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Оригинальная методика атомистического компьютерного моделирования твердых 

растворов замещения [Еремин, Талис, Урусов, 2008] была применена к системе гроссу-

ляр (Ca3Al2[SiO4]3) – уваровит (Ca3Cr2[SiO4]3). Были исследованы локальная структура 

и свойства смешения бинарных твердых растворов в этой системе. Для расчетов двой-

ных составов была выбрана сверхъячейка 2×2×4 структурного типа гроссуляра, содер-

жащая 1024 катиона и 1536 аниона, в рамках которой были сконструированы опти-

мальные максимально неупорядоченные конфигурации с катионным соотношением 

1:7, 1:3 и 1:1. Внутри сверхячейки нетрансляционная симметрия была снята (расчет 

проводился в группе Р1). Выбор атомной конфигурации для каждого состава твердого 

раствора осуществлялся с помощью программы Binar [Ерeмин, Деянов, Урусов, 2008], 

которая позволяет находить в рамках ячейки конечного размера максимально неупоря-

доченную конфигурацию произвольного состава, содержащего в эквивалентных пози-

циях до 5 сортов атомов, изоморфно замещающих друг друга. В качестве критерия сте-

пени неупорядоченности конфигурации используется величина квадратов отклонений 

числа разнородных пар атомов во второй координационной сфере случайной конфигу-

рации от статистической теоретической гистограммы (критерий согласия Пирсона). 

Расчет для 7 составов твердого раствора (Ca3(Al,Cr)2[SiO4]3) (2 состава – чистые 

компоненты, 5 бинарных составов) осуществлялся на суперкомпьютере «СКИФ МГУ» 

с помощью программы Gulp 3.0 [Gale]. Благодаря данной программе были определены 

значения свойств смешения твердого раствора: энергия образования, объем, модуль 

всестороннего сжатия и их отклонения от аддитивного значения. 

На основе подхода, изложенного в [Ерeмин, Деянов, Урусов, 2008], с помощью 

программ Gistogramma и Relax был произведен анализ локальной структуры твердого 

раствора различных составов. Программа Gistogramma позволяет провести анализ ко-

нечного атомного расположения внутри большой по размерам ячейки и построить гис-

тограммы межатомных расстояний с целью дальнейшего изучения локальной структу-

ры твердого раствора и степени релаксации атомных позиций. Программа Relax позво-

ляет провести анализ абсолютных атомных смещений атомов из их стартовых позиций.  
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