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Ñðåäíèé ôîñôàò êàëüöèÿ (òðèêàëüöèéôîñôàò (ÒÊÔ), Ca3(PO4)2)
øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåãåíåðàöèè ïîâðåæäåííîé êîñòíîé òêàíè,
ïîñêîëüêó â ôîðìå ñïå÷åííîãî êåðàìè÷åñêîãî ìàòåðèàëà îí ïðîÿâëÿåò
îñòåîêîíäóêòèâíûå, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ è îñòåîèíäóêòèâíûå ñâîé-
ñòâà.. Äðóãàÿ âàæíàÿ îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ ÒÊÔ äëÿ ðåãåíåðàòèâíîé
ìåäèöèíû � ýòî èñïîëüçîâàíèå åãî êàê âûñîêîîñíîâíîãî êîìïîíåíòà
ñìåñè äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ öåìåíòîâ íà îñíîâå áðóøèòà CaHPO4*2H2O,
ïðèìåíÿåìûõ äëÿ çàëå÷èâàíèÿ êîñòíûõ äåôåêòîâ ñëîæíîé ôîðìû.
Äëÿ óêàçàííûõ ìåäèöèíñêèõ ïðèìåíåíèé èñïîëüçóþòñÿ äâå ôîðìû
ÒÊÔ � òåðìîäèíàìè÷åñêè ñòàáèëüíàÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå β
ôîðìà ñî ñòðóêòóðîé âèòëîêèòà è α ôîðìà ñ ñ ìîíîêëèííîé ñòðóê-
òóðîé, ïðîèçâîäíîé îò ñòðóêòóðû ãëàçåðèòà, ñòàáèëüíàÿ ïðè òåìïå-
ðàòóðå âûøå 1430 Ê. Ôàçîâûé ïåðåõîä èç β- â α- ôîðìó ÒÊÔ, êàê
ïîêàçûâàþò ìíîãî÷èñëåííûå ÄÒÀ è ÄÑÊ èññëåäîâàíèÿ, ýíäîòåðìè-
÷åí, îäíàêî ÷èñëåííûå îöåíêè ýíåðãèè ðåøåòîê ýòèõ ôîðì ÒÊÔ, ñäå-
ëàííûå íà îñíîâå ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îäèíà-
êîâûõ äëÿ îáåèõ ìîäèôèêàöèé, ïîêàçûâàþò íåáîëüøóþ ýíåðãåòè÷å-
ñêóþ ïðåäïî÷òèòåëüíîñòü α-ÒÊÔ. Êðîìå òîãî, íàëè÷èå â ñòðóêòóðå
âèòëîêèòà (β-ÒÊÔ) íàïîëîâèíó çàïîëíåííîé ïîçèöèè Ca ïîçâîëÿåò
îæèäàòü ýíòðîïèéíîé ñòàáèëèçàöèè èìåííî ýòîé ôîðìû ïðè âûñîêèõ
òåìïåðàòóðàõ, ÷òî ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì. Â äàí-
íîé ðàáîòå ìåòîäàìè àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè ïðîâåäå-
íû îöåíêè ýíåðãèé òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ (êàòèîííîãî è àíèîííîãî çà-
ìåùåíèÿ, âàêàíñèé Ca) â β- è α- ôîðìàõ Ca3(PO4)2, ïîêàçàâøèå, ÷òî
äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
õàðàêòåðèñòèê ïåðåõîäà èç β- â α- ôîðìó Ca3(PO4)2 íåîáõîäèì ó÷åò
ýíòðîïèéíîãî è ýíåðãåòè÷åñêîãî ôàêòîðîâ, ñâÿçàííûõ ñ ðàñïðåäåëåíè-
åì êàòèîíîâ ïî 6 ñòðóêòóðíûì âàêàíñèÿì ñòðóêòóðû α- Ca3(PO4)2 ïî
ñðàâíåíèþ ñî ñòðóêòóðîé ãëàçåðèòà.
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