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Полуэмпирическим методом PM3 с помощью программы HyperChem осуществлено 
квантовохимическое изучение процесса адсорбции ионов стронция на модельной системе акти-
вированного угля – кислородсодержащего углеродного кластера С98О5Н3. Сравнение распреде-
ления зарядов, геометрических и энергетических характеристик различных соединений кисло-
родсодержащего углеродного кластера с элементарными, моногидратированными катионами 
Sr2+, а также ионами SrOH+ показало, что ионы стронция адсорбируются на карбоксильных 
группах углеродного кластера как по ионообменному механизму, преимущественно в форме 
SrOH+, так и взаимодействуя с карбонильным атомом кислорода карбоксильных групп с обра-
зованием прочных соединений. Кроме того, ионы Sr2+ образуют достаточно прочные соедине-
ния с карбонильным атомом кислорода альдегидной группы, а также участвуют в образовании 
комплексов -электронов поверхностных полисопряженных систем углеродной матрицы. 
Установлено, что моногидратированные ионы стронция образуют более прочные соединения с 
кислородсодержащими группами углеродного кластера, чем негидратированные ионы Sr2+. 

 

Ключевые слова: углеродные кислородсодержащие кластеры, квантово-химические рас-
четы, адсорбция, ионы стронция. 

 

Экспериментально установленным фактом является участие в адсорбции на акти-
вированном угле КМ-2 ионов кальция и стронция карбоксильных групп. Причем харак-
терной особенностью сорбции ионов Ca2+ на неполяризованном и аноднополяризован-
ном угле является то, что количество адсорбированных ионов Са2+ равно количеству 
карбоксильных групп. В случае ионов Sr2+ картина сложнее: величина адсорбции этих 
ионов не соответствует количеству карбоксильных групп [1]. Для исключения возмож-
ности участия катионов фона в ионном обмене адсорбцию ионов Ca2+ и Sr2+ проводили 
из растворов MeCl2 + Ме(ОН)2 (Ме – Ca, Sr) с рН = 10.5. Исследования показали, что 
количество карбоксильных групп в этом случае равно количеству адсорбированных 
ионов кальция [1]. Соответствие 2Ca

q  количеству карбоксильных групп может свиде-

тельствовать о том, что ионы кальция адсорбируются либо в форме Са2+, либо в форме 
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Ca(ОН)+. В предыдущих статьях [2, 3] нами было показано, что наиболее вероятной 
формой, в которой на карбоксильных группах угля КМ-2 адсорбируются ионы кальция, 
является Ca(ОН)+. 

Экспериментальные исследования показали, что количество и прочность связи 
ионов Ca2+ с поверхностью неполяризованного угля КМ-2 выше, чем ионов Sr2+ [1]. О 
более прочной связи ионов Ca2+ с поверхностью данного угля свидетельствуют и опре-
деленные из экспериментальных данных константы нестойкости поверхностных ком-
плексов Ме2+ – уголь [4]. 

Нами проведена квантовохимическая оценка устойчивости соединений ионов 
стронция с различными кислородсодержащими функциональными группами углерод-
ного кластера [5–8]. 

Вычисления проводились так же, как и в работах [2, 3, 5], с помощью программы 
HyperChem, полуэмпирическим методом PM3. В рамках данной расчетной модели бы-
ли использованы следующие параметры: спиновая мультиплетность соединений рав-
на 1; точность расчета (параметр сходимости) равна 0.01 ккал/моль; максимальное ко-
личество итераций равно 50; использовался ограниченный метод Хартри–Фока; факто-
ры перекрывания Вейтинга для σ- и π- связей равны 1. Геометрическая оптимизация 
проводилась универсальным алгоритмом Полака–Рибьера в вакууме со среднеквадра-
тическим отклонением градиента, равным 0.1 ккал·Å–1·моль–1 и с максимальным чис-
лом циклов, равным 100 [9–11]. 

Для расчётов нами были взяты всевозможные соединения элементарного и моно-
гидратированного катиона Sr2+ c кислородсодержащим углеродным кластером C98O5H3 
[3] по различным функциональным группам и непосредственно с поверхностью угле-
родного кластера, которые представлены на рис. 1. 
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Рис. 1. Позиции, по которым учитываются в расчётах образование химической связи 

 
В табл. 1 приведены рассчитанные методом PM3 энергетические параметры и ди-

польный момент соединений, участвующих в реакциях сорбции кислородсодержащего 
углеродного кластера с элементарными и моногидратированными катионами Sr2+. 
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Таблица 1. Полная энергия, теплота образования и дипольный момент реактантов 
по данным метода PM3 

 

№ Реактанты 
Связь иона Sr2+ с 
функциональной 

группой 

Полная 
энергия, 
ккал/моль

Теплота об-
разования, 
ккал/моль 

Диполь-
ный мо-
мент, D 

1 C98O5H3 – –305469.1 1372.7 4.5 
2 H2O – –7492.7 –53.5 1.7 
3 H3O

+ – –7627.3 165.6 0.0 
4 Sr2+ – 0.0 332.8 0.0 
5 H+ – 0.0 353.6 0.0 
6 Sr(H2O)2+ – –7547.4 325.1 7.5 
7 C98O5H2Sr+ > O–Sr+ –305517.9 1303.1 42.4 
8 C98O5H2Sr(H2O)+ > O–Sr(H2O)+ –313034.7 1225.6 45.0 
9 C98O5H2Sr+ > C=O–Sr+ –305537.0 1284.0 14.5 
10 C98O5H2Sr(H2O)+ > C=O–Sr(H2O)+ –313055.3 1204.9 14.9 
11 C98O5H2Sr+ –HC=O–Sr+ –305568.3 1252.7 39.1 
12 C98O5H2Sr(H2O)+ –HC=O–Sr(H2O)+ –313084.8 1175.5 38.1 
13 C98O5H2Sr+ –OHSr+ –305529.6 1291.5 44.1 
14 C98O5H2Sr(H2O)+ –OHSr(H2O)+ –313046.4 1213.9 46.4 
15 C98O5H2Sr+ –COOSr+ –305463.9 1357.2 26.3 
16 C98O5H2Sr(H2O)+ –COOSr(H2O)+ –312979.8 1280.5 28.7 
17 C98O5H3Sr2+ > O–Sr2+ –305640.6 1534.0 36.0 
18 C98O5H3Sr(H2O)2+ > O–Sr(H2O)2+ –313157.7 1456.1 38.5 
19 C98O5H3Sr2+ > C=O–Sr2+ –305591.2 1583.4 55.4 
20 C98O5H3Sr(H2O)2+ > C=O–Sr(H2O)2+ –313111.5 1502.3 61.7 
21 C98O5H3Sr2+ –HC=O–Sr2+ –305677.4 1497.2 39.6 
22 C98O5H3Sr(H2O)2+ –HC=O–Sr(H2O)2+ –313188.2 1425.8 33.5 
23 C98O5H3Sr2+ –OHSr2+ –305630.8 1543.8 39.4 
24 C98O5H3Sr(H2O)2+ –OHSr(H2O)2+ –313157.1 1456.7 41.3 
25 C98O5H3Sr2+ –C(OH)OSr2+ –305703.3 1472.4 18.9 
26 C98O5H3Sr(H2O)2+ –C(OH)OSr(H2O)2+ –313226.2 1387.6 20.9 
27 C98O5H3Sr2+ –C(O)OHSr2+ –305646.2 1538.2 35.3 
28 C98O5H3Sr(H2O)2+ –C(O)OHSr(H2O)2+ –313164.2 1449.7 38.1 

29 C98O5H2Sr+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

–305537.6 1283.5 19.5 

30 C98O5H2Sr(H2O)+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

–313054.5 1205.7 18.8 

31 C98O5H3Sr2+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

–305696.1 1478.5 26.8 

32 C98O5H3Sr(H2O)2+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

–313159.6 1454.3 20.7 

 
Электронные (заряды на атомах), геометрические и энергетические характеристи-

ки соединений, оптимизированных методом PM3, кислородсодержащего углеродного 
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кластера с катионами Sr2+ и Sr(H2O)2+ приведены в табл. 2, где ΔES – энергия гидрата-
ции; ΔEr – энергия реакции образования комплексных соединений кислородсодержа-
щего углеродного кластера с индивидуальными и моногидратированными катионами 
Sr2+ из соответствующих веществ – C98O5H3, H2O и Sr2+. 

 
Таблица 2. Электронные, геометрические и энергетические характеристики  
соединений кислородсодержащего углеродного кластера с катионами Sr2+  

и Sr(H2O)2+, рассчитанные методом PM3 
 

№ Реактанты 
Связь иона Sr2+ с 
функциональной 

группой 

Заряды на 
атомах Sr и 

O 

l(Sr–
O), 
 Å* 

ΔES, 
ккал/
моль 

ΔEr, 
ккал/м
оль 

1 C98O5H2Sr+ –COOSr+ 1.56 –0.56 2.95 – 5.2 
2 C98O5H2Sr(H2O)+ –COOSr(H2O)+ 1.53 –0.39 3.00 –23.2 –18.0 
3 C98O5H2Sr+ > O–Sr+ 1.57 –0.04 4.17 – –48.8 
4 C98O5H2Sr(H2O)+ > O–Sr(H2O)+ 1.53 –0.40 2.64 –23.8 –72.9 
5 C98O5H2Sr+ > C=O–Sr+ 1.47 –0.20 4.43 – –67.8 
6 C98O5H2Sr(H2O)+ > C=O–Sr(H2O)+ 1.44 –0.21 4.47 –25.6 –93.5 
7 C98O5H2Sr+ –HC=O–Sr+ 1.52 –0.40 2.64 – –99.2 
8 C98O5H2Sr(H2O)+ –HC=O–Sr(H2O)+ 1.50 –0.39 2.64 –33.8 –123.0 
9 C98O5H2Sr+ –OHSr+ 1.61 –0.26 3.17 – –60.5 

10 C98O5H2Sr(H2O)+ –OHSr(H2O)+ 1.57 –0.25 3.17 –24.1 –84.6 
11 C98O5H3Sr2+ > O–Sr2+ 1.63 –0.06 3.96 – –171.5 
12 C98O5H3Sr(H2O)2+ > O–Sr(H2O)2+ 1.59 –0.06 2.64 –67.5 –195.9 
13 C98O5H3Sr2+ > C=O–Sr2+ 1.72 –0.45 2.77 – –122.1 
14 C98O5H3Sr(H2O)2+ > C=O–Sr(H2O)2+ 1.68 –0.44 2.78 –24.4 –149.7 
15 C98O5H3Sr2+ –HC=O–Sr2+ 1.54 –0.39 2.94 – –208.3 
16 C98O5H3Sr(H2O)2+ –HC=O–Sr(H2O)2+ 1.52 –0.37 2.98 –18.1 –226.4 
17 C98O5H3Sr2+ –OHSr2+ 1.63 –0.23 3.28 – –160.9 
18 C98O5H3Sr(H2O)2+ –OHSr(H2O)2+ 1.59 –0.23 2.64 –33.6 –195.3 
19 C98O5H3Sr2+ –C(OH)OSr2+ 1.54 –0.45 3.08 – –234.2 
20 C98O5H3Sr(H2O)2+ –C(OH)OSr(H2O)2+ 1.48 –0.50 3.31 –30.2 –264.4 
21 C98O5H3Sr2+ –C(O)OHSr2+ 1.59 –0.29 3.47 – –177.1 
22 C98O5H3Sr(H2O)2+ –C(O)OHSr(H2O)2+ 1.56 –0.29 3.45 –25.3 –202.4 

23 C98O5H2Sr+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

1.46 – 2.82** – –68.5 

24 C98O5H2Sr(H2O)+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

1.43 – 2.55** 24.2 –92.7 

25 C98O5H3Sr2+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

1.52 – 7.08** – –227.0 

26 C98O5H3Sr(H2O)2+ 
Углеродная по-
верхность – Sr2+ 

1.50 – 6.58** 29.2 –197.8 

* l – длина химической связи; ** расстояние от катиона Sr2+ до поверхности кис-
лородсодержащего углеродного кластера. 
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На основании данных табл. 1 проведена оценка устойчивости соединений элемен-
тарных и гидратированных катионов Sr2+, а также иона Sr(OH)+ с карбоксильными 
группами углеродного кластера. Ниже приведены некоторые наиболее вероятные тер-
мохимические уравнения реакций катионов Sr2+, [Sr(H2O)]2+ и Sr(OH)+ с данными груп-
пами: 

Термохимические реакции: 
C98O5H3 + Sr2+ + H2O = C98O5H2Sr+ + H3O

+ + 82.24 ккал; 
C98O5H3 + [Sr(H2O)]2+ = C98O5H2Sr+ + H3O

+ + 49.25 ккал; 
C98O5H3 + Sr2+ + OH- + H2O = C98O5H2SrOH + H3O

+ + 220.42 ккал. 
Из приведенных уравнений видно, что ионы стронция адсорбируются на кар-

боксильных группах углеродного кластера по ионообменному механизму, преимуще-
ственно в форме Sr(OH)+. 

Анализ данных табл. 2 показывает, что ионы Sr2+ образуют достаточно прочные 
соединения и с карбонильным атомом кислорода в карбоксильной группе (№ 19, 20 в 
табл. 2, позиция 3 на рис. 1), и с карбонильным атомом кислорода альдегидной группы 
(№ 15, 16 в табл. 2, позиция 5 на рис. 1). Кроме того, не исключена вероятность участия 
в образовании комплексов -электронов поверхностных полисопряженных систем уг-
леродной матрицы. При этом следует отметить, что моногидратированные ионы строн-
ция образуют более прочные соединения с кислородсодержащими группами углерод-
ного кластера, чем негидратированные ионы Sr2+. 
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The quantum-chemical study of strontium ion adsorption on the surface of activated carbon 

modeled by the oxygen-containing carbon cluster C98O5H3 was performed by means of the semi-
empirical PM3 method using the HyperChem program. Comparison of the charge distribution, geo-
metric and energy characteristics of various compounds of the oxygen-containing carbon cluster with 
elementary, mono-hydrated Sr2+ cations, as well as Sr(OH)+ ions show that strontium ions are ad-
sorbed on the carboxyl groups of the carbon cluster both by an ion exchange mechanism, mainly in the 
form of Sr(OH)+, and interacting with the carbonyl oxygen atom of the carboxyl groups to form strong 
compounds. In addition, Sr2+ ions form fairly strong compounds with the carbonyl oxygen atom of the 
aldehyde group, and also participate in the formation of -electron complexes of surface polyconju-
gated carbon matrix systems. It was found that monohydrated strontium ions form stronger com-
pounds with oxygen-containing groups of the carbon cluster than non-hydrated Sr2+ ions. 
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