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МОДЕЛИРОВАНИЕ СТРУКТУРНОГО СОСТОЯНИЯ 
АМОРФНОГО ТАРКОСИЛА 

В работе проведено исследование структурного состояния диоксида кремния SiO2 
(Таркосил) методами рентгеноструктурного анализа и имитационного моделирования. 
Установлено, что исследованные нанопорошки диоксида кремния находятся в аморф-
ном состоянии. Проведено моделирование аморфного состояния решеток SiO2 и -SiO2 
в рамках молекулярной динамики. Из первых принципов показано, что полученные до-
мены аморфных фаз SiO2 и -SiO2 являются стабильными. Количественный фазовый 
анализ нанопорошков Таркосил на основе метода Ритвельда (с учетом энергии решетки) 
показал, что диоксид кремния с высокой степенью согласия состоит из смеси SiO2  
и -SiO2. Доминирующей фазой является аморфный SiO2. В результате полнопрофиль-
ного уточнения определены структурные параметры фаз: оптимизированные размеры 
доменов диоксида кремния, а также атомное распределение.  

                                                      
 Исследование выполнено при финансовой поддержке работ по проекту Министерства образо-
вания и науки Российской Федерации. 
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STRUCTURAL STATE MODELING OF AMORPHOUS 
TARKOSIL 

The paper presents a study of the structural state of silicon dioxide SiO2 (tarkosil) by the x-ray 
structural analysis and mathematical simulation. It is stated that Tarkosil nanopowders are in 
the amorphous state. The amorphous state model is presented for SiO2 and - SiO2 lattices 
within the framework of molecular dynamics. It is shown that domains of amorphous phases 
SiO2 and - SiO2 are stable. The quantification analysis of tarkosil using the Rietveld method 
shows that silicon dioxide comprises the mixture of SiO2 and - SiO2. The  dominant phase is 
amorphous SiO2. The structural parameters of phases are obtained, namely: optimized sizes of 
silicon dioxide domains and atomic arrangement. 

Keywords: lattice parameter; Rietveld method; phase analysis; amorphous state. 

Введение 

Со времен И.А. Хинта [1–4] и до наших дней как у нас в стране, так и за 
рубежом проводятся многочисленные исследования по получению различных 
форм аэросила и обоснованию областей их применения. Если способы, впер-
вые предложенные И.А. Хинтом, относятся к методам диспергирования до 
микро- и наноразмеров, то так называемые золь-гель технологии, напротив, 
являются одной из разновидностей методов конденсации [5–7]. Еще один 
способ получения нанодисперсного диоксида кремния (Таркосил) реализован 
в Институте теоретической и прикладной механики СО РАН и Институте 
ядерной физики СО РАН (г. Новосибирск). 

Нанодисперсный диоксид кремния, полученный способом испарения 
вещества под действием электронного пучка, создаваемого электронным 
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ускорителем, получил название «Таркосил Т» [8–12]. Установлено, что свой-
ства всех форм нанодисперсного SiO2, полученного разными способами, су-
щественно отличаются друг от друга. Так, аэросил, полученный по методу 
И.А. Хинта, обладает кристалличностью и сравнительно невысокой долей со-
держания аморфных фаз. Нанодисперсный микрокремнезём, полученный по 
золь-гель технологиям, содержит уже значительную долю аморфного SiO2, 
а, как показали первые исследования Таркосила, доля аморфизации структуры 
в нем достигает 97–99 %. 

Исследование структурного состояния нано-SiО2 представляет значи-
тельный научный и прикладной интерес. Практическое применение Таркоси-
ла с размерами частиц менее 100 нм обусловлено способностью нанопорош-
ков придавать модифицированным материалам новые свойства. Например, 
керамика из нанопорошков диоксида кремния обладает повышенной прочно-
стью и микротвердостью. Также наблюдается значительное изменение микро-
структуры и фазового состава оксидных слоев силумина с добавками диокси-
да кремния. В то же время в литературе отсутствуют систематические рентге-
ноструктурные исследования кристаллохимических свойств и имитационного 
моделирования аморфных структур в рамках молекулярной динамики (МД) 
с целью полной структурной идентификации доменов Таркосила. Научный 
интерес авторов связан с анализом структурного состояния и стабильности 
Таркосила в аморфном состоянии, идентификации распределения атомов 
в оптимизированной ячейке диоксида кремния. 

Целью настоящей работы является изучение структурного состояния 
добавки Таркосил с разной удельной поверхностью, полученной по методу 
[10–12], идентификация методом Ритвельда структурного состояния и коли-
чественного содержания аморфных фаз, определение размеров доменов и ко-
ординат атомов в них. 

 

Методика эксперимента и имитационного моделирования  
решетки Таркосила 

В качестве объектов исследования были выбраны нанопорошки: Тарко-
сил 2002 (Sуд = 38 м2/г) и Таркосил Т10 (Sуд = 91 м2/г). Рентгеноструктурные 
исследования образцов Таркосила проводились на дифрактометре ДРОН 4-07, 
который был модифицирован к цифровой обработке сигнала. Съемки произ-
водились на медном излучении (K) по схеме Брегга – Брентано с шагом 
0,02°, временем экспозиции в точке 1 с, в угловом диапазоне 17–92°. Напря-
жение на рентгеновской трубке составляло 30 кВ, а ток пучка 25 мА.  

Количественный фазовый анализ (КФА) Таркосила проводился на ос-
нове модифицированного метода Ритвельда, учитывающего энергию решеток 
фаз материала [13]. Энергия решеток анализируется в рамках молекулярной 
динамики. В КФА минимизируется относительная разность интегральной 
и экспериментальной интенсивностей отдельных фаз. Интенсивность фоново-
го излучения на дифрактограммах в работе аппроксимируется многочленом 
20-й степени. Интенсивности отдельных фаз позволяют оценить самосогласо-
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ванным образом вклад в интегральную интенсивность, а также структурные 
параметры решеток фаз [13–15].  

В литературе указывается [10], что Таркосил состоит из аморфного веще-
ства SiO2. В работе с целью идентификации аморфного состояния Таркосила 
использовалась база эталонных структур COD [13]. Анализировались эталон-
ные оксиды SiO2 различных модификаций. В рамках молекулярной динамики 
(МД) исходные полные структурные данные кристаллических окислов SiO2 
аморфизировались в Amorphous и использовались в дальнейшем для КФА Тар-
косила методом Ритвельда. Имитационное моделирование аморфного веще-
ства – на основе кристаллических решеток SiO2 и - SiO2. Описание работы 
в Amorphous приводится в работе [Там же]. Эталонные оксиды SiO2 и - SiO2 
[15] состоят из 144 и 13 атомов соответственно, для которых известны относи-
тельные координаты атомов, параметры элементарных ячеек и пространствен-
ные группы. Имитационное моделирование осуществлялось в универсальном 
силовом поле [Там же]. В силовом поле учитывались только парные невалент-
ные вклады – это кулоновское (электростатическое) взаимодействие и вклады 
сил Ван-дер-Ваальса (ВдВ). В последнем случае применялся потенциал Лен-
нарда – Джонса. Радиус обрезания электростатических сил равнялся 1,85 нм. 
Точность оценки силового взаимодействия Ван-дер-Ваальса составляла  
10–5 ккал/моль. Молекулярное моделирование траекторий атомов осуществля-
лось при комнатной температуре с временным шагом 1 fc. Начальные скорости 
атомов выбирались из распределения Больцмана, использовались периодиче-
ские граничные условия для элементарных ячеек. Расчеты траектории атомов 
производились в условиях микроканонического ансамбля, в котором сохраня-
ется заданное число атомов, объем (атомная плотность ячеек фиксирована) 
и температура (температурное окно – 10 К). Рассматривалось 1000 итераций. 
Начальными условиями расчетов были плотность атомов, температура. Далее 
для аморфных окислов рассчитывалась плотность энергии домена в зависимо-
сти от весовой атомной плотности в интервале 1,5–3,0 г/см2 с целью достиже-
ния оптимизированного состояния, когда полная энергия домена оказывалась 
минимальной. Для оксида SiO2 плотность энергии оказалась равной  
–182,530 ккал/моль, а для -SiO2 она равна –15,836 ккал/моль при весовой 
атомной плотности 2,2 и 1,95 г/см2 соответственно. Атомная плотность опреде-
ляет размеры кубического «домена», где сосредоточены атомы исследуемых 
окислов. В результате проведенной процедуры было достигнуто аморфное со-
стояние SiO2 и -SiO2 с установленным  пространственным распределением 
атомов, на которых достигнуто силовое равновесие. Для окислов нарушен 
дальний порядок, но сохраняется ближний порядок. Если присвоить доменам 
примитивную пространственную группу, тогда они идентифицируются как 
элементарные ячейки оксидов SiO2 и -SiO2. Следовательно, для доменов SiO2 

и -SiO2 могут быть рассчитаны структурные факторы и интегральные интен-
сивности с целью определения КФА таркосила.  

Стабильность и количественный фазовый анализ Таркосила 

Структурные параметры аморфных оксидов SiO2 и -SiO2 представлены 
в табл. 1, в которой приведены также номера карточек исходных кристалличе-
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ских фаз SiO2, -SiO2 из базы COD [15]. В работе анализировалась из первых 
принципов энергия смешения аморфных SiO2 и -SiO2 с целью определения 
фазовой стабильности доменов. Структурные параметры оксидов SiO2, -SiO2 
и Si, O2 полностью определяют входные данные расчетов полной энергии ре-
шеток указанных фаз (табл. 1).  
 

Таблица 1 
Структурные параметры аморфных оксидов SiO2 и -SiO2  

в исходном состоянии  

Номер 
карточки 

Фаза a (нм) b (нм) c (нм)  
(град)

  
(град) 

 
(град)

Простр. 
группа 

96-901-3493 SiO2 1,97977 1,94267 1,40507 94,13 96,35 77,78 
P1 

Triclinic 

96-591-0148 -SiO2 0,9931 0,9931 0,63392 108,61 71,38 64,73 
P1 

Triclinic 

96-151-2542 Si 0,54689 0,54689 0,54689 90,00 90,00 90,00 
Fd-3m 
Cubic 

96-901-1648 O2 0,6780 0,6780 0,6780 90,00 90,00 90,00 
Pm-3m 
Cubic 

 
Для решеток SiO2, -SiO2 и Si, O2 известными являются также относи-

тельные координаты атомов. Расчеты производились при 0 К в рамках функ-
ционала электронной плотности, стандартным псевдопотенциалом локальной 
электронной плотности (LDA), детали кода приведены в работах [16–18]. 
Волновые функции валентных электронов анализировались в базисе плоских 
волн с радиусом обрезания кинетической энергии в 330 эВ. Энергия смешения 
вычисляется по формуле 

 
2Si O[ ]c tE E xE yE   ,   (1).  

где tE – полная энергия окисла SiO2 или -SiO2; x, y – относительное число ато-

мов, входящих в SiO2 или -SiO2; 
2Si O,  E E – полные энергии Si, O2. Результаты 

расчетов полной энергии окислов SiO2, -SiO2 и Si, O2 приведены в табл. 2.  
 

Таблица 2 
Энергия доменов оксидов SiO2, -SiO2 и решеток фаз Si, О2 

Фазы 
Число атомов Энергия, 

эВ домен Si O 

SiO2 144 48 96 –46346,584 
-SiO2 13 4 9 –4299,005 

Si 18 –1728,409 
O2 8 –3271,886 
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Из данных табл. 2 следует, что для аморфного домена SiO2 энергия 
смешения равна Ес = –46349,584 – [–(48/18)  865,142 – 12  3271,886] =  
= –46349,854 + 46183,768 = –165,816 эВ. Энергия смешения аморфного доме-
на -SiO2 есть Ес = –4299,005 – [–(4/18)  865,142 – (9/8)  3271,886] =  
= –4299,005 + 3873,126 = –425,88 эВ. Отрицательные энергии смешения доме-
нов указывают на стабильность аморфных конфигураций атомов в окислах 
SiO2 и -SiO2. Для доменов фаз SiO2 и -SiO2 (рис. 1) в оптимизированном 
аморфном состоянии с присвоенной примитивной пространственной группой 
(P1, триклинная система, табл. 1) и известными относительными координата-
ми атомов возможно рассчитать структурный фактор и интегральную интен-
сивность. Фазы SiO2 и -SiO2 могут быть использованы для полнопрофильно-
го уточнения структурных параметров доменов, а также для КФА Таркосила 
в двух модификациях.  
 

    
  
Рис. 1. Пространственное распределение атомов в доменах фаз SiO2 и -SiO2 

 
На рис. 2, 3 приведены дифрактограммы Таркосила, которые различа-

ются размерами нанопорошков, а также результаты КФА расчетов интенсив-
ностей доменов фаз SiO2 и -SiO2 в аморфном состоянии. На рисунках приве-
дены также разности между расчетными интегральными интенсивностями 
и экспериментальными дифрактограммами. Данные о разности интенсивно-
стей (рис. 2, 3) свидетельствуют о хорошей аппроксимации теоретическими 
интенсивностями экспериментальных дифрактограмм Таркосила двух моди-
фикаций.  

 

 
 

Рис. 2. Дифрактограмма Таркосила 2002: 
а – эксперимент (1); разность между экспериментальной и теоретической дифрак-
тограммами (2); б – расчетные дифрактограммы модельных фаз SiO2 и -SiO2 
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Рис. 3. Дифрактограмма Таркосила Т 10: 
а – эксперимент (1); разность между экспериментальной и теоретической дифрак-
тограммами (2); б – расчетные дифрактограммы модельных фаз SiO2 и -SiO2 

 
Количественная оценка разности оценивалась по критериям сходимо-

сти, которые приведены в табл. 3 и которые оказались равными Rwp = 3,798 
и 3,864 %, табл. 3. Критерии согласия количественно оценивают относитель-
ную разность теоретической и экспериментальной дифрактограмм. Значения 
критериев свидетельствуют о высокой степени совпадения суперпозиции ин-
тенсивностей фаз SiO2 и -SiO2 в аморфном состоянии и экспериментальной 
дифрактограммы.  

В табл. 3 приведены доли фаз SiO2 и -SiO2 в интегральной интенсивно-
сти Таркосила двух модификаций. КФА показал, что вклад интенсивности от 
фазы SiO2 оказывается доминирующим (около 87 %, табл. 3), а фазы от -SiO2 
она составляет около 6 %. Суммарный вклад аморфных фаз SiO2 и -SiO2 яв-
ляется определяющим (свыше 97 %). Фазы SiO2 и -SiO2 являются основными 
составляющими Таркосила. В табл. 3 приведено их количественное содержа-
ние. Полная идентификация структурного состояния фаз SiO2 и -SiO2 вклю-
чает в себя не только структурные данные (табл. 1), но и данные об относи-
тельных координатах атомов в доменах оптимизированных размеров. Коор-
динаты атомов приведены в табл. 4–6.  

 
Таблица 3 

Данные качественного фазового анализа образцов 

Образец Фазы Интенсивность, % Весовая доля, % Rwp 

Таркосил 
2002 

SiO2 87,28 93,90 
3,798 

-SiO2 10,40 6,01 

Таркосил  
Т 10 

SiO2 87,50 93,91 
3,864 

-SiO2 9,86 6,09 
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Таблица 5 
Координаты атомов в аморфном домене SiO2, Таркосил 2002 

  x y z Экв.   x y z Экв. 
1 Si 0.07406 0.3172 0.333 0.00613 73 Si 0.24556 0.054 –0.76215 0.00519 
2 Si 0.25947 0.37981 –0.71385 0.01293 74 Si 0.66762 –0.47918 –1.27186 0.01763 
3 Si 0.07918 0.90517 0.21707 0.01728 75 Si 0.34017 0.06099 –0.52835 0.01055 
4 Si 0.32639 0.47817 0.61175 10–5 76 Si 0.65786 –0.42348 –0.98737 0.01247 
5 Si 0.09931 0.41855 0.18482 0 77 Si 0.47217 –0.65487 –1.08587 0.01481 
6 Si 0.3738 0.39664 0.09077 5E-4 78 O –0.05495 0.34435 0.07392 0.01477 
7 Si 0.33301 0.12825 –0.28601 0.0176 79 O 0.25349 0.20228 –0.65403 0.01441 
8 Si 0.38234 –0.12694 0.02439 5.1E-4 80 O 0.82265 –0.73125 –1.04996 3.3E-4 
9 O 0.02343 0.15554 0.06021 0.02885 81 O 0.452 0.25497 –0.08514 0.00219 

10 O 0.0557 0.66065 0.18435 0.01562 82 O 0.41523 –0.04915 –0.35751 0.01436 
11 O 0.1944 0.53514 0.11755 0.01455 83 O 0.48234 –0.30065 –0.27159 0.02185 
12 O 0.03605 0.32955 –0.40919 0.01709 84 O 0.85231 –0.40432 –0.95998 0.01405 
13 O 0.20798 0.57895 0.72588 0.00588 85 O 0.92823 –0.43261 –0.74784 0.01827 
14 O 0.32672 0.54627 0.25751 0.01491 86 O 0.75313 –0.24695 –0.88825 0.02325 
15 O 0.17955 0.56179 0.3773 0.00809 87 Si 0.66669 0.06365 –1.00891 0.01906 
16 O 0.44722 0.5893 0.15977 0.01255 88 Si 0.67797 0.03537 –0.38423 0.01586 
17 O 0.23726 0.20576 0.07807 0.05378 89 Si 0.47034 –0.14954 –0.56707 0.00263 
18 O 0.30525 0.31535 –0.18021 0.01694 90 Si 1.0114 –0.49567 –0.64431 0.00898 
19 O 0.38194 0.11882 0.01268 0.00626 91 O 0.37168 0.02031 –1.18959 0.01016 
20 O 0.74787 0.29075 –0.2631 1.6E-4 92 O 0.68176 –0.0434 –1.12279 0.0082 
21 O 0.05713 0.46032 0.77045 0.01513 93 O 0.57584 –0.15576 –1.23272 0.01211 
22 O 0.34398 0.23321 0.12288 0.01472 94 O 0.61823 –0.14518 –0.78811 0.0137 
23 O 0.51576 0.02486 –0.1961 0.01501 95 O 0.60858 0.17075 –0.5622 0.00368 
24 Si 0.90899 –0.54901 –1.70939 1.3 10–4 96 O 0.75401 –0.19764 –0.36559 0.01343 
25 O 0.81611 –0.53103 –1.09946 0.007 97 O 0.77322 –0.10775 –0.57635 1.3E-4 
26 O 0.77463 –0.03638 –1.34559 0.00325 98 O 0.88777 –0.27024 –0.83121 0.01405 
27 O 0.82546 –0.39271 –1.1366 0.02104 99 O 0.67643 0.05881 –0.27771 0.01598 
28 O 0.25439 0.45244 –0.30751 0.00615 100 O 0.73361 –0.41702 –0.20835 0.03205 
29 Si 0.43456 0.90291 2.14894 0.01167 101 Si 0.93902 0.09863 1.01939 3 10–4 
30 Si 0.65002 0.85594 2.11679 0.03982 102 O 0.74169 0.32196 1.29944 0.01549 
31 Si 0.69735 0.58947 1.84001 0.01006 103 O 1.03316 –0.14883 0.85612 0.01463 
32 O 0.14601 0.74533 1.70774 0.01405 104 Si 0.9251 0.23983 1.64324 0.03822 
33 O 0.6627 0.83739 1.43628 0.01449 105 Si 1.3476 –0.07547 0.59723 0.01251 
34 O 0.45603 0.41811 1.30604 0.00566 106 O 0.8355 0.241 1.18454 0.00282 
35 O 1.44669 –0.27759 0.02165 0.01449 107 O 1.24589 –0.00631 0.75203 0.00367 
36 O 0.79266 0.43974 1.38081 0.02367 108 O 1.12827 –0.22853 0.90745 0.00918 
37 O 0.32514 0.58475 1.00176 0.01464 109 Si 0.49368 –0.05182 –0.09486 6.8 10–4 
38 O 0.20556 0.42384 0.87581 0.00502 110 Si 0.88685 –0.10101 0.01468 0.01705 
39 Si 0.22202 1.00824 1.0069 0.0133 111 Si 0.61919 –0.30803 –0.43624 0.01077 
40 Si 0.33275 0.77063 0.73705 0.01235 112 Si 0.90942 0.08272 0.43929 0.01629 
41 Si 0.3248 0.52053 0.98067 0.00769 113 Si 0.78037 –0.39688 0.36188 8.6E-4 
42 Si 0.07806 0.50909 0.7834 0.01282 114 Si 1.15603 –0.30826 –0.0357 0.01718 
43 Si 0.39086 0.11222 0.15405 0.00167 115 O 0.56161 –0.02259 0.36647 0.01449 
44 Si 0.43094 0.68288 1.58854 0.01913 116 O 0.64165 –0.02986 0.23461 0.00339 
45 Si 0.31559 0.98662 1.61529 2.8E-4 117 O 0.52712 –0.00294 0.28998 9.9E-4 
46 Si 0.58067 0.68843 1.26274 0.01628 118 O 0.71237 0.24089 0.0832 0.01463 
47 Si 0.74282 0.42649 1.16467 0.00532 119 O 0.80442 –0.22118 –0.02509 0.00482 
48 Si 0.4257 0.28064 1.01339 0.00349 120 O 1.10823 –0.05269 –0.58515 0.00794 
49 Si 0.61965 0.29698 0.63802 0.02074 121 O 0.8479 0.06742 0.42392 0.01172 
50 O 0.20413 0.8569 0.84503 0.01641 122 O 0.56299 0.1458 0.42082 0.01494 
51 O 0.47732 0.58492 0.66922 0.01772 123 O 1.13358 –0.27602 0.45253 0.00975 
52 O 0.15569 0.29035 0.76159 0.01499 124 O 0.85507 –0.15683 0.49188 0.01423 
53 O 0.53806 0.41891 0.66254 0.01469 125 O 1.0357 –0.45955 –4 10–4 0.01064 
54 O 0.23106 0.666 0.93205 0.00347 126 O 1.12593 0.25985 1.21505 0.01049 
55 O 0.6517 0.75991 0.8865 0.00575 127 O 1.08076 –0.51522 0.23018 0.01413 
56 O 0.52417 0.16643 0.70832 0.0198 128 Si 0.51932 0.3552 0.51881 0.05469 
57 O 0.32042 1.00365 1.07725 0.01337 129 Si 0.8707 –0.0341 –0.27876 0.02507 
58 O 0.5375 0.5181 1.35431 0.01647 130 Si 1.04297 –0.06958 –0.22375 0.03315 
59 O 0.37745 0.85833 1.68655 0.00766 131 Si 0.75078 0.45239 0.66833 0.0074 
60 O 0.41921 0.77792 1.3307 0.01647 132 Si 0.97587 –0.14737 0.31021 0.00916 
61 O 0.46211 0.63089 1.1347 7 10–5 133 Si 1.1036 –0.11521 0.10997 0.02018 
62 O 0.67301 0.35629 0.54259 0.01367 134 O 0.3953 0.28943 0.43416 0.00322 
63 O 0.63411 0.20861 0.84028 0.01567 135 O 0.841 0.09098 0.06875 0.01371 
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Окончание табл. 5 

  x y z Экв.   x y z Экв. 
64 O 0.42598 0.24829 1.31959 0.01747 136 O 0.7376 –0.00265 0.13222 0.00865 
65 O 0.58278 0.95307 1.59965 0.00875 137 O 0.73658 0.14226 0.22768 0.01475 
66 O 0.78033 0.52485 1.21731 0.01515 138 O 0.99421 –0.18723 –0.37538 0.01532 
67 O 0.71749 0.3784 1.13555 0.00869 139 O 0.79618 0.14562 0.63267 0.01471 
68 Si 0.97177 –0.68743 –0.17609 0.01546 140 O 0.95787 0.13846 0.70733 0.01392 
69 O 1.00926 –0.34254 –0.48961 0.00362 141 O 0.97001 0.01897 0.20227 0.016 
70 O 1.04063 –0.82439 –0.51846 0.01508 142 O 0.71521 –0.13139 0.046 0.01222 
71 O 1.01011 –0.49413 –0.64741 0.00914 143 O 0.93071 –0.32726 –0.06529 1.2 10–4 
72 O 1.03775 –0.36368 –0.23008 0.016 144 O 1.21865 0.04673 0.51423 0.00345 

 
Таблица 6 

Координаты атомов в аморфном домене SiO2, Таркосил Т 10 

  x y z Экв.   x y z Экв. 
1 Si 0.07406 0.3172 0.333 0.00613 73 Si 0.24556 0.054 –0.76215 0.00519 
2 Si 0.25947 0.37981 –0.71385 0.01293 74 Si 0.66762 –0.47918 –1.27186 0.01763 
3 Si 0.07918 0.90517 0.21707 0.01728 75 Si 0.34017 0.06099 –0.52835 0.01055 
4 Si 0.32639 0.47817 0.61175 10–5 76 Si 0.65786 –0.42348 –0.98737 0.01247 
5 Si 0.09931 0.41855 0.18482 0 77 Si 0.47217 –0.65487 –1.08587 0.01481 
6 Si 0.3738 0.39664 0.09077 5E-4 78 O –0.05495 0.34435 0.07392 0.01477 
7 Si 0.33301 0.12825 –0.28601 0.0176 79 O 0.25349 0.20228 –0.65403 0.01441 
8 Si 0.38234 –0.12694 0.02439 5.1E-4 80 O 0.82265 –0.73125 –1.04996 3.3E-4 
9 O 0.02343 0.15554 0.06021 0.02885 81 O 0.452 0.25497 –0.08514 0.00219 
10 O 0.0557 0.66065 0.18435 0.01562 82 O 0.41523 –0.04915 –0.35751 0.01436 
11 O 0.1944 0.53514 0.11755 0.01455 83 O 0.48234 –0.30065 –0.27159 0.02185 
12 O 0.03605 0.32955 –0.40919 0.01709 84 O 0.85231 –0.40432 –0.95998 0.01405 
13 O 0.20798 0.57895 0.72588 0.00588 85 O 0.92823 –0.43261 –0.74784 0.01827 
14 O 0.32672 0.54627 0.25751 0.01491 86 O 0.75313 –0.24695 –0.88825 0.02325 
15 O 0.17955 0.56179 0.3773 0.00809 87 Si 0.66669 0.06365 –1.00891 0.01906 
16 O 0.44722 0.5893 0.15977 0.01255 88 Si 0.67797 0.03537 –0.38423 0.01586 
17 O 0.23726 0.20576 0.07807 0.05378 89 Si 0.47034 –0.14954 –0.56707 0.00263 
18 O 0.30525 0.31535 –0.18021 0.01694 90 Si 1.0114 –0.49567 –0.64431 0.00898 
19 O 0.38194 0.11882 0.01268 0.00626 91 O 0.37168 0.02031 –1.18959 0.01016 
20 O 0.74787 0.29075 –0.2631 1.6E-4 92 O 0.68176 –0.0434 –1.12279 0.0082 
21 O 0.05713 0.46032 0.77045 0.01513 93 O 0.57584 –0.15576 –1.23272 0.01211 
22 O 0.34398 0.23321 0.12288 0.01472 94 O 0.61823 –0.14518 –0.78811 0.0137 
23 O 0.51576 0.02486 –0.1961 0.01501 95 O 0.60858 0.17075 –0.5622 0.00368 
24 Si 0.90899 –0.54901 –1.70939 1.3 10–4 96 O 0.75401 –0.19764 –0.36559 0.01343 
25 O 0.81611 –0.53103 –1.09946 0.007 97 O 0.77322 –0.10775 –0.57635 1.3E-4 
26 O 0.77463 –0.03638 –1.34559 0.00325 98 O 0.88777 –0.27024 –0.83121 0.01405 
27 O 0.82546 –0.39271 –1.1366 0.02104 99 O 0.67643 0.05881 –0.27771 0.01598 
28 O 0.25439 0.45244 –0.30751 0.00615 100 O 0.73361 –0.41702 –0.20835 0.03205 
29 Si 0.43456 0.90291 2.14894 0.01167 101 Si 0.93902 0.09863 1.01939 3 10–4 
30 Si 0.65002 0.85594 2.11679 0.03982 102 O 0.74169 0.32196 1.29944 0.01549 
31 Si 0.69735 0.58947 1.84001 0.01006 103 O 1.03316 –0.14883 0.85612 0.01463 
32 O 0.14601 0.74533 1.70774 0.01405 104 Si 0.9251 0.23983 1.64324 0.03822 
33 O 0.6627 0.83739 1.43628 0.01449 105 Si 1.3476 –0.07547 0.59723 0.01251 
34 O 0.45603 0.41811 1.30604 0.00566 106 O 0.8355 0.241 1.18454 0.00282 
35 O 1.44669 –0.27759 0.02165 0.01449 107 O 1.24589 –0.00631 0.75203 0.00367 
36 O 0.79266 0.43974 1.38081 0.02367 108 O 1.12827 –0.22853 0.90745 0.00918 
37 O 0.32514 0.58475 1.00176 0.01464 109 Si 0.49368 –0.05182 –0.09486 6.8 10–4 
38 O 0.20556 0.42384 0.87581 0.00502 110 Si 0.88685 –0.10101 0.01468 0.01705 
39 Si 0.22202 1.00824 1.0069 0.0133 111 Si 0.61919 –0.30803 –0.43624 0.01077 
40 Si 0.33275 0.77063 0.73705 0.01235 112 Si 0.90942 0.08272 0.43929 0.01629 
41 Si 0.3248 0.52053 0.98067 0.00769 113 Si 0.78037 –0.39688 0.36188 8.6E-4 
42 Si 0.07806 0.50909 0.7834 0.01282 114 Si 1.15603 –0.30826 –0.0357 0.01718 
43 Si 0.39086 0.11222 0.15405 0.00167 115 O 0.56161 –0.02259 0.36647 0.01449 
44 Si 0.43094 0.68288 1.58854 0.01913 116 O 0.64165 –0.02986 0.23461 0.00339 
45 Si 0.31559 0.98662 1.61529 2.8E-4 117 O 0.52712 –0.00294 0.28998 9.9E-4 
46 Si 0.58067 0.68843 1.26274 0.01628 118 O 0.71237 0.24089 0.0832 0.01463 
47 Si 0.74282 0.42649 1.16467 0.00532 119 O 0.80442 –0.22118 –0.02509 0.00482 
48 Si 0.4257 0.28064 1.01339 0.00349 120 O 1.10823 –0.05269 –0.58515 0.00794 
49 Si 0.61965 0.29698 0.63802 0.02074 121 O 0.8479 0.06742 0.42392 0.01172 
50 O 0.20413 0.8569 0.84503 0.01641 122 O 0.56299 0.1458 0.42082 0.01494 
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Окончание табл. 6 

  x y z Экв.   x y z Экв. 
51 O 0.47732 0.58492 0.66922 0.01772 123 O 1.13358 –0.27602 0.45253 0.00975 
52 O 0.15569 0.29035 0.76159 0.01499 124 O 0.85507 –0.15683 0.49188 0.01423 
53 O 0.53806 0.41891 0.66254 0.01469 125 O 1.0357 –0.45955 –4 10–4 0.01064 
54 O 0.23106 0.666 0.93205 0.00347 126 O 1.12593 0.25985 1.21505 0.01049 
55 O 0.6517 0.75991 0.8865 0.00575 127 O 1.08076 –0.51522 0.23018 0.01413 
56 O 0.52417 0.16643 0.70832 0.0198 128 Si 0.51932 0.3552 0.51881 0.05469 
57 O 0.32042 1.00365 1.07725 0.01337 129 Si 0.8707 –0.0341 –0.27876 0.02507 
58 O 0.5375 0.5181 1.35431 0.01647 130 Si 1.04297 –0.06958 –0.22375 0.03315 
59 O 0.37745 0.85833 1.68655 0.00766 131 Si 0.75078 0.45239 0.66833 0.0074 
60 O 0.41921 0.77792 1.3307 0.01647 132 Si 0.97587 –0.14737 0.31021 0.00916 
61 O 0.46211 0.63089 1.1347 7 10–5 133 Si 1.1036 –0.11521 0.10997 0.02018 
62 O 0.67301 0.35629 0.54259 0.01367 134 O 0.3953 0.28943 0.43416 0.00322 
63 O 0.63411 0.20861 0.84028 0.01567 135 O 0.841 0.09098 0.06875 0.01371 
64 O 0.42598 0.24829 1.31959 0.01747 136 O 0.7376 –0.00265 0.13222 0.00865 
65 O 0.58278 0.95307 1.59965 0.00875 137 O 0.73658 0.14226 0.22768 0.01475 
66 O 0.78033 0.52485 1.21731 0.01515 138 O 0.99421 –0.18723 –0.37538 0.01532 
67 O 0.71749 0.3784 1.13555 0.00869 139 O 0.79618 0.14562 0.63267 0.01471 
68 Si 0.97177 –0.68743 –0.17609 0.01546 140 O 0.95787 0.13846 0.70733 0.01392 
69 O 1.00926 –0.34254 –0.48961 0.00362 141 O 0.97001 0.01897 0.20227 0.016 
70 O 1.04063 –0.82439 –0.51846 0.01508 142 O 0.71521 –0.13139 0.046 0.01222 
71 O 1.01011 –0.49413 –0.64741 0.00914 143 O 0.93071 –0.32726 –0.06529 1.2 10–4 
72 O 1.03775 –0.36368 –0.23008 0.016 144 O 1.21865 0.04673 0.51423 0.00345 

 

Заключение 

Таким образом, количественный фазовый анализ показал, что Таркосил 
состоит из смеси аморфных фаз SiO2 и -SiO2. Доминирующей фазой является 
SiO2. Детальный рентгеноструктурный и модельный анализ позволил устано-
вить с высокой степенью надежности структурное состояние аморфных фаз 
Таркосила, полнопрофильное уточнение методом Ритвельда фаз SiO2 и -SiO2 
позволило определить размеры доменов и пространственное распределение 
атомов внутри доменов. Количественное соотношение аморфных фаз в Тар-
косиле во многом должно определять его реакционную способность по отно-
шению к оксиду кальция и другим компонентам цементных систем, что 
должно приводить к зарождению и накоплению в цементной системе низко-
основных гидросиликатов кальция и, как следствие, к повышению прочности 
цементного камня. Полученные данные могут быть использованы 
в дальнейшем для расчетов структурно-механических параметров Таркосила 
и прогнозирования его свойств. 
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