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Рассмотрена гидрофобность базальной поверхности талька и гидрофильность 
поверхности силикагеля. Выполнены ab initio расчеты энергетики и геометрии 
микрокластеров, образуемых молекулами воды на активных центрах идеаль-
ной базальной поверхности талька и поверхности силикагеля. Показано, что 
типичным свойством гидрофобной поверхности является адсорбция единич-
ных молекул на слабых центрах (атомах кислорода силоксановой группы) по-
верхности талька, которые затем служат вторичными центрами адсорбции 
молекул воды. В то же время адсорбция воды на сильных активных центрах 
(вицинальных парах) поверхности силикагеля приводит к образованию кла-
стера, подобного по своей структуре жидкой воде. В соответствии с этим 
адсорбционный слой вблизи гидрофобной поверхности является обедненным, а 
вблизи гидрофильной поверхности – обогащенным молекулами адсорбата.
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Введение. Изучение зависимости взаимодействия молекул воды 
с коллоидными частицами от гидрофильности или гидрофобности 
поверхности этих частиц является одним из основных направлений 
современной коллоидной химии [1, 2], а также химии, физики и био-
логии воды [3, 4]. 

Фактором, определяющим успех работ, выполняемых современ-
ными методами, в первую очередь является правильный выбор иссле-
дуемых гидрофильных и гидрофобных матриц, с детальным обсужде-
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кисню силоксанової групи) поверхні тальку, які потім діють як вторинні 
центри адсорбції молекул води. В той же час адсорбція води на силь-
них активних центрах (віцинальных парах) поверхні силікагелю при-
зводить до утворення кластера, подібного по своїй структурі до рідкої 
води. Відповідно до цього, адсорбційний шар поблизу гідрофобної 
поверхні є збідненим, а поблизу гідрофільної поверхні – збагаченим 
молекулами адсорбату.

Yu.I. Tarasevich, E.V. Aksenenko

INTERACTION OF WATER MOLECULES WITH HYDROPHILIC 
AND HYDROPHOBIC SURFACES OF COLLOID PARTICLE

Summary

The hydrophobicity of the talc basal surface and the hydrophilicity of 
silica gel surface is considered. The ab initio calculations of the energetics 
and geometry of the microclusters formed by water molecules adsorbed on 
the active centres located at the perfect basal surface of talc and the silica gel 
surface are performed. It is shown that the typical property of the hydrophobic 
surface is the adsorption of single molecules on weak active centres (oxygen 
atoms of silanol group) of the talc surface, which act as secondary adsorption 
centres, and subsequent adsorption of water molecules thereon. At the same 
time, the adsorption of water on strong active centres (vicinal pairs) of the silica 
gel surface results in the formation of the cluster with the structure similar to 
that of liquid water. Correspondingly, the adsorption layer in the vicinity of the 
hydrophobic surface is depleted, while in the vicinity of the hydrophilic surface 
is enriched with the adsorbate molecules.
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