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ВЛИЯНИЕ ЦИКЛОВОЙ МАГНИТНОЙ ОБРАБОТКИ  
ВОДЫ ЗАТВОРЕНИЯ НА СТРУКТУРНОЕ СОСТОЯНИЕ ФАЗ  
ЦЕМЕНТНОГО КАМНЯ В РАЗЛИЧНЫЕ СРОКИ ТВЕРДЕНИЯ 

В работе проведен сопоставительный количественный фазовый анализ структур це-
ментного камня после 1, 3, 7 и 28 суток твердения при обычных условиях контрольных 
образцов, затворенных обычной водой, и исследуемых, затворенных водой после пред-
варительной цикловой обработки ее постоянным магнитным полем. Установлено суще-
ственное различие в расчетных значениях энергий кристаллических решеток, энергий 
Ферми и состояния фаз алита в разные сроки твердения цементного камня с использо-
ванием цикловой магнитнообработанной воды затворения по сравнению с контрольной 
системой «цемент – вода». 

Энергии решеток фаз Ca6H2O13Si13 (Dellaite), Ca2FeAlO5, Ca2O4Si, Ca3O5Si (Alite) вы-
числены с помощью градиентного псевдопотенциала электронной плотности (GGA) 
с учетом спина электронов при 0 К. Волновые функции валентных электронов анализи-
ровались в базисе плоских волн с радиусом обрезания кинетической энергии в 330 эВ. 
В этом случае сходимость полной энергии составляла ~0,510–6 эВ/атом. 

Ключевые слова: метод Ритвельда; количественный фазовый анализ; пара-
метры решетки; кристаллическое строение; портландцемент; цикловая магнит-
ная обработка воды. 
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CEMENT BRICK STRUCTURE MODIFIED BY MAGNETIC 
FIELD WATER CYCLING AFTER DIFFERENT PERIODS  
OF HARDENING 

The paper presents the phase quantification of cement brick structures after 1, 3, 7 and 28 days 
of its hardening under the common conditions. The cement brick specimens are investigated 
after the preliminary magnetic field cycling of mixing water. Experiments show the significant 
difference between the theoretical values of energies of crystal lattices, Fermi energy, and 
phase conditions of alite at different periods of cement brick hardening using the magnetic 
field cycling and the cement-water system of monitoring. 
Energies of lattice phases of Ca6H2O13Si13 (Dellaite), Ca2FeAlO5, Ca2O4Si, Ca3O5Si (Alite) are 
calculated using the generalized gradient approximation allowing for the electron spin at 0K. 
The paper presents the analysis of wave functions of valence electrons within the plane wave 
basis with the momentum truncation radius of 330 eV. The convergence of the total energy 
comes to ~0,510–6 eV/atom. 

Keywords: Rietveld refinement method; quantitative phase analysis; lattice pa-
rameters; crystal structure; Portland cement; magnetic cycling of water. 

Ранее нами было показано, что цикловая магнитная обработка воды за-
творения оказывает существенное влияние на прочность и другие эксплуатаци-
онные характеристики цементного камня [1–4]. Установлено, что при постоян-
ной напряженности магнитного поля, равной 0,04 Тл, через 15 циклов обработ-
ки достигается максимальный прирост прочности структур твердения [2]. 

Результаты физико-химических методов анализа продуктов твердения 
системы «цемент – вода» до и после обработки жидкости затворения магнит-
ным полем после 15 циклов приведены в работе [5]. С целью выявления влия-
ния магнитного поля на воду и способа внешнего воздействия был проведен 
цикл исследований, результаты которых отражены в работах [6, 7]. Установ-
лено, что на рентгенограммах, деревотограммах и ИК-спектрах продуктов 
твердения зафиксированы изменения интенсивности дифракционных макси-
мумов в эндотермических эффектах, в характере спектров после обработки 
магнитным полем, что косвенно указывает на безусловное влияние магнитно-
го поля на свойства и структуру цементного камня. Спектральные исследова-
ния воды, обработанной в диапазоне 0–50 циклов магнитным полем, приведе-
ны в работе [7]. Анализ показал, что независимо от состава и происхождения 
воды, способа ее подготовки внешнее магнитное поле приводит к росту рН 
среды, к повышению показателя основности вплоть до 9 единиц и более. При 
этом впервые установлен так называемый эбулио-магнитный эффект, заклю-
чающийся в неравномерном изменении температуры поверхностного слоя 
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воды по мере возрастания циклов магнитной обработки [8]. Существуют экс-
периментальные данные, подтверждающие, что омагниченная вода может 
привести к изменению симметрии структур возникающих фаз, энергии Ферми 
и энергии кристаллических решеток основных структурообразующих веществ 
вяжущей дисперсии. 

Целью настоящей работы ставилось проведение детального количе-
ственного фазового анализа продуктов твердения цементного камня до и по-
сле магнитной обработки методом Ритвельда и определение на этой основе 
энергии кристаллической решетки алита в установленные сроки структурооб-
разования. 

Для достижения поставленной цели в работе проведены рентгенострук-
турные исследования портландцементного камня без магнитной обработки, во-
ды затворения после 15 и 25 циклов намагничивания. Рентгеноструктурные ис-
следования проводились после 1, 3, 7 и 28 суток твердения на дифрактометре 
ДРОН 4-0,7, который был модифицирован к цифровой обработке сигнала. 
Съемки производились на медном излучении (K) по схеме Брегга – Брентано 
с шагом 0,02°, временем экспозиции в точке 1 с и в угловом диапазоне 17–92°. 
Напряжение на рентгеновской трубке составляло 30 кВ, ток пучка 25 мА. 

Количественный фазовый анализ (КФА) проводился на основе модифи-
цированного метода Ритвельда, учитывающего энергию решеток фаз материала 
[9]. Энергия решеток в КФА анализировалась в рамках молекулярной динами-
ки. При этом оценивается вклад интенсивностей отдельных решеток фаз 
в интегральную интенсивность на основе минимизации относительной разно-
сти интегральной и экспериментальной интенсивностей. В методе рассматрива-
ется максимальный вклад в интенсивность при вариации профильных, струк-
турных параметров решеток (координаты атомов, параметры решеток) фаз. Ин-
тенсивность фонового излучения на дифрактограммах аппроксимировалась 
многочленом 20-й степени. Расчеты интенсивности самосогласованным обра-
зом позволяют оценить долю вклада отдельных фаз в интегральную интенсив-
ность, а также структурные параметры решеток [10]. При КФА была достигну-
та хорошая степень сходимости расчетных интегральных интенсивностей 
к экспериментальной. Критерии сходимости оказались равными Rwp = 6,64 % – 
для исходного состояния, Rwp = 6,88 % – для системы с 15 циклами намагничи-
вания и, наконец, Rwp = 6,89 % – для системы с 25 циклами намагничивания во-
ды. Для проведения КФА методом Ритвельда были использованы эталонные 
фазы, список которых составлен на основе базы структурных данных СОD це-
ментных материалов и приведен в работе [10]. В работе использовалась полная 
структурная информация эталонов: пространственная группа и класс, парамет-
ры решетки, относительные координаты атомов. В полнопрофильном мето-
де [9] с целью максимальной интенсивности к экспериментальной уточнялись 
все структурные параметры: параметры решетки фаз, относительные координа-
ты атомов (в пределах 10 %), а также профильные параметры: полуширина, ин-
тенсивность рефлексов, фон и т. д. Результаты количественного фазового ана-
лиза приведены в табл. 1–3. 

Энергии решеток фаз Ca6H2O13Si3 (Dellaite), Ca2FeAlO5, Ca2O4Si, Ca3O5Si 
(Alite) вычислены с применением градиентного псевдопотенциала электронной 
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плотности (GGA) с учетом спина электронов при 0 К. Детали вычислительного 
кода приведены в работе [11]. Энергии решеток приведены в табл. 2. Волновые 
функции валентных электронов анализировались в базисе плоских волн с ради-
усом обрезания кинетической энергии в 330 эВ. В этом случае сходимость пол-
ной энергии составляла ~0,5 10–6 эВ/атом. 

Таблица 1 
Энергия решеток фаз портландцемента после магнитной обработки воды 

Сутки твердения 
№ 
п/п Фазы 

Энергия кристаллических решеток, эВ 
0 циклов 15 циклов 25 циклов 

1 6126Са3О5Si (Alite) –92698,213476 –92972,56220434 –92694,51573839 

2 9534-Ca6H2O13Si3 
(Dellaite) –23727,82801 –23860,70868860 –23808,59516460 

3 1114-Ca2FeAlO5 –21626,92285 –22218,72983411 – 
7 суток твердения 

№ Фазы 
Энергия кристаллических решеток, эВ 

0 циклов 15 циклов 25 циклов 
1 0966-CaCO3 (Calcite) –14825,18995 – – 

2 9534-Ca6H2O13Si3 
(Dellaite) –23887,23234 – – 

3 6126Са3О5Si (Alite) –91863,06868 –92865,99229 –92724,72485 
14 суток твердения 

№ Фазы 
Энергия кристаллических решеток, эВ 

0 циклов 15 циклов 25 циклов 
1 6126Са3О5Si (Alite) –92619,013306 –92599,895093 –94999,7288947 

28 суток твердения 

№ Фазы 
Энергия кристаллических решеток, эВ 

0 циклов 15 циклов 25 циклов 
1 6126Са3О5Si (Alite) –92294,247614 –92961,7361 –94789,947638 

 
КФА количественного состава фаз показал, что в исходном состоянии 

портландцемент состоит из фаз: CaH2O2, CaH4O6S, Ca6H2O13Si3, AlCa2FeO5, 
Ca5H2O10Si2, Ca2O4Si, Ca4H2O11Si3, Ca6H2O13Si3, Ca2Fe2O5, Ca3O5Si (табл. 2). Коли-
чественный состав фаз портландцемента определяется по относительной доле 
интенсивностей фаз, приведенных в табл. 2. Вклад в интегральную интенсив-
ность от указанных фаз составляет почти 99 %. Из данных табл. 2 видно, что по-
сле суток твердения в портландцементе доминируют Ca6H2O13Si3 (Dellaite) 
и Ca3O5Si (Alite). В портландцементе после суток твердения (15 циклов намагни-
чивания воды) присутствуют: Ca6H2O13Si3, AlCa2FeO5, Ca5H2O10Si2, Ca2O4Si, 
Ca4H2O11Si3, Ca6H2O13Si3, Ca2Fe2O5, Ca3O5Si (табл. 3). Суммарная интенсивность 
от перечисленных фаз составляет более 99 %. Доминирующей фазой является 
Ca2O4Si, вклад которой в интегральную интенсивность равен 65,66 %. 
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После 25 циклов намагничивания воды – Ca6H2O13Si3, AlCa2FeO5, 
Ca5H2O10Si2, Ca2O4Si, Ca4H2O11Si3, Ca6H2O13Si3, Ca2Fe2O5, Ca3O5Si (табл. 3). 
Доминирует также фаза Ca2O4Si, вклад которой в интегральную интенсив-
ность равен 66,14 %. Количественный состав фаз портландцемента при всех 
состояниях определен с высокой степенью сходимости. Списочный состав 
фаз в портландцементе после 15 и 25 циклов намагничивания одинаков, но 
различается их количественное содержание, которое оценивается по относи-
тельной величине интенсивностей (табл. 3). Доля фаз Ca6H2O13Si3, Ca2O4Si 
и AlCa2FeO5 возросла примерно в 1,5 раза с ростом числа циклов от 15 и до 
25, но Ca5H2O10Si2, Ca2Fe2O5 – уменьшилась. Содержание остальных фаз мало 
изменилось. Интересно отметить, что доля Ca6H2O13Si3 (Dellaite) резко 
уменьшилась под влиянием магнитной обработки воды до 15 циклов. Обна-
руживается также уменьшение содержания Ca2O4Si (Larnite), Ca2Fe2O5 
(Brownmillerite). После магнитной обработки в портландцементе не обнару-
живаются фазы CaH2O2, CaH4O6S, которые наблюдаются в исходном состоя-
нии (табл. 2). Результаты свидетельствуют, что магнитная обработка подавля-
ет структурирование фаз CaH2O2, CaH4O6S и ускоряет образование фазы 
CaH2O2, CaH4O6S. Причем в значительной степени ускоряется структурирова-
ние решетки Alite (Ca3O5Si). Относительное содержание Alite после магнит-
ной обработки возросло практически в 4,5 раза (табл. 2, 3). Уменьшается ин-
тенсивность структурирования фаз Ca2O4Si и Ca2Fe2O5. Таким образом, 
намагничивание водной среды оказывает заметное влияние на процессы гид-
ратации и твердения цементной системы и последующую интенсивность об-
разования во времени процесса. 

КФА полнопрофильным уточнением Ритвельда позволяет определить 
полную структурную информацию решеток фаз. Структурные характеристики 
решеток являются входными данными для определения квантово-химическими 
методами полной энергии с помощью программного комплекса, подробное 
описание которого приведено в работе [10]. Вследствие большой трудоемкости 
квантово-химические расчеты энергии решеток были проведены только для фаз 
Ca6H2O13Si3, AlCa2FeO5, Ca2O4Si, Ca3O5Si. В табл. 2, 3 приведены результаты 
расчетов, а также энергии Ферми. Анализ результатов показал, что после 
15 циклов магнитной обработки энергия решеток Ca6H2O13Si3, AlCa2FeO5, 
Ca2O4Si, Ca3O5Si резко уменьшилась. Магнитная обработка до 25 циклов оказа-
ло разнонаправленное действие: если энергия решеток Ca6H2O13Si3 и Ca3O5Si 
возросла, то энергия AlCa2FeO5, наоборот, уменьшилась. Нужно заметить, что 
исследуемые решетки находятся в стабильном состоянии. Энергия Ферми ис-
следуемых решеток (табл. 2, 3) существенно меняется в результате магнитной 
обработки воды и времени твердения. Эти данные свидетельствуют о том, что 
в кристаллических структурах меняется электронная плотность на атомах ре-
шеток в процессе твердения, наблюдается эффект атомной зарядовой поляриза-
ции, на которую оказывает влияние магнитная обработка водной среды. 

Анализ результатов показывает, что в решетках Ca6H2O13Si3 с разным 
состоянием (исходное, после 15 и 25 циклов) наблюдается разное простран-
ственное распределение атомов. В результате перераспределения атомов по-
нижается энергия, но содержание фазы в портландцементе существенно 



152 Ю.А. Абзаев, Ю.С. Саркисов, В.Н. Сафронов и др.  

 

уменьшается. Решетка AlCa2FeO5 вследствие понижения энергии оказалась 
более стабильной, причем содержание этой фазы в исследуемой системе мало 
изменилось. Наиболее сильно эффект намагничивания воды проявился на ре-
шетке Ca3O5Si (Alite). Разному пространственному распределению атомов 
в стабильной решетке с разным состоянием (исходное и 15 циклов) соответ-
ствует значительная разница энергии, в результате доля фазы Alite значитель-
но возрастает. Дальнейшее увеличение числа циклов намагничивания воды, 
по нашему мнению, оказывает вторичное действие: перераспределение ато-
мов в сформированной фазе Ca3O5Si лишь повышает полную энергию решет-
ки. Данные по энергии Ферми в исследуемых фазах с разным состоянием ука-
зывают на то, что стабильным решеткам соответствует разная зарядовая по-
ляризация на атомах решеток. Можно полагать, что атомная анизотропия 
зарядов в намагниченной водной среде оказывает влияние на механизмы 
структурирования решеток фаз. 

Интересно отметить, что по мере возрастания сроков твердения устойчи-
вость фазы Alite повышается, энергетическое состояние кинетически симботно. 

Замечено, что процесс кластеризации структур алита существенно зави-
сит от размеров и числа частиц в кластере. В настоящей работе представлена 
модель, включающая 500 атомов. Энергия кристаллических решеток алита 
в этом случае составляет в среднем около 93,0 эВ (табл. 1), тогда как для из-
вестного в литературе состава алита она составляет 10,78. 

Таким образом, количественный фазовый анализ цементного камня на 
основе полнопрофильного уточнения Ритвельда показал, что намагничен-
ность воды оказывает заметное влияние на количественное содержание фаз 
портландцемента и, следовательно, на его твердение. Эффект намагничивания 
воды в течение 15 циклов проявляется в существенной интенсификации 
структурирования фазы Alite. Ее доля в портландцементе резко возрастает, 
а полная энергия решетки значительно уменьшается, почти на ~270 эВ. К ин-
тересным фактам относится изменение содержания фазы Ca6H2O13Si3 с увели-
чением числа циклов намагничивания: более стабильной решетке соответ-
ствует ее меньшее содержание в портландцементном камне [11]. 

Таким образом, в работе установлено значительное повышение прочно-
сти цементного камня при условии затворения цемента водой, предваритель-
но обработанной цикловой магнитной активацией. При этом показано, что 
меняется последовательность возникновения фаз, характер взаимодействия 
клинкерных минералов с водой, кинетика зародышеобразования и в ряде слу-
чаев симметрия кристаллов. 
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