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QUANTUM-CHEMICAL MODEL CALCULATION REVIEW 
OF VERMICULITE AND ITS BASED MODIFIED SORBENT

Bektenov Nesipkhan Abzhaparovich – Doctor of Chemical Science, Abai Kazakh National Pedagogical 
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Abstract. Nowadays, environmental problems are arising from the technological 
development of the world. Pollution of water and soil with heavy and rare metals is 
of great concern. The main goal of chemists is to use natural, biodegradable sorbents 
and synthesize them to solve these problems. Natural, environmentally friendly, 
biodegradable sorbents are often obtained by modifying natural minerals. This work 
is based on a review of quantum-chemical calculations to obtain a naturally modified 
ion exchanger based on vermiculite and study its sorption properties for heavy and rare 
metals. Quantum-chemical calculations are carried out using the Gaussian W09 and 
GaussView programs. These programs allow you to build and optimize the structure 
of the mineral and the modified ion exchanger, obtain detailed information about the 
elements in it, the bond lengths and bond angles between them. Vermiculite is treated 
with phosphoric acid, glycidyl methacrylate and acrylonitrile, and an ion exchanger is 
obtained. Quantum-chemical calculations allow you to study the electronic and spectral 
properties of the synthesized system. According to the rules of quantum mechanics, the 
probability density of an electron is calculated relative to the square of the electron wave 
function. The electron wave function is calculated based on the Schrödinger equation. 
Quantum calculations were performed using the Gaussian and GaussView 6.0 graphical 
visualization programs. A piece of graphical vermiculite was built and calculations 
were performed using the Hartree-Fork 6-311G++** parameters. Brief information 
on quantum calculations was obtained and the calculation took a total of 104 hours. 
Theoretical proofs were performed using quantum-chemical calculations.	
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Аннотация. Қазіргі таңда ғаламның технологиялық дамуынан экологиялық 
мәселелер туындап жатыр. Су және жер қоймаларының ауыр және сирек 
металлдармен ластануы аса алаңдатады. Бұл мәселелерді шешу үшін табиғи, 
биоыдырағыш сорбенттерді қолдану және оларды синтездеу химия ғалымдарының 
негізгі мақсаты. Табиғи, экологиялық зиянсыз, биоыдырағыш сорбенттерді көбіне 
табиғи минералдарды модификациялау арқылы алады. Бұл жұмыста вермикулит 
негізінде табиғи модификацияланған ион алмастырғыш алу және оның ауыр 
және сирек металдарды сорбциялау қасиетін зерттеу үшін квантты-химиялық 
есептеулер жүргізуге шолу жасау негізделген. Квантты-химиялық есептеулер 
Gaussian W09 және GaussView бағдарламалары арқылы жүзеге асыралады. 
Бұл бағдарламалар минерал мен модификацияланған ион алмасытырғыштың 
құрылымын салып және оны оптимизация жасау арқылы оның құрамындағы 
элементтер мен олардың арасындағы байланыс ұзындығы, байланыс бұрыштары 
туралы толық мәлімет алуға болады. Вермикулитті фосфор қышқылы, глицидил 
метакрилат және акрилонитрил арқылы өңдеп, ион алмастырғыш алады. Квантты-
химиялық есептеулердің негізінде синтездеп алынған системаның электронды 
және спектрлік қасиеттерін зерттеуге мүмкіншілік береді. Кванттық механиканың 
ережелеріне сәйкес электронның ықтималды тығыздығы электронның 
толқындық функциясының квадратына қатысты есептелінеді. Электронның 
толқындық функциясын Шреденгердің теңдеуі негізінде есептелінеді. Квантты 
есептеулер Gaussian  және графикалық көрініс GaussView 6.0 бағдарламалары 
арқылы жүргізілді. Графикалық вермикулиттің бір бөлігі салынып, Hartree-Fork 
6-311G++** параметрлері бойынша есептеу жүргізілді. Квантты есептеу бойынша 
қысқаша мәліметтер алынды және есептеуге барлығы 104 сағат кетті. Квантты-
химиялық есептеулер арқылы теориялық дәлелдемелер жүргізілді. 

Түйін сөздер: вермикулит, сорбент, модификациялау, квантты-химиялық 
есептеу, Gaussian W09, GaussView 6.0.
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Аннотация. В настоящее время экологические проблемы возникают в 
результате технологического развития мира. Большую тревогу вызывает 
загрязнение водных и земельных водоемов тяжелыми и редкими металлами. Для 
решения этих проблем основная цель ученых-химиков – использовать природные 
биоразлагаемые сорбенты и синтезировать их. Натуральные, экологически чистые, 
биоразлагаемые сорбенты чаще всего получают путем модификации природных 
минералов. В данной работе на основе обзора квантово-химических расчетов 
получен природный модифицированный ионит на основе вермикулита и изучены 
его свойства сорбции тяжелых и редких металлов. Квантово-химические расчеты 
выполнены с использованием программ Gaussian W09 и GaussView. Эти программы 
позволяют получить подробную информацию об элементах в его составе, 
длинах связей и валентных углах между ними путем создания и оптимизации 
структуры минерала и модифицированного ионита. Вермикулит обрабатывают 
фосфорной кислотой, глицидилметакрилатом и акрилонитрилом для получения 
ионообменника. Это дает возможность изучить электронные и спектральные 
свойства синтезированной системы на основе квантово-химических расчетов. По 
правилам квантовой механики плотность вероятности электрона рассчитывается 
относительно квадрата волновой функции электрона. Волновая функция электрона 
рассчитывается на основе уравнения Шрёдингера. Количественные расчеты 
проводились с использованием метода Гаусса и графической визуализации с 
использованием программного обеспечения GaussView 6.0. Кусок графитового 
вермикулита был построен и рассчитан по параметрам Hartree-Fork 6-311G++**. 
Была получена сводка квантовых вычислений, которые в общей сложности заняли 
104 часа. Теоретические доказательства проводились с помощью квантово-
химических расчетов.

Ключевые слова: вермикулит, сорбент, модифицированный, квантово-
химические расчёты, Gaussian W09, GaussView 6.0. 

	



36

OF THE NATIONAL ACADEMY OF SCIENCES OF THE REPUBLIC OF KAZAKHSTAN

Кіріспе. Молекулалық динамика (МД) модельдеудің артықшылықтары 
атомдық деңгейдегі процестерді сипаттауға, алынған нәтижелерді түсіндіруге және 
термодинамикалық қасиеттерді есептеуге мүмкіндік береді. МД әдісі байланыс 
ұзындықтары, байланыс бұрыштары және күштер сияқты параметрлерді дәл 
анықтауға көмектеседі. Алайда, кеуекті және сазды минералдардың кеуектілігін 
эксперименталды түрде өлшеу қиын, ал пакетаралық құрылымдағы өзгерістерді 
визуализациялау да күрделі мәселе болып табылады (Mooney, et al., Boek, et 
al.). Сондықтан молекулалық модельдеу атом деңгейінде саз минералдарының 
молекулалық құрылымы мен динамикасы туралы түсінік алудың тамаша тәсілі 
болып табылады. 

Сазды минералдардағы пакетаралық катиондардың мөлшері мен заряды 
олардың ісінуінде маңызды рөл атқарады. Сонымен қатар, теріс зарядтардың саны 
мен кеңістіктік орналасуы ылғалдану дәрежесін анықтайтын негізгі факторлар 
болып табылады және олар пакетаралық қабаттардың ісінуіне жауап береді 
(Lui, 2008). Зерттеулердің көпшілігі таза вермикулит катиондарының бір түріне 
бағытталған. Вермикулиттің макроскопиялық үлгілеріндегі тәжірибелік көші-
қон деректерін түсіндіру сазды агрегаттар, саз бөлшектері және саз пакеттері 
арасында көптеген тесіктердің болуымен қиындайды. Әдіс Ньютон механикасына 
негізделген микроскопиялық модельдеуді қолданады. Бұл молекулалық 
динамиканы модельдеу үшін қозғалыстар мен иондар туралы статикалық және 
динамикалық ақпарат алуға мүмкіндік береді. Сонымен қатар, балшық пакеттері 
арасындағы жергілікті кеуекті күшейту арқылы зерттеулер жүргізіледі.

 Экологиялық мәселелердің ең ауқымдысы – су және жер қойнауларының 
ластануы болып келеді. Қазіргі ғалымдардың бұл мәселені шешудегі ең оңтайлы, 
экологияға зияны жоқ, табиғи материалдардан алынған химия-физикалық 
модификацияланған сорбенттер деп есептейді. РПГ «КазГидромет»-тің ақпараттық 
бюллетеніне сүйенсек (2024, ақпан) (КазГидромет, 2024; Жаланқызов, және т.б., 
2015),  Қазақстанның ірі қалаларында зауыт, фабрикалардың қалдықтарынан су 
қорларының As, Hg, Cu, Cd, Cr сияқты металлдардың иондарымен ластануын 
байқаған (Казгидромет, 2024). Бұл металлдардың иондарын сулы ерітіндіден 
модификацияланған циолит ((MAlO2(SiO2)x(H2O)y, мұндағы M – H+ немесе 
Na+ иондары), монтмориллонит (Al2(Si4O10)(OH)2·nH2O) вермикулит ((Mg+2, 
Fe+2, Fe+3)3[(AlSi)4O10]·(OH)2·4H2O) сияқты сорбенттердің кеуектілігінің және 
активтендірілген орталықтарының болуына байланысты оларды зерттеу және 
қолдану қарастырылған (Абдул, және т.б., 2021; Yang, және т.б., 2024). Бұл 
жұмыста вермикулит негізінде модификацияланған сорбенттің және табиғи 
вермикулиттің квантты-химиялық моделі зерттелінеді. Вермикулит – қабатты 
құрылымнан тұратын табиғи сорбент. Алайда, оның сорбциялау мүмкіндігі 
шектеулі. Сондықтан, оның қабаттарының арасындағы металлдарды қышқылмен 
жуып, модификациялау арқылы оның кеуектілігімен, активті орталықтар санын 
арттыруға болады (Бектенов, және т.б., 2024). 

Вермикулит пен оның негізінде өзгертілген сорбентті есептеудің кванттық 
химиялық моделіне шолу материалтану және химия саласындағы маңызды 
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аспект болып табылады. Вермикулит-жоғары кеуектілік, ион алмасу қабілеті және 
ыстыққа төзімділік сияқты бірегей физика-химиялық қасиеттері бар минерал. Бұл 
қасиеттер оны әртүрлі салаларда, соның ішінде ластаушы заттардың адсорбциясы, 
ауыл шаруашылығы және құрылыс салаларында пайдалану үшін перспективті 
материал етеді.

Квантты-химиялық есептеулер арқылы химиялық заттың моделін алып қана 
қоймай, оның құрамындағы элементтер туралы, яғни байланыс ұзындықтары, 
байланыс бұрышы, қабаттар арасындағы ұзындық сияқты мәліметтерді алуға 
болады (Sergey, және т.б., 2018). Бұл мәліметтер арқылы модификацияланған 
вермикулит пен вермикулитті салыстыруға және неге модификацияланған сорбент 
табиғи сорбенттен гөрі эффективті деген сұрақтарға жауап алуға болады. 

Бройльдың гипотезасы бойынша әр бөлшектің өзіндік толқыны болады және 
толқын бар жерде толқындық теңдеу болады. Сол толқындық теңдеуді (Шреденгер, 
теңдеуі) кванттық есептеулерге қолданады. Шреденгер теңдеуінен ab initio (басынан 
бастап) модельдеулері Хартри-Фок (ХФ) әдістері мен тығыздық-функционалдық 
теориясына (ТФТ) негізделіп толқындық теңдеумен математикалық болжам 
жасалынады (Sergey, және т.б., 2018). Тығыздық-функционалдық теориясы көп 
денелі жүйелердің электрондық құрылымын есептеуші квантты-механикалық 
модельдеу әдісі (Sergey, және т.б., 2018).  Тығыздық-функционалдық теориясының 
бірнеше түрі бар. Соның ішінде молекулалардың модельін алуда Хартри-Фок 
әдісі мен оның базалық жинағы қолданылады. Бұл есептеулер Gaussian09W 
және GaussView 6.0 бағдармламалары арқылы жүзеге асады. Gaussian 09W 
бағдарламасы арқылы квантты-химиялық есептеулер жүргізілсе, GaussView 0.6 
бағдарламасы графикалық модельдейді (Tomberg) (Frisch, 1996-2009). 

Квантты-химиялық мәліметтер арқылы синтездеу процессі кезінде қандай 
құрылымдық өзгеріс болатындығы туралы теориялық дәлелдемелер ала аламыз. 
Квантты-химиялық есептеулер теориялық дәлелдеме ретінде қарастырылады.  

Материалдар мен зерттеу әдістері  
Гиричева, Сырбу, Филиппов және Киселевтың еңбегінде үлкен молекулалық 

химиялық затты тығыздық- функционалдық теориясы (ТФТ-DFT) арқылы, оның 
ішінде B3LYP 6-311++G** базистік жинағы арқылы квантты-химиялық есептеулер 
жүргізілген (Giricheya, және т.б., 2021). Квантты-химиялық есептеу кем дегенде 
24 сағаттан көп уақытты алады, сол себепті базистік жинақ дұрыс енгізілмесе, 
квантты-химиялық модельдеу шықпай қалады. Вермикулиттің құрылымының 
бөлігін Gaussian W09 және GaussView 6.0 арқылы графикалық түрде салынып, 
есептеу параметрін енгіземіз. Ал, металл ионын сорбцияланған вермикулиттің 
құрылымын салып, оған басқа есептеу параметрлерін енгіземіз. Мыс (II) 
ионын сорбциялаған модификацияланған вермикулитті сорбенттің құрылымын 
Курманалиев пен Жанабаеваның еңбегінен алуға болады (Курманалиев 
және т.б., 2019). Себебі, сорбенттің құрылымын өзгеріп, металл катионымен 
комплексті құрылым түзеді. Оны квантты-химиялық есептеу үшін Сингх, Патель, 
Абхай және тағы басқа ғалымдардың еңбегінде DFT/B3LYP базистік жинағы 
қолданылады (Singh, және т.б.,2021). Бұл базистік жинақ анионды ескермей, 
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катионды комплексті есептейді. Сузуки, Яйта, Пакольд, Алтман және тағы басқа 
ғалымдардың еңбегінде ФТТ-тың негізінде  FP-LAPW базистік жинағымен 
WIEN2k коды арқылы NEXAFS spectra (шеткі рентген сәулелерін сіңірудің жұқа 
құрылымы спектроскопиясын – ШРССЖҚС) есептеп, моделдеуге болады (Suzuki, 
және т.б., 2019). Есептеулердің нәтижелері молекуланың тұрақтылығын, реакция 
механизмдерін және физикалық-химиялық қасиеттерін болжауға мүмкіндік берді. 
Сонымен қатар, алынған мәліметтер вермикулиттің қолдану салаларын, мысалы, 
катализаторлар, адсорбенттер және құрылыс материалдары ретінде пайдалану 
мүмкіндіктерін зерттеуге негіз болды.

Квантты-химиялық модельдеу нәтижелері мен визуализациялары ғылыми 
зерттеулерде, сондай-ақ өнеркәсіптік қолдануда маңызды рөл атқарады, себебі 
олар молекулалық деңгейде материалдардың қасиеттерін түсінуге және жаңа 
материалдарды жобалауға мүмкіндік береді.	 Нәтижелер мен талқылаулар

Вермикулиттің құрылымдық бөлігін Gaussian W09 бағдармасымен есептеуге 
шамамен 70 сағаттан көп уақыт кетті. 

1-сурет. Есептеуші Gaussian W09 және графикалық GaussView 6.0 бағдарламалары арқылы 
алынған вермикулиттің құрылымдық бөлігінің моделі (ұзындықтары нм өлшемде)

Атомдар арасындағы ұзындықтар кванттық-математикалық есептеулерден 
кейін алынған вермикулит моделі бойынша алынды. Вермикулиттің графикалық 
құрылымына қарасақ (1-сурет), орталық кешенде үш алюминий атомын және 
бес магний атомын көруге болады. Гидрослюдалы вермикулитті қышқылмен 
жуу арқылы орталық металл атомдарын, яғни темір мен магний атомдарын 
жою арқылы оның кеуектілігін арттыруға болады. Алюминий және магний 
иондарының бос белсенді орындары вермикулиттің мыс, никель, қорғасын, 
кадмий, хром және марганец иондарын сулы ерітінділерден сорып алатынының 
дәлелі. 1-суретте көрсетілгендей, магний мен алюминий иондары арасындағы 
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байланыстар 0,15-0,18 нм диапазонында және кремний мен оттегі арасындағы 
байланыстардан (0,09-0,18 нм диапазонында) әлдеқайда үлкен екені көрінеді. 
Сондықтан алюминий, магний иондарынан босатылған белсенді орталық 0,09-
0,18 нм аралығында болатыны белгілі. 1-суреттегі құрылымға сәйкес Al және Mg 
иондары ағынды сулардағы ауыр металл иондарымен алмасуы мүмкін және ол 
-7689 кДж/моль энергияны алады, бұл сорбцияның өздігінен жүретінін білдіреді. 
Модификацияланған вермикулит берілген құрылымында алюминий және магний 
иондарын жоғалтқан орталық кешен арқылы ластанған су көздерінен металл 
иондарымен катиондық комплекстер құра алады деп болжай аламыз. Сондықтан 
гидрослюдалы қабатты құрылымы бар модификацияланған ион алмастырғыштар 
қолданылады. Бос комплексі бар кеуекті вермикулит ластанған су көздерінен металл 
иондарын комплекс түзуші катион ретінде осы бос орталыққа сорбциялайды деп 
болжанады. 

Вермикулиттің ядроаралық қашықтығы арқылы коваленттіктен иондыққа 
дейінгі әртүрлі байланыс типтерін анықтауға болады. Күшті коваленттік байланыс 
SiO4 және AlO4 тетраэдрлерінде, сондай-ақ MgO6, AlO6 және FeO6 октаэдрлерінде 
байқалады. Бұл құрылымдардың арасында вермикулит қабаттарының 
құрылымын анықтайтын әлсіз иондық байланыстар түзіледі. Вермикулиттің 
қасиеттерін қабат аралық судың болуы шешуші рөл атқарады. Су молекулалары 
вермикулит қабаттарында оттегі атомдарымен сутектік басланыстар түзеді және 
ол вермикулиттің пластикалық және ион алмастырғыштық қасиетін көрсетеді. 
Октаэдрлік қабаттардағы Mg, Al және Fe катиондарының радиустарының 
айырмашылығы қабаттар арасындағы қашықтыққа және вермикулиттің 
гидрофильді/гидрофобты қасиеттеріне әсер етеді. 

Ауыр металдармен ластанған ортада адсорбциялану қабілетін арттырады. 
Вермикулиттің кеуектілігін арттыру арқылы оның адсорбциялық қасиеттері 
жақсарады, бұл оны экологиялық тазарту, суды және топырақты ластанудан қорғау 
үшін тиімді материал ретінде пайдалануға мүмкіндік береді. Вермикулиттің 
құрылымындағы алюминий және магний иондарының бос белсенді орындары 
ауыр металдарды адсорбциялау үшін маңызды рөл атқарады. Бұл иондармен 
байланысқан ауыр металдар вермикулиттің бетінде тұрақты түрде ұсталып, 
қоршаған ортадан шығарылмайды. Сонымен қатар, вермикулиттің кеуектілігі 
мен адсорбциялық қасиеттері оны құрылыс материалдары, тыңайтқыштар, және 
агрономияда да қолдануға мүмкіндік береді.

Вермикулиттің құрылымы катиондардан тұратынын суреттен көруге болады 
(1-сурет). Катиондардың ішкі қабаты, әдетте саздың бетіне тікелей іргелес, әдетте 
қозғалмайтын қабат (Стерн қабаты), ал катиондар мен аниондардың диффузиялық 
кластері диффузиялық қабат деп аталады. Сыртқы қабатта негізгі ерітіндімен 
диффузиялық алмасу жүреді. Бекітілген қабаттағы адсорбаттар қоршаған судың 
бір немесе бірнеше молекулаларын жоғалтады және минерал пакетінің бетімен 
ішкі сфераның беткі кешені деп аталатын формада тікелей байланыс түзеді. 
Гидратталған қабықшаларын сақтайтын иондар электростатикалық күштердің 
әсерінен бетімен әрекеттеседі, сыртқы сфераның беттік кешендері ішкі және 
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сыртқы сфераның түзілген кешендері бірінші адсорбциялық позицияны алады, ал 
артық заряд диффузды қабатта катиондардың басым жиналуымен теңестіріледі. 
Ішкі сфера кешенінің минерал бетімен берік байланысуы сыртқы сфераның кешен 
түзілуіне қарағанда десорбцияның қайтымдылығы мен кинетикасына айқын әсер 
етеді. Сфераішілік кешендердің түзілуіне әсер етеді: иондық күш, электролит 
ерітіндісінің құрамы, бәсекелес катиондардың, күрделі түзуші лигандтардың 
болуы, температура.

Әлсіз электростатикалық күштер арқылы саз минералдарының беткі 
қабаттарымен иондардың өзара әрекеттесуі сенімді емес және басқа катиондармен 
бәсекелес болған кезде ион алмасу ретінде көрінеді. Балшық бетіндегі протондар 
пакетаралық иондар жүзеге асыратын бұл механикалық реакцияға қатыспайды. 
Вермикулиттің экологиялық таза және тиімді адсорбент ретінде қолданылуы, 
оның құрылымдық ерекшеліктері мен химиялық қасиеттеріне байланысты. Бұл 
материалдың зерттеулері мен қолданулары экология, химия және материалтану 
салаларында маңызды болып табылады.

Қорытынды. Квантты-химиялық есептеулерді жүргізуде Gaussian W09 
және графикалық көрінісін алу үшін GaussView 6.0 бағдарламаларын қолдануға 
болатындығы анықталды. Компьютерлік бағдарламалар арқылы вермикулиттің 
құрылымдық және графикалық моделін және оның құрамындағы атомдардың 
арасындағы байланыстардың ұзындығы туралы анықтамалар алдық. Алынған 
мәліметтер арқылы вермикулиттің қасиеті туралы болжам жасалынды. Негізгі 
ойларымыз минералдың құрылымдық формуласын салу, есептеу арқылы оның 
адсорбциялау қасиетін дәлелдеу. Вермикулит табиғи сорбент ретінде оның 
модификациялау арқылы оның сорбциялау қасиеті қалай өзгеретінін болжауға 
болады. Болашақта модификацияланған вермикулитті салып, есептеу көруге 
болады. Оның құрылымдық өзгерісін теориялық тұрғыда болжап, практикалық 
тұрғыда дәлелдеуге болады. 
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