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КВАНТОВО-ХІМІЧНІ РОЗРАХУНКИ СОРБЦІЇ ФЕРУМУ НА 
КЛИНОПТИЛОЛІТІ 

Фізер М.М., Мільович С.С., Гомонай В.І. 

Ужгородський національний університет 

вул. Підгірна,46, м.Ужгород, 88000 
 

Однією з проблем промислового та індивідуального 

водокористування є наявність у воді надлишкових кількостей Феруму. 

Хоча Ферум і є важливим мікроелементом для організму людини, високий 

вміст сполук Феруму у водах значно погіршує їх органолептичні 

характеристики, та може призводити до захворювань при споживанні такої 

води.  

Серед способів вилучення Феруму з вод, можна виділити 

використання іонообмінників. Перевагою іонного обміну, у порівнянні з 

реагентними способами знезалізнення - є більш повне вилучення Феруму. 

Проблемою синтетичних іонообмінників є їх висока вартість, тому 

дослідження природних аналогів є актуальним питанням. 

Клиноптилоліт Сокирницького родовища (Закарпатська область, 

Україна) володіє хорошими сорбційними та іонообмінними властивостями, 

високою термостабільністю та кислотостійкістю. Раніше проведені 

дослідження [1] показують можливість пониження концентрації Феруму у 

воді за допомогою клиноптилоліту. Метою даної роботи було провести 

квантово-хімічні розрахунки процесу іонообмінної сорбції Феруму на 

клиноптилоліті. 

Для моделювання було обрано фрагмент більшої порожнини, із 

локалізацією Алюмінію у положенні Т1, так як було показано, що саме це 

положення є енергетично більш вигідним у клиноптилолітах та 

гайлендитах [2]. Обмінні катіони Кальцію або Натрію розміщували 
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поблизу тетраедру [AlO4] у більшій порожнині, таким чином, щоб 

забезпечити координацію по трьом атомам Оксигену (рис. 1).  

 
Рис 1. Фрагмент клиноптилоліту з обмінним іоном Натрію додатково 

координованим трьома молекулами води. 

Ферум розглядався у ступені окиснення 2 та 3, крім того розглянуто 

можливі електронні стани кожного із іонів та продуктів сорбції 

(низькоспіновий стан – мультиплетність 1 у випадку Fe2+ та 

мультиплетність 2 у випадку Fe3+; високоспіновий стан – мультиплетність 

5 у випадку Fe2+ та мультиплетність 6 у випадку Fe3+). 

В якості обмінних катіонів цеоліту розглядалися Na+ та Ca2+. Іони 

металів не зв’язаних з цеолітом розглядались як шести гідратовані. Вода, 

яка може додатково сорбуватися або виділятися у процесі іонного обміну 

розглядалась у вигляді гексамеру. Такий вибір обумовлений необхідністю 

врахування кластерної структури рідкої води за звичайних умов. 

Реакцію іонного обміну розглянуту в даній роботі можна 

представити рівнянням:  

Fe(H2O)6
n+ + Zeo-X(H2O)a → X(H2O)6 + Zeo-Fe(H2O)b + yy (H2O)6 

де n = 2 або 3, Х = Na+ або Ca2+, Zeo – комірка цеоліту, a = 3 або 4, b = 3 

або 4, y = –1, 0 або 1. 
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Результати розрахунків свідчать, що у випадку іонів Na+, іонний 

обмін можливий як у випадку Fe2+ так і у випадку Fe3+. Тоді як у випадку 

обміну Ca2+, енергетично вигідною є лише реакція за участю Fe3+. Також, у 

обох випадках іонний обмін за участю Fe3+ є набагато більш вигідним у 

порівнянні із Fe2+. 

Розрахунки проведено з використанням програми xTB (Version 6.0.1 

SAW181210) [3, 4]. Застосовано напівемпіричний метод GFN2-xTB, який 

базується на модифікованій теорії функціоналу густини, а саме на DFTB 

(Density Functional based Tight Binding) підході, що обумовлює його 

перевагу для моделювання систем за участю перехідних металів у 

порівнянні, наприклад, із методами Стюарта РМ7 та РМ6.  
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