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Глинистые минералы широко распространены в окружающей среде. 
Благодаря своим физико-химическим свойствам и возможности к набуханию 
при контакте с водой, они стали предметом исследований во многих обла
стях.

Гидратированные ионы в процессе диффузии взаимодействуют с по
верхностью глины с образованием комплексов внутренней и внешней сфер. 
Поэтому гидратация влияет на коэффициент диффузии ионов. Для анализа 
параметров гидратной оболочки межслоевых катионов может быть исполь
зована функция радиального распределения (RDF).

На рисунке представлены RDF-кривые при взаимодействии ионов Na+ с 
атомами молекул воды, имеющими частичный заряд, и поверхностью глины. 
Использованы следующие обозначения: Ow -  кислород воды, Hw -  водород 
воды, Os -  кислород на поверхность глины. Можно видеть, что кривые рас
пределения Na-Ow и Cl--Hw имеют два пика, которые представляют первый и 
второй слои гидратной оболочки вокруг иона Na+. При этом расстояние меж
ду Cl- и водородом молекулы воды меньше, чем расстояние между Na+ и кис
лородом воды. Распределение ионов Na+, относительно базальной поверхно
сти минерала глины, имеет периодический характер.

Ионы Na+ также взаимодействуют с кислородом на поверхности глины 
Os, сила взаимодействия которых уменьшается с каждым слоем гидратной 
оболочки. Отрицательный заряд на базальной поверхности слоя глины при
тягивает атомы водорода, входящие в молекулу воды и в то же время оттал
кивает атомы кислорода молекулы воды.

По мере увеличения гидратной оболочки расстояние между молекулами 
воды и катионами увеличивается, а сила притяжения уменьшается. Поэтому 
наличие гидратной оболочки катионов уменьшает коэффициент диффузии 
из-за увеличения их эффективной массы и увеличивает его из-за отдаления 
от фиксированных на базальных поверхностях зарядов.
1. R i n n e r t  E .  e t  a l .  H y d r a t i o n  o f  a  s y n t h e t i c  c l a y  w i t h  t e t r a h e d r a l  c h a r g e s :  a  m u l t i d i s c i p l i n a r y  e x 

p e r i m e n t a l  a n d  n u m e r i c a l  s t u d y  / /  T h e  J o u r n a l  o f  P h y s i c a l  C h e m i s t r y  B .  -  2 0 0 5 .  -  V .  1 0 9 .  -  

№ .  4 9 .  -  P .  2 3 7 4 5 - 2 3 7 5 9 .

117

mailto:caylun1224@gmail.com

