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层状的水滑石超族矿物（LDH）在土壤中的稳定存在对阴离子（CO3

2-，SO4
2-，NO3

-，Cl-等）和二价过

渡金属离子的封存起到重要作用。LDH 是层状矿物，由含金属阳离子的固定片层和活动的层间阴离子、水

分子组成。片层的堆垛方式差异形成了一系列多型，如 3R1（原胞由 3 个片层组成，三方晶系，菱面体格子）

和 1T（原胞为单个片层，三方晶系，六方格子）。多型由片层阳离子组成、层间阴离子类型、水含量等因

素决定。笔者使用了分子动力学模拟手段系统分析了这些因素对 LDH 多型结构的影响。层间离子为 NO3-

时，水含量的上升会使 LDH 的结构由 3R1 向 1T 转变。伴随多型转变，层间距上升，NO3-的构型由 D3h 向

C2v 对称性转变。当片层的二价/三价离子比例更低时，多型转变出现于更低的水含量。而当层间离子为 SO4
2-

时，水含量的变化造成三阶段的多型转变。第一和第三阶段的多型均为 3R1 多型，而中间阶段的多型与阳

离子比例相关，为 1T 多型或出现随机混层现象。中间阶段以出现较高比例的 Cs 构型 SO4
2-为标志，而在其

余情况，SO4
2-大多为 C3v 构型。对于层间为 SO4

2-的情况，多型转变的水含量几乎与阳离子比例无关。层间

为 CO3
2-或 Cl-时，水含量的变化不会造成多型的改变，始终为 3R1 多型。层间阴离子的构型反映了局域的

氢键作用，而片层的堆垛会影响长程的静电作用。局域的氢键作用和长程的静电作用共同维系水滑石超族

矿物的结构与稳定性。 
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