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  مقدمه -1

 آبزي موجودات هايالعملعکس که است روشی  1آزمونیزیست
 یا سمی ماده چند یا یک تأثیر یا گیرياندازه آشکارسازي، براي

                                                 
1 Bioassay 

 قرار بررسی مورد را یکدیگر با توأم یا تنهایی به محیطی عوامل
 مقادیر در جانداران دادن قرار معرض در از استفاده با دهد.می

 هاآن سمیت اثرات ارزیابی براي آزمونیزیست کننده،آلوده مختلف
 زیستی رفتارهاي و خصوصیات پایش وسیله به که گیردمی انجام

 تصفیه .است محیط بهداشت مهندسی در اساسی هايچالش زا یکی آب، از ترازینآ مانند قاومیم هايکشفتآ حذف :چکیده
 اهکارهاير جلبکی، زیستی فتوراکتورهاي با ههمرا )یکپارچه ثابت بستر با لفیقیت زیستی راکتور(HIFAS مانند تلفیقی نوین هاي

 جلبکی زیستی فتوراکتور–HIFAS تصفیه کارایی رزیابیا مطالعه، این هدف .کنندمی ارائه مشکل این فعر براي ايامیدوارکننده
 آترازین حاوي صنوعیم فاضلاب .بود مگنا دافنیا سنجی زیست از استفاده با خروجی سابپ واقعی زداییمیتس و ترازینآ حذف در
 24 < سن( مگنا دافنیا نوزادان با ادح سمیت آزمون .شد تصفیه تلفیقی آزمایش یک رد لیتر بر گرممیلی 10 و 1 هايظتغل در

 و پروبیت تحلیل با 50LC شاخص .گرفت انجام ساعت 96 و 27 ،48 ،24 مانیز هايهباز در OECD دستورالعمل طبق )ساعت
 توجهیقابل سمیت تنهاییبه ترازینآ دادند شانن نتایج .شد محاسبه )R(میتس کاهش بازده و )TUa(حاد سمیت واحد سپس
 .بودند 31/111 و mg/L 13/11 ترتیببه ساعت 84 از پس لیتر بر گرممیلی 10 و 1 هايلظتغ در 50LC مقادیر کند؛می ایجاد

 99/99 بازدهی و داشت سمیت کاهش در طلوبیم بسیار دعملکر )ساعت 48 و 24(مدتکوتاه هايواجههم در تلفیقی سامانه
 کاهش بازده و شاهدهم باقیمانده میتس ،)اعتس 96 و 72(ترطولانی هايهمواجه در اما .کرد ایجاد  )>0.0001TUa( درصدي
 از ناشی ادح سمیت ذفح رد جلبکی زیستی راکتورفتو –HIFAS سیستم ،نتیجه در .کرد افت درصد 38 تا 23 حدود به سمیت
 از استفاده بنابراین، .شود منجر مزمن میتس بروز به تواندمی تصفیه یط پایدار جانبی رکیباتت تشکیل ماا است، ؤثرم آترازین
 .است ضروري شدهتصفیه هايپساب ایمنی ترجامع رزیابیا براي مزمن زیستی هايآزمون

 .حاد سمیت جلبکی، یزیست فتوراکتور ،HIFAS آترازین، ،مگنا دافنیا :کلیدي واژگان
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 ايمواجهه گونه هیچ که جاندارانی با هاآن مقایسه و جانداران این
 در .]2 ,1[باشدمی پذیرامکان اندنداشته کنندهآلوده مواد با

 باکتري جلبک، ماهی، انواع نظیر زیادي موجودات از آزمونیزیست
 شود.می استفاده دافنیا مانند دریا و شیرین هايآب موجودات انواع و

 دافنیا از استفاده امروزه هستند. پولکس و مگنا دافنیا، اصلی گونه دو
 پایش براي آن از استفاده سهولت و بالا حساسیت دلیل به1 مگنا

 در سمیت کاهش براي خانهتصفیه راندمان تعیین و خروجی پساب
 مگنا، دافنیا از که تحقیقی در است. شده پذیرفته مختلف کشورهاي

 هاآزمایش نتایج است، شده استفاده هاریزجلبک و ویبریوفیشري
 به بیشتري حساسیت مگنا دافنیا موجودات، این بین از داد نشان

 است دافنیا نوع ترینبزرگ مگنا دافنیا .]3[دارد محیط هايآلاینده
 زمان علت به مگنا دافنیا رسد.می مترمیلی 2-5 به آن بالغ اندازه که

 بودن پایین و آزمایش بودن ساده بالا، حساسیت کوتاه، مثل تولید
 بودن بکرزا دلیل به ترهمم همه از و آزمایشگاهی هايهزینه

 دست به نتایج اعتبار در عوامل ترینمهم از که ژنتیکی (همانندي
 یک از که نوزادانی در است؛ آزمونیزیست هايآزمایش از آمده

 آلودگی کنترل اقدامات در دارد) وجود شوند،می متولد ماده جنس
 .]5 ,4[دارد ايویژه جایگاه آب

 به آلوده هايفاضلاب مدیریت در اصلی چالش مزایا، این وجود با
 ترکیب حذف از فراتر آترازین، کشآفت جمله از نوظهور ترکیبات
 یک محیط، بهداشت مهندسی حوزه در .]6 ,4[است اولیه شیمیایی

 که معنی این به است؛ گیريشکل حال در اساسی رویکرد تغییر
 .]8 ,7[کندمی تغییر سمیت کاهش سمت به آلاینده حذف از تمرکز

 در اگرچه ،زیستی تصفیه فرآیندهاي که نداداده نشان مطالعات
 شیمیایی تبدیل به منجر اغلب اما هستند، کارآمد اولیه ترکیب حذف

 توانندمی فرآیندها این . ]9 ,8[شوندمی کامل تجزیه جاي به آن
 موارد بسیاري در که کنند ایجاد )TPs2(واسط حد جانبی محصولات

 ترخطرناك حتی و متفاوت سمیت، و زیستی تجمع پایداري، نظر از
 که پسابی است ممکن نتیجه، در .]13-10[هستند اولیه ترکیب از
 هايبومزیست براي همچنان رسد،می نظر به پاك شیمیایی نظر از

 هايروش اهمیت شرایطی، چنین در .]7 ,5[باشد خطرناك آبی
 برجسته  3یشناسسمبوم هايآزمون و »اثر بر مبتنی ارزیابی«

 گونه یک عنوان به مگنا دافنیا میان، این در ].22 ,7شود[می

                                                 
1 Daphnia magna 
2 Transformation Products 

 حاد اثرات ارزیابی توانایی و ]4[ شودمی شناخته طلایی شاخص
 .]17-14[دارد را نسلیبین اثرات حتی و مزمن ساعته)، 48(

 جمله از باکتري،-جلبک  مانند زیستی تصفیه نوین هايسیستم
 این در استفاده مورد جلبکی زیستی فتوراکتور–HIFAS4 سیستم

 و مغذي مواد زمانهم حذف در بالایی پتانسیل پژوهش،
 هاسیستم این کارایی حال، این با .]18[اندداده نشان هامیکروآلاینده

 ايپیچیده هايآلاینده حضور در واقعی زداییسمیت به دستیابی در
 است. نشده شناخته کامل طور به هنوز آترازین، مانند

 کی کارایی لمی،ع کافش ینا نکرد پر دفه با پژوهش این
 را HIFAS فرآیند و جلبک رب مبتنی صفیهت نوین قیتلفی سیستم

 آزمونی زیست از استفاده اب آترازین، اويح فاضلاب میتس حذف در
 دهد.می قرار ارزیابی مورد ساعت 69 تا مانیز دوره رد گنام دافنیا

 حذف ییکارا بر مطالعات اکثر ،تصفیه ینهزم در هایشرفتپ وجود با
 و هستند تمرکزم ساعت) 48مدت(کوتاه رد )یغلظت نظر (از ینآتراز
 يیرقرارگ معرض در یژهوبه ی،خروج پساب یینها زدایییتسم

 طول در ینآتراز .شودیم گرفته یدهناد اغلب مدت،یطولان
 که شود یلتبد یجانب حصولاتم به تواندیم یستیز یندهايفرآ
 یحصح یابیارز هستند. تریسم یزن ینآتراز خود از وقاتا یگاه

 ينوآور است. مدتیطولان يهاآزمون یازمندن محیطییستز یمنیا
 یواقع زدایییتسم بییاارز اول، که است ینا در پژوهش ینا یاصل

 و ساعت) 96 تا 24سترده(گ یزمان بازه در ینآتراز يحاو پساب
  و ودش می انجام ساعته 48 دارداستان آزمون یجنتا با آن یسهمقا

 همراه HIFAS رب یمبتن یقیتلف سامانه یک عملکرد یبررس دوم،
 اثرات یسهمقا و تیسم حذف در یجلبک زیستی فتوراکتور با

 ،اینکه سوم مورد شود. یم انجام آن مدتیطولان و مدتکوتاه
 یاحتمال یامدهايپ یلتحل با مگنا یادافن آزمونی زیست یجنتا یقتلف

 يکاربرد ياندازچشم رائها منظور به جانبی محصولات یلتشک
 .شود می انجام محیطییستز یشپا يهاروش در يبازنگر يبرا

 و یتسم مدتیلانطو یابیارز که دهدیم نشان یراخ هايیبررس
 شناسی مبو خطر کامل درك يبرا یلتبد محصولات به توجه
 .]19[است يضرور

3 Ecotoxicology  
4 Hybrid-Integrated Fixed Film Activated Sludge 
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 هاروش و مواد -2

 دافنیامگنا گهدارين و کشت -2-1

 تهیه اصفهان ماهی پرورش و تکثیر مرکز از نیاز مورد دافنیاي
 در یکسان ژنتیکی همانندي با دافنیاهایی تهیه منظور به گردید.
 شده تهیه کشت محیط در تنهایی به دافنیاها از یکی اول مرحله
 شدند تغذیه و نگهداري آمده دنیا به نوزادهاي سپس .شد داده کشت

 گرفتند. رقرا استفاده مورد انبوه تولید جهت و رسیده بلوغ مرحله به تا
 کتاب در شده ذکر هايروش اساس بر نیاز مورد کشت محیط
 شماره استاندارد فاضلاب، و آب هايآزمایش استاندارد هايروش
 آماده R-821-EPA-02-012 شماره نشریه همچنین و 8711
 عناصر و مواد استاندارد، کشت محیط سازيآماده براي گردید.
 کشت محیط تهیه منظور به شد. افزوده مقطر آب به لازم غذایی

 یک و باغچه خاك گرم 25 خشک، گوسفندي کود گرم 5 طبیعی،
 نگهداري روز دو از پس حاصل محلول گردید. مخلوط مقطر آب لیتر
 مترمیلی 15/0 منافذ با صافی کاغذ توسط آزمایشگاه، دماي در

 گرفت. قرار استفاده مورد دافنیا پرورش محیط عنوان به و شد صاف
 که لیتر 5 حجم به گشاد دهان ايشیشه ظرف از دافنیا تکثیر براي

 به دافنیا کشت محیط شد. استفاده بود، کشت محیط لیتر 3 حاوي
 با و گردید خارج آن از مرده دافنیاهاي و شد عوض هفتگی صورت

 براي شد. هوادهی ملایم صورت به و آکواریومی هواي پمپ
 یکسان اندازه با روزه) چهار تا (سه روزه چند دافنیاهاي از آزمایش
 یک اولیه کشت از بعد روز یک دافنیا تغذیه براي شد. استفاده

 اضافه میان در روز یک طور به ظرف آب به خشک مخمر گرممیلی
 داخل در دماسنج یک با دائمی طور به دما کنترل همچنین شد.

 دافنیا براي حرارت درجه ترین(مناسب گرفتمی انجام کشت محیط
 براي مرحله ترینمهم .]20[باشد)می سلسیوس درجه 25 امگن

 نوزادان اندازه که است نوزادي مرحله مگنا دافنیا با آزمونیزیست
 دیده غیرمسلح چشم با که رسدمی مترمیلی 1-8/0 به هاآن
 هايآزمایش در زیادي اهمیت زندگی دوره این در و شوندمی

 بالغ دافنیاي جاي به دافنیا نوزاد از استفاده علت دارد. آزمونیزیست
 و مثل تولید امکان بالغ دافنیاي از استفاده صورت در که است این

                                                 
1Lethal Concentration 50% 
2 Toxicity Unit acute 

 این که داشت، وجود بررسی مورد هاينمونه در دافنیا تعداد افزایش
 شد.می هاآن قطعیت عدم و هاآزمایش نتایج در تداخل سبب امر

 سمیت آزمایش و هانمونه سازيآماده-2-2

 حلولم بتداا ورودي، خام فاضلاب رد آترازین میتس تعیین براي
 با نمونه 9 پسس شد. تهیه یترل بر گرمیلیم 03 لظتغ اب مادر

 ،40 ،30 ،02 ،10 ،5 (شاهد)، 0 املش تفاوتم جمیح درصدهاي
 میتس تعیین براي .شد هآماد مادر محلول زا درصد 100 و 75 ،50

 -HIFASتلفیقی سیستم خروجی از هانمونه خروجی، پساب
 در ترازینآ ولیها لظتغ هک دندش رداشتب بکیجل زیستی فتوراکتور

 هب توجه با بود. یترل بر گرممیلی 01 و 1 قادیرم نآ روديو جریان
 حدواسط ترکیبات و حتمالیا حصولاتم لظتغ ودنب نامشخص

 اساس رب زیستی آزمون رايب لازم هايمونهن ساب،پ رد موجود
 درصد 001 تا 0( ورودي هايمونهن مشابه سطح 9 در یحجم درصد

 انجام خنثی pH شرایط در هازمونآ تمامی دند.ش تهیه حجمی)
 گرفتند.

 آماري نالیزآ و آزمونی زیست نامه شیوه – 2-3

 دافنیا اینکه مورد در موجود هاگزارش و دافنیا حساسیت به توجه با
 در است مختلف آلی ترکیبات به آبزي مهرهبی ترینحساس مگنا
  )TUa( 2حاد سمیت واحد و 1)%50 کشنده (غلظت50LC پژوه این

    :گردید محاسبه 1 رابطه طریق از  TUa میزان شد. تعیین

)1(                     TUa =  100 / LC50 (v/v)                  
 50LC 3پروبیت آماري آنالیز به توجه با آن پایین و بالا حدود و 

 پروبیت افزارنرم از آترازین سمیت میزان تعیین براي شدند. مشخص
 گردید. استفاده 2 نسخه

 طی که نوزادانی زمایش،آ هايحلولم هیهت زا سپ ررسیب ینا در
 مادري یسهک از سلسیوس درجه 52 مايد در و ذشتهگ اعتس 24
 دافنیا نوزاد عدد 01 (حداقل تعداد کی به رفظ ره رد دند،ش آزاد
 شاهداتم و شدند تلقیح اند)دهش شستشو سازيرقیق بآ در که

 متريمیلی 10 ايشیشه پیپت کی از گرفت.یم نجاما نظمم بطور
 شد. استفاده هادافنی نتقالا و آوريجمع جهت

3 Probit Analysis 
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 یک ساعته 48 مواجهه دافنیا از استفاده با حاد سمیت تعیین جهت
 اثر بررسی جهت مطالعه این در اما ،است قبول قابل زمان مدت
 گرفت. قرار ارزیابی مورد هساعت 96 و 72 ،48 ،24 مواجهه زمان،

 غیر هايادافنی نظر، مورد هايغلظت با هاادافنی تماس از بعد
 است گفتنی شدند. شمارش مرده ايدافنی عنوان به متحرك

 از پس حتی که شدندمی گرفته نظر در حرکت بدون موجوداتی
 نداشتند. تحرکی هیچ نیز پیپت وسیله به تحریک

 یتسم کاهش بازده محاسبه -2-4

 )R(سمیت حذف بازده و حاد سمیت واحد ها، آزمایش پایان در
 سمیت کاهش بازده شد. تعیین سیستم عملکرد مختلف شرایط براي

 د:گردی محاسبه 2 رابطه از

)2(             R =  �(TUai − TUae)
TUai

� ×  100  

 واحد TUa𝑖𝑖 درصد، حسب بر سمیت کاهش بازده R آن در که
 حاد سمیت واحد TUa𝑒𝑒 و (ورودي) خام فاضلاب در حاد سمیت

 است. خروجی پساب در

 بحث و نتایج -3

 ها یافته -3-1

 مصنوعی فاضلاب هاينمونه سمیت آزمون از آمده بدست نتایج
 روي بر آترازین مختلف هايغلظت داراي شده تصفیه و خام

 سمیت آزمون اطلاعات و است شده آورده 1 شکل در مگنا دافنیا
 جداول در 10 و 1 غلظت دو در فاضلاب براي شده تصفیه پساب

 براي سمیت حذف بازده نیز 3 جدول و است شده آورده 2 و 1
 بر گرممیلی 10 ورودي براي است. شده داده نشان مختلف شرایط

 بیش گذشت از پس و درصد) 100 و 75( بالا هايرقت در تنها لیتر،
 نشان وضوعم این گردید. مشاهده دافنیا مرگ تماس، ساعت 48 از

 خروجی پساب در اولیه سمی ترکیبات عمده بخش که دهدمی
 اند.شده غیرفعال یا حذف

 الگوي نیز لیتر بر گرممیلی 1 ورودي غلظت با هایینمونه در
 در و بالا هايرقت در تنها ومیرمرگ و شد مشاهده مشابهی

 هايغلظت در مرگ مشاهده عدم یافت. بروز ترطولانی هايزمان
 تلفیقی سیستم که است این از حاکی ترکوتاه هايزمان و ترینپای

 زیادي حد تا را احتمالی جانبی محصولات و آترازین است توانسته
 کند. اثربی

 پساب و خام فاضلاب براي TUa و 50LC محاسبه از حاصل نتایج
 و 1( آترازین ورودي سطح دو هر در است. شده آورده 3 جدول در
 افزایش داريمعنی طور به پساب 50LC مقدار لیتر)، بر گرممیلی 10

 سیستم از عبور از پس سمیت کاهش دهندهنشان که است یافته
 به پساب به نسبت خام فاضلاب براي TUa مقادیر است. تصفیه
 تماس هايزمان در اختلاف این و بود بالاتر چشمگیري شکل

 
 .نیآتراز با افتهی تماس يایدافن در مرگ احتمال .1 شکل

 غلظت داراي فاضلاب براي شده تصفیه پساب سمیت آزمون اطلاعات .1 جدول
 .لیتر بر گرم میلی 10

 درصد
 حجمی

 هر در زنده دافنیاي تعداد
 رقت

 96 72 48 24 غلظت

 0 0 0 0 0 10 (شاهد) 0

5 10 5/0 0 0 0 0 

10 10 1 0 0 0 1 

20 10 2 0 0 1 2 

30 10 3 0 0 1 2 

40 10 4 0 0 2 3 

50 10 5 0 0 2 3 

75 10 5/7 1 1 2 2 

100 10 10 1 2 3 3 



   

 5  زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

 غلظت داراي فاضلاب رايب شده هتصفی سابپ میتس زمونآ اطلاعات .2 جدول
 .لیتر بر گرم میلی 10

 درصد
 حجمی

 هر در زنده دافنیاي تعداد
 96 72 48 24 غلظت رقت

 0 0 0 0 0 10 (شاهد) 0

5 10 5/0 0 0 0 0 

10 10 1/0 0 0 0 0 

20 10 2/0 0 0 0 0 

30 10 3/0 0 0 0 0 

40 10 4/0 0 0 0 0 

50 10 5/0 0 0 0 1 

75 10 75/0 0 0 1 1 

100 10 1 0 0 1 1 

 

 نشان مشاهده این است. تربرجسته ساعت) 48 و 24( مدتکوتاه
 طور به تقریباً  تصفیه از پس اولیه ساعات در حاد سمیت که دهدمی

 است. شده حذف کامل

 آترازین ورودي غلظت دو هر براي شدهمحاسبه سمیت کاهش بازده
 که دهندمی نشان نتایج این است. شده داده نشان 3 جدول در

 است بوده قادر جلبکی زیستی فتوراکتور-HIFAS تلفیقی سیستم
 حذف ساعت 48 و 24 يهازمان در را حاد سمیت درصد 99 از بیش
 سمیت حذف بازده ساعت)، 96 و 72( مواجهه زمان افزایش با کند.

 این گرفت. قرار درصد 38 تا 32 محدوده در و یافت نسبی کاهش
 حدواسط محصولات از کمی مقادیر حضور احتمال دهندهنشان الگو

 شوند.می فعال طولانی تماس با که است ترمزمن تاثیرات با

 زداییسمیت به دستیابی دهندهنشان سیستم عملکرد کلی، طور به
 که است، آلاینده ماده شیمیایی یا فیزیکی حذف صرفاً  نه و واقعی

 را شیمیایی هايتحلیل کنار در آزمونیزیست از استفاده اهمیت
 کند.می برجسته

 بحث -2-3

 عملکرد از روشن اندازيچشم پژوهش، این در آمدهدست به نتایج

 
 .ورودي آترازین مختلف هايغلظت داراي شده تصفیه فاضلاب براي سمیت حذف بازده . 3 جدول

 ورودي آترازین غلظت سمیت کاهش بازده خروجی TUa ورودي TUa پساب 50LC فاضلاب 50LC زمان

24 42/11 >1000000 75/8 <0001/0 999/99 

 لیتر بر گرممیلی 1
48 13/11 >1000000 97/8 <0001/0 999/99 

72 86/9 91/15 14/10 28/6 07/38 

96 69/9 29/14 31/10 99/6 20/32 

24 21/114 >1000000 87/0 <0001/0 999/99 

 لیتر بر مرگمیلی 10
48 31/111 >1000000 89/0 <0001/0 999/99 

72 37/98 12/159 01/1 62/0 17/38 

96 90/96 93/142 03/1 69/0 20/32 
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 هايپساب سمیت حذف در پیشرفته زیستی تصفیه هايسیستم
 خلأهاي به مستقیم طور به و دهدمی ارائه آترازین به آلوده

 نقش و سمیت پایداري زمینه در اخیر مطالعات در شدهمطرح
 حاضر تحلیل .]16 ,9 ,7[کندمی اشاره واسط حد جانبی محصولات

 –لفیقیت سیستم توجه قابل و جمعی کارایی اصلی، محور سه بر
HIFAS زمان تاثیر حاد، سمیت حذف در جلبکی زیستی فتوراکتور 

 اساسی پیامدهاي و مدت طولانی هاي مواجهه در سمیت میزان بر
 تردقیق رویکردهاي تدوین و ریسک ارزیابی بازنگري در نتایج این

 است. متمرکز ،محیطیزیست پایش

ی -2-3-1 ی را م کا ست وراکتور-HIFAS تلفیقی سی  فت
ی ست  جلبکی زی

 -HIFASتلفیقی سیستم که دهدمی نشان وضوح به 3 جدول نتایج
 ساعته) 48 و 24حاد( سمیت حذف در جلبکی زیستی فتوراکتور
 به توجه با یافته این دارد. )%9/99اي(العادهفوق کارایی آترازین،
 تأیید را نوین زیستی هايسیستم اثربخشی که قبلی مطالعات

 (بستر HIFAS مانند هیبریدي هايسیستم است. همسو کنند،می
 تودهزیست ایجاد با باکتري،-جلبک همزیست هايسیستم و ثابت)

 ترکیبی(جذب، متابولیکی مسیرهاي از گیريبهره و متنوع و متراکم
 هايآلاینده ساختار شکستن به قادر فتوتخریب)، و زیستی تخریب

 مقادیر به TUa کاهش .]22 ,21 ,18[هستند آترازین مانند مقاوم
 مادر ترکیب که دهدمی نشان ساعت 48 در )1 از ناچیز(کمتر

 حاد سمیت مسئول که آن یهاول جانبی محصولات و (آترازین)
 .اندشده حذف پساب از مؤثري طور به هستند،

 رفتار در را مهمی زمانی الگوي 3 و 2 جداول در شدهارائه هايداده
 مدتکوتاه هايمواجهه در کنند.می آشکار شدهتصفیه پساب سمیت

 چشمگیر کاهش و ₅₀LC توجهقابل افزایش ساعته، 48 و 24
 تلفیقی سیستم که دهدمی نشان )TUa(حاد سمیت واحدهاي
HIFAS بخش است توانسته جلبکی زیستی فتوراکتور با همراه 

 کاهش این کند. غیرفعال یا حذف را اولیه سمی ترکیبات عمده
 پساب، با دافنیا تماس از پس ابتدایی ساعات در سمیت سریع

 حدواسط محصولات حذف و آترازین مؤثر تجزیه دهندهبازتاب
 در شدهمشاهده روند حال، این با .است پذیرواکنش بسیار

 ارائه ترپیچیده و متفاوت تصویري ساعته، 96 و 72 هايمواجهه
 نسبی افزایش با همراه ساعت، 48 به نسبت ₅₀LC کاهش دهد.می

TUa، پایدارتر ترکیبات برخی زمان، گذشت با که است این بیانگر 
 ندارند، حاد تأثیر اولیه مراحل در که آترازین تبدیل محصولات یا

 این کنند. ایجاد آورزیان اثرات مدتطولانی تماس در توانندمی
 دهدمی نشان که است شده گزارش نیز جدید مطالعات در پدیده
 کلردار، مشتقات جمله از نآترازی تبدیل محصولات برخی

 رغمعلی فتوترانسفورمد هايمتابولیت برخی و دهیدروکلراترازین
 ایجاد تأخیري یا مزمن سمیت قادرند اولیه، حاد سمیت کاهش

 .]23[دکنن

 در بالاتر هايرقت در دافنیا ومیرمرگ افزایش مشاهده نین،همچ
 این دیررس اثرات که دهدمی نشان ساعت 96 و 72 هايزمان

 باشد. زمان به وابسته یا تجمعی است ممکن حدواسط محصولات
 اندکرده تأیید نیز باکتري-جلبکی راکتورهاي روي بر اخیر مطالعات

 تشکیل به تواندمی زیستی هايسیستم در مقاوم ترکیبات تجزیه که
 متفاوتی شناسی سم بوم رفتار که شود منجر ايثانویه ترکیبات

 هايآزمون در تنها هاآن واقعی اثر و دارند مادر ترکیب به نسبت
 .]24 ,19[شودمی آشکار مدتطولانی

 سیستم اگرچه که دهدمی نشان 3 و 2 جداول تحلیل کلی، طوربه
 عمل موفق بسیار آترازین حاد سمیت کاهش در مطالعه مورد تلفیقی

 مدتکوتاه هايآزمون اساس بر پساب کیفیت ارزیابی کند،می
 توانندمی پایدارتر تبدیل محصولات زیرا باشد. کنندهگمراه تواندمی
 حیطیمزیست اثرات بروز موجب ترطولانی زمانی هايبازه در

 همچنین و چندنسلی مزمن، هايآزمون از استفاده بنابراین، شوند.
 ریسک ترجامع ارزیابی براي شدهتبدیل ترکیبات دقیق شناسایی

 .است ضروري شناسی بوم

ر -2-3-2 ثی ا ن ت ر زما ن ب زا ت می جهه در سمی  هاي موا
ی ت طولان د  م

 در میتس توجه قابل بازگشت پژوهش، این یافته ترینمهم
 برخی ماهیت که ايپدیده ت،اس ساعت 96 و 72 هايزمان

 استاندارد که حالی در سازد.می آشکار را آترازین جانبی محصولات
 زمان افزایش کند،می ارزیابی ایمن را پساب ساعته 48 آزمون

 38 تا 32 محدوده به زداییسمیت بازده شدید افت به منجر مواجهه
 بالقوه و پایدارتر صولاتمح حضور دهندهنشان که شد درصد
 ساعات در که است آن بیانگر شده مشاهده نتایج است. ترسمی
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 یافته کاهش آن سمیت و شده یهتجز آترازین اصلی ساختار اولیه،
 هاي زمان در که جانبی محصولات بعدي، مراحل در اما ؛است

 .داشتند سو اثر دافنیا بر زمان گذر با نداشتند، حاد کشنده اثر ابتدایی
 ساعت 96 تا 72 طی خالص پساب نمونه در ومیرمرگ افزایش
 است. مواد این تدریجی سازيفعال یا تجمع بیانگر

 کنندمی گزارش که است همسو هاییپژوهش با یافته این
 به نسبت توانندمی تصفیه فرایندهاي برخی جانبی محصولات

 در اختلال مانند مزمن اتاثر یا ]11 ,10[باشند ترسمی اولیه ترکیب
 حیاتی نقش حاضر نتایج بنابراین، .]25[کنند ایجاد تولیدمثل و رشد
 کند.می برجسته را واقعی سمیت آشکارسازي در مواجهه زمان

دهاي -2-3-3 سی پیام سا ن ا ی ج ا ازنگري در نتای  ب
ی اب رزی سک ا ن و ری دوی ردقیق رویکردهاي ت ش ت  پای
ت س حیطیزی   م

 سمیت ارزیابی متداول هايروش براي اساسی چالشی نتایج این
 اگر کند.می ایجاد 50LC ساعته 48 استاندارد آزمون ویژه به پساب

 انجام تهساع 48 استاندارد دستورالعمل اساس بر فقط پایش این
 کار  %9/99 بازده با سیستم که آمد می بدست نتیجه این شد،می
 ایمن کاملاً  زیست محیط در رهاسازي براي آن پساب و کندمی

 واقعیت در پساب این که دهدمی نشان ساعته 96 نتایج اما است.
 را پذیرنده اکوسیستم در مزمن اثرات ایجاد پتانسیل و است سمی
 تأکید آن بر اخیر مطالعات که است شکافی مانه دقیقاً  این دارد.
 هايتست در که را تأخیري و تجمعی اثرات حاد، هايتست که دارند
 .]17-14[گیرندمی نادیده شوند،می آشکار چندنسلی و مزمن

 هايسیستم براي که کندمی ثابت تجربی صورت به حاضر مطالعه
 سمیت ارزیابی کنند،می تولید جانبی محصولات که پیشرفته تصفیه

 باشد. خطرناك تواندمی بلکه نیست، کافی تنها نه ساعته 48 حاد

 گیري نتیجه -4
 – HIFAS تلفیقی تصفیه سیستم که داد نشان مطالعه این نتایج

 سمیت تصفیه، اولیه مراحل در است قادر جلبکی زیستی فتوراکتور
 24 هايدوره در و دهد کاهش توجهی قابل طوربه را آترازین حاد

 بررسی حال، این با کند. ارائه مطلوبی عملکرد ساعته 48 تا
 سمیت، اولیه کاهش وجود با که داد نشان ترطولانی هايمواجهه

 همراه سمیت نسبی شتبازگ یا پایداري با همواره فرآیند کلی روند

 مطرح را جانبی محصولات تشکیل احتمال موضوع این است.
 تشخیص قابل مدتکوتاه هايآزمون در توانندمی که کندمی

 توجهی قابل زیستی اثرات بلندتر زمانی هايدوره در اما نباشند،
 ارزیابی که است آن بیانگر روشنیبه نتایج بنابراین، کنند. ایجاد

 هايآزمون یا شیمیایی هايشاخص براساس تنها هتصفی کارایی
 ارائه یستمس خروجی ایمنی از کاملی تصویر تواندنمی مدتکوتاه
 دقیق شناسایی مزمن، هايآزمون انجام اساس، این بر .دهد

 بررسی و پیشرفته تحلیلی هايروش از استفاده با جانبی ترکیبات
 ضروري تصفیه تمسیس ارزیابی تکمیل براي سمیت زمانی تغییرات

 آترازین تبدیل مسیرهاي شدن روشن به تواندمی اقدامات این است.
 و کند کمک سمیت پایداري در جانبی محصولات احتمالی نقش و

 تصفیه تکمیلی مراحل سازيبهینه براي را زمینه حال، عین در
 .سازد فراهم

 در توجهی قابل پتانسیل مطالعه مورد سیستم اگرچه مجموع، در
 به دستیابی که دهدمی نشان نتایج دارد، آترازین حاد سمیت حذف

 هايارزیابی و ايچندمرحله رویکردي نیازمند کامل زداییسمیت
 گوییپاسخ ضمن تواندمی ملاحظات این به توجه است. محورزمان

 نوین هاي سیستم ارتقاي و توسعه مسیر شده،مطرح هايچالش به
 .سازد هموار پایدار و لیعم هايکاربري براي را تصفیه

 اخلاقی ملاحظات

 کد با پزشکی پژوهشهاي در اخلاق کمیته تایید با مطالعه این
 گرنت شماره با و .1394.102.1IR.SSU.SPH.REC  اخلاق:
 گردید. انجام 6470
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Abstract: The removal of persistent pesticides such as atrazine from wastewater remains a major challenge in 
environmental health engineering. Innovative hybrid systems like the Hybrid Integrated Fixed-bed Algal System 
(HIFAS), combining biofilm-based reactors with algal photobioreactors, offer promising solutions. This study 
evaluated the performance of the HIFAS–algal photobioreactor in atrazine removal and, more importantly, in 
assessing real detoxification efficiency using the sensitive bioassay organism Daphnia magna. Synthetic 
wastewater containing atrazine at 1 and 10 mg/L was treated in a pilot-scale integrated HIFAS–algal 
photobioreactor. Acute toxicity tests were conducted with D. magna neonates (<24 h old) following OECD 
guidelines at exposure times of 24, 48, 72, and 96 hours. LC₅₀ values were determined using Probit analysis, and 
acute toxicity units(TUa) and reduction efficiency(R) were calculated. Results indicated that atrazine alone 
exhibited considerable toxicity, with LC₅₀ values of 11.13 and 111.31 mg/L after 48 hours for 1 and 10 mg/L, 
respectively. The integrated system showed excellent performance in short-term exposures(24–48 h), achieving 
99.99% toxicity reduction (TUa < 0.0001). However, during prolonged exposures (72–96 h), residual toxicity 
appeared, and detoxification efficiency declined to about 32–38%. Overall, the HIFAS–algal photobioreactor 
effectively removed acute toxicity caused by atrazine, but reduced efficiency at longer exposure durations suggests 
the formation of stable by-products with potential chronic toxicity. These findings emphasize the need for chronic 
bioassays to ensure comprehensive assessment of treated effluent safety. 

https://doi.org/10.71508/crn.2025.140408211224358 
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 و عطري شمعدانی هايبرگ یدرواتانولیه صارهع از استفاده با نقره نانوذرات زسنت
  آن ییایباکتر ضد و یداناکسی ضد خواص ارزیابی

 اوجانی شهاب ،*پورشمسیان خلیل

 ایران. ،تنکابن ،اسلامی آزاد دانشگاه تنکابن، واحد ،شیمی گروه

kshams49@gmail.com, K.pourshamsian@iau.ac.ir  

  مقدمه -1

 توجه قابل یجهان ینگران کی همچنان ییایباکتر يهاعفونت
 به مقاوم يهاسمیکروارگانیم شیافزا ،نیز طرفی از .هستند

 دهیچیپ را مؤثر يهادرمان توسعه يبرا هاتلاش ک،یوتیبیآنت
 ظهور .]1[است ساخته يضرور را دیجد يهاراهکار به ازین و کرده

 نیگزیجا يهادرمان به يفور ازین دارو، به مقاوم يهايباکتر
 برجسته را یکروبیم يهايماریب با مبارزه يبرا نوآورانه مواد مانند

 وسیله به اغلب مزمن يهايماریب ،این بر علاوه .]2[کندیم
 مانند ،شوندیم جادیا ژنیاکس فعال يهاگونه از آزاد يهاکالیراد

 با هادانیاکس دض .دیسوپراکس و دروژنیه دیپراکس يهاونی
 از مضر، يهاکالیراد نیا به دروژنیه ای الکترون ياهدا

 و یدارورسان يهاستمیس سرطان، ،یکروبیم ضد قاتیتحق جمله از مختلف، هاينهیزم در یتوجه قابل کاربرد نانوذرات :چکیده
 از يعطر یشمعدان هستند. ينانوفناور حوزه در پرکاربرد نانوذرات جمله از نقره، نانوذرات موارد، نیا انیم در دارند. یپزشکستیز

 از هدف نیبنابرا است. مشهور ییارود و ینتیز دهنده،طعم اهیگ کی عنوان به خود یسنت استفاده لیدل به ها شمعدانی  خانواده
 ضد و یداناکسی ضد خواص یبررس و عطري شمعدانی برگ یدرواتانولیه عصاره از استفاده با نقره نانوذرات سنتز حاضر پژوهش

 ویووکریما روش با عطري شمعدانی يهابرگ یدرواتانولیه عصاره از استفاده با نقره نانوذرات ،راستا این در است. آن ییایباکتر
 یالکترون کروسکوپیم و هیفور لیتبد قرمز مادون یسنجفیط ،کسیا اشعه پراش فرابنفش، -یمرئ یسنجفیط از شدند. سنتز
 لوکوکوسیاستاف روي بر شده سنتز نقره نانوذرات ییایباکتر ضد تیفعال سپس، شد. استفاده ها داده لیتحل و هیتجز يبرا يعبور

 شد. دهیسنج 0DPPH آزاد يهاکالیراد مهار هسنج روش با یدانیاکس ضد تیفعال ز،ین ادامه در شد. انجام کلیایشیاشر و اورئوس
 داد. نشان نانومتر 445 موج طول در شده سنتز نقره نانوذرات يبرا را یسطح پلاسمون رزونانس ،فرابنفش -یمرئ یسنجفیط
 پراش يالگو همچنین اند.شده دارعامل ،یستیز يهامولکول با نقره نانوذرات که داد نشان فوریه تبدیل قرمز مادون یسنجفیط

 میکروسکوپ تصاویر کرد. تایید را پر مرکز مکعبی بلوري ساختار )311( و )220( )،200( )،111( براگ يهاکیپ ایکس اشعه
فعالیت ضد باکتریایی  ،شده تهیه نقره نانوذرات ند.داد نشان نانومتر 100 تا 40 را نقره نانوذرات اندازه و يکرو ساختار عبوري

 برابر با آن به ترتیب 50ICآزاد و مقدار  کالیدرصد مهار راد همچنین .بیوتیک جنتامایسین نشان دادندتري نسبت به آنتیقوي
  .کرد استفاده داروسازي و پزشکی هايحوزه در توانمی نانوذرات این از بنابراینگزارش گردید.  µg/mL  19/0و ٪ 86/74 1/0±

 .0DPPH ،ییایباکتر ضد تی، فعالکسیپراش اشعه ا نانوذرات نقره، ،شمعدانی عطري :کلیدي واژگان

https://doi.org/10.71508/crn.2025.140409131226924 
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            شیمی و نانوشیمی

 محافظت ویداتیاکس بیآس برابر در یستیز يهامولکولماکرو
 و سرطان ابت،ید مانند ییهايماریب از يریجلوگ به و کنندیم

 دانیاکس ضد بدن اگرچه .]3[ کنندیم کمک یعصب اختلالات
 يهادرمان هستند. يضرور اغلب یخارج منابع اما کند،یم دیتول

 يهاسال در کننده، یضدعفون يهاسامانه و نانوذرات بر یمبتن
 از يبرخوردار لیدل به مواد نیا اند.بوده دبخشیام اریبس ریاخ

 توانندیم فرد، به منحصر یستیز و ییایمیش ،یکیزیف اتیخصوص
 اارتق را مداوا و صیتشخ يهاتیقابل یتوجه قابل طور به

 ساخت و يدستکار (شاملفناورينانو شیدایپ همزمان، ].4دهند[
 و یعلم يهاپژوهش در را یانقلاب نانومتر) 100 تا 1 ابعاد در مواد
 بسیار مقیاس این در است. کرده جادیا زیستی يهاينوآور

 خود از استثنایی زیستی و شیمیایی فیزیکی، خواص مواد کوچک،
 متمایز خود حجمی هايمعادل از را هاآن که دهندمی نشان

 و یافته افزایش حجم به سطح نسبت دلیل به عمدتا که کند،می
 راه نانوذرات، متمایز هايویژگی این .]5[هاستآن کوانتومی اثرات

 مواد جمله از کاربردها، از وسیعی طیف در هاآن از استفاده براي را
 نانو، اسمقی در مغناطیسی مواد ها،اکسیدان ضد میکروبی، ضد

 حسگر اجزاي آب، تصفیه عوامل سطح، محافظ هايپوشش
 دارورسانی، هايسیستم سرطان، درمان هايروش زیستی،

 هايدستگاه عناصر و يگرکاتالیز مواد آرایشی، هايفرمولاسیون
 از مختلفی نوآورانه فلزات .]7 ،6[است کرده هموار الکترونیکی

 نانوذرات تولید براي دیومپالا و مس طلا، ،پلاتین نقره، جمله
 الکتریکی، شیمیایی، خواص دلیل به نقره فلز .]8[اندشده فادهاست

 سنتز در گسترده طور به خود فرد به منحصر ريگکاتالیز و نوري
Ag-( 1نقره نانوذرات سنتز .]9[است شده گرفته کار به نانوذرات

NPs( هب سطح نسبت مانند ها،آن استثنایی هايویژگی دلیل به 
 ويس از زیادي توجه ،زیستی برهمکنش توانایی و بالا حجم

 به ،NPs-Ag جهینت در .]10[است کرده جلب خود به را محققان
 يهاپوشش دیتول در جمله از شان،یکاربردها عیوس فیط لدلی

 محصولات ]،12[یدارورسان يهاستمیس ]،11[یکروبیضدم
 هداشتب حوزه ]،14[ییغذا عیصنا ]،13[یبهداشت و یشیآرا
 نانوذرات نیا دارند. ییبالا تیاهم ]،16[يکشاورز و ]15[طیمح

 و راجپوت توسط شده انجام مطالعات در که طور همان
 ]19همکاران[ و مالک و ]18همکاران[ و یهاناچ ]،17همکاران[

                                                 
1 Ag Nanoparticles 

 ضد رگیچشم اصخو بودن دارا واسطه به ،است شده داده نشان
 شکل به ،یالتهاب ضد و یسرطان ضد ،یدانیاکس ضد ،یکروبیم

 قرار استفاده مورد یپزشکستیز يکاربردها در ياگسترده
 یقاتیتحق حوزه کی به NPs-Ag سنتز جه،ینت در .رندیگیم

 را یمختلف يهاروش محققان است. شده لیتبد عیسر و جذاب
 و ییایمیش ،یکیزیف يکردهایرو جمله از ،NPs-Ag سنتز يبرا

 و یکیزیف روش دو هر حال، نیا اب ].20اند[داده توسعه ،زیستی
 یکیزیف يهاروش دارند. یتوجه قابل يهاتیمحدود ییایمیش

 زاتیتجه شامل دارند؛ ازین بالا يانرژ و فشار دما، به معمولا
 يهاروش مشابه ].21هستند[ برزمان اغلب و هستند؛ متیقگران

 بیمعا نانوذرات، سنتز يبرا ییایمیش يکردهایرو ،یکیزیف
 يهانهیهز ،یطیمحستیز يهابیآس ت،یسم جمله از يمتعدد

 در ].22[دهندیم ارائه را مضر یجانب محصولات دیتول و بالا
 نیا .دهندیم ارائه يدارتریپا کردیرو سبز سنتز هايروش مقابل،
 با يسازگار کم، تیسم بودن، صرفهبهمقرون ،یسادگ با هاروش

 به رمض مواد انتشار کاهش و يانرژ به ازین حداقل ست،یز طیمح
 به یعلم علاقه جه،ینت در ]،23[شوندیم مشخص ستیز طیمح

 از خام يهاعصاره از استفاده با NPs-Ag سبز سنتز سمت
 ]،25ها[دانه ]،24ها[برگ مانند اهیگ مختلف يهاقسمت

 نیهمچن و ]28[هاجلبک ،]27[هاوهیم ،]26ها[گل
 يحاو هاعصاره نیا ست.ا افتهی رییتغ ]29[هاسمیکروارگانیم

 نقش که ]30[هستند ثانویه) هاي(متابولیت فیتوشیمیایی ترکیبات
-شیاکسا يهاواکنش طول در يفلز يهاونی کاهش در یمهم

 لیتسه  0Ag به Ag+لیتبد با را NPs-Ag دیتول و دارند کاهش
 عوامل عنوان به هاعصاره نیا ن،یا بر علاوه .کنندیم

 روش به شده سنتز NPs-Ag يبرا کنندهتیتثب و دهندهپوشش
 با NPs-Ag سبز سنتز ر،یاخ يهاسال در ].31[کنندیم عمل سبز
 سهولت مانند ییایمزا لیدل به ،یاهیگ يهاعصاره از يریگبهره
 توجه آسان، یدسترس و بودن صرفهبهمقرون بودن، یرسمیغ اجرا،

 ].32[است کرده جلب خود به را محققان و پژوهشگران از ياریبس
 بر اهیگ بر یمبتن يکردهایرو سبز، سنتز يهاروش انیم در

 يادهیچیپ يندهایفرآ شامل که یجلبک و یکروبیم يهاروش
 یآلودگ مستعد و دارند ازین متیقگران کشت طیمح به که هستند
 نانو يفناور محققان جه،ینت در ].33[شوندیم داده حیترج هستند،

 محصولات و اهانیگ به NPs-Ag نتزس يبرا ياندهیفزا طور به
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            شیمی و نانوشیمی

 از 1عطري شمعدانی گیاه ،میان این در .آورندیم يرو هاآن یجانب
 گیاه یک عنوان به خود سنتی استفاده دلیل به 2شمعدانی خانواده

 شمعدانی يهابرگ ].34است[ مشهور دارویی و زینتی دهنده،طعم
 بخشامیالت عامل کی عنوان به اتنوفارماکولوژیکی نظر از عطري

 دهنده نیتسک و یمنیا ستمیس محرك ابت،ید ضد قابض، زخم،
 بر زیادي تحقیقات اخیر هايسال در ].35اند[شده استفاده درد

 به که شده انجام عطري شمعدانی جنس مختلف يهاگونه روي
 2017 سال در همکاران و محمدلو شود.می اشاره هاآن از برخی

 و دروترمالیه روش از استفاده با داشتند، که یپژوهش یط در
 نانوذرات توانستند یشمعدان اهیگ برگ یآب عصاره از يریگبهره
 کنند. سنتز يکرو شکل به و نانومتر 29 متوسط اندازه با را نقره

 قارچ يرو بر یتوجه قابل یقارچ ضد اثرات راتنانوذ نیا
 نهمکارا و گتشی ].63دادند[ نشان آلبیکنس کاندیدا يزايماریب

 شهیر یاتانول ارهعص از استفاده با یپژوهش یط در 2019 سال در
 است، یشمعدان از خاصی نوع که .sidoides P ییدارو اهیگ

 نانومتر 90 تا 11 محدوده در يااندازه با را نقره نانوذرات توانستند
 يرو بر نانوذرات نیا کنند. سنتز یضیب و يکرو شکل به و
 باسیلوس و هیپنومون استرپتوکوکوس مانند مثبت گرم يهاياکترب

 ،یکلایشیاشر (مانند یمنف گرم يهايباکتر و سرئوس
 ضد اثرات )سیکاتارال موراکسلا و آئروژینوزا سودوموناس

 عملکرد موارد یتمام در که دادند نشان یتوجه قابل ییایباکتر
 در همکاران و ترمنا ].37بود[ اهیگ خالص عصاره از تريقو هاآن

 سبز روش از استفاده با داشتند، که ايمطالعه یط در 2420 سال
.P  اهیگ شهیر عصاره از يریگبهره با و ریزموج کمک به

sidoides 1/17 متوسط اندازه با را نقره نانوذرات شدند موفق 
 يرو بر نانوذرات نیا کنند. سنتز يکرو بایتقر شکل به و نانومتر
 و اورئوس کوسلوکویاستاف مانند مثبت گرم يهايباکتر
 آئروژینوزا سودوموناس ،یکلایشیاشر مانند یمنف گرم يهايباکتر

 قابل ییایباکتر ضد اثرات هیپنومون لایکلبس دارو به مقاوم گونه و
 عمل اهیگ خالص عصاره از تريقو اریبس که داشتند یتوجه
 شده سنتز نانوذرات که داد نشان پژوهش نیا نیهمچن .کردند

 لیپتانس که هستند مناسب يسازگارستیز و الاب يداریپا يدارا
 مقاوم يهايباکتر با مقابله و یدرمان يکاربردها يبرا را ییبالا
 سال در همکاران و هماوتی ].83[کندیم فراهم کیوتیبیآنت به

                                                 
1 Pelargonium graveolens L’Hèr 
2 Geraniaceae 

.P  اهیگ برگ و ساقه شه،یر يهاعصاره از استفاده با 2024
radens نقره نانوذرات ندتوانست است، شمعدانی از خاصی نوع که 

 بلوري شکل به و نانومتر 60 تا 40 محدوده در يا اندازه با را
 يرو بر ياالعادهقفو یسرطان ضد اثرات نانوذرات نیا کنند. سنتز
 نشان هیر و رحم دهانه )،7MCF(نهیس سرطان یسلول يهارده

 شاخص با برگ عصاره از حاصل نانوذرات که يطور به دادند؛
50IC نیشتریب ،لیترمیلی بر میکروگرم 71/49±75/1 معادل 

 مطالعه نیا نیهمچن داشت. یسرطان يهاسلول مهار در را ییکارا
 يهاسلول يرو بر شده سنتز نانوذرات که کرد دییتا

 يبرا ییبالا لیپتانس و داشته یکم تیسم )HEK-293(معمولی
 یبررس با ].93دارند[ سرطان ضد نینو يهادرمان در استفاده

 جنس مختلف يهاگونه که شودیم مشخص ،مذکور مطالعات
 لیپتانس ،یغن ییایمیتوشیف باتیترک بودن دارا لیدل به شمعدانی

 و یشناسختیر يهایژگیو با نانوذرات سبز سنتز در ییبالا
 بر عمدتا نیشیپ يهاپژوهش که یحال در دارند. متنوع یستیز

.P رینظ ییهانهگو برگ و شهیر یاتانول ای یآب يهاعصاره
sidoides و radens P. ضد و یقارچ ضد خواص یبررس جهت 

 ریسا لیپتانس ترقیدق یبررس لزوم اند،داشته تمرکز یسرطان
 يحداکثر استخراج يبرا نهیبه يهاحلال از استفاده و هاگونه

 ،بنابراین .شودیم احساس همچنان کنندهتیتثب و کاهنده عوامل
 منظور به و یاهیگ جنس نیا شده اثبات يهايتوانمند به توجه با

 سازگار سنتز انجام هدف با پژوهش نیا گذشته، مطالعات لیتکم
 یدرواتانولیه عصاره از استفاده با نقره نانوذرات ستیز طیمح با

 پوشش کاهنده، عوامل عنوان به .graveolens P گیاه هايبرگ
 و یدانیاکس ضد يهاتیفعال یابیارز و کننده تیتثب ای و دهنده

 انجام منتخب، ییایباکتر يهاهیسو برابر در هاآن یکروبیم ضد
 شد.

 هاروش و مواد -2

  تجربی بخش -2-1

 رکتاز ش پژوهش این در نیاز مورد هايمواد آزمایشگاهی و حلال
 سیگماآلدریچ آلمان خریداري شدند.
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در  هاي مورد استفادهمیکروارگانیسمهاي نمونه -2-2
 پژوهش

از  این پژوهش که هاي مورد استفاده درخصات میکروارگانیسممش
ل در جدو ندهاي میکروبی صنعتی ایران تهیه شدمرکز کلکسیون

 .آمده است 1

 .پژوهش این در استفاده مورد ییایباکتر يهاسوش فهرست .1 جدول
 سوشکد  بنديطبقه هامیکروارگانیسم ردیف

 ATCC 29737 گرم مثبت استافیلوکوکوس اورئوس 1

 ATCC 25922 منفیگرم  یکلایشیاشر 2

 برداشت نمونه گیاهی   منطقهمشخصات  -2-3

شهرستان کاشان  مناطقاز  شهسوران وقف امامزادگان چشمه
 نیکاشان ب - مهیجاده ماین منطقه در در استان اصفهان است. 

 مورد منطقهمشخصات ن قرار دارد. جاده معدن و جاده شهسوارا
 .است آورده شده 2ول پژوهش در جد

 

 .یهایگ نمونه برداشت منطقه ییایجغراف مشخصات .2 جدول
 ارتفاع از سطح دریا مختصات جغرافیایی

N° 33 43′ 31.36” E° 51 31′ 39.62” 2180 

 مورد پژوهش اهانیماده خام گ هیته -2-4

و توسط  آوريمنطقه مذکور جمعاز  P. graveolens اهیگ
رائه ا 1 در شکلگیاه  ریتصو. شد ییاشناس شناساهیمتخصص گ

ارت تحت نظ اه،یگ ینام علم نییو تع ییپس از شناسا .شده است
ل با انتقا جناب آقاي دکتر خلیل پورشمسیان یقاتیگروه تحق

 ،واحد تنکابن -آزاد اسلامی شده به دانشگاه  آوريجمع يهانمونه

 
 ).Hèr’L raveolensg Pelargonium.( عطري شمعدانی گیاه .1 شکل

 خشک و اقدام آن ها)یی (برگدارو يهانسبت به جدا کردن اندام
پس س. دیبه انجام رس طیمح يو دما هیسا طشرای در هاآن کردن
 Moulinex(یبرق ابیآس دستگاه لهیخشک شده به وس ياهبرگ
 با حلال يشتری) پودر شد تا سطح تماس بAR1066Q مدل

 مربوطه داشته باشد.  

ز اعصاره هیدرواتانولی گیاه با استفاده تهیه  -5-2
 ریزموجروش 

لیتر میلی 200به همراه  گیاهگرم از پودر آسیاب شده  20 مقدار
گردید  داخل ارلن اضافه) 85 : اتانول15 آب مقطربانسبت  ( حلال

ظرف حاوي پودر  ،بدین منظور شد. دهانه آن پوشانده و سپس
 Samsung(ریزموجگاه در مدت زمان معین در دستگیاه و حلال، 

 قرار گرفت.دقیقه  15به مدت وات  100با توان ) GE280Sمدل 
کاغذ واتمن  کمکپس از صاف کردن عصاره بدست آمده به 

 Laborotaمدل Efficient(دستگاه روتاري  به وسیله، 1شماره 
 شیشده و تا پ نیتوز یاهیعصاره خشک گ گردید. تغلیظ )4001

یخچال در  گرادیدرجه سانت 4 يدما در ها،شیاز انجام آزما
)Samsung مدلRT790 Baew (شد نگهداري . 

 کمی) فیتوشیمیایی(روش رکیباتت ارزیابی -2-6

1 -6 ر -2- دا ش مق ه  سنج شفنول کل ب -رنگ رو
جی  نسن  سیوکالتیو - فولی

 یسنجاز روش رنگ ،یفنول باتیکل ترک يمحتوا نییبه منظور تع
از  یکار، محلول نیا ي. برادیداستفاده گر ویوکالتیس - نیفول

 25/0دار آماده شد. مق تریلیلیبر م گرمیلیم 10عصاره با غلظت 
 - نیمعرف فول تریلیلیم 5/2عصاره با  نیاز ا تریلیلیم
 تریلیلیم 2 قه،یدق 5از  سنرمال) مخلوط شد و پ 2/0(ویوکالتیس

 15. پس از گذشت دیکربنات به آن افزوده گرد میمحلول سد
تفاده از نانومتر با اس 765جذب نمونه در طول موج  زانیم قه،یدق

د ) در برابر شاه1601مدل  Rayleightدستگاه اسپکتروفتومتر(
ه ب دیاس کیاز گال ونیبراسیکال یرسم منحن يشد. برا يریگاندازه

معادل  گرمیلیبر حسب م جیعنوان استاندارد استفاده شد و نتا
 ].40[دیگزارش گرددر هر گرم عصاره  دیاس کیگال
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2 -6 ه  -2- د کل ب وئی ر فلاون دا ش مق ش رنگسنج -رو
د ی را م کل ومینیو جی آل  سن

با استفاده از روش  زیعصاره ن يدیفلاونوئ باتیکل ترک يمحتوا
از  تریلیلیم 5/0شد. ابتدا به  یابیارز دیکلر ومینیآلوم یسنجرنگ

متانول  تریلیلیم 5/1)، تریلیلیبر م گرمیلیم 10عصاره(با غلظت 
درصد اضافه شد. در  10 دیکلر ومینیآلوم تریلیلیم 1/0و سپس 

 تریلیلیم 8/2مولار و  1استات  میپتاس تریلیلیم 1/0مرحله بعد، 
اتاق  يدر دما قهیدق 30آب مقطر به مخلوط افزوده شد و به مدت 

نانومتر با  415. سپس جذب نمونه در طول موج دیگرد ينگهدار
) در مقابل شاهد 1601مدل  Rayleightمتر(دستگاه اسپکتروفتو

استاندارد  یکل با استفاده از منحن دیفلاونوئ ریقرائت شد. مقاد
در گرم  نیمعادل کوئرست گرمیلیمحاسبه و بر حسب م نیکوئرست

 .]41[عصاره گزارش شد

3 -6 ص  -2- خوا ن  عیی ش ضد ت ه رو ی ب دان سی اک
0DPPH 

ادیکالی رري ظرفیت مهار گیاکسیدانی از طریق اندازه ضدفعالیت 
0DPPH لیتر میلی 1بدین منظور، . گرفت مورد بررسی قرار

فه اضا نمونهلیتر از میلی 1 به 0DPPHمولار میلی 1/0محلول 
 شد. سپس دقیقه در محیط تاریک قرار داده 30شد و به مدت 
دل م Rayleight(دستگاه اسپکتروفتومتر به وسیلهجذب مخلوط 

. یدگرد متانول قرائت شاهدنانومتر با  517وج در طول م) 1601
 استفادهبه عنوان کنترل مثبت  دیاس کی، از آسکوربهمچنین

با  0DPPHاندازي رادیکال ر نهایت، مقدار به دام. د]42[شد
 شد.محاسبه  1معادله 

           )1 (         100× B) / ASA-BRSA = (A   

جذب میزان  ،SA، نفینوري کنترل م جذب میزان، BA که در آن
ر رادیکال درصد مها ،RSAو  مورد آزمایشهاي نوري نمونه

0DPPH  .می باشد 

 50IC شود؛یم انیب 50ICمعمولا با شاخص  یدانیاکس ضد تیفعال
درصد از  50 تواندیاز نمونه است که م یدهنده غلظتنشان

 .آزاد را مهار کند يهاکالیراد

4 -6 یهاي سویه  -2- ریای اکت شد ب ط ر ی شرا  و 

استاندارد عامل ایجاد  هايباکتريهاي سویه پژوهشدر این 
انتخاب گردید که  و ادراري هاي پوستیهاي زخمکننده عفونت

 یکباکتري گرم مثبت استافیلوکوکوس اورئوس،  یکشامل 
ها از سازمان است. این سویه یکلایشیاشرباکتري گرم منفی 

 یبررس يبراسپس هیه شد. هاي علمی و فناوري ایران تپژوهش
کشت آگار  طیابتدا در مح يباکتر يهاهیسو ،ییایخواص ضدباکتر

به  گرادیدرجه سانت 37 يدر دما کشت داده شده و بعد يمغذ
 .داده شدندانکوبه ساعت  24مدت 

5 -6 رر  -2- چاهک آگا در  ر  شا نت ا ش    و

 ياردهابه روش انتشار در چاهک آگار و مطابق با استاند شیآزما
CLSI ر آگا نتونیمولر ه طیمح يحاو يهاتیانجام گرفت. پل

 100شد.  جادیها ادر آن متریلیم 6با قطر  ییهاو چاهک هیته
ه بفارلند) مک می(با کدورت نییایباکتر ونیاز سوسپانس تریکرولیم

ها در کشت داده شد. نمونه طیحسطح م يرو کنواختیطور 
در  گرمیلیم 60 حل شده تا به غلظت دیسولفوکس لیمتيد
) از مکروگریم 600(معادل تریکرولیم 10برسند و سپس  تریلیلیم

ساعت در  24به مدت  هاتیشد. پل ختهیها رنمونه داخل چاهک
 يریگازهبا اند ییایضدباکتر تیدرجه انکوبه شدند و فعال 37 يدما

 سکید ش،یآزما نی. در ادیگرد نییقطر هاله عدم رشد تع
یل ) به عنوان کنترل مثبت و دي متکروگرمیم 10(نیسیجنتاما

 قطر ،در نهایت استفاده شدند. یسولفوکسید به عنوان کنترل منف
انحراف معیار گزارش  ±هاله عدم رشد بر حسب میانگین 

  .]43[گردید

 نقره نانوذراتفیتوسنتز  -7-2

1 -7 ت  -2- وذرا ان ز ن رهنسنت ره  ق صا ز ع ا ده  ستفا ا ا ب
ی ول ان ت دروا  هی

یدرواتانولی تهیه از عصاره ه 5-2طابق با بخش م  - 1محلول 
 شود. استفاده می ریزموجشده به روش 

 شد. میلی مولار تهیه 1/0 ره نیتراتنقمحلول   - 2محلول 

با یکدیگر مخلوط  2و  1هاي ، مقادیر مشخصی از محلولدر ادامه
دقیقه در دماي  30و براي کامل شدن واکنش، به مدت  شدند
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رسوب کنند. زمانی که مقادیر  NPs-Agشد تا اتاق سانتریفوژ 
در دماي  نقره نیتراتمشخصی از  مشخصی از عصاره با مقادیر
 .]44[شوندتشکیل می NPs-Ag ند،محیط با یکدیگر ترکیب شد

2 -7 صه -2- شخ یم ره یاب ق ت ن وذرا ان  ن

 یرواتانولدیسنتز شده با استفاده از عصاره ه NPs-Agیی شناسا
 یسنجفیط يهاروش، با کمک .sgraveolen Pي هابرگ
مادون  هیرفو لیتبد یسنجفی)، طUV-Visفرابنفش( -یمرئ

 کروسکوپی) و مXRD(کسی)، پراش پرتو اFT-IRقرمز(
 .]47-45[) انجام شدTEM(يعبور یالکترون

س -2-7-3 رر ص  یب یخوا ست ت زی انوذرا رهن ن  ق

و  اکسیدانیضد فعالیت  5-6-2و  3-6-2هاي مطابق با بخش
 عصارهبا استفاده از سنتز شده  NPs-Agت ضد باکتریایی فعالی

مورد ارزیابی قرار  P. graveolensي هابرگ هیدرواتانولی
 .]50-48[گرفت

 ريمحاسبات آما -8-2

 شیار تکرار آزمابپژوهش حاصل سه  نیآمده از ابدست يهاداده
 هیاند. تجز) گزارش شدهارمعی انحراف ± نیانگیبوده و به صورت(م

 26نسخه  SPSSافزار با استفاده از نرم زیها نداده يآمار لیحلو ت
 .شدانجام 

 بحث و نتایج -3

عصاره  بررسی مقادیر فنول و فلاونوئید کل -3-1
 P. graveolensي هابرگ هیدرواتانولی

 یفنول باتینشان داد که مقدار کل ترک جینتا 3با توجه به جدول 
، بر اساس P. graveolens يهابرگ یدرواتانولیدر عصاره ه

 185/49±3برابر با  د،یاس کیاستاندارد گال یمعادله خط منحن
. شد محاسبه) ٪5 ي(با سطح معنادارتریلیلیبر م گرمیلمی

 ساسعصاره بر ا نیا يدیفلاونوئ باتیمقدار کل ترک ن،همچنی
 69/28±2برابر با  ن،یاستاندارد کوئرست یمعادله خط منحن

 یحاک هاافتهی نی). اP<0.05(دیگرد نییتع تریلیلیبر م گرمیلمی

موجود در عصاره مورد  یفنول باتیترک مقداراز آن است که 
آن  يدیفلاونوئ باتیاز ترک شتریب یتوجه مطالعه، به طور قابل

 است.

 يهابرگ انولیهیدروات عصاره يدیفلاونوئ و فنولی اتترکیب کل مقادیر .3 جدول
graveolens P.. 

 فنولی ترکیبات کل مقدار
)GAE/g mg( 

 يدیفلاونوئ باتیمقدار کل ترک
)QUE/g mg( 

3±49/185 2±28/69 

 سنتز شده  نانوذرات نقرهیابی مشخصه -2-3

1 -2 سی طیف -3- رر ی ب رئ جی م شم -سن ء بنف  اورا

Ag-در این پژوهش نظارت بر فرآیند احیا زیستی یون نقـره بـه 
NPs راء بنفش انجام شد. ماو -سنجی مرئیبه وسیله روش طیف

ذرات بـه مرتبـه  کـه انـدازه زمـانی ،سنجیدر این روش از طیف
شـود کـه منشـا آن تشـدید جذبی مشـاهده می ،رسندنانومتر می

پیـک  2پلاسمون سطحی است. بر این اساس، مطابق بـا شـکل 
حـداکثر پیکـی در  NPs-Agجذبی ناشی از پلاسـمون سـطحی 

 دهد.نانومتر را نشان می 445طول موج 

 

 از استفاده با شده سنتز NPs-Ag بنفش ماوراء  - یمرئ سنجیفیط .2 شکل
 ..raveolensG P يهابرگ یدرواتانولیه عصاره

2 -2 سی طیف -3- رر جیب ز سـن ـ رم ن ق ـادو دیل ت-م ـ ب
ه  فوری

 هیـدرواتانولیعصـاره تبدیل فوریـه،  مادون قرمز طیف مربوط به
قبل و بعد از انجـام واکـنش بـا نقـره  P.graveolens يهابرگ

نشان داده شده است. مقایسـه ایـن دو طیـف  3نیترات در شکل 
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در  .graveolens P يهـابرگ اتانولیروهید عصارهتوان عصاره 
 2 دهد. همان طوري که در شکلرا نشان می نقره نانوذرات سنتز

هاي عـاملی فعـال در هایی مربوط به گروهشود، پیکمشاهده می
 نقـره نـانوذراتواحی مختلف وجود دارند که بیانگر این است که ن

موجـود در عصـاره  هـاي ثانویـه)(متابولیـتمـواد موثرهبه وسیله 
(رنگ انددار شـدهعامـل .graveolens P يهابرگ هیدرواتانولی

 نیدر واقع ا .هیدرواتانولی)و رنگ بنفش: عصاره  NPs-Agقرمز: 
مانند  هاي ثانویهمتابولیتمشارکت دهنده نشان هاکیدر پ راتییتغ

 غیره اسـت و دهایئترپنو دها،یآلکالوئ دها،یفلاونوئ ،یفنول باتیترک
نقره و سپس عمل کردن به عنوان  يهاونیکاهش  ندیدر فرآ که

نقـش  NPs-Agتجمـع  زا يریجلـوگ يدهنده بـراعامل پوشش
 دارند.

 
 از استفاده با شده نتزس NPs-Ag هیفور لیتبد -قرمز مادون سنجیفیط .3 شکل

 هاي برگ اتانولی عصاره و (قرمز).raveolensG P يهابرگ یدرواتانولیه عصاره
Graveolens P.(بنقش). 

3 الگوي -2-3- سی  رر س ب عه ایک ش و ا ت ر پ ش  را  پ

 هیدرواتانولی عصارهبا استفاده از  NPs-Agبراي اطمینان از سنتز 
دسـتگاه پـراش  ، ساختار نانوذرات بـا .graveolens P يهابرگ

حضـور  4 با توجه بـه شـکل پرتو ایکس مورد مطالعه قرار گرفت.
)، 111از قبیل ( کریستالی صفحاتمربوط به هاي ظاهر شده پیک

که با  شود) در نمونه سنتز شده مشاهده می311) و (220)، (200(
ایکس  پرتويایکس کتابخانه دستگاه پراش  پرتويپراش الگوي 

 الگـوي  شایان توجه است که درمطابقت دارد.  فاز مربوط به نقره
و  به فازهـاي آمـورف هاي اضافی مربوطپیک ،پراش پرتو ایکس

که در بافت گیاه وجود داشـته  می باشدهایی ناخالصی همین طور
 .است

 

 عصاره از ستفادها با دهش سنتز NPs-Ag کسیا اشعه پرتو پراش يالگو .4 شکل
 .eolensP. grav يهابرگ یدرواتانولیه

4 -2 عبوري  -3- ی  رون الکت پ  سکو سی میکرو رر  ب

ن به طور خاص براي تعیـی يعبور یالکترون کروسکوپیم تصاویر
 یرتصو 5 شکل روند.شکل و اندازه نانوذرات سنتز شده به کار می
ا بـا ر نـانوذراتسـنتز میکروسکوپ الکترونی عبوري بدست آمده 

نشان  .raveolensg P يهابرگ هیدرواتانولیاستفاده از عصاره 
تـا  40 که ساختار نانوذرات کروي است و انداره نـانوذراتدهد می

 70±15 انـدازه ذرات نیانگیـم همچنـینباشـد. نانومتر مـی 100
که بـا نتـایج بخـش پـراش اشـعه ایکـس  نانومتر گزارش گردید

 ویراتصـ هاله ابر مانندي که درشایان ذکر است که . مطابقت دارد
ر شود، بافت گیاهی اسـت کـه در سـایمشاهده میحول نانوذرات 

 شود.هاي سنتز نانوذرات مشاهده نمیروش

 
 با دهش سنتز NPs-Ag يعبور یالکترون کروسکوپیم به مربوط ریصوت .5 شکل

 ..raveolensG P يهابرگ یدرواتانولیه عصاره از استفاده

5 -2 س -3- رر ص  یب سیضد خوا ش یداناک ه رو  ب
 0DPPH  
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بر اسـاس معادلـه  0DPPHبه روش  یداناکسیضد  خواص جینتا
) محاسبه شد. 2R ، X 42/44=Y= 998/0استاندارد ( یخط منحن

به عنوان کنترل مثبت استفاده  دیاس کیسنجش از آسکورب نیدر ا
گزارش  ترلییلیبر م گرمکرویم 0116/0آن   50ICکه مقدار  دیگرد
و مقدار آزاد  کالیر راددرصد مها جینتا 4 جدولرو،  نی. از ادیگرد

50IC  يهـابرگ هیدرواتانولی عصارهبه مربوط graveolens P. 
 ،25/51 ±3/0( بیبه ترتسنتز شده با استفاده از آن  NPs-Agو 
بـا سـطح  تـرلییلیبر م گرمکرویم )19/0 ،45/0(و ) 1/0±86/74

 .)>0.05P(گردید محاسبه و تعیین % 5 يمعنادار

 .50IC مقدار و آزاد کالیادر مهار درصد .4 جدول

  µg/ml(50IC(  )٪( آزاد کالیراد مهار نمونه
 45/0 25/51 ±3/0 هیدرواتانولیعصاره 
 19/0 86/74±1/0 ذرات نقرهنانو

 

6 -2 س -3- رر عال یب ریاییضد  تیف اکت ش  ب ه رو ب
 وژنیفید سکید

.P  يهابرگ هیدرواتانولی عصاره باکتریاییضد  تیسنجش فعال
graveolens  وNPs-Ag مطابق بـا سنتز شده با استفاده از آن ،

جـدول  رو نیـانجام شد. از ا یدستورالعمل موجود در بخش تجرب
 نتـایج نشـان داد کـه دهـد.ی، قطر هاله عدم رشد را نشـان مـ5

تري نسبت به فعالیت ضد باکتریایی قوي سنتز شده نقره نانوذرات
که عصاره خـالص بیوتیک جنتامایسین نشان دادند، در حالی آنتی

حـروف  5مطـابق بـا جـدول  .بیوتیک مذکور بودتر از آنتیضعیف
 يدهنده وجود اخـتلاف آمـاردر هر ستون نشان cو  a ،bمتفاوت 

ــ ــ داریمعن ــاگروه نیب ــال  يه ــطح احتم ــه در س ــورد مطالع  5م
 یم  Duncan’sاي دامنه بر اساس آزمون چند (P<0.05)درصد
 .باشد

 .)رشد دمع هاله قطر( وژنیفید سکید روش به ییایترباک ضد تیعالف .5 جدول  

 )mm( یاکلییشاشر )mm(اورئوس لوکوکوسیاستاف 

 a5/0±29 a2/0±23 نانوذرات نقره

 b0/0±27 b0/0±20 جنتامایسین بیوتیکآنتی

 c1/0±18 c3/0±15 هیدرواتانولیعصاره 

 ههال نیرشتیاست که ب NPs-Agمربوط به  aف منظور، حر نیبد
 کنترل هب مربوط زین b حرف و اشتهد را اثر) نیشتریرشد(ب عدم

 که c حرف تینها در و است )نیسیجنتاما کیوتیبی(آنت مثبت
 است. اشتهد را ثرا نیکمتر باشد یم عصاره به مربوط

  گیري نتیجه -4

 براي زیست محیط با سازگار روشی موفقیت با حاضر پژوهش
.P  يهابرگ هیدرواتانولیعصاره  از استفاده با نقره نانوذرات سنتز

graveolens پر و سمی شیمیایی مواد به نیاز که دهدمی ارائه 
 داد نشان یابیمشخصه نتایج همچنین .سازدمی مرتفع را هزینه

 با و )FCC( پر مرکز مکعبی ساختار داراي شده سنتز نانوذرات که
 با که ستنده نانومتر 100 تا 40 اندازه با کروي تقریبا شکل

 و دارعامل گیاه عصاره در موجود موثره مواد از استفاده با موفقیت
 برتري زیستی، هايارزیابی که، این ترمهم .اندشده تثبیت

 لیترمیلی بر میکروگرم19/0 برابر 50IC با شده سنتز نقره نانوذرات
 را لیترمیلی بر میکروگرم 45/0 برابر 50IC اب خام عصاره به نسبت

 این بر علاوه و )0DPPH( رادیکال مهار انیداکسی ضد فعالیت در
 گرم هايباکتري برابر در ویژه به ترقوي باکتریایی ضد فعالیت
 و اورئوس استافیلوکوکوس قبیل از پژوهش مورد منفی و مثبت

 (جنتامایسین) مثبت کنترل بیوتیکآنتی به نسبت کلیاشریشیا
 سنتز روش که است این از کیحا نتایج مجموع در .کرد تایید
 .graveolens P يهابرگ هیدرواتانولی عصاره از استفاده با سبز

 کند،می فراهم NPs-Ag تولید براي عملی مسیر یک تنها نه
 صنایع در بالا کاربردي پتانسیل با محصولاتی تواندمی بلکه

 اکسیدانی ضد و میکروبی ضد عوامل عنوان به پزشکی و دارویی
 .کند ایجاد را مؤثر
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Synthesis of Ag-NPs using the hydroethanolic extract of 
pelargonium graveolens L’Hèr. leaves and the evaluation of its 

antioxidant and antibacterial activities 
Khalil Pourshmasian*, Shahab Ojani 

 .Iran Tonekabon, ,University Azad Islamic Branch, Tonekabon Chemistry, of Department  

Keywords: Pelargonium graveolens L’Hèr., Silver nanoparticles, X-ray diffraction, Antibacterial activity, 
DPPH0.  
 

Abstract: Nanoparticles have significant applications in various fields, including antimicrobial research, 
cancer, drug delivery systems, and biomedical applications. Among these, silver nanoparticles (Ag-NPs) are 
among the most widely used nanoparticles in the field of nanotechnology. Pelargonium graveolens L’Hèr. 
from the family (Geraniaceae) is famous for its traditional use as a flavoring, ornamental, and medicinal plant. 
Therefore, the aim of the present study was to synthesize Ag-NPs using hydroethanolic extract of P. 
graveolens leaves and investigate its antioxidant and antibacterial properties. In this regard, Ag-NPs were 
synthesized using hydroethanolic extract of P. graveolens leaves by microwave method. Ultraviolet-visible 
UV-Vis spectroscopy, X-ray diffraction, Fourier-transform infrared spectroscopy, and transmission electron 
microscopy were employed for analysis. Subsequently, the antibacterial activity of the synthesized Ag-NPs 
was evaluated against Staphylococcus aureus and Escherichia coli. Next, the antioxidant activity was 
measured using the DPPH0 free radical scavenging assay. UV-Vis spectroscopy showed surface plasmon 
resonance for the synthesized Ag-NPs at a wavelength of 445 nm. Fourier transform infrared spectroscopy 
showed that the Ag-NPs were functionalized with biomolecules. The X-ray diffraction pattern of Bragg peaks 
(111), (200), (220) and (311) confirmed the face-centered cubic crystal structure. Transmission microscope 
images revealed a spherical structure and a size of 40 to 100 nm for the Ag-NPs. The Ag-NPs exhibited 
stronger antibacterial activity compared to the antibiotic Gentamicin. Additionally, the free radical inhibition 
percentage and its IC50 value were reported as 74.86 ± 0.1% and 0.19 µg/mL, respectively. Consequently, 
these nanoparticles can be utilized in the fields of medicine and pharmacy. 

https://doi.org/10.71508/crn.2025.140409131226924 



 

 20   زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم تاریخ دریافت : 1404/8/1
  تاریخ پذیرش : 1404/9/25

 

 کاربردها و اصلاح ید،تول یندهايفرآ بر جامع يمرور :زیستی زغال

 ابراهیم آل علیرضا ، طبا بنی حسین سید ،*نیا نکوئی محسن

 کشاورزي، ترویج و آموزش تحقیقات، سازمان اصفهان، طبیعی منابع و کشاورزي آموزش و تحقیقات مرکز آب، و خاك تحقیقات بخش 
 .ایران اصفهان،

mohsen.nnia@gmail.com, m_nekoeinia@areeo.ac.ir 

 

 مقدمه -1

 است کربن از یغن و جامد محصول کی )1(بیوچارزیستی زغال
 با اتمسفر تحت 2تودهستیز زیرولیپ یحرارت اتیعمل از که

 یفط دلیل به زیستی زغال .]1[دیآیم دست به محدود ژنیاکس
 در اي هبالقو يکاربردها یمیایی،ش و یزیکیف خواص از ییعوس

 پیدا یراخ يهاسال در یصنعت تا يکشاورز از مختلف يهابخش
 که یروش و یهاول ماده که دهدیم نشان یراخ شواهد است. کرده

                                                 
1 Biochar 
2 Biomass 

 بر یتوجه قابل یرتأث شود،یم یدتول آن توسط زیستی زغال
 گالی،چ ي،عنصر ياجزا غلظت جمله از ،زیستی زغال هايیژگیو

 زیستی زغال بودن مناسب بر مجموع در که دارد pH و تخلخل
 يهاسال در ماده نیا .]2[گذارندیم یرتأث مختلف يکاربردها يبرا
 ی،سطح یعامل يهاگروه نظیر یخاص يهایژگیو لیدل به ریاخ

 ،توجه قابل جذب تیظرف ،ادیز تخلخل بزرگ، سطح مساحت
 به يکاتالیزگر رفتار و هیتجز برابر در تمقاوم ی،ونی تبادل تیقابل

 و آب هیتصف کربن، بیترس خاك، اصلاح در گسترده طور
 .]5-3[است گرفته قرار استفاده مورد فاضلاب

 هايیژگیو یلدل به یراخ يهاسال در متخلخل، و پایدار ،کربن از یغن جامد ماده یک عنوانبه (بیوچار)زیستی زغال :چکیده
 خود به شیمی و زیستیطمح ي،کشاورز همچون مختلف يهاحوزه در ياگسترده توجه خود، یمیاییش و یزیکیف فردبه منحصر

 ید،تول یندفرآ و یهاول ماده نوع به بسته و شودیم تولید نیژاکس محدود یطشرا در تودهیستز یرولیزپ از ماده ینا  است. کرده جلب
 مقاله ینا نگارش از هدف است. یمیاییش یداريپا و یعامل يهاگروه سطح، مساحت تخلخل، جمله از یمتفاوت خواص يدارا

 زغال عمتنو ياکاربرده و اصلاح يهاروش شیمیایی،-یزیکیف هايیژگیو ید،تول یندهايفرآ از جامع یريتصو ارائه ي،مرور
 ابتدا مقاله، ینا در است. محیطییستز هايیآلودگ کاهش و منابع یدارپا یریتمد در آن نقش یینتب ینهمچن و زیستی

 یرتأث سپس و شده یمعرف یدروترماله شدن یکربن و يسازبرشته سازي،يگاز یرولیز،پ شامل یاصل یمیاییشگرما یندهايفرآ
 يسازفعال و اصلاح يهاروش ینهمچن است. یدهگرد یبررس زیستی زغال یفیتک بر یهاول دهتویستز یبترک و یاتیعمل یطشرا

 ادامه، در بخشند. بهبود را زیستی زغال جذب یتظرف و یسطح هايیژگیو توانندیم که شده مرور زیستی و یمیاییش یزیکی،ف
 و زگریکاتال عنوانبه استفاده خاك، اصلاح کربن، یبترس ی،معدن و یآل هايیندهآلا حذف در زیستی زغال گسترده يکاربردها

 است. گرفته قرار بحث مورد يانرژ یرهذخ

 .کربن ترسیب ها، آلاینده حذف پیرولیز، زیستی، زغال :کلیدي واژگان 
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 مفهوم یک ساله هزار چند کاربرد رغم علی زیستی زغال اصطلاح
 به مربوط مسائل و خاك تیریمد با رابطه در که است دیجد نسبتاً
 که يموارد يبرا اصطلاح این و است شده داریدپ 1کربن بیترس
 خواص بهبود هدف با و يعمد صورت به 2شدهزغال یآل ماده

 زغال امر، نیا شود.یم استفاده و وضع شود اضافه آن به خاك
 عامل ،صافی ،سوخت عنوان به که 3چوب زغال از را زیستی

 نعتص در يزیآمرنگ عامل عنوان به ای يسازفولاد در احیاکننده
 .]6[کندیم زیمتما شود،یم استفاده هنر ای

 از نه و ییایمیش دگاهید از زیستی زغال که سوال نیا به پاسخ
 و هاتودهستیز از ياگسترده فیط لیدل به ست،یچ دیتول دگاهید

 یژگیو ولی است دشوار اریبس استفاده، مورد پیرولیز طیشرا
 زیستی زغال یآل بخش که است این در زیستی زغال کنندهنییتع

 به باتیکتر شامل عمدتا که است ییبالا کربن يمحتوا يدارا
 کیآرومات يهاحلقه گرافیت، برخلاف و است کیآرومات اصطلاح

 و شده دهیچ هم يرو کاملا صفحات صورت به زیستی زغال در
 هاي زغال متراکم کیآرومات ساختار در .]7[دارندن قرار ترازهم

 يدماها در (که آمورف کربن جمله از یمختلف اشکال زیستی
 يدماها در (که٤کیتوربواسترات کربن است)، غالب زیرولیپ ترنییپا

 .]8[دارد وجود ٥یتیگراف کربن و )شودیم لیتشک بالاتر

 که ییجا ،گردد برمی آمازون رودخانه به زیستی زغال اولیه منشأ
 نیاول يبرا زیحاصلخ اریبس و اهیس خاك از مرتفع يسکو هزاران

 با .شد کشف 1879 سال در تیاسم هربرت کاوشگر توسط بار
 اهیس خاك(6تراپرتا خاك نیا آن، منشأ و رهیت رنگ به توجه

 تا بالا، کربن يمحتوا با هاخاك نیا شد. ينامگذار )7سرخپوستان
 سایر يهاخاك با سهیمقا در خاك، لوگرمیک بر کربن گرم 150

 .شوندیم متمایز خاك) ملوگریک بر کربن گرم 30 تا 20(مناطق
 رها از پس سال صدها یحت ،خاك نوع این زیاد کربن يمحتوا
 اثبات را رهیت يهاخاك نیا در یآل مواد نوع این يداریپا شدن،

 نشان که اندداده ارائه را يشواهد یدانیم مطالعات .کندیم
 شده جادیا ۸سوختن و ــدنیبر روش قیطر از پرتااتر دهدیم

                                                 
1 Carbon sequestration 
2  Charred organic matter 
3 Charcoal 
4  Turbostratic 
5  Graphite 
6 Terra preta 
7 Black earth of the Indian 
8 Slash and char 

 شده یکربن یآل مواد که کرد دییتأ قاتیتحق ن،یا بر علاوه .است
 به امروزه که است آمده بدست ناقص احتراق از یناش پرتااتر در

 یشکل هر بایتقر که آنجا از .شودیم شناخته زیستی زغال عنوان
 اکنون کرد، لیتبد زیستی زغال به توانیم را یعیطب یآل مواد از

 قیطر از زیستی زغال تشکیل به یتوجه قابل قاتیتحق
 ژنیاکس ابیغ در یاهیگ يایبقا شیگرما مختلف يندهایفرآ

 .]7[است شده داده اختصاص

  یستیز زغال تولید گرماشیمیایی يندهایفرآ -2

 زغال دیتول ندیفرآ و مواد که دهدیم نشان اي گسترده مطالعات
 غلظت مانند ،زیستی زغال خواصبر یتوجه قابل طور به زیستی
 که است گذارریتأث pH و تخلخل ،یچگال دهنده، لیتشک عناصر

 گذارریتأث زیستی زغال متنوع يبرکاربردها موارد نیا همه
 با گرماشیمیایی يندهایفرآ توسط تواندیم زیستی زغال ].3[است
 و 10سازي برشته ،9يسازيگاز ز،یرولیپ نظیر محدود ژنیاکس
 يگرما از فرایندها این .]9[شود دیتول 11دروترمالیه شدن یکربن
 و کنندیم استفاده یآل مواد يوندهایپ هیتجز يبرا دیشد

 )،12زیستی مایع(روغن تواند می فرایندها این حاصل محصولات
 بازده میزان .]10[باشد )13سنتز (گازگاز و )زیستی زغالجامد(

 نوع به يریچشمگ طرز به گاز) و جامد (مایع،محصولات
 ش،یگرما نرخ جمله زا ندیفرآ طیشرا ،گرماشیمیایی يندهایفرآ
 است وابسته بکاررفته هیاول ادوم همچنین و يماندگار زمان دما،
 فرایندهاي شد. خواهد پرداخته آنها به تفصیل به ادامه در که
 شده آورده 1 شکل در آنها يندیفرآ طیشرا و گرماشیمیایی لیتبد

 است.

 پیرولیز -2-1

 در ژنیاکس از يعار طیمح کی در یآل مواد یحرارت هیتجز ندیفرآ
 دهینام زیرولیپ گراد،یسانت درجه 900 تا 250 ییدما محدوده

 تودهستیز لیتبد يبرا نیگزیجا راهکار کی ندیفرآ نیا .شودیم
 روغن ،زیستی زغال مانند افزوده ارزش با محصولات به زائد

                                                 
9 Gasification 
1 0 Torrefaction 
1 1 Hydrothermal carbonization 
1 2 Bio-oil 
1 3  Syngas 
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 يگنوسلولزیل ياجزا ند،یفرآ نیا طول در است. سنتز گاز و زیستی
 تجزیه قبیل از يندهایفرآ تحت نیگنیل و سلولزیهم سلولز، مانند

 قرار 3عرضی اتصلات تشکیل و 2شدن قطعه قطعه ، 1پلیمري
 جامد، محصولات از یمختلف يهاحالت به منجر که رندیگیم
 ،2CO، CO، 2H مانند يگاز محصولات .]9[شودیم گاز و عیما
4CH 11[شوندیم آزاد ندیفرآ نیا طول در رطوبت و[.  

 دیتول زانیم ش،یرماگ سرعت و شارف دما، مانند زیرولیپ طیشرا
 رد دما شیافزا با ،یلک طور به .کنندیم نییتع را زیستی زغال
 گاز دیتول و کاهش زیستی زغال یخروج ز،یرولیپ ندیفرآ طول
 ش،یگرما نرخ به بسته توانیم را زیرولیپ .ابدییم شیافزا سنتز
 عیسر و آهسته زیرولیپ ستهد دو به فشار، و دمان زمان دما،

 800 تا 300 هآهست زیرولیپ ییدما محدوده .]12[کرد يبندطبقه
 بر گرادیانتس رجهد 5-10 حدود شیگرما نرخ با گرادیسانت درجه

 .]5[است وز)ر چند تا ساعت ند(چ یطولان ماند زمان طی و قهیدق
 شیفزاا را ونیزاسیمریپل ندما زمان شیافزا و زیرولیپ يدما کاهش

 .]13[شودمی شتریب یستیز زغال دیتول به منجر و دهدیم

 در که است یحرارت هیتجز ندیفرآ کی تودهستیز عیسر زیرولیپ
 ابیغ در )گرادیسانت درجه 600 تا 400 (معمولاً  بالا يدماها
 1/0 بین ( کوتاه يماندگار زمان و عیسر شیگرما نرخ با ژن،یاکس

                                                 
1 Depolymerization 
2 Fragmentation 
3 Cross-linking 

 روغن به را تودهستیز ند،یفرآ نیا .]5[شودیم انجام ثانیه) 10 تا
 محصول یستیز روغن و کندیم لیتبد زغال و سنتز گاز ،یستیز

 فیط لیتبد در اشییتوانا لیدل به عیسر زیرولیپ است. آن یاصل
 کی ارزشمند، محصولات به تودهستیز هیاول مواد از یعیوس

 .شودیم محسوب داریپا يانرژ دیتول يبرا دوارکنندهیام يفناور
 شیافزا درصد 75 تا را یستیز روغن دیتول تواندیم عیسر زیولریپ

 نرخ با گرادیانتس درجه 1300 تا 800 يدما در که یزمان دهد،
 هیثان 10 مدت به حداکثر و قهیدق در گرادیسانت درجه 200 حرارت
 .]12[شود انجام

 سازي گازي -2-2

 به یکربن مواد هیتجز يبرا گرماشیمیایی روش کی يگازساز
 مانند يگازساز عوامل حضور در سنتز گاز یعنی يگاز حصولاتم

 )گرادیسانت درجه 900از بالاتر( بالا يدما در بخار هوا، ژن،یاکس
 شود،یم استفاده ندهدکنیاکس طیمح عنوان به هوا وقتی ].9[تاس

 ،2H، CO شامل که است سنتز گاز ٪85 يحاو باً یتقر حاصل گاز
2CO، 4CH، 2N 2 وH2C ریتأث نیشتریب واکنش يدما .]9[است 
 دیمونوکس دیتول بالاتر يدماها دارد. سنتز گاز نوع و میزان بر را

 و کربن دیاکس يد متان، دیتول اما شیافزا را دروژنیه و کربن
 در زیستی زغال تولید بازده .]12[دهدیم کاهش را دروکربنیه

 ].12 و 5[یزیست زغال ولیدت یاصل يهاروش مقایسه .1 شکل
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 به را آن بتوان تا ستین توجه قابل یکاف اندازه به روش این
   .]9[گرفت نظر در مناسب زیستی زغال دیتول يفناور کی عنوان

   سازي رشتهب -2-3

 يماد در هک است زیرولیپ از ینوع ،)تورفکشن( سازي برشته
 يماد تا ماده یجیتدر ردنک گرم مستلزم و دهدمی رخ متوسط

 بر گرادیسانت جهدر 11 از کمتر ( گرادیسانت رجهد 300 تا 200 نیب
 سازي برشته ندیفرآ است. تمسفرا فشار رد و هوا ابیغ در )هیثان

 ،یآل فرار مواد ردنک آزاد اب و خارج را یاضاف رارف مواد و آب
 هیتجز يدح تا را نیگنیل و سلولزهایهم سلولز، ،زیستی يمرهایپل
 هب نسبت يشتریب امدج مواد ادیز احتمال به ندیفرآ نیا .کندیم

  .]13[کندیم دیتول يگاز ای عیما محصولات

 هآمد عمل هب قاتتحقی براساس اروپا زیستی زغال ونیسیکم
 در 4/0 زا مترک را زیستی زغال در کربن به ژنیاکس یمول نسبت

 نسبت معمولاً  که دهش برشته مواد اساس این رب و گرفته نظر
 وانعن به توانیمن را دارند یشتريب اریبس کربن به ژنیاکس یمول

 .]14[گرفت نظر در زیستی زغال

 ییایمیش و یکیزیف يهایژگیو يدارا شدهبرشته يتودهستیز
 ت.اس زغال و تودهستیز يهیاول وادم نیب واسط حد که است

 حذف يبرا که است يفرآورشیپ ندیفرآ کی عموما سازي برشته
 رو نیا از رود،یم کار به نآ کردن تراکمم و تودهستیز از رطوبت

 شیفزاا را تودهستیز یرارتح رزشا و کاهش را انتقال ينهیهز
 تیقابل ،يزیآبگر ،سازي برشته ندیفرآ ن،یا بر علاوه .دهدیم

 با سهیمقا در تودهستیز مواد يریپذبیتخرستیز و شیخردا
  .]13[دهدیم شیافزا را نشدهاصلاح تودهستیز منابع

 و مرطوب ،بخار سازي برشته يهاروش به تواندیم سازي برشته
 با تودهستیز بخار با سازي رشتهب در .شود انجام ویداتیاکس

 ماند نزما و گرادیسانت رجهد 260 حداکثر يدما با بخار از استفاده
 هب هک مرطوب ازيس برشته در .شودیم يفرآور قهیدق 10 حدود

 آب با تودهستیز شودیم گفته زین دروترمالیه ونیزاسیکربن آن
  قهیدق 5-240 ماند زمان و گرادیسانت درجه 026 تا 180 يدما در

 عوامل با تودهستیز ویداتیاکس سازي برشته در .شودیم فراوري
 دیولت يبرا تراقاح ندیفرآ يبرا که ییگازها مانند دکنندهیاکس
 .]9[شودیم انجام شوند،یم استفاده ییگرما يانرژ

 دروترمالیه شدن یکربن -2-4

 رطوبتی زیستی الزغ دتولی در رفته کارب هاي تودهیستز هرگاه
 خشک هب یازن یرولیزپ از قبل اشد،ب داشته یوزن درصد 30 از یشب

 موجود هاي تودهیستز اغلب اینکه هب توجه با .]2[دندار شدن
 درصد 95 تا (گاهی هستند مرطوب زیستی زغال تولید جهت

 یکربن روش به یستیز زغال تولید جهت یژگیو این از ی)،وزن
 د.کر استفاده نتوا می دروترمالیه شدن

 قرار ستهب راکتور کی در مرطوب تودهستیز ند،یفرآ نیا طول در
 در و ابدییم شیافزا جیتدر به دما ،يداریپا حفظ يبرا .ردیگیم

 زیستی غالز شود. می ولیدت مختلفی محصولات مختلف، يدماها
 یکربن نآ به و آید یم بدست گرادیسانت درجه 250 ریز يدما در

 رجهد 400 ات 250 نیب زیستی روغن .ندیگویم الدروترمیه شدن
 و ندیگویم دروترمالیه يسازعیما آن به و تولید گرادیسانت

 يماد در که 4CH و CO، 2CO، 2H مانند يگاز محصولات
 يساز يگاز نآ به که شود یم تولید گرادیسانت درجه 400 يبالا

-5 واسطه، حصولم آن، بر علاوه ].9[ندیگویم دروترمالیه
 يندهایفرآ قیطر زا آن مشتقات و فورفورال لیمت یدروکسیه

 این .شوندیم دیتول ونیزاسیزومریا و شدن قطعه قطعه ،يریآبگ
 رفهص به نمقرو روش کی عنوان به زیستی زغال تولید شیوه

 را دنیفرآ نیا رایز ،شودیم رفتهگ نظر در زیستی زغال دیتول يبرا
 انجام گرادیسانت رجهد 030 تا 175 حدود نییپا يدما در توانیم

 دروچاریه کند،یم استفاده دروترمالیه ندیفرآ از که یمحصول داد.
 انندم خشک يندهایرآف از شده دیتول لمحصو تا شودیم دهینام

 .]9[شود زیمتما يسازيگاز و زیرولیپ

 يهازباله دونب و نتشارا مک نسبتا دروترمالیه شدن یکربن ندیفرآ
 حتت واکنش طیمح تنها عنوان هب آب از اریز ،است خطرناك

 یحرارت یزپیرول با سهیمقا در .]15[کندیم ستفادها گرما و فشار
 و سلولز ن،یگنیل هیتجز و ونیزاسیکربن باعث فرایند این خشک،

 ژهیو به یوهش این نابراینب .شودیم نییپا يدماها در سلولزهایهم
 انندم الا،ب طوبتر با يپسماندها ای هیاول مواد يورفرآ يبرا

 .]12[است مناسب ،يآبز اهانیگ و هاجلبک

  یستیز زغال هاي ویژگی -3
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 از یغن و نگارنگر زنده، يادهما که اولیه تودهستیز با سهیمقا در
 و اهیس یحصولم زیستی زغال است، کم سطح مساحت با آب
 در است. یسلول اختارس بدون و الاب سطح ساحتم با نکرب از یغن

 رییتغ مختلف يهاروش به تودهستیز ساختار ز،یرولیپ طول
 نوع زا فنظرصر .گذاردیم ریثتأ زیستی زغال خواص بر و کندیم

 ینح در زیستی زغال هاي ویژگی برخی ،گرماشیمیایی فرایند
 هک کند یم غییرت املک بصورت زیستی زغال به تودهستیز لیتبد

  .]1[انددهش فهرست 2 شکل در آنها از برخی

 رنگ ،گرادیانتس درجه 700 ات 100 به زیرولیپ يدما شیافزا با
 ،تیقطب و کندیم رییتغ اهیس به خود یاصل رنگ از توده ستیز

 زغال نور ازتابشب میزان و ژنیاکس يمحتوا ،دروژنیه يمحتوا
 رصدد کربن، يمحتوا ابل،مق در .ابدییم کاهش زیستی هاي

 با زتا لیپتانس و طحس ساحتم ،pH بودن، کیآرومات ، خاکستر
 میزان اهشک لیلد .]8 ،1[یابد می شیافزا زیرولیپ يدما شیافزا

 و راتاسیوندهید پیرولیز، دماي شافزای با هیدروژن و اکسیژن
 روهگ قدارم اهشک و بالا دماهاي در تودهزیست زداییاکسیژن

 اهشک این .]16[است هیدروژن و اکسیژن اويح عاملی هاي
 طی در هآروماتیسیت افزایش و هیدروژن) و ژناکسی میزان (کاهش
 .]17[ودش می زیستی زغال طبیتق میزان اهشک به نجرم پیرولیز
 افزایش دلیل به پیرولیز دماي افزایش با کربن محتواي افزایش

 زغال در ترمتراکم کربنی ساختار لتشکی و پلیمریزاسیون درجه

 .]1[زیرولیپ يدما شیافزا با زیستی زغال هاي ویژگی راتییتغ .2شکل

 پیرولیز ايدم افزایش طی اکسترخ درصد افزایش .]8[است زیستی
 و لیآ ماده احتراق حین معدنی جزايا غلظت افزایش از ناشی
 یستیز زغال در کربنیزاسیون از پس عدنیم مواد ماندن باقی
 واملع به ادم افزایش با pH افزایش دلایل همچنین .]18[است

 عاملی هايگروه و خاکستر محتواي افزایش نظیر مختلفی
 عاملی هايگروه کاهش و ]19[پیرولیز طول در دار اکسیژن
 ست.ا شده ادهد نسبت ]20[بازي عاملی هايگروه ظهور و اسیدي

 هاينمک جداسازي دلیل به عمدتا pH افزایش حال، این با
 .]21[دهدمی رخ پیرولیز دماي افزایش دلیل به آلی مواد از قلیایی

 جدا به عشرو قلیایی هاينمک سانتیگراد، درجه 300 از تربالا
 در .دهندمی افزایش را محصول pH و کنندمی آلی بافت از شدن

 درجه 030 تا 200 حدود در سلولزهاهمی و سلولز مقابل،
 تولید یفنل مواد و آلی اسیدهاي و شوندمی تجزیه سانتیگراد

 دماي در pH دهند.می کاهش را محصولات pH که کنندمی
 از قلیایی هاينمک تمام که زمانی سانتیگراد، درجه 600 حدود

  .]8[ شودمی ثابت شوندمی آزاد پیرولیتیک ساختار

 تخلخل و سطح مساحت در افزایش باعث پیرولیز دماي افزایش
 مواد تجزیه دلیل به زیاد الاحتم به امر این شود.می زیستی زغال

 ریبتخ این، بر علاوه .]22[است ریزمنافذ تشکیل و آلی
 گرفتن رارق همچنین و استري هايگروه و آلیفاتیک هايآلکیل
 مکنم پیرولیز بالاتر دماهاي معرض در آروماتیک لیگنین هسته
  .]23[شود سطح مساحت افزایش به منجر است

 کلش در زیرولیپ يدما شیافزا با زیستی زغال يزیآبگر تغییرات
 و شیافزا بگریزيآ پیرولیز، مايد ایشافز با که هدد می نشان 2

 وحسط که دهدیم نشان ریاخ مطالعات .ابدییم کاهش سپس
 جذب اما ،دارند یمیملا یدوستآب ذاتی بطور کیآرومات

 دهمحدو در ستیزی زغال کیآرومات سطح يرو هادروکربنیه
 می فزایشا را زیستی زغال حسط يزیگرآب متوسط ییدما

 .]8[دهد

 زیستی زغال یدتول یهاول مواد -4

 از مختلفی انواع با که است متخلخل جامد ماده کی زیستی زغال
 ،زیستی جامد ماده کی تودهستیز .شودیم ساخته ها توده زیست

 زنده اریاخ ای زنده موجودات از که است دهیچیپ یرآلیغ ای یآل
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 مواد ای اهانیگ به اغلب که اي توده زیست .]13[است شده مشتق
 از و شودیم دهینام يگنوسلولزیل تودهستیز دارد شارها یاهیگ
 (سلولز،یدراتیکربوه يمرهایپل و )نیگنی(لکیآرومات مریپل کی

 و اهانیگ بر علاوه تودهستیز است. شده لیتشک )سلولزیهم
 اهانیگ از یبخش ها،سمیکروارگانیم وانات،یح شامل آنها، مشتقات

 ریغ تودهستیز عنوان به و است آنها شده مشتق مواد و
 عمدتا توده زیست نوع این ياجزا .شودیم فیتعر يگنوسلولزیل

 نیهمچن و یمعدن مواد دها،یساکار دها،یپیل ها،نیپروتئ شامل
  .]24[است سلولز و نیگنیل از یبخش

 فضولات فاضلاب، لجن مانند يگنوسلولزیل ریغ يهاتودهستیز
 تودهستیز با سهیمقا در اسکلت و هخز جلبک، ،یوانیح
 و نیسنگ فلزات بالاتر يمحتوا لیدل به ،يگنوسلولزیل

 يشتریب اتدیتهد گوگرد، و فسفر تروژن،ین مانند ییهاهترواتم
 در توانندیم آن در موجود نیسنگ فلزات .دندار ستیز طیمح يبرا
 در تجمع و آب یآلودگ به منجر و شوند حل آب هاي ستمیس

 يبرا يمغذ عناصر حضور همچنین، .شوند ییغذا يهارهیزنج
 حد از شیب وجود صورت در زین فسفر و تروژنین نظیر اهانیگ
  .]25[شوند یآب پهنه ۱غذایی پر به منجر توانندیم

 شیپ رحلهم سه از عموما یرولیزپ طریق از زیستی زغال تولید
 یم تشکیل یکربن محصولات لیتشک و یاصل زیرولیپ ،زیرولیپ

 )گرادیسانت درجه 002 تا طیمح يدما اول(از مرحله .]26شود[
 005 تا 002 از دوم( مرحله است. رارف مواد و رطوبت ریتبخ شامل
 و سلولزها یهم عیسر هیجزت و ریتبخ شامل )گرادیسانت درجه
 شامل )گرادیسانت جهدر 500 يبالا مرحله( نیآخر و است سلولز
 تريقو ییایمیش يوندهایپ با یآل مواد ریسا و نیگنیل بیتخر

 سرعت و ماد لبیق از زیرولیپ شرایط بر علاوه بنابرین، .]27[ستا
 سه سلولز همی و لولزس لیگنین، حتويم در اوتتف گرمایش،

 یگدیچیپ بر يگنوسلولزیل تودهستیز دهنده تشکیل یاصل مریپل
 .]8[است گذارریتأث یینها محصول

 است ياماده نیاول معمولا سلولزیهم ،تودهستیز بیترک میان از
 يدما به که نیگنیل تینها در و سلولز سپس شود،یم هیتجز که
 سلولزیهم بیترک با تودهستیز جهینت .]28[دارد ازین ییبالا اریبس

 و یستیز روغن تولید بازده کاهش با شتریب گازسنتز دیتول بالا،

                                                 
1  Eutrophication 

 بالاي محتوي با تودهستیز که حالی در ،است زیستی زغال
 سوي از .شودیم زیستی زغال دهباز افزایش به منجر نیگنیل

 روغن دیتول رساندن حداکثر به در یتوجه قابل ریتأث سلولز  دیگر،
 طور به .شودیم یکم گاز و زغال دیتول به منجر اما دارد، یستیز

 کمک 2قطران لیتشک به تودهستیز در موجود سلولز یکل
 زغال دیتول يبرا نیگنیل يبالا يمحتوا که یحال در کند،یم

 از برخی يگنوسلولزیل ياجزا میزان 1 جدول .]8[است لوبمط
   .دهدیم نشان را ها تودهستیز
 

 سلولز، میزان نظر زا مختلف يگنوسلولزیل يهاتودهستیز بیترک .1 جدول
 .]30[ نیگنیل و سلولزیهم

 درصد اجزا  هیاول مواد

 لیگنین همی سلولز سلولز

 رم)ن و سخت يها(چوب یجنگل هیاول مواد

 12 20 68 خمیر بامبو

 27/0 19/6 41/6 چوب اکالیپتوس

 27/4 24/8 41/7 بلوط

 26/0 32/2 42/1 صنوبر

  مواد اولیه کشاورزي

 22/0 19/0 35/0 سبوس برنج

 10-18 20-30 40-50 کاه برنج

 18/8 18/2 52/4 کاه گندم

 12-36 24-30 32-44 کاه نیشکر

 3-5 5-10 35-45 ساقههاي آفتابگردان

 10-35 20-40 25-50 پوست گردو

 21/5 14/4 58/5 ساقههاي پنبه

 زیستی زغال اصلاح -5

 زغال ،یحرارت هیتجز طی و تودهستیز هیاول ماده نوع اساس بر
 ،3O2Fe قبیل از یمختلف دیرگداز يدهایاکس حاوي زیستی هاي

2SiO، lKC، 3O2Al، 4CaSO 3 وCaCO 12[بود خواهند.[ 

                                                 
2  Tar 
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 حضور لیدل به زیستی هاي زغال اکثر حسط ن،یا بر علاوه
 باعث که هستند یمنف بار يدارا ،ژنیاکس يحاو یعامل يهاگروه
 .]2[شود می )نیسنگ فلزات يهاونی (مانندهاونیکات جذب

 مساحت جمله از زیستی زغال ییایمیش-یکیزیف يهایژگیو
 یسطح دارژنیاکس يهاگروه و منافذ عرض منافذ، حجم سطح،

 انواع ریتأث تحت یسنت شیوه به توده ستیز زیرولیپ از شده دیتول
 است ممکن و دارد قرار دیتول طیشرا و استفاده مورد هیاول مواد
 زغال متنوع يکاربردها به توجه با .]12[باشد متوسط حد از کمتر

 3 شکل در که یمختلف هاي روش از استفاده با محققان ،زیستی
 زیستی زغال شیمیایی-فیزیکی يهایژگیو است شده داده نشان

 و منافذ ساختار یکیزیف يسازفعال در .]11[دهند می تغییر را
 زغال یکیزیف يسازفعال .یابد می بهبود زیستی زغال حجم

 يگاز يسازفعال و بخار با يسازفعال شامل عمدتاً  زیستی
 در موجود ژنیاکس بخار، با يسازفعال طول در .]9[است

 شودیم مبادله زیستی زغال سطح يرو کربن با آب يهامولکول
 ،يگاز يسازفعال در .]11د[شو لیتشک یسطح يدهایاکس تا

 خواص ن،یا بر علاوه .شوندیم بزرگ منافذ و حذف فرار باتیترک
 توسط يزیآبگر و یعامل يهاگروه ت،یقطب مانند سطح ییایمیش

 سازي فعال هاي ویژگی از .ابدییم شیافزا یکیزیف سازي فعال
 يواکنشگرها به نیاز عدم ند،یفرآ یسادگ به توان می فیزیکی

 .]9[کرد اشاره آن پایین هزینه و ییایمیش

 نظیر ییایمیش يهامعرف از زیستی زغال ییایمیش يسازفعال در
 بازها(مانند ،)4PO3H و 3HNO، HCl، 4SO2H (ماننددهایاس

NaOH، KOH 3 وCO2K،( مانندکنندها دیاکس) 2O2H 
 می استفاده زیستی زغال هاي ویژگی بهبود براي )4MnOK و

 و است نییپا نسبتاً ییایمیش يسازفعال یاتیعمل يدما ].30شود[
 نیا با است. کوتاه یکیزیف يسازفعال با سهیمقا در ازین مورد زمان
 .]9[است بالا ییایمیش يسازفعال يبرا ياقتصاد يهانهیهز حال،

 لیدل نیا به يدیاس ماریت یی،ایمیش يسازفعال يهاروش انیم در
 منافذ يهایژگیو بهبود و یسطح يهایناخالص از یبرخ حذف
 توجه مورد بیشتر سطح مساحت و تخلخل جمله از زیستی زغال
 يهاگروه تواندیم يدیاس ماریت ن،یا بر علاوه است. گرفته قرار
 ].31[دهد شیافزا را زیستی زغال سطح يرو يدیاس یعامل

 تواندیم يفلز يدهایاکس ای يفلز يهانمک از استفاده اب اصلاح
 رییتغ را زیستی زغال یسیمغناط و يگرکاتالیز ،یجذب يهایژگیو

 يرو یمنف بار لیدل به زیستی زغال مثال، عنوان به .]3[دهد
 يهارنگ يبرا یکم اریبس جذب تیظرف ،زیستی زغال سطح

 زغال یسطح خواص تواندیم يفلز اصلاح اما ،دارد یونیآن
 شتریب را یونیآن يهارنگ جذب تیظرف و دهد رییتغ را زیستی
 نانوذرات بیترک با یسیمغناط زیستی هاي زغال ].3[بخشد بهبود
 زیستی زغال سطح يرو بر ،4O3Fe و 3O2Fe مانند ،یسیمغناط

 زغال آسان حذف امکان کردن، دارعامل نیا .شوندیم جادیا

 .]11زیستی[ زغال اصلاح مختلف هاي روش .3 شکل
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 فراهم یسیمغناط دانیم از استفاده با را آب و خاك از زیستی
  .]4[کندیم

 تودهیستز زیستی تیماریشپ از استفاده با تواندیم زیستی اصلاح
 دو ینا .]11[شود انجام هوازيیب هضم یا هايباکتر از استفاده با

 تیزیس زغال یستیز یمهندس يبرا هاروش ینمؤثرتر روش،
 هاييباکتر از استفاده شامل تودهیستز هوازيیب هضم هستند.

 یهسو است. یهاول مواد در موجود یآل مواد یلتبد يبرا هوازيیب
 محصولات یرسا و یستیز يهاسوخت یدتول يبرا ۱یکل یشیااشر

 همچنین، .]11[شود می استفاده يسلولز یهاول مواد از استفاده با
 شده یدتول زیستی زغال سطح يرو زتا یلپتانس مثال، عنوان به

 ینبنابرا و رسدیم تريبالا یمنف مقدار به هوازيیب هضم از پس
 .]32[یابدیم یشافزا یعامل هايوهگر توسط هایونکات جذب

 سازي آماده یشپ هاي وشر نقش به  روريم مطالعه یک اخیرا 
 اثیرت و تودهیستز ساختار بر زیستی و یمیاییش ی،حرارت یکی،مکان
 روغن ،(بیوگاز یرولیزپ مختلف محصولات یفیتک و یبازده در آنها

 .]33[است پرداخته  )زیستی زغال و یستیز

 یستیز زغال کاربردهاي -6

 از هیهت سهولت ،بودن ارزان ست،یز طیمح با يسازگار
 و ییگرماشیمیا هاي روش از ستفادها با مختلف يهاتودهستیز

 و یمیاقل راتییتغ کاهش يهانهیزم در عیوس يکاربردها
 نیب در جهتو مورد ياوزهح به را زیستی زغال ،داریپا يکشاورز
 لیدل به ماده نیا یگرد سوي از .]34[است کرده لیتبد محققان

 تیظرف و زیاد تخلخل الا،ب سطح مساحت ه،یاول مواد یفراوان
 زا ياریبس حذف يبرا یمناسب اذبج ماده به بالا یونی تبادل

 تواندیم نیمچنه زیستی زغال .]11[است شده لیتبد هاندهیآلا
 رهیخذ کمپوست، ها،کاتالیزگر مانند يگرید يکاربردها يبرا

 ].3[گیرد قرار ستفادها مورد  خاك اصلاح و کربن بیترس ،يانرژ

 اه هندآلای  پاکسازي -6-1

 یآل يهاندهیآلا شامل زیست محیط در معمول يهاندهیآلا
 شونده، زهیونی یآل يهاندهیآلا ،یقطب یآل ياهندهیآلا ،یرقطبیغ
 از یغن مواد .]1[هستند گازها و نیسنگ فلزات ،یمعدن يهاونی

                                                 
1 Escherichia coli 

 و کنندیم حذف را یمعدن و یآل يهاندهیآلا مؤثر طور به کربن
 ،pH مانند زیستی زغال شیمیایی-فیزیکی خواص در تفاوت

 به را آن ،متنوع یعامل يهاگروه وجود و تخلخل سطح، مساحت
 کرده لیتبد هاندهیآلا از ياریبس حذف يبرا یمناسب جاذب ماده
  .]11[است

 به دتوانیم یستیز زغال توسط آلی يهاندهیآلا بجذ سمیمکان
 زیآبگر يهابرهمکنش ،یکیالکترواستات برهمکنش و جذب صورت

 و طحس شدن سکمپلک ون،ی بادلت .]11[باشد یدروژنیه وندیپ و
 توسط معدنی يهاهندیآلا بجذ سمیمکان ترین عمده ترسیب

 زغال توسط هاندهیآلا جذب زانیم .]35[است زیستی زغال
 عاملی هاي وهگر  ژهیو به ،یعامل يهاگروه شیافزا با زیستی

 کتون، ندمان هاگروه این .ابدییم شیافزا دار ژنیاکس
 در لکترونا رندهیگ عنوان به تروین و دیاس کیلیکربوکس

 سبب و کنندیم عمل کیآرومات يهاولکولم با برهمکنش
 بار يدارا ولاً معم زیستی زغال سطح شد. خواهند جذب افزایش

  .]11[دارد برهمکنش مثبت باردار يهاندهیآلا با که است یمنف

 در ار خاك ییتوانا یستیز زغال که داده نشان يمتعدد مطالعات
 و حفاظت يبرا که دهد،یم شیافزا آلی يهاندهیآلا جذب

 یم زیستی هاي زغال .]8،3[است مهم ستیز طیمح تیریمد
 ظیرن ژنیاکس يحاو یسطح یعامل يهاگروه قیطر از توانند
 با کینلاکتو و لیدروکسیه ،یفنل ،یکلیکربوکس هاي گروه

 حذف یثربخشا .]36،8[باشند داشته برهمکنش خاك يهاندهیآلا
 غالز یونیکات بادلت تیظرف ،ژهیو سطح مساحت به یآلودگ

 اعمال زیستی لزغا مقدار ،زیستی زغال نوع نیهمچن و زیستی
 یبستگ ماد و فلز لظتغ تماس، مانز خاك، pH خاك، نوع شده،
 خاك رد موجود یآل يهاندهیلاآ برخی جذب 2 جدول در .]8[دارد

  .اند شده فهرست زیستی زغال توسط

 زیستی زغال که اندداده نشان مطالعات از ياریبس همچنین،
 بسیاري حذف يراب مجدد استفاده ابلق و رفهص به مقرون یاذبج
 فاضلاب و آب از ها تیکبیو آنتی ملهج از یآل يهاندهیآلا از

 آب رد موجود یآل يهاندهیآلا برخی جذب 3 جدول .]12،3[است
 دهد. می شانن را زیستی زغال توسط فاضلاب و

 يهاونی يمؤثر طور به یآل يهاندهیآلا بر علاوه زیستی زغال
 نیسنگ فلزات کند. می جذب آب و خاك در را نیسنگ فلزات
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 هستند مکعب متریسانت بر گرم 5 تا 4 از شیب یچگال با عناصري
 نیترجیرا ].12[هستند خطرناك زنده موجودات يبرا ااکثر که

 Pt، Pd، Ni، Hg، Cd، Zn، Pb، As، Ag، Cu، Fe نیسنگ فلزات
 مانند یانسان يهاتیفعال توسط توانندیم که هستند Cr و

 هاآتشفشان مانند یعیطب هاي فعالیت توسط ای عیصنا ي،کارمعدن
 نیسنگ فلزات مساله بزرگترین .]50[شوند آزاد ستیز طیمح در
 به نفوذ سپس و ستیز طیمح در تجمع و زیستی هیتجز عدم در

 نیسنگ فلزات جذب سمیمکان ].51،12باشد[ می ییغذا رهیزنج
 ،یسطح کمپلکس لیتشک شامل عمدتا ستیزی زغال يرو

 یکیالکترواستات جذب و ییایمیش کاهش ،یونیکات تبادل رسوب،
 این يبرا را یمتفاوت جذب تیظرف زیستی هاي زغال .]3[است
 ،هیاول ماده مناسب انتخاب ن،یبنابرا و دهند می نشان آلاینده نوع
 در زیستی زغال یسطح خواص اصلاح  یا و زیرولیپ يدما رییتغ

 جذب نوع و میزان نتیجه در و شیمیایی-فیزیکی خواص تغییر
 4 جدول در ].3است[ اثرگذار بسیار محیطی زیست آلایندهاي

 .زیستی زغال توسط خاك در یآل يهاندهیآلا برخی جذب .2 جدول
 اولیه غلظت آلاینده

(mg/kg) 
دماي  مواد اولیه

 پیرولیز
درصد 
 حذف

 مرجع

 [37] 87/5 650 بامبو 100 دي بوتیل فتالات
 [38] 100 600 کاج 150 فنانترن

 [38] 100 600 صنوبر 150 پنتاکلروفنل
سرگین  20 کارباریل

 خوك
700 71/8 [39] 

سرگین  50 آترازین
 گاو

450 66 [40] 

چوبهاي  50 تایلوزین
 جنگلی

850 66 [41] 

 [42] 34 850 پنبه 50 کلروپایریفوس
 

 .زیستی زغال توسط پساب و آب از یآل يهاندهیآلا برخی حذف .3 جدول
  غلظت آلاینده

 )mg/L(اولیه
 دماي مواد اولیه

 پیرولیز
درصد 
 حذف

 مرجع

لجن  100 تتراسایکلین
  

600 100 [43] 
کاج  20/3 سولفامتوکسازول

 
650 100 [44] 

 [45] 55 700 علف بوفالو 150 تري کلرواتیلن
 [46] 99/5 700 ساقه سویا 1 فنانترن

 [47] 90 550 لجن 100 گاتیفلوکساسین
 [48] 80 800 منگوستین 50 متیلن بلو

 [49] 72/0 500 ساقه ذرت 10 نورفلوکساسین

 زغال توسط  آبی ايه محیط در نیسنگ فلزات برخی حذف
 اند. شده فهرست زیستی

 
 .زیستی لزغا توسط پساب و آب زا سنگین فلزات برخی حذف .4 جدول

 غلظت اولیه آلاینده
(mg/kg)  

 دماي مواد اولیه
  پیرولیز

درصد 
 حذف

 مرجع

Cd2+ 20 [52] 99/2 400 کاه ذرت 
Pb2+ 20   98/6  
Cu2+ 10 [53] 80 500 ماکروجلبک 
Cr6+ 0/16 [54] 89 300 لجن 
Cr6+ 100 [55] 100 450-500 سبوس برنج 
Pb2+ 400 [56] 97/7 500 کرفس 
Cu2+ 100 [57] 100 650-700 کاه گندم 
Zn2+ 100   100  
Cd2+ 30   95/5  
Cr6+ 200  پوست بادام

 
650-45 70-10 [58] 

As5+ 50 [59] 35 600 چوب کاج 
Cd2+ 50 [48] 80 800 منگوستین 
Pb2+ 100 [60] 80 500 باگاس نیشکر 
Pb2+ 50 [61] 97/5 470 تفاله قهوه 

   خاك بهبود و اصلاح -6-2

 و میستقم طور به تواندیم زیستی زغال شیمیایی-فیزیکی خواص
 یآل کربن ،Hp .]6[بگذارد ریتأث خاك يهایژگیو بر میرمستقیغ

 و متسلا يبرا یاساس يهاشاخص ها،خاکدانه یداريپا و خاك
 لامتس بر یثبتم یرتأث زیستی زغال اصلاح و هستند خاك یفیتک

 یدتول کردعمل و شدهیبتخر هاي خاك یاياح یزي،حاصلخ خاك،
 به زیستی زغال فزودنا از پس .]63[ دارد يکشاورز محصولات

 خلخل،ت خاکدانه، يداری(پامانند خاك یکیزیف خواص خاك،
 و يظاهر یالچگ آب، ينگهدار تیظرف اشباع، یکیدرولیه تیهدا

 تیرفظ ،يمغذ مواد ي(نگهدارییایمیش خواص ذرات)، یچگال
 تیجمع(زیستی خواص و pH و یکیالکتر هدایت ی،ونیکات تبادل

 )یمیآنز يهاتیعالف و یکروبیم تودهستیز زوسفر،یر در یکروبیم
 .]65،64[پذیرد می تاثیر

 و سلامت بر زیستی زغال یرتأث مورد در یمختلف هايیسممکان
 یک عنوان به زیستی زغال است. شده یشنهادپ خاك یزيحاصلخ

 تواندیم که شودیم گرفته نظر در الکتروشیمیایی فعال ماده



   

 29  زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

 زیستی زغال .]63[کند یلتسه را یرزیستیغ و یکروبیم تحولات
 در کربن ینهمچن و یمعدن ياجزا مانند یمختلف ياجزا يحاو

 یتیگراف کربن آمورف، کربن یدار،ناپا یآل مختلف(کربن اشکال
 يبرا الکترون یرندهگ یا دهنده عنوان به توانندیم که است )…و

 .]66[کنند عمل خاك یستماکوس در مختلف یکیمتابول یرهايمس
 به تواندیم هافنول مانند یعامل يهاگروه وجود خاص، طور به

 که یحال در کند، عمل کاهنده یعنی الکترون دهنده عنوان
 کننده اکسید توانندیم یکآرومات یعامل يهاگروه و هاینونک

 با زیستی زغال دیگر سوي از .]63[یرندبپذ را هاالکترون و باشند
 تواندیم )حفره ماکرو و حفره یکرو(م متخلخل يساختارها

 یکیمتابول هايیتفعال و رشد يبرا مناسبی یستگاهز
 استفاده يایمزا مهمترین .]68،67[باشد خاك هايیکروارگانیسمم
 شده آورده 4 شکل در خاك بهبود و اصلاح در زیستی زغال از

 .است

 

 
 ].21[خاك هاي ویژگی بهبود و اصلاح در زیستی زغال از استفاده يایمزا .4کلش

 ۱کربن بیترس -6-3

 داده شیافزا را جو به 2CO انتشار کاهش تیفور ،یمیاقل راتییتغ
 بر ماً یمستق که دارد یاتیح نقش کربن چرخه در خاك .]13[است
 کاهش يبرا کربن بیترس و گذاردیم ریتأث یجهان شیگرما

 .]9[است ریپذامکان خاك کربن بیترس قیطر از 2CO شارانت
 و ياتمسفر 2CO یعیطب ای یمصنوع حذف به کربن بیترس
 ،یعیطب طور به شود. می اطلاق داریپا جامد شکل به آن رهیذخ

2CO ندیفرآ قیطر از اهانیگ توسط ماًیمستق تواندیم ياتمسفر 

                                                 
1 Carbon sequestration 

 قیرط از شده جذب 2CO از یبخش .]64[شود جذب فتوسنتز
 ستیز عنوان به تدااب هیبق و شودیم آزاد اتمسفر به دوباره تنفس
 ندیفرآ طول در خاك یآل کربن عنوان به سپس و یاهیگ توده
 کربن شتریب هیتجز .شودیم بیترس یاهیگ توده ستیز هیتجز

 به یکوتاه زمان مدت در 2CO صورت به را کربن خاك، یآل
 است برقرار همواره کربن ازنهمو ن،یبنابرا و کندیم هیتخل اتمسفر

 از کیآرومات کربن يبالا يمحتوا دلیل به زیستی زغال .]64[
 برخوردار یاهیگ توده ستیز به نسبت يترسخت شدن هیتجز
 یطولان کربن رهیذخ کی عنوان به که دارد را آن لیپتانس و است
 یتوجه قابل طور به را ياگلخانه يگازها انتشار و کند عمل مدت

 زده نیتخم ریاخ بلندمدت شیآزما کی در .]64،12[دهد کاهش
 هاي زغال در کربن يماندگار زمان نیانگیم که است شده

 سال 1600 تا 90 از کربن، داریپا و داریناپا ياجزا به بسته زیستی
 بر شدت به زیرولیپ طیشرا که ییآنجا از .]69[است ریمتغ

 ریتأث ،گذاردیم ریتأث زیستی زغال شیمیایی-فیزیکی يهایژگیو
 و است نامشخص حاضر حال در کربن بیترس بر زیستی زغال
 گزارش متفاوت ایجنت کیتیرولیپ طیشرا و تودهستیز نوع به بسته
  ].12[است شده

 کاتالیزگر-6-4

 یعامل يهاگروه و بالا سطح مساحت دلیل به زیستی زغال
 کی عنوان به یفراوان يکاربردها تواندیم خاص یسطح
 از ياگسترده فیط در يکاتالیزگر هیپا ای ریپذانعطاف زگرکاتالی

 منافذ مناسب اندازه همچنین، .]13[باشد ییایمیش يهاواکنش
 بهبود را جرم انتقال و يکاتالیزگر يریپذنشیگز ،زیستی زغال

 را اش یپراکندگ ،آن بزرگ سطح مساحت که یحال در بخشد،یم
 زغال منظم نسبتا یکربن اسکلت ساختار .]9[سازدیم ممکن
 تواندیم و است برخوردار ییبالا یکیمکان استحکام از زیستی

 در ،بخشد بهبود را زیستی زغال کاتالیزگر مجدد استفاده تیقابل
 حضور لیدل به زیستی زغال یسطح یعامل يهاگروه که حالی
 از یتوجه قابل يکاتالیزگر عملکرد S و O، N حاوي يهاگروه
 حذف 2018 سال در همکاران و لو .]9[دهندیم نشان خود

 ستمیس در زیستی زغال توسط نییپا يدما در طرانق يکاتالیزگر
 یعامل يهاگروه که افتندیدر و کردند یبررس را ریزموج کمک با

 فلزات کنواختی عیتوز و زیستی زغال سطح يرو ژنیاکس يحاو

زغال 
 

 

 مدیریت پسماند 
 

 حفظ جمعیت میکروارگانیسم
 

 ذخیره کربن آلی
 
 افزایش رشد گیاهان

 

  کربن ترسیب خاك pH افزایش
 

  آنزیمی فعالیت افزایش
 
 افزایش ظرفیت تبادلی
 افزایش تنفس میکروبی 

 
  ها مغذي درشت آبشویی کاهش
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 دیمف قطران حذف يبرا زیستی زغال بدنه در یخاک ییایقل/ییایقل
 مزومتخلخل زیستی زغال دیگر پژوهش یک در .]70[هستند

 و يزیآبگر لیدل به ک،یسولفون دیاس با شده دارعامل زیآبگر
-2 ونیلاسیآلک واکنش در را يکاتالیزگر تیفعال ،يقو تهیدیاس
 در همکاران و فانگ .]71[داد نشان کلوپنتانونیس با فوران لیمت

 يهابرگ از حاصل زیستی زغال که دادند گزارش 2015 سال
 نهیکلریپل لیفنیب بیتخر يبرا را پرسولفات تواندیم کاج یسوزن
 افتندیدر 2017 سال در همکاران و وانگ همچنین .]72[کند فعال

 مؤثر طور به تواندیم لجن از شده مشتق زیستی زغال که
 و فراینتی .]73[کند فعال کلروفنل-4 بیتخر يبرا را پرسولفات
 زغال پایه بر نیکل هايکاتالیزگر از ،2026 سلا در همکاران

 آنها .]74[کردند استفاده اکسید دي کربن يسازمتان براي زیستی
 77 تا زیستی زغال روي بر یکلن درصد 10  و 7 هاييبارگذار با

 يدما در متان پذیريینشگز درصد 91 و 2CO یلتبد درصد
 یهاول عملکرد این وجود با آوردند. بدست را یگرادسانت درجه 500

 یتوجه قابل  طور به ساعت 10 طول در هاکاتالیزگر خوب،
  شدند. یرفعالغ

 يانرژ رهیذخ -6-5

 وانت یچگال لیدل به يانرژ رهیذخ لهیوس کی عنوان به هاخازنابر
 هب را يادیز توجه ع،یسر خالی و پر تیقابل و یطولان چرخه بالا،
 يدارا دیاب منظور این براي آلدهیا الکترود .اندکرده جلب خود

 يهاکانم تا باشند یغن و تخلخلم ساختار و الاب سطح مساحت
 .]3[کنند فراهم را ییایمیالکتروش ونیداسیاکس يبرا یکاف فعال
 و گرافن ت،یگراف ،فعال ربنک گرانول مانند جیرا یکربن مواد

 قرار ستفادها مورد لکترودا نوانع به توانندیم یکربن يهانانولوله
 ماا دارند، ییبالا ژهیو يهاتیظرف آنها از یبرخ اگرچه .]75[رندیگ

 ست.ا گران آنها اکثر دیتول

 نظیر( آن ییایمیش و یکیزیف خواص ،زیستی زغال یفراوان 
 و بزرگ) سطح مساحت و فراوان ژنیاکس يحاو یعامل يهاگروه
 يسازرهیذخ ماده کی به را زیستی زغال آن، آسان يفرآور روش

 کرده لیتبد ستیز طیمح با سازگار و يقتصادا يانرژ
 زیستی زغال بالا، یخازن تیظرف به یابیدست يبرا .]76،23[است

 تواندیم يدیاس اتیعمل ،مثال بعنوان شود. فعال یدرست به دیبا
 که دهد، شیافزا را یسطح ژنیاکس يحاو یعامل يهاگروه

 کاهش-شیاکسا يهاواکنش از یناش تیظرف شبه تواندیم
 مثال، يبرا .]77[دهد شیافزا را سطح لیکربون یعامل يهاروهگ
 خازن ابر تهیه در یچوب تودهستیز از شدهمشتق زیستی زغال از

 بر فاراد 14 حدود تیظرف و عیسر خالی-پر رفتار که شد استفاده
 از شده مشتق زیستی زغال یخازن تیظرف .داد نشان را گرم

 بر فاراد 115 به کیترین دیاس با ماریت از پس یچوب توده ستیز
 زغال ،2014 سال در همکاران و ینک .]78یابد[ می شیافزا گرم

 هیته الکترود يبرا انسان يمو از را هترواتم با شده دهییآلا زیستی
 درجه 800 يدما در KOH توسط يسازفعال از پس کردند.

 بار يسازرهیذخ تیظرف مو، از شده مشتق زیستی زغال گراد،یسانت
 1 انیجر یچگال در گرم بر فاراد 340 ژهیو تیظرف با ياالعادهفوق
 و ما .]79[داد نشان خود از مولار KOH 6 در گرم بر آمپر

 کربن، منبع عنوان به ینیزمبیس پسماند از استفاده با همکاران
2ZnCl تروژن،ین منبع عنوان به نیملام و کنندهفعال عنوان به 
 تیظرف که شد مشخص ردند.ک هیته ارزان متخلخل کربن کی
 به کربن نوع این از استفاده با مولار KOH 2 تیالکترول در ژهیو

 ،همچنین .]80[رسدیم گرم بر فاراد 255 به الکترود ماده عنوان
 يهامحلول با که 1توس درخت  از زیستی زغال 2025 سال در

3FeCl بودند شده سازي فعال یرولیزپ از قبل آهن سیترات یا 
 مورد را آن با شده تهیه ابرخازن الکتروشیمیایی خواص و تهیه

 سطح به را آهن يهاگونه ،سازي فعال این .]81[دادند قرار بررسی
 ابرخازن یتظرف گردید. یژهو سطح مساحت یشافزا باعث و وارد
 یچگال در سیترات فریک و کلرید فریک با شده اصلاح هاي

 گرم بر فاراد 219 و 210 به یبترت به ، گرم بر آمپریلیم 5 یانجر
 .یدرس

  گیري نتیجه -7

 یدار،پا و متخلخل یکربن محصول یک عنوانبه زیستی زغال
 جمله از مختلف يهاحوزه در استفاده يبرا ییبالا یتظرف

 مرور دارد. یمیاییش یعصنا و يانرژ زیست،یطمح ي،کشاورز
 یاتی،عمل یطشرا و تودهیستز نوع که دهدیم نشان مطالعات

 شیافزا هستند. زیستی زغال یتکم و یفیتک یاصل کنندهیینعت
 و pH خاکستر، کربن، يمحتوا یشافزا موجب یرولیزپ يدما

 و یژناکس يمحتوا و یتقطب کاهش مقابل در و سطح مساحت
                                                 
1 Birch 
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 در یمهم نقش یزن یهاول تودهیستز یبترک .شودیم یدروژنه
 و اصلاح ن،یا بر علاوه دارد. یینها محصول هايیژگیو و بازده
 زیستی و یمیاییش یزیکی،ف يهاروش با زیستی زغال يسازفعال

 و بخشد بهبود را آن جذب یتظرف و یسطح هايیژگیو تواندیم
 می نشان يمرور مقاله ینا دهد. گسترش را آن يکاربردها دامنه
 یرمس ،زیستی زغال اصلاح و یندهافرآ یقدق شناخت که دهد

 هايیآلودگ کاهش پسماند، یریتمد در را آن يکاربردها توسعه
  سازد.یم هموار يانرژ یننو هاييفناور و محیطییستز

 مراجع

1. X. Xiao, B. Chen, Z. Chen, L. Zhu, and J. L. 
Schnoor, Environ. Sci. Technol. 52, 5027 (2018). 

2. A. G. Daful and M. R. Chandraratne, (2020). 

3. J. Wang and S. Wang, J. Clean. Prod. 227, 1002 
(2019). 

4. S. E. Ibitoye, C. Loha, R. M. Mahamood, T.-C. 
Jen, M. Alam, I. Sarkar, P. Das, and E. T. Akinlabi, 
Bioresour. Bioprocess. 11, 65 (2024). 

5. Z. Zhao, B. Wang, B. K. Theng, X. Lee, X. 
Zhang, M. Chen, and P. Xu, Biochar 4, 30 (2022). 

6. J. Lehmann and S. Joseph, Biochar for 
Environmental Management: Science and 
Technology (Taylor & Francis, 2012). 

7. Y. S. Ok, S. M. Uchimiya, S. X. Chang, and N. 
Bolan, Biochar: Production, Characterization, and 
Applications (CRC Press, 2015). 

8. A. Tomczyk, Z. Sokołowska, and P. Boguta, 
Rev. Environ. Sci. Biotechnol. 19, 191 (2020). 

9. P. R. Yaashikaa, P. S. Kumar, S. Varjani, and A. 
Saravanan, Biotechnol. Rep. 28, e00570 (2020). 

10. T. K. Ralebitso-Senior and C. H. Orr, Biochar 
Application: Essential Soil Microbial Ecology 
(Elsevier, 2016). 

11. P. R. Yaashikaa, P. S. Kumar, S. J. Varjani, and 
A. Saravanan, Bioresour. Technol. 292, 122030 
(2019). 

12. D. Sarkar, T. F. Panicker, R. K. Mishra, and M. 
S. Kini, Water-Energy Nexus 7, 243 (2024). 

13. F. Amalina, A. S. Abd Razak, S. Krishnan, H. 
Sulaiman, A. W. Zularisam, and M. Nasrullah, J. 
Hazard. Mater. Adv. 7, 100134 (2022). 

14. H. EBC, Eur. Biochar Fond. EBC Arbaz Switz. 
(2012). 

15. P. Regmi, J. L. Garcia Moscoso, S. Kumar, X. 
Cao, J. Mao, and G. Schafran, J. Environ. Manage. 
109, 61 (2012). 

16. M. Ahmad, S. S. Lee, J. E. Lim, S.-E. Lee, J. S. 
Cho, D. H. Moon, Y. Hashimoto, and Y. S. Ok, 
Chemosphere 95, 433 (2014). 

17. B. Chen, D. Zhou, and L. Zhu, Environ. Sci. 
Technol. 42, 5137 (2008). 

18. R. R. Domingues, P. F. Trugilho, C. A. Silva, I. 
C. N. Melo, L. C. Melo, Z. M. Magriotis, and M. 
A. Sánchez-Monedero, PloS One 12, e0176884 
(2017). 

19. F. Ronsse, S. Van Hecke, D. Dickinson, and W. 
Prins, Gcb Bioenergy 5, 104 (2013). 

20. M. I. Al-Wabel, A. Al-Omran, A. H. El-
Naggar, M. Nadeem, and A. R. Usman, Bioresour. 
Technol. 131, 374 (2013). 

21. W. Ding, X. Dong, I. M. Ime, B. Gao, and L. 
Q. Ma, Chemosphere 105, 68 (2014). 

22. S. Katyal, K. Thambimuthu, and M. Valix, 
Renew. Energy 28, 713 (2003). 

23. B. Chen and Z. Chen, Chemosphere 76, 127 
(2009). 



   

 32  زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

24. D.-C. Li and H. Jiang, Spec. Issue Biochar 
Prod. Charact. Appl. – Soil Appl. 246, 57 (2017). 

25. T.-T. Qian and H. Jiang, ACS Sustain. Chem. 
Eng. 2, 1411 (2014). 

26. X. J. Lee, L. Y. Lee, S. Gan, S. Thangalazhy-
Gopakumar, and H. K. Ng, Bioresour. Technol. 
236, 155 (2017). 

27. E. Cárdenas- Aguiar, G. Gascó, J. Paz-Ferreiro, 
and A. Méndez, Chall. Environ. Sci. Eng. – 2016 
124, 223 (2017). 

28. A. I. Osman, M. Farghali, I. Ihara, A. M. 
Elgarahy, A. Ayyad, N. Mehta, K. H. Ng, E. M. 
Abd El-Monaem, A. S. Eltaweil, M. Hosny, S. M. 
Hamed, S. Fawzy, P.-S. Yap, and D. W. Rooney, 
Environ. Chem. Lett. 21, 1419 (2023). 

29. X. Yang, Y. Wan, Y. Zheng, F. He, Z. Yu, J. 
Huang, H. Wang, Y. S. Ok, Y. Jiang, and B. Gao, 
Chem. Eng. J. 366, 608 (2019). 

30. B. Jiang, Y. Lin, and J. C. Mbog, Bioresour. 
Technol. 270, 603 (2018). 

31. J. Wu, T. Wang, Y. Zhang, and W.-P. Pan, 
Bioresour. Technol. 291, 121859 (2019). 

32. Y. Li, B. Xing, Y. Ding, X. Han, and S. Wang, 
Bioresour. Technol. 312, 123614 (2020). 

33. H. Sarwar, A. Vuppaladadiyam, A. 
Venkatachalapati, N. Ratnayake, K. Nahar, M. K. 
Jena, R. Kaur, H. Vuthaluru, and K. Shah, Biomass 
Bioenergy 204, 108386 (2026). 

34. Z.-W. Gao, J. Ding, B. Ali, M. Nawaz, M. U. 
Hassan, A. Ali, A. Rasheed, M. N. Khan, F. A. 
Ozdemir, R. Iqbal, A. Çiğ, S. Ercisli, and A. E. 
Sabagh, ACS Omega 9, 31237 (2024). 

35. M. I. Inyang, B. Gao, Y. Yao, Y. Xue, A. 
Zimmerman, A. Mosa, P. Pullammanappallil, Y. S. 
Ok, and X. Cao, Crit. Rev. Environ. Sci. Technol. 
46, 406 (2016). 

36. P. Borpujari, S. Khan, J. Dutta, and D. Borah, 
Discov. Appl. Sci. 7, 1023 (2025). 

37. P. Qin, H. Wang, X. Yang, L. He, K. Müller, S. 
M. Shaheen, S. Xu, J. Rinklebe, D. C. W. Tsang, 
Y. S. Ok, N. Bolan, Z. Song, L. Che, and X. Xu, 
Chemosphere 198, 450 (2018). 

38. M. A. Rao, G. Di Rauso Simeone, R. Scelza, 
and P. Conte, Chemosphere 186, 193 (2017). 

39. P. Zhang, H. Sun, L. Yu, and T. Sun, J. Hazard. 
Mater. 244–245, 217 (2013). 

40. X. Cao, L. Ma, B. Gao, and W. Harris, 
Environ. Sci. Technol. 43, 3285 (2009). 

41. C. Y. Jeong, J. J. Wang, S. K. Dodla, T. L. 
Eberhardt, and L. Groom, J. Environ. Qual. 41, 
1185 (2012). 

42. X.-B. Yang, G.-G. Ying, P.-A. Peng, L. Wang, 
J.-L. Zhao, L.-J. Zhang, P. Yuan, and H.-P. He, J. 
Agric. Food Chem. 58, 7915 (2010). 

43. L. Tang, J. Yu, Y. Pang, G. Zeng, Y. Deng, J. 
Wang, X. Ren, S. Ye, B. Peng, and H. Feng, Chem. 
Eng. J. 336, 160 (2018). 

44. F. Reguyal, A. K. Sarmah, and W. Gao, J. 
Hazard. Mater. 321, 868 (2017). 

45. M. Ahmad, D. H. Moon, M. Vithanage, A. 
Koutsospyros, S. S. Lee, J. E. Yang, S. E. Lee, C. 
Jeon, and Y. S. Ok, J. Chem. Technol. Biotechnol. 
89, 150 (2014). 

46. H. Kong, J. He, Y. Gao, H. Wu, and X. Zhu, J. 
Agric. Food Chem. 59, 12116 (2011). 



   

 33  زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

47. H. Yao, J. Lu, J. Wu, Z. Lu, P. C. Wilson, and 
Y. Shen, Water. Air. Soil Pollut. 224, 1370 (2012). 

48. M. Ruthiraan, E. C. Abdullah, N. M. Mubarak, 
and M. N. Noraini, J. Environ. Chem. Eng. 5, 1447 
(2017). 

49. S. Yang, C. Yang, X. Hu, Z. Ding, R. Zhou, H. 
Wei, and L. Wang, Environ. Pollut. Bioavailab. 36, 
2311675 (2024). 

50. M. Jaishankar, T. Tseten, N. Anbalagan, B. B. 
Mathew, and K. N. Beeregowda, Interdiscip. 
Toxicol. 7, 60 (2014). 

51. B. Neupane, G. F. Antonious, M. H. Dawood, 
and A. Nepal, Environ. Pollut. Manag. (2025). 

52. T. Chi, J. Zuo, and F. Liu, Front. Environ. Sci. 
Eng. 11, 15 (2017). 

53. S. H. Park, H. J. Cho, C. Ryu, and Y.-K. Park, 
J. Ind. Eng. Chem. 36, 314 (2016). 

54. E. Agrafioti, D. Kalderis, and E. 
Diamadopoulos, J. Environ. Manage. 133, 309 
(2014). 

55. Y. Ma, W.-J. Liu, N. Zhang, Y.-S. Li, H. Jiang, 
and G.-P. Sheng, Bioresour. Technol. 169, 403 
(2014). 

56. T. Zhang, X. Zhu, L. Shi, J. Li, S. Li, J. Lü, and 
Y. Li, Bioresour. Technol. 235, 185 (2017). 

57. A. Bogusz, P. Oleszczuk, and R. Dobrowolski, 
Bioresour. Technol. 196, 540 (2015). 

58. Y. Han, X. Cao, X. Ouyang, S. P. Sohi, and J. 
Chen, Chemosphere 145, 336 (2016). 

59. S. Wang, B. Gao, A. R. Zimmerman, Y. Li, L. 
Ma, W. G. Harris, and K. W. Migliaccio, 
Bioresour. Technol. 175, 391 (2015). 

60. A. A. Abdelhafez and J. Li, J. Taiwan Inst. 
Chem. Eng. 61, 367 (2016). 

61. M. Mahajan, D. B. Das, R. P. Singh, M. C. 
Leaper, and A. Ketharam, Biomass Bioenergy 206, 
108568 (2026). 

62. V. Parkash and S. Singh, HortScience 55, 1946 
(2020). 

63. B. K. Biswal and R. Balasubramanian, Npj 
Mater. Sustain. 3, 26 (2025). 

64. G. Murtaza, Z. Ahmed, S. M. Eldin, B. Ali, S. 
Bawazeer, M. Usman, R. Iqbal, D. Neupane, A. 
Ullah, A. Khan, M. U. Hassan, I. Ali, and A. Tariq, 
Front. Environ. Sci. Volume 11-2023, (2023). 

65. N. Zhang, J. Xing, L. Wei, C. Liu, W. Zhao, Z. 
Liu, Y. Wang, E. Liu, X. Ren, and Z. Jia, Biochar 
7, 49 (2025). 

66. S. Joseph, A. L. Cowie, L. Van Zwieten, N. 
Bolan, A. Budai, W. Buss, M. L. Cayuela, E. R. 
Graber, J. A. Ippolito, Y. Kuzyakov, Y. Luo, Y. S. 
Ok, K. N. Palansooriya, J. Shepherd, S. Stephens, 
Z. (Han) Weng, and J. Lehmann, GCB Bioenergy 
13, 1731 (2021). 

67. M. Kayoumu, H. Wang, and G. Duan, Biochar 
7, 62 (2025). 

68. H. Wu, Y. Huo, F. Qi, Y. Zhang, R. Li, and M. 
Qiao, Biochar 7, 1 (2025). 

69. B. P. Singh, A. L. Cowie, and R. J. Smernik, 
Environ. Sci. Technol. 46, 11770 (2012). 

70. H. Luo, L. Bao, H. Wang, L. Kong, and Y. 
Sun, Bioresour. Technol. 267, 333 (2018). 

71. Y. Zhong, Q. Deng, P. Zhang, J. Wang, R. 
Wang, Z. Zeng, and S. Deng, Fuel 240, 270 (2019). 



   

 34  زمستان 1404| شماره 4 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

72. G. Fang, C. Liu, J. Gao, D. D. Dionysiou, and 
D. Zhou, Environ. Sci. Technol. 49, 5645 (2015). 

73. J. Wang, Z. Liao, J. Ifthikar, L. Shi, Y. Du, J. 
Zhu, S. Xi, Z. Chen, and Z. Chen, Chemosphere 
185, 754 (2017). 

74. A. J. Frainetti, J. J. Cullen, and N. B. 
Klinghoffer, Biomass Bioenergy 206, 108645 
(2026). 

75. H. Li, L. Pan, T. Lu, Y. Zhan, C. Nie, and Z. 
Sun, J. Electroanal. Chem. 653, 40 (2011). 

76. S. Shyam, M. Daimary, M. Narayan, and H. 
Sarma, Mater. 8, 100873 (2025). 

77. K. Qian, A. Kumar, H. Zhang, D. Bellmer, and 
R. Huhnke, Renew. Sustain. Energy Rev. 42, 1055 
(2015). 

78. J. Jiang, L. Zhang, X. Wang, N. Holm, K. 
Rajagopalan, F. Chen, and S. Ma, Electrochimica 
Acta 113, 481 (2013). 

79. W. Qian, F. Sun, Y. Xu, L. Qiu, C. Liu, S. 
Wang, and F. Yan, Energy Environ. Sci. 7, 379 
(2014). 

80. G. Ma, Q. Yang, K. Sun, H. Peng, F. Ran, X. 
Zhao, and Z. Lei, Bioresour. Technol. 197, 137 
(2015). 

81. Z. Song, T. Feng, D. W. Kirk, and C. Q. Jia, 
Batteries 11, 47 (2025). 

 



 

*Correspondent Author Email: mohsen.nnia@gmail.com                        Winter 2025 | Volume 4 | Issue 4 | pages 20-34 

Biochar: A comprehensive review on production, modification 
and applications  

Mohsen Nekoeinia*, Sayed Hossein Banitaba, Alireza Alebrahim 

Soil and Water Research Department, Isfahan Agricultural and Natural Resources Research and Education Center, 
AREEO, Isfahan, Iran. 

Keywords: Biochar, Pyrolysis, Pollutant removal, Carbon sequestration. 
 

 
 
 
 
  

Abstract:  Biochar, a carbon-rich, stable, and porous solid material, has in recent years attracted considerable 
attention in various fields such as agriculture, environmental science, and chemistry due to its unique 
physicochemical properties. It is produced through the pyrolysis of biomass under oxygen-limited conditions 
and, depending on the type of feedstock and production process, exhibits diverse characteristics including 
porosity, surface area, functional groups, and chemical stability. The aim of this review article is to provide a 
comprehensive overview of biochar production processes, physicochemical properties, modification methods, 
and diverse applications, as well as to highlight its role in sustainable resource management and the reduction 
of environmental pollution. In this article, the main thermochemical processes—including pyrolysis, 
gasification, torrefaction, and hydrothermal carbonization—are introduced, followed by an examination of the 
effects of operational conditions and biomass composition on biochar quality. Furthermore, physical, 
chemical, and biological modification and activation methods are reviewed, which can enhance the surface 
properties and adsorption capacity of biochar. Finally, the wide-ranging applications of biochar in the removal 
of organic and inorganic pollutants, carbon sequestration, soil amendment, catalysis, and energy storage are 
discussed. 
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 از شده مشتق یدارپا فسفر هاي یلیدا NMR H ۱ ینامیکید مطالعه و سنتز
 يد یلناست یلآلک يد و ینفسف یلفن يتر یندول،ا یلمت-2 واکنش
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  مقدمه -1

 ارگانو مهم باتیترک فسفر، يحاو یتروژنین يها کلیهتروس
 گاندیل ،]1[ییدارو عوامل عنوان به و دهندیم لیتشک را فسفره

 جلب خود به را زیادي توجه ]4[مواد علوم و ]3[ها واسطه ،]2[ها
 هاي اسکلت فسفر، يحاو يها ندولیا آنها، انیم در اند.کرده

 ها ندولای نولیفسف .شوند می محسوب مهمی ]5[مولکولی
 ياندازها چشم و دهندیم نشان خود از یخوب زیستی تیفعال
 سه واکنش از .]6،7[گذارند یم شینما به دارو عنوان به را یجذاب
 و هالاتیکربوکس يد لنیاست لیآلک يد ها، نیفسف یجزئ

 دنگرد می تهیه داریپا دار فسفر يها دیلیا ،یآل يها لینوکلئوف
 .]8،9[باشد می یمنف بار استقرار عدم آنها، يداریپا لیدل که

 از مشتقاتی همچنین و ]12-10[ندولیا مشتقات یشیافزا واکنش
 يد لنیاست لیآلک يد و نیفسف لیفن يرت با ،]13[پیرولیدون

 فسفر يها دیلیا تشکیل به منجر ،1:1 نسبت با ها، لاتیکربوکس
 يابزار ،NMR یسنج فیط .است هگردید دیجد داریپا دار

 .]41[است عیسر تبادلات در یکینتیس مطالعه يبرا ارزشمند
 ،k مقدار نییتع يبرا است. یتجرب کار یسادگ ،آن تیجذاب

 گنالیس آن در که شود برده کار به تواند می اي ساده محاسبات
 و آمیزي هم يدما .شوندیم ادغام هم با یخاص ي دهیچیپ يها

 يد لنیاست لیات يد ای لیمت يد ندول،یا لیمت -2 برابر هاي نسبت با داریپا یستالیکر فسفر يها دیلیا مطالعه، ینا در :چکیده
 لیتشک E و Z یهندس يها زومریا از یمخلوط صورت به داریپا يها دیلیا نیا آمدند. دست به نیفسف لیفن يتر و لاتیکربوکس

 لیکربون گروه به دیلیا بخش اتصال زا یناش کربن-کربن یجزئ گانهدو وندیپ حول محدود چرخش ي جهینت در که شوند یم
 فیط در یکینامید مطالعات همچنین شد. ییشناسا NMR P31 و H۱، C۱۳ يها فیط توسط ،ها فراورده ساختار است. مجاور

 و k، #HΔ، #SΔ شامل یکینتیس يها داده ،NMR H۱ يها فیط در یکینامید مطالعات کمک به شد. انجام NMR H۱ يها
#GΔدنآمد دست به. 

 دینامیکی سنجی یفط ،فسفین فنیل تري یندول،ا یلمت-2 ،یلاتکربوکس يد یلناست یلآلک يد فسفر، یلیدا :کلیدي واژگان 
 .NMR H۱ هسته یسیمغناط رزونانس
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 نیا در .شوندیم ادغام دیگرکی در پیام دو که است یایدم ،ادغام
 به ν∆ 2.22 = 2√ν/∆π = ck  ي رابطه با ck ،تبادل نرخ دما،

 پیام دو نیب هرتز حسب بر ییجدا ∆ν آن در که ،آید می دست
 معتبر یصورت در تنها معادله نیا .باشد می تبادل ابیغ در یتک

 باشد، اول مرتبه یکینتیس نظر از یکینامید ندیفرآ الف) : که است
 يهاهسته ج) و باشند داشته یکسانی شدت تکی پیام دو ب)

 يدما یتجرب نییتع با باشند. نشده جفت گریکدی اب کننده تبادل
 دهد، یم رخ ها پیام آمیزي هم و ادغام دما، آن در که  T قیدق
 نجا،یا در کرد. نییتع را يساز فعال يانرژ يها پارامتر توان یم

 لیمت-2 واکنش از ، دارفسفر داریپا دیجد يها دیلیا ي تهیه هدف
 يتر و ها لاتیکربوکس يد لنیاست لیات يد ای لیمت يد ندول،یا

 بر NMRD دینامیکی مطالعات همچنین .است نیفسف لیفن
 .گردد می انجام زین ها فراورده روي

 تجربی بخش -2

 ها دستگاه و شیمیایی مواد -2-1

از  یقتحق ینمورد استفاده در ا هاي و حلال یمیاییواد شم یتمام
 شده و بدون خالص یداريو فلوکا خر یچآلدر یگماشرکت مرك، س

نقاط ذوب با دستگاه  .اند مورد استفاده قرار گرفته ،مجدد سازي
Electrothermal 9100 اند.  نشده یحشدند و تصح یريگ اندازه

 Test Can Shimadzu FTIRبا استفاده از  IR هايیفط
با استفاده از  P NMR31و  H1 ،C13 هايیفثبت شدند. ط 8000

BRUKER DRX 300 AVANCE در  یببه ترت
 متیل تترا از استفاده باهرتز  مگا 5/121و  75، 300 يهافرکانس

 هاي یزآنال .ندبه دست آمده ا یبه عنوان استاندارد داخل یلانس
 ThermoFinnigan Flash EA 1112با استفاده از  يعنصر

Series .انجام شد  

 پایدار ايه ایلید سنتر يبرا یعموم روش -2-2
 دار فسفر

 یلیم 1 گرم، 26/0(نیفسف لیفن يتر يحاو فلاسک یک به
 اتیل در )مول یلیم 1 ،گرم 13/0(ایندول یلمت-2 و )مول

 يد یلناست لآلکی يد از یمحلول )،لیتر یلیم 4(استات
 صورت به )لیتریلیم 1(استات اتیل در )مول یلیم 1(یلاتکربوکس

 یقهدق 10 مدت به ،یگرادسانت درجه -10 يدما در قطره قطره
 يدما به تا شد داده اجازه واکنش مخلوط به سپس، شد. اضافه

 به ها فراورده شد. زده هم ساعت یک مدت به و برسد اتاق
 خلاء تحت ها فراورده بعد مرحله در .ندشد ظاهر رسوب صورت

 .ندشد شسته )لیتر یلیم 2-3سرد( اتر با بار ینچند و گردیده یلترف
 .ندآمد دست به جامد صورت به ها فراورده نهایت در

Dimethyl 2-(2-methyl-1H-indole-3-yl)-3-
(triphenylphosphoranylidene) succinate (Z-
isomer); White crystals, m.p. 196–198◦C, yield 
0.52 g, 98%. IR (neat) (νmax, cm-1): 3185, 1736, 
1566; 1H NMR (300 MHz, CDCl3) δH: 1.86 (3H, 
N-C-CH3), 3.11 and 3.71 (6H, 2s, 2OCH3); 4.57 
(1H, d, 3JH-P = 14.5 Hz, P-C-CH), 7.00 (2H, m, H6, 
H7), 7.10 (1H, d, 3JHH = 7.8 Hz, H5), 7.36-7.68 
(16H, m, 3 C6H5, H8), 7.96 (1H, s, NH, D2O 
exchangeable); 13C NMR (75 MHz, CDCl3) δC: 
12.01 (s, N-C-CH3), 42.04 (d, 1JC-P = 124 Hz, 
C=P), 50.08 and 51.88 (2s, 2OCH3), 109.83 (d, 2JC-

P = 11.7 Hz, P-C-CH), 111.44 (d, 3JC-P = 10.5 Hz, 
P-C-CH-C), 127.15 (d, 1JC-P = 91.3 Hz, Cipso), 
127.32 (1C, C9H8N), 128.22 (d, 3JC-P = 12.1 Hz, 
Cmeta), 131.40 (d, 4JC-P = 3.0 Hz, Cpara), 132.05 and 
132.18 (2C, C9H8N), 133.60 (d, 2JC-P = 9.0 Hz, 
Cortho), 134.80 (1C, C9H8N), 169.60 (d, 3JC-P = 12.8 
Hz, C=O ester), 176.50 (d, 3JC-P = 7.5 Hz, C=O 
ester); 31P NMR(121.5 MHz, CDCl3) δP: 22.71 (s, 
Ph3P=C); Anal. Calcd. for (C33H30NPO4): C, 73.88; 
H, 5.59; N, 2.79; Found: C, 73.85; H, 5.61; N, 
2.78%.   
 
Dimethyl 2-(2-methyl-1H-indole-3-yl)-3-
(triphenylphosphoranylidene) succinate (E-
isomer); White crystals, m.p. 196–198◦C, yield 
0.52 g, 98%. IR (neat) (νmax, cm-1): 3185, 1736, 
1566;  1H NMR (300 MHz, CDCl3) δH: 1.88 (3H, s, 
N-C-CH3), 3.63 and 3.70 (6H, s, 2OCH3), 4.22 
(1H, d, 3JH-P = 19.5 Hz, P-C-CH), 6.89 (2H, m, H6, 
H7), 7.15 (1H, d, 3JHH = 8.1 Hz, H5), 7.36-7.68 
(16H, m, 3 C6H5, H8), 7.83 (1H, s, NH, D2O 
exchageable); 13C NMR (75 MHz, CDCl3) δC: 
12.01 (s, N-C-CH3), 42.55 (d, 1JC-P = 121.0 Hz, 
C=P), 48.93 and 51.97 (2s, 2OCH3), 109.83 (d, 2JC-

P = 11.7 Hz, P-C-CH), 111.47 (d, 3JC-P = 10.5 Hz, 
P-C-CH-C), 118.61, 119.58 and 120.10 (3C, 
C9H8N), 127.15 (d, 1JC-P = 91.3 Hz, Cipso), 127.32 
(1C, C9H8N), 128.41 (d, 3JC-P = 12.1 Hz, Cmeta), 
131.50 (d, 4JC-P = 3.7 Hz, Cpara), 132.05 and 132.18 
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(2C, C9H8N), 133.80 (d, 2JC-P = 9.8 Hz, Cortho), 
134.80 (1C, C9H8N), 171.00 (d, 3JC-P = 17.3 Hz, 
C=O ester), 176.40 (d, 3JC-P = 9.0 Hz, C=O ester); 
31P NMR(121.5 MHz, CDCl3) δP: 23.01  
Diethyl 2-(2-methyl-1H-indole-3-yl)-3-
(triphenylphosphoranylidene) succinate (Z-
isomer); White crystals, m.p. 200–202◦C, yield 
0.54 g, 97%. IR (neat) (νmax, cm-1): 3223, 1727, 
1587; 1H NMR (300 MHz, CDCl3) δH: 1.23 and 
1.34 (6H, t, 3JHH = 6.0 Hz, 2 O-C-CH3),1.89 (3H, s, 
N-C-CH3), 3.75 and 4.28 (4H, 2m, 2O-CH2-C); 
4.58 (1H, d, 3JH-P = 21.0 Hz, P-C-CH), 7.00 (2H, 
m, H6, H7), 7.11 (1H, d, 3JHH = 9.0 Hz, H5), 7.36-
7.69 (16H, m, 3 C6H5, H8), 7.91 (1H, s, NH, D2O 
exchangeable); 13C NMR (75 MHz, CDCl3) δC: 
12.16 (s, N-C-CH3), 14.02 and 14.37 (2s, 2 O-CH2-
CH3), 41.39 (d, 1JC-P = 125.9 Hz, C=P), 58.11 and 
60.40 (2s, 2O-CH2-CH3), 109.67 (d, 2JC-P = 12.1 
Hz, P-C-CH), 111.80 (d, 3JC-P = 12.8 Hz, P-C-CH-
C), 118.49, 119.67 and 120.03 (3C, C9H8N), 
127.20 (d, 1JC-P = 57.2 Hz, Cipso), 128.15 (d, 3JC-P = 
12.1 Hz, Cmeta), 131.33 (d, 4JC-P = 3.0 Hz, Cpara), 
132.05 and 132.19 (2C, C9H8N), 133.94 (d, 2JC-P = 
9.6 Hz, Cortho), 134.85 (1C, C9H8N), 164.77 (d, 3JC-

P = 42.4 Hz, C=O ester), 169.29 (d, 3JC-P = 13.0 Hz, 
C=O ester); 31P NMR(121.5 MHz, CDCl3) δP: 
22.55 (s, Ph3P=C); Anal. Calcd. for (C35H34NPO4): 
C, 78.35; H, 6.02; N, 2.65; Found: C, 78.33; H, 
6.01; N, 2.66%.   
Diethyl 2-(2-methyl-1H-indole-3-yl)-3-
(triphenylphosphoranylidene) succinate (E-
isomer); White crystals, m.p. 200–202◦C, yield 
0.54 g, 97%. IR (neat) (νmax, cm-1): 3223, 1727, 
1587;  1H NMR (300 MHz, CDCl3) δH: : 1.23 and 
1.34 (6H, t, 3JHH = 6.0 Hz, 2 O-C-CH3),1.93 (3H, s, 
N-C-CH3), 3.69 and 4.12 (4H, m, 2O-CH2-CH3), 
4.58 (1H, d, 3JH-P = 21.0 Hz, P-C-CH), 6.91 (2H, 
m, H6, H7), 7.16 (1H, d, 3JHH = 6.0 Hz, H5), 7.36-
7.69 (16H, m, 3 C6H5, H8), 7.79 (1H, s, NH, D2O 
exchangeable); 13C NMR (75 MHz, CDCl3) δC: 
12.16 (s, N-C-CH3), 14.13 and 15.06 (2s, 2O-
CH2CH3), 41.40 (d, 1JC-P = 123.6 Hz, C=P), 57.42 

and 60.53 (2s, 2OCH2CH3), 109.67 (d, 2JC-P = 
12.17 Hz, P-C-CH), 111.80 (d, 3JC-P = 12.8 Hz, P-
C-CH-C), 118.53, 119.67 and 120.00 (3C, C9H8N), 
127.20 (d, 1JC-P = 57.2 Hz, Cipso), 128.36 (d, 3JC-P = 
13.5 Hz, Cmeta), 131.44 (d, 4JC-P = 2.1 Hz, Cpara), 
132.05 and 132.19 (2C, C9H8N), 133.83 (d, 2JC-P = 
7.7 Hz, Cortho), 134.85 (1C, C9H8N), 164.77 (d, 3JC-

P = 42.4 Hz, C=O ester), 169.29 (d, 3JC-P = 13.0 Hz, 
C=O ester); 31P NMR (121.5 MHz, CDCl3) δP: 
23.01.  

 بحث و نتایج -3

 يد و فسفین فنیل تري با ندولیا لیمت-2 واکنش مطالعه، نیا در
 ها لاتیکربوکس يد لنیاست )لیبوت رشیوت يد ل،یات ي(دلیمت

 تولید اي فراورده چیه لیبوت شیوتر يد مشتق يبرا شد. یبررس
 ازدحام و لیبوت شیوتر میحج گروه لیدل به احتمالاً که نشد

 یخوب به استات لیات در اتاق يدما در هاواکنش .باشد می فضایی
 .دندیرس انیپا به هاواکنش ساعت کی از پس و رفتند شیپ

 گذشته تجربیات طبق بر حلال عنوان به استات اتیل انتخاب
 دي مانند نیز دیگري حلالهاي اینکه ضمن .]15[گرفت صورت

 که گرفت رارق آزمایش مورد نیز ]61[متان کلرو دي و اتر اتیل
 و بیشتر راندمان با استات اتیل حلال در واکنش گردید مشخص
 ها فراورده ساختار .باشد می همراه تر کوتاه زمان مدت همچنین

 و H1، C13، NMR P31 يهافیط ،يعنصر يهیتجز کمک هب
IR که ]12،11[یقبل يها گزارش برخلاف .گردید مشخص 

 واکنش که شد مشاهده بود، یینها فراورده شده لهیآلک-N ندولیا
 واره(طرحاست داده رخ کربن اتم از ندولیا لیمت-2 یدوست هسته

 فیط شد. تایید IR و NMR H1 يهافیط توسط افتهی نیا ).1
NMR H1 96/7 شیمیایی جابجایی در یتک پیام کی ،فراورده -

79/7 = δ يبرا NH با تبادل قابل که داد نشان ندولیا حلقه 
O2D .بود  

RO C
O

C C C
O

OR(Ph)3P +
EtOAc

R
 = 

CH3
         

R
 = 

CH3CH2

1 N
H

3

+
OR

O(Ph)3P
H

RO2C

H
N

CH3

2

 
.ناتیسوکس )نیدیلیفسفوران لیفن يتر(-3-)لیا-3-ندولیا-1H-لیمت-2(-2 لیآلک يد سنتز .1 وارهطرح
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 دیلیا از )E و Z( ییفضا ومرزیا دو از ضیتعو قابل یچرخش ندیفرآ دو .2 وارهطرح

3. 

 دو سنتز هندهد نشان ،ها فراورده NMR C13 و H1 يهافیط
 بخش H1 ییایمیش ییجابجا ).2 وارهبودند(طرح یهندس زومریا

OR، لیفن يهاگروه اهمسانگردن اثر لیدل به رودیم گمان که 
 ومرزیا به )Z( يکربندیپ تصاصاخ يبرا باشد، شده محافظت

 به ربوطم یکپ نتخابا با .شودیم استفاده یاصل یهندس
 ايایزومره نسبت اخص،ش پیک عنوان هب متاین هیدروژن
 رالانتگ اساس رب کمی صورت هب اتاق دماي در Z و E هندسی
 ستا شده مشخص NMR H1 طیف در وژنهیدر این به مربوط

 % و 89/45 % ترتیب به Z و E روتامرهاي ددرص نهایتا که
 آمدند. بدست 02/54
 دست به یچرخش يزومرهایا NMR H1 طیف بعد، مرحله در

 یجزئ وندیپ حول ،)2 ارهو(طرح )a3 )R=Me فراورده از آمده
 به مربوط NMR H1 فیط شد. یبررس کربن-کربن دوگانه
 ppm شیمیایی هاي جابجایی در زیت پیام هدست دو a3 فراورده

 هاي جابجایی در پیام هدست دو و Z روتامر يبرا 11/3 و 70/3
 پروتون از یناش ،E روتامر يبرا 71/3 و ppm 63/3 شیمیایی

 مربوط NMR H1 فیط ن،یهمچن داد. نشان استرها لیمت يها
 به نایمت يها پروتون يبرا را ییها گنالیس a3 فراورده به

 هاي جابجایی در بیترت به ها ییدوتا از مجموعه دو صورت
 دو هر يبرا HPJ = 53/19( 57/4 و ppm 22/4 شیمیایی

 فیط دارد. مطابقت Z و E يها روتامر با که داد نشان )گنالیس

NMR H1 فراورده به طمربو b3 )R=Et( فراورده مشابه a3 
 ییجابجا با یمشخص يها گنالیس که آن استر گروه جز به است،

 NMR H1 دینامیکی فیط .دهدیم نشان مناسب ییایمیش يها
 يدما در را ها پیام ادغام و آمیزي هم کی ،a3 فراورده يبرا
 روتونپ از یناش )نیکلو درجه 320( گرادیسانت درجه 47 باًیتقر
 که دوتایی پیام دو با سهیمقا در که داد نشان )P-C-C-H( نایمت

 هنپ یتوجه قابل ورط به ودند،ب شده يریگاندازه طیمح يدما در
 چرخش دنیفرآ به مربوط ،میزيآ هم و ادغام نیا است. شده تر

 يترهاپارام ند،یفرآ نیا يبرا ست.ا کربن-کربن دوگانه وندیپ حول
 داده شانن 1 دولج در GΔ# و k، #HΔ، #SΔ شامل يسازفعال
 است. شده

 دار فسفر باتیترک ي شده شناخته یدوست هسته تیماه اساس بر
 يتر کلیما یشیافزا واکنش واکنش، مرحله نیاول ،یتیظرف سه
 لیتشک و هالاتیکربوکس يد لنیاست لیآلک يد به نیفسف لیفن

 یشیافزا بیترک شدن پروتونه بعد، مرحله در .باشد می I واسطه
 ندول،یا لیمت-2 يدیاس دروژنیه توسط ریپذ واکنش اریبس
 سپس، .کندیم ایجاد را II ومیفسفون لیفن يتر لینیو ونیکات

 تروژنین ونیآن کربن اتم سمت از یدوست هسته حمله
 لیفن يتر لینیو ونیکات به ندولیا لیمت-2 کیکلیهتروس
 به کربن از پروتون تبادل .کندیم ادایج را III فسفران وم،یفسفون

 ندولیا بخش حامل که نموده تولید را مربوطه دیلیا تروژن،ین
 گروه با شدت به فسفران دیلیا بخش است. IV شده لهیآلک

 دو صورت به فراورده، نیبنابرا است، مزدوج مجاور لیکربون
 یجزئ دوگانه وندیپ حول چرخش .)3 (طرحوارهدارد وجود زومریا

 يدما در NMR یزمان اسیمق در Z و E یهندس يها زومریا در
 فیط با توانیم را ها فراورده وجود نیبنابرا است، کند طیمح

 کرد. مشاهده NMR یسنج

 
-3-ندولیا-1H-لیمت-2(-2 لمتی يد دیلیا يساز فعال يها پارامتر و )ppm، Si4Me حسب بر هرتز، مگا 1/300 (در منتخب NMR H1 ییایمیش يها ییجابجا .1 جدول

 .کربن-ربنک دوگانه وندیپ حول چرخش يبرا 3CDCl در ناتیسوکس )نیدیلیفسفوران لیفن ي(تر-3-)لیا

Tc (K) δ (ppm) Δυ ΔG# (KJ/mol) kc (s-1) ΔH# (KJ/mol) ΔS# (KJ/mol) Ea (KJ/mol) 

 68/53 0/0056+ 65/87 233/87 64/07 105/28 4/22و 4/57 320
Kc = π Δθ / √2 , ΔG# = aTc (9.972 + log (Tc / Δθ) , a = 1.914 × 10-2 , ΔH# = - 8.314 × 10-3 × 2.303 × [Δlog (Kc / Tc) / Δ(1/Tc)], ΔS# = [(ΔH# - ΔG#) / Tc] 
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  گیري نتیجه -4

 ساسا بر دارفرفس داریپا دیجد يها دیلیا سنتز ،پژوهش این در
 يد لنیاست لیات يد و لیمت يد با ندولیا لیمت-2 واکنش
 نیا اگرچه .دش گزارش نیفسف لیفن يتر حضور در لاتیکربوکس
 گزارش برخلاف پژوهش نیا ماا است، شده زارشگ قبلاً  واکنش

 است، یینها فراورده ،آن در ،شده لهیآلک-N دیلیا که یقبل ياه
 به يها دیلیا .کندیم فیتوص را شده لهیآلک-C دیلیا لیتشک

 E  و Z يزومریا ايه فراورده صورت به ،b3 و a3 آمده، دست
 یکینامید طالعاتم کمک به ژوهشپ این رد همچنین دارند. وجود

 ،a3 بیترک NMR H1 يها فیط در هسته مغناطیسی رزونانس
 C-C یجزئ دوگانه وندیپ ولح محدود چرخش هک شد مشاهده

 می مجاور لیبونکر گروه با دیلیا شبخ شدن مزدوج از یناش
 ،k، #HΔ شامل يساز فعال يپارامترها ند،یفرآ نیا يبرا .باشد

#SΔ و #GΔ ندا شده محاسبه. 
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Abstract: Stable crystalline phosphorus ylides were obtained by equimolar ratio of 2-methylindole, dimethyl- 
or diethyl acetylenedicarboxylate and triphenylphosphine. These stable ylides are formed as a mixture of Z 
and E geometric isomers which are results of restricted rotation around the partial carbon-carbon double bond 
caused by the attachment of the ylide moiety to the adjacent carbonyl group. The structure of the products was 
identified by 1H, 13C and 31P NMR spectra. Also, dynamic effects were observed in 1H NMR spectra. Then 
kinetic data including k, ΔH#, ΔS# and ΔG# were obtained by using of dynamic 1H NMR method. 
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 بنزو هیدرو تترا سنتز در مغناطیسی-سیلیکاتی متخلخل مزو ترکیبات کاربرد

]b[پیران 

 *شعار ثنایی هاله ،کرمی معصومه

 .ایران ،اهواز ،اسلامی آزاد دانشگاه ،اهواز واحد ،شیمی گروه

hsanaei@iau.ac.ir 
 

  مقدمه -1

 توده (مواد نانوساختار مواد از نوعی حفرات) نانو( ها نانومتخلخل
 هستند نانومتر) 100 تا 1 بین آنها ذرات اندازه که چندبلوري اي
 از متشکل و بوده نانو ابعاد در حفراتی صورت به ساختارشان که

 جمله از ویژه خصوصیات علت به مواد این هستند. متنوعی انواع
 خوب پذیري گزینش زیاد، ينفوذپذیر بالا، حجم به سطح نسبت

 ]2[حسگر ،]1گر[کاتالیز ،]1[جداکننده عنوان به گرمایی مقاومت و
 اندازه براساس نانومتخلخل مواد شوند.می استفاده ]3[غشاء و

 دوبینین شوند.می بندي طبقه ساختار نظم و سازنده مواد حفره،
 به توجه با را متخلخل جامدات ساختمان در موجود حفرات
 ،میکرومتخلخل دسته سه به آنها فرج و خلل اندازه و پهنا نمیانگی

 همچنین، است. کرده بندي تقسیم متخلخلماکرو و متخلخلمزو

 نانومتخلخل و آلی نانومتخلخل مواد دسته دو به مواد نوع براساس
 ساختارهاي شامل ساختاري نظم اساسبر شوند.می تقسیم معدنی
 مواد .]4[شوندمی نامنظم و شکلبی ايساختاره و منظم و بلوري

 2 از کمتر قطر با حفراتی داراي ها نانومتخلخل از متخلخل
 ها زئولیت به توان می  گروه این عضوهاي اولین از و بوده نانومتر

 و اتمی آرایش داراي دو هر هک کرد اشاره نیومیآلوم فسفات و
 بزرگتر حفرات اندازه متخلخلماکرو مواد در هستند. منظمی شبکه

 و 2 از بزرگتر حفرات قطر داراي ها متخلخلمزو .باشدیم 50 از
 گرم بر مربع متر 1000 سطح مساحت و نانومتر 50 از کوچکتر

 بودن بزرگتر و بالا تخلخل ضریب دلیل به مواد این در باشد. می
 در ها تخلخل آرایش دهد.می رخ کمتر انسداد مشکل حفرات قطر
 دیواره در ها اتم آرایش کهحالی در بوده منظم بلوري مواد این

 اصلی عضو سه است. شکل) (بیآمورف سیلیس همانند حفرات

 حفرات درون و سطح روي بر مغناطیسی، آهن نانواکسید تثبیت براساس KIT-3O2Fe-γ-1 الیزگرکات ،مطالعه این در :چکیده
 شبکه دارابودن ،)KIT-1(ها هنانوحفر از گروه این هاي ویژگی از یکی است. شده تهیه KIT-1 مزومتخلخل سیلیس نامنظم

 که حالی در ،بوده نظمی بی داراي ها شاخه و ذمناف در که است پیوسته بهم و کوتاه مانند کرم هاي حفره از بعدي سه هایی
 هايآلدئید و مالونونیتریل ،دایمدون بین ساده ظرفی تک جزئی چند واکنش سپس .است یکنواخت کاملا ها حفره عرض

 که ادد نشان آمده دست به نتایج گردید. بررسی ،حلال بدون شرایط تحت KIT-3O2Fe-γ-1 زگرکاتالینانو حضور در آروماتیک
 به گیرد. قرار استفاده مورد مجدد تواند می فعالیت، دادن دست از بدون مرتبه چندین و شده جداسازي ربا آهن با کاتالیزگر این

 زیست محیط دار دوست و بودن سمی غیر حلال، بدون شرایط ،واکنش کوتاه زمان آسان، کار ،محصولات يبالا بازده علاوه
 .باشد می کاتالیزگر این از استفاده وجهت قابل مزایاي دیگر از کاتالیزگر بودن

  .نپیرا ]b[بنزو هیدرو تترا مالونونیتریل، دایمدون، ،KIT-3O2Fe-γ-1:کلیدي واژگان
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 میله مایسل (ساختار MCM1-41 سیلیکاتی هاي متخلخلمزو
 (ساختار MCM-50 و مکعبی) (ساختار MCM-48 شکل)، اي

 .]5[است اي) لایه

 داران دوست و محققان ،ها متخلخل نانو این شناسایی پی در
 انواع کشف و اساییشن براي را خود تلاش همچنان یستز محیط

 راستا این در که دادند ادامه مولکولی هايغربال از دیگري
 را مولکولی غربال از جدیدي نوع توانست ریو نام به محققی

 این .است شده نامگذاري KIT-21 نام به که کند شناسایی
 آن شناسایی و بوده MCM-41 مشابه مواردي در نانومتخلخل

 مولکولی غربال هايبلورنانو از جدید اي دریچه شدن باز سبب
 حفراتشان، قرارگیري نوع دلیل به حفرات نانو گونه این است. شده

 هاي مولکول انتقال و داشته پی در را حفرات انسداد کاهش
 برتري از ها این بر علاوه بخشند. می تسهیل را دهنده واکنش

 آن بیشتر حرارتی پایداري به نتوا می ها متخلخلنانو این هاي
 .]6[کرد اشاره MCM-41 به نسبت

 از و شده تشکیل اکسیژن و آهن زا اصولا هنآ اکسیدهاي
 يدهایاکس د.باشمی +3 و +2 ها،آن ایشاکس يهاحالت نیمهمتر

 ،انومتر)ن 200-5 معمولاً( نونا اندازه با ذرات داشتن لیدل به آهن
 سیدهاياک .]7[دهستن ریپذشواکن اریبس و ژهیو حوسط يدارا

 توانمی هانآ ازجمله که ارندد وجود ختلفیم هايصورت به آهن
 دیاکس ،4O3Fe تیمگنت ،FeO تیوست )،IIآهن( دیاکس به

 ،3O2Fe-β بتا فاز ،3O2Fe-α تیهمات ،III( 3O2Fe( آهن
 ،تیمگنت .کرد اشاره 3O2Fe-ε اپسیلون فاز ،3O2Fe-γ میتگم
 در .هستند جودمو یعیطب اشکال نیتر ولمتدا تیهمات و میتگم

 یتیرفظ سه حالت رد آهن موارد شتربی در آهن، اکسید ترکیبات
-می درخشان يها رنگ و کم انحلال يدارا و دارد وجود
 ،کاتالیزگر عنوان به استفاده هاآن ردهايکارب جمله از .]8[باشند
  ]12[کننده وانر و ]11[گاز حسگر ،]10[رنگدانه ،]9[جاذب

 .ستا

 بسیار ییدارو و زیستی مهم يهایژگیو لیدل به رانیپ شتقاتم
 هاآن میان در که اند،گرفته قرار دانشمندان وجهت مورد
 يها کلیهتروس نیب در يا ژهیو تیاهم رانیپ ]b[دروبنزویتتراه

 انعقاد ضد نیوارفار سنتز در رایز .دارد ژنیاکس يحاو يعضو 6
                                                 
1 Mobil Composition of Matter No. 41 
2 Korea Advanced Institute of Science and Technology Number-1 

 ضد عنوان به هاآن از نیهمچن .گیردمی قرار استفاده مورد خون
 ]15[نور به حساس مواد در و ]14[کروبیم ضد ،]13[سرطان
 ]b[ دروبنزویتتراه مشتقات متداول سنتز وشر .است شده استفاده

 لیآر ،يحلقو يهاکتونيد-3و1 ییجز سه واکنش کی رانیپ
 واکنش مختلف طیشرا در شده فعال لنیمت باتیترک و دهایآلده

 ]b[ دروبنزویتتراه مشتقات سنتز دیگر هايروش .است مختلف
 بستر ،صوت فرا امواج ،موج ریز از استفاده شامل رانیپ

 ها روش نیا که باشدمی کاتالیزگر از استفاده یا و الکتروشیمیایی
 و کم بازده ،یطولان واکنش زمان مانند ییها تیمحدود داراي

-روش یافتن نبنابرای .]16[دباشنمی یسم يها حلال از استفاده
 اهمیت از باشد نداشته را ها محدودیت این که جایگزینی هاي

 در ما گروه توسط که قبلی کار به توجه با است. برخوردار زیادي
 به مندي علاقه و شده انجام ]KIT/3O2eF-γ]17-1 سنتز مورد
 مشتقات سنتز مقاله این در ،]81-02[هتروسیکل ترکیبات سنتز

-KIT/3O2Fe-1 کاتالیزگر از استفاده با انپیر ]b[ تتراهیدروبنزو
γ شرایط در مصرفی مقادیر کمترین و بالا يکاتالیزگر فعالیت با 

 محصولات براین علاوه ).1 شکل(شود می گزارش حلال بدون
 .اند شده تهیه بیشتر سازي خالص بدون و بالا بازده با آسانی به

 
 کاتالیزگر از استفاده اب پیران ]b[ بنزو هیدرو تترا مشتقات سنتز .1 شکل

1-KIT/3O2Fe-γ. 

 تجربی بخش -2

 استفاده مورد هاي دستگاه و مواد -2-1

 و شدند خریداري مرك و سیگماآلدریچ هايشرکت از اولیه مواد
KIT/3O2eF- کاتالیزگر شدند. استفاده بیشتر سازي خالص بدون

1-γ اساس بر هاواکنش زدهبا .]71[شد ساخته قبلی کار مطابق 
 خلوص تعیین براي اند.آمده بدست شده جداسازي حصولاتم

 لایه کروماتوگرافی از هاواکنش پیشرفت و واکنشگرها
 20-30 هادانه اندازه متر، میلی 2/0 لایه (ضخامت )TLC(نازك

 است. شده استفاده نانومتر) 254 فلورسانس شناساگر و میکرومتر
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 شد. انجام ددمج تبلور طریق از محصولات جداسازي علاوه، به
 دستگاه وسیله به ذوبشان نقطه طریق از آمده بدست محصولات

9200 Thermal Electro از برخی از همچنین شدند. شناسایی 
 این در شد. گرفته NMR C13 و IR، NMR H1 هايطیف آنها
Perkin- دستگاه از استفاده با )IR-FT(زقرم مادون طیف کار،

 II-BX Elmer  با هسته مغناطیسی سیرزونان هايطیف و 
 DMSO حلال در AVANCE 250-DRX Bruker دستگاه

 .اندشده ثبت

 بنزو یدروه تترا اتمشتق سنتز براي کلی روش -2-2
]b[ 1 کاتالیزگر از استفاده با پیران-KIT/3O2Fe-γ  

ول، میلی م 1، دایمدون()میلی مول 1بنزآلدئید(مشتقات واکنش 
 ورتگرم) در مجا06/0ی مول، میل 1(مالونونیتریلگرم) و  14/0
توسط یک همزن  گرم)KIT-3O2Fe-γ)500/0-1 کاتالیزگرنانو

درجه سانتی گراد تحت شرایط بدون  60مغناطیسی در دماي 
ان و متناسب با نوع مشتق به کار رفته زم حلال انجام گرفت

یه روند واکنش توسط کروماتوگرافی لا .واکنش نیز متغیر بود
سبت و اتیل استات با ننرمال اي هگزان نازك در تانک حلال ه

 الیزگرکات ،شد. پس از اتمام واکنشانجام  UV) در زیر لامپ 1:3(
و سپس براي خالص سازي مخلوط  جدا آهن ربا با راحتیه ب

ت ر نهاید .استفاده گردید ،تبلور مجدد، از اتانول روشواکنش، از 
ت محصول خالص جامدي بدست آمد که نقطه ذوب آن با مقالا

 علمی تطبیق داده شد.
 
-دي متیل-7،7-تتراهیدرو-8،7،6،5-کلروفنیل)-2(-4-وآمین-2
 :)4b( کربونیتریل-3-رومنک-H4-اکسو-5

Yellow solid; m.p: 210-212 °C; νmax (cm−1):781, 
1591, 1659,2194, 3323, 3345; δH: 0.96 (s, 3H), 
1.02 (s, 3H), 2.08 (d, J = 16 Hz, 1H), 2.20 (d, J = 
16 Hz, 1H), 2.49 (s, 2H), 4.69 (s, 1H), 7.04-7.36 
(m, 4H). δC: 28.3, 29.8, 33.2, 34.3, 51.4, 58.2, 
113.2, 120.7, 128.9, 129.6, 130.9, 131.4, 133.5, 
143.0, 160.1, 169.6, 197.0. 

دي -7،7-متوکسی فنیل)-4(-4-تتراهیدرو-8،7،6،5-آمینو-2
 ):4cونیتریل (کرب-3-کرومن-H4-اکسو-5-متیل

Yellow solid; m.p: 194-196 °C; νmax (cm−1): 1659, 
2094, 3323, 3453; δH: 0.96 (s, 3H), 1.02 (s, 3H), 
2.06 (d, J = 15.75 Hz, 1H), 2.14 (d, J = 15.75 Hz, 

1H), 2.47 (s, 2H), 3.69 (s, 3H) 4.10 (s, 1H), 6.82 
(d, J = 6.5 Hz, 2H), 6.98 (d, J = 6.5 Hz, 2H). δC: 
28.2, 29.9, 33.2, 36.2, 51.6, 56.0, 60.0, 114.4, 
115.1, 121.3, 129.7, 138.3, 159.3, 159.9,163.6, 
197.0. 

 بحث و نتایج -3

 کاتالیزگر VSM طیف بررسی -3-1

 مربوط )VSM(یارتعاش نمونه سنجیسمغناط طیف دو بررسی از
 وانت می KIT/3O2Fe-1 تالیزگرکا و 3O2Fe مغناطیسی ذرات به
 هستند سترب بدون که هنگامی رد ذرات هک کرد شارها کتهن ینا به

 آن مغناطیسی شباعا و ودهب ريبیشت مغناطیسی خاصیت داراي
 رب ذرات که زمانی که حالی در .بود خواهد emu/g 74/34 با برابر
 به هندد یم را کاتالیزگر یلتشک و شوندمی تثبیت بستر روي

 mu/ge 28/4 تري پایین سیارب مغناطیسی اشباع داراي مراتب
 گردیده سبب سترب روي بر راتذ گرفتن رارق اقعو رد ود.ب خواهند

 .)2 (شکلیابد کاهش نآه ذرات غناطیسیم خاصیت تا

  واکنش رایطش سازي بهینه -3-1

 
 عامل KIT-1 ب)( و 3O2Fe الف)( ارتعاشی نمونه سنج مغناطیسی نمودار .2 شکل

 .3O2Fe ذرات با شده دار

 الف

 ب
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جهت بهینه سازي شرایط واکنش، مقادیر مولی یکسانی از 
 1میلی مول) و مالونونیتریل( 1میلی مول)، دایمدون( 1بنزآلدهید(

KIT-3O2Fe-γ- کاتالیزگرمیلی مول) در حضور مقادیر مختلف 
هاي متفاوت و همچنین بدون  حلالمختلف،  دماهاي، در 1

 .حلال مورد آزمایش قرار گرفت

سی -3-1-1 رر ر ب دی ختلف مقا ا م ت زگرکا  لی

ورد ، واکنش مکاتالیزگردر مرحله بعد جهت بهینه سازي میزان 
 KIT-3O2Fe-γ-1 کاتالیزگرنظر در حضور مقادیر مختلفی از 

انجام  درجه سانتی گراد 80شرایط بدون حلال و دماي  تحت
ه آن اند که باتوجه بذکر شده 1نتایج آن در جدول  کهگرفته 

 تالیزگرکاگرم  005/0با بیشترین بازده  کاتالیزگران بهترین میز
نتایج  بهبودي در کاتالیزگر). با افزایش مقدار 6 باشد(ردیفمی

  .واکنش مشاهده نشد

 .واکنش یشرفتپ بر کاتالیزگر مختلف مقادیر تاثیر .1 جدول

 مول) میلی 1مالونونیتریل( مول)، میلی 1(دایمدون مول)، میلی 1(بنزالدهید واکنش: مقادیر
 .گراد سانتی درجه 80 دماي و حلال بدون شرایط تحت کاتالیزگر مختلف مقادیر در

سی -3-1-2 رر ر ب ث ختلف ايه لالح ا   م

 واکنش ،کاتالیزگر يکاتالیزگر قدرت بررسی جهت ابتدا در
3O2Fe-γ-کاتالیزگر حضور در مالونونیتریل و دایمدون بنزالدهید،

1-KIT )005/0 (مختلف هاي حلال براي بازروانی دماي در گرم  
 فت.گر انجام دقیقه 40 زمان مدت در حلال، بدون شرایط در و

 آن با مطابق که اندشده ذکر 2 جدول رد آمده دست به نتایج
 بوده حلال بدون شرایط در واکنش انجام براي شرایط بهترین

 .)6ردیف(است

سی -3-1-3 رر را ب   دما ث

 گرم 005/0 ضورح در واکنش اکنش،و بر ماد اثر ررسیب جهت
 رفت.گ انجام ختلفم ماهايد رد و KIT-3O2Fe-α-1 کاتالیزگر

 رايب ازدهب بیشترین است مشخص 3 دولج از که طور همان
  .)3 (ردیفباشد می گراد سانتی درجه 60 مايد در واکنش

 .واکنش پیشرفت بر مختلف هاي حلال تاثیر .2 جدول

 بازده(%) زمان(ساعت)  دما(oC)  حلال آزمایش
 - 3 بازروانی آب 1
 60 3 بازروانی اتانول 2
 60 3 بازروانی دي کلرومتان 3
 50 3 بازروانی اتیل استات 4
 55 3 بازروانی استونیتریل 5
 90 1 60 بدون حلال 6
 و مول) میلی 1مالونونیتریل( ول)،م میلی1دایمدون( ول)،م میلی1 (بنزالدهید واکنش: مقادیر

 .)گرم KIT-3O2Fe-γ)005/0-1 کاتالیزگر
 جدول3. بررسی تاثیر دما  بر پیشرفت واکنش در شرایط بهینه.

 بازده(٪)  زمان(دقیقه) دما(oC) آزمایش
1 40 120 50 
2 50 120 60 
3 60 60 90 
4 70 60 80 
5 80 60 80 

 و مول) میلی 1مالونونیتریل( ،مول) میلی 1دایمدون( ول)،م میلی 1بنزالدهید( واکنش: مقادیر
 .حلال بدون رایطش تحت )گرم KIT-3O2Fe-γ )005/0-1 کاتالیزگر

 کاتالیزگر ازیافتب قابلیت بررسی -3-2

 توانایی کردن مشخص و کاتالیزگر قدرت پایداري تعیین رايب
 رسیبر مورد کاتالیزگر توسط واکنش، دوره چندین آن، بازیافت

 ،)3 (شکلواکنش خاتمه از پس که صورت این به .شد داده قرار
 لالح توسط مرتبه هس سپس ،شده جدا ربا آهن توسط کاتالیزگر

 درجه 50 دماي در آن از بعد و دهش شستشوداده کلرومتان دي
  شود. تبخیر نظر مورد حلال تا شد داده حرارت گراد سانتی

 رد مرتبه 5 ات کاتالیزگر شده داده شانن  4 شکل در که مانگونهه
 شاهدهم آن بازده در محسوسی تغیییر و شده ادهد قرار واکنش

 قبل الیزگرکات XRD هاي طیف 5 شکل در همچنین .گردد نمی
 نتایج هک است شده داده شانن بازیافت از عدب و واکنش انجام از

 مین ایجاد اتالیزگرک اختارس در وسیسمح تغییر دهند می نشان
 شود.

 بازده (%) زمان(دقیقه)  مقدار کاتالیزگر(گرم)  آزمایش
1 - 120 25 
2 0/0005 60 40 
3 0/001 45 50 
4 0/002 40 50 
5 0/003 40 65 
6 0/005 30 80 
7 0/007 20 80 
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  پیران ]b[ نزوب تتراهیدرو مختلف مشتقات سنتز -3-3

 رایطش رد پیران ]b[ بنزو تراهیدروت سنتز واکنش 4 جدول در
 اهدهشم که همانطور .است شده ردهآو مختلف شتقاتم با بهینه

 بر تاثیري شندهک و دهنده لکترونا هاي ستخلافا جودو ودش می
 ندارد. بازده

 

 .بازیافت از مرحله هر در دهش انجام واکنش .3 شکل

 کاتالیزگر. نمودار بازیافت .4ل شک

 

 

 .یافتقبل و (ب) بعد از  )الف(کاتالیزگر XRD يالگو .5شکل 

 .پیران ]b[ هیدروبنزو تترا سنتزشده مشتقات .4جدول

 (دقیقه) زمان °)C( شدهگزارش ذوب دماي )C°( شده مشاهده ذوب دماي بازده% محصول نام ردیف

1 4aa O

CN

NH2

O

 

90 230-229  ]21[ 282-302 60 

2 4b NH2

CN

O

O
Cl

 

80 212-210  ]12[ 121-321 65 

3 4c O

CN

NH2

O

OCH3  

75 197-195 194-196 [22] 65 

 الف

 ب
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 .4 جدول ادامه
4 4d O

CN

NH2

O

CH3  

80 217-216 220-218[21] 55 

5 4e O NH2

CN

CH3

O

 

75 205-203 204-202[21] 60 

6 4f O NH2

CN

Cl

O

 

80 223 224-222[21] 60 

7 4g O

CN

NH2

O

OH  

70 204 204-206 [22] 65 

8 4h O

CN

NH2

O

Cl  

73 218-217 217-215 [22] 70 

9 4i O NH2

CN

Br

O

 

86 217-216 218-216[21] 60 

10 4j O

CN

NH2

O

NO2  

82 211-210 212-211[21] 55 
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 .4 جدول ادامه
11 4k O

CN

NH2

O

NO2  

75 179-178 179-180 [21] 60 

 .رادگ سانتی درجه 60 دماي و حلال بدون شرایط تحت )گرم 005/0(  KIT-3O2Fe-γ-1 کاتالیزگر و مول) میلی 1مالونونیتریل( مول)، میلی 1دایمدون( مول)، میلی 1بنزالدهید( واکنش: مقادیر

 ]b[تتراهیدروبنزو سنتز جهت احتمالی مکانیسم -3-4

 ITK-3O2Fe -γ-1 کاتالیزگر از استفاده با هاپیران

 باعث لوویس اسید عنوان به KIT-3O2Fe -γ-1 کاتالیزگرانون
 سیديا یدروژنه نینهمچ و شده کربونیلی هايگروه شدن فعال

 این به .شودیم منفی بار ارايد رزونانس سیلهو به مالونونیتریل
 اتیونیک قسمت وسیله به همزمان طور به ابتدا که صورت

 هیدروژن و دهش  فعال  1آلدهید کربونیلی گروه )Fe+3( کاتالیزگر
 با و گرفته منفی ارب رزونانس سیلهو به 2 مالونونیتریل اسیدي
 )5 ترکیب( مالونونیتریل یلیدینآر آب، حذف ضمن نووناگل تراکم
 به یزن 3 دایمدون کربونیلی گروه دیگر طرفی از .شودمی تولید

 طریق زا و شده فعال )Fe+3( کاتالیزگر کاتیونی قسمت وسیله
 سیديا کربن .شودمی تشکیل 6 واسط حد توتومریزاسیون فرایند

 ملهح 5 ترکیب به مایکل افزایش طریق از 6 شده فعال دایمدون
 یندفرا اثر بر آن از پس و شده تشکیل 7 واسط حد و کرده

 در .رددگ می تبدیل 8 واسط حد به 7 واسط حد توتومریزاسیون
 هب اکسیژن نوکلئوفیلی حمله اثر در 8 واسط حد بعد ي مرحله
 جادای 9 واسط حد و شده زایی حلقه متحمل سیانید، گروه کربن

 بدست 4 محصول هیدروژن مهاجرت اثر در نهایت در .شودمی
  .)6 (شکل آیدمی

  گیري نتیجه -4

 جمله از تنوعیم خواص اشتند لیلد هب هن،آ کسیدهايا روزهام
 تر همم و پایین سبتن به یمتق یمیایی،ش ایداريپ ودن،ب غیرسمی

 از سیاريب توجه مورد غناطیسیم خاصیت ودنب دارا مهه از
 از کار این در ارند.د قرار یستز محیط وستداراند و پژوهشگران
  بر راتذ این تثبیت با و شده استفاده گمیتم آهن اکسیدهاي

H

O

1

CN

2

H

CN

CN

5

O

O
H

Fe+3

O- O
CN

CH
N

6

O

O

Ar
CN

C
N

H

O
CN

C
O

Ar

N
H

O

O

NH

CN
H

O

O
CN

NH2

[1,3]H-shift

78

9 4

3 5

Fe+3

C
-H2O

H Fe+3

CN

C
NH
_

H

H N

 
 .واکنش احتمالی مکانیسم .6شکل

 اتالیزگرک سنتز سبب KIT-1 متخلخلمزو خلنانومتخل بستر روي
1-KIT/3O2Fe-γ سنتز رکاتالیزگ هاي ویژگی زا است. شده 

 نتیجه در و آن حجم هب سطح نسبت ودنب بالا هب وانت یم شده
 و واکنش رعتس فزایشا اکنش،و یط رد فعال سطح افزایش

 چندین تا آن جددم استفاده ابلیتق اکنش،و مانز ردنک کوتاه
 کرد. اشاره ربا آهن وسطت آن آسان داسازيج و مرتبه

 می شده، سنتز مغناطیسی کاتالیزگرنانو این دیگر هاي برتري از
 خاصیت همچنین و آن در رفته بکار نانومتخلخل بستر به توان

 سنتز در رفته بکار KIT-1 بستر کرد. اشاره آن ناطیسیمغ
 حفره قرارگیري نوع و خود نانومتخلخل ساختار دلیل به ،کاتالیزگر
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 مشکلات از برخی و ها محدودیت است، توانسته هایش،
 بالاتر علت به همچنین و کند رفع را دیگر هاي متخلخلنانو

 ها، متخلخلمزو از دیگر برخی به نسبت آن حرارتی پایداري بودن
 .رودمی شمار به پرکاربرد و توجه مورد بسترهاي از امروزه

  قدردانی و تشکر -5

 حمایت رايب اهواز واحد لامیاس آزاد دانشگاه از مقاله نویسندگان
 .کنند می قدردانی پژوهش این از
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Application of mesoporous silicate-magnetic compounds in 
the synthesis of tetrahydrobenzo[b]pyran  
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Abstract: In this study, the γ-Fe2O3-KIT-1 catalyst was prepared by immobilizing magnetic iron oxide 
nanostructures on the surface and inside of irregular pores of KIT-1 mesoporous silica. One of the main 
characteristic of KIT-1 nanopores is the presence of three-dimensional networks of short, interconnected worm-
like channels that are irregular in the pores and branches, while the width of the channels is uniform. Then, a 
simple one-pot multicomponent reaction between dimedone, malononitrile and aromatic aldehydes in the 
presence of γ-Fe2O3-KIT-1 nanocatalyst was investigated under solvent-free conditions. The results showed that 
this catalyst can be separated by magnet and reused several times without losing its activity. High product yield, 
easy operation, short reaction time, solvent-free conditions, non-toxicity of the catalyst and environmental 
friendliness of the catalyst are other notable advantages of γ-Fe2O3-KIT-1 in this reaction. 
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هاي دینامیک مولکولی در مواد متخلخل از سازيدهی به شبیهشتاب
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  مقدمه -1

از ارکان  یکیعنوان بهMD( 1(یمولکول کینامید يسازهیشب
مواد،  مهندسی و چگالماده  کیزیف ،یمحاسبات یمیش یاصل

را فراهم  یاتم اسیدر مق دهیچیپ يهاستمیرفتار س یامکان بررس
 يبرا وتنیمعادلات حرکت ن يروش با حل عدد نی]. ا1[آوردیم

                                                 
1 Molecular Dynamics 

و  یکینامید ،یکینامترمودی خواصدرباره  یغن یهر اتم، اطلاعات
جذب و  تیانتشار، ظرف بیاز جمله ضرا ستمیس یانتقال
حال، دقت نیبا ا .]2[دهدیواکنش ارائه م يهازمیمکان
وابسته به  میطور مستقبه دینامیک مولکولی يهايسازهیشب
که یحال مورد استفاده است. دریی روین لیپتانس تیفیک
رآمد کا ینظر محاسبات از UFF2 مانند کیکلاس يهالیتانسپ

 يهاکنشبرهم فیتوص يهستند، اغلب فاقد دقت لازم برا
                                                 
2 Universe Force Field 

 شوند،می محسوب نوین متخلخل مواد طراحی براي حیاتی ابزاري کوانتومی دقت با مولکولی دینامیک هايسازيشبیه :چکیده
 یک ،کار این در .سازدمی محدود را هاآن گسترده کاربرد چگالی تابعی نظریه بر تنیمب هايروش بالاي محاسباتی هزینه اما

 است شده ارائه ZIF-9 یمیدازولاتیا زئولیتی چارچوب در مولکولی دینامیک هايسازيشبیه به دهیشتاب براي جامع چارچوب
 و کارایی بهبود منظوربه شود.می استفاده وانتومیک دقت با جایگزین هايپتانسیل عنوانبه عمیق عصبی هايشبکه از آن در که

 نتایج شدند. سازيبهینه ذرات ازدحام سازيبهینه و کژنتی تکاملی الگوریتم دو از استفاده با شبکه هایپرپارامترهاي مدل، پایداري
 رقابتی دقتی ،2R=0.995 نتعیی ضریب و ولتالکترون 205/0 انرژي مربعی میانگین خطاي با 2 بهینه نهایی مدل که داد نشان

 را همگرایی سرعت و داده کاهش 61٪ تا را آموزش زمان مدل این همچنین، .دهدمی نشان خود از جهانی پیشرفته هايروش با
 ضرایب خوانیهم و ZIF-9 در سولفات و کلرید هايیون انتشار سازيشبیه طریق از مدل فیزیکی اعتبار دهد.می افزایش برابر 4

 کاهش چشمگیري طوربه را محاسباتی هزینه کوانتومی، دقت حفظ ضمن چارچوب این شد. تأیید تجربی هايداده با انتشار
 قرار استفاده مورد متخلخل دارویی هايحامل و یونی جداسازي غشاهاي باتري، هايتالکترولی طراحی در تواندمی و دهدمی

  .گیرد

سازي تکاملی، یادگیري ماشین، مواد عصبی عمیق، بهینه شبکه هايی، پتانسیلسازي دینامیک مولکولشبیه :کلیدي واژگان 
 .متخلخل

https://doi.org/10.71508/crn.2025.140407141220256 
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در مواد  ژهویبه ،ياچندمولفه يهاستمیدر س دهیچیپ یالکترون
و  )MOFs(1آلی–فلز يهامتخلخل مانند چارچوب

بر  یمبتن يهامقابل، روش در. ]3[باشندیم ZIFs(2(هاتیزئول
ارائه  یبولققابل یچه دقت کوانتوم اگر 3یچگال یتابع هینظر

با تعداد  ياصورت چندجملهها بهآن یمحاسبات نهیاما هز دهند،یم
ها در و استفاده از آن 3O(N( ابدییم شیها افزااتم
 ین(چند اسیمقبزرگ يهاستمیس ایبلندمدت  يهايسازهیشب

دقت  میان یدوگانگ نی]. ا4ناممکن است[ یهزار اتم) از نظر عمل
 نیمواد نو يسازهیدر شب نیادیبن يهااز چالش یکی ،ییو کارا

بین اتمی  يهالیظهور پتانس ر،یاخ يهاسال در .شودیمحسوب م
بر  یمبتنهاي پتانسیل ژهیوبه نیماش يریادگیبا  آموزش دیده

معضل  نیا يبرا دوارکنندهیام یحلراه 4قیعم یعصب يهاشبکه
یل پتانس، ]6[tSchNe 5 مانند ییهامدل .]5[ارائه کرده است

 کیبا آموزش  توانیاند که منشان داده ]8[ ANIو  ]7[عمیق
 یدقتبه  روها،ین/يو انرژ یمختصات اتم نیب یرخطینگاشت غ

دست  شتریهزاران برابر ب یو سرعتتابعی چگالی  نظریه به کینزد
 ازمندیمتخلخل، که ن يهاستمیدر س ژهیوبه هاشرفتیپ نیا .افتی

 ای یونیانتشار  يندهایدرك فرا يابر مدتیطولان يهايسازهیشب
وجود، نیا با .]9[کندیم دایپ دوچندان تیهستند، اهم يجذب گاز
 مانند پرپارامترهایها نهیشدت به انتخاب بهها بهمدل نیعملکرد ا

 روشو  يسازنوع تابع فعال ،يریادگی نرخ شبکه، عرض و عمق
 نیا یتصادف ای دستی انتخاب]. 10[است وابسته يبردارنمونه

 برازششیب ایکند  ییمنجر به همگراممکن است تنها پارامترها نه
کاهش  يریطور چشمگرا به ینیبشیدقت پ تواندیبلکه م ،دشو

از جمله 6 یتکامل يسازنهیبه يهاتمیالگور نه،یزم نیدهد. در ا
و  ]11[7ازدحام ذرات يسازنهی، به]11[کیژنت تمیالگور
 يقدرتمند برا يرهاعنوان ابزابه 8املدیفرانسیل تک يهاتمیالگور

 نیاند. امطرح شده پرپارامترهایها يهوشمند در فضا يوجوجست
 يهانهیکشف به ییتوانا ،یعیطب يندهایبا الهام از فرا هاتمیالگور

 نیماش يریادگیدارند و در حوزه  انیبه گراد ازیرا بدون ن يسراسر
توسعه  ،يکاربرد دگاهید زا. ]12[اندافتهی ياگسترده يکاربردها

                                                 
1 Metal Organic Frameworks 
2 Zeolitic framework 
3 Density Functional Theory, DFT 
4 Deep Neural Networks (DNNs) 
5 Deep Potential(DP) 
6 Evolutionary Algorithms, (EAs) 
7 Particle swarm optimization (PSO) 
8 Differential Evolution (DE) 

 تیالکترول ی(طراح يمانند انرژ یعیدر صنا ییهاچارچوب نچنی
بر  يگاز يهاجداکننده( ستیزطی]، مح13)[ونی-ومیتیل يهايباتر

 ییدارو يهاحامل ی(طراح يو داروساز] 14[) MOFهیپا
عنوان مثال، برخوردار است. به ییبالا تی] از اهم15متخلخل)[

 سولفات در چارچوب ای دیکلر يهاونینفوذ  زمیمکان قیدق كدر
 يسازنهیبه به تواندیم ZIF-9 یمیدازولاتیا زئولیتی چارچوب

پژوهش،  نیا در. ]16[کمک کند یصنعت يجداساز يندهایفرا
مرجع با  يهاداده که در آن شودیارائه م کپارچهیچارچوب  کی

-ZIF  ايچند مولفه ستمیس يبرا نظریه تابعی چگالی دقت
 یمدل شبکه عصب کی د،شویم دیشده تولحل يهاونی حاوي9

 شود،یآموزش داده م 9پارینلو -رابه کردیرو هیبر پا قیعم
 و ژنتیک یتکامل تمیمدل با استفاده از دو الگور يپرپارامترهایها

مدل از  ییعملکرد نها و گرددیم نهیبه ازدحام ذرات بهینه سازي
 ییکارا و )بینیطاي پیشخ ،10تعیینضریب  ( دو منظر دقت

 کردیرو نیا .شودیم یابی) ارزیسرعت نسب ،یی(زمان همگرا
 يهايسازهیسرعت و دقت در شب نیتنها شکاف موجود بنه

 يهايسازهیاستفاده از شب نهیبلکه زم دهد،یرا کاهش م یمولکول
 .آوردیرا فراهم م نیمواد نو یدر طراح یبا دقت کوانتوم

ساختار  اتیش روش انجام محاسبات، جزئدر بخبه طور کلی 
 يهاداده دیتول ک،یکلاس دینامیک مولکولی يهايسازهیشب ه،یاول

 اتیو جزئ یشبکه عصب ي، معمارتابعی چگالی نظریه مرجع
 دقت ر،یفسو ت جی. در بخش نتاشودیارائه م یتکامل يهاتمیالگور

 يآمار يداریپا ،آموزش ییبهبود کارا روها،یو ن يانرژ ینیبشیپ
قرار  لیمورد تحل هاونیانتشار  يسازهیمدل و کاربرد آن در شب

حث ب ندهیآ يندازهااو چشم يریگجهینت ان،یدر پا و ردیگیم
 .شوندیم

 سازي روش انجام محاسبات و شبیه -2

 سازي ساختار و شرایط اولیه آماده -2-1

 رهايساختا از پایگاه داده ZIF-9 در گام نخست، ساختار بلوري
 افزارنرم شد. سپس با استفاده ازتخراج اس 11 کمبریج کریستالی

                                                 
9 Behler Parrinello 
10 Coefficient of determination (R2) 
11 Cambridge Structural Database 
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افزار ورودي مورد نیاز نرم شکلبه ، ساختار 1متریال استادیو
ساختار،  داري هندسیتبدیل گردید. براي اطمینان از پای 2لمپس
 تابع از استفاده با چگالی تابعی نظریه روش با اولیه سازيبهینه
 500 قطع انرژي با تخت موج پایه و PBE همبستگی-مبادله

درون  ZIF-9 چارچوب متخلخل. ]10[شد انجام ولتالکترون
هر سه  اي دردوره شرایط مرزي با مکعبی سازيشبیهیک جعبه 

 (⁻SO₄²)و سولفات(⁻Cl) هاي کلریدراستا قرار داده شد. یون
هاي چارچوب جایگذاري ها و کانالصورت تصادفی در حفرهبه

 چارچوب هاياتم از هاآن اولیهفاصله  حداقل اي کهگونهشدند، به
برد جلوگیري شود. تراکم تا از تداخل کوتاه باشد آنگستروم 0/3

 شده در منابع صنعتیهاي تجربی گزارشها بر اساس غلظتیون
  .]11[تنظیم گردید مولار) 0/1تا  1/0(

 سازي دینامیک مولکولی کلاسیک شبیه- 2-2

 افزاربا نرم(MD) یمولکول کینامید کیکلاس يهايسازهیشب
از MOF  چارچوب يمورد استفاده برا لیانجام شد. پتانسلمپس 

 نیقوان قیطر با چارچوب از هاونی يهاکنشو برهم UFF نوع
 :]12[شد محاسبه برتلوت–لورنز یبیترک

 )1                        (  

 مش–ز روش ذرهبا استفاده ا کیالکترواستات يهاکنشبرهم
از  زین یدروالسوان يهاکنشبرهم يمحاسبه شدند و برا 3والدالی
. معادلات حرکت دیآنگستروم استفاده گرد 12شعاع برش  کی
 1 یو گام زمان 4ورلت تمیالگور يریکارگهر اتم با به يبرا وتنین

ابتدا در  ستمیس شدند. يریگانتگرال يعددصورت به هیفمتوثان
 کلوین 298 يدر دما هینانوثان 1به مدت  NVT بلآنساممجموعه 

 )فمتوثانیه 100 فیزمان تضع( 5هاور-نوز ترموستاتاستفاده از با 
 يهايکربندیاز پ يبردارنمونه يشد. سپس برا يسازتعادل

 1فشار تحت   NPTآنسامبلمجموعه در  يسازهیشب نده،ینما
 فیزمان تضعو  6رحمان-پارینلو باروستاتاستفاده از با  اتمسفر
  ].13[افتیادامه  هینانوثان 5به مدت  فمتوثانیه 1000

                                                 
1 Materials Studio 
2 LAMMPS 
3 Particle Mesh Ewald 
4 Verlet 
5 Nose–Hoover  
6 Parrinello–Rahman 

مستقل از  يکربندیپ 500 ن،یماش يریادگیجهت آموزش مدل 
ابعی ت نظریهانتخاب و با روش  کیکلاس يهايسازهیشب یخروج

سبات، از محا نیمحاسبه شدند. در ا VASPافزار در نرم چگالی
استفاده  مهیگر یوالسدروان حیبا تصح PBE-D3(BJ) یتابع
و  Γ-point (1×1×1)صورت به k-point يبند. مشدیگرد
 نیا یدرنظر گرفته شد. خروج ولتالکترون 520 طعق يانرژ

م بود وارد بر هر ات يروهایو ن ستمیکل س يمحاسبات شامل انرژ
 یشبکه عصب يهادلمآموزش  يرابمرجع  يهاعنوان دادهکه به

 ].14کار رفت[به

  عمیق عصبیوزش شبکه آم -3-2

 يسازادهیپ 7پارینلو-بهلر کردیرو هیبر پا قیعم یمدل شبکه عصب
 توصیف کننده با استفاده از توابع یمختصات اتم دراین روششد؛ 

شبکه  يند. معماروشمی لیتبد یژگیو يبه بردارها یطیتقارن مح
 يسازتابع فعال ه،ینورون در هر لا 120پنهان با  هیشامل سه لا

 هیاول يریادگیبا نرخ  8آدام سازنهیو به tanhپربولیک مماس های
 فیتعر ریصورت زبه ياچندمنظوره نهیهز تابعیک . بود 0001/0

در فرایند آموزش طور همزمان را به روهایو هم ن يشد تا هم انرژ
 هدف قرار دهد: 

 )2  (                                                                                     

 روهاین ینیبشیانتخاب شد تا دقت پ β=0.8و  α=0.2در آن  که
 تأثیر دلیل به دهیوزن این ].15داشته باشد[ يشتریب تیاولو

 دینامیک هايسازيشبیه پایداري بر نیرو خطاي ترمستقیم
 جلوگیري براي .گرفت صورت سیستم دینامیکی رفتار و مولکولی

 هایپرپارامترهاي مدل، بهینه کارایی به دستیابی و زشبرا بیش از
 صورتبه تکاملی سازيبهینه الگوریتم دو از استفاده با شبکه
 .شدند جستجو ذرات ازدحام سازيبهینهو ژنتیک الگوریتم موازي

 فضاي در کارآمد جستجوي توانایی دلیل به هاالگوریتم این
 نیاز عدم و محلی هاينهبهی از فرار پیوسته، و گسسته پارامترهاي

 عمیق عصبی هايشبکه سازيبهینه در گرادیان، محاسبه به

                                                 
7 Behler–Parrinello 
8 Adam 
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 جستجو مورد هایپرپارامترهاي ].5اند[رفته کار به گسترده طوربه
 نوع یادگیري، نرخ لایه، هر عرض پنهان، هايلایه تعداد شامل

 در د.بودن سازبهینه کنندهتنظیم پارامترهاي و سازيفعال تابع
 گرفته درنظر کروموزوم 30 شامل اولیه جمعیت ژنتیک، وریتمالگ
 هایپرپارامترها از مجموعه یک دهندهنشان کروموزوم هر که شد
و احتمال انجام  8/0رابر با باحتمال انجام عملگر تقاطع  بود.

 يسازنهیبه تمیدر الگور .دیگرد میتنظ 1/0رابر با بعملگر جهش 
 يو پارامترها ذره بود 20 لشام هیاول تیجمع ،ازدحام ذرات

، 7/0برابر با  ینرسی: وزن اتعیین شدند ریصورت زبه یکنترل
 تیموقع نیذره به سمت بهتر تی(مربوط به جذاب یشناخت بیضر

 تی(مربوط به جذاب یاجتماع بی، و ضر4/1خود) برابر با  یشخص
پس از  4/1گروه) برابر با  یجهان تیموقع نیذره به سمت بهتر

 يسازنهیبه براي تکرار 200و  براي الگوریتم ژنتیک نسل 100
ي که کمترین خطاي پرپارامترهایمجموعه  ،ازدحام ذرات

 ].14[اعتبارسنجی را داشت به عنوان مدل نهایی انتخاب گردید

اجراي شبیه سازي با پتانسیل یادگرفته شده و  -4-2
 اعتبارسنجی نتایج

 نیگزیجا ییروین لیپتانس کیعنوان به یشبکه عصب یینها مدل
انتشار  کینامید یبررس يو برا شد يسازادهیپ لمپسنرم افزار  در
مورد استفاده قرار   ZIF-9 چارچوب و سولفات در دیکلر يهاونی

محاسبه  نینشتایبا استفاده از رابطه  هاونیانتشار  بیگرفت. ضرا
 :شد

)3 (                         

 نماد و t در زمان i ونی تیموقع r و ییبعد فضا =3d در آن که
 مستقل تکرارهاي و هایون تمام روي بر گیريمیانگین ⟩⋯⟨ 

ي خطاي جذر میانگین ارهایمعاستفاده از مدل با  دقت .]5[است
مجموعه  يبر رو نییتع بیو ضرمیانگین خطاي مطلق ، اتمربع

 :عبارتند از بیترتبه ارهایمع نیا يهاشد. فرمول یابارزی آزمون

)4 (                           

 )5(                             

 )6 (                                   

شده و مرجع بینیبه ترتیب مقادیر پیش irefyو  ipredy که در آنها
 پذیريارزیابی پایداري و تعمیمبراي  .براي انرژي یا نیرو هستند

هاي تکاملی انجام شد. سپس، یتماجراي مستقل از الگور 25، مدل
آماري تفاوت بین توزیع خطاها در مدل  منظور بررسی معناداريبه

 با 1یو ویتنی–من ناپایداريشده، از آزمون هاي بهینهپایه و مدل
 ].15،16[استفاده گردید  α=0.05سطح معناداري 

 .اي از پارامترهاي محاسباتیخلاصه. 1جدول 

سازي بهینه
 ساختار

VASP PBE Ecut = 500 eV, k 
= 1×1×1 

سازي شبیه
 کلاسیک

LAMMPS UFF + 
Lorentz–
Berthelot 

Cutoff = 12 Å, dt 
= 1 fs 

هاي داده
 مرجع

VASP PBE-D3(BJ) Ecut = 520 eV, k 
= 1×1×1 

 DNN Python آموزش
(TensorFlow) 

Behler–
Parrinello 

3 layer ×120Nor 
tanh 

سازي بهینه
 هایپرپارامتر

DEAP / 
PySwarms 

GA / PSO GA: pop=30, 
PSO: 

particles=20 

 تفسیر نتایج -3

 شبکه از ترکیبی که در این بخش، عملکرد چارچوب پیشنهادي
 سازيبهینه براي تکاملی هايالگوریتم و عمیق عصبی

بینی و کارایی محاسباتی دقت پیش جنبه دو از ،هایپرپارامترهاست
. هدف اصلی، نشان دادن این است که گیردمورد ارزیابی قرار می

تواند ضمن سازي هوشمند فضاي هایپرپارامتر میچگونه بهینه
 و آموزش هايهاي کوانتومی، هزینهحفظ دقت نزدیک به روش

طور که در همان .دهد کاهش چشمگیري طوربه را سازيشبیه
 (بهینه شدهبهینهو دو نسخه  مدل پایهیک  اشاره شد، قبلبخش 

سازي و بهینه هاي ژنتیکبر اساس خروجی الگوریتم )2هینه و ب 1
ها توسعه یافتند. در ادامه، نتایج حاصل از این مدل ازدحام ذرات

                                                 
1 Mann–Whitney U 
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شوند تا نشان داده شود که می حلیلارائه و ت جامعصورت به
تواند شکاف میان دقت کوانتومی و چگونه این چارچوب می

 ZIF-9  ویژهبه د متخلخلسازي مواکارایی محاسباتی را در شبیه
تنها از نظر عددي، بلکه از ها نه]. این ارزیابی17,5پرُ کند[را 

 .دیدگاه فیزیکی و کاربردي نیز مورد بحث قرار خواهند گرفت

و خطاي  1هاي یادگیري خطاي آموزشمنحنی 1شکل 
براي مدل پایه و دو  3دور آموزش در برابر تعداد 2اعتبارسنجی

 نشان منحنی دو هر نزولی روند دهد.می نشان راشده بهینهنسخه 
 نرخ جمله (از یادگیري پارامترهاي و شبکه معماري که دهدمی

 و اندشده انتخاب مناسبی محدوده در داده) نویز میزان و یادگیري
 دارد. را نیروها و انرژي سطح مؤثر یادگیري توانایی مدل

 اعتبارسنجی، یمنحن انتهاي در اندك نوسان و پایدار همگرایی
 در که طورهمان ].5است[ شدید برازشبیش بروز عدم دهندهنشان
 اعتبارسنجی و آموزش خطاي بین فاصله شود،می مشاهده شکل

 این است. یافته کاهش محسوسی طوربه شدهبهینه هايمدل در
 است توانسته تکاملی سازيبهینه فرایند که دهدمی نشان رفتار

 بهبود را دقت تنهانه که کند انتخاب ار هایپرپارامترهایی
 در دهد.می افزایش نیز را مدل تعمیم قابلیت بلکه بخشد،می

 فرایند سلامت براي شاخصی عنوانبه معیار این مشابه، مطالعات
 شده گرفته نظر در دیدهآموزش هايپتانسیل کیفیت و آموزش

 به رهدو 540 از پس تنها 2شدهبهینه مدل همچنین، ].15[ است
 .داشت نیاز دوره 1400 به پایه مدل کهدرحالی رسید، همگرایی

 آموزشی تکرارهاي در درصدي 61 جوییصرفه معادل کاهش، این
 شود.می منجر محاسباتی هزینه کاهش به مستقیماً که است
 روي ترپیچیده هايمدل آموزش کارایی، در بهبودي چنین

 هزاران با متخلخل ايهچارچوب (مانند مقیاسبزرگ هايسیستم
  ].12[سازدمی ممکن را اتم)

شده توسط شبکه بینیهاي پیشانرژي خوانینمودار هم 2شکل 
 عصبی عمیق را در مقابل مقادیر مرجع نظریه تابعی چگالی نشان

 حاکی از عدم y=x آلپراکندگی نقاط حول خط ایده .دهدمی
شان هاي مدل است و نبینیسوگیري سیستماتیک در پیش

 مانده عمدتاً از نوع نویز تصادفی هستند.دهد که خطاهاي باقیمی
 2R=0.995 نییتع بیو ضر = eV 0.205 RMSE مقدار

                                                 
1 Train Loss 
2 Validation Loss 
3 Epoch 

Baseline Val
Opt1 Train
Opt1 Val
Opt2 Train
Opt2 Val

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
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 در برابر تعداد ي اعتبارسنجیو خطا هاي یادگیري خطاي آموزشمنحنی. 1شکل 
 از هاداده. تکاملی هايالگوریتم با شدهبهینهبراي مدل پایه و دو نسخه  دور آموزش

شده سازياي شبیههپیکربندي از ايمجموعه روي عمیق عصبی هايشبکه آموزش
 خطاهاي بیناند. همگرایی پایدار و کاهش فاصله گرایانه تولید شدهبا نویز واقع
 زیان و کاهش دهندهنشان شده،بهینه هايمدل در اعتبارسنجی و آموزش

 .است برازشبیشسازي پدیده حداقل

 
 قیعم یتوسط شبکه عصب شدهینیبشیپ يهايانرژخوانی ار همنمود. 2شکل 

 يهاادهد سه،یمقا يبرا تابعی چگالی. نظریه مرجع ریمقاد باپرُ)  اهی(نقاط س
 يهاو داده یخال اهینقاط سبا  DeepMD/SchNet جیمانند نتا)يتئور(مرجع

 اب لیتابعی چگا نظري از محاسباتکه پرُ،  اهیس يهامربعبا )یتجرب(مرجع
دهنده نشان(y=x) هایس نیاند. خط چنشان داده شده زین ،است متفاوت يهاتابع
براي مدل  2R=0.995 و  = eV 0.205RMSE ریاست. مقاد آلدهیا ینیبشپی

 .اندحاضر گزارش شده

 مرجع يهابا داده هاینیبشیپ يبالا اریبس خوانیهمدهنده نشان
سطح دقت  ،یجهان هشرفتیپ يهابا روش سهیمقا در. هستند

 دهیچیپ ستمیس کی يپژوهش برا نیآمده در ادستبه
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 عنوان مثال، مدلقبول است. بهقابل ZIF-9 ياچندمولفه
خطاي جذر  ،SCAN آب با مرجع يبرا یادگیري ماشین عمیق

ولکول مبر ولت الکترونیک میلیحدود  يانرژ میانگین مربعی
با  یستمیس يکه مدل حاضر برای]، درحال18گزارش کرده است[

برابر  RMSE ،چارچوبی–یونی يهاکنشنوع اتم و برهم نیچند
 یتفاوت عمدتاً ناش نی. ادهدیم را نشان ولتالکترونمیلی 205با 

 ستمیس ياچندمولفه تیو ماه ZIF-9 يساختار یدگیچیاز پ
 یخوانهم MOF يهاستمیمشابه در س يهااست و با گزارش

نشان  همچنین آلدهیکم نقاط حول خط ا یدگپراکن .دارد
 يکربندیپ يمناسب در فضا يریپذمیتعم تواناییکه مدل  دهدیم

 يبرا یژگیو نی. اشوندیمشاهده نم بزرگ يو خطاها را دارد
 رایاست، ز يضرور مدتبلند یمولکول کینامید يهايسازهیشب

 انهیگرارواقعیغ يفتارهامنجر به ر توانندیم کیستماتیس يخطاها
 ].5[) شوندهاونی یکیزیرفی(مانند نفوذ غ

ایش بازه نم 30هیستوگرام توزیع خطاهاي انرژي را با  3شکل 
آمده تقریباً گاوسی و متقارن حول دستتوزیع به .دهدنشان می

دهنده عدم سوگیري سیستماتیک در صفر است که نشان
 یانگین خطا نزدیک به صفرم هاي مدل است.بینیپیش

(μ=−0.003 eV)  و انحراف معیار آن(σ=0.204 eV)  با مقدار 
خوانی هم 2شده در شکل گزارش خطاي جذر میانگین مربعی

یز مانده عمدتاً ناشی از نواین الگو که خطاهاي باقیکامل دارد. 
تکرار در فضاي پیکربندي هستند، در هاي کمعددي یا نمونه

 انندم عصبی عمیقهاي مطالعات مشابه با استفاده از شبکه
SchNet ]هاي عدم وجود دم]. 18، 19نیز گزارش شده است

 سنگین یا نقاط پرت در توزیع خطاها، پایداري مدل را در
 .کندهاي بلندمدت تضمین میسازيشبیه

هاي آموزش مورد نیاز براي همگرایی را در تعداد دوره 4شکل 
با  2 شدهبهینه کند. مدلشده مقایسه میمدل پایه و دو مدل بهینه

هاي آموزش، کارایی فرایند درصدي در تعداد دوره 61کاهش 
طور چشمگیري بهبود بخشیده است. این کاهش یادگیري را به

هاي کارگیري مدل براي سیستمزمان آموزش امکان به
 .آوردا فراهم میرمقیاس و پیچیده بزرگ

شده هینههاي ببهبود چشمگیر در کارایی محاسباتی مدل 5شکل  
مشاهده  طور که در نمودار سمت چپهمانشان می دهد. نرا 

ثانیه به آستانه دقت مورد  900تنها در  2 شدهمدل بهینه شود،می
که مدل پایه براي دستیابی به همان سطح حالی رسد، درنظر می

 75ثانیه نیاز دارد. این بهبود معادل کاهش  3600دقت به 
برابري سرعت آموزش  4و افزایش  درصدي در زمان محاسباتی

شده را هاي بهینهمدل است. نمودار سمت راست نیز سرعت نسبی
 سازي،توجهی در زمان شبیهچنین کاهش قابل .کندتأیید می

 زمان با حفظ دقت در سطح کوانتومی، امکان اجرايهم
 هايهاي دینامیک مولکولی بلندمدت را در مقیاسسازيشبیه

 
اوسی و گتوزیع تقریباً  بازه 30با   گرام توزیع خطاهاي انرژيهیستو .3شکل 

در  کسیستماتی سوگیري وجود عدمدهنده متقارن حول صفر بوده و نشان
ترتیب برابر هاي مدل است. میانگین و انحراف معیار خطاها بهبینیپیش

 .اندگزارش شده σ=0.204 eV و  μ=−0.003 eVبا

 
و نسخه و د هیمدل پا نیب ییهمگرا يلازم برا موزشآ دور تعداد سهیمقا. 4شکل 

کاهش  اریعنوان معبه هینسبت به مدل پا دور آموزش . درصد کاهششدهنهبهی
 دور  در تعداد ٪61کاهش  با 2بهینه  آموزش گزارش شده است. مدل نهیهز

 .است دهیبهبود بخش يریطور چشمگآموزش را به یی، کاراآموزش
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 (ب) و معین دقت آستانه هب رسیدن رايب لازم ايدیواره زمان لف)ا( .5 شکل

 .پایه مدل هب نسبت شدههینهب هايدلم نسبی سرعت

آورد. این بدان معناست که کاربردهاي عملی فراهم می
هاي کلاسیک و با دقت تر تنها با پتانسیلاي که پیشگرایانهواقع

هاي تانسیلتر قابل اجرا بودند، اکنون با استفاده از پپایین
پذیر شده با دقت بالا و در زمان قابل قبول امکانیادگرفته

هاي هاي پیشین در مورد سرعتاین یافته با گزارش]. 15اند[شده
 شده با ماشینهاي پتانسیل یادگرفتهصدها تا هزاران برابر مدل

خوانی دارد نسبت به محاسبات مستقیم نظریه تابعی چگالی هم
آمده به دستاست که مقدار دقیق شتاب به لازم به ذکر]. 5[

عواملی مانند ابعاد سیستم، معماري شبکه و پیکربندي 
 .افزاري بستگی داردسخت

شده، هاي بهینهبراي بررسی پایداري و قابلیت تکرارپذیري مدل
 2جدول . سازي انجام شداجراي مستقل از هر الگوریتم بهینه 25

ایه و پعتبارسنجی را براي مدل میانگین و انحراف معیار خطاي ا
شود، طور که مشاهده میدهد. همانشده نشان میدو مدل بهینه

ار خطا درصدي در انحراف معی 58/3با کاهش  2 شدهمدل بهینه
توجهی از خود نشان نسبت به مدل پایه، پایداري آماري قابل

در  (p<0/001) دهد. این بهبود همراه با معناداري آماريمی
 یابیبهینه فرایند که است آن از حاکی یو، ویتنی–ن منآزمو

 .ستا تکرارپذیر و مندنظام رویکردي بلکه نبوده، تصادفی

و  انرژي و نیرو RMSE بر حسب به مقایسه کمیّ دقت 3جدول 
کارایی محاسباتی مدل حاضر با چند روش پیشرفته جهانی 

یچیدگی یافته در این پژوهش با وجود پپردازد. مدل توسعهمی
شده، با خطاي جذر هاي حلحاوي یون ZIF-9 ذاتی سیستم

ولت و خطاي جذر الکترون 0/205میانگین مربعات انرژي 
ولت بر آنگستروم، دقتی الکترون 0/12میانگین مربعات نیرو 

از خود  SchNet و عمیق هایی چون یادگیريشرقابتی با رو
مرجع هاي دهد. لازم به ذکر است که سیستمنشان می

ري و از همگونی ساختا QM9 مانند آب یا مجموعه شدهمقایسه
 1/0هاي زیر ترکیبی بالاتري برخوردارند و دستیابی به دقت

 .]19[یشتري ممکن استبها با سهولت ولت در آنالکترون
ر زمان دو کاهش چهار برابري ) 4تر (شکل همگرایی سریع

ن نشا) 5(شکل  هدف دقت محاسباتی مورد نیاز براي رسیدن به
اند فضاي توانستهکار رفته بههاي تکاملی دهد که الگوریتممی

 آموزشرعت وجو کنند که هم ساي جستگونههایپرپارامتر را به
 این یافته با. برازش جلوگیري شودافزایش یابد و هم از بیش

هاي هوش جمعی کاربرد الگوریتم زمینهدر  پیشینهاي گزارش
  .هاي یادگیري عمیق همخوانی داردمعماريسازي بهینه براي

هر  يل برامستق ياجرا 25از  یاعتبارسنج يخطا اریو انحراف مع نیانگیم. 2جدول 
در  اریتوجه انحراف معکاهش قابلیو.  ویتنی-من يآزمون آمار جیمدل، همراه با نتا

نسبت به  هاسهیهاست. تمام مقابالاتر آن يدارپایدهنده نشان شدهنهیبه يهامدل
 .ندامعنادار بوده )>0.001p ( الفبیسلاینمدل 

Model RMSE  اσ %σ  p-value  Mann–Whitney U 

Baseline 085/0  012/0  — — 
Optimized1 0721/0  009/0  25-  < 001/0  
Optimized2 0642/0  005/0  3/58-  < 001/0  

 baseline  الف    

 

 . یجهان شرفتهیپ يهامدل حاضر با روش یمحاسبات یی) و کارارویو ن يانرژ گین مربعیخطاي جذر میاندقت ( یکمّ سهی. مقا3جدول 

 مرجع Exp.Mod. RMSE eV RMSE eV/Å Ref. DFT vrel DFT مدل
ZIF-9 +ions 205/0 کار حاضر  12/0  PBE-D3BJ ~10³–10⁴×  
DeepMD H₂O 001/0  05/0  SCAN ~10⁴× ]18[ 
SchNet QM9 03/0-05/0  — PBE0 ~10³× ]17[  
ANI-1 Atomic Mol. 0087/0  08/0  ωB97X ~10³× ]24[  

Behler–Parrinello Metal Surf 1/0-3/0  — PBE ~10²–10³× ]15[  

 ب الف
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-ZIF ها دردرنهایت، توانایی مدل در بازتولید رفتار دینامیکی یون
 فیزیکی عتباراهاي تجربی خوان با دادهبا ضرایب انتشار هم 9

که  دهدمی نشان امر این. کندمی تأیید را پیشنهادي چارچوب
 از بلکه ست،ا دقیق ریاضی نظر از تنهاآموزش دیده نه پتانسیل

 باشد.اتکا می قابل نیز فیزیکی نظر

  يریگجهینت -4

به  یدهشتاب يبرا کپارچهیچارچوب  کیپژوهش،  نیا در
ئه شد که در مواد متخلخل ارا یمولکول کینامید يهايسازهیشب

 نیگزیجا يهالیعنوان پتانسبه قیعم یعصب يهااز شبکهدر آن 
 يداریو پا ییمنظور بهبود کارا. بهدیاستفاده گرد یبا دقت کوانتوم

 یکاملت تمیاز دو الگور ستفادهشبکه با ا يپرپارامترهایمدل، ها
نشان  جیشدند. نتا يسازنهیبه ازدحام ذرات يسازنهیو به کژنتی

 يهابا روش یرقابت یتنها دقتنه 2بهینه  ییداد که مدل نها
بلکه  ،)eV 0.205RMSE =  ،0.995=2R(دارد یجهان شرفتهیپ

 4را  ییهمگرا عتکاهش داده و سردرصد 61زمان آموزش را تا 
 .دهدیم شیبرابر افزا

 نهیهز ،یچارچوب ضمن حفظ دقت محاسبات کوانتوم نیا
 ياو امکان اجر دهدیکاهش م يریطور چشمگرا به یمحاسبات

. از آوردیمرا فراهم  يهاستمیدر س مدتیطولان يهايسازهیشب
 يهاتیالکترول یحدر طرا تواندیم کردیرو نیا ،يکاربرد دگاهید

 يهاو حامل یونی يجداساز يغشاها ون،ی-ومیتیل يهايباتر
 هادشنیپ ان،یپا در. ردیمتخلخل مورد استفاده قرار گ ییدارو

 يهاستمیس يچارچوب بر رو نیا نده،یدر مطالعات آ شودیم
مواد با  ایها) درون حفره ییایمیش يها(مانند واکنش اتریپو

) یسیمغناط يهاستمی(مانند س يقو یالکترون يهاکنشبرهم
 يهاتمیروش با الگور نیادغام ا ن،یشود. همچن شیآزما

 يهابه داده ازین شتریمنجر به کاهش ب تواندمیفعال  يبردارنمونه
 گردد. ستمیس یکل ییکارا شیو افزا تابعی چگالیتئوري 
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Abstract: Quantum-accurate molecular dynamics(MD) simulations are essential for the rational design of novel 
porous materials; however, their application is hindered by the prohibitive computational cost of density 
functional theory(DFT)-based methods. In this work, an integrated framework was presented to accelerate MD 
simulations in the zeolitic imidazolate framework ZIF-9 by employing deep neural networks (DNNs) as quantum-
accurate surrogate potentials. To enhance model efficiency and robustness, hyperparameters of the DNN were 
optimized using two evolutionary algorithms: Genetic Algorithm (GA) and Particle Swarm Optimization (PSO). 
The final model (“Optimized2”) achieved competitive accuracy with an energy RMSE of 0.205 eV and a 
determination coefficient of 0.995, while reducing training time by 61% and accelerating convergence by a factor 
of 4 compared to the baseline. Physical validity was confirmed by simulating the diffusion of Cl⁻ and SO₄²⁻ ions in 
ZIF-9, yielding diffusion coefficients in good agreement with experimental data. This framework effectively 
preserves quantum mechanical accuracy and reduces computational cost. Also, it can be applied in electrolyte of 
batteries, ion-separation membranes and drug-delivery carriers. 
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