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Excelで解く化学工学１０大モデル      伊東 章 

 触媒有効係数 

 

1. 対象とするプロセス：粒子状触媒の有効性 
 

 

図1 球状触媒内の反応成分濃度分布 

 

触媒は整形された粒子状であり，反応物はその表面から触

媒粒子中の細孔内を拡散しながら，反応により消失する。触

媒の細孔内の拡散が遅い場合には，反応は触媒表面部分で

のみ生じる。すると触媒粒子の表面しか反応に使われておら

ず，内部は使われていないことになる。このことを考察したの

が触媒有効係数のモデルである。 

 

2. 反応を伴う拡散モデルと解 
 

反応成分 A が球状固体触媒の表面から反応を

伴いながら内部へ拡散するモデルを考える。（図 1）

反応が 1 次反応として，球座標の拡散の基礎式が

次式である。 

１次反応を伴う拡散（球座標）： 
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境界条件は， 
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である。ここで DAB は触媒粒子を均一材料とみなし

た仮想の拡散係数，k1 は反応速度定数である。 

この基礎式 (1)の解析解は次式， 

球状触媒濃度分布： 
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で与えられている 1)。 

【例題 23】１次反応を伴う１次元拡散（球座標）

<cem23.xlsm>  

A→B の気相反応を粒子径 dp= 3 mm（半径

R=0.0015 m）の球状触媒粒子中でおこなう。反応は

反応物 A 成分の濃度 cA[mol/m3]に対して 1 次反

応である。触媒表面の反応ガス濃度を cAs=0.19 

mol/m3, 反応速度定数 k1=2.6 /s，触媒粒子中の拡

散係数 s/m 100.7 27

AB

D として，触媒粒子内濃度

分布を求めよ。 

（解）基礎式 (1)で )( A2

dr

dc
rg  とすると，cA, g に

関する r の連立常微分方程式 (a)になる。 
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表面から積分するため，これを球表面からの距離を y

として， dydryRr  ),( より，連立常微分方程

式 (b)とする。式 (b)を表面濃度 cAs から積分して，球

中心で条件： 0A 
dy

dc
を満足する g の初期値を求め

る問題となる。 

計算シートを図 2 に，得られた濃度分布 cAを解

析解（式 (2)）と比較して図 3 に示す。 

 

図 2 反応を伴う球内部への拡散計算シート

<cem23.xlsm>  

 

図 3 球状触媒粒子内濃度分布（数値解と解析解） 

 

【例題 24】１次反応を伴う１次元拡散（平板，円筒
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座標）<cem24.xlsm><cem24b.xlsm> 

例題 23 と同じ問題を同寸法の円柱状触媒，平板

状触媒について解け。 

解）円筒座標における 1 次元拡散の基礎式は(a)

である。これを連立常微分方程式 (b)として，さらに表

面からの距離を y として式 (c)とする。これより数値解

を得る。 
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なお，解析解は次式である 2)。 

円柱状触媒濃度分布：
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（I0 は 0 次の修正 Bessel 関数） 

次に，平板における 1 次元拡散の基礎式は(d)

で，これを連立常微分方程式 (e)として数値解を得

る。 
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なお，解析解は次式である 3)。 

平板状触媒濃度分布： 
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計算シートの図は省略するが，以上の数値計算に

よる濃度分布を球と比較して図 4 に示す。 

 

図 4 球，円柱，平板状触媒の濃度分布比較  

 

 

3. 触媒有効係数 
先の例題 23 で球状触媒の半径 R を 2 倍

m)003.0( R ，1/2 倍 m)00075.0( R とした場合

の濃度分布を図 5 に示す。粒子径が小さいと触媒

内部まで反応物濃度が高く，従って反応速度が大き

く，触媒全体が有効に使われている。逆に粒子径が

大きいと触媒表面付近しか反応が生じておらず，触

媒が有効に働いていないことがわかる。  

 

 

 

 

 

 

図 5 球状触媒の濃度－形状の影響－ 

この触媒粒子の「有効性」を次式の有効係数ηで

表す。 

度）の場合の理想的反応速（粒子全体が表面濃度

の実際の反応速度）（触媒粒子１個あたり
  

球状触媒粒子について，この有効係数を具体的に

求めるには 2 つの方法がある。ひとつは粒子表面の

拡散流束から求める方法である。  
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これは定常で触媒内で消失する成分量が触媒表面

から拡散で入る成分量に等しいことに基づく。数値

計算結果から表面濃度勾配を求め，この式で計算し

たη値を図 6 中に示す。 

もうひとつの方法は粒子内濃度分布を積分して反

応成分量を求め，それに速度定数を乗じて反応速

度を求める方法： 
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である。濃度分布の解析解（式 (2)）を用いてこの式

の値を求めると， 

球の触媒有効係数：
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である 1) 。ここでφは Thiele 数という反応速度と拡

散の比を表す無次元数： 

球の Thiele 数：
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である。 

図 6 に式 (6)における Thiele 数と触媒有効係数η

の理論的関係を示す。図中に例題 23 の数値計算

（R 変化）による 3 点も比較して示す。 

 

図 6 Thiele数と触媒有効係数の関係(球状触媒，1 次反応 ) 

また，円柱（半径R）および平板（厚さ 2L）の触媒有効係数

の理論解は次式である 1)。 

円柱の Thiele数：
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（I1 は 1 次の修正 Bessel 関数） 

平板の Thiele 数：
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平板の触媒有効係数： 


 tanh
1

  (10) 

これらを図7に比較して示す。 

この図により，Thiele 数がφ=4 より大きい条件で

は触媒粒子中の反応成分の拡散（細孔内拡散）が

反応率に支配的であり，φ=0.4 より小さい条件では

反応率におよぼす拡散の影響が無視できることがわ

かる。 

以上の触媒有効係数のモデルは数学的解析と実

用問題がみごとに結びついた例である。  

 

図 7 各種形状における Thiele数と触媒有効係数の関係(1

次反応 )（数値解は例題 23, 24 のもの） 

（例題のファイルは化学工学会のホームページに掲載

されています。ダウンロードしてお試しください。） 
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化学工学トリビア：チイレとはおれのことかとシール言い 

今回の「Thiele数」のThieleの日本語読みは「チーレ」，

「チール」，「ティーレ」，「ディーレ」などと教科書により

まちまちである。（化学工学便覧は「チイレ数」。）しかし実

はこのThieleは，蒸留の「McCabe-Thiele法」の「シール」

または「シーレ」と同一人物である。 

Ernest W. Thiele (1895-1993)はMITの大学院生時代に，同

じ学生の W.L. McCabe と蒸留塔の段数計算簡易図解法

(1925)を発表した。これはただちに化学工学モデルの代表

となる。Thieleは卒業後Standard Oilに入社し，技術者とし

て活躍する。そして 1939年の論文 5.5)で本稿の触媒有効係

数の理論を提唱し，このモデルも触媒分野の基礎となる。 

このように Thiele の名が別の分野で教科書に載ること

になった。このため，同じ人物にもかかわらず，ほとんど

の日本の化学工学の教科書では，その中で Thiele 数と

McCabe-Thiele法の日本語読みが異なっている。Thieleが同

一人物であることは世界的には化学工学者の常識であるの

で，日本語でも表記を統一したいものである。なおTransport 

Phenomena 3)にThieleの読み方は”tee-lee”であるとわざわざ

書かれているので，やはり「シーレ」か？ 
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