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1. MUC PiCH VA POI TUQNG NGHIEN CUU

+ Muc dich: Xac dinh cac ciu trac bén trong su hép phu céc phan tir hitu co trén cac bé mat
khac nhau ctia TiO2 va khoang sét; Khao sat va danh gia kha nang hip phu cac phan tir hitu co khac
nhau, dic biét dbi véi cac phan tur khéng sinh dugc str dung trong nudi tom, trén céac bé mit vat liéu
TiO2 va khoang sét; Cung cép céc thong sé dic trung cta cac vat liéu cho cac nghién ciu thuc
nghiém xa hon nham xir 1y va loai bo cac du luong khang sinh trong nudc thai.

+ Poi twong: Nghién ctru 1y thuyét vé kha ning hap phu cac phan tir hitu co, dic biét dbi
voi cac khang sinh trén céc vat li€éu TiO2 (pha rutile va anatase) va khoang sét (kaolinite va
vermiculite) st dung cac phuong phap hda hoc tinh toan.

2. CAC PHUONG PHAP NGHIEN CUU

Céc phuong phap 1y thuyét ham mat d6 (DFT) véi cac phiém ham phu hop nhu PBE, vdW
dugc xem xét st dung dé t6i wu hoa hinh hoc va tinh toan cac dai luong déc trung st dung cac
chuong trinh VASP, GPAW. Ngoai ra, cc tinh toan vé DPE, PA, MEP, hinh hoc topd, EDT duoc
thue hién bang cac chuong trinh Gaussian (phién ban 03 va 09), AIM2000 va NBO 5.G.

3. CAC KET QUA CHINH VA KET LUAN

i/ Cac qua trinh hap phu cac phan tir hitu co bao gom cac dan xuét cila benzene, axit fomic,
axit axetic trén bé mat rutile-TiO2 (110) (r-TiO2) va anatase-TiO2 (101) (a-TiO,) dugc xac dinh 1a
hap phu hoa hoc. D bén cta cac cau hinh hip phu chil yéu duge dong gop boi twong tac tinh dién
Ti-~O/N va su bd sung tir cac lién két hydro O-H-+O. Két qua cho thiy kha ning hip phu cac phan
tr trén ca hai bé madt r-Ti02 va a-TiO; giam theo tht ty -SO3H > -COOH > -NH; > -NO> > -CHO
> -OH.

ii/ Pdi véi kaolinite, két qua tinh toan vé su hép phu cac dan xuét ciia benzen trén bé mat
H-slab va K*-slab cho thdy d6 bén cac cu hinh chu yéu dugce dong gop tir cac twong tac ngoai phan
tir O/N-H:+-O d6i v6i H-slab hodc ca hai O/N-H--O va K---O/N/C(x) ddi voi K*-slab. Kha nang hap
phu ctia cac phan tir nay trén kaolinite giam dan theo thir ty -SO3H > -COOH > -OH > -CHO > -
NH; (H-slab) va -COOH > -CHO > -NH, > -OH (K"-slab).

iii/ Sy hip phu cic phan tir khang sinh bao gdm ampicillin (AP), amoxicillin (AX),
enrofloxacine (ER) va tetracycline (TC) trén bé mit r-TiO; va a-TiO, duoc dic trung 13 hip thu hoa



hoc. Kha ning hap phu cta cac khang sinh trén r-TiO> giam nhe theo thir ty TC > AX > AP > ER
trong khi ddi voi a-TiOy, su hép phu AP thuan lg1 hon so vdi1 AX. Cac phan tich héa hoc luong tir
chi ra nhitng dong gop dang ké ciia twong tac tinh dién Ti--O va lién két hydro O/N/C-H--O trong
viéc 1am bén cac phire thu duoc.

iv/ Qué trinh hip phu cloramphenicol (CP) va khang sinh nhém pB-lactam bao gom
ampicillin (AP), amoxicillin (AX) va benzylpenicillin (BP) trén bé mit vermiculite déu la cac qua
trinh hip phu hoéa hoc manh. D6 bén cua cac phirc dugc déng gop chu yéu tir cac twong tac tinh
dién Mg+ O/Cl/S/n va lién két hydro O-H-O. Dang chu ¥, vai trd quan trong cta tuong tic Mg+ n
trong viéc 1am bén phirc dugc phat hién lan dau tién trong qua trinh hip phu khang sinh nhém B-
lactam trén cac bé mat vat liéu.

4. NHUNG PON GOP MOI CUA LUAN AN

Két qua cua luan 4n mang lai cai nhin sau sic hon vé qua trinh hap phu cac phén tir hitu co
cling nhu khang sinh chtra cac nhom chic khac nhau nhu -OH, -COOH, -CHO, >C=0, -NO3, -
NHa, -SOsH trén cac bé mat vat liéu TiO2 va khoang sét.

Céc két qua tinh toan trong nghién ciru ndy cung cip mot sy danh gia tot vé cac qua trinh
hap phu dién ra trén bé mat ctia TiO> va khoang sét. Pay 1a mot khao sat quan trong cho cac nghién
ctru thuc nghiém sau ndy nham loai bo hodc phan hily cac chat 6 nhiém trong cac méi trudng.

Vai trd va ban cht ciia twong tac giita cac phan tr gop phan vao viée 1am bén céc phirc ciing
nhu kha ning hap phu ctia cac phan tir trén bé mit ctia TiO2 va khoang sét dugc phén tich, 1am rd

bang cac phuong phap hoa hoc lugng tir.
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