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Öåëüþ íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ áûëî êîìïüþòåðíîå ñòðóêòóðíîå ìîäåëèðîâàíèå
ïîëèìîðôíûõ ìîäèôèêàöèé àëþìèíàòà êàëüöèÿ. Èíòåðåñ ê ýòîé ñèñòåìå îáóñëîâëåí
òåì, ÷òî îíè, êàê ïðåäïîëàãàåòñÿ, ìîãóò îáðàçîâûâàòü îòäåëüíóþ ôàçó â óñëîâèÿõ íèæ-
íåé ìàíòèè Çåìëè [6]. Íà íàñòîÿùåå âðåìÿ èçâåñòíî íåñêîëüêî ïîëèìîðôíûõ ìîäèôè-
êàöèé CaAl2O4. Ñðåäè ôàç íèçêîãî äàâëåíèÿ ñ òåòðàýäðè÷åñêîé êîîðäèíàöèåé Al âû-
äåëÿþòñÿ ñòðóêòóðíûå òèïû êðîòèòà (P21/n) [4], äìèòðèéèâàíîâèòà (P21/c) [2] [5] è
ãåêñàãîíàëüíàÿ ìåòàñòàáèëüíàÿ ìîäèôèêàöèÿ (P63). C ïîâûøåíèåì äàâëåíèÿ è òåìïå-
ðàòóðû íàáëþäàþòñÿ ïåðåõîäû ê ñòðóêòóðíîìó òèïó CaFe2O4 (Pnam) [1] è ñëîèñòîé
ìîäèôèêàöèè (P21/m) ñ îêòàýäðè÷åñêîé êîîðäèíàöèåé àòîìîâ Al.

Â ðàáîòå áûë ðàçðàáîòàí íàáîð ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèãîä-
íûé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êàê òåòðàýäðè÷åñêèõ òàê è îêòàýäðè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé. Ñòðóê-
òóðíûå îñîáåííîñòè ñîåäèíåíèé áûëè âîñïðîèçâåäåíû ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ; ïðåäñêà-
çàíû èõ óïðóãèå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà. Â ðåçóëüòàòå ñåðèè ðàñ÷åòîâ áûëà
óòî÷íåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà CaAl2O4 â äèàïàçîíå 0-20 ÃÏà (ðèñ.1). Ïîëó÷åííûå äàí-
íûå ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè è ñóùåñòâåííî äîïîëíÿþò èõ
[3].
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Ðèñ. 1: Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ÑaAl2O4
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