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 چكيده

و  HO+CO2H ،2 HO+CHO3CH ،3HO +CHO3CH 2هاي واكنشنامه، جزييات سازوكار در اين پايان

3O+CHO3CH  پتانسيل حالت پايه از دو ديدگاه ترموديناميكي و سينتيكي بررسي شده بر اساس سطح انرژي

با  B3LYPاي در سطح محاسبه DFTها با تكنيك هاي درگير در اين واكنشي گونهاست. ساختار همه

 2003با استفادده از نرم افزار گوسين  G(3df,3pd)++311-6و  G(2df,2p)+311-6هاي مجموعه پايه

با  CCSD(T)اي ها در سطح محاسبهها در اين واكنشراي افزايش دقت، انرژي تمام گونهبهينه شده است. ب

 دست آمده است.به B3LYPي مدل استفاده از ساختارهاي بهينه شده

ها مورد بررسي قرار گرفت. در آن GΔ ابتدا محصولات محتمل هر واكنش شناسايي شده وبراي هر واكنش، 

هاي گذار، ها و حالتدست آمدند. با استفاده از اين حدواسطهاي گذار ممكن بهلتها و حاادامه تمام حدواسط

مسير انجام هر واكنش روي سطح انرژي پتانسيل حالت پايه رسم شده است. پارامترهاي  -نمودار تغييرات انرژي

ترموديناميكي براي مسيرهاي هر واكنش در دماي معمولي محاسبه شده و در نهايت، با استفاده از نرم افزارهاي 

Gpop و Ssumesي هاي ياد شده در يك گسترهيك از واكنش ترين مسير هر، ثابت سرعت براي مطلوب

 دمايي محاسبه شده است.
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تري اكسي، مولكول اوزون و در اين فصل شرح اجمالي در مورد راديكال هيدروپروكسيل، راديكال هيدروژن

چنين برخي از اوليه و همه عنوان مواد تركيبات آلي فرار موجود در جو، از قبيل فرمالدهيد و استالدهيد ببعضي 

 . داده مي شود محصولات

HOx ي هاگونه 1-1  

هاي فرد پيوندي است. شود كه داراي تعداد الكترونه ميراديكال آزاد به اتم فعال يا قسمتي از يك مولكول گفت

هاي فعال، عمركوتاهي در جو نقل و انتقالات شيميايي دخيل هستند، اين گونه ها در بيشتراگرچه راديكال

، ۲O۵H2C :ها سروكار داريم عبارتند ازهاي متداولي كه در جو با آنهاي كم دارند. راديكالتر و غلظتپايين

O۳CH ،۳NO ،ClO ،Cl ،OH،2HO  .و غيره 

راديكال هيدروپروكسيل 1 -1 -1  

ي يك شدهدار ، شكل پروتوناستراديكال هيدروپروكسيل كه با عنوان راديكال پروكسيل نيز شناخته شده 

 . شوداست. هيدروپروكسيل از انتقال يك پروتون به يك مولكول اكسيژن تشكيل مي 2HO سوپراكسيد با فرمول

-راديكال هيدروپروكسيل در تعادل با آنيون سوپراكسيد ( ،در محلول آبي
2O( .معادله است) 1 -1( 

O2
−

 (aq) + H2O (aq)  HO2 (aq) + OH−
 (aq)                       ) 1 -1معادله(  

pKa 1[است 88/4شدن/ دي پروتونه شدن ذكر شده برابر با  دارواكنش تعادلي پرتون[.                            

0Fاز هرسوپراكسيد موجود در سيتوسل% 3/0در نتيجه حدود

 خلافبر دار است.به صورت پرتونيك سلول نوعي  1

هاي هيدروپروكسيل در شماري از واكنش رود، راديكالعنوان كاهنده بكار ميبه  اًعمدتكه آنيون سوپراكسيد 

 كند.عنوان اكسنده عمل ميبه  مهم زيستي

، استپايين  دي الكتريك هوا نسبتاً دارد و ثابت pKaر بسزايي بر روي اثاز آنجا كه ثابت دي الكتريك 

فوتوشيميايي اغلب به صورت راديكال هيدروپروكسيل در اتمسفر حضور دارد.  از طريق سوپراكسيد توليد شده

                                                            
1-Cytosol 
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ريب اتمسفر از طريق تخ "زكنندهتمي"خاطر فعال بودن راديكال هيدروپروكسيل، اين راديكال به عنوان هب

بل كند. همين طور اهميت شيمي راديكال هيدروپروكسيل در فرايند شيميايي زمين قاهاي آلي عمل ميآلاينده

ها در ترپوسفر، باعث تخريب لايه اوزون در از اكسيداسيون هيدروكربنشده  وليدهيدروپروكسيل ت توجه است.

ه عنوان يك حامل هاي سوختن و اتمسفري، راديكال هيدروپروكسيل بواكنش در]. 1شود[مياستراتوسفر 

ل هيدروكسيل از عناصر اصلي راديكاي فعال است كه همراه با هيدروپروكسيل يك گونهكند. راديكالي عمل مي

شدن اكسيد نيتريك به نيتريك دي اكسيد و در نهايت تشكيل اوزون در هاي زنجيري راديكالي در اكسيدواكنش

 .]2رود[ي هيدروژن پراكسيد به شمار ميدهچنين راديكال هيدروپروكسيل از منابع عمهم ترپوسفر است.

ي هايكال هيدروپروكسيل يك تركيب ناپايدار مهم در احتراق سوختراد: ترموشيمي راديكال هيدروپروكسيل

) 2-1( معادله ايست شيميايي است. نسبت شاخههاي زييندآاتمسفري و فر نوركافتهاي هيدروكربني، چرخه

با مقدار آنتالپي تشكيل راديكال هيدروپروكسيل رابطه كه  ها دارداهميت زيادي در مكانيسم سوختن هيدروكربن

 كند.برقرار مي

H (g) + O۲ (g)  HO۲ (g)  OH (g) + O (g)               )2 -1 معادله(  

تخمين نظري در مورد آنتالپي تشكيل راديكال هيدروپروكسيل موجود است. اين نتايج كه بر اساس محاسبات 

CCSD(T)/aug-cc-p CV5Z  ،استفاده از اشكال آنتالپي تشكيل راديكال هيدروپروكسيل با انجام شدند

 ].3گوناگون واكنش تخمين زده شد[

∆f Hº0 =3.66 ± 0.10 kcal/mol 

∆f Hº298 =2.96 ± 0.10 kcal/mol 

 )۳HO(اكسيتريراديكال هيدروژن 1-1-2

-هاي سطح و فازهاي متراكم اتمسفري شركت ميراديكال هيدروژن تري اكسي به عنوان حدواسط در فرآيند

ي پايداري ترموديناميكي بر روي اين راديكال نشان دادند كه هيدروژن هاي نظري اوليهبيني. پيش]4-8[كند
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هاي هيدروژن تري م، گونه1999. به هر حال در سال ]10و9[است 2OH + Oصورت تري اكسي راديكال به

شده  داردوباره يونيزه كردن اوزون پرتون -سازيسنجي جرمي و خنثيصورت تجربي از طريق طيفاكسي به

داراي انرژي در حدود  HO-OO، پيوند 3HOدهد كه درسنجي نشان ميمطالعات طيف .]11[مشاهده شدند

۱kcalmol-6  از 66است. بر اين اساس پيشنهاد شد حدود %OH  در مناطق سردتر اتمسفر (تروپوسفر) به

۳HO م انجام شد، انرژي پيوند 2007]. همچنين تحقيقاتي كه در سال 12شود[تبديل ميHO-OO  را در

راديكال هيدروژن تري ساختار سيس و ترانس براي  ]. دو12كردند [بيني كيلو كالري بر مول پيش 12/6حدود 

FTMWم بر اساس مطالعات 2005پيشنهاد شده است. در سال  اكسيد 1F

و  ۳HOهاي چرخشي خالص طيف 1

۳DO]13، احتمال وجود ايزومر ترانس بيشتر از سيس گزارش شده است .[ 

2Fپابلو

كيلو كالري بر مول  1/7را بر اساس واكنش زير حدود  ۳HOم آنتالپي تشكيل 2002و همكاران در سال  2

  ]:45كلوين تخمين زدند [ 298در دماي 

HOOOH (g) + OH (g)  HOH (g) + HO۳ (g)                                 )3 -1 معادله(   

ها را در سطح بالاي محاسباتي مورد بررسي قرار دادند. آن ۳HOم ساختار 2008و همكارنش در سال 3وارنر

 ]:15نتايج زير را گزارش كردند [

R (O-O) = 23/1                                R (O-O*) = 59/1  

R (O-H) = 969/0                           Θ (O-O-O*) = 8/109                   Θ (O-O-H) = 0/97  

)R  نماد طول پيوند بر حسب آنگستروم وΘ .نماد زاويه داخلي بر حسب درجه است( 

                                                            
1- Fourier-transform microwave 
-2  Pablo A. Denis 
-3  Mychel E. Varner 
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3Fاكسيژن در راديكال هيدروژن تري اكسي براي ايزومر ترانس توسط آنگلادا -پيوند اكسيژن

] 16و همكارانش[ 1

 آورده شده است. 1-1اي مختلف بررسي شده است و نتايج اين محاسبات در جدول در سطوح محاسبه

  اكسيژن در ايزومر ترانس راديكال هيدروژن تري اكسي با مقدار تجربي -ي اكسيژني طول پيوند محاسبه شدهمقايسه 1 -1جدول 

A central O—O bond length for trans HOOȮ هانتايج داده  
B3LYP/6-311++G(3df,3pd) 543/1  
CASPT2(19,15)/aug-cc-pVTZ 682/1  
CASSCF(19,15)/aug-cc-pVTZ 688/1  
Experimental data 674/1  

 (طول پيوند بر حسب واحد آنگستروم گزارش شده است)

تري اكسي بر راديكال هيدروژنتوان نتيجه گرفت كه ساختار الكتروني ها با مقدار تجربي مياز بررسي داده

 اينسبت به سطح محاسبه )CASSCF )multi-referenceو  CASPT2اي هاي محاسبهاساس روش

B3LYP )single-reference (تر هستنددقيق.  

 )3O(مولكول اوزون 1-2

ترين گازهاي است. اوزون يكي از مهم 3Oهاي اكسيژن با فرمول شيميايي اوزون يا تري اكسيژن يكي از آلوتروپ

ي ها، حيوانات و گياهان دارد ولي در لايهاتمسفر است. لايه اوزون در لايه پاييني جو اثرات مضري براي انسان

]. اوزون يك گاز آبي 18و17كند[هاي مخرب به زمين جلوگيري ميفوقاني بسيار سودمند است و از ورود تابش

كلريدكربن، از حلاليت بيشتري نسبت به حلال قطبي مانند هاي غيرقطبي مانند تتراكم رنگ است كه در حلال

-كلوين به -193كلوين اوزون متراكم شده و به رنگ آبي تيره و در دماي  -112آب برخوردار است. در دماي 

دست آمده، آيد. بر اساس شواهد تجربي كه از طيف سنجي ماكروويو بهشكل جامد بنفش سياه رنگ در مي

آنگستروم و  O-O ،227/1ي بين (شبيه مولكول آب) به طوري كه فاصله v2C با تقارن اوزون مولكول خميده

دارد و داراي  sp2]. اتم مركزي در اوزون، هيبريد 19درجه گزارش شده است[ O-O-O 78/116ي بين زاويه

                                                            
-1  Josep M. Anglada 
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رزونانسي ]. اوزون ساختار 20است[D53/0يك جفت الكترون تنها است. اوزون يك مولكول قطبي با قطبيت 

 5/1طوري كه يك طرف داراي پيوند يگانه و طرف ديگر پيوند دوگانه و در نتيجه داراي مرتبه پيوند دارد به

 ].21شود[هاي بالا ناپايدار و به مولكول اكسيژن تبديل مياست. اوزون يك اكسنده بسيار قوي است و در غلظت

2O۳ (g)  3O2 (g)                                                           )4 -1 معادله(  

% وزني اوزون، احتمال 10هاي بالاي در غلظت رود.با افزايش دما و فشار واكنش با سرعت بيشتر پيش مي

 ].22يابد[احتراق اوزون افزايش مي

 VOCs(4F1(تركيبات آلي فرار 1-3

كه فشار بخار قابل توجهي دارند. اين تركيبات بر روي  شودگفته ميتركيبات آلي فرار به تركيبات شيميايي آلي 

شوند هاي انساني توليد ميگذارند. تركيبات آلي فرار از طريق فعاليتها تأثير ميمحيط زيست و سلامتي انسان

طور ها كه بهها و كلروكربنئوروكربنكلروفلوچنين ند. همها هستها و عايقها، رنگحلال هاترين منبع آنكه مهم

. ]23[كنندشوند، تركيبات ياد شده را توليد ميهاي خنك كننده استفاده ميها و سيستموسيعي در شوينده

ترين منبع زيستي توليد اين تركيبات هستند كه بوي قوي بسياري از گياهان علاوه بر اين، گياهان هم مهم

5F. بعضي از اين تركيبات آلي فرار مانند استايرن]24[مين تركيبات استناشي از ه

6Fو ليمونن (وينيل بنزن) 2

-مي 3

7Fي جديد و آئروسلتوانند با اكسيدهاي نيتروژن يا اوزون واكنش دهند تا محصولات اكسيد شده

هاي نوع دوم 4

-. آلدهيدها جزء تركيبات اكسيژن]25[دود بسيار مهم هستندطور كلي اين تركيبات در توليد مهتوليد كنند. به

 شود. دار آلي فرار هستند. در اين تحقيق، به بررسي دو گونه از اين تركيبات، فرمالدهيد و استالدهيد پرداخته مي

                                                            
-1  Volatile organic compounds 

2- Styrene or Vinyl benzene 
-3  Limonene 

4- Aerosol 
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 يدهاهآلد ترين عضو گروه يد، گازي با بوي تند است. اين تركيب سادههفرمالد :)HCHO(فرمالدهيد  1-3-1

در  "باتلر الكساندر" يد اولين بار توسط دانشمند روسي به نامهاست. فرمالدHCHO فرمول شيميايي آن و بوده

شود. در دود حاصل از  ايجاد مي كربن آساني از احتراق ناقص تركيبات حاوي به گاز اينكشف شد.  م1859

ها و شود. به غير از اين، دود حاصل از اگزوز اتومبيلمي يد وارد جوهها، حجم زيادي از فرمالدسوزي جنگل آتش

 با اكسيژن واكنشطور طبيعي در اتمسفر از هيد بهفرمالدهستند.  يدهفرمالد ريم داراي مقاديدود سيگار ه

برخي از  چنين از فرآيند متابوليسمشود. هم يها در اثر نور خورشيد حاصل مكربنو ساير هيدرو متان

يد با اينكه در دماي اتاق به صورت گاز است، اما هفرمالد د.شويد توليد ميهها هم مقدار اندكي فرمالدنهيدروكرب

شود. عرضه مي فرمالين درصد به نام 37به صورت محلول آبي  يد معمولاًهشود. فرمالدبه خوبي حل مي آب در

فرمالين داراي  متصل به هم است. معمولاً HCHO ، شامل مونومرهاي كوچكشده پليمريزه يد در آب،هفرمالد

دها دارد. با يد خواصي مانند ساير آلدهيهاست. فرمالد پليمريزاسيون براي محدود كردن متانول اندكي درصد

 بنابراينيد يك الكتروفيل قوي است. هفرمالد. يدها استهپذيرتر از ساير آلد  واكنش اين تفاوت كه معمولاً

-خود واكنشيك  ،وارد واكنش افزايشي الكتروفيلي شود. در حضور كاتاليزورهاي بازي هاآلكن تواند با مي

طور برگشت هيد بهفرمالد .دنكتوليد مي فرميك اسيد نمكو  متانولو  انجام داده روكانيزا كاهش -سايشكا

كند. مي اكسان يا پليمر خطي پلي اكسي متيلن تري 1و  2و  5اي  مر حلقه يشده و توليد تر پليمريزه پذير 

 .يابد آل انحراف قانون گازهاي ايده طور اساسي ازهيد بهشود كه رفتار گاز فرمالدباعث مي پليمرها اينتشكيل 

-يك مجو اكسيد شده و تشكيل اسيد فرمي اكسيژن آساني بايد بههين، فرمالدايدر فشار بالا يا دماي پ ويژههب

داري هاي مهر و موم شده نگههايي با دربيد بايد در بطريهفرمالد دهد. براي جلوگيري از اين واكنش، محلول 

يا مخلوط  فلزي نقره ازشود. معمولا متانول تهيه مي كاتاليزوري اكسيداسيونيد در صنعت از هفرمالد. شود

در صورت استفاده از اكسيد آهن و موليبدن به . شودبه عنوان كاتاليزور استفاده مي موليبدن واكسيد آهن 

يد هگراد واكنش داده و طبق واكنش زير فرمالد درجه سانتي 400دماي  عنوان كاتاليزور، متانول با اكسيژن در

 : كند مي توليد

http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%AF%D8%A7%D8%B2
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%AF%D8%A7%D8%B2
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%DA%98%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%DA%98%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%86%D9%87%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%86%D9%87%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A2%D8%A8
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A2%D8%A8
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D9%84%DA%A9%D9%84
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D9%84%DA%A9%D9%84
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A2%D9%84%DA%A9%D9%86%D9%87%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A2%D9%84%DA%A9%D9%86%D9%87%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%D8%AF%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86-%D8%A7%D8%AD%DB%8C%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%D8%AF%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86-%D8%A7%D8%AD%DB%8C%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%D8%AF%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86-%D8%A7%D8%AD%DB%8C%D8%A7
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D9%84%DA%A9%D9%84
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF+%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%88%DA%A9%D8%B3%DB%8C%D9%84%DB%8C%DA%A9
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF+%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%88%DA%A9%D8%B3%DB%8C%D9%84%DB%8C%DA%A9
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D9%86%D8%AF+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1%DB%8C%D8%B2%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D9%BE%D9%84%DB%8C%D9%85%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%DA%98%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%DA%98%D9%86
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%A9%D8%A7%D8%AA%D8%A7%D9%84%DB%8C%D8%B2%D9%88%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%DA%A9%D8%A7%D8%AA%D8%A7%D9%84%DB%8C%D8%B2%D9%88%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%86%D9%82%D8%B1%D9%87
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%86%D9%82%D8%B1%D9%87
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CH3OH (g) + 
1
2
 O2 (g)   HCHO (g) + H2O (g)                                                          )5 -1 معادله(  

واكنش، همزمان  دوشود. در اين فرايند گراد استفاده مي سانتي درجه 650كاتاليزور نقره معمولا در دماي حدود 

 : است بالا به آن اشاره شد و واكنش دوم هيدروژن زدايي از متانول اول كه در شوند. واكنشانجام مي

CH3OH (g) HCHO (g) + H (g)                                                                                     )6 -1 معادله(  

چنين شود. هم عنوان محلول ضدعفوني كننده استفاده ميهب هاباكتري يد به علت از بين بردن بيشترهاز فرمالد

پليمر  يد در توليدهترين استفاده فرمالد عمدهگيرد.  بيولوژيكي مورد استفاده قرار مي هاي براي نگهداري از نمونه

-ايجاد مي ملامين و اوره ،فنل يد باهيد، از واكنش فرمالدههاي فرمالدو ساير تركيبات شيميايي است. رزين

هاي لايي، در ساخت اسفنج هاي سه هاي چسبناك در توليد تختهعنوان رزينهب شوند. اين مواد معمولاً

ديگر مانند بسياري از  شيميايي مواد يد در توليدهفرمالدد. هاي عايق كاربرد دارنو توليد اسفنج گيري شده قالب

از  .شودكاربرد دارد، استفاده مي منفجره مواد سازي و توليدرنگ ال كه در هاي چند عاملي مثل پنتا تريالكل

كه در  تاناوره پلي تركيبات مهمي مثل را نام برد كه در تهيه فنيل متان دي توان يد ميهديگر مشتقات فرمالد

يد و ساخت مواد ههاي فنل فرمالدكه در رزين آمين هگزا متيلن تترا (اسفنج) كاربرد دارد و ساخت رنگ و فوم

، لايي مانند تخته سه ،يد در ساخت بسياري از موادههاي فرمالدبه دليل اينكه رزين. شود مياستفاده  منفجره

، بنابراينكنند. مي آزاد يدهزمان به آرامي فرمالد اين مواد در طول، شونداي و فوم استفاده ميهاي افشانهاسفنج

ن در هواي خانه آ ppm 1/0هاي بالاي ي درون خانه است. غلظتهاي هوا آلاينده ترينيد يكي از مهمهفرمالد

. شودسوزش در ناي و مشكل شدن تنفس مي درد و احساسچشم، آسيب به غشاي مخاطي، سر باعث سوزش

تبديل شده، با نفوذ  يد در بدن به اسيد فرميكهتواند منجر به مرگ شود. فرمالديد ميهنوشيدن محلول فرمالد

م يبيهوشي، كما و امكان مرگ از علاو بريده،  هاي تندنفس. شودآن مي ي، باعث بالا رفتن اسيديتهبه خون

 هايتواند موجب ايجاد تغيير در پروتئين يد در بدن ميهاست. فرمالد يدهنوشيدن مقدار زيادي محلول فرمالد

DNA اند، در طول زندگي خود بهگرفتهيد قرار هزهاي بالاي فرمالدآزمايشگاهي كه در معرض د شود. حيوانات 

http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A8%D8%A7%DA%A9%D8%AA%D8%B1%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A8%D8%A7%DA%A9%D8%AA%D8%B1%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D9%86%D9%84
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D9%86%D9%84
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D9%88%D8%B1%D9%87
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%A7%D9%88%D8%B1%D9%87
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%85%D9%88%D8%A7%D8%AF+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%85%D9%88%D8%A7%D8%AF+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
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هاي پايين دهند كه غلظت مي اند. با اين همه برخي مطالعات نشان هاي پيشرفته در ناي و گلو مبتلا شدهرطانس

يد را در هزا نيست. اما فرمالداند، عامل سرطان مواجه لايي با آن هاي تخته سه يد كه كارگران كارخانههفرمالد

 .كنند بندي مي انسان طبقه زاهاي احتمالي در سرطان يرده

 )CHO3CH( مولكول استالدهيد 1-3-2

با بوي بسيار تند، قابل اشتعال با فراريت بالا در دما و فشار اتاق است. فرمول شيميايي  رنگاستالدهيد مايعي بي

گيرد هاي شيميايي مورد استفاده قرار مياستالدهيد در طيف وسيعي از واكنش است. CHO3CHاستالدهيد، 

براي فرايندهاي تجاري مفيد هستند. مصارف تجاري استالدهيد شامل توليد اسيد استيك،  هاكه بسياري از آن

هاي متفاوتي از قبيل انيدريد استيك، پيريدين، اتيل استات، آلكيل آمين و اسيد لاكتيك است. استالدهيد با نام

ترين خواص فيزيكي ي از مهمآلدهيد استيك، اتانال، آلدهيد اتيل و متيل فرمالدهيد نيز شناخته شده است. برخ

 شود.) مشاهده مي2-1استالدهيد در جدول (

 خواص فيزيكي استالدهيد )2-1جدول (

 

 

 

 

 

 

رود كه در حين توليد، استفاده، گيرد. احتمال مياي در صنعت مورد استفاده قرار ميطور گستردهاستالدهيد به

ها يا هواي پيرامون انتشار يابد. منابع استالدهيد عبارتند از: نقل و ذخيره سازي آن، استالدهيد در پسابوحمل

چنين هم كنند.ها استفاده ميهاي فسيلي، چوب يا زبالههاي برق كه از سوختسوخت موتورها و نيروگاه احتراق

 خواص فيزيكي مقادير
06/44  وزن مولكولي 
8/20  0c نقطه جوش 

c50/123- نقطه ذوب 
00/38- c نقطه اشتعال 

52/1  چگالي بخار 
740mm Hg فشار بخار 

40/18 c در79/0 وزن مخصوصدانسيته/    
1ppm= 8/1 mg/m3 ضريب تبديل 
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وكاغذ، استالدهيد هاي توليد چوب هاي سيمان و كارخانهها، كوره، پالايشگاهت و گازاستخراج نفهاي در فرآيند

  شود.توليد مي

 بررسي برخي از محصولات 1-4

 3O2H و 2O2H هايمولكول 1-4-1

 )2O2H(هيدروژن پراكسيد  -الف

يك مايع شفاف با گرانروي بيشتر از آب است. از نظر ظرفيت اكسيد كنندگي اين تركيب هيدروژن پراكسيد، 

هاي ديگر اكسيژن است. هيدروژن پراكسيد به عنوان يك معرف سفيد كننده و تميز كننده بسيار بالاتر از گونه

 ]. 26گيرد[ها مورد استفاده قرار ميموشكچنين در سوخت است و هم

است. با وجود كايرال بودن، اين تركيب  2Cيك ساختار غير مسطح با تقارن  2O2Hساختار پذيرفته شده براي 

8Fتحت راسميزه شدن

) زير ساختار هيدروژن پراكسيد در دو فاز گازي و جامد 1-1سريع قرار دارد. در شكل ( 1

 نشان داده شده است.

 

 در فاز گازي 2O2Hدر فاز جامد                                        ساختار 2O2 Hساختار                     

 ساختار هيدروژن پراكسيد در فازهاي جامد وگاز 1-1شكل 

هاي آب، خواص متفاوتي نسبت به دليل تشكيل پيوند هيدروژني با مولكولهيدروژن پراكسيد محلول در آب به 

 دهند.حالت خالص خود دارد. هيدروژن پراكسيد و آب يك مخلوط اوتكتيك تشكيل مي

                                                            
1- Racemization 
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شود. اين واكنش از لحاظ خودي به آب و اكسيژن تفكيك ميطور خودبههيدروژن پراكسيد در اثر واكنش زير به

  ترموديناميكي مطلوب است.

2H2O2 (g) 2H2O (g) + O2 (g) (∆H= 2/98  kJ/mol)                               )7 -1 معادله(  

 )3O2H(تري اكسيدان  -ب
 3O2Hهيدروژن تري اكسيد يك مولكول ناپايدار با فرمول شيميايي دي د ياتري اكسيدان، هيدروژن تري اكسي

  است. HOOOHيا 

-هيدروژن پراكسيد يا از الكتروليز آب بهتري اكسيدان در مقادير كم، اما قابل تشخيص، در اثر واكنش اوزون با 

هاي آلي در دماي پايين منجر به تشكيل هاي كاهنده آلي در انواع حلالآيد. واكنش اوزون با معرفدست مي

تري اكسيدان  )ROOOHاكسيدها (شود. همچنين در اثر تفكيك هيدروتريتري اكسيدان در مقادير زياد مي

 ].27شود[تشكيل مي

طوري كه طول پيوند داراي ساختار مورب خطي است به HOOOHدهد كه ليل طيفي نشان ميتجزيه و تح

O-O  كوتاهتر از پيوندO-O تر از هيدروژن پراكسيد است در هيدروژن پراكسيد است. اين تركيب كمي اسيدي

 ].28شود[تفكيك مي -HOOOو  +Hو به 

 )RCȮ(راديكال آسيل1-4-2

آلدهيدها كه از طريق حذف هيدروژن از گروه آسيل توسط راديكال هيدروكسيل واكنش راديكال هيدروكسيل با 

 شود. گيرد، منجر به توليد راديكال آسيل ميصورت مي

OH (g) + RCHO (g)            H۲O (g) + RĊO (g)                                              )8 -1 معادله(  

هيدروپروكسيل مانند راديكال هيدروكسيل به عنوان اكسنده عمل كرده و سبب تشكيل در اين تحقيق، راديكال 

 شود. راديكال آسيل مي

 (RC(O)OȮ)راديكال پروكسي آسيل 1-4-3


