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Для обеспечения безопасности при размещении радиоактивных отходов (РАО) важной
задачей является исследование процессов, которые могут происходить в системе инженер-
ных барьеров после закрытия пункта окончательной изоляции РАО. Зачастую экспери-
ментальные исследования этих процессов оказываются затруднены, что связано со слож-
ностями, определяемыми свойствами внедряемых радионуклидов, а также значительными
временными затратами. В данном случае методы атомистического структурного моде-
лирования позволяют дополнить результаты экспериментальных исследований, а также
послужить альтернативой им.

Расчёты производились с использованием методов классического атомистического мо-
делирования. Объект настоящего исследования – система монтмориллонит – водный рас-
твор в присутствии радионуклидов Cs+, I-. Анализ процессов взаимодействия монтмо-
риллонита и наиболее значимых радионуклидов в водной среде является перспективным
направлением исследований, так как монтмориллонит - основной компонент бентонитовых
глин, которые используются в качестве одного из основных материалов каскада мульти-
барьерной защиты благодаря их высоким сорбционным свойствам, набухаемости и низкой
водопроницаемости. За основу модели монтмориллонита был взят состав образцов место-
рождения 10-й Хутор (Россия, Хакасия):
(Ca0.15Mg0.02Na0.02)[(Al1.54Fe3+

0.17Fe2+
0.05Mg0.25)(Si3.91Al0.09)O10(OH)2]. При моделировании

был использован набор эффективных зарядов атомов и потенциалов межатомного взаи-
модействия ClayFF [1], который позволяет с высокой точностью воспроизводить структур-
ные и макроскопические физические свойства глинистых минералов, а также описывать
взаимодействия различных ионов с гидратированными поверхностями этих соединений.

В настоящей работе были исследованы структурные и динамические характеристики
системы монтмориллонит – водный раствор CsI, получены данные по адсорбции молекул
воды и радионуклидов (Cs+, I-) на поверхностях частиц монтмориллонита.

Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования
сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоно-
сова [2].
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