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ПРЕДВАРИТЕЛЬНЫЕ ДАННЫЕ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ ПОВЕДЕНИЯ 
УРАНА В ПИТЬЕВЫХ ВОДАХ В ИНТЕРВАЛЕ ТЕМПЕРАТУР 25-100° C 

Соктоев Б.Р.1, Еремин О.В.2, Эпова Е.С.2, Русаль О.С.2, Арынова Ш.Ж.3 
1Национальный исследовательский Томский политехнический университет, г. Томск, Россия 

2Институт природных ресурсов, экологии и криологии СО РАН, г. Чита, Россия 
3Торайгыров университет, г. Павлодар, Республика Казахстан 

Геохимия урана в природных условиях, в том числе в водных растворах, достаточно разнообразна [4]. 

Особенности миграции урана зависят от ряда ведущих физико-химических параметров: pH, Eh, наличие 

комплексообразователей (карбонаты, фосфаты, сульфаты и др.) [13, 15, 17]. В окислительных условиях уран встречается 

преимущественно в шестивалентной форме (U6+) в виде уранил-иона (UO2
2+), который образует более стабильные 

комплексы, соответственно, более мобилен в природных водах [15]. В присутствии карбонат-иона уранил-ион легко 

связывается с ним, формируя соединения (UO2)(CO3)0, (UO2)(CO3)2
2−, UO2(CO3)3

4− [11, 12], и выпадает в осадок с основными 

карбонатными минералами (кальцит, арагонит, доломит). Осаждение урана из растворов обычно связано с более высокой 

скоростью испарения или локальным перенасыщением [21], что наблюдается в случае кипячения питьевой воды (сочетание 

термодинамического и испарительного геохимических барьеров). Формирование осадков в виде карбонатов в бытовых 

условиях является сложным физико-химическим процессом, контролируемым многими факторами, которые определяют 

кинетику процесса: температура, гидродинамика, состав воды и другие. 

Экспериментальные и натурные исследования параллельных проб воды и антропогенных карбонатов на 

территории ряда регионов России (Иркутская и Томская области, Республика Бурятия) и Казахстана (Павлодарская область) 

[1, 5. 6], а также в ряде стран (США, ЮАР) [9, 19] выявили, что между содержанием урана в воде и антропогенных 

карбонатах фиксируется положительная корреляционная связь (показатель линейной корреляции варьирует от 0,62 до 0,96). 

Однако, ключевой вопрос, который возникает по результатам данных исследований, – это форма нахождения 

урана в процессе кипячения в бытовых условиях. Ответ на этот вопрос может быть найден с применением методов физико-

химического моделирования. Исходя из этого, целью данной работы является провести физико-химическое моделирование 

поведения урана в питьевых водах в интервале температур 25-100 °C для определения форм нахождения урана в 

антропогенных карбонатах. 

Фактическим материалом для выполнения физико-химического моделирования послужили результаты анализов 

химического состава природных вод, используемых для целей питьевого водоснабжения на территории Байкальского 

региона и Павлодарской области. Физико-химическое моделирование проведено в ПК «Селектор» [8] методом расчета 

термодинамических равновесий 1 литра воды при нагревании от 25 до 100° C. Для расчетов использованы данные по 

макрокомпонентному (катионы: Ca2+, Mg2+, Na+, K+, Feобщ, анионы: SO4
2-, HCO3

-, Cl-) составу вод и содержанию урана в 

параллельных пробах воды и антропогенных карбонатов по данным ICP-MS. 

Для минералов урана, возможных в рассматриваемой системе химических элементов, были проведены расчёты 

стандартных энергий Гиббса образований (ΔfG°) по расчётным моделям [10, 14]. Термодинамические данные соединений 

урана (карбонаты, сульфаты, оксиды (гидроксиды) и пероксиды) внесены в базу данных ПК «Селектор». База данных 

водных форм дополнена трикарбонатными комплексами уранила с щелочноземельными металлами [18]. При расчётах 

использовались данные термодинамических свойств твёрдых соединений [20]. 

Содержания урана в водах (31 проба), за небольшим исключением, незначительно превышают базовые уровни 

воды озера Байкал – 0,4-0,7 мкг/л [2] и находятся в интервале концентраций 0,001-130 мкг/л. В то же время содержание 

урана в параллельных пробах антропогенных карбонатов варьирует в широком диапазоне концентрации: от 0,4 до 262,4 

мг/кг, что в большинстве случаев выше литературных фоновых данных – кларк осадочных карбонатных пород (2,2 мг/кг) 

[3], накипь из воды оз. Байкал (4,51 мг/кг) [7]. Между содержанием урана в воде и антропогенных карбонатах выявлена 

положительная корреляционная связь (R = 0,72) (рис. 1). 

 
Рис. 1. Зависимость между содержанием урана в воде и антропогенных карбонатах 

Результаты физико-химического моделирования показали, что практически все изученные воды не равновесны при 

температуре 25 °C. Выпадающий осадок при данной температуре представлен в основном доломитом (CaMg(CO3)2), иногда 
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кальцитом (CaCO3), бруситом (Mg(OH)2), гематитом (Fe2O3), изредка пиритом (FeS2). При повышении температуры до 65 °C 

в осадок в большинстве проб дополнительно выпадает нахколит (NaHCO3), до 95 °C – в ряде проб образуется ангидрит 

(CaSO4). При температуре 100 °C (кипячение воды) не наблюдается разницы по сравнению с температурой 95 °C в фазовом 

составе выпадающих осадков, различия выявлены только в массе осадка (накипи) (рис. 2). Уран из растворов переходит в 

фазы ворланита (Ca(U6+)O4) и гримзелита (K3Na(UO2)(CO3)3 H2O). Преобразование урановых фаз при этом не происходит. 

Некоторые исследователи полагают, что редкий минерал ворланит может образовываться в гипергенных условиях [16]. 

 

 
Рис. 2. Изменение массы осадка при изменении температуры 

Примечание: Nah – нахколит, Dol – доломит, Gsl – гримзелит, цифры 1-3 соответствуют концентрациям урана в 

антропогенных карбонатах 2,7 мг/кг, 22,3 мг/кг и 262,4 мг/кг. 

 

Несомненно, что на поведение урана в природных водах влияют и многие другие растворимые компоненты, таких 

как силикаты, фосфаты и другие. Однако, проведённое физико-химическое моделирование показывает, что процесс 

отстаивания и кипячения воды приводит к удалению растворимых соединений урана в состав осадка или накипи в виде 

ворланита или гримзелита. Работы будут продолжены для других объектов и возможного расширения рассматриваемых 

систем дополнительным спектром химических элементов. 

 

Работа выполнена в рамках реализации гранта РНФ (№ 22-27-00281) 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ВОДНОЙ МИГРАЦИИ И АДСОРБЦИИ МОЛИБДЕНА  
ВТОРИЧНЫМИ МИНЕРАЛАМИ 

Солдатова Е.А. 
Тюменский государственный университет, г. Тюмень, Россия 

Молибден, хотя и считается важным микроэлементом как для животных, так и для человека [1], является 

потенциально токсичным [2]. Данные по его влиянию на организм человека ограничены, однако известно, что длительное 

поступление повышенных доз молибдена могут приводить к развитию заболеваний мочеполовой системы и другим 

негативным эффектам [3], [4]. Это определяет необходимость исследований миграции и осаждения Мо в системе почва-

грунтовые воды, в особенности в пределах сельскохозяйственных территорий, где этот элемент может рассматриваться и 

как элемент питания растений и как загрязнитель грунтовых вод, использующихся для хозяйственно-бытового 

водоснабжения в условиях отсутствия централизованного водоснабжения. 

Биологически доступный молибден в форме оксианиона МоО4
2- является подвижным и подвержен 

выщелачиванию, что обуславливает миграцию из почвы в грунтовые воды [2]. Недостаток биодоступного молибдена  

в почве связывают также с сорбцией молибдата органическим веществом почв и оксидами Fe, что особенно характерно  

для кислых почв [5–7], что в то же время должно способствовать ограничению миграции Мо в грунтовые воды. Помимо 

адсорбции на оксидах, гидроксидах и сульфидах Fe [8–10], экспериментальные работы показали возможность адсорбцию  

на оксидах и гидроксида Al и Mn и глинистых минералах, особенно при низких значения pH [11–14]. В данной работе 

сделана попытка оценить адсорбцию молибдена новообразующимися из ирригационных вод минералами с помощью 

численного моделирования. Это позволило проанализировать влияние сорбционного геохимического барьера  

на биологическую доступность молибдена в системе вода-почва.  

Объект исследований 

Объектом исследования в данном случае являлись ирригационные воды, отобранные в пределах рисовых полей 

провинции Цзянси (КНР). Ранее уже была продемонстрирована возможность осаждения каолинита из ирригационных вод  

и рассмотрено влияние комплексообразования металлов с органическими лигандами [15], однако не была учтена 

возможность сорбции микрокомпонентов на формирующихся гидрогеонно-минеральных комплексах. В настоящей работе в 

модель была добавлена возможность образования адсорбированных комплексов молибдена. В качестве сравнения  

и для оценки влияния pH среды на сорбцию также была рассмотрена адсорбция молибдена на минералах, формирующихся 

из вод естественного ветланда, расположенного в том же районе. 

Район исследований располагается в бассейне оз. Поянху (Китай) и представляет собой обширную аллювиальную 

равнину, где естественные и искусственные ветланды (рисовые поля и др. обводненные сельскохозяйственные угодья  

для выращивания аквакультур) имеют широкое распространение в связи с особенностями гидрологии региона и развитой 

сельскохозяйственной деятельностью. Подробную  характеристику района исследований и описание методики опробования 

и химического анализа воды можно найти в работе [16]. 

Методика моделирования 

Моделирование сорбции молибдена проведено в программном комплексе (ПК) HCh [17]. Модель включала в себя 

следующие независимые компоненты: Al, C, Ca, Cd, Cl, Co, Cu, FA (fulvic acids), Fe, H, HA (humic acids), K, Mg, Mn, Mo, N, 

Na, O, Pb, S, Si, U, W, Zn. 
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