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 خلاصه

وجود پیریت به عنوان کانگ در کنساانرر  اتاتم ملاکس اتااتای نا ای از های با ارزش مس،  فرآوری کانیهای  یکی از چالش

، عیتکرد اسیس خواص  ایییایی کالکوپیریت و پیریت و  اااهت رفرار فتوساتایون ایو دو کانی اتاتم در ایو پ وهش در  اااهت

مورد بررتای ررار گرفره اتاتم از دیدگا  نظری جدایش کالکوپیریت از پیریت به روش فتوساتایون  زانرات به عنوان کتکرور در 

یو ا  اود که خایایت گنینش پریری پایینی داردم دراز اسیس زانرات اتارااد  می  معیولاً ،ر فتوساتایون کالکوپیریت از پیریتد

در جرب اسیس   های  اااییی محاتاااااسی،زانرات با پیریت و کالکوپیریت با روشبا مطالعه دریق نحو  برهیکنش اسیس  پ وهش

پریری پاییو اسیس زانرات اتات پیریت و کالکوپیریت رفرار ملاابیی ملااهد   اد که خود ساییدی بر گنینش زانرات بر تاط 

هیچنیو ساثیرات جنیی نا ای از جرب اسیس زانرات بر تاط  پیریت و کالکوپیریت و هیچنیو برهیکنش رسایت آبزرین اسیس 

اطلاعات نظری دریق در مورد نوع  زانرات با تاط  کالکوپیریت نلاان دهند  کارایی پاییو ایو مولکوب به عنوان کتکرور اتاتم

برهیکنش های مربوط به جرب یک کتکرور بر تاط  ماد  معدنی، نلاان دهند  مینان کارایی ایو مولکوب می با اد که در ایو 

عتت  های مولکولی و نرایج آنالین نظریه کوانرومی اسم در مولکوب، پ وهش، نرایج مربوط به محاتااات انریی، فایاته بیو اربیراب

 م  دهدرا نلان میبرهیکنش های ایجاد  د  در فرایند جرب  بررتیضعف عیتکرد اسیس زانرات را از دیدگا  نظری و با  

 

   

 وساتیون مس، کالکوپیریتمفت   ییی محاتااسی، پیریت، زانرات،اسیس  کتیات کتیدی:
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 مقدمه   -1

  درم  اتت  تنگزغاب   و  ینعری   هایکانی   فتنی،  هایکانی   تازیخالص   و  تازیغنی   جداتازی،  برای  هاروش   پرکاربردسریو  از  یکی   1کف   فتوساتیون

  چساند می   معدنی  دوغاب  در  خایی  معدنی  مواد  به  انرخابی  طور  به(  2یا کتکرورها   هاکنند جیع   ایطلاح  به)  وی     هایتورفکرانت   کف،   ناورتازی

  / آب  ملررک  فصس   به  و  بچساند  هوا  هایحااب  به  انرخابی  طور  به  بروانند   د   آبزرین  معدنی  ذرات  سا  دهند  افنایش  را  خود  تطحی  آبزرینی  سا

  خطی،   هیدروکربنی  گرو   که   رطای  غیر  بخشم  اتت   د   سلکیس  رطای  غیر  و  رطای  های  گرو   از  فتوساتیون  کتکرور  یک  معیولاًم   وند  منرقس  هوا

   ناخره   دوتت  کانی  گرو   عنوان  به  دارد،  معدنی  تطوح  به  زیادی  سیایس  که  رطای  بخشم   ود  می  نامید   آبزرین  گرو   اتت،  ای  حتقه  یا  ای   اخه

  تولایدی  معدنی کتکرورهای به فتوساتیون کتکرورهای تولایدی، و اکسیدی  نیکی، های کانی مانند ها کانی مخرتف انواع به سوجه بام  ود می

 .[1]    وند  می  سقسیم  اکسیدی  و

  ، (4FeS5Cu)  بورنیت  ،(2CuFeS)   کالکوپیریت  از  عاارسند  ها  کانی  ایو  از  هایی  نیونهم  اتت  تولایدی  های  کانی  مس،  معدنی  مناع  سریو  فراوان

  اتت   نادر  بسیار  با د،  مس  %2  از  بیش  آن  میانزیو  که  تر  عیار  با  مس  رتوبات  یافرو  اخیر،  هایزمان  در(م  CuS)  کوولیت  و(  S2Cu)  کالکوتیت

پیریت    انرخابی  جداتازی  که  دهد  می  نلان  اخیر  مطالعات   ود  اترااد  می  ) ناورتازی(  برای جداتازی کالکوپیریت از پیریت از فتوساتیون

  مس  تازیفعاب   ودم بخاطر واکنش های گالوانیک و وجود یون های مس حس  د  در حیو عیتیات خردایش و فتوساتیون به راحری فعاب می

در [م  2]   دهدمی  کاهش  را  کالکوپیریت  کتی  عیار  مرعارااً  و  دهدمی  افنایش  را  آن   ناورپریری  کند،می  کیک  کتکرور  تطحی  جرب  به  پیریت

اترااد  از کتکرور هایی با خاییت    کالکوپیریت از پیریت هیوار  یک عیتیات چالش بر انزین در حوز  مواد معدنی بود  اتتم  تازینریجه جدا 

 م بالا کتید حس ایو ملکس اتت  پریری  گنینش

  زمان  بسیار که اند،   د  انرخاب و یافره سوتعه ترانزلری  روانیو اتاس بر خطا و  آزمون رویکرد با اغتب اترااد  از کتکرورها تنری های روش   

  ضروری  موضوع یک عنوان به جدید کتکرورهای سوتعه و طراحی ها، کانی از ارزش  با معدنی مواد کارآمد بازیابی  برایم اتت پرهنینه بسیار و بر

  طور  به  محاتااسی  و  نظری   ییی  کوانرومی،   ییی  و  کامپیوسر  عتوم  تریع  سوتعه  لطف  بهم  اتت   د   گرفره  نظر  در  معدنی  مواد  فرآوری  زمینه  در

 . اتت   د   اترااد   درایو تیسرم ها   یییایی  واکنش  درک  برای  ای  گسررد 

  دی   ،(DTP)  سیوفساات  دی  ،(X)  زانرات   های  خانواد   در  سوان  می  را  آنیا  ها هسرند کهسیوب   در جداتازی کالکوپیریت،  کتکرورهای  سریومرداوب 

  گرو    در   گوگرد  اسم  یک  دارای  سیوب  کتکرورهای  مکرد  بندی  گرو (  MBT)  بننوسیازوب  مرکاپرو  و  سیوکاربامات  سیونوکاربامات،  ،(DTC)  ها  سیوکاربامات

محیط    درم  اتت  فتن  یک  M  و  آلکیس  گرو   یک  R  آن  در  که  اتت  M2ROCS  آن  کتی   یییایی  فرموبم  نیست  مرصس  اکسی ن  به   که  هسرند  رطای

  سرکیای   میس  تط ،  روی  جرب  و واکنش  هنزام  و گرارد  می  باری  فعاب  یون  عنوان  به  را  -2ROCS  زانرات  یون  و  ود  می  جدا Mگرو    ایو  ،آبی

   م[3]  دهد  می  سغییر  اشهیدروکربنی  زنجیر   با  را  آب  با  معدنی  ماد 

که   اتت  2OS5H3C   یییایی  فرموب  با  گوگردی  آلی  سرکیب  یک  زانرات  اسیسها می با دم  های مرعتق به گرو  سیوب اسیس زانرات یکی از مثاب 

 
1  Froth flotation 
2  Collector 
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 ینعت  در  معرفی  د که امروز   1925سوتط کورنتیوس کتر در تاب    زانرات   اسیس  نیکم  نیایش داد   د  اتت  1تاخرار  یییایی آن در  کس  

 [م  4]    ود  می  اترااد   معدن  تنگ  از  طلا  یا  نقر   نیکس،  مس،  مانند  فتناسی  بازیافت  برای فتوساتیون    عامس  عنوان  به  معدن

پریری آن به اطلاعات دریقی از نحو   با د در نریجه به منظور ایلاح تاخرار ایو کتکرور و افنایش گنینش پریری خوبی برخورد نییاما از گنینش 

برهیکنش ایو مولکوب با تط  پیریت و کالکوپیریت نیاز اتت که با اترااد  از محاتاات کوانرومی و روش های  ییی نظری رابس بررتی می  

 با دم 

 

 ساختار شیمیایی و شکل فضایی آنیون اتیل زانتات   - 1شکل

 

 

 بخش نظری و محاسبات   -2

 

 کانی  این.  است  گوگرد  %9/34  و  آهن  %4/30مس،  %6/34ترکیب    با  مول،   بر  گرم  183.5  مولکولی  وزن  دارای  کالکوپیریت

 880  تقریبا    ذوب  نقطه  با   مکعب  مترسانتی  بر  گرم  4.2  تقریبا    آن   چگالی  ،    4  تا   5/3  بین  سختی  با   برنجی   زرد  رنگ  دارای

 = Cu-S  پیوند  طول  با   ، c = 10.423 Å  و  a = b = 5.289 Å  سلولی  ابعاد  با  کریستالی  ساختار  .است  سانتیگراد  درجه

2.302 Å  و  Fe-S = 2.2566 Å  [.  2]  است 

برای بررسی برهمکنش اتیل زانتات با سطح پیریت و کالکوپیریت، ساختارهای سطوح معدنی مورد بررسی با استفاده   

(. به منظور کاهش 2آماده سازی شدند )شکل    Diamond 3.2سازی ساختارهای مولکولی و کریستالی  از نرم افزار مدل

از ساختار کریستالی پیریت و کالکوپیریت به منظور بررسی برهمکنش های سطحی برای   دو لایه اتم زمان محاسبات،  

 نظر است. در برهمکنش های سطحی قابل صرفی  های پایینمراحل بعدی محاسبات انتخاب شد زیرا نقش اتم های لایه



 

 https://mgm.cdsts.ir 4صفحه  

 

  

 

 
: اتم آهن )سبز( اتم گوگرد )زرد( اتم ساختار کریستالی پیریت )سمت راست( و کالکوپیریت )سمت چپ(  - 2شکل  

 (یمس )آب

سازی کمپلکس مولکول اتیل زانتات با به منظور مطالعه برهمکنش اتیل زانتات بر سطح پیریت و کالکوپیریت، بهینه

به کالکوپیریت  با  زانتات  اتیل  مولکول  کمپلکس  و  روش  پیریت  با  استودیو  متریال  افزار  نرم  تابع   Dmol3وسیله 

GGA/PW91  ذکرست به منظورحفظ ساختار کریستالی سطح پیریت و کالکوپیریت، اتم های مربوط انجام گرفت لازم به

  صورت فریز شده در محاسبات استفاده شدند.به کریستال این دو ماده معدنی به

 هااتم  کوانتومی  علاوه بر محاسبات مربوط به بهینه سازی ساختارها و تعیین انرژی سیستم های مورد مطالعه، از نظریه

اتیل زانتات با سطح پیریت و کالکوپیریت استفاده شد.   (QTAIM)  3هامولکول  در  برای بررسی جزییات برهمکنش 

از   ها و پیوندهای شیمیایی لکولی و ماهیت اتموساختار م   برای بررسی  4بدر توسط  1960، در سال  لکولونظریه اتم در م 

های بین مولکولی مورد  ارائه شد که امروزه به طور گسترده ای در بررسی برهمکنش  الکترونی  دانسیتهطریق توزیع  

 [. 5استفاده قرار می گیرد ] 

 

 

 
3  Quantum Theory of Atoms in the Molecules 
4  Bader 
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 نتایج و بحث   -3

 

شود. در واقع جذب  مکانیسم جذب کلکتور توسط سطح  بر اساس انرژی جذب و فرایند انتقال الکترون بررسی می

سطحی زمانی اتفاق می افتد که انرژی مولکول اتیل زانتات جذب شده بر سطح ) کمپلکس ماده معدنی / کلکتور( کمتر 

از مجموع انرژی کلکتور مجزا و سطح مورد بررسی باشد که این مطلب نشان دهنده گرمازا بودن فرایند جذب و درنتیجه  

جذب سیستم با استفاده از تفاوت انرژی مولکول ها قبل و پس از جذب و طبق پایداری کمپلکس حاصل است. انرژی  

 [: 6باشد ]( قابل محاسبه می1معادله ) 

𝑬 جرب = 𝑬 کیپتکس − 𝑬 ماد  معدنی − 𝑬 (                                                                                                   1)                  کتکرور  

𝑬 جرب     ،𝑬 کیپتکس    ،𝑬 و      ماد  معدنی𝑬 به ترتیب عبارتند از: پایداری ناشی از جذب کلکتور بر سطح ماده معدنی،   کتکرور

انرژی محاسبه شده برای کلکتور به همراه ماده معدنی، انرژی محاسبه شده برای پیریت یا کالکوپیریت به تنهایی و 

 .انرژی محاسبه شده برای اتیل زانتات

کالکوپیریت نشان می دهد که پایداری حاصل از جذب - پیریت و اتیل زانتات- نتایج حاصل از محاسبه انرژی اتیل زانتات

الکترون   00/4الکترون ولت و پایداری حاصل از جذب اتیل زانتات به سطح کالکوپیریت    25/0اتیل زانتات بر سطح پیریت  

این میزان کم پایداری ایجاد شده در اثر جذب اتیل زانتات بر سطح ماده معدنی می تواند یکی از دلایل  ولت می باشد. 

ترین پایین  ،(HOMO)  5شده  اشغال   مولکولی  اوربیتال  بالاترین  محاسبه انرژی  نتایج کارایی پایین اتیل زانتات باشد.  

را در    LUMO-HOMO  7کلکتور اتیل زانتات، فاصله   که   دهندمی  نشان   (LUMO)  6نشده   اشغال   مولکولی  اوربیتال

. نتایج مربوط به بررسی تغییرات انرژی سیستم پس از درصد کاهش می دهد  39درصد و در کالکوپیریت    10پیریت  

 دهد که کالکوپیریت بیش از پیریت تحت تاثیر قرار گرفته است.افزودن اتیل زانتات نشان می

 

 

 

 
5 HOMO: Highest Occupied Molecular Orbital 
6 LUMO: Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
7  Gap 
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 : باشند  داشته  خود  مولکول  در ویژگی  دو باید  کنند،  ایجاد  آبگریزی و  بچسبند  سطح به  کلکتورها  اینکه  برای

 .است معدنی های گونه  سطوح  روی بر الکترواستاتیکی یا شیمیایی  برهمکنش به  قادر که  آبدوست گروه -1

  را آبگریز ویژگی و یابد  می گسکترش مایع  فاز  سکمت به  که  گروه هیدروکربنی  یک از  متشککل  قطبی غیر  گروه   -2

 .دهد می ارائه

 های   مولکول  با   اول  لایه  هیدروکربنی  های  زنجیره  دهند،   می  پوشش  را  سطح  تمام  کلکتور  های  مولکول  که  هنگامی

  به  ابتدا کلکتور. دهند می قرار  محلول معرض در را قطبی  قسمت و کنند می کنش برهم  آبگریز جاذبه با اضافی کلکتور

[ 7]   شود  می   انجام   راحتی  به  جذب  معدن،  سنگ  نشدن  اکسیده  صورت  در  که  جایی  شود،  می  متصل  معدنی  سطح

که با   استبنابراین بخشی از کارایی کلکتور به برهمکنش قسمت آبدوست این مولکول با سطح گونه معدنی مرتبط  

 است.  مورد بررسی قرار گرفته   QTAIMنظریه  

به   ( 2ρ∇ )و لاپلاس دانسیته الکترونی    ρ(r)با استفاده از پارامترهایی از جمله چگالی بار الکترونی    QTAIMدر روش  

می پرداخته  مولکولی  بین  های  برهمکنش  ماهیت  برای    شود.مطالعه  مثبت  برهمکنش نشان2ρ∇ علامت  دهنده 

پارامتر معیاری از    واندروالس   های برهمکنش  و   هیدروژنی   پیوندهای   یونی،  پیوندهایکووالانسی  و علامت منفی این 

های آنالیز مربوط به این روش، مشخص می شود که برهمکنش های اتیل زانتات به واسطه تشکیل    . در بررسی دادهاست

با سطح کالکوپیریت قوی تر از پیریت است که یکی از دلایل   و شش عضوی بیشتر   پنج عضوی  ،حلقه ای چهارعضوی 

ایجاد پایداری بیشتر در هنگام جذب مربوط به ایجاد این حلقه های می باشد. بررسی نوع برهمکنش ها از طریق مقایسه 

برای این دو سطح، نشان می دهد که اتیل زانتات بر سطح پیریت فقط از سمت گروه آبدوست خود درگیر   2ρ∇مقادیر  

مقدار   و  دارد  یونی  ماهیت  برهمکنش  این  که  بر سطح   2ρ∇جذب شده است  زانتات  اتیل  اما جذب  باشد  می  منفی 

های بیاگر برهمکنش  2ρ∇علامت و مقادیر  که    (3)شکل    کالکوپیریت از سمت گروه آبدوست و آبگریز اتفاق افتاده است

واندروالس و یونی با سطح کالکوپیریت است که همین مسئله می تواند یک عیب در عملکرد این کلکتور باشد زیرا هم 

ناحیه آبدوست و هم ناحیه آبگریز اتیل زانتات وارد برهمکنش با سطح ماده معدنی شده است که هم عملکرد کلکتور را  

 کند و هم جداسازی کلکتور در سطح ماده معدنی دشوار خواهد بود.  مختل می
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 پیریت )سمت راست( و کالکوپیریت )سمت چپ( برهمکنش اتیل زانتات بر سطح  QTAIMکانتور مربوط آنالیز  -3شکل 

 

 

 

 بندیگیری و جمعنتیجه -4

 

  یا شکیمیایی برهمکنش  به قادر  که  آبدوسکت عملکرد یک کلکتور تابعی از دو بخش مولکولی این ماده اسکت، گروه      

  و یابد می  گسکترش مایع فاز  سکمت به  که  قطبی غیر اسکت و گروه معدنی  های گونه  سکطوح  روی بر الکترواسکتاتیکی

ها با سکطح می تواند اطلاعات دقیقی در مورد  بررسکی این دو گروه و نوع برهمکنش آن  .دهد  می ارائه را آبگریز ویژگی

کارایی یک کلکتور به ما بدهد. در بررسکی های نظری اتیل زانتات بر سکطح پیریت و کالکوپیریت مشکخص شکد که جذب  

و نوع برهمکنش های اتیل زانتات با سکطح تایید  و تاثیرات اتیل زانتات بر پیریت و کالکوپیریت قابل ملاحظه نمی باشکد 

کننده کارایی پایین این کلکتور اسکت و همچنین یکی از علل گزینش پذیری پایین این کلکتور مربوط اسکت به تفاوت  

کم در نوع برهمکنش و انرژی جکذب این مولکول بر سککطح پیریکت و ککالکوپیریکت. اطلاعکات نظری دقیق در مورد نوع  

کلکتور بر سکطح ماده معدنی، نشکان دهنده میزان کارایی این مولکول می باشکد که   ربوط به جذب یکبرهمکنش های م 

 می تواند قبل از انجام آزمایشات عملی بصورت نظری ارزیابی گردد. 
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