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Œμ²¥±Ê²Ö·´μ-¤¨´ ³¨Î¥¸±μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ Ë §μ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° KÄNa
¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¢ · ¸É¢μ·¥  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò

–¥²ÓÕ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¶·μÍ¥¸¸μ¢ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¶·¥¢· -
Ð¥´¨° KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±² , ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¥£μ ¸ · ¸É¢μ·μ³  ±É¨¢´μ°
¸·¥¤Ò. �´ ²¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¶¥·¥¸É·μ¥± KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¢ · ¸É¢μ·¥
Ð¥²μÎ¨ NaOH ¶·μ¢μ¤¨É¸Ö ´  ¡ §¥ ³¥Éμ¤  ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ (Œ„). �μ-
¸É·μ¥´  Í¥²μ¸É´ Ö ± ·É¨´  ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¶·μÍ¥¸¸μ¢ ¢ ¸¨¸É¥³¥ KÄNa ¤¨¸¨²¨-
± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´ Ö ¸·¥¤ . ‚ÒÎ¨¸²¥´Ò ¤¨ËËÊ§¨μ´´Ò¥ ±μÔËË¨Í¨¥´ÉÒ ¨
¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��)  Éμ³μ¢.

� ¡μÉ  ¢Ò¶μ²´¥´  ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ · ¤¨ Í¨μ´´μ° ¡¨μ²μ£¨¨ �ˆŸˆ.

�·¥¶·¨´É �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. „Ê¡´ , 2009

Kholmurodov Kh. T. et al. P12-2009-84
Molecular Dynamics Simulations of Phase Transitions of KÄNa Disilicate Glass
in an Active Solvent Medium

The aim of the present work is to study the structural change processes for metal
disilicate glasses, interacting with an active media solution. The analysis of KÄNa
disilicate glass structural behavior in the alkali solution NaOH has been performed
on a basis of molecular dynamics (MD) simulation method. A complete picture of
the dynamical processes in the system of KÄNa disilicate glass Ä active solution has
been constructed. The atoms diffusion coefˇcients and structural radial distribution
functions (RDF) are calculated.

The investigation has been performed at the Laboratory of Radiation Biology,
JINR.
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ˆ¸¸²¥¤μ¢ ´¨¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ, ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¢¨¡· Í¨μ´´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢ ± ²¨-
¥¢μ-´ É·¨¥¢ÒÌ ¸¨²¨± É´ÒÌ ¸É¥±μ² Ö¢²Ö¥É¸Ö μ¤´μ° ¨§ Î·¥§¢ÒÎ °´μ ¨´É¥·¥¸´ÒÌ
¨ ¢ ¦´ÒÌ μ¡² ¸É¥° ± ± ¢ ´ ÊÎ´μ³, É ± ¨ ¢ ¶·¨±² ¤´μ³  ¸¶¥±É¥ Å ¢ Ì¨³¨¨
¨ ¶·μ³ÒÏ²¥´´μ¸É¨ ¦¨¤±¨Ì ¸É¥±μ² [1Ä3]. •¨³¨Î¥¸±¨° ¸μ¸É ¢ ¦¨¤±¨Ì ¸É¥±μ²
Ì · ±É¥·¨§ÊÕÉ ¶μ ¸μ¤¥·¦ ´¨Õ ±·¥³´¥§¥³  ¨ ¤·Ê£¨Ì μ±¸¨¤μ¢ ´¥§ ¢¨¸¨³μ μÉ
±μ´±·¥É´μ° Ëμ·³Ò ¨Ì ¸ÊÐ¥¸É¢μ¢ ´¨Ö ¢ · ¸É¢μ·¥. †¨¤±μ¥ ¸É¥±²μ Å Ð¥²μÎ-
´μ° · ¸É¢μ· ¸¨²¨± Éμ¢ ´ É·¨Ö (Na2Si2O3)n ¨ ± ²¨Ö (K2Si2O3)n. � É·¨¥¢Ò¥
¦¨¤±¨¥ ¸É¥±²  μ¡ÒÎ´μ ¢Ò¶Ê¸± ÕÉ ¢ ¶·¥¤¥² Ì §´ Î¥´¨° ¸¨²¨± É´μ£μ ³μ¤Ê²Ö μÉ
2,0 ¤μ 3,5 ¶·¨ ¶²μÉ´μ¸É¨ · ¸É¢μ·μ¢ μÉ 1,3 ¤μ 1,6 £/¸³3. Š ²¨¥¢Ò¥ ¦¨¤±¨¥ ¸É¥-
±²  Ì · ±É¥·¨§ÊÕÉ¸Ö §´ Î¥´¨Ö³¨ ¸¨²¨± É´μ£μ ³μ¤Ê²Ö 2,8Ä4,0 ¶·¨ ¶²μÉ´μ¸É¨
1,25Ä1,40 £/¸³3. †¨¤±μ¥ ¸É¥±²μ ¶·¨´ÖÉμ Ì · ±É¥·¨§μ¢ ÉÓ ¶μ ¢¨¤Ê Ð¥²μÎ-
´μ£μ ± É¨μ´  (´ É·¨¥¢Ò¥, ± ²¨¥¢Ò¥, ²¨É¨¥¢Ò¥, Î¥É¢¥·É¨Î´μ£μ  ³³μ´¨Ö); ¶μ
³ ¸¸μ¢μ³Ê ¨²¨ ³μ²Ó´μ³Ê ¸μμÉ´μÏ¥´¨Õ ¢ ¸É¥±²¥ SiO2 ¨ M2� (£¤¥ Œ Å ÔÉμ
K , Na, Li ¨²¨ Î¥É¢¥·É¨Î´Ò°  ³³μ´¨°). Œμ²Ó´μ¥ ¸μμÉ´μÏ¥´¨¥ SiO2/M2O
¶·¨´ÖÉμ ´ §Ò¢ ÉÓ ¸¨²¨± É´Ò³ ³μ¤Ê²¥³ ¦¨¤±μ£μ ¸É¥±²  n; ¶μ  ¡¸μ²ÕÉ´μ³Ê
¸μ¤¥·¦ ´¨Õ Å ¢ ¦¨¤±μ³ ¸É¥±²¥ SiO2 ¨ M2O ¢ ³ ¸¸μ¢ÒÌ %; ¶μ ¸μ¤¥·¦ -
´¨Õ ¶·¨³¥¸´ÒÌ μ±¸¨¤μ¢ Å Al2O3, Fe2O3, CaO , MgO, SO3; ¶μ ¶²μÉ´μ¸É¨
· ¸É¢μ·μ¢ ¦¨¤±μ£μ ¸É¥±²  (£/¸³3).

‘ ´ ÊÎ´μ-¨¸¸²¥¤μ¢ É¥²Ó¸±μ° ÉμÎ±¨ §·¥´¨Ö ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢
¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¦¨¤±μ£μ ¸É¥±²  ´  ¡ §¥ É. ´. ËÊ´±Í¨° · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥-
¤¥²¥´¨Ö (”��) ¢Ò§Ò¢ ÕÉ ´¥¨§³¥´´Ò° ¨´É¥·¥¸ [4Ä6]. „¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ
Ö¢²Ö¥É¸Ö É¥³ Ë¨§¨Î¥¸±¨³ μ¡Ñ¥±Éμ³, £¤¥ ±μ´±Ê·¨·ÊÕÉ ¢¸¥¢μ§³μ¦´Ò¥ ´¥É·¨¢¨-
 ²Ó´Ò¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö ¨ ¶¥·¥Ìμ¤Ò É¨¶  ¸É¥±²μ Å ¦¨¤±μ¸ÉÓ Å É¢¥·¤μ¥ É¥²μ. � 
¸¨¸É¥³ Ì, ¶μ¤μ¡´ÒÌ ¤¨¸¨²¨± É´μ³Ê ¸É¥±²Ê, ¨¸¸²¥¤ÊÕÉ¸Ö Î·¥§¢ÒÎ °´μ ¢ ¦´Ò¥
¢μ¶·μ¸Ò ¡²¨¦´¥£μ, ¸·¥¤´¥£μ ¨ ¤ ²Ó´¥£μ Ê¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨Ö  Éμ³μ¢, ¸±μ··¥²²¨-
·μ¢ ´´Ò¥ ¸ ¢μ¶·μ¸ ³¨ Ë §μ¢μ£μ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö [4Ä8].

–¥²ÓÕ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉÒ Ö¢²Ö¥É¸Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ-¤¨´ ³¨Î¥¸±μ¥ (Œ„) ³μ-
¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¶μ¢¥¤¥´¨° ¨ Ë §μ¢ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° K+ÄNa+ ¤¨-
¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±² , ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢ÊÕÐ¥£μ ¸ · ¸É¢μ·μ³  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò. ‚Ò-
Î¨¸²¥´Ò ¤¨ËËÊ§¨μ´´Ò¥ ±μÔËË¨Í¨¥´ÉÒ ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��) Î ¸É¨Í. �μ¸É·μ¥´  Í¥²μ¸É´ Ö ± ·É¨´  ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì
¶·¥¢· Ð¥´¨° ¢ ¸¨¸É¥³¥ K+ÄNa+ ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´ Ö ¸·¥¤ .
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„²Ö Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´ ¶·μ£· ³³´Ò° ¶ ±¥É DL POLY, · §-
· ¡μÉ ´´Ò° £·Ê¶¶μ° ³μ²¥±Ê²Ö·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ „ ·¥¸¡ ·¨,
�´£²¨Ö, ¶·¨ ¶μ¤¤¥·¦±¥ ˆ¸¸²¥¤μ¢ É¥²Ó¸±μ£μ ¸μ¢¥É  ¨´¦¥´¥·´ÒÌ ¨ Ë¨§¨Î¥-
¸±¨Ì ´ Ê± ¤²Ö ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ±μ´¤¥´¸¨·μ¢ ´´ÒÌ Ë § (¶·μ¥±É CCP5) [9]. Šμ¤
DL POLY ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¶·μ£· ³³´Ò° ¶ ±¥É ³´μ£μÍ¥²¥¢μ£μ ´ §´ Î¥´¨Ö
¤²Ö Œ„-· ¸Î¥Éμ¢; ¥£μ  ¢Éμ· ³¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö “. ‘³¨É, ’. �. ”μ·¥¸Éμ· ¨ ˆ.’. ’μ-
¤μ·μ¢ [10]. ŒÒ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ ¢¥·¸¨Õ 2.19 ±μ¤  DL POLY,   ´ Î ²Ó´ Ö £¥μ-
³¥É·¨Ö ±μ³¶²¥±¸  ³μ²¥±Ê² KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  § ¤ ´  ¸μ£² ¸´μ ±μ´-
Ë¨£Ê· Í¨Ö³ ¨§ ¡ §Ò ¤ ´´ÒÌ ¶ ±¥É  (http://www.cse.scitech.ac.uk/ccg/software/
DL POLY/).

� Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¨¸É¥³Ò K-Na ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥-
±²μ + · ¸É¢μ· ¶·¨¢¥¤¥´  ´  ·¨¸. 1. �·¨³¥´ÖÕÉ¸Ö ¶¥·¨μ¤¨Î¥¸±¨¥ £· ´¨Î´Ò¥
Ê¸²μ¢¨Ö ¶μ ¢¸¥³ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³. � Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö
¨¸Ìμ¤´μ° ¸¨¸É¥³Ò ¡Ò²  ¶μ¸É·μ¥´  ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¢¸É·μ¥´´μ£μ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¶ -
±¥É  DL POLY, ¸μ¤¥·¦ Ð¥£μ ³´μ¦¥¸É¢μ ÊÉ¨²¨É ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ¨  ´ ²¨§ 
·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢.

�¨¸. 1. � Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê² K+ÄNa+ ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¢ · ¸É¢μ·¥
Ð¥²μÎ¨ NaOH

Šμ´Ë¨£Ê· Í¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ³μ¤¥²¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É¸Ö ± ± ¸Ê³-
³  ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¢ ²¥´É´μ° Ô´¥·£¨¨ E¢ ² ¨ Ô´¥·£¨¨ ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ -
¨³μ¤¥°¸É¢¨° E´¢:

E = E¢ ² + E´¢. (1)
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�´¥·£¨Ö ¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° E¢ ² ¶·¨ ÔÉμ³ § ¤ ¥É¸Ö ¸μμÉ´μÏ¥´¨¥³

E¢ ² = E¢³¸ + EÊ£² + EÉμ·¸ + E¨´¢, (2)

£¤¥ E¢³¸ Å Ô´¥·£¨Ö ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¢Ö§¨, EÊ£² Å Ô´¥·£¨Ö Ê£²μ¢μ° ¸¢Ö§¨,
EÉμ·¸ Å Éμ·¸¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¨ E¨´¢ Å ¨´¢¥·¸¨μ´´ Ö Ô´¥·£¨Ö.

�´¥·£¨Ö ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸μ¸Éμ¨É ¨§ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢μ° (‚„‚),
Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±μ° ¨ Ô´¥·£¨¨ ¢μ¤μ·μ¤´ÒÌ ¸¢Ö§¥°:

E´¢ = E‚„‚ + EÔ² + E¢¸. (3)

�±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· ¸μ¸Éμ¨É ¨§ ±μ³¶²¥±¸  Î ¸É¨Í NaOH, ¶·¥¤¸É ¢²¥´´ÒÌ ¢
¢¨¤¥ ¤¢ÊÌ Éμ³´ÒÌ ³μ²¥±Ê² (·¨¸. 2) ¸ · ¢´μ£μ §´ Î¥´¨Ö ¨ ¶·μÉ¨¢μ¶μ²μ¦´μ£μ ¶μ
§´ ±Ê § ·Ö¤μ³ ± ¦¤μ£μ ¸ °É  q∗ = qe, £¤¥ e Å ¥¤¨´¨Í  § ·Ö¤  (§ ·Ö¤ ¶·μÉμ´ ).
‚ É ¡². 1 ¶·¨¢¥¤¥´Ò §´ Î¥´¨Ö ³ ¸¸Ò ¨ § ·Ö¤  Î ¸É¨Í, ¨¸¶μ²Ó§Ê¥³Ò¥ ¢ Œ„-
³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨. ‡¤¥¸Ó me = 1,66·10−27 ±£ Å  Éμ³´ Ö ¥¤¨´¨Í  ³ ¸¸Ò ( . ¥. ³.),
e = 1,6 · 10−19 Š² Å § ·Ö¤ ¶·μÉμ´ .

’ ¡²¨Í  1. ‡´ Î¥´¨Ö ³ ¸¸Ò ¨ § ·Ö¤  Î ¸É¨Í ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å
· ¸É¢μ·

�Éμ³
Œ ¸¸μ¢μ¥ Î¨¸²μ
(¢ ¥¤. me,  . ¥. ³.)

‡ ·Ö¤μ¢μ¥ Î¨¸²μ q∗

(¢ ¥¤. e, § ·Ö¤ ¶·μÉμ´ )
Na+ 22,9898 1,0
K+ 39,1000 1,0
Si4+ 28,0860 4,0
O2− 15,9994 -2,0
Na 22,9898 +[0,0; 0,01; 0,02; . . . , 1,0]

OH 17,0073 −[0,0; 0,01; 0,02; . . . , 1,0]

�¨¸. 2. Šμ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò · ¸É¢μ· , μ±·Ê¦ ÕÐ¥£μ ³μ²¥±Ê²Ê ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥-
±² 

‚ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨ ¡Ò² ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´ ¶μÉ¥´Í¨ ² 	 ±¨´£¥³  (buck), μ¶¨-
¸Ò¢ ÕÐ¨° ¸¨²μ¢μ¥ ¶μ²¥ ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ (¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ (‚„‚)) ¢§ ¨³μ¤¥°-
¸É¢¨° ³μ²¥±Ê²Ò KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¸  ±É¨¢´Ò³ · ¸É¢μ·μ³. � · -
³¥É·Ò ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ Ëμ·³Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²μ¢ ¶·¨¢¥¤¥´Ò
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¢ É ¡². 2. � Î ²Ó´ Ö ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¨¸É¥³Ò KÄNa ¤¨¸¨²¨-
± É´μ£μ ¸É¥±²  ¸ · ¸É¢μ·μ³ Ð¥²μÎ¨ NaOH ·¥² ±¸¨·μ¢ ² ¸Ó ¶·¨ ±Ê¡¨Î¥¸±¨Ì
£· ´¨Î´ÒÌ Ê¸²μ¢¨ÖÌ ¶μ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³; μ¡Ñ¥³ ÖÎ¥°±¨ ¡Ò²
¢Ò¡· ´ (24,179 
A)3. �·μÍ¥¸¸ Œ„-¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ´ Î¨´ ¥É¸Ö ¶μ¸²¥ ¤μ¢¥¤¥´¨Ö
¸¨¸É¥³Ò ¤μ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨ ³¨´¨³¨§¨·μ¢ ´´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° ¶·¨ § ¤ ´´μ° É¥³-
¶¥· ÉÊ·¥.

’ ¡²¨Í  2. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö Ëμ·³  ¨ ¶ · ³¥É·Ò ¶μÉ¥´Í¨ ²  ¤²Ö  Éμ³´ÒÌ ¶ ·

�Éμ³´ Ö
¶ · 

�μÉ¥´-
Í¨ ² � · ³¥É·Ò

”Ê´±Í¨μ-
´ ²Ó´ Ö
Ëμ·³ 

A,
±„¦/³μ²Ó

ρ

A

C,

A6

K+ÄK+

K+ÄNa+

K+ÄNa
Na+ÄNa+

Na+ÄNa
K+ÄOH buck U(r) =
Na+ÄOH A, ρ, C 0 1 0
NaÄNa

= A exp

(
− r

ρ

)
−

Si4+ÄK+

Si4+ÄNa+

Si4+ÄNa −C

r6Si4+ÄSi4+

Si4+ÄOH
O2−ÄK+ buck . . . A, ρ, C 8236593,92 0,37 0
O2−ÄNa+ buck . . . A, ρ, C 5236217,19 0,36 0
O2−ÄNa buck . . . A, ρ, C 5236217,19 0,36 0
O2−ÄOH buck . . . A, ρ, C 8236593,92 0,37 0

Šμ³¶ÓÕÉ¥·´μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ¢±²ÕÎ ²μ ¢ ¸¥¡Ö ¤¢  ÔÉ ¶ . �  ¶¥·¢μ³
ÔÉ ¶¥ · ¸Î¥ÉÒ ¶·μ¢μ¤¨²¨¸Ó ¢ ±μ·μÉ±¨Ì Ï± ² Ì ¢·¥³¥´ (ÉÒ¸ÖÎ¨ Ï £μ¢ ¶μ
¢·¥³¥´¨); ¢  ´¸ ³¡²¥ NVE Å ¸ ¢ ·Ó¨·μ¢ ´¨¥³ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¶μ²¥° (§ ·Ö-
¤μ¢ÒÌ Î¨¸¥²), ¸μ§¤ ¢ ¥³ÒÌ Î ¸É¨Í ³¨ · ¸É¢μ· . �  ¢Éμ·μ³ ÔÉ ¶¥ ¡Ò²μ ¢Ò-
¶μ²´¥´μ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ´  ¤²¨É¥²Ó´ÒÌ, ¸Ê¡´ ´μ¸¥±Ê´¤´ÒÌ, ¨´É¥·¢ ² Ì
¢  ´¸ ³¡²¥ NVT. �·¨ ÔÉμ³ É¥³¶¥· ÉÊ·  ¸¨¸É¥³Ò ¸μ¸É ¢²Ö²  1000 Š; §´ -
Î¥´¨¥ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ±μ´É·μ²¨·μ¢ ²μ¸Ó ¢ É¥Î¥´¨¥ ¢¸¥£μ ¶·μÍ¥¸¸  ³μ¤¥²¨·μ¢ -
´¨Ö (¸μÉ´¨ ÉÒ¸ÖÎ Ï £μ¢ ¶μ ¢·¥³¥´¨); ¶ · ³¥É· ·¥² ±¸ Í¨¨ É¥·³μ¸É É  ¡Ò²
0,01 ¶¸. ˜ £ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨Ö ´ÓÕÉμ´μ¢¸±¨Ì Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥´¨Ö Å 1 Ë¸. ‚
Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨ Î¨¸²μ ³μ²¥±Ê² K+ÄNa+ ¡Ò²μ · ¢´μ 240 (¶μ 120 ¨μ´μ¢
K+¨ Na+); ¨μ´μ¢ Si4+ Å 240, O2 Å 600; · ¸É¢μ·  NaOH Å 40 (¶μ 20 Î -
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¸É¨Í Na+ ¨ OH−); ¸μ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö Ê¸²μ¢¨Ö Ô²¥±É·μ´¥°É· ²Ó´μ¸É¨ ¸¨¸É¥³Ò. ’μ-
¶μ²μ£¨Ö ¸¨²μ¢μ£μ ¶μ²Ö KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¸ · ¸É¢μ·μ³ ÊÎ¨ÉÒ¢ ¥É
¢¸¥¢μ§³μ¦´Ò¥ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¨ Ì¨³¨Î¥¸±¨¥ ¸¢Ö§¨ ¸¨¸É¥³Ò. „²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥-
´¨Ö ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¡Ò² ¶·¨³¥´¥´  ²£μ·¨É³
¸Ê³³¨·μ¢ ´¨Ö ¶μ �¢ ²¤Ê ¸ ¶ · ³¥É·μ³ ¸Ìμ¤¨³μ¸É¨ ¸Ê³³ 10−5. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ
Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨ É·¥Ì³¥·´Ò¥ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¸¨¸É¥³Ò  ´ -
²¨§¨·μ¢ ²¨ ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶·μ£· ³³´ÒÌ ¶ ±¥Éμ¢ VMD [11] ¨ MOLMOL [12].

�…‡“‹œ’�’› ˆ ��‘“†„…�ˆ…

„¨´ ³¨±  ¸¨¸É¥³Ò ¢ ±μ·μÉ±μ° Ï± ²¥ ¢·¥³¥´ (NVE- ´¸ ³¡²Ó)

�μ·μ£ §´ Î¥´¨Ö É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò. �É´μ¸¨É¥²Ó´μ ·¥-
² ±¸¨·μ¢ ´´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ³μ²¥±Ê² KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¸ · ¸É¢μ·μ³
NaOH ¡Ò²¨ ¢Ò¶μ²´¥´Ò ¸¥·¨¨ Œ„-¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨ · §´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ-
¢μ£μ Î¨¸²  q = −q(OH−) = +q(Na+) = 0,0; 0,01; 0,02, . . . , 1,0 ¢ μ¤¨´ ±μ¢ÒÌ
Ê¸²μ¢¨ÖÌ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö, μ¶¨¸ ´´ÒÌ ¢ÒÏ¥. �É³¥É¨³, ÎÉμ §´ Î¥´¨Ö § ·Ö¤μ¢μ£μ
Î¨¸²  q ¢ ·Ó¨·μ¢ ²¨¸Ó Éμ²Ó±μ ¤²Ö  Éμ³μ¢ · ¸É¢μ· ; ¤²Ö ³μ²¥±Ê² KÄNa ¤¨¸¨-
²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¢¸¥ § ·Ö¤Ò ¨³¥ÕÉ Ë¨±¸¨·μ¢ ´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö, ± ± ¶μ± § ´μ
¢ É ¡². 1. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨° É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨
Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´  ·¨¸. 3,  Ä£ ¨ 4. ‚¨¤´μ, ÎÉμ ¶·¨ ¢¸¥Ì §´ -
Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 0 < q < 0,04 É¥³¶¥· ÉÊ·  ¨ Ô´¥·£¨Ö
¸¨¸É¥³Ò ¢ ·Ó¨·ÊÕÉ¸Ö μ±μ²μ μ¤¨´ ±μ¢ÒÌ §´ Î¥´¨°. �·¨ §´ Î¥´¨ÖÌ § ·Ö¤μ¢μ£μ
Î¨¸²  q = −q(OH−) = +q(Na+) > 0,04 ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ¥ ¨§³¥´¥´¨¥
¤¨´ ³¨±¨ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ì · ±É¥·¨¸É¨± ¸¨¸É¥³Ò, ¸¢¨¤¥É¥²Ó-
¸É¢ÊÕÐ¥¥ μ Ë §μ¢ÒÌ ¶¥·¥¸É·μ°± Ì ¢ ¸¨¸É¥³¥. � ¨³¥´´μ, ¶·¨ q > 0,04 ³Ò
´ ¡²Õ¤ ¥³ É·¨ · §´Ò¥ μ¡² ¸É¨ ¢ §´ Î¥´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¨ Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò
(¸·. ·¨¸. 3,  Ä£ ¸ 4). �·¨ ÔÉμ³ ´ ¡²Õ¤ ¥É¸Ö ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò° ·μ¸É ¢· Ð É¥²Ó´ÒÌ
¤¢¨¦¥´¨° ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· . �´ ²¨§ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ì · ±É¥-
·¨¸É¨± ¸ ¶μ¸É·μ¥´´Ò³¨ ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨³¨  ´¨³ Í¨μ´´Ò³¨ ± ·É¨´ ³¨ ¶μ± §Ò-
¢ ¥É ±μ··¥²ÖÍ¨Õ ¢· Ð É¥²Ó´ÒÌ ¤¢¨¦¥´¨° ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ·  ¸μ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨
¨§³¥´¥´¨Ö³¨ KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±² .

„¨´ ³¨±  ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨°. „²Ö ¨²²Õ¸É· -
Í¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ³μ²¥±Ê²Ò KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¨ ¸· ¢´¥-
´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨ ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ É¥³¶¥· ÉÊ·´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì ·¥¦¨-
³ Ì, ¶·¨¢¥¤¥´´ÒÌ ´  ·¨¸. 3,  Ä£, ´¨¦¥ ¶μ¸É·μ¥´Ò  ´¨³ Í¨μ´´Ò¥ ± ·É¨´Ò
(snapshots) ¸μ §´ Î¥´¨¥³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q = 0,07. �  ·¨¸. 5 ¶·¥¤¸É -
¢²¥´Ò Ï¥¸ÉÓ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´ÒÌ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° ¸¨¸É¥³Ò, ¨²²Õ¸É·¨·ÊÕÐ¨Ì ¤¨-
´ ³¨Î¥¸±¨¥ ¨§³¥´¥´¨Ö ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ·.
�´¨³ Íμ´´Ò¥ ± ·É¨´Ò (·¨¸. 5) ¶μ¤É¢¥·¦¤ ÕÉ ¸¨²Ó´ÊÕ ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÊÕ ¸¶μ-
¸μ¡´μ¸ÉÓ ³μ²¥±Ê²  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò (NaOH) ¢ ¸¨¸É¥³¥ KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ
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�¨¸. 3. „¨´ ³¨±  É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ( ), ¶μ²´μ° Ô´¥·£¨¨ (¡), Ô´¥·£¨¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì (¢), ¢ ´-
¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ (¤) ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸¨¸É¥³Ò ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸² 
³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ·  ¢  ´¸ ³¡²¥ NVE

�¨¸. 4. „¨´ ³¨±  Ô´¥·£¨¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ Ê£²μ¢ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¸¨¸É¥³Ò ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨°
§ ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ·  ¢  ´¸ ³¡²¥ NVE
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�¨¸. 5. ˜¥¸ÉÓ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´ÒÌ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° ¸¨¸É¥³Ò, ¨²²Õ¸É·¨·ÊÕÐ¨Ì ¤¨´ ³¨Î¥-
¸±¨¥ ¨§³¥´¥´¨Ö ¢ ¸¨¸É¥³¥ K+ÄNa+ ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ·

¸É¥±² . „²Ö ´ £²Ö¤´μ¸É¨ ´  ·¨¸. 5 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ¶μ²μ¦¥´¨Ö μ¤´μ° ³μ²¥±Ê²Ò
· ¸É¢μ·  NaOH, ¶μ± §Ò¢ ÕÐ¨¥ ¢¨¡· Í¨μ´´ÊÕ ³μ¡¨²Ó´μ¸ÉÓ ¢¸¥Ì ³μ²¥±Ê² · ¸-
É¢μ· . �Í¥´±  § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ ¶μ-
É¥´Í¨ ²  (§ ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q) É ±¦¥ ¶μ± §Ò¢ ¥É ¸¨²Ó´Ò° ·μ¸É §´ Î¥´¨° ¤²Ö
 ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò ¢ μÉ²¨Î¨¥ μÉ § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö ¨¸-
Ìμ¤´ÒÌ  Éμ³μ¢.

„¨´ ³¨±  ¸¨¸É¥³Ò ¢ ¸Ê¡´ ´μ¸¥±Ê´¤´μ³ ¨´É¥·¢ ²¥ (NVT- ´¸ ³¡²Ó)

	 §¨·ÊÖ¸Ó ´  ·¥§Ê²ÓÉ É Ì, ¶·¥¤¸É ¢²¥´´ÒÌ ´  ·¨¸. 3Ä5, ¤ ²Ó´¥°Ï¨¥ · ¸-
Î¥ÉÒ ³Ò ¢Ò¶μ²´Ö²¨ ´  ¡μ²¥¥ ¤²¨´´ÒÌ ¨´É¥·¢ ² Ì (¸μÉ´¨ ÉÒ¸ÖÎ Ï £μ¢ ¶μ
¢·¥³¥´¨) ¸ ±μ´É·μ²¥³ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¸¨¸É¥³Ò ¢ NVT- ´¸ ³¡²¥.

’¥³¶¥· ÉÊ·  ¨ ¶μ²´ Ö Ô´¥·£¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ
±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¶μ²¥° (§ ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸² ). �·¥¦¤¥ ¢¸¥£μ, ¶μ¸É·μ¥´Ò £· Ë¨±¨
§ ¢¨¸¨³μ¸É¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò μÉ ¢·¥³¥´¨ (¸³. ·¨¸. 6) ¢  ´¸ ³¡²¥ NVT ¶·¨ · §²¨Î-
´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¶μ²¥°. �¥É·Ê¤´μ § ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ¤¨´ ³¨±  É¥³¶¥-
· ÉÊ·Ò ¸¨¸É¥³Ò ·¥ ²¨§Ê¥É¸Ö μ±μ²μ · ¢´μ¢¥¸´μ£μ §´ Î¥´¨Ö 1000 Š. ‡´ Î¥´¨¥
¶μ²´μ° Ô´¥·£¨¨ (·¨¸. 7) ¢ § ¢¨¸¨³μ¸É¨ μÉ ¸É¥¶¥´¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ÔËË¥±Éμ¢
(§ ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q), ¢´μ¸¨³ÒÌ Î ¸É¨Í ³¨ · ¸É¢μ·  ¢ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê KÄNa ¤¨¸¨-
²¨± É´μ£μ ¸É¥±² , ±μ²¥¡²¥É¸Ö ¢μ±·Ê£ · ¢´μ¢¥¸´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° ¸¨¸É¥³Ò.
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�¨¸. 6. ˆ§³¥´¥´¨¥ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ¢ § ¢¨¸¨³μ¸É¨ μÉ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸² 
(NVT- ´¸ ³¡²Ó)

�´¥·£¨Ö ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ (±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¨ ‚„‚) ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨°. �¥§Ê²Ó-
É ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° Ô´¥·£¨¨ ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¢ ¸¨¸É¥³¥ KÄNa ¤¨-
¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ ¶μ¸²¥¤ÊÕÐ¥° ¸¥·¨¨
£· Ë¨±μ¢ (·¨¸. 8,  Ä£ ¨ 9,  Ä£). ‘ ·μ¸Éμ³ § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ·  μÉ q = 0
¤μ 1 ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ Ô´¥·£¨¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨°. ‚ § ¢¨¸¨-
³μ¸É¨ μÉ ¸É¥¶¥´¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ÔËË¥±Éμ¢ ¤¨´ ³¨±  ¨§³¥´¥´¨° Ô´¥·£¨¨ ‚„‚-
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸ q = 0 ¤μ 0,02 ¨²²Õ¸É·¨·Ê¥É Ê¡Ò¢ ´¨¥,   ¶·¨ §´ Î¥´¨ÖÌ
q > 0,02 ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¥¥ § ³¥É´μ¥ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ (¸·. ·¨¸. 8, ¡ ¨ 9, ¡). ‚¨¤´μ, ÎÉμ
§´ Î¥´¨¥ q = 0,02 Ö¢²Ö¥É¸Ö ´¥±μ° μÉ¶· ¢´μ° ÉμÎ±μ° (Ë §μ¢ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ¢
¸¨¸É¥³¥), ¸ ±μÉμ·μ° § ³¥É´μ ´ Î¨´ ¥É ³¥´ÖÉÓ¸Ö ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ±·¨¢ÒÌ Ô´¥·£¨¨
‚„‚-¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨°.
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�¨¸. 7. ˆ§³¥´¥´¨¥ ¶μ²´μ° Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸² 
³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ·  (NVT- ´¸ ³¡²Ó)

�´¥·£¨Ö ¢ ²¥´É´ÒÌ Ê£²μ¢ÒÌ ¸¢Ö§¥°. �  ·¨¸. 10 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò Ô´¥·£¨¨
¢ ²¥´É´ÒÌ Ê£²μ¢ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¶·¨ q = 0; 0,02; 0,04 ¨ 0,07 ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢¥´´μ. ‚¨¤´μ, ÎÉμ, ´ Î¨´ Ö ¸μ §´ Î¥´¨° q = 0,02, ¶·μ¨¸Ìμ¤ÖÉ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´-
´Ò¥ μ¸Í¨²²ÖÍ¨¨ Ô´¥·£¨¨ Ê£²μ¢ÒÌ (¢· Ð É¥²Ó´ÒÌ) ¸¢Ö§¥°. ‚ ¦´μ μÉ³¥É¨ÉÓ,
ÎÉμ £· Ë¨±¨ Ô´¥·£¨¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ Ê£²μ¢ÒÌ ¸¢Ö§¥° μÉμ¡· ¦ ÕÉ ¤¨´ ³¨±Ê ¢· -
Ð É¥²Ó´ÒÌ (¢¨¡· Í¨μ´´ÒÌ) ±μ²¥¡ ´¨° ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· . ’ ±¨³ μ¡· §μ³, Ê¢¥-
²¨Î¥´¨¥ ¸É¥¶¥´¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¢ ¸¨¸É¥³¥ KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ¥
¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· ¶·¨¢μ¤¨É ± ·¥§±¨³ ¢· Ð É¥²Ó´Ò³ ±μ²¥¡ ´¨Ö³,
¶·¥¦¤¥ ¢¸¥£μ, ³μ²¥±Ê² · ¸É¢μ· . ‚ ¸¢μÕ μÎ¥·¥¤Ó, ÔÉμ ¶·¨¢μ¤¨É ± ¨§³¥´¥´¨Õ
¶μ¢¥¤¥´¨Ö ¨ ¤¨´ ³¨±¨ ¢¸¥° ¸¨¸É¥³Ò ¢ Í¥²μ³.

‡´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ ¶μ-
É¥´Í¨ ² . ‚ É ¡². 3 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò §´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨, ¢Ò-
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�¨¸. 8. ƒ· Ë¨± § ¢¨¸¨³μ¸É¨ Ô´¥·£¨¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° μÉ ¢·¥³¥´¨ ¸ ÊÎ¥Éμ³
§´ Î¥´¨Ö § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  (NVT- ´¸ ³¡²Ó)

’ ¡²¨Í  3. ‡´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ ¶μÉ¥´-
Í¨ ² 

Atom

D (q =
= 0),

10−9 ³2/¸

D (q =
= 0,01),

10−9 ³2/¸

D (q =
= 0,02),

10−9 ³2/¸

D (q =
= 0,04),

10−9 ³2/¸

D (q =
= 0,07),

10−9 ³2/¸
Na+ 1,7706E-02 5,3831E-01 9,3890E-01 3,4701E+00 4,4328E+00
K+ 1,1869E-02 6,7339E-01 8,3489E-01 1,5971E+00 2,9476E+00
Na 0,0000E+00 7,0067E+00 6,1948E+00 3,2426E+01 5,3677E+01
OH 0,0000E+00 7,5892E+00 6,0643E+00 3,2298E+01 5,2659E+01
Si4+ 1,4173E-03 5,4538E-03 1,3388E-02 1,5359E-02 3,2696E-02
O2− 2,9201E-03 1,1718E-02 1,9980E-02 3,4271E-02 4,3693E-02
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�¨¸. 9. ƒ· Ë¨± § ¢¨¸¨³μ¸É¨ Ô´¥·£¨¨ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° μÉ ¢·¥³¥´¨ ¸
ÊÎ¥Éμ³ §´ Î¥´¨Ö § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  (NVT- ´¸ ³¡²Ó)

Î¨¸²¥´´ÒÌ ¤²Ö · §²¨Î´ÒÌ  Éμ³μ¢ ¶·¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì ¶μÉ¥´Í¨ ² Ì, ¶·¨-
¢¥¤¥´´ÒÌ ´  £· Ë¨± Ì ¢ÒÏ¥. „²Ö ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢, ¢Ìμ¤ÖÐ¨Ì ¢ ¸¨¸É¥³Ê KÄNa
¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±² , ´ ¡²Õ¤ ¥É¸Ö Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ¶·¨
Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ §´ Î¥´¨Ö ±Ê²μ´μ¢¸±μ£μ ¶μÉ¥´Í¨ ²  (§ ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q ³μ²¥±Ê²Ò
· ¸É¢μ· ). �¤´ ±μ ¤²Ö ³μ²¥±Ê²  ±É¨¢´μ° ¸·¥¤Ò (Ð¥²μÎ´μ£μ · ¸É¢μ·  NaOH)
§´ Î¥´¨Ö ±μÔËË¨Í¨¥´É  ¤¨ËËÊ§¨¨ ¨³¥ÕÉ ³¨´¨³Ê³ ¶·¨ q = 0,02 ¸ ¶μ¸²¥¤ÊÕ-
Ð¨³ ¢μ§· ¸É ´¨¥³ ¶·¨ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ q. � £²Ö¤´μ § ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢
¤¨ËËÊ§¨¨ μÉ §´ Î¥´¨Ö q ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ´  ·¨¸. 11.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ·¨¸. 11 Ìμ·μÏμ ±μ··¥²¨·ÊÕÉ ¸ ¤ ´´Ò³¨ ¶μ Ô´¥·£¨¨ Ê£²μ¢ÒÌ
¢· Ð É¥²Ó´ÒÌ ¸¢Ö§¥° (·¨¸. 10),   É ±¦¥ ¸ ¶μ¢¥¤¥´¨¥³ Ô´¥·£¨¨ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¨
‚„‚-¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° (·¨¸. 8 ¨ 9).
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�¨¸. 10. ƒ· Ë¨± § ¢¨¸¨³μ¸É¨ Ô´¥·£¨¨ Ê£²μ¢ÒÌ ¸¢Ö§¥° μÉ ¢·¥³¥´¨ (NVT- ´¸ ³¡²Ó)

�¨¸. 11. ƒ· Ë¨± § ¢¨¸¨³μ¸É¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ ¤²Ö  Éμ³μ¢ ¸¨¸É¥³Ò K+ÄNa+

¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  Å · ¸É¢μ· ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ §´ Î¥´¨ÖÌ q
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�¨¸. 12. ƒ· Ë¨±¨ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¤²Ö Ï¥¸É¨ · §²¨Î´ÒÌ ¸¢Ö§¥°
( Éμ³´ÒÌ ¶ ·) ¨§ÊÎ ¥³μ° ¸¨¸É¥³Ò

”Ê´±Í¨Ö · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö. �μ ·¥§Ê²ÓÉ É ³ Œ„-³μ¤¥²¨·μ¢ -
´¨Ö ¶μ¸É·μ¥´Ò £· Ë¨±¨ ËÊ´±Í¨° · ¤¨ ²Ó´μ£μ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��) ¤²Ö ¢¸¥Ì
 Éμ³´ÒÌ ¶ · ¢ ¸¨¸É¥³¥ KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ¥ ¸É¥±²μ Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· NaOH
(·¨¸. 12,  Ä¥). ‘²¥¤Ê¥É μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ”�� ¨£· ¥É Í¥´É· ²Ó´ÊÕ ·μ²Ó ¢ ³μ²¥±Ê-
²Ö·´μ³ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨ Å μ´  ¨§³¥·Ö¥É, ± ±  Éμ³Ò μ·£ ´¨§ÊÕÉ ¸¥¡Ö μ±μ²μ
¤·Ê£¨Ì  Éμ³μ¢, ¨ ¶·μ¶μ·Í¨μ´ ²Ó´  ¢¥·μÖÉ´μ¸É¨ ´ Ìμ¦¤¥´¨Ö ¤¢ÊÌ  Éμ³μ¢, · §-
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¤¥²¥´´ÒÌ · ¸¸ÉμÖ´¨¥³ r±Dr. �μ¢¥¤¥´¨¥ ”�� § ¢¨¸¨É μÉ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö ¢¥Ð¥¸É¢ 
(¶²μÉ´μ¸É¨ ¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò); ¤²Ö É¢¥·¤ÒÌ É¥² £· Ë¨± ”�� ¨³¥¥É ¢¨¤ ²μ³ ´ÒÌ
±·¨¢ÒÌ; ¤²Ö £ §μ¢ Å ¢¨¤ μ¤´μ£μ Ï¨·μ±μ£μ ¶² Éμ. ”�� ¤²Ö ¦¨¤±μ¸É¥° ¨³¥¥É
¶·μ³¥¦ÊÉμÎ´Ò° ¢¨¤ ³¥¦¤Ê É¥³, ÎÉμ Ì · ±É¥·´μ ¤²Ö ±·¨¸É ²²μ¢, ¨ É¥³, ÎÉμ
¤²Ö £ §μ¢; ¤²Ö ¦¨¤±μ¸É¨ ¶μÖ¢²ÖÕÉ¸Ö ¢Éμ·μ° ¨ É·¥É¨° ¶¨±¨, ¨ μ´¨ ¢Ò£²Ö¤ÖÉ
¡μ²¥¥ ¸£² ¦¥´´Ò³¨.

�  ·¨¸. 12,  , ¡ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò £· Ë¨±¨, ¶μ± §Ò¢ ÕÐ¨¥ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”�� ¤²Ö
¸ ³μ£μ KÄNa ¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  Å  Éμ³´ÒÌ ¶ · Na+ÄK+ ¨ Na+ÄSi4+ ¢
§ ¢¨¸¨³μ¸É¨ μÉ §´ Î¥´¨° § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  q = 0; 0,01; 0,04 ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.
�μ ·¥§Ê²ÓÉ É ³ ·¨¸. 12,  , ¡ ³Ò ¨³¥¥³ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”��, ¸¢μ°¸É¢¥´´μ¥ ¸É·Ê±-
ÉÊ·´μ° Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´´μ¸É¨ ¦¨¤±μ¸É¨, ¦¨¤±μ£μ ¸É¥±²  Å ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö ¢Éμ·μ° ¨
É·¥É¨° ¶¨±¨. �·¨ ÔÉμ³ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ q ¶·¨¢μ¤¨É ¸²¥£±  ± ¸£² ¦¨¢ ´¨Õ ¢Éμ·ÒÌ
¨ É·¥ÉÓ¨Ì ¶¨±μ¢. �¨¸. 12 ¶μ± §Ò¢ ¥É ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ”�� ¤²Ö  Éμ³´ÒÌ ¶ · KÄNa
¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ·: ¢) Na+ÄNa, £) Na+ÄOH, ¤) K+Ä
Na ¨ ¥) K+ÄOH. ŒÒ ´ ¡²Õ¤ ¥³, ÎÉμ ¤²Ö ¨μ´μ¢ ´ É·¨Ö ¨ ± ²¨Ö ”�� ¨³¥¥É
¶·μÉ¨¢μ¶μ²μ¦´μ¥ ¶μ¢¥¤¥´¨¥ ¶·¨ ¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¨ ¸ μ¤´¨³ ¨ É¥³ ¦¥  Éμ³μ³
· ¸É¢μ· . Š ± ¢¨¤´μ ¨§ ·¨¸. 12, ¢, £, Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ÔËË¥±Éμ¢ (§ ·Ö¤ 
q · ¸É¢μ· ) ¶·¨¢μ¤¨É ± ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ³Ê Ê¸¨²¥´¨Õ ”��; ¨´Ò³¨ ¸²μ¢ ³¨, ¸¨² 
Ì¨³¨Î¥¸±μ£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ³¥¦¤Ê ¨μ´μ³ ´ É·¨Ö ¢ K+ÄNa+ ¤¨¸¨²¨± É´μ³
¸É¥±²¥ ¸ ¨μ´μ³ ´ É·¨Ö ¢ · ¸É¢μ·¥ Ê¢¥²¨Î¨¢ ¥É¸Ö. ‚ Éμ ¦¥ ¢·¥³Ö ¶μ¢¥¤¥´¨¥
”�� ´  ·¨¸. 12, ¤, ¥ Ê± §Ò¢ ¥É, ÎÉμ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ ³¥¦¤Ê ¨μ´μ³ ± ²¨Ö ¢ K+Ä
Na+ ¤¨¸¨²¨± É´μ³ ¸É¥±²¥ ¸ ¨μ´μ³ ´ É·¨Ö μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ´¨ÎÉμ¦´μ; ¨μ´Ò K+

¶·¥¤¶μÎ¨É ÕÉ ÔËË¥±É¨¢´μ μ¡³¥´¨¢ ÉÓ¸Ö ¸ £·Ê¶¶μ° OH · ¸É¢μ· .
�μ¢¥¤¥´¨¥ ±·¨¢ÒÌ ”�� ¨ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¤¨ËËÊ§¨¨ K+ÄNa+ ¤¨¸¨²¨± É-

´μ£μ ¸É¥±²  Å  ±É¨¢´Ò° · ¸É¢μ· Ìμ·μÏμ ¸μ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸ ¤ ´´Ò³¨ É¥³¶¥· ÉÊ·-
´μ-Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨°. “¢¥²¨Î¥´¨¥ ¢±² ¤  ±Ê²μ´μ¢¸±¨Ì ¶μ²¥° (ÔË-
Ë¥±É  § ·Ö¤μ¢μ£μ Î¨¸²  · ¸É¢μ·  q) ¶·¨¢μ¤¨É ± Ë §μ¢μ³Ê ¶¥·¥Ìμ¤Ê ¢ ¸¨¸É¥³¥,
¢Ò· ¦ ÕÐ¥³Ê¸Ö ¢ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ³ ¨§³¥´¥´¨¨ ¤¨´ ³¨±¨ Ô´¥·£¨° ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ
¨ ¢ ²¥´É´ÒÌ ¸¢Ö§¥°, ¤¨ËËÊ§¨μ´´ÒÌ ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¨ ”��. �·¨ ÔÉμ³, ÎÉμ ± -
¸ ¥É¸Ö ¶μ¢¥¤¥´¨Ö ”��, μÉÎ¥É²¨¢μ ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö · §²¨Î¨Ö § ¢¨¸¨³μ¸É¥°, ±μÉμ-
·Ò¥ Ê± §Ò¢ ÕÉ, ± ±¨¥ ¨³¥´´μ  Éμ³Ò K+ÄNa+¤¨¸¨²¨± É´μ£μ ¸É¥±²  ¢¸ÉÊ¶ ÕÉ
¢ ´ ¨¡μ²¥¥ ÔËË¥±É¨¢´Ò° μ¡³¥´ ¸  Éμ³ ³¨  ±É¨¢´μ£μ · ¸É¢μ· .
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