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 In this study, biochar derived from coconut tree biomass was successfully 

synthesized with the assistance of a hydrochloric acid solution. The structural 

and morphological characterizations of the material were obtained by X-ray 

diffraction, SEM, EDS, BJH, BET method. The prepared biochar exhibited a 

specific surface area of 166 m²/g and adsorption capacities of 41.63 mg/g for 

methyl red and 35.86 mg/g for Cu(II), demonstrating effective adsorption 

performance toward both organic and inorganic pollutants. The density 

functional theory calculations using the PBE functional and the def2-TZVP 

basis set were performed to simulate the molecular interactions between the 

biochar structure and the methyl red and copper ion. The results revealed 

that methyl red adsorption is mainly stabilized through hydrogen-bond 

interactions with surface hydroxyl groups, whereas Cu(II) adsorption involves 

coordination with oxygen-containing functional groups, resulting in stronger 

adsorption. The combined experimental and theoretical results provide 

molecular-level insights into the adsorption behavior of hydrochloric acid-

assisted coconut trunk biochar and demonstrate its potential as a sustainable 

adsorbent for wastewater treatment. 
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Giới thiệu 
 

Ô nhiễm nguồn nước đang trở thành một trong 

những thách thức nghiêm trọng nhất đối với môi 

trường toàn cầu, đặc biệt là sự hiện diện của các chất 

hữu cơ độc hại và kim loại nặng phát sinh từ các hoạt 

động công nghiệp. Trong số đó, thuốc nhuộm azo 

như methyl red và các ion kim loại nặng như Cu2+ 

trong nước thải dệt nhuộm và xi mạ, gây ra những hệ 

lụy khôn lường cho hệ sinh thái thủy sinh cũng như sức 
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khỏe con người nếu không được xử lý triệt để. Trước 

thực trạng này, việc tìm kiếm các vật liệu xử lý nước có 

nguồn gốc tự nhiên, giá thành thấp và thân thiện với 

môi trường đang trở thành xu hướng nghiên cứu chủ 

đạo. Biochar là một sản phẩm giàu carbon thu được từ 

quá trình nhiệt phân sinh khối, đã chứng minh được 

tiềm năng vượt trội trong việc loại bỏ các chất ô nhiễm 

nhờ vào cấu trúc mao quản đặc trưng và các nhóm 

chức bề mặt đa dạng. 

Tận dụng nguồn phụ phẩm nông nghiệp dồi dào, việc 

chuyển hóa thân cây dừa thành biochar không chỉ 

giúp giảm thiểu lượng chất thải rắn mà còn tạo ra một 

loại vật liệu hấp phụ có giá trị kinh tế cao [1-4]. Tuy 

nhiên, để tối ưu hóa hiệu quả xử lý và hiểu rõ bản chất 

của quá trình loại bỏ các tác nhân gây ô nhiễm, việc 

kết hợp giữa thực nghiệm và lý thuyết là vô cùng cần 

thiết. Nghiên cứu này không dừng lại ở việc đánh giá 

khả năng hấp phụ thông qua các thông số thực 

nghiệm mà còn đi sâu vào phân tích cơ chế ở cấp độ 

phân tử. Bằng cách ứng dụng lý thuyết phiếm hàm 

mật độ (DFT – Density Functional Theory) [5], các 

tương tác tĩnh điện, liên kết hydro và sự thay đổi cấu 

trúc hình học khi các phân tử methyl red và ion đồng 

tiếp xúc với bề mặt biochar có thể được mô phỏng rõ 

ràng hơn. Những dữ liệu mô phỏng này cung cấp cái 

nhìn chi tiết về độ bền của liên kết và ái lực hấp phụ, 

từ đó làm nền tảng khoa học vững chắc cho việc ứng 

dụng vật liệu biochar từ thân cây dừa vào thực tiễn xử 

lý nước thải. 

Thực nghiệm 

Hóa chất 

Các hóa chất được sử dụng gồm methyl red (Trung 

Quốc), HCl (Trung Quốc), dung dịch chuẩn Cu(II) 1000 

mg/L (Merck, Đức) và nước cất.  

Phương pháp 

Quy trình nghiên cứu được triển khai theo bốn giai 

đoạn chính: (1) xử lý nguyên liệu thân cây dừa để chế 

tạo vật liệu biochar AC-L45; (2) phân tích đặc trưng vật 

liệu bằng các kỹ thuật XRD, SEM, EDS, BET, BJH; (3) 

đánh giá khả năng hấp phụ đối với methyl red và Cu2+ 

nhằm xác định dung lượng hấp phụ ở điều kiện tối ưu; 

và (4) ứng dụng mô phỏng DFT để tính toán cấu trúc 

tối ưu cùng giá trị năng lượng tương tác. Các bước 

thực nghiệm cụ thể như sau: 

Chế tạo biochar từ biomass thân cây Dừa 

Nguyên liệu thân cây dừa được rửa sạch, chẻ nhỏ, rửa  

bằng nước cất để loại bỏ tạp chất, bụi bẩn bám trên 

bề mặt. Sau đó, 20 gram nguyên liệu được cho vào 

cốc thủy tinh, thêm dung dịch HCl 2M ngập bề mặt 

nguyên liệu, gia nhiệt  ở 100 oC trong 10 giờ. Tiếp tục, 

lấy phần nguyên liệu ra để ráo, cho vào cốc sứ nung, 

đậy nắp, nung 450 oC trong 2 giờ. Sau khi để nguội tự 

nhiên trong lò, biochar được đem rửa bằng nước cất 

đến pH trung tính. Vật liệu được sấy khô ở 105 oC, ký 

hiệu là AC-L45. 

Đặc trưng vật liệu 

Trong nghiên cứu này, vật liệu được đặc trưng thông 

qua các phương pháp hiển vi điện tử quét (SEM) và 

nhiễu xạ tia X (XRD) để xác định hình thái cấu trúc và 

thành phần pha tinh thể, phổ tán xạ nguyên tử (EDS) 

để phân tích thành phần nguyên tố, phương pháp BET 

và BJH để phân tích thông tin loại mao quản, diện tích 

bề mặt riêng, phân bố kích thước mao quản. 

Đánh giá khả năng xử lý 

Vật liệu biochar AC-L45 được nghiên cứu khả năng 

hấp phụ các chất ô nhiễm như methyl red và ion 

đồng. Với methyl red, điều kiện hấp phụ tối ưu được là 

0,100 g AC-L45 vào 125 ml dung dịch methyl red 70 

mg/l, pH ~ 4, khuấy từ với tốc độ 500 vòng/phút trong 

90 phút. Lọc lấy dung dịch, xác định nồng độ. Phương 

pháp UV-Vis được sử dụng để phân tích nồng độ 

methyl red ở bước sóng 525 nm bằng thiết bị UV-Vis 

2650, Labomed. Trong đánh giá khả năng hấp phụ ion 

đồng, điều kiện thực nghiệm tối ưu được là 0,150 gram 

vật liệu được cho vào 100 ml dung dịch Cu(II) 70 mg/l. 

Sau đó, mẫu được khuấy trong 90 phút với tốc độ 500 

vòng/phút. Lọc lấy dung dịch, xác định nồng độ ion 

đồng còn lại trong dịch lọc bằng phương pháp hấp thụ 

nguyên tử (AAS) trên thiết bị AA-240FS, hãng Agilent.  

Mô phỏng cấu trúc tương tác  

Để góp phần làm rõ sự cơ chế hấp phụ của vật liệu 

đối với các chất ô nhiễm, cấu trúc mô phỏng biochar, 

methyl red, Cu2+ và các cấu trúc tương tác được tối ưu 

hóa bằng các tính toán lý thuyết phiếm hàm mật độ 

[6,7] với phần mềm ORCA 4.2.1 [8,9] ở mức lý thuyết 

PBE/def2-TZVP [10]. Các cấu trúc được tính toán tần 

số dao động điều hòa để xác nhận cấu trúc thu được 

là cấu trúc ở điểm cực tiểu trên bề mặt thế năng.  

Kết quả và thảo luận  

Các đặc trưng của vật liệu biochar AC-L45 

Kết quả XRD trong Hình 1a cho thấy đỉnh tại 2θ = 22o 

đặc trưng cho mặt mạng (002) của cấu trúc carbon vô 

định hình, cho thấy sự hình thành cấu trúc graphit hóa 

và các lớp graphene. Đỉnh tại 2θ = 43o đặc trưng cho 

mặt mạng (100) hoặc (101) của cấu trúc carbon 

graphite vô định hình. Quá trình chế tạo biochar với sự 

có mặt của HCl khi nhiệt phân đã hòa tan các tạp chất 

khoáng, được loại bỏ khi rửa mẫu. Thành phần nguyên 

tố C (80,37), O (17,17), Si (1,13), Cl (0,20) thu được từ kết 
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quả phân tích EDS (Hình 2c). Giản đồ XRD này phù 

hợp với phổ chuẩn JCPDS 41-1487 [11].  

 

 
Hình 1: (a) Giản đồ XRD của biochar và (b) Đường 

đẳng nhiệt hấp phụ - khử hấp phụ N2 và biểu đồ phân 

bố kích thước lỗ của mẫu AC-L45 

Đường đẳng nhiệt hấp phụ - khử hấp phụ N2 và biểu 

đồ phân bố kích thước lỗ của mẫu AC-L45 được thể 

hiện trong Hình 1b. Dựa trên phân loại của IUPAC 

(2015), đường đẳng nhiệt của mẫu mang đặc tính hỗn 

hợp giữa loại I(b) và loại IV(a). Ở vùng áp suất tương 

đối thấp (P/P0 < 0,1), lượng khí nitrogen bị hấp phụ 

tăng lên một cách mạnh mẽ và đạt giá trị trên 40 

cm3/g, thể hiện quá trình lấp đầy đơn lớp xảy ra bên 

trong các mao quản siêu nhỏ (micropores) có kích 

thước dưới 2 nm. Đây là đặc trưng điển hình của các 

vật liệu carbon hoạt hóa hoặc than sinh học giàu vi 

xốp, đóng vai trò quyết định trong việc cung cấp diện 

tích bề mặt riêng lớn và các tâm hấp phụ mật độ cao. 

Khi áp suất tương đối tiếp tục tăng lên vùng trung bình 

đến cao (P/P0  ~ 0,45 - 0,95), đường đẳng nhiệt xuất 

hiện một vòng trễ hẹp, thuộc loại H3 cho thấy vật liệu 

có hệ mao quản trung bình kết hợp với vi mao quản, 

mao quản dạng khe nứt, được hình thành bởi sự sắp 

xếp không đều của các lớp carbon. Ở vùng áp suất sát 

giới hạn bão hòa (P/P0 -> 1,0), lượng hấp phụ chỉ tăng 

nhẹ và không có hiện tượng dốc đứng, cho thấy sự 

đóng góp không đáng kể của các mao quản kích 

thước lớn. Kết quả phân tích đẳng nhiệt hấp phụ - khử 

hấp phụ N2 cho thấy mẫu vật liệu sở hữu cấu trúc đa 

mao quản, trong đó hệ thống vi mao quản chiếm ưu 

thế vượt trội về mặt thể tích và diện tích bề mặt, kết 

hợp hài hòa với một lượng mao quản trung bình dạng 

khe đóng vai trò làm các kênh dẫn truyền. Cấu trúc 

này không chỉ tối ưu hóa dung lượng hấp phụ tối đa 

mà còn giảm thiểu trở lực khuếch tán, tạo điều kiện 

thuận lợi cho các chất tan dễ dàng tiếp cận sâu vào 

các hốc rỗng bên trong vật liệu, từ đó cải thiện đáng 

kể động học của quá trình hấp phụ. Diện tích bề mặt 

của vật liệu thu được là 166 m2/g. Kết quả này cho 

thấy HCl góp phần đáng kể trong việc tăng diện tích 

bề mặt riêng của vật liệu. Diện tích bề mặt than nung 

ở 500 oC là 3,582 m²/g và 900 oC là 535,156 m²/g [12]. 

Tác nhân HCl giúp chế tạo vật liệu biochar nung 400 
oC có diện tích bề mặt lớn hơn ở vật liệu biochar nung 

ở 500 oC. Điều này có thể giải thích bằng cơ chế ăn 

mòn cấu trúc biomass. 

Dữ liệu từ phương pháp BJH cho thấy phân bố kích 

thước lỗ xốp của vật liệu tập trung chủ yếu trong 

khoảng từ 2 đến 50 nm, khẳng định cấu trúc mao 

quản trung bình chiếm ưu thế. Đỉnh phân bố sắc nét 

tại vị trí 3,8 nm cho thấy sự đồng nhất cao trong hệ 

thống mao quản, tạo điều kiện thuận lợi cho việc 

khuếch tán các phân tử chất bẩn có kích thước lớn vào 

sâu bên trong các hốc rỗng của than sinh học. Tổng 

diện tích bề mặt cụ thể và thể tích lỗ xốp tính toán 

được từ mô hình này hoàn toàn tương thích với khả 

năng hấp phụ tối đa được thể hiện qua các đường 

đẳng nhiệt. Đặc biệt, sự hiện diện của một lượng nhỏ 

lỗ xốp kích thước dưới 2 nm cũng đóng vai trò quan 

trọng trong việc tăng cường các điểm tiếp xúc cho các 

phân tử khí hoặc các ion kim loại nhỏ. Nhìn chung, cấu 

trúc đa mao quản này không chỉ tối ưu hóa khả năng 

lưu giữ chất tan mà còn giải thích tại sao vật liệu từ 

thân cây dừa lại có động học hấp phụ nhanh và hiệu 

quả xử lý vượt trội so với các loại sinh khối thông 

thường khác. 

Hình 2a và 2b là ảnh SEM biểu thị rõ nét đặc trưng 

hình thái bề mặt của vật liệu biochar từ thân cây dừa 

biến tính HCl. Ở độ phóng đại x2.000, vật liệu thể hiện 

cấu trúc mảnh vỡ phiến không đồng đều với sự phân 

bố phức tạp của các phiến carbon xếp chồng và gãy 

nứt. Ở độ phóng đại cao hơn x5.000, quan sát thấy sự 

xuất hiện rõ rệt của các lỗ xốp hình tròn và bầu dục 

với kích thước micromet phân bố rải rác trên nền bề 

mặt tương đối phẳng. Sự hình thành các hệ thống lỗ 

xốp là kết quả của quá trình phân hủy nhiệt các thành 

phần lignocellulose trong thân dừa, kết hợp với tác 

nhân ăn mòn và hoạt hóa của acid HCl, hòa tan các 

tạp chất khoáng vô cơ cũng như bốc hơi các hợp chất 

(a) 

(b) 
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dễ bay hơi. Hydrochloric acid có thể đóng vai trò xúc 

tác acid thủy phân hemicellulose, khử nước trong cấu 

trúc biomass tạo.

  

Hình 2: Ảnh SEM của mẫu AC-L45 với độ phóng đai (a) x2.000 và (b) x5.000. (c) phổ EDS tương ứng 
 

Cấu trúc dạng mảnh vỡ với các cạnh sắc nhọn cho thấy 

vật liệu có một độ cứng và độ kết tinh nhất định, giải 

thích đỉnh ở vị trí 2θ = 22o rõ và nhọn trong giản đồ 

XRD Hình 1a. Bề mặt của mảnh carbon lớn cho thấy bề 

mặt phẳng chiếm đa số, hầu phư không có các mao 

quản trung bình trên các mảnh này, mao quản hình 

thành do sự xếp chồng các lớp carbon. Biểu đồ phân 

bố kích thước lỗ BJH (Hình 1b) cho thấy lượng mao 

quản trung bình chiếm tỉ lệ thấp. Bề mặt tuy bằng 

phẳng nhưng không trơn láng hoàn toàn mà có các 

nếp nhăn nhỏ. Sự thô nhám bề mặt ngoài này kết hợp 

với các vi mao quản nằm bên trong khối carbon, không 

thể nhìn thấy bằng SEM, là góp phần vào diện tích bề 

mặt của vật liệu (SBET = 166 m2/g), còn tạo điều kiện 

thuận lợi cho các phân tử chất màu methyl red và ion 

Cu2+ dễ dàng thâm nhập, tiếp xúc và gắn kết vào các 

trung tâm hấp phụ bên trong vật liệu.  

Nghiên cứu tương tác hấp phụ 

Kết quả hấp phụ methyl đỏ bằng AC-L45 trong điều 

kiện tối ưu có dung lượng hấp phụ tính được là 41,63 

mg/g, hiệu suất khử màu đạt được xấp xỉ 47,57 %. 

Điều này cho thấy mẫu AC-L45 có khả năng lưu giữ 

các phân tử chất màu hữu cơ khá tốt ngay trong điều 

kiện thí nghiệm thông thường, phản ánh sự tương tác 

hiệu quả giữa các nhóm chức trên bề mặt carbon và 

các vòng thơm của methyl đỏ. Điều đó cho thấy vật 

liệu biochar chế tạo từ thân cây dừa với sự hỗ trợ của 

hydrochloric acid thể hiện tiềm năng ứng dụng thực tế 

cao trong việc xử lý nước thải dệt nhuộm có nồng độ 

ô nhiễm trung bình. Kết quả này phù hợp với đặc 

trưng bề mặt vật liệu qua ảnh SEM chủ yếu dạng 

phẳng và cấu trúc mao quản trung bình. Methyl red bị 

tắc nghẽn và chỉ bám được một ít lên bề mặt ngoài. 

Kết quả thực nghiệm hấp phụ ion đồng trong điều 

kiện đã tối ưu cho thấy hiệu suất hấp phụ tính được là 

76,84 %, dung lượng hấp phụ là 35,86 mg/g. 

Hình 3 mô phỏng sự hấp phụ của biochar với 01 nhóm 

chức OH với methyl red. Trong cấu trúc mô phỏng của 

biochar, nhóm hydroxyl đóng vai trò như một vị trí 

hoạt động chính, tạo điều kiện thuận lợi cho các tương 

tác liên kết hydro và tĩnh điện với phân tử chất màu 

methyl red, từ đó làm tăng đáng kể ái lực hấp phụ của 

vật liệu. Kết quả tính toán năng lượng liên kết cho thấy 

sự ổn định cao của phức hợp này, khẳng định cơ chế 

hấp phụ chủ đạo là quá trình hấp phụ vật lý kết hợp 

với các tương tác hóa học đặc hiệu giữa nhóm chức 

trên bề mặt biochar và phân tử chất màu. Liên kết 

hydrogen được hình thành giữa nguyên tử H của 

nhóm OH và nguyên tử O của nhóm COOH trên 

methyl red. Khoảng cách 1,959 Å thể hiện đây là một 

liên kết hydrogen có độ bền trung bình - mạnh, 

thường nằm trong khoảng 1,5 – 2,5 Å [13,14].·Do có sự 

cho – nhận electron, độ dài các liên kết đã thay đổi rõ 

rệt so với khi cô lập. Cụ thể, nhóm -OH có độ dài liên 

kết O-H bị kéo dài từ 0,973 Å lên 0,987 Å vì nguyên tử 

H đang bị hút mạnh về phía phân tử methyl red. 

Ngược lại, liên kết C-O co ngắn lại từ 1,370 Å xuống 

còn 1,350 Å. Trong nhóm -COOH của methyl red, liên 

kết C=O dãn ra từ 1,218 Å lên 1,244 Å, cho thấy Oxy 

carbonyl cũng tham gia vào mạng lưới phân phối lại 

mật độ electron. Liên kết O-H của nhóm acid co lại 

thành 0,962 Å so với 0,979 Å ban đầu. 

Giá trị năng lượng hấp phụ (Ehp,bio-MR) tính theo công 

thức: Ehp,bio-MR = Ebio-MR
 - (Ebiochar + EMR). Trong đó, 

Ehp,bio-MR, Ebio-MR, Ebiochar và EMR lần lượt là giá trị năng 

lượng hấp phụ, năng lượng của các cấu trúc hấp phụ, 

biochar và methyl red. Giá trị Ehp,bio-MR ~ -0,246 eV cho 

thấy quá trình hấp phụ thuận lợi về nhiệt động học. 

Hình 4 thể hiện sự biến đổi rõ rệt về vị trí số sóng và 

cường độ hấp thụ của các nhóm chức đặc trưng trên 

bề mặt biochar trước và sau quá trình hấp phụ ion kim 

loại Cu2+ và hấp phụ methyl red.  

(a) (b) 
(c) 
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Hình 3: Mô phỏng tương tác giữa phân tử methyl red và biochar bằng phương pháp DFT 

 

 
Hình 4: Phổ dao động hồng ngoại của mẫu  

trước và sau hấp phụ 

Trên phổ của mẫu AC-L45 có đỉnh hấp phụ rộng tại 

3431,23 cm-1 đặc trưng cho dao động của nhóm O-H. 

Sau khi hấp phụ Cu2+, đỉnh này dịch chuyển nhẹ lên 

3434,73 cm-1 với sự giảm cường độ mạnh cho thấy 

nhóm O-H tham gia tạo phối trí với bề mặt Cu2+, làm 

giảm mật độ nhóm OH tự do. Các peak tại 1618,41 và 

1567,11 cm-1 trong AC-L45 đặc trưng cho dao động 

của liên kết C=C trong vòng thơm. Trong mẫu AC-

L45-Cu, hai đỉnh này biến thành một vai nhẹ, có thể 

được giải thích do ion Cu2+ tương tác với electron pi 

trong vòng thơm tạo tương tác cation-pi, được thể 

hiện qua hình ảnh orbital liên kết giữa Cu2+ và bề mặt 

vật liệu thu được từ mô phỏng DFT trong Hình 6. Đỉnh 

1109,87 trong AC-L45 đặc trưng cho dao động của liên 

kết C-O. Đỉnh này dịch chuyển lên 1122,22 trong phổ 

của mẫ AC-L45-Cu cho thấy sự tạo liên kết phối trí 

giữa cặp electron tự do trên O của nhóm C-O với ion 

Cu2+. Peak tại 613,52 cm-1 có thể được quy cho dao 

động của liên kết Cu-O, càng cho thấy  vật liệu đã tạo 

liên kết với Cu2+. [15] 

Trong hấp phụ methyl red, cường độ peak tại 3434,23 

giảm so với trong mẫu AC-L45 có thể được giải thích 

do sự tạo liên kết hydrogen giữa biochar và methyl 

red. Đặc trưng liên kết C=C tại vùng 1618,41-1567,11 

cm-1 biến dạng thành vai rộng cho thấy có sự xen phủ 

pi-pi giữa vòng benzen của methyl red và vòng thơm 

trong biochar. Peak đặc trưng cho liên kết C-O giảm 

xuống 1071,36 cm-1. Peak xuất hiện tại 1286,48 cm-1 đặc 

trưng cho liên kết -N=N- nối với vòng thơm và dao 

động của liên kết C-N. Peak tại 509,44 cm-1 đặc trưng 

cho liên kết C-H vòng thơm của methyl red.  

 
Cấu trúc của B, NLTĐ so với A: 0,049 eV 

 

 
Cấu trúc A (0,000 eV) 

Hình 5: Mô phỏng tương tác giữa ion Cu2+  

và biochar bằng phương pháp DFT 

Hình 5 mô phỏng cơ chế hấp phụ ion Cu2+ trên bề 

mặt biochar được làm sáng tỏ thông qua mô hình tính 

toán DFT. Cấu trúc A và B là hai cấu trúc có độ bền lớn 

nhất. Tất cả các tần số dao động điều hòa tính được 
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đều không âm cho thấy cấu trúc thu được ở điểm cực 

tiểu năng lượng trên bề mặt thế năng. Trong cấu trúc 

A, ion Cu2+ hấp phụ ở vị trí nguyên tử C, gần vuông 

góc với cấu trúc biochar với độ dài liên liên kết 1,984 Å, 

đồng thời liên kết C-C trên biochar thay đổi từ 1,386 

lên 1,434 Å. Việc tăng độ dài liên kết này có thể được 

giải thích do một phần electron của liên kết giữa hai 

nguyên tử C đã dịch chuyển để tạo liên kết với ion 

Cu2+, làm suy yếu liên kết C-C, nên độ dài liên kết  

tăng. Độ dài liên kết C-O giảm từ 1,370 xuống 1,337 Å 

có thể giải thích do tương tác tĩnh điện giữa ion kim 

loại đồng mang điện dương và nguyên tử O mang 

điện âm. Cấu trúc A bền nhất ứng với giá trị năng 

lượng thấp nhất, chọn làm mốc 0,000 eV. Cấu trúc B 

có năng lượng tương đối lớn hơn 0,049 eV so với cấu 

trúc A, được tính EB = (EB-EA) x 27,211 với EA và EB lần 

lượt là năng lượng tính được từ phép tính DFT. Sự gia 

tăng độ dài liên kết C-O từ 1,370 Å lên 1,381 Å, liên kết 

O-H từ 0,973 Å lên 0,978 Å, minh chứng cho sự chia sẻ 

mật độ electron từ nhóm hydroxyl đến ion kim loại.  

 

Hình 6: Orbital phân tử của cấu trúc A giữa ion Cu2+ và 

biochar mô phỏng bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ 

Sự hình thành khoảng cách liên kết Cu-O 2,403 Å và 

tương tác ngắn Cu-C 2,016 Å khẳng định quá trình hấp 

phụ diễn ra theo cơ chế hấp phụ hóa học, bao gồm sự 

phối hợp giữa phức chất hóa bề mặt (qua nguyên tử 

O) và tương tác cation-pi giữa Cu2+ và hệ liên kết pi 

trong mạng carbon thơm. Hơn thế, kích thước của ion 

Cu2+ nhỏ nên dễ dàng khuếch tán vào hệ thống vi 

mao quản của AC-L45 và tương tác hiệu quả với các 

tâm hoạt tính này. Hình 6 là orbital phân tử của cấu 

trúc tương tác giữa ion Cu2+ và biochar mô phỏng 

bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ. Sự xem phủ giữa 

orbital d của Cu2+ với orbital pi của biochar tạo liên kết 

“cation – pi”. 

Kết luận 

Vật liệu biochar chế tạo từ thân cây Dừa ở 450 oC với 

sự hỗ trợ hydrochloric acid có diện tích bề mặt 166 

m2/g. Vật liệu có vòng trễ hấp phụ - khử hấp phụ N2 

mang đặc tính hỗn hợp giữa loại I(b) và loại IV(a) theo 

phân loại của IUPAC. Dung lượng hấp phụ thu được đối 

với hấp phụ methyl red là 41,63 mg/g và Cu2+ là 35,86 

mg/g cho thấy vật liệu có khả năng hấp phụ tương đối 

tốt các chất ô nhiễm hữu cơ và cô cơ trong nước. Các 

tính toán lý thuyết phiếm hàm mật độ cung cấp dữ liệu 

tương tác giữa biochar và chất ô nhiễm, làm rõ được cơ 

chế hấp phụ methyl red và Cu2+ trên biochar. 
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