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Ⱦɚɧɧɚɹ ɬɟɦɚ ɩɨɫɜɹɳɟɧɚ ɢɡɭɱɟɧɢɸ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɨɧɧɵɯ ɫɜɨɣɫɬɜ (NH4)2TiF6 ɞɥɹ ɟɝɨ 
ɢɡɜɥɟɱɟɧɢɹ ɢɡ ɩɪɨɮɬɨɪɢɪɨɜɚɧɧɨɝɨ ɬɢɬɚɧɨ – ɦɚɝɧɟɬɢɬɨɜɨɝɨ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɬɚ. 

ȼɚɠɧɟɣɲɢɦɢ ɜɢɞɚɦɢ ɬɢɬɚɧɨɜɨɣ ɩɪɨɞɭɤɰɢɢ ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɩɢɝɦɟɧɬɧɵɣ ɞɢɨɤɫɢɞ 
ɬɢɬɚɧɚ, ɦɢɪɨɜɨɟ ɩɪɨɢɡɜɨɞɫɬɜɨ ɤɨɬɨɪɨɝɨ ɨɫɬɚɜɥɹɟɬ ɨɤɨɥɨ 3 ɦɥɧ. ɬ TiO2 ɜ ɝɨɞ. ɇɚ 
ɞɚɧɧɵɣ ɦɨɦɟɧɬ ɜ Ɋɨɫɫɢɢ ɞɨɛɵɜɚɟɬɫɹ ɦɟɧɶɲɟ 5 % ɦɢɪɨɜɨɝɨ ɩɪɨɢɡɜɨɞɫɬɜɚ, ɤɨɝɞɚ ɤɚɤ 
ɩɨ ɡɚɩɚɫɚɦ ɜ Ɋɨɫɫɢɢ ɨɤɨɥɨ 59 % ɬɢɬɚɧɨɜɵɯ ɪɭɞ, ɨɞɧɚɤɨ ɜ ɨɫɧɨɜɧɨɦ ɷɬɨ ɧɟɨɫɜɨɟɧɧɵɟ 
ɦɟɫɬɨɪɨɠɞɟɧɢɹ. [1] ɉɨɷɬɨɦɭ ɢɡɭɱɟɧɢɟ ɫɜɨɣɫɬɜ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɹ ɬɢɬɚɧɚ, ɤɨɬɨɪɵɟ ɜ 
ɞɚɥɶɧɟɣɲɟɦ ɦɨɠɧɨ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɬɶ ɜ ɪɚɡɪɚɛɨɬɤɢ ɬɟɯɧɨɥɨɝɢɢ ɩɟɪɟɪɚɛɨɬɤɢ ɬɢɬɚɧɨɜɵɯ 
ɪɭɞ, ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɚɤɬɭɚɥɶɧɵɦ. 

ɉɪɢ ɩɟɪɟɪɚɛɨɬɤɢ ɬɢɬɚɧɨɜɵɯ ɪɭɞ ɲɢɪɨɤɨ ɢɫɩɨɥɶɡɭɸɬɫɹ ɫɟɪɧɨɤɢɫɥɨɬɧɵɣ ɢ 
ɯɥɨɪɧɵɣ ɫɩɨɫɨɛ, ɧɨ ɜ ɩɨɫɥɟɞɧɟɟ ɜɪɟɦɹ ɜɫɟ ɛɨɥɶɲɢɣ ɢɧɬɟɪɟɫ ɢɦɟɟɬ ɝɢɞɪɨɮɬɨɪɢɞɧɵɣ 
ɫɩɨɫɨɛ. Ɋɟɚɤɰɢɹ ɤɢɫɥɨɪɨɞɫɨɞɟɪɠɚɳɢɯ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ ɬɢɬɚɧɚ ɫ (NH4)2TiF6 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɹɟɬ 
ɨɫɨɛɵɣ ɢɧɬɟɪɟɫ ɜ ɫɢɥɭ ɬɟɯɧɨɥɨɝɢɱɟɫɤɨɣ ɩɪɢɜɥɟɤɚɬɟɥɶɧɨɫɬɢ ɫɩɨɫɨɛɚ ɢɡɜɥɟɱɟɧɢɹ 
ɬɢɬɚɧɚ ɢɡ ɩɪɢɪɨɞɧɨɝɨ ɫɵɪɶɹ ɩɨɫɪɟɞɫɬɜɨɦ ɨɛɪɚɡɨɜɚɧɢɹ ɢ ɩɨɫɥɟɞɭɸɳɟɝɨ ɪɚɡɥɨɠɟɧɢɹ 
ɮɬɨɪɨɬɢɬɚɧɚɬɨɜ ɚɦɦɨɧɢɹ ɫ ɩɟɪɟɯɨɞɨɦ ɬɢɬɚɧɚ ɜ ɝɚɡɨɜɭɸ ɮɚɡɭ. [2] 

ɉɨ ɞɚɧɧɨɣ ɮɬɨɪɢɞɧɨɣ ɬɟɯɧɨɥɨɝɢɢ ɬɢɬɚɧɨɜɵɣ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɬ ɮɬɨɪɢɪɨɜɚɥɫɹ 
ɝɢɮɪɨɮɬɨɪɢɞɨɦ ɚɦɦɨɧɢɹ ɩɨ ɪɟɚɤɰɢɢ (1): 

TiO2 + 4NH4HF2 = (NH4)2TiF6 +2HF + 2NH3+2H2O  (1) 
Ɍɚɤɠɟ ɜ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɟ ɫ ɮɬɨɪɨɦ ɩɟɪɟɯɨɞɢɥɢ Fe, Al, Ca, Mg, Si, V (ɬɚɛɥɢɰɚ 1). 
 

Ɍɚɛɥɢɰɚ 1. ɍɫɪɟɞɧɟɧɧɵɣ ɫɨɫɬɚɜ ɷɥɟɦɟɧɬɨɜ ɜɨ ɮɬɨɪɢɪɨɜɚɧɧɨɦ ɫɵɪɶɟ 
ʋ ɗɥɟɦɟɧɬ Ɇɚɫɫɨɜɚɹ ɞɨɥɹ, % 
1 Ti 24,47 
2 Si 0,17 
3 Al 0,14 
4 Ca 0,064 
5 Fe 0,0061 
6 Mg 0,0019 
7 V 0,043 
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Ɂɚɬɟɦ ɩɪɨɜɨɞɢɥɢɫɶ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɵ ɩɨ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ (NH4)2TiF6, ɜɵɹɜɥɹɥɚɫɶ 
ɡɚɜɢɫɢɦɨɫɬɶ ɦɟɠɞɭ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɨɣ ɩɪɨɰɟɫɫɚ ɢ ɬɨɥɳɢɧɨɣ ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ 
ɩɪɨɮɬɨɪɢɪɨɜɚɧɧɨɝɨ ɤɨɧɰɟɧɬɪɚɬɚ. ȼ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɟ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɨɜ ɛɵɥɢ ɩɨɥɭɱɟɧɵ 
ɡɚɜɢɫɢɦɨɫɬɢ ɫɬɟɩɟɧɢ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɨɬ ɜɪɟɦɟɧɢ ɩɪɢ ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɚɯ ɢ 
ɬɨɥɳɢɧɚɯ ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ (ɪɢɫ.1). 

Ʉɚɤ ɜɢɞɧɨ ɢɡ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɯ ɝɪɚɮɢɤɨɜ ɧɚɢɛɨɥɶɲɚɹ ɫɬɟɩɟɧɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ 
ɞɨɫɬɢɝɚɟɬɫɹ ɩɪɢ 650°ɋ, ɬɨɝɞɚ ɤɚɤ ɩɪɢ ɩɨɜɵɲɟɧɢɢ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɵ ɞɨ 700°ɋ ɜɵɯɨɞ 
ɩɪɨɞɭɤɬɚ ɧɟ ɢɡɦɟɧɹɥɫɹ, ɚ ɞɚɠɟ ɧɚɨɛɨɪɨɬ ɩɪɨɰɟɫɫ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɨɫɭɳɟɫɬɜɥɹɥɫɹ 
ɦɟɞɥɟɧɧɟɟ. ɗɬɨ ɹɜɥɟɧɢɟ ɨɛɴɹɫɧɹɟɬɫɹ ɝɢɞɪɨɥɢɡɨɦ ɜɥɚɝɨɣ ɜɨɡɞɭɯɚ ɬɢɬɚɧɨɜɨɝɨ 
ɤɨɦɩɥɟɤɫɚ ɩɪɢ ɟɝɨ ɧɚɝɪɟɜɚɧɢɢ ɞɨ 700°ɋ, ɱɬɨ ɩɪɢɜɨɞɢɥɨ ɤ ɨɛɪɚɡɨɜɚɧɢɸ 
ɬɪɭɞɧɨɥɟɬɭɱɟɝɨ ɨɤɫɢɥɨɮɬɨɪɢɞɚ ɬɢɬɚɧɚ ɩɨ ɪɟɚɤɰɢɢ (2), ɱɬɨ ɩɪɢɜɨɞɢɬ ɤ ɫɧɢɠɟɧɢɸ 
ɫɬɟɩɟɧɢ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɬɢɬɚɧɚ. [3] 

(NH4)2TiF6 + H2O = TiOF2 + 2NH3 + 4HF   (2) 
 

 
Ɋɢɫɭɧɨɤ 1. Ɂɚɜɢɫɢɦɨɫɬɢ ɫɬɟɩɟɧɢ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɨɬ ɜɪɟɦɟɧɢ ɩɪɢ ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ 

ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɚɯ ɢ ɬɨɥɳɢɧɚɯ ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ 
 

ɉɨ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɦ ɝɪɚɮɢɤɚɦ ɫɥɨɠɧɨ ɨɩɪɟɞɟɥɢɬɶ ɩɪɢ ɤɨɤɨɣ ɬɨɥɳɢɧɟ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɹ 
ɢɞɟɬ ɛɵɫɬɪɟɟ, ɩɨɷɬɨɦɭ ɛɵɥɢ ɩɨɞɫɱɢɬɚɧɵ ɫɤɨɪɨɫɬɢ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɩɨ 
ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɦ ɞɚɧɧɵɦ (Ɍɚɛɥɢɰɚ 2). 

 
Ɍɚɛɥɢɰɚ 2. ɋɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɬɢɬɚɧɨɜɨɝɨ ɤɨɦɩɥɟɤɫɚ 

t°C 600 650 700 
h, ɦɦ ɋɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ, ɤɝ/ɱ∙ɦ2 

30 23,5 27,1 26,3 
40 33 35,4 31 
50 45,4 48 45,9 
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ɂɡ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɜɢɞɧɨ, ɱɬɨ ɧɚɢɛɨɥɶɲɚɹ ɫɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ 
ɞɨɫɬɢɝɚɟɬɫɹ ɩɪɢ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɢ ɬɨɥɳɢɧɵ ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ. 

Ɍɚɤɠɟ ɩɨ ɞɚɧɧɵɦ ɝɪɚɮɢɤɨɜ ɛɵɥɢ ɫɞɟɥɚɧɵ ɤɢɧɟɬɢɱɟɫɤɢɟ ɪɚɫɱɟɬɵ, ɜ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɟ 
ɤɨɬɨɪɵɯ ɛɵɥɨ ɜɵɹɫɧɟɧɨ, ɱɬɨ ɩɪɨɰɟɫɫ ɩɪɨɬɟɤɚɟɬ ɩɨ ɭɪɚɜɧɟɧɢɸ ɫɨɤɪɚɳɚɸɳɟɣɫɹ 
ɫɮɟɪɵ: 

Į=1-(1-11,1ā10-3ā 

Į=1-(1-11,1ā10-3ā 3 
Ɍɚɤɢɦ ɨɛɪɚɡɨɦ, ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɨ ɛɵɥɨ ɭɫɬɚɧɨɜɥɟɧɨ ɱɬɨ ɩɪɨɰɟɫɫ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ 

ɝɟɤɫɚɮɬɨɪɨɬɢɬɚɧɚɬɚ ɚɦɦɨɧɢɹ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɷɮɮɟɤɬɢɜɧɨ ɩɪɨɬɟɤɚɟɬ ɩɪɢ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɟ 
650°ɋ, ɫɤɨɪɨɫɬɶ. ɋɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɜɨɡɪɚɫɬɚɟɬ ɩɪɢ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɢ ɬɨɥɳɢɧɵ 
ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ. ȼɵɜɟɞɟɧɧɨɟ ɭɪɚɜɧɟɧɢɟ ɫɨɤɪɚɳɚɸɳɟɣɫɹ ɫɮɟɪɵ ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ 
ɜɵɱɢɫɥɢɬɶ ɫɬɟɩɟɧɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɩɪɢ ɡɚɞɚɧɧɵɯ ɭɫɥɨɜɢɹɯ [4]. 
 
ɋɩɢɫɨɤ ɥɢɬɟɪɚɬɭɪɵ: 
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ȼɨɫɬɨɤɚ. ȼɥɚɞɢɜɨɫɬɨɤ: Ⱦɚɥɶɧɚɭɤɚ, 2002. 
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ɗɄɋɉȿɊɂɆȿɇɌȺɅɖɇɈȿ ɂ ɌȿɈɊȿɌɂɑȿɋɄɈȿ ɂɋɋɅȿȾɈȼȺɇɂȿ 
ɋɌɊɍɄɌɍɊɕ ɂɁɈɆȿɊɈȼ 3-ɇɂɌɊɈ-1,5-Ȼɂɋ-(4-ɆȿɌɈɄɋɂɎȿɇɂɅ) 

ɎɈɊɆȺɁȺɇȺ 
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ɉɪɨɝɧɨɡɢɪɨɜɚɧɢɟ ɰɜɟɬɧɵɯ ɯɚɪɚɤɬɟɪɢɫɬɢɤ ɜɟɳɟɫɬɜ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɜɚɠɧɵɦ ɚɫɩɟɤɬɨɦ 

ɨɪɝɚɧɢɱɟɫɤɨɣ  ɯɢɦɢɢ, ɜ ɱɚɫɬɧɨɫɬɢ, ɜ ɯɢɦɢɢ ɤɪɚɫɢɬɟɥɟɣ. ȼ ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ ɜɪɟɦɹ ɚɤɬɢɜɧɨ 
ɪɚɡɜɢɜɚɸɬɫɹ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɦɟɯɚɧɢɱɟɫɤɢɟ ɦɟɬɨɞɵ ɪɚɫɱɟɬɚ ɦɨɥɟɤɭɥ, ɩɪɢɱɟɦ ɷɬɢ ɦɟɬɨɞɵ 
ɩɨɡɜɨɥɹɸɬ ɧɟ ɬɨɥɶɤɨ ɜɵɱɢɫɥɹɬɶ ɷɧɟɪɝɢɸ ɦɨɥɟɤɭɥɵ, ɧɨ ɢ ɪɚɫɫɱɢɬɵɜɚɬɶ 
ɜɨɡɛɭɠɞɟɧɧɵɟ ɫɨɫɬɨɹɧɢɹ, ɱɬɨ ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ ɩɪɟɞɫɤɚɡɵɜɚɬɶ ɍɎ-ɫɩɟɤɬɪɵ [1].  

ȼ ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ ɜɪɟɦɹ ɞɥɹ ɢɡɭɱɟɧɢɹ ɫɩɟɤɬɪɨɫɤɨɩɢɱɟɫɤɢɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɚɤɬɢɜɧɨ 
ɢɫɩɨɥɶɡɭɟɬɫɹ ɤɚɤ ɬɟɨɪɢɹ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ (DFT), ɬɚɤ ɢ ab initio ɦɟɬɨɞɵ. 
Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɩɨɫɥɟɞɧɢɯ ɥɟɬ ɩɨɤɚɡɵɜɚɸɬ, ɱɬɨ ɬɨɱɧɨɫɬɶ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ ɷɧɟɪɝɢɣ 
ɢ  ɜɟɪɨɹɬɧɨɫɬɟɣ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɩɟɪɟɯɨɞɨɜ ɫ ɩɨɦɨɳɶɸ ɜɪɟɦɟɧɧɨ ɡɚɜɢɫɢɦɨɣ ɬɟɨɪɢɢ 
ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ (TDDFT) ɧɟ ɭɫɬɭɩɚɟɬ, ɚ ɱɚɫɬɨ ɢ ɩɪɟɜɨɫɯɨɞɢɬ ɬɨɱɧɨɫɬɶ 
ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ab initio ɦɟɬɨɞɨɜ. 

Ⱦɨɫɬɚɬɨɱɧɨ ɱɚɫɬɨ ɜ ɤɚɱɟɫɬɜɟ ɤɪɚɫɢɬɟɥɟɣ ɢɫɩɨɥɶɡɭɸɬ ɮɨɪɦɚɡɚɧɵ [2]. ɉɨɷɬɨɦɭ 
ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɚɤɬɭɚɥɶɧɵɦ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟ TDDFT ɦɟɬɨɞɚ ɞɥɹ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɨɝɨ ɢɡɭɱɟɧɢɹ 
ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɫɩɟɤɬɪɨɜ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɮɨɪɦɚɡɚɧɨɜ. 3-ɧɢɬɪɨɮɨɪɦɚɡɚɧɵ ɨɱɟɧɶ 


