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چكيده
سازي رود. ذخيره اي دلخواه براي بسياري از كاربردهاي انرژي بشمار مي اش، گزينه برجسته هاي ويژگيدليل فراواني و هيدروژن به

بسيارسازي و استفاده تجاري هيدروژن  اند. همچنين، نقش نانومواد در توليد، ذخيره اي مطرح شده هاي توسعه عنوان اولويتو توليد آن به
ها و هاي توليد آن هاي انرژي هيدروژن، هيدروژن سبز، نانومواد مورداستفاده براي توليد، روش اين مقاله به بررسي ويژگي مهم است.

سپس، اهميت هيدروژن سبز واصلي آن ارائه  هاي ويژگياست. در ابتدا، يك مرور كلي بر انرژي هيدروژن و  كاربردهاي تجاري پرداخته
.شده استهاي توليد نانومواد نيز توجه  روشبه استفاده از نانومواد در توليد هيدروژن سبز،   بر افزون. شده استبه دقت بررسي 

سازگار با هايهاستفاده از نانوذر .استشده هاي فني و اقتصادي و امكانات استفاده از هيدروژن در كاربردهاي انرژي نيز مطالعه  ارزيابي
از دوبارهمك كند. استفاده هاي عملياتي ك تواند به كاهش هزينه شيميايي مي هايهاي توليد هيدروژن به جاي نانوذرزيست بر محيط
هاييجهنت پايهها است. در پايان، بر جويي در هزينه سازي نيز يك راه ممكن براي صرفه هاي محبوس با استفاده از روش اههنانوذر

.اند هاي آينده تشريح شده گيري ، جهتپژوهش

.فتوسنتز ،يساز رهيذخ ،ديتول ،نانومواد ،سبز دروژنيه ،يانرژ :هاي كليديهواژ

مقدمه
بدون نيگزيجا كي عنوانبه يا گسترده طوربه دروژنيه
است. شده شناخته يمعمول يها سوخت يبرا دوام قابل و يآلودگ

75 از شيب گاز، و نفت سنگ، زغال مانند ،يليفس يها سوخت
90 يبيتقرطوربه و آزادشده يا گلخانه يگازها كل از درصد
.دهند يم ليتشك را  دياكس يدكربن  انتشار كل از درصد



 و همكاران ميرزايي
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در ييهوا و آب هايرييتغ عامل نيبزرگتر ياديز حد تا رو، ازاين
زغالجايگزيني  ييهوا و آب فاجعه نيا حل ديكل .هستند جهان
ديتول را هاندهيلاآ بيشتر حاضر حال در كه نفت و سنگ

در ياصل ينگران .است ريپذ ديتجد يها يانرژ منابعبا  ،كنند يم
به ازين بر افزون متيق هاينوسان ر،يدپذيتجد منابع مورد

درنظرگرفته مناسب نهيگز كي عنوانبه دروژنيه است. يداريپا
احتراق يموتورها ييتوانا است. پاك سوخت رايز ،شود يم

انتشار كاهش يبرا گاز زيست تفاوتم سطح با سوخت دوگانه
عملكرد و احتراق بر آن ريتأث ،نيهمچن و يا گلخانه يگازها
يبرا]. 2و  1[ شد شيآزما پژوهشگر نيچند توسط موتور

به يوابستگ ينيگزيجا يبرا ياديز مناسب يها نهيگز موتورها،
يوانيح يها يچرب زليد زيست دارد. وجود يليفس يها سوخت

)1AFBD( از سوخت يابيباز بالقوه نهيگز كي انعنوبه زين
سوخت، از يجدا ].3[ شود يم درنظرگرفته زباله توده ستيز

يانرژ رشد در ژهيوبه كاربردها، از ياريبس يبرا دروژنيه يانرژ
و آب كننده ميتقس كافنده برق ژهيوبه دار،يپا و اقتصادي مد،آكار

دروژنيه احتراق، نيح در شود. يم استفاده يسوخت يها سلول
در يا مانده يباق چيه و كند يم ساطع خود از آب بخار تنها

دهينام پاك يانرژ عنوانبه ،نيبنابرا گذارد، ينم يباق اتمسفر
و آب ميتقس كافنده برق با يانرژ ليتبد بازده شود. يم

كارگيري به .يابد مي بهبود يوختس يها سلول
كاهش در عيتسر يبرا فراوان و داريپا يها ستيالكتروكاتال

يغن نانومواد .است ضروري ژنياكس و دروژنيه واكنش سرعت
مناسب براي واكنش يها ستيالكتروكاتال عنوان به كربن از
يانرژ منبع كي يبرا تقاضا اند. شده معرفي ژنياكس و دروژنيه
ندهيآ در ها ينگران نيترمهم از يكي به ليتبد ندهيآلا ريغ
يطيمح ستيز اثرات و پايين نهيهز ليدلبه دروژنيه .شود يم

يانرژ ن،يبرا افزون شود.يم درنظرگرفته گزينه نيبهتر ،كم
يانرژ ديتول يبرا بزرگ يايمزا از فراوان يآب منابع و يديخورش

به و است مهم جزء كي دروژنيه ].5و  4[ هستند دروژنيه

1. Animal fats biodiesel (AFBD)

يها سوخت انسان، وانات،يح اهان،يگ در تفاوتمهاي  شكل
آب، سنگ، زغال .شود يم ديتول هابيترك ريسا و يليفس
است ممكن يهمگ گريد مواد انواع و يعيطب گاز توده، ستيز
اي يتيالكترول ،گرمايي يندهايافر با دروژنيه ديتول يبرا

ديدريبوروه و ديسولف دروژنيه مانند هاييبيترك با يكيتيفوتول
يها ينگران ،يليفس يها سوخت ريذخا كاهش با شوند. استفاده
دروژنيه احتمال به و است شيافزا حال در يطيمح زيست

يانرژ حامل كي هاي سبز آينده خواهد بود. اين گزينه از يكي
ممكن و كند اي اهميت پيدا مي طور فزاينده به كه است ييايميش

].6[ رديگ يشيپ ييايميش يانرژ يها حامل ريسا از يروز است
و بالاتر يريپذ واكنش ليدلبه خود كوچك اندازه با ادنانومو
به نسبت يبزرگتر سطح ،هاويژگي از يبرخ هيتوج قابل تيماه
ر،ياخ يها سال در ].8و  7[ كنند يم فراهم مربوط ميحج مواد

در خود نانو اندازه و ييايميش و يكيزيف ويژگي با نانومواد
راپژوهشگران  و دانشمندان تر، ميحج مواد ريسا با سهيمقا

يها يژگيو نانومواد كهييآنجا از .اند كرده خود مجذوب
يسطح و ينور ،يسيمغناط ،يكيمكان ،يكيالكترون ،يكيالكتر
توجه با اند. كرده جلب خود به را ياديز توجه ند،دار يا العاده فوق
،مواد نيا يبالا حجم به سطح نسبت ،يانرژ رهيذخ به
يبرا ديجد مواد نيا ياصل يها يژگيو دارد. يمهم يامدهايپ

و بزرگ سطح مساحت دروژن،يه يساز رهيذخ يها دستگاه
منبع، شكل، پايهبرها هنانوذر نيا است. نانومواد عيتجم قابليت
از نانومواد انواع .شوند يم يبند گروه ييايميش بيترك و اندازه
به بسته .ندا شده يگذار نام پايه نيبرا و سنتز تفاوتم منابع

ديتول اديز يارهامقد در نانومواد ،يصنعت يازهاين و كاربردها
هستند ياصل منبع دو يمصنوع منبع و يعيطب منبع .ندوش يم

حاضر يبررس  ].10و  9[ دنشويم ديتول نانومواد هاآن راه از كه
هدف .پردازد يم دروژنيه رهيذخ و ديتول در نانومواد نقش به
ديتول در كاررفتهبه برجسته نانومواد ييشناسا ،كار نيا ياصل
ها آن يكاربردها با همراه ها روش و ريدرگ مراحل دروژن،يه

در زين يآت يها يريگ جهت و ياقتصاد-يفن يها ليتحل است.
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ها گزارش راه از شده يبررس قيحقا پايهبر گزارش نيا انيپا
است. شده گنجانده

 آن ويژگي و دروژنيه يانرژ
است. جهان در عنصر نيتر فراوان و نيتر ساده دروژنيه

يانرژ سامانه در يانرژ يها حامل نيا در يديكل نقش دروژنيه
است. مطلوب نيگزيجا سوخت كي زين دروژنيه دارد. جهان

.ستين يانرژ ياصل منبع دروژنيه ن،يبنز و سنگزغال خلاف بر

تهيسيالكتر يبرا هيثانو »يانرژ حامل« هيشب شتريب آن عملكرد
و شود جاديا يگريد منبع از يانرژ از استفاده با ديبا ابتدا كه است،
- به آن نهان ييايميش يانرژ كه شود منتقل يمكان به سپس

نيتر بادوام از يكي به را آن دروژنيه ويژگي .شود استفاده طوركامل
ويژگي كند. يم ليتبد يانرژ يكاربردها از ياريبس يبرا ها نهيگز
است. شده ارائه 1 جدول در دروژنيه هياول

]13تا  11[ دروژنيه هياول هاي ويژگي 1جدول 
SIواحد در رامقدعامل

مول هر ازاي به گرم 00784/1مولكولي زنو
سلسيوس درجه‐ 8/252 دماي در 283/101بخار فشار

اتمسفر 1 فشار و جوش نقطه در مترمكعب بر كيلوگرم 1331/0گاز چگالي
اتمسفر 1 فشار و سلسيوس درجه صفر دماي در 0696/0گاز مخصوص وزن
اتمسفر 1 فشار و سلسيوس درجه 1/21 دماي در كيلوگرم بر مترمكعب 199/11  گاز مخصوص حجم
اتمسفر 1 فشار و جوش نقطه در 0710/0مايع مخصوص حجم

اتمسفر 1 فشار و جوش نقطه در مترمكعب بر كيلوگرم 76/67مايع چگالي
مترمكعب بر كيلوگرم 0826/0گاز چگالي

اتمسفري فشار در سلسيوس درجه 253جوش قطهن
اتمسفري فشار در سلسيوس درجه -259انجماد/ذوب نقطه

سلسيوس درجه 240بحراني دماي
مطلق صورت به مترمربع بر كيلونيوتن 1296بحراني فشار
جوش نقطه در كيلوگرم بر ژول كيلو 446تبخير نهان گرماي
سلسيوس درجه 6/15 دماي در حجم / حجم 0024/0آب در پذيري محلول

سلسيوس درجه كيلوگرم بر كيلوژولCP3/14 ثابت فشار در ويژه گرمايي ظرفيت
سلسيوس درجه كيلوگرم بر كيلوژول Cv11/10 ثابت حجم در ويژه گرمايي ظرفيت

سلسيوس درجه 585اشتعالي خود دماي
كيلوگرم بر كيلوژول 79/119وزن پايهبر پايين گرمايي ارزش
كيلوگرم بر كيلوژول 000/142وزن پايهبر بالا گرمايي ارزش
اتمسفري شرايط در مترمكعب بر كيلوژول 000/11حجم پايهبر پايين گرمايي ارزش
اتمسفر شرايط در مترمكعب بر كيلوژول 000/13حجم پايهبر بالا گرمايي ارزش
اتمسفر 1 و سلسيوس درجه 27 دماي در كيلوگرم بر كيلوگرم 2/34استوكيومتري سوخت به هوا نسبت
درصد 75تا  4هوا در حجميدرصد پذيري اشتعال حدود

هوا در حجميدرصد 9/58 تا 2/18انفجاري حدود
سلسيوس درجه 1527شعله دماي بيشينه

ثانيه بر متر 5/3 تا 7/2هوا در احتراق نرخبيشينه 
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دروژنيه هاي ويژگي
ارزش كه ن،يبنز مانند ها، سوخت شتريب با سهيمقا در
يدارا دروژنيه است، K 298 در MJ/kg 45 تا 40آن  گرمايي
حال، نيا با است. MJ/kg 140 تا 120هيدروژن  گرمايي ارزش
يبيتقرطور به) MJ/L 8هيدروژن مايع ( يحجم يانرژ يچگال

MJ/L( نيبنز مانند يدروكربنيه يها سوخت از كمتر برابر 4

يبالاتر يثقل يانرژ يچگال دروژنيه گاز اگرچه است.) 32
يچگال ليدلبه ولي دارد، يدروكربنيه يها سوخت به نسبت
-به دروژنيه دارد. ازين يبزرگتر مخزن به كمتر، يحجم يانرژ

ن،ييپا سبتنبه اشتعال يدما با اشتعال قابل گاز كي عنوان
اندازه ليدل به ،نيهمچن كند. يم جاديا را يخطرات استفاده هنگام
كنند عبور مواد از يراحتبه است ممكن ها،آن كوچك يمولكول

شوند مواد يبرخ در نشت و بيتخر ،يدروژنيه يترد موجب و
]13[.

يها نيماش مانند دارد، ازين يانرژ به كه يا لهيوس هر
از استفاده با است ممكن ،يكيالكترون ليوسا و يكيالكتر

كه يزمان تا .رديبگ يانرژ ،يسوخت يها سلول در دروژنيه
برخلاف شود، يم نيتام دروژنيه با يسوخت يها سلول يانرژ
يانرژ شدن تمام اي دوباره بارداركردن به ازين هرگز ها، يباتر

كاتد و آند كند. يم كار ،يباتر مشابه يسوخت ليپ كي ندارند.
فقط شوند. يم نيتام ژنياكس و دروژنيه با بيترتبه

كاتد به تيالكترول يغشا راه از توانند يم مثبت بار يها پروتون
تيالكترول وارد كاتد راه از توانند يم مثبت باربا  ها پروتون بروند.
ژنياكس با ،رسند مي همبه كاتد در ها الكترون با هاپروتون ،شوند
توانند مي ها الكترون .دهند يم ليتشك را آب و شوند يم بيترك
.]14[شود  جاديا تهيسيالكتر تا كنند عبور يخارج مدار كي از

سبز دروژنيه
اي ريدپذيتجد يانرژ منابع از استفاده با كه يدروژنيه

شناخته )GH2( سبز دروژنيه عنوانبه دوش جاديا كربن كم
گاز بخار اصلاح از شده ساخته دروژنيه با سهيمقا در شود. يم
كند. يم منتشر يكمتر اريبس كربن سبز دروژنيه ،يعيطب

نديافرو  كافت برق روش از يانرژ ديتول شامل سبز دروژنيه
ديتول ستيز طيمح يبرا يخطرناك زباله چيه كه است احتراق

1/0 از كمتر آب كافت برقبا  شدهديتول سبز دروژنيه كند. ينم
از توان يم كه دهد يم ليتشك را دروژنيه ديتول كل از درصد

كه مانيس و فولاد ديتول مانند يعيصنا ييزداكربن يبرا آن
هايرييتغ جهينت در و كرد استفاده شوند، يم يانرس برق يسخت به
كرد. محدود را ييهوا و آب

ديتول نهيهز سبز دروژنيه از كم استفاده ياصل ليدل
يبرا تقاضا كه شود يم ينيب شيپ ن،يا وجود با است. آن يبالا
.ابدي كاهش دروژنيه ديتول يها نهيهز و ابدي شيافزا دروژنيه
جزء كي سبز، اكيآمون ساخت يبرا است ممكن سبز دروژنيه
در تواند يم ،نيهمچن و شود استفاده كود، ديتول در ياتيح

دروژنيه صنعت شود. مخلوط يعيطب گاز يفعل لوله خطوط
اكي(آمون يسنت طوربه شدهديتول اكيآمون با رقابت يبرا

.]15[ دارد ازين سبز اكيآمون به )يخاكستر
رود، مي كاربه هيدروژن بيشتر توليد براي امروزه كه روشي

آب بخار و داغ متان روش، اين در دارد. نام متان بخار اصلاح
هيدروژن، و دهند مي واكنش هم با ستكاتالي يك حضور در

در كنند. مي توليد اكسيد ديكربن  كمي مقدار و مونوكسيدكربن 
و داده واكنش ستكاتالي و بخار با مونوكسيدكربن  بعدي، مرحله

حذف از پس شود. مي توليد بيشتري اكسيد ديكربن  و هيدروژن
آيد. مي دستبه خالص هيدروژن اكسيد، ديكربن  و ها ناخالصي
هاي سوخت ساير از بخار اصلاح يندافر راه از تواند مي هيدروژن
در شود. توليد نيز بنزين و پروپان سنگ، زغال مانند فسيلي

وردهافر تنها و شود مي توليد هيدروژن نيز آب كافت برق يندافر
سلول يك داخل در آب روش، اين در است. اكسيژن آن جانبي

دلايل از يكي شود. مي تجزيه اكسيژن و هيدروژن به الكتروليتي
هاي هزينه سريع كاهش سبز، هيدروژن به علاقه افزايش
.]16[ است تجديدپذير هاي انرژي

هيدروژن سبز نقش مهمي در دستيابي به اهداف
كند، چراكه حذف انتشار گازهاي محيطي ايفا مي زيست
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برانگيز است. هاي اقتصادي چالش اي در برخي از بخش گلخانه
كارايي بهبود و تجديدپذير هاي انرژي مستقيم، برق از استفاده
و برق دتولي در انتشارات چشمگير كاهش به توانند مي انرژي
دوربرد، سفرهاي مانند كنند، كمك نقل و حمل انواع از برخي

ها آنزدايي  كربن كه فولاد و بتن توليد و هواپيمايي كشتيراني،
برانگيز چالش بالا، گرماي يا پرانرژي هاي سوخت به نياز دليلبه

را نقل و حمل بخش در نياز اين تواند مي سبز هيدروژن است.
راحتيبه و شود مي يافت وفوربه هيدروژن سازد. برآورده
كرد منتقل ديگر هاي مكان به را آن توان مي است. دسترس قابل
در تواند مي هيدروژن د.كر استفاده توليد محل همان در يا

كه حالي در شود، ذخيره طولاني هاي مدت براي بزرگ مقادير
مدت براي انرژي از زيادي حجم سازي ذخيره به قادر ها باتري
.]17[ نيستند طولاني زمان

كارها انجام براي كمتري انرژي هيدروژن، از استفاده با
بيشتري انرژي برابر سه يتقريطوربه هيدروژن زيرا است، لازم

اين ،همچنين سبز هيدروژن دارد. فسيلي هاي سوخت به نسبت
برق و آب كه جايي هر در تواند مي كه دارد را همتا بي مزيت
شود. توليد بيشتر گرماي و برق توليد براي باشد موجود

استفاده بر افزون و دارد وجود هيدروژن براي متنوعي كاربردهاي
گاز كشي لوله هاي شبكه در را سبز هيدروژن توان مي صنايع، در

.برد كاربه خانگي وسايل اندازي راه براي و كرد ذخيره موجود
توليد براي زيست محيط با سازگار هاي روش از يكي كافت برق

هايهقطع با عملي اي نمونه عنوانبه تواند مي كه است هيدروژن
شود. سازي پياده رايج

سازي ذخيره امكان كافت برق روشبه هيدروژن توليد
همه در آورد. مي فراهم را نامنظم تجديدپذير هاي انرژي
برق توليد هاي سامانه از سبز، هيدروژن توليد هاي روش

و هزينه كارايي، نظر از كه شود مي استفاده )1PV( فتوولتائيك
هاي مقياس در هيدروژن توليد كاربردهاي براي بودن اقتصادي

زماني سبز هيدروژن چون .]18[ اند شده ارزيابي كوچك و بزرگ

1. Photovoltaics

شود،  تجزيه اكسيژن و هيدروژن به آب كه شود مي توليد
مطلوب هزينه و كارايي با هنوز سبز هيدروژن برق توليد فناوري

،توده زيست مانند تجديدپذير منابع از انرژي نيست. دسترس در
چون كند. نمي آزاد كربن و است دسترس در نيز خورشيد و باد

آزاد را مضري گاز هيچ احتراق يا توليد يندافر در سبز هيدروژن
در تواند مي است، سازي ذخيره قابل آساني به و كند نمي
.]20و  19[ شود استفاده متفاوتي مقاصد براي و ديگر هاي زمان

دروژنيه يانرژ يبرا نانومواد
ديجد يعلم يها رشته رشد در چشمگيري طوربه نانومواد

به دروژنيه است قرار اگر هستند. رگذاريتاث نانو يها يفناور و
ريدپذيتجد يانرژ منابع بر يمبتن ندهيآ اقتصاد ياصل سوخت

با سازگار دروژنيه رهيذخ و ديتول يها روش ديبا شود، ليتبد
بعد كي كمينه با يمواد طورمعمول،به شود. جاديا ستيز طيمح

شوند. يم دهينام نانومواد عنوانبه كمتر اي رنانومت 100 يخارج
، لازم است درريدپذيتجد يانرژ قابليتدرك كامل  يبرا

يانرژ منابع از مؤثر استفاده و يساز رهيذخ ل،يتبد هاي فناوري
كامل يبررسهمچنين،  .هايي صورت پذيرد پيشرفت ريدپذيتجد
است. يضرور دروژنيه رهيذخ و سنتز در موادنانو يها تيقابل

هاي روش و نانومواد، انواع بر كوتاه يمرور بخش، نيا در
كه تفاوتيم نانومواد مورد در يا گسترده بحث ،سپس و هاآن ديتول
استفاده تفاوتم يكاربردها در سبز دروژنيه رهيذخ و ديتول يبرا
بر نانومواد عنوان به توان يم را نانومواد .ارائه شده است ،شوند يم
يمعدن نانومواد كرد. يبند گروه چندسازه و يآل كربن، ،يمعدن هيپا
د،ياكس شكل به اي يرفلزيغ اي يفلز عناصر يحاو توانند يم
مواد نيا باشند. فسفات هايبيترك اي ديكالكوژن د،يدروكسيه

و ييايميش يحسگرها ك،يفوتون ك،يالكترون در ياديز يكاربردها
يجامعه ضرور يبراو  دارند يپزشكستيز يهادستگاه و يستيز

.]22و  21[ هستند

 نانومواد ديتول يها روش



 و همكاران ميرزايي

1403، زمستان 4سال هجدهم، شماره (JARC)هاي كاربردي در شيمي  نشريه پژوهش
6

يبرا كه اي ويژه كاربردبه بسته نانومواد ديتول يها روش
بخار، فاز روش در .]24و  23[ است متفاوت ،شونديم ديتول آن

متراكم بخار يها مولكول كهيهنگام همگن اي ناهمگون بخار
ماده يها وني اي هاهذر وجود بدون را ييها هسته ،شوند مي

همگن ييزا هسته عنوانبه نديافر نيا كنند، يم ديتول يخارج
ليتشك يزمان يبلورنانو يها دانه .]26و  25[ شود يم شناخته

و برخورد جهينت در ها دانه و متراكم بخار ياجزا كه شوند يم
جمع دما كاهش هنگام هياول هايهذر شوند. حجيم  ،ادغام

نديافر كي شعله سنتز دهند. ليتشك را ها توده تا شوند يم
صنعت در كاربرد يبرا هاهنانوذر ديتول يبرا حبوبم و نهيهز   كم

انواع نيتر يمعمول اهيس كربن و كاميكروسيلي ا،يتانيت .است
از شيب سالانه ديتول نرخ با شعله سنتز با كه هستند هاهنانوذر
آهن ليپنتاكربون ساز شيپ .شوند يم ساخته ،تن ونيليم نيچند
كي با را دياكسآهن  يهاتكپار تا گيرد مي قرار بالا يادماه در

زريل روش در .]27[ دهد ليتشك بخار ييايميش واكنش
گارنت ،فرسايش يبرا زريل منبع نيتر يمعمول ،فرسايشي

پرتو كي است. شده هدوپ ميمينئود با كه است ميتريا مينيآلوم
هيزاو كي با زريل شيفرسا مدت در موردنظر ماده سطح بر زريل

زريل پرتو يانرژ شود. يم پرتاب )درجه 90 اي 45( مشخص تابش
هاي از راه 1تپ زمان مدت و موج طول زر،يل شدتبه بسته

محدود اي آزاد يها الكترون رسد. يم موردنظر ماده به تفاوتم
جذب 2نورگرمايي شيفرسا طول در را يانرژ هدف، ماده درون

يها الكترون ريسا با يرخوردب يها كنشبرهم راه از .كنند يم
و ابدي يم شيافزا ماده يدما شبكه، يها نتوفو و ختهيبرانگ
ماده و منتقل را يانرژ ختهيبرانگ يها الكترون ،نيهمچن

جذب به مذاب مواد كه طورهمان .كنند يم ذوب را موردنظر
جاديا سطح بر پلاسما ابر كي دهند، يم ادامه زريل پرتو يانرژ
اي كاتد عنوانبه كه الكترود دو قوس، هيتخل روش در .شود يم

ليتشك را قوس هيتخل سادهبسيار  ساختار كنند، يم عمل آند

1. Pulse 2. Photothermal*

توان يم را قوس هيتخل روش با هاهنانوذر سنتز .]28[ دهند يم
از يكي ژل-سل روش .]29[ داد انجام وستهيپ اي يتپ حالت در

تيفعال با يفلز دياكس موادنانو جاديا يبرا ها روش نيبهتر
روش كي ژل-سل روش .]30[ است يستيفوتوكاتالچشمگير 

يدما هگستر ليدلبه فراورده ييايميش بيترك و است ياقتصاد
از يبرخ ريز موارد .]29[ است واپايش قابل يراحتبه نييپا

هاييجهنت برپايه كه هستند يمواد نانو نيتر توجه قابل
اند. شده استفاده دروژنيه ديتول در و سنتز ،شده گزارش

 نقره هايهذرنانو
از يك هر راه از مداكار طوربه توانند مي نقره هايهنانوذر

هايهنانوذر شوند. توليد اند، شده بررسي كه توليدي هاي روش
كاربردهاي ،همتا بي هاي ويژگي دليل به (Ag NPs) نقره

مواد الكترونيك، صنايع ها، پروتئين سازي ثابت در متنوعي
- پژوهش دارند. مواد زيست بر مبتني دارويي هايتوليد و غذايي

اوليه ماده از هيدروژن زيست سنتز براي Ag NPs با هايي
در مختلط هاي كشت از استفاده با تاريك تخمير روش از گلوكز
در اين مرحله، بهبود .]31[ است شده انجام ،شده  واپايش شرايط

) درAg NPsهاي نقره ( در فرايند توليد هيدروژن با نانوذره
از روند اينبه شكلي كه  ،دست آمدبه نانومتر 20 تا 10اندازه 

طور به نانومتر 200 رسيدن به پايداري در اندازه تااين گستره 
48/2 توليد بيشترين كل، در .استچشمگيري مورداطمينان 

هاي نقره با حضور نانوذره در گلوكز مول هر ازاي به H2 مول
6/67دهنده بهبود تقريبي  نشان كه شدثبت  نانومتر 20 اندازه

ுమ	୫୭୪( كنترل درصدي در بازده توليد نسبت به شريط
୫୭୪	୥୪୳ୡ୭ୱୣ

 Agبراي فعال 3دگرگشتي هايفراورده  ميان توليد .است )48/1

NPs، و والرات بوتيرات، استات، هايمشتق اتانول، مانند
افزايش مورد، اين در اند. شده تنظيم چشمگيريطوربه پروپيونات

در چشمگير كاهش واسيد  استيك افزايش با هيدروژن توليد
والريك و اسيد پروپيونيك اتانول، ،اسيد بوتيريك هايمشتق

3. Metabolic

ينداكنند. اين فردهد كه مواد خاصي نور را جذب و آن را به گرما تبديل ميزماني رخ مي و به اثر تبديل انرژي نوراني به انرژي گرمايي اشاره دارد پديده نورگرمايي* 
.شودمي كارگرفتهبهمانند توليد برق، گرمايش و پزشكي  تفاوتيدر كاربردهاي م



... هاي فني پيرامون انتخاب نانومواد توليد هيدروژن سبز: ديدگاه نانومواد در

1403، زمستان 4سال هجدهم، شماره (JARC)هاي كاربردي در شيمي  نشريه پژوهش
7

بوده همراه كنترل هاي نمونه به نسبت Ag NPs حضور در اسيد
است كه نانوذرات نقره به شكل يننكته جالب ا است.
شده يكتوده تحر يستز يدكاهش نرخ تول موجب يتوجه قابل

را محدود يدروژنه يددر تول يريفاز تأخ ينو همچن شوند يم
  .]32[ كنند يم

  طلا هايهذرنانو

ويژگي افزايش براي نيز) Au NPs( طلا هايهنانوذر
هيدروژن،توليد  مانند شيميايي هاي واكنش در افزايي هم

موضوع اين كه اند شده شناخته طبيعي يندهايافر واكسايش 
در شود. مي ها آنزيم سازي ثابت و سازي فعال به منجر خود نوبه به

هاي پساب با نانومتر 5 اندازه به طلا هايهنانوذر بر كه مطالعاتي
- به هوازي بي هاي كشت شده، انجام ساكارز حاوي صنعتي

H2	mol( درصد 3/62 يتقريبطور

mol hexose	
نمونه به نسبت )28/2 

mol H2( كنترل

mol hexose 
-به ).1 (جدول اند داشته بيشتري بازده )38/1 

بر مستقيمي تأثير طلا هايهنانوذر غلظت اي، غيرمنتظره طور
توليد يندافر طول در است. داشته هيدروژن توليد افزايش

تغيير دچار را دگرگشته هايتركيب طلا هايهنانوذر هيدروژن،
بالا سطوح با هيدروژن توليد در چشمگير هاي پيشرفت اند. كرده

بوتيريك با مقايسه دراسيد  استيك هايمشتق توليد پايين و
.]33[ است مرتبط اتانول و اسيد

 دياكس يد ميتانيت هايهنانوذر
ديتول بازده در نانومتر) TiO2 )25 هايهنانوذر از استفاده

نديافر از )دروژنيه جذب و تروژنازي(ن ها نيپروتئ شامل دروژنيه
با TiO2 با سهيمقادر ، ]34[پژوهشي  در .است كيتار ريتخم

- بهاز تروژنين تيفعال و دروژنيه ديتول ،mg/lit 100غلظت 

مقابل، در .بهبود يافت شاهدگروه  به نسبت چشمگيريطور
پيدا كاهشچشمگيري طوربه TiO2 حضوردر  دروژنازيه فعاليت

دروژنيه ديتول .افتي شيافزا زين توده ستيزبراين،  كرد. افزون 
 mol به شيافزا درصد 1/46 حدود با TiO2 هايهنانوذر با

kg TS 
 

مرحله دو شامل دروژنيه ديتول ،يطوركلبه .افتي شيافزا 01/1
mol

kg TS 
استفاده شود،  يم هيتوص كپارچهي كرديور كي يبرا 88/1 

يابيباز به يابيدست يبرا روشن و كيتار ريتخم روش دو هر از
هايهنانوذر از استفاده است. يمنطق زباله لجن از بالا دروژنيه

بازده بر نانومتر 25 اندازه به (TiO2 NPs) اكسيد ديتيتانيم 
جذب و 1نيتروژناز مانند هايي پروتئين درگير كه هيدروژن توليد

با مقايسه در دارد. تأثير است، تاريك تخمير يندافر در هيدروژن
و هيدروژن توليد ،mg/lit 100 غلظت به اكسيد ديتيتانيم 
كنترل هاي نمونه به نسبت چشمگيري طوربه نيتروژناز فعاليت
از استفاده هنگام هيدروژناز جذب فعاليت مقابل، در بود. بهتر

TiO2 افزايش توده زيست مقدار و كاهش محسوسي شكلبه
مقدار به TiO2 هايهنانوذربا  هيدروژن توليد افزايش يافت.
 mol به و شد مشاهده درصد 1/46 تقريبي

kg TS 
رسيد. 01/1 

 آهن هايهذرنانو
دروژنيه زيست ديتول يندهايافر در ييايباكتر كشت نيچند

مواد و قندها ها، دراتيكربوه و يستيز يها زباله با رهيت يريتخم
ديتول بر هااثر .شوند يم يابيارز آهن هايهنانوذر از استفاده با ييغذا
زگلوك يهواز يب ريتخم با آهن هايهنانوذر از استفاده با يريتخم
سهيمقا در را تريل در گرم يليم 50- 0 يثابت هگستر كه شد داده نشان

	L( شاهد برخلاف كرد. جاديا +Fe2وني هايهذر با

kg VS	
هر )،247 

در را دروژنيه بازده شيافزا آهن هايهنانوذر و +Fe2 هايهذر دو
دادند. نشان 25 و mg/lit 10 يها غلظت در درصد 37 و 15 حدود
يانيم دگرگشته كي رييتغ با بالا دروژنيه بازده مرحله، نيا در
كاهش و راتيبوت بخش در بالاتر استات هايمشتق به مهم اريبس
كه است توجه جالب بود. همراه ،وناتيپروپ و اتانول تيتثب

درصد 35 و وناتيپروپ ليتشك كاهش درصد 75 آهن هايهنانوذر
نشان +Fe2 وني هايهذر يكينزد در وناتيپروپ ليتشك كاهش
آهن هايهنانوذر كه دهد يم نشان يكيمكان روش كي .]35[ دادند

نيب +Fe2 يها وني قالب در را الكترون انتقال طورموثربه توانند يم
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تيفعال جهيدرنت و كنند ليتسه دروژنازهايه و ها نيفردوكس
به آهن هايهنانوذر ن،يبرا افزون دهند. ءارتقا را يديكل يها ميآنز
يها نيپروتئ و دروژنازهايه ديتول موجب و دياكس +Fe2 به يآسان
- به تواننديم آهن هايهنانوذر شوند. يم نيفردوكس از گوگرد- آهن

را توده ستيز مواد ريتخم و دروژنيه ديتول يها روش يموثر طور
كنند. عيتسر

دروژنيه ديتول يبرا فوتوكاتاليست هايذرهنانو
كه هايي حفره و ها الكترون ي،ستفوتوكاتالي امانهس در
به شوند، مي ايجادظرفيت  و رسانش نوارهاي در نور تأثير تحت
در و شوند مي منتقل ريز هايهذر هاي ستكاتاليفوتو سطح

نتيجه در كه كنند مي مشاركت كاهش و اكسايش هاي واكنش
با .]37و  36[ شود مي توليد اكسيژن و هيدروژن ترتيببه ها آن

كه شود مي مشخص ،پايه يندهايافر و ها سازوكار دقيق بررسي
بسيار هاي روش از يكي فوتوكاتاليستي روشبه آب شكافتن

مناسب كاف نوار با هايي ستفوتوكاتالي نيازمند كه است مؤثر
و جذب را فراواني خورشيد نور كه ساختار يك .]38[ است
بايد كند، مي فعال را اكسيژن و هيدروژن توليد هاي واكنش نيم

را ها حفره و ها الكترون كه باشد داشته خوبي بار انتقال قابليت
تأخير موجب و كند منتقل رسانا/الكتروليت نيم مشترك فصلبه
سطح كاتاليستي پذيري واكنش افزايش و بار مجدد تركيب در
براي فراواني هاي تلاش اخير، دهه چند در شود. واكنش نيم

شده طراحي هاي ستفوتوكاتالي در مهم شرايط اين به دستيابي
است گرفته صورت آب راه از بالا كارايي با هيدروژن توليد براي

ها ستنانوفوتوكاتالي با آب شكافتن يندافر ،1 شكل در .]39[
فتوكاتاليستي فعاليت .است شده داده نشان هيدروژن توليد براي
شدهءالقا الكتريكي بارهاي جداسازي و انتقال به شدتبه
رساناهاي نيم از كار، اين براي دارد. بستگي ،نور وسيله به

كند. تر آسان را بارها جداسازي تا شود مي استفاده فتوكاتاليست
را )ZnIn2S4( سولفيداينديم -روي دروني الكترواستاتيكي ميدان
در و شود ايجاد بيشتري فضاي تا كرد تنظيم دقت به توان مي

روي ، سولفيداينديم -روي ساختارهاي در بيشتري كجي نتيجه،

با تغييرها اين .آيد وجودبهها  چهاروجهي و )ZnSO4( سولفات
ايجاد الكترواستاتيكي ميدان و دوقطبي هاي ممان افزايش

توليد يندافر در ها حفره و ها الكترون جداسازي براي شود و مي
.]41[ است مفيد بسيار ستفتوكاتالي با هيدروژن

]40[ آب ي شكافتستيفوتوكاتال يندافر ارهوطرح 1شكل 
(داراي مجوز از ناشر مربوط)

جامد هاي محلول سنتز در دوقلويينانو ساختارهاي همچنين،
آب از هيدروژن اند. كاررفته به فتوكاتاليستي هاي فعاليت براي
نور برابر در بالا بسيار بازدهي با و گرانبها هايفلز به نياز بدون
توليدشده هاي حفره و ها الكترون جداسازي شود. مي توليد مرئي

چشمگيري طوربه تواند مي فتوكاتاليز فعاليت ،همچنين و نور با
يابد. بهبود موازي دوقلويينانو هاي بلور با ايجادشده قابليت با

و است زياد بسيار دوقلويي مركز در آزاد هاي الكترون تعداد
هيدروژن واكنش ايجاد محل راه از دوقلويي موثر جداسازي
.]42[ شود مي ممكن اكسايش واكنش و (الكترون)

دروژنيه يساز رهيذخ كاربرد يبرا جامد حالت نانومواد
شده شناخته يندافر يك با پيوسته طوربه خورشيدي انرژي

رسيدن براي ولي ،شود مي تبديل هيدروژن به فتوشيمي نام به
در بزرگي هاي چالش با هنوز هيدروژن، بر مبتني اقتصاد يك به

هستيم. مواجه هيدروژن سازي ذخيره زمينه
مانند جامدي هاي شكل در تواند مي هيدروژن كلي، طوربه
،آلي فلزي هاي اسكلت و فلزي هيدريدهاي كربني، هايتركيب

مناسب جامد مواد در يا كريوژنيك، مايع فشرده، گاز صورتبه يا
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شكل به را هيدروژن كه اول روش دو برخلاف شود. ذخيره
صورتبه هيدروژن سازي ذخيره كنند، مي ذخيره مايع و گازي
در مواد، در هيدروژن فيزيكي يا شيميايي جذببا  تواند مي جامد
به نياز گيرد. صورت محيطي شرايط به نزديك فشارهايي و دما

گاز، يا مايع صورتبه هيدروژن ذخيره براي بزرگ مخزن
ايجاد نقليه وسايل در استفاده براي را جدي ايمني هاي نگراني

يك تواند مي جامد صورت به سازي ذخيره بنابراين، كند. مي
ظرفيت و ديناميك باشد. بالا امنيت و مزايا با فني حل راه

تأثير تحت شدتبه جامد حالت در هيدروژن سازي ذخيره
سامانه اينكه براي است. تفاوتم مواد سطحي هاي كنش برهم
سازي ذخيره براي قوي گزينه يك به MgH2 بر مبتني

مواد يابد. بهبود آن ترموديناميك بايد شود، تبديل هيدروژن
سازي ذخيره براي بالايي ظرفيت ،هيدروژن سازي ذخيره

.]43[ نددار هيدروژن
و پذير انعطاف هايويژگي سطح، زياد مساحت با توجه به

برگشت، قابل شكل به هيدروژن رهاسازي و جذب توانايي
مواد عنوانبه جامد هايهنانوذردر مورد اي  گستردههاي پژوهش
انجام شده هيدروژن سازي ذخيره براي اي اميدواركننده بسيار
شده انجام نويسندگان توسط كه مروري مطالعه اين در .است
فلزي، هيدريدهاي جامد نانومواد اصلي گروه سه ،است

هاي ويژگي و كربن بر مبتني مواد و مركب فلزي هيدريدهاي
درصد 20 تا توانند مي فلزي هيدريدهاي اند. شده بررسي ها آن

كنند. ذخيره ديگر ماده دو با مقايسه در را هيدروژن بيشتر وزني
و جذب سرعت كندي مانند هاييمشكل دليلبه حال، اين با

واقعي ظرفيت نامطلوب، اي چرخه پايداري و هيدروژن رهاسازي
كههنگامي باشد. كمتر است ممكن ها آن هيدروژن سازي ذخيره

اي ماده ،پيوند داشته باشد فلز با شيميايي شكل به هيدروژن
هيدروژن تواند مي كه شود مي تشكيل فلزي هيدريد نام به جامد

ذخيره خود اي شبكه ساختار درون يا خود سطح بر جذب با را
براي نظري هيدروژن سازي ذخيره هاي ظرفيت .]44[ كند

تواند مي NaAlH4 وLiBH4  مانند مركب فلزي هيدريدهاي

تركيب با مواد اين .]45[ باشد وزني درصد 7 و 18 تا ترتيببه
بيشتر ساختارهاي ايجاد براي مواد ديگر با فلزي هيبريدهاي

قابليت پيچيده فلزي هيدريدهاي شوند. مي توليد پيچيده
كنند، مي فراهم را برگشت قابل صورت به هيدروژن سازي ذخيره
هاي واكنش و عملياتي بالاي دماهاي دليلبه است ممكن ولي
مانند كربن بر مبتني مواد باشد. محدود ها آن از استفاده كند،

درصد 8 تا 3/6 بين هايي ظرفيت با كربني هاي نانولوله و گرافن
به نسبت هيدروژن سازي ذخيره در كمتري توانايي وزني،

سطح دليلبه مواد اين دارند. پيچيده و فلزي هيدريدهاي
كاربردهاي براي كمتر، احتمالبه هاي هزينه و تر وسيع
مانند معايبي حال، اين با .هستند مطلوب هيدروژن سازي ذخيره

دارند زمان طول در زوالبه تمايل و پيچيده سنتز يندهايافر
]46[.  

حالت نانومواد از استفاده در ها چالش ترين بزرگ از يكي
مناسب هاي قدارم به رسيدن هيدروژن، سازي ذخيره براي جامد
اگر حتي است. برگشت قابل صورت به هيدروژن سازي ذخيره
نظري مقادير از كمتر واقعي هيدروژن سازي ذخيره هاي ظرفيت
و جذب نرخ كندي مانند مشكلاتي دليلبه است ممكن باشند،

بالاي دماهاي و ناپايدار هاي چرخه هيدروژن، آزادسازي
با جديد مواد ايجاد با شوند. رو هروب هايي محدوديت با عملياتي
مواد پردازش ندهايايفر و سنتز ارتقاء و يافته بهبود هاي ويژگي
.]47[ داد كاهش را ها محدوديت اين توان مي ،موجود

 دروژنيه يتجار استفاده يسنجامكان
از يكي و دارد كاربرد صنايع از بسياري در سبز هيدروژن

كه جايي است، نقل و حمل بخش در آن كاربردهاي ترين مهم
فراورده عنوانبه را آب فقط كه كند مي عمل سوختي عنوانبه

سبز شيمي و پتروشيمي صنايع همچنين، كند. مي منتشر جانبي
آن از استفاده زمينه در برند. مي بهره هيدروژن نوع اين از نيز

صورت هايي پيشرفت نيز برق تأمين و منازل گرمايش براي
نور مانند انرژي اصلي منبع خود خوديبه هيدروژن است. گرفته

دارد. را انرژي حامل يك نقش بلكه نيست، آب يا باد خورشيد،
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است انرژي به نياز هيدروژن توليد براي كه معناست اين به اين
شود. مي آزاد د،شو مي استفاده هيدروژن كه زماني انرژي اين و
-به تواند مي هيدروژن شود مي گفته كه است دليل همين به

برپايه رود؛ كاربه انرژي سازي ذخيره براي روش يك عنوان
صورتبه بيشتر صنايع در هيدروژن مصرف ،بسيار هاي گزارش
يندافر و متانول آمونياك، توليد در هعمدطوربه و است شده توزيع
.]48[ رود مي كاربه بخار اصلاح

سبز يكودها ديتول يبرا ييايميش عيصنا
ييايميش عيصنا در شتريب كه ياصل خام هايعنصر از يكي
ديتول در يديكل جزء كي نيا است. دروژنيه د،شو يم استفاده
،نيهمچن و متعدد يهابسپار جاديا يبرا كه است متانول
يكودها .رود كارمي ، بهشود يم كود ديتول به منجر كه اكيآمون
يكيزيف ساختار كه ستنده تراتين بر يمبتن يمعدن يكودها سبز
يليفس يها سوخت با شده ساخته يكودها مشابه ييايميش و

رايز ،ابدي يم كاهش چشمگيري قدارمبه كربن يردپا ولي ،دارند
ساخته )يديخورش ،يباد ،يآب يروي(ن ريپذ ديتجد يها يانرژ با
ديتول يبرا كه اك،يآمون ديتول يبرا ازيموردن دروژنيه شوند. يم
كارگيري به با كافت برق با آب از شود، يم استفاده سبز يودهاك

از پس مانده يباق مراحل همه .ديآ يم دستبه ريپذ ديتجد يانرژ
انجام وهيش همان به سبز اكيآمون ديتول يبرا دروژنيه حذف

ييزداكربن يبرا سبز يكودها از استفاده ن،يبنابرا شود. يم
است. ليفس بدون و موثر ه،ساد روش كي ييغذا مواد ديتول

خود ياصل واكنشگر عنوانبه اكيآمون از يمعدن يكودها همه
نديافر كي كارگيري به شامل نيا .]49[ شوند يم توليد
كاهش يبرا موجود يفناور نيبزرگتر از كه است يستيكاتال
ضرورت كند. يم استفاده پردازش طول در يا گلخانه يگازها

كمينه به يبرا يفناور نيا ييتوانا با سبز دروژنيه به رييتغ
،يقو يا گلخانه گاز كي )،N2O( دياكس تروژنين انتشار رساندن

يريپذ بيآس كه است شده برجسته ،كود ديتول نديافر طول در
را يجهان اسيمق در كود و يعيطب گاز متيق هاينوسان برابر در

در استفاده يابر را قابليت چشمگيري هاهنانوذر دهد. يم كاهش
اند. داده نشان سبز يكودها ديتول يبرا ييايميش بخش

به سطح نسبت مانند ،هاهنانوذر فرد به منحصر يها يژگيو
به را هاآن ،يستيكاتال تيفعال و يريپذ واكنش بالا، حجم
اثرات كاهش كود، ييكارا شيافزا يبرا يعال يدايكاند

نيا در .كند يم ليتبد داريپا يكشاورز قيتشو و يطيمح ستيز
بخش در هاهنانوذر از استفاده تفاوتم يها روش ،بخش

- هنانوذر .شده است يبررس را سبز يكودها ديتول يبرا ييايميش
ديتول در دهنده واكنش اي ستيكاتال عنوانبه توان يم را ها

كاهش و ييكارا شيافزا موجب كه كرد استفاده سبز يكودها
يبرا توان يم هاهنانوذر از شود. يم يطيمح ستيز اثرات
استفاده سبز يكودها به آن ليتبد و يصنعت يها زباله يپاكساز
با سازگار پسماند تيريمد يها روش جهينت در و كرد
يكودها يا هيتغذ يمحتوا و تيفيك كرد. تيتقو را ستيز طيمح
واپايش حسگر عنوان به هاهنانوذر كارگيري به با توان يم را سبز
از تيحما در و بنديپا يقانون الزامات به هاآن هك كرد نيتضم و
يها وهيش شبرديپ هستند. ديمف ،داريپا يكشاورز يها وهيش

با كود ديتول يطيمح ستيز هاياثر كاهش و داريپا يكشاورز
سبز يكودها جاديا يبرا ييايميش بخش در هاهنانوذر از استفاده

به هاهنانوذر با توانند يم سبز يكودها است. ريپذ امكان اريبس
و يده پوشش ،يساز كپسولهمانند  تفاوتيم يها روش

كاهش و داريپا يكشاورز يها وهيش شوند. مند بهره نانوحسگرها
ياجرا و توسعه قيطر از كود ديتول يطيمح ستيز هاياثر

.]51و  50[ است ريپذ امكان ييايميش بخش در هاهنانوذر مستمر

كود صنعت در سبز اكيآمون
در ژهيوبه انتشار، كاهش يبرا يديكل يارهايمع از يكي
است، دشوار يا گلخانه يگازها انتشار كاهش كه يعيصنا
-هب با ي،ليفس يها سوخت به ازين حذف است. سبز اكيآمون

،آب كافت برق از دروژنيه ديتول و جو از تروژنين آوردن دست
يدما و فشار كند. يم ستيزطيمح داردوست را اكيآمون
سنتز حلقه طول در تروژنين-دروژنيه واكنش يبرا ازينوردم
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ديخورش اي باد يانرژ مانند يانرژ ريدپذيتجد منابع با اكيآمون
شود.يم ديتول

گسترش حال در سرعتبه كه يتيجمع هيتغذ و غذا ديتول
يبرا ياصل يمغذ ماده كي تروژن،ين به شدتبه دو هر ،است

است ممكن سبز اكيآمون ،2 شكل مشابه دارد. يتگبس اهان،يگ
كود ديتول يها كارخانه وسيله به توده ستيز سوخت عنوانبه
.]53[ شود استفاده تروژنين يكودها ديتول يبرا

]53[ ريپذ ديتجد انرژيبر  يكود مبتنصنعت  2 شكل
(داراي مجوز از ناشر مربوط)

مانند دهيچيپ يكودها ديتول در اول درجه در اكيآمون
استفاده (اوره) تروژنين بر يمبتن يكودها و فسفات ميآمون يد
شيافزا ليدلبه نده،يآ سال ده در شود يم ينيب شيپ .ودشيم

با تروژنين كود به ازين ،ييغذا مواد مصرف شيافزا و تيجمع
،نيهمچن اكيآمون .ابدي شيافزا درصد 3 سالانه يبيترك نرخ
خاك به آب در محلول صورت به يحت اي ميمستقطوربه تواند يم

دسترس در گسترده طوربه آب يب اكيآمون اگرچه شود. قيتزر
به ديبا آن ليتحو است، ساده خاك در آن از استفاده و است
.]52[ شود يزير برنامه دقت

اكيآمون يبرا مناسب نيگزيجا كي سبز، اكيآمون
يبرا خطر يب حل راه كي عنوانبه كود تتجار در ،يمعمول
يها يژگيو و كوچك اندازه ليدلبه هاهنانوذر است. ستيز طيمح

يكودها ييكارا بهبود در همتايي بي يدهاينو شان،همتاي بي
.]54[ اند داده نشان سبز اكيآمون بر يمبتن

در توان يم را هاهنانوذر رهش، آهسته كود كي جاديا يبرا
كرد. بيترك سبز اكيآمون با و كرد محصور بسپار پوسته كي
و كند يم نيتضم را كود مدت يطولان ليتحو يفناور نيا

يمغذ مواد جذب جهينت در و دهد يم كاهش را شستشو احتمال
را يطيمح ستيز اثرات و دهد يم شيافزا را يكشاورز فراورده با

و اكيآمون سبز هايهذر دوام بهبود يبرا دهد. يم كاهش
توانيم را هاهنانوذر ر،يتبخ اثر در اكيآمون اتلاف محدودكردن

كاهش ضمن يفناور نيا .داد پوشش هاآن سطوح يرو بر
هاهنانوذر بخشد. يم بهبود را ييكارا ،يطيمح ستيز هاياثر
در يمغذ مواد سطوح صيتشخ يبرا حسگر عنوانبه توانند يم

اطلاعات نيا شوند. استفاده كشاورزان به بازخورد ارائه و خاك
فراورده بازده به منجر كه كود كاربرد نرخ رييتغ يبرا توان يم را

.]55[ كارگرفت به شود، يم كمتر يطيمح ستيز اثر و بالاتر

يميپتروش عيصنا در دروژنيه
از يكي دروژنيه معاصر، يميپتروش و ييايميش عيصنا در

با شتريب امروزه است. ها واسطه و هافراورده نيتر مهم
واكنشگرهاي با كه دروكربنيه ليتبد يها روش كارگيري به

.شود يم ساخته ل،يفس بر يمبتن
اگر ،يميپتروش يها بخش يبالا يانرژ شدت به توجه با

و جذب (مانند انتشار بدون و نهيهز كم يها روش با دروژنيه
نيا ييزدا كربن ديكل است ممكن شود، ديتول كربن) يجداساز
ها يميموسوم به پتروش هاي يبو ترك يمياييمواد ش باشد. بخش

شامل يندهافر اين. آيند يدست م از نفت خام بهطورمعمول  به
ايندهايفر ي،شكست حرارت دارشدن، يدروژنه ايش،اكس
جاديا در هاآن هستند. يگرمشابه د يها و روش يستيكاتال
افيال ،يمصنوع يكيلاستهاي فراورده ،يمصنوع كيلاست

و ندهيشو مواد و داروها ها، كش حشره ك،يپلاست ،يمصنوع
.]56[ شوند مي برده كاربه ها رنگ
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مانند ينفت يها وردهافر كه نگيدروكراكيه در فرايند
استفاده دروژنيه از بيشتر ،كند يمتوليد را  ليگازوئ و نيبنز
بردن نيب از يبرا آن ازكه  متانول ديتول يبرا د.شو يم

عنوان ماده به ينا شود. يم استفاده زين گوگرد مانند ييها ندهيآلا
ي. كك نفتشود يم يدذوب تول ايندفر يط يمحصول جانب يك
يها و بخار، در دستگاه يژنبالا و با اكس ياربس يدر دماها يدبا

يدروژنه يه،ماده اول ينپخته شود تا از ا ساز يگاز يتخصص
استفاده با ييايميش يها واكنش از ياريبس در .]56[ شود. يدتول
،هابيترك ريسا و متانول اك،يآمون سنتز مانند دروژن،يه از

آهن و كلين م،يروتن هايهنانوذر هستند. يضرور ها ستيكاتال
جاديا يبرا يعيطب گاز بخار تبديل در يخوب يستيكاتال تيفعال
.]57[ اند داده نشان دروژنيه

اشتعال تيقابل و كم يچگال ليدلبه دروژنيه يساز رهيذخ
يساز رهيذخ مواد نعنوابه هاهنانوذر است. دشوار ،گازاين  يقو
يفلز يدهايدريه اند. داده نشان را چشمگيري دينو دروژنيه
شوند، يم ديتول دروژنيه با يفلز هايهنانوذر كنشبرهم از كه
اند. هشد مطالعه ،بالقوه دروژنيه يساز رهيذخ مواد عنوانبه
توانند يم و دارند ييبالا يساز رهيذخ تيظرف يفلز يدهايدريه
يغشاها كنند. آزاد نييپا يفشارها و دماها در را دروژنيه

هيتصف و يجداساز يبرا يميپتروش بخش در دروژنيه يانتخاب
،يرينفوذپذ و يريپذ نشيگز شيافزا يبرا هستند. ياتيح گاز
يغشاها به را نيپلات و ميپالاد مانند يفلز هايهنانوذر توان يم

غشاء با را دروژنيه انتقال توانند يم هاهنانوذر نيا .افزود بسپار
يگازها به نسبت را دروژنيه يريپذ نشيگز و بخشند بهبود

  .]58[ كنند فراهم گريد

  ياقتصاد-يفن ليتحل و عمر چرخه
براي را هايي راه عمر چرخه و اقتصادي-فني هاي تحليل

هايتأثير كاهش حال عين در و وريآسود افزايش
(TEA) اقتصادي- فني تحليل دهند. مي نشان محيطي زيست

بر توسعه و پژوهش تأثير سنجش براي قدرتمند ابزار يك
تحليل نام به روش يك است. ادغامي يندهايافر بودن اقتصادي

يا فراورده يك محيطي زيست تأثيرات ارزيابي براي عمر چرخه
گاز روش زيست .]59[ رود مي كاربه عمر چرخه طول در يندافر
بخار بازسازي سنتي روش براي عملي جايگزين يك عنوانبه

مشابه كرد. استفاده هيدروژن توليد براي آن از توان مي كه است
تجديدپذير منبع يك داشتن اضافي مزيت گاز زيست طبيعي، گاز
به و اقتصادي صورتبه كه متان، انتشار حذف با كه دارد را

اين دهد. مي كاهش را آلودگي شود، مي توليد چشمگيري مقادير
و دفن محل گاز بازيابي تأسيسات ايجاد به منجر امر

مانند ها، پسماند زيست درمان براي هوازي بي هاي كننده هضم
شود. مي انرژي هايفراورده و كودها ،شهري جامد هاي زباله

كودي گاز زيست توليد دفن، محل هاي زباله كاهش بر افزون
كند مي توليد جانبي فراورده يك عنوانبه را مغذي مواد از غني

]60[.
انرژي هاي سامانه ايجاد در كليدي عنصر يك هيدروژن

مقرون اقتصادي نظر از آن توليد هنوزولي  است، پاك و پايدار
استفاده كه بسياري نمايشي هاي پروژه وجود با نيست. صرفه به
ارائه براي جهاني هايپژوهش و كنند مي تشويق را هيدروژن از

براي جديد هاي فناوري فناوري، پذيرش براي راه هاي نقشه
توسعه حال در هيدروژن از استفاده و توزيع سازي، ذخيره توليد،
.]60[ هستند

به رسيدن براي ابزارهايي عنوانبه ها فناوري اين
تسريع در سعي كه هايي پروژه با كربن كم انرژي هاي سامانه
هايپسماند .ندا شدهتاييد  دارند، ها فناوري اين تجاري پذيرش
-به گاز زيست توليد براي معيار ماده يك عنوانبه خانگي

.]61[ رساند مي منفعت جامعه بههاي پسماند بازيافت اند. كاررفته
جاي به هيدروژن توليد براي زيست محيط با سازگار هايهنانوذر
عملياتي هاي هزينه كاهش به تواند مي شيميايي هايهنانوذر
هاي روش با هاهنانوذر از دوباره استفاده كند. كمك

ها هزينه در جويي صرفه براي ممكن راه يك نيز سازي محبوس
موفقيت با يبسيار هايپژوهش در هاهنانوذر بازيافت است.
از استفاده كه پيشنهادشده هرچند است. شده داده نشان
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عملياتي هاي هزينه كاهش به است ممكن سبز يهاهنانوذر
هايگزارش از شده آوري جمع هاي داده از ولي كند، كمك

سبز يهاهنانوذر با حتي جذب يندافر كه است مشخص تفاوتم
و قيمت ارزان هايهنانوذر توسعه است. گران ،همچنان توليدشده
اين با است. كرده جلب خود به را زيادي توجه زيستي محيط
معمولي عملياتي هاي هزينه در ها آن از استفاده اينكه براي حال،
شود. گرفته صورت بيشتري هاي تلاش بايد گيرد، جاي

ندهيآ ياندازها چشم و ها چالش
هايتغيير در تسريع براي موجود هاي توانايي وجود با
هايي چالش با ،همچنان سبز هيدروژن بر مبتني اقتصاد انرژي،

نرم پنجه و دست اجتماعي و اقتصادي فني، هاي زمينه در
هاي انرژي كه گفت بتوان است ممكن اگرچه كند. مي

بر مبتني موجود هاي انرژي از بهتر اي گزينه تجديدپذير
تنهايي به ها انرژي اينولي  هستند، فسيلي هاي سوخت
از استفاده باشند. انرژي هايمشكل همه پاسخگوي توانند نمي

برايولي  ،شده است تاكيد هرچند تجديدپذير، هاي فناوري
5/16 حدود تنها براين، افزون نيست. كافي اهداف به رسيدن
كاهش براي شود. مي تامين برق با انرژي مصرف كل از درصد
بخش مانده باقي درصد 5/83 از اي گلخانه گازهاي انتشار بيشتر
براي هيدروژن .]62[ است بيشتري اقدامات به نياز انرژي،
استفادهو به  كاررفته به شيميايي عايصن و ها پالايشگاه در ها دهه
توجه شدتبه اخير هاي سال در انرژي منبع يك عنوانبه آن از

انتظار نهايي، كاربردهاي و علاقه اين افزايش با است.شده 
افزايش مركب سالانه رشد با نيز هيدروژن براي تقاضا رود مي

يابد.
-به هيدروژن براي تقاضا اين اينكه از اطمينان براي

توليد شود، برآورده محيطي زيست تاثير كمترين با و طورپايدار
گيرد. صورت كربن انتشار بدون ياكمينه  با بايد هيدروژن
با سبز هيدروژن بزرگ مقياس در استقرار و سازي تجاري
- به آن از توان مي كهآنجا از است. رو هروب اساسي هاي چالش

كرد. استفاده برق توليد و نقل و حمل براي سوخت عنوان

چشمگيري هايتغيير تواند ميهيدروژن  ظهور حال در اقتصاد
هاي سوخت ساير و سبز هيدروژن كند. ايجاد انرژي بخش در

-به بنزين جايگزين نهايت در است ممكن كربن بدون سنتزي

انرژي منبع عنوانبه طبيعي گاز و نقل و حمل سوخت عنوان
.]63[ شوند

گيري جهينت
شناخته كارآمد و مفيد انرژي ماده يك عنوانبه هيدروژن

باشد. سنتي انرژي منابع براي جايگزيني تواند مي كه شود مي
منابع معايب و مزايا همه بررسي به مروري پژوهش اين

معايبي داراي سنتي انرژي منابع است. پرداخته هيدروژني
و قيمتي هاينوسان تر، سريع تخليه نرخ شامل كه هستند

اين بر چيرگي براي شوند. مي دسترسي در محدوديت
باشد. بهتر اي گزينه است ممكن هيدروژن اساسي، هاي چالش

هاي پيشرفت به هيدروژن سازي ذخيره و توليد حال، اين با
زمينه در هاپژوهش فني، نظر از دارد. نياز فناوري در چشمگيري
هاي گزينه زيرا دارد، قرار خود ابتدايي مراحل در هنوز هيدروژن

يك عنوانبه نانومواد هستند. بالا ها هزينه و محدود سازي ذخيره
اند. كرده ظهور كاربردها از اي گستردهبازه  براي عملي گزينه
مقاله اين در سبز هيدروژن سازي ذخيره و توليد در نانومواد نقش

اين هاييجهنت پايهبر است. شده داده توضيح مفصل طوربه
هيدروژن سازي ذخيره و توليد در فلزي نانومواد ،پژوهش
هيدروژن سازي ذخيره فني، نظر از اند. داشته خوبي عملكرد
هيدروژن از استفاده كنوني، بازار روندهاي پايهبر و است ضعيف
سبز هيدروژن است. تر گران موجود انرژي مواد از هنوز

با شود. واقع مؤثر نياز اندازه به است ممكن نانومواد با توليدشده
كه گفت توان مي ،پژوهش اين هاييجهنت پايهبر حال، اين

تخمير طريق از هيدروژن توليد زمينه در اي عمده هايپژوهش
كاوش براي ديگري هاي روش هنوز است. شده انجام تاريك
نقره، مانند هاهرنانوذ از تعدادي جز به براين، افزون دارند. وجود
و توليد براي هاهنانوذر ساير زمينه در كاوش غيره، و آهن طلا،
.دارد ادامه همچنان هيدروژن سازي ذخيره
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چكيده
سنتز و تابش ريزموج كارگيري بهبا زمان  طور همهب گرافن اكسيد و كاهش مسـ  نيكل يدو فلز هايچندسازهنانومطالعه،  نيدر ا

ييايمي. رفتار الكتروشرود يمر بشما واپايش و قابل عيسر ،ساده نديافر كيروش سنتز پيشنهادي . شدها بررسي  كارايي كاتاليستي آن
نمونه يستيالكتروكاتال تيبر فعال نياثر ملام .شد يبررس ييايقل طي) در محMOR( متانول ايشواكنش اكس يسنتزشده برا ستيكاتال

.شد) مطالعه EIS( ييايميالكتروشرهبندي  يسنج في) و طCA( آمپرسنجي-زمان)، CV( يا چرخه سنجي آمپرولت يها سنتزشده با روش
ليتشك ي منجر بهتا حد افتهي كاهش گرافن اكسيددر شبكه  تروژنين شدن هدوپبراي  تروژنيعنوان منبع ن به نيملاماستفاده از 
203 شيبا افزا نياثر ملام شد. MORي نسبت به ستكاتالي تيفعال شيافزا موجبنيتروژن -فلز ونديپ نيا شد.  NiCu-N ساختارهاي

طي فعاليتسنتزشده در شاهد  يها ستيكاتال ريبا سا سهيشروع در مقا ليدر پتانس يولتميلي 20و كاهش  انيدر جر يكروآمپريم
MOR،  بودمتانول  ميمستق يسوخت  ليپعنوان آند در هبسنتزشده  ستيكاتال يعال كاراييدهنده  نشان هايجهنت .شدتاييد.

.نيملام رسانا، بسپارمتانول،  يستيالكتروكاتال شياكسا ،ريزموجتابش  ،يسوخت ليپ: ي كليديهاواژه

 مقدمه

ياست كه انرژ ييايميالكتروش يدستگاه يسوخت ليپ
.كند يم ليتبد يكيالكتر يرا بدون واسطه به انرژ ييايميش
يها مانند موتور يسنت ينسبت به منابع انرژ يسوخت يها ليپ

اريها بس دارند. آن يبسيار يايمزا ها يو باتر ياحتراق داخل
- بهمواد  .كنند يمنتشر م يكم اريبس يآلودگ و مد هستندآكار

مضر ،احتراق  علت به يانرژ ديتول يفعل يها يفناوراز  آمده دست
يها ياز نگران ياريبه بسمنجر هستند و  ستيز  طيمح يبرا

و اوزون هيلا بيوهوا، تخر  آب هايرييتغ از جمله يجامعه جهان
سازوكار يسوخت يها ليپ كهدرحالي ،دنشو يم يدياس يها باران
ن،يبرا افزون. كنند يارائه م يانرژ ليتبد يمد و پاك براآكار
با منابع يانرژ تيو امن داريتوسعه پا يبرا يسوخت يها ليپ
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)دروژنيمثال، ه  رايمدرن (ب يانرژ يها و خوراك ريدپذيتجد
است كه سوخت يا لهيوس يسوخت ليدر اصل، پ سازگار هستند.

از آن يكيالكتر انيو جر شود يبه آن وارد مپيوسته  اكسندهو 
ها ياست كه باتر نيدر ا يتفاوت آن با باتر آيد.دست ميبه
انيجر هستند ودر ابتدا  ييايميش يها دهنده تمام واكنش يحاو
.آيددست ميبهمواد داخل باتري  هايكنش برهماز  يكيالكتر

.شدن دارندباردارباتري نياز به  ،از تخليه الكتريكي پسبنابراين، 
منازل ودر مورداستفاده  برق يهامولدبا  يتسوخ ليتفاوت پ
يا گونه به تواند يم يك پيل سوختي است كه نيدر اصنعت 

به يازيدر هوا منتشر نكند، ن يا ندهيآلا چيشود كه ه يطراح
تر از و ارزان صداتر ينداشته باشد و ب هيآب تغذ ايكننده  خنك

مانند ييكاربردها يبرا يتسوخ يها ليكار كند. پ مولد برق
ليوسا ريسا اي ها ييايردريو ز ماهايدر فضاپ يكمك يمنابع انرژ

يزليو د ينيبنز يهامولدمناسب براي  ينيگزيجا ،ينظام هينقل
عنوان ها بهآن جه،يدر نت ].1[ هستند خودرو يو موتورها

و 2[ شوند يدر نظر گرفته م ندهيدر آ يانرژ ليتبد يها دستگاه
يدما ليدل) به1DMFC( ميمستق يمتانول يسوخت يها ليپ ].3
توان بالا، يو چگال عينسبت سربه يانداز راه ،ياتيعمل نييپا

هستند. تفاوتم يكاربردها يبرا يا دواركنندهيام يمنبع انرژ
 DMFCدر  يديواكنش كل،)2MOR(متانول اكسايشواكنش 

ژهيو يانرژ مانند، تفاوتم يايمزا ليدلبه متانول. ]9تا  4[ ستا
- كه به عيما يكيزيصرفه و حالت فمقرون به متيبرتر، ق

بيش ازكند،  يم نييرا تع سامانه كاركردي يمنيا روشنطور
بر ي. نانومواد مبتن]10[ استموردتوجه هاي سوختي ديگر، پيل
يبرا يآند يها ستيعنوان الكتروكاتالدر درجه اول به نيپلات

بالا، نهيحال، هز ني. با اشوند مي فادهمتانول است اكسايش
كم يداريكند و پا تنسببه كينتيس، ستمسموميت سريع كاتالي

يساز يشدت مانع تجاربه نيبر پلات يمبتن يها ستيالكتروكاتال
همچنين، ].12و  11[ هستند يسوخت يها سلول شتريب

بر يمبتن يها دهد كه كاتاليست ينشان م هاپژوهش يهاگزارش

1. Direct methanol fuel cell 2. Methanol oxidation reaction 

و مسمناسب  يستيالكتروكاتال تيبالا و فعال ييرسانا ليدلبه كلين
بالا و مقاومت بالا در برابر ييايميالكتروش يداريپا ليدلبه

و 13[ هستند MOR واكنش يبرا يخوب يهانهيگز ت،يوممسم
هايهنانوذر هيته يمعمول برا يها با روش سهيدر مقا ].14
و 15[ تداولزمان م ب هميسالكتروتر يها مانند روش ،يفلز
ريزموجاستفاده از تابش روش  ،]17[ آب گرماييروش  اي ]16

گرمايي يهاانيگراد جادياز ا وتر است  واپايش و قابل  ياقتصاد
كند.يواكنش فراهم م يبرا كنواختي طيمح كيو  يريجلوگ
،روشاين شده با  هيته يفلز هايهذرنانو ريخترو،  نيازا
از ديگر مزاياي اين .]19و  18[ است واپايش و قابل كنواختي

بالا، خلوص بازده، واكنشتر  كوتاهزمان  توان به روش، مي
يها با اندازه يي، كاهش مواد خطرناك، نانوساختارهافراورده
امروزهكه د كرتر اشاره يكنواخت يها اندازه عيتر و توز كوچك

تابش كارگيري بهبا ، پژوهش نيدر ا .]1[ هستنددتوجه ورم اريبس
،يافته كاهش ديو گرافن اكسمس - كلين يها چندسازهنانو ،ريزموج

بازمان  همفلزي نيكل و مس هاي يون كاهشدر واقع . سنتز شدند
و در حضورانجام ، در حلال اتيلن گليكول گرافن اكسيدكاهش 
و كارايي آن براي تهيهمربوط  چندسازهنانو، )3Me( ملامين

.شد متانول در محيط قليايي بررسيي ستاكسايش الكتروكاتالي
تفاوتيهاي م صورتهمنبع غني از نيتروژن ب كيعنوان  به نيملام
كيعنوان  به ن،يملام يپل اصلاح سطح الكترود استفاده شد. براي

كه حلقه بنزن است كيو  نيآم يها ، شامل گروهبسپار رسانا
و كند ميرا فراهم  ها تيجذب و انباشت آنال يبرا پيوند يها محل
از ،هعمطال اين در .]22تا  20[ شود مي تيحساسبهبود  موجب

گرافن اكسيددر ساختار  تروژنين نكرد هدوپ يبراملامين 
هاينمونه نقش ملامين با تهيهو فاده ) است4rGO( افتهي كاهش

شد.شاهد مشخص 

تجربيبخش 
 ييايميمواد ش

3. Melamine (Me) 4. Reduced graphene oxide (rGO) 
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NaOH %)، 96اتانول ( كول،يگل لني%)، ات 6/99( متانول

)96 %( ، H2SO4)95  97تا %( ،NiSO4.7H2O،
CuSO4.5H2O وKCl  مرك شركت ازبا خلوص آزمايشگاهي

با يآب يها و محلول شتريب يساز مواد بدون خالص همه. بودند
استفاده شدند. ها شيآزما اسردر سر ريتقطدوبار 

 ها دستگاه
سلول كيدر  ييايميالكتروش يها يريگ اندازه

يا شهيالكترود كربن ش(الكترود كار مجهز به  ييايميالكتروش
عنوان الكترودبه نيپلات ميس ،متر) يليم 2قطر شده با  اصلاح
عنوان الكترود مرجع انجام شد.به Ag/AgClو  كمكي
)،CV( يا چرخه سنجي آمپرولتمانند  ييايميالكتروش يها روش
ييايميالكتروش رهبندي يسنج في) و طCA( آمپرسنجي-زمان

)EIS (ستگاهد با ZIVE LAB افزار  نرم وSmart Manager 

با پراش پرتو كاتاليستساختار نانو يانجام شد. بررس 6.6.4.0
)Cu Ka، هلند، تابش XRD ،PW 1730 ،PHILIPS( كسيا

.مشخص شد

GOگرافن اكسيد  ييايميالكتروش تهيه

بدون ييايميالكتروش نديافر كي راهاز  ديگرافن اكس پودر
يبردار هيصرفه با لا، سبز و مقرون بهواكنش جانبي

در خشك معمولي يباترگرافيت  الكترود ييايميالكتروش
پيل كيطورخلاصه، . به]23[ شد تهيه H2SO4 يآب  تيالكترول
ييايميالكتروش يبردار هيلا يبرا يدو الكترود ييايميالكتروش

عنوان آند وبه باتريگرافيتي مغز  كه شد يراه انداز يباتر مغز
يبردارهيلا ندياعنوان كاتد در طول فر به نيپلات ميس

ولت در ابتدا 5/2 ثابت ليپتانس كياستفاده شد.  ييايميالكتروش
الكترود پس لياعمال شد. پتانس قهيدق 10مدت در دو الكترود به

حفظ شد. پودر قهيدق 10و به مدت  شيولت افزا 10از آن به 
وشسته زدوده  يونشده با اتانول و آب  يبردار هيلا گرافن اكسيد

50 يو در دما يآور جمع ديگر ياتيو بدون عملجدا  گريزانهبا 
.خشك شد سلسيوسدرجه 

 يافته كاهش دياكسگرافن  وو مس  كلين هاينانوذره هيته
فلزي هايزمان گرافن اكسيد و نانوذره اي هماحي براي

تريل يليم 5در  GO گرم يليم 5مرحله اول،  درنيكل و مس، 
15/0و ريخته  بشركوچك كيدر  كوليگل لنيات يحلال آل

به NiSO4.6H2O( كلينهاي نمكاز هر يك از مول  يليم
5/37 به مقدار CuSO4. 5H2O(و مس گرم) ميلي 5/39مقدار 
يمخلوط همگنبا امواج فراصوت و شد  افزودهبه آن  گرم)ميلي
يخانگ ريزموجدستگاه مخلوط با  ، اين. سپسدمدست آبه
850در  هيثان 60 دتمبه نوبت 5 دروات)  850مگاهرتز،  2450(

محيط آزمايشگاه يدمادر  و اجازه داده شد تا دهيگرماوات 
آمده دست به اهيرسوب سمخلوط صاف و شود. پس از آن،  سرد
درجه 50 يبار با اتانول و آب مقطر شسته و در دما نيچند

عنوانبهاز تركيب ملامين  مرحله دوم،در خشك شد.  سلسيوس
ديدر شبكه گرافن اكس تروژنيشدن ن هدوپ براي تروژنيمنبع ن
-Ni يپودرها بدين ترتيب كه ؛يافته استفاده شد كاهش

Cu/rGO ليات تريل يليم 7با  نيملام گرم يليم 2آمده و  دست به
50 يو سپس در آون با دما همگن فراصوتالكل در حمام 

در آمده دستهپودر بپايان خشك شدند. در  سلسيوس درجه
كورهمدت سه ساعت در بهسلسيوس درجه  350 يدما

دستبه Ni-Cu/N-rGO كاتاليست اهيپودر س و گرمادهي شد
.است عيموثر و سر ريزموجتابش  پيشنهادي با روش سنتز .آمد
ديبه گرافن اكس يدگرافن اكس كوليگل لنيحلال اتواقع در در

با  مرحله يك در و زمان طور همبهو تبديل  افتهي كاهش
تا 24و  4[ شداصلاح  يافته، كاهش مس و كلين هايهنانوذر

در اكسايش يفلز هايشدن اثر نانوذره براي مشخص .]26
- با استفاده از نانوذره ي ديگري متانول، الكترودكاتاليستالكترو

صورتهتهيه شد كه با اختصار بهمين روش ا بنيكل  هاي
Ni/N-rGO اثرشدن  براي مشخص ،. همچنيننمايش داده شد

بدون استفاده از ملامين تهيه و بهالكترود شاهدي ، ملامين
براي .شدنمايش داده   Ni-Cu/rGOصورت  بهاختصار 
ملامين، الكترود شاهد ديگري تهيه افزودنشدن زمان  مشخص
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فلزي در سنتز هايهمراه سنتز نانوذرهملامين در ابتدا بهشد كه 
شد.نمايش داده  Ni-Cu/N/rGO صورتهبكه د كار برده شهب

Ni-Cu/N-rGO ستسنتز كاتاليواره طرح 1شكل 

و بحث هايجهنت
 سنتزشده كاتاليستالكترو هاي ويژگيبررسي 

را نشان Ni-Cu/N-rGO كاتاليست FTIR فيط 2 شكل
پهن ييدوتا نوار كي، cm-1 3600تا  3100 هگستردهد. در يم

هاي كششي مربوط به ارتعاشدهنده  كه نشان شود يمشاهده م
N-H  و آمين نوع اولO-H  وجود .با هم استرطوبت نمونه

آمين نوع اول با توجه به ساختار ملامين مورد تاييد است.
رابط كي صورتبهتواند مي در ساختار N-H حضور ،نيهمچن
نوار. باشد فلزاكسيد و دو  دهنده ليمواد تشك نيب يعرض

C-H ارتعاش كششي مربوط به cm-1 2922در شده مشاهده

cm-1ناحيه و cm-1 1653تا  1646 گستره يهانوار، آليفاتيك

و مين نوع اولآخمشي ارتعاش  مربوط به بيترتبه 1600
توانيم نوار دو نياز ا. هستند آروماتيكيحلقه  C=Cكششي 

وجود كياتآرومحلقه و در ساختار  تروژنيگرفت كه ن جهينت
كه با است C-NH2در  C-Nمربوط به  cm¯¹ 1099 نوار. دارد
با توجه به. ]27[هاي ديگر آمين هم مورد تاييد است نوار

كه درنظرگرفت توان يسنتزشده، منمونه ساختار 
ناحيه .قرار دارند يكربن يها در حفره يفلز يدهايدروكسيه

خارج صفحهخمشي  C-Hنيز مربوط به  cm-1 900 تا 690
در هايي نوار جاديا موجب ژنياكس-ارتعاش فلز آروماتيك است.

دهنده وجود شود كه نشان مي  cm-1 690تا  400 گستره
استموجود در نمونه مس و نيكل فلزي  هاياكسيدهاي  نانوذره

]28[. 
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)   )cm-1عدد موج
rGO-NCu/-Niنانوكاتاليست سنتزشده   FTIRطيف 2شكل 

كسياپرتو پراش  ،سنتزشدهنمونه ساختار  يبررس يبرا
)XRD (آمده دستپراش به يالگو 3شد. شكل  كارگرفته به

نيب θ2مس در  -كلين هايهسنتزشده با نانوذر كاتاليست يبرا
يها قلهآمده  دست به يدهد. در الگويدرجه را نشان م 80تا  5

و يافته گرافن اكسيد كاهش يها هيلا هايهمربوط به صفح
شوند يم پديدار 3/26°و  6/26 يايمتصل به آن در زوا تروژنين
مربوط به 5/42°و  6/38برابر با  θ2شده در پديدار يها قله. ]3[
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مربوط 4/79° هياست و زاو كليشبكه ن 010و  111 هايهصفح
و 3/44 يايها در زوا است. قله دياكس كلين 222به صفحه 

°8/77،
.دهند يرا نشان م مس اكسيد 220و  111 هايصفحه

Ni-Cu/N-rGO سنتزشده كاتاليست XRD الگوي 3شكل 

 سنتزشده كاتاليست يميالكتروش بررسي
الكترودهاي آمپرسنجي ولت هاينمودار، 4شكل 

توجه بادهد. شده در حضور و غياب متانول را نشان مي اصلاح
را Ni-Cu/N-rGO كاتاليست نهيزم  انيكه جر A-4به شكل 
و -3/0 پتانسيل در حدود يآند يها قلهاساس بر ،دهد ينشان م

ولت 65/0حدود  پتانسيل و در اكسيد ولت مربوط به مس -1/0
فلزي مس و هاي، حضور اين دو نانوذرهدياكس كليمربوط به ن

فعاليت شود.سنتزشده تاييد مي كاتاليستدر ساختار  نيكل
اكسايش كاتاليز براياين الكترود اصلاح شده  يكاتاليستالكترو
متانول مورد بررسي مولار NaOH، 18/0  مولار 1/0در  متانول

هاي شناختهويژگيكه از جريان افزايش  B- 4 شكل گرفت.قرار 
را نشاناست  كاتاليستسطح الكترومتانول روي  اكسايششده 
، فعاليتسينتيكيشده  واپايشعنوان يك واكنش دهد. به مي

.گيري پيك آندي نشان داد توان با اندازه متانول را مي اكسايش
روي سطح اين بر متانول اكسايشآندي  پيك جريان
است كه ميكروآمپر Ni-Cu/N-rGO(، 737(، كاتاليستالكترو

-Ni/N يعني شاهدهاي  كاتاليستجريان بر سطح الكترو بيشتر از

rGO، Ni-Cu/rGO و Ni-Cu/N/rGO هايبا چگالي جريان
شروع در ليپتانس ن،يبرا افزون. استآمپر  ميكرو 395و  534، 383

شده براي الكترود اصلاح متانول اكسايش آمپرسنجي نمودار ولت
Ni-Cu/N-rGO ساير الكترودهاي از تر يمنف كهولت  43/0 برابر

Ni/N-rGO ،Ni-Cu/rGO و Ni-Cu/N/rGO شروع ليبا پتانس
و پتانسيل شروع بيشترجريان آندي  .استولت  48/0و  46/0، 45/0

يكاتاليستمتانول نشان دهنده فعاليت الكترو اكسايشبراي  ترمنفي
نسبت به ساير Ni-Cu/N-rGOسنتزي  كاتاليستالكترهتر ب

يكاتاليستالكترو تيتوجه در فعال قابل شيافزا  .استها حالت
نسبت به Ni-Cu/N-rGO روي سطح الكترود اكسايش متانول

و Ni/rGO ،Ni-Cu/rGO شده الكترودهاي اصلاح يها تيفعال
Ni-Cu/N/rGO هاينانوذرهفعاليت موثر دهنده  نشان Ni-Cu

افتهي كاهش گرافن اكسيددر  با ملامين شده هدوپ- نيتروژنو 
ييافزا هم ريرا با تأث يكاتاليستعملكرد الكترو تواند يمكه  است

فراهم كند.، MOR يبرا Nو  Ni-Cu هاينانوذره يكاتاليست
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تردر افزايش جريان و پتانسيل شروع منفي نقش ملامين
نمودار ي متانول با مقايسه دوكاتاليستاكسايش الكترو

و حالتي Ni-Cu/N-rGOشده با  الكترود اصلاح آمپرسنجي ولت
طور مشخص در شكلهب Ni-Cu/rGOكه ملامين ندارد يعني 

.استواضح  4

جريان زمينه اي در چرخه سنجي آمپر ولتنمودارهاي  4شكل 
Ni-Cu/N-rGO  مولار  1/0در سديم هيدروكسيد)A ( در حضورو

شده الكترودهاي اصلاح مولار براي 1/0مولار + سود  18/0متانول 
Ni/N-rGO ،Ni-Cu/rGO، Ni-Cu/N/rGO  وNi-Cu/N-rGO )B(

ولت بر ثانيه ميلي 100 جاروببا سرعت 

طور كه در بخش روش كار و تهيههمچنين، همان
كاتاليست در بالا ذكر شد، از ملامين به دو روش براي اين

(حالتي Ni-Cu/N-rGOكارگرفته شد كه با نمادهاي منظور به
-Niكه ملامين در آخرين مرحله سنتز افزوده شده است) و 

Cu/N/rGO فته به(كه ملامين از ابتدا با نانوگرافن كاهش يا-

دهد كه حالت اول يعنيها نشان ميكار برده شده است).  نتيجه
شود  حالتي كه ملامين در آخرين مرحله به سامانه افزوده مي

تيمطالعه فعال ).B-4بيشترين كارايي را دارد (شكل 
و انجام ريزموجشده با تابش  ساخته يها نمونه ييايميالكتروش

يداريشد. پابررسي  آمپرسنجي-زمانها با روش  آن يداريپا
18/0 يمولار حاو 1/0 سديم هيدروكسيددر محلول ها  نمونه

5شكل . شد يبررس ولت 7/0ثابت  ليمولار متانول در پتانس
الكترود يمتانول رو اكسايش آمپرسنجي-نمودارهاي زمان

سنتزشده بر بستر تفاوتم يها كاتاليستالكتروشده با  اصلاح
انيجر يدهد. افت ناگهان يرا نشان م يافته كاهش گرافن اكسيد

در تيغلظت آنالآمدن  نييپا ليدلبهاوليه  هيپس از چند ثان
بهآناليت نفوذ در ادامه پديده  و استشده  الكترود اصلاحسطح 
پس از آن، .استكه فرايندي يكنواخت  استالكترود سطح 

كه ابدي يادامه منسبت ثابت و كمتر به انيگراد كيدر  انيجر
شده در برابر تهيه هاي كاتاليستالكترو يداريدهنده پا نشان

نمودار سهيمتانول است. مقا اكسايشاز آمده  دستبهسموميت 
Ni-Cu/rGO نمودار مربوط بهبا  Ni-Cu/N-rGO مربوط به

Ni-Cu/N-rGO يبرا انيكاهش جرسرعت  دهد كه يم نشان

انيجرآن،  داريحالت پا ،همچنين .است نيريكندتر از سا
با منبع تروژنينافزايي  اثر هم ليدلبه جهينت ني. ادارد يبالاتر
نياست كه در سنتز ا نيكل و مس يفلز هايهذرنانوو  نيملام

.استفاده شده است كاتاليستالكترو
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i /
 

A

Time / s

،Ni/N-rGO هاي آمپرسنجي كاتاليست- نمودارهاي زمان 5شكل 
Ni-Cu/rGO ،Ni-Cu/N/rGO  وNi-Cu/N-rGO  18/0در متانول

ولت 7/0شده  مولار در پتانسيل اعمال 1/0مولار و سديم هيدروكسيد 

مطالعه يبرا )1EIS( ييايميالكتروش رهبندي يسنج فيط
استفاده شد. يسنتز يها كاتاليستشده با  اصلاح يسطح الكترودها

،همچنينو فعال الكترو يها مكان وانتقال الكترون  سرعتدرك 
است كه با يمهم از نكات ستيالكتروكاتال يك سطح يذات تيفعال

رهبندي يسنج فيط 2ستينايكوئنمودار  ريتفسو بررسي 
6شكل  .]30 و 29[ يندآ مي دست بهكاتاليست شيميايي الكترو
شده در آماده يها كاتاليستالكترو ستيكوئينمودار نا نيب ياسهيمقا

ييايميالكتروش رهبندي رفتار. دهدرا نشان مي ولت 6/0 ليپتانس
يحاو مولار 1/0سديم هيدروكسيد در محلول  ها كاتاليستالكترو

يريذانتقال بار و نفوذپ سرعت. شدبررسي مولار متانول  18/0
مطالعه قابل نيهستند كه با اهاي مفيدي  عاملاز  تيالكترول
اجزا و ترتيبنقش موثر شكل اين با توجه به . هستند صيتشخ
الكترود ييرسانا يارتقا در ،باردر مقاومت انتقال سنتزشده  بيترك

ها مشخصنسبت به ساير حالت Ni-Cu/N-rGO شده با اصلاح
رهبندي يسنج فيط ستيكوئينا نمودار پايهبر . است

با شده اصلاحد الكترو ي، مقاومت سطح)6شكل ( ييايميالكتروش
كمتر از، ستيكوئينادايره نمودار  قطر نيم، Ni-Cu/N-rGO تركيب

و Ni/N-rGO، Ni Cu/rGO( شده هاي تهيه كاتاليستساير الكترو

1. Electrochemical impedance spectroscopy (EIS) 2. Nyquist

Ni-Cu/N/rGO( اثر هاياست كه تاييدي بر نتيجه
.استشده در اين مطالعه  پايداري بررسيو  يكاتاليستالكترو

نيزرا  سامانهدر افزايش رسانايي  مس هاينقش نانوذره
ست الكتروديتوان از مقايسه نمودار نايكوئخوبي ميهب

هاينانوذره استفاده از بدوننيكل ( هايشده با نانوذره اصلاح
.دكر همشاهدهاي ديگر با حالت Ni/N-rGOيعني  )مس
شود اين الكترودمشاهده مي 6طور كه از شكل همان
. بررسي رفتاربيشترين مقاومت سطح را دارد شده، اصلاح
كه فعاليتالكترود نشان داد اين ي و پايداري كاتاليستالكترو
كمترهاي ديگر نسبت به حالتآن ي و پايداري كاتاليستالكترو
ملامين را افزودناثر و نقش مرحله  ،همچنين 6. شكل است

.دهد خوبي نمايش ميهب

،Ni/N-rGOهاي سنتزشده  نمودار نايكوئست كاتاليست 6شكل 
Ni-Cu/rGO، Ni-Cu/N/rGO  وNi-Cu/N-rGO  18/0در متانول

ولت 6/0شده  مولار در پتانسيل اعمال 1/0مولار و سديم هيدروكسيد 

اي كه ملامين در مرحله آخر به سامانهالكترود اصلاح شده
، بهتر از حالتي است كهNi-Cu/N-rGOافزوده شده است، 

شده است، ملامين از ابتدا به سامانه افزوده 
Ni-Cu/N-rGO احتمال حضور ملامين در مرحله اولكه به

شود ويافته مي رافن اكسيد كاهشگشدن  سنتز منجر به پوشيده
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شود. اين نتيجه نيز موافق بادرنتيجه كاهش رسانايي سامانه مي
هاي پيشين اين مطالعه است و همگي تاييدهاي بخشنتيجه
، بهترينNi-Cu/N-rGOشده،  كنند كه الكترود اصلاحمي

حالت براي اكسايش الكتروكاتاليستي متانول است.

گيرينتيجه
NCu/-Ni-جديد  چندسازهنانوسنتز طور خلاصه، به

rGOعنوان آند در يكمتانول به يكاتاليستاكسايش الكترو براي
عنوانبهكارايي آن با موفقيت  پيل سوختي الكلي معرفي و

يكبا اين نمونه  . سنتزبررسي شد  MORبراي كاتاليست
و ريزموج يريگكار با به سريعو  واپايش يند ساده و قابلافر

با ،rGO-Cu/N-Ni ،سنتزشده نمونه .تهيه شد گرماييعمليات 

عنوانبه N-NiCuهاينانوذرهفراوان و  شده هنيتروژن دوپ
در MOR يبرا يو دوام عال تيفعال ،فعال يكاتاليست يها مكان
يكاتاليست افزايي هم هاي. اثررا نشان داد ييايقل يهاطيمح
يافته اكسيد كاهشگرافن  برشده  هدوپنيتروژن  و مس ،كلين

و يكاتاليستالكترو تيفعال rGO-NCu/-Ni شود كهيم موجب
فلزهاياز  كاتاليستدر تهيه اين را نشان دهد.  يعال يداريپا

يبرا يمناسب نيگزيجا تواند يم كه فاده شداست ارزان قيمت
باشد و توسعه بينج هايبر فلز يمبتن يها كاتاليست

را ريدپذيتجد يها يانرژ ليو تبد رهيبر ذخ يمبتن يها يفناور
.دهد ءارتقا
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چكيده
- بـه  ي،كيو توپولـوژ  يمولكـول  توصيفگرهاي سـاختاري  پايهبرمولكول  يساز نهيبهاز مستقل  كرديبر رو يمبتن يروش ،رياخهاي سالدر

پايـه بر فگرهايبه اسـتفاده از توص ـ  كرديرو نيا يديكل يهايژگياز و يكيشده است.  يمعرف QSAR يساز جذاب در مدل كرديرو كيعنوان 
و مطالعـه هـدف  بـا   ،پـژوهش  ني ـاشـاره دارد. در ا  QSARتوسعه مـدل   ي) براSMILES( شده مولكولي ساده- خط ورودي- سامانه ورودي

88از  يامجموعـه  ،مونـت كـارلو   تميپايه الگوراستراز بر نيكول لياست يهاعنوان مهاركنندهبه يديفلاونوئ هاياز مشتق يبرخ QSAR يبررس
نـرم افـزار يورود يهـا لي ـعنـوان فا بـه  SMILES نمادبا  هايبيشد. ساختار تركانتخاب  معتبر  هايهاستراز از مقال نيكول ليمهاركننده است

سـازي انجـام شـد.و مـدل  ميتقس ـ يو مجموعه اعتبارسـنج  يواسنج ،يشامل آموزش، آموزش نامرئ يبه چهار سر يطور تصادفو به فيتعر
انتخـاب شـدند. قـدرت دي ـتـابع هـدف جد   پايـه بـر  دروژنيه بدونو نمودار  SMILES بياستفاده در مدل از ترك مورد نهيبه يفگرهايتوص

ها پيشگو و قابل في نشان داد كه مدلسري تصاد چهاراز  آمده دستبه هاييجهنت .شد يابيارز ،يتبارسنجاع يها مجموعه باها  مدل ينيب شيپ
فلاونوئيـد  هـاي اسـتراز مشـتق   كـولين  اسـتيل  فعاليـت مهاركننـدگي  نده و كاه افزايندهتوصيفگرهاي بااهميت  هستند. ،لحاظ آماري اعتماد از

بـا محاسبه و گـزارش شـد.  تراز اس كولين استيلمهاركننده آنزيم طبيعي فلاونوئيد  هايمشتقتعداد زيادي از  pIC50،همچنين شناسايي شدند.
يسـاز  نـه يروش بهبـا  اسـتراز   كـولين  اسـتيل  ميعنوان مهاركننده آنـز بهرا  ديفلاونوئ هايتقمش pIC50توانمي آمده دستبهمدل  كارگيري به

بيني كرد. ، پيشهاتركيب SMILES وكارلو  مونت

.همبستگي آرماني شاخص، SMILES، استراز نكولي استيل هايهمهاركنند ها،فلاونوئيد ،QSAR: هاي كليديواژه
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مقدمه
يك نوع اختلال ،بيماري فراموشي يا 1بيماري آلزايمر

هاي ذهني بيمار تحليل تدريج تواناييهعملكرد مغزي است كه ب
ترين شكل زوال عقل است. اين بيماري رود. آلزايمر رايج مي

در آلويز آلزايمر ي به نامن بار روانپزشك آلماننخستيناپذير را  علاج
اين بيماري در افرادطوركلي، بهميلادي معرفي كرد.  1906سال 

آلزايمر زودرس (با چند كههركند؛  سال بروز پيدا مي 65بالاي 
كي ].1[ رخ دهد نيز شيوع كمتر) ممكن است زودتر از اين سن

نفر در سراسر ونيليم 50تا  40دهد كه حدود يگزارش نشان م
به حدود 2050تعداد تا سال  نيبرند و ايرنج م آلزايمرجهان از 

م اين بيماري باعلائ ].2[ افتيخواهد  شينفر افزا ونيليم 5/131
موقت در دورانحافظه  ويژههدادن قدرت حفظ اطلاعات ب از دست

دادن قدرت تشخيص تدريج با از دست و به شود ميپيري آغاز 
گيري و سرانجام دادن قدرت تكلم، گوشه ، ازدستافسردگي زمان،

ارتباط بين .]3[ رسد هاي تنفسي به پايان مي ناراحتي مرگ در اثر
علائم باليني آلزايمر و اختلال در اعصاب كولينرژيك از ديرباز

اي كاهش ميانجي عصبيمشخص شده است. طبق فرضيه
آن يا افزايش فعاليت آنزيم ليددليل كاهش توكولين به استيل
افتموجب  )2AChE( استراز كولين كننده آن يعني استيل تخريب
، AChEمهار آنزيم ،بنابراين ].4[شود هاي ذهني ميتوانايي

هدف درماني براي مديريت اختلالات مانند مياستني گراويس،
ييغذا يهافلاونوئيد. ]4[ است گلوكوم، دمانس و بيماري آلزايمر

،AChE مهاركنندگي هاي ويژگيبا توجه به يعيبط
عنوانها بهنآ يالتهابپادو پاداكسندگي  دوژن،يلوئيآمپاد
را به چشمگيريتوجه  مريدرمان آلزا يبرا نيگزيجا يدهايكاند

كننديم تيحما هيفرض نياز ا ياند. شواهد تجرب خود جلب كرده
ساير در لخبا تدا يممكن است تا حد ويژه يهاكه فلاونوئيد

يدهايو مونتاژ پپت ديتول مسيرهاي ايجادكننده آلزايمر مانند
با ،نيو همچن كينوروتوكس يگومريال يهادر توده β-ديلوئيآم

ايفا مريآلزا يماريدر برابر بنقش حفاظتي  كاهش تجمع تاو

1. Alzheimer 2. Acetylcholinesterase (AChE)

هاي طراحي شيمي دارويي مدرن بر روي روش. ندكنمي
مناسبز نظر زمان و هزينه كه اتمركز دارد  كامپيوتري داروها

كامپيوتري سازيهاي شبيه . هر يك از روش]9تا  5[ هستند
سازي رابطه مدل روش .خود را دارند همتاي بيهاي  ويژگي

نقش مهمي در طراحي دارو )3QSAR( فعاليت-كمي ساختار
را هامهاركنندهاين روش، الگوهاي ساختاري  ].11و  10[ دارد

اثر دارو و بينش بهتري در مورد سازوكاركند  بهتر شناسايي مي
يافته در قالب توسعه QSAR يك مدل ].13 و12[ دهد ارائه مي

هاي شيميايي يك معادله رياضي ارائه شده است كه ويژگي
ها مرتبطآن هاي زيستي طالعه را با فعاليتهاي موردم مولكول

بر پايه، QSARروشهاي متفاوت ]. 15 و 14[ كند مي
ها ي متفاوتي هستند كه محاسبه برخي از آنتوصيفگرها

مانند توصيفگرهاي ها دشوار است، آسان، ولي تفسير آن
توانند باراحتي مي كه برخي ديگر بهتوپولوژيكي، در حالي

شناسي وابسته ساختارهاي شيميايي مرتبط شوند. با اين وجود، روش
ل،سازي مولكو ، آمادههاين محاسبهبه تركيب با درنظرگرفت

روشي مبتني بر .]16[ بر است زمان ،ترازي و توسعه مدل هم
هاي ويژگي پايهكه بر سازي مولكولبهينهرويكرد مستقل از 

- به اخيرهاي سالدرمولكولي ساختاري و توپولوژيكي است، 

معرفي شده QSARسازي  عنوان يك رويكرد جذاب در مدل
پايهصيفگرها بريكرد به استفاده از تواست. ويژگي كليدي اين رو

) 4SMILES(شده همولكولي ساد- خط ورودي-ورودي سامانه
در اين .]17[ اشاره دارد QSAR براي توسعه يك مدل

فلاونوئيدي داراي نقش مشتق 88 براييك مدل  پژوهش،
گوريتم مونت كارلوال پايهبر استراز كولين استيلهاركنندگي م

.بودتر  هاي گزارش شده، جامعمدلايجاد شد كه نسبت به 
سازي ساختارها،، مستقل از بهينهها تركيب SMILESتنها 

پايهاين روش بر شد. كارگرفته به عنوان ورودي مدل به
شاخصوريتم مونت كارلو با يك تابع هدف جديد به نام گال

3. Quantitative structure-activity relationship (QSAR) 4. Simplified molecular-input line-entry system (SMILES) 
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بر ضريبافزون ابع جديد اين ت .انجام شد 1يهمبستگ آرماني
سازي وزن در بهينه نيز، خطاي ميانگين را مدل )R2تعيين (

و نانياطمبلقاگيرد. مدل توصيفگرهاي مولكولي درنظرمي
به كمك همچنين، شد. يابيارز يتصادف ميتقس چهار باپيشگو 

آمده فعاليت مهاركنندگي دست هبهترين مدل ب
-پيش فلاونوئيدتقات طبيعي استراز تعدادي از مش كولين استيل

بيني و گزارش شد.

 ها روش ها و داده

پايهبر 2ايدرون رايانه اين مطالعه به شكل يك مطالعه
هايتايي از مشتق88يك سري استراز،  كولين استيلمهاركنندگي 

.صورت پذيرفتفلاونوئيد 

هادادهسري 
استراز كولين تيلاستركيب مهاركننده  88 ،پژوهشاين  در

.]22 تا 18[شدند انتخاب   المللي معتبر بين هايمقاله از
در هاوط به اثر مهاركنندگي اين تركيبهاي تجربي مرب داده
غلظت كه ميانه IC50صورت بهاستراز  كولين استيلآنزيم  برابر

سازي ربرده شد. براي مدلكادهد به بازدارندگي را نشان مي
اين pIC50(-logIC50)فعاليت از تابع-ركمي ساختارابطه 
مول بر ليتر IC50كه واحد  هاتركيب عنوان متغيربه است،

است. متغير 23/8تا  06/4كه مقدار آن از  وابسته استفاده شد،
 BIOVIAرايگان   افزار نرم با هاتركيب مولكولي هاي ساختار

draw 2016 صورت نماد به و رسمSMILES عنوان دادهبه-

استفاده شدند. اي ورودي كوراله

ها تفكيك داده
-ا افزار كورال و ب كمك نرمبه ،QSARايجاد مدل  براي

آموزش، آموزش نامرئي، سريها به چهار  روش تصادفي، داده
. به دو سري آموزش و]23[واسنجي و آزمون تقسيم شدند 

1. Index of ideality of correlation 2. Insilco

و به دو سري درصد 30 حدود در آموزش نامرئي هر كدام
ها از داده درصد 20 حدوددرسنجي و آزمون هر كدام وا

صورت تصادفي انجام شدبار به 4اختصاص يافت. اين كار 
هاي آموزش، آموزش نامرئي،سريدرصد يكساني  .]24[

ها درهاي هر شكافت با ساير شكافتواسنجي و آزمون داده
نشان داه شده است. 1جدول 

آموزش آموزش، ريسي هايكساني تركيب درصد 1جدول 
هاسنجي هر شكافت با ساير شكافتاعتبار و واسنجي نامرئي،

سري
شكافت

1 2 3 4 

شكافت
1 

7/30 100 كل داده ها  4/28  4/28  

2/30 100 آموزش  3/33  3/33  

0/37 100 آموزش نامرئي  4/26  2/30  

4/11 100واسنجي  4/29  6/28  

2/41 100آزمون  9/22  6/17  

شكافت
2 

5/29 100 كل داده ها  0/25  

0/34 100 آموزش  4/26  

7/37 100 آموزش نامرئي  4/26  

9/22 100واسنجي  8/27  

1/17 100آزمون  6/17  

شكافت
3 

4/28 100كل داده ها  

3/33 100آموزش  

8/30 100آموزش نامرئي  

9/22 100واسنجي  

9/22 100آزمون  

شكافت
4 

ده هاكل دا  100 

 100 آموزش

 100 آموزش نامرئي

 100واسنجي

 100آزمون

هاي مولكولي مناسب گر انتخاب توصيف
انتخاب براي سه گزينه سازي كورال، مدل  افزار در نرم

هاي مولكولي بر گر توصيف) 1: (دارد وجود هاي بهينه گر توصيف
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و SMILES هاي مبتني بر گر توصيف )2( گراف مولكولي، پايه
و گراف دو تركيب هر كه از هاي هيبريدي گر توصيف) 3(

SMILES مدل از داينجا، براي ايجادر . ]25[ شوند مي محاسبه
براي .]26[توصيفگرهاي هيبريدي بدون هيدروژن استفاده شد 

انتخاب توصيفگرهاي مناسب از بين توصيفگرهاي هيبريدي
از تصادفي مجموعه هر براي جامع جستجوي پايه، بريادشده

گرها توصيف تفاوتم هاي گروه با تفاوتم مدل چندين ها، داده
مورد گرها توصيف اين سازي با مدل هاينتيجه و شد ايجاد
هاي ايجاد شده،از بين مدل و گرفت قرار تحليل و تجزيه
1  معادله .شدند انتخاب گرها توصيف مجموعه بهترين
هايتركيب pIC50مولكولي را براي مدل  اي بهينهه گر توصيف

.دهد نشان مي ،پروتئين 1مهاركننده كلستريل استر ترانسفر
	DCWሺT,Nሻ ൌ ∑CWሺS୩ሻ ൅ ∑CWሺSS୩ሻ		

  ൅∑CWሺSSS୩ሻ ൅ CWሺBONDሻ  
 ൅	CWሺNOSPሻ ൅ CWሺHALOሻ 

   ൅	CWሺHARDሻ ൅ CWሺPAIRሻ 
    ൅	CWሺCmaxሻ ൅ CWሺNmaxሻ 

)1(  ൅	CWሺOmaxሻ ൅ CWሺSmaxሻ					 

، مجموع ضرايب همبستگي همهDCW ،1معادله در 
SSSKو  SK ،SSK توصيفگرهاي مولكولي مدل براي هر تركيب،

.هستنددو عضوي و سه عضوي  ،تك عضوي هاييبي از قطعهترك
BOND تفاوتحضور و يا عدم حضور پيوندهاي م دهنده نشان
NOSP. است) @@ ،@) و فضايي (#( گانه)، سه=(دوگانه 

،هاي نيتروژن، اكسيژنحضور و يا عدم حضور اتم دهنده نشان
هندهد نشان HALOاست.  هاگوگرد و فسفر در ساختار تركيب
HARD. است هاها در تركيبحضور و يا عدم حضور هالوژن

SMILESدر  HALOو  BOND ،NOSPحضور مربوط به

Smaxو  Cmax ،Nmax ،Omax. توصيفگرهاي استساختارها 

تعداد بيشينهتعداد نيتروژن،  بيشينهها، حلقه تعدادبيشينه ترتيب، به
وزن ،CW .است تعداد گوگرد در هر ساختار بيشينه اكسيژن، و

1. Cholesteryl ester transfer protein (CETP)

، ضريبT عاملدهد. را نشان مي ويژههمبستگي يك توصيفگر 
مولكوليمتفاوت آستانه است و از آن براي تشخيص توصيفگرهاي 

شود فعال و نادر استفاده مي گروهبه دو  SMILESمده از آدست به
دهد كارلو را نشان مي  سازي مونت بهينه هاي چرخهتعداد  Nو 
كارلو و با تابع هدف بستگي با روش مونتهاي هموزن .]27[

عنوانبه تفاوتم هايهمبستگي كه در مقالهآرماني شاخص 
هاي همبستگي توصيفگرهاتابع هدف مناسب براي يافتن وزن

در نرم افزار كورال معادله .]28[آيند دست ميهمعرفي شده، ب
.است 2معادله صورت نهايي مدل به

)2(pICହ଴ ൌ C଴ ൅ Cଵ ൈ DCWሺT,Nሻ 

پساند و براي هر مدل ثابت عددهاي C1و  C0هاي  عامل
خطي بين متغيرسازي ضرايب و ايجاد رابطه از انجام بهينه

د. در واقعنآيدست ميهها بمربوط به مولكول DCWوابسته و 
هر ساختار، فعاليت DCWتوان با داشتن مي 2 كمك معادله به
)pIC50بيني كرد.) آن را پيش

كارلو  روش مونت
مربوط به هر، DCW(T, N)براي محاسبه  1 معادله

به وزن همبستگي هر توصيفگر مولكولي نياز دارد. اينتركيب، 
آيند.دست ميهيابي مونت كارلو بضرايب به كمك روش بهينه
آرمانيكه همان شاخص  وهشژپتابع هدف مورداستفاده در اين 

.]29[شود تعريف مي 3معادله صورت به همبستگي است،

)3(TF ൌ ሺr୘ ൅ r୧୘ െ |r୘ െ r୧୘| ൈ 0.1ሻ ൅ IIC ൈ 0.5  

سرييب ضريب همبستگي براي به ترت riTو  rT ،كه در آن
همبستگي آرماني. ضريب استيادگيري و يادگيري نامرئي 

شود.محاسبه مي 4ه با استفاده از معادل واسنجي سريبراي 
IIC ൌ Rେ஺௅ ൈ

୫୧୬൫ ୑୅୉ిఽై
ష , ୑୅୉ిఽై

శ ൯

୫ୟ୶൫ ୑୅୉ిఽై
ష , ୑୅୉ిఽై

శ ൯
      )4(  
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كه مشابه ௞∆هاي مربوط به جمع مقادير مثبت و منفي داده
محاسبه 7تا  5هاي  معادله با، استخطاي مطلق ميانگين 

.شوندمي

)5(  MAEେ୐୆
ି ൌ െ

ଵ

୒
∑ |∆୩|																		ሺ∆୩൏ 0ሻேష
௬ୀଵ

)6(  MAEେ୐୆
ା ൌ ൅

ଵ

୒
∑ |∆୩|																		ሺ∆୩൒ 0ሻேశ
௬ୀଵ    

)7(  ∆୩ൌ Obs୩ െ Calc୩     

تعداد ିܰ هاي مثبت و منفي،MAEتعداد  y ها كه در آن
	∆୩൏ 0،ܰା تعداد ∆୩൒ 0، Obs୩  وCalc୩  يارهامقد

Nتا  1از  k و است) pIC50آزمايشي و محاسباتي نقطه پاياني (

.كندتعيير مي

مدل 1دامنه كاربرد
ايدانش  ،زيستي اي يساختار ،ييايميكوشيزيف يفضا
يو برا جاديآن ا پايهمدل بر يكه مجموعه آموزش ياطلاعات

ن دامنهعنوابه شود، ياستفاده م ديجد هايبيترك ينيب شيپ
با توجه به اصل سوم سازمان .شود يشناخته م كاربرد مدل

يبرا ، دامنه كاربرد)2OECD( ياقتصاد يتوسعه و همكار
نرم درشود. يم هيتوص ،شدهجاديا QSARمدل  ياعتبارسنج

يبر مونت كارلو، پراكندگ يمبتن QSAR مدل ،افزار كورال
و يآموزش، آموزش نامرئ هايسري در SMILES يهايژگيو

شود. اگرياستفاده م دامنه كاربردبه  يابيدست يبرا واسنجي
داده كيعنوان به رد،يقرار نگ دامنه كاربرده گستردر  تركيبي

ي از آن وجودقابل اعتماد ينيبشيشود و پيپرت شناخته م
كي، دست آيد به ريز ي، اگر نابرابرنرم افزار كورال در .ندارد
نيا ري، در غگيردمدل قرار مي كاربرد دامنهه گستردر  بيترك

.شوديپرت شناخته مداده  كيعنوان صورت، به

)8(Defectୡ୭୫୮୭୳୬ୢ 	൏ 2 ൈ Defectതതതതതതതത
்

1. Applicability domain 2. Organization for economic co-operation and development

Defectതതതതതതതതه ك
.آموزش است سري يبرا ينقص آمار نيانگيم، ்

هاينقصعنوان مجموع توان بهيرا م (Defect) يآمار نقص
كرد فيتوص SMILES موجود در نماد يهايژگيتمام و يآمار

.)9(معادله 

)9(Defectୡ୭୫୮୭୳୬ୢ ൌ ∑ Defect୅ే
ேಲ
୩ୀଵ     

.است، تعداد توصيفگرهاي فعال براي يك تركيب NAكه 
10معادله  صورتبهتوان يرا متوصيفگر  كي يبراي نقص آمار

كرد. فيتعر

ترتيب احتمال يك، بهPେ୅୐ሺA୏ሻو  P୘ሺA୏ሻهاي  عامل
.هستندواسنجي آموزش و  سرير توصيفگر د

اعتبارسنجي مدل
سه پايهشده برجاديا QSAR يهامدل يآمار ياعتبارسنج

متقابل ياعتبارسنج اي يداخل ي) اعتبارسنج1شود: يم يابيروش ارز
)2، يدر مجموعه آموزش Fو  R2 ،IIC ،CCC ،Q2با تعيين 

ிଵܳ نييبا تع يخارج يعتبارسنجا
ଶ ،ܳிଶ

ଶ ،ܳிଷ
ଶ ،ݎܥ௣ଶ ،s ،MAE،

r௠ଶതതതത وΔr௠ଶ  3و  آزمون، سري هايتركيببا استفاده از(
). رابطه2(جدول  Y يختگيدرهم آم ايها داده يساز يتصادف

]32تا  30و  16، 13[ارائه  هامقاله در يآمار يها عامل نيا ياضير
يانينقطه پا .YObs، 2. در جدول اند خلاصه شده 2و در جدول 

R଴و  R2است.  ي شدهنيب شيپ يانينقطه پا .YPrd و شده مشاهده
ଶ

شده و مشاهده يانينقاط پا نيب تعيين بيضر دارهايمق
هستند درنظرگرفتن عرض از مبدابا و بدون  بيترتبه شده ينيب شيپ

شده است. يساز يتصادف يها مدل تعيين بيضر نيانگيم R௥ଶو 

)10(ሺA୏ ൐ 0) Defect୅ే ൌ
|P୘ሺA୏ሻ െ Pେ୅୐ሺA୏ሻ|

N୘ሺA୏ሻ ൅ Nେ୅୐ሺA୏ሻ
ሺA୏ ൌ 0ሻ Defect୅ే ൌ 1 
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كورال باهاي ايجادشده مدل يبرا ينيبشيپ قابليت يآمار تفاوتم يارهايمع ياضيمعادله ر 2جدول 

ينيبشيپ ليپتانس اريمع نوع اعتبارسنجي

ܴଶ ൌ 1 െ
∑൫ ௢ܻ௕௦ െ ௣ܻ௥ௗ൯

ଶ

∑ሺ ௢ܻ௕௦ െ തܻሻଶ داخلي
Qଶ ൌ 1 െ

∑൫Y୮୰ୢ െ Y୭ୠୱ൯
ଶ

∑൫Y୭ୠୱ െ Y୲୰ୟ୧୬൯
ଶ

Q୊ଵ
ଶ ൌ 1 െ

∑൫Y୮ୣ୰ሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ൯
ଶ

∑൫Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Y୲୰ୟ୧୬൯
ଶ

خارجي

Q୊ଶ
ଶ ൌ 1 െ

∑൫Y୮୰ୢሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ൯
ଶ

∑൫Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Yୣ୶୲൯
ଶ

Q୊ଷ
ଶ ൌ 1 െ

∑
൫Y୮୰ୢሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ൯

ଶ

nୣ୶୲

∑൫Y୭ୠୱሺ୲ୣୱ୲ሻ െ Y୲୰ୟ୧୬൯
ଶ

n୲୰ୟ୧୬

ܴ௠ଶ ൌ ܴଶ ൈ ቆ1 െ ටܴଶ െ ܴ଴
ଶቇ 

ܥܥܥ ൌ
2∑ሺܺ െ തܺሻሺܻ െ ܻሻതതത

∑ሺܺ െ തܺሻଶ ൅ ∑ሺܻ െ തܻሻଶ ൅ ݊ሺሺ തܺ െ തܻሻଶ
 

MAE ൌ
1
݊
ൈ෍ห ௢ܻ௕௦ െ ௣ܻ௥ௗห 

ோ೛మܥ ൌ ܴඥሺܴଶ െ ܴ௥ଶሻ هاسازي داده تصادفي

ها و بحثنتيجه
QSARهاي  دلم

مهاركننده هايتركيب براي QSAR هاي مدل
آرمانيتابع هدف شاخص  پايهبر استرترانسفر پروتئين، كلستريل

تصادفي چهار توزيع براي كارلو) و روش مونتIICهمبستگي (
و واسنجي مرئي،نا آموزش آموزش، هاي سري به ها داده

:از اندعبارت شده محاسبه اعتبارسنجي مجموعه

  :1دست آمده از شكافت  مدل به
pICହ଴ ൌ 0.2862ሺേ0.0909ሻ ൅ 0.1542ሺേ0.0025ሻ ൈ DCWሺ1, 11ሻ	 )11(  

											ሺn୘ୖ୒ ൌ 28, R୘ୖ୒
ଶ ൌ 0.861;		 	n௜୘ୖ୒28, R୧୘ୖ୒

ଶ ൌ 0.823;		
       nେ୅୐ ൌ 17, Rେ୅୐

ଶ ൌ 0.850; 				n୚୅୐ ൌ 15, R୚୅୐
ଶ ൌ 0.888ሻ

  :2دست آمده از شكافت  مدل به
pICହ଴ ൌ െ0.2090ሺേ0.0746ሻ ൅ 0.0991ሺേ0.0011ሻ ൈ DCWሺ1, 10ሻ )12(  

												ሺn୘ୖ୒ ൌ 29, R୘ୖ୒
ଶ ൌ 0.907;	 		n୧୘ୖ୒ ൌ 30, R୧୘ୖ୒

ଶ ൌ 0.867;		
							nେ୅୐ ൌ 18, Rେ୅୐

ଶ ൌ 0.721; 		n୚୅୐ ൌ 11, R୚୅୐
ଶ ൌ 0.912ሻ
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 :3دست آمده از شكافت  مدل به
pICହ଴ ൌ െ1.2488ሺേ0.0910ሻ ൅ 0.1793ሺേ0.0022ሻ ൈ DCWሺ1, 11ሻ )13(  

								ሺn୘ୖ୒ ൌ 28, R୘ୖ୒
ଶ ൌ 0.846;	 		n୧୘ୖ୒ ൌ 27, R୧୘ୖ୒

ଶ ൌ 0.844;		

			nେ୅୐ ൌ 17, Rେ୅୐
ଶ ൌ 0.880; n୚୅୐ ൌ 16, R୚୅୐

ଶ ൌ 0.816ሻ

 :4دست آمده از شكافت  مدل به
pICହ଴ ൌ െ2.2701ሺേ0.1051ሻ ൅ 0.1390ሺേ0.0017ሻ ൈ DCWሺ1, 8ሻ )14(  

								ሺn୘ୖ୒ ൌ 29, R୘ୖ୒
ଶ ൌ 0.868;	 	n୧୘ୖ୒ ൌ 29, R୧୘ୖ୒

ଶ ൌ 0.868;		

	nେ୅୐ ൌ 18, Rେ୅୐
ଶ ൌ 0.820;		n୚୅୐ ൌ 12, R୚୅୐

ଶ ൌ 0.746ሻ

شده محاسبهو  ايجاد QSAR يهامدل يآمار هايويژگي
نشان داده شده است. 3در جدول  14تا  11 هايمعادله پايهبر

شدهديتول QSAR يهادهد كه همه مدليجدول نشان ماين 
يارهايو با الزامات معمناسب هستند  ياز نقطه نظر آمار

يها دارند. استحكام مدل همخواني تفاوتم ياعتبارسنج
QSARعددي هايرامقدشده با جاديا R2 و Q2 7/0از  شيكه ب

௠ଶܴيمقدار عدد ن،يبرا افزون .]30[ بودند نشان داده شد 6/0و   

شده يطراح QSAR يها مدل همه يمجموعه اعتبارسنج يبرا
شو همكاران1يرو يشنهاديپ يارهايز معبود و ا بخش تيرضا

 QSARيهااعتمادبودن مدل قابل .]31[ كند يم پيروي

از پس .]32[ شد دييتا Y يساز يتصادفبا آزمون  زيشده ن ساخته
كه افتنديتوسعه  ديجد يتصادف يها بار تكرار، مدل نيچند
نشان هايجهنت نيابود.  1/0 كمتر ازها  آنهمه R2 قدارم
يمولكول توصيفگرهايو pIC50 نيب يدهد كه همبستگيم
،مدل چهار يبرا ن،يبرا افزون. ستين تصادفي يهمبستگ پايهبر

cR୮ଶيشانسريغ يكه همبستگ ،دست آمدبه 70/0شتر از يب
.]32[ كندمي   دييرا تأ افتهي توسعه يها مدل

شده و خراجتجربي كه از مقالات معتبر است pIC50نتايج 
آن،بر افزون اند. ارائه شده 4در جدول نتايج پيشگويي چهار مدل 

درها  آنمربوط به هر تركيب كه با قراردادن  DCWدارهاي مق
را براي هر تركيب در هر pIC50توان  مي ،14تا  11 هاي معادله

1. Roy 

مربوط به SMILESنمايش مدل پيشگويي كرد، آمده است. 
آموزش (+)، آموزشسري كردن  خصيد با مشئفلانو هايمشتق

جدولنيز در اين  )*سنجي ( ) و اعتبار#( واسنجي)، - نامرئي (
هر يبرا كاربرد مدلان داده شده است. همچنين، دامنه نش
(معادله 2مقدار نقص معادله پايهبر 4تا  1 يهادر مدل بيترك
دهنده اين است كه تركيب نشان Y( نشان داده شده است)، 10

دهنده اين است كه نشان Nكاربرد مدل وجود دارد و نه در دام
در هابي. درصد ترككاربرد مدل وجود ندارد)تركيب در دامنه 

يدرصد برا 85و  90، 88، 95 بيها به ترت كاربرد مدلدامنه 
مدل قادر به چهارنشان داد كه  نيبود. ا 4تا  1 هايمدل

ستند.ه ديجد يها درصد از داده 85 از شيب ينيب شيپ
pIC50 يها داده ارهايگرافيكي مقد شينما 1 شكل

مدل را نشان چهار شده ينيب شيپ pIC50 برابردر  يتجرب
يخوب همخواني، دهدنشان مي 1طور كه شكل . هماندهند يم
يشنهاديپ يهاشده در مدل ينيبشيو پ يتجرب يهاداده نيب

يها مدل همهكه كنند مي دييتا هايجهنت ني. ااردوجود د
QSAR برازش يو به خوب هستند قابل اعتماد ،شده ساخته

اند. شده

2. Defect value 
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همبستگي آرمانيتابع هدف شاخص  پايهبر فلاونوئيدهاي مربوط به اثر مهاركنندگي مشتق QSARهاي  هاي آماري براي مدلويژگي 3جدول 
هاي متفاوت براي شكافت

۴૚ۿ n R2 RMSEQ2سري*مدل
૛ ۴૛ۿ 

૛۴ۿ૜
૛CCCIIC سازي تصادفي Y ܘ܀܋

૛ ૛ܕഥ܀  ܕ܀∆ 
૛  

1

28861/0349/0807/0925/0696/0012/0855/0 آموزش
28823/0400/0802/0903/0593/0035/0805/0آموزش نامرئي

17850/0406/0797/0855/0848/0817/0914/0921/0056/0821/0745/0143/0واسنجي
15888/0478/0843/0851/0489/0066/0679/0149/0 اعتبارسنجي

2

29907/0331/0894/0951/0889/0029/0892/0 آموزش
30867/0426/0848/0915/0673/0014/0860/0آموزش نامرئي
18721/0380/0647/0684/0683/0871/0845/0848/0037/0702/0498/0234/0واسنجي

11912/0338/0859/0944/0665/0091/0787/0097/0 اعتبارسنجي

3

28846/0370/0822/0916/0797/0017/0837/0 آموزش
27844/0376/0827/0919/0841/0032/0828/0آموزش نامرئي
17880/0377/0822/0876/0876/0837/0917/0937/0079/0839/0769/0121/0واسنجي

16816/0470/0762/0882/0752/0121/0655/0187/0 اعتبارسنجي
29868/0386/0850/0929/0869/0062/0836/0 آموزش4

29868/0341/0846/0924/0599/0043/0846/0آموزش نامرئي
18820/0476/0747/0800/0784/0778/0867/0905/0085/0776/0593/0214/0واسنجي

12746/0414/0605/0863/0775/0096/0646/0017/0 اعتبارسنجي
آمده از شكافت دست به*

سري واسنجيسري اعتبارسنجيسري آموزش نامرئيسري آموزش
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4تا  1هاي مدل براي محاسباتي و آزمايشي pIC50نمايش همبستگي بين 1شكل 



چهار مد گویی هر های آزمایشی و پیش نتیجهو  (*سنجی )( و اعتبار #) واسنجی(، -آموزش نامرئی ) آموزش )+(، سریکردن با مشخص  فلاونوئیدهای مربوط به مشت  SMILESنمایش  4جدو  
.(نشان داده شده اس  N و  Y باترتیب به کاربردی مد   و پرارنگرفتن در دامنهپرارگرفتن )

SMILES شماره
50pICشكافت

آزمایشی 

شكافت

DCW (T, N)50پیشگوییpIC دامنه  کاربرد مدل

1234123412341234

1O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4ccc(cc4)c5ccccc5+##*۹۶/۵8۵/3۵34/۶۰۹2/۶23۵/۵۶82/۵78/۵۰3/۶۵۶/۵YYYN

2COc1ccccc1C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2*+-*1۹/۶۹3/3۵۵1/۶823/۶3۶8/۶183/۵۵۹/۶۰7/۶3۰/۶YYYY

3COc1cccc(c1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+##-17/۶۰2/38۹8/۶۶۰7/۶138/۶11۵/۶43/۶74/۵2۶/۶YYYN

4COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2-#--77/۵۶۰/4۰۶7/7۰2۶/۶41۰/۶1۵۵/۶8۰/۶23/۶22/۶YYYY

۵COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+*+-۰8/۶8۰/3832/۶7۰3/۶3۵4/۵۹27/۶47/۶۰4/۶1۰/۶YYYY

۶COc1cc(cc(OC)c1OC)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+-+#۹7/۵47/3۹۹۰/۶88۰/۶۵4۶/۶338/۶۶3/۶47/۶۵۵/۶YNYY

7O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4ccccc4Oc5ccccc5+#-+7۰/۵۵۵/3۵83/۵71۹/۶۰22/۵۹77/۵۵3/۵۶۰/۵۹۶/۵YYYN

8Oc1ccccc1C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2---#۵1/۵۹۰/3441/۶18۰/۶2۹8/۵7۶7/۵88/۵۰1/۶7۹/۵YYYN

۹O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4cccc(Oc5ccccc5)c4++++8۰/۵7۵/3۵34/۶۰21/۶28۵/۵78۰/۵78/۵۹2/۵77/۵YNYY

1۰Oc1cccc(c1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+-+-۹۵/۵۹۹/3۶88/۵۹۶۵/۶۰۶8/۵7۹۹/۵73/۵۶7/۵7۵/۵YYYY

11O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4ccc(Oc5ccccc5)cc4#+-*72/۵۹۹/3۵۹2/۶۰2۹/۶11۵/۵۵84/۵83/۵77/۵4۰/۵YYYY

12Oc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+++-۹2/۵۵7/3۹۵7/۶383/۶34۰/۵73۹/۶1۰/۶17/۶71/۵YYYN

13Cc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2-#+-۹۰/۵3۵/34۰4/۶23۰/۵۹12/۵۹۵۹/۵۹4/۵47/۵۹۵/۵YYYY

14Clc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2**+-۹۵/۵4۶/3۵3۵/۵۹۶2/۶327/۵87۶/۵۶8/۵13/۶83/۵YYYY

1۵Brc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+-*-۶7/۵48/343۵/۵۹21/۶۰27/۵8۶1/۵۶8/۵۶1/۵83/۵YYYY

1۶O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4ccc(cc4)N5CCCC5-+++8۶/۵44/3۶8۹/۶۵۵۰/۶1۵۵/۵8۹1/۵33/۶81/۵87/۵YYNY

17O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4cccc5ccccc45--+-14/۶74/37۰3/۶28۵/۶2۰۵/۵711/۶۹4/۵۰1/۶۶۶/۵YYYN

18O=C1C=C(Oc2cc(CCCCCCCCN3CCCC3)ccc12)c4ccc(cc4)c5ccccc5#+#-32/۵۰7/3428/۵7۹2/۶۰۹1/۵7۵4/۵47/۵72/۵78/۵YYYY

1۹CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(CCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2#---7۰/۵8۵/31۹2/۵2۶۵/۵۶13/۵72۰/۵۰4/۵۰۶/۵۶7/۵YYYN

2۰CCN(CC)CCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C-+*+۶۵/۵7۶/34۰2/۶133/۶13۶/۵8۶۵/۵84/۵78/۵84/۵YYYY



4ادامه جدو  

SMILES شماره
50pICشكافت

آزمایشی 

شكافت

DCW (T, N)50پیشگوییpIC دامنه  کاربرد مدل

1234123412341234

21CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCN4CCCC4)cc3O2-+#*۵۶/۵4۶/3248/۵824/۵۹۰۶/۵82۹/۵۵۹/۵4۶/۵8۰/۵NYYY

22CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCN4CCCCC4)cc3O2+###۵2/۵۶۹/32۹۹/۵713/۵۹۵۶/۵733/۵۵4/۵44/۵73/۵YYYY

23CN(CCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C)Cc4ccccc4+-++۰8/۵8۵/28۰7/۵232/۵۵۵7/۵374/4۹۶/48۵/418/۵YYYY

24CCN(CC)CCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C##*#۵1/۵23/3۵۰2/۶۰1۰/۶13۶/۵772/۵74/۵74/۵7۰/۵YYYY

2۵CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCN4CCCC4)cc3O2----۰4/۵۹3/324۹/۵7۰1/۵۹۰7/۵737/۵4۹/۵42/۵۶۶/۵YNNN

2۶CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCN4CCCCC4)cc3O2#--#17/۵1۶/33۹۹/۵۶8۹/۵8۵7/۵۶4۰/۵44/۵4۰/۵۵۹/۵YYYN

27CN(CCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C)Cc4ccccc4+-#+11/۵32/2۹۰7/۵1۰۹/۵۵۵7/۵281/48۶/482/4۰4/۵YYNN

28CCN(CC)CCCCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C*+*+74/۵7۰/3۵۰2/۵۹8۶/۶۰3۶/۵۶7۹/۵۶۵/۵71/۵۵۶/۵NYYY

2۹CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2+*+*7۰/۵4۰/334۹/۵۶78/۵8۰7/۵۶44/۵3۹/۵3۹/۵۵2/۵YYYY

3۰CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCCCN4CCCCC4)cc3O2#*##1۰/۵۶3/33۹۹/۵۵۶۶/۵8۵7/۵۵47/۵34/۵37/۵4۵/۵YYNY

31CN(CCCCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C)Cc4ccccc4++-+۶2/47۹/2۹۰7/۵۰8۶/۵4۵7/۵188/47۶/478/4۹۰/4YYNY

32CCN(CC)CCCCCCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C+---43/۵1۶/3۶۰2/۵8۶3/۶۰3۶/۵۵87/۵۵۵/۵۶7/۵43/۵YYNY

33CN(C)c1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCCCCCN4CCCC4)cc3O2-+*-۶۵/۵8۶/334۹/۵۵۵4/۵8۰7/۵۵۵1/۵3۰/۵3۵/۵38/۵YYYY

34CN(CCCCCCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C)Cc4ccccc4+#*+۹4/42۶/3۰۰7/4۹۵4/۶2۵7/۵۰۹۵/4۶۶/474/47۶/4YYYY

3۵CN(CCCCCCCCCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(cc3)N(C)C)Cc4ccccc4-*##47/473/3۰۰7/483۹/۵4۵7/4۹۰3/۵۵۶/471/4۶2/4YYYY

3۶COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(O)cc3O2*-#+4۶/71۹/4433/7۹1۶/۶71۶/۶۹1۰/7۶۶/7۶8/۶34/7YYYY

37COc1cc(cc(OC)c1OC)C2=CC(=O)c3ccc(O)cc3O2-++#43/778/4۵48/772۰/7137/۶73۵/748/731/7۰۹/7YYYY

38COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3ccc(O)cc3O2**#-3۵/7۹۶/4۰8۹/77۵۹/۶۹۰8/۶۹۶1/۶۵2/7۰۶/733/7YYYY

3۹COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2+++-11/81۵/4781/82۹3/72۰3/73۵۶/7۰1/8۵7/788/7YYYY

4۰COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCN4CCN(CCO)CC4)cc3O2#-#+۰8/818/4844/82۵1/73۵/7272/7۹7/7۶۶/781/7YYYY



4ادامه جدو  

SMILES شماره
50pICشكافت

آزمایشی 

شكافت

DCW (T, N)50پیشگوییpIC دامنه  کاربرد مدل

1234123412341234

41COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3ccc(OCCN4CCC(C)CC4)cc3O2*#+*87/77۰/4388/8148/7۵4۵/73۰3/7۹1/7۹7/7۹4/7YYYY

42COc1cc(cc(OC)c1OC)C2=CC(=O)c3ccc(OCCN4CCC(C)CC4)cc3O2#-#-78/7۵2/4847/81۰۹/7774/7177/787/722/87۰/7YNYY

43COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2*+-+81/7۹3/4338/813۶/7۵۹۵/72۰۶/78۶/7۹۵/787/7YNYY

44COc1cc(cc(OC)c1OC)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2++-+7۶/77۵/48۹7/8۰۹7/7۶24/7181/782/72۰/8۶3/7YYYY

4۵COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2++-+32/73۹/4731/8282/72۵3/72۶۰/7۹۶/7۵۶/781/7YYYY

4۶COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCN4CCN(CCO)CC4)cc3O2--+#18/741/48۹4/813۹/73۰۰/727۶/7۹2/7۶4/774/7YYYY

47COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2--*-24/7۶2/4781/817۰/72۰3/72۶3/7۹1/7۵4/774/7YYYY

48COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCN4CCN(CCO)CC4)cc3O2#--+17/7۶4/4844/8127/73۵1/717۹/787/7۶3/7۶7/7YYYY

4۹COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2#+*-17/88۶/4731/81۵8/72۵3/71۶7/78۶/7۵2/7۶7/7YYYY

۵۰COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCN4CCN(CCO)CC4)cc3O2-++-1۹/888/48۹4/8۰1۶/73۰1/7183/782/7۶1/7۶۰/7YYYY

۵1COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCCCN4CCC(C)CC4)cc3O2+**+23/832/4831/8۰3۵/72۵3/7۰74/77۶/748/7۵3/7YYYY

۵2COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3ccc(OCCCCCCCCN4CCN(CCO)CC4)cc3O2*+*#21/83۵/4۹۹۵/7۹۹2/72۰1/7۰۹۰/772/7۵7/74۶/7YYYY

۵3COc1cc2OC(=CC(=O)c2cc1OC)c3ccc(cc3)[O]4CCN(Cc5ccccc5)CC4#-#*3۹/۵71/34۵۵/۵۶21/۶182/۵3۶4/۵4۰/۵7۶/۵21/۵YYYY

۵4COc1cc2OC(=CC(=O)c2cc1OC)c3ccc(OCC4CCN(Cc5ccccc5)CC4)cc3-*#-8۶/41۵/3۰8۶/۵7۰4/۵8۰۹/۵1۹4/4۵3/۵27/۵83/4YYYY

۵۵COc1cc2OC(=CC(=O)c2cc1OC)c3cccc(c3)[O]4CCN(Cc5ccccc5)CC4#++-18/۵42/3۵7۶/۵3۹۵/۶۰۵۵/۵47۵/۵12/۵72/۵31/۵YYYY

۵۶COc1cc2OC(=CC(=O)c2cc1OC)c3cccc(OCC4CCN(Cc5ccccc5)CC4)c3*-++۰۶/۵8۶/3۰۰۶/۵۵7۹/۵782/۵1۰۵/۵2۵/۵23/۵۹3/4YYYY

۵7COc1cc2OC=C(C(=O)c2cc1OC)c3ccc(cc3)[O]4CCN(Cc5ccccc5)CC4++-+۰3/7۵2/3۹۹3/۶۵۵7/۶4۹۰/۶338/۶33/۶28/۶۶1/۶YNYY

۵8COc1cc2OC=C(C(=O)c2cc1OC)c3ccc(OCC4CCN(Cc5ccccc5)CC4)cc3----14/۶۹۶/343/۶741/۶117/۶1۶8/۵4۶/۶7۹/۵23/۶YNYY

۵۹COc1cc2OC=C(C(=O)c2cc1OC)c3cccc(c3)[O]4CCN(Cc5ccccc5)CC4+*#*8۹/۵23/4۰13/۶332/۶4۶4/۶44۹/۶۰۵/۶24/۶71/۶YYYY

۶۰COc1cc2OC=C(C(=O)c2cc1OC)c3cccc(OCC4CCN(Cc5ccccc5)CC4)c3##-#7۹/۵۶7/3۵43/۶41۵/۶1۹1/۶17۹/۵18/۶7۵/۵34/۶YNYN



4ادامه جدو  

SMILES شماره
50pICشكافت

آزمایشی 

شكافت

DCW (T, N)50پیشگوییpIC دامنه  کاربرد مدل

1234123412341234

۶1Cc1c(O)ccc2C(=O)C=C(Oc12)c3ccccc3--+#۰۶/4۶۶/2۵۹1/41۶/۵۰23/۵12۵/4۹۵/312/48۵/4YYYY

۶2Cc1c(OCCN2CCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4+#++۶۹/۵17/3۶11/۶۵۹8/۶247/۶۰87/۵2۵/۶۰4/۶14/۶YYYN

۶3Cc1c(OCCCN2CCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4-*#+۰2/۶41/3۶۶1/۶487/۶2۹7/۵۹۹۰/۵2۰/۶۰2/۶۰7/۶YNYY

۶4Cc1c(OCCCCN2CCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4-#++۶2/۶۶4/3۶11/۶47۵/۶247/۵۹۹4/۵1۵/۶۰۰/۶۰۰/۶YYYY

۶۵Cc1c(OCCCCCN2CCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4+#**۶1/۶88/3۶۶2/۶3۶3/۶2۹7/۵8۹8/۵1۰/۶۹8/۵۹3/۵YYYY

۶۶Cc1c(OCCCCCCN2CCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4*+-#12/۶11/3712/۶3۵2/۶247/۵8۰1/۶۰۵/۶۹۶/۵8۶/۵YYYY

۶7CC1CCCCN1CCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4+---۶8/۵74/3724/۶723/۶472/۶۰11/۶4۶/۶23/۶17/۶YYYY

۶8CC1CCCCN1CCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4-#*#23/۶۹8/3774/۶۶11/۶422/۶۰1۵/۶41/۶21/۶1۰/۶YYYY

۶۹CC1CCCCN1CCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4-###۶۵/۶21/3824/۶۶۹۹/۶373/۵۹18/۶3۶/۶1۹/۶۰3/۶YYYY

7۰CC1CCCCN1CCCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4*--+۶7/۶44/3874/۶۵88/۶323/۵۹22/۶31/۶17/۶۹۶/۵YYYY

71CC1CCCCN1CCCCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4-++#72/۵۶8/3824/۶۵7۶/۶373/۵82۵/۶2۶/۶1۶/۶8۹/۵YYYY

72Cc1c(OCCN2CCC(O)CC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4--*-74/۵3۹/3۶۰۰/۶44۵/۶۵۵۶/۶1۹۰/۵1۶/۶42/۶1۹/۶YYYY

73Cc1c(OCCCN2CCC(O)CC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4--*#۵3/۵۶2/3۶7۰/۶333/۶۵۰۶/۶1۹4/۵11/۶4۰/۶22/۶YYYY

74Cc1c(OCCCCN2CCC(O)CC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4++**22/۶8۶/3۶2۰/۶321/۶۵۵۶/۶۰۹7/۵۰۶/۶38/۶1۵/۶YYYY

7۵Cc1c(OCCCCCN2CCC(O)CC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4#+--22/۶۰۹/377۰/۶2۰۹/۶۵۰۶/۶۰۰1/۶۰1/۶3۶/۶۰8/۶YYYY

7۶Cc1c(OCCCCCCN2CCC(O)CC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4*+++۵۰/۵33/372۰/۶2۹8/۶4۵۶/۵۹۰۵/۶۹۶/۵34/۶۰1/۶YYYY

77Cc1c(OCCCCN2CCCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4#+--۶3/۶88/3۶۶2/۶3۶3/۶2۹7/۵8۹8/۵1۰/۶۹8/۵۹3/۵YYYY

78Cc1c(OCCCCCN2CCCCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4*-++48/۶11/3712/۶3۵2/۶247/۵8۰1/۶۰۵/۶۹۶/۵8۶/۵YYYY

7۹CN1CCN(CCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4)CC1#++-78/۵4۶/3۵32/۶332/۶18۹/۵77۶/۵۰7/۶78/۵78/۵YYYY

8۰CN1CCN(CCCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4)CC1*-++73/۵۶۹/3۵82/۶22۰/۶13۹/۵7۹/۵۰2/۶7۶/۵71/۵YYYY



4ادامه جدو  

SMILES شماره
50pICشكافت

آزمایشی 

شكافت

DCW (T, N)50پیشگوییpIC دامنه  کاربرد مدل

1234123412341234

81CCN(CC)CCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1C)c3ccccc3-#*+8۹/۶7۰/4۰7۹/7۰47/۶8۰۶/۶۶۵7/۶81/۶88/۶۹1/۶YYYY

82CCN(CC)CCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1C)c3ccccc3-#-+۵8/۶۹4/4۰2۹/7۰3۵/۶8۵۶/۶۵۶۰/۶7۶/۶87/۶84/۶YYNY

83CN(C)CCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1C)c3ccccc3**--48/۶8۶/3۶87/۶72۵/۶۶17/۶2۹7/۵۵2/۶۵4/۶37/۶YYNY

84CN(C)CCCCCOc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1C)c3ccccc3#-+#۶8/۶1۰/3737/۶714/۶۶۶7/۶1۰1/۶47/۶۵2/۶3۰/۶YYNY

8۵Cc1c(OCCCCN2CCOCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4+#+*۵4/۵8۶/3۶۵۰/۵۹۵7/۵۹74/۵۹۹7/۵۶۹/۵۵1/۵۰3/۶YYYY

8۶Cc1c(OCCCCCN2CCOCC2)ccc3C(=O)C=C(Oc13)c4ccccc4---+۰۶/۵1۰/37۰۰/۵۹4۶/۵۹2۵/۵۹۰1/۶۶4/۵4۹/۵۹7/۵YYYY

87COC(=O)[C@@H]1CCCN1CCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4++-*۶۰/4۰۶/2848/4۵18/۵3۵8/۵1۶2/43۰/4۵2/4۹۰/4NNYY

88COC(=O)[C@@H]1CCCN1CCCCCOc2ccc3C(=O)C=C(Oc3c2C)c4ccccc4---+71/42۹/28۹8/44۰۶/۵3۰8/۵1۶۵/42۵/4۵۰/483/4NNYN
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طبيعي هايفلاونوئيدبيني فعاليت  پيشو دل م تفسير
سازيمهم مدل هاياز نتيجه ديگر يكي مكانيكي، تفسير

QSAR افزاينده و كاهنده توصيفگر كه معني اين . بهاست
با هاييبتوان تركيب هااين نتيجه پايهفعاليت گزارش شود و بر

كارلو به مونت يسازبهينه كرد. در روش دفعاليت بالا پيشنها
وزن هايبا توجه به علامت و مقدار كمك نرم افزار كورال،

توصيفگرهاي افزاينده يا كاهنده توانهمبستگي توصيفگرها مي
فعاليت را تشخيص داد. براي تشخيص عوامل افزاينده و

كارلو روي هر شكافت انجام كاهنده، سه اجراي مستقل مونت
تفاوتگرها داراي سه حالت مشود و ضرايب مربوط به توصيفمي

ضريب يك توصيفگر در هر سه اجرا مثبتاگر خواهند بود. 
شود.عنوان توصيفگر افزاينده معرفي ميباشد، در اين صورت به

در صورتي كه ضريب توصيفگر منفي باشد، توصيفگر كاهنده
خواهد بود و در صورتي كه اين ضريب در برخي اجراها مثبت و

ها منفي شود، اين توصيفگر تعريف نشده است.در برخي از اجرا

( تركيب استراز كولين فلاونوئيد مهاركننده آنزيم استيل مشتق 2شكل 
ها موجود دردر بين تركيب) با بالاترين اثر مهاركنندگي 51شماره 

هاي ساختاري افزاينده فعاليت عاملمدل همراه با برخي 

حضور همزمان اكسيژن وتوان به  مياز توصيفگرهاي افزاينده، 
يك حلقهكم  دست)، حضور ==O⋯B2++++دوگانه (پيوند 

)، توالي يك نيتروژن آليفاتيك و دو كربن آليفاتيك...........1(

)N…C…C…( ،و توالي دو كربن آليفاتيك همراه با شاخه-

. يك توصيفگر كاهندهاشاره كرد) …)…C…C((رشدن دا
مشترك در هر چهار شكافت هم وجود دارد كه توالي كربن

.است) …=…)...C((دوگانه پيوند دارشدن و آليفاتيك، شاخه
توالي يك نيتروژن آليفاتيك و دو كربندر مورد توصيفگر 

توان مي ،عنوان توصيفگر افزاينده )، به…N…C…Cآليفاتيك (
و )=89/6pIC50( 81هايي اشاره كرد. تركيب شماره  به مثال

83 )48/6pIC50= (هم هستند،  به  از نظر ساختاري خيلي شبيه
داراي اين توصيفگر و 81با اين تفاوت كه تركيب شماره 

در مورد توصيفگر افزايندهبدون اين توصيفگر است.  83تركيب 
))C…C…(… ،(توان به صورت كلي مي، ها با بررسي داده

هاي نكه همان افزايش تعداد كرب nگفت با افزايش تعداد 
در چندين .، فعاليت افزايش پيدا كرده استاستآليفاتيك 

صورت كلي اين روند به ،ها از داده تفاوتچارچوب كلي م
28تركيب شماره  ،مثال برايشود.  افزايشي مشاهده مي

)74/5pIC50= 51/5( 24) در مقايسه با تركيب شمارهpIC50=،(
كيب شماره) در مقايسه با تر=70/5pIC50( 29تركيب شماره 

25 )04/5pIC50= 17/8( 49)، تركيب شمارهpIC50=در (
50)، تركيب شماره =32/7pIC50( 45مقايسه با تركيب شماره 

)19/8pIC50= 17/7( 48) در مقايسه با تركيب شمارهpIC50=،(
) در مقايسه با تركيب شماره=62/6pIC50( 64تركيب شماره 

62 )69/5pIC50= 64/6( 69)، تركيب شمارهpIC50=در (
74)، تركيب شماره =97/5pIC50( 67مقايسه با تركيب شماره 

)22/6pIC50= 74/5( 72) در مقايسه با تركيب شمارهpIC50=،(
) در مقايسه با تركيب شماره=68/6pIC50( 84تركيب شماره 

83 )48/6pIC50=.عنوانبه )، فعاليت افزايش پيدا كرده است
پايهها برفلاونوئيدليت يك سري از سازي، فعانتيجه مدل

هاي عامل) كه بالاترين 3بهترين مدل (مدل مربوط به شكافت 
مربوط به تعدادي pIC50، را داشت واسنجي سريآماري براي 

هاي طبيعي پيشگويي و گزارش شدند. نامفلاونوئيداز 
گزارش شده 5اين پيشگويي در جدول  هايها و نتيجهفلاونوئيد
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شود تعدادي ازطور كه در جدول مشاهده مياناست. هم
ترينفعالهاي طبيعي گزارش شده، فعاليتي بيش از فلاونوئيد
،54، 35شماره  هايتركيب دارند.موجود در مدل  هايتركيب

هاهستند. اين تركيب 8بالاي  pIC50داراي  66تا  62و  60
آنزيمفعال طبيعي براي مهار هايعنوان تركيببه

برپايه جستجوي توانند استفاده شوند.مي استراز كولين استيل

جامعي كه در مقالات معتبر انجام شده است، فعاليت تعدادي از
گيري شده به صورت تجربي در آزمايشگاه اندازه ها اين تركيب

مدل راهآمده از  دست ههاي ب است كه قابل مقايسه با فعاليت
همراه 5در جدول ها  اين تركيب pIC50ي تجربي ارها. مقداست

آمده است. مرجع مربوطبا ذكر 

  )3پايه بهترين مدل (مدل بر هاشده آن پيشگويي pIC50و طبيعي هايفلاونوئيدSMILESنام،  5جدول 
شمار
SMILESفلاونوئيدنام ه

شكافت 
3

pIC50 

شد گزارش
ه

مرجع

--CC(=CCC1=C(Oc2c(CC=C(C)C)c(O)c(CC=C(C)C)c(O)c2C1=O)c3ccc(O)cc3O)C77/7نيسيرتلاستآ1
--CC(=CCc1c(O)c(CC=C(C)C)c2OC3=C(C(Oc4cc(O)ccc34)C=C(C)C)C(=O)c2c1O)C37/5نيآرتلاست2
--CC(=CCc1c2OC(C)(C)C=Cc2c(O)c3C(=O)C4=C(Oc13)c5ccc(O)cc5OC4C=C(C)C)C24/7آرتلاستوكرومن3
  --CC(=CCc1c(O)cc2OC(=CC(=O)c2c1O)c3ccc(O)cc3O)C52/4نيآرتوكارپس4
--CC(=CCc1c(O)c(CC=C(C)C)c2OC3=C(CC(Oc4cc(O)ccc34)C(C)(C)O)C(=O)c2c1O)C17/5نيآرتلاستوكارپ5
CC(=CCc1c2OC(Cc2c(O)c3C(=O)C4=C(Oc13)c5ccc(O)cc5OC(C4)C(C)(C)O)C(C)(C)O كارپلاتوفوران6

)C 11/6--
--CC(=CCC1=C(Oc2c3CC(Oc3c(CC=C(C)C)c(O)c2C1=O)C(C)(C)O)c4ccc(O)cc4O)C59/7آرتلاستوفوران7
  --Oc1cccc2OC(=CC(=O)c12)c3ccccc351/3نيمولتيپر8
 ]Oc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccccc354/450/4  ]33نيسيكر9
 ]COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccccc361/447/4  ]34نيزيتكتوكر10
  --Oc1ccc(O)c2C(=O)C=C(Oc12)c3ccccc318/5نيتيپرا11
 ]Oc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O235/711/5  ]35نيژنيآپ12
  --COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O242/7نيآكاست13
  --COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(O)cc338/5نيگنكوان14
 ]COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccccc3O06/598/4  ]36نينيديوئياك15
 ]Oc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1O)c3ccccc373/496/4  ]37نيكليبا16
  --COc1c(O)cc2OC(=CC(=O)c2c1O)c3ccccc347/4نيلياوروكس17
  --COc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1O)c3ccccc380/4نينگلت18
  --Oc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1O)c3ccccc349/5نينوروگون19
 ]COc1c(O)cc(O)c2C(=O)C=C(Oc12)c3ccccc352/520/5  ]36نيووگون20
  --COc1cc(ccc1O)C2=CC(=O)c3ccc(O)cc3O282/6جرالدون21
  --COc1ccc2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(OC)c(O)c360/5نيتونيت22
 ]Oc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(O)c(O)c387/576/4  ]37نيلوتئول23

يدروكسيه-246
--Oc1ccc(cc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(O)c(O)cc3O245/7نيلوتئول
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  -  -COc1cc(ccc1O)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O237/7وليزوريكرا25

نيوسمتيد26
  -  -COc1ccc(cc1O)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O237/7)وليزواري(كر

  -  -COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(OC)c(O)c309/6نيلويپ27
  -  -COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(O)c(OC)c309/6نيولوت28
  -  -Oc1ccc(C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O2)c(O)c192/6نينورارتوكارپت 29
  -  -COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3ccc(O)cc3O65/5نيآرتوكارپت30
  -  -Oc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)c(O)c(O)cc3O295/7نياسكوتلار31
  -  -COc1c(O)cc2OC(=CC(=O)c2c1O)c3ccc(O)cc307/5نيدوليسپيه32
  -  -COc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1O)c3ccc(O)cc339/5نيفوليسورب33
  -  -COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)cc3O216/8نيژنيناريپكتول 34
  -  -COc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1OC)c3ccc(O)cc310/5نيتيماريرسيس 35
  -  -COc1ccc(cc1)C2=C(O)C(=O)c3c(O)c(OC)c(OC)cc3O266/7نيكانيم36
  -  -Oc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)c(O)c3O290/7نيزوسكوتلارئيا 37
  -  -COc1ccc2OC(=CC(=O)c2c1O)c3c(OC)cccc3OC40/5نينيزاپوت38
  -  -COc1ccc2OC(=CC(=O)c2c1OC)c3c(OC)cccc3OC12/5نيزاپوت39
  -  -COc1cc(OC)cc(c1)C2=CC(=O)c3c(OC)c(OC)ccc3O296/7نيليسروس40
  -  -COc1c(O)c2C(=O)C=C(Oc2c(OC)c1OC)c3ccccc335/5نيالنت41
  -  -Oc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3cc(O)c(O)c(O)c301/6نيستيتر42
  -  -COc1cc(cc(OC)c1O)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)cc3O217/7نيسيتر43
  -  -COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1)c3cc(OC)c(OC)c(OC)c352/6نيمبوسيكور 44
  -  -COc1c(O)cc2OC(=CC(=O)c2c1O)c3ccc(O)c(O)c317/5نينپت45
  -  -COc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1O)c3ccc(O)c(O)c349/5نيتيپدال46
  -  -COc1cc(ccc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(O)c(O)cc3O251/7نيفلورت ينود 47
  -  -COc1cc(ccc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)cc3O266/7نيديوسيجاس 48
  -  -COc1cc2OC(=CC(=O)c2c(O)c1OC)c3ccc(O)c(O)c320/5وليليرسيس49
  -  -COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)cc3O290/7نيلياوپات50
  -  -COc1cc(ccc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(OC)cc3O281/7نوليليرسيس51
  -  -COc1ccc(cc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(OC)cc3O281/7نيوپاتورا52
  -  -COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3c(OC)c(OC)c(OC)cc3O219/8نيننستيس53
  -  -Oc1ccc(cc1O)C2=CC(=O)c3c(O)cc(O)c(O)c3O241/7نيپولاتيه54
  -  -COc1c(O)cc(O)c2C(=O)C=C(Oc12)c3ccc(O)c(O)c322/6نياونوپورد55
  -  -COc1cc(O)c2C(=O)C=C(Oc2c1OC)c3cccc(O)c3OC70/5نيتيوا56
  -  -COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)c(OC)c3O241/8نينوادنس57
  -  -COc1c(O)c2C(=O)C=C(Oc2c(OC)c1OC)c3ccc(O)cc349/5كروليزانتوم58
  -  -COc1ccc(cc1)C2=CC(=O)c3c(OC)c(OC)c(OC)c(OC)c3O270/8تنگرتين59
  -  -COc1ccc(C2=CC(=O)c3c(O)cc(OC)c(OC)c3O2)c(OC)c1OC87/7نيليسرپ60
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  --COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)c(OC)c3O242/8نيمنوكسيه61
  --COc1ccc(cc1O)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(OC)c(OC)c3O233/8يد نيگاردن62
--COc1ccc(cc1OC)C2=CC(=O)c3c(OC)c(OC)c(OC)c(OC)c3O271/8نيلتينوب63
--  COc1cc(cc(O)c1OC)C2=CC(=O)c3c(O)c(OC)c(O)c(OC)c3O234/8نياسكاپوس64

شده هاي گزارش مقايسه مدل با مدل
برخي از QSARبسياري در مورد مدلسازي  هاي گزارش

مشتقات فلاونوئيدي داراي نقش مهاركنندگي
، گويال و2014استراز وجود دارد. در سال  لينكو استيل

مشتق فلاونوئيد 24سه بعدي بر  QSARهمكارانش يك مدل 
و به VLifeQSARشده از نرم افزار  با توصيفگرهاي استخراج

19هاي جزئي ارائه كردند. حدود  كمك روش حداقل مربع
تركيب در سري آزمون به صورت 5تركيب در سري آموزش و 

. در اين مدل، نتايج آماري مدل)6(جدول  ر گرفتندتصادفي قرا
و 8227/0آموزش و آزمون به ترتيب،  سريبراي  R2مقاير 
، داس و همكارانش2017]. در سال 38گزارش شد [ 7893/0

به روش را مشتق فلاونويئدي 21بر  QSARيك مدل 
گام برازش دادند. توصيفگرهاي مولكولي به خطي گام 1وايازش

استخراج شد. در اين مطالعه، ChemSketchافزار  مبه كمك نر
سريها به دو  ها از تقسيم داده بودن تعداد داده به علت كوچك

و تنها به اعتبارسنجي دروني اكتفا پوشي چشمآموزش و آزمون 
در سال .]39[دست آمد  هب 735/0براي مدل  R2شد. مقدار 

-رهيچندمتغ ريتصو ليتحلموتوكوماران و همكارانش،  2018
59بر روي  )MIA-QSAR( تيفعال -ساختار يرابطه كم

جزئي انجام دادند. هاي با روش حداقل مربعرا مشتق فلاونوئيد 
آزمون به ترتيبآموزش و  سريها به روش تصادفي به دو  داده

سريبراي  R2تركيب تقسيم شد و مقدار  13و  39با تعداد 
دست آمد. در اين هب 948/0و  955/0آموزش و آزمون به ترتيب 

نسبت بالا، تفسير روشني از متغيرهاي به R2مقدار  باوجودروش 
كارماكار و 2019در سال  ]40[ افزاينده و كاهنده ارائه نشد

1. Regression

لاونوئيد را سنتز كردند و يك مدلتركيب ف 30همكارانش
QSAR ارائهها بدون انجام اعتبارسنجي خارجي  بر روي آن
در PaDELافزار دارگون و ها از توصيفگرهاي نرم دادند. آن

تقريب عملكرد وايازشايجاد مدل استفاده كردند و از روش 
،R2مدلسازي بهره گرفتند و مقدار براي )، GFA(ژنتيكي 

ها حضور يك گروه ي مدل گزارش كردند. آنرا برا 683/0
حلقه فلاون را به عنوان توصيفگر 3هيدروكسيل در موقعيت 

سوفي و همكارانش 2023در سال  ].41[ افزاينده معرفي كردند
مشتق از فلاونوئيدها برازش 45بر روي  QSARيك مدل 

ها را به روش تصادفي به ترتيب به دو سري ها داده آن .دادند
تايي تقسيم كردند. توصيفگرها به 9و  36و آزمون  آموزش

وايازشكمك كم آفيس و كم اسكتچ استخراج و به روش 
نتايج مدلسازي مقادير پايهگام، برازش انجام شد. بر به خطي گام

R2  824/0و  801/0آموزش و آزمون به ترتيب،  سريبراي 
رحاكم ب يعوامل اصلدست آمد. در اين مطالعه، از جمله  هب

23، انكسار مولي گزارش شد. آنها حدود استراز نيكولپاد تيفعال
.]42[ توصيفگرهاي مهم، گزارش كردندپايه مشتق جديد هم بر

31، بر روي QSAR، نور و همكارانش يك مدل 2023در سال 
مشتق از فلاونوئيد با نقش مهاركنندگي استيل كولين استراز

، بهينه وDFTرا به روش  ها ها ساختار تركيب برازش دادند. آن
) وتركيب 25آموزش ( سريها را به روش تصادفي به دو  داده

) تقسيم كردند. آنها از ويژگي هايتركيب 6آزمون (
الكترونيكي، توصيفگرهاي توپولوژيكي و ليپينسكي به كمك

 R2خطي چندگانه براي ايجاد مدل بهره بردند و مقدار  وايازش
گزارش 760/0و  789/0به ترتيب آموزش و آزمون  سريبراي 

مشتق جديد از فلاونوييد 9نتايج مدلسازي  پايهها بر كردند. آن
. با توجه به مرور كاملي كه از]43[طراحي و گزارش كردند 
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هايدر اين زمينه بيان شد، يكي از نقص QSARهاي مدل
و گاهي عدم ها ها تعداد بسيار كم تركيب كلي در مدل

طور كه همان برآن، افزون. استها ي مدلاعتبارسنجي خارج
قابل MIA-QSARها مانند مدل اشاره شد، برخي از مدل

مدلسازي حاضر با هاي همقايسه نتيج براي تفسير نبودند.
مشتقاتبراي  پژوهشگرانشده توسط ساير  هاي گزارشمدل

، با يكاسترازنيكوللياست يهابه عنوان مهاركننده يديفلاونوئ
گزارش شده است. 6ي جامع، شش مدل در جدول بررس

استراز نيكول لياست يها عنوان مهاركننده به يديمشتقات فلاونوئشده براي مدلسازي  گزارش QSARهاي  مقايسه مدل 6جدول 

مرجع R2

test
R2 

train
يوايازشمدل 

نوع توصيفگر و يا
افزار مورداستفاده نرم 

در ها  تركيبتعداد 
آزمون سري

در  ها تركيبتعداد 
آموزش سري

تعداد كل 
ها بتركي

شماره

]38[ 789/0 823/0 VLifeQSAR 5  19  جزئي هاي حداقل مربع 24  1

]39[ - 735/0 
خطي چندگانه وايازش

گام به گام ACD ChemSketch - 21 21  2 

]40[ 948/0 955/0 هاي جزئي حداقل مربع 2D image Descriptors 13 39  52  3
]41[ -   Dragon and PaDEL -  30  30  4 خطي چندگانه وايازش  683/0

]42[ خطي چندگانه وايازش  801/0 824/0
گام به گام

Chemoffice and 
Chemsketch

9  36  45  5  

]43[ خطي چندگانه وايازش  789/0 760/0
گام به گام

Electronic Properties,
Lipinski and Topological

Descriptors
6  25  31  6  

مطالعه حاضر خطي وايازش  846/0 816/0 CORAL 16  72  88  7

گونه كه در جدول خلاصه شده، مطالعه حاضر نسـبت بـه همان
آمـوزش و هـا در سـري  هاي ديگر، بيشترين تعـداد داده  مطالعه

كاررفته در اين مدل تنها برپايـه آزمون را دارند. توصيفگرهاي به
سازي سه بعدي ه بهينهها، بدون نياز ب تركيب SMIELSفرمت 

هـاي گير است، ايجاد شده است. در مدل ساختار كه روشي وقت
، اعتبارسنجي خارجي براي مدلسازي انجـام نشـده4و  2شماره 

،3است و فقط سري آموزش وجود دارد. در مورد مـدل شـماره   
مدلسازي برپايه تصوير دو بعـدي مشـتقات فلاونوئيـدي انجـام

توان تفسير روشني از مـدل برپايـه  ميشده است. در اين مورد ن
هاي عاملي يا ساير توصـيفگرهاي مولكـولي ارائـه داد. در سري

، مدل وايازشي مـورد اسـتفاده، از نـوع روش1 شماره مورد مدل
تفسير  هم،  مدل اين  هاي جزئي است. بنابراين،  حداقل مربع

ايشده حاضر دار دهد. مدل ارائه روشني از توصيفگرها ارائه نمي
نسبت بالايي در مقايسـه بـا سـاير ) بهR2مقادير ضريب تعيين (

هاي اين مطالعـه هاي ارائه شده است. يكي ديگر از نتيجه روش
مشـتق فلاونوئيـدي 60بـيش از   pIC50بينـي و گـزارش    پيش

است كه تنها استرازنيكوللياستهاي  طبيعي به عنوان مهاركننده
ــب   ــن تركي ــدودي از اي ــداد مح ــت تع ــگاه فعالي ــا در آزمايش ه

ها گزارش شده است. گيري و در مقاله اندازه

 گيري نتيجه

عنوان ابزاري قدرتمند در طراحي هاي محاسباتي به روش
هاي گوناگون، جايگاه بيني فعاليت داروها عليه بيماري و پيش

اند. در اند و توجه روزافزوني را به خود جلب كرده اي يافته ويژه
مشتق فلاونوئيدي 88براي  QSAR هاي ، مدلاين پژوهش

كارلو استراز، با روش مونت كولين هاي استيل عنوان مهاركننده به
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توسعه داده شدند. (IIC) همبستگي مانيرآشاخص  پايهو بر
وCORAL افزار كارگيري نرم ها با به فرايند ساخت اين مدل

اي انجام گرفت كه تركيبي از گر هيبريدي بهينه توصيف
SMILESوHFGs هاي هاي پيشنهادي با شاخص مدل .بود

سازي اعتبارسنجي داخلي و خارجي و همچنين آزمون تصادفي
Yبخش ارزيابي شدند. نتايج حاكي از ضريب تعيين رضايت

گرهاي مؤثر در افزايش يا . توصيفبودهاي آزمون  براي داده
ايه باستراز تركي كولين كاهش فعاليت مهاركنندگي استيل

تفاوتهاي م موردمطالعه، با تحليل وزن همبستگي ويژگي

كارلو مولكولي در طي چندين مرحله اجراي روش مونت
فعاليت مهاركنندگيبراين،  افزونشناسايي شدند. 

مشتق فلاونوئيدي طبيعي 60بيش از  استراز كولين استيل
بيني و مقدار استراز پيش كولين هاي استيل عنوان مهاركننده به

pIC50آمده از دست نتايج به پايهها گزارش شد. بر آن
جديد با هاي سازي، امكان طراحي و شناسايي تركيب مدل

فعاليت مهاركنندگي بالاتر براي مقابله با بيماري آلزايمر فراهم
.شده است
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 پژوهشي- علمي
كش عنوان جاذب حشرهبهMIL-100 (Fe)  آلي- چارچوب فلز سنتز، شناسايي و كاربرد

ايميداكلوپريد

4معصومه محمدنژاد و 3عطيه حسينجاني،2شيخرجه سارا كامل ،و*1اشرفي ترانه حاجي

.گروه شيمي معدني، دانشكده شيمي، دانشگاه الزهرا، تهران، ايراناستاديار . 1
، دانشكده شيمي، دانشگاه الزهرا، تهران، ايران.دانشجوي كارشناسي ارشد شيمي معدني .2

، دانشكده شيمي، دانشگاه الزهرا، تهران، ايران.معدني يشيم تريدانشجوي دك .3
.دانشكده شيمي، دانشگاه الزهرا، تهران، ايرانگروه شيمي تجزيه، استاديار . 4

1403 اسفندپذيرش:     1403 بهمنبازنگري:     1403 آذردريافت: 
DOI: 10.30495/JACR1.1403.1193373 

چكيده
در آب است و نسبت بالا و پايداري طولانيها با سميت بالا، حلاليت به كش كش يكي از اين آفت عنوان حشرهايميداكلوپريد به
-طيفبا  MIL-100 (Fe) وسيله جاذبكش ايميداكلوپريد به محيطي زيادي شده است. در اين پژوهش، حذف آفت موجب نگراني زيست

سازيو مقدار جاذب بر فرايند برجذب بررسي شد. بهينه pHهاي متفاوت مانند زمان،  عاملاثر مرئي بررسي شد. -سنجي فرابنقش
درصد از آلاينده مذكور از محيط آبي 66گرم،  ميلي 5دقيقه و مقدار جاذب  60، مدت 3برابر  pHهاي ذكرشده نشان داد كه در  عامل

دما جذبي لانگمويرنيز مطالعه شد و نشان داد مدل هم MIL-100(Fe)هاي جذب و سينتيك اين آلاينده بر  دماشود. همحذف مي
كند. دما جذبي فرندليچ دارد و سينتيك اين واكنش از معادله درجه دوم پيروي ميبه مدل همهمخواني بيشتري نسبت 

برجذب. ،MIL-100(Fe)آلي، -هاي فلزايميداكلوپريد، چارچوب كش، : آفتهاي كليديواژه
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مقدمه
و سلامت يستز يطمح هاي يچيدگيپ ير،اخ يها در دهه

در يشتريب يتجد اب پژوهشگرانشده است تا  موجب  انسان
از يناش خطرهايكاهش  يبرا يننو يراهكارها يجستجو
- فلز يها راستا، نانومواد و چارچوب ين. در ايندها برآ كش حشره

- خود، به عملكرديو  يساختاريگانه  هاي يژگيو يلدلبه 1يآل

اند. مطرح شده يدبخشنو هاي ينهاز گز يكيعنوان 
مواد متخلخل مهم هاي گروهآلي يكي از -هاي فلز چارچوب

و 1[ جذب و جداسازي دارند در اي ههستند كه كاربرد گسترد
ي سنتزشدههاMOFدر بين مهم  هاينمونهاز  يكي. ]2

فرمول شيميايي با MIL-100(Fe)تاكنون،
Fe3O(H2O)2O[C6H3(CO2)3]2.nH2O دليلهب كه است

توجهي كاربردهاي قابل يگانه يمياييو ش يزيكيف هاي يژگيو
استها 2MIL آلي از خانواده-اين چارچوب فلز. پيدا كرده است

بار موفق به نخستين و همكارانش 3كريستين سرهتوسط كه 
آلي توسط اين-هاي فلزاز چارچوب گروه. اين نداسنتز آن شده

MIL، لاوازيه فرانسهافتخار موسسه مواد به و پژوهشي گروه 

پايداري شيميايي زياد و پايداري دليلهب. ]3[ ناميده شده است
.اي برخوردار استاز اهميت ويژهاين ماده در آب، 
(با متخلخلدو مجموعه منفذ مزو  MIL-100(Fe)،همچنين

هاي پنچره راهآنگستروم) دارد كه از  29تا  25قطر 
آنگستروم) در دسترس است 8/6تا  5/5(با قطر  متخلخلميكرو

هاي مكاندر اين تركيب،  .]5تا  2[دارد و مساحت سطح بالا 
حذف دو مولكول آب انتهايي از آهن ااسيد لوئيس آهن ب

در فعالسازي در خلأ راهها از  و خروج جزئي آنيون وجهي هشت
تعداد MIL-100(Fe)د. بدين ترتيب نگير دسترس قرار مي

خود   در منافذرا هاي اسيد لوئيس آهن تائيدشده  زيادي از مكان
ي ساختاري حاكي از آن است كه اين موادهامشخصه. اين دارد

1. Metal-organic framework (MOF) 2. Material Institute Lavoisier (MIL)

3. Christian Serre

-MILتا به امروز، .]6و  3[ دارندي براي حذف چشمگيرمزيت 

100(Fe) هاي سنگين و آلودگي اي فلزهايه براي حذف يون
و 6، 4[است شده    بررسيهاي صنعتي استفاده و  آلي از پساب

نشان MIL-100(Fe)كلي ساختار  وارهطرح 1. در شكل ]7
داده شده است.

ساختار سه بعدي واره ، طرحBTCو ليگاند  وجهي هشتآهن  1 شكل
MIL-100 (Fe)  

است و ايميداكلوپريد از گروه شيميايي نئونيكوتينوئيدها
صورتكه به استهاي جهان  كش ترين حشرهيكي از پرمصرف

اثر خود را برجايمكنده  هاي هويژه بر حشر تماسي و گوارشي به
كنديعمل م نينوروتوكس كيعنوان به. ايميداكلوپريد گذاردمي

كه در محل 4اعصاب مركزي با عمل آنتاگونيستي سامانهكه در 
وجودهاختلال ب ،دكن هاي نيكوتيني ايجاد مي گيرنده سيناپس

با دخالت ييايميمواد ش. شود مرگ حشره مي موجبآورد و  مي
موجب ،ويژهطورحشره به يعصب سامانهها در  در انتقال محرك

با مسدودكردن .دنشويم كينرژيكوتين ونينور ريمس شدن بسته
مانع از انتقال ديداكلوپريميا ن،يكوتين نيكول لياست يها رندهيگ

يو مرگ ناگهان هاهو موجب فلج حشراعصاب  راهامواج از 
يها رندهيبه گ شتريبايميداكلوپريد كه يياز آنجا .]3شود [ يم

ينورون يها رندهيبه گشود تا  متصل مي هاهحشر نوروني
نسبت هاهحشر يبرا يشتريبيت سمكش  حشره ني، ادارانپستان

4. Antagonstic
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برگ، ساقه و راهكش از  اين حشره ،همچنين .دارد پستانداران به
شيره گياهي به ساير باو به آساني  شودريشه جذب گياه مي

ويژه مقاوم در مقابلد و آفات مقاوم بهوش مينقاط گياه منتقل 
از نظر علم ].8[د كن مي واپايشدار آلي را به خوبي سموم فسفره

سازوكارو  استكلرونيكوتينيل  سامانهشيمي، ايميداكلوپريد يك 
ناپذير به برگشتبا پيوند عمل آن بدين صورت است كه 

كولين نيكوتين حشره، نقش خود را ايفا هاي استيل گيرنده
-3-كلرو-6(- [- 1[كند. نام شيميايي ايميداكلوپريد، نيتروژن  مي

استنيتراميد  ]ايل- 2-هيدروايميدازول دي-5،4-]پيريديل) متيل
ساختار شيميايي آن نمايش داده شده است. 2كه در شكل 

ايميداكلوپريدساختار شيميايي  2 شكل

بررسي كاربردبه پژوهشيدر راستاي علاقمندي اين گروه 
هايعنوان جاذب آلايندهآلي به-هاي فلزچارچوب
كش حذف آفتپژوهش ، در اين ]10و  9[ محيطي زيست

-با طيف MIL-100(Fe) جاذب اايميداكلوپريد از محيط آبي ب

مانند زمان، تفاوتهاي م عامل. شدمطالعه  UV-Visسنجي 
pHهاي جذبدماهم ،، مقدار جاذب بر فرايند جذب و همچنين

-نتيجهبررسي شد.  MIL-100(Fe)و سينتيك اين آلاينده بر 

آلي-شده نشان داد كه اين چارچوب فلز هاي انجامبررسي هاي
عنوان يكتواند بهمياست آلي -يك ماده هيبريدي معدنيكه 

جاذب قدرتمند در جذب آلاينده ايميداكلوپريد از محيط آبي
عمل كند.

كارهاي تجربي

MIL-100(Fe)سنتز جاذب 

 MIL-100(Fe)سنتز شد. ابتدا روش بازروانيبه
گرم808/0كربوكسيليك اسيد با تري بنزن-5،3،1گرم 378/0
- به زدوده يونليتر آب  ميلي 2و مخلوط آبه  9 نيترات )III( آهن

- به آمده دستبهمخلوط  ،سپس .افزوده شدعنوان حلال به آن 

. درشدبازرواني  سلسيوسدرجه  95دماي در ساعت  12 مدت
اتانول/آب 1:1مخلوط استخراج حلال،  منظورو به مرحله بعد

)زدوده يونليتر آب  ميلي 70ليتر اتانول و  ميلي 70، (زدوده يون
دردوباره و  افزودهمرحله اول  از آمده دستبهمحلول به  و تهيه

ساعت 24مدت  به rpm 350و  سلسيوسدرجه  70دماي 
ساعت مرحله 24طي در . لازم به ذكر است كه بازرواني شد

به كمكبار  3زدوده  اتانول/آب يون 1:1حلال استخراج حلال، 
دقيقه 10مدت در و  rpm 10000 سرعت با گريزانهدستگاه 
از حلال گريزانه. در مرحله آخر تركيب به كمك شدتعويض 
ساعت در آون 9 در مدتو به بوته چيني انتقال يافت تا  جدا شد

شود سازيخشك و فعال سلسيوسدرجه  150با دماي  خلأ
]11[.   

 سنتزشده MIL-100(Fe)شناسايي فاز جاذب 
،MIL-100(Fe)شناسايي ساختاري فاز جاذب  رايب
)XRD( ايكس پودري پرتوپراش  و FTIRسنجي طيف

آوردن دستبراي به BETروش  ،گرفته شد. همچنينكار هب
برايو  ها و حجم حفره ها حفرهميانگين قطر مساحت سطح، 

،سنتزشده MOF شناسيريختو  ظاهري هايويژگيبررسي 
.گرفته شدكار ) بهSEMميكروسكوپ الكتروني روبشي (

 ها و بحث نتيجه

FTIRبررسي طيف 

cm-1پهني كه در ناحيه  نوار 3شده در شكل  هئطيف ارا در

و OH–كششي هايشود، بيانگر ارتعاش مي همشاهد 3404
شده است. نوار مربوط به آب آزاد و آب كئوردينه OHOخمشي 
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ArC-H ارتعاش كششي مربوط به cm-1 3087جذبي در ناحيه 

را cm-1 760و  709هاي خمشي آروماتيك در  . ارتعاشاست
هاي گسترهدر كه هايي  نوارنسبت داد.  ArC-Hتوان به  مي

د،وش ميمشاهده  cm-1 1448 تا 1379 و cm-1 1627 تا 1569
نامتقارن و متقارن گروه هايترتيب مشخص كننده ارتعاشبه

گستره كه كمتر از هستند) COO-Mكربوكسيل متصل به فلز (
گروههاي ارتعاشي متناظر  مربوط به شيوهعددهاي موج 

 cm-1كربوكسيليك اسيد آزاد ( كربونيل در ليگاند بنزن تري
هاي دهد كه گروه نشان مي وضعيتاين  .هستند )1690-1760

-كربوكسيليك اسيد، به بنزن تري در ليگاند كربوكسيليك اسيد

هاي فلز واكنش داده است. شده و با يون زداييپروتون طوركامل
- ، بهcm-1 759 تا 711گستره  و cm-1 1112نوارهاي جذبي در 

اي اي و خارج صفحه داخل صفحه هايترتيب نمايانگر ارتعاش
cm-1 428. وجود نوار جذبي در ناحيهاستC-Hهاي  گروه

تا 10است [ Fe-O-Fe مربوط بهخمشي  هايبيانگر ارتعاش
12.[   

T
ra

n
sm

it
ta

n
ce

 (
%

)

Wavenumber (cm-1) 
سنتزشده MIL-100(Fe)متعلق به  FTIRطيف  3شكل 

   MIL-1015-f0(Fe) پراش پرتو ايكس الگوي
سنتزشده و مقايسه آن MILالگوي پراش  ب-11 شكل

را نشانالف) -11(شكل  شده سازيشبيه MILبا الگوي پراش 

شود الگوي تركيب سنتزشده طور كه مشاهده مي دهد. همان مي
خواني دارد كه همشده  سازيشبيه MILالگوي پراش با 

].11است [ MIL-100(Fe)آميز  دهنده سنتز موفقيت نشان

 )SEMبا ميكروسكوپ الكتروني روبشي ( شناسيريخت
از تصاوير دريافتي از آمده دستبه هاينتيجه 4 در شكل

FESEM شود گونه كه مشاهده مينشان داده شده است. همان،
چندوجهي يمجزا هايواسطه تجمع ذرههسنتزشده ب تركيب

است. اين دست آمدهبه انباشته شده هايي صورت تودهبه
وجهي ساختار هشت شناسيريخت، مطابق با شناسيريخت

MIL-100 13كه در متون علمي اشاره شده است [ است.[
ينتخم رايب BFDHمحاسباتي تجزيه و تحليل  ،همچنين
انجام ،شوند يم پديدار يخارج ريختدر  لاحتمابه    كه  يسطوح

هصفح ،MIL-100(Fe)در كه دهد نشان مي هايجهنت ].14[ شد
يهاو صفحهشود مي پديدار 1/2°برابر با  2 كه در (111)
در تعيين شكلرا نقش ترين مهم ،بلورشناسياز نظر آن معادل 
 ).4وجهي دارند (شكل  هشت1بلوري

BETآمده از روش  دست هاي به نتيجه

كه دهدنشان مي BET آمده از روش دست بههاي نتيجه
و m2.g-1 103 ൈ0638/1مساحت سطح تركيب سنتزشده

 nmها  و ميانگين شعاع حفره m3.g-11299/0 ها هحجم حفر
] همخواني17تا  15شده [ است كه با مقدارهاي گزارش 26/1

MIL-100(Fe)نمونه  N2واجذب  دما جذب و دارد. هم

ب نشان-12درجه سلسيوس، در شكل  150سنتزشده در دماي 
داده شده است.

عنوان جاذب حشره كش به MIL-100(Fe)كاربرد بررسي 
 يميداكلوپريدا

1. Crystal Habit
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،MIL-100(Fe) روي بر يميداكلوپريدجذب ابر يرفتارها
براي حذف ينهبه يطشد تا شرا يبررس تفاوتم يطدر شرا

. برايمشخص شود ياز محلول آب يميداكلوپريدمقدار ا يشترينب
يميداكلوپريد،جذب ابر يندموثر بر فرا يها عامل يبررس
.شد يو مقدار جاذب بررس pHزمان،  مانند ييها عامل

(الف)

(ب)

سنتزشده (الف) و MIL-100(Fe)از  FESEMتصوير  4شكل 
(ب) BFDHآمده از تجزيه و تحليل  دستنتيجه شكل بلوري به

 بررسي طيف جذبي ايميداكلوپريد
هايي از ايميداكلوپريد در ، محلولλmaxمحاسبه  براي

pH  طيف جذبي مربوط بههاي اسيدي، بازي و خنثي تهيه و
نشان داده شده است. 5 ايميداكلوپريد گرفته شد كه در شكل

nm 269 بيشينه جذب براي محلول ايميداكلوپريد در طول موج
، شده تعيين λmaxهاي موردنظر در  آزمايش ،بنابراين .دشثبت 

انجام شدند.

هاي متفاوتpHطول موج بيشينه ايميداكلوپريد در  5شكل 

هاي استاندارد ايميداكلوپريد ولمحل واسنجيرسم منحني 
پيداكردن ناحيه خطي و ارتباط رايب ،واسنجيمنحني 

هاي هايي با غلظت . محلولشدجذبي با غلظت، رسم  قلهشدت 
يداكلوپريد ساخته شدسازي از محلول مادر ايمبا رقيق تفاوتم

برپايهاست و  نشان داده شده ها طيف جذبي آن 6 كه در شكل
 - A = 0.0671 Cاز معادله خط  واسنجيمنحني  ،7شكل 

.دست آمد به 9977/0برابر با  R2كرد و مقدار پيروي 0.0268

ناشي از تغييرهاي UV-Vis قلهطيف جذبي تغييرهاي  6شكل 
غلظت محلول آبي ايميداكلوپريد
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A
b

so
rb

an
ce

C (mg.l-1)

منحني واسنجي ايميداكلوپريد 7شكل 

-MIL اهاي موثر در جذب ايميداكلوپريد ب عاملبررسي 

100(Fe)  
محلول، pH مانندي بسيار هاي عامل ،جذببريند ادر فر

شونده و وزن جاذب تاثيرگذار زمان تماس بين جاذب و جذب
ها بررسي شد تا شرايط عاملهر يك از اين  بنابراين، .هستند

رايبهينه براي جذب مشخص شود. لازم به ذكر است كه ب
ديگر در شرايط هاي مقايسه بهتر تاثير عامل موردبررسي، عامل

1با معادله شونده  حذفكاهش . درصد شدثابت نگه داشته 
.شد محاسبه 

)1( ((C0-Ce)/C0) × 100شونده = درصد كاهش حذف

mg.l-1 (Ce(غلظت اوليه آلاينده و  C0) mg.l-1(كه در آن 

غلظت تعادلي آلاينده است.

جذب بردر فرايند  pHبررسي اثر 
كنش بين جاذب و هاي موثر در برهم عامليكي از 

محلول، pHسازي بهينه رايمحلول است. ب pH ،شونده جذب
هاي pHدر  mg.l-1 10هايي از ايميداكلوپريد با غلظت  محلول

افزودناز  پيشتهيه شدند و  9و  7، 6، 5، 4، 3، 2 تفاوتم
پس .ها طيف جذبي گرفته شد يند جذب، از آناجاذب و انجام فر

حذف ايميداكلوپريد قداريند جذب، مافزودن جاذب و انجام فرااز 
رسم pHآن نسبت به  محاسبه و نمودار تغييرهاي 1معادله از 

يندابر فر pHاز بررسي اثر  آمده دستبه هاينتيجه 8شكل  .شد
8طور كه در شكل  هماندهد.  حذف ايميداكلوپريد را نشان مي

رخ داده است. 3برابر با  pH دربيشترين حذف  شود مشاهده مي
بهينه براي حذفعنوان مقدار  به 3برابر با  pH بنابراين،

طوركلي بسياري ازبه .ايميداكلوپريد از محلول آبي انتخاب شد
MOFيدياس يطها تحت شرا )pH  ين) بهتر5تا  3برابر با

و يعامل يها گروه شدن هعملكرد را دارند كه با پروتون
.دارد يخوان هم يبار سطح يها كنش برهم

باجذب ايميداكلوپريد  بر) 9و  pH)2 ،3 ،4 ،5 ،6 ،7 تاثير  8شكل 
MIL-100(Fe)  

 جذببربررسي اثر زمان در فرايند 
كنش بين جاذب و هاي موثر در برهم عامليكي ديگر از 

محلولي از ،بررسي اثر زمان رايب .شونده زمان تماس است  جذب
از افزودن پيش .تهيه شد mg.l-1 10ايميداكلوپريد با غلظت 

محلول UV-Visطيف جذبي  ،جاذب و انجام فرايند جذب
به محلول MIL-100(Fe)گرم از ميلي 2 ،سپسگرفته شد. 

دقيقه و در 15فاصله دقيقه به 60شد و در گستره زماني  افزوده
دقيقه، پس از جداسازي 30فاصله دقيقه به 150تا  60گستره 

طيف جذبي گرفته شد. براي ، دوبارهمانده جاذب، از محلول باقي
درصد حذف ايميداكلوپريد با معادله ،دست آوردن زمان بهينههب

و نمودار تغييرهاي آن نسبت به زمان رسم شد كهمحاسبه  1
قابل مشاهده است. 9آن در شكل  هاينتيجه
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بانمودار درصد حذف ايميداكلوپريد بر حسب زمان  9شكل 
 MIL-100(Fe)  

جذب مقداردقيقه،  60تا زمان  ،9 جه به منحني شكلبا تو
از محلول آبي افزايش MIL-100(Fe)جاذب  باايميداكلوپريد 

ظرفيت جذب ،دقيقه به بعد با گذشت زمان 60از زمان  يافته و
كه در ابتداي بايد اشاره كرددر توجيه اين اثر . استجاذب ثابت 

هاي جذب در دسترس، در جاذب زياد يند جذب، تعداد مكانافر
در .دنشو ها اشغال مي ولي با گذشت زمان اين مكان ،است
بادرصد حذف اين آلاينده  ،هاي جذبي با كاهش مكان ،نتيجه

عنواندقيقه به 60زمان  رو، ازاينماند.  جاذب ثابت باقي مي
زمان بهينه درنظرگرفته شد.

جذب بريند ادر فر MIL-100(Fe)بررسي تاثير مقدار 
كنش بين جاذب و هاي موثر در برهم عاملاز ديگر 

،4، 3، 2، 1بررسي اين عامل، . براي استمقدار جاذب  ،شونده جذب
هاي ايميداكلوپريد به محلول MIL-100(Fe) گرم ميلي 7و  6، 5

محاسبه 1 معادلهدرصد حذف با  .افزوده شد mg.l-1 10با غلظت 
جذببر، درصد MIL-100(Fe)با افزايش مقدار  .شد

كه به دليل افزايش) 10 (شكليابد  ايميداكلوپريد، افزايش مي
.است MIL-100(Fe)هاي جذبي موجود در سطح  مكان

مصرفي در حذف ايميداكلوپريد MIL-100(Fe)تاثير مقدار  10 شكل

درصد ،mg 5با افزايش مقدار جاذب تا  10با توجه به شكل 
هاي جذبي جاذب مكانمقدار اين  از پسو  يافتهحذف افزايش 

جاذب، تعادلو در نهايت با حضور مقادير بيشتر  اشباعموجود 
با توجهشده است. برقرار  يندهآلا يها جذب و دفع مولكول ينب
عنوان مقدار بهينه جاذبگرم بهميلي 5مقدار ، هانتيجهاين  به

شرايط بهينه براي حذف ايميداكلوپريد ،د. بنابراينشانتخاب 
دقيقه 60و مدت زمان  3برابر با  pHگرم جاذب،  ميلي 5 شامل
جاذب بااز آناليت ايميداكلوپريد  درصد 66كه حذفي برابر بود 

MIL-100(Fe) شترا دربردا.

سنتزشده پس از عمل  MIL-100(Fe)شناسايي فاز جاذب 
 جذب
پس از انجام MIL-100(Fe)بررسي ساختار جاذب  رايب

پس از عملكه  بردن به آن عمل جذب سم ايميداكلوپريد و پي
، پراش پرتوشده بودجذب ساختار دستخوش چه تغييراتي 

.كارگرفته شد به BET روشايكس و 

 پراش پرتو ايكس هايمطالعه
از جذب سم پس ايكس پودري پرتودر الگوي پراش 

تغيير خاصي) 11(شكل  MIL-100(Fe)جاذب  با ايميداكلوپريد
جاذبساختار بلوري  برجذب سم داد  نشان ميمشاهده نشد كه 
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جديدي در قلههيچ  ،همچنين بود.تغييري ايجاد نكرده  شدهسنتز
ديده نشد. Imid/MIL-100(Fe)الگوي پراش 

MIL-100(Fe)(الف)،  شده سازيي پراش شبيههاالگو 11شكل 

(ج) Imid/MIL-100(Fe)(ب) و سنتزشده 

BETجذب و واجذب آناليز  دمايهمبررسي 

 MIL-100ي براجذب و واجذب  هايدما هم 12 در شكل

(Fe) و Imid/MIL-100(Fe) آورده شده است. حجم
مقدارجاذب پس از جذب سم ايميداكلوپريد، به  هايحفره

اين كاهش حجم درصد). 39/47( كاهش يافت چشمگيري
يهاهاي سم ايميداكلوپريد در حفره علت حضور مولكولبه

MIL-100(Fe) مساحت سطح  ،. همچنيناستMIL-

100(Fe) كاهش پيدا كرد. درصد 48/59، نيز پس از جذب سم
حاكي از آن 12 شكلشده در  هاي ارائهدادهاز طرفي مقايسه 
كنند. مي پيروي I	جذب نوعدماي هماز دما  هم است كه هر دو

ربيانگ ،شود ير خوانده ميوبا نام لانگم بيشتركه  دماهم(اين نوع 
).> nm2 ( دارند كوچكيهاي بسيار  كه حفرهاست  هاييتركيب

هاي نمونه N2جذب و واجذب  هايدماهم 12 شكل
Imid/MIL-100(Fe) (الف) و MIL-100 (Fe) (ب)

 هاي جذبدماهم مطالعه
 لانگموير دماهم

سطحي تك لايه معتبر لانگموير در مورد جذب دماهم
شود. نمايش داده مي 2  با معادلهاست و 

)2(ଵ

௤ౣ
 +	 ଵ

௤ౣୠ஼೐
 =ଵ

௤೐

سطحي ظرفيت جذببيشينه بيانگر  qmهاي  عامل ،2  در معادله
)mg g-1 ،(qe ) غلظت تعادلي آناليت بر روي جاذبmg g-1كه (

غلظت تعادلي آناليت در محلول Ceآيد،  دست ميهب 3  معادلهاز 
هستند. )l mg-1ثابت لانگموير ( b) و mg l-1در حالت تعادلي (

௘ݍ)3( ൌ
ሺܥ଴ െ ݒ௘ሻܥ

݉

حجم v (l)غلظت اوليه آلاينده،  mg l-1 (C0، (3  در معادله
2 معادله پايهوزن جاذب مورداستفاده است. بر m (g)محلول و 

دست، معادله خطي بهCe/1برحسب  qe/1و با رسم نمودار 
توان مقادير آيد كه با توجه به شيب و عرض از مبدا آن مي مي
qm  وb .هايدما با استفاده از نتيجههماين  را محاسبه كرد

دست آمد وهبراي مدل لانگموير ب 3و  2  هاي آزمايش و معادله
نشان 13رسم شد كه در شكل دما همنمودار جذبي  ،آن پايهبر
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با Y = 3.728 X - 0.288 از معادله نمودار داده شده است. اين
كند. مي پيروي ،9641/0برابر با  R2مقدار 

را دماهم منحني صورتلانگموير كه   اصلي معادله عامل
)RLتعادل ( عاملدهد، يك ثابت بدون بعد به نام  نشان مي

غلظت تعادلي Ceشود كه در آن  ن مييتعي 4  معادلهاست كه با 
جذبي لانگموير دماهمعدد ثابت مدل  b و )mg l-1آلاينده (

)mg l-1.است (
)4(  ܴ௅ ൌ

1
1 ൅ ௘ܥܾ

 

صورتهتواند ب مقدار اين فاكتور مي با توجه به دماهم
-ناپذير مطرح شود. زماني غيرمطلوب، خطي، مطلوب يا برگشت

دهنده اين  فاكتور بين عدد صفر و يك باشد نشانكه مقدار اين 
است. شونده بر روي جاذب مطلوب است كه جذب ماده جذب

اگر ،نامطلوب دماهم تر از يك باشد بيانگر اين فاكتور بزرگاگر 
،كه برابر صفر شود خطي و زماني دماهمبرابر يك باشد بيانگر 

.استبازگشت  غيرقابل دماهمبيانگر 

1/
q e

1/Ce  
دما جذبي لانگموير ايميداكلوپريدنمودار خطي آزمايش هم 13 شكل
گرم جاذبميلي 5و  3برابر با  pHدر شرايط  MIL-100(Fe) با

 فرندليچ دماهم
فرندليچ دماهمدما،  معادله ديگر براي جذب سطحي هم

-هاي جذب سطحي تعادلي به سامانهتعيين كمي  رايكه ب است

.استهاي سطح ناهمگن  انرژيدما همرود. در اين  كار مي
.كند پيروي مي 5از معادله عمومي معادله فرندليچ  صورت

)5(  ln ୣݍ ൌ 	 lnܭ୤ ൅
1
n
	ln ୣܥ

 l( غلظت آناليت در محلول در حالت تعادلي Ceكه در آن 

mg-1 و (Kf ) ثابت فرندليچ(1/n))l mg-1( )mg g-1(.هستند (
ଵو عرض از مبدا  fܭln ،5خطي   معادله پايهبر

୬
وشيب خط  

.استگر ظرفيت جذب  نمايان Kدهنده شدت جذب و  نشان
كنش بين جاذب و ماهيت برهم معادلهدر اين  nثابت 
تربودن مقدار اين ثابت از كند. بزرگ شونده را توصيف مي جذب

وليكنش است،  بودن ماهيت برهم دهنده فيزيكي عدد يك نشان
كوچكتر از يك باشد جذب به طريق شيميايي انجام nاگر 
دماهمبراي مدل فرندليچ، نمودار  5و  3 هاي  معادلهبا گيرد.  مي

 Y = 0.7424از معادله نمودار . اين) 14 شكل(جذبي رسم شد 

X – 0.9581 با مقدارR2  كند. مي پيروي ،9335/0برابر با

ln
 q

e

ln Ce  
دما جذبي فرندليچ ايميداكلوپريد باآزمايش همنمودار خطي  14 لشك

MIL-100(Fe)  درpH  گرم جاذبميلي 5 با و 3برابر با

 آمده دستبه يدمانمودارهاي هم بررسي
- همنمودار  R2شده و مقايسه  مطالعه دماهم دوبا بررسي 

فرندليچ برابردما همنمودار  R2و  9641/0لانگموير برابر با  دما
برمدل جذب ايميداكلوپريد  بيان كرد كهتوان  مي 9335/0

همخوانيجذبي لانگموير  دماهم با MIL-100(Fe)جاذب 
براي دو مدل 1وايازش هاي البته نزديكي ضريب .بيشتري دارد

جاذب برشده گوياي آن است كه جذب ايميداكلوپريد  بررسي

1. Regression 
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MIL-100(Fe) كند. مقدار از هر دو الگوي جذبي پيروي مي
ظرفيت جذب جاذب بيشينهلانگموير كه  دماهمدر  qm عامل
دهنده آن است كه گرم بر گرم است كه نشانميلي 59/21، است

داراي ظرفيت مطلوبي براي جذب است. MIL-100(Fe)جاذب 
دهنده ميل تركيبي بين لانگموير كه نشان دماهمدر  b عامل

است. يكي ديگر از 1757/0برابر  ،شونده است جاذب و جذب
، برايآنمقدار  4تا  2 هايمعادلهاست كه با  RLها  عامل

MIL-100(Fe)واكنش جذب سطحي ايميداكلوپريد بر روي 

- هب )RL  <0>  1و مقدار آن بين صفر و يك (محاسبه شد 
-MILدست آمد. بنابراين، جذب ايميداكلوپريد بر روي 

100(Fe) ثابت است مطلوب .Kf  فرندليچ كه دماهمدر
دست به 3245/0 برابر با ،دهنده ظرفيت جذب جاذب است نشان
پيرويلانگموير  دماهمبا توجه به اينكه مدل جذبي از  .آمد
بايست كمتر از كند، ظرفيت جذب جاذب در مدل فرندليچ مي مي

. از طرفيشد تاييداين موضوع كه  شودمدل لانگموير محاسبه 
معادلهاست كه در اين  nديگر در مدل فرندليچ ثابت  عامل

.كند شونده را توصيف مي كنش بين جاذب و جذب ماهيت برهم
دهنده نشان ،تربودن مقدار اين ثابت از عدد يك بزرگ

كوچكتر از يك nكنش است، اما اگر  بودن ماهيت برهم فيزيكي
گيرد. در اين پژوهش باشد جذب به طريق شيميايي انجام مي

اين دو شده هاي محاسبه عاملد. شمحاسبه  1721/1مقدار آن 
آورده شده است. 1مدل جذبي در جدول 

اب يميداكلوپريداهاي مدل لانگموير و فرندليچ براي جذب  ثابت 1 جدول
MIL-100(Fe)  

لانگموير  فرندليچ

Kf  n  R2  Qm  b  R2  RL  

3245/01721/19335/05982/211757/09641/01<RL

<0  

MIL-100(Fe)نتيك جذب ايميداكلوپايد بر يبررسي س

د جذب، بررسي سينتيكهاي مهم در فراينطالعهيكي از م
هاياست كه به مطالعهيند ثابت سرعت فرا  جذب و محاسبه

تعيين ثابت سرعت واكنش جذبي و راينتيك معروف است. بيس
يند جذب سطحياينكه كدام مدل سينتيكي براي فرا

هاياز نتيجه ،كند صدق مي MIL-100(Fe)ايميداكلوپريد بر 
استفاده شد. در اين پژوهش،آمده  دستهب

،7  معادله پايهدرجه اول بر رسي مدل سينتيكي شبهبراي بر
௘ݍlogሺنمودار  െ . با توجه)15 (شكل رسم شد tبر حسب  ௧ሻݍ

- Y = - 0.0095 X( آمده دست به  به معادله k1، مقدار )0.2627

برابر با R2و مقدار  gmg-1 min-1 0218/0 با ثابت سرعت برابر
.دست آمد به 9641/0

)7(logሺݍ௘ െ ௧ሻݍ ൌ ௘ݍ݃݋݈ െ
݇ଵ

2.303
 ݐ	

lo
g 

(q
e-

q t
) 

 

بامدل سينتيكي شبه مرتبه اول براي جذب ايميداكلوپريد  15 شكل
MIL-100(Fe)  

9   معادله پايهوم بردرجه د براي بررسي مدل سينتيكي شبه
௧نمودار 

௤೟
 . با توجه به معادله)16 شكل(رسم شد  tبر حسب  

آمده دست به
)Y = 0.5071 X + 1.6351( مقدار ،k2 با ثابت سرعت برابر

gmg-1 min-1 1572/0  و مقدارR2  دست به ،9953/0برابر با
آمد.

ݐ)9(
௧ݍ
ൌ

1
݇ଶݍ௘ଶ
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t/
q t

  

Time (min)  

مدل سينتيكي شبه مرتبه دوم براي جذب ايميداكلوپريد با 16شكل 
MIL-100(Fe)  

هاي سينتيكي مدل بررسي از آمده دستبه هاينتيجه
اين دو مدل سينتيكي ازآمده براي  دست به دارهايمق

گرمميلي 5 با، 3 برابر pHدر  ، 16 و 15 هاي نمودارهاي شكل
2، در جدول mg.l-18 جاذب و ايميداكلوپريد با غلظت اوليه

.اند ارائه شده

-MIL باسينتيك درجه اول و دوم جذب ايميداكلوپريد  هاي ضريب 2جدول 

100(Fe)  
غلظت

ايميداكلوپريد
)mg.l-1(  

qe (Exp)

سينتيك درجه دوم سينتيك درجه اول

qe (cal) K1  R2  qe (cal) K2  R2

8  9916/15461/00218/09476/09719/11572/09953/0

)R2تعيين (سينتيك جذب نشان داد كه ضريب   هايمطالعه
مقدار آن دركمتر از  ،9641/0مقدار اول به  درجه معادله شبه
زيادي در تفاوتز طرفي ااست.  )9953/0(درجه دوم  معادله شبه

تجربي هايآمده از نتيجه دستبهظرفيت جذب در حالت تعادل 
)qe (exp) و ظرفيت جذب در حالت 9916/0) به مقدار

درجه اول در معادله شبه ،5461/0مقدار ) بهqe (cal)شده ( محاسبه
ظرفيت جذب دردر  يبسيار كم تفاوت كه حاليدر ؛وجود دارد

مقدار) بهqe (exp)تجربي ( هايآمده از نتيجه دستبهحالت تعادل 
مقدار) بهqe (cal)شده ( و ظرفيت جذب در حالت محاسبه 9916/0
بررسي ،بنابراين وجود دارد. درجه دوم هدر معادله شب ،9719/0
درجه دوم بالاتر معادله شبهتعيين مقدار ضريب  گوياي هانتيجه

بسيار كم بين ظرفيت جذب در شرايط تعادل تفاوتو 
)qe (exp)) و ظرفيت جذب در شرايط تعادل (qe (cal)محاسباتي (

مدل سينتيكرو،  ازاين است. درجه دوم در معادله سينتيك شبه
-MILدرجه اول مدل مناسبي براي جذب ايميداكلوپريد بر 

100(Fe) تواند به خوبي براي درجه دوم مي نيست و مدل شبه
منظور MIL-100(Fe)بيان سينتيك جذب ايميداكلوپريد بر 

شود.

گيرينتيجه
در اين پژوهش به بررسي حذف سم ايميداكلوپريد از محيط

معدني يعني- به كمك طبقه مهمي از مواد هيبريدي آليآبي 
،هانتيجه پايهبر .شده استپرداخته ) MOF(آلي - هاي فلزچارچوب

از محلول با افزايش MIL-100 (Fe)  احذف سم ايميداكلوپريد ب
pHگرم و ميلي 5 قداردقيقه، افزايش مقدار جاذب به م 60زمان تا 

اين سم از محيط آبي درصد 66كه طورييابد به ، افزايش مي3برابر 
در حذف MIL-100 (Fe)شود. ظرفيت جذب بالاي  حذف مي

متخلخل و مساحت سطح يگانهساختار دليل آلاينده مذكور به
را به بستر MIL-100 (Fe)بالاي آن است كه به موجب آن 

،همچنين كند. مناسبي براي حذف سم ايميداكلوپريد تبديل مي
نشان داد MIL-100(Fe)جاذب  بامطالعه سينتيكي ايميداكلوپريد 

بسيار تفاوتو با  9953/0برابر با  R2درجه دوم با مقدار  كه مدل شبه
تجربي هايآمده از نتيجه دستبهكم ظرفيت جذب در حالت تعادل 

)qe (exp) و ظرفيت جذب در حالت محاسبه شده 9916/0) به مقدار
)qe (cal) تواند مدل مناسبي براي بيان مي ،9719/0) به مقدار

درك .باشد MIL-100(Fe)سينتيك جذب ايميداكلوپريد بر 
شونده كنش جاذب و جذببرهم چگونگيجذب و شناخت  سازوكار

درآلي اهميت دارد. - هاي فلزدر طراحي جاذب برپايه چارچوب
- برهمكه  پذيرفتجاذب بايد  برريد پجذب ايميداكلو سازوكارتوجيه 

قوي نيروهاي و π···π مانندبين مولكولي ضعيف هاي كنش
-MILجاذب  برالكتروستاتيك در موقع جذب ايميداكلوپريد 

100(Fe) تواند روي ايميداكلوپريد بهتر مي پايه، براين .هستند موثر
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و هاي اسيد لوئيس موجود روسطح جذب شود. از طرفي مكان
د،نشو فعال مي دماي بالاقرارگيري در  باكه  MIL-100(Fe) درون
،چنينهمهاي مناسبي براي جذب ايميداكلوپريد هستند.  مكان
افتادن ايميداكلوپريد در جاذب به دامسبب  MIL-100(Fe)منافذ 
سنتز ساده و پايداري ،MIL-100(Fe)مزاياي ساختار  .شود مي

- تر توليد نسبت به تركيبهاي آبي، هزينه پايينمناسب در محيط

دارشدهيا عامل شده آلي دوپه- هاي فلزو چارچوب اي چندسازه هاي
و بازدهي ،شده مطالعه است و معايب آن نسبت به ساير ساختارهاي

و نياز به كاربري در محيط هاي اسيديتر پايين ظرفيت جذب
است.
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  پژوهشي-علمي

موثر يها عاملبررسي و   يستيز يها و كاغذ با جاذب ريپساب صنعت خم يها ندهيحذف آلا

2علي توكيه و *و1فطرت سيد مهدي خوش

.بروجرد، ايران بروجردي، االله شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه آيت گروهاستاديار . 1
.بروجرد، ايران بروجردي،االله  شيمي، دانشكده علوم پايه، دانشگاه آيت گروه دانشجوي كارشناسي ارشد .2

1403 اسفندپذيرش:     1403 اسفندبازنگري:     1403 بهمندريافت: 
DOI: 10.30495/JACR1.1403.1197141 

چكيده
پژوهش،اين در  .مهم است يطيمح ستيچالش ز كي زيستيو  ييايميمتنوع ش يها ندهيكاغذ با آلا عيصنا يها پساب يآلودگ
و ميكروسكوپ الكتروني )FTIRسنجي فروسرخ تبديل فوريه ( آن با طيف  يابي هصذب زيستي انتخاب و پس از مشخاجعنوان   باگاس به
در پژوهششد.  مطالعه آنبا  يو كاغذساز ريموجود در پساب صنعت خم يها ندهيامكان حذف آلا، )FESEM( گسيل ميدانيروبشي 

غلظت و زمان تماس جاذبو  ، دماpHپساب مانند ) CODخواهي شيميايي ( موثر در حذف اكسيژن يها عاملانجام و  شگاهيآزما طيمح
طور تر تماس، به هاي طولاني و زمان بالاترهاي  زيستي باگاس در غلظت  ها نشان داد كه جاذب آزمايش هاييجهنت شدند.بررسي 

5نشان داد كه  بسيارهاي  داشت. آزمايش نقشي موثر pHهمچنين، دهد.  ها را افزايش مي و ساير آلاينده COD حذف داري كارايي معني
اين بازدهي در داشت. )درصد COD )6/78 را در حذف كاراييبهترين  9/8برابر با  pHدر  و دقيقه 30زمان تماس با  ليتر باگاس درگرم 

.بالاتر بود چشمگيريطور  درصد)، به 52(حدود  خاص الياف درصد) و 45(حدود  پيت هاي موردمطالعه، يعني مقايسه با ساير جاذب

.محيطي كمك كند يندهاي زيستاو استفاده از مواد طبيعي در فر پسابهاي تصفيه  تواند به بهبود فناوري اين پژوهش ميهاي  نتيجه

.شيميايي يخواه ژنياكس ،جذببرباگاس،  ،ها ندهيآلا ،صنعت خمير و كاغذ كليدي: هايواژه

مقدمه
به توان يم عيشده در صناديمهم تول يها ندهياز آلا

ها، فسفات، ها، فنل كش مانند علف تفاوتيم يها ندهيآلا
و مراقبت ييداروهاي فراورده ،يمواد مغذ ،يمواد آل ها، تراتين

ن،يسنگ هايفلز دها،يوسيب ل،يو پرفلوئوروآلك يمواد پل ،يشخص

هاي و عامل هاهنانوذر ها، كيپلاست دها،يونوكلئيها، راد رنگ
رييموجب تغ ها ندهيآلا نيا. ]3تا  1[ اشاره كرد زا يماريب

تيفيك جهيد و در نتونش ميآب  ييايميو ش يكيزيف هايويژگي
تنوع و ،ديجد هايبي. سالانه با سنتز تركدهند يآب را كاهش م

يسم ييها ندهيآلا ني. چنابدي يم شيافزا ها ندهيآلا نيتعداد ا
هستند و در صورت تجاوز از غلظت مجاز، بر موجودات زنده
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درصد از 40مثال، حدود  رايب .]4[ گذارند يم يمنف ريتأث
آلوده نيسنگ هايفلز با نيكره زم يها و رودخانه ها اچهيدر

و يكشاورز ،يصنعت يها تيفعال ليدلبه تواند ياند كه م شده
ليو تما ستندين ريپذ بيتخر ستيز نيسنگ هايباشد. فلز يخانگ

توانند يو م هستند داريپا هافلز نيا. ]5[ دارند يستيبه تجمع ز
يستيزتفاوت م يها اندامگان بر  ميرمستقيغ اي ميمستق طوربه
اي يسم نيسنگ هايفلز يها ونياز  ياريبس .بگذارند ريتأث

توانند يكم، م اريبس يها در غلظت يزا هستند و حت سرطان
كبد، ها، هيكل ها، هيمانند ر يبسيار يها اندامگان به  بيآس موجب

توانند يم ،نيهمچن. ]6[ معده و پوست شوند ،يپروستات، مر
مريآلزا يها يماريمانند ب يعصب يها يماريموجب اختلالات و ب

اريبسپساب از  ها ندهيآلا نيحذف ا ،نيشوند. بنابرا نسونيپاركو 
مانند يآب يها ندهيآلا هيتصف يبرا ياديز يها روش .مهم است

ليتبد ،ييغشا يرسوب، جداساز ،يونيجذب، تبادل 
.]7[ كارگرفته شده استبه يستيز هيو تجز ييايميالكتروش
،ييايميو حذف الكتروش يونيمتداول مانند تبادل  يها روش
ديبالا و تول يرژان به ازياز جمله حذف ناقص، ن ياريبس بيمعا

يها حل راه است ازين ن،ي. بنابرا]8[ دهند يرا نشان م يلجن سم
به »جذببر«فرايند . توسعه يابد ستيز طيمؤثر و سازگار با مح

مد وآكار يكم، عملكرد بالا، بازساز نهيهز ،يريپذ انعطاف ليدل
است شده گرفتهكار به يا طورگستردهبه ستيز طيبا مح يسازگار

ريدپذيو تجد يعيتمركز بر استفاده از مواد طب ،يطوركلبه. ]9[
يها جاذب نه،يزم نيا در. استجذب  ندياعنوان جاذب در فربه
را به يا توجه گسترده يسمريغ تيو ماه يفراوان ليدلبه يستيز

.]10[ اند دهكرخود جلب 
از آن آمده دستبه ي(باگاس) و مواد جانب شكريتفاله ن
پساب يها يآلودگ توانند يم يموثر گونه) به تي(خاكستر و پ
و 1انونتاناكونيسوم .و كاغذ را برطرف كنند ريصنعت خم

شده از باگاس ، كربن فعال ساخته2023در سال  شهمكاران
يآن را برا تياصلاح و ظرف ،اسيد كيترين اكسايشبا را  شكرين

1. Somyanonthanakun 

نشان داد يتجرب هاييجه. نت]11[ دندي كرابيحذف سرب ارز
يعامل يها گروه شيافزا موجب اسيد كيترينبا كه اصلاح 

و استر) ليكربون ل،يكربوكس ل،يدروكسيه يعني( ژنياكس يحاو
يسطح يعامل يها . وجود گروهشود يسطوح جاذب م بر

مانند نيسنگ هايفلز ونيحذف  يها را برا جذب نمونه تيظرف
Pb2+ قرار داد. ريتحت تاث ياز محلول آب

شكريشده از باگاس ن طور خلاصه، كربن فعال اصلاحبه
مدآحذف كار تيبا ظرف ،ارزانو  ديمف د،يجاذب جد كي
سلولز و ينانوبلورها. ]11[است  يآب يها محلول يها وني

رياز خم ديدريان كينيشده با سوكس سلولز اصلاح ينانوبلورها
يها ونيحذف  يبرا تفاوتم يها عاملباگاس سودا تحت 

يتوسط اشرف يآب يها از محلول +Pb2و  +Cd2 نيسنگ هايفلز
نشان هايجهاستفاده شد. نت 2022در سال  شو همكاران يرگانيب

تينشده ظرف شده و اصلاح داد كه هر دو نوع جاذب اصلاح
ميكادم يها ونيسرب نسبت به  يها وني يبرا يجذب بالاتر

داشتند.
عنوانبه شكريباگاس ن هيبر پا ريپذ بيتخر ستيسلولز ز

نيز بلو لنيو مت ولتيو بلور يرنگ يها ندهيحذف آلا يجاذب برا
،2022در سال  شو همكاران ميالنع. ]12[ ه استشد يبررس
جاذب، غلظتمقدار مانند زمان تماس،  تفاوتم هاي عامل ريتاث

يبررس ينگر يها ندهيحذب آلا قداررا بر م pHرنگ، دما و 
مطالعه رفتار يبرا رينشان داد كه مدل لانگمو هايجهكردند. نت

يادشدهجاذب  با بلو لنيو مت ولتيو بلور يها جذب رنگ يتعادل
ممكن ييايميش يها سازوكارشد كه  شنهاديمناسب است. پ

بگذارد. ريتأث بلو لنيو مت ولتيو بلور يها است بر حذف رنگ
موجود يها ندهيامكان حذف آلا ،پژوهش نيدر ا ،نيبنابرا

و يستيز يها با جاذب يزو كاغذسا ريدر پساب صنعت خم
سلولزراستا،  ني. در ابررسي شد ياتيعمل طيشرا يساز نهيبه
ماده موثر، سازگار كي شكريباگاس ن هيبر پا ريپذ بيتخر ستيز

عنوان جاذب استفاده شد. به ،]13[ نهيو كم هز ستيز طيبا مح
، زمان تماسpHجاذب،  مقدارمانند  ييها عامل ريتأث همچنين،
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يبرا نهيبه طيتا شرا شد يبررس ها ندهيحذف آلا قداربر م
- همشود.  نييتع ها ندهيدر حذف آلا ييكارابيشينه به  يابيدست

نيز  ها ندهيحذف آلا يهاسازوكاردرك بهتر  يجذب براي هادما
.شدمطالعه 

كارهاي تجربي
 ها مواد و دستگاه

مورداستفاده در اين پژوهش از ، پيت و الياف خاصباگاس
سديم شيميايي شامل مواد تهيه شدند.كارخانه قند پارس 

شركت از ،pH براي تنظيم اسيد و هيدروكلريدريك هيدروكسيد
براي پساب كارخانه كاغذ پارس .تهيه شدند قطران شيمي

هاي حليل ويژگيت شد. استفاده نظر،بررسي كارايي جاذب مورد
شناختي با ميكروسكوپ الكتروني روبشي گسيل ميداني ريخت

(FESEM)مدل  S4160 هيتاچي ژاپن انجام شركتساخت
سنج با طيف (FTIR) تبديل فوريه فروسرخهاي  شد. طيف

Shimadzu  مدل Spectrum GX براي. ثبت شدند
دستگاه از (COD) خواهي شيميايي گيري مقدار اكسيژن اندازه
.ساخت آمريكا استفاده شد DR 1900مدل  Hachسنج  طيف

 پژوهشروش 
يابيو با هدف ارز يشگاهيآزماصورت پژوهش بهاين 

خاص، باگاس) در حذف افيال ت،ي(پ يستيز يها جاذب ييكارا
ها و عاملپساب كارخانه كاغذ پارس انجام گرفت.  يها ندهيآلا

يها عامل ريتأث يبررس پايهمطالعه بر نيدر ا پژوهشسطوح 
حذف مقدارزمان تماس بر و  pHجاذب،  مقدارمانند  تفاوتم

كه CODحذف  راستا، مقدار دراين د.نانتخاب شد ها ندهيآلا
ها ندهيها در جذب آلا جاذب ييدهنده كارا نشان يطور كل به

هاييجهنت پايهبر ويژه،طور ها به عامل نيا گيري شد. ، اندازهاست
به يابيدست برايمناسب  ياتيعمل طيشرا يافتنبه  ازيو ن يتجرب

و ريصنعت خم يها از پساب ها ندهيدر حذف آلا ييكارا بيشينه
در پساباز  يتصادف يبردار نمونه انتخاب شدند. ،يكاغذساز

سه بار ها شيآزما همهفعال كارخانه صورت گرفت.  طيشرا

.شود نيتضم هايجهتكرار شدند تا دقت و اعتبار نت

ها و بحث نتيجه
 استفاده يابي باگاس مورد مشخصه

ميكروسكوپ   مورداستفاده باگاس ريخت شناسيبراي توصيف 
تصوير. شد كارگرفته ) بهFESEMبشي گسيل ميداني (والكتروني ر
FESEM ايندهد كه  نشان ميالف) - 1(شكل مربوط به باگاس

ليگنين و بااي است كه ممكن است  هاي پيوسته تركيب شامل لايه
.سلولز تشكيل شده باشد همي

جاذب باگاس )ب( FTIR طيفو  )الف( FESEMتصوير  1شكل 

دهنده براي جاذب باگاس، نشانب -1در شكل  FTIR طيف
يند جذبااست كه در فر متفاوتهاي عاملي  حضور گروه

 cm-1در شده مشاهدهپهن  نوارها در آب نقش دارند.  آلاينده
در باگاس) OH( گروه هيدروكسيلارتعاش كششي به  3334



ي...ستيز يها و كاغذ با جاذب ريپساب صنعت خم يها ندهيحذف آلا

1403 زمستان، 4سال هجدهم، شماره (JARC)هاي كاربردي در شيمي  نشريه پژوهش
65

شود كه به ي مشاهده مينوار، cm-12880. دراستمربوط 
مربوط است. CH2-هاي متقارن و نامتقارن گروه كشش

ترتيب به cm-11610و  cm-1 1740هايي در نوارهمچنين، وجود 
و گروه آلكن) C=O( دهنده ارتعاش كششي گروه كربونيل نشان

)C=C ( .گروهمربوط به ارتعاش كششي  نوار با شدت زياداست
دهنده نشان ،cm-11053 در )C-OHاسيد ( كربوكسيليك
.استباگاس  ات اسيدي درتركيب احتمال حضور

 ييايميش يخواه ژنيحذف اكس( يشگاهيآزما يها داده يابيارز
)1COD((  

مقدار، زمان تماس و pHشامل  تفاوتم يها عامل ريتأث
ترين و روندهاي جذب مناسب CODها بر درصد حذف  جاذب

.شد بررسي چيو فروندل ريلانگموهاي   مدلجاذب با 

اثر غلظت جاذب
5/0كه جاذب با غلظت  دادنشان  هايجهطور كلي، نتبه

،1گرم بر ليتر كمترين كارايي را داشت و با افزايش غلظت به 
افزايش چشمگيريطور گرم بر ليتر، كارايي حذف به 5، و 2

ها، با . همچنين، مشاهده شد كه در همه غلظت)2 (شكل يافت
افزايش يافت، هرچند CODحذف  مقدارافزايش زمان تماس، 

شدن جاذب به هاي پاياني و با نزديك كه اين افزايش در زمان
گرم 5حالت اشباع، كمتر شد. بهترين عملكرد مربوط به غلظت 

6/78دقيقه بود كه توانست حدود  30بر ليتر و زمان تماس 
كند كه تأييد مي هايجهرا حذف كند. اين نت CODدرصد از 

تواند به كارايي تر مي بالاتر جاذب و زمان تماس طولاني مقدار
،تريگرم بر ل 5/0در غلظت  ها منجر شود. بهتر در حذف آلاينده

در طول CODو درصد حذف  شود يم همشاهد ييكارا نيكمتر
ها غلظت رينسبت به سا ولي ابد،ي يم شيافزا جيتدر زمان به

شي، با افزاتريل جاذب درگرم  1 بادارد.  يتر نييدرصد حذف پا
يشتريو درصد حذف ب افتهيحذف بهبود  ييزمان تماس، كارا
گرم 2 با. شود يمشاهده م تريگرم بر ل 5/0نسبت به غلظت 

1. Chemical oxygen demand (COD)

درصد 7/67به درصد حذف  قهيدق 60در زمان  تريل جاذب در
يها بالاتر نسبت به غلظت ييدهنده كارا كه نشان رسد يم
ييكارا نيبالاتر تريل جاذب درگرم  5 ت،ياست. در نها تر نييپا

به قهيدق 30در زمان كوتاه  يو حت دهد يحذف را نشان م
نشان هايجهنت ني. اابدي يم ستد 6/78درصد حذف  بيشينه

يطور مؤثر جاذب و زمان تماس، به مقدار شيكه افزا دهند يم
يها مقدار كهاي  گونه به بخشد، يرا بهبود م CODحذف  ييكارا

طور به .شود يمنجر م ها ندهيبالاتر جاذب به حذف مؤثرتر آلا
قدارها، م جاذب مقداردهند كه با افزايش  نشان مي هايجهكلي، نت

ها بهبود يافته است. اين بهبود به دليل افزايش حذف آلاينده
ها و افزايش تماس هاي فعال براي جذب آلاينده تعداد مكان

ها است. ها با جاذب آلاينده
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Time (minutes)

در CODحذف  برايهاي متفاوت  مقداركارايي جاذب با  2 شكل
هاي متفاوت زمان

 ها بر كارايي جاذب pH تأثير
ها در كاهش بر كارايي جاذب pH براي تحليل تأثير

CODهاي، تغيير pH در هر غلظت جاذب به صورت مستقل و
.مقايسه شد تفاوتهاي م در زمانCOD با ميانگين درصد حذف

شود ليتر، مشاهده مي جاذب درگرم  5/0 مقدار با، 3شكل  برپايه
به 53/17از COD ، درصد حذف5/9به  8از  pH كه با افزايش

افزايش يافته است. اين،) دقيقه 120در زمان ( درصد 33/33
بالاتر موجب  pHدهد كه در اين غلظت، نشان مي نتيجه
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pH در ،همچنينها شده است.  افزايش كارايي حذف آلاينده

نشان COD بهتري را در حذف كارايي) 5/9تا  9/8(بين  بالاتر
.داده است
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تريل درگرم جاذب  5/0حذف با مقدار  ييبر كارا  pH ريتاث 3شكل 

گرم 1با مقدار  ،شود مشاهده مي 4 طور كه در شكل همان
120، در زمان 5/9تا  8ه گستردر   pHو تغيير ليتر جاذب در

به 8برابر با  pH در درصد 33/55از  COD دقيقه، درصد حذف
هايجهتغيير كرده است. اين نت 9/8برابر با  pH در درصد 55/54

حدودي كارايي حذف راتا   pHدهد كه افزايش نشان مي
.شود تفاوت چنداني مشاهده نمي وليكاهش داده است، 
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تريل درگرم جاذب  1حذف با مقدار  ييبر كارا pH ريتاث 4شكل 

تغييرات 8/8برابر با  pH تا ليتر، درجاذب گرم  2 مقداربراي 
هرچند كه شود. مشاهده نمي COD چشمگيري در درصد حذف 

هاي كمتر تغيير حذف در زمانويژه  به 9/8به  pHبا افزايش 
COD 5 مقدار). اين روند براي 5 نسبت محسوس است (شكل به

.)6نيز رخ داد (شكل  ليتر جاذب درگرم 
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ليتر جاذب درگرم  2بر كارايي حذف با مقدار  pHتاثير  5شكل 
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ليتر جاذب درگرم  5بر كارايي حذف با مقدار  pHتاثير  6 شكل

براي pHه گسترهاي موجود، بهترين  با توجه به داده
باشد، زيرا در 5/9تا  8/8رسد كه بين  نظر ميها به حذف آلاينده

اند. داشته CODبهتري در كاهش  كراييها  جاذب ،هگستراين 
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 تأثير زمان تماس
قداربا افزايش زمان تماس، مآمده  دست هاي به داده پايهبر
دهنده بهبود كارايي طوركلي افزايش يافت كه نشان به COD حذف
جاذب درگرم  5براي براي مثال،  .بودها  ها در جذب آلاينده جاذب

درصد 2/40برابر با  COD دقيقه، درصد حذف 10ليتر، در زمان 
به COD دقيقه، درصد حذف 20با افزايش زمان تماس به  .بود
6/78به   CODدقيقه، درصد حذف 30درصد رسيد. در زمان  6/53

حذف در اين غلظت و اين قداردرصد افزايش يافت، كه بالاترين م
كه زمان تماس بيشتر، دهد مي  نشان رونددوره زماني بود. اين 

هاي شيميايي و جذب مؤثر براي واكنشرا فرصت بيشتري 
هاي دهد تا آلاينده كند و به جاذب اجازه مي ها فراهم مي آلاينده

زمان تماس يك عامل كليدي در بنابراين،بيشتري را جذب كند. 
.ها است رايي جذب جاذببهبود كا

 (پيت، الياف و باگاس) تفاوتهاي م مقايسه جاذب
تفاوتهاي م آمده براي جاذب دست به هاييجهبا بررسي نت

غلظت و متفاوت(باگاس، الياف خاص و پيت خالص) در شرايط 
طورها به د كه عملكرد جاذبشزمان تماس،  مشاهده 

هاي با تغيير اين دو عامل متفاوت بود. در غلظت چشمگيري
 CODتر، كارايي حذف هاي تماس طولاني بالاتر و زمان

جاذبگرم  5 مقدار هاي يادشده با . كارايي جاذبافزايش يافت
با يكديگر 7در شكل  دقيقه 30زمان تماس در ليتر و  در

.ندا همقايسه شد
بهترين عملكرد را در باگاسشود،  گونه كه مشاهده مي همان

دهد . اين نشان ميدرصد) 6/78( نشان داده است COD حذف
هاي سطحي و قابليت جذب بالا، دليل ويژگيكه باگاس، به

است در شرايط يادشده نسبت به دو جاذب ديگر، كاراييتوانسته 
يادشده هاي روند يادشده براي كارايي جاذب بهتري داشته باشد.

نيز دقيقه 120تماس  مدتليتر و  جادب درگرم  1 مقداربا 
).8مشاهده شد (شكل 
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Absorbents  
جاذبگرم  5با مقدار  CODدر حذف  ها                                                                                      جاذب كاراييمقايسه  7شكل 

قهيدق 30در زمان تماس  تريل در
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Absorbents  
گرم 1با مقدار  CODدر حذف  ها                                                                                      جاذب كاراييمقايسه  8 شكل

قهيدق 120در زمان تماس  تريل جاذب در

 شرايط بهينهها براي شناسايي  تحليل جامع داده
براي حذف مناسبآمده، شرايط  دست هاي به داده پايهبر
خروجي كارخانه كاغذ پارس با پسابهاي موجود در  آلاينده
هاي زيستي (پيت، الياف خاص، و باگاس) شناسايي شد. جاذب

كليدي عاملبا توجه به سه  COD بهترين شرايط براي حذف
در اين .دش، و زمان تماس تعيين pHجاذب،  مقداريعني 

ليتر، بيشترين كارايي جاذب درگرم  5مطالعه، مشخص شد كه 
داشته است. در اين غلظت و با زمان تماس CODرا در حذف 

رسيد كه اين درصد 6/78به  COD دقيقه، درصد حذف 30
بيشتر چشمگيريطور  تر به هاي پايين در مقايسه با غلظت قدارم

جاذب منجر به مقدارد كه افزايش دانشان  هايجهبود. اين نت
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و ها شد هاي فعال براي جذب آلاينده افزايش تعداد مكان
بر pH همچنين، بررسي تأثير .بخشيدكارايي حذف را بهبود 

ترين مناسب 5/9تا  8/8بين  pH كارايي حذف نشان داد كه
عنوانها بود. زمان تماس نيز به ه براي جذب بهتر آلايندهگستر

وها بررسي  مؤثر بر كارايي حذف آلاينده هاي يكي از عامل
30دقيقه به  10مشخص شد كه با افزايش زمان تماس از 

.افزايش يافت چشمگيريطور  ها به دقيقه، ميزان حذف آلاينده
با COD قدارطورخلاصه، شرايط بهينه براي حذف بيشترين م به

بين pHه گسترليتر،  جاذب درگرم  5هاي زيستي شامل  جاذب
اين شرايط، در. بوددقيقه  30و زمان تماس  0/9تا  8/8

ها آلاينده ويژه باگاس، بيشترين كارايي را در حذف ها، به جاذب
زيست به پژوهشگران و مديران محيط هايجهداشت. اين نت

هاي تصفيه سامانهسازي  كند تا در طراحي و پياده كمك مي
در چشمگيرياز اين شرايط بهينه استفاده كنند و بهبود  پساب

.دست آورند بهخروجي  پسابكيفيت 

 جذب يها دماهم
تعادل فيتوص يبرا ييها عنوان مدلجذب به يهادماهم

هادماهم ني. اشوند كارگرفته مي بهها  جذب مواد در سطح جاذب
ها در حذف جاذب تيو ظرف ييرا در مورد كارا مفيدياطلاعات 

،پژوهش ني. در اكنند يفراهم م يآب يها طياز مح ها ندهيآلا
،متداول يها عنوان مدلبه چيلو فرند ريلانگمو يها دماهم

.بررسي شدند
 ريلانگمو دماهم

بنا شده ياصل هيسه فرض هيبر پا ريلانگمو دماهممدل 
جذب يها است و تمام مكان كنواختيسطح جاذب  )1(است: 
هيلا كيصورت ها به جذب مولكول )2(دارند.  يكساني يانرژ

تداخل ندارند. گريكديشده با  جذب يها و مولكول دهد يرخ م
به دنيجذب جاذب محدود است و پس از رس تيظرف )3(

بر مقدار جذب يريها تأث غلظت مولكول شيافزا ت،يظرف بيشينه
است: ريصورت زبه ريلانگمو دماهم معادله ندارد.

ୣܥୣܭ)1(
ୣܥୣܭ ൅ 1

ൌ
ୣݍ
୫ୟ୶ݍ

جذب، تيظرف بيشينه qmax شده، مقدار ماده جذب qe كه در آن
Ke و دماهمثابت Ce دهنده نشان ،9 شكل .است يغلظت تعادل

يها مقدار يبرا )Ce( يدر برابر غلظت تعادل )qe( مقدار جذب
) است.تريل درگرم  5و  2، 1، 5/0( باگاس جاذب تفاوتم

q e
 (

p
p

m
)

Ce (ppm)  
دما لانگموير فرايند حذفهم 9شكل 
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كه جاذب دهد ينشان م ريها با مدل لانگمو برازش داده جينتا
دارد )ppm 98/0 برابر با qeيي (جذب بالا تيموردمطالعه ظرف

سازد. ثابت يجاذب ها برتر م گريآن را نسبت به د كاراييكه 
ديشد ليتما انگريب) L ppm-1 2/5برابر با  Ke( تعادل جذب
احتمالبه است كه  يقو يوندهايپ ليو تشك ندهيجاذب به آلا

ني. اكند يجذب را گرمازا م ندياد و فرندار ييايميش تيماه
جذب دهد يدارد، نشان م يكه با مطالعات مشابه همخوان ج،ينتا
همگن رخ داده است. بهبود يو بر سطح يا هيلا صورت تك به

تواند يم نيشيپ يها با پژوهش سهيجذب در مقا يها عامل
طيشرا يساز نهيبه ايجاذب  ياز اصلاحات ساختار يناش

حذف يمؤثر برا يا نهيجاذب را به گز نيباشد كه ا شيآزما
.كرده است ليتبد ها ندهيآلا

 چيندلوفر دماهم
ياست كه برا يمدل تجرب كي چيندلوفر دماهم مدل

كارگرفته بههمگن ريغ يها جاذب يجذب بر رو فيتوص
گرم 1( ويژه مقدار كي يمقدار جذب را برا 10 . شكلشود يم
مربوط هاي نظريه. دهد ينشان م چيندلومدل فر پايه) برتريل در

نمودار نيا يبرا يصورت فرض به ݊ يو نما KFبه ثابت 
درنظرگرفته شده است.

q e
 (

p
p

m
)

Ce (ppm)

دما فروندليچ فرايند حذفهم 10شكل 

ሺ( ها با مدل فروندليچ برازش داده يجهنت
௠௚	௚షభ

ሺ௣௣௠ሻభ/೙
ሻ58/0=

KF  26/3و  =n (ها دهنده جذب مطلوب و فيزيكي آلاينده نشان
بيانگر ظرفيت KF بر سطحي غيرهمگن است. مقدار بالاي

. اين نتايجاستيند جذب امؤيد سهولت فر n > 1 جذب بالا و
هاي برتر جاذب موردمطالعه نسبت به پژوهش كارايي بيانگر

جاذب و يگانههاي  احتمال ناشي از ويژگي بهمشابه است كه 
و سامانه. رفتار گرمازاي استشده آزمايش  سازي شرايط بهينه

نتايج با مدل فروندليچ، كارايي اين جاذب را در حذف همخواني
.كند ها تأييد مي آلاينده

دهد جاذب نتايج اين پژوهش نشان ميبطور كلي، 
مدل پايههاي جذب شيميايي (بر سازوكارموردمطالعه با تركيب 

مدل فروندليچ)، از ظرفيت جذب برپايهموير) و فيزيكي (لانگ
هاي برخوردار است. اين ويژگي توجه و ميل تركيبي قابل بالا

كند و ها تأييد مي ، كارايي بالاي جاذب را در حذف آلايندهيگانه
براي كاربردهاي عملي تصفيه تبديل مناسباي  آن را به گزينه

.كند مي

 نيدر ا هاي موردمطالعه جاذببا  CODحذف  درصد سهيمقا
 هاي ديگر پژوهشو  پژوهش
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 حذف قداراز م يا سهيمقا 1 جدولدر  COD نيدر ا
كه از گونه . همانشده استارائه  نيشيپ هايهو مطالع پژوهش

ها و با مقدار سجاذب باگا شود، يجدول مشاهده م نيا
در يبهتر كارايي چشمگيريطور  تماس به تفاوتم يها زمان

بنابراين،. ه استها نشان داد جاذب رينسبت به سا COD حذف
موثر يصنعت يها از پساب ها ندهيدر حذف آلا تواند يباگاس م

.باشد

هاي ديگر جاذبباگاس با  CODحذف  درصد سهيمقا 1 جدول

جاذب مورد استفاده
غلظت جاذب
pH(گرم در ليتر)

زمان تماس
(دقيقه)

درصد حذف
 COD

مرجع

پژوهش حاضر  6/78  30   8/8- 9  5ياگاس
]11[  2/31  30  7  5/0كربن فعال ياگاس
]12[  0/45  120  8  1نانوبلور سلولز

پذيرتخريب سلولز زيست
]13[  0/54  60  8  1بر پايه ياگاس

گيري نتيجه
ساختار ليدلبه يستيعنوان جاذب زاز باگاس بهاستفاده 

عنوانبه هاهاز مطالع ياريجذب بالا، در بس تيمتخلخل آن و قابل
مطرح شده يو معدن يآل يها ندهيكاهش آلا يروش مؤثر برا كي

و نيسنگ هايتا فلز شود يم موجبباگاس  ياست. ساختار سلولز
آب كمك يآلودگ هشجذب شوند و به كا يخوب به يآل هايبيترك

مانند يگانه يها يژگيو ليدلبه ،يستيز يا عنوان مادهبه ت،يكنند. پ
تياز اهم نده،يمواد آلا يبالا در نگهدار تيجذب و قابل يسطح بالا

نشان داد كه پژوهش نيا هاييجهبرخوردار است. نت اي ويژه
در حذف ت،يباگاس و پ انندم يستيز يها استفاده از جاذب

pHو كاغذ مؤثر است.  ريصنعت خم پسابموجود در  يها ندهيآلا

موجب pH مي. تنظبودجذب  ييدر كارا يديكل هاي از عامل يكي
- به زي. زمان تماس نشد ها ندهيجذب آلا ييكارا ريبهبود چشمگ

شيفزا. اشتجذب نقش دا نديامهم در فر هاي از عامل يكيعنوان 
.شد  ها ندهيآلا شتريجذب ب يفرصت برا شيافزا موجبزمان تماس 

ها ندهيجذب آلا قدارمؤثر بر م هاي از عامل گريد يكيجاذب  غلظت
جاذب به نحو مقدار شيمشخص شد كه افزا پژوهش ني. در ابود
گرم 5 مقدار. شد ها ندهيموجب كاهش غلظت آلا يدار يمعن

، داشت. درCODليتر، بيشترين كارايي را در حذف  جاذب در
به CODف دقيقه، درصد حذ 30با زمان تماس  اين غلظت و

تر هاي پايين مداردر مقايسه با  قداررسيد كه اين م درصد 6/78
مقايسه كارايي اين جاذب با بيشتر بود. چشمگيريطور به

هاي ديگر نشان داد شده در پژوهش هاي زيستي استفاده جاذب
كه باگاس به طورچشمگيري از كارايي بالاتري برخودار است.

يو علم قيدق يروش پژوهش امكان بررس نيدر مجموع، ا
.را فراهم آورد يصنعت پساب هيدر تصف يستيز يها جاذب ريتأث
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چكيده
-S-4( ]آرن4[سيكال دياس كيتتراسولفون-23،17،11،5و  ]آرن4[كسيكال ليبوتويپاراترش -23،17،11،5 سنتز روش حاضرمقاله 

calix[4] ( 4 استفاده از و-S-calix[4] يمولكول زبانيم عنوان به ]آرن4[كاليكس پاراترشيوبوتيل- 23،17،11،5  سولفونه مشتقيا همان
با آنشده  مشتق سولفونهو ]آرن 4[كسيكال ليبوتويپاراترش .دهد ينشان مرا  يآب طيدر مح 86 مستقيم زردآزو   جذب رنگ يبرا مؤثري

توانسخت،  يمخروطشكل ن شتداثبات و  ليدل به ييايميش  ماده نيا  ند.شد ييشناسا )FTIR( هيفور ليفروسرخ تبد سنجييفط
و شدتكمپلكس   يژگيو يبررس يبرا S-calix[4]-4، مولكول رو ازاين .دهد ميو مهمان نشان  زبانيم هاي كنشبرهمرا در  اي بالقوه

شدت  سهيمقا با S-calix[4]*DY86-4 كمپلكس ي) براKf( ليتشك  ثابت .شدند استفاده  مهمان عنوان به 86 مستقيم رنگ زردجذب 
نموداربا كمپلكس  يومترينسبت استوك بود. M-1 104× 6/4برابر با ليتشك  ثابت يبرا شده زده نيتخم راشد. مقد زده نيتخم ،جذب
.شد نييتع 1:1 صورت به يلدبرانده يبنس

، جذب.]آرن4[يكسكالسولفو-4، يلدبرانده يبنس ، نمودار86 مستقيم زرد :يديكل يها واژه

مقدمه
راههستند كه از  ها رنگاز  گروهي ،آزو هاي رنگ

،آروماتيك هاي آمين اي ها فنلبا  ميازونيد هايبيشدن ترك جفت
و افيال ازجمله ،تفاوتم عيدر صنا ها رنگ ني. اشوند ميسنتز 

زر،يل يفناور ن،يبنز ،ييمواد غذا ،يمنسوجات، چرم، رنگرز
ع،يما يبلور يشگرهايماچاپگر، ن ،جوهررنگ،  ،كاغذ

دارند. اي گستردهكاربرد  آرايشي لوازم و كاليالكترواپت هاي سامانه
به آزو هاي رنگ يكل يدرصد از خروج 15تا  10 يبيتقرطور به
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هايردهفراوآزو و  هاي رنگ. ]2و  1[ شود ميمنتشر  طيمح
ييو توانا هستند يذات تيسم ها آناز  آمده دستبه بيتخر

.زنده را دارند هاي گونهاز  ياريدر بس زايي جهشو  زايي سرطان
مؤثرحذف  رايب تصفيه پيشروش  كي كارگيري به ،نيبنابرا

كيآرومات هاي آمين .]3[ است لازمآزو  هاي رنگ يحاوپساب 
يها نياز آم ي. برخشوند ميآزو سنتز  هاي رنگكاهش  فرايندبا 

هستند ليكربوكس اي ليدروكسيه يها كه شامل گروه كيآرومات
يبرا چشمگيريخطر  ط،يقرارگرفتن در مح اي ميمستق ماست با

حل راه ييايميش زيست اكسايش .كنند يم جاديانسان ا يسلامت
اريبس كرديرو كي. نيستآزو  هاي رنگ  تصفيه يبرا مؤثري

كارگيري روش به، پسابها از  رنگ نيحذف ا يبرامد آكار
روش شامل استفاده از نيا است. عيما-استخراج جامد

يو مصنوع يعياست كه از منابع طب يآل اي يمعدن هاي جاذب
ها، تيكربن فعال، زئول توان به . براي مثال، مياند شدهمشتق 

از يبيترك طورمعمول به اشاره كرد. ها آمين يرتز و پلكوا هاي دانه
يرنگ پساب هيتصف يبرا زيستيو  ييايميكوشيزيف هايروش

يسازو لخته صافششامل  ها، روش نيا .شود مي كارگرفته به
جذب]4[   ، انعقاد]5[ يزن ازن قياز طر اكسايش، ]4[ ،]7و  6[،

ستييو فوتوكاتال ييايميالكتروش هي، تجز]8[ با قارچ زدايي رنگ
تيظرفداراي جذب حذف،  هاي روش ريبا سا سهيدر مقا. است

بودن و صرفه هب مقرونسرعت،  ،يحذف كل مولكول رنگ، سادگ
مانند ،تفاوتيم هاي جاذب. ]6[ است دوباره كارگيري به قابليت

سنگ زغال ،يخاك رس، خاكستر باد ن،يتيكربن فعال، ك
اند كارگرفته شده به پيشين هايهدر مطالع وچاريو ب كايلينارس، س

ايسو كيخاكستر و ك عاتياز ضا شو همكاران 1تاليم. ]9و  7[
.]10[ اورانژ استفاده كردند ليجذب مت رايبجاذب  عنوان به
هاي جاذب كارگيري بهمفهوم  ]11[ و همكارانش 2سنكويل

،يآل هاي رنگ  به آب آلوده هيتصف رايببر سلولز را  يمبتن يكربن
جذب با روش كي شو همكاران 3اميوايناماس مطرح كردند.

1. Mittal 2. Lysenko 3. Namasivayam 

حذف يبرا زيشده از مغز گشن كربن فعال مشتق كارگيري به
و 4پاوان .]12[ كردند را ارائه پسابكنگو قرمز از  مؤثر

يديبريسنتز ژروژل ه يبرارا ژل -روش سل شهمكاران
هاي محلولجذب قرمز كنگو از  منظور به كايليس ليپروپ-نيليآن
هايروشبر مطالعه  ر،ياخ هاي سالدر . ]13[كارگرفتند  به ،يآب

منظور به ديتوسعه مواد استخراج جد و ييايميش يجداساز
شده است. چشمگيريتمركز  ،ها يونو  ها مولكول يجداساز

يها بلوك عنوان به توانند يم يفوق مولكول يساختارها
يبرا ييها و مكان دهيچيپ هايبيساخت ترك يبرا يساختمان
،حلقه درشت هاي گيرنده. ندشو استفاده يعامل يها گروه پيوند
ها، نيكلودكستريس پتاندها،يكر ،]14[ يتاج ياترها شامل

.هستند ]18و  17[ ها رنآ كاليكسو  ]16و  15[ اسفراندها
پيوندهم  به را ها آن لنيات هاي گروهفنل كه  يحلقو يگومرهايال

شوند ميشناخته  رنآ كسيكال هايبيترك عنوان به ،دهند مي
يمتفاوت  حفرهابعاد داراي د و هستن اي استوانه رنآ كسيكال. ]19[

- زبانيم هاي كمپلكساز  ياريبس ليتشك رو ازاين .هستند
]آرن4[كسيكال يداخل  حفره. قطر كنند مي ليمهمان را تسه

ليدل به بنفشفرا پرتواست. جذب و فلورسانس  Å 0/3حدود 
.دهد ميرخ ها     رنآكسيكالدر داخل  يفنل يوجود واحدها

ها رنآ كسيكال كيزيفتوف يرو ياديز يهاپژوهش درنتيجه،
چشمگير هاي يژگيو ليدل بهها    رنآكسيكالاست.  شده انجام
- برهم .]20[ شوند يماستفاده  زبانيمولكول م عنوان به ،خود

،يكيكترواستاتال ،يدروژنيه يوندهايمانند پ ف،يضع يها كنش
π-π ليبر تشك ياديز ريتأث ،يدوقطب -يدوقطب يو گشتاورها

كه ييازآنجا. ]22و  21[ دارند دهيچيپ يساختارها
،در آب دارند يمحدود تيحلال ها ]آرن4[كسيكال ليبوتويپاراترش

محلول در آب يها كسارنيكال ،يساز مشتق فرايندبا  توان يم
ويژگيها با  كسارنيكال متفاوتسنتز انواع . ]19[ ورددست آ به

انواع. ]26تا  23[ است شده  دادهمشخص شرح  يريپذ انحلال
ازجمله، ها رنآكسيكالمحلول در آب  هاياز مشتق متفاوتي

4. Pavan
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ها رنآكسيكالو فسفوناتو  ليكربوكس ترو،ين نو،يسولفوناتو، آم
ييبالا تيشده، حلال سولفونه يها رنآكسيكال. است سنتز شده

آب رمحلول د يها رنآكسيكال. دهند يمدر آب از خود نشان 
مؤثر طور به ،توانند يمو ند دار دوست آبو  يزگر آب يها يگژيو

را در خود محصور يوني يها و گونه يخنث ييايميش يها مولكول
يزگر آب طيمح ليتبد مطالعه نيهدف از ا كنند.
راهاز ها   ]آرن4[كسيكال دوست آبمحيط  به ها  ]آرن4[كسيكال

– دوست آب يسرها پيوند
3SO دوست آب زباني. مولكول مبود

]4[ كسيكال ليبوتويپاراترش شده از مشتق سولفونه كيكه 
كمپلكس و شدت جذب رنگ هاي يژگيو يدر بررس ،ستها  آرن
شكل شد.  استفاده ،عنوان مهمان به)، DY86( 861 مستقيم زرد

و  ]آرن4[كسيپاراسولفوناتوكال ييايميش يساختارها وارهطرح 1
در آب هستند. تيحلال يكه دارا دهد يرنگ آزو را نشان م

]آرن4[كسيپاراسولفوناتوكال ييايميش يساختارها وارهطرح 1شكل 
(ب) 86 مستقيم زرد (الف) و

بخش تجربي
 ها روشو  مواد

د،يفرمالدئ، 2آكرس شركت فنل از ليبوتويپاراترش بيترك
استات، لياتر، ات ليفن يد ،اسيد سولفوريك د،يدروكسيه ميسد

1. Direct yellow 86 (DY86) 2. Acros

شركت، از Na2HPO4و  KH2PO4 ، متانول، استون،اتانول
شد. هيته ،الوان ثابتشركت از  86 مستقيم زردرنگ و  مرك

]آرن4[كسيكال ليبوتويپاراترش-23،17،11،5سنتز 
و گوتچهروش  برپايه ]آرن4[كسيكال ليبوتويسنتز پاراترش

ويترش مول) پارا 133/0گرم ( 20. ]27[   انجام شد شهمكاران
كه به دهانهسه  يتريدو ل بالن كيبه پودرشده فنل  ليبوت

.، منتقل شدو دماسنج مجهز بود بازروانيمبرد  ،يكيهمزن مكان
ليتر يليم 20با  ديدروكسيهسديم مول)  006/0گرم ( 24/0

و سپس مخلوطظرف مجزا  كيدر  دفرمالدئي درصد 37محلول 
در قهيدق 40 آمده دست به محلول .منتقل شد ياصل النببه 
به ينيبالن با حمام پاراف ي، دماازآن  پسزده شد. اتاق هم يدما

رنگ محلول از تبديلتا و  افتي شيافزاسلسيوس درجه  120
،سپس .، دراين دما نگه داشته شدرهيتوده زرد ت كيروشن به 

راف برسد. پس ازاط يشد تا به دما خارجبالن از حمام روغن 
يحاو بالنداخل  به اتر گرم ليفن يد تريل يليم 160سردكردن، 

ساعت در 2مدت  به دست آمدهبهمخلوط  .شد افزوده لولمح
زده شد تا انحلال كامل مخلوط واكنش دراتاق هم يدما
بالن دوباره وارد حمام روغن شد و تا .دست آمدبهاتر  ليفن يد

طور به ،ساعت 2مدت  به ورم گ سلسيوسدرجه  120 يدما
وارد و دهانه كياز  تروژنيآن گاز ن يزده شد و در طمداوم هم

، رنگ محلول از زردمدت نيخارج شد. در طول ا گريد  دهانهاز 
بالن  دهانهآب،  ريپس از توقف تبخ .شد ليتبد يخاكستر هب

ساعت 4مدت  به داخل بالن با شوف بالن اتيبسته شد و محتو
رنگ قرارگرفت. بازروانيتحت  ،سلسيوس درجه 250 يدر دما
160، ازآن پس. كرد رييتغ اهيو سپس به س يا قهوهبه  يخاكستر

شد. فزودهارسوب به بالن  ايجاد ياستات برا ليات ليتر يليم
بيترك نيا .شد هزدهم قهيدق 30مدت  به دست آمدهبه بيترك
ييدرنگسفب رسو تاماند  يباق نخورده دستساعت  48مدت  به
صافي كارگيري به، با شده يآور جمع. رسوب يددست آ به
20با ترتيب  به دست آمدهبه رسوب .صاف شد ،اي يشهش
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پايان درو  N1 اسيد كياست تريل يليم 10 و استات ليات تريل يليم
 ]آرن4[كسيكال ،پايان در. شسته شداستون،  تريل يليم 10با 
دست آمد كه به درصد 48بازده  درخشان با ديبا رنگ سف يبلور
هاي طيفي آن و داده سلسيوس درجه 344-342 آن ذوب نقطه

.بودبه شرح زير 

1H-NMR δ (ppm): 0.34 (s,4H), 1.21 (s, 36H), 3.50 (d,
4H, J=12.8 Hz), 4.26 (d, 4H, J=12.8 Hz), 7.05 (s, 8H);
13C-NMR δ (ppm): 31.5, 32.4, 34.0, 126.1, 128.2,
144.5, 146.8; FTIR νmax (cm-1): 1200, 1400, 2953, 3169. 

-S-4]آرن (4[سيكال دياس كيتتراسولفون-23،17،11،5سنتز 

calix[4]( 

 شو همكاران 1نيلامارتروش  برپايه S-calix[4]-4سنتز 
(با خلوص  ظيغل اسيد سولفوريك ليتر يليم 10. ]28[ انجام شد

مجهز به  دهانهدو  ليتري لييم 100 بالن كيدرصد) به  97
- شيوتر-پارا-راگرم تت 5/2 و ريخته يسيو همزن مغناط چگالنده

 آمده دست بهمخلوط  شد. فزودها يجتدر به ، ]آرن4[كسيكال ليبوت
 بازروانيتحت سلسيوس درجه  80 يساعت در دما 4مدت  به

 ،3با تخلخل  اي يشهش صافيقرار گرفت. مخلوط واكنش با 
 5/2دو بار با  صافي يرو مانده يباق رهيرسوب ت .صاف شد

رسوب  شد. هشستسلسيوس درجه  0 ياتانول در دما ليتر يليم
گرم 5/0 سپس،شد.  افزودهمتانول  ليتر يليم 50  به آمده دست به

، مخلوط ازآن پسشد.  فزودها ،آمده دستبهمحلول زغال فعال به
 ،پاياندر .شدفزوده ا ،استات ليات ليتر يليم 250 يحاو يبه ظرف

ه گستردر  آمده دست به. رسوب صاف شد ،يمحلول با كاغذ صاف
 ان،ي. در پاشدخشك  ءخلادر سلسيوس درجه  40تا  30 ييدما

 درصد 50با بازده  S-calix[4]-4روشن  يا قهوه يبلورها
هاي داده و سلسيوسدرجه  300 دست آمد كه نقطه ذوب آن به

بود.طيفي آن به شرح زير 

1H-NMR δ (ppm): 5.80 (s,4Ar-CH2-Ar), 5.97 (s, 14H, (8 

1. Lamartine

acidic H exchanged +3H2O)), 8.66 (s, 8H of Ar);
13C-NMR δ (ppm): 35.02 (Ar-CH2-Ar), 131.02 (C(H) of
Ar), 132.53 (Ar-CH2-Ar), 140.29 and 155.95 (C-OH and
C-SO3H); FTIR νmax (cm-1): 1049, 1187, 3188, 3431. 

و بحث هاهيجنت
FTIRهاي  بررسي طيف

بيترك هيفور ليتبد فروسرخ فيط الف-1شكل        
 cm-1در يفنل يها . گروهدهد يمرا نشان  ]آرن4[كسيكال

cm-1  1600تا 1400 يفيط  يهناح. دنشو ينشان داده م 3179
نوار. شود يمنسبت داده  آروماتيك يها حلقهوجود  به

يربوط به فركانس ارتعاشم cm-1 2954 در شده  مشاهده
مربوط cm-1 1041 در شده مشاهده نوار است. CH3 يها گروه
 -1cm يموج عددهايكه در  هايي نواراتر است. - C-O-Cبه 

هايارتعاشبه  بيترت به ،شوند يممشاهده  2867و  2904
هايي نوار .مربوط هستند لنيو مت ليمت يها گروه C-Hمتقارن 
مشاهده 1307و  1cm- 1603 ،1481 موج عددهايكه در 

مرتبط با كشش يارتعاش يها حالت به ، مربوطشوند يم
-كربن-كربن يوندهاي) و خمش پC-Cكربن (-كربن يوندهايپ
هاي نوار. هستند كيآرومات يها حلقه) در C-C-H( دروژنيه

به cm-1  946و 1101،1041، 1124، 1157در  شده مشاهده
نسبت داده C-H كيآرومات يوندهايخمش درون صفحه پ

مشاهده cm-1 738 و 816،782كه در  هايي نوار شوند. مي
مرتبط با خمش خارج يارتعاش يها حالت دهنده نشان، شوند يم

-) و كربنC-H( دروژنيه-كربن آروماتيك يوندهاياز صفحه پ
،1361، 1448كه در  يارتعاش يها ) است. حالتC-Cكربن (

هايبه ارتعاش بيترت به د،شون يمشاهده م cm-1 890 و 1242
سبتن CH2امليگروه ع يا گهوارهو  يچشي، پيا جنبانه ،يخمش
رييحالت تغ به cm-1 1285در شده نوار مشاهده .شوند يداده م

در شده مشاهده هاي نوار .شود يمنسبت داده  CH3شكل گروه 
يها ارتعاش  مرتبط با يارتعاش يها حالت به cm-1 782 و 871
خارج از صفحه نسبت داده C-C-H ي، خمشC-C يكشش
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به شود يمشاهده م 1cm- 816 كه در عدد موج ينوار .شود يم
) نسبت دادهC-Cكربن (-كربن يوندهايپ يكشش عاشارت
شود، يمشاهده م 1cm- 708 كه در عدد موج ينوار. شود يم

خارج از به دروژنيه-كربن يوندهايپ يخمش يارتعاش  به مربوط
هيفور ليتبد فروسرخ فيط. ]29[ است يلكوصفحه مول

شده  دادهنشان  ب-1 شكلشده در  سولفونه ]آرن4[كسيكال
و cm-1 1040تا  950 يفيطه گستركه در  يجذب هاي نواراست. 
cm-1 650 كششي هاي ارتعاشوجود  به بيترت به ،شوند يم دهيد
C-S يوندهايپ يكششارتعاش  و  S=Oي عامل يها گروه

كه مربوط cm-1 2954 در نوارشدن ديناپد .شوند يمنسبت داده 
است، ليبوتشيومتصل به گروه تر 3CH يها گروه يبه ارتعاش

از ساختار حلقه ليبوتشيوتر يها گروهممكن است به حذف 
ممكن است به cm-1 1038  در نوار كينسبت داده شود. وجود 

.]30[ نسبت داده شود C-O-Cجذب اتر 

بور
د ع

رص
د

  )cm-1وج (عدد م
هاي نمونه FTIR هايفيط 1شكل 
و (الف) ]آرن4[كسيكالليبوتويپاراترش -5،11،17،23
(ب) ]آرن4[كسيكال دياس كيتتراسولفون-5،11،17،23

يجذب هاي يفط يبررس
ثبت 7برابر با  pH در آب در 86 مستقيم زرد يجذب فيط

ينانومتر برا 395موج  با طول ي. نوار جذبالف)-2شكل (شد 
در 86جذب زرد مستقيم  فيمشاهده شد. ط 86 مستقيم زرد

رو، اين از همخواني داشت. ريقانون ببا  M 5 -10 × 5 غلظت
شد. كارگرفته به ها يشدر آزما M 5 -10 × 5غلظت 

يها غلظت در يدر محلول آب 86زرد مستقيم  يجذب فيط
شده است. در  هنشان داد ب- 2در شكل  S-calix[4]-4 متفاوت

، كاهش جذب مشاهدهS-calix[4]-4 نمونه M 4 -10×  1لظت غ
395 هيموج اول از طول ينانومتر 2 يجايي آب جابه كيشد كه با 

،S-calix[4]-4نمونه  M 4 -10 × 2 در غلظت نانومتر همراه بود.
تر، موج كوتاه سمت طول جايي به جابه كيو  يجذب كاهش نسب

-M 4در غلظت  .نشان دادرا  يآب هيناح نانومتر در 392 يعني

كيجذب مشاهده شد و  شي، افزاS-calix[4]-4از  0/3 ×10
نانومتر مشاهده 393موج  قرمز در طول هيسمت ناح جايي به جابه

شدت افت،ي شيافزا S-calix[4]-4غلظت  كه يشد. هنگام
كيرا نشان داد كه با  شيدنبال آن افزا و به هيكاهش اول ها نوار
نانومتر همراه بود. 395 و 394 يعني فيجايي قرمز در ط ابهج
و S-calix [4]-4 نيكمپلكس ب تشكيل  يجهدرنت هارييتغ نيا

مشاهده شد. 86زرد مستقيم 

طول موج (نانومتر)
 0/5 ×10-5با غلظت 86 مستقيم زرد يجذب هايفيط 2شكل 

غلظت نيدر چند (الف) و 0/7برابر با  pH مولار در
(ب) مولاريليم 5/0تا  0/0ه گستردر  S-calix[4]-4 از
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S-calix[4]*DY86 -4كمپلكس  ليثابت تشك نييتع

نيب شده يلتشككمپلكس  يبرا 1:1 يومترينسبت استوك
4-S-calix[4]  و رنگ آزوDY86  1يلدبرانده يبنسنمودار و

صورت بهكمپلكس  ليتشك يتعادل برا جاديشد. اكارگرفته  به
:فرض شد ريز

)1(S-calix[4] + DY86 ⇄ 4-S-calix[4]*DY86–4

-S-4 يها نسبت غلظتاز  عبارت است ،Kf1ثابت تعادل 

calix[4]  وDY86 دهنده واكنشبه غلظت دو پيوند هنگام  در
).2است (معادله  جداگانه طور به

= Kf1]) كمپلكس]/[مهمان[ ]ميزبان([)2(

-S-4با [ بيترتبه DY86و  S-calix[4]-4 يتعادل يها غلظت

calix[4]] و [DY86[  صورت بهكمپلكس  يغلظت تعادلو ]S-

calix[4]*DY86 -4 يتجرب هاييجه. نتدنشو يم] نشان داده
.ابدي يكمپلكس بهبود متشكيل با  DY86كه جذب  دهد ينشان م

ريز صورت بهو جذب  يتعادل يها غلظت نيب يهمبستگ طوركلي، به
.شود يمنشان داده 

([DY86]/[4-S-calix[4]*DY86]) = ((A1-A0)/(A-A0))

)3( 

A، دهد يمرا نشان  DY86 هيغلظت اول 0[DY86] ريتغم

و A0و  S-calix [4]-4از  ينيدهنده جذب در غلظت مع نشان
A1 جذب  دهنده نشان بيترت بهDY86  يمحلول آب كيدر
-4( زبانيغلظت مولكول م. هستندخالص و كمپلكس  صورت به

S-calix[4] ( از مولكول مهمان شتريبرابر ب ستيببايد
)DY86 4) باشد (غلظت-S-calix[4] از غلظت كمپلكس ديبا

1. Benesi-Hildebrand

)]S-calix[4]*DY86 -4[( مقداربيشتر باشد .(Kf1 با
نمودار دوگانه متقابل محاسبه شد. كارگيري به

+ (1/max) (1/Kf1 × max × [4-S-calix[4]]i (1/i) = 

)4(

در جذب مهمان شده مشاهدهتفاوت   دهنده نشان Δi، 4در معادله 
تفاوت  دهنده نشان Δmaxاست.  S-calix[4]-4با افزودن 

در داخل هنگام محصورشدندر جذب مهمان  شده مشاهده
-l/[4-Sبرابر در  l/(A-A0)مولكول ميزبان است. نمودار

calix[4]]  الف)-3ل (شك دهد يميك رابطه خطي را نشان.
توان نوشت: شود، ميفرض  2:1 يومترينسبت استوكاگر 

2 4-S-calix[4] + DY86 ⇄ (4-S-calix[4])2* DY86 
)5(

:شود يم نشان داده 6با معادله ) Kf2ثابت تعادل (

= Kf2]) كمپلكس]/[مهمان[ ]ميزبان(2[)6(

-0>> [(4-S[S-calix[4]-4]با توجه به 

calix[4])2*DY86]>> [4-S-calix[4]*DY86] ،توان مي
:نوشت

+ (1/max)(1/Kf2 × max × [4-S-calix[4]]i
2(1/i) =

)7(

0[S-calix[4]-4]/1برابردر  l/(A-A0)ممكن است با رسم
2 

.ب)-3(شكل  ديدست آ به ميخط مستق كي
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1/
[A

-A
0]

Thosands 

1/[4-S-calix[4]]

1/
[A

-A
0]

Billions 

1/[4-S-calix[4]]2

1:1 يومتريكه نسبت استوك يلدبرانده يبنسنمودار  3شكل 
.دهد ينشان م  DY86 و S-calix[4]- 4 نيرا ب 2:1و 

به تمركز بر يشتريب ليمات يلدبرانده يبنس ينمودارها
بيبالاتر دارند. ش يها با غلظت سهيكمتر در مقا يها غلظت
غلظت نينقطه با كمتر yت مختصا ريتحت تأث يخط  رابطه

يبنس ياز نمودارها آمده دست به K ري، مقادحال ينا بااست. 
ها عامل يبرا هياول يها نيتخم عنوان بهممكن است  يلدبرانده

برنامه كارگيري به) كه با NLR( يرخطيغ وايازشدر مطالعه 
SAS/STAT نسبت ،است، باشد. مطالعه حاضر شده  انجام

شنهاديپ يلدبرانده يبنس ينمودارهابرپايه را  1:1 يومترياستوك
-S-4 يها غلظت جذب و هاي يريگ اندازه. معادله با كند يم

calix[4] شود يبرآورده م.

A = ((A0+A1K1[4-S-calix[4]]0)/(1+K1[4-S-calix[4]]0))
)8(  

گيري يجهنت
-S-4( تتراسولفونيك اسيد-5،11،17،23 ]آرن4[كاليكس

calix[4]( يها و گروه يزگر آب يها حفره با يبيترك كه
آزو محلول در آب  جذب رنگ برايسنتز و  ،است دوست آب
جذب ممكن فيدر ط شده مشاهده هايرييتغ كارگرفته شد. به

-S-4و  86 زرد مستقيم نيكمپلكس ب لياست به تشك

calix[4]  .و حضور ابيشدت جذب در غنسبت داده شود
1:1 يومتري. نسبت استوكشد يريگ دازهان  كسارنيكالمشتق 

.نشان داده شد DY86و  S-calix[4]-4 بينواكنش  يبرا
.محاسبه شد M-1 104× 6/4كمپلكس ليتشك  ثابت

 يسپاسگزار
(واحد تهران يدانشگاه آزاد اسلام يو همكار تيحما از

)CCERCI( رانيا يميش يو مهندس يميش پژوهشگاهشمال) و 
.ميرا دار ير و قدردانكمال تشك
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Abstract: Hydrogen production has garnered significant attention due to increased 
awareness of the depletion of fossil fuel resources. Storage and production have been 
highlighted as developmental priorities. Additionally, the role of nanomaterials in the 
production, storage, and commercial use of hydrogen is of great importance. This article 
examineed the energy characteristics of hydrogen, green hydrogen, nanomaterials used for 
production, their production methods, and commercial applications. Initially, a general 
overview of hydrogen energy and its main characteristics was provided. Then, the 
importance of green hydrogen was carefully reviewed. Besides using nanomaterials in 
green hydrogen production, nanomaterials' production methods were also considered. 
Technical and economic evaluations and the possibilities of using hydrogen in well-known 
energy applications were studied. Using environmentally friendly nanoparticles for 
hydrogen production instead of chemical nanoparticles can help reduce operational costs. 
Reusing nanoparticles through entrapment methods is also possible to save on cost. In 
conclusion, future directions based on the research findings are outlined.  
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Abstract: In this study, the synthesis and application of bimetallic nickel-copper 
nanocomposites and reduction of graphene oxide simultaneously using microwaves were 
performed. The proposed synthesis method is a simple, fast and controllable process. The 
electrochemical behavior of the synthesized catalyst was investigated for methanol 
oxidation reaction (MOR) in alkaline medium. The effect of melamine on the 
electrocatalytic activity of the synthesized catalyst was studied by cyclic voltammetry 
(CV), chronoamperometry (CA) and electrochemical impedance spectroscopy (EIS) 
methods. Also, investigating the effect of melamine as a source of nitrogen leading to 
nitrogen doping in the reduced graphene oxide network showed that it partially had led to 
the formation of NiCu-N structures. The metal-nitrogen bond increased the catalytic 
activity towards MOR. The promoting effect of melamine was proved by an increase of 203 
μA in the current and a decrease of 20 mV in the onset potential compared to other 
synthesized control catalysts during MOR activity. The results indicated the excellent 
performance of the synthesized catalyst as an anode in a direct methanol fuel cell. 

 
Keywords: Fuel Cell, Microwave radiation, Electrocatalytic oxidation of methanol, 
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Abstract: A method based on an independent approach of molecule optimization based on 
structural and topological molecular features has recently been introduced as an attractive 
approach in the QSAR modeling. A key feature of this approach refers to the use of 
descriptors based on the Simplified Molecular Input Line Input System (SMILES) to 
develop the QSAR model. In this research, by studying the QSAR of some flavonoid 
derivatives as acetylcholinesterase inhibitors based on the Monte Carlo algorithm, a set of 
88 acetylcholinesterase inhibitors was selected from peer reviewed papers. The structures 
of the compounds in SMILES format were defined as software input files and randomly 
divided into four series including training, invisible training, calibration and validation sets 
and modeling was done. The optimal descriptors used in the model were selected from the 
combination of SMILES and hydrogen suppressor graph based on a new objective function. 
Finally, the predictive power of models was evaluated by validation sets. The results of four 
random series showed that predictive and statistically reliable models were obtained. The 
most important descriptors that increase and decrease the acetylcholinesterase inhibitory 
activity of flavonoid derivatives were identified. Finally, acetylcholinesterase inhibitory 
(pIC50) of a large number of natural flavonoid derivatives were calculated and reported. 
Using the obtained model, it is possible to predict pIC50 of flavonoid derivatives as 
acetylcholinesterase enzyme inhibitors using Monte Carlo and SMILES optimization 
methods.  
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Absract: Imidacloprid as an insecticide is one of these pesticides, which has high toxicity, 
relatively high solubility and long-term stability in water, and has created a significant 
environmental concern. In this research, the removal of imidacloprid pesticide was 
investigated by using MIL-100(Fe) adsorbent and UV-Vis device. The effects of different 
parameters such as time, pH, and adsorbent on the adsorption process were investigated. 
Optimization of effective parameters was shown that at pH=3, 60 minutes, and 5 mg 
adsorbent, 66% of the pollutants were removed from the aqueous solution. Also, the 
adsorption isotherms and kinetics of this pollutant were studied on the MIL-100 (Fe) 
adsorbent, which indicated that Langmuir adsorption isotherm model was more consistent 
with the Freundlich adsorption isotherm model, and the kinetics of this reaction follow the 
quadratic equation. 
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Abstract: The contamination of paper industry effluents with diverse chemical and 
biological pollutants represents a significant environmental challenge. In this study, bagasse 
was investigated as a biosorbent for pollutant removal from pulp and paper industry 
wastewater. The adsorbent was characterized using Fourier-transform infrared spectroscopy 
(FTIR) and field emission scanning electron microscopy (FESEM) prior to application. The 
laboratory-scale study examined critical parameters affecting chemical oxygen demand 
(COD) removal, including pH, adsorbent concentration, and contact time.  Additionally, pH 
played a crucial role. Multiple tests revealed that bagasse achieved optimal COD removal 
efficiency (78.6%) at an adsorbent concentration of 5 g/l, a contact time of 30 minutes, and 
a pH of 9.8. This performance was notably superior to that of other tested adsorbents, 
namely peat (~45%) and specialty fibers (~52%). The findings of this study can contribute 
to advancing wastewater treatment technologies and promoting the use of natural materials 
in environmental processes. 
 
Keywords: Pulp and paper industry, Pollutants, Bagasse, Adsorption, Chemical oxygen 
demand. 
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Abstract: This article presents the synthesis method of 5,11,17,23-para-tert-butyl 
calix[4]arene and 5,11,17,23-tetrasulfonic acid calix[4]arene (4-S-calix[4]) and the use of 
4-S-calix[4], the sulfonated derivative of 5,11,17,23-para tert-butyl calix[4]arenea, as a very 
efficient molecular host for the adsorption of Direct Yellow 86, an azo dye, in an aqueous 
environment. Para-tert-butyl calix[4]arene and sulfonated derivative of para-tert-butyl 
calix[4]arene were identified using Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR). Due to 
its stability and rigid conical form, this chemical displays potency potential in host-guest 
interactions. Hence, the compound 4-S-calix[4] was used as a guest molecule in order to 
examine the characteristics of the complex and the absorption intensity of Direct Yellow 86 
dye. The estimation of the formation constant (Kf) for the complex between 4-S-calix[4] 
and DY86 was conducted by comparing the absorption intensity. The formation constant 
was predicted to be 4.6×104 M-1. The stoichiometric ratio of the compound was discovered 
to be 1:1 by the use of the Benesi-Hildebrand diagram. 
 
Keywords: Direct yellow 86, Benesi Hildebrand diagram, 4-sulfocalix[4]arene, 
Absorption. 
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