Определение механизма сорбции Pu(V, VI) на гематите 
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Для разработки методов обращения с радиоактивными отходами и реабилитации уже загрязненных территорий необходима информация о физико-химических формах радионуклидов и механизмах химических реакций, в которые они вступают, важнейшей из которых является сорбция на минеральных частицах. Это позволит провести моделирование миграционного поведения радионуклидов в окружающей среде.
На основе исследований, посвященных сорбции плутония на различных минералах, в том числе и гематите, было определено, что в результате взаимодействия с поверхностью Pu(V, VI) понижает исходную степень окисления до Pu(IV) [1]. Однако причина данного поведения осталась до конца невыясненной.
Целью данной работы является определение механизма сорбции Pu на поверхности гематита (α-Fe2O3). Основными задачами были квантовохимическое моделирование процесса сорбции и проведение эксперимента.

***
Проведённое мною моделирование окружения иона плутония показало, что пентагидратное состояние является наиболее устойчивым в водной среде, что согласуется с некоторыми работами [2]. В моей работе самый последний слой поверхности гематита составляют атомы кислорода [3], что очень сильно влияет на механизм сорбции.
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