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 مقاله پژوهشی

زیست

چکـــيد هاطـــــلاعــــــات مقــــــــاله:

تاریخ دریافت:                         97/01/22
تاریخ ویرایش:                        97/04/13  
تاریخ پذیرش:                         97/04/19 
تاریخ انتشار:                          97/06/26

زمینه و هدف: کروم در بسياري از پساب‌هاي صنعتي به فرم‌هاي Cr(III) و Cr(VI) يافت مي‌شود. 
سمي��ت Cr(III) ب��ه مراتب از Cr(VI) کمتر هست. در اين مقال��ه هدف بهينه‌سازي ساختار شبکه 

عصبي مصنوعي در مدل‌سازي احياء فتوکاتاليزوري Cr(VI) توسط نانوذرات TiO2-P25 است.
روش بررس�ي: در اين ک��ار شبکه عصبي مصنوعي )ANN( براي مدل‌س��ازي احياء فتوکاتاليزوري 
Cr(VI) به Cr(III) توسط نانوذرات TiO2-P25 مورد استفاده قرار گرفته و ساختار آن بهينه‌سازي 
ش��ده است. پارامتره��اي عملياتي مورد مطالع��ه عبارتند از: غلظت اوليه کروم، غلظ��ت فتوکاتاليزور، 
زم��ان تاب��ش نور فرابنفش و pH. فراين��د احياء درون يک فتوراکتور ناپيوست��ه صورت گرفته و براي 
اندازه‌گي��ري غلظت )Cr(VI از دستگ��اه اسپكتروفتومتر UV/Vis استفاده ش��ده است. محاسبات 

ANN با استفاده از نرم‌افزار Matlab 7 و جعبه ابزار ANN انجام شده است.
يافته‌ه�ا: نتايج نشان مي‌دهد ک��ه بهينه‌سازي ساختار ANN و استف��اده از الگوريتم و توابع انتقال 
مناس��ب مي‌تواند کارايي شبک��ه را بهبود بخشد. نتايج حاصله با توجه ب��ه ضريب همبستگي مناسب 
)0/9886( و خطاي ميانگين کوچک )0/00018( نشان مي‌دهد که عملکرد شبکه عصبي پيشنهادي 
ب��راي مدل‌س��ازي فعاليت نان��وذرات TiO2-P25 در احياء Cr(VI)، قابل قب��ول است. نتايج نشان 
مي‌ده��د که همه پارامترها بر روي احياء فتوکاتاليزوري Cr(VI) تاثير دارند، اما تاثير pH با 34/15 
درص��د سهم بيشتر از پارامترهاي ديگر است. بيشترين احياء فتوکاتاليزوري Cr(VI) در pH برابر با  
2 رخ مي‌دهد و افزايش دو پارامتر مقدار فتوکاتاليزور و زمان تابش نور در محدوده مورد مطالعه سبب 

افزايش احياء Cr(VI) مي‌شوند.
نتيجه‌گي�ري: ساخت��ار بهين��ه ANN عبارت است از ي��ك شبكه سه لايه پيش‌خ��ور پس‌انتشار با 

توپولوژي 4:10:1 و مناسب‌ترين الگوريتم، الگوريتم پس‌انتشار گراديان مزدوج هست.

 Cr(VI( کاربرد شبکه‌هاي عصبي مصنوعي در مدل‌سازي احياء فتوکاتاليزوري
توسط نانوذرات تيتانيوم دي‌‌اکسيد: بهينه‌سازي ساختار شبکه عصبي 

مصنوعي 

Please cite this article as: Sabonian M, Behnajady MA. Application of artificial neural networks in the modeling of photocatalytic reduction of Cr(VI) by 
titanium dioxide nanoparticles: optimization of artificial neural network structure. Iranian Journal of Health and Environment. 2018;11(2):183-96.
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مقدمه 
از بي��ن آلاينده‌ه��اي معدني کروم يک فل��ز صنعتي مهم است 
که توس��ط سازمان حفاظت محيط زيست به‌عنوان يک آلاينده‌ 
سم��ي مهم مطرح است، کروم در بسياري از پساب‌هاي صنعتي 
 Cr(VI) .)1-3( يافت مي‌شود Cr(VI) و Cr(III) به فرم‌هاي
پانص��د برابر سمي‌تر از ‌Cr(III) است )4(. غلظت Cr(VI) در 
فاض�الب صنعت��ي در مح��دوده mg/L 270 – 0/5 است )5(. 
کروم در مق��دار mg/day 0/3 – 0/1 براي رشد طبيعي مورد 
ني��از است و اين مقدار از م��واد غذايي و آشاميدني‌هاي مختلف 
تامين مي‌شود )6(. در حالي‌که Cr(VI) مستقيما براي انسان، 
حي��وان و گي��اه مضر است. ب��الا رفتن غلظ��ت Cr(VI) باعث 
افزاي��ش بيماري‌ه��اي متابوليکي مي‌شود، همچني��ن مي‌تواند 
باعث بيماري‌هاي روان��ي، آسيب به کليه، کبد و معده، سرطان 
ريه، سوزش و خراش پوست گردد )7، 8(. حالت شش ظرفيتي 
ممکن است ب��ه صورت اسي��د کرومي��ک )H2CrO4(، آنيون 
  (HCrO4

Cr2O7(، آنيون  هيدروژن کرومات(-
دي‌کرومات  )-2

CrO4( باشد )Cr(VI) .)9-11 يکي از 
و يا  آنيون کرومات )-2

آلاينده‌هاي مهم در پساب‌ها و فاضلاب‌ها است که از فرايند‌هاي 
صنعتي نظير آبک��اري الکتريکي، دباغي چرم، رنگ‌سازي )رنگ 
ساختمان��ي( )14-12(، رنگ��رزي، صناي��ع سيم��ان، متالوژي 
)15(، استخ��راج مع��دن و فرايندهاي پالاي��ش نفت سرچشمه 
مي‌گيرد )16(. حذف Cr(VI) از فاضلاب‌ها عموما با روش‌هاي 
شيمياي��ي و فيزيک��ي گوناگون نظير مبادله‌ ي��ون )17(، جذب 
سطح��ي )23-18(، فرايندهاي غشاي��ي )24(، احياء شيميايي 
)25(، احي��اء الکتروشيمياي��ي )26(، احي��اء بيولوژيکي )27(، 
الکترولي��ز )28(، احي��اء فتوکاتالی��زوري )29(، نانوفيلتراسيون 
)30( و فتوالکتروشيميايي )31( انجام مي‌گيرد. اکثر روش‌هاي 
موج��ود يا پرهزينه ب��وده و يا به مواد شيمياي��ي متعددي نياز 
دارن��د و بعضي نيز يک پساب ثانويه ايجاد مي‌کنند. فرايند‌هاي 
فتوکاتالیزوري به‌صورت سوسپانسيون‌هاي آبي حاوي ترکيبات 
نيمه‌رسان��ا از نظ��ر تبديل انرژي خورشي��دي بسيار مورد توجه 
هستند و براي تصفيه‌ آلودگي‌هاي محيط زيست راندمان بالايي 
دارن��د و ب��ه اين دليل نسبت ب��ه ساير روش‌ه��ا ارجحيت پيدا 

کرده‌ان��د )6(. از ميان فتوکاتاليزوره��اي نيمه‌رسانا، ثابت شده 
اس��ت که TiO2 براي کاربردهاي زيست محيطي بسيار مناسب 
است، زيرا از نظر بيولوژيکي و شيميايي غيرفعال است، در برابر 
خوردگي شيميايي و فتوشيميايي پايدار است، در آب نامحلول 
و يا فوق‌العاده ک��م محلول بوده و ارزان قيمت است )32-34(. 
در سال‌هاي اخير احياء نوري Cr(VI) توسط فتوکاتاليزورهايي 
نظي��ر TiO2 و ZnO بررسي ش��ده و کارايي قابل ملاحظه‌ايي 
براي اين ترکيبات نيمه‌رسانا گزارش شده است )29, 37-35(. 
به‌عن��وان نمون��ه در س��ال Behnajady 2012 و همکاران از 
ZnO تثبي��ت شده بر روي صفحات شيش��ه‌اي در احياء نوري 
Cr(VI) بهره ب��رده و گزارش کردند مطلوب‌ترين pH در اين 
فراين��د pH  برابر ب��ا 3 است، همچنين در اي��ن کار يک مدل 
سينتيکي جامع براي احياء نوري Cr(VI) ارائه گرديد که بطور 
مناسبي داده‌هاي تجربي را پوشش مي‌داد )29(. در سال 2014 
ني��ز Eskandarloo و همکاران از TiO2 تلقيح شده با نقره و 
منيزيم در احياء نوري Cr(VI) بهره برده و شرايط بهينه را به 
روش رويه پاسخ مشخص نموده و گزارش کردند با بهينه‌سازي 
فراين��د مي‌توان بطور قابل توجهي ميزان انرژي الکتريکي مورد 

نياز فرايند را کاهش داد )38(. 
 (Artificial Neuralمصنوع��ي عصب��ي  شبکه‌ه��اي 
 (Networks يک تکني��ک مدل‌سازي اميدوارکننده هستند. 
يکي از ويژگي‌هاي مدل‌سازي‌ه��اي انجام شده با شبکه عصبي 
اي��ن است که براي توصيف پديده‌ها ني��ازي به توصيف رياضي 
پديده‌ه��اي درگي��ر در فراين��د ندارن��د، بنابراي��ن شبيه‌سازي 
سيستم‌ه��اي پيچيده بهتر انجام مي‌ش��ود )41-39(. هر شبکه 
متشکل از نرون‌ه��اي مصنوعي است که به‌وسيله اتصال موازي 
نسب��ت به لايه‌ه��اي ديگر قرار مي‌گيرند. استحک��ام اين اتصال 
به‌وسيله نيروي وزني وابست��ه به آن تعيين مي‌شود. اولين لايه 
يعني لاي��ه‌ ورودي دربرگيرنده متغيره��اي مستقل و لايه آخر 
يعن��ي لايه‌ خروج��ي از متغيرهاي وابست��ه تشکيل شده است. 
ي��ک يا چند لايه ن��رون که لايه‌هاي مخف��ي هستند مي‌توانند 
بين آنها قرار گيرن��د )42(. تعداد لايه‌ها در لايه مخفي بوسيله 
دق��ت مطلوب در پيش‌بيني‌ها تعيين مي‌شود. بنابراين مي‌تواند 
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به‌عنوان پارامتري براي طراحي شبکه عصبي در نظر گرفته شود. 
  (Feed Forward Networks)در شبکه‌ه��اي پيش‌خ��ور
نرون‌ه��اي هر لايه سيگنال را از ه��ر لايه به نرون‌هاي لايه بعد 
منتقل مي‌کنند و در واقع جهت حرکت سيگنال‌ها تنها از سمت 
ورودي به طرف خروجي است )43(. در نتيجه بازخوردي وجود 
ندارد. الگوريتم پس‌انتش��ار استاندارد، الگوريتم نزولي گرادياني 
اس��ت که در آن وزن‌هاي شبکه در امت��داد منفي گراديان تابع 

عملکرد حرکت مي‌کنند )44(. 
نتای��ج جستج��و در بانک‌ه��ای اطلاعات��ی نشان داد ک��ه تا به 
ح��ال بهينه‌س��ازي ساختار شبک��ه عصبي مصنوع��ي در احياء 
فتوکاتالي��زوري Cr(VI) توسط نانوذرات TiO2-P25 صورت 
نگرفته است. بنابراين در مقاله حاضر، سعي شده است بهينه‌ترين 
ساختار شبکه عصبي مصنوع��ي در اين فرايند مشخص شده و 

کارآيي آن کنترل شود. 

مواد و روش‌ها
- تجهيزات:

ب��راي اندازه‌گيري غلظت کروم از دستگ��اه اسپکتروفتومتر تک 
شعاعي استف��اده شد. روش مورد استف��اده، اندازه‌گيري جذب 
 350 nm محل��ول کروم در طول موج جذبي حداکثر آن يعني
و استف��اده از نمودار کاليبراسي��ون رسم شده در اين طول موج 
است. سایر دستگاه‌های مورد استفاده در این مطالعه عبارتند از: 

دستگاه اندازه‌گيري شدت تابش نور، دستگاه pH متر، دستگاه 
سانتريفي��وژ، حمام اولتراسونيک ب��ا فرکانس 35kHz، ترازوي 
ديجيتالي ب��ا دقت 0/0001g، اتاقک محاف��ظ چوبي به همراه 
 ، 254 nm15با طول موج نشري  W به قدرت UV-C لامپ
راکت��ور لول��ه‌اي از جن��س کوارتز به ط��ول cm 19/5 و شعاع  
2/5cm، کپس��ول اکسيژن به همراه فلومت��ر براي اندازه‌گيري 
دبي اکسي��ژن ورودي. در شکل1 )الف( ني��ز شماي فتوراکتور 

مورد استفاده به طور کامل ارائه شده است.
- روش کار:

در اي��ن تحقي��ق از نان��وذرات TiO2-P25 به حال��ت دوغابي 
استف��اده شده است. تصوير TEM از نانوذرات TiO2-P25 در 
شک��ل1 )ب( نش��ان داده شده است. تصوي��ر TEM ناهمگني 
 10-50 nm در مح��دوده TiO2 گست��رده‌اي در ان��دازه ذرات
 TiO2-P25 را نشان مي‌ده��د. ابتدا سوسپانسيوني از نانوذرات
تهي��ه شده پس از تنظيم pH در مح��دوده pH اسيدي تحت 
ام��واج ماوراء صوت ق��رار گرفته تا مي��زان پراکندگي نانوذرات  
TiO2در آب افزاي��ش يابد. تنظي��م pH در محدوده pHهاي 

اسي��دي ض��روري است چ��را که واکن��ش احي��اء Cr(VI) به 
Cr(III) فق��ط در محيط اسيدي انج��ام مي‌شود. شرايط مورد 
 mg/L در محدوده Cr(VI) مطالعه عبارتند از: غلظ��ت اوليه
 ،150-300 mg/L 35-15، مق��دار فتوکاتاليزور در مح��دوده
-37/5 min در مح��دوده 5- 1و زم��ان تابش در محدوده pH

شکل 1- شماي فتوراکتور (a) کپسول اکسیژن، (b) مانومتر، (c) شیلنگ، (d) لامپ UV-C، (e) راکتور لوله‌اي کوارتز، (f) پایه، (g) محفظه‌ 
چوبي )الف( و تصوير TEM از نانوذرات TiO2 )ب(

  ها مواد و روش
  تجهيزات: -
جذب محلول كروم در  يگير شد. روش مورد استفاده، اندازه استفاده يشعاع تك اسپكتروفتومتر دستگاه از كروم غلظت يگيراندازه يبرا

هاي مورد  ساير دستگاهموج است. و استفاده از نمودار كاليبراسيون رسم شده در اين طول  nm 350 يحداكثر آن يعن يطول موج جذب
 با كاولتراسوني حمام، سانتريفيوژ دستگاه متر، pHدستگاه  ، نو تابش شدت گيري اندازه دستگاهاستفاده در اين مطالعه عبارتند از: 

 موج طول با W 15 قدرت بهC- UVلامپ  همراه به چوبي محافظ اتاقك، -g 0001/0HRدقت با يديجيتال يترازو ،kHz35 فركانس 
 يگيراندازه يبرا فلومتر همراه كپسول اكسيژن به ،cm5/2  شعاع و cm 5/19طول  كوارتز به جنس از يالوله راكتور ،nm 254 نشري

  .ه شده استئ) نيز شماي فتوراكتور مورد استفاده به طور كامل اراالف 1( در شكل .ياكسيژن ورود يدب
 

         
 (f)اي كوارتز، راكتور لوله UV-C ،(e)لامپ  (d)لنگ، يش (c)مانومتر،  (b)ژن، يسول اكسكپ (a) شماي فتوراكتور -1شكل 

  (ب) TiO2از نانوذرات TEM تصوير (الف) و  چوبي محفظه (g)ه، يپا
  :كار روش -
) نشان ب 1( لدر شك TiO2-P25از نانوذرات TEM تصوير  .است شده استفاده دوغابي حالت بهTiO2-P25  نانوذرات از قيتحق اين در

 از سوسپانسيوني دهد. ابتدايرا نشان م nm 50 -10 محدودهدر  TiO2در اندازه ذرات  ياگسترده يناهمگنTEM داده شده است. تصوير 
 پراكندگي ميزان تا گرفته قرار صوت ماوراء امواج تحت ياسيد pHدر محدوده  pH تنظيم از پس شده تهيه TiO2-P25 نانوذرات
فقط  Cr(III)به  Cr(VI)است چرا كه واكنش احياء  يضرور ياسيد يهاpHدر محدوده  pH تنظيم يابد. افزايش آب درTiO2 نانوذرات 

زور در ي، مقدار فتوكاتالmg/L 35 -15در محدوده  Cr(VI)ه يغلظت اول :عبارتند ازط مورد مطالعه يشراشود.  انجام مي يدر محيط اسيد
ر شدت تابش ينظ ياتيعمل ير پارامترهاي. ساmin 5/37 -5/7و زمان تابش در محدوده  1- 5در محدوده  mg/L 300 -150 ،pHمحدوده 
قبلي نويسندگان به روش طراحي تاگوچي محدوده مناسب متغيرها و مهمترين  مطالعهنتايج  كسان بوده است.يها ه تستينور در كل

ازه مناسب شرايط پيشنهادي به روش تاگوچي پوشش داده تلاش شده است با انتخاب بمطالعه متغيرها را مشخص نموده است. در اين 
 قرار است اكسيژن به كپسول متصل كوارتز لوله يك شامل كه ناپيوسته فتوراكتور درون شده تهيه سوسپانسيون پسس .)45(شود 
داده شد. تزريق اكسيژن به منظور هم زدن محلول و اشباع شدن  قرار فرابنفش نور و اكسيژن معرض در محلول تعادل، از بعد. گرفت

 باقيمانده Cr(VI( غلظتنمودن  سانتريفيوژ از بعد شده، انجام برداري نمونه معين زماني فاصل حد . درگرفتمحلول از اكسيژن صورت 
در طول تهيه شده  كاليبراسيونو با استفاده از نمودار  UV/Visدستگاه اسپكتروفتومتر اين منظور از  يبرا .شد گيرياندازه لحظه هر در

 جعبه از استفاده با Matlab 7 افزارنرم از استفاده با ANN محاسبات همه. )6( دش گيري  اندازه VI)Cr( هغلظت باقيماند nm 350موج 
 . است شده انجام ANN ابزار

  ها يافته
:)BP( انتشارتم پسيانتخاب الگور -

(الف
(

 (ب) )الف(
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7/5. ساير پارامترهاي عمليات��ي نظير شدت تابش نور در کليه 
تست‌ه��ا يکسان بوده است. نتايج مطالع��ه قبلي نويسندگان به 
روش طراح��ي تاگوچي محدوده مناس��ب متغيرها و همچنین 
مهمترين متغيرها را مشخص نموده است. در اين مطالعه تلاش 
شده اس��ت با انتخاب بازه مناسب شراي��ط پيشنهادي به روش 
تاگوچي پوشش داده شود )45(. سپس سوسپانسيون تهيه شده 
درون فتوراکتور ناپيوسته ک��ه شامل يک لوله کوارتز متصل به 
کپس��ول اکسيژن است ق��رار گرفت. بعد از تع��ادل، محلول در 
معرض اکسيژن و نور فرابنفش قرار داده شد. تزريق اکسيژن به 
منظور هم زدن محلول و اشباع شدن محلول از اکسيژن صورت 
گرف��ت. در حد فاصل زماني معين نمونه‌برداري انجام شده، بعد 
از سانتريفي��وژ نمودن غلظ��ت )Cr(VI باقيمانده در هر لحظه 
اندازه‌گي��ري شد. ب��راي اين منظور از دستگ��اه اسپكتروفتومتر 
UV/Vis و ب��ا استفاده از نمودار کاليبراسي��ون تهيه شده در 
طول موج nm 350 غلظت باقيمانده )Cr(VI اندازه‌گيري ‌شد 
 Matlab 7 با استفاده از نرم‌افزار ANN 6(. هم��ه محاسبات(

با استفاده از جعبه ابزار ANN انجام شده است. 

یافته‌ها
:)BP( انتخاب الگوريتم پس‌انتشار -

  BPهشت الگوريتم پس‌انتشار ب��راي انتخاب بهترين الگوريتم
مقايس��ه شده‌اند. براي همه الگوريتم‌هاي ANN ،BP سه لايه‌ 
ب��ا تابع انتقال خطي )purelin( در لايه خروجي استفاده شده 
است. به ص��ورت پيش فرض ده نرون در لايه مخفي براي همه 
الگوريتم‌ه��ا استفاده شده است. تع��داد ده نرون در لايه مخفي 
در کاره��اي متعددي به‌عنوان تعداد بهين��ه گزارش شده است 
)46(. نتاي��ج کلي��ه الگوريتم‌ه��اي م��ورد استفاده در جدول 1 
  (scaled ارائ��ه ش��ده اس��ت. الگوريت��م گرادي��ان م��زدوج
 (conjugate gradient (scg)ب��ا حداقل میانگین مربعات 
خط��ا (Mean Squared Error (MSE))به‌عنوان بهترين 
الگوريتم پس‌انتشار به‌دست آمده است اين الگوريتم با کمترين 
تک��رار به حداقل مقدار خطا مي‌رسد. همچنين خطاي ميانگين 
کمت��ري را در مقايس��ه با الگوريتم‌هاي پس‌انتش��ار ديگر مانند 

 (gradient              الگوريت��م گرادي��ان نزول��ي با مومنت��وم
الگوريت��م  و   descent with momentum (gdm))
 (Levenberg–Marquardt (lm)) لونبرگ- مارک��وآردت

نشان مي‌دهد.
:ANN بهينه‌سازي ساختار -

به منظور تعيين تعداد بهينه نرون‌ها در لايه مخفي توپولوژي‌هاي 
مختلف با تعداد نرون 4 تا 15 نرون بررسي و براي جلوگيري از 
خطا هر توپولوژي 3 بار تکرار شده است. ميانگين مربعات خطا 
)MSE( به‌عنوان تاب��ع نشان‌دهنده خطا در هر توپولوژي بکار 
رفت��ه است. نمودار 1، نمودار خط��اي ميانگين بر حسب تعداد 
نرون‌ه��ا را در لايه مخفي نشان مي‌ده��د. همانطورکه مشخص 
است با افزايش تع��داد نرون‌ها تا 10 مقدار MSE به‌طور قابل 
توجهي کاه��ش ميي‌ابد در صورتي‌که در تعداد نرون‌هاي بالاي 
10 افزايشي در MSE حاصل مي‌شود. در نمودار 2 نيز ميانگين 
مربعات خطاي آموزش، اعتبارسنجي و تست نيز براي الگوريتم 
scg در تع��داد نرون براب��ر با 10، به همراه نم��ودار رگرسيون 
آموزش، اعتبار سنج��ي، تست و تمام مجموعه نشان داده شده 
اس��ت. همانطور‌که از نمودار 2 )الف( برمي‌آي��د در تعداد تکرار 
براب��ر با 5 حداقل مق��دار MSE براي مجموع��ه اعتبارسنجي 
حاص��ل مي‌شود، بنابراين وزن‌هاي به‌دست آمده براي شبکه در 
اين شرايط در ادامه کار براي تخمين سهم پارامترهاي عملياتي 
در راندم��ان احياء فتوکاتالي��زوري )Cr(VI مورد استفاده قرار 
گرفته‌ان��د. نتايج نمودار 2 )ب( ني��ز بيانگر اين مطلب است که 
مق��دار R2 براي کليه نمودارهاي آموزش، اعتبارسنجي، تست و 

تمام مجموعه به يک بسيار نزديک است.
 ،ANN ب��ا توجه به نتايج حاصله در بخش بهينه‌سازي ساختار
براي مدل‌س��ازي نتايج احياء فتوکاتالي��زوري Cr(VI) توسط 
نانوذرات TiO2-P25 در نهايت كي شبكه عصبي مصنوعي سه 
لايه پيش‌خور پس‌انتشار ب��ا توپولوژي 4:10:1 حاصل مي‌شود. 
اي��ن شبكه متشكل از 4 نرون در لايه ورودي، 10 نرون در لايه 
مخف��ي و 1 نرون در لايه خروج��ي است. ساختار شبکه پس از 

بهينه‌سازي تمام شرايط در شکل 2 ارائه شده است.
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جدول1- مقايسه الگوريتم‌‌هاي پس‌انتشار با 10 نرون در لايه مخفي 

-  -  -  - 10 purelin logsig  
trainscg 

 

پس انتشار 
ان مزدوج يگراد
اس شدهيمق  

y = x + 019/0  5 00018/0  9886/0  10 purelin purelin 
-  -  -  - 10 purelin tansig 

:ANN ساختار يسازنهيبه -
از خطا  يجلوگير يو برا ينرون بررس 15تا  4مختلف با تعداد نرون  يها يتوپولوژ يها در لايه مخفبه منظور تعيين تعداد بهينه نرون

نمودار فته است. بكار ر يدهنده خطا در هر توپولوژ عنوان تابع نشان هب )MSE( مربعات خطا بار تكرار شده است. ميانگين 3 يهر توپولوژ
 10ها تا  است با افزايش تعداد نرونكه مشخص دهد. همانطوريم نشان يها را در لايه مخفميانگين بر حسب تعداد نرون ينمودار خطا ،1

نمودار شود. در  يحاصل م  MSEدر يافزايش 10 يبالا يها كه در تعداد نرون يابد در صورتي يكاهش م يتوجه طور قابل به MSEمقدار 
 رگرسيوننمودار به همراه ، 10در تعداد نرون برابر با  scgالگوريتم  يو تست نيز برا يآموزش، اعتبارسنجخطاي ميانگين مربعات نيز  2

 5آيد در تعداد تكرار برابر با  يبرم الف) 2( نموداركه از  طورنشان داده شده است. همانتمام مجموعه  تست و ،يآموزش، اعتبار سنج
شبكه در اين شرايط در ادامه كار  يدست آمده برا به يها شود، بنابراين وزن يحاصل م يمجموعه اعتبارسنج يبرا MSEحداقل مقدار 

نيز  ب) 2( نمودارنتايج  اند. مورد استفاده قرار گرفته VI)Cr( يدر راندمان احياء فتوكاتاليزور يعمليات يتخمين سهم پارامترها يبرا
  .استبه يك بسيار نزديك  تمام مجموعه تست و ،يسنجآموزش، اعتبار براي كليه نمودارهاي R2ر بيانگر اين مطلب است كه مقدا

 
نمودار 1- تاثير تعداد نرون‌هاي لايه مخفي بر روي عملکرد شبکه عصبي                                       يعملكرد شبكه عصب يروبر  يه مخفيلا يهار تعداد نرونيثات -1نمودار 

 نرون در لايه مخفي 10انتشار با هاي پسمقايسه الگوريتم -1جدول

بهترين معادله خطي 
براي مجموعه تست

تعداد تكرار
 ميانگين

خطا  ات مربع
(MSE)

ضريب 
     همبستگي
   (R2)      

مجموعه براي  
تست

تعداد 
ها ن نرو  

تابع انتقال 
براي لايه 
خروجي

تابع انتقال 
براي لايه 
مخفي

تابع الگوريتم

- - - - 10 purelin logsig

trainbfg

انتشار     پس
شبه نيوتن 

BFGS 
- - - - 10 purelin purelin
- - - - 10 purelin tansig

y = x + 02/0  18 00253/0 9882/0  10 purelin logsig

trainbr

انتشار  پس
تنظيم 

Bayesian 
y = 87/0  x + 066/0 996 00626/0 9773/0 10 purelin purelin
y = 84/0  x + 073/0 14 00298/0 9382/0 10 purelin tansig

- - - - 10 purelin logsig

traingd
پس انتشار 
گراديان نزولي

y = 95/0  x + 039/0 1000 00049/0 9630/0 10 purelin purelin
-  -  - - 10 purelin tansig
-  -  -  - 10 purelin logsig

traingdm
گراديان نزولي 

با مومنتوم
y = 89/0  x + 033/0 1000 00128/0 9958/0 10 purelin purelin

-  -  -  - 10 purelin tansig
-  -  - - 10 purelin logsig

traingda

گراديان نزولي
با نرخ يادگيري 

تطبيقي
y = 92/0  x + 039/0 98 00037/0 9812/0 10 purelin purelin

y = 2/1  x + 11/0 116 00265/0 9705/0 10 purelin tansig
-  -  - - 10 purelin logsig

trainlm

پس انتشار
- لونبرگ

ماركوآردت
y = x + 022/0 4 00082/0 9824/0 10 purelin purelin

-  -  - - 10 purelin tansig
y = 93/0  x + 032/0 14 00147/0 9265/0 10 purelin logsig

trainrp
پس انتشار 
انعطاف پذير

y = x + 013/0 19 00033/0 9877/0 10 purelin purelin
-  -  -  - 10 purelin tansig
-  -  - - 10 purelin logsig

trainscg

پس انتشار
گراديان مزدوج 
مقياس شده

y = x + 019/0 5 00018/0 9886/0 10 purelin purelin
-  -  - - 10 purelin tansig
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نمودار 2- ميانگين مربعات خطاي آموزش، اعتبارسنجي و تست براي الگوريتم scg در تعداد نرون برابر با 10 )الف( و نمودار رگرسيون آموزش، 
اعتبار سنجي، تست و تمام مجموعه )ب(

  
نمودار (الف) و  10در تعداد نرون برابر با  scgوريتم الگ يو تست برا يسنجآموزش، اعتبارخطاي ميانگين مربعات  -2نمودار 

  (ب)تمام مجموعه  تست و ،يآموزش، اعتبار سنج رگرسيون

  

- P25 نانوذراتتوسط  Cr(VI) يزوريفتوكاتال احياءسازي نتايج  براي مدل، ANNساختار  يساز با توجه به نتايج حاصله در بخش بهينه
TiO2 4. اين شبكه متشكل از شود يحاصل م 4:10:1انتشار با توپولوژي خور پسپيش لايه هس مصنوعي يك شبكه عصبي نهايت در 

 2شكل تمام شرايط در  يساز شبكه پس از بهينه ساختار .استنرون در لايه خروجي  1نرون در لايه مخفي و  10نرون در لايه ورودي، 
 ه شده است.ئارا

   ANNنه يساختار به -2شكل 

(الف
(

 (ب)

  
نمودار (الف) و  10در تعداد نرون برابر با  scgوريتم الگ يو تست برا يسنجآموزش، اعتبارخطاي ميانگين مربعات  -2نمودار 

  (ب)تمام مجموعه  تست و ،يآموزش، اعتبار سنج رگرسيون

  

- P25 نانوذراتتوسط  Cr(VI) يزوريفتوكاتال احياءسازي نتايج  براي مدل، ANNساختار  يساز با توجه به نتايج حاصله در بخش بهينه
TiO2 4. اين شبكه متشكل از شود يحاصل م 4:10:1انتشار با توپولوژي خور پسپيش لايه هس مصنوعي يك شبكه عصبي نهايت در 

 2شكل تمام شرايط در  يساز شبكه پس از بهينه ساختار .استنرون در لايه خروجي  1نرون در لايه مخفي و  10نرون در لايه ورودي، 
 ه شده است.ئارا

   ANNنه يساختار به -2شكل 

(الف
(

 (ب)

 ANN شکل 2- ساختار بهينه
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نمودار 3- شبيه‌سازي داده‌هاي تجربي توسط ANN با ساختار 

بهينه

نتاي��ج حاص��ل از ساخت��ار بهين��ه ANN در فراين��د احي��اء 
فتوکاتاليزوري Cr(VI) توسط نانوذرات TiO2-P25 در نمودار 
3 نشان داده شده است. مقايسه مابين نتايج پيش‌بيني شده به 
وسيل��ه مدل ANN با ساختار بهين��ه و داده‌هاي آزمايشگاهي 

هماهنگي خوبي را نشان مي‌دهد. 
 Cr(VI) پارامترهاي موثر بر روي احياء فتوکاتاليزوري

:pH و Cr(VI) تاثير غلظت اوليه - 
در مطالع��ه قبلي تاثير پارامترهاي عملياتي در فرايند مذکور به 
روش طراحي تاگوچي بهينه‌سازي شده و تاثير پارامترهاي مهم 
و مح��دوده متغيرها مشخص شده اس��ت )45(. نمودار 4 )الف( 
تاثي��ر غلظت اوليه Cr(VI) و pH محل��ول را بر روي راندمان 
احي��اء Cr(VI) نش��ان مي‌دهد. نمودار ارائه ش��ده نشانگر اين 
واقعي��ت است که با افزايش غلظت اوليه Cr(VI) درصد احياء 
کاهش مي‌ياب��د. همچنين از نتايج آزمايشات مشخص است که 
در pH برابر با 2 بيشترين راندمان احياء فتوکاتاليزوري مشاهده 
مي‌شود. مقايسه درصد احياء تجربي با درصد احياء تخمين زده 
شده توسط ANN نيز مطابقت خوبي را در غلظت‌هاي مختلف 

اوليه از کروم و همچنين pHهاي متفاوت نشان مي‌دهد.
:TiO2 تاثير مقدار کاتاليزور -

نمودار 4 )ب( تاثي��ر مقدار فتوکاتاليزور TiO2 بر روي راندمان 
احياء Cr(VI) در pHهاي متفاوت را نشان مي‌دهد. نمودار ارائه 
شده نشانگر اين واقعيت است که با افزايش مقدار فتوکاتاليزور، 
درصد  احياء  Cr(VI)  افزايش مي‌يابد. همانطور‌که در نمودار 
مشخص اس��ت در مقادير مختل��ف فتوکاتالي��زور نيز مطابقت 
مناسب��ي مابين داده‌هاي تجربي و مقادير به‌دست آمده از مدل 

ANN با ساختار بهينه وجود دارد.
- تاثير زمان تابش نور: 

نم��ودار 4 )ج( نيز تاثير زمان تابش نور را بر روي راندمان احياء 
Cr(VI) توس��ط نانوذرات TiO2 در pHهاي متفاوت را نشان 
مي‌ده��د. نمودار ارائه شده نشانگر اي��ن واقعيت است که احياء 
فتوکاتالي��زوري موث��ر Cr(VI) در بالاترين زمان تابش صورت 
مي‌‌گيرد. مطابقت مناسب مابين نتايج تجربي و مقادير به‌دست 
آمده از مدل ANN با ساخت��ار بهينه در تعيين مقادير درصد 
احي��اء Cr(VI) در زمان‌هاي تابش مختلف به خوبي در نمودار 
4 )ج( مشخ��ص هس��ت. لازم به ذکر است ک��ه مطابقت مابين 
نتاي��ج تجربي و مقادير به‌دست آم��ده از مدل ANN فقط در 
محدوده متغيرهاي مورد استف��اده در مدل‌سازي معتبر بوده و 
م��دل ارائه ش��ده در شرايط خارج از مح��دوده متغيرها قادر به 

پيش‌بيني نتايج تجربي نخواهد بود.

بحث 
علت کاهش درصد احياء Cr(VI) با افزايش غلظت اوليه آن در 
 K2Cr2O7 اي��ن است که مقدار جذب محلول با افزايش غلظت
افزاي��ش مي‎ياب��د، در نتيجه کسر بالات��ري از تابش UV، قبل 
از اينک��ه به سطح فتوکاتالي��زور برسد توسط محلول Cr جذب 
ش��ده و در نتيجه درصد احي��اء Cr(VI) کاهش مي‌يابد )47، 
 Cr(VI) 48(. نتاي��ج مشابهي در خصوص کاهش درصد احياء
ب��ا افزايش غلظت اوليه آن توس��ط Chakrabarti و همکاران 
گ��زارش شده است )1(. آنها نيز کاهش درصد حذف کروم را به 
 K2Cr2O7 جذب بخش بزرگ��ي از نور فرابنفش توسط محلول

 

y = 0.9647x + 0.5548
R² = 0.9645
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 Cr(VI) ج( بر روي درصد احياء( pH و زمان تابش نور و )ب( pH و TiO2 مقدار کاتاليزور ،)الف( pH و Cr(VI) نمودار 4- تاثير غلظت اوليه
تحت شرايط Time = 15  min ,[TiO2]0 = 150 mg/L )الف(، Time = 30 min ,[Cr(VI)]0 = 30  mg/L )ب( و

= 0[TiO2] )ج(. 250  mg/L,[Cr(VI)]0 = 30 mg/L

و کاه��ش نور رسي��ده به سطح فتوکاتاليس��ت نسبت دادند. در 
خص��وص افزاي��ش درصد احي��اء Cr(VI) با کاه��ش pH نيز 
 )pHZPC( نقط��ه صفر بار الكتركي��ي pH ،مي‌ت��وان گف��ت که
براي نانوذرات تيتانيوم دي‌اكسيد در محدوده 5/6 تا 6/4 است. 
بنابراي��ن در pHهاي کمتر از pHZPC سط��ح كاتاليزور حاوي 
بارهاي مثبت و در pHه��اي بيشتر از pHZPC سطح كاتاليزور 
 pHZPC ح��اوي بارهاي منفي خواهد بود. همچنين هر اندازه از
دورتر شده و محيط را بيشتر اسيدي نماييم، به همان اندازه بار 
 pH مثب��ت در سطح کاتاليزور بيشتر خواه��د شد. از اين‌رو در
برابر با 2،  سطح کاتاليزور در نتيجه جذب قابل توجهي پروتون، 
ب��ار مثبت قابل ملاحظه‌ايي پيدا ک��رده و آنيون دي‌کرومات که 
بار منفي دارد بهتر به آن نزديک شده و مي‌تواند راحت‌تر توسط 
الکترون‌هاي برانگيخته احي��اء شود )Ku .)49 ،1 و همکار نيز 
بط��ور مشابهي گزارش نمودند با کاهش pH ثابت سرعت احياء 
فتوکاتالي��زوري Cr(VI) توسط TiO2 افزايش مي‌يابد. آنها در 
محدوده pH 2 تا 11 بالاترين ثابت سرعت را براي pH برابر با 
2 گ��زارش نمودند )36(. احياء Cr(VI) در محيط‌هاي اسيدي 

و قليايي به ترتيب با واکنش‌هاي 1 و 2 انجام مي‌گيرد )50(:

Ku و همک��ار گزارش نمودند مطابق با اص��ل لوشاتليه )قانون 
تعادل شيمياي��ي(، احياء Cr(VI) در محيط اسيدي به مراتب 
از احي��اء آن در محي��ط قلياي��ي مطلوب‌تر ب��وده و بهتر انجام 
مي‌گي��رد )36(. علت افزايش درص��د احياء Cr(VI) با افزايش 
مق��دار فتوکاتاليزور به افزايش مراک��ز فعال در دسترس مربوط 
مي‌ش��ود. با افزايش مق��دار فتوکاتالي��زور، افزايشي در مساحت 
سطح کاتاليزور براي جذب سطحي و در نتيجه جذب نور وجود 
دارد )51(. دليل افزايش درصد احياء Cr(VI) با افزايش زمان 
تاب��ش اين است که با افزايش زمان تابش الکترون‌هاي بيشتري 
در فتوکاتالي��زور برانگيخت��ه شده که نهايت��ا موجب افزايش در 
راندم��ان درصد احي��اء Cr(VI) مي‌ش��ود )2(. نتايج مشابهي 
در خص��وص افزايش درص��د احياء Cr(VI) ب��ا افزايش مقدار 
 Siboni و زمان تابش نور فرابنفش توسط TiO2 فتوکاتالي��زور
Shirzadو همکاران در احياء Cr(VI) و Ni(II) گزارش شده 
اس��ت )52(. آنها گزارش نمودند با افزاي��ش مقدار فتوکاتاليزور 
TiO2 ت��ا mg/L 1000 و همچنين زم��ان تابش نور فرابنفش 

تا min 80 احي��اء فتوکاتاليزوري Cr(VI) و Ni(II) افزايش 
ميي‌ابد. 

پس از مطمئن شدن از آموزش مناسب ANN ماتريس وزن‌هاي 
شبکه به‌دست آمده و در جدول 2 گزارش شده است که در آن 
W1 وزن‌هاي بين لايه‌هاي ورودي و مخفي و W2 وزن‌هاي بين 

)1(
)2(�

������� � 1
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Ku  احياء  (قانون تعادل شيميايي)، هيمطابق با اصل لوشاتل گزارش نمودند همكاروCr(VI) اء آن در ياسيدي به مراتب از اح در محيط
با افزايش مقدار فتوكاتاليزور به افزايش مراكز  Cr(VI)علت افزايش درصد احياء . )36( گيردتر بوده و بهتر انجام ميمطلوبط قليايي يمح

و در نتيجه جذب  يطحجذب س يدر مساحت سطح كاتاليزور برا يشود. با افزايش مقدار فتوكاتاليزور، افزايشيفعال در دسترس مربوط م
 يبيشتر يها با افزايش زمان تابش اين است كه با افزايش زمان تابش الكترون Cr(VI)دليل افزايش درصد احياء  .)51( نور وجود دارد

نتايج مشابهي در خصوص افزايش  .)2( شوديم Cr(VI) احياء درصد راندمان در موجب افزايش شده كه نهايتاته در فتوكاتاليزور برانگيخ
و  Cr(VI)در احياء  و همكاران Siboniو زمان تابش نور فرابنفش توسط  TiO2با افزايش مقدار فتوكاتاليزور  Cr(VI)درصد احياء 

Ni(II) نها گزارش نمودند با افزايش مقدار فتوكاتاليزور آ .)52( گزارش شده استTiO2  تاmg/L 1000  و همچنين زمان تابش نور
ماتريس  ANNمطمئن شدن از آموزش مناسب پس از يابد.  افزايش مي Ni(II)و  Cr(VI) فتوكاتاليزوري احياء min 80فرابنفش تا 

بين  يها وزن W2و  يمخف و يورود يهالايه بين يهاوزن W1آن گزارش شده است كه در  2دست آمده و در جدول  هشبكه ب يها وزن
بين آكسون و دندريت در  يهستند كه مشابه قدرت سيناپس يمصنوع يها ها ضرايب بين نرونهستند. وزن يو خروج يمخف يهالايه
به بدنه نرون منتقل  ياز سيگنال ورود گيرد كه چه نسبتيم ها تصميموزن يك از كنند. بنابراين هريم عمل يواقع يبيولوژيك يهانرون

 يارزيابقابل  يمتغير خروج يروبر  يورود يمتغيرهاميزان تاثير ، يعصب يهاخواهد شد. در حقيقت با استفاده از ماتريس وزن شبكه
 .)54, 53( استفاده شده است 1از معادله  Cr(VI) يبراي ارزيابي اهميت نسبي متغيرهاي ورودي در احياء فتوكاتاليزور .است
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هاريس وزنمات - 2جدول 

W1 W2 

 متغير نرون
Bias وزن نرون 

[Cr(VI)]0 pH [TiO2]0   Time 
1  9621/0 -  9610/0 -  3038/0 -  5140/0  7079/0  1  8287/0  
2  5195/0 -  8967/0  0670/1 -  5854/0  4866/0 -  2  3832/0  
3  5120/0 -  9958/0  6355/0 -  0156/0 -  8360/0  3  8880/0  
4  5507/0  5844/0  7282/0  4862/0 -  0297/0  4  0512/0  
5 6351/0  5868/0 -  5934/0 -  1695/0  6280/0  5 4212/0 -  
6 1353/0 -  7438/0 -  2472/0  1619/0  7627/0 -  6 5604/0 -  

7 2715/0 -  4689/0 -  3381/0  3036/0-  2887/0  7 3675/0 -  

8 4938/0 -  1821/0  7632/0-  6374/0-  8804/0-  8 2982/0 -  

9 7883/0  8617/0  3202/0-  0705/0  5298/0-  9 9698/0  

10 

 

5818/0 -  0876/0 -  5922/0  6978/0 -  2057/0  10 

Bias 

6900/0 -  

6310/0 -  

لايه‌هاي مخفي و خروجي هستند. وزن‌ها ضرايب بين نرون‌هاي 
مصنوع��ي هستند ک��ه مشابه قدرت سيناپس��ي بين آکسون و 
دندري��ت در نرون‌هاي بيولوژيکي واقعي عمل مي‌کنند. بنابراين 
ه��ر يک از وزن‌ه��ا تصميم مي‌گيرد که چ��ه نسبت از سيگنال 
ورودي به بدنه نرون منتقل خواهد شد. در حقيقت با استفاده از 
ماتري��س وزن شبکه‌هاي عصبي، ميزان تاثير متغيرهاي ورودي 
ب��ر روي متغير خروجي قابل ارزيابي است. براي ارزيابي اهميت 
نسبي متغيرهاي ورودي در احي��اء فتوکاتاليزوري Cr(VI) از 

معادله 1 استفاده شده است )53, 54(.

	)1(

جدول 2- ماتريس وزن‌ها

در اي��ن معادله Ij اهميت نسب��ي متغير j ورودي بر روي متغير 
خروج��ي را نشان مي‌دهد، Nh ،Ni ب��ه ترتيب تعداد نرون‌هاي 

ورودي و مخف��ي را نش��ان مي‌دهن��د و W بيانگ��ر وزن اتصال 
هس��ت. علاي��م ’o’ ,‘h’ ,‘i‘ ب��ه ترتیب مربوط ب��ه لايه‌هاي 
ورودي، مخفي و خروجي است. انديس‌هاي ’n’ ,‘m’ ,‘k‘ نيز 
به ترتيب مربوط به نرون‌هاي ورودي، مخفي و خروجي هستند. 
نتايج حاص��ل بيانگر اين است که هم��ه پارامترهاي ورودي بر 
 pH تاثير دارند، اما تاثير Cr(VI) روي احياء فتوکاتالي��زوري
ب��ا 34/15 درصد بيشت��ر از پارامترهاي ديگر است و پس از آن 
غلظت اوليه Cr(VI) و مق��دار کاتاليزور TiO2 اهميت نسبي 
27/38 و 23/75 درصد را داشته و زمان تابش با اهميت نسبي 
14/72 درصد کمتري��ن تاثير را بر روي احي��اء فتوکاتاليزوري 

Cr(VI) نشان مي‌دهد.

نتيجه‌گيري
در اين مطالع��ه، بهينه‌سازي ساختار شبکه عصبي مصنوعي در 
 TiO2-P25 توس��ط نانوذرات Cr(VI) احي��اء فتوکاتاليزوري
بررس��ي شده اس��ت. مقايسه مابي��ن داده‌ه��اي آزمايشگاهي و 

W1 W2

نرون متغير
Bias نرون وزن

[Cr(VI)]0 pH [TiO2]0   Time 
1  9621/0 -  9610/0 -  3038/0 -  5140/0  7079/0  1  8287/0  
2  5195/0 -  8967/0  0670/1 -  5854/0  4866/0 -  2  3832/0  
3  5120/0 -  9958/0  6355/0 -  0156/0 -  8360/0  3  8880/0  
4  5507/0  5844/0  7282/0  4862/0 -  0297/0  4  0512/0  
5 6351/0 5868/0 -  5934/0 - 1695/0  6280/0  5 4212/0 -  
6 1353/0 - 7438/0 - 2472/0 1619/0 7627/0- 6 5604/0 -
7 2715/0 - 4689/0 - 3381/0 3036/0- 2887/0 7 3675/0 -
8 4938/0 - 1821/0 7632/0- 6374/0- 8804/0- 8 2982/0 -
9 7883/0 8617/0 3202/0 - 0705/0 5298/0 - 9 9698/0
10 5818/0 - 0876/0 - 5922/0 6978/0 - 2057/0 10

Bias

6900/0 -
6310/0 -
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داده‌هاي به‌دست آمده از مدل از روي مقادير ضريب همبستگي 
و MSE ب��ه خوبي نشان مي‌ده��د نوع الگوريت��م، تابع انتقال 
و تع��داد نرون‌ه��ا در موفقيت شبکه نقش بسي��ار مهمي دارند. 
در مدل‌سازي احياء فتوکاتالي��زوري Cr(VI) توسط نانوذرات 
TiO2-P25 بهتري��ن الگوريت��م، الگوريتم scg ب��ا تابع انتقال 
خطي در لايه مخفي هست و در تعداد نرون برابر با 10 کمترين 
مقدار MSE در تعداد تکرار 5 حاصل مي‌شود. نتايج حاصله از 
وزن‌ه��اي شبکه، pH را مهمترين پارامتر تاثيرگذار در راندمان 
 TiO2-P25 توس��ط نانوذرات Cr(VI) احي��اء فتوکاتاليزوري
نش��ان مي‌دهد. نتايج بررسي تاثي��ر پارامترهاي عملياتي بيانگر 
کاه��ش درصد احي��اء Cr(VI) با افزايش غلظ��ت اوليه آن در 
نتيج��ه جذب کس��ر بالاتري از تابش UV، قب��ل از رسيدن به 
سطح فتوکاتاليزور است. مناسب‌ترين pH براي داشتن راندمان 
احياء مناس��ب Cr(VI) برابر با 2 اس��ت. افزايش پارامترهايي 
نظي��ر مقدار فتوکاتالي��زور و زمان تابش در ب��ازه مورد مطالعه 
سبب افزاي��ش راندمان احي��اء Cr(VI) مي‌شود. ب��ا توجه به 
امکان استفاده از نور خورشيد در فرايند فتوکاتاليز ناهمگن، در 

صورتي‌که از کاتاليزور در وضعيت تثبيت شده استفاده شود اين 
فرايند مي‌تواند توجيه اقتصادي مناسبي داشته باشد.
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Background and Objective: Chromium is present in two oxidation  forms of 
Cr(III) and Cr(VI). Cr(III) is less toxic than Cr(VI). The aim of this article was 
to optimize an artificial neural network structure in modeling the photocatalytic 
reduction of Cr(VI) by TiO2-P25 nanoparticles.
Materials and Methods: In this work, an artificial neural network (ANN) for 
the modeling photocatalytic reduction Cr(VI) by TiO2-P25  nanoparticles were 
used and its structure was optimized. The operating parameters were initial 
concentration of chromium, amount of photocatalyst, ultraviolet light irradiation 
time and pH. All the experiments were conducted in a batch photoreactor. The 
Cr(VI) concentration was measured with a UV/Vis spectrophotometer. ANN 
calculations were performed using Matlab 7 software and the ANN toolbox.
Results: The results show that the optimization of the ANN structure and the 
use of an appropriate algorithm and transfer function could significantly improve 
performance. The proposed neural network in modeling the photoactivity of 
TiO2-P25 nanoparticles in reducing Cr(VI) was acceptable, based on a good 
correlation coefficient (0.9886) and a small mean square error (0.00018). All the 
input variables affected the reduction of Cr(VI), however the effect of pH with 
an impact factor of 34.15 % was more significant than the others. The results 
indicated that pH = 2 was the best pH for photocatalytic reduction of Cr(VI). 
Increasing photocatalyst dosage and irradiation time in the investigated range 
increased Cr(VI) photocatalytic reduction.
Conclusion: Optimized structure of the ANN includes a three-layer feed-
forward back propagation network with 4:10:1 topology and the most appropriate 
algorithm is a scaled conjugate gradient backpropagation algorithm.

Please cite this article as: Sabonian M, Behnajady MA. Application of artificial neural networks in the modeling of photocatalytic reduction of Cr(VI) by 
titanium dioxide nanoparticles: optimization of artificial neural network structure. Iranian Journal of Health and Environment. 2018;11(2):183-96.
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