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The product of polyethylene terephthalate chemical destruction was obtained. Quantum-chemical parameters 
of compounds-components of the destruction product (ethyleneglycolterephthalate, diethyleneglycolterephthalate, 
terephthalic acid, ethyleneglycol) were calculated, and these results were a foundation to evidence presence of active 
electron donor (nucleophilic) centers on oxygen atoms of carboxyl, ester and hydroxyl groups. Quantum-chemical 
parameters of functional groups which modeled a structure of the coal organic mass (COM) were calculated, and 
they were a basis to establish presence of electron acceptor (electrophilic) adsorption centers with maximum positive 
charge on coal surface carbon fragments. COM - reagent interaction runs using the charge-controlled mechanism was 
established: COM’s active adsorption centers give lower unoccupied molecular orbitals (LUMO), components of the 
polyethylene terephthalate destruction product give highest occupied molecular orbitals (HOMO). The ability to use the 
polyethylene terephthalate destruction product as a complex reagent which combines collector and foamer properties to 
extract coal organic mass was proved. Use of the complex reagent leads to better parameters of flotation in comparison 
with traditional flotation reagents as thermogasoil and waste still bottoms of butyl alcohols was obtained. When reagent 
consumption was reduced 3.5 times concentrate output increased by 4.5% with nearly the same ash.

ИЗОТОПНЫЙ ОБМЕН В МОЛЕКУЛАХ СО НА ЦЕМЕНТНОМ MNALCA-КАТАЛИЗАТОРЕ

Бреева Н.В.1,2

1 ФГБОУ ВПО «Российский химико-технологический университет имени Д.И. Менделеева» 
(125047, г. Москва, Миусская пл., 9), e-mail: n_breeva@mail.ru 

2 OОО «Химвэй Палладиум»  (302027, г. Орел, Октябрьская, 27)

Методом изотопного обмена исследовано взаимодействие СО  с промышленным    катализатором MnAlCa 
в интервале температур -196±500  °С. При температурах выше 300  °С наблюдался гетерообмен С18О с по-
верхностным кислородом катализатора. 12С18Ог+[16О]пов↔12С16Ог+[18О]пов  . Скорость гетерообмена  в 
1060 раз больше скорости гомомолекулярного обмена СО (12С18О+13С16О↔12С16О+13С18О )  при этой же 
температуре. Наряду с гетерообменом наблюдалось образование CO2 в газовой фазе. На основании данных ки-
нетики изотопного обмена и адсорбционных измерений высказано предположение, что в интервале температур 
-196±25 °С обмен протекает через промежуточные комплексы адсорбированных молекул СО, слабо связанных 
с поверхностью. При высоких температурах равновесие между различными формами адсорбированного СО 
сдвинуто в сторону адсорбции с большей энергией связи и обмен между молекулами СО идет через соедине-
ния, включающие поверхностный кислород катализатора.
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In this paper we report our results regarding the isotopic exchange reaction: 12С18О+13С16О↔ 12С16О+13С18О   
over MnAlCa catalyst between -196 and +5000С. In the -196±250С temperature range, no CO disproportionation/dissociation 
reactions are observed. For the MnAlCa catalyst, an activation energy of 14,6 kJ mol-1 was estimated for the isotopic mixing 
reaction within the range -196±250С. It is proposed that the CO isotopic exchange proceeds via no dissociative mechanism 
in the same range. At higher temperature, reactions of CO disproportionation are observed. An exchange of the 16O from 
the MnAlCa support with the gas-phase 18O-containing isotopes of CO takes place. Three types of CO adsorbed species on 
MnAlCa were proposed. .Mass spectrometric, chemisorptions measurements have been employed.
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Пленки гидроксида цинка с добавкой алюминия были получены методом химического осаждения из водных 
растворов. Определены условия совместного осаждения гидроксидов цинка и алюминия с использованием методи-
ки расчета условий ионного равновесия в растворе. Методами рентгенофазового анализа и сканирующей электрон-
ной микроскопии исследованы фазовый состав и морфология полученных продуктов. В сильно щелочной области 


