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Исследование адсорбции мономолекулярного слоя воды на 
карбонате кальция методами теории функционала плотности 
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Аннотация  
В работе исследован механизм, геометрические и энергетические характеристики процесса 

сорбции влаги на поверхности (110) кальцита, являющегося одной из самых распространенный 
кристаллических модификаций карбоната кальция, в частности является основной составляющей 
такого минерала как мел. 

Проведены расчеты кластера (CaCO3)20 с фиксированной структурой, соответствующей кристал-
лической структуре кальцита и имеющего развитую поверхность типа (110). Площадь поверхности 
(110) составила 147.5 Å2. 

Проведены исследования сорбции 5 и 6 молекул воды на кластере (CaCO3)20. Геометрия кластера 
была фиксированной, положение молекул воды оптимизировалось. 

Использовались следующие расчетные методы: полуэмпирический метод PM7 для первичных 
расчетов, чистые DFT методы с функционалом PBE для расчета геометрии системы, DFT с гибридным 
функционалом B3LYP5 и полноэлектронным базисом 6-31G(d,p) для расчета геометрии и энергии 
системы. При расчете энергии адсорбции учитывалась поправка BSSE. 

Проведено сравнение точности расчета геометрии системы для быстрых методов (полуэмпи-
рического PM7 и чистых DFT методов с различными базисами) по сравнению с DFT/B3LYP5/6-31G(d,p). 

В результате исследования были определены конфигурация активных центров поверхности 
(110) кальцита, участвующих в адсорбции молекул воды и энергия сорбции воды для различных 
конфигураций взаимодействия с активным центром. 


