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1-   مقدمه
را  آبی  اکولوژیکی  محیط های  که سلامت  مهمی  مسائل  از  یکی 
مقاوم  ترکیبات  می اندازد،  خطر  به  را  انسان  سلامت  و  کرده  تهدید 
زیست  محیط  وارد  صنعتی  فاضلاب های  توسط  که  هستند  و سمی 
می گردند. با توجه به آن که منابع آبی قابل استفاده در جهان بسیار 
محدود می باشند، در بسیاری از مناطق مخصوصا در مناطق خشک 
استفاده هایی  برای  از منابع مهم آب  به عنوان یکی  بازیابی پساب ها 
مانند کشاورزی به صورت روزافزونی مورد توجه سازمان های تامین آب 
قرار گرفته است. بخش قابل توجهی از پساب مربوط به صنایع گوناگون 
مانند صنعت نساجی، رنگ سازی، رنگرزی و صنایع تولید کننده  چرم، 

پارچه، کاغذ و پلاستیک حاوی انواع متنوعی از رنگزا ها هستند ]1[. 
رنگزا ها از جمله خطرناک ترین گروه های ترکیبات شیمایی یافت شده 
در پساب های صنعتی بوده که بنا به دلایلی از قبیل کاهش قابلیت 
در  فتوسنتز  فرآیند  انجام  در  اختلال  ایجاد  آن  دنبال  به  و  نور  نفوذ 
منابع آبی از اهمیت قابل ملاحظه ای برخوردار است. همچنین رنگزا ها 
به دلیل ساختار پیچیده، اغلب پایدار و مقاوم به تجزیه بیولوژیک بوده 
که غالبا سمی، سرطان زا و جهش زا هستند. رنگزا ها از مهم ترین مواد 
آلوده کننده فاضلاب صنایع نساجی است، زیرا بخش قابل توجهی از 
رنگزای تولیدی در این صنایع مصرف و از طریق فاضلاب وارد محیط 
زیست می شود که تهدید جدی برای محیط زیست و سلامتی انسان 

است ]1[.
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اکسیداسیون  فرآیندهای  از  شده  مشتق  فرآیندهای  امروزه 
نحو  به  بیولوژیکی  فرآیندهای  محدودیت  عدم  دلیل  به  پیشرفته1 
مناسبی توانایی حذف آلاینده از پساب را دارند. فرآیند فتوکاتالیستی 
اکسیداسیون  فرآیندهای  از  یکی  تیتانیم  دی اکسید  نانوذرات  با 
پیشرفته است که توانایی آن برای حذف انواع ترکیبات سمی و سخت 
که  فلزات  برخلاف  ذرات  این   .]3 و   2[ شده است  اثبات  تجزیه پذیر 
حالت الکترونی پیوسته دارند، دارای یک ناحیه خالی از انرژی هستند 
مانند  تیتانیوم  دی اکسید  یافته  بهبود  انواع  اخیر  سال های  در   .]4[
شده  داده  توسعه  کربن  تیتانیوم–نانوتیوب  اکسید  نانوکامپوزیت های 

است که بهبود عملکرد قابل توجه ای را نشان می دهد ]5[.
انجام  زمینه  این  در  زیادی  پژوهش های  اخیر  سالیان  طول  در 
شده است که می توان به کارهای آزمایشگاهی و شبیه سازی راکتور 
فتوکاتالیستی،  تصفیه  زمینه  در  حاصل  پیشرفت های  با  کرد.  اشاره 
طراحی دقیق راکتور فتوکاتالیستی از اهمیت ویژه ای برخوردار شده 
است. شبیه سازی در بسیاری زمینه ها از جمله مدل سازی راکتورهای 
صنعتی و آزمایشگاهی، برای درک بهتر پیرامون نحوه  عملکرد آن ها، 
به کار می رود ]6[. شناخت هیدرودینامیک راکتور فتوکاتالیستی جهت 
انجام محاسبات مربوط به تشعشع درون راکتور ضروری است. دلیل 
این امر، شناخت رفتار هیدرودینامیکی حاکم بر بستر مورد نظر برای 
محاسبه توزیع کاتالیست درون راکتورهای دوغابی و شناسایی نواحی 
گردابی و یا ساکن بستر است. در راکتورهای فتورکاتالیستی همگن، 
هیدرودینامیکی  محاسبات  برای  نویر-استوکس  کلاسیک  معادلات 
و  اولر-اولر  رویکرد  دو  چندفازی  جریان های  برای  اما  می رود  به کار 
و  بویجو  دارد.  وجود  هیدرودینامیکی  شبیه سازی  برای  لاگرانژ  اولر- 
فتوکاتالیستی  راکتور حلقوی  همکاران ]7[ در شبیه سازی سه بعدی 
نتایج  استفاده کردند.  برای حل معادلات جریان  اویلر-اویلر  از روش 
بسیار  آب  جریان  و  فتوکاتالیست  ذرات  کانتور  داد  نشان  آنان  کار 
شبیه به هم می باشد. گرچه کار آنان با فرض جریان آشفته بود، اما 
بسیاری از پژوهشگران در حل با جریان آرام نیز از این فرض استفاده 
آن جایی که  از   .]9 و   8[ آورده اند  به دست  قبولی  قابل  نتایج  و  کرده 
فتوکاتالیست ها نیازمند نور فرابنفش برای فعال شدن هستند، نحوه 
فتوکاتالیستی  راکتور  یک  طراحی  برای  مهم  پارامتر  یک  نور  پخش 
است. در صورت عدم پخش مناسب نور فرابنفش درون راکتور بخشی 

1  Advanced Oxidation Processes  

و  داشت  نخواهد  کارایی  کاتالیست  نشدن  فعال  دلیل  به  راکتور  از 
معادله  حل  برای  مختلفی  روش های  بنابراین  می یابد.  کاهش  بازده 
انتقال تابش2 و نحوه پخش نور درون راکتورهای فتوکاتالیستی ارائه 
شده است ]9-12[. اسدالله فردی و همکاران ]10[ برای حل معادله 
با  را  مجزا4  و جهت های  کارلو3  مونت  روش  دو  تابش  انتقال  معادله 
یکدیگر مقایسه کردند. نتایج کار آنان نشان داد هر دو روش نتایج قابل 
قبولی به دست می دهند اما روش جهت های مجزا دارای خطای کمتر 
و نتایج دقیق تری است. بسیاری از محققین از روش جهت های مجزا 
برای حل معادله انتقال تابش استفاده کرده اند ]7، 13، 14[. در این 
روش میدان تشعشع به جهت های مجزا تقسیم بندی شده و معادله 
انتقال تابش برای هر یک از این جهت ها نوشته و حل می شود. چن و 
همکاران ]15[ با استفاده از نرم افزار فلوئنت یک راکتور بسته گندزدا 
را با مدل هیدرودینامیکی رینولدز-کا-اپسیلون5 و مدل تابش پی وان6 
نرخ  در  دیواره  انعکاس  اثر  داد  نشان  آن ها  نتایج  کردند.  شبیه سازی 

گندزدایی بالاتر، تاثیرگذارتر بود. 
در فرآیند تجزیه فتوکاتالیستی، نحوه اثرگذاری پارامترهای مختلف 
بر فرایند فتوکاتالیستی، با انجام واکنش های متعدد راکتوری به دست 
روش های  از  استفاده  است،  بالا  هزینه  و  زمان  مستلزم  که  می آید 
کم هزینه  نوین،  روشی  )سی اف دی(7  محاسباتی  سیالات  دینامیک 
داده های  با  مدل  اعتبارسنجی  از  پس  روش  این  در  است.  سریع  و 
کرد.  اجرا  و  طرح  را  مختلفی  شبیه سازی های  می توان  آزمایشگاهی 
پارامترها  مهم ترین  از  فتوکاتالیستی  راکتور  یک  در  نور  پخش  نحوه 
برای طراحی است و به عوامل مختلفی از قبیل هندسه راکتور، جنس 
و ضریب انعکاس دیواره های راکتور و غلظت کاتالیست بستگی دارد. 
اگرچه کارهای بسیار زیادی جهت بررسی نحوه تابش و مقدار بهینه 
پارامترهای موثر بر آن انجام گرفته است اما گزارش جامعی درخصوص 
چگونگی اثر انعکاس دیواره، توان لامپ و غلظت های مختلف کاتالیست 
از  استفاده  با  فتوکاتالیستی دوغابی  راکتور  نور درون  نحوه پخش  بر 
سی اف دی انجام نشده است. هدف از این کار بررسی پدیده های انتقال 
همراه با واکنش شیمیایی و تشعشع و تاثیر پارامترهای مختلف روی 
محاسباتی  سیالات  دینامیک  روش  به وسیله   فتوکاتالیستی  سیستم 

2  Radiative Transfer Equation
3  Monte Carlo
4  Discrete Ordinate
5  Reynolds κ-ϵ  
6  P1
7  Computational Fluid Dynamics (CFD)
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است. برای شبیه سازی راکتور از نرم افزار تجاری انسیس فلوینت 17/2 
بهره برده شده است. فلوئنت از پرکاربردترین نرم افزارهای تجاری مورد 
استفاده درحوزه سی اف دی است. در این نرم افزار معادلات دیفرانسیل 
پاره ای بقای جرم، انرژی و مومنتوم با استفاده از روش گسسته سازی 
به  با روش جهت های مجزا  تابش  انتقال  معادله  نیز  و  حجم محدود 
معادلات  محدود،  حجم  روش  در  می شوند.  تبدیل  جبری  معادلات 
به  حل  محدوده   می گردند،  استفاده  انتگرالی  شکل  در  بقا  عمومی 
محدوده  آن  در  معادلات  و  شده  تقسیم  کنترل  معینی حجم  تعداد 
حل می گردند. کمیت ها در مرکز گره ها محاسبه شده و جهت به دست 

آوردن مقادیر روی سطوح باید درون یابی انجام گیرد ]16[.

2- مدل سازی نظری
با توجه به مطالعات و نتایج آزمایشگاهی پوما و همکاران ]17[، 
راکتور فتوکاتالیستی درنظر گرفته شده برای شبیه سازی در پژوهش 
حاضر، با راکتور فتوکاتالیستی آزمایشگاهی ایشان مطابق دارد. راکتور 
درنظر گرفته شده برای شبیه سازی استوانه ای با قطر خارجی 0/038 
متر، قطر داخلی 0/026 متر و ارتفاع 0/255 متر می باشد. شبیه سازی 
فشار  بر  مبتنی  حلگر  از  کار  این  در  است.  شده  انجام  بعد  سه  در 
از  عددی  حل  همگرایی  است.  شده  استفاده  سیمپل1  الگوریتم  و 
طریق دستیابی به مقدار باقی مانده های 6-10 برای متغیرهای معادله 
برای غلظت حاصل شده   10-4 مقدار  و  تابش  و  مومنتوم  پیوستگی، 
است )نمودار همگرایی در پیوست الف آورده شده است(. شبیه سازی 
معادلات  از  استفاده  با  سرعت  میدان  است.  بخش  سه  از  متشکل 
پیوستگی و مومنتوم به دست می آید، همچنین از حل معادله تابش، 
شدت تابش و مقدار انرژی جذب شده در هر نقطه از راکتور به دست 
می آید. معادلات مومنتوم و تابش در این مطالعه مستقل از هم هستند 
اما هر دو  اثری بر هیدرودینامیک جریان ندارد ]18[  چرا که تابش 
پدیده به طور مستقیم بر نرخ واکنش اثرگذار می باشند. نرخ واکنش 
تابعی از مقدار انرژی جذب شده2 است که نیازمند حل معادلات تابش 

و نویر استوکس می باشد.

2-1- مدل سازی هیدرودینامیک راکتور و انتقال جرم

حلقوی  راکتور  سه بعدی  شبیه سازی  در   ]7[ همکاران  و  بویجو 

1  Simple 
2  Local Volumetric Rate of Energy Absorption (LVREA)

)ذرات  چندفازی  حالت  در  اویلر-اویلر  روش  از  فتوکاتالیستی 
کاتالیست-جامد( و معادلات نویر استوکس در حالت همگن برای حل 
آنان نشان داد پراکندگی  نتایج کار  معادلات جریان استفاده کردند. 
ذرات کاتالیست در راکتور یکنواخت است و می توان سیستم را همگن 
درنظر گرفت. بسیاری از محققین در حل با جریان آرام از این فرض 
استفاده کرده و نتایج قابل قبولی به دست آورده اند ]9، 14، 19[. در 
نویر-استوکس  کلاسیک  معادلات  همگن،  فتوکاتالیستی  راکتورهای 

برای محاسبات هیدرودینامیکی به کار برده می شوند.
شبیه سازی انجام شده در این کار، سه بعدی با جریان آرام و پایا 
است. برای بررسی رفتار جریان، معادلات پیوستگی و مومنتوم به کار 

برده شده به قرار زیر است ]20[:

( ) 0ρν∇ =  )1(

( ). .P gρνν τ ρ∇ = −∇ +∇ +  )2(

فرض شده است که سیال، نیوتونی، غیرقابل تراکم و با دمای ثابت 
است که دارای خواص فیزیکی ثابت است.

 برای هر جزء شیمیایی i درون دامنه محاسباتی، معادله موازنه 
جرم به صورت زیر است:

( ) ( )i i i iY Y J R
t
ρ ρν∂

+∇ = ∇ +
∂

 )3(

و  نفوذی  شار   iJ مخلوط،  در   i جرمی  جزء   iY آن  در  که 
ادامه  در  که  است  واکنش  توسط  آن  مصرف(  )یا  تولید  نرخ   iR
به محاسبات  را  موازنه جرم   ،v بردار سرعت،  شرح داده شده است. 
اول  قانون  از  استفاده  با  نفوذی  شار  می کند.  کوپل  هیدرودینامیکی 

فیک به صورت زیر محاسبه می شود:

,i i m iJ D Yρ= − ∇  )4(

 -9 با  برابر  کلوین   300 در  آب  در  آلی  مواد   ) D ( نفوذ  ضریب 
10⨯1 مترمربع بر ثانیه درنظر گرفته شده است ]21[.

2-2- معادله انرژی و انتقال تابشی 

تابشی  و  حرارتی  بخش  دو  از  متشکل  می توان  را  انرژی  معادله 
پایین  غلظت  دلیل  به  فتوکاتالیستی،  راکتورهای  در  گرفت.  درنظر 
انتقال  معادله  و  است  ناچیز  واکنش  از  ناشی  دمایی  اثرات  آلاینده، 
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تابشی مستقل از بخش حرارتی معادله انرژی است. از طرفی، اثرات 
دمایی بر سینتیک واکنش های فتوکاتالیستی قابل ملاحظه نیست. به 
همین دلیل در مدل سازی راکتور فتوکاتالیستی به طور معمول نیازی 

به حل معادله انرژی حرارتی وجود ندارد ]18، 22، 23[.
 S جهت  در   λ موج  طول  و   I شدت  با  فوتون  دسته  یک  برای 
پخش  و ضریب   κλ با ضریب جذب حجمی  محیط  در   Ω زاویه ی  و 

حجمی σλ ، معادله تابش به صورت زیر است ]22[:

تابش در یک نقطه از فضا s(x) با زاویه انتشار Ω ممکن است به 
دلایل زیر تغییر کند )شکل 1(: یک: جذب فوتون ناشی از صدور1، 
که در راکتورهای فتوکاتالیستی به دلیل بالا نبودن دما درنظر گرفته 
نمی شود. دو: از دست دادن فوتون به دلیل جذب شدن توسط محیط2. 
سه: از دست دادن فوتون به دلیل پراکنش3. چهار: جذب فوتون ناشی 
فتوکاتالیستی،  دوغابی  راکتور  یک  در  اطراف4.  محیط  پراکنش  از 
به عنوان یک محیط شبه همگن و همچنین  کاتالیست  سوسپانسیون 
گرفته  درنظر  ثابت  خاص،  موج  طول  یک  در  دفع  و  جذب  ضرایب 
می شود. با این فرض که انتشار در یک راکتور فتوکاتالیستی با دمای 
پایین، ناچیز است معادله انتقال تابش به فرم زیر خواهد بود ]22 و 

:]24
,

, ,

4 ' ' '
,0

( , )
( , ) ( , )

1 ( , ) ( ) ( , )
4

dI s t
I s t I s t

ds

s t p I s d

λ
λ λ λ λ

π

λ λ

κ σ

σ
π

Ω
Ω Ω

Ω

+ +

= Ω →Ω Ω Ω∫
 )6(

که در آن I شدت یک دسته فوتون با طول موج λ در جهت S و 
زاویه κλ ،Ω ضریب جذب حجمی محیط، σλ ضریب پخش حجمی 
محیط و تابع حالت  نشان دهنده نحوه پراکنش فوتون ها 

1  Emission
2  Absorption
3  Scattering-Out
4  Scattering-In

است ]22[. با حل این معادله می توان میدان تابش را در هر نقطه از 
راکتور به دست آورد. در این پژوهش از روش جهت های مجزا و حجم 
محدود برای حل معادله انتقال تابش استفاده شده است. شبکه بندی 
فضایی توسط مش بندی هندسه و شبکه بندی در جهت تابش مقدار 
از  استفاده  با  حجمی  پراکنش  و  جذب  ضرایب  گردید.  معین   6×6
حاصل ضرب پارامترهای مربوطه در غلظت کاتالیست به دست می آیند:

*
catK K Wλ λ=  )7(

*
catWλ λσ σ=  )8(

catW غلظت کاتالیست برحسب g/m3 است. که در آن 
پارامتر دیگری که برای حل معادله تابش موردنیاز است تابع حالت 
می باشد. در این کار از فرم غیرایزوتروپیک خطی استفاده شده است:

( ) (1 cos )P Aθ θ= +  )9(

به  رو  پراکنش  برای  ترتیب  به  و 1  با 1-، 0  برابر   A آن  در  که 
عقب5، یکسان6 و جلو7 خواهد بود. تابع حالت غیرایزوتروپیک خطی 
با A برابر با صفر توسط بسیاری از محققین در مدل سازی راکتورهای 
و  پریک   ،]12[ همکاران  و  رومرو   ،]22[ آلفانو  و  کاسانو   ( دوغابی 
5  Backward
6  Isotropic
7  Forward

3 
 

استوکس  -رینو  کیهمگن، معادلات کلاس  فتوکاتالیستی  هايراکتور  در.  ]19  ، 14  ، 9[  انددست آوردهتایج قابل قبولی بهرده و ناستفاده ک
 . شوند کار برده میبه یکینامیدرودیمحاسبات ه يبرا
کار  به و مومنتوم    یوستگیمعادلات پ   ان،یرفتار جر  یبررس  ياست. برا  ایآرام و پا  انیبا جر  يبعدسهکار،    نیانجام شده در ا  يسازه یشب

 : ]20[است  ریز به قرارشده برده 
 

)1(( ) 0ρν∇ = 

 
)2(( ). .P gρνν τ ρ∇ = −∇ +∇ + 

 
 تراکم و با دماي ثابت است که داراي خواص فیزیکی ثابت است.غیرقابلفرض شده است که سیال، نیوتونی،  

 صورت زیر است:به، معادله موازنه جرم درون دامنه محاسباتی iبراي هر جزء شیمیایی  

)3(( ) ( )i i i iY Y J R
t
ρ ρν∂

+∇ = ∇ +
∂

 

 
که در ادامه شرح داده    نرخ تولید (یا مصرف) آن توسط واکنش است  iRشار نفوذي و    iJمخلوط،  در    iجرمی  جزء    iYکه در آن  

سرعت،  استشده بردار   .v  ،  را جرم  میموازنه  کوپل  هیدرودینامیکی  محاسبات  فیک کند.  به  اول  قانون  از  استفاده  با  نفوذي  شار 
 شود:صورت زیر محاسبه میهب

)4(,i i m iJ D Yρ= − ∇ 
 

 . ]21[درنظر گرفته شده است مترمربع بر ثانیه  1⨯10 -9برابر با کلوین  300) مواد آلی در آب در Dضریب نفوذ (
 
ħ-ħ- یانتقال تابش انرژي و معادله   

،  ، به دلیل غلظت پایین آلایندهدر راکتورهاي فتوکاتالیستی.  توان متشکل از دو بخش حرارتی و تابشی درنظر گرفتمیمعادله انرژي را  
یی بر اثرات دمااز طرفی،  و معادله انتقال تابشی مستقل از بخش حرارتی معادله انرژي است.   ناچیز استاثرات دمایی ناشی از واکنش  

نیازي به حل طور معمول هی براکتور فتوکاتالیستسازي در مدلقابل ملاحظه نیست. به همین دلیل هاي فتوکاتالیستی  سینتیک واکنش
 .]23 ،22 ،18[ معادله انرژي حرارتی وجود ندارد

  ی پخش حجم  بیو ضر  λκ  یجذب حجم  بیبا ضر  طیدر مح  Ω  يهیو زاو  Sدر جهت    λو طول موج    Iدسته فوتون با شدت    کی  يبرا
λσ  22[ است ریز صورتبه، معادله تابش[ : 

)5(      

[ ] ( )

( )

,
, ,

4 ' ' '
,0

( , )
( , ) ( , ) , ( , )

1, ( , ) ( ) ( , )
4
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π

ν λ λ

κ σ
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Ω
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EMISSION  SCATTERING-IN 

 

ABSORPTION  SCATTERING-OUT 

 

 
 تابش توزیعنحوه  :1شکل 

Fig 1. Radiation distribution profile 

  

شکل 1. نحوه توزیع تابش

Fig 1. Radiation distribution profile
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همکاران ]25[( استفاده شده است.

2-3- مدل  سرعت واکنش

در این  کار از معادله سینتیکی به دست آمده توسط پوما و همکاران 
]17[ استفاده شده است

1 ( )m n
p jr k LVREA C= ×  )10 (

 ( )1 n 1 3m 3n 3 mkg s m W− − + − − برحسب  واکنش  ثابت   k1 آن  در  که 

 ]17[ همکاران  و  پوما  است.   3kgm− برحسب   j جز ء  غلظت   Cj و 
تنظیم  از  و پس  دادند  انجام  را  آزمایش های هدفمند  از  مجموعه ای 
نتایج، پارامترهای سینتیکی معادله فوق با کاتالیست دگوسا پی 125 

را به دست آوردند. مطابق کار آنان m و n به ترتیب برابر با 0/82 و 1 

5-10��7/6 است.  ( )1 n 1 3m 3n 3 mkg s m W− − + − − و k1  برابر با  

1  Degussa P25

2-4-  شرایط مرزی و عملیاتی

یک راکتور با قطر خارجی 0/038 متر، قطر داخلی 0/026 متر و 
ارتفاع 0/255 متر در این مطالعه انتخاب شده است. شرایط فیزیکی و 
متغیرهای عملیاتی برای شبیه سازی در در  جدول 1 و شکل 2 آورده 

شده است.

2-5-  روش حل مساله

راکتور  شبیه سازی  و  ریاضی  مناسب  مدل  به  دستیابی  به منظور 
فتوکاتالیستی از نرم افزار انسیس فلوئنت استفاده شده است. فلوئنت 
می باشد.  سی اف دی  حوزه  به  تجاری  نرم افزارهای  پرکاربردترین  از 
در این نرم افزار معادلات دیفرانسیلی بقای جرم، انرژی و مومنتوم با 
استفاده از روش  گسسته سازی حجم محدود به معادلات جبری تبدیل 
می شوند. در روش حجم محدود معادلات عمومی بقا در شکل انتگرالی 
استفاده می گردند، محدوده  حل به تعداد معینی حجم کنترل مجاور 
هم تقسیم شده و معادلات در آن محدوده حل می گردند. کمیت ها 

 

 
 هندسه راکتور و شرایط مرزي :2 شکل

Fig 2. Reactor geometry and boundary conditions 

  

Inlet (mass flow inlet) =8/333×10-7 m3/s 

Outlet (pressure outlet) =0 

wall (semitransparent)=185/2 W/m
2
 

Wall=no slip 
opaque 

 
 : شرایط عملیاتی  1جدول

Table 1. Operating conditions 
 

 ضریب پراکنش جرمی محیط ضریب جذب جرمی محیط غلظت ایزوپروتورن در ورودي  دبی سیال ورودي 
s/3m  7-10⨯33 /8 3kg/m0011/0 kg /2m338 kg /2m  964 

 
  

شکل 2. هندسه راکتور و شرایط مرزی

Fig 2. Reactor geometry and boundary conditions

جدول1 . شرایط عملیاتی
Table 1. Operating conditions
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روی  مقادیر  آوردن  به دست  جهت  و  شده  محاسبه  گره ها  مرکز  در 
حاکم  معادلات  گسسته  سازی  با  گیرد.  انجام  درون یابی  باید  سطوح 
یک  به  جزئی،  دیفرانسیل  معادلات  کنترل ها،  حجم  در  جریان  بر 
دستگاه از معادلات جبری تبدیل می شوند و سپس تمامی معادلات 
جبری به  صورت عددی حل می شوند. روش حجم محدود برای تمام 

هندسه های پیچیده کاربرد دارد.

2-6- شبکه بندی راکتور

به منظور شبکه بندی سیستم مورد بررسی، از نرم افزار شبکه بندی 

انسیس1 استفاده شده است. شبکه، هندسه را به تعداد زیادی المان 

1  Ansys Meshing

تقسیم می کند. حلگر سی اف دی از این المان ها، برای ایجاد حجم های 

کنترل استفاده می نماید. این المان ها براساس شکل آن ها دسته بندی 

می شوند. در این کار تعداد 830000  مش شش وجهی با روش کات 

سل2 تولید و برای شبیه سازی راکتور استفاده شد.

3- نتایج 
3-0- استقلال از شبکه

به منظور بررسی استقلال نتایج از شبکه بندی، چهار شبکه بندی 
مختلف با تعداد 100000، 320000، 830000 و 1100000 برای 
شبیه سازی درنظر گرفته شده است. نتایج حاصل برای غلظت آلاینده 

2  Cut Cell

 
 : استقلال از شبکه   2جدول

Table 2. Mesh independency 
 

 610O × 2N18H12C )3W/m(LVREA(M) هاي شبکه تعداد سلول 
100000 713/4 239/7835 
320000 015/5 908/7625 
830000 227/5 017/7591 
1100000 228/5 017/7590 

 
  

جدول2 . استقلال از شبکه
Table 2. Mesh independency

 
 شبکه از استقلال :3شکل 

Fig 3. Mesh independency 
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Fig 3. Mesh independency
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در خروجی راکتور و متوسط انرژی جذب شده درون راکتور در  جدول 
2 ارائه شده است.

مقایسه  یکدیگر  با   3 شکل  در   ،2 در  جدول  موجود  داده های 
شده اند.

تعداد  از  شبکه بندی  تغییر  با  نتایج  ثبات  و   3 به شکل  توجه  با 
شبیه سازی  برای  سلول   830000 تعداد   ،1100000 به   830000

مناسب تشخیص داده شد.

3-1-  اعتبارسنجی با داده  آزمایشگاهی

مقادیر  ابتدا  است،  شده  داده  نشان   4 شکل  در  که  همان  طور 
آمده  به دست  آزمایشگاهی  نتایج  از  استفاده  با  واکنش  نرخ  متوسط 

توسط پوما و همکاران ]17[ اعتبارسنجی گردید. 

 
 هاي آزمایشگاهی سازي با دادهمقایسه نتایج شبیه :4شکل 

Fig 4. Validation of the simulation results with experimental data 
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شکل 4. مقایسه نتایج شبیه سازی با داده های آزمایشگاهی

Fig 4. Validation of the simulation results with experimental data

 
 سازي و آزمایشگاهی : خطاي نسبی و مطلق بین نتایج شبیه  3جدول

Table 3. Absolute and relative errors between CFD results and experimental data 
 

خطاي  
 مطلق 

خطاي  
  نسبی

 سازي شبیه  نتایج ]17[نتایج آزمایشگاهی پوما و همکاران   ) درصد(
  ]2) [W/mIwln( .s]3) [kg/mt/dCd-ln( ]2) [W/mIwln( .s]3) [kg/mt/dCd-ln( 

037/0 26056/0- 5 2/14- 5 163/14- 
021/0 14968/0- 2/5 03/14- 2/5 009/14- 
059/0 42692/0- 5/5 82/13- 5/5 761/13- 
034/0 24863/0- 63/5 69/13- 64/5 656/13- 
05/0 3663/0- 65/5 65/13- 7/5 6/13- 

 
  

جدول3 . خطای نسبی و مطلق بین نتایج شبیه سازی و آزمایشگاهی
Table 3. Absolute and relative errors between CFD results and experimental data
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آزمایشگاهی  نتایج  با  خوبی  دقت  با  شبیه سازی  از  حاصل  نتایج 
تطابق دارد به طوری که متوسط خطا 0/29 درصد و بیشینه آن 0/49 
درصد می باشد. در جدول 3 خطای نسبی و مطلق بین نتایج عددی و 

آزمایشگاهی آورده شده است.
شکل 5، متوسط حجمی انرژی جذب شده را در صفحه ای عمود بر 
راکتور در مرکز آن با غلظت 0/4 گرم بر لیتر کاتالیست نشان می دهد. 
همانطور که شکل نشان می دهد، بیشترین میزان جذب انرژی درون 

راکتور در اطراف لامپ می باشد و با افزایش فاصله در جهت شعاعی 
شعاعی  کاهش  شدت  و  جذب  مقدار  می یابد.  کاهش  جذب  میزان 

وابسته به غلظت کاتالیست درون راکتور است.

3-2- اثر غلظت کاتالیست بر میزان جذب انرژی و نرخ واکنش  

ضریب  حالت  دو  برای  شده  جذب  انرژی  و  واکنش  نرخ 
انعکاس پذیری سطح دیواره برابر با صفر و 98 درصد در غلظت های 
نتایج  که  همانطور  است.  شده  رسم   7 و   6 شکل های  در  مختلف 
تا 0/4  کاتالیست  افزایش غلظت  با  نشان می دهد،  شکل های 6 و 7 
اما در غلظت های  افزایش می یابد  ابتدا  لیتر، نرخ واکنش در  بر  گرم 
بالاتر از 0/4 تقریبا ثابت است. اگرچه ضریب جذب محیط با افزایش 
کدورت،  رفتن  بالا  دلیل  به  اما  می یابد  افزایش  کاتالیست  غلظت 
نفوذپذیری نور فرابنفش درون راکتور کاهش یافته و در نتیجه نرخ 
واکنش و انرژی جذب شده ثابت می ماند. نتایج شکل 6  نشان می دهد 
در غلظت های پایین کاتالیست )0/4 گرم بر لیتر و کمتر(، به دلیل 
کوچک بودن ضریب جذب محیط، با افزایش ضریب انعکاس  دیواره به 
98 درصد، نرخ واکنش تا 50 درصد افزایش می  یابد این افزایش ناشی 
از این امر است که محیط دارای غلظت کمتری از کاتالیست دارای 
از تابش  پایین تر بوده و در نتیجه میزان قابل توجهی  ضریب جذب 
توسط دیواره های راکتور دریافت می شود، در حالی که در غلظت های 

 

 
 انرژي جذب شده  یمتوسط حجمپروفایل شعاعی  :5شکل 

Fig 5. Radial profile of LVREA 

  

شکل 5. پروفایل شعاعی متوسط حجمی انرژی جذب شده

Fig 5. Radial profile of LVREA

 

 

 درصد  98دیواره صفر و سطح  يریپذانعکاسهاي مختلف کاتالیست در دو حالت ضریب  نرخ واکنش در غلظت :6شکل 

Fig 6. Reaction rate at different catalyst concentration and wall reflection of zero and 98% 
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Fig 6. Reaction rate at different catalyst concentration and wall reflection of zero and 98%
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زیاد )0/6 گرم بر لیتر و بیشتر( این افزایش تنها 5 درصد است چرا که 
مقدار تابش رسیده در غلظت بالای کاتالیست به دیواره بسیار اندک 
مختلف  غلظت های  در  راکتور  در  شده  دریافت  انرژی  میزان  است. 

کاتالیست در شکل 7 نمایش داده شده است. همانطور که شکل نشان 
می دهد با افزایش غلظت کاتالیست میزان انرژی جذب شده در راکتور 
از  است.  محیط  جذب  ضریب  افزایش  دلیل  به  که  می یابد  افزایش 

 

. 
 درصد  98و دیواره صفر  سطح يریپذانعکاسهاي مختلف کاتالیست در دو حالت ضریب در غلظت انرژي جذب شده متوسط :7شکل 

Fig 7. LVREA at different catalyst concentration and wall reflection of zero and 98% 
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شکل 7. متوسط انرژی جذب شده در غلظت های مختلف کاتالیست در دو حالت ضریب انعکاس پذیری سطح دیواره صفر و ۹۸ درصد

Fig 7. LVREA at different catalyst concentration and wall reflection of zero and 98%

 

 

 درصد  98 و صفر  پذیري سطح راکتورانعکاس حالت دو شعاعی در تابش شدت :8 شکل

Fig 8. Radial irradiation intensity at wall reflection of 0 and 98% 
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Fig 8. Radial irradiation intensity at wall reflection of 0 and 98%
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 هاي مختلف کاتالیست : ضخامت اپتیکی راکتور فتوکاتالیستی در غلظت   4جدول
Table 4. Optical thickness of the photoreactor at different catalyst concentrations 

 
 ) g/lغلظت کاتالیست ( ضخامت اپتیکی 

5624/1 1/0  
2496/6 4/0  
3744/9 6/0  
0616/14 9/0  

 
 

جدول4 . ضخامت اپتیکی راکتور فتوکاتالیستی در غلظت های مختلف 
کاتالیست

 Table 4. Optical thickness of the photoreactor at different
catalyst concentrations

انرژی جذب شده در غلظت های  بر میزان  انعکاس دیواره  اثر  طرفی 
بالاتر کاتالیست کاهش می یابد.

است.  فتوکاتالیستی  راکتور  اپتیکی1  ضخامت  بیانگر   9 معادله 
و  جذب  ضرایب  از  تابعی  فتوکاتالیستی  راکتور  اپتیکی  ضخامت 
 [ ]( )R η−1 واکنش  فضای  ضخامت   ، ( )  σ κ+ محیط  پراکنش 
به  فیزیکی  نظر  از  اپتیکی  می باشد. ضخامت  فتوکاتالیست  غلظت  و 

1  Optical Thickness

 

 

 درصد 98و  0صفرسطح راکتور يریپذدر دو حالت انعکاس یشعاع صورتهب : متوسط انرژي جذب شده 9شکل  

Fig 9. Radial LVREA profile at wall reflection of 0 and 98% 
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 درصد   98 و صفر دیواره بازگشت ضریب حالت  دو در لامپ مختلف هايتوان درانرژي جذب شده  متوسط :10 شکل

Fig 10. LVREA profile at different lamp power and wall reflection of zero and 98% 
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شکل ۹. متوسط انرژی جذب شده به صورت شعاعی در دو حالت انعکاس پذیری سطح راکتورصفر0 و ۹۸ درصد

Fig 9. Radial LVREA profile at wall reflection of 0 and 98%

شکل 10. متوسط انرژی جذب شده در توان های مختلف لامپ در دو حالت ضریب بازگشت دیواره صفر و ۹۸ درصد

Fig 10. LVREA profile at different lamp power and wall reflection of zero and 98%
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معنای نسبت ضخامت فضای واکنش به فاصله پویش آزاد فوتون ها1 
راکتور  اپتیکی  ضخامت   4 جدول   .]11[ می باشد  سوپانسیون  در 
با  است.  آورده شده  کاتالیست  مختلف  غلظت های  در  فتوکاتالیستی 
توجه به نتایج به دست آمده در شکل های 7 و 10، ضخامت اپتیکی 

1  Photons Mean Free Path

بهینه برای این راکتور حدود 6 می باشد.

( ) (1 ) catR Cτ σ κ η= + −  )11 (

مقدار و نحوه کاهش شدت تابش در طراحی قطر داخلی و خارجی 

راکتور اهمیت بالایی دارد. برای بررسی اثر محیط بر چگونگی کاهش 

 

 

 درصد  98و  صفردیواره   سطح يریپذانعکاسهاي مختلف لامپ در دو حالت ضریب متوسط نرخ واکنش در توان :11شکل 

Fig 11. Reaction rate profile at different lamp power and wall reflection of zero and 98% 
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شکل 11. متوسط نرخ واکنش در توان های مختلف لامپ در دو حالت ضریب انعکاس پذیری سطح دیواره صفر و ۹۸ درصد

Fig 11. Reaction rate profile at different lamp power and wall reflection of zero and 98%

 

 هاي مختلف لامپصورت شعاعی در توانهب  بعدبی  مقایسه شدت تابش :12شکل 

Fig 12. Radial profile of dimensionless irradiation intensity at different lamp powers 
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شکل 12. مقایسه شدت تابش بی بعد به صورت شعاعی در توان های مختلف لامپ

Fig 12. Radial profile of dimensionless irradiation intensity at different lamp powers
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گرم بر  4/0گرم بر لیتر ب) 1/0هاي مختلف لامپ و در غلظت کاتالیست برابر با الف) صورت شعاعی در توانه مقایسه شدت تابش ب :13 شکل

 لیتر گرم بر  1 لیتر ج)

Fig 13. Radial profile of irradiation at different lamp power and catalyst concentration a. 0.1g/l, b. 0.4g/l and c. 1g/l 
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شکل 13. مقایسه شدت تابش به صورت شعاعی در توان های مختلف لامپ و در غلظت کاتالیست برابر با الف( 0/1 گرم بر لیتر ب(0/4 گرم بر لیتر ج( 1 گرم 
بر لیتر

Fig 13. Radial profile of irradiation at different lamp power and catalyst concentration a. 0.1g/l, b. 0.4g/l and c. 1g/l
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و  تابش  نمودار شدت  راکتور،  در  انرژی  میزان جذب  و  تابش  شدت 
انرژی جذب شده به صورت شعاعی در غلظت های مختلف کاتالیست 1 
گرم بر لیتر، 0/4گرم بر لیتر و 0/1 گرم بر لیتر به ترتیب در شکل های 
غلظت های  در  که  می دهد  نشان   8 شکل  است.  شده  رسم   9 و   8
در جهت شعاعی  تابش  میزان  لیتر،  بر  گرم  از 0/4  بالاتر  کاتالیست 
نزدیکی لامپ است  تابش در  افت می کند و عمده میزان  به سرعت 
با  مقایسه  در  کمتری  تابش  مقدار  که  راکتور  از  حجمی  نتیجه  در 
امر  این  بیشتر است.  پایین تر کاتالیست دریافت می کند،  غلظت های 
بر اثرگذاری انعکاس دیواره بر شدت تابش درون راکتور نیز تاثیرگذار 
بوده است. به گونه ای که در غلظت کاتالیست برابر با 0/1 گرم بر لیتر، 
افزایش ضریب انعکاس  دیواره به 98 درصد متوسط تابش درون راکتور 
بر  این در حالیست که در غلظت 1 گرم  افزایش داده  را 75 درصد 
لیتر افزایشی در متوسط تابش مشاهده نمی شود. در شکل 9  متوسط 
 9 نتایج شکل  است.  شده  رسم  شعاعی  به صورت  شده  انرژی جذب 
نشان می دهد که در غلظت های بالاتر از 0/4 گرم بر لیتر میزان انرژی 
به بعد( به شدت  )از میانه راکتور  از لامپ  نقاط دور  جذب شده در 
از  کاتالیست  بالاتر  بنابراین می بایست در غلظت های  کاهش می یابد 
راکتور با قطر کوچکتر استفاده کرد. استفاده از دیواره هایی با ضریب 

انعکاس بالاتر نیز تنها در غلظت های پایین موثر است.

3-3- اثر توان لامپ بر میزان جذب انرژی و نرخ واکنش  

با  راکتور  در  انرژی  میزان جذب  بر  توان لامپ  اثر  بررسی  برای 
واکنش  نرخ  و  شده  جذب  انرژی  میزان  دیواره،  درصد   98 انعکاس 
به  لیتر  بر  گرم   0/4 کاتالیست  غلظت  با  مختلف لامپ  توان های  در 
ترتیب در شکل های 10 و 11  رسم شده است. نتایج شکل 11 نشان 
می دهد با دو برابر کردن توان اولیه لامپ (2P)، نرخ واکنش به میزان 
100 درصد افزایش پیدا می کند، همچنین کاهش توان لامپ به نصف 
اثر  ادامه  در  کاهش می دهد.  درصد  را 50  واکنش  نرخ  اولیه،  مقدار 
توان لامپ در انعکاس پذیری سطح دیواره 98 درصد بررسی شد. نتایج 
نشان می دهد افزایش انعکاس پذیری دیواره در مقایسه با دیواره بدون 
انعکاس، نرخ واکنش را 12/2 درصد افزایش می دهد، در حالی که این 
میزان از افزایش در توان اولیه لامپ به کار رفته در راکتور 11 درصد 
است. با کاهش توان لامپ به نصف مقدار اولیه، هیچگونه افزایشی در 
نرخ واکنش با افزایش انعکاس دیواره مشاهده نمی شود. این مقایسه 

نشان می دهد اثر ضریب انعکاس پذیری سطح دیواره در توان دو برابری 
لامپ تنها یک درصد بیشتر از توان اولیه لامپ بوده است. 

 پروفایل شدت تابش به تابش اولیه )تابش بی بعد( در توان های 
مختلف لامپ، دو برابر و نیم برابر مقدار اولیه )P=185/2( در شکل 
تابش  نتایج نشان می دهد، نحوه کاهش شدت  12 رسم شده است. 
از  متاثر  )که  محیط  ضریب جذب  از  تابعی  شعاعی  به صورت  بی بعد 
از  فاصله 1 میلی متری  به طوری که در  غلظت کاتالیست است( است 
لامپ )r=14 mm( در غلظت 1 گرم بر لیتر، میزان تابش به 47 درصد 
اولیه  مقدار  به 80 درصد  لیتر  بر  و در غلظت 0/1 گرم  اولیه  مقدار 
کاهش می یابد. اگرچه استفاده از لامپ با توان بالا اثر مستقیمی بر 
افزایش نرخ واکنش دارد اما تابش بی بعد، تابعی از ضریب جذب محیط 
راکتور  دیواره های  به  لامپ  توان  از  ثابتی  درصد  همواره  و  می باشد 
می رسد، به طوری که در غلظت های کاتالیست برابر با 1 و 0/4 گرم بر 
لیتر حدود یک درصد و در غلظت 0/1 گرم بر لیتر حدود 7 درصد 
توان  از  عدد مستقل  این  دیواره ها می رسد.  به  تشعشع لامپ  میزان 

لامپ می باشد و تنها تابعی از غلظت کاتالیست است.
در شکل 13 نمودار مقایسه ای شدت تابش به صورت شعاعی در 
توان های مختلف لامپ و در غلظت کاتالیست برابر با 0/1، 0/4 و 1 
گرم بر لیتر آورده شده است. همانطور که در توضیح شکل 12 ذکر 
شد همواره مقدار ثابتی از توان لامپ به دیواره های راکتور می رسد که 
تابعی از غلظت کاتالیست می باشد. شکل 13 نشان می دهد که افزایش 
و  شده  دیواره ها  به  رسیده  تابش  میزان  افزایش  باعث  لامپ  توان 
درنتیجه با افزایش ضریب انعکاس، متوسط تابش درون راکتور افزایش 
بودن  ناچیز  به دلیل  لیتر(  بر  بالا )1 گرم  اما در غلظت های  می یابد 
میزان تابش رسیده به دیواره ها افزایش ضریب انعکاس پذیری حتی در 
توان های بالای لامپ، بی اثر است. درنتیجه افزایش توان لامپ برای 
زمانی سودمند خواهد  تنها  انعکاس پذیری دیواره ها،  اثر  از  بهره بردن 

بود که غلظت مناسبی از کاتالیست انتخاب شود.

4- نتیجه گیری
در این پژوهش راکتور دوغابی فتوکاتالیستی با استفاده از دینامیک 
از  حاصل  نتایج  ابتدا  است.  شده  شبیه سازی  محاسباتی  سیالات 
شبیه سازی با داده های آزمایشگاهی معتبر اعتبارسنجی شده و سپس 
پیش بینی  و  سیستم  رفتار  بررسی  برای  شده  اعتبارسنجی  مدل  از 
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عملکرد آن در شرایطی متفاوت بهره گرفته شده است. 
ابتدا اثر غلظت کاتالیست بر میزان جذب انرژی و نرخ واکنش در 
دو حالت ضریب انعکاس پذیری سطح دیواره برابر با صفر و 98 درصد 
بررسی گردید. نتایج نشان می دهد اثر انعکاس دیواره در غلظت های 
پایین کاتالیست، به دلیل میزان جذب پایین محیط واکنش، بر نرخ 
به میزان 98 درصد در  انعکاس دیواره  افزایش  بیشتر است.  واکنش 
غلظت های 0/4 و 0/6 گرم بر لیتر کاتالیست، نرخ واکنش را به ترتیب 
به میزان 50 درصد و پنج درصد افزایش می دهد. در ادامه اثر توان 
لامپ بر میزان جذب انرژی و نرخ واکنش بررسی شد. اگرچه افزایش 
توان لامپ به دو برابر مقدار اولیه، نرخ واکنش را 100 درصد افزایش 
می دهد اما اثر چشمگیری بر میزان تابش رسیده به دیواره های راکتور 
با  دیواره  حالت  در  واکنش  نرخ  لامپ  توان  کردن  برابر  دو  با  ندارد. 
ضریب انعکاس 98 درصد به میزان 12/2 درصد افزایش می یابد که 
در مقایسه با افزایش 11 درصدی برای شدت اولیه لامپ به معنای 
بهبود 1/2 درصدی است. در انتها اثر غلظت کاتالیست و توان لامپ 
داد  نشان  نتایج  شد.  بررسی  محیط  در  تشعشع  کاهش  بر چگونگی 
کاتالیست  غلظت  از  شدیدی  تابع  راکتور  در  تابش  شعاعی  پروفایل 
می باشد این در شرایطی است که افزایش توان لامپ اثری بر تابش 
از  ثابتی  درصد  همواره  کاتالیست  از  غلظت  هر  در  و  نداشته  بی بعد 

تابش اولیه سطح لامپ به دیواره های راکتور می رسد.
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