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Работа посвящена изучению закономерностей строения силикатных расплавов в зависимости от состава и температуры с помощью термодинамического моделирования и сопоставлению полученных данных с результатами прямых структурных исследований. Для термодинамических расчетов Qn-распределения в стеклах и расплавах двойных и тройных систем силикатов щелочных металлов использовалась модель идеальных ассоциированных растворов [1].  Для тестирования модели полученные данные сопоставлялись с результатами высокотемпературной спектроскопии КР. 
Методом термодинамического моделирования было показано, что в области кислых составов при увеличении температуры поведение литиевосиликатной системы противоположно поведению натриево- и калиевосиликатной систем, что подтверждается результатами спектроскопии КР. При исследовании тройной литиевокалиевосиликатной системы было обнаружено, что с ростом температуры катионы-модификаторы стремятся к более случайному распределению между структурными единицами Qn, что соответствует уменьшению упорядоченности в изученной катионно-анионной силикатной системе. Модельные данные совпадают с результатам КР-экспериментов для стёкол.

Таким образом, термодинамическое моделирование, основанное на модели идеальных ассоциированных растворов, может быть использовано для определения Qn–распределения в двойных и тройных силикатных расплавах.
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