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10�A ôàçà ÿâëÿåòñÿ âàæíûì ïðåäñòàâèòåëåì ñåìåéñòâà âûñîêîáà-
ðè÷åñêèõ âîäîñîäåðæàùèõ ìàãíåçèàëüíûõ ñèëèêàòîâ (DHMS), îòâåò-
ñòâåííûõ çà òðàíñïîðò âîäû â ìàíòèè Çåìëè â çîíàõ ñóáäóêöèè.
Ñòðóêòóðó 10�A ôàçû ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê òðèîêòàýäðè÷åñêèå T-
O-T ñëîè òàëüêà ñ íåêîòîðûì êîëè÷åñòâîì ìîëåêóë H2O â ìåæñëî-
åâîì ïðîñòðàíñòâå. Òàêàÿ ìîäåëü óæå óñïåøíî èññëåäîâàëàñü ðàíåå
ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [1]. Îäíàêî íåäàâíèå ýêñïåðèìåí-
òû ïîêàçûâàþò, ÷òî òåòðàýäðè÷åñêèå ñèëèêàòíûå ñëîè ðåàëüíîé 10�A
ôàçû ñîäåðæàò â ñâîåé ñòðóêòóðå çàìåùåíèÿ ãèäðîãðàíàòîâîãî òèïà
â êîëè÷åñòâå äî 10% îò àòîìîâ êðåìíèÿ [2]. Ñèëàíîëüíûå ãðóïïû ýòèõ
ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ ìîãóò ñîçäàâàòü ñèëüíûå âîäîðîäíûå ñâÿçè ñ
ìîëåêóëàìè H2O â ìåæñëîåâîì ïðîñòðàíñòâå, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü,
íåñêîëüêî ìåíÿåò ñâîéñòâà äåôåêòíîé 10�A ôàçû ïî ñðàâíåíèþ ñ èäå-
àëüíîé ìîäåëüþ íà îñíîâå ñòðóêòóðû ãèäðîôîáíîãî òàëüêà.

Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ñâîéñòâ äåôåêòíîé 10�A
ôàçû è ñðàâíåíèå åå ñâîéñòâ ñ ïðåäûäóùåé èäåàëüíîé ìîäåëüþ âû-
ïîëíÿëîñü ñ ïîìîùüþ íîâîé âåðñèè ñèëîâîãî ïîëÿ ClayFF-MOH [3], à
òàêæå ñ ïîìîùüþ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (DFT).
Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàëî, ÷òî ñèëàíîëüíûå ãðóï-
ïû äåôåêòîâ è ìîëåêóëû H2O âáëèçè äåôåêòîâ èìååò ñòðîãóþ îðèåí-
òàöèþ êàê â ñëó÷àå ñ ClayFF-MOH, òàê è ñ DFT. Â òîæå âðåìÿ ïðèìå-
íåíèå îðèãèíàëüíîé âåðñèè ClayFF ïîêàçàëî, ÷òî ñèëàíîëüíûå ãðóïïû
èìåþò ñâîéñòâî ìåíÿòü îðèåíòàöèþ, ÷òî ñêàçûâàåòñÿ íà ïîâåäåíèè ìî-
ëåêóë H2O âáëèçè äåôåêòîâ.

Èññëåäîâàíèå îñóùåñòâëåíî â ðàìêàõ Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëü-
íûõ èññëåäîâàíèé ÍÈÓ ÂØÝ.
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