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 هاالکل تولید هیدروژن، مونت کارلوی سینتیکي،کلیدی:  گانواژ          

 مقدمه  -1
ع یک منب گاز هیدروژن. نداشده مشکلات زیست محیطي وای ای گلخانهزهافزایش گا منجر بههای فسیلي سوخت

 و، تجدید ذییری چگالي انرژی بالاهایي چون مزیت ویژه اتانول به دلیلها بهلکلتولید هیدروژن از ا جایگزین مناسب است.

 یهادر واکنش یابه طور گسترده زین ومیو ذالاد کلین یزگرهایکاتالاستفاده  [.1]دارد مورد توجه قرار سهولت ذخیره سازی

سازی دینامیک شبیهاستفاده از . دارد یادیز تیسطوح، اهم یرو یيایمیواکنش ش یهاسمیمکان[. 2]مورد توجه است  يدروژنیه

 هدفکند. ها را فراهم ميسازی کمي از این واکنشتر و مدلعنوان یک ابزار قدرتمند امکان بررسي دقیقبه  (DMC)مونت کارلو

 Ni(100)تانول بر روی افرآیند تولید هیدروژن از تجزیه  گاز برای بررسي-مدل شبکه DMC سازیلي این کار استفاده از شبیهاص

مقایسه  (TPD) جیباو یيدما یزیرمربوط به برنامه يتجرب یهابا داده یسازهیآمده از شبدستبه جینتا ان،یر ذاد [.3]است

 شوند.مي

  

 روش کار -2
و مشخص کردن مقدار Ni(100) کاتالیزگر ی اتانول روی سطحطراحي مکانیسمي برای تجزیه با این مطالعهدر 

 TPD هایرنمودا توانستیم CARLOSبا استفاده از برنامه  هر مرحله از واکنشهای انرژی فعالسازی و ضرایب آرنیوس برای 

 تطابق دهیم. و تجربي را برهم سازیکار شبیه

 

 گیریبحث ونتیجه -3

ی اتانول روی کنید را برای تجزیهمشاهده مي 1 ذس از آزمون و خطاهای بسیار توانستیم مکانیسمي که در جدول

گونه که همان ستند. همحصولات این مکانیسم متان، مونوکسید کربن و هیدروژن  ذیشنهاد بدهیم. Ni(100)سطح کاتالیزگر 

 TPDذوشاني بسیار خوبي با نمودار مکانیسم ذیشنهادی ما تطابق و هم سازیشبیهحاصل از  TPDبینید نمودار مي 1 در شکل

 .]4[ حاصل از آزمایش تجربي دارد
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 جدول 1: مکانیسم پیشنهادی و دادههای سینتیکی مربوطه

)  ʋ مراحل واکنش مرحله
𝟏

𝑺
) Ea (kJ/mol) 

1 CH3CH2OD + *   → CH3CH2OD
(ads)

 
23/0 ×10
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00/0  

2 CH3CH2OD
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 →CH3CHOD
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3 CH3CHOD
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→CH3CHO
(ads)

+ D(ads) 
20/6 ×10
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4 CH3CHO
(ads)

→CH3CO
(ads)

+ H(ads) 
1/01×10

14
 

45/28  

5 CH3CO
(ads)

→ CH3(ads)+CO
(ads)

 
5/31×10

15
 

73/124  

6 CH3(ads)+H
(ads)

 →CH4(ads)
 

1/00×10
14

 
97/53  

7 H(ads) +  H(ads)→H2(des) +  2* 
9/80×10

14
 

59/96  

8 H(ads) +  ∗ → ∗  +   H
(ads)

 
00/1 ×10
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60/37  

9 CO(ads)→ CO(des)+ * 
00/30 ×10

12
 

62/94  

10 CO(ads) +  * → ∗  +  𝑪𝑶(𝒂𝒅𝒔) 00/1 ×10
3
 

77/5  

11 H(ads) + D
(ads)

→ HD(des) +  2* 
5/00×10

12
 

94/96  

12 D(ads) + D
(ads)

 → D2(des) +  2* 
5/00×10

13
 

94/96  
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