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Разработана азотно-кислотная технология переработки апатита с извлечением 
фосфора в виде нитратно-фосфатных удобрений, стронция в виде карбоната, редко­
земельных элементов в виде концентрата, кремнефторида натрия и мела как средства 
для агломерации почв. Технология комплексной переработки апатитового концентрата 
была внедрена на Кирово-Чепецком химическом комбинате в 1985 г. с извлечением 
98,5% фосфора, 35% стронция при 99%-ной утилизации азотной кислоты.
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ИССЛЕДОВАНИЯ РАССЕЯНИЯ ИОНОВ UF5+ НА МОЛЕКУЛАХ N2

Латыпов З.З., Галль Л.Н., Сапунов Л.С.
(Институт аналитического приборостроения РАН)

Для вычисления изотопической чувствительности масс-спектрометров, определя­
емой рассеянием ионов основного пучка на молекулах остаточного газа и стенках 
камеры анализатора, необходимо знать эффективное сечение упругого столкновения 
некоторых атомных и молекулярных частиц. К настоящему времени эксперименталь­
ные сечения упругого столкновения ионов UF+5 с молекулами азота и атомами железа,
которые необходимы для определения чувствительности масс-спектрометров, пред­
назначенных для исследования количественного состава соединений урана, неизвест­
ны. Их можно оценить, построив усредненные по равновероятным ориентациям по­
тенциалы взаимодействия рассматриваемых молекулярных частиц, которые позволя­
ют найти классическую функцию отклонения сталкивающихся частиц и, следователь­
но, дифференциальное эффективное сечение в заданном диапазоне угла.
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Используем для описания анизотропного взаимодействия молекулярных систем 
многоцентровое представление, основанное на аддитивных межатомных потенциалах. 
Предположение об аддитивности межатомных потенциалов эквивалентно предполо­
жению о равенстве полного поперечного импульса Δp┴ , определяющего угол откло­
нения, сумме импульсов, полученных в процессе взаимодействия каждым из атомов.

Как показано в работе [1], для описания ориентаций сталкивающихся частиц 
удобно использовать плоскость хоу системы с осью z вдоль вектора относительной 
скорости ν. Относительно этой плоскости положение осесимметричной двухатомной 
молекулы азота определяют два угла: полярный ψ (0 —π) и азимутальный χ (0 —2π). 
В целях удобства рассмотрения выберем ориентацию «правильного шестигранника»

Р и с .  1. Система координат и параметры 
столкновения ионов UF+5 с молекулами азо­
та

Р и с . 2. Схема для вычисления расстояния 
наибольшего сближения сталкивающихся 
атомов

UF+5, в вершинах которого расположены атомы
фтора таким образом, что три атома фтора и атом 
урана находятся на этой плоскости, как показано 
на рис. 1. Перенумеруем атомы: № 1 — атом ура­
на, № 2 — 6 — атомы фтора, № 7,8  — атомы азота. 
Положения проекций атомов UF+5 будут опреде­
ляться азимутальными углами χ i и проекциями
длины связей U—F на плоскость хоу. Положение 
проекций атомов азота определятся углами χ i и
длиной связи N—N в молекуле азота. В табл. 1 
приведены углы, определяющие первую ориента­
цию сталкивающихся частиц.

Для малых углов рассеяния знание проек­
ций молекул на плоскость хоу (рис. 2 ) позволяет 
найти расстояние bij наибольшего сближения
атомов урана, фтора, азота (межатомные при­
цельные параметры) по углам φn, χn, длине свя­
зи атомов урана и фтора r2 = 0,1994 нм, азота 
2r1 = 0,1094 нм и межмолекулярному прицельно­
му расстоянию b:

Т а б л и ц а  1. Координаты атомов 

для ориентации молекул k =  1

Номер атома
χi

ψi
1 0 0
4 0 90°
6 0 0
5 0 180°
2 120° 90°
3 240° 90°

7 χj
ψj

8 χj ψj

где
( 1)

(2)

Здесь i =2, 3, 4; у = 7, 8;χj — азимутальный угол,
определяющий положение атомов азота. Коорди­
наты атомов урана и фтора определяют угол χ i для

нахождения R i по уравнению (2). Для атомов i = 1, 5, 6 с координатами xi = 0, 
yi = 0 величина bij равна bi,j.

( 3 )
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Т а б л и ц а  2. Координаты  атомов 

для ориентации молекул k = 2— 5

Номер атома χi
ψi

k =2
1 0 0
4 90° 90°

6 0 0
5 0 180°

2 210° 90°

3 330° 90°

k = 3
1 0 0
4 180° 90°
6 0 0

5 0 180°

2 300° 90°

3 420° 90°
k =4

1 0 0
4 0 90°

6 270° 90°

5 90° 90°
2 180° 30°

3 180° 150°
k =5

1 0 0
4 0 0
6 0 90°

5 180° 90°

2 90° 60°

3 270° 60°

Угол γ i для вычисления по уравнению (1) 
находим по формуле

Молекулярный ион UF+5 «близок» к сфе­
рической симметрии, поскольку вокруг атома 
урана расположены на одинаковом расстоянии 
пять атомов фтора, поэтому полученные ре­
зультаты по функциям отклонения будем 
усреднять по ограниченному числу выбранных 
ориентаций этого иона, например, пяти 
(k = 1, 2, 3, 4, 5 — номера ориентации). Вто­
рая, третья, четвертая и пятая ориентации 
получаются поворотом молекулярного иона по 
отношению к первой ориентации (см. рис. 1) 
вокруг оси z на 90° и 180°, вокруг оси х  на 
90° и вокруг оси у на 90° соответственно. В 
табл. 2 приведены координаты проекций ато­
мов молекулярного иона на плоскости хоу для 
2, 3, 4, 5-й ориентаций. Отмстим еще раз, что 
вычисление величины bi,j по уравнению (3)
проводится для атомов с координатами xi = 0 
и yi = 0 (для второй и третьей ориентаций это
номера атомов 1, 5, 6, для четвертой ориен­
тации — атом номер 1, пятой — атомы с но­
мерами 1,4).

Отклонение для рассеяния ионов UF+5 на
молекулах азота при фиксированной ориента­
ции N2 рассчитаем по выражению (7) из работы
[1]. Тогда применительно к нашему случаю 
для функции отклонения при фиксированной 
ориентации молекулы азота будем иметь

(4)

где x i j  = |R icosγi + r1jcosχj|, yij = |Risinγi + r1jsinχj|.
В этой формуле и bij и bi,j определены по формулам (1) и (3), P(bij,bi,j) —  интегралом

[1] с использованием bij и bi,j в нижнем пределе: 

(5 )

В выражении (5) функция V i j ,  i , j  — модифицированный потенциал Фирсова

где Z i ,i′, Z j — заряд ядер атомов, функция экранирования имеет вид
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Здесь а = 0,7111, b  = 0,2889, α = 0 ,1750, β  = 1,6625, А =
= 0,8853a0/(Z1/2i,j′ + Z1/2j)2/3, а0 — радиус первой боровской орбиты.

Для получения конечного результата для угла рассеяния θ(b) необходимо усред­
нить углы, полученные по ориентациям двухатомной молекулы (по уравне­
нию (4)) , т.е. по углам ψj и χ j:

а также по пяти ориентациям молекулярного иона θ(b) = ∑  θk(b). Формула потен-

циала (5 ) используется для вычислений на компьютере классической функции откло­
нения θ(b) при разной энергии. Максимальный и минимальный прицельный пара­
метр определяется областью изменения угла рассеяния θ, важной при исследовании 
эффектов рассеяния в масс-спектрометрах. Эта область определяется углами 
0,017 < θ < 0,35 рад [2]. Кинетическая энергия ионов в нашем случае находится в об­
ласти 2 < Е  < 10 кэВ. Заряды ядер атомов рассматриваемой системы равны Z(U) = 
= 92, Z(F) = 9, Z(N) = 7. Для дальнейшего использования результатов необходимо 
получить аналитическую зависимость θ(b). Аппроксимировать кривые удобно, напри­
мер, функцией θ(b) = 1/Е ехр(− Р1b)(Р2 — Р3b + Р4b2), где подобранные константы 
Р1 = 2,0±0,3, Р2= 3,0±0,5, Р3= 0,34±0,02, Р4= 0,11.

Р и с .  3. Классическая функция отклоне­
ния θ(b) ионов UF+5 на молекулах N2 при 
энергии столкновения 5 кэВ

Рассчитанные функции θ(b) для частиц 
UF+5—N2 при энергии ионов 5 кэВ приведены на
рис. 3. Учитывая зависимость θ(b) ~ 1/Е , легко пе­
рейти к другой энергии иона. По зависимости [3] 
дифференциального сечения упругого рассеяния 
σ(b) от параметра удара 2πσ(θ)sinθdθ = — 2π bdb 
найдено полное сечение в диапазоне угла рассея­
ния 0,0004—0,025 рад. В этом диапазоне угла вы­
полняется справедливость классического описа­
ния столкновений ионов UF+5 с молекулами азота. 
Например, для энергии Е  = 5 кэВ эта величина 
равна 3,1∙ 10- 15 см2.

Описанный метод расчета рассеяния ионов UF+5 на молекулах N2 может быть при­
менен для расчета рассеяния ионов на атомах железа. Эта проблема также важна [2] 
для определения изотопической чувствительности, так как открывается возможность уче­
та эффектов отражения ионов от стенок камеры анализатора и кромок коллимирующих 
диафрагм. Для этого следует межъядерное расстояние 2r1 положить равным нулю в вы­
ражениях (1), (3) и выбрать ядерный заряд атома равным Z(Fe) = 26.

Восстановление усредненного по равновероятным ориентациям потенциала вза­
имодействия двух молекул V(r) по полученной зависимости θ(b) проведено с помощью 
формулы [3], выведенной в рамках классической механики. В результате найден ис­
комый потенциал в виде V(r) = 6,28ехр(—31,1r) (потенциал определен в кэВ, рассто­
яние — нм). Здесь r определяется выражением r = b(1 — V(r) / E) -1/2 . Диапазон рас­
стояний, в котором определяется потенциал взаимодействия, однозначно связан с ин­
тервалом исследованных углов и составляет 0,15 < r < 0 ,3 5  нм.
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ИНТЕРПРЕТАЦИЯ СИГНАЛОВ ПОРОГОВЫХ КАМЕР ДЕЛЕНИЯ

Кащук Ю .А ., Ф рунзе В.В. (Г Н Ц  Р Ф  — Т Р И Н И Т И )

Пороговые детекторы применяют для измерения энергетического распределения 
нейтронов в ядерном реакторе [1, 2]. При этом для пороговых активационных фольг 
или камер деления (238U, 237Np, 232Th и др.) используют упрощенное представление 
энергетической зависимости сечения реакций в виде одноступенчатой функции [3]

σ эфφ б E  ≥  E эф

0, E < E э ф ,

где σ эф, Eэф — эффективное сечение и эффективная энергия порога ядерной реакции 

соответственно, определяемые по уравнению

∫  Φ ( E )σ(E )∂E =  σэф∫Ф(Е)∂E, (1)

где Ф(E) — исследуемый дифференциальный спектр нейтронов; Е  — истинный порог 
ядерной реакции. Для определения σэф по формуле (1) обычно используют спектр
нейтронов деления F (Е),  который близок к измеряемому спектру Ф(E ). Анализ вклада 
отдельных групп нейтронов [3] в сигнал камеры деления с различными радиаторами 
при воздействии на них спектра деления позволяет определить основную энергети­
ческую группу, вносящую наиболее значительный вклад в сигнал детектора. Так, 
при воздействии нейтронов спектра деления на 238U весомый вклад (42,7% ) в ско­
рость деления вносит группа нейтронов 1,4—2,5 МэВ. Доля сигнала группы 0 ,8— 
1,4 МэВ мала и составляет 1,3% . Поэтому в качестве эффективной пороговой энер­
гии можно выбрать E эф = 1,4 МэВ для камеры деления с радиатором 238U. Причем

поскольку природный уран, кроме 238U (его доля 99 ,3% ), содержит ~0,7%  235U, 
при обработке результатов вычитается вклад от беспороговой реакции деления 
235U [1]. Располагая интегральными потоками, найденными по формуле (1) для ка­
мер деления с разными радиаторами, например, с 232Th, 238U и 237Np, можно опре­
делить потоки нейтронов Φ (E)Δ E  в энергетических группах, границы которых оп­
ределены эффективной энергией этих элементов. Для спектра деления эффективная 
пороговая энергия 232Th, 237Np и 238U равна 1,9, 0,7 и 1,6 МэВ [1] соответственно. 
Поэтому спектр быстрых нейтронов в ядерном реакторе, определенный по сигналам 
этих камер, может быть представлен потоками нейтронов в трех энергетических 
группах 0,7— 1,6, 1,6— 1,9 и 1,9— 15 МэВ.

Аналогичный подход может быть предпринят в случае применения пороговых ка­
мер деления для регистрации быстрых термоядерных нейтронов. Располагая значением


