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Аннотация. В данной работе представлены результаты исследования биоактивных наночастиц силиката 
магния. Сами наночастицы получали методом химического осаждения в водной среде. Размер и форму 
образцов исследовали на ПЭМ-микроскопе. Установлено, что поверхность образцов представлена круп-
ными агрегатами. В свою очередь, агрегаты состоят из сферических наночастиц силиката магния с разме-
рами от 10 до 20 нм. На следующем этапе, с помощью нейросетевой обработки экспериментальных данных 
проводили оптимизацию синтеза наночастиц. Анализ полученной тернарной поверхности показал, что 
для получения образцов с наименьшим размером агрегатов (700 нм) параметрами синтеза являются: тем-
пература – 50 °С, скорость перемешивания – 600 об/мин, концентрация прекурсора – 0,5 моль/л. Определив 
оптимальные параметры синтеза силиката магния, проводили компьютерное квантово-химическое моде-
лирование. В результате расчетов обнаружено, что энергия конфигурации составила E = –709,302 ккал/моль, 
величина химической жесткости η = 0,191 эВ, а мягкости – S = 2,62 эВ–1. На основе полученных данных можно 
заключить, что MgSiO3 обладает высокой стабильностью и характеризуется, как относительно мягкая моле-
кула. На заключительном этапе работы образцы исследовали на ИК-спектрометре. Анализ ИК-спектра пока-
зал наличие характерных полос поглощения, которые соответствуют колебаниям связей в молекуле MgSiO3.
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INTRODUCTION
Recently, the field of biocompatible materials neces-
sary to accelerate bone tissue regeneration has been 
actively developed in medicine [1–4]. One of the prom-
ising areas of this industry is the development of var-
ious bone cements. Bone cements are materials that 
are used to fill bone defects in order to restore bone 
integrity and functionality. They offer a number of 
advantages, such as high bactericidal resistance, pos-
sibility of precise application and bone formation, and 
possibility of shorter healing times. There are many 
types of bone cements, including ceramic, polymeric 
and hydrogel cements. Ceramic bone cements such as 
hydroxyapatite and tricalcium phosphate with inclu-
sions of magnesium and zinc silicate nanoparticles are 
highly bioactive and have an optimal resorption rate, 
which makes them particularly attractive for medi-
cal use [5–7]. For example, polymeric bone cements, 
polyacrylonitrile and polymethyl methacrylate, have 
improved strength and durability, but have higher tox-
icity and risk of causing allergic reactions [8]. Despite 
some disadvantages and risks, bone cements will be 
an important tool in the treatment of bone defects for 
a long time [9].

There are also many promising studies on new 
materials development based on nanoscale forms of 
mineral components for bone osteogenesis [10–15]. 
These materials are more effective and safer due 
to their unique physicochemical and biomedical 

ВВЕДЕНИЕ
В  последнее время в  медицине активно разви-
вается область биосовместимых материалов, 
необходимых д ля  ускорения регенерации 
костной ткани [1–4]. Одним из перспективных 
направлений данной отрасли является разра-
ботка различных костных цементов. Костные 
цементы – это материалы, которые исполь
зуются для заполнения дефектов кости с целью 
восстановления ее целостности и  функцио
на льнос ти. Они обла дают ря дом преиму-
ществ, таких как высокая бактерицидность, 
возможность точной аппликации и  форми-
рования костной ткани, а также возможность 
сокращения времени заживления. Существует 
множество видов костных цементов, вк лю-
чая керамические, полимерные и  гидроге
лиевые. Кера мическ ие кос тные цементы, 
такие как гидроксиапатит и трикальцийфос-
фат с  вк лючениями наночастиц силикатов 
магния и цинка, обладают высокой биоактив-
ностью и  оптимальной степенью резорбции, 
что делает их особенно привлекательными 
для использования в медицинских целях [5–7]. 
Так, полимерные костные цементы – полиа-
крилонитрил и полиметилметакрилат, обла-
дают повышенной прочностью и долговечно-
стью, но имеют более высокую токсичность 
и  риск вызова а ллергическ их реак ций  [8]. 
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Abstract. This paper presents the results of a study of bioactive magnesium silicate nanoparticles. The nanoparticles 
themselves were obtained by chemical precipitation in an aqueous medium. The size and shape of the samples were 
examined on a TEM microscope. It is established that objects of detection by aggregates are detected. In turn, the 
aggregates consist of spherical magnesium silicate nanoparticles with sizes from 10 to 20 nm. At the next stage, with 
the help of neural network processing of experimental data, the synthesis of nanoparticles was optimized. Analysis 
of the obtained ternary surface showed that to obtain samples with the smallest aggregate size (700 nm), the synthe-
sis parameters are: temperature – 50 °C, stirring speed – 600 rpm, precursor concentration – 0.5 mol/l. Having deter-
mined the optimal parameters for the synthesis of magnesium silicate, computer quantum chemical modeling was 
carried out. As a result of calculations, it was found that the energy of the configuration was E = –709.302 kcal/mol, the 
value of chemical hardness η = 0.191 eV, and softness – S = 2.62 eV–1. Based on the data obtained, it can be concluded that 
MgSiO3 has a high stability and is characterized as a relatively soft molecule. At the final stage of the work, the samples 
were examined on an IR spectrometer. An analysis of the IR spectrum showed the presence of characteristic absorption 
bands, which correspond to bond vibrations in the MgSiO3 molecule.
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properties. Numerous researchers have established 
influence of methods for preparation of bone cements 
with nanoparticles using ultrasound or introduction 
of additives in the mixing of components and forma-
tion of the suspensions themselves [16, 17].

In general, bone cements based on phosphate-silicate 
nanocomposite matrices of calcium, zinc and magne-
sium represent an important class of biomaterials for 
treatment of bone defects, which have many advantages 
and have been used in clinical practice for many years. 
Based on the presented data on the topical application of 
such material as MgSiO3 in regenerative medicine, the 
aim of the work was the synthesis and study of the bio-
active magnesium silicate nanoparticles structure.

RESEARCH METHODS
Magnesium silicate nanoparticles were produced by 
chemical precipitation in aqueous medium at room 
temperature. The synthesis scheme is shown in Fig.1.

Magnesium acetate was used as magnesium precur-
sor and sodium metasilicate as precipitant. In the first 
step sodium metasilicate and magnesium-containing 
precursor solutions were prepared with a concentra-
tion of 0.8 M. Then, a solution of the magnesium-con-
taining precursor was added to the sodium metasili-
cate solution. The resulting sols were washed by cen-
trifugation. Then, the washed sediments were dried 
in the desiccator at 80 °C.

Optimization of the synthesis technique for mag-
nesium silicate nanoparticles was carried out using 
planning matrix and neural network selection of 
mathematical models. The multifactorial experi-
ment allows us to consider influence of various factors 

Несмотря на  некоторые недостатки и  риски, 
костные цементы долгое время будут являться 
ва жным инструментом в  лечении костных 
дефектов [9].

Также существует множество перспективных 
исследований по  разработке новых материа-
лов на основе наноразмерных форм минераль-
ных компонентов для остеогенеза кости [10–15]. 
Данные материа лы являются более эффек-
тивными и безопасными за счет уникальных 
физико-химических и медико-биологических 
свойств. Многими исследователями установ-
лено влияние методов приготовления костных 
цементов с наночастицами с использованием 
ультразвука или введением аддитивов в про-
цесс смешивания компонентов и формирова-
ния самих суспензий [16, 17].

В  целом, костные цементы на  основе фос-
ф ат но - с и л и к ат н ы х н а ноконс т ру и руе м ы х 
матриц кальция, цинка и  магния представ-
ляют собой ва ж ный к ласс биоматериа лов 
для лечения костных дефектов, которые имеют 
множество преимуществ и применяются в кли-
нической практике уже много лет. На основе 
представленных данных об актуальном приме-
нении такого материала, как MgSiO3, в регене-
ративной медицине целью работы стали син-
тез и изучение структуры биоактивных нано-
частиц силиката магния.

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ
На ночас тицы силик ата ма гния полу ча ли 
методом химического оса ж дения в  водной 

t – 15  мин | min
T – 20 … 80 °C
C – 0,005 … 0.5 моль/л | mol/l
V – 300 … 900 об/мин | rpm

Синтез наночастиц
Synthesis of nanoparticles Na2SiO3  +  Mg(CH3COO)2  →  MgSiO3  +  2CH3COONa

Раствор 
ацетата магния

Magnesium acetate 
solution

Раствор метасиликата натрия
Sodium metasilicate solution

Отмывка и 
высушивание

Washing and drying
Измельчение 

и пробоподготовка
Grinding and sample 

preparation

n – 3 раза | times
t – 5  мин | min
V – 4000 об/мин | rpm

t –12 ч | h
T – 80 °C

Рис.1. Схема синтеза наночастиц силиката магния
Fig.1. Scheme for the synthesis of magnesium silicate nanoparticles
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(variables) on the average hydrodynamic radius of the 
obtained samples. As input parameters we chose: tem-
perature, stirring speed and precursor concentration. 
The levels of variation are shown in Table 1. The precip-
itant was taken in stoichiometric quantities.

In order to study mutual influence of all factors 
with a minimum number of experiments, a planning 
matrix of 9 experiments was generated (Table 2).

With the help of mathematical processing of the 
experimental data obtained in the Neural Statistica 
Network application package formed a neural network 
with a given mathematical model. Based on the gen-
erated mathematical model, a ternary surface describ-
ing mutual influence of the synthesis technological 
parameters on the average hydrodynamic radius of 
nanoparticles was obtained.

Average hydrodynamic radius of obtained mag-
nesium silicate samples was studied by dynamic 
light scattering on Photocor-Complex spectrometer 
(Antek-97, Moscow, Russian Federation). Computer 
processing of the obtained experimental results was 
carried out using DynaLS computer software.

The shape and size of the particles were stud-
ied by transmission electron microscopy on a Tecnai 
G2 30F STWIN STEM instrument (FEI Company, 
Hillsborough, USA).

The functional groups in dried samples of magne-
sium silicate nanoparticles were studied by Fourier 
transform infrared spectroscopy on FSM-1201 infrared 
spectrometer (INFRASPEK, St. Petersburg, Russia).

Computer quantum chemical modeling of magne-
sium silicate nanoparticles was performed in QChem 
application package using IQmol molecular editor. 
Quantum-chemical parameters were calculated using 
the equipment of the data processing centre (Schneider 
Electric) of the North Caucasian Federal University.

среде при комнатной температуре. Схема син-
теза представлена на рис.1.

В качестве прекурсора магния использовали 
ацетат магния, а в качестве осадителя – мета-
силикат натрия. На первом этапе изготовили 
растворы метасиликата натрия и  магнийсо-
держащего прекурсора с концентрацией 0,8 М. 
Далее, в раствор метасиликата натрия добав-
ляли раствор магнийсодержащего прекурсора. 
Полученные золи отмывали методом центри-
фугирования. Далее, отмытые осадки высу-
шивали в  сушильном шкафу при темпера-
туре 80 °С.

Оптимизацию методики синтеза наноча-
стиц силиката магния проводили с  исполь-
зованием матрицы планирования и  нейро-
сетевого подбора математических моделей. 
Многофакторный эксперимент позволяет рас-
смотреть влияние различных факторов (пере-
менных параметров) на  средний гидроди-
намический ра диус получаемых образцов. 
В качестве входных параметров выбрали: тем-
пературу, скорость перемешивания и концен-
трацию прекурсора. Уровни варьирования 
представлены в табл.1. Осадитель брали в сте-
хиометрических количествах.

Для изучения взаимного влияния всех фак-
торов при минимальном количестве экспе-
риментов сформировали матрицу планиро-
вания, состоящую из  девяти экспериментов 
(табл.2).

С  помощ ью математ и че с кой о браб о т к и 
п о л у ч е н н ы х  э к с п е р и м е н т а л ь н ы х  д а н -
ных в  пакете прикладных программ Neural 
Statistica Network сформировали нейронную 
сеть с  за данной математической моделью. 

Nanotechnologies

Таблица 1. Уровни варьирования основных переменных параметров
Table 1. Variation levels of the main variables

Наименование параметров
Parameters

Уровни варьирования переменных
Variation levels of the main variables

V, Скорость перемешивания, об/мин
Stirring speed, rpm 300 600 900

T, Температура, °C
Temperature 20 50 80

C, Концентрация прекурсора, моль/л
Precursor concentration, mol/l 0,005 0,05 0,5
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Mathematical processing of the experimental 
data was performed using the application programs 
OriginPro 2021 and STATISTICA 12.

RESULTS
In the first stage, the magnesium silicate nanopar-
ticle samples were examined by PEM microscopy. 
The results are shown in Fig.2.

Thus, during the examination of magnesium sili-
cate nanoparticles PEM-micrographs were obtained 
in dark-field mode, characterizing the shape and 
size of the particles.

The synthesis of magnesium silicate nanoparti-
cles was further optimised. By means of neural net-
work processing and machine learning we obtained 
mathematical model describing mutual influence 
of synthesis process parameters on average radius 
of copper silicate nanoparticles. Based on the gen-
erated mathematical model, a ternary surface was 
formed, which is shown in Fig.3.

The analysis of the data obtained showed that 
two areas can be distinguished in the ternary sur-
face: with the largest and smallest average particle 
radius.

In the next step, quantum-chemical computer 
simulation of magnesium silicate nanoparticles was 
carried out. The results are shown in Fig.4.

Thus, computer quantum-chemical simulations 
yielded a model of the molecular complex, electron 
density distribution, as well as models of the higher 

На  основе сформированной математической 
модели получили тернарную поверхность, 
описывающую взаимное влияние технологи-
ческих параметров синтеза на средний гидро-
динамический радиус наночастиц.

Изу чение среднего гидродинамического 
радиуса полученных образцов силиката маг-
ния проводили методом динамического рассея
ния света на  спектрометре Photocor-Complex 
(Антек-97, Моск ва, Российска я Федерация). 
Компьютерную обработку результатов иссле-
дова ни я о с у ще с т в л я ли с  ис пользова нием 
компьютерного программного обеспечения 
DynaLS.

Форму и  размер частиц изучали методом 
п р о с в еч и в а юще й эле к т р он ной м и к р о с ко -
пии на приборе Tecnai G2 30F STWIN STEM (FEI 
Company, Хиллсборо, США).

Исследование функциональных групп в высу-
шенных образцах наночастиц силиката магния 
проводили методом инфракрасной спектроско-
пии на ИК-спектрометре ФСМ-1201 (ИНФРАСПЕК, 
Санкт-Петербург, Россия) с  преобразованием 
Фурье.

Компьютерное квантово-химическое моде-
лирование наночастиц силиката магния про-
водили в прикладном пакете программ QChem 
с  использованием молекулярного редактора 
IQmol. Квантово-химические параметры рас-
считывали на оборудовании центра обработки 

Нанотехнологии

Таблица 2. Матрица планирования эксперимента
Table 2. Experiment planning matrix

№ Скорость перемешивания, об/мин
Stirring speed, rpm

Температура, °C
Temperature

Концентрация прекурсора, моль/л
Precursor concentration, mol/l

1 300 20 0,005

2 300 50 0,05

3 300 80 0,5

4 600 20 0,05

5 600 50 0,5

6 600 80 0,005

7 900 20 0,5

8 900 50 0,005

9 900 80 0,05
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populated molecular orbital and the lower free molec-
ular orbital.

In the following step, the samples were examined 
by infrared spectroscopy. The IR spectrum of magne-
sium silicate nanoparticles is shown in Fig.5.

The analysis of the results showed that the IR 
spectrum of magnesium silicate nanoparticles 
shows bands characteristic of bond vibrations in the 
MgSiO3 molecule.

DISCUSSION
The analysis of the PEM microscopy results showed 
that particle structure is represented by large aggre-
gates with sizes ranging from 150 nm to 2 μm. In turn, 
these aggregates consist of magnesium silicate nano-
spheres with diameters ranging from 10 to 20 nm.

After studying dispersion characteristics of magne-
sium silicate nanoparticles we analyzed obtained ter-
nary surface, which is shown in Fig.3. It was found 
that the smallest radius (700 nm) have samples that 
were obtained at the following parameters: synthesis 
temperature – 50 °C, stirring speed – 600 rpm, the pre-
cursor concentration – 0.5 mol/l. In turn, the results 
of sample study by dynamic light scattering showed 
the average size of aggregates consisting of nanoparti-
cles of spherical shape. This fact was confirmed by the 
transmission electron microscopy results.

Having determined the optimal synthesis param-
eters, computer quantum-chemical simulations of 
magnesium silicate particles themselves were per-
formed. The calculations showed that configuration 

данных (Schneider Electric) ФГАОУ ВО "Северо-
Кавказский федеральный университет".

Математическ ую обработк у эксперимен-
тальных данных проводили с использованием 
прикладных пакетов программ OriginPro 2021 
и STATISTICA 12.

РЕЗУЛЬТАТЫ
На  первом этапе образцы наночастиц сили-
к ат а м а г н и я исс ле дов а л и ме т одом П ЭМ-
м и к р о с к о п и и.  Р е з у л ьт ат ы  п р е д с т а в ле н ы 
на рис.2.

Таким образом, в  ходе исследования нано-
час т иц с и лик ата ма г ни я полу чи ли ПЭМ-
микрофотографии в  темнопольном режиме, 
характеризующие форму и размер частиц.

Да лее проводили опт имиза цию синтеза 
наночастиц силиката магния. С помощью ней-
росетевой обработки и  машинного обучения 
получили математическую модель, описываю-
щую взаимное влияние технологических пара-
метров синтеза на средний радиус наночастиц 
силиката меди. На  основе сформированной 
математической модели образовали тернарную 
поверхность, которая представлена на рис.3.

Анализ полученных данных показал, что 
в тернарной поверхности можно выделить две 
области: с  наибольшим и  наименьшим сред-
ним радиусом частиц.

На  следующем этапе проводили компью-
терное квантово-химическое моделирование 

Рис.2. ПЭМ-микрофотография наночастиц MgSiO3 в тем-
нопольном режиме
Fig.2. TEM micrograph of MgSiO3 nanoparticles in dark field 
mode
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energy was E = –709.302 kcal/mol, EHOMO = –0.396 eV, 
ELUMO = –0.015 eV. From these data we calculated 
chemical stiffness of the molecule which was equal 
to η = 0.191 eV. This fact indicates the stability of the 
molecular complex as η > 0.1 eV and the relative soft-
ness of the molecule as S = 2.62 eV–1.

After studying the quantum-chemical values, the 
obtained samples were examined by infrared spec-
troscopy. IR spectrum analysis of magnesium sili-
cate nanoparticles showed presence of intense bands 
of strain vibrations of the following bonds: at 500 to 
1800 cm–1; the region at 532 to 677 cm–1 corresponds 
to metal-oxygen vibrations of the magnesium Mg–O 
bond, at 829 and 896 cm–1 to symmetrical vibrations 
of the O–Si–O bond, the region at 974 to 1118 cm–1 cor-
responds to vibrations of the Si–O bond, at 1327 and 
1382 cm–1 to vibrations of the Si–O–Si bond, the band 
at 1510 and the region 1633–1672  cm–1 correspond to 
vibrations of the Si–O bond. Thus, it can be concluded 
that in infrared spectrum one observes characteristic 
absorption bands which correspond to bond vibrations 
in the MgSiO3 molecule.

CONCLUSIONS
Thus, magnesium silicate nanoparticles were obtained 
in this work. The size and shape of the obtained par-
ticles were investigated by PEM microscopy. The anal-
ysis of obtained results showed that the samples sur-
face is represented by large aggregates. In turn, the 
aggregates consist of spherical magnesium silicate 
nanoparticles with sizes ranging from 10 to 20 nm.

The next step was to optimise nanoparticle synthe-
sis. Using neural network processing of experimental 
data and machine learning, a ternary surface describ-
ing mutual influence of the synthesis process param-
eters on the average particle radius was obtained. The 
size was determined by dynamic light scattering. It 

наночастиц силиката магния. Результаты пред-
ставлены на рис.4.

Таким образом, в результате компьютерного 
квантово-химического моделирования полу-
чили модель молекулярного комплекса, рас-
пределение электронной плотности, а  так же 
модели высшей засе ленной молек ул ярной 
орбитали и  низшей свободной молекулярной 
орбитали.

На  следующем этапе образцы исследовали 
методом ИК-спектроскопии. ИК-спектр наноча-
стиц силиката магния представлен на рис.5.

Анализ результатов показал, что в ИК-спектре 
наночастиц силиката магния наблюдаются 
полосы, характерные для  колебаний связей 
в молекуле MgSiO3.

ОБСУЖДЕНИЕ
Анализ результатов ПЭМ-микроскопии показал, 
что структура частиц представлена крупными 
агрегатами с  размерами от  150  нм до  2  мкм. 
В свою очередь, эти скопления состоят из нано
сфер силиката магния, диаметр которых варьи-
руется от 10 до 20 нм.

Изучив дисперсные характеристики нано-
частиц силиката магния, проанализировали 
полученную тернарную поверхность, которая 
представлена на  рис.3. Установлено, что наи-
меньшим радиусом (700 нм) обладают образцы, 
которые получены при следующих параметрах: 
температура синтеза – 50 °С, скорость переме-
шивания – 600 об/мин, концентрация прекур-
сора – 0,5  моль/л. В  свою очередь, результаты 
исследования образцов методом динамиче-
ского рассеяния света показали средний раз-
мер агрегатов, состоящих из  наночастиц сфе-
рической формы. Данный факт подтверждается 

Рис.4. Результаты моделирования молекулы MgSiO3: а – модель молекулярного комплекса; b – распределение электронной 
плотности; c – высшая заселенная молекулярная орбиталь HOMO; d – низшая свободная молекулярная орбиталь LUMO
Fig.4. Modeling results of the MgSiO3 molecule: a – molecular complex model; b – electron density distribution; c – highest occupied 
molecular orbital HOMO; d – lowest unoccupied molecular orbital LUMO

а cb d
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was found that the optimal synthesis parameters of 
magnesium silicate nanoparticles are: synthesis tem-
perature – 50 °C, stirring speed – 600 rpm, and precur-
sor concentration – 0.5 mol/l.

Further quantum-chemical computer simulations 
of magnesium silicate particles were performed. As a 
result of calculations, a model of molecular complex 
with electron density distribution, EHOMO and ELUMO 
was obtained. It was found that configuration energy 
was E = –709.302 kcal/mol, the chemical stiffness value 
η = 0.191 eV and softness value S = 2.62 eV–1. Thus, it 
can be concluded that MgSiO3 has high stability and is 
characterized as a relatively soft molecule.

In the final stage of the work, the nanoparticle 
samples were examined by infrared spectroscopy. 
The results showed that in the infrared spectrum of 
the particles characteristic absorption bands were 
observed, which correspond to bond vibrations in the 
MgSiO3 molecule.
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результатами просвечивающей электронной 
микроскопии.

Определив оптима льные параметры син-
теза, провели компьютерное квантово-хими-
ческое моделирование самих частиц сили-
к ата ма г ни я. В  р езультате рас че тов ус та-
новлено, что энергия конфигурации соста-
вила E = –709,302 ккал/моль, EHOMO = –0,396 эВ, 
ELUMO = –0,015 эВ. На основе полученных данных 
рассчитали химическую жесткость молекулы, 
которая составила η = 0,191 эВ. Данный факт 
говорит о  стабильности молекулярного ком-
плекса, так как η >0,1 эВ и относительной мягко-
сти молекулы, так как S = 2,62 эВ–1.

Изучив квантово-химические показатели, 
полу ченные о бра зцы исс ле дова ли с  помо-
щью ИК-спектроскопии. Анализ ИК-спектра 
наночастиц силиката магния показал нали-
чие интенс ивны х полос деф орма ц ионны х 
коле б а н и й с ле д у ющ и х с вя з е й: в   о бла с т и 
от 500 до 1800 см–1; область от 532 до 677 см–1 соот-
ветствует колебаниям металлкислородных свя-
зей магния Mg–O, на  829 и  896  см–1 – симме-
тричным колебаниям связи O–Si–O, область 
от 974 до 1118 см–1 соответствует колебаниям связи 
Si–O, на 1327 и 1382 см–1 – колебания связи Si–O–
Si, полоса на 1510 и область 1633–1672 см–1 соот-
ветствуют колебаниям связи Si–O. Таким обра-
зом, можно заключить, что в ИК-спектре наблю
даются характерные полосы поглощения, кото-
рые соответствуют колебаниям связей в моле-
куле MgSiO3.

ВЫВОДЫ
Таким образом, в ходе работы получили наноча-
стицы силиката магния. Размер и форму полу-
ченных частиц исследовали с  помощью ПЭМ-
микроскопии. Анализ полученных результатов 
показал, что поверхность образцов представ-
лена крупными агрегатами. В  свою очередь, 
агрегаты состоят из  сферических наночастиц 
силиката магния с размерами от 10 до 20 нм.

На  следующем этапе проводили оптимиза-
цию синтеза наночастиц. С  помощью нейро-
сетевой обработки экспериментальных дан-
ных и  машинного обучения получили тер-
нарную поверхность, описывающую взаимное 
влияние технологическ их параметров син-
теза на  средний радиус частиц. Размер опре-
деляли методом динамического рассеяния 
света. Установлено, что оптимальными пара-
метрами синтеза наночастиц силиката магния 
являются: температура синтеза – 50 °С, скорость 
перемешивания – 600 об/мин, концентрация 
прекурсора – 0,5 моль/л.

 4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

1,0

0,9

0,8

0,7

0,6

0,5

0,4

0,3

0,2

0,1

0

И
н

те
н

си
вн

ос
ть

, о
тн

. е
д.

In
te

ns
it

y,
 r.

u.

λ, см-1 | cm-1

Рис.5. ИК-спектр наночастиц MgSiO3
Fig.5. IR spectrum of MgSiO3 nanoparticles
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Д а лее прове ли ком пью терное к ва нтово-
х им иче с ко е моде лирова ние час т иц с и ли-
к ата ма гни я. В  результате рас четов полу-
чили модель молекулярного комплекса с  рас-
пределением электронной плотности, EHOMO 
и  ELUMO. Установлено, что энергия конфигура-
ции составила E = –709,302 ккал/моль, величина 
химической жесткости η = 0,191 эВ, а  мягко-
сти – S = 2,62 эВ–1. Таким образом, можно заклю-
чить, что MgSiO3 обладает высокой стабильно-
стью и характеризуется, как относительно мяг-
кая молекула.

На  заключительном этапе работы образцы 
наночастиц исследовали с помощью инфракрас-
ной спектроскопии. Результаты показали, что 
в  ИК-спектре частиц наблюдаются характер-
ные полосы поглощения, которые соответствуют 
колебаниям связей в молекуле MgSiO3.
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