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РАСЧЕТФАЗОВЫХРАВНОВЕСИЙПРИСУБЛИМАЦИОННОЙОЧИСТКЕТЕТРАФТОРИДАЦИРКОНИЯ
В HSC CHEMISTRY

Фторидная технология переработки циркона является конкурентоспособной альтернативой традиционным
методам, обеспечивая получение ядерно-чистого циркония в интересах ГК «Росатом». Практический
интерес связан с возможностьюпереработкицирконового концентратаАО«ТГОК«Ильменит», получаемого
при обогащении ильменит-цирконовых песков Туганского месторождения. Целью работы является
определение оптимальных условий сублимационной очисткиZrF4 от примесейпереходныхметаллов
вHSCChemistry. Программныйкомплекс применяется для термохимических расчётов имоделирования
равновесного составамногокомпонентных системи распределения компонентовмеждуфазами. Расчеты
проведены для системы ZrF4 – фториды Fe, Ni, Co, Cu, Mn в диапазоне 900–1700 К. Исследовано
влияние разбавления газа-носителя Ar и He при давлении 0,013 атм и нормальном давлении. ZrF4
устойчиво переходит в газовуюфазу. Подтверждена термодинамическая нестабильность ZrF3 в паровой
фазе, его концентрация является минимальной. Увеличение доли инертного газа сдвигает процесс
сублимации в низкотемпературную область. При изменении соотношения He/Ar:Воздух с 20:1 до
100:1 температура 100% сублимации снижается с 1180–1200 К до 1120–1150 К. Понижение давления до
0,013 атм снижает температуру сублимации на 150–200 К. При максимальном разбавлении и вакууме
полная сублимация системы достигается при температурах ниже 900 К. Лимитирующей примесью,
определяющей полноту очистки, является FeF3, сохраняющийся в твёрдом осадке перед точкой 100%
сублимации. Оптимальные условия сублимационной очисткиZrF4 достигаются при сочетании высокого
разбавления инертным газом, пониженного давления ициркониевойнасадки. Полученные результаты
показывают перспективность применения термодинамического моделирования в HSC Chemistry для
определения рациональных параметров сублимационной очистки ZrF4.
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