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 میکادم ذرات نانو با بن یرودام یرنگزا ماده یزیفتوکاتال بیو تخر یسطح جذب

 دیسولف میکادم و دیسلن

لله زهره ،*یرانیا یمهد  یمحب سجاد ،یفاطم ساداتالهام  ،یعبدا
 رانیدانشگاه کردستان، سنندج، ا ،یمیش گروه

 26/07/98تاریخ پذیرش:            16/07/98تاریخ تصحيح:              22/02/98تاریخ دریافت: 

 دهيچک

سطح ،پژوهش نیا در س دیولفس میکادم و دیسلن میکادم ذراتنانو سطوح یرو بنیرودام یرنگزا ماده یزیفتوکاتال بیو تخر یجذب  ست هشد یبرر  .ا

لامپ تنگستن انجام شد.  کیمتصل به  یاشهیدر فتوراکتور ش یزیفتوکاتال بیتخر یها. سپس واکنشندشد ییو شناسا سنتز ،نظر مورد نانوذرات ابتدا

شان دادند که  جینتا شلیه -ریلنگمو سمیاز مکان واکنش کینتیسن سرعت جذب ریو مقاد کندیم یرویپ وودن ساس ا ثابت تعادل جذب و ثابت   نیبرا

 زانیم یدارا ینور مرئ یتحت پرتوده دیسلن میبا نانوذرات کادم بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر که دهندیم نشان جینتا همچنین .ندمحاسبه شد سمیمکان

سبت یشتریب یزیفتوکاتال بیتخر ست. برا دیسولف میبه نانوذرات کادم ن صبه یا صو ست آوردن خ سطح اتید  میو کادم دیسلن میکادمسطوح  ،یجذب 

صورت نانو بیترتبه دیسولف شهبه  سطح سپسشدند.  یساز( مدل0001سطح ) یبرا 16H27S19Cd و 16H27Se19Cd یهاخو بر  بنیرودام یجذب 

 یسطح جذب یانرژ که دهندیم نشان محاسبات جینتا. ندشد محاسبهجذب  یهایانرژ و شد طالعهم یچگال یتابع هیها با روش نظرنانو خوشه نیا یرو

ست دیسولف میکادماز نانوذرات  شتریب دیسلن میکادمنانوذرات  یرو بنیرودام شان دهنده امر نیا. ا سطح ین  نانوذرات یرو بنیبهتر رودام یجذب 

ست دیسلن میکادم شان دادند که مولکول رودام نیهمچن. ا سبات ن صورت مولکول بنیمحا  میو کادم دیسولف میکادم سطوح یبر رو یکیتفک ریغ ای یبه 

 .شوندیم جذب دیسلن

 .یچگال یتابع هینظر نانوذرات، ،یزگریکاتالفوتو بیتخر ،دیسولف میکادم ،دیسلن میکادم :یدیکل کلمات

 مقدمه-1

. است بوده ریاخ یهادهه در یطیمح ستیز مهم اریبس چالش کی عیصنا و یکشاورز ،یشهر یهافاضلاب از یناش آب یآلودگ

 عاتیضا نیا شتریب. دنشویم ستیز طیمح یجد یآلودگ موجب و هستند یآل ریغ و یآل عاتیضا شامل یصنعت یهافاضلاب

شندیم هارنگ دهیچیپ یهامولکول شامل ساج عیصنا در شتریب که با ست چرم، ،ین صولات و کیپلا  یشتبهدا و یشیآرا مح

 ندیفرآ انیپا از پس که چرا دهد،یرخ م ینستتاج عیصتتنا قیاز طر شتتتریب ستتتیز طیبه مح مواد نیا ورود. شتتوندیم استتتداده

در منسوجات  شتریاست که ب یمهم صنعت یهااز رنگدانه یکی بنیرودام. شودیم زیست طیمح واردرنگ  %15 از شیب یرنگرز

ستداده م ییغذا یهاو رنگ س کیرنگدانه باعث تحر نی. اشودیا ستگاه تند ست و د شم، پو رنگ در  نیا بیتخر .شودیم یچ
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ساب شد.  زنده موجودات سلامت در یممه گام تواندیم ستیز طیبه مح ورود از قبل و یصنعت یهاپ  و ساختار ،1 جدول دربا

 .است شده آورده بنیرودام مولکول ییایمیش اتیخصوص از یبرخ

 .بنیرودام ییایمیش یهایژگیو و یمولکول ساختار -1 جدول

 مولکول ساختار ییایمیش اتیخصوص

 3O2ClN31H28C یمولکول فرمول

 

 g/mol02/479 یمولکول وزن

 nm 554 جذب ممیماکز

یم عیصتتتنا از حاصتتتل یهارنگ ازجمله ،یآل هایبیترک بیتخر یهاروش نیترو ارزان نیاز موثرتر یکی یزیفتوکاتال بیتخر

 فلزات، یدهرستتوب دروژن،یه انتقال آب، هیتجر مانند هاواکنش از یادیز انواع ،[1]به عنوان نیمه رستتانا  هازگریکاتالفتو. باشتتد

 یطیمح ستتتیز ندیفرآ کی نیهمچن یزویفتوکاتال بیتخر .کنندیم زیکاتال را هاندهیآلا حذف و آب ییزداستتم و یضتتدعدون

سالها خطریب ست که در  سترده برا ریاخ یا ست. در ا یمواد آل هیتجز یبه طور گ شده ا از به  توانیم نهیزم نیبه کار گرفته 

 ،[3] یکیآرومات ندهیچند آلا بیتخر یبرا 2TiO ،[2] نیکارم گویندیدکلره کردن محلول ا یبرا CdSe یکوانتوم طانق یریکارگ

 با یصتتتنعت یهارنگ و بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر ،3O2O/Bi2Ag [4] تیبا استتتتداده از کام وز بنیرودام ینور بیتخر

س تیکام وز س ومیتانیت -گرافن -یرو دیاک با تابش نور  4PO3Agو  4PO3Ag-EB یهاتیکام وز با بنیرودام بیتخر ،[5] دیاک

درمحلول  6G نیرودام بیتخر ،یرو دیاکست حضتور در [8] نیزاریرنگ قرمز آل و [7] بنیردام یزیفتوکاتال واکنش ،[6] یمرئ

 شیاکستتاو  ،7O2Ce2Dy [10]نانوستتاختار های آزو با تخریب رنگ، 4O3Au/Fe [9]با استتتداده از نانو ارات هستتته/پوستتته  یآب

 میکادم یهازگریکاتالنانو فتو از پژوهش نیا در .نام برد، CdSe-@GO2TiO [11] تیتوستتط نانوکام وز دهایستتولد یزیفتوکاتال

 .است شده استداده بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر یبرا دیسولد میکادم و دیسلن

شدیم تیورتز دیسلن میکادم داریپا یستالیساختار کر ستالی  مشخصه کی. با ساختار کری  آن یقطب سطوح د،یسلن میدمکااز 

ست  که هستند( 0101(، )0110(، )11 02) دیسلن میکادم گرید سطح. سه دنباشی( م1000) و( 0001صدحات ) شامل که ا

 یهانام به جیرا یستالیکر ساختار دو دیسولد میکادم .[8] دارند( 0001) سطح به نسبت یکمتر یداریپا و اندیقطبریغ سطوح

شندمی یو مکعب یوجهشش بیبه ترت دارد که بلاندنکیز و تیورتز شرا نکیساختار ز .با شاهده م یطیمح طیبلاند تحت  یم

شار در هم نمک سنگ ساختار نیا بر علاوه. شود شاهده دیسولد میکادم یبرا بالا ف  میکادم تیورتز ساختار .[12] شودیم م

ست. سطوح قطب شتریب شود،یم سنتز مختلف یهاروش با نکهیا و شتریب یداریپا لیدل به دیسولد  یمورد مطالعه قرار گرفته ا

صدحات دیسولد میکادم ستند( 1000)  و( 0001) شامل  ستند دیسولد میصدحات کادم نیدارتریپا یصدحات قطب .ه و  ه



 1399پایيز  56شماره پژوهشي شيمي کاربردي                                                                                             سال پانزدهم،  -مجله علمي

25 

 .[12] باشندیم( 2110) و( 0211(، )0110شامل صدحات ) یقطب ریسطوح غ

سبات شاهدات تجرب قیکه از طر دندهیارائه م ییایمیش یهارا در واکنش یو مهم دیمد یهادگاهید ینظر محا  ریپذامکان یم

 ژهیو به و اهمطالعه ماکرومولکول یبرا ن،یگزیو جا دیابزار مد کیبه عنوان  یچگال یتابع هینظر ر،یاخ دهه چند در. ستتتتندین

ست گرفته قرار توجه مورد یو معدن یآل ییایمیش یهاستمیس ساختار  نییتع یروش کارآمد برا کی ،یچگال یتابع هینظر .ا

ساختار هندس یانرژ ،یالکترون ست. امروزه از  یفلز یهانانوخوشه یو  سطح یانرژ یمطالعه نظر یبرا هاخوشه نانوا و  یجذب 

سه جذب ستداده م هند شه .[13] شودیا  مجاور نیریز و یسطح یهااتم از یتعداد همراه به یجذب مولکول ،یادر روش خو

ساختار شته سطح نانو  شه کی و شده بردا شک را کوچک یمجزا خو سبات س س، .دهدیم لیت شه نیا یبرا لازم محا  با خو

ستداده  ریغ یهاحرکت از اجتناب یبرا روش نیا در. شودیانجام م یچگال یتابع هینظر جمله از یکوانتوم متداول یهاروش از ا

شه، یهااتم ریسا و سطح یهااتم یواقع شه به مربوط یاتم مراکز خو شته نگه ثابت خو  از ممانعت یبرا نیچنهم .شوندیم دا

 اضافه خوشه هیحاش یهااتم به دروژنیه اتم یتعداد بار، نظر از اتم کردن یخنث و مدل هیحاش یهااتم در یمنطقریغ بار عیتوز

شه یساختارها .شودیم ساختارها یبرا یاخو س زین یقیحق یمدل کردن  سب م اریب شندیمنا ستا نیا و در با به  توانیم را

شده در مراجع  یکارها شاره کرد [17–14]انجام  ضر اثر  در .ا  دیسولد میمکاد و دیسلن میکادمنانو ارات  یزیفتوکاتالکار حا

س بنیرودام بیتخر یبرا س س خواص جذب یبرر  هینظر روش با کاتالیزگر نانو دو نیا یرو بر بنیرودام یو مولکول یشده و 

 .شودیم یبررس یچگال یتابع

 یمحاسبات یهاو روش یشگاهیآزما اتیعمل-2

 يشگاهیآزما اتيملع-2-1

ستداده مواد مشخصات 2 جدول در سنتز نانو  یزیفتوکاتال بیتخر یبرا ،هاآن سازنده وکارخانه خلوص درصد جمله از شده ا و 

 مورد استداده قرار گرفتند. شتریب یمواد بدون خالص ساز نیا آورده شده است. دیسولد میو کادم دیسلن میارات کادم

 .دیسولف میوکادم دیسلن میکادم ذرات سنتزنانو و یزگریفوتوکاتال بیتخر در استفاده مورد مواد -2 جدول

 Analytickشرکت  ساخت SPEKOL 2000 مدل  ییدو پرتو UV-Visاز دستگاه اس کتروفتومتر  یجذب نور یریگاندازه یبرا

 ماده خلوص درصد سازنده شرکت

 میسلن پودر %99 آلمان مرک

 دروبوراتیه تترا میسد %98 چیآلدر

 دیکلر میکادم %99 چیآلدر

 دیدروکسیه میسد - چیآلدر

 بنیرودام %98 آلمان مرک

 نیستئیسس -L %98 آلمان مرک

 دیسولد میسد %98 آلمان مرک
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Jena نانوارات سنتز شده از دستگاه ییشناسا یاستداده شده است. برا EDX Spectrophotometer شرکت ساخت Zeiss ،در 

 TESCAN شرکت ساخت MIRA3 مدل یروبش یالکترون کروسکوپیم از استداده با SEM ریتصاو .شد استداده EDAX زیآنال

 . است شده گرفته

شتن نگه ثابت منظور به آب یخروج و یورود یدارا ،تریل یلیم 30 تیظرف با یاشهیش جداره دو ظرف واکنش انجام راکتور  دا

در ) استداده شد یئمر نور با راکتور داخل یمحتوا به یده پرتو منظور به وات 500 تنگستن لامپ از. است واکنش طیمح یدما

 .(است شده داده نشان شیانجام آزما راکتوراز  ییشما، 1 شکل

 
 .یزیفتوکاتال شیراکتور انجام آزما -1 شکل

ساس بر دیسولد میکادم ارات نانو شدند. [18] نو همکارا قوتوب روش ا  تراتین میکادم یمحلول آب تریل یلیم 10ابتدا  سنتز 

شد. مخلوط واکنش  01/0) دیسولد میسد یمحلول آب تریل یلیم 10قطره قطره به  مولار(، 0085/0) ضافه   5مدت  بهمولار( ا

 بار دو آب با بار دچن حاصله رسوب .شد وژیدیسانتر آمده دست به مخلوط س س. شد زده هم به یسیمغناط همزن یرو ساعت

 یبراشدند.  سنتز [19] نهمکارا و ویلبر اساس روش  دیسلن میارات کادم نانو .دخشک ش آون درس س  و شد شسته ریتقط

 تحتو  ریمول آب دو بار تقط یلیم 5به  دراتیه بور میسد مول یلیم 10 و میمول از پودر سلن یلیم 75/0 ،نانوارات نیا سنتز

 یب محلول و شود دیناپد هریتا رنگ ت زده شد هم به یسیطور مداوم توسط همزن مغناطمخلوط به .شد اضافه تروژنین اتمسدر

شک میسلن یحاو رنگ  در نیستئیس-Lمول  یلیم 65/0دو آبه و  دیکلر میمول کادم یلیم 4/0 ،مجزا ظرف کی در. شود لیت

سد .ندشد رحلیتقط بار دو آب تریل یلیم 30 سیه میس س با کمک  س 9محلول به  نیا pH  ،مولار 1 دیدروک تا محلول  دیر

شک میکادم یحاو شک محلول دوادامه  در. گردد لیت ضافه هم بهشده  لیت س قهیدق 30 دتبه م تروژنیبا گاز ن و شد ا  ژنیاک

صله محلول شد.  ییزدا  دادهاتوکلاو خارج کرده و اجازه  ازمحلول را  قهیدق 40از  عدب .شد منتقل C◦60 یبه اتوکلاو با دما حا

شود یدر دما تا شد سرد  سانتر .اتاق  سوب و وژکردهیدیس س محلول را  شده  ر  اتانول و ریتقط بار دو آب با بار نیچندجمع 

 .دش خشک C◦60 یساعت در آون خلأ با دما 12به مدت  جدا شده رسوب تیشسته شد. در نها
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سا جهت شک دییتا و ییشنا صر ت ستداده EDAX فیط از دیلنس میو کادم دیولدس میکادم یزگرهایکاتال دهنده لیعنا شد.  ا

شان داده شده  ب-2 شکلو  الف-2 شکلدر  بیبه ترت دیلنس میو کادم دیولدس مینانوارات کادم EDAX فیط ستن  مطابق .ا

 4/3و  2/3 یدر نواح بیبه ترت میکادم Lβو  Lα کیالکترون ولت و پ 3/2 هیعنصتتتر گوگرد در ناح یجذب کیپ ،الف-2 شتتتکل

شیم [20] و [18] جعادر مر EDAX فیدر توافق با ط جینتا نی. اشودیم مشاهده ولت الکترون لویک  ب،-2 شکل مطابق .دنبا

 لویک 3/3و  14/3 یدر نواح بیبه ترت میکادم Lβو  Lα کیولت و پ الکترون لویک 4/1 هیدر ناح میعنصتتتر ستتتلن یجذب کیپ

  .دنباشیم [21]در مرجع  EDAX فیدر توافق با ط جینتا نی. ادنشویم مشاهده ولت الکترون

 
 ب                                                   الف

 .دیسلن میب( کادم)و  دیسولف میدمالف( کا)نانو ذرات   EDAXفیط -2 شکل

 یروبش یالکترون کروسکوپیبا م ریتصاو نیا .دهدیم نشان را دیسلن میکادم و دیسولد میکادم نانوارات   SEMریتصاو 3 شکل

ساس ا  دیسلن میو کادم دیسولد میبوده و اندازه نانوارات کادم یارات به شکل کرو یمورفولوژ ریتصاو نیگرفته شده است. برا

 .است نانومتر 25 تا 15 و 50تا  40بیبه ترت

 
 ب                                         الف

 .دیسلن میکادم( ب) و دیسولف میکادم( الف) ذرات نانوSEM  فیط -3 شکل

 يمحاسبات اتيجزئ-2-2

افزار و با استتتداده از نرم یچگال یتابع یهبا نظر ،و مدل کلاستتتر نانو ارات بینشتتامل رودام یهمواد اول هندستتی ستتاختارهای
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 ،C یهااتم برای 31G-6 پایه مجموعه و B3LYP [23] یبریدیه تابعیاز  هاسازیینهبه یناند. در اشده بهینه [22] 09ینگوس

H، O، N، S یهااتم یو برا Cd  وSe یهپا مجموعهو  یلاز شتتبه پتانستت LANL2DZ [24] انجامپس از  .استتتشتتده  استتتداده 

انجام شد. از داده ارتعاشی صدر نقطه انرژی تعیین و ایستا نقاط تایید برای فرکانس محاسبات هندسی، سازیبهینه محاسبات

 یهشده است. مجموعه پا ستدادها هاواکنش ینامیکیو ترمود ینتیکیس پارامترهای محاسبه درحاصل از محاسبات فرکانس  های

سبات به شابه محا سبات فرکانس م شده در محا ستداده  شدیم سازیینها شد تعداد که. همانطوربا از  یدر ادامه بحث خواهد 

اتم واقعی غیر هایحرکت از اجتناب دلیل به امر این. شتتوندمی داشتتته نگه ثابت خود یتدر موقع یمحاستتبات یهامدل یهااتم

سبات هزینه کاهش و سطح های شدمی محا سر که همانطور. با س ن سا یتروو همکارانش در مورد جذب ن ا سطوح  یبر رو یداک

( با استداده از adsE) جذب هایی. انرژ[25]هندسه جااب دارد  یرو یکم یرپذیریتاث یجذب سطح ،انداشاره کرده یرو یداکس

 .محاسبه شدند 1 معادله

(1     )                                                                                            –) RhB(E –cluster) +RhB(E=adsE

E(cluster) 

کل مولکول  یالکترون یانرژ E(RhB)آن،  یجذب شتتده رو بنیرودامکل ستتطح به همراه  یانرژ E(RhB+cluster)در آن  که

جذب  یآنتال  راتییتغ محاستتبه .باشتتندیم بنیرودام بدون کلاستتتر یالکترون یانرژ E(cluster)جذب نشتتده، و  بنیرودام

(adsH∆ )ستداده از  زین مختلف یهاحالت یبرا ست 2 معادلهبا ا ش یانرژ 0ε معادله، نیا در .صورت گرفته ا صدر ارتعا  ینقطه 

 .شودیمحاسبه م 3معادله از  corrHاست و 

(2     )                                                         ∆𝐻𝑎𝑑𝑠(298 𝐾) = ∑ (𝜀0 + 𝐻𝑐𝑜𝑟𝑟) −𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑡𝑠 ∑ (𝜀0 + 𝐻𝑐𝑜𝑟𝑟)𝑟𝑒𝑎𝑐𝑡𝑎𝑛𝑡𝑠 

(3  )                                                                                                                              TBk+  eleE=  corrH 

 .باشندیم نیکلو 298 یدما و بولتزمن ثابت مربوطه، ستمیس یالکترون یانرژ دهنده نشان بیترت به Tو  ،eleE، Bk ،3 معادله در

 نانواره سطح از یمدل به ازین ینظر یهاروش از استداده با نانوارات خواص یبررس یبرا شد، گدته مقدمه بخش در که همانطور

. شودیم ساخته باشد، خوشه یبالا در نظر مورد سطح که یطور و نظر مورد نانواره از یاخوشه برداشتن با مدل نیا. باشدیم

 یسازآنها مدل یستالیساختار کر براساس دیسولد میو کادم دیسلن مینانوارات کادم ی( برا0001) داریپژوهش سطح پا نیدر ا

شه دیسلن میسطح نانواره کادم یسازمدل یشد. برا شد. در در نظ یاهیدو لا یامدل خو  مدل ساختار الف-4 شکلر گرفته 

 ی. براباشتتدیم میستتلن اتم 27 و میکادم اتم 19 شتتامل خوشتته نیا. استتت شتتده داده نشتتان دیستتلن میکادم نانواره یاخوشتته

حدظ  یبرا دروژنیاتم ه 16) دروژنیه یهابا اضتتتافه کردن اتم ییانتها میستتتلن یهااتم ،یواقع ریاز انتقال بار غ یریجلوگ

به طور مشابه مدل مدل حاصل شد.  یبرا 16H27Se19Cd یفرمول مولکول جهیاشباع شدند، در نت ی( به صورت دستیومتریاستوک

شه ،دیسولد مینانواره کادم سطح سولد 27و  میاتم کادم 19 شامل یاخو ساختار توده وراتم  ست که از   دیسولد میکادم یاا
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 یبراسطح  مدل. باشدیم 16H27S19Cd یفرمول مولکول یسطح دارا نیمدل ا. شده است اضافه آن به دروژنیاتم ه 16و  دهیبر

 . شدند نهیبه شده اضافه دروژنیه یهااتم ،یسازبعد از مدل. است شده داده نشانب -4 شکلدر  دیسولد مینانو اره کادم

 
 الف

 
 ب

 هستند. نییبه سمت پا ورو سولف میبه سمت بالا و وجوه سلن میوجوه کادم. دیسولف میب( کادم)و  دیسلن می( کادمالف) یاخوشه مدل ساختار -4 شکل

 و بحث جینتا-3 

 يتجرب جینتا-3-1

 آبی هایلمحلو تخریب در سولدید کادمیم و سلنید کادمیم هایکاتالیزگرفتو نانو کاربرد به مربوط نتایج و هاداده ،بخش این در

استداده  با فتوکاتالیزی یبتخر یهاثابت سرعت و ثابت تعادل واکنش یب،تخر بازدهو  یهغلظت اول اثرو  شده بررسی برودامین

 .آیندمی دست بهوود  ینشله-یراز مدل لانگمو

عه  جهت تال بیتخر زانیدر م بنیرودام هیاول غلظت اثرمطال با محدوده  ب،نیرودام یهااز محلول تریل یلیم 10 ،یزیفتوکا

 یبر رو زگریکاتالفتو گرم 02/0 حضور درنور و  ابیدر غ ،قهیدق 2 مدتها به شد. محلول هیته تریبر ل گرمیلیم 25-10 یغلظت

شتتد. در ادامه  یبردارنمونه بنیرودام غلظت و جذب یریگاندازه یبرا هامحلول از ستت س. ندقرار داده شتتد یستتیهمزن مغناط

 در .گرفتند قرار یمرئ نور یدهپرتو تحت قهیدق 18 و 10به مدت  بیترت به دیسولد میکادم و دیسلن میکادم یحاو یهامحلول

 طول حداکثر در ییپرتو دو استت کتروفتومترشتتد و با استتتداده از دستتتگاه  یها نمونه برداراز محلول یاقهیدو دق یزمان یهابازه

و حجم  زگریکاتالفتو مقدار مرحله هر در. شتتد نییغلظت آن تع ستت س جذب محلول و ،(نانومتر 554)  بنیرودام یجذب موج

 یهازگریکاتالفتو یبرا (X%) بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر درصدداده شد.  رییتغ محلول هیمحلول ثابت بوده و تنها غلظت اول

صه 3 جدولدر  ینور مرئ یپرتوده تحت دیسولد میکادم و دیسلن میکادم ست.  خلا ستداده با ریمقاد نیاشده ا  4 معادلهاز  ا

 .باشدیم بنیرودام ییغلظت نها fC  و هیاول غلظت 0C ،4 معادلهدر  .اندمحاسبه شده

(4    )                                                                                                                     100%×)0C)/fC-0C((=  X% 

 با. ابدییم شیافزا یزیفتوکاتال بیدرصتتد تخر ب،نیرودامکه با کاهش غلظت  دهندینشتتان م 3 جدولخلاصتته شتتده در  جینتا
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 ادیو تعداد ز شتتده جذب دیستتولد میکادم و دینستتل میستتطح نانو ارات کادم یرو یشتتتریب یهامولکول ه،یاول غلظت شیافزا

. از دارند لیدروکسیه یهاکالیراد ای شده دیتول یهاحدره با واکنش یبرا کننده محدود اثر کی شده یسطحجذب یهامولکول

به ستتطح  فوتون دنیرستت مانع و برا جذ ینور تابشتت ،موجود یهاکه مولکول شتتودیغلظت باعث م شیافزا نیا گر،ید یطرف

با وجود  ،3 جدول یهاداده به توجه با. ابدییکاهش م بیبازده تخر نیحدره شتتتوند. بنابرا-جدت الکترون دیو تول زگریکاتالفتو

با  بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر درصتتد یول بوده، کمتر دیستتلن میکادم یهامحلول یبرا ینور مرئ یکه مدت زمان تابشتت نیا

سبت به تخر ارات نانو نیا ست شتریب دیسولد میکادم اراتبا نانو  یزیفتوکاتال بین شان دهنده آ نی. اا ست نن  ارات نانو که ا

 .دارند بنیرودام بیتخر در یبالاتر ییکارا دیسلن میکادم

 یپرتوده قهیدق 18 از بعد و دیسلن میکادم زگریکاتالدر حضور فتو ینور مرئ یپرتوده قهیدق 10بعد از  بنیرودام یزیفتوکاتال بیدرصد تخر زانیم -3 جدول
 .دیسولف میکادم یبرا یمرئ نور

 

 

شته یهاسال در که مختلف یهازگریکاتالبا  بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر زانیم 4 جدول در س گذ  شده آورده شده، یبرر

استداده از  ،گرید یبا کارها سهیدر مقا شوهژپ نیبه کار رفته در ا یهازگریکاتالفتومورد  درنکته بارز  .[33–26]و  [4،6] است

 نکیبه ع ازیبع فرابندش نامن خلاف برو  تر هستندبه نور فرابندش ارزان نسبت یاست. منابع نور مرئ بیتخر ندیدر فرآ ینور مرئ

ستگاه ست. تر و کم نهیهزکم یرو کار کردن با نور مرئ نیاز درز نور ندارند. از ا یریجلوگ یبرا یمخصوص و حداظت د خطرتر ا

 یبرا ژوهشپ نیا در رفته کار به یهازگریکاتالفتو با تواندیم که باشتتدیم یمرئ نور میعظ منبع کی آفتابتابش  ،تر از همهمهم

 یهازگریکاتالفتو با بنیرودام بیتخر زمان میکنیمشاهده م 4 جدول در که همانطور. شود دهاستدا یصنعت یهاپساب هیتصد

ستداده سبت به فتو شهوژپ نیا در شده ا ستداده یهازگریکاتالن  شتریب بیدرصد تخر یلو کمتر گذشته یهاپژوهش در شده ا

 است.

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

)L(mg/0C 
%X 

CdSe CdS 

10 4±91 3± 88 

15 4±90 3±84 

20 2±81 2±80 

25 1±78 2±80 
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 .گذشته یهاسال در مختلف یهازگریکاتالبا  بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر جینتا -4 جدول

 .است پژوهش نیا در بنیرودام بیتخر یبرا شده سنتزنانوارات *

 یرویشتتبه مرتبه اول پ کینتیستت از هاواکنش نیا که دهدینشتتان م ریاخ یهامطالعه شتتده در ستتال یزیفتوکاتال یهاواکنش

 است مدهآ 5 معادلهمعادله شبه مرتبه اول در  یفرم انتگرال .[34] کنندیم

(5)                                                                                                                                 tobsk) = tC/0Cln( 

در زمان  بنیو غلظت رودام زمان شبه مرتبه اول، مشاهده شده سرعت ثابتنشان دهنده  بیبه ترت tC و obsk، t ،معادله نیا در

t شندیم سبت )tC/0Cln( نمودار .با سم 5 شکل در ارات نانو با بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر واکنش یبرا زمان به ن شده  ر

ست.  شده  ،نمودارها نیا بیش یرو ازا شاهده  سرعت م ست. 5 جدول و در آمده دست به ،obskثابت  شده ا با توجه به  خلاصه 

 مشاهده سرعت ثابت یبرا کی به کینزد( 2R) یهمبستگ بیضر و 5 شکل در زمان به نسبت )tC/0Cln( یهابودن نمودار یخط

با  .کندیم یرویپ اول مرتبه شبه سرعت معادله از بنیرودام یزیفتوکاتال بیگرفت که تخر جهینت توانیم ،5 جدولدر  شده

شاهده م 5 جدول یهاتوجه به داده شبه مرتبه اول  ب،نیرودام هیاول غلظت شیافزا با که میکنیم شده  شاهده  سرعت م ثابت 

ستداده از نانو ارات کادم که شودیمشاهده م نیهمچن. ابدییکاهش م یزیفتوکاتال بیتخر شبه مرتبه اول در ا سرعت   میثابت 

 .است دیسولد میکادم از شتریب دیلنس

ست  ریمقاد 5جدول  یانتها در سرعت به د ست به ریمقادکار با  نیاز ا آمدهثابت  شده  سهیمقا گرید یزگرهایبا کاتال آمده د

 از ترکم 2TiOو  6WO2Bi مانند به عنوان شتتتاهد  گرید یزگرهایکاتال یبرا ستتترعت ثابت ریمقاد هاداده نیاستتتت. با توجه به ا

 و دیسلن میکادم اراتبا نانو  بنیرودام بیتخر یبرا بالا سرعت یهاثابت .باشدیم پژوهش نیمورد استداده در ا یزگرهایکاتال

 .باشدیم یآل ادوم بیتخر ندیفراارات در نانو نیامناسب   ییکارآ شانگرن دیسولد میکادم

 یدهتابش زمان نور نوع زگریفتوکاتال
 درصد

 مرجع 0C بیتخر

2Bimetal Codoped TiO [30] تریل بر گرم یلیم 20 65 قهیدق 240 یمرئ 

6WO2Bi [27] تریل بر گرم یلیم 10 94 قهیدق 60 ویکرویما 

4BiVO [29] تریل بر مول 4-10 92 قهیدق 240 یمرئ 

2TiO [26] تریل بر مول 5-10 74 قهیدق 180 ماورابندش 

ZnO [31] تریل بر گرم یلیم 10 95 قهیدق 70 ماورابندش 

4PO3Ag [28] تریل بر گرم یلیم 15 96 قهیدق 180 یمرئ 

CdSe-graphene [32] تریل بر مول 5× 5-10 56 قهیدق 150 یکیتار 

Graphene-CdSe [33] تریل بر کرومولیم 10 50 قهیدق 240 ماورابندش 

3O2O/Bi2Ag [4] تریل بر گرم یلیم 10 4/66 قهیدق 60 یمرئ 
4N3C-@g4PO3Ag 

 [6] تریل بر گرم یلیم 20 95 قهیدق 21 یمرئ 

CdS تریل بر گرم یلیم 25-10 89 قهیدق 18 یمرئ * 

CdSe تریل بر گرم یلیم 25-10 91 قهیدق 10 یمرئ * 
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 الف

  
 ب

الف( در حضور نانو ) بنیمختلف رودام هیاول یهادر غلظت بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر 𝑘𝑜𝑏𝑠 نیینسبت به زمان در تع  )tC/0Cln(نمودار  -5 شکل
 .دیولفس میب( در حضور نانو ذرات کادم)و  دیلنس میذرات کادم

 میکادم نانوذرات توسط بنیرودام یزیفتوکاتال بیو معکوس ثابت سرعت تخر یهمبستگ بیثابت سرعت شبه مرتبه اول مشاهده شده، ضرا -5 جدول
 *دیسولف میو کادم دیسلن

(ppm)0C CdS CdSe 

 
-(minobsk

)1 
R2 (min)obsk/1 

-(minobsk

)1 R2 (min)obsk/1 

10 1338/0 9413/0  47/7 2725/0 9405/0  67/3 

15 1075/0 9748/0  30/9 2358/0 9871/0  24/4 

20 0933/0 9978/0  72/10 1765/0 9728/0  67/5 

25 0875/0 9830/0  43/11 1391/0 9439/0  19/7 

زگریکاتال       مرجع 

 0454/0 Bi2WO6 [27]    

 0231/0 Bi2WO6 [35]    

 0089/0 CdSe–

graphene–TiO2 [36]    

 008/0 
TiO2-

coatedactivated 

carbon 

[37]    

 045/0 UV/H2O2 [38]    
 بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر اولو معکوس ثابت سرعت مشاهده شده شبه مرتبه  یهمبستگ بیثابت سرعت شبه مرتبه اول مشاهده شده، ضرا *

کار  نیثابت سرعت به دست آمده از ا ریجدول مقاد نییمختلف. در قسمت پا هیاول یهاو در غلظت دیسولد میو کادم دیسلن میکادم زگریفتوکاتال توسط

 ده است.ش سهیمقا گرید یزگرهایبه دست آمده با کاتال ریبا مقاد

0
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 مدل توستتط ناهمگن یزگریکاتالفتوتو بیتخر یندهایفرآ یبرا ستتوبستتترا هیاول غلظت و( 0r) هیاول بیتخر ستترعت نیب معادله

 .خلاصه شده است 7 معادلهو  6 معادلهمدل در  نی. اشودیم فیتوص وودنشلیه-ریلانگمو

(6    )                                                                                                   0]C[ obsk)) = 0]C[K+1(/0]C[K((ck=  0r 

(7   )                                                                                                                       ck/0C+  Kck/1=  obsk/1 

. باشندیم زگریکاتالسطح فتو یرو جذب عتسر ثابت و وودنشلیه-ریلانگمو جذب تعادل ثابت ب،یترت به ckو  K روابط نیا در

 نمودار ،(7 معادله) وودنشتتلیه -ریبر طبق مدل لانگمو بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر یهاواکنش تعادل ثابت محاستتبه یبرا

شاهده سرعت ثابت عکس سبت ،(obsk)-1شده م سم هیاول غلظت به ن ها نمودار نیا بیش ،7 معادله با توجه به (.6 شکل) شد ر

شدیم Kck/1ها برابر با نمودار نیمبدا ا از( و عرض ck/1) جذب سرعت ثابت عکسکننده  نییتع ستگ بیضرا .با  نمودار یهمب

شاهده سرعت ثابت عکس سبت ،(obsk)-1 شده م ضور در هیاول غلظت به ن  دیسلن میکادم و دیسولد میکادم یهازگریکاتالفتو ح

 بیکه تخر دندهینشتتان م یهمبستتتگ بیضتترا ریمقاد نیا. باشتتندیم 9657/0و  9653/0برابر  بیبه ترت و 1به عدد  کینزد

 یرو از .کندیم یرویپ وودنشتتلیه-ریلانگمو مدل از دیستتلن میکادم و دیستتولد میکادم ارات نانو یرو بنیرودام یزیفتوکاتال

 دیسلن میو کادم دیسولد مینانو ارات کادم یرو بنیرودامثابت تعادل جذب  ریمقاد 6 شکل یو عرض از مبدا نمودارها بیش

سبه و در  ست. با توجه به داده 6 جدولمحا شده ا صه  شاهده م 6 جدول یهاخلا  میکادم یثابت تعادل برا ریکه مقاد میکنیم

 یانرژ با را بنیرودام مولکول د،یسلن میکادم نیبنابرا(، L mg-1 052/0در برابر  240/0است ) دیسولد میاز کادم شتریب دیسلن

سدیم دیسلن میکادم سطح یرو بر یشتریب یکینامیترمود یداریپا به مولکول نیا گرید عبارت به و کندیم جذب یشتریب . ر

 min 1-L mg-1 در برابر min 1-mg L 17/4-1است ) شتریب دیسلن میکادم یبرا زین یسطح بیثابت سرعت واکنش تخر نیهمچن

 .شودیم بیتخر عتریسر و شده جذب راحتتر دیسلن میکادم سطح یرو بنیرودام جهینت در(.  77/3

 سطح یرودر  یشیمحصولات اکسا شتریب واجذبو  بنیرودام کم جذب زانیم دهنده نشان جذب تعادل ثابت کوچک ریمقاد

 آمده دست به جذب تعادل ثابت ریمقاد ن،یهمچن. باشدیم یزگریکاتال یبالا تیکننده فعال دییتا امر نیا .است زگرهایکاتال نانو

نانو پودر مانند  یگزارش شتتده در منابع علم مشتتابه نانوستتاختار در جذب تعادل ثابت ریمقاد با یخوب توافق در پژوهش نیا در

ZnO 1مقدار  با-L mg 354/0 [39] باشدیم. 
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 .است شده آورده نمودار یرو یهمبستگ بیضرا و خطوط معادله. آن هیبه غلظت اول بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر obsk/1 نمودار -6 شکل

و  دیسلن مینانو ذرات کادم یرو بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخر 6 شکل ینمودارها یهمبستگ بیثابت تعادل جذب و ضرا جذب، سرعت ثابت -6 جدول
 .دیسولف میکادم

2R )1-(L mgK  )1-min 1-mg L(ck  

 دیسلن میکادم 17/4 240/0 9657/0

 دیسولد میکادم 77/3 052/0 9653/0

 نظري نتایج-3-2

آن از. کنندیم یرویپ وودنشلیه-ریلانگمو مدل از هازگریکاتالفتو یرو بنیرودام جذبنشان داد که  کار یتجرب قسمت جینتا

شد،یم زگریکاتالفتو یرو بر باتیترک یسطح جذب سرعت، کننده نییتع مرحله سمیمکان نیاکه در  ییجا  مطالعه نیبنابرا با

س قیاز طر یزیفتوکاتال بیتخر یهاواکنش کینتیس سطح یبرر ست ریپذامکان یجذب  ستداده با بخش نیا در. ا  یمیش از ا

 .میپردازیم دیسولد میو کادم دیسلن میکادمنانو ارات  یبر رو بنیرودام یسطح جذب مطالعه به یمحاسبات

 و بنیرودام یهندس یهاساختار ابتدا د،یسولد میکادم و دیسلن میکادم ارات نانو با بنیرودام برهمکنش ینظر یبررس یبرا

صورت جداگانه به (4 شکل) سطح یهامدل  ساختار جذب، یکربندیپ نیدارتریپا کردن دایپ جهت س س شدند، یسازنهیبه 

 داده قرار دیسولد میکادم و دیسلن میکادم سطح شده یسازمدل یهاخوشه از کی هر یرو بر (7 شکل) بنیرودام شدهنهیبه

شده به آن دروژنیه یهاسطح به همراه اتم یهااتم ،هازگریکاتالفتو یهامدل یرو مولکول نیا یسازنهیبه در. دندش ضافه  ها ا

 دیسلن میسطوح کادم یبرا .کند دایپ سطح یرو را خود حالت نیدارتریپا تا شد داده اجازه بنیرودام مولکول به و شدندثابت 

که در آن سطح  یوجه ای الف(-4 شکل ییبالا وجه)شده  دهیپوش میکه در آن سطح با کادم یدو وجه مختلف وجود دارد، وجه

ش میسلن یهابا اتم ست دهیپو سطح با  یدو وجه دارد، وجه زین دیسولد می. کادم(الف-4 شکل ینییپا وجه) شده ا که در آن 

-4 شکل ینییپا وجه) است دهیپوش ورسولد یهااتم با سطح که یوجه و( ب-4 شکل ییبالا وجه) شده دهیپوش میکادم یهااتم

مختلف قرار  یهاحالت 7 جدولدر  .استتت دستتترس در وجه دو ستتطوح از کی هر یرو بر بنیرودام جذب یبرا رو نیا از(. ب

 .است شده یگذارنام ارات نانو وجوه یرو بنیرودام یریگ

1/kobs = 0.266 (mg-1 L min) C0 + 5.075 min

R² = 0.9653

1/kobs = 0.2398(mg-1 L min) C0 + 0.996 min

R² = 0.9657
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 .بنیرودام شده نهیبه ساختار -7 شکل

 .دیسولف میو کادم دیسلن می( کادم0001در وجوه مختلف سطح ) بنیروداممولکول  یریگقرار مختلف یحالتها یگذارنام -7 جدول

س ساختار 8 شکل شان را CdSe-Se-Rh و CdSe-Cd-Rh حالتدو  در ،دیسلن میکادم یرو بنیرودام نهیبه یهند  دهدیم ن

ست 7 جدولحالتها در  نیا فی)تعر شه نانو سطح به بنیرودام مولکول بخش نیترکینزد. (آمده ا س گروه خو  آن کیلیکربوک

نیرودام نهیبه یساختار هندس 9 شکلشد.  یبررس زین دیسولد میکادم یبرا بنیرودام یسطح جذب مشابه، طور به. باشدیم

شان م CdS-S-Rhو  CdS-Cd-Rhدر هر دو حالت  دیسولد میکادم یرو ب سطح  بنیرودام یهااتم نیترکینزد. دهدیرا ن به 

 یمتداوت با حالتها یجذب اندک وهیش CdS-S-Rhحالت  ی. براباشدیم نیآم لیاتید گروه ،CdS-Cd-Rhنانو خوشه در حالت 

گروه حلقه  و نیآم لیات ید گروه تروژنین اتم خوشتته، نانو ستتطح به بنیرودام یهااتم نیترکیحالت نزد نیاستتت. در ا گرید

ستند.  یبنزن  یکیرتدکیغ ای یمولکول صورت به حالات تمام در بنیجذب رودام 9 شکلو  8 شکلبا توجه به  ،یطور کل بهه

 .ردیگیم صورت

  
 ب                                                                                الف

 و سطح یهااتم نیب یهافاصله نیکتری. نزد CdSe-Se-Rhب( در حالت)و  CdSe-Cd-Rhالف( )جذب در حالت  نهیبه یساختار هندس -8 شکل
 .اندشده مشخص هاشکل یرو ب،نیرودام مولکول

شده قرار  دهیپوش میبا کادم شتریکه ب یدر وجه د،یسلن میکادم 0001سطح  یرو بنیرودام مولکول

 دارد.

CdSe-Cd-Rh 

شده قرار  دهیپوش میبا سلن شتریکه ب یدر وجه د،یسلن میکادم 0001سطح  یرو بنیرودام مولکول

 دارد

CdSe-Se-Rh 

ش میبا کادم شتریکه ب یدر وجه د،یسولد میکادم 0001سطح  یرو بنیرودام مولکول شده  دهیپو

  قرار دارد.

CdS-Cd-Rh 

سولد شتریکه ب یدر وجه د،یسولد میکادم 0001سطح  یرو بنیرودام مولکول ش دیبا  شده  دهیپو

 قرار دارد.

CdS-S-Rh 
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 ب                                                                    الف

 و سطح یهااتم نیب یهافاصله نیکتری. نزدCdS-S-Rhب( در حالت )و  CdS-Cd-Rhالف( در حالت )شده جذب  نهیبه یساختار هندس -9 شکل
 .اندشده مشخص هاشکل یرو ب،نیرودام مولکول

و  دیستتلن مینانو ارات کادم ستتطح در( q∆) آزاد و شتتده جذب بنیرودام بار اختلاف و یآنتال  ،یستتطح جذب یانرژ ریمقاد

 میکادم سطوح یرو بنیجذب رودام ،آمده دستبه جذب یهایانرژ به توجه باخلاصه شده است.  8 جدولدر  دیسولد میکادم

 نیا .استتت( دیستتولد میدو برابر کادم بایتقر دیستتلن میکادم یجذب برا یآنتال  و یانرژ مطلق ری)مقاد استتت ترمطلوب دیستتلن

شاهده سو با نتا م شان م یتجرب جیهم ست که ن  از شتریب دیسلن میکادم سطوح یرو بنیرودام جذب تعادل ثابت دندهیا

ست دیسولد میکادم از  شتریب دیلنس میکادم سطح یرو بنیرودام یبرا ∆ qمطلق ریمقاد ،8 جدولتوجه به  با (.6 جدول) ا

جذب  یانرژ نیتریرا دارد مند q∆ نیتریمند که یسطح و هستند یمند دیسلن میکادم یبرا ریمقاد نیاست. ا دیسولد میکادم

 (.CdSe-Se-Rhرا هم دارد )سطح 

مختلف مولکول  یجذب یدر حاتها دیسولف میکادم و دیسلن میکادم ذرات نانو 0001 سطح در بار اختلاف و یآنتالپ ،یسطح جذب یانرژ ریمقاد -8 جدول
 .بنیرودام

 

 

 

 

 یریگ جهینت -4

 دگاهیداز  دیستتولد میکادم و دیستتلن میکادم ارات نانو یرو بنیرودام یو جذب ستتطح یزیفتوکاتال بیتخر ژوهشپ نیا در

شان داد که  جینتاشد.  یبررس ینظر و یتجرب ستداده با یمرئ نور یپرتوده تحت بنیرودام یزیفتوکاتال بیتخرن  ارات نانو از ا

نشان دادند که  نیهمچن یتجرب جینتا. است دیسولد میبا نانو اره کادم سهیدر مقا یشتریب بیتخر درصد یدارا دیسلن میکادم

 (.6)جدول  است دیسولد میکادم از شتریب دیسلن میکادم سطوح یرو بنیثابت تعادل جذب رودام

س یچگال یتابع هینظر روش با دیسولد میکادم و دیسلن میکادم نانوارات( 0001) سطح یرو بنیرودام یسطح جذب  یبرر

. است دیسولد میکادم یرو جذب از ترمطلوب دیسلن میکادم سطح یرو بنیرودام یسطح جذب ،ینظر جینتا به توجه با .شد

(kJ/mol) adsH∆ (kJ/mol) adsE ∆q سطوح 

4/189- 2/185- 0153/0- CdSe-Cd-Rh 

1/228- 8/220- 25/0- CdSe-Se-Rh 

4/71- 01/69- 0058/0 CdS-Cd-Rh 

4/92- 9/89- 0048/0 CdS-S-Rh 
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استتت، در  یزیفتوکاتالکننده ستترعت واکنش  نییمرحله تع یآل باتیترک یجذب ستتطح وودنشتتلیه-ریلنگمو ستتمیمکان طبق

ست دیسلن میکادم یرو بنیچون جذب رودام ،ینظر جیبا توجه به نتا جهینت یم اتداق ترعیسر زیآن ن بیپس تخر ،مطلوبتر ا

سبات، جهینت به توجه با. افتد ست یمولکول صورت به هازگریکاتالفتو سطوح بر بنیرودام جذب محا شان م نیا .ا که  دهدین

سطح صل بنیرودام یجذب  شدینم نانوارات سطح یرو هاآن بیتخر یعامل ا صورت غ ،با یم یکیتدک ریچون جذب آن به 

 تیو فعال یعامل همان تابش نور مرئ نیلازم استتتت که ا بیتخر یبرا یعلاوه بر جذب ستتتطح یگریعامل د یعنی. باشتتتد

دارند  یربالات جذب یانرژ که یسطوح که کرد استنباط توانیم ینظر و یتجرب جینتا بیترک از. باشدینانو ارات م یزیفتوکاتال

 دارند. زین یبالاتر یزیفتوکاتال بیسرعت تخر
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