیه  هنگام حرکت سیال از منافذ محیط متخلخل، -الف

 های آن می باشد.

 برخی از سیالات مسیرهای طولانی تری را نسبت به بقیه طی می نمایند. –ب 

سرعت حرکت سیال در حفره های بزرگتر بیشتر از مورد نظیر در حفره های ریزتر است. این  –پ 

 به وضوح نشان داده شده است. 3-4موضوع در شکل 

 

 [56]دنعواملی که سبب پراکندگی طولی می گرد -3-4شکل 

 

 دلیل ایجاد پراکندگی جانبی این است که وقتی آب حاوی یک آلاینده در محیط متخلخل حرکت 

می کند، مسیرهای جریان شکافته شده و به اطراف شاخه دار می شوند. این مورد ممکن است در وضعیت 

این وضعیت نشان  4-4های زیرزمینی است نیز اتفاق بیفتد. در شکل جریان آرام که جریان غالب در آب 

 داده شده است.
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 [.56مسیرهای جریان در محیط متخلخل که سبب پراکندگی جانبی می شود] -4-4شکل

 

 پراکندگی مکانیکی -4-2-2

پراکندگی مکانیکی برابر است با حاصل ضرب سرعت خطی متوسط در یک ضریب ثابت که ضریب 

 گی نامیده می شود.پراکند

 (4-8)                                                                                                               vDm  

 که در آن :

mD ( پراکندگی مکانیکی =sm /2) 

( ضریب پراکندگی =m) 

(سرعت متوسط خطی =m/s) 

 توسط رابطه زیر به سرعت دارسی مربوط می شود.( ) سرعت متوسط خطی

(4-5)                                                                                                                           
n

U
v  

 که در آن :

n تخلخل = 

U ( سرعت دارسی =m/s) 
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 پدیده پخش -4-2-3

پدیده پخش یا پراکنش مولکولی از گسترده شدن یک ماده آلاینده در نتیجه گرادیان های غلظت حاصل 

ای مولکولی محلول در آب های با استفاده از این فرآیند هم گونه های یونی و هم گونه ه می گردد.

زیرزمینی از نقاط با غلظت بالا به سمت نقاط با غلظت پائین تر حرکت می نماید. نقش فرآیند پخش، 

 گستردگی ماده آلاینده در تمام جهت ها و در پاسخ این گرادیان های غلظت می باشد. فرآیند پخش را 

بیان کرد. قانون اول فیک برای فرآیند پخش حرکت  استفاده از قانون اول فیک می توان به طور ریاضی با

 دهد و به صورت زیر نوشته می شود: یک آلاینده را تحت شرائط پایا شرح می

 (4-3)                                                                                                               
x

C
DF dif




 

 در آن : که

difD( ضریب پخش =sm /2) 

F ( فلاکس جرمی ماده آلاینده بر واحد سطح بر واحد زمان =sm .2/kg) 

C ( 3= غلظت ماده آلاینده/ mkg) 

x

c



اشد.= گرادیان غلظت که در جهت پخش منفی می ب 

نشان دهنده حرکت ماده آلاینده از غلظت های بیشتر به غلظت های کمتر  3-4علامت منفی در معادله 

 می باشد.

Na ،k ،2mg ،2ca ،Cl ،3آب از قبیل  برای کاتیونها و آنیونهای اصلی موجود در
Hco  4و

2so 

9101درجه سانتیگراد بین  52ضریب پخش در دمای   9102تا  در  .[56]متر مربع بر ثانیه متغیر است

 شود. میاستفاده قانون دوم فیک  ،سیستم هایی که غلظت ماده آلاینده با زمان تغییر می کند

(4-4                                                                                          )2

2

x

C
D

t

C
dif









 

 که در آن:

t

c



تغییر غلظت ماده آلاینده با زمان = 
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 ر آب می باشد زیرا یونضریب پخش برای یک یون در محیط متخلخل کوچکتر از مقدار آن د

در نظر گرفتن این نکته  بایستی مسیر طولانی تری را در اطراف ذرات کانی ها طی نماید. با مورد نظر 

*ضریب پخش موثر )

difD محاسبه می شود: 2-4( برای جامدات توسط رابطه 

(4-2)                                                                                                            difdif DD * 

 که در آن:

 [.56متغیر است] 2/8تا  88/8= یک مقدار تجربی بوده و مقدار آن بین 

نمی گردند  سطوح کانی هاخصوصاً برای آندسته از آلاینده هایی که جذب  حدود داده شده برای 

صادق است. نرخ پخش در حالتی که آلاینده ها جذب سطوح کانی های محیط متخلخل می شوند کمتر از 

 حالتی است که وضعیت جذب وجود ندارد.

برای یک آلاینده این امکان وجود دارد تا در حالتی که آب حرکت نمی کند با استفاده از فرآیند پخش از 

حرکت کند. بنابراین حتی اگر گرادیان هیدرولیکی صفر باشد یک آلاینده می تواند  طریق محیط متخلخل

و سنگهای با ضریب تراوایی پائین آب با سرعت کمتری حرکت می کند. تحت  حرکت کند. برای خاک ها

ممکن است سبب شود تا یک آلاینده سریع تر از سرعت حرکت آب  یا نفوذ پدیده پخش چنین شرائطی

که مورد بررسی قرار خواهد می باشد  ید. در این حالت پدیده پخش مهمتر از پدیده پهنرفتحرکت نما

 .گرفت

 

 پراکندگی هیدرودینامیکی -4-2-4

پراکندگی هیدرودینامیکی از تلفیق اثرات پخش و پراکندگی مکانیکی حاصل می شود و به صورت زیر 

 بیان می گردد:

(4-6)                                                                                                            
 

 و یا:

(4-7)                                                                                                            difyTT DvD 

difxLL DvD 
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 که در آن:

LDولودینامیکی طدر= پراکندگی هی (s/) 

TDرودینامیکی عرضید= پراکندگی هی (s/) 

Lضریب پراکندگی طولی = (m) 

Tضریب پراکندگی عرضی = (m) 

xv  سرعت متوسط خطی در جهت =x (m/s) 

yv= سرعت متوسط خطی در جهتy (m/s) 

difDضریب پخش مولکولی = (s/) 

 

 برابر بزرگتر از پراکندگی هیدرودینامیکی عرضی 58تا  2( LDپراکندگی هیدرودینامیکی طولی )

 (TDمی باشد )[56]. 

 

 پهنرفت -4-2-5

در محیط فرآیند انتقال یک آلاینده در اثر حرکت آب زیرزمینی پهنرفت نامیده می شود. سرعت آب 

( از رابطه 1Fمطابق قانون دارسی از معادله پتانسیل نتیجه می شود. جریان )فلاکس ( پهنرفت )متخلخل 

 زیر به دست می آید:

(4-0) 

 که در آن:

jx و دارای مؤلفه هایدر محیط متخلخل = بردار سرعت خطیx وy .در یک حالت دو بعدی است 

  n =تخلخل 

nCF
jx
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 آب حمل و جابجا  جریان سرعتیند پهنرفت انتقال می یابند با همان آآلاینده هایی که تحت تأثیر فر 

به قرار زیر  yوx فلاکس جرمی در جهت های  ،اکندگی و پهنرفتبا ترکیب فرآیند های پر می شوند.

 هستند:

(4-9 )                                                                                                    x

C
nDnCF xxx




 

(4-88)                                                                                             
x

C
nDnCF yyy




 

 که در آن:

nCx فلاکس پهنرفت در جهت =x 

nCy فلاکس پهنرفت در جهت =y 

xDرودینامیکی در جهت د= پراکندگی هیx 

yDنامیکی در جهترودید= پراکندگی هیy 

 پهنرفت–معادله نفوذ -4-2-8

معادله انتقال ماده آلاینده با هر دو فرآیند  ،که در آنجا حرکت آب مطرح است محیط های متخلخلبرای 

 معادله  ،شودمی دو خاصیت ها را شامل هر  های پهنرفت و پخش قابل توجیه است. معادله ای که

 :می باشددی این معادله به صورت زیر پهنرفت نامیده می شود. شکل یک بع –پخش 

(4-88)                                                                          
x

C
nv

x

C
nD

t

C
n xdif














2

2

 

 و یا:

(4-85  )                                                                                 
 

x

C
v

x

C
D

t

C
xdif













2

2

 

انتقال جرم، مربوط به پدیده پخش و عبارت دوم مربوط به پدیده  85-4عبارت اول سمت راست معادله 

 پهنرفت است.
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 پهنرفت –معادله پراکندگی  -4-2-7
فرآیند پخش به تنهایی قادر به توجیه کل پدیده مخلوط شدن نیست از این رو در نظر گرفتن پدیده 

حائز اهمیت است. پراکندگی هیدرودینامیکی هر دو  ی متخخلط هاپراکندگی مکانیکی در بسیاری از محی

پدیده مخلوط شدن مکانیکی و پخش را شامل می شود. معادله انتقال ماده آلاینده شامل پدیده پراکندگی 

 هیدرودینامیکی به قرار زیر است.

(4-83)                                                                                              
x

C
v

x

C
D

t

C
xL













2

2

 

 که در آن:

LDضریب پراکندگی هیدرودینامیکی طولی =(sm /2) 

x در جهتدر محیط متخلخل = سرعت متوسط آب x (sm /) 

C 3) = غلظت ماده آلاینده/ mkg) 

t زمان = (s) 

پراکندگی هیدرودینامیکی سبب می شود تا غلظت یک آلاینده با دور شدن از منبع تولید آن کاهش پیدا 

جهت عمود  دربیشتر پخش و توزیع می یابد تا  در محیط متخلخلکند. ماده آلاینده در جهت حرکت آب 

 لیت پراکندگی عرضی می باشد.زیرا قابلیت پراکندگی طولی بزرگتر از قاب بر آن.

 

 انتقال جرم با واکنش -4-2-6

 .محیط متخلخل ممکن است تحت تأثیر واکنش های شیمیایی نیز قرار گیرند در آلاینده ها ضمن عبور

 این واکنش ها می توانند بین آلاینده ها و محیط متخلخل یا بین جرم ماده آلاینده و سیال بین فضاهای

. بنابراین دتولید یا مصرف شورت پذیرد. ضمن انتقال، ماده آلاینده ممکن است محیط متخلخل صوخالی 

معادله انتقال جرم باید تغییر کند تا عبارات ریاضی مناسب برای تولید یا مصرف ماده آلاینده را شامل 

 گردد. در حالت یک بعدی معادله بقای جرم به صورت زیر بیان می گردد.
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(4-84)
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 که در آن:

rجرم تولید یا مصرف شده بر واحد حجم بر واحد زمان = (s) 

 

 خطیبا ایزوترم  جذبفرآیند مدلسازی  -4-3

شد. ساده ترین روش برای منظور نمودن یکی از بارزترین مکانیزم های تبدیل جرم، پدیده جذب می با

 .[80]زیر است فرآیند جذب، استفاده از ایزوترم خطی

(4-82)                                                                                                         CKS d 

 که در آن:

dK  معروف است ) 8ایزوترم جذب خطی بوده و به ضریب توزیع= شیبgmL /) 

 از رابطه زیر به دست می آید: نشان داده می شود، rکه با حرف  نرخ واکنش جذبعبارت 

(4-68)                                                                                      
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 که در آن:

bچگالی جرمی خشک = 

 t  زمان = 

 ، معادله زیر به دست می آید:(84-4با قرار دادن نرخ واکنش در معادله انتقال جرم )معادله 

   (4-87)                                                                   
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 معادله زیر نتیجه می شود: 87-4ا تغییر عبارت ها در معادله ب

(4-08)                                                                 
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  .دنشان داده می شو Rتأخیر نامیده می شود و با حرف  عامل 08-4عبارت داخل پرانتز در معادله 
                                                 

1 - Distribution Coefficient 
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(4-98)                                                                                                
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 ، معادله زیر حاصل می گردد.80-4در معادله  89-4با قرار دادن معادله 

(4-58           )                                                                          
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 ( به صورت زیر نوشته می شود:58-4معادله )

      (4-58)                                                                                       
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 ی زیر:ا در نظر گرفتن شرایط مرزب   

0),( 0  xCtxC 

 (4-55 )                                                                                         0,00),(  xttxC 

 xtxC 0),( 
 به صورت زیر است: 58-4حل تحلیلی معادله 

 

(4-35)                                         
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 که در آن:

0
C غلظت اولیه ماده آلاینده = (Lmg /) 

v سرعت متوسط خطی = (sm /) 

erfc  56[خطا مکمل = تابع[ 

اگر عبارت
t

C



ضافه گردد، معادله زیر حاصل می گردد:( ا85-4)فین معادله به طر 
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( از عبارت های پهنرفت )35-4) حال اگر در معادله
x

C
v x




  و پراکندگی هیدرودینامیکی (

(
2

2

x

C
Dx



( را 35-4عبارت آخر از معادله )فرآیند جذب خطی مد نظر باشد،  تنها و ( صرف نظر شود

 در نظر گرفت. 8می توان به عنوان یک عبارت تولید

باید به این نکته توجه شود که روش های تحلیلی برای حل مشکلات انتقال جرم زمانی مناسب هستند 

کم باشند. فرمول های تحلیلی تنها برای حالاتی که در آنها سرعت آب که شرائط مرزی و اولیه ساده حا

مناسب هستند. به دلیل این محدودیت ها روش های  ،ن باشدژو همو محیط متخلخل ایزوتروپ یکنواخت و

محدود می توانند برای حالاتی که مسائل انتقال جرم  حجم هایتفاوت های محدود و  ،عددی اجزاء محدود

 شند به کار گرفته شوند.پیچیده می با

 

وقتی فرآیند جذب از سینتیک مرتبه اول پیروی  جذب غیرخطی مدلسازی -4-4

 می کند

 است، بنابر این قرار گرفتهمدلسازی عددی  مورد، فرآیند جذب غیرخطی تحقیقبا توجه به اینکه در این 

ز مدل شبه مرتبه اول در حالتیکه سینتیک جذب ا معادله دیفرانسیل حاکم بر فرآیند جذب غیرخطی

 [:5به صورت زیر ارائه می گردد ] تبعیت می کند،

(4-52)                                                                                  C
CK

kK
)

*

*
(

t

C








1
 

 که در آن:

k1)=  ثابت نرخ واکنشmin ) 

Kثابت جذب  = 

C( غلظت اولیه آلاینده در آب =Lmg /) 

t (زمان =min) 

                                                 
1-Source term 
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تنها یک شرط اولیه که شامل غلظت اولیه آلاینده در سیستم است، مورد  52-4برای حل عددی معادله 

 نیاز می باشد.

 

وقتی فرآیند جذب از سینتیک مرتبه دوم پیروی  غیرخطیجذب  مدلسازی -4-5

 می کند

 مدل لانگمویر  شد، یکی از متداول ترین مدل های ایزوترم غیر خطی جذب، نهمانطور که بیا

 بیان می شود: 52-4می باشد که به صورت معادله 

(4-65)
                                                                                                    iL

iL

CK

CKQ
C




1

0 

Cمقدار جرمی که جذب سطوح جامد می شود = (mg/g) 

 بیان می شود: 57-4دوم حاکم بر سینتیک فرآیند جذب به صورت معادله  مرتبهشبه معادله 

(4-57)
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 معادله دیفرانسیل جزئی مرتبه دوم که انتقال یک آلاینده را در سیستم جریان آب زیرزمینی بیان 

ر انتقال و رقیق می دارد و در هر دو فرآیند فیزیکی )پهنرفت،نفوذ و پراکندگی( و شیمیایی )مانند جذب( د

 سازی آلاینده سهیم می باشد، به قرار زیر است.

(4-50)             
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 ( رابطه زیر حاصل می گردد:05-4در رابطه ) jkDو  ، ، با فرض ثابت بودن 

(4-95)
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 که در آن:
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با سرعت متوسط خطی در  =  -( که توسط رابطه m/sمؤلفه برداری سرعت دارسی ) =  

 ارتیاط است.

jkD  تانسور پراکندگی هیدرودینامیکی(s/)  و عرض، طولی، که به ضرایب پراکندگی ، ،

 بستگی دارد.بر حسب متر مربع به difDبرحسب متر و همچنین به ضریب نفوذ مولکولی، 

 (m/s)نرخ بارش سطحی  = 

S( عبارت تولید / مصرف برای آلاینده محلول =S.mol/) 

، مقدار آن در سطوح جاذب، iCاگر رابطه بین غلظت آلاینده در فاز محلول،
iC:مطابق زیر باشد ، 

(4-38                                        )                                                
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 ، رابطه زیر بدست می آید: 38-4در معادله  59-4معادله  با جایگزینی

(4-83)
                                          

SCq
x

C
q

x

C
D

t

C

C

C

t

C
ire

j

i
j

j

i
jk

i

i

i
b

i 






















2

2

).( 

 

 زیر حاصل می گردد: ت، معادلا57-4و 56-4 های با دیفرانسیل گیری از رابطه

(4-53)
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(4-33)
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 رابطه زیر بدست می آید: 38-4در معادله  33-4و  35-4 تبا جایگزینی معادلا

(4-43)  
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نتیجه به شکلی که ، 

 بدست می آید: 32-4باشد، رابطه   PHOENICSمناسب برای نرم افزار
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 که در آن:

iC ( غلظت اولیه آلاینده در آب =Lmg /) 

LKثابت لانگمویر =(mg/L) 

0Q ماکزیمم ظرفیت جذب = 

2K11)= ثابت سرعت شبه مرتبه دوم min mgg) 

eC مقدار آلاینده جذب شده در حالت تعادل =(gmg /) 

iCمقدار آلاینده جذب شده در حالت تعادل در زمان = t (gmg /) 

 

 زیابزار مدلسا -4-8

چنانچه گفته شد برای مدلسازی فرآیند حذف آلاینده های رنگی و فلزی از پسابهای نساجی به کمک 

یک نرم افزار دینامیک  PHOENICSاستفاده گردیده است.  PHOENICS فرآیند جذب از نرم افزار

ال جرم و ( است که می تواند برای شبیه سازی جریان سیال، انتقال حرارت، انتقCFDسیالات محاسباتی )

در جامدات، به کار گرفته شود. با استفاده از این نرم  تنش ها واکنشهای شیمیایی همراه آن و نیز تحلیل

افزار، مشخصات مواد، هندسه و شرایط مرزی به راحتی به عنوان قید، وارد سیستم تحلیل می شوند. این 

 .[83]حل می کند نرم افزار معادله زیر را

(4-36)                                                                
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xxxt
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jjj


































 

 که در آن:

یک متغیر = 

tزمان = 

چگالی = 

ij
u مولفه سرعت در جهت =jx 

i
برای متغیر یا پراکندگی = ضریب نفوذ 



 فرآیند جذب رنگزاهای سنتزی از پساب ها با استفاده از جاذب دیاتومیتمدلسازی 

 

82 
 

i
S نرخ تولید یا مصرف متغیر = 

در مدلسازی فرآیند جذب آلاینده های  PHOENICSو نرم افزار  CFDبه منظور بیان کاربرد روش 

این روش برای جذب رنگراهای سنتزی کالیبره  ،فصل بعدموجود در پسابها، مخصوصاٌ پسابهای نساجی، در 

 شده و پیش بینی های مدل برای چند جاذب آورده شده است. 
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 فصل پنجم

با  یمدلسازی حذف آلاینده های رنگی از فاز آب

 استفاده از جاذب های مختلف

 کالیبراسیون و پیش بینی مدل
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 مقدمه -5-1

ها و دیگر ر در پسابهای بسیاری صنایع، رنگها چهره ناخوشایندی را برای رودخانهدر حال حاض

های صنعتی صنایع نساجی، اند. پسابهای رنگی آلی، حاصل از فرآینداکوسیستمهای طبیعی ایجاد کرده

 [.55ری مواد معدنی هستند ]کاغذ سازی، پلاستیک سازی، چرم سازی، صنایع غذایی و کارخانجات فرآو

بهای آلوده شده با رنگزاهای موجود در پسابهای صنایع مذکور، نگرانی اصلی محققین در چند دهه آ 

ها، امکان وجود ترکیبات دیگری چون در خروجی پساب نساجی علاوه بر رنگ باشند.اخیر می

آلودگیها،  . این نوع رنگزاها علاوه بر اینباشدمینیز  …ها و عوامل ضد لخته وها، فسفوناتتاکریلاپلی

 [. 80ممکن است تجزیه شوند و ترکیبات سرطانزا و سمّی تولید کنند]

ی از خروجی پساب نساجی ضروری های سمّآلاینده سایربرای حفظ تعادل اکولوژیکی، حذف رنگ و 

لذا قانونمند نمودن  است. رنگ مهم، لذا حذف رنگ به اندازة حذف مواد شیمیایی آلوده کننده بیاست

ها به جهت ساختار پیچیده ف رنگ از خروجی پساب صنایع به شدت در حال افزایش است. رنگموضوع حذ

های معمول تصفیه پساب به آسانی مولکولی و پایداری در مقابل نور، گرما و تجزیه بیولوژیکی، با روش

 [.80]شوندحذف نمی

جود در آبهای سطحی و یکی از روشهای قدرتمند و با هزینه کم برای رنگبری رنگزاهای نساجی مو

[. در چند دهه اخیر محققین تلاشهای بسیاری در 80باشد]زیرزمینی، استفاده از روش جذب سطحی می

اند که در این راستا از جاذبهایی از جمله کربن فعال، جهت حذف این رنگزاها از پساب صنایع انجام داده

 [.80اند]ه کردهزئولیت، پوست پرتقال، خاک اره، رسها و دیاتومیت استفاد

ها در بسیاری صنایع مانند های فلزی، بصورت پسابهای صنعتی و ورود آنها به رودخانهخروج آلاینده

عملیاتهای معدنکاری، صنایع تولید فلزات، تأسیسات آبکاری فلزات و دباغی پوست مشاهده شده است. 

شوند. و در نهایت باعث بروز نباشته میفلزات سنگین قابل تجزیه نیستند و در بدن موجودات زنده، حفظ و ا

 شوند. فرآیندهایی که برای رفع آلودگی این فلزات وجود دارند عبارتند ازبیماریهای مختلف در آنها می

، قطعات فیلتری، تبادل یونی، استفاده از کربن فعال و در نهایت فرآیند همنشینی/ رسوب دادن شیمیایی
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ها بواسطه فلزات سنگین تغییرپذیر یا جاذبها برای دفع آلودگی رودخانهجاذب. در این راستا تکنولوژیهای 

هزینه پارامتر بسیار مهمی برای بکارگیری و باشند. هم از لحاظ هزینه و هم از لحاظ بازدهی مفید می

به صرفه و  مقرونبه عنوان یک ابزار پیش بینی و طراحی . از طرفی همواره مدلسازی استفاده از جاذب است

در واقع لزوم ساخت مدلهای ریاضی برای آلاینده های زیست محیطی، درک  هزینه پذیرفته می شود. کم

بهتر از انتقال مواد شیمیایی از طریق کمی کردن واکنشها، مشخصات و انتقالات این مواد و تعیین 

در  یا آینده است.غلظتهای مؤثر آلاینده ها بر روی ارگانیسم های آبی و یا حیات انسانها در گذشته، حال 

مدلسازی  روش جدیدی جهت مدلسازی تصفیه مواد رنگی از پسابهای نساجی ارائه شده است.این تحقیق 

یک سیالاتی مادینکه یک نرم افزار  PHOENICS [83]به روش عددی اجزاء محدود و به کمک نرم افزار

رتقال، پوست سویا، پوست این روش برای جاذب های مختلفی از جمله پوست پاست، انجام شده است. 

بوده  جاذب دیاتومیت که در این پایان نامه تمرکز بیشتری روی آنبه صورت خاص و بادام و خاک اره 

 .مورد بررسی قرار گرفته است است،

توجه به معادله ریاضی حاکم بر جذب لازم به ذکر است که در مدلسازی های بیان شده در این فصل، با 

گرفتن سینتیک شبه مرتبه دوم، برای ترم های اضافی در معادله که قابل حل با مدل غیر خطی و با در نظر 

PHOENICS  روتین )زیر برنامه( 83نبود، در گروهGROUND  کد نویسی لازم برای ترم های اضافی به

 . )پیوست( صورت ترم های تولید / مصرف انجام پذیرفت

 

 کالیبراسیون مدل -5-2

دی حجم های محدود برای تصفیه پساب های حاوی آلاینده ها، مدل ابتدا قبل از انجام مدلسازی عد

یک ماده آلاینده در سیستم جریان آب  انتقال این مدل شامل مشکل زیست محیطی کالیبره شد،یک  برای

 .است شامل فرآیندهای پهنرفت، پراکندگی و واکنش تبادل یونی خطی های زیر زمینی

در نظر گرفته شده که غلظت اولیه آلاینده در آن صفر است. غلظت  متر 838در این مثال، طول مدل 

 مدل  و سرعت آب در منافذ محیط متخلخل 8 آلاینده در آب ورودی 
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سال در  4متر می باشد. ضریب نفوذپذیری صفر و زمان شبیه سازی  2برابر  (Lاست. ضریب پراکندگی )

. پراکندگی فرض می شود 8فاکتور تأخیر کلر  انجام می شود. کلر آلاینده مدلسازی رویظر گرفته شد. ن

 هیدرودینامیکی به صورت زیر محاسبه می شود:

Sm /2   =  + 0   = 5 difL
DvD  

در سمت چپ  مقایسه گردید. (55-4) دلسازی با نتایج به دست آمده از معادله تحلیلینتایج حاصل از م

)0,(3/0.1مدل )ورودی مدل( یک شرط مرزی با غلظت ثابت برابر با  mmmgtC   انتخاب شد. در سمت

),(3/0.0راست یا خروجی مدل نیز یک شرط مرزی با غلظت ثابت برابر  mmmgtC  .انتخاب گردید 

),0(3/0.0) غلظت اولیه در سیستم جریان برابر صفر در نظر گرفته شد mmmgxC (.  غلظت های محاسبه

با نتایج حاصل از مدلسازی عددی حجم های محدود با نرم  (53-4توسط فرمول تحلیلی ) کلرشده برای 

های پیش بینی شده نزدیک بین غلظت  که توافق کاملاً  مقایسه شده اند 8-2 شکل در  PHOENICSافزار

 .گردد محدود و روش تحلیلی مشاهده می حجم هایتوسط مدل 

 

بر  کلر ( برای تغییرات غلظت( و نتایج حل تحلیلی )خط)  PHOENICSپیش بینی مدل مقایسه نتایج  -8-2شکل 

 حسب فاصله از منبع
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 پیش بینی مدل -5-3

ررسی کرد، اولاٌ سینتیک جذب از مرتبه اول را می توان از دو جهت ب غیر خطی مدلسازی فرآیند جذب

 مرتبه دوم پیروی کند که در ذیل به تفکیک آورده شده است. شبه پیروی کند و ثانیاً سینتیک جذب از

 

 

 ه اولبمدلسازی فرآیند جذب با سینتیک مرت -1 -5-3

ه مدلسازی در مواردی فرآیند جذب غیر خطی از سینتیک شبه مرتبه اول تبعیت می کند که ذیلاً ب

 مثالهایی در این زمینه پرداخته می شود.

 

 (SMHآلاینده ها با استفاده از پوست سویا )مدلسازی فرآیند جذب  -5-3-1-1

به عنوان یک محصول جانبی کشاورزی در زمینه حذف آلاینده های اسیدی و مستقیم از  پوست سویا

از محلول آلاینده و مقدار  mg/L 28غلظت آزمایش جذب در محلولهای آبی مورد توجه قرار گرفته است.

 ، 08رنگزای مستقیم  و 95اسید آبی و برای  g/L 3/8، 08رنگزای مستقیم برای  پوست سویابهینه 

/Lrg 6/8 84اسید قرمزبرای  و،gr/L  7/8 و در  ودهبHp و دور همزدن  5مساویrpm 588  و

تغییرات جذب دو نمونه در فواصل زمانی ثابت شد و حاصل ساعت، غلظت تعادلی  54در  دمای

 غلظت .[34]دقیقه( در طول فرآیند جذب اندازه گیری شد858 و 68، 42 ،2،88،82،38)

پس از  08رنگزای مستقیم  و848 اسید قرمز غلظت دقیقه و  2پس از  08رنگزای مستقیم  و 95ی اسید آب 

گاهی ایزوترم و سینتیک جذب رنگزاها به ترتیب در شینتایج آزما [.34]ه، به تعادل پایدار رسیددقیق 88

 نشان داده شده اند. 5-2 و8-2جدول های 

 

 

 

                                                 
1 - Acid Red14 
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 AR14[34] و DR80،DR81  ،AB29برای رنگزاهای  های مختلفضرایب ایزوترم  8-2جدول

نوع 

 هآلایند
0Q 

LK LR 
2

1r FK n/1 
2

2r bK mq 
2

3r 

DR80 5.171 574.5 .7.54 .7040 54671 .7.10 .7045 67.00- 11711 .7806 

DR81 5..74 5766 .7.55 .7060 8171. .7.00 .78.. .7860 51768 .7.05 

AB92 55470 .78.6 .7... .7816 8.750 .7.01 .7810 .70.0 60744 .70.. 

AR14 5.078 .7150 .7.0. .7068 1.78. .750. .7004 4.7.1- 6.755 .708. 

 

 [34اول و دوم] های مرتبهشبه ضرایب سینتیک برای  5-2جدول 

 نوع آلاینده
1K 1q 

2

4r 2K eq 
2

5r 

DR80 .7..1 5557.40 .70815 .7..88 5817581 .700.. 

DR81 .71.0 007.. .7001. .7.10 5.17.6 .70006 

AB92 .7..61 507155 .70050 .7.51. 0.7.8. .70006 

AR14 .7005. .70.. .7.0.4 .75.5. 6.7168 .70001 

 

 لانگمویرمدل  08رنگزای مستقیم  و 08مستقیم  ایزوترم جذب برای رنگزاهای ،8-2با توجه به جدول

فروندلیچ تبعیت می مدل  از 84 اسید قرمز رنگزایو سرانجام   BETاز مدل  95اسید آبی بوده، رنگزای 

ماکزیمم جذب  تبعیت می کنند. اولمرتبه شبه  رنگزاها از مدل نشان می دهد که تمامی 5-2کند. جدول 

 برابر 84 اسید قرمزبرای  و %90از  بیشتر 95و اسید آبی 08رنگزای مستقیم ،  08رنگزای مستقیم برای 

 بوده است. % 06

المان با اندازه های مساوی و به طول   28برای مدلسازی عددی حجم های محدود این مسئله یک مش با 

گام زمانی  88دقیقه در نظر گرفته شد. تعداد  858میلی متر طراحی شد. مدت زمان شبیه سازی  308
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انتخاب گردید. در این مدلسازی تنها یک شرط اولیه استفاده شده به این صورت که غلظت اولیه آلاینده در 

در نظر  588در مدلسازیمیلی گرم بر لیتر فرض شد. تعداد تکرارها  28هر المان قبل از آغاز شبیه سازی 

 گرفته شد.

 سینتیک شبه مرتبه اول با نتایج بانتایج مدلسازی عددی فرآیند جذب  2-2 تا 5-2در شکل های 

مقایسه  84و اسید قرمز  95، اسید آبی08، مستقیم 08[، بترتیب برای رنگزاهای مستقیم 34آزمایشگاهی]

 شده اند.

 

 

در فاز  مستقیم 08رنگزایغلظت  [ برای34با نتایج آزمایشگاهی]  PHOENICSقایسه نتایج حاصل از مدلم -5-2شکل

 آبی

 
در فاز  مستقیم 08رنگزایغلظت  [ برای34با نتایج آزمایشگاهی] PHOENICSقایسه نتایج حاصل از مدلم -3-2شکل

 آبی
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در فاز  95اسید آبی غلظت رنگزای برای [34]با نتایج آزمایشگاهی  PHOENICSمقایسه نتایج حاصل از مدل -4-2شکل

 آبی

 

در فاز 84اسید قرمز غلظت رنگزای برای [34]با نتایج آزمایشگاهی  PHOENICSمقایسه نتایج حاصل از مدل -2-2شکل

 آبی

با نتایج  غیر خطی فرآیند جذبعددی نتایج مدلسازی ، ی آیدم بر 2-2 تا 5-2 شکل هایهمانطور که از 

دقیقه از آغاز فرآیند جذب، غلظت اولیه  88تا  2. تقریباً در دهدآزمایشگاهی تطابق قابل قبولی نشان می 

میلی گرم بر لیتر کاهش می یابد. این مقدار کاهش  88میلی گرم بر لیتر به کمتر از  28این رنگزاها از 

(. اما انطباق مناسب بین نتایج 2-2)شکل نیز تقریباً دیده می شود 84غلظت در خصوص رنگزای اسید قرمز

 88در غلظت های باقیمانده در زمان های بیش از  84قادیر آزمایشگاهی برای رنگزای اسید قرمزمدل و م

، یک جاذب ارزان SMHراساس داده های این مدلسازی می توان نتیجه گرفت که بدقیقه دیده نمی شود.  
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نوان یک طبیعی و غیر مضر برای محیط زیست، با ظرفیت جذب نسبتاً بالاست که می تواند به ع قیمت،

 مورد استفاده قرار گیرد. حاوی رنگزاهای سنتزیجایگزین برای حذف آلاینده ها از محلولهای آبی 

 

 بررسی فرآیند حذف سرب و کروم از محلولهای آبی با استفاده از -5-3-1-2

 1گل قرمز جاذب

های فلزی را  گل قرمز باطله تولید شده در صنعت آلومینیوم بوده که در مواردی قابلیت جذب آلاینده

در این کار تحقیقاتی، تأثیر فاکتورهای مؤثر بر روی حذف یونهای فلزی از آب )به عنوان  نشان داده است.

، دور همزدن، زمان تماس، اندازه ذرات جاذب و مقدار جاذب و ...( مورد بررسی قرار گرفته است. pHمثال 

ایزوترم جذب از مدلهای لانگمویر و فروندلیچ این ماده قابلیت جذب بالایی از خود نشان داده و نتایج 

 تبعیت و سینتیک جذب نیز از مدل شبه مرتبه اول پیروی می کند.

و  6Crنتایج تحقیقات نشان می دهد که گل قرمز می تواند قابلیت مناسبی در حذف 
2pb  .داشته باشد

   م وو برای کر تا نده سرب از دامنه تغییرات غلظت اولیه آلای

متغیر است. نتایج مربوط به پارامترهای ایزوترم های لانگمویر و  9.60تا 9.60

 [.32آمده است] 2-3فروندلیچ در جدول 

 [32ل قرمز ]برای جذب سرب و کرم روی گ لانگمویر و فروندلیچضرایب ایزوترم  -3-2جدول

  

در این تحقیق مدل سینتیک شبه مرتبه اول برای فرآیند جذب مورد بررسی قرار گرفته است. 

 خلاصه شده است. 4-2پارامترهای سینتیک در جدول 

 

                                                 
1 - Red mud 

 ون فلزیی
0Q 

LK FK n/1 

2Pb 41034.3  
3109015 . 

410451 . 0.20 

6Cr 41036.4  
31040 . 

41024.2  0.31 
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 [32مرتبه اول ]شبه ضرایب سینتیک برای مدل  -4-2جدول

 

 

 

 

المان با اندازه  28با  6Crو 2Pbبرای مدلسازی عددی حجم های محدود این مسئله دو مش برای

دقیقه و  2Pb ،9دند. مدت زمان شبیه سازی برای میلی متر طراحی ش 308 های مساوی و به طول

 گام زمانی انتخاب گردید.  88دقیقه در نظر گرفته شد. برای مدلسازی هر دو آلاینده تعداد  6Cr 88برای

مان قبل از آغاز در هر الدر این مدلسازی تنها یک شرط اولیه استفاده شده به این صورت که غلظت اولیه 

فرض شد. تعداد  mg/L 77/2برابر  6Crو برای آلاینده  mg/L   30/3برابر 2Pbآلایندهشبیه سازی برای 

 در نظر گرفته شد. 888 تکرارها در مدلسازی

م از محلولهای آبی نتایج آزمایشگاهی و مدلسازی عددی برای حذف سرب و کر 7-2 و 6-2در شکل های 

 با استفاده از جاذب گل قرمز مقایسه شده است. همانطور که مشاهده می شود، نتایج مدلسازی فرآیند

مرتبه اول با نتایج آزمایشگاهی تطابق قابل قبولی نشان می دهد.  شبه جذب دو فلز براساس سینتیک

ساعت تقریباً تمام  9ز مدت زمان نشان می دهد، جاذب گل قرمز توانست پس ا (6-2) همانگونه که شکل

درصد از فلز  28فلز کروم را از فاز آبی جذب نماید. این در حالی است که در مدت زمان مشابه تنها حدود 

 (.7-2سرب جذب شده است )شکل 

 

 

min10)( ون فلزیی 13

1

K 

2Pb 1.080 

6Cr 0.615 
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 برای[ 32] با نتایج آزمایشگاهی PHOENICS سازی عددی با نرم افزارمقایسه نتایج حاصل از مدل -6-2شکل

 توسط جاذب گل قرمز 6Crجذب
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 برای[ 32] با نتایج آزمایشگاهی PHOENICS سازی عددی با نرم افزارمقایسه نتایج حاصل از مدل -7-2شکل 

 توسط جاذب گل قرمز 2Pbجذب

 

اذب ارزان قیمت و از تلفیق نتایج مدلسازی و داده های تجربی می توان نتیجه گرفت که گل قرمز یک ج

 با ظرفیت بالا است که می تواند برای حذف آلاینده ها از پسابها مورد استفاده قرار گیرد.
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 ه دومبمرتشبه با سینتیک  غیر خطی مدلسازی فرآیند جذب -5-4-1

برای مدلسازی فرآیند جذب غیر خطی با در نظر گرفتن این نکته که سینتیک جذب از مدل شبه مرتبه 

 بعیت می نماید، سه مثال زیر بررسی می گردد.دوم ت

 پوست پرتقال مدلسازی فرآیند جذب آلاینده ها با استفاده از جاذب -5-4-1-1

با نتایج آزمایشگاهی مربوط به  PHOENICSدر اولین مثال، نتایج مدلسازی عددی با استفاده از نرم افزار 

 سه شده است.[ مقای9با جاذب پوست پرتقال] 08جذب رنگزای مستقیم 

تحت شرایط آزمایشگاهی بیان شده  با استفاده از پوست پرتقالگزا این رن ایزوترمهای تعادلی برای جذب

 .[9]آورده شده است. این ایزوترمهای تعادلی در دمای ثابت بدست آمده اند 2-2در جدول  در فصل اول،

 [9] 08یمرنگزای مستقبرای  لانگمویر و فروندلیچضرایب ایزوترم  -2-2جدول

نوع 

 آلاینده
0Q LK 2R FK n 2

2r 

DR80 .1/.5 4.0/. 000./. 084/0 56./4 0140/ 

 

رد بررسی قرار گرفته است. پارامترهای مرتبه اول و دوم مو شبه سینتیکمدل در این تحقیق هر دو 

 خلاصه شده است. 6-2 در جدولجذب سینتیک 

 [9]مدلهای شبه مرتبه اول و دوم -6-2جدول 

نوع 

 آلاینده

 غلظت
adK ,1 2R adK ,2 

2R 

DR80 1. .66/. .814/ ..5/. 0006/ 

 

شبه مرتبه دوم با ضریب  مدلاز  08رنگزای مستقیم همانطور که مشاهده می شود سینتیک جذب 

 پیروی می کند. %99همبستگی بالاتر از 
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المان با اندازه های مساوی و به طول   28برای مدلسازی عددی حجم های محدود این مسئله یک مش با 

 0زمانی های در نظر گرفته شد. تعداد گام  قیقهد 52 طراحی شد. مدت زمان شبیه سازیمیلی متر  308

به این صورت که غلظت اولیه آلاینده  ،انتخاب گردید. در این مدلسازی تنها یک شرط اولیه استفاده شده

در  588در مدلسازی هامیلی گرم بر لیتر فرض شد. تعداد تکرار 72در هر المان قبل از آغاز شبیه سازی 

 نظر گرفته شد.

حجم های محدود با نتایج آزمایشگاهی برای جذب عددی نتایج حاصل از مدلسازی  0-2شکل در 

پرتقال مقایسه شده است. چنانچه ملاحظه می گردد تطابق مناسب  با جاذب پوست 08رنگزای مستقیم 

 بین نتایج دو روش حاصل شده است.

 

 

با جاذب  08رنگزای مستقیم  غیر خطی جذب برای [9]با نتایج آزمایشگاهی PHOENICSمقایسه نتایج مدل  -0-2شکل

 پوست پرتقال

 

 پارامترهایحساسیت مدل نسبت به تغییر مدل، نتایج  درتأثیرگذار  هایبرای مشخص کردن پارامتر

LK   ،eq 2وK .مورد بررسی قرار گرفت که به قرار زیرند 

 08( در حذف رنگزای مستقیم eq) بار تعادلی روی سطح جاذبپارامتر تأثیر  -الف

این پارامتر از . مورد بررسی قرار گرفت  eqدر اولین شبیه سازی، حساسیت مدل نسبت به تغییر پارامتر 

ه مشاهده می شود پیش بینی (. همانطور ک9-2)شکل تغییر داده شد mg/g98/0  تا mg/g98/4مقدار 
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با توجه به شکل  است. ،  بیشترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهی داشته mg/g 98/6 برابر eqبه ازای مدل 

 حذف آلاینده از محلول آبی با فرض ثابت بودن سایر پارامترها، کاهش می یابد. eq، با افزایش 2-9

 

 (eqنسبت به زمان به ازای مقادیر متفاوت بار تعادلی روی سطح جاذب ) 08غلظت رنگزای مستقیم  -9-2ل شک

 

 08( در حذف رنگزای مستقیم2Kتأثیر پارامتر ضریب سینتیک مرتبه دوم ) -ب

فته شده و نقش ضریب سینتیک شبه مرتبه دوم مورد بررسی ثابت در نظر گر eqدر دومین شبیه سازی

    به ازایبوده است که  gr/mgr.min 8880 /8تا  gr/mgr.min 888/8از  2Kتغییرات پارامتر قرار گرفت. 

gr/mgr.min 8886/8=  شده استحاصل نتایج آزمایشگاهی بین پیش بینی مدل و ترین تطابق مناسب 

 .(88-2)شکل
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 مرتبه دوم شیه ضریب سینتیک بر حسب زمان به ازای مقادیر متفاوت 08رنگزای مستقیم غلظت  -88-2کل ش

 08( در حذف رنگزای مستقیمLKلانگمویر ) ایزوترم تأثیر پارامترثابت -ج

 mg/L تا mg/L 9320 /9که تغییرات آن از LKلانگمویرایزوترم آنالیز حساسیت بر روی تغییرات ثابت 

پوشانی را با نتایج مبهترین ه پیش بینی مدلفرض شود،  LK =320/9وقتی نشان داد که  ،است 320/1

 .(88-2)شکل خواهد داشتآزمایشگاهی 

 

 لانگمویرایزوترم ثابت ختلف بر حسب زمان به ازای مقادیر م 08رنگزای مستقیم غلظت  -88-2شکل 

 

از  08رنگزای مستقیم در حذف  پرتقال استفاده از پوست قابلیت و تواناییدر مطالعه حاضر به بررسی 

 مدلمحلولهای آبی پرداخته شده است. نتایج نشان داد که فرآیند جذب از ایزوترم لانگمویر پیروی کرده و 

در  همانطور که مشاهده شد پیش بینی مدل، نماید. را توجیه می جذبسینتیک  شبه مرتبه دوم بهتر

 نشان  آنالیز حساسیت پارامترهای مدل تطابق نسبتاً خوبی با داده های آزمایشگاهی قرار گرفته است.

 است. لانگمویر حساسیت بیشتری داشته ایزوترم پارامتر ضریبتغییر می دهد که  نتایج مدل نسبت به 

 

 آلاینده ها با استفاده از جاذب پوست بادام مدلسازی فرآیند جذب -5-4-1-2

از  08 رنگزای مستقیمزان قیمت و دوستدار محیط زیست برای حذف رپوست بادام به عنوان یک جاذب ا

 پس از مخلوط شدن جاذب با آلاینده محلول در آب، آبی، مورد بررسی قرار گرفته است. یمحلولها
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دقیقه از شروع آزمایش  88,58,48,68,858,808,548اندازه گیری های آزمایشگاهی در زمان های  

 جذب صورت گرفته است.

در طی  588 تا rpm 38 دور همزدن ،58و دمای آزمایش  mg/L 28غلظت اولیه آلاینده در فاز آبی 

لتی لانگمویر و فروندلیچ پوست بادام در حاایزوترم پارامترهای  .کاهش داشته است % 97 ،دقیقه 388 زمان

 .[53]آمده است 7-2ست، در جدول اپوست داخلی و خارجی مورد استفاده قرار گرفته مخلوطی از که 

 

 [53]توسط پوست بادام 08رنگزای مستقیم حذف برای  های جذب ضرایب ایزوترم -7-2 دولج

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ارائه شده است: 0-2در جدول جذب امترهای سینتیک پار 

 [53] 08رنگزای مستقیم  نتیک جذبپارامترهای سی -0-2جدول

 

 

 

 نوع جاذب

 ایزوترم فروندلیچ ایزوترم لانگمویر

0Q LK 
2

1R FK n 2

2R 

مخلوطی از پوست 

 بادام داخلی و خارجی

559455 89058 899756 829263 79323 899562 

 

 نوع جاذب

 

اولیه  غلظت

 آلاینده

 

(mg/L) 

 

 
 شبه مرتبه اولمدل شبه مرتبه دوم                                                      مدل 

 
1q 

(((mg/g) 

adK ,1
 

(1/min) 

2R 
eq 

(mg/g) 

adK ,2
 

(g/mg min) 

2R 

 

 

مخلوطی از 

پوست داخلی و 

 خارجی

 

 

 

 

50 

100 

150 

1.40 

11.49 

16.05 

2-10×1.59 

2-10×1.87 

2-10×1.61 

0.9104 

0.8188 

0.9697 

20.49 

39.22 

52.63 

2-10×7.73 

4  -10×9.81

3  -10×5.28 

 

 

1 

0.999 

0.999 
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زه های مساوی و به طول  المان با اندا 28برای مدلسازی عددی حجم های محدود این مسئله یک مش با 

 زمانیهای دقیقه در نظر گرفته شد. تعداد گام  548میلی متر طراحی شد. مدت زمان شبیه سازی  308

میلی گرم بر لیتر انتخاب گردید  28غلظت اولیه آلاینده در فاز آبی  . در این مدلسازیشدانتخاب  858

 ته شد.در نظر گرف 588تعداد تکرارها در مدلسازی )شرط اولیه(.

استفاده از جاذب پوست بادام  با 08پیش بینی مدل عددی حذف رنگزای مستقیم  و نتایج آزمایشگاهی

 مقایسه شده اند. 85-2در شکل 

 

حذف  برای [53]نتایج آزمایشگاهیو  PHOENICSنرم افزار  باسازی عددی  مقایسه نتایج حاصل از مدل -85-2شکل

 ماتوسط پوست باد 08رنگزای مستقیم 

 

 2K، eqپارامترهای تغییر نسبت بهحساسیت مدل مدل،  نتایجپارامتر در مؤثرترین برای مشخص شدن 

 مورد بررسی قرار گرفت که به قرار زیر است. LKو 

 

 08( در حذف رنگزای مستقیم2Kتأثیر پارامتر ضریب سینتیک مرتبه دوم ) -الف  

بررسی ها  مورد بررسی قرار گرفت. 2K در اولین شبیه سازی، حساسیت مدل نسبت به تغییر پارامتر

 gr/mgr.min 92/3 تا gr/mgr.min  92/8اراز مقد (2Kضریب سینتیک مرتبه دوم )پارامتر نشان داد که 
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تطابق را با نتایج آزمایشگاهی  بیشترین =gr/mgr.min 92/8 2K به ازایپیش بینی مدل  ده شد.تغییر دا

 .(83-2)شکل داشته است

 

 

 مرتبه دومشبه ضریب سینتیک نسبت به زمان به ازای مقادیر متفاوت  08غلظت رنگزای مستقیم  -83-2شکل

 

 80( در حذف رنگزای مستقیم eq) ح جاذبتأثیر پارامتر بار تعادلی روی سط -ب

مورد  (eq) بار تعادلی روی سطح جاذب و نقشثابت در نظر گرفته شده  2Kدر دومین شبیه سازی 

(. 48-2)شکلبوده است  mg/g  89تا  mg/g 82 از مقدار( eq)تغییرات پارامتر دامنه بررسی قرار گرفت. 

، بیشترین 87برابر (eq) بار تعادلی روی سطح جاذب به ازایپیش بینی مدل این شکل نشان می دهد که 

همانگونه که ملاحظه می شود، در زمان های اولیه شروع فرآیند  است. تطابق را با نتایج آزمایشگاهی داشته

بسیار  eqبا نرخ بیشتری صورت می گیرد، حساسیت مدل به پارامتر  08نگزای مستقیم جذب که حذف ر

 زیاد می باشد.
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. 

 (eq)بار تعادلی روی سطح جاذبنسبت به زمان به ازای مقادیر متفاوت  08غلظت رنگزای مستقیم  -48-2شکل

    08 ( در حذف رنگزای مستقیمLK)تأثیر پارامترثابت لانگمویر  -ج

 تا mg/L 5058/8 ازتغییرات آن  با دامنه LKآنالیز حساسیت بر روی تغییرات ثابت لانگمویر

 g/Lm 5058/4 ، 5058/5زمانی که مقدار  ،پیش بینی مدل نشان داد که= LK بهترین . انتخاب می گردد

 (.82-2)شکل پوشانی را با نتایج آزمایشگاهی داشته استمه

 

 لانگمویرایزوترم بر حسب زمان به ازای مقادیر مختلف ثابت  08غلظت رنگزای مستقیم  -82-2کلش

 

 از محلولهای آبی 08رنگزای مستقیم پوست بادام در حذف  قابلیت و تواناییبه بررسی  مطالعه حاضردر 

 شبه مرتبه دوم مدل ست. نتایج نشان داد که فرآیند جذب از ایزوترم لانگمویر پیروی کرده وپرداخته شده ا

در تطابق نسبتاً خوبی با  همانطور که مشاهده شد پیش بینی مدل، .را توجیه می نمایدجذب  سینتیک بهتر
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ه  نتایج مدل . آنالیز حساسیت پارامترهای مدل نشان می دهد کداده های آزمایشگاهی قرار گرفته است

 است.پارامتر ضریب لانگمویر حساسیت بیشتری داشته تغییر نسبت به 

 

 ها با استفاده از جاذب دیاتومیترنگزامدلسازی فرآیند جذب  -5-4-1-3

پوسته سیلیسی دیاتومیت نوعی سنگ رسوبی با رنگ روشن، سبک وزن و شکننده است که از تجمع 

هر دیاتومه از یک ذره پروتوپلاسما که در دو کفه  یل می گردد.گیاهان استوایی موسوم به دیاتومه تشک

 سیلیسی قرار دارند تشکیل می گردد. این جانداران، تک سلولی هستند که علاوه بر زندگی در آب 

مرطوب هم زندگی کنند. سیلیس موجود در پوسته یا اسکلت دیاتومه ها به اوپال  می توانند در خاکهای

رگ دیاتومه ها، پوسته های سیلیسی با تجمع خود یک ذخیره دیاتومیت را بوجود شباهت دارد. بعد از م

می آورند. یک ذخیره دیاتومیت از میلیاردها پوسته سیلیسی دیاتومیت تشکیل شده است. وجود حفره های 

زیاد در اسکلت دیاتومه ها باعث کاهش وزن مخصوص و سبکی دیاتومیت می شود که این خاصیت 

 قابل استفاده می کند. به عنوان یک جاذب مناسبرا  آن ،دیاتومیت

مورد بعنوان جاذب مواد شیمیایی خطرناک و کمک در ذخیره و پالایش اسیدهای قوی  می تواند این ماده

دیاتومیت به مقدار زیادی در خاورمیانه یافت می شود. دیاتومیت خواص فیزیکی و خاک  استفاده قرار گیرد.

آلی و فیلتری مناسب برای  آلاینده هایماده ای پرکاربرد برای جذب  ارد که آنراشیمیایی منحصر بفردی د

آلاینده های رنگی و جذب مواد صنعتی ساخته است. به همین دلایل لزوم مطالعات فراوان برای جذب 

 از پسابهای صنایع مختلف توسط دیاتومیت احساس می شود. فلزی

 دمـای ،mg/L28بـا غلظـت اولیـه آلاینـده برابـر تومیـترنگزاهـا توسـط دیاآزمایش جذب بدین منظور 

رنگـزای اسـید و  08رنگـزای مسـتقیم  ،08رنگزای مسـتقیمبرای جذب  rpm 852با دور همزدن  38 

در سـطح دیاتومیـت از دو رنگزاها برای بررسی چگونگی جذب  .[80مورد بررسی قرار گرفته است ] 52آبی

ی اسـید هـارنگزا ضرایب ایزوترم خطـی بـرای نگمویر و فروندلیچ استفاده شد.مدل ایزوترم شناخته شده لا

 آورده شده است. 9-2در جدول  08رنگزای مستقیم   و 08رنگزای مستقیم  ،52آبی
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 و 08مستقیم  رنگزای ،52ی اسید آبیهارنگزا برای های لانگمویر و فروندلیچضرایب ایزوترم  -9-2جدول

 [80]تومیتدیاوسط ت 08رنگزای مستقیم  

 بت (BET) فروندلیچ (Frundlich) لانگمویر (Langmuier) نوع رنگزا نوع جاذب

  
0Q LK 2

1r fK 
n

1 2

2r bK mq 2

3r 

 دیاتومیت خام

AB-25 48/58 828/8 9689/8 25/4 42/8 944/8 789/8- 35/8 0898/8 

DR-80 33/83 60/8 977/8 07/0 888/8 099/8 37/5- 92/8 786/8 

DR-81 48 33/8 920/8 6/85 32/8 993/8 638 64/87 998/8 

 

به صورت تابعی از  52و اسید آبی 08، 08برای رنگزای مستقیم ضرایب سینتیک شبه مرتبه اول و دوم 

pH  آمده است. 85-2و 88-2و  88-2  های در جدولمحلول 

 

 pH [80]بر حسب تابعی از  08برای رنگزای مستقیم ضرایب سینتیک شبه مرتبه اول و دوم -88-4جدول 

 رتبه دوممدل شبه م مدل شبه مرتبه اول  نوع رنگزا

DR80 1K 1q 
2

1r K eq 2
2r 

5 pH= 88655/8 852/5 9805/8 8482/8 57/88 9990/8 

4 pH= 8823/8 705/5 0743/8 8354/8 425/9 9996/8 

6 pH= 88223/8 790/5 989/8 8592/8 29/9 9994/8 

0 pH= 8823/8 288/5 072/8 835/8 750/9 9992/8 

88 pH= 8828/8 802/8- 7895/8 8099/8- 7/8 9052/8 

85 pH= 88868/8 505/8- 5893/8 536/8- 704/8 9037/8 
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 pH [80]بر حسب تابعی از  08برای رنگزای مستقیم ضرایب سینتیک شبه مرتبه اول و دوم -85-4دولج

 

 pH[80] بر حسب تابعی از  52رنگزای آبی برای  ضرایب سینتیک شبه مرتبه اول و دوم -83-4جدول

 

 

 

 

 مدل شبه مرتبه دوم مدل شبه مرتبه اول  نوع رنگزا

DR81 1K 1q 
2

1r K eq 2
2r 

5 pH= 88660/8 985/4 794/8 8585/8 56/53 9999/8 

4 pH= 8852/8 00/7 0259/8 8808/8 96/89 9997/8 

6 pH= 8852/8 70/7 0607/8 8879/8 96/89 9996/8 

0 pH= 8850/8 38/7 0795/8 880/8 0/89 9996/8 

88 pH= 88858/8 848/0 0954/8 8896/8 80/89 9996/8 

85  pH=    445/8- 737/5 9999/8 

 مدل شبه مرتبه دوم مدل شبه مرتبه اول  نوع رنگزا

AB25 1K 1q 
2

1r K eq 2
2r 

5 pH= 88868/8 925/5 6080/8 963/8 88/88 9993/8 

4 pH= 8894/8 84/5 9033/8 889/8 57/9 9979/8 

6 pH= 8888/8 479/3 9599/8 8862/8 652/9 9970/8 

0pH= 8876/8 49/4 965/8 8853/8 546/88 9978/8 

88 pH= 8874/8 23/3 9046/8 8830/8 97/0 9932/8 

85 pH= 8894/8 90/2 9083/8 88205/8 852/9 9060/8 
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و المان  888یک مش با  08زای مستقیمبرای رنگ ،برای مدلسازی عددی حجم های محدود این مسئله

میلی  308با اندازه های مساوی و به طولالمان  28یک مش با  52و اسید آبی  08برای رنگزای مستقیم 

گام زمانی انتخاب  828دقیقه در نظر گرفته شد. تعداد  388متر طراحی شد. مدت زمان شبیه سازی 

اده شده به این صورت که غلظت اولیه آلاینده در هر گردید. در این مدلسازی تنها یک شرط اولیه استف

در نظر  588میلی گرم بر لیتر فرض شد. تعداد تکرارها در مدلسازی 28المان قبل از آغاز شبیه سازی 

توسط جاذب دیاتومیت  08رنگزای مستقیم نتایج آزمایشگاهی و پیش بینی مدل عددی حذف  گرفته شد.

 مقایسه شده اند.86-2در شکل 

 

با جاذب  08رنگزای مستقیم [ 80با نتایج آزمایشگاهی]  PHOENICSعددی مقایسه پیش بینی مدل -86-2کل ش

 دیاتومیت

 

از فاز  08برای حذف رنگزای مستقیم   PHOENICSمدلنتایج  برای مشخص کردن مؤثرترین پارامتر در

مورد بررسی قرار  2Kو LK،eqپارامترهای تغییر مدل نسبت به  حساسیتآبی توسط جاذب دیاتومیت، 

 گرفت که به قرار زیرند: 

 08( در حذف رنگزای مستقیمeq) تأثیر پارامتر بار تعادلی روی سطح جاذب -الف
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ین پارامتر از ا. مورد بررسی قرار گرفت eq در اولین شبیه سازی، حساسیت مدل نسبت به تغییر پارامتر 

مشاهده می شود پیش  87-2در شکلر که تغییر داده شد. همانطو mg/g57/28  تا mg/g 57/38مقدار

  .ج آزمایشگاهی داردیطابق را با نتا، بهترین تmg/g= 57/48eqبینی مدل به ازای 

 

 

 (eqدیر مختلف بار تعادلی روی سطح جاذب)انسبت به زمان به ازای مق 08مستقیم غلظت رنگزای  -78-2شکل

 

 08( در حذف رنگزای مستقیم2Kمرتبه دوم )شبه تأثیر پارامتر ضریب سینتیک  -ب

ریب سینتیک شبه مرتبه دوم مورد بررسی ثابت در نظر گرفته شده و نقش ض eq ،در دومین شبیه سازی

 تا gr/mgr.min از  (2Kضریب سینتیک مرتبه دوم )تغییرات پارامتر قرار گرفت. 

gr/mgr.min   ترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهی در وده است که پیش بینی مدل مناسب ب

 .(08-2)شکل داشته است=gr/mgr.min 2K مقدار 
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 مرتبه دوم شبه ضریب سینتیکبر حسب  زمان به ازای مقادیر متفاوت  08رنگزای مستقیم  غلظت -80-2شکل 

 08( در حذف رنگزای مستقیمLKلانگمویر ) ایزوترم ثابت تأثیر پارامتر -ج

با  LKآنالیز حساسیت بر روی تغییرات ثابت لانگمویرثابت فرض شده و   2Kو eq در شبیه سازی سوم

 تا 1 101.8تغییرات دامنه 
1

با  ،شان داد که پیش بینی مدلن انجام گرفته است. بررسی ها89. 10

انتخاب
1

105.8 LK= (.89-2)شکل پوشانی را با نتایج آزمایشگاهی داشته استمبهترین ه 

 

 لانگمویرایزوترم  ثابتت بر حسب زمان به ازای مقادیر متفاو 08رنگزای مستقیم غلظت  -58-2شکل

 

المان با اندازه  28ک مش با ی 08رنگزای مستقیم فرآیند جذب لسازی عددی حجم های محدود برای مد

دقیقه در نظر گرفته شد.  388میلی متر طراحی شد. مدت زمان شبیه سازی  308های مساوی و به طول

رم بر میلی گ 28غلظت اولیه آلاینده ها در تمامی المان های مدل گام زمانی انتخاب گردید.  828تعداد 
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نتایج آزمایشگاهی و پیش بینی مدل  در نظر گرفته شد. 588تعداد تکرارها در مدلسازی لیتر فرض شد.

 مقایسه شده اند. 58-2توسط جاذب دیاتومیت در شکل  08رنگزای مستقیم برای جذب 

 

با جاذب  08رنگزای مستقیم جهت حذف  [80]با نتایج آزمایشگاهی  PHOENICSمقایسه پیش بینی مدل -58-2شکل 

 دیاتومیت

 

 تغییر مدل نسبت به حساسیتمدل،  ای مشخص کردن تأثیر پارامترهای مختلف بر روی نتایجبر

 مورد بررسی قرار گرفت که در ذیل آمده است. 2Kو LK،eqپارامترهای 

 

 08مستقیم ( در حذف رنگزای eq) وی سطح جاذبتأثیر پارامتر بار تعادلی ر -الف

این  مورد بررسی قرار گرفته است.  eqدر اولین شبیه سازی، حساسیت مدل نسبت به تغییر پارامتر

ود (. همانطور که مشاهده می ش58-2تغییر داده شد )شکل mg/g 2/47 تا  mg/g 2/48پارامتر از مقدار 

، بیشترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهی در رنگبری رنگزای mg/g 2/43برابر  eqپیش بینی مدل به ازای

 از فاز آبی داشته است. 08مستقیم 
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 (eqنسبت به زمان به ازای مقادیر مختلف بار تعادلی روی سطح جاذب ) 08غلظت رنگزای مستقیم  -58-2شکل

 

 08 رنگزای مستقیم( در حذف 2Kبررسی تأثیر پارامتر ضریب سینتیک مرتبه دوم ) -ب

 تا   gr/mgr.min از (2K) ضریب سینتیک مرتبه دوم تغییرات پارامتردامنه 

 gr/mgr.min    ترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهی است که پیش بینی مدل مناسب بوده

 .(55-2)شکل داشته است =gr/mgr.min 2Kبه ازای 
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K2=10.96E -4

K2=11.96E -4

K2=7.96E -4

 

 تیک مرتبه دومنبه ازای مقادیر مختلف ضریب سی 52رنگزای اسید آبیغلظت  -55-2شکل
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 08 رنگزای مستقیم( در حذف LKتأثیر پارامترثابت لانگمویر ) -ج

تغییرات آن  دامنه که LKالیز حساسیت بر روی تغییرات ثابت لانگمویرآن 2Kو   eqثابت بودن فرضبا 

 LK=   ر دل زمانی که مقدانشان داد که پیش بینی م ،ستا 6.6تا از

 (.53-2)شکل پوشانی را با نتایج آزمایشگاهی داشته استمبهترین ه
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KL=4.6E-1  MODEL

KL=6.6E-1

KL=5.6E-1

KL=3.6E-1

KL=2.6E-1

 

 لانگمویرایزوترم ضریب بر حسب زمان به ازای مقادیر متفاوت  52رنگزای اسید آبیغلظت  -53-2شکل 

 

نیز مشابه آنچه در مورد  52زای اسید آبی رنگ فرآیند جذببرای مدلسازی عددی حجم های محدود 

 عددی برای جذب  نتایج آزمایشگاهی و پیش بینی مدل گفته شد، طراحی گردید. 08رنگزای مستقیم 

 مقایسه شده اند. 54-2توسط جاذب دیاتومیت در شکل  08رنگزای مستقیم 
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با جاذب  رنگزای اسید آبیهت حذف ج [80]با نتایج آزمایشگاهی  PHOENICSمقایسه پیش بینی مدل -54-2شکل 

 52 دیاتومیت

 

 تغییر مدل نسبت به حساسیتمدل،  نتایج های مختلف بر رویپارامتر تأثیرای مشخص کردن بر

 .مورد بررسی قرار گرفت که در ذیل آمده است 2Kو LK،eqپارامترهای 

 

 52( در حذف رنگزای اسید آبیeq) یر پارامتر بار تعادلی روی سطح جاذبتأث -الف

این  مورد بررسی قرار گرفته است.  eqدر اولین شبیه سازی، حساسیت مدل نسبت به تغییر پارامتر

. همانطور که مشاهده می شود (52-2)شکل تغییر داده شد mg/g 2/58 تا  mg/g 2/83پارامتر از مقدار 

در رنگبری اسید آبی  ،  بیشترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهیmg/g 2/7 برابر eqبه ازایبینی مدل پیش 

 داشته است. از فاز آبی 52
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 eqنسبت به زمان به ازای مقادیر مختلف 52رنگزای اسید آبی غلظت -25-2شکل

 

 52اسید آبی ( در حذف رنگزای 2Kبررسی تأثیر پارامتر ضریب سینتیک مرتبه دوم ) -ب

 تا  gr/mgr.min از (2K) ضریب سینتیک مرتبه دوم تغییرات پارامتردامنه 

 gr/mgr.min    ترین تطابق را با نتایج آزمایشگاهی  است که پیش بینی مدل مناسببوده

 .(65-2)شکل داشته استgr/mgr.min = 2Kبه ازای 

 

 تیک مرتبه دومنضریب سی ه ازای مقادیر مختلفب 52رنگزای اسید آبیغلظت  -56-2شکل
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 52اسید آبیزای ( در حذف رنگLKتأثیر پارامترثابت لانگمویر ) -ج

تغییرات آن  دامنه که LKالیز حساسیت بر روی تغییرات ثابت لانگمویرآن 2Kو   eqبا فرش ثابت بودن

پوشانی را با مبهترین ه LK = 0.75 نشان داد که پیش بینی مدل زمانی که مقدار ،است 1 5.تا  .0 45از

 (.57-2)شکل نتایج آزمایشگاهی داشته است

 

 لانگمویرایزوترم ضریب بر حسب زمان به ازای مقادیر متفاوت  52رنگزای اسید آبیغلظت  -57-2شکل

 

برای قابلیت و توانایی دیاتومیت نشانگر  ،یسه نتایج آزمایشگاهی و پیش بینی مدل بر می آیداآنچه از مق

است. آنالیز حساسیت پارامترهای مدل  52و اسید آبی  08رنگزای مستقیم  ،08 ی مستقیمرنگزاحذف 

و  است LK، پارامتر08و  08ی مستقیم هامؤثرترین پارامتر در مدلسازی حذف رنگزا نشان می دهد که

 .است eq، پارامتر52رنگزای اسید آبی  مؤثرترین پارامتر در مدلسازی حذف
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 ششمفصل 

 نتیجه گیری و پیشنهادات
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 و پیشنهادات یجه گیرینت 

های عمده از آلوده کننده بهای مراکز صنعتی، کشاورزی و همینطور محلهای مسکونیاو پس ها فاضلاب

بطوری که قابل پیش  .ها هستنددریاها و دریاچه ها،آبهای زیرزمینی و آبهای سطحی بویژه آبهای رودخانه

آثار کلیه مواد مصرف در  بها حاوی مقدار بسیار زیادی مواد آلی است. تقریباًابینی است فاضلابها و پس

آبهای معمولی آنها  اجتماعی و همینطور صنایع، در فاضلابها وجود دارد. تخلیه فاضلابها و پسآبها در زندگی

 بهاازیاد مواد آلی در فاضلابها و پس ه وجود مقادیر بسیارکند و این در واقع زاییدرا به سرعت آلوده می

  .است

این مساله موجب شده تا دانشمندان از طریق روش های مختلف بار آلودگی پساب وارد شده به محیط را 

کاهش دهند. یکی از موثرترین روش ها که در چند سال اخیر بشدت مورد توجه قرار گرفته است، استفاده 

در کشور ما  آلاینده های سنتزی از پساب کارخانجات خصوصاً کارخانجات نساجی است که فرآیند حذفاز 

 به علت ناآگاهی و بی توجهی ، تنها به تحقیقات آزمایشگاهی محدود شده است.

 همانطور که می دانیم، هدف اصلی مدلسازی افزایش درک و بینش در مورد پارامترهای موثر در 

به کمک مدل ها می توان نحوه  .خل یک سیستم واقعی در حال وقوع می باشدفرآیند هایی است که در دا

 اجرای روش های تصفیه و کم کردن اثرات آلودگی را طراحی، بهینه و تقریباًًً پیش بینی نمود. 

با استفاده از روش جدیدی جهت مدلسازی تصفیه مواد رنگی از پسابهای نساجی در این تحقیق از این رو 

محدود و به کمک نرم  حجم هایرائه شده است. مدلسازی به روش عددی افرآیند جذب 

این روش برای است، انجام شده است.  محاسباتی یک سیالاتیمادین که یک نرم افزار  PHOENICSافزار

 . جاذب های مختلفی از جمله پوست پرتقال، پوست سویا، پوست بادام و خاک اره مورد بررسی قرار گرفت

یج ارائه شده مشخص می شود که پیش بینی مدل حذف آلاینده ها توسط این جاذب ها با با توجه به نتا

نتایج آزمایشگاهی همخوانی داشته و یکدیگر را تأیید می کنند. از آنجا که در این تحقیق تمرکز بیشتر بر 

 زیم.روی جاذب دیاتومیت است، به بررسی نتایج این جاذب به شرح زیر می پردا
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توسط جاذب  52و رنگزای اسیدی آبی  08 ،08رنگبری رنگزاهای مستقیم قرمز مدلسازی در این تحقیق 

 همانطور که از نتایج آزمایشگاهی قیمت دیاتومیت مورد بررسی قرار گرفت.  ارزان و معدنی

های مورد  pHبرای همه  52و رنگزای اسید آبی 08، 08فرآیند جذب رنگزاهای مستقیم  ،می آیدبر 

غیر برای توجیح فرآیند جذب از ایزوترمهای کند. سینتیک شبه مرتبه دوم تبعیت می آزمایش از مدل

 .که داده ها با  ایزوترم جذب لانگمویر تطابق بهتری داشتاستفاده شد لانگمویر و فروندلیچ  خطی

 pHداده های بدست آمده در  ،PHOENICSبا استفاده از نرم افزار برای مدلسازی داده های آزمایشگاهی 

 .ه استمورد بررسی قرار گرفت 5برابر

مقایسه و هماهنگی قابل قبولی بین نتایج دو ، پیش بینی های مدلسازی عددی با نتایج آزمایشگاهی

و رنگزای اسید  08از تلفیق نتایج مدل سازی و داده های تجربی برای رنگزای مستقیم  روش حاصل شد.

د رنگبری توافق خوبی بین مقادیر شبیه سازی شده و می توان نتیجه گرفت که در اوایل فرآین 52آبی 

اندازه گیری شده به دست آمده است. با گذشت زمان اختلاف زیاد شده به طوری که در مراحل نهایی 

بیشتر  52در مورد رنگزای اسید آبی فرآیند حذف رنگ به بیشترین مقدار خود می رسد که این مسئله 

در طی زمان   08دل و نتایج آزمایشگاهی در مورد رنگزای مستقیم تطابق بین پیش بینی م صدق می کند.

 بوده است. مناسبثابت و 

در  52و رنگزای اسیدی آبی  08، 08درصد حذف رنگزاهای مستقیم قرمز که  دهمچنین نتایج نشان دا

میلی گرم بر لیتر، دور  28، غلظت rpm 588، دور همزدن C052محلول آبی توسط دیاتومیت ) در دمای 

 است. 08/75و % 80/93، %89/98( به ترتیب: % =5pH دقیقه و 388، زمان rpm 4888سانتریفوژ 

 شامل ثابت لانگمویر به منظور مشخص کردن مؤثرترین پارامتر در مدلسازی، بر روی پارامترهای مدل

(LK) ،بار تعادلی روی سطح جاذب (eq )مرتبه دومشبه ضریب سینتیک  و (2K ) برای رنگزاهای

لیز حساسیت انجام شد. مؤثرترین پارامتر در مدلسازی فرآیند جذب ناآ، 52و رنگزای اسید آبی 08مستقیم 

، پارامتر 52رنگزای اسید آبی و برای  LK ، پارامتربا استفاده از جاذب دیاتومیت 08و   08رنگزای مستقیم 

eq .این در حین انجام آزمایش دقت بیشتری باید بر روی اندازه گیری پارامترهای حساس شود. بنابر است 
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پیشنهاد می گردد که قبل از طراحی هر سیستم تصفیه بر اساس فرآیند جذب با انجام بنابراین 

ثیرگذار روی این فرآیند تعیین گردد. این عمل می تواند در طراحی و عملکرد دلسازی، پارامترهای تأم

  بهینه سیستم مثمر به ثمر واقع گردد.

شاید به دلیل اختلاف ناچیز بین داده های آزمایشگاهی و نتایج مدل،  ذکر این نکته ضروری است که

وسایل آزمایش کالیبره نبودن ی از ایده آل نبودن شرایط آزمایشگاهی، خطاهای انسانی و یا خطاهای ناش

ی توان به خطاهای مدلسازی و عدم رسیدن به همگرایی مناسب ماین اختلاف را همچنین . بوده است

 ضمن حل عددی معادله دیفرانسیل حاکم بر فرآیند رنگبری نسبت داد.

ا در پیش بینی می تواند ما رمدلسازی فرآیند جذب استفاده از با توجه به نتایج مطلوب بدست آمده، 

نحوه اجرای روش های به کمک مدلسازی می توان  بسیاری از پیامد های زیست محیطی یاری نماید.

چه جلوگیری از تولید پسابهای آلوده  اگر .بهینه نمود و تقریباً تصفیه و کم کردن اثرات آلودگی را طراحی

در مطالعات زیست محیطی ی عددی مدلسازاستفاده از  ولی ،تصنایع مختلف تقریباً غیرممکن اس توسط

 می تواند ما را در طراحی یک سیستم مناسب تصفیه و زدودن آلاینده ها از فاز آبی یاری نماید.، صنایع
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