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Рассматривается процесс диффузии ионов Na+ и Cl− в поровой жидкости между микрочастицами минерала иллит.
Приводятся результаты квантово-химического моделирования с помощью программного комплекса Materials
Studio. Из-за заряда на поверхности слоя глины формируется распределение потенциала, которое искажает равно-
мерное распределение катионов и анионов, наблюдающихся в объемном растворе. Поэтому непосредственно у по-
верхности микрочастицы формируется слой неподвижных катионов. По мере удаления от поверхности увеличива-
ется содержание анионов, а потенциал уменьшается до нуля. Формируется двойной электрический слой, в котором
отличаются условия диффузии катионов. Скорость миграции частиц по внешней поверхности микрочастицы гли-
нистого минерала иллит уменьшается в ряду: вода, анион и катион.
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Введение
Благодаря высокой адсорбционной способности и низкой гидравлической проводимости гли-

на играет жизненно важную роль в почвоведении, науке об окружающей среде, а также при захо-
ронении радиоактивных отходов. Процессы взаимодействия минерала с ионами и водой опреде-
ляют состав и величины потоков водных растворов, условия миграции химических элементов, ми-
неральные изменения в почве при попадании химических соединений, выветривание и возможно-
сти по впитыванию воды (набухаемость) породами в зоне их обнажения. Набухаемость глинистых
минералов изменяется при обмене катионами между слоями, что связано с состоянием гидратации
катионов, находящихся в растворе у поверхности минерала [1]. Состояние гидратации ионов в
водном растворе сильно различается для ионов разных химических элементов, в том числе для
ионов одинаковой валентности.

Природные глины, используемые для захоронения ядерных отходов [2], в основном представ-
ляют собой смесь таких минералов, как монтмориллонит, иллит и каолинит. Эти минералы широ-
ко распространены в России. Поведение монтмориллонита при впитывании воды изучалось мно-
гими исследователями [3, 4]. Способность поверхности микрочастиц минерала иллит связывать
ионы и воду менее изучена.

Способность глинистых минералов противодействовать миграции радионуклидов связана с
объемной и поверхностной сорбцией ионов, а также скоростью их диффузии внутри и по поверх-
ности частицы минерала. Экспериментально определяемая скорость диффузии катионов через уп-
лотненный слой глины зависит также от скорости диффузии по поровой воде. Вклад этих компо-
нентов в экспериментально наблюдаемую величину можно разделить лишь путем моделирования.

Цель настоящего исследования – изучение диффузии частиц по поверхности микрочастиц
минерала иллит, а также в воде, отстоящей от минерала на расстояния менее 100 Å.

В данной работе приведены результаты моделирования методом молекулярной динамики фи-
зических свойств системы, содержащей внешнюю поверхность иллита (грань 001), воду и ионы.
Получаемые при этом результаты позволяют сравнивать поведение ионов и молекул воды с мик-
роскопической точки зрения и адекватно описывать механизм их движения по поверхности мик-
рочастиц глины.

Методы моделирования
Минералы глины содержат параллельные слои атомов, объединенных ковалентной связью,

между которыми располагаются катионы и молекулы воды. Иллит представляет собой минерал,
каждый слой которого содержит два тетраэдрических силикатных листа, между которыми распо-
ложен октаэдрический лист оксида алюминия – это структура 2:1. Кристаллическая структура ил-
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