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Textile industries generate a substantial amount of wastewater that contains 

significant quantities of dyes and hazardous metals, and their discharge into water 

sources is detrimental to humans, aquatic animals, and microorganisms. In this 

study, the adsorption process of reactive blue 21 dye with activated carbon has 

been investigated using the density functional theory (DFT) method. SEM, FTIR, 

XRD, and zeta potential analyses characterized the properties of the adsorbent. 

Based on the Box-Benken model results, under optimal conditions, a removal 

efficiency of 74.48% was obtained at an adsorbent dose of 3 g/L, pH 3, contact time 

of 30 min, and dye concentration of 10 mg/L. The adsorption process followed the 

Langmuir isotherm and the pseudo-second-order kinetic model. The mechanism of 

the adsorption process of reactive blue 21 dye on activated carbon was proposed 

using density functional theory and analysis of the adsorbent characteristics, 

including electrostatic interactions, hydrogen bonding, and π-π stacking. 
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رنگزا و فلزات  یقابل توجه ریمقاد یکه حاو کنندیم دیپساب تول یادیمقدار ز ینساج عیصنا

باشد. میها مضر سمیکروارگانیو م انیانسان، آبز یبرا یآن به منابع آب هیخطرناک بوده و تخل

 تیتابع یبا کربن فعال با روش تئور 2۱ بلو ویراکت یجذب رنگزا فرایندمطالعه  نیدر ا

 SEM ،FTIR ،XRD هایآزمونجاذب با  یهایژگیقرار گرفت. و یبررسمورد   (DFT)یچگال

حذف  بازده نهیبه طیمدل باکس بنکن در شرا جیزتا مشخص شد. بر اساس نتا لیو پتانس

و غلظت  قهیدق 3۰، زمان تماس 3برابر  pH تر،یگرم بر ل 3درصد در مقدار جاذب  48/74

 کینتیو مدل س ریلانگمو زوترمیجذب از ا فرایند. مدبه دست آ تریبر ل گرممیلی ۱۰ یرنگزا

کربن  یبر رو 2۱ بلو ویراکت یجذب رنگزا فرایند سازوکار. دنکیم تیشبه درجه دوم تبع

 ک،یالکترواستات یوندهایمشخصات جاذب، از نوع پ آزمونو  DFTفعال با استفاده از 

 شد. شنهادیپπ-π  یو انباشتگ یدروژنیه
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 مقدمه -1

 درصد 3از آب است، اما تنها  دهیپوش نیدرصد از سطح زم 7۱حدود 

ندهنگراناز  یکیآب  یآلودگ. (۱) اس    ت نیریآب ش    آن  ترینکن

 توجه و راه ازمندیمحیطی در جهان اس   ت که نمعض   زت زیس   ت

 چرم، لوازم ک،یپزست کاغذ،صنایعی مانند . (2) است مناسبهای حل

لید تو فرایند، از رنگ در پشم، فرش و منسوجات ،ییمواد غذا ،یشیآرا

ب آیکی از ص  نایعی که در آلودگی  .(3) کننداس  تفاده میمحص  ول 

های پساب ینساج عیصناسزایی دارند صنایع نساجی هستند. هنقش ب

انس  ان و  یاس  ت که برا اییههندیکنند که ش  امل آلامی دیتول یادیز

 هایندهیها آلاگزااس  ت. رن ها مض  رس  میکروارگانیو م انیآبز نیهمچن

رنگ در جوامع  ،یخیاز نظر تار .(2) دهس  تن ینس  اج پس  اب یاص  ل

ا از ها که در ابتدرنگزابرخوردار بوده اس   ت.  ییبالا تیاز اهم یبش   ر

آمیزی رنگ یبرا ،آمدندبه دس  ت می یوانیح یچرب ای و مخلوط خاک

ش سان و ا ست ان ستفاده  اءیپو ها در رنگزا خ،یشدند. در طول تارمیا

شر شرفتیاند و با پرفته کاربه ریو تحر کیسرام ،یغارنگار  یتمدن ب

 .(4) یافته است ها افزایشاستفاده از آن

ت مد یبرا ودر آب هستند  داریپای سملاینده آ رنگزاهابرخی از 

 هایاریانسان منجر به بیم و برای مانندمی یباقدر محیط  یطولان

 هایدسته به ییایمیبر حسب ساختار ش زاها. رنگ(5) دنشومختلف می

 رهیو غ نیانیفتان س ن،یفزو ن،یدیآکر ن،یزانت نون،یمختلف آزو، آنتراک

 ،یخم م،یمستق دی،یاس و،یراکت هایدسته و از لحاظ کاربردی به

 . (۶) شوندمی میتقس رهیغ و سپرسید

است.  2۱ بلو ویراکت یهای راکتیو، رنگزازارکاربرد رنگیکی از انواع پ

در دنیا شناخته  Reactive Blue 21 (RB21) تحت عنواناین رنگزا 

باشد. می 5S14O9CuN25H40Cرنگزا این  شیمیاییشود. فرمول می

لکولی و وزن موی جز گروه فتالوسیانین مس آنیون 2۱ بلو ویراکت یرنگزا

می صورت بالقوه س ها بهزااین گروه از رنگاست.  g/mol 535/۱۰79آن 

 . (7) هستند زاسرطان و

 وهیو ج سرب مس، ،یغلظت کروم، رو شیها باعث افزازارنگ برخی از

 یسم اریبس انیآبز یتوانند براکه می شوندمی کنندههای دریافتدر آب

شود که می دینور خورش نفوذمانع از  زیشده ندیتول یرنگپساب  باشند.

های مختلف آزو زارنگ گردد.ی میآبز اهانیفتوسنتز در گ کاهش منجر به

 و سبب هستند خطرناک اریبس نیدیبر بنز یمبتن رنگزاهایبه خصوص 

در آب محلول  ژنیاکسهمچنین . شوندمی نیززایی  و سرطان ییجهش زا

 وژندریه دیمانند سولف ییایمیوجود مواد ش لیدل بهدهند و میکاهش  را

لا و . به دلیل شدت رنگ با(8) دنشو هیدر آب تصف یقبل از رهاساز دیبا

 . (9)دشوار است  هاپسابتنوع در ترکیب، تصفیه این 

 تبادل جذب، جمله از رنگی هایپساب تصفیه برای مختلفی هایروش

 زیستی، تجزیه پیشرفته، سایشاک هایفرایند سازی،لختهانعقاد و  یونی،

                                                                 
1 Activated Carbon 

 هایروش انیدر م. (۱۰)دارد  ها وجودفرایند سایر و شیمیایی ترسیب

 تیبالا و قابل بازدهکم،  نهیسهولت استفاده، هز لیمختلف، جذب به دل

ها از زاحذف رنگ یبرا نهیها، به عنوان انتخاب به استفاده مجدد از جاذب

تخلخل بالا،  لی، به دل)AC( 1کربن فعال. آلوده مطرح شده است یآب منابع

 یتوجه قابل لیپتانس دیو سهولت تول عیسرعت جذب سر ع،یسطح وس

(. ۱۱، ۱2) دارد یطیمح هایآلاینده ریو سا یمواد آلحذف فلزات،  یبرا

ها محدود است که البته ذکر این نکته لازم است که ظرفیت جذب جاذب

باشد. میدد آن جمستلزم احیا جاذب پس از اشباع آن به منظور استفاده م

بودن و محتوای ساز کربن فعال به هزینه، در دسترسانتخاب نوع پیش

اکنون مطالعات متعددی جهت بررسی کارایی . ت(۱3)کربن آن بستگی دارد 

، (۱4) های مختلف از جمله ساقه کنجدمادهاز پیش شدهتهیهکربن فعال 

در حذف رنگزاها  (۱۶)و پوسته گردو  (۱5)، پوسته نارگیل (۱4) کاه گندم

شده از لیف خرما انجام شده است. با این حال، کربن فعال تولید پساباز 

های عاملی غنی بر روی به دلیل ساختار متخلخل، سطح ویژه بالا و گروه

های طبیعی نشان سطح، پتانسیل جذب بالاتری را نسبت به سایر جاذب

ناشی از ترکیب لیگنوسلولزی های مطلوب دهد. این ویژگیمی

سازی است که آن را به فرد لیف خرما و شرایط بهینه فعالمنحصربه

 . (۱2) کندتبدیل می هاپسابتصفیه  صرفه برایبهای کارآمد و مقرونگزینه

 ستساخته شده اا خرم فیل جاذب مورد استفاده ازدر این مطالعه، 

 جاذب در تحقیقات صورتکه نسبت به مواد استفاده شده برای تهیه 

محسوب ی پسماند کشاورز کیخرما  فی. لتر استصرفهبهگرفته مقرون

 یدارا یدر کشورها و شودیم ختهیکه معمولاً دور ر شودیم

قابل  یراحت( بهغیرهعراق، عربستان و  ران،ی)مانند ا ادیز یهاتانسنخل

و  یاقتصاد یعنوان جاذب، روشاستفاده از آن به نیبنابرا .است هیته

خرما  فیمانند ل یعیطب یهااست. جاذب زیستمحیطدار دوست

شوند.  دفع ای افتیباز توانندیو پس از استفاده م ستندین یسم معمولاً

از  شده جاذب مورد استفاده در این تحقیقبیان هایبا توجه به ویژگی

 بلودرخت خرما تهیه شد و کارایی آن در حذف رنگزای راکتیو  لیف

سازی از محیط آبی با بررسی متغیرهای مختلف به روش بهینه  2۱

نوآوری این کار در نکن صورت گرفت. عزوه بر این، ب-توسط باکس

های شیمیایی سازوکارو  برای درک جزئیات ساختاری DFT استفاده از

تری نسبت به تر و جامعدر سطح اتمی است، که امکان تحلیل دقیق

 . کندفراهم می معمولهای تجربی روش
 

 بخش تجربی -2
 هیه کربن فعالت -1-2

استفاده در این مطالعه از الیاف درختان خرما شهرستان  جاذب مورد
 شده چندین مرتبه باآوریجمع بافق یزد تهیه شد. برای این کار الیاف

تر، الیاف داخل آون به مدت وشو شد. برای خرد شدن راحتآب شست
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 گراد خشک شد. الیافدرجه سانتی ۱2۰ساعت در دمای  24
 45اندازه شدن از الک مش شده خرد و آسیاب شدند و برای همخشک

کننده شیمیایی، اسید شده، با عامل فعالعبور داده شدند. الیاف الک
درجه  ۶۰مخلوط شدند و در آون در دمای  ۱:۱فسفریک به نسبت 

، نمونه دفراینساعت خشک شدند. برای تکمیل  ۱2گراد، سانتی
 ( رانیساخت ا، TEF1200-30-9 H&Vمدل ) شده در کورهخشک

ساعت قرار  2گراد به مدت درجه سانتی 55۰تحت نیتروژن در دمای 
شده، نمونه با محلول 1کافتتفکربن  pHداده شد. برای خنثی شدن 

HCL ۱/۰  جوشانده و چندین  گرمکندقیقه روی  2۰مولار به مدت
گراد به مدت درجه سانتی ۶۰بار با آب مقطر شسته شد و در دمای 

 ساعت خشک شد.  ۱2

 

 امایش جذبآ -2-2
حاوی رنگزا راکتیو  مادر  یه محلول  ظت  2۱ بلوبرای ته  ۱۰۰۰با غل

شد و از محلول  ۱گرم بر لیتر، میلی گرم پودر رنگزا در آب مقطر حل 
ستبه لیتر محلول میلی 25د. شتهیه  زارنگمختلف  هایآمده غلظتد

مختلف رنگزا داخل ارلن ریخته و مقدار مش   خص  هایحاوی غلظت
متر  pHها با اس  تفاده ازنمونه pHجاذب به آن اض  افه ش  د، س  پس 

زده های مختلف روی ش  یکر همتنظیم ش  د و در زمان س  اخت تایوان
سها تهشد. پس از مدت معین، جاذب شدند و پ شین  ها  اب روی آنن

شد و غلظت رنگزای راکتیو  ستفاده از  2۱ بلوجدا  در  سنجیطیفبا ا
 س  اخت آمریکا( DR6000 ) مدل س  نجیطیفنانومتر  ۶۶۱طول موج 

برای محاس   به مقدار حذف رنگزا و  2و  ۱ روابطمش   خص ش   د. از 
 ظرفیت جذب استفاده شد.

 

R(%)=
Cₒ-Ce

Cₒ
×100                                              (۱)  

 

q
e
 =

(Cₒ-Ce) V

M
                                                                    (2       )  

 

ر حسب ببه ترتیب غلظت اولیه و غلظت نهایی  eCو  ₒC هاکه در رابطه
حجم  Vبر گرم،  گرممیلیظرفیت جاذب بر حسب  eq، بر لیتر گرممیلی

 .(۱7)بر حسب گرم هستند جرم جاذب  Mمحلول بر حسب لیتر و 
 

 شخصات جاذبم -2-3
صات شخ سط م شده تو سنتز  ، SEM  ،FTIRهایزمونآ کربن فعال 

BET، XRD  سطوح  ریخت، قیتحق نیشد. در ا یبررسو پتانسیل زتا
صزح شکل و اندازه کربن فعال ا سکوپ جاذب،  سیله میکرو شده به و

 ۱۰۱۰ ی، س  رTESCANس  اخت ش  رکت  )SEM( 2یالکترونی روبش  
 XRDبررس  ی ش  د. از آنالیز  کش  ور جمهوری چک

 اه مدلدس  تگ ،3

                                                                 
1 Pyrolysis 
2 Scanning Electron Microscopy 
3 X-ray diffraction 
4 Fourier Transform Infrared 

advance d8 Bruker ، مانس   اخت کش   ور برای تعیین ترکیب  ،آل
عال  فاده ش   دش   یمیایی کربن ف  FTIR دس   تگاهاز  .اس   ت

مدل  ،4
L1600300  هاى عاملى برای تعیین گروه انگلس  تانس  اخت کش  ور

 جاذب استفاده شد.
 نیاستفاده شد. بد 5ریاز روش س ژه،یوسطح یریگاندازه یبرا

 5۰شد و به آن  یرگیاندازه خام فعال کربن گرم 5/۰منظور، مقدار 
 اضافه (HCl 0.1 M) مولار ۱/۰ کیدریکلر دیمحلول اس تریلیلیم

( به محلول افزوده NaCl) دیکلر میگرم سد ۱۰. سپس، مقدار دگردی
قرار گرفت.  یسیزن مغناطزدن با همشد و مخلوط حاصل تحت هم

 25) نیکلو 298ثابت  یحمام آب با دما کیپس از آن، محلول در 
 میسد دیدروکسیهاستاندارد  محلول( با استفاده از گرادیدرجه سانت

 pHبه  دنیکردن ابتدا تا رستریشد. ت تری( تNaOH 0.1 M) مولار ۱/۰
 یبرا یمصرف NaOH. حجم افتیادامه  9برابر  pHو سپس تا  4برابر 
 .دیثبت گرد 9به  4از  pH شیافزا

سبه محا 3رابطه بر حسب مترمربع بر گرم با استفاده از  ژهیو سطح
 .شد

 

S=32V-25                                                                           (3)  

 

S ژهیسطح و (m²/g) وV  حجم محلول NaOH شده )بر مصرف
 رب. عزوه (۱8)د باشمی 9به  4از  pH شیافزا ی( براتریلیلیحسب م

، شرکت SZ-100تفاده از دستگاه مدل این، پتانسیل زتا جاذب با اس
Horiba   گردید. سنجشساخت کشور ژاپن 

 

 )RSM( 6طراحی آامایش با استفادا اا روش سطح پاسخ -2-4

سازی آزمایش استفاده هایی که اغلب برای تحلیل و مدلیکی از روش
شد.  RSMشود، می ستفاده  ست که در این تحقیق نیز از آن ا  RSMا

 Designافزاربا اس  تفاده از نرم )BBD( 7باکس بنکن یحابر اس  اس طر

Expert 11 جام ند غلظت رنگزا ) متغیرهای گرفت. ان ، ۱۰مختلف مان
قدار میلی ۱۰۰و  55 گرم بر  3و  55/۱، ۱/۰جاذب )گرم بر لیتر(، م

دقیقه( که بر حذف رنگزا توس   ط  3۰و  ۱۶، 2لیتر( و زمان تماس )
ی ، متغیرها و محدوده۱جدول  جاذب مؤثر هستند، بررسی شدند. در

شخصآن ست. برای پردازش نتایج و مدلها م از  فرایندسازی شده ا
  استفاده شد. 4 رابطهای درجه دوم در معادله رگرسیون چندجمله

 

Y=β
0
+∑ β

i
K
i=1 .Xi+∑ β

ii
K
i=1 .Xi

2+∑ ∑ β
ij

K
j=1

K
i=1 .Xi.Xj+ε (4           )  

ضریب ثابت، 0دهد، درصد حذف رنگزا را نشان می Y، 4رابطه در 
i  ،ضریب خطیii  درجه دوم وij  باشد. میبرهمکنشiX  یاjX 

ای به ترتیب تعداد عوامل مورد مطالعه و خط و  Kمتغیرها هستند. 
 (. ۱8، ۱9تصادفی هستند )

5 Sear's method 
6 Response Surface Methodology 
7 Box Behnken Design 
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 ها.متغیرها و سطوح مختلف آن :1جدول 

Table 1: Variables and their different levels. 
 

Variable Unit Code 
Variable level 

-1 0 1 

Adsorbent dose g/L A 0.1 1.55 3 

Dye concentration mg/L B 10 55 100 

Time min C 2 16 30 

 

  بحث و نتایج -3
 ها و مشخصات جاذبویژگی -1-3

استفاده شد.  کربن فعال ریختو  مشخصات نییتع یبرا SEM آزمون

 یبه خوب ریتصو نیدهد. امیجاذب را نشان  SEM ریتصو a ۱ شکل

 یبالا یکارآمد انگریدهد که بمیتخلخل و منافذ سطح جاذب را نشان 
شده هیته. همچنین مشخص است کربن فعال استزا آن در جذب رنگ

جذب  یبرا نیاندازه منافذ پراکنده است، بنابرا یدارا لنخ افیاز ال

سطح ویژه  آزموناست.  کارآمدمختلف  یمولکول هایها با اندازهندهیآلا
 g/2m جاذبمحاسبه شد. میزان سطح ویژه  3 رابطهکربن فعال طبق 

دهنده سطح بسیار بالا و قابلیت بالای جذب این که نشان بود، ۱۱59

حذف درصد  ماده است. جاذب کربن فعال با سطح ویژه زیاد، توانایی
های فرایندرا داشته و به عنوان یک عامل مؤثر در  گزاهاتوجهی از رنقابل

 بسامددر محدوده  FTIR آزمونکند. می سازی عملتصفیه و خالص
1-cm 4۰۰۰-5۰۰ کربن فعال انجام شد و  یعامل یهاگروه نییتع یبرا

 وندیبه پ cm 3432−1 قلهشده است.  نشان داده b ۱آن در شکل  جینتا

 یبه ارتعاش کشش cm 2۱32−1 قلهشود. مینسبت داده  H-O یکشش

H-C  1 جذب در  یهانواراختصاص داده شد، و−cm ۱۶32  مربوط به
مربوط به cm ۱384−1 قلهدر ساختار کربن فعال است.  C=C وندیپ

شده مشاهده قله ن،یکربن فعال است. همچن C-H یارتعاش کشش

. دهدیکربن فعال را نشان م O-C ی، ارتعاش کششcm۱۰83−1 در
کربونیل و گروه اترها در  هایهیدروکسیل، گروه هایشناسایی گروه

دهد که الیاف نخل دارای ساختار میساختار مواد کربنی نشان 

لیگنوسلولزی هستند که قبز در ضایعات مختلف نخل گزارش شده 
دهد. ظهور میرا نشان کربن فعال   XRD یالگو c۱شکل  .(۱2)است 

نشان دهنده  XRD آزموندرجه در  25و  2۰ نیب عیوس برآمدگی کی

 چیدهد که همینشان  یاضاف هایقلهوجود کربن است. عدم وجود 
وجود  کربن فعالدر نمونه  کسیبا اشعه ا یگرید صیقابل تشخ بیترک

 ندارد.

 

 بنکن-طراحی باکس -2-3
برای بررس  ی  آزمایش ۱7بنکن، تعداد  -با اس  تفاده از طراحی باکس

توس  ط  2۱ بلوحذف رنگزای راکتیو  بازدهتاثیر متغیرهای مس  تقل بر 
صحت مدل شده است. ارائه  2کربن فعال انجام شد و نتایج در جدول 

 ریمش   اهده ش   ده و مقاد ریمقاد س   هیمقا یبا اس   تفاده از نمودارها
(. بر اساس 2شد )شکل  یاحتمال نرمال بررس عیشده و توزیبینپیش

 ش  دهینیبشیو پ یتجرب ریمقاد نیب یقو یهمبس  تگ کی، a2ش  کل 

کربن فعال مشاهده شد که نشان  توسط 2۱ بلو ویراکت یحذف رنگزا
آن را در  یدقت بالا نیاس  ت، بنابرا زیناچ یخطا یارامدل د دهدیم

 b2طور که در ش  کل همان. دهدینش  ان م یرخطیتابع غ ینیبشیپ

رضایت  میبه خط مستق کینقاط داده نزد عینشان داده شده است، توز
 دییها و اعتبار مفروض   ات را تاماندهیاس   ت که اس   تقزل باقبخش 

 (. 2۰، 2۱) کندمی
 

 

.

 
 

کربن  XRD  (c)و FTIRطیف  SEM ،(b) (a)های آزمونتصویر : 1شکل 
 .شده از الیاف نخل خرمافعال تهیه

Figure 1: Image of (a) SEM, (b) FTIR spectrum, and (c) XRD 

analyses of activated carbon prepared from date palm fibers. 
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 .و مقدار تابع پاسخ بنکن-باکس یطراح: 2جدول 

Table 2: Box-Behnken design and response function value. 
 

Run Adsorbent dose (g/L) Dye concentration (mg/L) Time (min) R% 

1 0.1 10 16 36.29 

2 0.1 100 16 26.61 

3 1.55 10 2 46.77 

4 0.1 55 2 29.9 

5 1.55 55 16 38.15 

6 3 55 2 43.97 

7 1.55 100 2 30.36 

8 1.55 55 16 42.97 

9 1.55 55 16 41.98 

10 1.55 55 16 42.41 

11 3 10 16 72.1 

12 1.55 10 30 70.96 

13 0.1 55 30 35.46 

14 3 100 16 36.93 

15 1.55 100 30 46.5 

16 3 55 30 57.58 

17 1.55 55 16 41.7 

 

…..  
 

 .توسط کربن فعال 2۱ بلوای راکتیو رنگزنمودار احتمال نرمال برای حذف  (b) و شدهبینیهای پیشهای تجربی در برابر دادهنمودار داده (a): 2شکل 

Figure 2: (a) Plot of experimental data versus predicted data, and (b) normal probability plot for reactive blue 21 dye removal by activated carbon. 
 

 واریانس آامونجمله ای و تحلیل رگرسیون چند -3-3

در  جی( انجام شد و نتاANOVA) انسیوار آزمونمنظور تحلیل داده ها، به

مدل کمتر از  Pمقدار . با توجه به نتایج آماری شده است ارائه 3جدول 

 34/23مدل  Fدهد مدل معنی دار است. مقدار است که نشان می ۰5/۰

درصد احتمال وقوع  ۰5/۰ودن مدل است. تنها بدهنده مناسبنشانکه 

شود میبزرگی است که باعث تغییرات تصادفی یا اختزل  Fمقدار چنین 

 ۱به دست آمد که نزدیک به  2R( ،9878/۰(. ضریب همبستگی (22)

 شده با مدل مطابقت دارد.  مشاهده هایاست، بنابراین پاسخ
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 ویراکت یرنگزا برای حذف (ANOVA)واریانس  آزموننتایج  :3جدول 

 .توسط کربن فعال
Table 3: Results of analysis of variance (ANOVA) for removal of 

reactive reactive blue 21 dye by activated carbon. 
 

Parameter 
Sum of 

squares 
Df 

Mean 

squares 

F-

value 
P-value 

Model 2543.66 9 282.63 23.34 
> 

0.0002 

A 847.07 1 847.07 69.95 
> 

0.0001 

B 918.49 1 918.49 75.85 
> 

0.0001 

C 442.53 1 442.53 36.55 
> 

0.0001 

AB 162.44 1 162.44 13.41 
> 

0.0001 

AC 16.20 1 16.20 1.34 > 0.008 

BC 16.20 1 16.20 1.34 0.2854 

A² 30.46 1 30.46 2.52 0.2854 

B² 75.35 1 75.35 6.22 0.1567 

C² 37.27 1 37.27 3.08 0.0413 

Residual 84.76 7 12.11 - 0.1228 

Lack of Fit 70.30 3 23.43 6.48 0.0514 

Pure Error 14.47 4 3.62 - - 

Cor Total 2628.42 16 - - - 

 

بوده که مقدار  92۶3/۰برابر با  1شدهتعدیلهمبستگی ضریب 

عامل دقت  .کنددهد و اعتبار مدل را تقویت میبالایی را نشان می

 ۶۱۶4/۱۶است، برابر با  خطادهنده نسبت سیگنال به که نشان 2کافی

توان دهد که سیگنال در مدل کافی است و می. این مقدار نشان میبود

در این تحلیل، (. 23، 24) طراحی بهره برد فراینداز آن برای هدایت 

3برای عدم تطابق  F مقدار
دهد احتمال است که نشان می 48/۶برابر با  

  درصد است.  ۱4/5حدود  خطابه واسطه   F قداروقوع این م

 و AB ، تعاملA ،B ،C متغیرهایبر اساس نتایج تحلیل آماری، 

A²  مقادیربا P  داری قرار دارند و بنابراین در سطح معنی ۰5/۰کمتر از

ز روش . ضرایب رگرسیون با استفاده ادار هستنددر مدل معنی

ای درجه دوم به ای برآورد شد. معادله چند جملهرگرسیون چند جمله

مشاهده قابل  5 رابطهحذف رنگزا در  بازدهدست آمده از مدل برای 

 است. 
 

Dye Removal (%)=+41.44+10.29A-10.71B+7.44C-6.37AB+ 
2.01AC -2.01BC-2.69A2+4.23B2+2.98C2             (5)  
 

مقدار  ،مستقل یرهایمتغ 5 رابطهبا توجه به ضرایب موجود در 

در  A ،B ،Cو زمان تماس به صورت  ویراکت یکربن فعال، غلظت رنگزا

                                                                 
1 Adjusted R2 
2 Adeq Precision 
3 Lack of Fit  

 میتأثیر مستق نشانه رابطهدر  یشد. عزئم مثبت و منف یمدل کدگذار

 زمان تماس و نیاست. بنابرا حذف رنگزا بازدهبر  مستقیمغیرو تأثیر 

 بازدهعکس بر تأثیر  و غلظت رنگزا میکربن فعال تأثیر مستق مقدار

 . رددا حذف رنگزا
 

 اثر متغیرهای بررسی شدا  -4-3

 کربن فعالمختلف بر قابلیت حذف آلاینده توسط  متغیرهایزمان اثر هم

سطح پاسخ  (3D)بعدی سه هایشده از الیاف خرما با استفاده از نمودارتهیه

 ارائه شده است. بر اساس شکل 3مورد بررسی قرار گرفت و نتایج در شکل 

a, b 3  بازدهگرم بر لیتر باعث افزایش  3به  ۱/۰افزایش مقدار جاذب از 

دهنده سطح جذب . افزایش مقدار جاذب نشان(25)حذف رنگزا شده است 

ای مشابه . مطالعه(2۶) بالاتر و تعداد بیشتر منافذ جذب در دسترس است

شده است که گزارش کردند با افزایش و همکاران انجام  4محمدتوسط 

دهد ( نشان میa, c2. شکل )(27) یابدمقدار جاذب حذف رنگزا افزایش می

ش یافته با افزایش زمان تماس، افزای 2۱ بلو ویراکت یرنگزاحذف  بازدهکه 

رنگزا با افزایش زمان  هایاست. این نتیجه به این دلیل است که مولکول

روی کربن فعال بر خالی  هایتماس فرصت مناسب جهت جذب در محل

ارائه  b, c2تأثیر زمان تماس بر حذف رنگزا در شکل (. 22، 28) را دارند

 .(29)اند نیز به نتایج مشابهی رسیده شو همکاران 5بومیکشده است. 
 ۱۰از  2۱ بلو ویراکت یرنگزابا افزایش غلظت  a, c2مطابق شکل 

کربن فعال یابد. بر لیتر، درصد حذف رنگزا کاهش می گرممیلی ۱۰۰به 

ن ای رنگزادارای تعداد محدودی منافذ خالی است که در غلظت بالای 

 3۱) یابدحذف کاهش می بازدهاشباع شده، بنابراین  هامکانمنافذ و 

ش در مطالعه مشابهی دریافتند که با کاه ش. ردایی و همکاران(3۰،

 .(32) یابدحذف افزایش می بازدهغلظت اولیه رنگزا، 

جذب  فرایند یبرا نهیبه طیبنکن شرا-باکس یاستفاده از طراح با

 ۱۰ یغلظت رنگزا طیشده، در شرا شنهادیشد. با توجه به مدل پ نییتع

 3۰مان تماس و ز تریبر لگرم  3جاذب مقدار  ،3برابر   pH،تریبر ل گرممیلی

 . به دست آمددرصد  48/74 رنگزا حذف بازده نیبالاتر قه،یدق

 

 بر جذب pHاثر  -5-3

pH هایاز  یکی یدی متغیر که می کل ند بر اس   ت  ندتوا جذب  فرای

سط 2۱ بلورنگزای راکتیو   pH رکربن فعال تأثیر گذارد. تغییرات د تو

خصوص تواند نرخ جذب و ظرفیت جذب را تحت تأثیر قرار دهد، بهمی

های آبی که تغییرات اسیدی یا بازی ممکن است ساختار و در سیستم

 . قرار دهدرا دستخوش تغییر  جاذببار سطحی 
  

4Mohammed  
5 Bhomick 
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 توسط کربن فعال. 2۱ بلو ویراکت یرنگزاحذف  بازدهبر متغیرها تأثیر  :3شکل 
Figure 3: Effect of parameters on the removal efficiency of reactive blue 21 dye by activated carbon. 

 

قرار دارند  در محلول که رنگزاها ساختارتواند بر می pHهمچنین 

صورت توانند به های مختلف میpH تأثیر گذارد. برخی از رنگزاها در

است  آنها ممکن دهوجود داشته باشند. حالت یونی دهیونییا غیر دهیونی

توانایی بیشتری برای جذب سطحی بر روی کربن فعال داشته باشد، 

ممکن است به راحتی در محلول  دهیونیهای غیردر حالی که حالت

های فیزیکی و تواند بر ویژگیمحیط می pHدر واقع،  .باقی بمانند

 .تأثیر گذاردها آلایندهو همچنین رفتار  جاذبیی شیمیا

 زمان شرایط بهینه در 7و  5، 3سطح  سهدر  pHاثر در این مطالعه 

 3جاذب مقدار  گرم بر لیتر ومیلی ۱۰رنگزا  غلظت ،قهیدق 3۰ تماس

. نشان داده شده است 4آن در شکل  جیشد و نتا یبررسگرم بر لیتر 

جذب ، 3به  7از  pHکاهش با  شود،میطور که در شکل مشاهده همان

زیرا با . افزایش یافته استخرما  افیشده از ال تهیه لبر کربن فعا رنگزا

غلظت یون هیدروکسید کاهش و غلظت یون هیدروژن  pHکاهش 

  باشند،یم یونیاز نوع آن ویراکت یاز آنجا که رنگزاهایابد و میافزایش 

                                                                 
1 Wang 

 هایونیهر چه بنابراین با یون هیدروکسید در رقابت هستند. 

دارند تا منافذ  یشتریها فرصت بزادر محل کمتر باشد رنگ دیدروکسیه

 pH، در نتیجه ابدییم شیافزا ویرا اشغال کنند و جذب رنگزا راکت

 بر روی کربن فعال 2۱ بلو ویراکت یرنگزاجذب  حداکثر یمناسب برا

شده از فعال تهیهبه بررسی کارایی کربن  1وانگ(. 33، 34) باشدمی 3

ضایعات بامبو در حذف رنگ آزو پرداخت و به نتایج مشابهی دست 

 .(35)یافت 

 

 ایزوترم جذب -3-6

باره هایایزوترم عات مهمی در جذب جذب اطز یت  ی توزیع و ظرف

دهند. این اطزعات برای توس   عه در ش   رایط پایدار ارائه می جاذب

یاض   ی و پیشمدل جذب دهای ر تار  یاسبینی رف بزرگ  هایر مق

 ضروری است.
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 عال.توسط کربن ف  2۱ بلورنگزای راکتیو جذب  بازدهبر  pHاثر : 4شکل 
Figure 4: Effect of pH on reactive blue 21 dye adsorption efficiency 

by activated carbon. 
 

دل مو  فروندلیش ،یرولانگم های، مانند مدلمختلف هایمتحلیل ایزوتر
 سازوکارهایز درک بهتری اتواند به ، میرادوشکویچ-ایزوترم دوبینین
نهایی کربن فعال در حذف رنگزای راکتیو کمک  هایجذب و ظرفیت

ماده  کنواختیو  هیلاکیجذب  یبر مبنا ریلانگمو زوترمیمدل ا. کند
مدل  .جاذب است یبر تمام سطوح رو کسانی یجذب شونده با انرژ

 محاسبه شد. ۶ی رابطه خطبا  ریلانگمو زوترمیا

 

1

qe

=
1

qmax

+
1

bqmax

1

Ce
                                                          (۶)   

 

مقدار  eq، بر لیتر گرممیلیبر حسب  یغلظت تعادل eC ،۶در رابطه 
ت ثاب b بر گرم و گرممیلیب رنگ جذب شده در زمان تعادل بر حس

 یبر مبنا ر،یبرخزف مدل لانگمو فروندلیش زوترمیا است. ریلانگمو
جاذب بوده و رابطه  یو ناهمگن ماده جذب شونده رو هیجذب چندلا

 .است 7رابطه  صورتآن به یخط

 

log q
e

= log kf + log ce +
1

n
                                    (7)  

  

  eq ،بر لیتر گرممیلیحسب بر  زاغلظت تعادلی رنگ eC ،7در رابطه 
 fK ،بر گرم گرممیلیجذب شده در زمان تعادل بر حسب  زامقدار رنگ

به ترتیب از  fK و n پارامترهای مقادیر هستند. فروندلیشهای ثابت nو 
 eLog Cدر مقابل  eLog q طریق شیب و عرض از مبدأ نمودار خطی

 ماهیت بررسی جهت رادوشکویچ -مدل ایزوترم دوبینینشد. تعیین 
 جذب ظرفیت بینیپیش نیز و جذب فرایند بودن شیمیایی یا فیزیکی

 بر جذب که کندمی فرض مدل این. رودمی کار به ناهمگن سطوح در
 نیازی و شودمی انجام جاذب سطح در موجود گسسته هایپتانسیل اثر
طی این مدل فرم خ .ندارد ایلایهتک جذب یا سطح یکنواختی فرض به

 .شودبیان می 8رابطه به صورت 

 

Ln q
e
=lnq

m
-βϵ2                                                          (8)  

 

                                                                 
1 Polanyi potential 

است که با انرژی  رادوشکویچ -دوبینینثابت ایزوترم   βکه در آن،
است که  ۱پتانسیل پولانی  εو  مرتبط است )E( میانگین جذب سطحی

شونده از محلول به سطح انرژی لازم برای انتقال یک مول ماده جذب
 .کندجاذب را بیان می

شده است. بر ارائه  4و جدول  5در شکل  زوترمیا هایمدل عوامل
 بیضربا  2۱ بلو ویراکت یرنگزابه دست آمده جذب  هایاساس داده

( به مدل جذب لانگمویر نزدیک است. بنابراین 2R=0.916ی )همبستگ
و  هیلاکیذب جشده، حاکی از روی جاذب تهیه  رنگزا جذب فرایند

 جاذب یبر تمام سطوح رو کسانی یونده با انرژماده جذب ش کنواختی
 .است

های کنشجذب فیزیکی معمولاً با نیروهای واندروالسی، برهم
ها در ساختار متخلخل جاذب )مانند سطحی ضعیف، یا نفوذ مولکول

گیرد و نیازی به شکستن پیوندهای شیمیایی کربن فعال( انجام می
ر فیزیکی از نظ فروندلیش ایزوترم  n مقداربر اساس نتایج،  قوی ندارد.

بر  بیانگر میزان مطلوبیت جذب و نوع آن )فیزیکی یا شیمیایی( است.
در ه کبود  57/۱در این مطالعه   nها، مقادیراساس گزارش

زای وب رنگجذب مطل فرایند دهندهمعمولاً نشان n >۱<۱۰ محدوده
 .(3۶)بر روی کربن فعال است  2۱ بلوراکتیو 
 

 سینتیک جذب -3-7
 یحذف رنگزا کینامیدرک د یبرا یدیکل فرایند کیجذب  کینتسی
ست. مطالعه  ویراکت ستفاده از کربن فعال ا ک کم فرایند کینتسیبا ا

سرعت و  کندیم سا هایسازوکارتا  شنا  یسازنهیو به شود ییجذب 
جه شبه در کینتسی. از معادلات سازدمیرا ممکن  یاتیعمل طیشرا
جه دوم ،اول به در نالی یبرا ایذرهمدل نفوذ درونو  ش    ها ز دادهآ

 به دست آمد. 9ی رابطه خطا شبه درجه اول ب کینتسیاستفاده شد. 
 

log (q
e
-q

t
) = log q

e
-

kl.t

2.303
(9)                                             

 

ثابت سرعت واکنش  1k زمان،ظرفیت جذب در هر  tq ،9رابطه در
ظرفیت جذب در حالت تعادل هستند که از رسم  eq و درجه اول
نتیک سیخطی  شکلشوند. حاصل می tدر مقابل  tq-elog(q(تغییرات 

 محاسبه شد.۱۰با استفاده از معادله  شبه درجه دوم

 

t

qt

=
1

k2qe
2
+

t

qe

      (۱۰)                                                      

 

ثابت سرعت واکنش  2k ،ظرفیت جذب در هر زمان tq ،۱۰رابطه در 
 هدر این معادل .ظرفیت جذب در حالت تعادل است eqو  شبه درجه دوم

tq 2 ،ظرفیت جذب در هر زمانk ثابت سرعت واکنش شبه درجه دوم 
سازوکار منظور بررسی به .ظرفیت جذب در حالت تعادل است eqو 

فوذ نجذب، از مدل  فرایندانتقال جرم و تعیین مرحله محدودکننده در 
 ای استفاده شد.ذرهدرون
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 .کربن فعال توسط 2۱ بلوای راکتیو جذب رنگز یبرارادشکویچ  -دوبینین c)) و فروندلیش b)) ،ریلانگمو (a) زوترمیا یهامدل :5شکل 

Figure 5: (a) Langmuir, (b) Freundlich, and (c) Dubinin-Radushkevich isotherm models for reactive blue 21 dye adsorption by activated carbon. 
 

جذب رادشکویچ  -و دوبینین فروندلیش ،ریلانگمو زوترمیا عوامل :4 جدول

 .کربن فعال توسط 2۱ بلوای راکتیو رنگز
Table 4: Langmuir, Freundlich and Dubinin-Radushkevich isotherm 

parameters of reactive blue 21 dye adsorption by activated carbon. 
 

Isotherm model Isotherm coefficients Values 

Langmuir 

qmax (mg/g) 13.054 

KL (L/mg) 0.089 

R2 0.916 

Freundlich 

KF (mg/g)(L/mg)1/n 1.089 

n 1.385 

R2 0.866 

Dubinin-

Radushkevich 

qmax (mg/g) 10.019 

E 0.5 

R2 0.586 

 

شونده این مدل، بر مبنای این فرض استوار است که نفوذ ماده جذب

کننده سرعت در داخل خلل و فرج جاذب، یکی از مراحل اصلی تعیین

 .شودبیان می ۱۱ رابطه شده این مدل به صورتباشد. شکل خطیجذب می
 

q
t
=kintt

0.5+C (۱۱)                                                                  

زمان  ⁰mg/g·min،  t․⁵ ای با واحدذرهنرخ نفوذ درون intkضریب که 

دهنده ضخامت مقدار ثابتی است که نشان  Cو تماس برحسب دقیقه

 .(3۶)د باشلایه مرزی می

 یرا برا کینتسی هایثابتشده  محاسبه ریمقاد 5 جدولو  ۶شکل 

بر اساس  دهد.کربن فعال نشان می یرو 2۱ بلورنگزای راکتیو جذب 

با مدل را  یهمبستگ ترینرنگزا بیشجذب  (،2Rی )همبستگ بیضر

 داشت. درجه دومشبه 

 0.5tبرحسب  tq ای در صورتی که نمودارذرهنفوذ دروندر مدل 

، نفوذ (C=0به صورت خطی با عرض از مبدأ صفر باشد )یعنی 

ای تنها مرحله محدودکننده سرعت جذب محسوب ذرهدرون

دهنده شود. اما اگر خط دارای عرض از مبدأ باشد، این امر نشانمی

های دیگر مانند نفوذ سطحی یا لایه مرزی در کنار نفوذ وجود مرحله

تر از صفر است، بزرگ C مقدار که ییجااز آن .ای استذرهدرون

 کنندهنییعتتنها مرحله  یاذرهگرفت که نفوذ درون جهینت توانیم

ر د زین یمرز هیاز انتقال جرم در لا یانرخ جذب نبوده و مرحله

طح سابتدا رنگزا از محلول به  یعنی نیاجذب دخالت دارد.  فرایند

 وذو سپس در ساختار متخلخل جاذب نف افتهیذرات جاذب انتقال 

 .(3۶) کرده است
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 توسط کربن فعال. 2۱ بلوبرای جذب رنگزای راکتیو  ایذره( نفوذ درونc( شبه درجه دوم و )b( شبه درجه اول، )aهای سینتیک )مدل: 6شکل 

Figure 6: (a) Pseudo-first-order (b) Pseudo-second-order and (c) Intraparticle diffusion kinetic models for reactive blue 21 dye adsorption by  

activated carbon. 
 

و نفوذ  شبه درجه دوم ،شبه درجه اول کینتسی مدل عوامل: 5 جدول

 .کربن فعال یبر رو 2۱ بلو ویراکت یجذب رنگزا یبرا درون ذره ای
Table 5: Pseudo-first-order, Pseudo-second-order and Intraparticle 

diffusion kinetic model parameters for the adsorption of reactive blue 

21 dye on activated carbon. 
 

Kinetic model Kinetic coefficients Values 

Pseudo-first-order 

k1 (1/min) 0.006 

qe (mg/g) 1.073 

R2 0.056 

Pseudo-second-order 

k2 (g/mg min) 0.252 

qe (mg/g) 2.425 

R2 0.971 

Intraparticle 

diffusion 

kip (mg/g min0.5) 0.386 

C (mg/g) 0.445 

R2 0.836 

 

 قابلیت استفادا مجدد -8-3

 بلو ویاستفاده مجدد از جاذب در پنج چرخه جذب رنگزا راکت تیقابل

شد. پس از هر چرخه جذب، جاذب جدا شده با محلول  یبررس 2۱

آماده شد.  یمرحله بعد یمولار و آب مقطر شسته شد و برا ۱/۰سود 

استفاده شد و  2۱ بلو ویجذب رنگزا راکت فرایندکربن فعال دوباره در 

حذف در چرخه  بازدهنشان داد که  جیشد. نتاحذف رنگزا محاسبه  بازده

)شکل  درصد بوده است 43/52و پس از پنج چرخه  درصد 48/74اول 

به  تواندیاست و م داریکه کربن فعال پا دهدینشان م هاافتهی نی. ا(7

حذف رنگزا مورد استفاده مجدد  بازدهبا کاهش اندک در  یطور متوال

 .ردیقرار گ
 

 

 .2۱ بلوقابلیت استفاده مجدد کربن فعال در حذف رنگزای راکتیو  : 7شکل 
Figure 7: Reusability of activated carbon in the removal of reactive 

blue 21 dye.  
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 جذب سااوکار -9-3

جذب  فرایند آزمایشات و جاذب تحلیل و تجزیه از حاصل نتایج اساس بر

 هایجمله ویژگی از جاذب مش  خص  ات جذب به س  ازوکار مش  اهده ش  د

ی س  اختار مولکول و جاذب س  طح روی فعال هایمکان تخلخل، س  طحی،

 یهاو گروه یس  اختار مولکول ریتاث یبررس   ی. برادارد بس  تگی آلاینده

بات  یعامل حاس    تار جذب، م ندازه یبرا DFTبر رف تانس    یریگا  لیپ

بدین منظور،  انجام ش   د. 2۱ بلو ویراکت ی( رنگزا1ESP) کیالکترواس   تات

با ترسیم و  GaussView 6.0ی رنگزا با استفاده از نرم افزار مولکولساختار 

 نهیبه B3LYP/6-311+G(d,p) یس   طح تئور و Gaussian 09نرم افزار 

شه شد. س یهانق ستات لیپتان سا یمولکول کیالکتروا شنا مناطق  ییدر 

ر ب تواندیمولکول که م کیدرون  2دوس   تالکترونهس   ته دوس   ت و 

با دو برهم یداریپا ،یریپذواکنش نه گریکنش   ریتأث یمولکول یهاگو

نشان داده شده است، نقشه  a8 طور که در شکلاست. همان دیگذارد، مف

ESP  در س  راس  ر س  طح مولکول  یکیبار الکتر عیتوز دیداریبه ص  ورت

 لیاز پتانس   ینقش  ه مناطق نیدهد. امیرا نش  ان  2۱ بلو ویراکت یرنگزا

مربوط به  بیدهند که به ترتمیرا نش  ان  یمثبت و منف کیالکترواس  تات

ناطق کمبود الکترون )آب ناطقیم بالای الکترون ( و م گالی  )قرمز(  با چ

  .است

با  ی، مناطق2۱ بلو ویراکت یرنگزا ESPنقشه  لیو تحل هیتجز

را  معطر هایحلقه و تروژنین هایبالا مرتبط با اتم یالکترون یچگال

حمله  یبالقوه برا هایدهنده مکاننشان هک دهدمینشان 

با  یمناطق مثبت نشان دهنده تعامل قو. است دوستالکترون

 کربن یهااز اتم یگوگرد و برخ هایاتمی در حال .ها استدوستهسته

 هایبخش نیکه ا دهدیرا نشان م یمنف لیاز پتانس یمشخص ینواح

 ی مناسبمسئول حمزت هسته دوست هستند و آن را به مکان مولکول

 لیبار مثبت تبد یدارا هایبا گونه واکنشو  یدروژنیه وندیپ یبرا

 HOMOکل در  یتوان با مشاهده نقشه چگالمیرا  جینتا نیا .کندیم

 (. b, c 8)شکل  کرد دییمشاهده و تأ زین LUMOو 

در  یبه طور کل LUMOو  HOMOالکترون هر دو سطح  یچگال

دهد میمتمرکز است، که نشان  2۱ بلو ویراکت یرنگزا یبخش مولکول

 نیاوجود دارد.  π هایالکترون ییجاهجاب لیانتقال بار به دل کیکه 

ز ا یمناطق غن یدارا 2۱ بلو ویراکت یدهد که رنگزامینشان  جینتا

شود حذف آن میالکترون متفاوت است، که باعث  ریالکترون و فق

 .توسط کربن فعال مورد انتظار باشد

 بلو ویراکت یرنگزا هایمولکول جذب سازوکار بر نیز pH شرایط

ممکن است بر نوع و شدت تعامزت  pH غییراتت گذارد.می تأثیر 2۱

اسیدی، جذب بیشتر  pH جذب بین کربن فعال و رنگزا تأثیر گذارد. در

الکترواستاتیکی و تشکیل پیوندهای ممکن است به دلیل تعامزت 

سطح  دارشدناسیدی باعث پروتون pHهمچنین  هیدروژنی باشد

                                                                 
1 Electrostatic Potential 

 شدهدارپروتون هایگروه بین الکترواستاتیکی پیوند جاذب و در نتیجه

های مولکول )-3SO- (منفی بار با سولفونات هایگروه و جاذب سطح

. کرد تایید را نظریه این زتا پتانسیل نتایج. شودمی 2۱ بلو ویرنگزا راکت

 دهنده نشان که بود ولتمیلی +4/3پتانسیل زتا کربن فعال،  مقدار

 و 2۱ بلو ویراکت یرنگزاآنیونی  هایمولکول بین الکترواستاتیک پیوند

سطح کربن  که کندمی ثابت FTIR سنجیطیف. جاذب است  سطح

 کربنزیستی  مواد از که است مختلفی عاملی هایگروه فعال حاوی

 هیدروکسیل هایاست که گروه( اتر و کربونیل هیدروکسیل، هایگروه)

 هیدروژنی پیوندهای تشکیل برای را فراوانی آن، هیدروژن  ساختار در

 فراهم 2۱ بلو ویراکت یرنگزا ساختار در اکسیژن و نیتروژن هایاتم بین

 هایگروه بین تواندمی n-π کنشبرهم نهایت، در(. 37، 38) کنندمی

 گیرنده و هیدروژن روی سطح جاذب و اکسیژن الکترون اهداکننده

 رخ 2۱ بلو ویراکت یرنگزا آروماتیک هایحلقه در (πالکترون )سیستم 

جذب را افزایش  فرایند تواندمی π-π کنشبرهم دهدمی نشان که دهد

روی  بر  2۱ بلو ویراکت یرنگزا جذب هایسازوکار بنابراین،. (39) دهد

 پیوند هیدروژنی، الکترواستاتیک، واکنش توانمی کربن فعال را

 (.d8کرد )شکل  پیشنهاد π-π انباشتگی هایکنشبرهم
 

 مقایسه مطالعه حاضر با مطالعات دیگر -10-3

 جذب تیظرفبا  خرما فیاز ل ش   دهکربن فعال تولیدمطالعه،  نیدر ا

در  یاقتصاد و یعیجاذب طب کیبه عنوان  گرم بر گرم،میلی ۰54/۱3

ند فاده قرار گرفت. ا 2۱ بلو ویراکت یحذف رنگزا فرای  نیمورد اس   ت

با  س  هیدر مقا یعیجاذب طب یبالا کارایی دهندهجذب نش  ان تیظرف

 ۶ل است که در جدو گریمورد استفاده در مطالعات د یهاجاذب ریسا

 مطالعات سایرموجود در  یهابا داده جینتا نیا سهیاست. مقا ارائه شده

 یفل ش  ده ازکربن فعال تهیه جذب جاذب تیکه ظرف دهدینش  ان م

اختار س لیبه دل که اینقرار دارد  ییمطالعه، در سطح بالا نیخرما در ا

 .آن استمساحت سطح مناسب  ی متخلخل وسطح

 

 .مختلف هایتوسط جاذب 2۱ بلوحذف رنگزای راکتیو  سهیمقا :6جدول
Table 6: Comparison of Reactive Blue 21 dye removal by different 

adsorbents. 
 

Adsorbent type 
Adsorption capacity 

(mg/g) 
Ref. 

Palm fiber activated 

carbon 
13.054 

This 

study 

Natural zeolite 9.65 (40) 

Polyurethane foam 8.31 (41) 

TiO2 22.79 (42) 

Acid-treated palm shell 

powder 
24.866 (43) 

Sesame stalk activated 

carbon 
2.9 (14) 

 

 

 

 

2 Electrophilic 
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جذب  فرایندسازوکار  (d) و LUMOالکترون سطح  یچگال HOMO ،(c)الکترون سطح  یچگال (b)ی، مولکول کیالکترواستات لیپتانس یهانقشه (a) :8شکل 

 بر روی کربن فعال. 2۱ بلو ویراکت یمولکول رنگزا
Figure 7: (a) Molecular electrostatic potential maps, (b) HOMO surface electron density, (c) LUMO surface electron density, and (d) Mechanism of 

the adsorption process of reactive blue 21 dye molecule on activated carbon. 

 

 گیرینتیجه -4
سازی شیمیایی در این مطالعه کربن فعال از الیاف خرما به روش فعال

حذف رنگزای راکتیو  یه ش   د و برای  از محیط آبی مورد  2۱ بلوته

 هایآزموناس  تفاده قرار گرفت. خواص فیزیکی جاذب با اس  تفاده از 

SEM ،FTIR ،XRD  بررس ی ش د که در آن تخلخل و و پتانس یل زتا

منافذ کربن فعال به خوبی مشخص بود. از روش سطح پاسخ و طراحی 

باکس بنکن برای طراحی آزمایش و تعیین شرایط بهینه استفاده شد. 

گرم بر لیتر،  3دقیقه، مقدار جاذب  3۰در ش  رایط بهینه، زمان تماس 

 48/74حذف به  بازده، 3برابر  pHبر لیتر و  گرممیلی ۱۰غلظت رنگزا 

سید. طبق نتایج داده صد ر شبه درجه دوم و در سینتیک  ها از مدل 

یت می لانگمویرایزوترم  یک تبع جذب  خت رنگزا کرد و  یه و یکنوا لا

جذب با اس  تفاده از تئوری  فرایند س  ازوکارروی جاذب را نش  ان داد. 

DFT  رفت و مش  خص  ات جاذب مورد بحث و بررس  ی قرار گ آزمونو

بر روی کربن فعال بر اساس  2۱ بلومشخص شد جذب رنگزای راکتیو 

بود. بر اس  اس π-π و انباش  تگی هیدروژنی پیوندهای الکترواس  تاتیک،

سیل  نتایج، کربن فعال تهیه شده از الیاف خرما از لحاظ کارآمدی پتان

 بالایی برای استفاده جهت حذف رنگزای راکتیو از محیط آبی دارد. 

 

 یو قدردانتشکر 

 با کد اخزق ۱2۱77مقاله حاضر حاصل از طرح تحقیقاتی به شماره 

IR.SSU.REC.1400.231  دانشگاه علوم پزشکی شهید صدوقی یزد

دانشگاه علوم پزشکی شهید  هایحمایت وسیله ازباشد. بدینمی

 گردد.  میقی یزد تشکر وصد
 

 تعارض منافع 

 .نویسندگان بیان نشده است طهیچگونه تعارض منافع توس
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