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Вода является одним из наиболее распространенных соединений в земной коре. В зонах суб-
дукции захваченная в наноразмерных порах гидрофильных океанических минералов вода мо-
жет увлекаться до глубин верхней мантии и переходной зоны. В нанозащемленном состоянии
вода проявляет отличающиеся от свободного объемного состояния свойства особенно при экс-
тремальных термодинамических условиях субдуцируемой плиты. Структура и свойства стенки
нанопоры на молекулярном уровне являются значимыми факторами, определяющими структуру
и свойства нанозащемленной воды, включая ее фазовые трансформации с ростом литостатиче-
ского давления. Фазовые превращения нанозащемленной воды, которые сопровождаются резким,
скачкообразным изменением ее механических свойств, а значит и свойств всего водонасыщенного
минерала, могут быть потенциальным механизмом триггерных эффектов в зонах субдукции.

В настоящей работе на молекулярном уровне исследованы структура и фазовые трансформа-
ции нанозащемленной воды в модельных минералах с гидрофильной и гидрофобной поверхно-
стью в диапазоне давлений до 10 ГПа. С использованием метода молекулярной динамики пока-
зано, что дипольный заряд поверхности нанопоры существенным образом влияет на физические
свойства нанозащемленной воды в рассмотренном диапазоне давлений. В частности, для огра-
ниченной воды в нанопоре с гидрофильными стенками наблюдалось фазовое превращение из
жидкой фазы в ГПУ кристалл при давлении 3.0 ГПа и переход из ГПУ в ГЦК решетку при 6.7
ГПа. В то же время вода в искусственном гидрофобном минерале со схожей атомной структурой,
но значительно сниженным парциальным зарядом на атомах минерала, ведет себя совершенно
иначе: вода не образует ГПУ решетку и трансформируется непосредственно из жидкой фазы
в фазу с ГЦК упаковкой при давлении 3.0 ГПа. Эти фазовые трансформации воды в нанопо-
рах минералов сопровождаются скачкообразным обратимым увеличением сжимаемости воды до
1.0-1.5 порядков. Такие сильные переходные изменения в сжимаемости воды могут вызвать значи-
тельные изменения в эффективной жесткости водосодержащей породы и могут быть триггером
динамического разрыва и сопутствующих сейсмических эффектов.
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