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Introduction
The combustion of fossil fuels containing organosulfur 
compounds leads to the emission of toxic gases such 
as SOx, which contribute to environmental issues like 
acid rain, photochemical smog, equipment corrosion, 
and reduced fuel quality [1]. The most straightforward 
approach to mitigate these problems is to reduce the 
sulfur content in fuels. Among the most resistant 
sulfur compounds are thiophenic structures such as 
dibenzothiophene (DBT) [2]. Among the various 
desulfurization methods, biodesulfurization (BDS) 
is of particular interest due to its environmental 
compatibility. In this process, microorganisms utilize 
sulfur from organosulfur compounds for growth 
through a specific 4S pathway, converting DBT 
into 2-hydroxybiphenyl (2-HBP) and sulfite [1, 2]. 
Numerous bacterial strains have been studied for 
their BDS potential, and recent research has reported 
diverse findings [3]. This study focuses on modeling 
and simulation of the biodesulfurization process to 
quantitatively analyze key parameters such as biomass 
concentration, substrate consumption, and product 
formation.

Materials and Models
Modeling and Simulation of the Biodesulfurization 
Process
Experimental investigation of the biodesulfurization 
(BDS) process is often associated with high cost, 

extended duration, and significant uncertainty. 
Accordingly, the development of accurate, dynamic, 
and physically meaningful models serves as an 
effective strategy for performance analysis, process 
design, optimization, and control [4]. In this study, a 
comprehensive modeling framework was established 
to describe the kinetics of biomass growth, sulfur 
substrate consumption, and product formation.
Bacterial growth was modeled using both exponential 
and logistic formulations to capture the dynamic 
behavior across the growth and death phases. To 
estimate the specific growth rate (μ), ten well-known 
substrate-dependent kinetic models—such as Monod, 
Haldane, Aiba, Andrews, and others—were employed 
to represent the relationship between μ and substrate 
concentration accurately. Substrate consumption was 
modeled based on the Luedeking-Piret equation, 
accounting for biomass synthesis, maintenance, 
and product formation. Product formation kinetics 
were also formulated using a modified Luedeking-
Piret model that incorporates a product inhibition 
term to account for the self-limiting effect of 2-HBP 
accumulation during the process.
Two separate simulation packages were developed, 
each consisting of ten scenarios corresponding to the 
different μ models. Each scenario comprised a set of 
ordinary differential equations, which were solved 
using the fourth-order Runge-Kutta method (ode45) in 
MATLAB R2024b. Model performance was validated 
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using experimental data reported by Chen et al. [5], 
in which Mycobacterium was cultivated on DBT, and 
2-HBP production was monitored over 85 hours. Model 
parameters were estimated through nonlinear fitting to 
experimental data, and the predictive accuracy of each 
scenario was quantitatively assessed.

Results and Discussion
All exponential model scenarios successfully 
captured the overall process trends; however, the 
Edward and Blackman models showed lower 
predictive performance than the other models. This 
underperformance may be attributed to the linear 
structure of the Blackman model and the purely 
exponential formulation of the specific growth rate 
in the Edward model. Moreover, the other nonlinear 
models demonstrated satisfactory predictive accuracy. 
For a more precise comparison, the SSE was calculated 
for the biomass, product, and substrate concentrations 
in each scenario. Based on the SSE values, the models 
were ranked in terms of accuracy as follows: Webb > 
Aiba > Andrews > Monod > Yano > Haldane > Moser 
> Hinshelwood > Edward > Blackman.
Overall, the exponential simulation package 
outperformed the logistic simulation package, with 
the Webb model identified as the optimal choice for 
modeling the process. This model effectively captures 
variations in substrate concentration and the inhibitory 
effects of the substrate on bacterial growth and death. 
Although the simulations were based on a specific 
bacterium and substrate, the framework can be 
extended to other biodegradation processes involving 
different microorganisms and substrates.

Conclusions
Biodesulfurization is an efficient, cost-effective, 
and environmentally friendly method for removing 
thermally resistant sulfur contaminants. Modeling 
serves as an essential tool for evaluating key process 
parameters such as biomass growth, pollutant 
degradation, and product formation. The results 
demonstrated that all proposed models effectively 
predicted the overall process trends; however, 
exponential models exhibited higher accuracy 

compared to logistic models. Among the exponential 
models, the specific growth rate model by Webb 
showed the best performance with the lowest error. 
These findings provide valuable insights for the 
design and optimization of both laboratory-scale and 
industrial biodesulfurization processes.

Nomenclatures
DBT: Dibenzothiophene 
BDS: Biodesulfurization 
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گوگـردزدایی  فرآینـد  سینتیـکی  مدل سـازی 
زیسـتی از سـوخت های فسیلی با سـویه باکتریایی

چكيده

گوگــردزدایی زیســتی یــیک از روش هــای نویــن و کارآمــد جهــت حــذف ترکیبــات گوگــردی مقــاوم موجــود در ســوخت های فسیــلی 
ــد  ــدی فرآین ــه مدل ســازی و شبیه ســازی قســمت های کلی ــا اســتفاده از مکیروارگانیســم های خــاص میباشــد. در پژوهــش حاضــر ب ب
گوگــردزدایی زیســتی نظیــر روندهــای رشــد و مــرگ باکتریــایی، نــرخ مصــرف سوبســترا و نــرخ تولیــد محصــول پرداخته شــده اســت. 
ــود،  ــای مون ــایی )مدل ه ــژه باکتری ــد وی ــرعت رش ــدل س ــراه ده م ــتیک به هم ــایی و لجس ــیک نم ــای سینتی ــتا از مدل ه ــن راس در ای
هالــدان، آیبــا، هینشــلوود، ادوارد، یانــو، بلــک مــن، اندریــوس، مــوزر و وب(، بــرای توصیــف رشــد و مــرگ تــوده زیســتی اســتفاده گردید. 
همچنیــن بــرای توصیــف نــرخ مصــرف سوبســترا و نــرخ تولیــد محصــول ایجاد شــده در فرآینــد، از مــدل لودکینگ-پیــرت استفاده شــد. 
ــایی، ســرعت  ــرگ باکتری ــبی از مدل هــای سینتیــک رشــد و م ــه شــامل ترکی ــف مدل ســازی ک ــا، بیســت ســناریو مختل ــن مبن ــر ای ب
ــا داده هــای آزمایشــگاهی  رشــد ویــژه، نــرخ مصــرف سوبســترا و نــرخ تولیــد محصــول میباشــد پیاده ســازی گردیــد. ایــن ســناریوها ب
ــد  ــه تولی ــر ب ــه منج ــوم، ک ــویه مایکوباکتری ــط س ــترا توس ــوان سوبس ــن )DBT( به عن ــه دی بنزوتیوف ــرای تجزی ــالات ب ــود در مق موج
ــابی و اعتبارســنجی شــدند تحلیــل آمــاری نشــان میدهــد  2-هیدروکسیبیفنیــل )HBP-2( به عنــوان محصــول نهــایی میشــود، ارزی
ــاق  ــن انطب  R2 از بهتری

mean = 0/976 و RMSEtotal= 0/16 ،SSEtotal= 0/087 ــا ــدل وب ب ــای م ــر مبن ــایی ب ــای بســته نم ــه پیش بینیه ک
بــا کمتریــن میــزان خطــا نســبت بــه داده هــای آزمایشــگاهی برخــوردار اســت. از ســناریوی مذکــور میتــوان بــرای طــراحی و راه انــدازی 

ــلی اســتفاده نمود. ــاوم از ســوخت های فسی ــردی مق ــات گوگ ــه زیســتی ترکیب ــای تجزی واحده

ــویه  ــن، س ــژه، دی بنزوتیوف ــد وی ــرعت رش ــازی، س ــازی و شبیه س ــتی، مدل س ــردزدایی زیس ــدي: گوگ ــات كلي كلم
ــوم. مایکوباکتری
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مقدمه 

ــات آلی  ــاوی ترکیب ــلی ح ــوخت های فسی ــراق س ــا احت ب
ــه  ــد ک ــر میگردن ــمی SOx منتش ــای س ــرددار گازه گوگ
تهدیــد جــدی زیســت محیطی بــه حســاب میآینــد. ایــن 
ــایی،  ــه دود فتوشیمی ــاد م ــر ایج ــمی علاوه ب ــای س گازه
مولــد بــارش باران هــای اسیــدی نیــز میباشــند ]1 
ــود  ــرددار موج ــات آلی گوگ ــر، ترکیب ــوی دیگ و 2[. از س
ــزات و  ــوردگی تجهی ــث خ ــلی باع ــوخت های فسی در س
همچنیــن تأثیــرات منــفی بــر فرآینــد پالایــش و کیفیــت 
نهــایی ســوخت میشــوند. از ایــن رو ســاده ترین راه 
بــرای غلبــه بــر معــضلات ذکر شــده، نظــارت بــر کیفیــت 
ســوخت از طریــق کاهــش دادن میــزان ترکیبــات گوگردی 
موجــود در آن اســت ]3 و 4[. از مهم تریــن ترکیبــات آلی 
گوگــرددار موجــود در ســوخت های فسیــلی نظیــر بنزیــن 
و گازوییــل میتــوان بــه دی ســولفیدها، مرکاپتان هــا، 
اشــاره  تیواترهــا  و  تیوفن هــا  ســولفون ها،  تیول هــا، 
ــن،  ــامل تیوف ــه ش ــا ک ــان، تیوفن ه ــن می ــت. از ای داش
مشــتقات  و   )DBT( دی بنزوتیوفــن   ،)BT( بنزوتیوفــن 
آن هــا هســتند از مقاوم تریــن ترکیبــات گوگــردی در 
ــقی میشــوند  ــای حــرارتی تل ــه طی فرآینده ــر تجزی براب
ــر  ــفی نظی ــردزدایی مختل ــای گوگ ــروزه از روش ه ]5[. ام
هیــدروژنی )HDS(، اکســایشی )ODS(، جذب ســطحی 
)ADS(، اســتخراجی )EDS(، زیســتى )BDS( بــرای حذف 

فسیــلی  ســوخت هاى  از  گوگــردی  مقــاوم  ترکیبــات 
ــای  ــامی روش ه ــان تم ــت ]6-9[. از می بهره گرفته شده اس
مذکــور تنهــا روش گوگــردزدایی زیســتى، کاملا ســازگار با 
ــن روش مکیروارگانیســم ها  محیط زیســت میباشــد. در ای
ــرد دار  ــای آلی گوگ ــب آلاینده ه ــلی را در تخری ــش اص نق
ایفــا میکننــد. آنهــا رباي ردش و ياهتيلاعف ولويبژيكي وخد 
هب گوگــرد )رباي تولیــد ارنژي و اي اافتسده در اتخاسرهــای 
ــذف  ــد، ح ــن فرآین ــاز   داردن ]10[. در ای ــلولی( نی درون س
 DBT ــد ــنی مانن ــات تیوف ــرد از ترکیب ــاصی گوگ اختص
ــر  ــام مسی ــه ن ــتی ب ــر بیوکاتالیس ــک مسی ــق ی از طری
»4S« پیــش میرود کــه طی آن DBT در نهایــت، بــه 

تبدیــل  و ســولفیت   )2-HBP( 2-هیدروکسیبای فنیــل 
میشــود ]1 و 5 و 14-10[.

ــر  ــف نظی ــایی مختل ــای باکتری ــروز از گونه ه ــه ام ــا ب ت
 ،)Pantoea( پانتوئــا   ،]15 و   10[  )Bacillus( باسیلــوس 
بورخولدریــا   ،]10[  )Agrobacterium( آگروباکترویــوم 
 ،]12[  )Arthrobacter( آرتروباکتــر   ،)Burkholderia(

اســتنوتروفوموناس   ،)Sphingomonas( اســفینگوموناس 
Mi�( 10 و 16[، مکیروباکتریــوم[ )Stenotrophomonas(

 ،)Amycolatopsis( آمکیولاتوپسیــس   ،)crobacterium

Cunning�( کانینگهــاملا ،)Acinetobacter(  آسینتوباکــر ت
hamella( ]17[، گوردونیــا )Gordonia( ]13و15و17و18[، 

پســودوموناس )Pseudomonas( ]10، 16 و 17[، گوردونــا 
 ،]19[  )Crynebacterium( کوریباکتریــوم   ،)Gordona(

Rhodo�( رودوکوکوس ،)Mycobacterium(  مایکوباکترـیـوم 
ــایی در  ــل توان ــه دلی coccus( ]10ا،13، 15-17 و 19[، ب

حــذف ترکیبــات آلی گوگــرددار در گوگــردزدایی زیســتی 
 Rhodococcus مکیروارگانیســم  استفاده شده اســت. 
ــه  ــد ک ــرفی ش ــمی مع ــتین مکیروارگانیس ــوان نخس به عن
توانــایی حــذف انتخــابی گوگــرد و تولیــد محصــولی عــاری 
ــب در ســاختار DBT دارا  ــدون ایجــاد آسی ــرد را ب از گوگ
 Gordonia میباشــد. در ایــران نیــز ســویه هایی از جنــس
ــت  ــت نف ــگاه صنع ــوژی پژوهش ــروه بیوتکنول ــط گ توس
ــذف  ــه ح ــادر ب ــه ق ــده اند ک ــایی ش ــازی و شناس جداس
اختصــاصی گوگــرد از DBT هســتند. همچنیــن، باکتــری 
Bacillus ســویه EAMYO کــه از مناطــق جنــوبی و آلــوده 

ــازی و  ــس از انجــام مراحــل غنیس ــت کشــور و پ ــه نف ب
 DBT غربالگــری جداســازی گردیده اســت، توانــایی مصرف
را طی رشــد هــوازی خــود در دمــای ℃ 55 نشــان میدهد 
 .Pseudomonas sp ــا تثبیــت ســلول های باکتــری ]15[. ب
ســویه KWN5، پایــداری ســلولی افزایش یافتــه و عملکــرد 
فرآینــد گوگــردزدایی بهبود مییابــد. ایــن روش همچنیــن 
ــم میآورد  ــلول ها را فراه ــاره از س ــتفاده چند ب ــکان اس ام
ــک  ــد BDS کم ــری در فرآین ــش کارایی باکت ــه افزای و ب
 Acidithiobacillus ferrooxidans مینمایــد ]16[. باکتــری
در محیط هــای اسیــدی نظیــر معــادن و محلول هــای 
ــون  ــالایی در اکسیداسی ــایی ب ــود و توان ــزی یافت میش فل
فلــزات و ترکیبــات گوگــرددار دارد. ایــن باکتــری کاربــرد 
گســترده ای در فرآینــد BDS و بازیافــت فلــزات داشــته و
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ــالا  ــری ب ــه انعطاف پذی ــوان ب از ویژگیهــای مهــم آن میت
در شــرایط مختلــف غلظــت DBT اشــاره کرد ]17[. ســویه 
Gordonia alkanivorans  RIPI90A به عنــوان کاندیــدای 

مناســبی بــرای اســتفاده در فرآیندهــای صنعتی پاکســازی 
ــت.  ــرح شده اس ــوخت ها مط ــرد س ــش گوگ ــت و کاه نف
ایــن ســویه دارای ویژگیهــای ســطحی خــاصی اســت کــه 
ــنی  ــا ســوخت های هیدروکرب ــاس ب ــود تم ــه بهب ــر ب منج
ــدسی  ــای مهن ــری از روش ه ــا بهره گی ــتی ب ــود و ح میش
ــعی  ــر از ســویه طبی ــوان عملکــرد آن را فرات ژنتیــک میت
 Mycobacterium phlei WU افزایــش داد ]18[. باکتــری
F1 یــک ســویۀ میان گرما دوســت بــا توانــایی بــالا در 

گوگــردزدایی ترکیبــات نفــتی از طریــق شکســتن انتخــابی 
پیونــد C–S بــوده و قــادر اســت در بــازه دمــایی وسیــعی، 
حــتی در دماهــای نســبتاًً بــالا تــا ℃50 فعالیــت موثــری 
از خــود نشــان دهــد ]19[. تحقیقــات متعــددی در ارتبــاط 
ــتی  ــردزدایی زیس ــد گوگ ــف فرآین ــای مختل ــا جنبه ه ب
ــن  ــرخی از مهم تری ــه ب ــه ب ــه در ادام ــت ک ــام شده اس انج

سـت. شـاره گردیده اـ هـا اـ آنـ

ــفی  ــرم من ــای گ ــکاران ]20[ از باکتری ه ــز و هم مارتین
Pseudomo�(  )باکتریــهای ــنو ترکــیب پــسودوموناس 

ــترده  ــری گس ــر تطبیق پذی ــواصی نظی ــه دارای خ nas( ک

ــرای  ــتند( ب ــیک هس ــان ژنتی ــتکاری آس ــک و دس متابولی
ــردزدایی زیســتی  ــد گوگ ــای فرآین ــر محدودیت ه ــه ب غلب
نظیــر کنــدی و ســرعت پاییــن فرآینــد اســتفاده نمودنــد. 
ــزوده  ــولات با ارزش اف ــد محص ــد تولی ــان دادن ــا نش آن ه
ــادی  ــد اقتص ــک فرآین ــویه ها ی ــن س ــک ای ــا کم ــالا ب ب
بــا دوام اســت.  بهانجادیــو و همــکاران ]21[ توانــایی 
 DBT در حــذف )Rhodococcus( گونه هــای رودوکوکــوس
ــم  ــا، علیرغ ــام گونه ه ــد. تم ــرار دادن ــررسی ق ــورد ب را م
ــه حــذف  ــادر ب ــد کــه ق اختلاف هــای جــزیی، نشــان دادن
DBT %99 طی 10 روز میباشــند. کیراگوسیــان و همکاران 
]22[ بــه ارزیــابی عملکــرد فرآینــد گوگــردزدایی زیســتی 
ــرش )گاز حــاوی ســولفید هیــدروژن( پرداختنــد.  از گاز ت
ــرای  ــرد )SOB( ب ــده گوگ ــای اکسیدکنن ــا از باکتری ه آنه
تبدیــل ســولفید هیدروژن بــه گوگــرد و ســولفات اســتفاده 
نمودنــد. در کار آن هــا یــک مــدل سینتیــیک جدیــد بــرای 

ارزیــابی عملکــرد فرآینــد، توســعه داده شــد. آزمایش هــای 
ــرد در  ــد گوگ ــترین تولی ــه بیش ــد ک ــان دادن ــا نش آن ه
مقادیــر پاییــن ایــن نســبت رخ میدهــد. آواده و همــکاران 
]13[ بــا بهره گیــری از یــک کنســرسیوم باکتریــایی، 
ــرد در  ــوای گوگ ــدی محت ــش 25 درص ــه کاه ــق ب موف
ــزل شــدند. بررسیهــای آن هــا نشــان داد کــه ترکیــب  دی
ــت  ــن کنســرسیوم جه ــایی در ای ــای باکتری ــب گونه ه غال
گوگــردزدایی بــه نــوع منبــع گوگــردی موجــود در محیــط 
کشــت وابســته اســت. به طــور خــاص، در محیــط حــاوی 
DBT، گونه هــای کلبــسیلا )Klebsiella(، پســودوموناس 

و   )Rhodococcus( ردوکوکــوس   ،)Pseudomonas(

ــری در  ــش پر رنگ ت ــفینگوموناس )Sphingomonas( نق اس
ــه  ــایی ک ــه در محیط ه ــتند. در حالیک ــردزدایی داش گوگ
4 و 6-دی متیل دی بنزوتیوفــن )DMDBT-4,6( به عنــوان 
تنهــا منبــع گوگــردی استفاده شــد، گونه هــای کلبــسیلا و 
ســودوموناس بیشــترین ســهم در گوگــردزدایی را داشــتند. 
علاوه بــر ایــن، در محیــط کشــت حــاوی BT، گونــه 
ردوکوکــوس به عنــوان گونــه کلیــدی در گوگــردزدایی 
ــری  ــج نشــان دهنده انعطاف پذی ــن نتای شناســایی شــد. ای
ــع  ــا مناب ــایی در ســازگاری ب ــرد کنســرسیوم باکتری عملک
ــا  ــکاران ]23[ ب ــلر و هم ــت. هیرش ــرد اس ــف گوگ مختل
بهره گیــری از روش هــای مبتــنی بــر ســطح عملکــرد 
پروتئین هــا و خــروجی نهــایی متابولیســم، نخســتین 
مــدل تجــربی سوخت و ســاز گوگــردی توســط ســویه 
ــج  ــد. نتای ــا نهادن Rhodococcus qingshengii IGTS8 را بن

ــوان  ــتفاده از DBT به عن ــه اس ــان داد ک ــش نش ــن پژوه ای
تنهــا منبــع گوگــرد، میتوانــد باعــث تغییــر مسیــر 
ــرد  ــا گوگ ــه ب ــم ها در مقایس ــمی مکیروارگانیس متابولیس
ــویه  ــه س ــکاران ]24[ از س ــار و هم ــردد. کوم ــری گ عنص
رالســتونیا   ،)Pseudoxanthomons( پسودوکســنتوموناس 
بــرای   )Rhodococcus( ردوکوکــوس  و   )Ralstonia(

گوگــردزدایی از DBT اســتفاده کردنــد. در ایــن میــان 
ــل  ــوه ای در تبدی ــایی بالق ــوس توان ــویه ردوکوک ــط س فق
ــه HBP-2 داشــت و توانســت پیونــد C-S را بــدون  DBT ب

 DBT ــه ــک حلق ــاختار هتروسکیلی ــتلال در س ــاد اخ ایج
بـکشند. 
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ــتفاده  ــا اس ــع ب ــشی جام ــکاران ]25[ پژوه ــف و هم کاش
از ســویه دریایی Bacillus aryabhattai NM1-A2 بــرروی 
فرآینــد BDS انجــام دادنــد. آن هــا بــا بهره گیــری از 
ــادر  ــویه ق ــن س ــه ای ــان دادند ک ــوم نش ــابی کل ژن توالیی
ــد.  ــه کن ــا 95% تجزی ــان تقریب ــا راندم ــت DBT را ب اس
ــوان  ــرد و ت ــررسی عملک ــه ب ــکاران ]26[ ب ــوا و هم سیل
بالقــوه گوردونیــا )Gordonia( در فرآینــد گوگــردزدایی 
 )n-heptane+DBT( زیســتی از ترکیــب ســوخت مصنــوعی
پرداختنــد. در ادامــه، آن هــا این ســویه را در گوگــردزدایی 
زیســتی از ســوخت های واقــعی، به کار بردنــد و کارایی 
سیســتم زیســتی مذکــور و امــکان تســریع انتقــال آن بــه 

شـان دادند. ثـری نـ طـور مؤـ عـتی را بهـ یـاس صنـ مقـ

انــور و همــکاران ]14[ بــا مطالعــه بــرروی 4 گونــه 
باکتریــایی براســاس ترکیبــات بیوشیمیــایی و ویژگیهــای 
ــردزدایی  ــتراتژی های گوگ ــا، اس ــرد آن ه ــه ف ــر ب منحص
ــکاران ]27[  ــاداره و هم ــد. س ــود بخشیدن ــتی را بهب زیس
ــرای  ــگاه ب ــم   Pseudomonas aeruginosa را در آزمایش ع
انجــام فرآینــد BDS روی دیــزل آفریقــای جنــوبی بــررسی 
 DBT کردنــد. نتایــج نشــان داد کــه ایــن روش 70/54% از
ــا  ــد. آن ه ــل میکن ــر HBP-2 تبدی ــب کم خط ــه ترکی را ب
 Michaelis-Menten ــاده ــیک س ــدل  سینتی ــا از دو م تنه
و First-order Kinetic Model بــرای ارزیــابی و توصیــف 
کــمی رشــد باکتری هــا بــرای تخریــب DBT و نیــز تطابــق 
ــکاران  ــور و هم ــتفاده کردند. تاک ــربی اس ــای تج ــا داده ه ب
]28[ در مطالعــه ای بــه بــررسی پتانسیــل کنســرسیوم های 
مکیــروبی بــرای حــذف زیســتی DBT از ترکیبــات نفــتی 
ــریال و  ــت س ــای کش ــتفاده از روش ه ــا اس ــد. ب پرداختن
مکیــروبی  کنســرسیوم های  اختصــاصی،  محیط هــای 
شــدند.  جداســازی  نفــت  بــه  آلــوده  خاک هــای  از 
ــای  ــا روش ه ــه DBT ب ــا در تجزی ــایی آن ه ــپس توان س
ــمی  ــذب ات ــنجی ج ــرافی گازی )GC(، طیف س کروماتوگ
 )MPN( ــده ــای زن ــداد مکیروب ه ــازی تع )AAS(، کمیس

مکیــروبی  فعالیــت  و  رشــد  غیر مســتقیم  ســنجش  و 
ــه  ــان داد ک ــج نش ــد. نتای ــابی قرار گرفتن ــورد ارزی )OD( م

ــه ســویه های منفــرد  کنســرسیوم های مکیــروبی نســبت ب
کارایی بالاتــری در حــذف گوگــرد دارنــد. کارایی حــذف به 

زمــان واکنــش، دمــا و غلظت بیوکاتالیســت وابســته اســت. 
 Karazhanbas آکیــم بــک و همــکاران ]29[ نفــت میــدان
بــا محتــوای گوگــرد 1/6 تــا 2/2% را به عنــوان نمونــه 
ــری  ــا بهره گی ــا ب ــد. آن ه ــاب کردن ــررسی انتخ ــورد ب م
از باکتری هــای بــومی و حلال هــای یوتکتیــک عمیــق 
)DES(، نــرخ حــذف گوگــرد را تــا حــدود ۹۶% در شــرایط 

 B. آزمایشــگاهی محقــق ســاختند. ســویه هایی ماننــد
و   thuringiensis SFN-3، R. erythropolis AC 1039

خــود  از  برجســته ای  عملکــرد   P. aeruginosa B-5807

نشــان داده اند و DESهــا به طــور قابل توجــهی رشــد و 
کارایی مکیــروبی را ارتقــا بخشیدنــد. نائینــجی و همــکاران 
Exophiala spinif� ــویه ــوم س ــل ژن ــررسی کام ــا ب ]30[ ب

ــای  ــا و مسیره ــامی ژن ه ــایی تم era strain FM و شناس

مــدل  اولیــن   ،DBT از   BDS بــا  مرتبــط  متابولیــک 
 iEsp1694 بــه نــام )GSMM( متابولیــک در مقیــاس ژنــوم
ــدل ارائه شــده  ــد. م ــن ارگانیســم توســعه دادن ــرای ای را ب
مسیرهــای متابولیــیک مرتبــط با حــذف DBT را شناســایی 
و بــا اســتفاده از شبیه ســازی، رفتــار زیســتی ســویه 
ــه  ــه ک ــاس آن چ ــت. براس ــل کرده اس ــر را تحلی ــورد نظ م
بیان شــد، اکثــر پژوهش هــای انجــام شــده بــرروی فرآینــد 
گوگــردزدایی زیســتی متمرکــز بــر کارهــای آزمایشــگاهی 
اســت. طبیعتــا، انجــام ایــن گونــه پژوهش هــا بــه منظــور 
ــد صــرف  ــد، نیازمن ــر فرآین ــر ب ــای موث ــابی پارامتره ارزی
هزینــه و وقــت زیــادی میباشــد. در ایــن راســتا، اســتفاده 
از مدل هــای کارآمــد و شبیه ســازی فرآینــد میتوانــد 
اســتراتژی مناســب جهــت کاهــش و رفــع معــضلات 
ــلی  ــز اص ــن تمرک ــد. بنابرای ــگاهی باش ــات آزمایش تحقیق
ــلی  ــابی مدل هــای تحلی ــه حاضــر به کارگیــری و ارزی مقال
ــد  ــدی فرآین ــای کلی ــف جنبه‌ه ــرای توصی ــردی ب و کارب
ــت  گوگــردزدایی زیســتی نظیــر غلظــت توده زیســتی، ثاب
ســرعت رشــد ویــژه باکتریــایی، نــرخ مصــرف سوبســترای 
گوگــردی و نــرخ میــزان محصــول تولیــدی و شبیه ســازی 
فرآینــد اســت. بــر مبنــای دانــش مــا تاکنــون پژوهــشی در 
ــک  ــتی دینامی ــای زیس ــل مدل ه ــررسی پتانسی ــه ب زمین
ــردزدایی  ــد گوگ ــاتی فرآین ــای حی ــنی متغیره در پیش بی

ــت. ــام نگرفته اس ــتی انج زیس
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مدل سازی فرآیند

 BDS ــد ــف فرآین ــای مختل ــابی آزمایشــگاهی جنبه ه ارزی
بسیــار وقت گیــر، هزینه بــر و تــوام بــا ریســک پذیری 
زیــاد اســت، بنابرایــن به کارگیــری مدل هــای دقیــق، 
کاربــردی و مطابــق بــا فیزیــک فرآینــد میتوانــد راه حــلی 
مناســب بــرای ارزیــابی صحیــح فرآینــد و غلبــه بــر 
آزمایشــگاهی  بررسیهــای  در  موجــود  چالش هــای 
باشــد. از ســوی دیگــر مدلســازی ابــزاری موثــر در 
ــت و  ــد اس ــرل فرآین ــاس و کنت ــش مقی ــراحی، افزای ط
ــب و  ــتراتژی های مناس ــازی اس ــث پیاده س ــد باع میتوان
ــازی  ــود ]31[. مدل س ــوب ش ــای نامطل ــذف رویکرده ح
ــترای  ــذف سوبس ــدار ح ــق مق ــن دقی ــرای تخمی BDS، ب

گوگــردی و میــزان تولیــد محصــول بیضــرر، امــری بسیار 
ــدت  ــدی از ش ــات مفی ــد اطلاع ــت و میتوان ــروری اس ض
اـثـر متغیرـهـای مختـلـف ـبـر ـخـروجی فرآیـنـد فراـهـم آورد.

طی فرآینــد BDS، حــذف سوبســترا به طــور همزمــان 
ــول در  ــد محص ــردزدا و تولی ــای گوگ ــد باکتری ه ــا رش ب
یــک فرآینــد ناپیوســته صــورت میپذیــرد. بنابرایــن، 
پیش بیــنی صحیــح سینتیک هــای دینامیــک فرآینــد 
ــرف  ــرخ مص ــتی، ن ــد توده زیس ــنتیک های رش ــر س نظی
به ســزایی  اهمیــت  از  محصــول  تولیــد  و  سوبســترا 
ــرد  ــده عملک ــنتیک ها بازگو کنن ــن س ــوردار اســت. ای برخ
فرآینــد و راندمــان حــذف ترکیبــات گوگــردی اســت. در 
ــازی  ــق مدل س ــوب دقی ــک چارچ ــایی ی ــتا برپ ــن راس ای
نقــش تعیین کننــده ای در اجــرای عملیــاتی فرآینــد 

ــت. ــد داش خواه

مدل سازی سینتیک رشد باکتریایی

در ایــن پژوهــش به منظــور پیش بیــنی رونــد رشــد و 
ــتفاده گردید  ــیک اس ــدل سینتی ــایی از دو م ــرگ باکتری م
اول یــک  کــه در جــدول 1 آورده شده اســت. مــدل 
ــه  ــایی را ب ــد باکتری ــد رش ــت و رون ــایی اس ــوی نم الگ
ــع نمــایی توصیــف میکنــد. رابطــه دوم  صــورت یــک تاب
بــه مــدل لجســتیک شــهرت دارد و اغلــب زمانیکــه 
ــع رشــد خــود میشــود،  ــاد جمعیــت مکیــروبی، مان ازدی
رشــد  مدل هــای  در  قرار میگیــرد.  اســتفاده  مــورد 

نمــایی و لجســتیک فــرض شده اســت کــه محیــط کشــت 
ــوده و تغییــری نمیکنــد. همچنیــن  یکنواخــت و ثابــت ب
ــلول های  ــان س ــیک می ــنی و فیزیولوژی ــای س از تفاوت ه
ــتی  ــت زیس ــده و کل جمعی ــم پوشی ش ــایی چش باکتری
به صــورت یــک تــوده یکنواخــت در نظــر گرفته شــده 
بــرای  ســلول ها  بیــن  رقابــت  علاوه بر ایــن،  اســت. 
ــه سوبســترا و مــواد مغــذی یکســان لحــاظ  دســت یابی ب
بــا  ابتــدا  در  زیســت توده  از آنجاییکــه  گردیده اســت. 
ــا مصــرف  ــوده و ب ــردی مواجه ب ــراوانی سوبســترای گوگ ف
آن رشــد پیــدا میکنــد و در ادامــه بــه دلیــل عــدم غلظت 
کافی سوبســترا و تغییــر شــرایط محیــط وارد فــاز مــرگ 
میشــود، در نتیجــه در مدل هــای مذکــور، ترم هــای 
مرتبــط بــا رشــد )تــرم اول ســمت راســت( و مــرگ )تــرم 
ــایی در نظــر گرفته شده اســت.  دوم ســمت راســت( باکتری
 Cx ارائــه  شــده در جــدول 1،  روابــط سینتیــیک  در 
ــرف  ــایی، t مع ــت  توده باکتری ــت زیس ــان دهنده غلظ نش
زمــان، μ بیانگــر ســرعت رشــد ویــژه باکتریــایی، Kd ثابــت 
ــد BDS و  ــا کاهــش زیســت توده در طــول فرآین ــرگ ی م
ــوده در  ــل دســت‌یابی زیســت  ت ــر غلظــت قاب Cxm حداکث

ــد. ــررسی میباش ــورد ب ــطی م ــرایط محی ش

ــد  ــنی رون ــرای پیش‎بی ــرده شــده ب ــه کار ب ــدول 1 مدل هــای ب ج
رشــد و مــرگ باکتریــایی

Model Description Model Name

x
x d x

dC C K C
dt

µ= −
 Exponential

1x x
x d x

xm

dC CC K C
dt C

µ
 

= − − 
 

Logistic

Table 1. Models employed for predicting bacterial growth 
and death trends

)μ( مدل سازی سرعت رشد ویژه باکتریایی

ــایی رشــد  ــاز نم ــت در ف ــک ثاب ــژه ی ســرعت رشــد وی
باکتریــایی اســت کــه اشــاره‌دارد ســرعت رشــد ســلول 
ــه همــه  ــده ک ــوده زیســتی زن ــت ت ــا جمعی متناســب ب

نـد، اـسـت. بـرای رـشـد دارـ آنـهـا پتانسـیـل یـکسـانی ـ
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همچنیــن ایــن پارامتــر مرتبــط بــا تنــاوب تولیــد 
کــه  اســت  آن هــایی  توســط  جدیــد  باکتری هــای 
هم اکنــون در محیــط حضــور دارنــد ]32[. زمانیکــه 
رشــد و نمــو باکتریــایی در یــک محیــط کشــت متاثــر از 
ــداری  ــوان مق ــه نمیت ــت، در نتیج ــترا اس ــت سوبس غلظ
ثابــتی بــرای μ در نظــر گرفــت و بایــد تابعیت آن بــا مقدار 
ــه در  ــود. از آن جاییک ــن نم ــود را تعیی ــترای موج سوبس
ــم  ــرایطی حاک ــن ش ــتی چنی ــردزدایی زیس ــد گوگ فرآین
ــایی  ــدار μ از مدل ه ــب مق ــرای تقری ــه ب ــت، در نتیج اس
ــدار  ــتگی مق ــف وابس ــه توصی ــادر ب ــه ق ــد ک ــتفاده ش اس
ــن راســتا ده مــدل  ــه غلظــت سوبســترا باشــند. در ای μ ب
ــه  ــدار μ در نظــر گرفته شــد ک ــب مق ــرای تقری ــد ب کارآم

در جــدول 2 آورده شده اــست. 

در تمــامی مدل هــای ارائه شــده در جــدول 2، مقــدار 
 )DBT( تنهــا به صــورت تابــعی از غلظــت سوبســترا μ
اثــر مهارکننــدگی آن بــر فرآینــد رشــد و مــرگ  و 
باکتریــایی در نظــر گرفته شده اســت. در ایــن مدل هــا 
مقــدار μ مســتقل از پارامترهــایی نظیــر دمــا، pH، غلظــت 
ــتلاط(  ــر اخ ــد اث ــطی )مانن ــای محی ــژن و تنش ه اکسی
ــای  ــر پارامتره ــای آتی اث ــت. در کاره ــده اس فرض گردی
مذکــور روی مقــدار μ ـمـورد ـبـررسی ـقـرار خواهند گرـفـت.  
در مدل هــای ارائه شــده در جــدول μmax ،2 حداکثــر 
 Cs ،ســرعت رشــد ویــژه باکتریــای تحــت شــرایط بهینــه
ــه اشــباعیت سوبســترا  ــت نیم غلظــت سوبســترا، Ks ثاب
)غلظــتی کــه در آن ســرعت رشــد ویــژه نصــف حداکثــر 
ــدگی سوبســترا  ــت مهارکنن ــدار خــود اســت(، Ki ثاب مق
)غلظــتی از سوبســترا کــه اثــر مهــاری بــر رشــد باکتــری 
مهارکننــدگی  ثابــت   Kp دارد(،  محصــول  تولیــد  یــا 
محصــول )غلظــتی از محصــول کــه اثــر مهــاری بــر رشــد 
باکتــری یــا تولیــد محصــول دارد(، Cp غلظــت محصــول، 
K پارامتــر اصلاحی در مــدل یانــو )کــه به منظــور بهبــود 
تقریــب ســرعت رشــد ویــژه باکتریــایی بــه کار م‌یرود( و 
n ثابــت تجــربی مــدل مــوزر )یــک متغیــر قابــل تنظیــم 
ــدل بــا  ــق م ــرازش دقی ــکان ب ــر کــه ام و انعطاف پذی

داده هــای تجــربی را فراهــم میســازد( اســت.

مدل سازی نرخ مصرف سوبسترا 

مصــرف سوبســترا در فرآیندهــای زیســتی بــه ســه 
منظــور ســنتز تــوده زیســتی، تولیــد محصــول و حفــظ*  
مکیروارگانیســم ها صــورت میپذیــرد ]32[ در مقالــه 
ــرم  حاضــر از رابطــه لودکینگ-پیــرت کــه شــامل ســه ت
ــرف  ــد مص ــنی رون ــرای پیش بی ــت، ب ــده در بالاس ذکر ش
لودکینگ-پیــرت  مــدل  اســتفاده گردید.  سوبســترا 
ــاهدات  ــادگی مش ــه س ــه ب ــت ک ــربی اس ــدل تج ــک م ی

ــد. ــو میکن ــگاهی را بازگ آزمایش
1 1 ps x

x
x p
s s

dCdC dC mC
dt Y dt Y dt

− = + +                                )1(

در رابطــه 1، اولیــن تــرم ســمت راســت مربــوط بــه مصرف 
ــرم  ــن ت ــرای رشــد توده زیســتی اســت، دومی سوبســترا ب
ــرم  ــظ باکتری هاســت و ت ــه حف ــوط ب ســمت راســت مرب
ســوم مربــوط بــه مصــرف سوبســترا بــرای تشــیکل 
محصــول میباشــد. در رابطــه )Yx/s ،)1 بــازده تبدیــل 
سوبســترا بــه زیســت توده )گــرم زیســت توده تولیــد 
 m ،)شــده بــه ازای هــر گــرم سوبســترا مصرف شــده
ضریــب نگهــداری ســلول )میــزان مصــرف سوبســترا 
ــیک  ــای متابولی ــظ فعالیت ه ــرای حف ــلول ها ب ــط س توس
و بقــای زیســت توده و مســتقل از رشــد( و Yp/s بــازده 
ــد  ــول تولی ــرم محص ــول )گ ــه محص ــترا ب ــل سوبس تبدی
شــده بــه ازای هــر گــرم سوبســترای مصرف شــده( اســت.

مدل سازی نرخ تولید محصول 

مقــدار محصــول تولید شــده در گوگــردزدایی زیســتی 
عملکــرد  نشــان دهنده  کــه  اســت  مهــمی  شــاخص 
ــنی  ــن پیش بی ــت. بنابرای ــده اس ــذف آلاین ــد در ح فرآین
ای  تعیین کننــده  نقــش  میتوانــد  آن  مقــدار  دقیــق 
ــن  ــد. در ای ــا کن ــد ایف ــرل فرآین ــازی و کنت در بهینه س
پژوهــش از مــدل لودینگ-پیــرت بــرای پیش بیــنی رونــد 

تولیــد محصــول اســتفاده گردید.
p x

x

dC dC C
dt dt

α β = + 
 

                                     )2(

ــداری  ــرای نگه ــترا ب ــرف سوبس ــا مص *. اصطلاح
یــا  رشــد  بــدون  زنــده  مکیروارگانیســم های 

تشــیکل محصــول را “حفــظ” گوینــد.
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μ جدول 2 مدل های در نظر گرفته شده برای تقریب مقدار
Table 2 Models considered for estimating the value of μ

 Model DescriptionModel Name

max s

s s

C
K C
µµ =

+

  

Monod

max
2

s

s
s s

i

C
CC K
K

µµ =
+ +Haldane

max exp s
s

i

s s

CC
K

K C

µ
µ

 −
 
 =

+
Aiba

( )max 1s
p p

s s

C K C
C K
µµ

 
= − + 

Hinshelwood

max exp exps s
s

i s

C CC
K K

µ µ
    

= − − −    
     

Edward

max
2

1

s

s s
s s

i

C
C CK C
K K

µµ =
    + + +       

Yano

max s

s

C
K

µµ =Blackman 

max
n

s
n

s s

C
K C
µ

µ =
+

Moser 

( )

max

1

s

s
s s

i

C
CK C
K

µ
µ =

  
+ +     

Andrews

max

2

1 s
s

i

s
s s

i

CC
K

CC K
K

µ
µ

 
+ 

 =
 

+ +  
 

Webb

در رابطــه 2، اولیــن تــرم ســمت راســت مربــوط بــه بیــان 
تابعیــت تشــیکل محصــول بــه نــرخ رشــد باکتریایی اســت 
و دومیــن تــرم ســمت راســت مربــوط بــه بیــان وابســتگی 
تشــیکل محصــول بــه مقــدار توده زیســتی لحظــه ای 
ــا( اســت.  ــن رشــد آن ه ــدون در نظــر گرفت ــا ب )باکتری ه

ــازده تشــیکل محصــول وابســته  ــب ب در رابطــه α ،2 ضری
ــد محصــولی اســت  ــر ســهم تولی ــه رشــد ســلول )بیانگ ب
کــه هم زمــان بــا رشــد باکتــری در فرآینــد BDS تشــیکل 
ــنتز محصــول مســتقل از رشــد  ــب س ــود( و β ضری میش
ســلول )بیانگــر نــرخ تولیــد محصــول نــاشی از فعالیت هــای
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زیســت توده  رشــد  از  مســتقل  و  ســلول  متابولیــیک 
ــول  ــع محص ــیکل و تجم ــر تش ــت. در اث ــد( اس میباش
HBP-2 حیــن فرآینــد گوگــردزدایی، نــرخ تولیــد آن 

توســط باکتری هــا کاهش‌مییابــد. به عبــارت دیگــر، 
ــرای  ــود دارد. ب ــد خ ــر تولی ــدگی ب ــر بازدارن HBP-2 اث

ــه مــدل  ــرم اصلاحی ب ــده فیزیــیک، ت توصیــف ایــن پدی
افزوده گردــید. لودینگ-پــیرت 

1p px
x

pm

dC CdC C
dt dt C

α β
  = + −     

                                     )3(

مقــدار محصــول تولیــدی میتوانــد اثــر مهارکننــدگی بــر 
ــرم ســوم  ــد آن داشــته باشــد. در رابطــه 3، ت ــرخ تولی ن
ــدگی محصــول  ــر خــود بازدارن ــر اث ســمت راســت بیانگ
ــول  ــت محص ــه غلظ ــه، Cpm بیشین ــن رابط ــت. در ای اس
ــود  ــب موج ــدگی، ضرای ــش پیچی ــور کاه ــت. به منظ اس
در روابــط 1 تــا 3، ماننــد Yx/s ،Yp/s، m، α و β مســتقل از 
تغییــرات شــرایط محیــطی و فیزیولوژیــیک ســلول ها در 

گرفته شــده‌اند. نظــر 

شبیه سازی فرآیند

در بخــش قبــلی، مدل ســازی جامــعی روی قســمت های 
ــت. در  ــردزدایی زیســتی انجام گرف ــد گوگ ــدی فرآین کلی
ــده، دو  ــف ش ــای تعری ــای مدل ه ــر مبن ــمت ب ــن قس ای
بســته شبیه ســازی مجــزا )نمــایی و لجســتیک( تعریــف 
گردیــد. هــر بســته شــامل ده ســناریو )بــه دلیــل وجــود 
 )μ مقــدار  پیش‌بیــنی  بــرای  تعریف شــده  مــدل  ده 
ــامل  ــناریو ش ــر س ــه ه ــت ک ــه ذکر‌اس ــد. لازم ب میباش
ــک  ــایی، ی ــرگ باکتری ــد و م ــک رش ــدل سینتی ــک م ی
ــرخ  ــدل ن ــایی )μ(، م ــژه باکتری ــد وی ــرعت رش ــدل س م
مصــرف سوبســترا و مــدل نــرخ تولیــد محصول میباشــد. 
بنابرایــن هــر ســناریو شــامل مجموعــه‌ای از روابــط 
ــط  ــرای حــل دســته رواب ــولی اســت. ب ــل معم دیفرانسی
دیفرانسیــل در هــر ســناریو از روش حــل هم‌زمــان 
بــه‌روش رانژ-کاتــا مرتبــه 4 بــا انــدازه گام زمــانی متغیــر 
ــب  ــزار متل ــط نرم‌اف ــع "ode45" در محی با‌اســتفاده از تاب
ــرام  )نســخه R2024b( اســتفاده گردید. در شــکل 1 دیاگ
ــد  ــازی فرآین ــازی و شبیه‌س ــد مدل س ــماتیکی از رون ش

اعتبارســنجی  به منظــور  ترسیم شده‌اســت.   BDS

داده هــای  از  مذکــور،  مدل هــای  کارایی  ارزیــابی  و 
آزمایشــگاهی چــن و همــکاران ]33[ اســتفاده گردید. 
  DBT آن هــا گونــه مایکوباکتریــوم را بــر روی سوبســترای
ــری  ــول HBP-2 را اندازه‌گی ــد محص ــد و تولی ــد دادن رش
فرآینــد گوگــردزدایی  آن هــا  آزمایشــات  در  کردنــد. 
h 85 بــه طــول انجامیــد و DBT بــا غلظــت اولیــه 
 0/5 g/L 0/4 و مایکوباکتریــوم بــا غلظــت اولیــه mM

قابــل  پارامترهــای  به کار بــرده شــد. مقــدار عــددی 
ــق  ــناریو از طری ــر س ــود در ه ــای موج ــم مدل ه تنظی
انطبــاق غیــر خــطی بــه داده هــای آزمایشــگاهی چــن و 
همــکاران ]33[ تعییــن شــدند. ایــن انطبــاق بــر مبنــای 
ــورت  ــطی1 و به ص ــر خ ــات غی ــل مربع ــم حداق الگوریت
 )R2024b ــخه ــب )نس ــزار متل ــط نرم‌اف ــراری در محی تک
انجــام پذیرفــت. مقادیــر پارامترهــای مذکــور در جــدول 

آورده شده‌اســت.  3

نتایج و بحث

هر یــک  از  حاصــل  پیش‌بینیهــای  بخــش  ایــن  در 
جهــت  و  آورده شــده  شبیه ســازی  ســناریوهای  از 
اعتبارســنجی بــا داده هــای آزمایشــگاهی مــورد مقایســه 
به ترتیــب   7 تــا   2 شــکل های  در  قرار گرفته‌اســت. 
تغییــرات  رونــد  از  به‌دســت آمده  پیش‌بینیهــای 
غلظــت زیســت توده، غلظــت محصــول HBP-2 و غلظــت 
ــان براســاس بیســت ســناریوی  ــا زم DBT )سوبســترا( ب

موجــود در بســته شبیه ســازی نمــایی و لجســتیک 
ــا داده هــای آزمایشــگاهی برگرفتــه از کار  آورده شــده و ب
چــن و همــکاران ]33[ قیــاس گردیده‌اســت. همان گونــه 
 50 h کــه در شــکل های 2- 7 دیــده میشــود تــا حــدود
پــس از آغــاز فرآینــد، غلظــت توده‌زیســتی و بــه تبــع آن 
تولیــد محصــول )HBP-2( افزایش یافتــه و ســپس مقــدار 
ــه  ــر این‌اســت ک ــن ام ــل ای ــد. دلی ــا کاهــش مییاب آن ه
تــا h 50 اولیــه، سوبســترا )DBT( در محیــط مهیــا و در 
ــوده و شــرایط  دســترس توده‌زیســتی )مایکوباکتریــوم( ب

ــا و pH فراهــم میباشــد. ــه رشــد از نظــر دم بهین
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BDS شکل 1 دیاگرام شماتیک چهارچوب مدل سازی و شبیه سازی فرآیند
Fig. 1 Schematic diagram of the BDS process modeling and simulation framework
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Fig. 2 Variations of the biomass concentration over time based on the predictions of the exponential package.
شکل 2 تغییرات غلظت زیست توده با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته نمایی

شکل 3 تغییرات غلظت محصول HBP-2 با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته نمایی
Fig. 3 Variations of the 2-HBP product concentration over time based on the predictions of the exponential package.

شکل 4 تغییرات غلظت DBT )سوبسترا( با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته نمایی
Fig. 4 Variations of the DBT (substrate) concentration over time based on the predictions of the exponential package.

شکل 5 تغییرات غلظت زیست توده با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته لجستیک
Fig. 5 Variations of the biomass concentration over time based on the predictions of the logistic package.
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شکل 6 تغییرات غلظت محصول HBP-2 با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته لجستیک 
Fig. 6 Variations of the 2-HBP product concentration over time based on the predictions of the logistic package.

شکل 7 تغییرات غلظت DBT )سوبسترا( با زمان برمبنای پیش بینیهای بسته لجستیک
Fig.7 Variations of the DBT (substrate) concentration over time based on the predictions of the logistic package.

مقــدار  فقــدان  به دلیــل  بعــد  بــه  این زمــان  از 
سوبســترای کافی و ایجــاد شــرایط نامناســب بــرای رشــد، 
مایکوباکتریــوم وارد فــاز مــرگ شــده و بــه تبــع آن میــزان 
ــه  ــرد. نکت ــزولی پیش میگی ــر ن ــدی سی ــول تولی محص
جالــب توجــه اینجاســت کــه بــا گذشــت h 50 از شــروع 
فرآینــد اگــر چــه غلظــت DBT تقریبــا بــه صفــر نزدیــک 
ــه  ــت HBP-2 ن ــتی و غلظ ــد توده زیس ــا رش ــود، ام میش
ــدار خــود  ــر مق ــه حداکث ــه ب ــد بلک ــا کاهــش نمییاب تنه
میرســد. دلیــل ایــن امــر این اســت کــه رفتــار باکتری هــا 
ــرایط  ــه ش ــته ب ــا وابس ــده تنه ــودات زن ــوان موج به عن
فعــلی حاکــم بــر محیــط نیســت بلکــه متاثــر از شــرایطی 
کــه قــبلا نیــز تجربــه کرده اســت میباشــد ]34[. از نتایــج 
از شبیه ســازی ها کاملا مشــخص اســت  به دســت آمده 
کــه تقریبــا تمــامی ســناریوهای بیســت گانــه تعریف شــده 

ــا زمــان  ــن تحــولات ب ــد کلی ای ــه پیش بیــنی رون ــادر ب ق
ــه منظــور  ــد گوگــردزدایی زیســتی میباشــند. ب در فرآین
مقایســه دقیق تــر، مجمــوع مربعــات خطــا )SSE(، ریشــه 
متوســط مربعــات خطــا )RMSE( و مجــذور ضریــب 
ــای  ــته مدل ه ــنی بس ــاشی از پیش بی ــتگی )R2( ن همبس
RM� ،اSSEX( تیس هـای توده زیـ بـرای غلظتـ جـود ـ يموـ

و   )R2P و   RMSEP )SSEPا،  محصــول   ،)R2X و   SEX

سوبســترا )SSES، RMSES و R2S(، در هــر ســناریوی 
گزارش شــد.   4 جــدول  در  و  محاســبه  شبیه ســازی 
بــا توجــه بــه مقادیــر مجمــوع مربعــات خطــای کل                                                                              
RMSE�( ریشــه متوســط مربعات خطــای کل ،)SSEtotal(

 )R2mean( و میانگیــن مجــذور ضریــب همبســتگی )total

بــرای هــر ســناریو، میتــوان بــه ارزیــابی و مقایســه دقت و 
ـقـدرت انطـبـاق بـیسـت ـسـناریوی تعریفـشـده پرداـخـت.
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جــدول 4 مقادیــر SSEا، RMSE و R2 در بســته های شبیه ســازی نمــایی )S1( و لجســتیک )S2( بــرای غلظت هــای توده زیســتی، 
محصــول و سوبســترا

Table 4 SSE, RMSE, and R² values for biomass, product, and substrate concentrations in the exponential (S1) and logistic (S2) 
simulation packages

Model Aiba Edward

Scenario

Statistical Metric
S1 S2 S1 S2

SSEX RMSEX R2
X 0.024 0.085 0.978 0.042 0.078 0.967 0.064 0.096 0.964 0.15 0.146 0.924

SSEP RMSEP R2
P 0.067 0.093 0.949 0.195 0.167 0.882 0.258 0.192 0.854 0.45 0.254 0.742

SSES RMSES R2
S 001/.0 0.015 0.998 0.025 0.06 0.98 0.036 0.071 0.975 0.106 0.123 0.94

SSEtotal RMSEtotal R2
mean 0.092 0.166 0.975 0.264 0.305 0.943 0.358 0.359 0.931 0.706 0.523 0.869

Model Haldane Hinshelwood

 Scenario

Statistical Metric
S1 S2 S1 S2

SSEX RMSEX R2
X 0.019 0.052 0.982 0.032 0.068 0.97 0.037 0.072 0.962 0.039 0.074 0.973

SSEP RMSEP R2
P 0.078 0.105 0.932 0.17 0.156 0.891 0.079 0.106 0.937 0.181 0.161 0.897

SSES RMSES R2
S 0.002 0.017 0.998 0.023 0.057 0.983 0.019 0.052 0.985 0.27 0.196 0.752

SSEtotal RMSEtotal R2
mean 0.099 0.174 0.971 0.225 0.281 0.948 0.135 0.23 0.961 0.49 0.431 0.874

Model Monod Blackman 

 Scenario

Statistical Metric
S1 S2 S1 S2

SSEX RMSEX R2
X 0.023 0.057 0.977 0.038 0.074 0.97 0.14 0.142 0.839 0.244 0.187 0.846

SSEP RMSEP R2
P 0.071 0.101 0.94 0.187 0.164 0.887 0.296 0.206 0.795 0.592 0.291 0.684

SSES RMSES R2
S 0.002 0.016 0.998 0.021 0.054 0.984 0.067 0.097 0.952 0.083 0.109 0.934

SSEtotal RMSEtotal R2
mean 0.095 0.174 0.972 0.246 0.292 0.947 0.503 0.445 0.862 0.92 0.587 0.821

Model Moser Andrews

 Scenario

Statistical Metric
S1 S2 S1 S2

SSEX RMSEX R2
X 0.025 0.06 0.968 0.072 0.101 0.918 0.021 0.054 0.981 0.058 0.091 0.946

SSEP RMSEP R2
P 0.081 0.108 0.938 0.225 0.179 0.832 0.067 0.098 0.941 0.218 0.176 0.86

SSES RMSES R2
S 0.004 0.024 0.996 0.06 0.093 0.958 0.002 0.016 0.999 0.041 0.076 0.97

SSE-
total

RMSE-
total

R2
mean 0.11 0.192 0.967 0.357 0.373 0.903 0.09 0.168 0.974 0.317 0.343 0.922

Model Webb Yano
 Scenario

Statistical Metric
S1 S2 S1 S2

SSEX RMSEX R2
X 0.01 0.038 0.987 0.173 0.157 0.813 0.035 0.071 0.969 0.04 0.076 0.958

SSEP RMSEP R2
P 0.074 0.103 0.942 0.365 0.228 0.697 0.057 0.09 0.948 0.179 0.16 0.88

SSES RMSES R2
S 0.002 0.019 0.998 0.128 0.135 0.91 0.001 0.014 0.999 0.031 0.066 0.977

SSE-
total

RMSE-
total

R2
mean 0.087 0.16 0.976 0.666 0.52 0.817 0.094 0.175 0.972 0.25 0.302 0.938

دقــت  ترتیــب   ،)S1( نمــایی  شبیه ســازی  بســته  در 
عملکــرد و انطبــاق ســناریوها در پیش بیــنی فرآینــد 

میباشــد: زیــر  به صــورت 
وب< آیبا< اندریوس< مونود< یانو< هالدان<موزر<هینشلوود< 

ادوارد< بلک من 

ــه  ــر پای ــردد، ســناریوی ب ــه کــه ملاحظــه میگ همان گون
مــدل وب بــا RMSEtotal= 0/16 ،SSEtotal= 0/087 و 0/976 
بیشــترین  و  خطــا  میــزان  کم تریــن  دارای   R2mean=
انطبــاق بــه داده هــای آزمایشــگاهی میباشــد. همچنیــن، 
ضعیف تریــن عملکردهــا متعلــق بــه ســناریوهای بــر پایــه
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ــر  ــا SSEtotal براب ــب ب ــن به ترتی ــای ادوارد و بلک م مدل ه
بــا 0/358 و RMSEtotal ،0/503 برابــر بــا 0/359 و 0/445 

و R2mean برابــر بــا 0/931 و 0/862 میباشــد.
در بســته شبیه ســازی لجســتیک )S2(، ترتیــب دقــت 
ــه  ــد ب ــنی فرآین ــاق ســناریوها در پیش بی عملکــرد و انطب

ــر م‌یباشــد: صــورت زی
ــوزر<  ــوس< م ــا< اندری ــو< آیب ــود< یان ــدان< مون هال

بلک‌مــن ادوارد<  وب<  هینشــلوود< 
همان طــوری کــه دیده میشــود، ســناریوی بــر پایــه 
مــدل هالــدان بــا RMSEtotal = 0/281 ،SSE total= 0/225 و 
R2mean= 0/948 از پایین تریــن میــزان خطــا و بالاتریــن 
برخوردار اســت.  آزمایشــگاهی  داده هــای  بــه  انطبــاق 
ــا  ــایی، در اینج ــازی نم ــا بســته شبیه س ــور مشــابه ب به ط
ــر  نیــز ضعیف تریــن عملکردهــا متعلــق بــه ســناریوهای ب
 SSEtotal ــا ــب ب ــن به ترتی ــای ادوارد و بلک م ــه مدل ه پای
ــا 0/523 و  ــر ب ــا 0/706 و RMSEtotal ،0/92 براب ــر ب براب
0/587 و R2mean برابــر بــا 0/869 و 0/821 میباشــد. 
کاملا واضــح اســت کــه ســناریوهای متشــکل از مدل هــای 
ــایی  ــازی نم ــته شبیه س ــر دو بس ــن )در ه ادوارد و بلک م
و لجســتیک( نســبت بــه ســایر ســناریوها از توانــایی 
کمتــری در پیش بیــنی فرآینــد برخوردارنــد. ایــن امــر در 
ــن  ــطی ای ــت خ ــاشی از ماهی ــد ن ــن میتوان ــدل بلک م م
مــدل و ارتبــاط مســتقیم μ بــا غلظــت سوبســترا در ایــن 
ــت  ــد بخاطــر ماهی ــدل ادوارد میتوان ــدل باشــد و در م م
ــرعت  ــدار س ــنی مق ــدل در پیش بی ــن م ــایی ای کاملا نم
ــوان نتیجــه گرفــت  ــژه باشــد. بر این اســاس میت رشــد وی
ــرای  ــتند ب ــاختاری هس ــن س ــه دارای چنی ــایی ک مدل ه
پیش بیــنی رفتــار فرآینــد گوگــردزدایی نامناســب اند، 
ــولی  ــرد قابل قب ــطی از عملک ــای غیر خ ــایر مدل ه ــا س ام
ــدول  ــده در ج ــج ارایه ش ــه نتای ــه ب ــا توج ــد. ب برخوردارن
4، پیش بیــنی ســناریوهای بســته نمــایی از دقــت و 
انطبــاق بالاتــری نســبت بــه ســناریوهای بســته لجســتیک 
ــد،  ــاره گردی ــالا اش ــه در ب ــور ک ــت. همان ط برخوردار اس
ــر  ــناریوی ب ــز س ــایی نی ــته نم ــناریوهای بس ــان س از می
ــن  ــدرت تخمی ــل و ق ــن پتانسی ــدل وب از بالاتری ــه م پای
ــوان آن را  ــت و میت ــوردار اس ــایرین برخ ــه س ــبت ب نس

ــد  ــرای فرآین ــب ب ــازی منتخ ــناریوی مدل س ــوان س به عن
گوگــردزدایی زیســتی معــرفی نمــود. مــدل وب یــک مدل 
ــر مهارکننــدگی سوبســترا  غیرســاختاریافته اســت کــه اث
بــر فرآینــد رشــد و مــرگ مکیروارگانیســم ها را بــه 
 صــورت صریــح در ســاختار رابطــه سینتیــیک رشــد لحــاظ 
میکنــد. ایــن مــدل به عنــوان نســخه ای اصلاح شــده 
ــا  ــدل، μ تنه ــن م ــود. در ای ــدان شناخته میش ــدل هال م
ــود،  ــف میش ــترا توصی ــعی از غلظــت سوبس ــوان تاب به عن
امــا بــا برخــورداری از تــرم مهارکننــدگی سوبســترا 
ــتی در  ــتم های زیس ــر سیس ــار واقعیت )C s/Ki+1 (، رفت

غلظت هــای مختلــف سوبســترا را بازگــو مینمایــد. مزیــت 
اصــلی مــدل وب نســبت بــه ســایر مدل هــا در ایــن اســت 
ــه توصیــف برهم کنــش هم زمــان پدیده هــای  ــادر ب کــه ق
ــری  ــا انعطاف پذی ــترا ب ــدگی سوبس ــباعیت و مهارکنن اش
بــالا میباشــد. برتــری مکانیســتی مــدل وب نــه در 
پیچیــدگی ســاختاری، بلکــه در نحــوه لحاظ کــردن قــدرت 
مهارکننــدگی سوبســترا به صــورت اصلاح شــده نســبت بــه 
ــن  ــا، از ای ــش م ــه دان ــر پای ــا نهفته اســت. ب ــایر مدل ه س
ــور  ــروبی در حض ــد مکی ــف رش ــتر در توصی ــدل بیش م
ــت  ــت. موفقی ــمی بهره گرفته شده اس ــتراهای غیرس سوبس
مــدل مذکــور در حضــور سوبســترای ســمی )DBT( مــورد 
اســتفاده در ایــن پژوهــش نشــان میدهد کــه مــدل 
ــایی  ــبی در بازنم ــایی مناس ــتی توان ــر مکانیس وب از نظ
ــرخ رشــد باکتــری  هــا  ــر ن ــر مهارکننــدگی سوبســترا ب اث
ــناریوهای  ــه س ــر چ ــه اگ ــت ک ــر اس ــه ذک دارد. لازم ب
پیاده سازی شــده براســاس باکتــری و سوبســترای خــاصی 
شبیه ســازی شــدند امــا ایــن الگــو را میتــوان بــرای ســایر 
فرآیندهــای تخریب زیســتی کــه درگیــر ســایر باکتری هــا 
و سوبســتراها هســتند به کار بــرد. از آن جــایی کــه بــرخی از 
عوامــل مؤثــر بــر فرآینــد گوگــردزدایی زیســتی، از جملــه 
ــط  ــم زدن محی ــدت ه ــژن و ش ــطح اکسی ــا، pH، س دم
کشــت میتوانــد تاثیــر  ویــژه ای روی رونــد رشــد و مــرگ 
باکتری هــا داشته باشــد، میتــوان مدل هــای ارائه شــده 
در ایــن مطالعــه را بــا لحــاظ  کــردن اثــر تغییــرات زمــانی 
ــوان  ــن میت ــعه داد. همچنی ــل توس ــن عوام ــکانی ای و م
فیزیولوژیــیک  و  ســنی  تفاوت هــای  از  نــاشی  اثــرات 
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ــازی  ــد مدل س ــایی را در فرآین ــلول های باکتری ــان س می
اثــر  میشــود  پیشــنهاد  ایــن  علاوه بــر  لحاظ نمــود. 
ــر یعــنی شــرایط نزدیک تــر  غلظت هــای اولیــه DBT بالات
بــه مقیــاس صنعــتی مــورد ارزیــابی قرار گرفتــه و عملکــرد 
مدل هــای پیشنهاد شــده در ایــن شــرایط را بــررسی نمــود. 
اســتفاده از مدل هــای چند مقیــاسی شــامل مدل هــای 
مدل هــای  جرم–سینتیــک،  انتقــال  اتصال دهنــده 
ــر یادگیــری ماشیــن،  ســاختاری و رویکردهــای مبتــنی ب
ــار  ــنی رفت ــری در پیش بی ــای آتی دیگ ــد راهکاره میتوان
ــا بهره گیــری  ــت، ب گوگــردزدایی زیســتی باشــند. در نهای
ــه  ــوان ب ــش، می ت ــن پژوه ــده در ای ــوب ارائه ش از چارچ
بــررسی رونــد حــذف ســایر ترکیبــات گوگــردی مقــاوم بــا 
ــن  ــن، بنزوتیوف ــر تیوف ــف نظی اندازه هــای مولکــولی مختل
و 4و6-دی متیل دی بنزوتیوفــن از ســوخت های فسیــلی 

پرداخــت.

نتيجه گيري 

گوگــردزدایی زیســتی یــک روش موثــر، اقتصــادی و 
ســازگار بــا محیط زیســت بــرای حــذف آلاینده هــای 
توســط  حــرارتی  تجزیــه  بــه  مقــاوم  گوگــردی 
اســت.  فسیــلی  ســوخت‌های  از  مکیروارگانیســم ها 
مدل ســازی و شبیه ســازی جهــت ارزیــابی جنبه هــای 
ــزان  ــه می ــتی، از جمل ــردزدایی زیس ــد گوگ ــم فرآین مه
ــت  ــودگی و ظرفی ــب آل ــدار تخری ــت توده، مق ــد زیس رش
ــد.  ــری ایفا کن ــش موث ــد نق ــدی میتوان ــولات تولی محص
ــده  ــازی ارایه ش ــناریوهای شبیه س ــته ها و س ــامی بس تم
بــر اســاس مدل هــای پیشــنهادی در ایــن پژوهــش، 
ــد کلی عوامــل کلیــدی فرآینــد  ــه پیش بیــنی رون ــادر ب ق
ــتی،  ــای توده زیس ــر غلظت ه ــتی نظی ــردزدایی زیس گوگ
ــن راســتا، از  ــد. در ای ــدی بودن سوبســترا و محصــول تولی
میــان تمــامی ســناریوهای موجــود در بســته مدل ســازی 
SSEto�= 0/087  نـمـایی، ـسـناریوی ـبـر پاـیـه ـمـدل وب ـا ب

RMSEtotal= 0/16 ،tal و R2mean= 0/976 دارای کم تریــن 

ــگاهی  ــای آزمایش ــه داده ه ــاق ب ــن انطب ــا و بیش تری خط
بــود. در همیــن چهارچــوب، از میــان تمــامی ســناریوهای 
ــناریوی  ــازی لجســتیک، س تعریف شــده در بســته مدل س

RMSEto�= 0/281 ،SSEtotal= 0/225 ا ب لـدان ـ یـه هاـ بـر پاـ  ـ
tal و R2mean = 0/948 از کم تریــن خطــا و بیش تریــن 

برخوردار بــود.  آزمایشــگاهی  داده هــای  بــه  انطبــاق 
گردیــد  مشــخص  به دســت آمده  نتایــج  اســاس  بــر 
ــاق  ــت و انطب ــایی از دق ــدل نم ــته م ــای بس پیش بینیه
ــه پیش بینیهــای بســته مــدل  ــری نســبت ب نســبی بالات
لجســتیک برخوردار اســت. در نهایــت، از بیــن بیســت 
حالــت مدل ســازی موجــود، ســناریوی نمــایی بــر مبنــای 
ــای  ــان پدیده ه ــش هم زم ــف برهم کن ــا توصی ــدل وب ب م
اشــباعیت و مهارکننــدگی سوبســترا، توانــایی مناســبی در 
ــوان  ــناریو میت ــن س ــد BDS دارد. از ای ــنی فرآین پیش بی
جهــت طــراحی، بهینه ســازی و کنتــرل پایلوت هــای 
از   DBT زیســتی  تخریــب  صنعــتی  و  آزمایشــگاهی 

بهرهــبرد. فســیلی  ــسوخت های 

علائم و نشانه ها

)mM( غلظت محصول :Cp

)mM( حداکثر غلظت محصول :Cpm

)mM( غلظت سوبسترا :Cs

)mM( حداکثر غلظت سوبسترا :Csm

)g/L( غلظت زیست توده :Cx

)g/L( حداکثر غلظت زیست توده :Cxm

 )g/L(اYano ثابت :K
)day-2( ثابت مرگ باکتریایی :Kd

تشــیکل  بــرای  سوبســترا  بازدارنــدگی  ثابــت   :Ki

)g/L( توده زیســتی 
)g/L( ثابت ممانعت تشیکل محصول :Kp

)g/L( ثابت نیمه اشباعیت :Ks

)h-1( ضریب نگهداری سلول :m
n: ثابت تجربی

)g/g( ضریب بازده محصول :YP/S

)g/g( ضریب بازده باکتریایی :Y X/S

α: ضریــب بــازده تشــیکل محصــول نــاشی از رشــد 
)h-1( باکتریــایی 

β: ضریــب ســنتز محصــول وابســته بــه باکتری هــا بــدون 
)h-1( رشــد
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)h-1( ثابت سرعت رشد ویژه باکتریایی :μ )h-1( حداکثر نرخ رشد ویژه :μmax
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