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Abstract: Water contamination with heavy metals, especially lead, is one of the major 
environmental challenges that has attracted the attention of many researchers for removal. In 
this study, nanocellulose extracted from Chaetomorpha algae was immobilized on magnetic 
iron nanoparticles (Fe₃O₄) to prepare a bio‑magnetic adsorbent. The performance of this 
adsorbent in removing lead (II) ions from aqueous solutions was investigated under various 
conditions including pH, ion concentration, temperature, adsorbent dosage, and contact time. 
The maximum adsorption capacity was 2.5 mg of lead per gram of adsorbent, obtained at pH 
5.2, an initial concentration of 7 mg/L, temperature of 45 °C, adsorbent dosage of 0.018 g/L, 
and a contact time of 120 minutes. Increasing the pH up to the optimum value enhanced 
the adsorption efficiency, while at higher pH values, formation of lead hydroxide precipitates 
caused a reduction in adsorption. Increasing the temperature up to 45 °C improved adsorption, 
but higher temperatures damaged the functional groups of the adsorbent. Theoretical studies 
using quantum chemical (DFT) calculations revealed that lead ions interact physically with the 
oxygen atoms of the cellulose rings, which enhances the stability of the adsorbent. Overall, 
the Fe₃O₄–nanocellulose composite is an eco‑friendly and effective material for lead ion 
removal from water, and the combination of experimental and theoretical results paves the 
way for the development of new water‑purification adsorbents.
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چكيــده: آلودگــی آب‌هــا بــا فلــزات ســنگین بــه ویــژه ســرب، یکــی از مشــکلات مهــم زیســت‌محیطی اســت کــه حــذف 
ــوذرات  ــا روی نان ــک کتومرف ــده از جلب ــلولز استخراج‌ش ــه، نانوس ــن مطالع ــرار دارد. در ای ــگران ق ــه پژوهش ــورد توج آن م
مغناطیســی آهــن(Fe3O4) تثبیــت و جــاذب مغناطیســی زیســتی تهیــه شــد. عملکــرد ایــن جــاذب در حــذف یــون ســرب 
ــان تمــاس( بررســی شــد.  ــدار جــاذب و زم ــا، مق ــون، دم ــف ) pH ، غلظــت ی ــی در شــرایط مختل  (II)از محلول‌هــای آب
بیشــترین میــزان جــذب معــادل 2.5 میلی‌گــرم ســرب بــر یــک گــرم جــاذب بــوده کــه در pH برابــر بــا 5.2، غلظــت اولیــه 
ــه  ــان تمــاس 120 دقیق ــر و زم ــر لیت ــرم ب ــاذب 0/018 گ ــدار ج ــای 45 درجــه ســانتی‌گراد، مق ــر، دم ــر لیت ــرم ب 7 میلی‌گ
حاصــل می‌شــود. افزایــش pH تــا مقــدار بهینــه جــذب را افزایــش داد، امــا در مقادیــر بالاتــر بــه دلیــل تشــکیل رســوب 
ــی دماهــای  ــود داد ول ــا 45 درجــه ســانتی‌گراد جــذب را بهب ــا ت هیدروکســید ســرب، جــذب کاهــش یافــت. افزایــش دم
بالاتــر باعــث آســیب بــه گروه‌هــای فعــال جــاذب شــد. مطالعــات نظــری بــا محاســبات شــیمی کوانتومــی (DFT) نشــان 
ــش  ــداری جــاذب را افزای ــه پای ــرده ک ــش فیزیکــی ایجــاد ک ــه ســلولزی برهمکن ــا اکســیژن‌های حلق ــون ســرب ب داد ی
ــت و  ــرب از آب اس ــون س ــذف ی ــرای ح ــری ب ــازگار و مؤث ــلولز Fe3O4-زیست‌س ــه، نانوس ــی اینک ــه کل ــد. نتیج می‌ده

ــی و نظــری مســیر توســعه جاذب‌هــای نویــن تصفیــه آب را همــوار می‌کنــد. ترکیــب نتایــج تجرب

 واژگان کلیدی: جلبک کتو مرفا ، یون سرب، خلیج فارس،  شیمی محاسباتی، نانو ذرات مغناطيسي.
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1- مقدمه 

ــژه  ــنگین، به‌وی ــزات س ــه فل ــی ب ــع آب ــی مناب آلودگ
ســرب، یکــی از چالش‌هــای جــدی زیســت‌محیطی و 
بهداشــتی عصــر حاضــر اســت. ســرب بــه دلیــل پایــداری، 
غیرقابل‌تجزیــه بــودن و قابلیــت تجمــع زیســتی، تهدیــدی 
جــدی بــرای ســامت انســان و ســایر موجــودات زنــده بــه 
ــاً  ــا عمدت ــه آب‌ه ــمی ب ــز س ــن فل ــی‌رود. ورود ای ــمار م ش
ــد  ــزات، تولی ــر ذوب فل ــی نظی ــای صنعت ناشــی از فعالیت‌ه
باتــری، رنگ‌ســازی، همچنیــن مصــرف کودهــای فســفاته 
در کشــاورزی و تخلیــه فاضلاب‌هــای شــهری اســت. 
ــده نقــش  ــع آلاین ــن مناب ــه ای ــد ک ــات نشــان داده‌ان مطالع
ــطحی  ــای س ــرب در آب‌ه ــت س ــش غلظ ــی در افزای مهم
ــت،  ــط زیس ــر آن از محی ــذف مؤث ــد و ح ــی دارن و زیرزمین
همــواره دغدغــه اصلــی پژوهشــگران و مدیــران منابــع آب 

ــوده اســت. [1[ ب
ــژه  ــو به‌وی ــاوری نان ــتفاده از فن ــر، اس ــال‌های اخی در س
نانــوذرات مغناطیســی بــه عنــوان جاذب‌هــای نویــن بــرای 
حــذف آلاینده‌هــای فلــزی از آب، توجــه زیــادی را بــه خــود 
جلــب کــرده اســت. نانــوذرات مغناطیســی بــه دلیــل ســطح 
ــا میــدان مغناطیســی  ویــژه بــالا، قابلیــت بازیابــی آســان ب
ــه‌ای  ــزی، گزین ــای فل ــذب یون‌ه ــوب در ج ــی مطل و کارای
ــال،  ــن ح ــا ای ــوند. ب ــوب می‌ش ــادی محس ــد و اقتص کارآم
بهبــود پایــداری و افزایــش کارایــی ایــن نانــوذرات از طریــق 
ــر و  ــع تجدیدپذی ــژه مناب ــتی، به‌وی ــواد زیس ــا م ــب ب ترکی
زیست‌ســازگار، رویکــردی نویــن و آینــده‌دار در حــوزه 

تصفیــه آب بــه شــمار مــی‌رود. ]6-2[
و  فــراوان  منابعــی  عنــوان  بــه  جلبک‌هــا 
ســلولی  ســاختار  از  زیســت‌توده،  از  مقرون‌به‌صرفــه 
ــر  ــال نظی ــی فع ــای عامل ــو از گروه‌ه ــه ممل ــد ک برخوردارن
کربوکســیل، هیدروکســیل و آمینــو اســت. ایــن گروه‌هــای 
از طریــق مکانیســم‌های گوناگونــی همچــون  عاملــی 
ــی، نقــش مؤثــری در جــذب  ــادل یون کمپلکس‌ســازی و تب
فلــزات ســنگین ایفــا می‌کننــد ]2،7 و 8[. مطالعــات جدیــد 
ــد  ــا را تأیی ــی جلبک‌ه ــت ذات ــن قابلی ــی ای ــه خوب ــز ب نی
کرده‌انــد. بــرای مثــال، پژوهشــی در ســال ۲۰۲۳ بــه 
ــذب  ــئول ج ــی مس ــای عامل ــایی گروه‌ه ــی و شناس بررس

فلــزات در دیــواره ســلولی جلبک‌هــای ســبز-آبی پرداخــت 
ــن مکانیســم را در حــذف یون‌هــای ســمی  و اثربخشــی ای
از پســاب‌های صنعتــی نشــان داد ] 9[. در ایــن میــان، 
ــه وفــور  جلبــک کتومرفــا کــه در ســواحل خلیــج فــارس ب
ــه فــرد  ــه دلیــل ویژگی‌هــای منحصــر ب یافــت می‌شــود، ب
ــتخراج  ــرای اس ــی ب ــیل بالای ــتی، پتانس ــاختاری و زیس س
ــرای  ــب ب ــه‌ای مناس ــوان پای ــه عن ــتفاده ب ــلولز و اس نانوس

.]13-10[ دارد  مغناطیس��ی  نانوکامپوزیت‌ه��ای  س��نتز 
روش‌هــای  از  بهره‌گیــری  اخیــر،  ســال‌های  در 
کنــار  در  محاســباتی  شبیه‌ســازی‌های  و  نظــری 
ــرای درک  ــد ب ــزاری قدرتمن ــه اب ــی، ب ــای تجرب آزمایش‌ه
ــط  ــنگین توس ــزات س ــذب فل ــای ج ــر مکانیزم‌ه عمیق‌ت
ــا،  ــن روش‌ه ــت. ای ــده اس ــل ش ــتی تبدی ــای زیس جاذب‌ه
به‌ویــژه محاســبات نظــری مبتنــی بــر نظریــه تابــع 
ــای  ــق برهم‌کنش‌ه ــی دقی ــکان بررس ــی )DFT(، ام چگال
مولکولــی بیــن یون‌هــای فلــزی و گروه‌هــای عاملــی 
موجــود در ســطح جــاذب را فراهــم می‌ســازند و می‌تواننــد 
اطلاعــات ارزشــمندی دربــاره انــرژی جــذب، نــوع پیوندهــا، 
ــه  ــذب ارائ ــی ج ــیرهای ترجیح ــال و مس ــای فع مکان‌ه
ــی  ــج تجرب ــه تفســیر نتای ــا ب ــن اطلاعــات نه‌تنه ــد. ای دهن
ــد، بلکــه راهنمایــی مؤثــر بــرای بهبــود  کمــک می‌کن
طراحــی و توســعه جاذب‌هــای جدیــد نیــز بــه شــمار 

.]14-16[ م��ی‌رود 
کــه  می‌دهــد  نشــان  اخیــر  پژوهش‌هــای  مــرور 
نانوکامپوزیت‌هــای  نانــوذرات مغناطیســی و  از  اســتفاده 
فلــزات  یون‌هــای  حــذف  بــرای  محــور  زیســت‌منبع 
ســنگین، رونــدی رو بــه رشــد در حــوزه تصفیــه آب 
ــط   ــه‌ای توس ــه، در مطالع ــوان نمون ــه عن ــت. ب ــته اس داش
ــی  ــای مغناطیس ــکاران ]17[، نانوکامپوزیت‌ه ژن��گ و هم
ــرب،  ــای س ــذف یون‌ه ــرای ح ــت‌توده ب ــر زیس ــی ب مبتن
کادمیــم و نیــکل از محلول‌هــای آبــی بــا موفقیــت بــه کار 
گرفتــه شــد و نقــش کلیــدی گروه‌هــای عاملــی و ســاختار 
ــرار  ــد ق ــورد تأکی ــت جــذب م ــش ظرفی ــری در افزای نانومت
ــگ و  ــد ون ــری مانن ــگران دیگ ــن، پژوهش ــت. همچنی گرف
 ،DFT همــکاران ]18[ بــا اســتفاده از شبیه‌ســازی‌های
بــه بررســی مکانیــزم جــذب یون‌هــای فلــزی روی ســطوح 
ــد کــه  ــد و نشــان دادن نانوســاختارهای مغناطیســی پرداختن
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انــرژی جــذب منفــی و انتقــال بــار الکترونــی، نشــانه‌هایی 
ــس از  ــداری ســاختار جــاذب پ از جــذب خودبخــودی و پای

ــت. ــذب اس ــد ج فرآین
اخیــر روی  نیــز در ســال‌های  مطالعــات مشــابهی 
ــرای  ــا ب ــلولزی آن‌ه ــتقات س ــا و مش ــتفاده از جلبک‌ه اس
ســنتز جاذب‌هــای مغناطیســی صــورت گرفتــه اســت. 
ــت  ــکاران ]19[ نانوکامپوزی ب��ه عن��وان مث��ال، کاور و هم
ــای  ــذف یون‌ه ــرای ح ــلولز را ب ــر س ــی ب ــی مبتن مغناطیس
کادمیــوم و ســرب مــورد بررســی قــرار دادنــد و بــا اســتفاده 
ــوری و گروه‌هــای  از روش‌هــای نظــری، نقــش ســاختار بل
ــد. ایــن  عاملــی را در افزایــش کارایــی جــذب تبییــن کردن
داده‌هــای  ترکیــب  کــه  می‌دهــد  نشــان  پژوهش‌هــا 
ــا  ــی ب ــعه جاذب‌های ــه توس ــد ب ــری می‌توان ــی و نظ تجرب

ــود. ــر ش ــان منج ــی آس ــت بازیاب ــالا و قابلی ــی ب کارای
در مجمــوع، تلفیــق روش‌هــای تجربــی و نظــری 
عــاوه بــر افزایــش دقــت و صحــت نتایــج، بــه شناســایی 
ــاختار  ــازی س ــذب و بهینه‌س ــد ج ــر فرآین ــر ب ــل مؤث عوام
ــز  ــر نی ــش حاض ــد. پژوه ــایانی می‌کن ــک ش ــا کم جاذب‌ه
ــنتز و  ــن س ــی، ضم ــرد ترکیب ــن رویک ــری از ای ــا بهره‌گی ب
ــر  ــی ب ــی مبتن ــت مغناطیس ــرد نانوکامپوزی ــی عملک ارزیاب
ــی  ــه بررس ــا، ب ــک کتومرف ــده از جلب ــلولز استخراج‌ش نانوس
مکانیــزم جــذب یــون ســرب در ســطح مولکولــی پرداختــه 
ــن  ــای نوی ــعه فناوری‌ه ــر در توس ــی مؤث ــا گام ــت ت اس

ــود. ــته ش ــه آب برداش تصفی
ــلولز  ــار نانوس ــتین ب ــرای نخس ــر، ب ــش حاض در پژوه
استخراج‌شــده از جلبــک کتومرفــا بــا نانــوذرات مغناطیســی 
ــد  ــازگار و کارآم ــی زیست‌س ــب و نانوکامپوزیت ــن ترکی آه
ــرای حــذف یون‌هــای ســرب از محلول‌هــای آبــی تهیــه  ب

شــد. ایــن نانوکامپوزیــت عــاوه بــر قابلیــت جــذب بــالای 
ــدان مغناطیســی از  ــی توســط می ــای ســرب، به‌راحت یون‌ه
ــدد را  ــتفاده مج ــکان اس ــود و ام ــازی می‌ش ــط جداس محی
ــزم  ــر مکانی ــت درک بهت ــن، جه ــی‌آورد. همچنی ــم م فراه
ــای  ــرب و گروه‌ه ــون س ــن ی ــای بی ــذب، برهم‌کنش‌ه ج
ــک  ــه کم ــک ب ــلولی جلب ــواره س ــود در دی ــی موج عامل
ــرار گرفــت  محاســبات شــیمی کوانتومــی مــورد بررســی ق

ــود. ــه ش ــذب ارائ ــد ج ــر از فرآین ــری دقیق‌ت ــا تصوی ت
ــر  ــی مؤث ــد گام ــق بتوان ــن تحقی ــج ای ــد اســت نتای امی
در توســعه جاذب‌هــای زیســت‌منبع محــور و دوســتدار 
ــزی  ــای فل ــر آلاینده‌ه ــذف مؤث ــرای ح ــت ب ــط زیس محی
ــه  ــدی را در زمین ــای جدی ــردارد و افق‌ه ــی ب ــع آب از مناب

ــاید. ــت بگش ــط زیس ــت از محی ــه آب و حفاظ تصفی

۲- مواد و روش آزمایش

2-1. استخراج سلولز از جلبک کتومرفا

      ایــن جلبــک را از ســواحل خلیــج فــارس واقــع در 
اســتان بوشــهر برداشــت کــرده و جهــت انجــام فعالیت‌هــای 
ــدا جلبــک  ــه آزمایشــگاه منتقــل کــرده، ابت آزمایشــگاه‌ی ب
کتومورفــا را تمیــز کــرده ســپس دو بــار بــا آب شــهر و دو 
ــاعت  ــدت 12 س ــه م ــود و  ب ــته می‌ش ــر شس ــار آب مقط ب
در آون بــا درجــه حــرارت 60 درجــه ســانتی گــراد قــرار داده 
می‌شــود تــا خشــک می‌شــود. پــس از آن، جلبــک توســط 
ــود.  ــت ش ــدازه ذرات یکنواخ ــود تا‌ان ــودر می‌ش ــن، پ خردک
در نهایــت در ظــرف شیشــه‌ای ذخیــره و درون فویــل قــرار 

گــداده شــد تــا در معــرض نــور خورشــید نباشــد.  

           شکل 2-1. جلبک کتومرفا خشک شده 
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ــه و  ــوله ریخت ــودر آن را در سکس ــرم از پ ــدود ۹۰گ ح
دمــای هیتــر را بیــن ۱۱۰ تــا۱۲۰ درجــه سلســیوس تنظیــم 
شــد. در بالــن۱۰۰۰ ســی ســی  حــال اتانــول و تولوئــن بــه 
نســبت )۱بــه۲ ( ریختــه شــد، تمــام اتصــالات را آب بنــدی 
کــرده تــا حــال بخــار شــده در فضا منتشــر نشــود و از حجم 
آن کــم نشــود و ۲۴ ســاعت بعــد محلول بــه رنگ ســبز تیره 
در سکســوله جمــع آوری شــد در مرحلــه بعــد جهــت خــارج 
ــه شــده بوســیله   ــول، عصــاره گرفت ســاختن حــال از محل
روتــاری و پمــپ خــاء در دمــای ۱۱۰ درجــه قــرار گرفتــه تا 

ــرد ]20[. حلال اصطلاحا بپ
ــرای  ــود کــه ب ــد کار ب ــه بع ســفید کــردن ســلولز مرحل
ــا  ــا pH آن ‌‌را ب ــذف، ناخالصی‌ه ــت ح ــور جه ــن منظ ای
۱۰۰ســی ســی ســود 6درصــد، دمــای ۷۰ درجــه و بمــدت 
 ۴ســاعت ایــن فرآینــد انجــام شــد. در مرحلــه بعــد جهــت 
صــاف کــردن ســلولز از پمــپ خــاء و قیــف بوخنــر و کاغــذ 
صافی اســتفاده شــد و سلولز صاف شده را از روی کاغذ صافی 
بر‌‌داشــته و به‌‌وســیله اســید ســولفوریک ۱۰ درصــد بصــورت 
ــای۷۰   ــانده در دم ــا ۵رس ــن۴ ت ــرهpH آن‌‌را بی ــره قط قط
ــرار  ــده ق ــه ش ــاعت درpH گفت ــک س ــدت ی ــه م ــه ب درج
ــه   ــره آب ژاول ۱۶ درصــد اضاف ــره قط ــت، ســپس قط گرف
شــد، )تقریبــا ۱۰ ســی ســی( و بمــدت یــک ســاعت فرآینــد 
ــا کاغــذ  ســفید کــردن ســلولز انجــام شــد. مجــددا آن‌‌ را ب
ــا آب مقطــر شســته و  ــار ب صافــی، ‌‌ ‌‌صــاف کــرده و چنــد ب
جهــت بهتــر ســفید شــدن ســلولز از اســتون و آب وکســیژنه 
ــذ  ــگ از کاغ ــد بلیچین ــام فرآین ــس از انج ــد، پ ــتفاده ش اس

صافــی جهــت جمــع آوری ســلولز اســتفاده شــد و در مرحلــه 
آخــر بــا آب مقطــر شستشــو داده شــد، تــا آب اکســیژنه آن 
خــارج شــود  و جهــت خشــک شــدن در یخچــال قــرار داده 

شــد ]21[.

2-2. تهیــه نانــوذره مغناطیســی آهــن بــه روش 
هــم رســوبی

ابتــدا ۲ گــرم کلریــد آهــن(II) چهــار آبــه و و 4/5 گــرم 
کلریــد آهــن(III) شــش آبــه را بــا تــرازوی دیجیتــال توزیــن 
ــه  ــه و ب ــه ‌‌ظــرف واکنــش ریخت ــن ســه دهان کــرده، در بال
آن۱۰۰میلــی لیتــر آب مقطــر اضافــه کــرده و مگنــت تمیــز 
را در ظــرف واکنــش ‌انداختــه و روی هیتــر قــرار داده شــد و 
دمــای آن روی۸۰ درجــه تنظیــم گردیــد. ازطریــق یکــی از 
دهانه‌‌هــای ظــرف واکــن، گاز  N2را وارد کــرده و  واکنــش 
در شــرایط خــا ادامه داده شــد، پس از گذشــت یک ســاعت 
بــه محیط واکنــش قطره قطــره کلریــد آمونیوم اضافــه کرده 
ــه رســوب ســیاه رنگــی  ــا ۱۱ برســد ک ــن ۱۰ ت ــا pH بی ت
ــته و  ــول گاز N2 را بس ــیر کپس ــپس ش ــد، س ــکیل ش تش
واکنــش بــه مــدت یــک ســاعت در همیــن شــرایط کنتــرل 
ــا  ــه، و رســوب را ب ــول روی رســوب را دور ریخت شــد، محل
آب مقطــر شســته تــا pH  آن بــه ۷ برســد. در مرحلــه آخــر 
رســوب را در یــک بشــر۱۰۰ ســی ســی ریختــه در آون قــرار 
ــه  ــری از کلوخ ــت جلوگی ــود. )جه ــک ش ــا خش ــد ت داده ش
ــا کامــل شــدن فرآینــد خشــک شــدن آن  شــدن رســوب ت

چنــد بــار تــکان داده شــد(

شکل2-2 فرایند سفید  شدن سلولز
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   Fe3O4-2-3. تهیه نانوسلولز

مقــدار 0/2 گــرم از مــاده اســتخراجی برروی مقــدار 7/5 
میلــی لیتــر از اســید ســولفوریک )64 درصــد وزنــی( اضافــه 
شــد و بــا دمــای 45 درجــه ســانتیگراد بــه مــدت 3 ســاعت 
ــرای  ــپس ب ــت. س ــه یاف ــیدی ادام ــز اس ــش هیدرولی واکن
ــرای 10  ــانتریفیوژ )ب ــی س ــولفوریک اضاف ــید س ــذف اس ح
دقیقــه در 4500rpm ( شــده، باقیمانــده جامــد جمــع آوری 
 pH ۶ شــد و بــا اســتفاده از محلــول سودســوزآور )۱٪( بــه
تــا ۷ رســانده،  نانوســلولز بدســت آمــده را چندیــن بــار بــا 
آب مقطــر شســته و  ســپس به‌وســیله دســتگاه التراســونیک 
همگــن و ســپس خشــک و در فریــزر نگهــداری شــد .]21[.
ــو ســلولز - Fe3O4 مقــدار۱۰۰ ســی  بــرای تهیــه نان
ســی، آب مقطــر  بــه2 /0گــرم از ســلولز اســتخراجی اضافــه 
ــرایط فراصــوت  ــم ســاعت در ش ــدت نی ــه م شــد و آن را ب
ــانتریفوژ شــد  ــده س گذاشــته، ســپس محصــول بدســت آم
ــا آب  ــه را ب ــول حاصل ــانتریفیوژ، محص ــام س ــد از اتم و بع
ــه۷   ــا pH آن ب ــو داده،  ت ــدر شستش ــول آنق ــر و اتان مقط
برســد. ســپس درون آون بــا دمــای ۴۵ درجــه بــه مــدت۷۲  

ــا خشــک شــود ]22[. ســاعت قــرار گرفــت ت

2-4. تعیین جذب یون سرب 

  UV-Visطیف‌ســنجی از  پژوهــش،  ایــن  در 
ــرب در  ــای س ــوری یون‌ه ــذب ن ــری ج ــور اندازه‌گی به‌منظ
ــتاندارد  ــای اس ــد. محلول‌ه ــتفاده ش ــی اس ــای آب محلول‌ه
ــد و  ــه گردی ــد ســرب تهی ــف از کلری ــای مختل ــا غلظت‌ه ب
ــری  ــر اندازه‌گی ــوج 205 نانومت ــول م ــا در ط ــذب آن‌ه ج
ــزی  ــای فل ــی یون‌ه ــاس توانای ــر اس ــن روش ب ــد. ای ش
ــش در محــدوده مشــخصی از طــول  ــور فرابنف در جــذب ن
ــان  ــین نش ــات پیش ــت. مطالع ــده اس ــی ش ــا طراح موج‌ه
ــی دارای  ــای آب ــرب در محیط‌ه ــای س ــه یون‌ه ــد ک داده‌ان
ــد  ــتند و می‌توانن ــه UV هس ــذب قابل‌تشــخیص در ناحی ج

ــالا  ــت ب ــا دق ــیمیایی، ب ــای ش ــه معرف‌ه ــاز ب ــدون نی ب
  UV-Visــنجی ــی، طیف‌س ــن ویژگ ــوند. ای ــایی ش شناس
ــای  ــش آلودگی‌ه ــرای پای ــریع ب ــر و س ــی مؤث ــه روش را ب

ــت ]23[.   ــرده اس ــل ک ــزی در آب تبدی فل
میــزان جــذب ســرب یــا ظرفیــت جــذب برحســب میلــی 
گــرم بــر گــرم در زمــان تعــادل )  qe ( ، از معادلــه‌ی زیــر 

محاســبه ش��د:                             
رحســب میلــی گــرم بــر لیتــر مقدارغلظــت اولیه  iC کــه 
رحســب میلــی گــرم بــر لیتــر مقــدار غلظــت  eC یــون فلــز، 
ــم  ــی لیترحج ــب میل ــز، V برحس ــون فل ــده ی ــی مان باق

ــد.  ــاذب می‌باش ــرم از ج ــرم ج ــول و w برحســب گ محل

3- نتایج و تجزیه و تحلیل

ــلولز-  ــن (Fe3O4) و نانوس ــی آه ــو¬ذرات مغناطیس نان
Fe3O4بــه کمــک  روشــهای مختلــف تصویربــرداری 

ــون  ــتی ی ــذب زیس ــدند. ج ــایی ش ــنجی شناس ــف س و طی
ــز،  ــایpH ، غلظــت فل ــه  متغیره ــه ب ــا توج ســرب (II) ب
ــلولز-   ــرای نانوس ــاس ب ــان تم ــاذب و زم ــدار ج ــا، مق دم
ــای  ــی از الگوه ــت. انواع ــرار گرف ــی ق ــورد بررس Fe3O4م

ــبیه  ــت. ش ــی قرارگرف ــورد ارزیاب ــینتیکی  م ــی، س همدمای
ســازی تئــوری پدیــده جــذب یــون ســرب بوســیله ســلولز 

ــد. انجام ش

3-1. شناسایی و ارزیابی نانوذرات

الکترونــی  مکیروســکوپ  تصاویــر   .1-1-3
 (FESEM)روبشــی

 ،۲-3 و   ۱-3 شــکلهای    SEMتصاویــر براســاس 
نانــوذرات Fe3O4 و نانوکامپوزیــت ســلولز- Fe3O4 دارای 
   Fe3O4ــدازه ذرات ــد. ان ــت بودن ــروی یکنواخ ــاختار ک س

)Fe3O4(شکل 2-3 واکنش تشکیل نانو ذره‌های مغناطیسی
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ــت در  ــر و نانوکامپوزی ــدوده ۵۴–۹۳ نانومت ــص در مح خال
ــدازه  ــش ان ــت. کاه ــرار داش ــر ق ــدوده ۴۰–۸۴ نانومت مح
ذرات در نانوکامپوزیــت نشــاندهنده تأثیــر پوشــش ســلولزی 

بــر توزیــع و پایــداری نانــوذرات اســت.

 (XRD)3-1-2. آنالیز پراش پرتو ایکس

ــی  الگــوی XRD نانوکامپوزیــت )شــکل 3-3( همخوان
ــع: ۹۶- ــد مرج ــتالیFe3O4 )ک ــاختار کریس ــا س ــل ب کام

ــد  ــاز اســپینلی را تأیی ۹۰۰-۶۳۱۷( داشــت، کــه تشــکیل ف
ــرر  ــه ش ــتفاده از معادل ــا اس ــا ب ــدازه بلورکه ــود. ان ــی نم م
 )1-3 )رابطــه  ویلیامســون-هال  روش  و   )۴-۱ )رابطــه 

شکل 3-3. الگوی پراش پرتو ایکس مربوط به نانو کامپوزیت

 Fe3O4-شکل 3-2. تصاویر میکروسکوپ الکترونی روبشی نانوسلولز
شکل 3-1. تصاویر میکروسکوپ الکترونی روبشی نانو ذره مغناطیسی 

Fe3O4
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�ـد. �ـبه ش محاس
بــا اســتفاده از معادلــه شــرر، معادلــه 3-1، انــدازه 

بلورکهــا ≈۱۳.۴۷ نانومتــر بــه دســت آمــد.

 . ( )Kë                         1 3
â cosè

= −ô

ــه کار  ــس ب ــعه ایک ــوج اش ــول م ــه l ط ــن معادل  ای
ــکل  ــب ش ــر(، K ضری ــب نانومت ــر حس ــده )ب ــه ش گرفت
ــینه )  ــاع بیش ــف ارتف ــوار در نص ــا، β پهن��ای ن بلورک‌ه
ــول  ــد ط ــه واح ــد ب ــه بای ــه ک ــب درج FWHM1( )برحس

ــر( و  ــر حســب نانو‌مت ــدازه بلورک‌هــا )ب ــل شــود(، ‌t ان تبدی
ــد. ــه می‌باش ــب درج ــر حس ــراش ب ــه پ θ زوای

ــو  ــرژی پرت ــراش ان ــنجی پ ــف س 3-1-3. .طی
 (EDX)ــس ایک

بررســی طیفســنجی پــراش انــرژی پرتــو ایکــس بــرای 

1.  Full width at half maximum

نانــوذره مغناطیســی Fe3O4 و نانوکامپوزیــت بــه ترتیــب در 
ــنجی  ــی طیف س ــج کم ــدول نتای ــکل 3-4 و 3-5 و ج ش
و   Fe3O4 نانــوذره  از  ایکــس  پرتــو  انــرژی  پــراش 
ــب در جــدول 3-1و 3-2 مشــاهده  ــه ترتی ــت ب نانوکامپوزی
می‌شــود. از مقایســه مقادیــر مربــوط می‌تــوان فهمیــد 
کــه درصــد کربــن و اکســیژن در نانوکامپوزیــت نســبت بــه 
نانــوذره Fe3O4 افزایــش یافتــه و در مقابــل درصــد آهــن در 
ــه  ــش یافت ــوذره Fe3O4 کاه ــه نان ــبت ب ــت نس نانوکامپوزی

اســت.
EDX روشــی اســت کــه در صــد وزنــی عناصــر موجــود 
در نمون��ه را مشــخص می‌کن��د آنالیــز طیــف ســنجی پــراش 
پرتــو ایکــس بــرای Fe3O4 در جدول 4-1 نشــان داده شــده 
ــی اکســیژن و آهــن در Fe3O4 بترتی�ـب  اســت. درصــد وزن

ــد. 50/96 و 42/61 میباش
آنالیــز طیــف ســنجی پــراش پرتــو ایکــس بــرای جــاذب 
نانوســلولز-Fe3O4 در جــدول 3-2 نشــان داده شــده اســت. 

Fe3O4 از نانوذره مغناطیسی EDX جدول 1-3. نتایج کمی

 A%W%KrKErrorIntLineElt

11.946.430.01750.0260158.389.0KaC

71.0450.960.28260.4200127.41414.5KaO

17.0242.610.37280.55400.81349.9KaFe

Fe3O4 شکل 3-4. طیف سنجی پراش انرژی پرتو ایکس برای نانوذره مغناطیسی
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درصــد وزنــی کربــن، اکســیژن و آهــن بــه ترتیــب 20/55، 
54/86 و 24/59 میباشــد.

3-1-4.  بررســی خــواص مغناطیســی بــه کمک 
 )VSM( مغناطیــس ســنج نمونه ارتعاشــی

دســتگاه مغناطیــس ســنج نمونــه ارتعاشــی بــرای 
و  آهــن  ذره  نانــو  مغناطیســی  ویژگی‌هــای  بررســی 
جلبــک  ازعصــاره  حاصــل  مغناطیســی  نانوکامپوزیــت 
ــه درشــکل 6-3  ــان طــور ک ــت. هم مورداســتفاده قرارگرف

جدول 2-3. نتایج کمی EDX از نانوکامپوزیت

A%W%KrKErrorIntLineElt

30.6620.550.06780.1412248.2357.8KaC

61.4554.860.20660.430692.41073.8KaO

7.8924.590.20540.42820.9772.3KaFe

شکل 3-5. طیف سنجی پراش انرژی پرتو ایکس برای نانوکامپوزیت

شکل3-7.  طیف VSM مربوط به نانوکامپوزیت تهیه شدهشکل 6-3. نمودار VSM مربوط به نانوذرات Fe3O4 بدست آمده.
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دیــده شـو�د طیــف مرب��وط بــه بررســی خــواص مغناطیســی 
Fe3O4 رانشــان می‌دهــد. مقــدار اشــباع شــدن مغناطیســی 

Fe3O4  تقریبــا emu/g 60 مــی باشــد. 

همانطــور کــه در شــکل 3-7 بخوبــی نشــان داده شــده 
-Fe3O4 اس�ـت، در طیــف مربــوط بــه خــواص مغناطیســی

نانوســلولز، مغناطیــس اشــباع بــه دلیــل وجــود نانو ســلولز در 
ترکیــب تقریبــا بــه emu/g 50کاه�ـش پی�ـدا ک�ـرده اس�ـت.

 (FT-IR)3-1-5. طیف سنجی مادون قرمز

ــه جــاذب Fe3O4-نانوســلولز  ــوط ب طیــف FTIR مرب
ــان داده  ــکل 3-8 نش ــرب در ش ــذب فل��ز س �ـل از ج قب
ــه ارتعاشــات  Fe-O در  ــوط ب شــده اســت. نوار‌هــای مرب
در ناحیــه cm-1 547 ظاه��ر شـد�ه استــ. نــوار مربــوط بــه 

ــذب در  ــل از ج ــاذب قب ــی C-O در ج ــات کشش ارتعاش
ــه ارتعاشــات  ــوط ب ــوار مرب ناحیــه cm-1 1056-1029 و ن
خمشــی OH در ناحیــه cm-1 1615 ایجــاد شــده اســت. 
ــه ارتعاشــات کششــی C-H در  ــوط ب ــوار مرب ــن ن همچنی
جــاذب قبــل از جــذب در ناحیــه cm-1 2856-2927و نــوار 
 cm-1 ــه ــی OH در در ناحی ــات کشش ــه ارتعاش ــوط ب مرب

3347 ظاهــر شــده اســت.
ــه جــاذب Fe3O4-نانوســلولز  ــوط ب طیــف FTIR مرب
ــان داده  ــکل 3-9( نش ــرب در )ش ــذب فل��ز س بع��د از ج
ــات Fe-O در  ــه ارتعاش ــوط ب ــای مرب ــت. نوار‌ه ــده اس ش
ــه  ــوط ب ــوار مرب ـ. ن ــه cm-1 547 ظاه��ر شـد�ه استـ ناحی
ــذب در  ــد از ج ــاذب بع ــی C-O در ج ــات کشش ارتعاش

شکل 3-8. طیف FT-IR مربوط بهFe3O4-نانوسلولز قبل از جذب فلز سرب

شکل 3-9. طیف FT-IR مربوط بهFe3O4-نانوسلولز بعد از جذب فلز سرب
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ــات  ــه ارتعاش ــوط ب ــوار مرب ــه cm-1 1421-887 و ن ناحی
خمشــی OH در ناحیــه cm-1 1635 ایجــاد شــده اســت. 
ــه ارتعاشــات کششــی C-H در  ــوط ب ــوار مرب ــن ن همچنی
 2900-cm-1 3000 ــدوده ــذب در مح ــد از ج ــاذب بع ج
ــه   ــی OH در ناحی ــات کشش ــه ارتعاش ــوط ب ــوار مرب و ن
cm-1 3360 ظاهــر شــده اســت. همانطــور کــه مشــاهده 
می‌شــود محــل قــرار گرفتــن نوار‌هــا بعــد از جــذب 
تغییــر جزئــی داشــته، کــه نشــان می‌دهــد جــذب تقریبــا 

ــت.  ــی رخ داده اس ــورت فیزیک بص
3-2. بررســی تاثیــر شــاخص هــای مختلف 

ــر روی جذب  ب
pH 3-2-1.  شاخص 

در شــکل 3-10 بــا ثابــت نگــه داشــتن شــاخص هــای 
ــی  ــول بررس ــر pH محل ــذب باتغیی ــرات ج ــر، تغیی دیگ
 pH ــرای بدســت آوردن ــه ب ــن مطالع ــده اســت. در ای ش
بهینــه بــرای جــذب فلــز ســرب بــر روی نانوکامپوزیــت، 
ــه  ــور ک ــد . همانط ــی ش ــی از pH بررس ــر مختلف مقادی
ــر2/5  ــن جــذب در pH براب مشــاهده می‌شــود بیــش تری
میلــی گــرم بــر گــرم بدســت آمــد. بــه دلیــل بــالا بــودن 
غلظــت +H در ‌pH پاییــن، در رقابــت بــرای قــرار گرفتــن 
 H+ بــر روی ســطح نانوکمپوزیــت مغناطیســی، یون‌هــای
بــر یون‌هــای +Pb2 غلبــه کــرده و در نتیجــه مقدارجــذب 
کاهــش می‌یابــد. در ‌pH بــالا بدلیــل امــکان مقــدار 
حاصلضــرب انحلالــی کــم هیدروکســید ســرب و تشــکیل 
رســوب، یون‌هــای +Pb2 از محلــول خــارج شــده در نتیجه 
.]24)(. 201/ 43 10SPk −= × ــد مقدارجــذب کاهــش می‌یاب

شکل 3-10. تاثیرpH بر جذب یون سرب

ــون  ــی ی ــت ابتدای ــر غلظ ــی اث 3-2-2. بررس
ــرب  س

تاثیــر غلظــت اولیــه فلــز ســرب بــر جــذب در غلظتهــای 
متفــاوت از ســرب و بــا ثابــت در نظــر گرفتــن ســایر شــرایط 
ــاهده  ــودار 3-11 مش ــه در نم ــور ک ــد. همانط ــی ش بررس
ــز  ــه فل ــت اولی ــش غلظ ــا افزای ــذب ب ــزان ج ــود می می‌‌ش
ســرب تــا غلظــت 6 میلی‌گــرم بــر لیتــر بســرعت افزایــش 
ــر  ــرم در لیت ــی گ ــر از  6 میل ــت بالات ــی در غلظ ــه ول یافت
ــون  ــه ی ــت اولی ــش غلظ ــا افزای ــود. ب ــدید نب ــرات ش تغیی
فلــزی تــا غلظــت 6 میلــی گــرم در لیتــر، تعــداد یون‌هــای 
ــش  ــاذب افزای ــال ج ــای فع ــترس جایگاه‌ه ــزی در دس فل
ــه و در غلظت‌هــای  ــش یافت ــن جــذب افزای ــد بنابرای می‌یاب
بالاتــر از 6 میلــی گــرم در لیتــر، جایگاه‌هــای فعــال جــاذب 
ــر  ــذب تغیی ــدار ج ــادل، مق ــاد تع ــا ایج ــده و ب ــباع ش اش

چندانــی نمی‌کنــد]25[.

شکل 3-11. اثر غلظت اولیه فلز سرب بر جذب.

3-2-3-بررسی اثر دما 

در شــکل5 بــا ثابــت نگــه داشــتن شــاخص هــای دیگر، 
ــر  ــا بررســی شــده اســت. تاثی ــر دم ــرات جــذب باتغیی تغیی
ــکل )3- ــد. ش ــی ش ــاوت بررس ــای متف ــت دم ــا در هف دم

12(  اثــر تغییــر دمــا بــر میــزان جــذب را نشــان می‌دهــد. 
ــذب  ــت ج ــا C 45° ظرفی ــا از C 25° ت ــش دم ــا افزای ب
افزایــش و از دمــای C 45° تــا C 65° کاهــش یافتــه 
ــای  ــورد یون‌ه ــداد برخ ــا، تع ــش دم ــدا باافزای اســت. در ابت
فلــزی بــا ســطح جــاذب میــزان جــذب افزایــش می‌یابــد و 
مقدارجــذب افزایــش مــی یابــد. امــا در ادامــه ایــن افزایــش 
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دمــا باعــث کاهــش جــذب مــی شــود کــه دلیــل آن صدمــه 
ــد ]26[. ــاذب می‌باش ــال ج ــای فع ــه جایگاه‌ه ب

شکل 3-12. اثر دما بر جذب فلز سرب

3-2-4. بررســی اثــر زمــان تمــاس بــر جــذب 
)II( ســرب

ــای  ــاخص ه ــتن ش ــه داش ــت نگ ــا ثاب ــکل6 ب در ش
ــی  ــاس بررس ــان تم ــر زم ــذب باتغیی ــرات ج ــر، تغیی دیگ
شــده اســت. تاثیــر زمــان بــر فرآینــد جــذب، در زمان‌‌هــای 
معیــن )بیــن 20 تــا 120 دقیقــه( بــا ثابــت در نظــر گرفتــن 
ســایر شــرایط بررســی شــد. شــکل 3-13 تغییــر ظرفیــت 
جــذب را بــا زمــان نشــان می‌دهــد. همانطــور کــه 
ــذب  ــت ج ــان، ظرفی ــت زم ــا گذش ــود ب ــاهده می‌ش مش
ــه و پــس از آن  افزایــش امــا شــدت جــذب کاهــش یافت
ــه  ــده اســت. در 80 دقیق ــت مان ــاً ثاب ــدار جــذب تقریب مق
اول شــدت جــذب بســیار زیــاد بــوده و بعــد از 100 دقیقــه 

ــت  ]27[.  ــده اس ــرار ش ــادل برق ــت تع ــوان گف می‌ت

شکل 3-13. اثر زمان بر جذب فلز سرب

ــر جــذب  ــر دوز جــاذب ب 3-2-5- بررســی اث
)II( ــرب س

ــرب،  ــز س ــذب فل ــر روی ج ــاذب ب ــدار ج ــر مق تاثی
ــد.  ــی ش ــرایط بررس ــایر ش ــن س ــر گرفت ــت در نظ باثاب
ــای در  ــداد مکان‌ه ــاذب، تع ــدار ج ــدن مق ــاد ش ــا زی ب
ــه  ــه ک ــش یافت ــزی افزای ــای فل ــرای یون‌ه ــترس ب دس
ــود،  ــده می‌ش ــذب ش ــز ج ــدار فل ــش مق ــه افزای ــر ب منج

.]28[14-3 شــکل 

شکل 3-14.  اثر مقدار جاذب بر جذب
3-3. بررسی داده‌های الگوهای همدمایی

ارتبــاط بیــن غلظــت مــاده جــذب شــونده در محلــول 
ــای  ـله الگوه ـذب در دم��ای ثاب��ت بوسیـ �ـر روی جاـ و ب
ــی  ــای همدمای ــواع الگوه ــد. ان ــان داده ش ــی نش همدمای
ــرم  ــه کمــک ن ــج شــاخصه ب ــار و پن ــک، دو، ســه، چه ی
ــور  ــه منظ ــت. ب ـ قـر�ار گرف ــب2 مـو�رد بررسیـ ــزار متل اف
تعییــن بهتریــن همدمایــی جــذب، ازضریــب همبســتگی 
ــار  ــن معی ــداول تری ــوان مت ــه )3-2( بهعن (R2) در معادل
بـر�ای مقایســه الگوه��ای بــرازش ‎ش��ده اس��تفاده ش��د. این 
کمیــت بــرای هــر الگــو بــر اســاس معــادلات موجــود در 

ــرم افــزار متلــب بدســت آمــد.  ن

 .
( )
( )

( )
2n

model expi 12 i
2n

exp expi 1 i

q q  
R 1       2 3

q q  
=

=

−
= − −

−

∑
∑

 ایــن مطالعــه تعــدادی از الگوهــای همدمایــی مــورد 
بررســی قــرار گرفــت کــه شــاخص‌های مربــوط بــه هــر 

کــدام از الگوهــا در جــدول جــدول 3-3 آمــده اســت.
2. 1Matlab
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جدول 3-3. الگوهای همدمایی و شاخص‌‌های محاسبه شده
Henry; qe = KHe ˟ Ce

rsquare -27/5509
KHe 0/3338  (-0/1423, 0/8099)
Langmuir; qe = (qm ˟ KL ˟ Ce)/(1+KL ˟ Ce)

rsquare 1/8954e-04
KL 2160  (-2/989e+05, 3/033e+05)
qm 1/139  (0/7865, 1/49)

Freundlich; qe = KF ˟ Ce^(1/nF)
rsquare -3/7508e-05

KF 1/137  (0/8538, 1/42)
nF 1/741e+05  (-5/37e+09, 5/37e+09)

Temkin; qe = BTe ˟ (KTe ˟ Ce)/
rsquare -0/5672

BTe 0/05477  (-5/123e+08, 5/123e+08)
KTe 9/59e+08  (-3/174e+08, 3/174e+08)

Activated_Sludge; qe = Km ˟ (Ce/M)^(1/Nm)
rsquare -0/1458

Km 1/111  (-3/987e+06, 3/987e+06)
M 0/2759  (-5/741e+07, 5/741e+07)
Nm 58  (-1101, 1217)

Jovanovich; qe = qmJV ˟ (1-exp(-KJV ˟ Ce))
rsquare 0/0233

KJV 30/99  (-91/93, 153/9)
qmJV 1/149  (0/8363, 1/461)

Redlich_Peterson; qe = (KRP ˟ Ce)/(1+aRP ˟ Ce^(BRP))
rsquare 0/6577

BRP 1/19  (0/7688, 1/611)
KRP 22/97  (-25/74, 71/68)
aRP 17/22  (-25/39, 59/84)

Sips; qe = KS ˟ qmS ˟ (Ce^(1/mS))/(1+KS ˟ (Ce^(1/mS)))
rsquare 0/7941

KS 2/347e+04  (-1/15e+06, 1/197e+06)
mS -0/1571  (-1/012, 0/6976)
qmS 1/216  (0/937, 1/495)

Brouers_Sotolongo; qe = (qmBS)/(1-exp((-KBS) ˟ Ce)^a)
rsquare -5/9064e-14

KBS 20/96
a 20/96

qmBS 1/137  (0/5326, 1/741)
 Vieth_Sladek; qe = (KVS ˟ Ce)+((qmVS ˟ bVS ˟ Ce)/(1+bVS

˟ Ce))
rsquare 0/9188

KVS -0/1426  (-0/2779, -0/007256)
bVS 25/84  (-13/52, 65/21)
qmVS 1/528  (1/099, 1/958)

 Koble_Corrigan; qe = (AKC ˟ BKC ˟ (Ce^nKC))/(1+(BKC ˟
(Ce^nKC)))

rsquare 0/0229
AKC 1/149  (0/5505, 1/747)

BKC
 5/651e+05  (-7/171e+09,

7/172e+09)
nKC 4/404  (-5409, 5418)
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جدول 3-3. الگوهای همدمایی و شاخص‌‌های محاسبه شده -  ادامه
Khan; qe = (qmK ˟ bK ˟ Ce)/((1+(bK ˟ Ce))^(aK))
rsquare 0/6854

aK 1/23  (0/6829, 1/777)
bK 10/86  (-21/59, 43/31)
qmK 2/458  (-0/6122, 5/528)
Hill; qe = qmH ˟ (Ce^nH)/(KH+(Ce^nH))

rsquare 0/0917
KH -307/6  (-6/853e+07, 6/853e+07)
nH -0/02772  (-20/45, 20/4)
qmH -347/5  (-7/769e+07, 7/769e+07)

Jossens; qe = KJ ˟ Ce/(1+Ce^(bJ))
rsquare -5/0025

KJ 3/609  (0/4574, 6/76)
bJ 2/039  (0/6815, 3/396)

 FTIRz_Schlunder_III; qe = (qmFS ˟ KFS ˟ Ce)/(1+KFS ˟
(Ce^nFS))

rsquare 0/6577
KFS 17/22  (-25/39, 59/84)
nFS 1/19  (0/7688, 1/611)
qmFS 1/333  (0/7492, 1/918)

Unilan; qe = (qmU/(2 ˟ s)) ˟ log((1+KU ˟ Ce ˟ exp(s)))/
((1+KU ˟ Ce ˟ exp(-s)))

rsquare -0/1101

KU
 2/621e+06  (-2/222e+14,

2/222e+14)
qmU 1/812  (-2/648e+06, 2/648e+06)
s 58  (-8/475e+07, 8/475e+07)

 Holl_Krich; qe = (qmHK ˟ KHK ˟ Ce^nHK)/((1+KHK ˟
Ce^nHK))

rsquare 0/0226
KHK 7/059e+05  (-9/66e+09, 9/661e+09)
nHK 4/55  (-5833, 5843)
qmHK 1/15  (0/5522, 1/748)

 Baudu; qe = (qmB ˟ bB ˟ (Ce^(1+X+Y)))/(1+bB ˟
(Ce^(1+X)))

rsquare 0/9503
X 1/202  (-14/44, 16/84)
Y -2/112  (-18/4, 14/18)
bB 0/03227  (-0/8293, 0/8939)
qmB 42/48  (-1036, 1121)

 Radke_Prausnitz_I; qe = (qmRPI ˟ KRPI ˟ Ce)/(1+KRPI ˟
Ce^mRPI)

rsquare 0/6577
KRPI 17/22  (-25/39, 59/84)
mRPI 1/19  (0/7688, 1/611)
qmRPI 1/333  (0/7492, 1/918)

 Radke_Prausnitz_II; qe = (qmRPII ˟ KRPII ˟ Ce)/(1+KRPII
˟ Ce^mRPII)

rsquare 0/6577
KRPII 17/22  (-25/39, 59/84)
mRPII 1/19  (0/7688, 1/611)
qmRPII 1/333  (0/7492, 1/918)
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جدول 3-3. الگوهای همدمایی و شاخص‌‌های محاسبه شده -  ادامه 
 Radke_Prausnitz_III; qe = (qmRPIII ˟ KRPIII ˟
Ce^(mRPIII-1))/(1+KRPIII ˟ Ce^(mRPIII-1))
rsquare 0/7941

KRPIII
 2/322e+04  (-1/136e+06,

1/182e+06)
mRPIII 5/356  (-39/93, 29/21)
qmRPIII 1/216  (0/937, 1/495)

 Baudu_(lower_surface_coverage); qe = qmB ˟ bB ˟
(Ce^(1+X+Y))/(1+bB ˟ Ce^(1+X))

rsquare 0/9503
X 1/202  (-14/44, 16/84)
Y -2/112  (-18/4, 14/18)
bB 0/03227  (-0/8293, 0/8939)
qmB 42/48  (-1036, 1121)

 FTIRz_Schlunder_IV; qe = (AFS ˟ (Ce^aFS))/(1+BFS ˟
(Ce^bFS))

rsquare 0/9503
AFS 1/369  (-0/5545, 3/292)
BFS 0/03114  (-0/8062, 0/8685)
aFS 0/08918  (-0/711, 0/8894)
bFS 2/223  (-13/59, 18/03)

 FTIRz_Schlunder_V; qe = (qmFS5 ˟ K1 ˟ (Ce^aFS))/(1+K2
˟ (Ce^bFS) )

rsquare 0/9503
K1 1/21
K2 0/03356
aFS 0/09107
bFS 2/179

qmFS5 1/135

شکل 3-15.  مقایسه همدمایی جذب
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ــد  ــرازش نش ــی ب ــادلات بخوب ــا مع ــا ب ــب الگوه اغل
ــب همبســتگی  ــا ضری ــت- اســادک ب ــا الگوهای��ی وای ام
ــه  ــا 0/95 ک ــا 0/95، ب��اودا ب ــلوندر -V  ب 0/91، فریتز-اس
درشــکل )3-15( مشــخص شــده‌اند، از همبســتگی بالایــی 

ــد. ــوردار بودن برخ

3-4. بررسی داده‌های الگوهای سینتکیی

ــن الگــوی ســینتیکی جــذب،  ــه منظــور تعییــن بهتری ب
ضریــب همبســتگی (R2) درالگو‌‌هــای برازش‎شــده بــا 
ــدادی از الگوهــای  ــه تع ــن مطالع هــم مقایســه شــد. در ای
س��ینتیکی بــا استــفاده از برنامــه متل��ب مــورد بررســی قــرار 
گرفــت کــه شــاخص‌های مربــوط بــه هــر کــدام از الگوهــا 

در جــدول جــدول 4-3 آمــده اســت.
بــر اســاس نتایــج حاصــل از بررســی ضریب همبســتگی 
الگوهــای ســینتیکی مختلــف، الگــوی ورون ســاتوت لانگــو 
بــا ضریــب همبســتگی ۰/۹۸، بیشــترین تطابــق را بــا 
ــوی  ــراه الگ ــه هم ــو ب ــن الگ ــان داد. ای ــذب نش ــد ج فرآین
ــه‌اول، کــه هــر  ــوان کســری و الگــوی شبه‌کســری مرتب ت
ــن  ــد، بالاتری ــب همبســتگی ۰/۹۸ را دارا بودن ــز ضری دو نی
میــزان همبســتگی را در بیــن الگوهــای مــورد بررســی بــه 
خــود اختصــاص دادنــد. نمودارهــای مربــوط بــه الگوهــای 
ــت.  ــده اس ــه ش ــکل )۳-۱6( ارائ ــف در ش ــینتیکی مختل س
ــد  ــی توان ــولاً م ــه اول معم ــینتیکی مرتب ــوی س الگ

ــده  ــد محدودکنن ــه فرآین ــد ک ــن باش ــان‌دهنده ای نش
ســرعت، یــک فرآینــد ســطحی اســت کــه در آن فقــط 
یــک گونــه جــذب شــونده، یعنــی  یــون ســرب درگیــر 
ــذارد.  ــر می‌گ ــرعت تأثی ــر س ــت آن ب ــه غلظ ــت ک اس
فرآینــد  یــک  از  حاکــی  می‌توانــد  مســأله  ایــن 
فیزیکی‌جــذب باشــد یــا یــک ‌جــذب شــیمایی بســیار 
ســریع کــه در آن مرحلــه محدودکننــده ســرعت، 

انتقــال جــرم بــه ســطح اســت.

3-5. شــبیه ســازی تئــوری پدیــده جــذب یــون 
ســرب توســط ســلولز

خواص ساختاری و پیوندها
مولکــول  از  مختلــف  پیکربنــدی  شــش  ابتــدا 
تــا  گرفــت  قــرار  ارزیابــی  مــورد  ســل‌تری‌اوز 
ــود  ــن ش ــاختاری آن تعیی ــت س ــن حال کم‌انرژی‌تری
داده  شــکل  S1نمایــش  در  پیکربندی‌هــا  )ایــن 
شــده‌اند(. در گام بعــدی، ســاختار بــا کمتریــن انــرژی 
بهینه‌ســازی   B3LYP/lanl2dz  تئــوری در ســطح 
شــد. ســپس، ایــن ســاختار بــه یازده شــکل ســاختاری 
ــرار داده  ــرب (+Pb2) ق ــون س ــاورت ی ــاوت در مج متف
شــد و مجــدداً بهینه‌ســازی گردیــد تــا کمتریــن 
ــان  ــرژی کل سیســتم جســتجو شــود. از می ــت ان حال
ــورد بررســی، ســاختاری کــه  تمــام پیکربندی‌هــای م

شکل 3-16. مقایسه‌ الگوهای سینتیکی برای فرآیند جذب
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جدول 3-4. الگوهای سینتیکی و شاخص‌‌های محاسبه شده
FP: Fractional power; q(t) = k ˟ (t^v)

rsquare 0/9884
k 0/2713  (0/2135, 0/3292)
v 0/303  (0/2536, 0/3524)
PFO: Pseudo first order; q(t) = qe ˟ (1-exp(-k ˟ t) )

rsquare -1/7419
k 0/0002318  (-0/03307, 0/03353)
qe 52  (-7337, 7441)

 PSO: Pseudo second order; q(t) = (qe ˟ (qe ˟ k ˟ t))/(1+(qe ˟ k ˟
t))

rsquare -1/6958
k 4/343e-06  (-0/0006254, 0/0006341)
qe 53  (-3747, 3853)

Avrami; q(t) = qe ˟ (1-exp(-(k ˟ t))^n)
rsquare -1/7399

k 0/009612  (-2/352e+06, 2/352e+06)
n 0/02508  (-6/136e+06, 6/136e+06)
qe 50/02  (-1/189e+04, 1/199e+04)

MSO: Modified second order; q(t) = qe ˟ (1- (1/(b+(k ˟ t))))
rsquare 0/9546

b 1/013  (-0/7621, 2/787)
k 9/808e-05  (-0/01415, 0/01434)
qe 50  (-6942, 7042)

Ritchie_second_order; q(t) = qe ˟ (1- (1/(1+(k ˟ t))))
rsquare 0/9587

k 0/04541  (0/02366, 0/06717)
qe 1/328  (1/16, 1/495)

 MOE: Mixed 1,2 order; q(t) = qe ˟ (1-exp(-k ˟ t))/(1-f ˟ exp(-k
˟ t))

rsquare -1/6902
f 0/9991  (-188, 190)
k 2/211e-07  (-0/04341, 0/04342)
qe 50  (-6/286e+05, 6/287e+05)

 FMOE: Fractal like mixed 1,2 order; q(t) = qe ˟ (1-exp(-k ˟
(t^a)))/(1-f2 ˟ exp(-k ˟ (t.^a)))

rsquare -33/3896
a -8/938  (-5/055e+07, 5/055e+07)
f2 0/7056
k 0/6535
qe 50/29

 FPFO: Fractal like pseudo first order; q(t) = qe ˟ (1-exp(-k ˟
(t^a)))

rsquare 0/9884
a 0/3057  (-0/4603, 1/072)
k 0/005275  (-1/437, 1/448)
qe 51/34  (-1/401e+04, 1/412e+04)

 FPSO: Fractal like pseudo second order; q(t) = (qe ˟ qe ˟ k ˟
(t^a))/(1+(qe ˟ k ˟ (t^a)))

rsquare -33/3896
a -99/101
k 0/02428
qe 53/56
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در شــکل 17- 3 نمایــش داده شــده اســت، دارای 
ــود ــرژی ب ــن ان کمتری

شــکل هندســی پیکربنــدی هــای پیشــنهادی بــا 
ذکرتفــاوت انــرژی هــر یــک بــا پایــدار تریــن پیکــر بنــدی 

ــت. ــده اس ــان داده ش ــکل S 2 نش در ش
ــون  ــود ی ــده می‌ش ــکل 3-18 دی ــه در ش ــور ک همانط
ــیژنهای 32  ــق اکس ــماره 65( ، از طری ــر ش ــرب )عنص س
ــع روی  ــده و در واق ــک ش ــری اوز نزدی ــل ت ــه س و 35 ب
ــیژن  ــن اکس ــل بی ــن پ ــت. ای ــل زده اس ــطی پ ــه وس حلق
ــارای  ــت پ ــه در موقعی ــیلی ک ــیژن هیدروکس ــری و اکس ات
آن قــرار داشــته ایجــاد شــده اســت. همزمــان شــاخه متیــل 
ــا  ــده اســت ت ــا طــوری چرخی ــت مت هیدروکســید در موقعی

ــود. ــک ش ــرب نزدی ــه س ــماره 39 ب ــیژن ش اکس

هیدروژنــی کــه بــه اکســیژن 32 متصــل می‌باشــد 
ــرب از  ــون س ــور ی ــیژن در حض ــا اکس ــدش ب ــول پیون ط
0/98 آنگســتروم بــه 1/05 افزایــش پیــدا کــرده و کلا 
مولکــول طــوری چرخیــده کــه فاصلــه ایــن هیــدروژن تــا 
اکســیژن متیــل هیدروکســید حلقــه کنــاری یعنی هیــدروژن 
ــدود 1/53  ــم و ح ــی ک ــیژن 19 خیل ــه اکس ــل ب 33 متص
ــرار  ــی برق ــد هیدروژن ــد پیون ــه می‌توان ــده ک ــتروم ش آنگس
ــش  ــث چرخ ــم باع ــرب ه ــون س ــود ی ــی وج ــد. یعن کن
حلقــه و هــم متیــل هیدروکســی شــده اســت. یــک زاویــه 
ــا  ــن اتمهــای 22-4-10-19 بررســی شــد ت دو وجهــی بی
ــود.  ــخص ش ــیژن مش ــن اکس ــدن ای ــده ش ــزان چرخی می
دیــده شــد کــه از 145/13 بــه 35/47 تغییــر یافتــه اســت.

همــان گــروه هیدروکســیلی کــه در قســمت متــا قــرار 

جدول 3-4. الگوهای سینتیکی و شاخص‌‌های محاسبه شده
 FEXP: Fractal like exponential; q(t) = log((2.72)-(1.72) ˟

(exp(-k ˟ (t^a))))/log(2.72)
rsquare 0/7196

a 0/9255  (-0/4112, 2/262)
k 0/05183  (-0/1892, 0/2929)

 BWS: Brouser–Weron– Sototlongo; q(t) = qe ˟ (1-((1+((n-1) ˟
(t/z )^a)))^(-1/(n-1)))

rsquare 0/9877
a 0/4732  (-23/12, 24/06)
n 53/58  (-4/731e+05, 4/732e+05)
qe 53/33  (-4/586e+05, 4/587e+05)
z 1/018e+05  (-1/791e+09, 1/791e+09)

Elovich; q(t) = (1/b) ˟ log((t+1)/a ˟ b)-(1/b) ˟ log(1/a ˟ b)
rsquare 0/9581

a 50/37  (-3/964e+08, 3/964e+08)
b 4/3  (4/039, 4/561)

شکل 3-17. پیکر بندی  سل تری اوز با کمترین میزان انرژی
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ــود  ــمت عم ــرب بس ــون س ــدن ی ــد از آم ــود بع ــه ب گرفت
ــای  ــن اتمه ــه بی ــود و زاوی ــده ب ــالا آم ــه ب ــر حلق ــدن ب ش
32-23-35 قیــل از حضــور کاتیــون 144/53 بــود امــا بعــد 
ــن  ــه ای ــش ب ــن چرخ ــد.  ای ــور آن   84/29 گردی از حض
ــرده  ــری ک ــت گی ــه ای جه ــه گون ــه ب ــه حلق ــت ک معناس
اســت کــه اکســیژن 32 بــه ســمت ســرب کشــیده شــده و 
زوجهــای ناپیونــدی خــودش را بــه بــار مثبــت یــون ســرب 
ــرب  ــمت س ــم بس ــری ه ــیژن ات ــد. اکس ــک می‌کن نزدی

متمایــل شــده بــود بطوریکــه زاویــه بیــن اتمهــای 29-35-
41 از 108/04 بــه 99/83 کاهــش یافتــه بــود و خــود زاویــه 
اکســیژن یعنــی 29-35-24 بازتــر شــده بــود و از 112/83 

ــود. ــدا کــرده ب ــه 119/09 افزایــش پی ب
ــر  ــورت متمرکزت ــکل 3-19 بص ــه در ش ــور ک همانط
نشــان داده شــده اســت، یــون ســرب بــا تاثیــر مســتقیم بــر 
ــی  ــکل صندل ــش ش ــث واپیچ ــیژن باع ــای اکس روی اتمه
حلقــه شــش تایــی شــده و آنــرا بــه شــکل یــک قایــق کــج 

		  	
ب 						     الف 				  

شکل 3-19. پیکر بندی سل تری اوز قبل از حضور یون سرب )الف(، در حضور یون سرب )ب(

   
ب 			  الف 			 

شکل 3-20. بررسی اوربیتال‌های پیشرو لومو )الف(،  هومو )ب( در سل تری اوز

B3LYP/lanl2dz شکل 3-18. ساختار بهینه شده سل تری اوز در حضور یون سرب در سطح تئوری
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شــکل متمایــل کــرده اســت.
بررســی اوربیتال‌هــای پیشــرو در شــکل)3-20( نشــان 
داد کــه در ســل تــری اوز اربیتالهــای هومــو و لومــو هرکدام 
ــب  ــت. جال ــرار می‌گرف ــی ق روی یکــی از حلقه‌هــای انتهای
ــای  ــر ج ــو س ــرب هوم ــدن س ــزوده ش ــد از اف ــه بع اینک
خــودش باقــی مانــد، شــکل 3-21. بــا ایــن حــال لومــو بــه 
ــل  ــرار داشــت منتق ــون  ســرب ق ــه ی ــه ای ک همــان ناحی
ــرژی آن0/5 هارت��ری کاه��ش یاف��ت. در  ــطح ان ــد و س ش
واقــع تمرکــز اوربیتالهــای مولکولــی خالــی در دســترس یــا 
بعبارتــی بــار مثبــت فعــال کمپلکــس بــر روی یــون ســرب 

ق�ـرار گرف�ـت. 

الف

ب

شکل 3-21. بررسی اوربیتال‌های پیشرو لومو )الف(  هومو )ب( در سل تری اوز پس از جذب سرب

بررسی خواص غیر پیوندی به کمک اتم در 
مولکول و اربیتال های پیوند طبیعی

در شــکل )22-3(، مســیرهای اصلــی برهمکنــش بیــن 
یــون ســرب و اکســیژن‌های )۷۷(۳۲، )۸۵(۳۵، )۷۲(۳۹ و 
ــن، دو  ــت. همچنی ــاهده اس ــل مش ــوح قاب ــه وض )۸۱(۴۱ ب
ــی بیــن جفت‌هــای  ــه ظاهــر هیدروژن مســیر برهمکنــش ب
ــیژن ۱۹  ــدروژن ۳۳ و اکس ــامل هی ــیژن، ش هیدروژن-اکس
)۷۶(، هیــدروژن ۶۴ و اکســیژن ۵۷ )۱۴۶(، و هیــدروژن 
ایــن  می‌شــود.  مشــاهده   ،)۱۱۶(  ۱۳ اکســیژن  و   ۲۷
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ــبی  ــش نس ــل چرخ ــه دلی ــی ب ــای هیدروژن برهمکنش‌ه
حلقه‌هــا در ســاختار مولکولــی ایجــاد شــده‌اند. اعــداد 
داخــل پرانتــز مربــوط بــه نقــاط بحرانــی می‌باشــند. 
همچنیــن پارامترهــای مربــوط بــه خــواص نقــاط بحرانــی 

ــد. ــده ان ــزارش ش ــکل 3-5 گ در ش
ــری اوز  ــل ت ــی درون س ــای هیدروژن برهم‌کنش‌ه
ــا  ــن پیونده ــای ای ــا ویژگی‌ه ــا 7( ب ــای 5 ت )ردیف‌ه
 BCP در )ρ( همخوانــی دارنــد: چگالــی الکترونــی
کوچــک )در محــدوده 0.0150 تــا a.u.0.068  ( و 

ــی الکترونــی 2ρ∇ منفــی اســت. ایــن  لاپلاســین چگال
مقــدار منفــی دلالــت بــر ناحیــه غنــی از الکتــرون بین 
ــی را  ــش هیدروژن ــود برهمکن ــته و وج ــته‌ها داش هس

ــد. ــد می‌کن تأیی
ــار طبیعــی (NBO) نشــان داد کــه  ــت ب ــل جمعی تحلی
بــار هیــدروژن ۳۳ تقریبــاً ثابــت مانــده، در حالــی کــه بــار 
ــه  ــش یافت ــزی افزای ــزان ناچی ــه می ــیژن ۱۹ ب ــی اکس منف
ــکیل  ــه تش ــت ک ــی از آن اس ــا حاک ــن یافته‌ه ــت. ای اس
برهمکنــش هیدروژنــی بیــن ایــن دو اتــم عمدتــاً ناشــی از 

 

شکل 3-22. بررسی توپولوژی برهمکنش های یون سرب و سل تری اوز به روش اتم در مولکول

جدول 3-5. پارامتر‌های توپولوژی و اتم در مولکول مسیر‌های برهمکنش سرب با سل تری اوز و پیوندهای هیدروژنی

(a.u) H(r)−V/G(a.u.) G(r)(a.u.) V(r)∇2ρ(a.u.)ρ(a.u.)ردیفنقاط بحرانی

-009/027/1033/0042/0-0260/00/0675Pb…O321

-008/027/1030/0038/0-02453/00/0640Pb…O352

-002/009/1023/0002/0-1656/00/0420Pb… O393

-002/001/1020/0023/0-1484/00/0401Pb…O414

-013/023/1056/0070/0-1706/00/0689H33…O195

-002/086/0013/0012/0-0613/00/0151H64…O576

0/00484/0023/0-019/01047/00/0214H27…O137
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تغییــر در بــار طبیعــی آن‌هــا نیســت. بــه جــای آن، چرخــش 
ــون  ــا در حضــور ی ــری مناســب‌تر آن‌ه ــا و جهت‌گی پیونده
ســرب، نقــش اصلــی را در برقــراری ایــن برهمکنــش ایفــا 

کرده اســت.
اتم‌هــای  بــا  ســرب  یــون  برهم‌کنش‌هــای 
تفســیر  نیازمنــد   )4 تــا   1 )ردیف‌هــای  اکســیژن 
دقیق‌تــری هســتند. پیوندهــای کووالانســی قــوی 
معمــولاً بــا مقادیــر لاپلاســین و چگالــی بزرگتــر از 0.1 
ــرای  ــده ب ــاهده ش ــر مش ــوند. مقادی ــخص می‌ش مش
ــژه ρ در محــدوده 0.040.  ــه وی ــا )ب ــن برهم‌کنش‌ه ای
ــا 0.07 واحــد اتمــی و لاپلاســین کوچــک و مثبــت  ت
ــه وضــوح  ــا 0.30 واحــد اتمــی ب در محــدوده 0.02 ت
نشــان می‌دهــد کــه ماهیــت پیونــد کووالانســی قــوی 

نیســت. 
کوچــک،  نســبتاً  و  مثبــت  مقادیــر لاپلاســین 
ــان‌دهنده  ــدود، نش ــی مح ــی الکترون ــا چگال ــراه ب هم
ــف  ــی ضعی ــف یون ــه در طی ــی اســت ک برهم‌کنش‌های
یــا دوقطبی-دوقطبــی قــوی )کــه در جــذب فیزیکــی 
نقــش دارد( طبقه‌بنــدی می‌شــوند. ایــن نتایــج نشــان 
ــاً از  ــد عمدت ــا لیگان ــز ب ــش فل ــه برهم‌کن ــد ک می‌دهن
طریــق نیــروی الکترواســتاتیک و قطبش‌پذیــری بــالای 
ــون ســرب انجــام شــده و بارمحــدودی بیــن اتم‌هــا  ی
منتقــل می‌شــود، امــا اشــتراک الکترونــی کافــی بــرای 

ــدارد. ــد شــیمیایی محکــم وجــود ن تشــکیل پیون
ــون  ــا ی ــری اوز ب ــل ت ــری س ــش پذی واکن

ــرب س
ــی  ــت ترمودینامیک ــر ماهی ــی دقیق ت ــتای بررس در راس
ــا  ــری ب ــبات نظ ــی، محاس ــط آب ــذب در محی ــد ج فرآین
 IEF-PCM (Implicit Ligand اســتفاده از مــدل
 Electric Field - Polarizable Continuum
Model) بــرای شبیه ســازی اثــرات حــلال (آب) بــر 
ــت.  ــام گرف ــل تری اوز انج ــا س ــرب ب ــون س ــش ی برهم کن
ایــن محاســبات بــه طــور خــاص پارامترهــای انــرژی جــذب 
 (​ΔGads) ــس ــرژی آزاد گیب ــرات ان (​ΔEads) و تغیی
ــورد  ــده م ــازی ش ــیمیایی شبیه س ــرایط فیزیکی-ش را در ش

ــد. ــرار دادن ــی ق ارزیاب
ــه  ــازی‌ها ب ــن شبیه‌س ــده از ای ــت آم ــه دس ــر ب مقادی

ــر اســت: شــرح زی
299/54 کیلــوژول برمــول بــرای انــرژی جــذب و 
ــرژی آزاد  ــر ان ــرای تغیی ــول ب ــر م ــوژول ب 257/30 - کیل

ــس.  گیب
ــت جــذب  ــرژی جــذب بیانگــر مطلوبی ــت ان ــدار مثب مق
بــوده مقــدار منفــی تغییــر انــرژی گیبــس نمایانگــر انجــام 

خودبخــودی جــذب مــی باشــد.
ــرات آب،  ــن پتانســیل اث ــا در نظــر گرفت ــج، ب ــن نتای ای
یــک حــد بالایــی )Upper Bound( از انــرژی برهم‌کنــش 

ــد  ــی را نشــان می‌دهن ــط آب ممکــن در محی
انــرژی جــذب محاســبه شــده قویــاً دال بــر یــک 
ــی   ــا مشــاهدات تجرب ‌جــذب شــیمیایی قــوی اســت کــه ب

ــدارد. ــی ن همخوان
و   IEF-PCM مــدل  بیــن  کلیــدی  تفــاوت 
ــک  ــدل IEF-PCM ی ــی باشــد. م ــی م ــت تجرب واقعی
ــن  ــت. ای ــن )Mean Field( اس ــدان میانگی ــدل می م
ــی  ــع الکترون ــر روی توزی ــال ب ــی ح ــر کل ــدل اث م
ــد،  ــاظ می‌کن ــت لح ــورت یکنواخ ــه ص ــول را ب مولک
محلــی  و  خــاص  برهم‌کنش‌هــای  نمی‌توانــد  امــا 
یــون ســرب بــا مولکول‌هــای آب اطــراف )یعنــی 
پوســته هیدراتاســیون تفکیــک نشــده( را بــه درســتی 

کنــد. مدل‌ســازی 
اول،  مرتبــه  ســینتیک  تجربــی (شــامل  داده هــای 
ــد،  ــی دارن ــذب فیزیک ــر ج ــت ب ــه دلال ــج FT-IR ک نتای
ــه  ــد ک ــان می دهن ــوح نش ــه وض ــای AIM) ب و یافته ه
ــک  ــی، ی ــول آب ــی محل ــط واقع ــب در محی ــم غال مکانیس
ــذا  ــری دارد.ل ــرژی آزاد کمت ــه ان جــذب فیزیکــی اســت ک
ــط  ــده توس ــبه ش ــالای محاس ــرژی ب ــد ان ــی رس ــر م بنظ
اتصــال  ترمودینامیکــی  پتانســیل  نشــان دهنده   DFT
ــی اچ  ــی ( پ ــا در شــرایط تجرب ــوی اســت، ام شــیمیایی ق
5.2، غلظت هــای کــم، و حضــور آب مایــع)، ایــن پتانســیل 
ــرای  ــرژی لازم ب ــینتیکی و ان ــای س ــط محدودیت ه توس
شکســتن پیوندهــای هیدراتاســیونی یــون مســدود شــده و 
سیســتم بــه ســمت مســیر جــذب فیزیکــی بــا انــرژی آزاد 
 DFT ــج ــن، نتای ــت. بنابرای ــده اس ــل ش ــر متمای پایین ت
ــیمی جذب  ــرای ش ــوری ب ــی تئ ــد بالای ــورد، ح ــن م در ای
ــی، مســیر  ــه شــواهد تجرب ــی ک ــد، در حال را نشــان می ده
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غالــب و عملــی فرآینــد جــذب در شــرایط واقعــی را اثبــات 
می کنــد.

4. نتیجه گیری

مطالعــه حاضــر بــا هــدف بررســی کارایــی نانوکامپوزیت 
ــا در  ــک کتومرف ــده از جلب ــلولز- Fe₃O₄ استخراج‌ش نانوس
حــذف یــون ســرب  (II)از محلول‌هــای آبــی، بــا رویکــردی 
شبیه‌ســازی‌های  و  تجربــی  آزمایش‌هــای  از  ترکیبــی 
نظــری انجــام شــد. نتایــج تجربــی نشــان داد کــه بیشــترین 
 ، pH=5.2( ظرفیــت جــذب ایــن جــاذب در شــرایط بهینــه
ــه  ــای 45 درج ــر، دم ــر لیت ــرم ب ــه 6 میلی‌گ ــت اولی غلظ
ــر لیتــر و زمــان  ســانتی‌گراد، مقــدار جــاذب 0/018 گــرم ب
تمــاس 120 دقیقــه( معــادل 2.5 میلی‌گــرم بــر گــرم اســت. 
ــتی  ــای زیس ــیاری از جاذب‌ه ــه بس ــبت ب ــدار نس ــن مق ای
اصلاح‌شــده کــه در پژوهش‌هــای اخیــر ظرفیت‌هــای 
ــر  ــرم ب ــد میلی‌گ ــی ص ــا حت ــد ده ی ــا چن ــری )گاه ت بالات
ــال،  ــن ح ــا ای ــت. ب ــر اس ــد، پایین‌ت ــزارش کرده‌ان ــرم( گ گ
ــیک  ــای کلاس ــروری و پژوهش‌ه ــالات م ــا مق ــه ب مقایس
نشــان می‌دهــد کــه در مــواردی کــه جاذب‌هــای زیســتی 
خــام یــا فاقــد اصلاحــات شــیمیایی پیچیــده بــه کار 
ــدوده ۲  ــن )در مح ــذب پایی ــت ج ــر ظرفی ــد، مقادی رفته‌ان
تــا ۵ میلی‌گــرم بــر گــرم( نیــز گــزارش شــده اســت. ایــن 
ــر  ــذب پایین‌ت ــت ج ــه ظرفی ــد ک ــان می‌ده ــوع نش موض
ــد  ــادگی فرآین ــی از س ــاً ناش ــی، عمدت ــن جاذب‌های در چنی
ســنتز، عــدم افــزودن گروه‌هــای عاملــی فعــال و اســتفاده از 

ــت. ــی اس ــت‌توده‌های بوم زیس
از منظــر علمــی، ایــن پژوهــش بــا بهره‌گیــری از 
ماهیــت  کوانتومــی (DFT) توانســت  شبیه‌ســازی‌های 
ــلولز را  ــی س ــای عامل ــا گروه‌ه ــرب ب ــون س ــش ی برهم‌کن
در ســطح مولکولــی آشــکار کنــد. نتایــج نظــری نشــان داد 
ــوع  ــاً از ن ــون ســرب توســط نانوســلولز عمدت کــه جــذب ی
فیزیکــی و خودبخــودی اســت و حضــور یــون فلــزی منجــر 
بــه تغییــر آرایــش فضایــی و ایجــاد پیوندهــای هیدروژنــی 
جدیــد در ســاختار ســلولز می‌شــود. ایــن یافته‌هــا بــا 
ــوده  ــتا ب ــی هم‌راس ــات علم ــابه در ادبی ــای مش گزارش‌ه
ــی  ــطح اتم ــذب در س ــای ج ــی مکانیزم‌ه ــت بررس و اهمی

ــد.   ــر عملکــرد جاذب‌هــا برجســته می‌کن ــرای درک بهت را ب
ــک  ــی ی ــا  DFT/IEF-PCM توانای ــری ب ــات نظ مطالع
برهم‌کنـش� ش��یمیایی ق��وی و ج��ذب خودبخ��ودی را  

پیش‌بینــی کردنــد. 
  AIM و FT-IR ــی ــای تجرب ــود، داده‌ه ــن وج ــا ای  ب
نشــان دادنــد کــه در محیــط آبــی واقعــی، مکانیســم غالــب 
ــت  ــاوت ناشــی از محدودی ــن تف جــذب فیزیکــی اســت. ای
ــرای  ــرژی لازم ب ــردن ان ــاظ ک ــدل  IEF-PCMدر لح م
ــت،  ــول اس ــون در محل ــیون ی ــته هیدراتاس ــتن پوس شکس
کــه مســیر غالــب را بــه ســمت جــذب بــا انــرژی آزاد کمتــر 
ســوق می‌دهــد .اگرچــه ظرفیــت جــذب ایــن نانوکامپوزیــت 
ــت،  ــر اس ــرفته پایین‌ت ــای پیش ــی جاذب‌ه ــه برخ ــبت ب نس
امــا مزایایــی چــون ســادگی فرآینــد ســنتز، هزینــه پاییــن، 
قابلیــت  و  بومــی  منابــع  از  اســتفاده  زیست‌ســازگاری، 
بازیافــت آســان، جایــگاه ویــژه‌ای بــرای آن در کاربردهــای 
ــم  ــا فراه ــن آلاینده‌ه ــت پایی ــا غلظ ــای ب ــه آب‌ه تصفی
ــه  ــد ب ــش می‌توان ــن پژوه ــج ای ــن، نتای ــی‌آورد. همچنی م
ــای  ــازی جاذب‌ه ــعه و بهینه‌س ــرای توس ــی ب ــوان مبنای عن
زیســتی بــا کارایــی بالاتــر از طریــق اصلاحــات شــیمیایی 
هدفمنــد یــا ترکیــب بــا ســایر مــواد فعــال مــورد اســتفاده 
قــرار گیــرد. در نهایــت، ایــن مطالعــه نشــان می‌دهــد کــه 
حتــی جاذب‌هــای ســاده و کم‌ظرفیــت نیــز می‌تواننــد 
ــت  ــرای مدیری ــدار و اقتصــادی ب ــب راهکارهــای پای در قال
و  باشــند  نقش‌آفریــن  زیســت‌محیطی  آلودگی‌هــای 
پژوهش‌هــای آینــده را بــه ســوی ارتقــای عملکــرد و 

ــد. ــت نماین ــواد هدای ــن دســته از م ــری ای کاربردپذی
ــش از  ــن پژوه ــایی: در ای ــای روش شناس محدودیت‌ه
روش اسپکتروســکوپی UV-Vis در طول مــوج ۲۰۵ نانومتر 
بــرای ســنجش غلظــت ســرب اســتفاده شــد. اگرچــه ایــن 
ــا در  ــوردار اســت، ام ــی برخ ــل قبول روش از حساســیت قاب
حضــور یون‌هــای مزاحــم بــا جــذب طیفــی مشــابه، ممکــن 
اســت بــا خطــا همــراه باشــد. ایــن مطالعــه فاقــد داده‌هــای 
ــدد از  ــتفاده مج ــی و اس ــای بازیاب ــه آزمایش‌ه ــوط ب مرب
ــت،  ــن محدودی ــت. ای ــی اس ــای متوال ــاذب در چرخه‌ه ج
ــودن  ــه ب ــه صرف ــرون ب ــی و مق ــداری عملیات ــی پای ارزیاب
ــازد.  ــه می‌س ــام مواج ــا ابه ــر را ب ــاس بزرگت ــاذب در مقی ج
بــه طــور کلــی، تمرکــز بــر ارزیابــی اولیــه عملکــرد جــاذب 
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در شــرایط بهینــه شــده، مــی تواندانجــام ایــن آزمون‌هــای 
تکمیلــی را بــه فرصتــی بــرای مطالعــات آتــی موکــول کنــد.

قدردانی

 از شــورای پژوهشــی دانشــگاه خلیــج فــارس به‌خاطــر 
مــورد  داده‌هــای  سپاســگزاریم.  مســتمر  حمایت‌هــای 
ــب از  ــت متناس ــه درخواس ــا ب ــه بن ــن مطالع ــتفاده در ای اس

ــتند. ــترس هس ــئول در دس ــنده مس نویس
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