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Abstract  

Separation of sulfur-containing compounds from fuel remains one of the major challenges in crude 

oil refining processes. Extractive desulfurization using deep eutectic solvents (DES) has gained 

the attention of researchers as an effective method for removing these compounds from fuel. In 

this study, binary interaction parameters of the Non-Random Two-Liquid (NRTL) model were 

estimated using equilibrium solubility data of dibenzothiophene in the model fuel and the eutectic 

solvent (choline chloride and diethylene glycol), applying the Particle Swarm Optimization (PSO) 

algorithm. Subsequently, the developed thermodynamic model was employed to predict the 

extractive desulfurization performance. Modeling results indicate that the separation efficiency 

increases at lower temperatures and with a higher solvent-to-fuel ratio. Specifically, at 20 °C, 

increasing the solvent ratio from 0.1 to 3 led to an increase in DBT removal from 1.9% to 37%, 

while at 60 °C, the efficiency increased from 1.7% to 34%. 

Keywords: Extractive Desulfurization, Deep Eutectic Solvent, Solid-liquid 

Equilibria, Thermodynamic Modeling.    
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 چکیده

 ییگوگردزدا. باشدیفت خام من شیپالا یندهایافرعمده در  یهاچالش ازهمراه سوخت  یگوگرد باتیترک یجداساز

از سوخت، مورد  باتیترک نیحذف ا یمؤثر برا یبه عنوان روش ق،یعم کیوتکتی یهابا استفاده از حلال یاستخراج

های با استفاده از داده عیدو مای رتصادفیغضرایب مدل ترمودینامیکی  در این مقاله توجه محققان قرار گرفته است.

کارگیری با به( کولیگلالنیاتیو د دیکلرانیکول)در دو فاز سوخت مدل و حلال یوتکتیک  وفنبنزوتییدتعادلی حلالیت 

بینی به پیش ،دست آمدهسپس با استفاده از مدل ترمودینامیکی به استخراج گردیده است.الگوریتم ازدحام ذرات 

 یدر دماها یجداساز یکه بازده دهدینشان م یسازمدل جینتا .ه استیند گوگردزدایی استخراجی پرداخته شدافر

 ℃20 یکه در دما طوریبه .ابدییم شیافزا یتوجهطور قابلنسبت حلال به سوخت، به شیبوده و با افزا شتریب ترنییپا

 نیا ، 60℃ یکه در دما حالی در شد؛ ٪37 به ٪9/1از  یبازده جداساز شیموجب افزا 3به  1/0نسبت حلال از  شیفزاا با،

 .افتی شافزای ٪34 به ٪7/1مقدار از 

 یسازمدل ع،یما -د جام تعادل ق،یعم کیوتکتی حلال ،یاستخراج ییگوگردزدا: یدیکل کلمات

 .یکینامیترمود

                                                 
 گروه مهندسی گاز دانشکده نفت اهواز اهواز،دانشگاه صنعت نفت، 1



   مقدمه 1
در  .باشدمیذرات معلق  شیهوا و افزا یآلودگ یاز عوامل اصل های هیدروکربنیترکیبات گوگردی همراه سوخت

 دنشوتبدیل می  𝑆𝑂𝑥به  این ترکیبات ترکیبات گوگردی، های هیدروکربنی حاویسوخت احتراقهای واکنشاثر 

قابل  تولید شده 𝑆𝑂𝑥در ایران میزان  آن گوگرد همراهبالای میزان و مصرف سوخت ا توجه به بالا بودن ب [.1]

-محدودیت همراه سوختمجاز  گردگو زانیر مب یطیمح ستیز یالملل نیب یاستانداردها است و از طرفیملاحظه 

 ppmاز  کمتر دیباهمراه   گوگرد زانیم Euro Vکه در استاندارد یطوربه ؛اندکرده نییتعای را گیرانههای سخت

 شماربه یضرور یامر نفت یهاشگاهیپالا در سوخت، همراه یگوگرد باتیترک یجداساز رو،نیاز ا .[2] باشد 10

 ندیفرا نیا. شودیاستفاده مبه این منظور  2یدروژنیه ییزداردگوگ ندیافر از ها،شگاهیپالا اغلب در امروزه. رودیم

 که ؛شودیم انجام فعال اریبس یهاستیکاتال حضور در و دروژنیه یتوجهقابل مقدار مصرف با بالا، فشار و دما در

 یگوگرد باتیترک یجداساز ن،یعلاوه بر ا. [3] گرددیم یاتیعمل یهانهیهز ریگچشم شیافزا به منجر موضوع نیا

 ندیفرا نیا در بالا ییدما طیشرا و دروژنیه وجود ن،یهمچن. است ندیفرا فشار و دما شیافزا مستلزم نیسنگ

با توجه به  .[4,5] شودیم آن تیفیک کاهش جهیدرنت و سوخت در موجود ینیلفا باتیترک شدن اشباع موجب

 ییگوگردزدافرایند های مختلفی توسط محققین جهت افزایش راندمان تاکنون روشهای ذکر شده محدودیت

، 4، اکسایشی3ها شامل گوگردزدایی جذب سطحیاین روش های دیگر ارائه شده است.ی و جایگزینی روشدروژنیه

  .[4,6] باشدمی 6و استخراجی 5زیستی

 .[6] های گوگردزدایی: مقایسه روش1 جدول

Table 1: Comparison of desulfurization methods [6].  

 HDS ADS ODS BDS EDS 

Mechanism Reaction with 

hydrogen to 

convert sulfur 

compounds to 

H₂S, then 

separation it. 

Adsorption of sulfur 

compounds onto 

adsorbent. 

Oxidation of 

sulfur compounds 

via chemical 

reaction and their 

separation. 

Decomposition of sulfur 

compounds by 

microorganisms. 

Extraction of sulfur 

compounds using 

solvents. 

Limitations Requires high 

temperature and 

pressure, ex 

pensive catalysts 

needed, Low 

efficiency in 

Adsorbent 

saturation over time 

and need 

regeneration, 

requires adsorbents 

with high surface 

Need for 

chemicals and 

requires other 

methods to 

separate oxidized 

compounds. 

Extremely slow reaction 

rates, Sensitive 

Microorganisms, High cost 

of culture media for 

microorganism growth and 

maintenance, Challenges in 

solvent 

regeneration and 

the unwanted 

dissolution of 

desirable 

hydrocarbon 

                                                 
2 Hydrodesulfurization (HDS) 
3 Adsorptive desulfurization (ADS) 

4 Oxidative desulfurization (ODS) 
5 Bio-desulfurization (BDS) 

6 Extractive desulfurization (EDS) 



removing heavy 

sulfur compounds. 

area, Low 

selectivity.  

scaling up for industrial 

applications.  

compounds from the 

fuel. 

Equipment 

Used 

Requires reactor  Adsorbent surface Requires reactor 

and Separation-

related equipment 

Specialized bioreactors  Extraction column 

and solvent 

regeneration 

equipment 

Efficiency High for light 

sulfur compounds 

Adsorbent-

dependent 

Increases 

efficiency of other 

methods 

cannot achieve deep 

desulfurization  

Relatively high after 

several separation 

stages (solvent-

dependent) 

  

ها نتوانسته است کدام از این روشهای خاص خود را دارند؛ و تاکنون هیچها محدودیتاگرچه هر کدام از این روش

میزان ی شود؛ اما روش گوگردزدایی استخراجی با توجه به دروژنیه ییگوگردزدافرایند در مقایس صنعتی جایگزین 

روشی امیدوار کننده جهت رسیدن به سوختی با میزان  ،و مصرف انرژی کمتر ترسادهجداسازی، شرایط عملیاتی 

فرایند با استفاده از حلال مناسب از سوخت مایع در  ترکیبات گوگردی در این روش .[7]ت اس بوده گوگرد پایین

موجود در سوخت  حلال انتخابی باید توانایی جذب حداکثری ترکیبات گوگردی .شوندمایع جدا می-استخراج مایع

 بایدب، ذظرفیت بالای جداشتن علاوه بر و  را داشته؛ های سوختکمترین میزان جذب سایر هیدروکربن با

انتخاب حلال مناسب  .[5] باشدرا داشته  دار محیط زیست، غیر سمی، دوستیاحیاپذیر هایی از قبیلویژگی

و حلال  8یونی عیماهای حلال ،7ی آلیهاتاکنون حلال. باشدیم یاستخراج ییوگردزداگ ندایفربخش  نیترهمم

 کیوتکتی یهاحلال. [8] به کار گرفته شده است یاستخراج ییزداردجهت استفاده در گوگ 9قیعم کیوتکتی

 نسبت هیمواد اول ترنییپا متیتر و قروش سنتز ساده لیبه دل ،یونی عیما یهااز حلال دیجد نسل به عنوان قیعم

 یدروژنیه وندیپ لیتشکبا های یوتکتیک حلال .است مورد توجه گسترده محققان قرار گرفته ،یونی عاتیبه ما

 .[9] شودمی تهیه 11و دهنده پیوند هیدروژنی 10شامل پذیرنده پیوند هیدروژنی یا بیشتر، ترکیب دو مادهحاصل از 

 ییایمیو ش یکیزیها منجر به خواص فحلال نیدر ا یدروژنیه یوندهایساختار منسجم حاصل از شبکه گسترده پ

قبول، قابل یونی ییبالا، رسانا یگرانرو ز،یناچ تیفرار ن،ییذوب پا یبالا، دما تیهمچون قطب یفردمنحصربه

 یهااز حلال یتاکنون انواع مختلف .[10] گرددیم نییپا تیو سم ،یریپذبیتخرستیمناسب، ز یحرارت یداریپا

 نیکه در ا ترکییاتی. از جمله است مورد استفاده قرار گرفته یاستخراج ییگوگردزدا ندیادر فر قیعم کیوتکتی

 د،یکلرومیآمونلیبوتبه تترا توانیاند، مشناخته شده ییکارا نیبا بالاتر یدروژنیه وندیپ یهارندهیعنوان پذبه ندیافر

مانند  یباتیترک ،یدروژنیه وندیپ یهادهنده انیدر م ن،یاشاره کرد. همچن کلرایدنیو کول دیکلرومیآمونلیمتتترا

بازده  نیبالاتر کیمالون دیو اس سرولیگل کول،یگلا لنیات تترا کول،یگلا لنیات ک،یونیپروپ دیاس کول،یگلا لنیاتیپل

                                                 
7 Organic solvent 
8 Ionic liquids solvent 

9 Deep eutectic solvent 
10 Hydrogen bond acceptor 

11 Hydrogen bond donor 



 قیعم کیوتکتی یهااستفاده از حلال نهیشده در زممطالعات انجام شتریب .[11] انداستخراج نشان داده ندیارا در فر

مختلف  یهابا استفاده از حلال یگوگرد باتیترک یجداساز زانیم یبررس هب ،یاستخراج ییگوگردزدا ندیادر فر

سوخت و ، نسبت حلال به استخراج مختلف مانند زمان تماس، دما یاتیعمل طیمتنوع و در شرا یمول یهابا نسبت

  .[12,13] است متمرکز بوده عیما-عیاستخراج ما ندیااختلاط در فر تشد

 ندیافر یمختلف را برا قیعم کیوتکتیحلال  49، عملکرد 12RS-COSMOچنگ و همکاران با استفاده از مدل 

و  دیبرومومیفسفونلیها نشان داد که حلال تترابوتآن قیتحق جیکردند. نتا یبررس یاستخراج ییگوگردزدا

 نیرا داراست. استفاده از ا عیوزت بیمقدار ضر نی( بالاترTBPB:DMF) 3به  1 یبا نسبت مول دیآمفرملیمتید

 .[14] شدppm 10به کمتر از   ppm 500 توجه مقدار گوگرد ازحلال در سه مرحله استخراج، موجب کاهش قابل

استفاده  1:4 یو فنول با نسبت مول دیکلرا نیکول قیعم کیوتکتیمطالعه، از حلال  کیماکوش و همکاران در 

(، در قهیدق 40و زمان استخراج  40 ℃ ی، دما2.5:1حلال به سوخت  ی)نسبت حجم نهیبه طیکردند و در شرا

 و ٪95.4 ،٪91.5با بازده  بیرا به ترت وفنیبنزوتیو د وفنیبنزوت وفن،یت یگوگرد باتیمرحله استخراج، ترک کی

 .[15] دیرس ٪99.99به  ییگوگردزدا ندیاپس از سه مرحله استخراج، بازده فر ن،یهمچن. کنند حذف 99.2٪

 یسازنهیو به یطراحر به منظو یکینامیترمود یسازمدل ی،تعادل یهادست آوردن غلظتبه و پس از انتخاب حلال

رفتار  قیدق فیخود در توص یبالا ییتوانا لیدلبه 13NRTLمدل . است یضرورامری  عیما-عیاستخراج ما یواحدها

 یسازدر مدل یاطور گستردهگوگرددار، به یآل باتیو ترک ، سوختحلال ، نظیرآلدهیرایغهای سیستم

و  دیکلرا نیپژوهش، از کول نیدر ا .[16,17] رودیکار مبه یاستخراج ییگوگردزدا یندهایافر یکینامیترمود

استفاده شد. انتخاب  قیعم کیوتکتیحلال  دهندهلیتشک یعنوان اجزابه 1:2 یبا نسبت مول کولیگلا لنیاتید

 جیمواد را ریها نسبت به ساآن ترنییپا متیق نیو همچن یسازگارستیدر دسترس بودن، ز لیدلبه باتیترک نیا

 وفنیبنزوتیعنوان سوخت مدل و دهپتان بهنرمال ن،ی. همچن[4] صورت گرفته است های یوتکتیکحلالدر سنتز 

در مرحله نخست، . است شدهانتخاب  یاستخراج ییگوگردزدا ندیاانجام فر یمدل برا یگوگرد بیعنوان ترکبه

 یریگاندازه یتعادل طیمختلف و در شرا یدر دماها کیوتکتیهپتان و حلال در نرمال وفنیبنزوتید تیحلال زانیم

 ستم،یهر س NRTL یکینامیمدل ترمود بیضرا ع،یما–تعادل جامد یشگاهیآزما یهاشد. سپس با استفاده از داده

آمده، دستادامه، با استفاده از مدل به درزده شد.  نیخمت 14 ازدحام ذرات یسازنهیبه تمیاز الگور یریگبا بهره

 ییشده و اثر پارامترها یسازشده مدلانتخاب کیوتکتیاز سوخت مدل توسط حلال  وفنیبنزوتیاستخراج د ندیافر

 قرار گرفت. یمانند دما و نسبت حلال به سوخت مورد بررس

                                                 
12 Conductor-like Screening Model for Real Solvents 
13 Nonrandom two-liquid (NRTL)  
14 Particle Swarm Optimization (PSO) 



 سازی ترمودینامیکیمدل 2

ها امکان مدل نیا رایاست، ز تیحائز اهم اریبسجداسازی  ندهایفرار د یتجرب یهاداده یکینامیترمود یسازمدل

 نهیبه طیو شرا فراهمگسترده  یهاشیآزماانجام به  ازینبدون در هر فاز را  بیهر ترک یغلظت تعادل ینیبشیپ

 یسادگ لیدلبه ع،مای–تعادل جامد یهااستفاده از داده ان،یم نیدر ا. ندینمایم نییمطلوب را تع یجداساز یبرا

جامد در  یهابیترک تیحلال زانیم سهیمقا یبرا ،یتجرب یهاکمتر و دقت بالاتر داده نهیهز ها،شیانجام آزما

-18] تاز پژوهشگران قرار گرفته اس یاریمورد توجه بس ع،مای–عیبه تعادل ما جینتا میمختلف و تعم یهاحلال

 بیضر ینیبشیپ ع،یما-عیو تعادل ما عیما-تعادل جامد یکینامیترمود یسازدر مدل یدیاز مراحل کل یکی. [20

  وفنبنزوتییدمایع فوگاسیته -در حالت تعادل جامد .کندیم یسازیرا کمّ آلدهیاست که انحراف از رفتار ا تیفعال

 در دو فاز برابر است با:

(1) fDBT
S = fDBT

L  

 :[21] شودصورت زیر بسط داده می( به1با استفاده از روابط ترمودینامیکی رابطه )

 (2) 
ln

fDBT
L

fDBT
S

= ln (
1

xDBTγDBT
) =

Δhfus 

RTt
(

Tt

T
− 1) −

∆cp

R
(

Tt

T
− 1) +  

∆cp

R
ln

Tt

T
  

 برابر است با: (𝑐𝑝(𝐷𝐵𝑇)∆)که تغییرات ظرفیت گرمایی 

(3) ∆cp(DBT) = cp(DBT) − cp(DBT) 

 آورده شده است. 2 جدولدر ( 4( و )3تمامی پارامترهای استفاده شده در رابطه )

 .[20] 3و  2در رابطه  استفاده شده پارامترهای .2 جدول

Table 2. Parameters used in Equations 2 and3 [20]. 

Parameter Description Unit Value 

𝚫𝑯𝒇𝒖𝒔 Enthalpy of fusion 𝑗 𝑚𝑜𝑙𝑒−1
 21600 

𝑻𝒕 Triple point temperature 𝐾 371.8 

𝑪𝑷𝑳
 Liquid heat capacity 𝑗 𝑚𝑜𝑙𝑒−1𝐾−1 0.6709 × 𝑇 − 5.4 

𝑪𝑷𝑺
 Solid heat capacity 𝑗 𝑚𝑜𝑙𝑒−1𝐾−1 0.4215 × 𝑇 + 123.8 

𝑹 Universal gas constant 𝑗 𝑚𝑜𝑙𝑒−1𝐾−1 8.314 

های میزان حلالیت در هپتان و حلال یوتکتیک با استفاده از داده وفنبنزوتییدضریب فعالیت ( 2)با توجه به رابطه 

های ضریب فعالیت، دما و کسر سپس با استفاده از داده باشد.در دماهای مختلف قابل محاسبه می وفنبنزوتیید

-تخمین زده میپارامترهای مدل ترمودینامیکی مورد نظر  PSOحل شده از طریق الگوریتم  وفنبنزوتییدمولی 

ها، مدل میان این مدل  بینی ضریب فعالیت ارائه شده است. ازهای ترمودینامیکی مختلفی جهت پیشمدل. شود

NRTL دزدایی استخراجی با گرگوفرایند پذیری جزئی مناسب بوده؛ و در آل با امتزاجهای غیر آیدهبرای سیستم

با توجه به روابط  NRTLضریب فعالیت در مدل ترمودینامیکی  .[20,22] کار گرفته شده استحلال یوتکتیک به

 .[23] گرددزیر تعریف می
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Gij = exp (−ατij) (5)  

τij = aij +
bij

T
+ eijln T + fijT 

(6) 

کنش دوگانه بین ترکیب بعد برهمپارامتر بی 𝑖 ،𝜏𝑖𝑗کسر مولی ترکیب  𝑖 ،𝑥𝑖ضریب فعالیت ترکیب  𝛾𝑖در رابطه بالا 

𝑖  و𝑗  ،𝛼  منظور ساده سازی از چهار پارامتر رابطه بهدر نظر گرفته شده است.  3/0پارامتر غیر تصادفی که برابر با

پارامترهای در نظر گرفته شده و از دو پارامتر بعدی صرف نظر شده است.  𝑏𝑖𝑗و  𝑎𝑖𝑗فقط دو پارامتر اول  6

اند. از سازی تابع هدف استخراج شدهو از طریق کمینه PSO با استفاده از الگوریتم NRTL شده از مدلانتخاب

استفاده شده است. این مقدار براساس معادله  PSO عنوان تابع هدف در الگوریتمبه 15حراف نسبیدرصد میانگین ان

 .شود( محاسبه می7)

ARD% = ∑|xDBT
cal − xDBT

exp
|

N

i=1

×
100

N
 

(7) 

𝑥𝐷𝐵𝑇، 7در رابطه 
𝑐𝑎𝑙  وفنبنزوتییدکسر مولی محاسبه شده، 𝑥𝐷𝐵𝑇

𝑒𝑥𝑝  و  وفنبنزوتییدکسر مولی  آزمایشگاهی مقدار

𝑁 باشد.میها تعداد داده 

منظور است. به در نظر گرفته شده 100و  600به ترتیب برابر با  PSO تعداد ذرات و تعداد تکرارها در الگوریتم

کند که هر می جمعیتی اولیه شامل ذراتی را تولید PSO یند، الگوریتماتخمین چهار پارامتر مدل، در ابتدای فر

برای  ابع هدفتای مشخص هستند. در هر تکرار، مقدار تصادفی از مقادیر پارامترها در بازهیک نمایانگر ترکیبی 

شوند. سپس با استفاده عنوان ذرات بهینه شناسایی میبه ARD تمام ذرات محاسبه شده و ذرات با کمترین مقدار

گردد. می هینه قبلی اصلاح، موقعیت ذرات جدید بر اساس موقعیت بPSO روزرسانی مختص الگوریتماز روابط به

 .[24] یابداین روند تا زمان همگرایی و دستیابی به حداقل مقدار خطا ادامه می

                                                 
15 Percent Average Relative Deviation (ARD%) 



 بخش تجربی 3

 مواد 3-1
شده  تهیه 2به  1گلایکول با نسبت مولی لنیاتیدکلراید و حلال یوتکتیک استفاده شده در این پژوهش از کولین

گوگردی و از نرمال هپتان به عنوال سوخت مدل استفاده شده است. مواد بنزوتیوفن به عنوان ترکیب دیاست. از 

 آورده شده است. 3 جدولها در های آناستفاده شده و ویژگی

 

 ها.های آنلیست مواد شیمایی و ویژگی: 3 جدول

Table 3: List of chemicals and their specifications. 

Material Chemical formula CAS Purity (%) Supplier 

n-Heptane 𝐶7𝐻16 142-82-5 > 99  CARLO ERBA, French 

Choline chloride 𝐶5𝐻14𝑁𝑂. 𝐶𝑙 67-48-1 > 98  CDH, India 

Diethylene glycol 𝐶4𝐻10𝑂3 111-46-6 > 99  DAE JUNG, South Korea 

Dibenzothiophene 𝐶12𝐻8𝑆 132-65-0 > 98  Merck, Germany 

 سنتز حلال یوتکتیک 3-2
 قیعم کیوتکتی یهاحلال زیآمتیسنتز موفق یبرای ترکیبات تشکیل دهنده نیب یدروژنیه یوندهایپ لیتشک

 ریتبخ ،یگرماده هاترین آنمهمشده است که  شنهادیپها این حلال تهیه یروش برا نیاست. چند یضرور

استفاده  معمولاصرفه بودن به و مقرون یسادگ لیبه دل ی. روش گرماده[25] باشدیم ویکروویو تابش ما یچرخش

مخلوط را به نسبت مولی مشخص شده حرارت داده  ،اجزای حلال یوتکتیک دهدر این روش جهت حل ش .دوشمی

زدایی از منظور رطوبتدر این پژوهش ابتدا به .[26] زنندهمگن هم می محلول تشکیلو تا اختلاط کامل اجزا و 

 1با توجه به نسبت مولی دهیم. سپس قرار می 16درون فور 50 ℃ ساعت در دمای 10کلراید آن را به مدت کولین

تا حدود  65  ℃در دما و با استفاده از همزن مغناطیسی  کردهکلراید با استفاده از ترازوی دقیق وزن کولین 2به 

از  قیعم کیوتکتیحلال : تهیه 1شکل در  شود.یک ساعت که مخلوط شفاف و همگن بدست آید هم زده می

و کلراید نیاز کول قیعم کیوتکتمراحل تهیه حلال ی 1شکل روش گرماییبا  کولیگلا لنیاتیو د نیکول دیکلر

خواص حلال یوتکتیک تهیه شده  4جدول یی نشان داده شده است. همچنین در با روش گرما کولیگلالنیاتید

 آورده شده است.

                                                 
16 . Oven 



 

 .روش گرماییبا  کولیگلا لنیاتیو د نیکول دیاز کلر قیعم کیوتکتیحلال : تهیه 1شکل 

Figure  1 : Preparation of deep eutectic solvent from choline chloride and diethylene glycol using heating method. 

 : خواص حلال یوتکتیک تهیه شده.4جدول 

Table  4 : The property of deep eutectic solvent. 

Density @ 20℃ Viscosity @ 

20℃ 

Molecular 

weight (𝑔/𝑚𝑜𝑙) 
Molar 

composition 

(HBA: HBD) 

 

1.122 92.62 114.49 1:2 Choline chloride: Diethylene glycol 

 روش آزمایش 3-3

استفاده  داردر پوش سلول دوجداره کیاز  عیدر فاز ما وفنیوتزبنید یتعادل تیحلال زانیدست آوردن مبه منظوربه

منظور جلوگیری از افت و به گشته میشده تنظ ،هیتعب یشگاهیلر آزماچیبا استفاده از  ستمیس یدما؛ شده است

جهت افزایش  قهیدور در دق 850با سرعت  یسیهمزن مغناط ستمیس کی ن،یمچنحرارت سلول عایق شده است. ه

گرم  50و  بنزوتیوفن، مقدار اضافی از دیمایع-تعادلی جامد در هر آزمایش است.کار گرفته شده اختلاط دو فاز به

هپتان در هر آزمایش با تنظیم دما تعیین شد. پس  در وفنیبنزوتید حلالیت گردید.اضافه  سلولحلال با دقت به 

 وفنیبنزوتیدو  هبه حالت اشباع رسیددر هپتان  وفنیبنزوتیدمیزان حلالیت کافی، و اختلاط از گذشت زمان 

گیری ها اندازهو وزن آنام شده گیری از سیستم تعادلی انجدر دماهای مشخص نمونهدر سلول باقی ماند. حل نشده 

کرده برای رسوب وفنیبنزوتیدوزن  و شده؛تبخیر قرار داده و هپتان  ℃70با دمای  فور محلول را درشد. سپس، 

، روش یوتکتیک در حلال بنزوتیوفنبرای تعیین حلالیت دی .شودگیری میاندازهتعیین غلظت اشباع در هر دما 

در این  امکان تبخیر حلال فراهم نبود لذا؛ حلال یبه دلیل نقطه جوش بالا تفاوت کهاین با  ؛مشابهی دنبال شد

تدریج افزایش یافت تا زمانی گرم حلال اضافه شد. سپس دما به 50به  وفنیبنزوتید ها، مقدار مشخصی ازآزمایش

می کاهش داده شد در حالی آراحل شد. پس از دستیابی به انحلال کامل، دما به حلال دربنزوتیوفن دی که تمامی

، به عنوان دمای تعادلیو ظاهر  ذرات جامداولین دمایی که در آن  ؛شدکه ظهور ذرات جامد در حلال مشاهده می

 دهد.را نشان می وفنیبنزوتیدتجهیزات مورد استفاده جهت آزمایش حلالیت  2شکل  .گردیدثبت 



 

 .وفنیبنزوتید تیحلال آزمایش جهت استفاده مورد زاتیتجه: 2شکل 

Figure  2 : Equipment used for the solubility test of dibenzothiophene. 

 هانتایج و تحلیل یافته 4
. ابدییم شیافزا یریپذانحلال زانیدما، م شیاز دما است و در اکثر موارد با افزا یتابع عیجامد در ما کی تیحلال

 جینتا و یبررس قیعم کیوتکتیلال ، در دو فاز متفاوت شامل هپتان و حوفنیبنزوتید تیمطالعه، حلال نیدر ا

کل حداکثر میزان خطا در نشان داده شده است.  4شکل  و 3شکل در در مختلف  یدر دماها هاشیاز آزما حاصل

 باشد.می %1های تجربی داده

 

 .در هپتان در دماهای مختلف وفنیبنزوتید: حلالیت 3شکل 

Figure  3 : Solubility of dibenzothiophene in heptane at different temperature.  
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 در حلال یوتکتیک در دماهای مختلف. وفنیبنزوتیدحلالیت : 4شکل 

Figure  4 :  Solubility of dibenzothiophene in deep eutectic solvent at different temperature. 

رفتار  نی. اابدییم شیافزا سیستمدر هر دو  وفنیبنزوتید یدما، کسر مول شیبا افزا شود،یطور که مشاهده مهمان

ها در مولکول یجنبش یانرژ شیشونده و حلال و افزاحل نیب یمولکولنیب یروهایاز کاهش ن یناش توانیرا م

 تیکه حلال دهدیدو نمودار نشان م سهیمقا .گرددیانحلال م ندیبالاتر دانست که موجب بهبود فرا یدماها

 طیاز آن است که در شرا یموضوع حاک نیاست. ا حلال یوتکتیکاز  شتریدماها ب یدر هپتان در تمام وفنیبنزوتید

. باشدیم حلال از انتقال به فاز شتریپتان( ب)ه یماندن در فاز آل یباق یبرا وفنیبنزوتید لیتما ع،یما-عیتعادل ما

 .ماندیمیباق شتریدر فاز سوخت نسبت به فاز حلال در حالت تعادل ب وفنیبنزوتیغلظت د گر،یبه عبارت د

مدل  ی(، پارامترها4و  3 یها)مطابق با شکل ستمیدر هر س وفنیبنزوتید تیحلال یتجرب یهاا استفاده از دادهب

NRTL تمیبا استفاده از الگور عمای–جامد ستمیهر س یبرا PSO مقدار  5شکل . اندزده شده نیتخم%ARD  در

در برای هر دو سیستم % ARDمقدار دهد. با توجه به شکل های مختلف را برای هر سیستم نشان میتکرار

ای در مقدار آن ملاحظه قابل رییتغ تکرار بیستمو پس از  ابدییسرعت کاهش مبه PSO تمیالگور هیاول یتکرارها

در تکرار  100 ن،ی. بنابراباشدمی نهیبه نسبتا ری% به مقادARD مقدار دنیدهنده رسکه نشان دهد،روی نمی

-برای سیستمدست آمده به% ARDمقدار نهایی  .باشدمناسب می% ARDبه حداقل  یابیدست یبرا PSOالگوریتم 

 باشد.می 67345/0 و 26717/0 هپتان به ترتیب برابر با-وفنیبنزوتیدحلال یوتکتیک و -وفنیبنزوتیدهای 
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-وفنیبنزوتیدبرای سیستم  PSO  ،(a)با استفاده از الگوریتم  NRTLجهت تخمین پارامترهای مدل  %ARDمنحنی  :5شکل 
 .حلال یوتکتیک-وفنیبنزوتیدبرای سیستم  (b)هپتان، 

Figure  5 : ARD% curve for estimated NRTL parameters by using the PSO (a) for DBT-Heptane system, and (b) for 

DBT-DES system. 

آورده شده  5جدول برای هر سیستم در  PSOتخمین زده شده با استفاده از الگوریتم  NRTLپارامترهای مدل 

 است. 

 .PSOبا استفاده از الگوریتم  NRTLپارامترهای برهم کنش دوگانه مدل  :5جدول 

 

Table  5 : Binary interaction parameters of NRTL model obtained from PSO algorithm. 

DBT Heptane DBT DES Component 𝒊 

Heptane DBT DES DBT Component 𝒋 
10.304944 -3.6577186 19.097265 4.3290083 𝒂𝒊𝒋 

-2884.666 1498.471 5607.6436 -294.12404 𝒃𝒊𝒋 

 عمای–عیاستخراج ما ندیافر یسازمدل یبرا عمای–جامد یآمده از تعادل دوجزئدستبه ی، از پارامترهاسپس

بر  یتعادل طیدر شراان تو هپ کیوتکتیحلال  نیب یریپذبا فرض عدم امتزاج یسازمدل نیاستفاده شده است. ا

انجام  یرقطبیغ یهادروکربنیو ه قیعم کیوتکتی یهاحلال یحاو یهاستمیس نهیدر زم نیشیاساس مطالعات پ

از موارد قابل  یاریمحدود بوده و در بس اریدو فاز بس نیا یریپذامتزاج زانیآن هستند که م انگریشده است، که ب

 یغلظت تعادل شدهینیبشیپ جیشده، نتادقت مدل ارائه یابیمنظور ارزبه .[17,20] باشدینظر کردن مصرف

از  یتجرب یهااند. دادهشده سهیمقا 6شکل  در عمای–عیتعادل ما یتجرب یهادر فاز هپتان با داده وفنیبنزوتید

 طیمورد نظر و تحت شرا کیوتکتیتعادل، با استفاده از حلال  طیاز هپتان در شرا وفنیبنزوتیاستخراج د شیآزما

در هپتان، و نسبت  وفنیبنزوتید هیاستخراج، غلظت اول یشامل دما طیشرا نیا .انددست آمدهمختلف به یاتیعمل

درون  نیمع یاز حلال و سوخت با نسبت جرم یابتدا مقدار مشخص ها،شیآزما نیدر ا .حلال به سوخت بوده است



 یابیاز دست نانیمنظور اطمثابت قرار داده شد. به یشده و سپس بالن در حمام آب با دما ختهیدار ربالن درپوش

و فاز  یفاز آل یپس از جداساز .دیمخلوط گرد کریتعادل، هر نمونه به مدت سه ساعت با استفاده از ش طیبه شرا

نانومتر انجام  286در طول موج  UV-Vis یسنجفیبا استفاده از ط یدر فاز آل وفنیبنزوتیغلظت د زیحلال، آنال

شده توسط مدل بینیبنزوتیوفن پیشهای تعادلی دیغلظت شود،یطور که در شکل مشاهده مهمان .شده است

اند. قرار گرفته یخط برابر یکیدر نزد یخوبو نقاط داده به های تجربی انطباق خوبی دارندترمودینامیکی با داده

مدل  قابل قبولدهنده دقت دست آمده است، که نشانبه %09/4%( برابرARDدرصد انحراف مطلق ) نیانگیمقدار م

  .باشدیم  ستمیرفتار س ینیبشیدر پ

 

 ندیفرآ یدر فاز هپتان ط وفنیبنزوتید یغلظت تعادل یمدل برا شدهینیبشیپ یهاو داده یتجرب یهاداده سهیمقا :6شکل 
 .یاستخراج ییگوگردزدا

Figure6 : Comparison between experimental and model-predicted equilibrium concentrations of dibenzothiophene 

in the heptane phase during extractive desulfurization. 

 یاستخراج و نسبت جرم یدما رینظ ییپارامترها ریو تأث ،یتعادل طیدر شرا یاستخراج ییگوگردزدا ندیسپس فرآ

با استفاده از مدل  𝑝𝑝𝑚𝑤 1000 هیاز سوخت مدل با غلظت اول وفنیبنزوتیحذف د زانیحلال به سوخت بر م

با توجه به نشان داده شده است.  7شکل ر حاصل د جیقرار گرفت و نتا یمورد بررسدست آمده، ترمودینامیکی به

میزان تر در دماهای پایین؛ اما های تغییر نکردبا تغییرات دما به میزان قابل ملاحظهشکل بازدهی جداسازی 

ی جداساز یکه بازده یطوربه .بدیا؛ و با افزایش دما بازدهی جداسازی کاهش میهنسبت بیشتر بودبهجداسازی 

بازدهی  ، ℃60 ؛ که با افزایش دما استخراج بهاست بوده %37برابر با  ℃20 دمای در 3در نسبت حلال به سوخت 

باشد. زیرا نیاز به مصرف یند گوگردزدایی استخراجی میااین امر از مزایای فر یابد.کاهش می %34جداسازی به 

باشد. همچنین با افزایش میزان حلال نسبت به نمی استخراجانرژی و تجهیزات متناسب جهت افزایش دمای 

 یابد.  افزایش میفرایند سوخت میزان بازدهی 
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 .℃60و  20تغییرات بازدهی جداسازی با تغییر نسبت جرمی حلال به سوخت در دمای  :7شکل 

Figure  7 : Effect of solvent-to-fuel mass ratio on the separation efficiency at temperature 20 and60℃.  

  گیرینتیجه 5
سوخت مدل و  عنوانبهصورت جامد در هپتان به وفنیبنزوتیدهای تجربی حلالیت استفاده از دادهدر این مقاله 

پارامترهای دوگانه مدل گلایکول در دماهای مختلف اتیلنکلراید و دیحلال یوتکتیک تهیه شده از کولین

الگوریتم ازدحام استخراج گردید. به منظور افزایش صحت پارامترهای استخراج شده از  NRTLترمودینامیکی 

سپس با استفاده از پارامترهای بدست آمده به  کار گرفته شد.به 100و  600با تعداد ذره و تکرار به ترتیب  ذرات

سازی گوگردزدایی استخراجی با استفاده از حلال مورد نظرپرداخته شد. نتایج حاصل از مدلفرایند  سازیمدل

که نشانه  یابدتر و با افزایش نسبت حلال به سوخت بازدهی جداسازی افزایش میدهد در دماهای پاییننشان می

 ای صحیح بودن محاسبات می باشد.
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