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Моделирование равновесий с участием фосфатов кальция, которые в существенной степени влияют на условия функционирования биологических сред, представляет особый интерес. Целью данной работы являлось моделирование процесса образования зубного камня. При проведении расчета в качестве прототипа биологической жидкости был взят модельный раствор, минеральный состав (неорганические макрокомпоненты), температура, ионная сила и рН (4.5–8.0) которого соответствуют составу слюны и жидкой фазы зубного налета здорового взрослого среднестатистического человека. 

Показано, что в исследуемых растворах термодинамически вероятно образование следующих соединений: CaHРО4·2Н2О; Ca4H(РО4)3·2.5Н2О; Са10(РО4)6F2; Са10(РО4)6(ОН)2; Ca3(РО4)2 (α, β); CaCO3; MgHPO4·3Н2О и МgNH4PO4·6Н2О. При этом наибольшую степень пересыщения, в соответствии с используемым критерием, имеют фтор- и гидроксилапатит. Поскольку нормальное значение рН слюны лежит в интервале 6.6 – 6.9, рассмотрим изменение индексов пересыщения при подкислении и подщелачивании слюны. Так, при рН < 6.5 по убыванию значений индексов пересыщения  исследуемые фосфаты кальция можно ранжировать в следующий ряд: Са10(РО4)6F2 ( Са10(РО4)6(ОН)2 ( β-Ca3(РО4)2 ( CaHРО4·2Н2О ( Ca4H(РО4)3·2.5Н2О; тогда как при рН ( 7.0 последовательность имеет следующий вид: Са10(РО4)6F2 ( Са10(РО4)6(ОН)2 ( β-Ca3(РО4)2 ( Ca4H(РО4)3·2.5Н2О ( CaHРО4·2Н2О ( α-Ca3(РО4)2. Карбонаты кальция имеют положительные индексы пересыщения при рН ( 7.0, однако их значение существенно ниже, чем для фосфатов, поэтому в рамках данной модели их образование термодинамически маловероятно. В растворах, моделирующих состав жидкой фазы зубного налета, выявлены аналогичные закономерности. Следует отметить, что в данных условиях термодинамически вероятно образование фосфатов магния при рН ( 6.5, а значения рН начала образования твердых фаз для всех соединений сдвинуты в более кислую область.
Результаты проведенного термодинамического расчета подтверждены данными по изучению фазового состава коллекции зубных камней. Показано, что основным минеральным компонентом всех образцов является гидроксилапатит. В трех образцах зубных камней обнаружен брушит (5–10 % от содержания апатита). Несмотря на высокую термодинамическую стабильность, фторапатит в составе зубных камней не определен, что объясняется дефицитом фтора в окружающей природной среде г. Омска.
