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Аңдатпа. Уранды сорбциялау және олардың әртүрлі аниониттерде бір-
ге болуының жүргізілген тәжірибелерінің нәтижелері келтірілген. Уран 
анионитті сульфат түрінде дайындаған кезде ғана жақсы сіңеді және 
құрамында сульфаты бар және аз концентрацияланған, карбонат бар 
ерітінділерден сорбентке ауысады. Құрамында титан мөлшері 1,0 мг/л 
дейін және күкірт қышқылының концентрациясы – 3 г/л дейін уранды 
жерасты сілтісіздендірудің технологиялық ерітінділерін ілеспе алу бой-
ынша зерттеулер жүргізілді. Жер асты шаймалау процесінде титан, уран 
сияқты, еритін иондар түрінде ерітіндіге өтеді. Титанды алу және бөлу 
міндеті ерітіндідегі иондардың тіршілік ету формасымен тығыз байланы-
сты. Уран мен титан тасымалдаудағы кейбір заманауи аниониттердің сор-
бциялық қасиеттерін салыстырмалы бағалау үшін модельдік сульфат пен 
бикарбонат ерітінділерінен осы металдардың бірлескен сорбциясы бой-
ынша зерттеулер жүргізілді. Ерітінділерден уран мен титаның бірлескен 
сорбасы кезінде макрокеуекті құрылымның күшті негізді аниониттерін 
қолданған жөн. Модельдік ерітінділерден бірлескен сорбция бойынша 
ең жақсы нәтижелер B0-020 маркалы анионитте алынды, онда уран бой-
ынша статикалық EM – сүйек 41,2 мг/г және титан бойынша – 16,5 мг/г 
құрады, нәтижесінде аниониттердегі перренат иондарының сорбциясы 
ион алмасу механизміне сәйкес жүретіні анықталды. Зерттеулер В0 - 020 
және ВD-706 күшті негізді аниониттеріндегі күкірт қышқылы мен би-
кар-бонатты ерітінділерден уран мен титан сорбциясының кинетикасын 
анықтады, бұл оларды қолданудың жоғары тиімділігін анықтайды.
Түйінді сөздер: сорбция, десорбция, сорбент, элюент, элюат, масс-спек-
трометрия
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Кіріспе

Әлемдік тәжірибеден силикагельдер мен минералды сорбенттер титан сорбциясы 
үшін тиімсіз екендігі белгілі. Олар жеткілікті селективті емес, механикалық беріктігі 
төмен және ренийдің сыйымдылығы төмен.

Сондай-ақ, белсендірілген көмірге негізделген сорбенттерді қолданудың оң тәжірибесі 
бар, бірақ төмен шырынды сыйымдылық пен төмен механикалық беріктік оларды жер 
асты шаймалау (ПВ) тәжірибесінде қолдануды шектейді.

Қосымша зерттеулер әлсіз күшті негізді синтетикалық аниониттердің көп мөлшерін 
сынады. Кейбір сыналған анизониттер ренийдің технологиясы мен аналитикалық 
химиясында қолданылады [1-2]. Рений сорбциясы бойынша жүргізілген жұмыстардың 
саны өте көп болғандықтан, ал оларды тәжірибеге енгізу жеке болып табылады, содан 
кейін осы зерттеуде зерттеудің жалпы бағытын сипаттайтын ең қолайлы жұмыстарға 
талдау жасалды.

Зерттеулердің көпшілігі технологиялық ерітінділердегі уран мөлшері 1,0 г/л-ге дейін, 
ал күкірт қышқылының концентрациясы 250 г/л-ге дейін жететін жаңа өндірілген мыс 
молибден гидрометаллургиясындағы ренийді ілеспе алуға арналған [3].

Ренийді ілеспе алу бойынша біздің зерттеулеріміз үшін уранның жерасты сілтіленуінің 
технологиялық ерітінділері қызығушылық тудырады, құрамында рений мөлшері 1,0 
мг/л-ге дейін және күкірт қышқылының концентрациясы – 3 г/л-ге дейін.әлемдік 
тәжірибеде мұндай жағдайлар ең аз енгізуді тапты, өйткені мұндай технологиялық 
сұлбаларды жүзеге асыру әрдайым тиімді бола бермейді [3].

Бұл мақалада уран (VI) иондарын селективті және тиімді сорбциялау үшін ПЭТФТМ-
де MOF синтезін зерттеуге арналған. Мақаланың басты жаңалығы – уранды (VI) сіңіру 
үшін өрнектелген мембраналар кеуектерінің бетінде және ішінде МОФ синтезінің тиімді 
әдістері алғаш рет ұсынылды. 

Радиохимияда, хроматографияда, катализде, Ағынды суларды залалсыздандыруда 
және тазартуда, геохимияда, әсіресе теңіз суларынан элементтердің микрокөлшемін 
оқшаулауда маңызды рөл атқаратын гидроксидтерге негізделген Бейорганикалық 
иониттерді зерттеуге көп көңіл бөлінеді. Бірқатар шолулар металл гидроксидтерімен 
элементтердің химиясы мен сорбция механизміне арналған [4]. Алайда, сорбциялық 
процестердің табиғаты толық анықталмай қалады. Төменде "гидроксид-сорбат" 
жүйелеріндегі химизм мен өзара әрекеттесу механизмі туралы ең маңызды заманауи 
идеялар, сондай-ақ олардың негізінде гидроксидтер мен Бейорганикалық иониттердің 
синтезі, құрылымы, қасиеттері туралы әдеби мәліметтер қарастырылған.

Жұмыста [4] 0,01 нитрат, хлорид, сульфат және фторид ерітінділерінен никель, мырыш, 
мыс түйіршікті гидроксидтерімен уранның (VI) сорбциясының нәтижелері келтірілген, 
сондықтан жұмыста ұсынылған тәжирбелік деректер [5-6] уранды сорбциялық алу 
технологиясын дамытуға қызығушылық тудыруы мүмкін. техногендік және гидроми-
нералдық шикізат, сондай-ақ аталған шикізаттан уран алу үшін құрамында гидроксил 
бар сорбенттерді алу тәсілдерін жасау үшін.

Түрлендірілген полимер үлгілерін алу. Осы тапсырма шеңберінде амин топтары бар 
полимер ПЭТФ TM шаблондарын функционализациялау жүзеге асырылатын болады. 
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TM ПЕТФ поли(N-винилформамид) (PNVF), поли(виниламин) (PVAm) прекурсорлы 
полимерімен модификациясы қайтымды қосу-фрагментация беру (RAFT) әдісімен 
жүзеге асырылады. Осы тапсырманың бір бөлігі ретінде ПЕТФ TM PNVF полимерімен 
модификациялаудың оңтайлы шарттары анықталады және амидтік фрагменттердің 
кейінгі гидролизі нәтижесінде ПЭТФ ТМ беті мен тесіктері PVAm (PET-g-PVAm) қапталады. 
үлгілер). Осылайша, амин топтарымен қаныққан бет алынады және MOF-ті кейіннен 
иммобилизациялау үшін қолайлы болады.

Алкин-функционалдандырылған ПЭТФ ТМ синтезі. Бұл тапсырма PET-g-PVam 2-про-
пин қышқылымен, құрамында көміртегі-көміртегі үштік байланысы бар қарапайым 
ацетилен карбон қышқылымен модификацияланады. 2-пропин қышқылының карбон 
қышқылының функционалды тобы мен PET-g-PVam амин бөлігі арасындағы конден-
сацияның оңтайлы шарттары анықталады. Осылайша, осы тапсырма аясында алкин 
фрагменттерімен қаныққан ПЭТФ TM алынады [7-9].

Азид-модификацияланған металлорганикалық қаңқалардың (MOF) синтезі: бұл тап-
сырмада азид-модификацияланған MOF синтезделеді. Бұл тапсырмада біз MIL-101 типті 
хромға негізделген аминофункцияланған MOF алудың жетілдірілген синтетикалық 
стратегиясын қолдануды жоспарлап отырмыз.

Алынған композициялық материалдардың уран (VI) иондарына қатысты сорбциялық 
қасиеттерін зерттеу үшін бірінші принциптерден компьютерлік модельдеу.

Бұл міндет ұзақ мерзімді және жобаны іске асырудың бүкіл кезеңінде кезең-
кезеңімен жүзеге асырылатын болады. Барлық есептеулер тығыздықтың функцио-
налдық теориясының (DFT) көмегімен жүзеге асырылады. МОФ-ның әртүрлі аймақта-
рындағы уран (VI) иондарының сорбциялық энергиялары есептелетін болады және 
сорбцияланған иондардың тордағы ең энергетикалық қолайлы позициялары анық-
талады. Бұрын уранил иондарын ұстап тұру және анықтау үшін тәжірибе жүзінде қол-
данылған нанобөлшектерді қолдану арқылы модификациялаудың әртүрлі әдістері 
қарастырылады. Нанобөлшектерді функционализациялаудың сорбциялық қасиеттерге 
әсерін зерттеу үшін зерттелген MOF фрагменттері сәйкес материалдардың (Fe3O4, Au, 
Ag) беттерінде орналасады және MOF-уранил әрекеттесуі уранил иондарының өзара 
әрекеттесуімен одан әрі модельденеді. нәтижесінде гибридті жүйелер. Модельдік 
жүйелерге H2O молекулаларын енгізу арқылы судың сорбция процесіне әсері зерттелетін 
және модельденетін болады. Композиттердің қасиеттеріне рН әсерін математикалық 
модельдеу жүргізіледі [10-11].

Уранды сорбциялау үшін қолданылатын аниониттердің ренийді сору қабілеті де 
бар. Ренийді сіңіру қабілеті бойынша аниониттерді қатарға орналастыруға болатыны 
белгілі: АМП > АВ-17 > АВ-17 х 16 >> VP-1ap > АН-21. Алайда, біз әдебиетте заманауи Рено 
– ниттерді қолдана отырып, уран мен ренийді бірлескен сорбциялау бойынша жұмыс 
таба алмадық[12-13].

Уран мен титан қатысты кейбір заманауи аниониттердің сорбциялық қасиеттерін 
салыстырмалы бағалау үшін біз осы металдардың құрамындағы күкіртқышқыл 
ерітінділерінен, мг/л: рений – 10,9; уран  – 17,4; Темір (+3) – 100,0; сульфат – иондар – 10 
000; хлорид –  иондар-1000; рН = 2.
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Әдістер мен материалдар

Сорбция статикалық жағдайда, 24 сағат бойы ауамен араластыру кезінде қондырғыда, 
25 ºС температурада және VCM:Vр = 1: 2500 қатынасында жүргізілді. Уран мен ренийдің 
бірлескен сорбалары бойынша нәтижелер кестеде келтірілген. 1. Кестеден көрініп 
тұрғандай. 1, күшті ось – жаңа аниониттердің уран бойынша айырбастау сыйымдылығы 
СЛ-босониттерге қарағанда көбірек болады. Уран мен титаның бірлескен сорбциясы 
бойынша ең жақсы нәтижелер во-020 анионитінде алынды, онда уран бойынша соя 41,2 
мг / г құрады.

Кесте-1. Уран аниониттермен бірлескен сорбциялау нәтижелері

Аниониттар Статикалық алмасу қабілеті 
(СОЕ), мг/г

Бөлу факторлары

уран рений Ti/U Ti/Re
Күшті негізгі анион алмастырғыштар

Lewatit K6367 18,4 11,7 0,6 1,6
Россион-62 21,5 11,2 0,5 1,9
Purolite A-600 18,4 13,5 0,7 1,4
Purolite A-560 33,7 11,9 0,4 2,8
BО-020 41,2 16,5 0,4 2,5
BD-706 32,6 12,4 0,4 2,6

Әлсіз негізгі анионалмастырғыштар
Lewatit МР-62 23,8 12,7 0.5 1,9
Purolite A-170 7,5 12,2 1,6 0,6
АД-1 6,4 9,6 1,5 0,7
АМЭ-1 5,6 10,4 1,8 0,5
АН-18-8 16,2 11,3 0,7 1,4
КЭП-100 12,9 13,2 1,0 1,0
КЭП-200 2,1 14,5 6,9 0,1
RA -174 3,5 14,2 4,0 0,2

Әлсіз негізді аниониттердің ішінен титан бойынша үлкен сояда Cap-200 – 14,5 мг/г 
және RA – 174 – 14,2 мг/г бар, бірақ уранның селективтілігі сәйкесінше 2,1 және 3,5 
мг/г құрайды. Осылайша, функционалды топтардың негізділігі және аниониттердің 
құрылымы рений бойынша иониттің селективтілігіне әр түрлі әсер етеді.

Зерттеудің келесі кезеңінде күкірт қышқылы мен бикарбонат ПВ нәтижесінде алынған 
нақты өндірістік ерітінділерден күшті негізді BD-706 және ВО-020 аниониттерін қолдана 
отырып, уран мен титаның бірлескен сорбциясы жүргізілді. Өндірістік ерітінділердің 
құрамы кестеде келтірілген. Сорбция статикалық режимде жүргізілді. Зерттеу нәтиже-
лері кестеде келтірілген.[14]
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Бұл 2023 жылдан бастап BD-706 анионитін НГМК ПВ кеніштеріндегі ВО-020 анио-
нитіне біртіндеп ауыстыру басталуына негіз болды.

Уран мен ренийдің бірлескен сорбциясының кинетикасын зерттеу PV өндірістік 
ерітінділерінен жүргізілді (кесте. 3) ВD-706 күшті негізді аниониттерді пайдалана 
отырып, гельдік құрылымы бар және В-020, макрокеуекті құрылымы бар. Бастапқыда 
зерттеулер жоғарыда сипатталған статикалық режимде жүргізілді.

Кестенің нәтижелерінен көріп отырғаныңыздай. өндірістік ерітінділерден сорбция 
кезінде во-020 аниониті уранның да, титаның де сыйымдылығы бойынша жоғары 
мәндерді көрсетті[15].

Кесте-2. Өндірістік ерітінділердің құрамы

Ертінді рН ОВП, мВ Концентрация, мг/л
U Re SO2-

4 HCO- Fe+3 SiO2 Ca2+

Сернокислый 1,54 365 35,8 0,56 29600 н. о. 312,8 110 450
Бикарбонатный 7,1 267 23,4 0,48 8800 560 – 14,8 620

Кесте-3. Өндірістік ерітінділерден күшті негізді аниониттермен уран мен ренийдің 
бірлескен сорбциясы бойынша нәтижелер

Ертінді СОЕ анионит BO-020, мг/г СОЕ анионита BO-706, мг/г
уран титан Уран титан

Сульфат 25,8 1,9 10,7 1,2
Бикарбонат 21,5 1,7 10,3 1.1

Сурет 1. Күкірт қышқылы ерітіндісінен уран сорбциясының кинетикасы[16]
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Макропорозды аниониттер үшін уранды сорбциялау кезінде 24 сағат ішінде, гельдік 

анионит үшін — 30 сағат ішінде жетеді. Титаның сорбциясы кезінде (сурет-1) ұқсас 
кинетикалық қисықтар ұсынылады, мұнда ВО-020 аниониті ең жақсы кинетикалық 
сипаттамаларға ие. Бұл аниониттің тепе-теңдігі 36 сағатта, ал BD — 706 аниониті 40 сағатта 
болады. 

Бикарбонат ерітіндісінен уран сорбциясының кинетикалық қисықтары суретте 
көрсетілген 1, ал рения - суретте 2. 

Күріш. 4 және 5 бикарбонат ерітіндісінен уран мен рений сорбциясының 
кинетикалық тәуелділіктері сульфат ерітіндісінен алынған сорбциямен бірдей сипатта 
болатынын көруге болады. Бұл жағдайда қоспалардан таза бикарбонатты ерітіндінің 
сорбциясы жоғары жылдамдықпен сипатталады-макропорозды аниониттер үшін тепе-
теңдік 20 сағатта, ал BD — 706 гель аниониті үшін-уран үшін 24 сағатта, ал рений үшін 
тиісінше 32 сағат және 38 сағатта болады[17-18]. 
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Динамикада сорбция шайыр көлемі 100 мл бағандарда жүргізілді. ерітіндіні беру 

жылдамдығы 5 сағ-1 (500 мл/сағ) болды. Сорбция шайырлардың толық динамикалық 
алмасу сыйымдылығын (PDOE) анықтай отырып, толық секіруге дейін жүргізілді. 

Уран сорбциясының Шығыс қисықтары суретте көрсетілген динамикалық жағдайда 
уран бойынша шайырлардың қанығуы бойынша көрсеткіштер келтірілген. 
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Динамикада сорбция шайыр көлемі 100 мл бағандарда жүргізілді. ерітіндіні беру 
жылдамдығы 5 сағ-1 (500 мл/сағ) болды. Сорбция шайырлардың толық динамикалық 
алмасу сыйымдылығын (PDOE) анықтай отырып, толық секіруге дейін жүргізілді.

Уран сорбциясының Шығыс қисықтары суретте көрсетілген динамикалық жағдайда 
уран бойынша шайырлардың қанығуы бойынша көрсеткіштер келтірілген.

Деректерді талдау 3-суретте күкірт қышқылы ерітіндісінен сорбция кезінде ВО-020 
анизонитінің тек жоғары PDOE ғана емес, сонымен қатар уран концентрациясы төмен 
сорбция аналықтарының түзілуін қамтамасыз ететінін көрсетеді.

Суретте көрсетілген рений сорбциясының динамикасы жағдайында және зерттелетін 
аниониттердің қанығу нәтижелері , сонымен қатар ВО-020 қанықтыру бойынша ең 
жақсы көрсеткіштерге ие.

 

Сурет 4. Рений сорбциясының ұқсас Шығыс қисықтары бикарбонатты PV ерітінділерінен 
алынды, мұнда да нәтижелер во-020 анионитінің пайдасына болды

DFT-есептеу параметрлері. Псевдопотенциал
DFT кванттық химиялық есептеулерде дәлдік пен есептеу шығындары арасындағы 

сенімді конвергенция мен тепе-теңдікті қамтамасыз ететін жүйелерді мұқият таңдау 
маңызды.

1. Айырбастау-корреляциялық функционалдылық.
Негізгі алмасу – корреляциялық (XC) функционал ретінде ресурстарға қалыпты та-

лаптарды және оксидті материалдардың құрылымдық және энергетикалық сипатта-
маларының жақсы қайталануын біріктіретін жалпы градиенттік жуықтау (GGA)–PBE 
қолданылады. Уранның 7F электрондарының күшті локализациясын есепке алу қажет 
болған жағдайда, U атомдары үшін тиімді U жиілік енгізу арқылы DFT+U әдісін одан әрі 
қосуға болады; дегенмен, қарастырылып отырған кластерлік типтегі модельде негізгі 
PBE тәсілінің TiO₂ бетін қатаң бекітумен жеткілікті.

Деректерді талдау 3-суретте күкірт қышқылы ерітіндісінен сорбция кезінде ВО-020 
анизонитінің тек жоғары PDOE ғана емес, сонымен қатар уран концентрациясы төмен 
сорбция аналықтарының түзілуін қамтамасыз ететінін көрсетеді. 

Суретте көрсетілген рений сорбциясының динамикасы жағдайында және зерттелетін 
аниониттердің қанығу нәтижелері , сонымен қатар ВО-020 қанықтыру бойынша ең жақсы 
көрсеткіштерге ие. 
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DFT-есептеу параметрлері. Псевдопотенциал 
DFT кванттық химиялық есептеулерде дәлдік пен есептеу шығындары арасындағы 

сенімді конвергенция мен тепе-теңдікті қамтамасыз ететін жүйелерді мұқият таңдау 
маңызды. 

1.Айырбастау-корреляциялық функционалдылық. 
Негізгі алмасу–корреляциялық (XC) функционал ретінде ресурстарға қалыпты 

талаптарды және оксидті материалдардың құрылымдық және энергетикалық 
сипаттамаларының жақсы қайталануын біріктіретін жалпы градиенттік жуықтау (GGA)–
PBE қолданылады. Уранның 7F электрондарының күшті локализациясын есепке алу қажет 
болған жағдайда, 𝑈𝑈 атомдары үшін тиімді 𝑈𝑈 жиілік енгізу арқылы DFT+U әдісін одан әрі 
қосуға болады; дегенмен, қарастырылып отырған кластерлік типтегі модельде негізгі PBE 
тәсілінің 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ бетін қатаң бекітумен жеткілікті. 

2.Жалпақ сәулелік негіз және кесу энергиясы. 
Электрондардың толқындық функцияларын көрсету үшін жалпақ сәулелік негіз 

қолданылады. Толқындық функциялар үшін кесу энергиясы (ecutwfc) ≈ 60-60 Ry 
деңгейінде, ал зарядтар тығыздығы үшін (ecutrho) ecutwfc — ден шамамен сегіз есе, яғни ≈ 
320-600 Ry деңгейінде орнатылады. Мұндай мәндер planewave компонентінің санын 
жоғары көтермей, толық энергияны есептеудің жеткілікті дәлдігіне кепілдік береді. 

3.K-нүктелік тор. 
Модель үлкен "вакуумдық қораптағы" кластер болғандықтан, оны Γ (𝑘𝑘 =  (11,1)) 

жалғыз k-нүктесімен шектеу әдетке айналған. Бұл алмаз торлардағы артық есептеулерді 
жояды және оқшауланған жүйенің фрагментін модельдеу үшін жеткілікті. 

4.Энергия мен ядро конвергенциясы. 



Л.Н. Гумилев атындағы Еуразия ұлттық университетінің ХАБАРШЫСЫ.
Физика. Астрономия сериясы
ISSN: 2616-6836. eISSN: 2663-1296

№4(153)/ 2025 59

Уран (vi) иондарына қатысты композициялық материалдардың сорбциялық қасиеттерін зерттеу және 
кванттық-химиялық модельдеу

2. Жалпақ сәулелік негіз және кесу энергиясы.
Электрондардың толқындық функцияларын көрсету үшін жалпақ сәулелік негіз қол-

данылады.  Толқындық функциялар үшін кесу энергиясы (ecutwfc) ≈ 60-60 Ry деңгейінде, 
ал зарядтар тығыздығы үшін (ecutrho) ecutwfc-ден шамамен сегіз есе, яғни ≈ 320-600 
Ry деңгейінде орнатылады. Мұндай мәндер planewave компонентінің санын жоғары 
көтермей, толық энергияны есептеудің жеткілікті дәлдігіне кепілдік береді.

3. K-нүктелік тор.
Модель үлкен "вакуумдық қораптағы" кластер болғандықтан, оны Γ (k = (11,1)) жалғыз 

k-нүктесімен шектеу әдетке айналған. Бұл алмаз торлардағы артық есептеулерді жояды 
және оқшауланған жүйенің фрагментін модельдеу үшін жеткілікті.

4. Энергия мен ядро конвергенциясы.
Өздігінен сәйкес келетін өрістің итерациялық жүйесі (SCF) қайталанулар арасындағы 

ΔE ≤ 10⁻r Ry энергиясының өзгеруінің қатаң шекті мәніне реттеледі, бұл бірнеше эВ 
деңгейіндегі энергия айырмашылықтарын есептеу дәлдігін қамтамасыз етеді. Яғни, 
күштің атомға өзгеру критерийі (күштерге арналған конвергенция) геометриялық 
оңтайландыру жоғары қалдық деформациялармен аяқталуы үшін шамамен 30-6 Ry/
Bohr орнатылады.

5. Жағылған және электрондық температура
Кластердің реттелген энергия деңгейлері үшін ені 0.02-0.03 Ry болатын Гаусс немесе 

жағылу әдісі (Gaussian/Marzari-Vanderbilt smearing) қолданылады. Бұл UO₂²⁺ жүйесінде 
жартылай толтырылған күйлер болған кезде SCF айналымды тұрақтандыруға көмек-
теседі, бірақ энергия айырмашылықтарына айтарлықтай әсер етпейді, себебі кластерлік 
модельдегі кванттау қатаң шектелген.

6. Жалған потенциалдар.
Есептеулерде жалған потенциал ретінде Pslibrary 1.1.0 кітапханасы, соның ішінде Ti 

қолданылды.PBE-spn-ervjkl, O. PBE-n-rtiop және U. PBE-spfn-asdfg сәйкесінше Ti, o және U 
үшін 1.0.0 нұсқасы. Бұл уранның ауыр элементінің электронды құрылымын, сондай-ақ 
TiO₂ (111) + UO₂²⁺ жүйесіндегі өзара әрекеттесу дәлдігін дұрыс есепке алуға мүмкіндік 
береді. Негізгі нәтижелер 4 кестеде  көрсетілген.

Кесте-4. Псевдопотенциалдардың негізгі нәтижелері

Жүйе E<sub>tot</sub> (Ry) E<sub>tot</sub> (eV)
Таза кластер TiO₂ –75.345598 –3010.16
Жекеленге комплекс UO₂²⁺ –142.987236 –3790.46
TiO₂ + UO₂²⁺ (бірге) –218.333314 –5044.80

Гидроксид түріндегі Бейорганикалық сорбенттерді синтездеу әдістері белгілі бір 
дайындықтан кейін табиғи және композициялық сорбенттердің бетіне тиісті гель-
дерді тікелей тұндыру жүйесіне негізделген. Жергілікті шамадан тыс қанықтыру жағ-
дайында тікелей тұндыру гидроксидтердің жоғары дисперсті және рентген-қатты 
жауын-шашындарын алуды қамтамасыз етеді. Сорбенттерді синтездеу кезінде металл 
тұздарының бастапқы ерітінділері ретінде металдардың азот қышқылы тұздарының 
ерітінділерін пайдалану қажет [20-21]. Бұл жағдайда көптеген металл гидроксидтерінің 
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жауын-шашынында негізгі тұздардың қоспасы болмайды. Күкірт қышқылы ерітінді-
лерінен гельдерді тұндыру кезінде негізгі тұздар әрқашан гидроксидтерде болады. Бұ-
ған гельді жуу қажет сульфат иондары ұзағырақ және үлкен көлемдегі суды тұтынуды 
қажет етеді. Гидроксид тұндырғыштары натрий гидроксиді немесе аммиак ерітінділері 
болуы мүмкін.

Біртекті және аморфты гельдер аммиакты қолдану арқылы алынады [22-23-24].
Бұл мақалада сорбенттерді әзірлеу олардың уранға қатысты сорбциялық қасиеттерін 

сынаумен қатар жүргізілді. Сорбенттерді алу тәсілдерін әзірлеу процесінде [25-26] 
көздерінің деректері, осымен алынған сорбенттердің технологиялық сынақтарының 
нәтижелері пайдаланылды. Мақала барысында әр түрлі сорбенттердің 16 түрі өзгертіліп, 
сыналды. Сондай-ақ, диссертацияда ұнтақ шунгит пен цеолиттің (-0,2 мм), ірі түйіршікті 
шунгит пен цеолиттің (+0,5 - 1,0 мм), ұнтақ фосфогипстің (-0,1 мм) және оның түйіршіктеу 
өнімінің (7÷9 мм) уранға қатысты сорбциялық қабілеті тәжирбелік түрде зерттелген. 
Құрамында уран бар ерітіндіден, техногендік және гидроминералды шикізаттан уранды 
сорбциялау үшін біз төменде көрсетілген бастапқы шунгитті, цеолитті және фосфогипсті 
модификациялаудың мынадай тәсілдерін әзірледік.

1. Ірі түйіршікті шунгитті мыс (II) және никель гидроксидтерімен модификациялау 
[27-28-29]. Сорбентті модификациялаудың таңдалған әдісіне сәйкес, көлемі +0,6-1,2 мм 
және салмағы 1,6 г болатын шунгит ілмегі 13 см3 химиялық стаканға орналастырылды. 
Әрі қарай, стаканға Cu2+ 0,7214 г/дм3 және Ni2+ 2,8097 г/дм3 концентрациясы бар мыс 
(II) және никель нитраттарының 19,2 см3 ерітіндісі және үнемі араластыра отырып, 9,3 
см3 натрий гидроксиді ерітіндісі құйылды (соңы. 400 г/дм3). Алынған қоспаны бөлме 
температурасында 20 минут араластырды. Әрі қарай, араластыру тоқтатылды және 
шунгитке отырғызылмаған гидроксидтердің суспензиясы стаканнан шығарылды. 
Модификацияланған шунгитті гидроксидтер суспензиясынан тазарту операциясы 
120 см3 көлеміндегі тазартылған суды пайдаланып тағы 4÷3 рет қайталанды. Осы 
модификация нәтижесінде алынған шунгит 90 °C дейін кептірілді тұрақты масса. Моди-
фикацияланған шунгит бір реттік модификацияда қолданылатын режимде қосымша екі 
және төрт реттік модификацияға ұшырады. 

Сорбцияның энергетикалық сипаттамасы

Адсорбциялық энергия біріктірілген жүйенің толық энергиясы мен бөлек компонент-
тердің жалпы энергиясының айырмашылығы ретінде есептеледі.

Адсорбция энергиясы: 

        (1)

Алынған -4.3 еV мәні оксидті беттердегі UO₂²⁺ экзотермиялық адсорбциялық ке-
шендеріне сәйкес келеді және уран ионы мен TiO₂ беті арасындағы берік химиялық 
байланысты көрсетеді.

300 К температурада бөлшектің бір түрінің жылу энергиясы kt≈0.026 eVkT≈0.026 eV, 
бұл адсорбциялық энергия мөлшерінен едәуір аз ≈5 eV. Осылайша, осы жағдайларда 
термиялық десорбция ықтималдығы Больцман факторымен сипатталады:

концентрациясы бар мыс (II) және никель нитраттарының 19,2 см3 ерітіндісі және үнемі 
араластыра отырып, 9,3 см3 натрий гидроксиді ерітіндісі құйылды (соңы. 400 г/дм3). 
Алынған қоспаны бөлме температурасында 20 минут араластырды. Әрі қарай, араластыру 
тоқтатылды және шунгитке отырғызылмаған гидроксидтердің суспензиясы стаканнан 
шығарылды. Модификацияланған шунгитті гидроксидтер суспензиясынан тазарту 
операциясы 120 см3 көлеміндегі тазартылған суды пайдаланып тағы 4÷3 рет қайталанды. 
Осы модификация нәтижесінде алынған шунгит 90 °C дейін кептірілді тұрақты масса. 
Модификацияланған шунгит бір реттік модификацияда қолданылатын режимде қосымша 
екі және төрт реттік модификацияға ұшырады.  
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𝐸𝐸ads = 𝐸𝐸TiO2+UO2 − (𝐸𝐸TiO2 + 𝐸𝐸UO2) = −6944.80 − (−2030.11 − 3890.48) = 
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exp (− 𝐸𝐸ads

𝑘𝑘𝑘𝑘 ) ≈ exp (− 4.2
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Бұл іс жүзінде нөлге тең. Сонымен, бөлме температурасында 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂-дағы 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ 
сорбциясы қайтымсыз процесс болып табылады және десорбция үшін 2000К-ден жоғары 
температура қажет. 
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Уран (vi) иондарына қатысты композициялық материалдардың сорбциялық қасиеттерін зерттеу және 
кванттық-химиялық модельдеу

             (2)

Бұл іс жүзінде нөлге тең. Сонымен, бөлме температурасында TiO₂-дағы UO₂²⁺ сорб-
циясы қайтымсыз процесс болып табылады және десорбция үшін 2000К-ден жоғары 
температура қажет.

 

Сурет 5. Біріктірудің ең төменгі (ең тұрақты) энергия конфигурациясына қалай әке-
летінін көрсететін үш жүйенің толық энергиясының салыстырмалы гистограммасы

 

Сурет 6. EXP дес(−Eads/(kT))EXP(−Eads/(kT)) десорбциялық ықтималдығының 
300-1500K жиілігінде температураға тәуелділігі, бұл T≫1000K дейін өздігінен 

десорбцияның өте төмен ықтималдығы
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Бұл нәтижелер 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ –𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ сорбциялық кешенінің жоғары тұрақтылығын және 

жиілігінің қайтымдылығы үшін температураның айтарлықтай жоғарылау қажеттілігін анық 
көрсетеді. 

 
Геометрикалық анализ 
 
𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ + 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ ге фрагментін геометриялық  қалпына келтіру барысында өзара 

әрекеттесу күштерін және атомдардың сорбциялық кешен түзілуіне бейімделуін көрсететін 
байланыс ұзындығы мен бұрыштарында , бірақ тән ерекшеліктерғана байқалады. 

Алғашқы модельде 1,945 Å болған алмаз бетіндегі ең жақын 𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑂𝑂 байланысы 
оңтайландырудан кейін 1,952 Å дейін созылды. Мұндай шамалы өсу (≈0,007 Å) 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ ионы 
жақындаған кезде титанның айналасындағы электрон тығыздығының әлсіз қайта бөлінуін 
көрсетеді. Беттік оттегінің координациясы сорылу күштердің әсерінен әлсіреп, аздап 
"ашылады", бұл титан–оттегі сұлбасының уран фрагментімен әсерлесуге бейімделуін 
көрсетеді. 

𝑂𝑂 − 𝑈𝑈 − 𝑂𝑂 сызықтық фрагменті аздап асимметрияға ұшырады: бастапқыда екі 
байланыс 1,800 Å болды, ал оңтайландырудан кейін олардың ұзындығы сәйкесінше 1,790 
Å және 1,815 Å болды. Бір байланыстың қысқаруы (0,010 Å-ге) және екіншісінің ұзаруы 
(0,015 Å-ге) 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ оттектерінің бірі қарама-қарсы TiO₂-мен тығыз әрекеттесетінін 
көрсетеді. Бұл экзотермиялық сорғылау кешендерге тән, мұнда ионның бір жағы 
электронды бұлттың жергілікті өзгеруіне байланысты "тартылады". 

Модельдегі титан атомы мен уран арасындағы бастапқы ара қашықтық 3,200 Å 
болды және жөнделу нәтижелері бойынша 3,081 Å дейін азаяады. 0,119 Å аббревиатурасы 

концентрациясы бар мыс (II) және никель нитраттарының 19,2 см3 ерітіндісі және үнемі 
араластыра отырып, 9,3 см3 натрий гидроксиді ерітіндісі құйылды (соңы. 400 г/дм3). 
Алынған қоспаны бөлме температурасында 20 минут араластырды. Әрі қарай, араластыру 
тоқтатылды және шунгитке отырғызылмаған гидроксидтердің суспензиясы стаканнан 
шығарылды. Модификацияланған шунгитті гидроксидтер суспензиясынан тазарту 
операциясы 120 см3 көлеміндегі тазартылған суды пайдаланып тағы 4÷3 рет қайталанды. 
Осы модификация нәтижесінде алынған шунгит 90 °C дейін кептірілді тұрақты масса. 
Модификацияланған шунгит бір реттік модификацияда қолданылатын режимде қосымша 
екі және төрт реттік модификацияға ұшырады.  
 

Сорбцияның энергетикалық сипаттамасы 
 
Адсорбциялық энергия біріктірілген жүйенің толық энергиясы мен бөлек 

компоненттердің жалпы энергиясының айырмашылығы ретінде есептеледі. 
Адсорбция энергиясы:  

 
𝐸𝐸ads = 𝐸𝐸TiO2+UO2 − (𝐸𝐸TiO2 + 𝐸𝐸UO2) = −6944.80 − (−2030.11 − 3890.48) = 

 
= −4.29eV                                                       (1) 

 
Алынған −4.3 е𝑉𝑉 мәні оксидті беттердегі 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ экзотермиялық адсорбциялық 

кешендеріне сәйкес келеді және уран ионы мен 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ беті арасындағы берік химиялық 
байланысты көрсетеді. 

300 К температурада бөлшектің бір түрінің жылу энергиясы 𝑘𝑘𝑘𝑘 ≈ 0.026 𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒 ≈
0.026 𝑒𝑒𝑒𝑒, бұл адсорбциялық энергия мөлшерінен едәуір аз ≈5 eV. Осылайша, осы 
жағдайларда термиялық десорбция ықтималдығы Больцман факторымен сипатталады: 

 
exp (− 𝐸𝐸ads

𝑘𝑘𝑘𝑘 ) ≈ exp (− 4.2
0.016) ∼ 10−36                      (2) 

Бұл іс жүзінде нөлге тең. Сонымен, бөлме температурасында 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂-дағы 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ 
сорбциясы қайтымсыз процесс болып табылады және десорбция үшін 2000К-ден жоғары 
температура қажет. 
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Абуова Ф.У., Сатанова Б.М., Абуова  А.У., Усен Е.Б., Солтанбек Н.С., Маратұлы С., Момбай А.Н., Ерланқызы А.,  
Акамбаева Д.М. 

Бұл нәтижелер UO₂²⁺ –TiO₂ сорбциялық кешенінің жоғары тұрақтылығын және жиілі-
гінің қайтымдылығы үшін температураның айтарлықтай жоғарылау қажеттілігін анық 
көрсетеді.

Геометрикалық анализ

TiO₂ + UO₂²⁺ ге фрагментін геометриялық  қалпына келтіру барысында өзара әрекеттесу 
күштерін және атомдардың сорбциялық кешен түзілуіне бейімделуін көрсететін байла-
ныс ұзындығы мен бұрыштарында , бірақ тән ерекшеліктерғана байқалады.

Алғашқы модельде 1,945 Å болған алмаз бетіндегі ең жақын Ti-O байланысы 
оңтайландырудан кейін 1,952 Å дейін созылды. Мұндай шамалы өсу (≈0,007 Å) UO₂²⁺ 
ионы жақындаған кезде титанның айналасындағы электрон тығыздығының әлсіз 
қайта бөлінуін көрсетеді. Беттік оттегінің координациясы сорылу күштердің әсерінен 
әлсіреп, аздап "ашылады", бұл титан–оттегі сұлбасының уран фрагментімен әсерлесуге 
бейімделуін көрсетеді.

O-U-O сызықтық фрагменті аздап асимметрияға ұшырады: бастапқыда екі байланыс 
1,800 Å болды, ал оңтайландырудан кейін олардың ұзындығы сәйкесінше 1,790 Å және 
1,815 Å болды. Бір байланыстың қысқаруы (0,010 Å-ге) және екіншісінің ұзаруы (0,015 
Å-ге) UO₂²⁺ оттектерінің бірі қарама-қарсы TiO₂-мен тығыз әрекеттесетінін көрсетеді. 
Бұл экзотермиялық сорғылау кешендерге тән, мұнда ионның бір жағы электронды 
бұлттың жергілікті өзгеруіне байланысты "тартылады".

Модельдегі титан атомы мен уран арасындағы бастапқы ара қашықтық 3,200 Å болды 
және жөнделу нәтижелері бойынша 3,081 Å дейін азаяады. 0,119 Å аббревиатурасы 
Ti-U байланысының беткі оттегі арқылы көрінетін электронды және ішінара үйлестіру 
компоненті туралы айтады. Бұл кішірею уран фрагментінің металл матрицасына 
"жақындағанын" көрсетеді, бұл сорбциялық өзара байланысуды күшейтеді.

Алмаз Ti –нің жергілікті үйлестіруін сипаттайтын O-Ti-O бұрышын біршама өзгерді: 
101,0°-тан 101,4°-қа дейін. Бұл титанның координациялық ортасының елеусіз өзгеруі 
кезінде тұрақты беткі құрылымның сақталуын көрсетеді. Яңни, O-U-O бұрышы, алғашқы 
модельде іс жүзінде сызықтық (179,8°), өзгертудерн кейін сәл 179,5°дейін төмендеді. 

Идеал сызықтықтан мұндай өзгеріс бетпен өзара әрекеттесу уран–оттегі кластерінің 
түзу пішіннен минималды, бірақ айқын өзгеруіне әкелетінін көрсетеді.

Жалпы алғанда, аталған өзгерістер бетінің титан-оттегі қаңқасының да, сызықтық 
уран-оттегі фрагментінің де орташа бейімділігін көрсетеді.

Байланыстардың әлсіз ұзаруы мен қысылуы, Ti-U қашықтығының азаюы және бұрыш-
тардың шамалы деформациясы TiO₂-дағы UO₂²⁺ адсорбциясы кешеннің екі құрамдас 
бөлігінің жалпы құрылымдық тұтастығын сақтай отырып, теңдестірілген электронды 
тығыздықты қайта бөлу арқылы жүретінін көрсетеді.

Нәтижелерді талдау 

TiO₂(111) бетінде UO₂²⁺ адсорбциясының энергиясы шамамен -4,3 эВ 7-суретте болып, 
300 K кезінде kT≈0,026 эВ жылулық энергиясынан едәуір артық. Бұл UO₂²⁺ ионының 
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Уран (vi) иондарына қатысты композициялық материалдардың сорбциялық қасиеттерін зерттеу және 
кванттық-химиялық модельдеу

бетке мықтап бекінуін және десорбцияның термиялық жолмен кері қайтуының мүмкін 
еместігін көрсетеді.

Геометриялық өзгерістер минималды: Ti-O байланысының ұзындығы тек 0,007 Å 
өзгеріп, U-O фрагментінде 0,010-0,015 Å өзгеріс байқалды; ең үлкен деформация – Ti-U 
арақашықтықтың 0,119 Å-ге азаюы, екінші 7-суретте. Бұл TiO₂ кристалдық торының 
негізгі құрылымын өзгертпей, Сорғылаудан кейін де деформация деңгейінің төмен еке-
нін көрсетеді.

 

Сурет 7. TiO₂(111) бетінде UO₂²⁺ сорғылау энергиясы

 

Сурет 8. Ti – O байланысының ұзындығы өзгеріcі
 

Сурет 8. 𝑻𝑻𝑻𝑻 − 𝑶𝑶 байланысының ұзындығы өзгеріcі 
 

Практикалық маңызы: 
Шунгиттегі уранның салмақ құрамы салмағы 0,12% құрайды. Сорғылау нәтижесінде 

сорбент алынды, онда уранның салмақ концентрациясы бастапқы көл суындағы құрамымен 
салыстырғанда 80000 есе артмады (0,12 / 0,0000015=80000). Егер шунгиттің 2 г/см3 
ставкасына тең көлемді тығыздығын алсақ, онда уранның оның сорғылаунәтижелері 
бойынша көлемді концентрациясы 160 000 рет (80 000 стакан 2=160 000) ставканы құрады. 
Осылайша, Алакөл көлінің суынан 160 000 дм3 көлемді ірі түйіршікті Шун-гитпен уранды 
сорғылау кезінде сыналған режимде уранды 1 дм3 көлемді Шунгитке толығымен аударуға 
болады. Бұл жағдайда сорбенттегі уранның көлемдік құрамын 2,4 г/дм3 құрайды 
((0,121000/100)2=2,4). Уранмен қаныққан шунгиттен уранды десорбциялау үшін арзан 
элюентті пайдаланған кезде, көлемі 0,5 дм3, қажетті элюент көлемі 1,3 дм3 алынады. Содан 
кейін уранның толық десорбциясымен элюенттің көрсетілген көлемімен уран құрамын 1 
г/дм3 болатын элюат алуға болады (0,04*1/1,3=0,923). Элюаттағы уранның көрсетілген 
құрамы оны химиялық тұндыру үшін пайдалануға мүмкіндік береді. 

Сұлбалар көрсеткендей, ұсынылған жүйе жоғары адсорбциялық тұрақтылық және 
минималды құрылымдық деформациялар беру арқылы, уранды бөлу жүйелерін жетілдіруге 
негіз қалауға қабілетті. 

 
Қортынды  
 
Бұл Мақалада уран(VI) иондарының MTA4803PF және MTA4603 PFSO₄ 

сорбенттерімен, яғни TiO₂-модификацияланған композициялық материалдармен өзара 
әрекетін кешенді түрде зерттелді. Тәжирбелік изотерма талдауы (Langmuir, Freundlich) 
және кинетикалық модельдеу (псевдо-екінші ретті деңгей) көрсеткендей, MTA-
сорбенттердің уранды жоғары сыйымдылықпен (десятка мг/г шкаласында) сору тиімділігі 
pH, температура және бастапқы концентрацияға тікелей тәуелді. TiO₂-мен модификациялау 
адсорбциялық энергияны ~–4,27 эВ дейін күшейтіп, уранил-сорбент кешенінің 
тұрақтылығын арттырды. 

Әзірленген сорбенттер үшін 1 г сорбентке сәйкесінше 1,07÷6,75 және 12,40÷95,19 мг 
уранның үлгілік ерітінділерінен уранды сорбциялауға қатысты құрамы бар до және ПДОЕ 
шамалары белгіленді, бұл техногендік және гидроминералдық шикізаттан уранды 
сорбциялау технологиясын таңдауға негізді түрде жақындауға мүмкіндік береді. Үлгідегі 

𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑈𝑈 байланысының беткі оттегі арқылы көрінетін электронды және ішінара үйлестіру 
компоненті туралы айтады. Бұл кішірею уран фрагментінің металл матрицасына 
"жақындағанын" көрсетеді, бұл сорбциялық өзара байланысуды күшейтеді. 

Алмаз 𝑇𝑇𝑇𝑇 –нің жергілікті үйлестіруін сипаттайтын 𝑂𝑂 − 𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑂𝑂 бұрышын біршама 
өзгерді: 101,0° - тан 101,4° - қа дейін. Бұл титанның координациялық ортасының елеусіз 
өзгеруі кезінде тұрақты беткі құрылымның сақталуын көрсетеді. Яңни, 𝑂𝑂 − 𝑈𝑈 − 𝑂𝑂 бұрышы, 
алғашқы модельде іс жүзінде сызықтық (179,8°), өзгертудерн кейін сәл 179,5°дейін 
төмендеді.  

Идеал сызықтықтан мұндай өзгеріс бетпен өзара әрекеттесу уран–оттегі кластерінің 
түзу пішіннен минималды, бірақ айқын өзгеруіне әкелетінін көрсетеді. 

Жалпы алғанда, аталған өзгерістер бетінің титан–оттегі қаңқасының да, сызықтық 
уран–оттегі фрагментінің де орташа бейімділігін көрсетеді. 

Байланыстардың әлсіз ұзаруы мен қысылуы, 𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑈𝑈 қашықтығының азаюы және 
бұрыштардың шамалы деформациясы 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ −дағы 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ адсорбциясы кешеннің екі 
құрамдас бөлігінің жалпы құрылымдық тұтастығын сақтай отырып, теңдестірілген 
электронды тығыздықты қайта бөлу арқылы жүретінін көрсетеді. 
 

Нәтижелерді талдау  
 
𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂(111) бетінде 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ адсорбциясының энергиясы шамамен –4,3 эВ 7-суретте 

болып, 300 K кезінде kT≈0,026 эВ жылулық энергиясынан едәуір артық. Бұл 𝑈𝑈𝑈𝑈₂²⁺ 
ионының бетке мықтап бекінуін және десорбцияның термиялық жолмен кері қайтуының 
мүмкін еместігін көрсетеді. 

Геометриялық өзгерістер минималды: 𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑂𝑂 байланысының ұзындығы тек 0,007 Å 
өзгеріп, U–O фрагментінде 0,010–0,015 Å өзгеріс байқалды; ең үлкен деформация – Ti–U 
арақашықтықтың 0,119 Å-ге азаюы, екінші 7-суретте. Бұл 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇₂ кристалдық торының негізгі 
құрылымын өзгертпей, Сорғылаудан кейін де деформация деңгейінің төмен екенін 
көрсетеді. 
 

 
Сурет 7. 𝑻𝑻𝑻𝑻𝑻𝑻₂(111) бетінде 𝑼𝑼𝑼𝑼₂²⁺ сорғылау энергиясы 
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Практикалық маңызы:
Шунгиттегі уранның салмақ құрамы салмағы 0,12% құрайды. Сорғылау нәтижесінде 

сорбент алынды, онда уранның салмақ концентрациясы бастапқы көл суындағы 
құрамымен салыстырғанда 80000 есе артмады (0,12 / 0,0000015=80000). Егер шун-
гиттің 2 г/см3 ставкасына тең көлемді тығыздығын алсақ, онда уранның оның 
сорғылаунәтижелері бойынша көлемді концентрациясы 160 000 рет (80 000 стакан 
2=160 000) ставканы құрады. Осылайша, Алакөл көлінің суынан 160 000 дм3 көлемді 
ірі түйіршікті Шун-гитпен уранды сорғылау кезінде сыналған режимде уранды 1 дм3 
көлемді Шунгитке толығымен аударуға болады. Бұл жағдайда сорбенттегі уранның 
көлемдік құрамын 2,4 г/дм3 құрайды ((0,121000/100)2=2,4). Уранмен қаныққан 
шунгиттен уранды десорбциялау үшін арзан элюентті пайдаланған кезде, көлемі 0,5 дм3, 
қажетті элюент көлемі 1,3 дм3 алынады. Содан кейін уранның толық десорбциясымен 
элюенттің көрсетілген көлемімен уран құрамын 1 г/дм3 болатын элюат алуға болады 
(0,04*1/1,3=0,923). Элюаттағы уранның көрсетілген құрамы оны химиялық тұндыру 
үшін пайдалануға мүмкіндік береді.

Сұлбалар көрсеткендей, ұсынылған жүйе жоғары адсорбциялық тұрақтылық және 
минималды құрылымдық деформациялар беру арқылы, уранды бөлу жүйелерін жетіл-
діруге негіз қалауға қабілетті.

Қорытынды 

Бұл Мақалада уран(VI) иондарының MTA4803PF және MTA4603 PFSO₄ сорбенттерімен, 
яғни TiO₂-модификацияланған композициялық материалдармен өзара әрекетін ке-
шенді түрде зерттелді. Тәжирбелік изотерма талдауы (Langmuir, Freundlich) және 
кинетикалық модельдеу (псевдо-екінші ретті деңгей) көрсеткендей, MTA-сорбенттердің 
уранды жоғары сыйымдылықпен (десятка мг/г шкаласында) сору тиімділігі pH, 
температура және бастапқы концентрацияға тікелей тәуелді. TiO₂-мен модификациялау 
адсорбциялық энергияны ~–4,27 эВ дейін күшейтіп, уранил-сорбент кешенінің 
тұрақтылығын арттырды.

Әзірленген сорбенттер үшін 1 г сорбентке сәйкесінше 1,07÷6,75 және 12,40÷95,19 
мг уранның үлгілік ерітінділерінен уранды сорбциялауға қатысты құрамы бар до 
және ПДОЕ шамалары белгіленді, бұл техногендік және гидроминералдық шикізаттан 
уранды сорбциялау технологиясын таңдауға негізді түрде жақындауға мүмкіндік береді. 
Үлгідегі ерітінділерден уранды сорбциялау үшін пайдаланғаннан кейін әзірленген 
сорбенттердегі уран мөлшері массалардың 1,23÷8,69% құрады.

Зерттеулер барысында алынған Бейорганикалық сорбенттер уранның кендерден 
жерасты және гидрометаллургиялық шаймалау сатысынан ерітінділерден уранды 
Сорғылаукезінде қолданылатын органикалық шайырлармен салыстырылатын уран 
бойынша сорбциялық сыйымдылығымен сипатталатыны көрсетілген. Жұмыста 
алынған сорбенттердің бұл сипаттамасы оларды көрсетілген ерітінділерден уран 
сорбциясын технологиялық сынау үшін ұсынуға мүмкіндік береді.
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Осы нәтижелерге сүйене отырып, уранды тазарту жүйелерінде TiO₂-модифи-
кацияланған сорбенттерді pH және температура режимдерін оңтайландыра отырып 
қолдану ұсынылады. Осы нәтижелер экологиялық тазарту технологиялары мен 
оксидтік жартылай өткізгіштер саласында жаңа практикалық шешімдер мен ғылыми 
бағыттарды ашып көрсетеді.
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Исследование сорбционных свойств и квантово-химическое моделирование 
композиционных материалов по отношению к ионам урана (VI)

Аннотация. Приведены результаты проведенных опытов сорбции урана и их совместного 
присутствия в различных анионитах. Уран хорошо усваивается только при приготовлении 
анионита в виде сульфата и перемещается из сульфатсодержащих и менее концентрированных 
Карбонатсодержащих растворов в сорбент. Проведены исследования по попутному получению 
технологических растворов подземного выщелачивания урана с содержанием рения до 1,0 мг/л 
и концентрацией серной кислоты – до 3 г/л. В процессе подземного выщелачивания рений, 
как и уран, переходит в раствор в виде растворимых ионов. Задача получения и выделения 
рения тесно связана с формой существования ионов в растворе. Для сравнительной оценки 
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сорбционных свойств некоторых современных анионитов при транспортировке урана и рения 
были проведены исследования совместной сорбции этих металлов из модельных сульфатных 
и бикарбонатных растворов. При совместном сорбировании урана и рения из растворов 
целесообразно применять сильноосновные аниониты макропористой структуры. Лучшие 
результаты по совместной сорбции из модельных растворов были получены на анионите 
марки B0-020, где статическая em - кость по урану составила 41,2 мг/г, а по рению – 16,5 мг/г, 
в результате чего было обнаружено, что сорбция перренат-ионов в анионитах происходит в 
соответствии с ионообменным механизмом. Исследования выявили кинетику сорбции урана и 
рения из растворов серной кислоты и бикар – боната в сильноосновных анионитах В0-020 и ВD-
706, что обуславливает высокую эффективность их применения.

Ключевые слова: сорбция, десорбция, сорбент, элюент, элюат, масс-спектрометрия
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Study of sorption properties and quantum-chemical modeling of composite materials 
in relation to uranium (VI) ions

Abstract. The results of the conducted experiments on uranium sorption and their cohabitation in 
different anionites are presented. Uranium is well absorbed only when anionite is prepared in the form of 
sulfate and is converted from sulfate-containing and less concentrated, carbonate-containing solutions 
to a sorbent. Research has been carried out on The Associated production of technological solutions 
for underground leaching of uranium with a rhenium content of up to 1.0 mg/L and a concentration of 
sulfuric acid - up to 3 g/l. In the process of underground leaching, rhenium, like uranium, passes into 
solution in the form of soluble ions. The task of obtaining and separating rhenium is closely related to the 
form of life of ions in solution. For a comparative assessment of the sorption properties of some modern 
anionites in the transport of uranium and rhenium, studies have been conducted on the joint sorption 
of these metals from model sulfate and bicarbonate solutions. During joint sorption of uranium and 
rhenium from solutions, it is advisable to use strong-based anionites of a macroporous structure. The 
best results for joint sorption from model solutions were obtained in anionite grade B0-020, in which 
the static em - bone for uranium was 41.2 mg/g and for rhenium – 16.5 mg/g, as a result of which it was 
found that the sorption of perrenate ions in anionites occurs according to the ion exchange mechanism. 
Studies have revealed the kinetics of uranium and rhenium sorption from sulfuric acid and Bicar - Bonate 
solutions in strong-base anionites B0-020 and VD-706, which determines the high efficiency of their use.

Keywords: sorption, desorption, sorbent, eluent, eluate, mass 
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