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зучение литературы по вопро-
сам флотационной активности 

органических соединений различного 
состава и строения их молекул за по-
следние 50 лет показало, что по этому 
вопросу существуют две принципи-
ально важные и наиболее противоре-
чивые точки зрения. Первая утвержда-
ет, что в основе флотационной актив-
ности реагентов по отношению к уг-
лям лежит «соответствие структур мо-
лекул» реагентов и макромолекул 
угольной поверхности.  

Вторая утверждает, что практически 
уголь можно сфлотировать любым реа-
гентом независимо от его состава и 
структуры, важно, чтобы он имел опти-
мальные значения растворимости в воде 
и летучести. 

Эти две концепции были сформули-
рованы в шестидесятые годы прошлого 
столетия сотрудниками крупнейших ин-
ститутов, а именно, ВУХИН (Циперович 
М.В. и его последователи) и Институт 
физической химии АН СССР (Таубман 
А.В., Янова Л.П. и др.). Высказанные 
точки зрения не являются взаимоисклю-
чающими, но базируются на разных фи-
зических законах. В дальнейшем работы 
по выбору реагентов проводились, в ос-
новном, в двух направлениях с уклоном 
к какому-либо одному утверждению и 
попытками теоретического сближения 
этих крайних точек зрения. 

Точка зрения о соответствии струк-
тур базируется на общей теории элек-
тромагнетизма и следующего из нее 
принципа резонансного поглощения 
энергии электромагнитного поля при 
взаимодействиях (соотношение (1)). 

Теоретическая база основных кон-
цепций взаимодействий углей с реаген-
тами  

Ι «Соответствие структур» молекул 
реагентов и органической массы углей 
(ОМУ) 

резωωω == 21 ,                              (1) 

где 1ω  и 2ω  - частоты собственных ко-
лебаний электронов, реализующих 
взаимодействие двух молекул или ком-
плексов. 
при ωε η=  

21 εε ≈ ,                                          (2) 
где ε , 1ε , 2ε  - кванты энергии, испус-
каемые и поглощаемые при взаимодей-
ствии. 

II Отсутствие необходимости «соот-
ветствия структур» молекул реагентов и 
ОМУ. 
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где SΔ  - изменение энтропии системы; 
Qδ  - тепловой эффект взаимодействия; 

T  - абсолютная температура системы. 
При этом, если иметь в виду дис-

кретность значений энергии электро-
магнитного поля, то можно утверждать 
необходимость соответствия энергий 
состояния электронов, реализующих 
взаимодействие (соотношение (2)). Вто-
рая точка зрения базируется на законах 
молекулярной физики, т.е. в основе ле-
жит второе начало термодинамики и за-
кон возрастания энтропии (соотношение 
(3)). 

В принципе сближение этих точек 
зрения возможно как объяснение проис-
ходящего на общетеоретической основе. 
В этом случае, в первом направлении 
необходимо определиться с тем, что та-
кое уголь, т.е. как его можно предста-
вить в виде химической структуры; во 
втором – вопрос так или иначе упирает-
ся в состав и строение молекул реагента, 
но тогда он выходит за рамки законов 
молекулярной физики. 

В последние 10-15 лет углехимики в 
международном масштабе остановились 
на наиболее общем мнении о том, что 
уголь следует считать как систему кла-
стеров различной степени развития. Это 
представление и совокупность сведений 

о конкретном макромолекулярном со-
ставе органической массы дали возмож-
ность использования моделей ОМУ. 
Появилась возможность квантово-
химического анализа электромагнитных 
процессов органической массы углей 
(ОМУ) с реагентами.  

Теоретически считается, что все 
виды электромагнитных 
взаимодействий описываются 
потенциальной кривой (рис. 1). 

При этом общепризнано, что взаимо-
действие углей с реагентами относится к 
второй и третьей областям этой кривой, 
и наиболее прочными считаются 
происходящие по водородной связи и 
диполь – дипольные, как по 
ориентационному, индукции-онному, 
так и дисперсионному механизмам. 

В областях II и III потенциальной 
кривой потенциальная энергия поля от-
рицательна, а это значит, что электроны, 
реализующие взаимодействия, находят-
ся в потенциальной яме взаимодейст-
вующих молекул. Описание состояния 
этих электронов возможно только сред-
ствами квантовой химии и, именно, ме-
тодом молекулярных орбиталей (МО). 

Были произведены квантово – хими-
ческие расчеты фрагментов угольной 
поверхности и молекул реагентов раз-
личного состава и строения. Эти расче-
ты позволили определить энергии верх-
ней занятой МО (ВЗМО), нижней сво-
бодной МО (НСМО), степень локализа-
ции электронной плотности, модули ди-
польных молекул, а так же дали воз-
можность представить энергетические 
состояния электронов в виде диаграмм 
(рис. 2). 

 Из диаграмм следует:  
- взаимодействия не являются зави-

сящими только от величины локальных 
зарядов, т.е. только от степени смещения 
электронной полотности; 
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- в большей мере результат взаимо-
действия определяется наличием общей 
молекулярной орбитали, энергия кото-
рой была бы меньше энергии соответст-
вующих атомных орбит взаимодейст-
вующих молекул, а силы, возникающие 

при взаимодействии, в этом 
состоянии были бы силами 
притяжения; 

- преобладающими в пе-
рекрывании являются ВЗМО, 
следовательно у всех моле-
кул при взаимодействиях 
друг с другом преобладает 
функция донора. При этом у 
угля она выражена меньше 
всего и изменяется в ряду 
уголь < реагент < вода.  

С учетом изложенного и 
влияния молекулярных элек-
тростатических полей, гра-
фически механизм распреде-
ления реагента по межфаз-
ным границам и ориентация 
его молекул в монослое мо-
гут быть представлены так, 
как показано на рис. 3. 

Таким образом, хроно-
логически: 

 - на стадии образования новых гра-
ниц раздела твердое – реагент и реагент 
– газ определяющими являются термо-
динамические параметры, а именно, 
растворимость реагента в воде, его ле-
тучесть и абсолютная температура сис-
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темы, обусловливающие адсорбцию 
реагента на границах раздела; 

- соответствие структур молекул и 
активность локальных зарядов становят-
ся достаточно действенными для моле-
кул реагента в совокупности образую-
щих новую границу раздела, при этом 
процесс взаимодействия многократно 
ускоряется молекулярными электроста-
тическими полями активных центров 
ОМУ (εуг.=3,7÷ 3,8 против εв = 35 ÷ 55); 

- при этом взаимодействие реагентов 
происходит быстрее всего и стабильнее 
на участках поверхности в наибольшей 
мере сходных по составу и структуре с 
молекулами реагента; 

- ориентация молекул в монослое оп-
ределяется в значительной мере и кон-
фигурацией профиля поверхности, т.е. 
характером ее шероховатости, а также 
склонностью молекул к взаимодействию 
друг с другом и с водой.  
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