
Равновесные составы и концентрации компонентов (моль/кг), образующихся в 

системе: С2Н4Оз-SЬ2Оз-Н2О (3:1:1) при Р=О,1 МПа, Т=298-1000 К (табл.2-3) показали 

распределение конденсированных частиц сурьмы: 1,3 7-1, 19 моль/кг в пределах 448-998 К. 
Максимальное значение концентраций конденсированной сурьмы соответствует 1,37 моль/кг 
при 448 К. Содержание конденсированного оксида сурьмы Sb20 3( с) равно 0,68 моль/кг в 
пределах изменение температуры 298-398 К. Отсюда следует, что конденсированная 

частица сурьмы в пираметаллургических процессах образуется в пределах изменения 

температуры от 448 К до 998 К; SЬ2Оз(с) образуется при 298-398 К. 
Условные обозначения: Ср'- удельная теплоемкость (равновесная), кДж/(кг·К); Cp'q 

-теплоемкость газовой фазы (равновесная), кДж/(кг·К); 1 -полная энтальпия, кДж/кг; Lt
коэффициент теплопроводности, Вт/(м·К); Lt'- полная теплопроводность, Вт/(м·К); ММq -
молярная масса газовой фазы, г/моль; Mu - коэффициент динамической вязкости, Па·с; !l
число молей, моль/кг; Pr'- число Прандтля (равновесное); Rq- газовая постоянная, Дж/(кг·К); 

S- энтропия, кДж/(кг·К); U- полная внутренняя энергия, кДж/кг; V- удельный объем, м3/кг; 
z- массовая доля конденсированных фаз. 

Выводы: Результаты исследований могут быть использованы при разработке 

технологии выщелачивания сурьмусодержащих компонентов из некондиционных руд и 

вторичного сырья, а также при подборе эффективного выщелачивающего агента при 

высоких температурах. 
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Цель статьи - физико-химическое моделирование гетерогенной системы: сульфид 

сурьмы - яблочная кислота - вода. Расчет включил использование нескольких баз исходных 
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данных, вычисление термодинамических характеристик, обработку, корректировку и 

визуализацию термодинамических параметров компонентов водного раствора электролита, 

газов, жидких и конденсированных фаз. С целью осуществления термодинамических 

расчетов были составлены возможные молекулярные и ионные уравнения химических 

реакций, найдено мольное соотношение компонентов (C:H:O:Sb) в растворе и определена 
матрица изучаемой системы; осуществлен подбор значений температур и давления. 

Ключевые слова: моделирование, распределение, процесс, система, сурьма, яблочная 

кислота,сульфид,состав,вода 
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Article purpose - physical and chemical modeling of heterogeneous system: antimony 
sulfide - lactic acid - water. Calculation included use some bases of basic data, calculation of 
thermodynamic characteristics, processing, adjustments and visualization of thermodynamic 
parameters of components of water solution of electrolyte, gases, liquid and condensed phases. For 
the purpose of implementation of thermodynamic calculations the possiЬle molecular and ionic 
equations of chemical reactions were worked out, the molar ratio of components (C:H:O:Sb) is 
found in solution and the matrix of the studied system is defined; selection of values of 
temperatures and pressure is carried out. 
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Формирование физико-химической модели гетерогенной системы: сульфид сурьмы -
яблочная кислота - вода осуществлено путем поиска потенциально возможных в равновесии 

фаз, зависимых компонентов и состав системы по независимым компонентам при 

минимизации изобарно-изотермического потенциала [1]. При этом расчет включил 

использование нескольких баз исходных данных, вычисление термодинамических 

характеристик, проверку и сопоставление результатов из различных источников [2-6], а 

также обработку, корректировку и визуализацию термодинамических параметров 

компонентов водного раствора электролита, газов, жидких и конденсированных фаз. С 

целью осуществления термодинамических расчетов были составлены возможные 

молекулярные и ионные уравнения химических реакций, найдено мольное соотношение 

компонентов (C:H:O:Sb) в растворе и определена матрица изучаемой системы; осуществлен 
подбор значений температур и давления. Результаты исследований позволили рассчитать 

термодинамические параметры системы (G, Н, S, U), определить равновесный состав, рН, Eh, 
ионную силу (1) раствора и установить спектр концентрационного распределения отдельных 
компонентов в фазах (ж, г, тв) при температуре 298 К и давлении Р=105 Па. Полученные 
результаты представлены в табл.1-4. 
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Таблица 1 
Физико-химические и термодинамические параметры системы: яблочная кислота (С4Н605)-

сульфид сурьмы (Sb2S3) -вода (Н20) (3:1:1) 
Температура, К 298 G, МДж -3.34 Eh,B 0.09 
Давление, Па 1х105 

Н, МДж -3.94 ре 1.45 
Объем, м 

3 3.92х10-4 S, кДж/К 1.31 рН 2.09 
Масса, кг 0.760 U, МДж -3.93 Ионная сила 0.01 

Плотность, кг/м3 1937.16 Ср, кДж 2.80 TDS, мг/кг раств. 470.99 

Таблица2 

Параметры фазы 

Название фазы Объем, Количество Масса, Плотность, Вес.% 
10-3 м3 

м о лей 10-3 кг 103 кг/м3 

Водный раствор 0.39 1.13е+01 420.28 1.07е+ОО 55.30 
Sb2S3 0.00 1.00е+ОО 339.70 О.ООе+ОО 44.70 

Таблица 3 
Независимые компоненты 

Химический Дисперсия Моляльность мг/кг Химический 1og МОЛЯЛЪИОСТИ 
состав баланса раствора потенциал 

массы 

S-3.00 2.22е-10 8.61е-08 2.76е-03 -6425 -7.07 
Sb-2.00 8.50е-09 4.61е-15 5.61е-10 -11108 -14.34 
С-12.00 8.16е-13 8.25е+01 9.91е+05 11486 1.92 
Н-20.00 6.35е-10 1.02е+02 1.03е+05 -4374 2.01 

0-16.00 1.56е-08 9.24е+01 1.48е+06 -50374 1.97 

Таблица4 

Зависимые компоненты 

Распределение gT' Моляльность Количество мг/кг Коэффициент 

компонентов и ca1/mo1e м о лей раствора активности 

заряженных частиц или вес.% 

со3-2 -143584 3.79е-14 5.51е-15 2.27е-12 0.69 
нсо3- -145984 1.06е-05 1.54е-06 6.48е-04 0.91 
нs- -12774 5.56е-13 8.09е-14 1.84е-11 0.91 

нsьо2" -116230 2.30е-15 3.35е-16 3.57е-13 1.00 
сн3соо- -92872 6.79е-05 9.88е-06 4.01е-03 0.91 
СН3СООН -95271 6.19е-02 9.01е-03 3.72е+ОО 1.00 

со2" -89261 2.27е+01 3.31е+ОО 1.00е+03 1.00 
с2нб -3272 4.14е-01 6.03е-02 1.25е+01 1.00 
нсоо- -95610 3.93е-10 5.71е-11 1.77е-08 0.91 
не оон" -98009 3.55е-08 5.16е-09 1.63е-06 1.00 

н2 -8748 4.46е-11 6.48е-12 8.98е-11 1.00 
H2S -15173 8.61е-08 1.25е-08 2.94е-06 1.00 
с~· -6010 6.27е+ОО 9.12е-01 1.01е+02 1.00 

СН30Н -56384 4.56е-12 6.64е-13 1.46е-10 1.00 
c~Jo" 2205 5.72е+ОО 8.33е-01 3.33е+02 1.00 
C3Hs" -533 1.64е+ОО 2.39е-01 7.24е+01 1.00 

с2нsсоо- -90133 5.50е-04 8.00е-05 4.02е-02 0.91 
С2Н5СООН" -92533 6.68е-01 9.72е-02 4.95е+01 1.00 
с~7о3- -137769 3.84е-14 5.59е-15 3.96е-12 0.91 
С2Н3О2- -92872 6.79е-05 9.88е-06 4.01е-03 0.91 
с~7о2- -87395 1.56е-03 2.27е-04 1.36е-01 0.91 
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С2НзОз- -143245 1.06е-17 1.54е-18 7.93е-16 0.91 
СзНз04- -182133 2.72е-09 3.96е-10 2.80е-07 0.91 
с2но4- -184871 1.09е-14 1.59е-15 9.72е-13 0.91 
СзНsОз- -140507 1.07е-14 1.55е-15 9.51е-13 0.91 
СзНд4-2 -179733 4.17е-13 6.07е-14 4.26е-11 0.69 
СзНs02- -90133 5.59е-04 8.13е-05 4.09е-02 0.91 
он- -56722 1.53е-15 2.22е-16 2.59е-14 0.92 
н+ -2399 2.83е-03 4.11е-04 2.85е-03 0.90 
н д -59122 1.76е+01 2.57е+ОО 4.62е+01 1.00 

Полученные результаты показали, что при физико-химическом моделировании 

системы: сульфид сурьмы-яблочная кислота-вода при минимуме энергии Гиббса и 

температуре 298 К, давлении 1 МПа водородный показатель раствора составляет 2,09, т.е. 
образуется кислая среда, способствующая растворению твердой фазы. В водном растворе 

распределение частиц имеет следующий характер: СО3-2, НСО3-, нs-, HSb02*, СН3СОО-, 
* * * * * * * * * * СНзСООН , СО2 , С2Н6 , НСОО-, НСООН , Н2 , H2S , СН4 , СНзОН , С4Н1о , СзНs , 

C2HsCOO-, C2HsCOOH*, С4Н7Оз-, С2НзО2-, С4Н7О2-, С2НзОз-, СзНз04-, С2НО4-, СзНsОз-, 
С3Н204-2, С3Н502-, он-, н+, Н20. Из распределения компонентов и частиц видно, что сурьма 

* ~ переходит в раствор в виде: HSb02 , т.е. при рН=2,09 происходит растворение твердои фазы. 
Заключение. Результаты исследований могут быть использованы при разработке 

технологии выщелачивания сурьмусодержащих компонентов из некондиционных руд и 

вторичного сырья, а также при подборе эффективного выщелачивающего агента при 

высоких температурах. 
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