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粘土の組成変化による表面及び層間の電荷分布変化の解析

　研究実績の概要（600～800字で記入。図、グラフ等は記載しないこと。）

粘土の電荷の発生メカニズムは、SiからAl,Mg等への同形置換や欠陥によっている。合成時にその仕込み組成を変化させる
ことにより、多種多様の同形置換部位を持った粘土が合成でき、多数の種類を合成している。同形置換位置を実測から決
定することは、現状では困難であり実現していない。結晶格子中で、同形置換が生じる部位は、表面四面体層だけを考え
てみても、六員環構造をとっているSiがAlに置換されうる部位は、多数の組み合わせがある。この多数の組み合わせにつ
いて、検討できるプログラムを作成した。
また、Si間の距離は格子により固定されているので、合成によって得られている粘土の組成式と同じ値となるように、規
則的にSiをAlに置換して配置することはできない。そのため、同形置換位置は、ランダムであるのか、複数の規則構造が
組み合わされているのか、もしくは、一様でない規則構造を持っているのか未知である。このことを検討できるプログラ
ムを試作した。
また、粘土シート１枚は、30〜数十nmのサイズであり、円形に近い形状をしている。吸着質の分子サイズは、約1nmである
ので、粘土シートの末端部位の影響も無視できない程大きいと考えられる。本プログラムによって、粘土側の電荷の中心
である粘土の中心部位での吸着安定化エネルギーが最も大きいことを定量的に見いだした。吸着の起こる末端部位は、電
荷が少なく吸着安定化エネルギーは、相対的に小さい。そのため、中心方向への移動が起こるが、移動には、電荷の配置
による活性化エネルギーがあり、中間地点で停止するであろうことをシミュレーションで確認した。
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