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Àïàòèò Ca10[PO4]6(OH,F)2 ÿâëÿåòñÿ øèðîêî ðàñïðîñòðàí¼ííûì ìèíåðàëîì, êîòîðûé
õàðàêòåðåí äëÿ ðàçëè÷íûõ ãåîõèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ (ìàãìàòè÷åñêîãî, ãèäðîòåðìàëü-
íîãî, ìåòàñîìàòè÷åñêîãî, ìåòàìîðôè÷åñêîãî è äàæå îñàäî÷íîãî). Àïàòèòû ñïîñîáíû
êðèñòàëëèçîâàòüñÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è äàâëåíèé èç ñðåä ðàçëè÷íîãî ñî-
ñòàâà è ïðèíèìàòü â ñâîþ ðåø¼òêó ìíîæåñòâî èçîìîðôíûõ ïðèìåñåé: Ca2+ çàìåùàåòñÿ
Sr2+, Ba2+, Mg2+, Mn2+, Fe2+, Pb2+, TR, Na+; ãèäðîêñèë-èîí (OH)− - F−, Cl−; òåòðà-
ýäðè÷åñêàÿ ãðóïïèðîâêà [PO4]

3− íà [SiO4]
4−, [AsO4]

4−, [VO4]
4−, [CO3]

2− è ò.ä. Îäíîé èç
îñíîâíûõ ñòðóêòóðíûõ îñîáåííîñòåé àïàòèòà ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå äâóõ íåýêâèâàëåíòíûõ
êàòèîííûõ ïîçèöèé: M1 ñ êðàòíîñòüþ 4 (êîîðäèíàöèîííûé ïîëèýäð � äåâÿòèâåðøèííèê,
ïðåäñòàâëåííûé èñêàæ¼ííîé òð¼õøàïî÷íîé òðèãîíàëüíîé ïðèçìîé) è M2 ñ êðàòíîñòüþ
6 (êîîðäèíàöèîííûé ïîëèýäð � ñåìèâåðøèííèê).

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ
ñìåøåíèÿ è àíàëèç ëîêàëüíîé ñòðóêòóðû áèíàðíûõ òâ¼ðäûõ ðàñòâîðîâ (Ca10−õSrx)[PO4]6(OH,F)2
è (Ca10−õMnx)[PO4]6(OH,F)2 c ó÷¼òîì ðàçëè÷íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êàòèîíîâ Sr è Mn ïî
ïîçèöèÿì M1 è Ì2.

Ðàñ÷¼òû îïòèìàëüíîé àòîìíîé ãåîìåòðèè, îòâå÷àþùåé ìèíèìóìó ýíåðãèè ìåæàòîì-
íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðîâîäèëèñü íà ñóïåðêîìïüþòåðíîì êîìïëåêñå ÍÈÂÖ ÌÃÓ - ñó-
ïåðêîìïüþòåðå ÑÊÈÔ ÌÃÓ ¾×ÅÁÛØÅÂ¿ [7] â ïðîãðàììå GULP 3.0. [3]. Äëÿ ðàñ÷¼-
òîâ áûë èñïîëüçîâàí ðàçðàáîòàííûé ðàíåå íàáîð ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ [5]. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü äëÿ ñâåðõúÿ÷åéêè 4õ4õ4 ñî ñíÿòîé íåòðàíñëÿöè-
îííîé ñèììåòðèåé (ïð. ãð. Ð1 ).

Ïðîâåäåííûå òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî áîëåå êðóïíûé Sr âõîäèò â
áîëåå ìåëêèé ñåìèâåðøèííèê (ïîçèöèÿ Ì2), òî ÷òî âåðîÿòíî ñâÿçàíî ñ íàëè÷èåì òàì
F â êà÷åñòâå ëèãàíäà, êîòîðûé ìåíÿåò ëîêàëüíûé áàëàíñ âàëåíòíûõ óñèëèé [1, 2]. Áî-
ëåå ìåëêèì êàòèîíàì Mn ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî âõîäèòü â êðóïíûé äåâÿòèâåðøèííèê
(ïîçèöèÿ M1). Ïîëó÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå Sr è Mn ïî êàòèîííûì ïîçèöèÿì M1 è Ì2
ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [1, 2, 4, 6].
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