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Изучение поведения главных и примесных элементов в мантии Земли имеет важное
значение для выявления химического и фазового состава глубинных оболочек, а также для
определения условий и процессов образования различных минеральных ассоциаций. Так,
одним из основных источников информации о P-T условиях мантии являются алмазы,
индикаторами генезиса которых служат включения высокобарных минералов (перовскит,
пироп, мэйджорит и др.) [2, 3]. Особое внимание привлекают включения Ti-содержащих
минералов группы граната, так как титан, как литофильный элемент, остается одним
из важнейших микроэлементов земной коры. Многочисленные современные исследования
указывают на то, что состав включений с высоким содержанием титана соответствует
базальтовой океанической коре, которая в процессе субдукции может погружаться на глу-
бины с давлениями, достигаемыми в верхней и нижней мантии Земли [5, 6].

В настоящей работе были проведены расчеты изоморфного вхождения ионов Ti4+ в
структуры пиропа и мэйджорита в диапазоне давлений 7−25 ГПа. Моделирование при-
месных дефектов в структурах осуществляли с использованием программы GULP двумя
независимыми способами:

- с использованием модели «вложенных сфер» (метода Мотта-Литтлтона) [4];
- методом моделирования в сверхъячейках [1].
Полученные в результате настоящих расчетов данные были использованы для опреде-

ления количественных характеристик вхождения титана в структуры минералов группы
граната, а также для оценки смесимости фаз в тройной системе пироп - мэйджорит -
титановый гранат на глубинах, соответствующих верхней и нижней мантии Земли.
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