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Актуальность. Изучение структуры и свойств медицинских глин, получаемых из лекарственного минерального сырья, является 
важной научной задачей. Неоспоримый помощник в решении данной проблемы – компьютерное 3D-моделирование элементар-
ной ячейки.  
Цель работы – моделирование структуры минеральных носителей лекарственных веществ.  
Материал и методы. В качестве объекта исследования использовали каолин Еленинского месторождения, монтмориллонито-
вую глину Белгородского месторождения, цеолиты Холинского месторождения. Виртуальные трехмерные молекулярные модели 
минеральных веществ строили при помощи программы «Java Applet Jmol».  
Результаты. Получены и проанализированы виртуальные трехмерные модели каолинита, монтмориллонита и клиноптилолита. 
Установлено, что в монтмориллоните и клиноптилолите образуется система внутрикристаллических пор и полостей, в которых 
может происходить окклюзия и адсорбция молекул лекарственных веществ соответствующего размера.  
Выводы. Медицинские глины возможно использовать для создания минеральных носителей лекарственных веществ, в которых 
иммобилизация, доставка и выделение молекулы лекарственного вещества происходит посредством сорбционных процессов в 
порах. По результатам исследования обосновано использование монтмориллонитовой и клиноптилолитовой глин для получения 
минеральных носителей. 
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Изучение структуры и свойств медицинских 
глин, получаемых из лекарственного минерального 
сырья, является важной научной задачей. Уникаль-
ность физико-химических свойств основополагаю-
щих минералов, проявляющаяся в высокой площа-
ди поверхности, пористости и наличии адсорбци-
онных центров, открывает широкие возможности 
применения медицинских глин в фармацевтической 
технологии для создания сорбентов, вспомогатель-
ных веществ неорганического происхождения, раз-

работки пероральных терапевтических систем до-
ставки лекарственных веществ [1]. 

Первым этапом изучения потенциальных ми-
неральных носителей лекарственных веществ яв-
ляется идентификация основополагающего мине-
рала методом рентгенофазового анализа и прове-
дение теоретических расчетов интенсивности ди-
фрагированного рентгеновского излучения. Вто-
рой этап нацелен на построение элементарной 
ячейки кристаллической структуры основопола-
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гающего минерала медицинской глины. Неоспо-
римым помощником в решении данной проблемы 
является компьютерное 3D-моделирование эле-
ментарной ячейки. 

Ц е л ь  р а б о т ы  – моделирование струк-
туры минеральных носителей лекарственных ве-
ществ. 

Задачи исследования: определение минерало-
гического состава медицинских глин; визуализи-
зация 3D-структуры медицинских глин. 

МАТЕРИАЛ И МЕТОДЫ 
В качестве объекта исследования использова-

ли медицинские глины: каолинитовую, монтморил-
лонитовую, клиноптилолитовую. Пробоподготовку 
проводили следующим образом: проба должна вос-
производить состав материала, быть однородной, 
иметь ровную поверхность. Измельчение материала 
выполняли в фарфоровой ступке с просеиванием 
через сито диаметром пор 0,16 мкм. 

Минералогический состав глин устанавлива-
ли методами рентгенофазового анализа, который 
традиционно применяют для определения различ-
ных кристаллических фаз и их относительных кон-
центраций в минеральном сырье на основе анализа 
рентгеновских дифрактограмм. Анализ проводили 
на аппарате «Rigaku Ultima IV» (Rigaku, Япония). 
Съёмку дифрактограмм вели с использованием вы-
сокочастотного преобразователя, максимальная 
мощость – 3 кВт, напряжение на трубке – 20–60 кВ, 
ток трубки – 2–60 мА, материал анода – Cu, раз-
мер фокуса – 0,4×12 мм. Расшифровку проб и по-
иск фаз выполняли по программе Search/match с 

использованием базы порошковых дифрактомет-
рических данных PDF-2. 

Для молекулярного моделирования 3D-струк-
туры использовали программу «Jmol» с Java-при-
ложением для моделирования химической струк-
туры минеральных веществ в трех измерениях. 
Программа поддерживает формат «Crystallographic 
Information File» и совместима с Международной 
базой кристаллических структур [2, 3]. Для дости-
жения наименьшей возможной энергии системы 
использовали оптимизацию, которая минимизиро-
вала электронное отталкивание атомов. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 
На кафедре фармацевтической технологии 

НИУ БелГУ разработана классификация лекар-
ственного минерального сырья (таблица), согласно 
которой в настоящее время в качестве медицин-
ских глин рассматриваются потенциальные груп-
пы палыгорскита, смектита, каолинита, клинопти-
лолита, клиноэнстатина и кремнезема [4]. По сво-
ему кристаллическому строению они являются 
алюмосиликатами, но имеют различия по физико-
химическим свойствам. Исключение составляет 
группа кремнезема, которая по кристаллическому 
строению представлена диоксидом кремния.  
В России в фармацевтической практике использу-
ются смектитовая, каолинитовая глины и кремния 
диоксид, в странах Евросоюза – палыгорскитовая 
и клиноэнстатиновая глины. Цеолиты на основе 
клиноптилолитовой глины являются перспектив-
ным лекарственным минеральным сырьем и нахо-
дятся на стадии изучения [5, 6]. 

Таблица. Классификация медицинских глин (Бондарев А.В., Жилякова Е.Т., 2020) 
Раздел  Минералы и аналоги 
Класс  Силикаты Окислы 
Подкласс  Филлосиликаты (слоистые / ленточные силикаты)  Тектосиликаты 

(каркасные  
силикаты)  

Цепочечные  
силикаты 

– 

Группа  Палыгорскиты  Смектиты  Каолиниты  Клиноптило- 
литы 

Клиноэнстатины Кремнеземы 

Минерал Палыгорскит  Монтмориллонит  Каолинит  Клиноптилолит  Клиноэнстатин Кремния диоксид 
Название  
минерального сырья 
медицинской глины  

Палыгорскитовая 
глина  

Смектитовая  
глина  

Каолинитовая  
глина  

Клиноптилолито-
вая глина  

Клиноэнстатино-
вая глина 

− * 

Синонимическое 
название  

Аттапульгитовая 
глина,  
аттапульгит,  
горная кожа  

Смектит  
диоктаэдрический,  
смектитовая глина,  
монтмориллонито-
вая глина, 
фуллерова земля  

Белая глина,  
каолиновая глина, 
каолин  

Цеолит Алюмометасили-
кат магния 

Кремнезем 

Фармацевтическое 
название  

Аттапульгит  Смектит диоктаэд-
рический  

Каолин – ** Neusilin® Кремния диоксид 
коллоидный 

П р и м е ч а н и е : * – название отсутствует, так как для фармацевтических целей минеральное веществ получают синте-
тическим путем; ** – название отсутствует, так как до настоящего времени минеральное вещество в фармацевтической прак-
тике не применялось. 

https://ru.wikipedia.org/wiki/Crystallographic_Information_File
https://ru.wikipedia.org/wiki/Crystallographic_Information_File
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Моделирование минеральных систем обу-
словлено сложным полиминеральным составом 
лекарственного минерального сырья, наличием в 
них тонкодисперсных агрегатов. Для решения 
данной проблемы проведено рентгенографическое 
изучение образцов и выяснен фазовый минераль-
ный состав.  

Дифракция рентгеновских лучей происходит 
в результате рассеивания рентгеновских лучей 
плоскостями кристаллической решетки, слагаю-
щими исследуемый образец. Интенсивность и 

направление отраженного рентгеновского луча за-
висят от строения кристаллической решетки ана-
лизируемого вещества [7]. 

Качественный фазовый анализ проводили, 
сравнивая экспериментальные значения межплос-
костных расстояний и относительных интенсивно-
стей со стандартными рентгеновскими дифракто-
граммами (рис. 1,а–в). Различные вещества имеют 
определенные значения пиков отражений рентге-
новских лучей от семейства плоскостей кристал-
лической решетки. 

 
а) 

 
б) 

 
в) 

Рис. 1. Дифрактограммы исследуемых образцов: а – каолинитовая глина; б – монтмориллонитовая глина; в – клиноптилолитовая 
глина (по вертикали – интенсивность излучения, по горизонтали – шаг измерения) 
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На рис. 1,а представлена дифрактограмма као-
линитовой глины. Установлены типичные дифрак-
ционные пики каолинита 7,19; 3,58; 2,34 Å. Прове-
денный анализ выявил фазы, относящиеся к каоли-
ниту и незначительному количеству примесей (ил-
лит). Особенностью каолинита является отсутствие 
между частицами межпакетного пространства из-за 
устойчивости водородной связи между гидрок-
сильными группами восьмигранных и четырех-
гранных кристаллов, что проявляется отсутствием 
явления набухания при взаимодействии с водой. 

На рис. 1,б представлена дифрактограмма 
монтмориллонитовой глины. Выявлены типичные 
дифракционные пики монтмориллонита 9,88; 4,95; 
4,48 Å. Проведенный анализ установил фазы, от-
носящиеся к монтмориллониту и незначительному 
количеству примесей (иллит, кварц). Особенно-
стью монтмориллонита является наличие между 
частицами межпакетного пространства, которое 
способствует процессу гидратации и возможности 
явления набухания при взаимодействии с водой. 

На рис. 1,в представлена дифрактограмма 
клиноптилолитовой глины. Установлены типич-
ные дифракционные пики клиноптилолита 8,94; 
7,93; 3,36 Å. Проведенный анализ выявил фазы, 
относящиеся к клиноптилолиту и незначительно-
му количеству примесей (кристобалит, монтмо-
риллонит, кварц). Особенностью клиноптилолита 
является наличие полостей различного диаметра, 
которые способствуют процессу гидратации при 
взаимодействии с водой. 

Визуализация 3D-структуры медицинских 
глин с учетом квантово-химического взаимодей-
ствия частиц проведена построением виртуальных 
трехмерных молекулярных моделей при помощи 
программы «Java Applet Jmol». Для изучения раз-
мера и геометрии молекул применили метод визу-
ализации и рендеринга виртуальных трехмерных 
молекулярных моделей. Уточнение проводили ис-
ходя из предположения состава SiO2 и межатом-
ными расстояниями: dSi-O = 1,60 Å, вес = 2,0,  
dO-O = 2,63 Å; вес = 0,41; dSi-Si = 3,07 Å;  
вес = 0,23. В каждом случае координаты сначала 
оптимизировали в пределах приблизительной эле-
ментарной ячейки, а затем уточняли размер эле-
ментарной ячейки. Рассчитывали результативный 
индекс надежности, показывающий, насколько 
хорошо предполагаемые геометрические парамет-
ры соответствуют структуре каркаса. Полученные 
3D-структуры медицинских глин представлены на 
рис. 2,а–в.  

Структурными единицами объемных моделей 
молекул исследуемых минералов являются тетра-
эдры и октаэдры. Октаэдр состоит из двух плотно 
упакованных кислородных слоев, в которых ато-
мы алюминия, железа или магния расположены в 
центре октаэдрической координации. 

 
а) 

 
б) 

 
в) 

Рис. 2. 3D-структуры исследуемых образцов: а – каолинит;  
б – монтмориллонит; в – клиноптилолит 
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В каждом кремнекислородном тетраэдре атом 
кремния или алюминия одинаково удален от че-
тырех кислородов, расположенных в форме тетра-
эдра с атомом кремния или алюминия в центре, 
чтобы сбалансировать его структуру. Определена 
пористость в структуре монтмориллонита и кли-
ноптилолита. 

В монтмориллоните и клиноптилолите при-
сутствует первичная пористость, обусловленная 
кристаллическим строением, а также вторичная – 
переходными порами, образованными зазорами 
между контактирующими частицами. В монтмо-
риллоните радиус первичных микропор по дан-
ным рассеяния рентгеновских лучей под малыми 
углами и конденсации паров составил 12 Å. Поры 
однотипные. В клиноптилолите радиус первичных 
микропор составил 6 Å. Каждая микропора по 
трем взаимно перпендикулярным направлениям 
сообщается с соседними микропорами. Таким об-
разом, в монтмориллоните и клиноптилолите об-
разуется система внутрикристаллических пор и 
полостей, в которых может происходить окклюзия 
и адсорбция молекул лекарственных веществ со-
ответствующего размера. 

ВЫВОДЫ 
Медицинские глины возможно использовать 

для создания минеральных носителей лекарствен-
ных веществ, в которых иммобилизация, доставка 
и выделение молекулы лекарственного вещества 
происходит посредством сорбционных процессов 
в порах. В результате исследования обосновано 

использование монтмориллонитовой и клинопти-
лолитовой медицинских глин для получения ми-
неральных носителей. 
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Relevance. The study of the structure and properties of medical clays obtained from medicinal mineral raw materials is an important 
scientific task. An indisputable assistant in solving this problem is computer 3D modeling of an elementary cell.  
The purpose of the work is to model the structure of mineral carriers of medicinal substances.  
Material and methods. Kaolin from the Eleninsky deposit, montmorillonite clay from the Belgorod deposit, and zeolites from the 
Kholinsky deposit were used as research objects. The construction of virtual three-dimensional molecular models of mineral 
substances was carried out using the Java Applet Jmol program.  
Results. Virtual three-dimensional models of Кaolinite, Montmorillonite and Clinoptilolite were obtained. Their analysis was carried 
out. It has been established that a system of intracrystalline pores and cavities is formed in Montmorillonite and Clinoptilolite, in which 
occlusion and adsorption of drug molecules of the appropriate size can occur.  
Conclusion. Medical clays can be used to create mineral carriers of medicinal substances in which the immobilization, delivery and 
isolation of the drug molecule occurs through sorption processes in the pores. Based on the results of the study, the use of 
Montmorillonite and Clinoptilolite medical clays for obtaining mineral carriers is justified. 
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