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Экспериментально и теоретически исследованы спектральные свойства смектита и его смеси с алебастром

(строительным гипсом) при низкой влажности. Исследованы положение и интенсивность полос инфракрас-

ных (ИК) спектров в диапазоне волновых чисел 800−1250 сm−1, определяемых валентными колебаниями

Si−O. Для интерпретации экспериментальных результатов, полученных методом НПВО, использованы

теоретические методы, базирующиеся на подходе теории функционала плотности (ТФП) с обменно-

корреляционным потенциалом XLYP в кластерном приближении для поверхности смектита. В результате

расчетов определено оптимальное положение молекул CaSO4 и H2O вблизи базальной поверхности.

Рассчитаны волновые числа и интенсивности компонентов ИК спектров кластеров. Для определения формы

полос валентных колебаний воды соответствующие компоненты представлены гауссовыми кривыми и

просуммированы с ширинами, оцененными из эксперимента. Теоретические исследования объяснили обна-

руженные спектральные трансформации полос (изменения волновых чисел и интенсивностей), возникающие
при модификации свойств поверхностей частиц смектита и при изменении влажности образцов. Достигнутое

согласие в положении и форме экспериментальных и теоретических полос подтверждает адекватность

теоретического описания модификации свойств и гидратации смектита.
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Введение

Мягкие глины имеют низкую прочность и высокую

сжимаемость, что приводит к большим осадкам и про-

валам грунтов при приложении механических нагру-

зок [1–5]. Улучшение свойств мягкой глины представ-

ляется достаточно актуальной задачей для многочислен-

ных строительных и транспортных задач[6–9].

Решение этой задачи может быть связано с приме-

нением, например, вакуумирования, термической обра-

ботки, комплексирования и т. д. [10], что приводит к

изменению микроскопических свойств грунтов (формы
и размеров глинистых частиц, объема пор и т. д.), улуч-
шает прочностные свойства и надежность грунтовых

сооружений.

Другим методом модификации свойств мягких глин

является механизм изменения свойств базальных по-

верхностей глинистых минералов адсорбцией химиче-

ских соединений широкого спектра свойств: летучей

золы, песка, базальтового волокна [11] или цемента [12].
Свойства модифицированных поверхностей в настоящее

время изучаются экспериментальными и теоретически-

ми методами ИК спектроскопии. Метод ИК спектроско-

пии позволяет изучать не только электронное и про-

странственное строения гидратированных минералов, но

и выполнять количественный анализ минералогическо-

го состава грунтов [13,14]. Результаты изучения ИК

спектров глинистых грунтов позволяют рассчитывать

широкий спектр механических свойств, включая свой-

ства пластичности и характеристики усадки и растя-

жимости [15–17]. Экспериментальные исследования ИК

спектров увлажненного монтмориллонита STx-1b выпол-

нены в работах [18,19] методом нарушенного полного

внутреннего отражения (НПВО). Этот метод хорошо

зарекомендовал себя при решении задач качественно-

го и количественного анализа [20]. Выполненные ис-

следования позволили численно оценить спектральные

особенности, отражающие формирование слоев моле-

кул воды на глинистых частицах. В частности, уста-

новлено аномальное положение максимума и значения

ширины полосы валентных колебаний воды при малых

влажностях, связанное с изменением пространственной

структуры из-за образования химической связи с ато-

мами базальных поверхностей. Обобщение результатов

исследований, выполненное в работе [21], позволило

заключить, что при взаимодействии глинистых минера-

лов с молекулами воды образуются ион-дипольные и

водородные связи. Активные центры адсорбции могут

образовываться из-за присутствия вблизи поверхностей

глинистых частиц обменных ионов [22,23]. При отсут-

ствии обменных ионов точки адсорбции размещаются в

кольцах из шести атомов кислорода.
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Среди теоретических методов расчета взаимодействия

отдельных молекул и глинистых частиц обычно исполь-

зуются методы Хартри-Фока [24] и методы, основанные

на теории функционала плотности (ТФП) [25]. Моде-

лирование гидратации глинистых частиц с базальны-

ми поверхностями неидеальной формы и в условиях

большой влажности обычно осуществляется методами

молекулярной динамики [26].
Цель настоящей работы заключается в изучении мето-

дами экспериментальной ИК спектроскопии и квантовой

химии особенностей адсорбции молекул CaSO4 и H2O

базальными поверхностями смектита и исследовании

влияния модификации свойств базальных поверхностей

на формирование полос ИК спектра в диапазоне волно-

вых чисел 800−1250 сm−1. Рассмотрен диапазон низких

влажностей, с верхней границей менее 20%. Это поз-

волило исследовать теоретическими ab initio методами

зарегистрированную экспериментально трансформацию

полос при изменении влажности и дополнительной ад-

сорбции молекул CaSO4.

Выбранный диапазон волновых чисел отражает ва-

лентные колебания Si−O, которые могут характеризо-

вать свойства поверхностей смектита при его моди-

фикации. Полученные в работе результаты позволят

расширить номенклатуру компонентов, позволяющих

стабилизировать или изменять физико-механические ха-

рактеристики грунтовых материалов, совершенствовать

технологии подготовки модифицированных грунтов и

контроля ее качества. Результаты исследований могут

быть полезны при внесении изменений и дополнений в

нормативно-техническую документацию в области про-

мышленного и транспортного строительства. Вместе с

этим результаты экспериментальных исследований мо-

гут быть основой для дальнейших теоретических иссле-

дований взаимодействия грунтообразующих минералов

и алебастра.

Материалы

Экспериментальные исследования

В качестве глинистого материала для исследования

выбран бентонит марки
”
Kutch“. Данный материал полу-

чен из коммерческого месторождения, расположенного

в регионе Кутч, Западная Индия. Исследования хими-

ческого состава бентонита марки
”
Kutch“ выполнены в

работах [27–29]. Концентрации наиболее значимых хи-

мических соединений в бентоните марки
”
Kutch“ приве-

дены в работе [30]. В работе [31] отмечено, что рассмат-

риваемый бентонит может содержать до 80% смектита

в виде монтмориллонита (Kutch BF 04) и бейделлита

(Kutch BF 08). Основное отличие этих глин наблюдается

в емкости катионного обмена. Выбор данного глинисто-

го материала связан с высоким содержанием монтмо-

риллонита и широкой сферой его применения [32–34].
Модификация свойств поверхностей глинистых частиц

выполнена алебастром (CaSO4 · 0.5H2O) [35,36]. Данный

материал получен в результате термической обработ-

ки природного двухводного гипса CaSO4 · 2H2O при

температуре 150 − 180◦C в установках, сообщающихся

с атмосферой. Для экспериментальных исследований

использованы образцы, полученные путем смешивания

предварительно высушенных до постоянной массы со-

гласно [37] и измельченных в шаровой мельнице бен-

тонита и алебастра. Масса сухой смеси бентонита и

алебастра определена соотношением

M = m + mБ = 1.3mБ, (1)

где M — масса сухой смеси, m — масса алебастра,

равная 30% массы бентонита (mБ).
Для экспериментальных исследований использованы

увлажненные образцы смеси бентонита и алебастра

с влажностью W . Увлажненные образцы готовились

добавлением дистиллированной воды, масса которой

определена соотношением

mH2O = W M/100, (2)

где mH2O — масса добавленной воды, W — необходимая

влажность образца, выраженная в процентах, M — масса

сухой смеси.

Теоретические исследования

Первоначальное построение кристалли-

ческой структуры смектита выполнено по

экспериментальным данным, приведенным на

сайте http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php

(American Mineralogist Crustal Structure Database,

database_code_amcsd 0012237). Силоксановая базальная

поверхность смектита моделировалась в кластерном

приближении. Кластер базальной поверхности содержал

атомы кремния и окружающие их тетраэдры кислорода.

Оборванные при построении кластеров химические свя-

зи атомов замыкались атомами водорода. Использование

этой кластерной модели для качественной интерпрета-

ции спектров обосновано в работе [24], в которой на при-

мере аb initio моделирования интерпретирована транс-

формация ИК спектра при изменении влажности каоли-

нита. В качестве алебастра (CaSO4 · 0.5H2O) и молекул

воды в расчетах использованы молекулы CaSO4 и H2O.

Методы

Исследование инфракрасных спектров

Исследование инфракрасных спектров образцов вы-

полнено при температуре 23◦С методом нарушенного

полного внутреннего отражения (НПВО) с применени-

ем ИК фурье-спектрометра Alpha (Bruker Optik GmbH,

Ettlingen, Germany).
Инфракрасные спектры измерены в среднем инфра-

красном диапазоне от 500 до 4000 сm−1 с использова-

нием программного обеспечения OPUS (Bruker Optics
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GmbH, Ettlingen, Germany). Съемка спектров выполнена

с использованием модуля Alpha-E. Режим съемки: усред-

нение по 50 сканам, разрешение — 2 сm−1. Исследована

естественная поверхность образца, размещенного на

поверхности кристалла ZnSe.

Расчет пространственного положения атомов

Для моделирования атомной структуры кластеров

использован метод ТФП [38–40]. Для расчетов элек-

тронных состояний и корреляций в кластерах использо-

ван трижды
”
вырожденный“ базисный набор Маклина-

Чандлера (MC), дополненный поляризационными функ-

циями: двумя функциями p-симметрии и одной функцией

d-симметрии [41]. Оптимизация положения атомов и

расчеты свойств кластеров выполнены с использованием

пакета Firefly v.8.2.0 [42], который частично основан

на исходном коде GAMESS [43]. В расчетах использо-

ван обменно-корреляционный функционал XLYP, при-

менявшийся ранее в работе [44] как оптимальный при

расчете спектральных характеристик в объектах, близ-

ких по атомному составу. При реализации численной

процедуры пороги сходимости электронной плотности

и энергии самосогласованного поля выбраны равными

0.00001. При оптимизации пространственного положе-

ния итерации прекращались, когда изменение значений

компонентов вектора градиента энергии становилось

меньше 0.000003. При такой степени оптимизации по-

грешность в определении волновых чисел оказывается

обычно ниже 10 сm−1. Визуализация структуры класте-

ров выполнена с использованием программного пакета

MacMolPlt v 7.7 [45].

Расчет волновых чисел и интенсивности

колебаний

Волновые числа и интенсивности колебаний в ИК

спектрах кластеров рассчитаны в гармоническом при-

ближении. Выбор приближения связан с хорошим согла-

сием теоретических значений волновых чисел спектра

молекулы H2O с экспериментом и незначительным изме-

нением точности рассчитываемых величин при переходе

к ангармоническому приближению. В частности, для

молекулы H2O теоретические значения волновых чисел

валентных и деформационных колебаний отличаются

от экспериментальных менее, чем на 0.3%. Переход

к ангармоническому приближению изменяет значения

волновых чисел менее, чем на 0.2%, а интенсивностей —

менее, чем на 10%. Переход от гармонического прибли-

жения к ангармоническому приближению при расчете

волновых чисел и интенсивностей колебаний в молекуле

CaSO4, состоящей из более тяжелых атомов, приводит к

изменению этих величин соответственно на 1 и 5%. Эти

значения можно считать оценками точности гармониче-

ского приближения при исследовании колебаний Si−O в

бентоните.
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Рис. 1. Инфракрасные спектры поглощения сухих образцов:

бентонита Kutch (синий), алебастра (черный) и смеси бенто-

нита и алебастра (красный)

Построение формы валентных полос воды в

спектрах увлажненных образцов

При построении формы полосы колебаний в иссле-

дуемых кластерах предположено, что отдельные коле-

бательные состояния проявляются в ИК спектрах в

виде профилей гауссовой формы. Формы полос спектров

кластеров рассчитаны суммированием гауссовых компо-

нент в соответствующих спектральных областях. Шири-

ны гауссовых компонент приняты одинаковыми — они

оценены экспериментально и составили 35 сm−1 [35].

Результаты исследований

Инфракрасные спектры

На рис. 1 приведены нормированные спектры сухих

образцов бентонита, алебастра, а также смеси бентонита

с алебастром. Нормировка спектров выполнена в соот-

ветствии с алгоритмами SNV (standard normal variate).

Инфракрасный спектр бентонита (Kutch) указывает

на то, что монтмориллонит является доминирующей

минеральной фазой в этой глине [46]. Полосы 3628

и 1625 сm−1 обусловлены валентными и деформацион-

ными колебаниями ОН-групп монтмориллонита [46,47].
Низкая интенсивность данных полос обусловлена тем,

что образцы высушены до постоянной массы. Одна-

ко на спектре они присутствуют по причине нали-

чия небольших остатков свободной и связанной воды.

Полосы 914 и 875 сm−1 соответствуют деформацион-

ным колебаниям групп монтмориллонита: Al-Al-OH,

Al-Fe-OH [46,48–55]. Интенсивная полоса 800 сm−1 мо-

жет быть отнесена к пластинчатой форме неупорядо-

ченного тридимита [48,51,54], а полоса 692 сm−1 —

к содержанию в образце кварца [48,49,54]. Валентные

8∗ Оптика и спектроскопия, 2024, том 132, вып. 2



116 А.В. Морозов, А.Г. Кочур, В.Л. Шаповалов, М.В. Окост, В.А. Явна

колебания Si-O смектита дают сложную широкую по-

лосу 1150−1000 сm−1 [46,48,51,53–55]. В работе [56]
поглощение в области спектра ниже 550 сm−1 связыва-

ют с внутриплоскостными колебаниями октаэдрических

ионов и прилегающих к ним кислородных слоев. Таким

образом, расщепленная полоса спектра вблизи 518 сm−1

может наблюдаться вследствие составных частот коле-

баний, которые с одинаковой долей вероятности можно

отнести к симметричным валентным колебаниям Me-O

или деформационным колебаниям Si-O. Так, в рабо-

те [46,54] полосу 518 сm−1 относят к деформационным

колебаниям Si-O-Al. Вместе с этим в работе [55], ссыла-
ясь на работу [56], предполагают, что полоса поглощения

518 сm−1 и близкая к ней полоса 494 сm−1 возникают в

результате деформационных колебаний Si-O-Si и транс-

ляционных мод октаэдрических ионов и прилегающих к

ним кислородных слоев.

В спектре сухого алебастра можно выделить наиболее

интенсивные полосы 1152, 1110 сm−1, которые соответ-

ствуют антисимметричным модам валентных колебаний

тетраэдров SO4 [57–62]. Вместе с этим моде симмет-

ричных валентных колебаний ν1 (SO4) соответствует

очень слабая полоса 1015 сm−1 [57,59,60]. В случае

полностью симметричного октаэдра такие колебания не

могут проявляться в ИК спектре, поскольку они не

вызывают образование дипольного момента. Наличие

слабоинтенсивной полосы при 1015 сm−1, таким обра-

зом, свидетельствует о некотором искажении геометрии

октаэдров SO4 в алебастре.

Для алебастра характерными являются также полосы

с волновыми числами 667, 632 и 591 сm−1, соответ-

ствующие модам антисимметричных деформационных

колебаний SO4 [57–61]. Присутствие остаточной воды

в высушенном алебастре можно обнаружить и охарак-

теризовать по полосам в спектральной области около

3600−3500 и 1600 сm−1 [57,58,60,61]. Интенсивности

полос в этих областях низкие и значительно зашумлены.

Наличие остаточной воды в высушенном образце сви-

детельствует о том, что пробоподготовка проведена не

вполне качественно.

Спектр образца смеси бентонита и алебастра содер-

жит полосы основных колебаний как бентонита, так и

нормальных колебаний молекул CaSO4 — основного

компонента алебастра.

Для изучения спектральной области, соответствую-

щей трансформации валентных колебаний Si−O смек-

тита под действием адсорбированных молекул CaSO4

и H2O выполнены соответствующие ИК измерения в

увлажненных образцах. Спектры представлены на рис. 2.

Более подробный анализ соответствующих областей

ИК спектров выполнен ниже.

Результаты расчетов

Расчеты оптимального положения атомов кластеров,

содержащих фрагменты силоксановой базальной поверх-

ности, включали определение положения шести атомов
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Рис. 2. Инфракрасные спектры поглощения увлажненных

образцов: бентонит Kutch (серый — влажность 16%, крас-

ный — влажность 9%), смесь бентонита и алебастра (синий —

влажность 16%, зеленый — влажность 6%).

кремния и двенадцати поверхностных атомов кислорода

центральных тетраэдров, а также атомов в составе моле-

кул CaSO4 и H2O. Координаты других атомов кластеров

задавались неизменными. Положения атомов водорода,

замыкающих химические связи, оборванные при постро-

ении кластера поверхности смектита, замораживались

после оптимизации атомов в кластере поверхности.

Результаты расчета пространственного положения

атомов в кластерах представлены на рис. 3.

На рис. 3, b видно, что в отсутствие обменных ионов

вблизи поверхности смектита (рис. 3, а) точки адсорб-

ции молекулы H2O размещаются в кольцах из шести

атомов кислорода, что согласуется с данными [16]. На
рис. 3, с видно, что атом Ca молекулы CaSO4 размеща-

ется в центре шестиугольника, образованного тетраэд-

рами из атомов кислорода. При этом из-за стремления

группы атомов SO4 расположиться вблизи тетраэдра

вытесняется молекула воды. Необходимо отметить, что

в местах локализации CaSO4 нет образования слоя

воды, непосредственно взаимодействующего с базальной

поверхностью смектита (рис. 3, d).
В таблице приведены энергетические характеристики

атомов, молекул и кластеров, полученные в процес-

се оптимизации пространственного положения атомов.

Приведенные значения полных энергий многоатомных

систем использованы для расчета энергий связи молекул

CaSO4 и H2O и отдельно энергии связи молекулы H2O

на базальной поверхности смектита.

Сравнение результатов экспериментальных и

теоретических исследований

На рис. 4 сопоставлены теоретические и экспери-

ментальные полосы ИК спектров поглощения смектита
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a b

c d

● – , – , – , – , –O S Ca H Si● ● ● ●

Рис. 3. Оптимальное положение атомов, входящих в молекулы H2O (b), CaSO4 (c), CaSO4 и H2O (d) вблизи фрагмента базальной

поверхности смектита (а).

разной влажности. Теоретические спектральные полосы

рассчитаны для кластеров, изображенных на рис. 3, a и

3, b.

На рис. 5 сопоставлены теоретические и экспери-

ментальные полосы ИК спектров поглощения смеси

смектита и алебастра разной влажности. Теоретические

спектральные полосы рассчитаны для кластера, изобра-

женного на рис. 3, d.

Обсуждение полученных результатов

Данные, приведенные в таблице, позволяют заклю-

чить, что энергия связи молекулы CaSO4 в свободном

состоянии составляет 6.34 eV. При оптимальном разме-

щении молекулы вблизи базальной поверхности смекти-

та энергия связи уменьшается до 2.68 eV, что дает осно-

вание полагать сохранение молекулярной структуры при

адсорбции CaSO4. Действительно, размещение атома Ca

и группы атомов SO4 вблизи базальной поверхности

смектита уменьшает энергию связи до 1.39 eV. При этом

молекула растягивается вдоль направления химической

связи между Ca и S, а расстояние между атомами

возрастает от 2.857 до 2.893�A. Отсюда следует, что

при спектральных исследованиях необходимо в первую

очередь оптимизировать положение вблизи поверхности

смектита молекулы CaSO4, не рассматривая отдельно

оптимизацию положения Ca и SO4. Вместе с этим задача

оптимизации положения Ca и SO4 может возникнуть при

большой влажности образцов, когда диссоциация CaSO4

вблизи базальной поверхности смектита может быть

связана с образованием сольватных оболочек. Дополни-

тельный расчет показал, что добавление одной молекулы

H2O увеличивает расстояние между Ca и S от 2.893 до

2.9837�A.

Энергия связи молекулы воды (0.22 eV), рассчитанная
в отсутствие обменных ионов и приведенная в табли-

це, хорошо согласуется со значением 0.26 eV из [22].
Энергия связи молекул воды существенно возрастает

после модификации свойств поверхности при адсорбции

CaSO4. В этом случае энергия связи возрастает до

1.23 eV. Это связано с образованием химической связи

между молекулами CaSO4 и H2O, как показано на

рис. 3, d.

Полосы в диапазоне волновых чисел

800−1250 сm−1

Рассмотрим поведение двух полос с волновыми чис-

лами вблизи 1000 и 1110 сm−1, приведенных на рис. 4.

При уменьшении влажности образцов бентонита умень-
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Полные энергии и энергии связи атомов, молекул и

кластеров, исследованных в данной работе

Кластеры Полная Энергия Энергия

энергия, a.u. связи, eV связи

воды, eV

Ca −677.728

SO4 −699.245

CaSO4 −1377.206 6.34

H2O −76.487

Кластер А −6202.105

(фрагмент базальной

поверхности

смектита, рис. 3, а)

Ca+Кластер А −6879.838 0.15

SO4+Кластер А −6901.395 1.24

CaSO4+Кластер А −7579.407 2.68

H2O+Кластер А −6278.599 0.22

H2O+CaSO4+Кластер А −7655.939 3.93 1.23
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Рис. 4. Теоретические (сплошные кривые) и эксперименталь-

ные (штриховые кривые) полосы ИК спектров поглощения

смектита разной влажности: 9% — черные кривые, 16% —

синие кривые.

шается интенсивность этих полос, при этом пиковая

интенсивность первой из них превосходит пиковую

интенсивность второй во всем диапазоне использован-

ных влажностей. Отмеченная закономерность может

объясняться уменьшением концентрации молекул воды

вблизи поверхности глинистых частиц, влияющих на

валентные колебания Si−O.
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Рис. 5. Теоретические (сплошные кривые) и эксперименталь-

ные (штриховые кривые) полосы ИК спектров поглощения

смеси смектита и алебастра разной влажности: 6% — черные

кривые, 16% — синие кривые.

Спектры, приведенные на рис. 5, показывают, что

уменьшение влажности в смесях бентонита и алебастра

также приводит к одновременному уменьшению интен-

сивности этих полос, однако в этом случае полоса с вол-

новым числом 1110 сm−1 становится более интенсивной,

чем в бентоните без дополнительных примесей. Повы-

шение интенсивности полосы при 1110 сm−1 может быть

связано с проявлением валентных колебаний молекул

CaSO4 — основного компонента алебастра. Волновые

числа этих колебаний рассчитаны в [35] и равны 1053

и 1184 сm−1, а в измеренных спектрах сухого алебаст-

ра, приведенных на рис. 1, отмечаются на волновых

числах 1152, 1110, 1015 сm−1. При малых влажностях

пиковая интенсивность полосы 1110 сm−1 превосходит

пиковую интенсивность полосы 1021 сm−1. Вместе с

этим с увеличением влажности в области волнового

числа 1002 сm−1 формируется сложная широкая полоса,

что может объясняться модификацией свойств базаль-

ных поверхностей смектита из-за адсорбции CaSO4 и

дополнительной адсорбцией молекул воды молекулами

CaSO4.

Сравнение формы и положения теоретических и экс-

периментальных полос смектита разной влажности, при-

веденных на рис. 4, позволяет отметить, что теория пере-

дает основные особенности эксперимента. В частности,

две экспериментальные полосы с волновыми числами

875 и 914 сm−1 проявляются в расчете в форме одной

широкой полосы. Экспериментальная полоса с волновым

числом 1110 сm−1 проявляется в теории в виде наплыва

на полосе с волновым числом 1021 сm−1. Основным

недостатком теории можно считать недостаточную ин-

тенсивность теоретического спектра в диапазоне вол-

новых чисел 800−1000 сm−1. Это расхождение, однако,
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может быть связано с неточностью вычитания фона при

обработке экспериментальных спектров.

Сравнение формы и положения теоретических и экс-

периментальных полос смектита, модифицированного

алебастром, приведенных на рис. 5, позволяет отметить

их хорошее согласие для рассмотренных влажностей

образцов. Как и в случае смектита, две эксперимен-

тальные полосы с волновыми числами 875 и 914 сm−1

проявляются в расчете в форме одной широкой полосы.

Теория хорошо передает опережающий рост интенсив-

ности полосы с волновым числом около 1000 сm−1 при

росте влажности и отношение пиковых интенсивностей

полос с волновыми числами 1000 и 1110 сm−1.

Выводы

Адсорбция молекул воды и алебастра на базальных

поверхностях глинистых частиц смектита приводит к

одновременным изменениям электронной и простран-

ственной структуры взаимодействующих объектов. Для

их изучения в настоящей работе использовано кла-

стерное приближение при моделировании базальных

поверхностей смектита и адсорбированных на них моле-

кул. Расчеты оптимального положения атомов кластеров

выполнены в приближении ТФП с использованием ба-

зисного набора Маклина-Чендлера (MC), дополненного
поляризационными функциями: двумя функциями p-
симметрии и одной — d-симметрии. При этом получено,

что при адсорбции молекулы CaSO4 на поверхности

смектита энергия связи фрагментов Ca и SO4 уменьша-

ется более чем в 4 раза, а расстояние между атомами

Ca−S возрастает. Добавление в кластер одной молекулы

H2O приводит к росту этого расстояния, что позво-

ляет предположить возможную диссоциацию молекулы

CaSO4 при формировании сольватных оболочек при

больших влажностях.

Модификация свойств поверхности смектита, связан-

ная с адсорбцией CaSO4 и H2O, отражается в трансфор-

мации полос ИК спектров. Выполненные теоретические

исследования форм полос с волновыми числами 1000 и

1110 сm−1 в системах смектит-вода и смектит-алебастр-

вода позволили интерпретировать экспериментально на-

блюдаемое уменьшение пиковых интенсивностей полос

в первом случае и инверсии пиковых интенсивностей —

во втором.
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