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Реферат 

Энэ суурь судалгааны сэдэвт ажлаар нанометрийн хэмжээтэй TiO2 ба Ti3O5 нэгдлийн 

талстын ба бөөмийн хэмжээ, тэдгээрийн кристалл бүтэц, хатуу-хатуу төрлийн фазын 

шилжилт, Ti3O5 кристалл дахь даралт ба температурын нөлөөлөл, тодорхой температурын 

мужид Ti3O5 кристаллын нуугдмал дулааныг хуримтлуулдаг механизмыг судалсан. Мөн 

инертийн хийн орчинд өндөр температурт химийн золь-гель арга ашиглан Ti3O5 фазыг 

амжилттай синтезэлсэн. Дээрх шинж чанаруудыг судлахад өндөр энергийн чичиргээт 

бөмбөгөн тээрэм, SEM/EDX, TEM, PCCS, XRD, өндөр даралтын хэв, DTA зэрэг багажуудыг 

ашигласан. Төслийн судалгааны үр дүнгээр энэ тайланг бэлтгэв. Энэ судалгааны ажлын 

тайлан нь реферат; сэдэвт ажлын гүйцэтгэгчид; сэдэвт ажлын хүрээнд хэвлүүлсэн 

бүтээлийн жагсаалт; агуулгын гарчиг; нэр томъёо, товчилсон үгийн тайлбар; төслийн үр 

дүнгийн даалгавар, биелэлт; төслийн явц, хэрэгжилт, үйл ажиллагаа; оршил; судалгааны 

ажлын онол, туршлага, судалгааны ажлын үр дүнг багтаасан нийт зургаан бүлэг; нэгдсэн 

дүгнэлт; ерөнхий дүгнэлт; ном зүй; хавсралт зэргээс бүрдэнэ.    

Судалгааны ажлын зорилго: 

 Температурын өргөн мужид нуугдмал дулааны энергийг хадгалж чадах хатуу-хатуу 

фазын шилжилттэй материалыг судлах болно. Үндсэн түүхий эд нь титаны исэл байх 

бөгөөд түүнийг нанохэмжээт материал руу хувиргаж, түүний янз бүрийн завсрын (хатуу) 

фазуудыг гарган авч, тэдгээрийн хоорондох фазын шилжилтийг судална.  Судалгаан дээр 

тулгуурлан энэ материалыг дулаан хадгалуурт ашиглах боломжийг тайлбарлана. 

Судалгааны арга: 

 Анатаз-төрлийн TiO2 нунтаг дахь талстын хэмжээг бууруулахад өндөр энергийн 

чичиргээт бөмбөгөн тээрэм, түүний бөөмийн хэмжээг тодорхойлоход лазерийн динамик 

сарнил дээр үндэслэсэн фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскопи (PCCS with Nanophox) 

зэрэг багажуудыг ашигласан. Туршилтийн үр дүнгүүдийг рентген туяаны дифракци (XRD), 

тэмтрэх электрон микроскоп (SEM)-оор тайлбарласан. Нанохэмжээт Ti3O5-ийг  инертийн 

хийн орчинд золь-гель аргаар амжилттай синтезэлсэн. Ti3O5-ийн кристалл бүтцийг 

Ритвельдийн аргаар тодорхойлсон. Ti3O5 дээж дэх даралтын үйлчлэлийн нөлөөг судлахад 

“Stye-2000 Ctm” дижитал дэлгэцтэй гидравлик шахалтын туршилтын машинаар 



3 

 

гүйцэтгэсэн. Дулаан хадгалах температур ба хуримтлагдсан дулааны энергийг 

дифференциал дулааны арга (DTA)-аар хэмжсэн.    

Үр дүн, шинэлэг зүйлүүд: 

1. Рентген дифракцийн анализын дүнгээр анатаз төрлийн TiO2-ийн хувьд нунтаглах 

хугацаанаас  хамаарч ямар нэг фазын шилжилтийн үзэгдэл ажиглагдаагүй. 

2. Өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмийн аргаар анатаз төрлийн TiO2 нунтаг дээжийн 

талстын хэмжээг 34 нм-ээс 8 нм хүртэл бууруулсан. 

3. PCCS-ийн хэмжилтээр ~ 8нм хэмжээтэй талст агуулсан TiO2 бөөмийн дундаж 

хэмжээг 221 нм болохыг тодорхойлсон. Нанохэмжээтэй (<100нм) бөөмүүдийн тоо 

хэмжээ эзэлхүүний 0.04%-ийг эзэлж байв.   

4. Синтезийн 13000C температурт, аргоны хийн урсгалын хурд 5 (л/мин) байх үед 

хамгийн бага талстын хэмжээ бүхий (~ 10 нм) Ti3O5 -ийг үүсгэсэн.  

5. Рентген фазын анализын үр дүнгээс өндөр температурт синтезэлсэн дээж нь -Ti3O5 

ба -Ti3O5 фазуудаас гадна тээрэмдэх ба синтезийн процессуудтай холбоотой  

хольцын фазууд ажиглагдсан.     

6. Даралт нэмэгдэхийн хирээр λ-Ti3O5-ийн фазын тоо хэмжээ буурч, β-Ti3O5-ийн тоо 

хэмжээ өсдөг үзэгдэл ажиглагдсан. 

7. Судалгааны нунтаг дээжээ тасалгааны температур 250C-ээс 3000C хүртэл халаахад 

1500C температур хүртэл λ-Ti3O5 фазын тоо хэмжээ нэмэгдэж, харин β-Ti3O5 фазын 

тоо хэмжээ буурсаар β-Ti3O5 фаз нь бүрэн λ-Ti3O5 фаз руу шилжсэн. Цааш нь 

температурыг 1500C-ээс 2000C хүртэл нэмэгдүүлэхэд λ-Ti3O5 фаз нь α-Ti3O5 фаз руу 

бүрэн хувирч байв. Температурыг 2000C-ээс 3000C хүртэл халаахад α-Ti3O5 фаз бие 

даан хадгалагдан үлдэж байсан. 

8. Тасалгааны температураас эхлээд 6000C хүртэл халаах эхний процесст 110°C 

температурт эндотермийн пик ажиглагдсан. DTA муруйн шинжилгээнээс харахад 

хуримтлагдсан дулааны энерги 60мкB. 6000C-аас 250C хүртэл хөргөх процесст 

экзотермийн пик ажиглагддаагүй. Тус үзэгдэл нь λ-Ti3O5 фаз 60мкB дулааны 

энергийг хадгалдаг болохыг баталж харуулсан.  
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Дүгнэлт 

1. Өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмийн аргаар нанохэмжээт талстууд агуулсан TiO2  

нунтаг дээж гарган авах боломжтойг харуулсан. Нанохэмжээт TiO2 нунтаг 

дээжийг өндөр температурт аргоны хийн орчинд халаахад Ti3O5-ийн  ба  

фазууд тодорхой хэмжээгээр (37.9%) үүсч байгааг ажиглаж чадсан.  

2. Аргон ба азотын хийн орчинд химийн золь-гель аргыг хэрэглэх нь нанохэмжээт 

Ti3O5 кристаллыг гарган авахад нилээд үр дүнтэй хэдий ч, эдийн засгийн хувьд 

зардал ихтэй болох нь ажиглагдсан. Цаашид нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг 

синтезлэх хэцүү бэрхшээлүүд (тээрэмдэх явц дахь хольцын нөлөөг арилгах, 

устөрөгчийн хий ашиглах лабораторийн аюулгүй ажиллагааны нөхцлийг 

бүрдүүлэх гэх мэт) даван туулах, түүнийг үйлдвэрлэх хэмнэлттэй горимыг хайх 

шаардлагатай.       

3. Хэрвээ бид хольцын нөлөөг бүрэн арилгаж чадвал Ti3O5 нанокристалл нь -Ti3O5 

ба -Ti3O5 гэсэн хоёр фазаас тогтох бөгөөд энэ хоёр фазын хоорондох 

шилжилтийг гадны хүчээр удирдаж болохыг харуулсан.    

4. Ti3O5 нанокристаллыг 6000C хүртэл халаахад тодорхой дулааныг нөөцөлдөг 

болох нь ажиглагдсан.  

5. Дээрх судалгааны үр дүнд тухайн Ti3O5 нанокристаллын нөөцөлсөн дулааныг 

шаардлагатай тохиолдолд гадны хүчээр үйлчлэн ялгаруулах, дараа нь халаагаад 

хөргөх зэрэг цикл процессоор дамжуулан дулааныг хадгалах хатуу-хатуу гэсэн 

фазын шилжилттэй наноматериал болгон ашиглах боломжтойг тогтоосон.  

6. Цаашдын судалгаагаар β-аас λ хүртэлх шилжилтийн температурын утгыг 

бууруулж чадвал  практик хэрэглээний өргөн мужийг хангах боломж бий. Энэ нь 

халуун уснаас дулааны энергийг шингээх замаар дулааны цахилгаан станцуудад 

ашиглах асар их боломжийг харуулж байна.  

7. Бид судалгаандаа анатаз төрлийн TiO2-ийг түүхий эдээр сонгож авсан. Мөн 

өндөр энергийн бөмбөгөн тээрэм ашиглан анатаз төрлийн TiO2 нунтгийн талстын 

хэмжээг (монокристалл) 10 нм хүртэл бууруулаад дараа нь өндөр температурт 

аргоны хийн орчинд ангижруулж, нанохэмжээт Ti3O5 фазыг гарган авах 

оролдлого нь гадаадын судлаачдын ажлаас ялгагдах онцлогтой юм. Мөн цаашид 
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тээрэмдэх процесстой холбоотой үүсч буй нэмэлт хольцын фазуудыг арилгах 

механизмыг олох шаардлагтай.      

8. Ирээдүйд хатуу-хатуу гэсэн фазын шилжилттэй Ti3O5 төрлийн кристаллыг 

дулааныг нөөцлөх, барилга байгууламжийн халаалтын тав тухтай орчныг 

бүрдүүлэх,  автомашины хэт их дулаан, үйлдвэрийн хаягдал дулааныг дахин 

ашиглах зэрэгт хэрэглэх өргөн боломж харагдаж байгаа юм.     

 

Түлхүүр үгс  
Ti3O5, фазын шилжилт, даралтын үйлчлэл, талстын хэмжээ, бөөмийн хэмжээ, кристалл 

бүтэц, бөмбөгөн тээрэм, рентген цацрагийн дифракц, фазын шилжилттэй материал, дулаан 

хадгалах материал.  

 

Талархал 

 Энэ суурь судалгааны төслийг санхүүжүүлсэн ШУТ-ийн Сан,  хамтран ажилласан 

ШУТИС-ийн ХШУС-ийн физикийн ба химийн салбарын судлаач багш нарт болон SEM/ 

EDX, TEM, DTA-ийн хэмжилтүүдийг хийхэд гүн туслалцаа үзүүлсэн Япон улсын 

Нигитагийн их сургуулийн профессор Наоки Кано, мөн өндөр даралтын фазын 

шилжилтийн судалгааг гүйцэтгэхэд тусалж зөвлөгөө өгсөн Барилга Архитектур 

Корпорацийн эрдэмтэн судлаач нартаа гүн талархал илэрхийлж байна. 
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Нэр томъёо, товчилсон үгийн тайлбар 

Нэр томъёо Англи нэр 

 

Тайлбар 

0 1 2 

“ab initio” “ab initio” Ab initio нь "эхнээсээ" гэсэн утгатай латин 

нэр томьёо бөгөөд латинаар ab ("from") + 

initio, initium ("beginning”) гэсэн үгнээс 

гаралтай.  

бөөм particle Физикийн шинжлэх ухаанд бөөм гэдэг нь 

тодорхой физик ба химийн шинж 

чанаруудтай тусгаарлагдсан жижиг 

объектыг хэлнэ. <Бөөм> гэдэг нэр томъёо нь 

нилээд өргөн утгатай, янз бүрийн шинжлэх 

ухааны мужуудад шаардлагатай хэмжээгээр 

тодорхойлдог. Бөөмүүдээс тогтсон юмсыг 

<particulate> гэж нэрлэнэ. Микроскопик 

бөөм-атом, молекул; субатомын бөөм-

электрон; макроскопик бөөм-нунтгууд, 

мөхлөг бүхий материалууд.            

Маигийн онол Mie theory Маигийн онол нь 1908 онд Густав Маигийн 

боловсруулсан нэгэн төрлийн бөмбөрцөг 

хэлбэртэй бөөмүүд дээрх цахилгаан 

соронзон долгионы сарнилын бүрэн 

математик-физик онол юм.  

Магнелийн 

фазууд 

Magnéli phases Магнелийн фазууд нь устөрөгчийн хийн 

орчинд титанийг өндөр температурт 

ангижруулах явцад үүссэн TinO2n−1 ерөнхий 

томьёотой титаны суб стехиометрийн 

ислийн муж юм (n нь 4-10 хооронд 

хэлбэлздэг). 

мэдрэгдэхүйц 

дулаан 

sensible heat мэдрэгдэхүйц дулаан гэдэг нь бие буюу 

термодинамик системээр дулаан солилцдог,  

дулааны солилцоо нь бие эсвэл системийн 

температурыг өөрчилдөг боловч бие буюу 

системийн зарим макроскопик хувьсагчдыг 

өөрчлөхгүй хэвээр үлдээдэг, тухайлбал, 

эзэлхүүн, даралт гэх мэт. 

нанобөөм nanoparticle 1-100нм-ийн хэмжээтэй бөөмсийг нанобөөм 

гэж нэрлэдэг.   

наноматериал nanomaterial Нанобүтэцтэй материал буюу наноматериал 

нь онцгой шинж чанар бүхий бүтцийн 

тусгайлсан нанохэмжээт элементүүдтэй 
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(морфологийн нэгж ) материалуудын олон 

талт зүйл юм. 

нарны давс solar salt Дулааны энергийг хадгалахад ашигладаг 

эвтектик хайлмал давснуудын холимогыг 

нарны давс гэдэг. 

нуугдмал 

дулаан  

latent heat Нуугдмал дулаан (буюу дулааны хувирал 

гэж нэрлэдэг) нь тогтмол температурын 

процессын явцад бие буюу термодинамик 

системээс ялгардаг эсвэл шингээгддэг 

энерги бөгөөд ихэвчлэн нэгдүгээр төрлийн 

фазын шилжилт байдаг.  

пик peak Рентген дифрактограмм дахь шовх орой 

бүхий цацрагийн эрчмийн хамгийн их 

утгууд.  

профил profile Рентген дифрактограмм дахь дифракцийн 

пикүүдийн суурь хэсгийг илэрхийлнэ. 

рефлекс reflex Тодорхой индекстэй атомын хавтгайгаас 

ажиглагдах цацрагийн сарнил.   

Ритвельдийн 

боловсруулалт 

Rietveld refinement Ритвельдийн боловсруулалт нь кристалл 

материалын бүтцийн параметрүүдийг 

тодорхойлоход ашиглах зорилгоор Хюго 

Ритвелдийн зохиосон арга юм.  

талст, талстын 

хэмжээ, мөхлөг, 

бөөм  

crystallite, crystallite size, 

granular, particle   

Талстууд нь жижиг кристаллуудаас тогтоно. 

Энэ нь олон атом буюу молекулуудаас 

бүрддэг. Талстын хэмжээг тодорхойлоход 

Шеррерийн томъёог ашигладаг.Талстууд нь 

мөхлөгөөс үргэлж жижиг байдаг. Мөхлөг нь 

нь олон талстуудаас тогтдог. Бөөм нь цөөхөн 

буюу түүнээс олон тооны талстууд буюу 

мөхлөгийн бөөгнөрөл юм. Тиймээс бөөмийн 

хэмжээ бүхнээс том байна. Мөн талстын 

хэмжээ нь бүгдээс бага юм. 

трититан 

петоксид 

Trititanium Pentoxide Мониклин тэгш хэмтэй Ti3O5 гэсэн химийн 

томъёогоор илэрхийлэгдэх кристалл бүтэц 

болно. 

фазын шилжилт Phase transition Хими, термодинамик болон бусад олон 

тооны холбогдох салбарт фазын шилжилт 

(эсвэл фазын хувирал) нь зарим 

параметрээр тодорхойлогддог орчны төлөв 

ба өөр нэг параметрийн ялгаатай утгууд 

хоорондын шилжилтийн физик процесс юм. 

Энэ нэр томъёог ихэвчлэн бодисын үндсэн 

төлвүүдийн өөрчлөлтийг хэлэхэд 

ашигладаг: хатуу, шингэн, хий, түүнчлэн 

ховор тохиолдолд плазм. 
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фотоны 

хөндлөн 

корреляцийн 

спектроскоп 

PCCS with Nanophox Лазерийн гэрлийн динамик сарнилын аргаар 

шингэн дотор суспензлэгдсэн бөөмсийн 

хэмжээ (бөөмийн гидродинамик диаметр)-г  

1-10000нм мужид тодорхойлдог багаж юм.   

 

ДГС-динамик гэрлийн сарнил  

ДЭХ-дулааны энергийн хадгалалт 

УДЗ-уламжлалт дулаан зөөвөрлөгч 

ФШМ-фазын шилжилттэй материал  

ХШУС-Хэрэглээний шинжлэх ухааны сургууль 

ШУТИС-Шинжлэх ухаан технологийн их сургууль 

AFM-(Atomic Force Microscopy) Атомын хүчний микроскоп   

CSP-(Concentrated Solar Power) төвлөрсөн нарны станц      

DSC- (Differential Scanning Calorimeter) Дифференциал тэмтрэх калориметр 

DTA- (Differential Thermal Analysis) Дифференциал дулааны анализ 

EDX-(Energy Despersive X-ray spectroscopy)  

FCJ-(Finger, Cox and Jephcoat asymmetry model) Фингер, Кохс, Жипкоатийн тэгш бус 

загвар 

FE-TEM-(Field Emission Transmission Electron Microscopy) Орны эмиссийн шилжилтийн 

электрон микроскоп  

FWHM-(Full Width at Half Maximum) дифракцийн пикийн өндрийн хагас дээрх бүтэн 

өргөн 

GSAS-(Genarel Structure Analysis System) Eрөнхий бүтцийг шинжлэх систем  

HTF-(Heat Transfer Fluids) шингэний дулаан зөөгч  

ICSD-(Inorganic Crystal Structure Database) Органик бус кристалл бүтцийн өгөгдөл 

LHTES-(Latent Heat Thermal Energy Storage) Нуугдмал дулааны энергийг хадгалах    

MIE-(Mie theory) Маигийн онол  

NIST-(National Institute of Standards and Technology) АНУ-ын Стандарт ба технологийн 

үндэсний институт   

PCCS-(Photon Cross Correlation Spectroscopy) Фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскоп 

PCS- (Photon Correlation Spectroscopy) Фотоны корреляцийн спектроскоп  
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PSF- (peak shape function) пикийн хэлбэрийн функц  

PXRD–(Powder X-ray Diffraction) Нунтгийн рентген дифракцын арга  

XRD-(X-ray Diffraction) Рентген дифракцийн арга 

Match!-(Phase Analysis using Powder Diffraction) Нунтгийн дифракцыг ашиглан фазын 

шинжилгээ хийх 
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Төслийн үр дүнгийн даалгавар, түүний биелэлт 

д/д Төслөөр бий 

болох үр дүнгийн 

даалгавар 

Гэрээнд заагдсан ажлын үр 

дүнгийн товч танилцуулга 

Үр дүнгийн баталгаажуулалт 

1 Үндсэн түүхий эд 

TiO2 нунтагийг 

өндөр энергийн 

бөмбөгөн тээрэм 

ашиглан 

нанохэмжээт 

нунтаг болгох  

 

“Sigma Aldrich” компанийн өндөр 

цэвэршилттэй (99.8%) анатаз 

төрлийн TiO2(IV) нунтаг нь 

анхдагч материал болгон 

ашиглагдсан.  

Дээжийг нунтаглахад АНУ-д 

үйлдвэрлэгдсэн их энергийн 

чичиргээт бөмбөгөн тээрэм 

ашигласан.   

Рентген дифракцийн анализын 

дүнд анатаз TiO2-ийн хувьд 

нунтаглах хугацаанаас  хамаарч 

ямар нэг фазын шилжилтийн 

үзэгдэл ажиглагдаагүй. 

Өндөр энергийн бөмбөгөн 

тээрмийн аргаар анатаз төрлийн 

TiO2 нунтаг дээжийн талстын 

хэмжээг 34 нм-ээс 8 нм хүртэл 

бууруулж чадсан. 

1. Г.Батдэмбэрэл, Д.Отгонбаяр. 

Анатаз төрлийн TiO2 

бөөмийн талстын хэмжээг 

бууруулах судалгаа. 

Монголын физикийн 

нийгэмлэг. Үндэсний 

хэмжээний  эрдэм 

шинжилгээний хурал. 

МУИС-ийн Эрдэм 

шинжилгээний бүтээлийн 

эмхэтгэл.  2020.12. 24-25.  

2. Ganbat Batdemberel, Dugerjav 

Otgonbayar, Gonchigsuren 

Munkhsaikhan. Effect of High-

Energy Vibrating Ball Milling 

in the Reduction of the 

Crystallite Size of TiO2 

Particles. Journal of Materials 

Science and Chemical 

Engineering. Scientific 

Research Publishing. Volume 

9, Issue 11, Pages 7-14.  

2021/11/17. 

https://www.scirp.org/journal/

msce.     

2 TiO2 нунтаг дахь 

бөөмийн хэмжээг 

гэрлийн динамик 

сарнилын аргаар 

тодорхойлох  

 

Нунтаг TiO2 дээжийг нунтаглах 

хугацаанаас хамааруулан давхар 

нэрсэн усанд хийж суспензийн 

дээжүүд маягаар бэлдсэн. Тус 

суспензийг дисперслэхэд хэт 

авианы үүсгүүр KS-900F-ээр 1 

минутын турш үйлчилсэн.  

PCCS-ийн хэмжилтэнд зориулсан 

суспензийн дээжийг 12.5мм 

өргөнтэй, 12.5мм-ийн гүнтэй, 

36мм-ийн өндөртэй, 50мкл-

2.000мкл хүртэл дүүргэх эзлэхүүн 

бүхий нэг удаагийн тунгалаг 

пластик уветт (Eppendorf UVette, 

Sympatec Item No.NZ0020) саванд 

хийж бэлдсэн. 

PCCS-ийн хэмжилтээр ~ 8нм 

хэмжээтэй талст агуулсан TiO2 

бөөмийн дундаж хэмжээ 221 нм 

гэж тодорхойлсон. Нанохэмжээтэй 

1. Г.Батдэмбэрэл, Д.Отгонбаяр. 

Өндөр энергийн чичиргээт 

бөмбөгөн тээрмээр TiO2 

бөөмийн талстын хэмжээг 

бууруулах судалгаа. ШУТИС, 

Эрдэм шинжилгээний 

бүтээлийн эмхэтгэл, 

№(1/272) 2020 №2 (34). 50х-. 

2. G.Batdemberel, D.Otgonbayar 

and G.Munkhsaikhan. Effect of 

high energy vibrating ball 

milling in the reduction of the 

crystallite size of TiO2 

particles. International 

Conference on Applied Science 

and Engineering 2021 

(ICASE2021). Proceedings. 

Volume 002, 2021. 

Ulaanbaatar. Mongolia. p.153-

160. 

https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/msce
https://www.scirp.org/journal/msce
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(<100нм) бөөмүүдийн тоо хэмжээ 

эзэлхүүний 0.04% -ийг эзэлж байв.   

3 Нано хэмжээт 

нунтаг дээжийг 

тодорхой орчинд 

өндөр температурт 

(12000C-14000C) 

халаах замаар 

шинээр үүссэн 

титаны ислийн 

завсрын фазуудыг 

тогтоох  
 

Синтезийн 13000C температурт, 

аргоны хийн урсгалын хурд 5 

(л/мин) байх үед хамгийн бага 

талстийн хэмжээ бүхий (~ 10 нм) 

-Ti3O5 -ийг үүсгэж чадсан.   

Синтезийн температур 1300°С, 

азотын хийн урсгалын хурд 

0.7(л/мин) үед -Ti3O5 (74.6%) ба 

-Ti3O5 (25.4%) фазууд үүсдэгийг  

тогтоосон. Дараа нь тус дээжийг 

KOH уусмалаар үйлчлэхэд -Ti3O5 

фазын тоо хэмжээ 86% хүртэл өсч, 

харин -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ 

14% хүртэл буурч байв.  

Аргоны хийн урсгалын хурдыг 

нэмэгдүүлэхэд субоксид Ti7O13 ба 

рутил төрлийн TiO2 фазууд 

ажиглагдаагүй. Синтезийн 13000C 

температурт, аргоны хийн 

урсгалын хурд 5 (л/мин) байх үед 

хамгийн бага таслтын хэмжээ 

бүхий (~ 9 нм) -Ti3O5 -ийг үүсгэж 

чадсан.  

1. Г.Батдэмбэрэл, Ю.Ганчимэг, 

М.Энхтуул. Нуугдмал дулаан 

хадгалахад зориулагдсан 

нанохэмжээт Ti3O5 

кристаллыг гарган авах нь. 

Материал судлал ба орчин 

үе-IV улсын эрдэм 

шинжилгээний хурлын 

эмхэтгэл. №22 (11)-299. 

2022.09.16. Улаанбаатар. х. 

12-16.  

2. G.Batdemberel, 

Yu.Ganchimeg, M.Enkhtuul, 

O.Enkhtolmon, 

G.Munkhsaikhan and 

D.Otgonbayar. Synthesis and 

Characterization of Nanosized 

Ti3O5 Crystals Under Inert Gas 

Flow. Materials Science Forum 

(ISSN print 0255-5476). 

Indexed by Elsevier: Scopus. 

2022.  

3. G.Batdemberel, 

Yu.Ganchimeg, M.Enkhtuul, 

O.Enkhtolmon, 

G.Munkhsaikhan and 

D.Otgonbayar. Synthesis and 

Characterization of Nanosized 

Ti3O5 Crystals Under Inert Gas 

Flow. 2022 11th International 

Conference on Material 

Science and Engineering 

Technology (ICMSET 2022). 

Tokyo, Japan. November 26-

28, 2022.    

4 Ритвельдийн 

аргаар завсрын 

фазуудын 

огторгуйн групп, 

торын 

параметрууд, 

атомын 

координатуудыг 

тодорхойлох  

Хэмжилтээр гарган авсан рентген 

дифрактограммыг Ритвельдийн 

арга дээр үндэслэсэн 

“FullProf.Suite”  программаар 

боловсруулсан. Боловсруулалтын 

үр дүнгээс дээж нь -Ti3O5 ба -

Ti3O5 фазуудаас гадна тээрэмдэх 

ба синтезийн процессуудтай 

холбоотой байж болох өндөр 

эрчимтэй дифракцийн пикүүд 

бүхий хольцын фазууд 

ажиглагдсан.Эдгээр хоёр фаз тус 

бүрийн бүтцийн боловсруулалтын 

Үр дүнг тус төслийн 

тайлангийн 4-р бүлэгт 

үзүүлсэн.     
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кристаллографын өгөгдлүүдийг 

тодорхойлсон.        

5 SEM, AFM, STM 

микроскопуудын 

тусламжтайгаар 

завсрын фазуудын 

бөөмсийн 

морфологийг 

тодорхойлох  

Нанохэмжээт Ti3O5 нэгдэл 

үүссэнийг шалгахын тулд TEM 

дээр хэмжилт хийсэн. SEM/EDX 

(TM1000-Hitachi, Japan)  ба TEM-

ийн хэмжилтийг Япон улсын 

Нигитагийн их сургуульд тус тус 

гүйцэтгэсэн. ТEM-ийн зургаас 

харахад дээж нь микрометрийн 

урттай блок-хэлбэртэй 

талстуудаас бүрдэнэ. SEM-ийн үр 

дүнгээс харахад өндөр 

температурт шатаахаас өмнөх 

үеийн дээж дахь бөөмсийн хэлбэр 

нь янз бүрийн өнцөг үүсгэсэн өөр 

өөр хэлбэртэй хатуу кристалл 

талстуудаас тогтож байгаа нь 

харагдана.           

Үр дүнг тус төслийн 

тайлангийн 3-р бүлэгт 

үзүүлсэн.        

6 Шинээр гарган 

авсан дээжийн 

гадны үйлчлэлээр 

(даралт г.м.) 

суллагдах 

(шингээгдэх) 

дулааны энергийг 

хэмжих  

Ti3O5 фазууд дээрх даралтын 

үйлчлэлийн нөлөөг судлахад 

Барилга архитектур корпорацийн 

“Бетон дүүргэгчийн” лаборатори 

дахь “Stye-2000 Ctm” дижитал 

дэлгэцтэй гидравлик шахалтын 

туршилтын машин дээр 

гүйцэтгэсэн. Герман улсад 

үйлдвэрлэгдсэн бага хэмжээтэй 

нунтаг дээжийг шахахад 

зориулагдсан, дотор нь вакуум 

үүсгэх боломж бүхий өндөр 

даралтын хэвийг ашигласан.  

λ-Ti3O5 дээрх даралтын 

нөлөөллийг 0.5, 1.6, 2.5, 6, 12 кН 

хүчээр үйлчилсэний дараа дээж 

тус бүрийг дараалсан XRD 

хэмжилтүүдээр судалсан. Даралт 

нэмэгдэхийн хирээр λ-Ti3O5-ийн 

фазын тоо хэмжээ буурч, β-Ti3O5-

ийн тоо хэмжээ өсч байв.  

Тасалгааны температураас 6000C 

хүртэл халаах эхний процесст 

110°C температурт эндотермийн 

пик (жишээлбэл, дулаан хадгалах 

пик) ажиглагдсан. Дулаан 

шингээлт нь шингээлтийн оргил 

үед ажиглагддаг. DTA муруйн 

шинжилгээнээс харахад 

хуримтлагдсан дулааны энерги 

60мкВ байна.    

Үр дүнг тус төслийн 

тайлангийн 5, 6-р бүлгүүдэд 

үзүүлсэн.       
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7 Судалгааны үр 

дүнг гадаадын 

сэтгүүлд хэвлүүлэх  

Судалгааны ажлын зөвхөн 

шинэлэг үр дүнгүүдийг багтаасан 

эрдэм шинжилгээний хоёр өгүүлэл 

бичиж “scopus” ба “web of 

science”-д бүртгэлтэй 

сэтгүүлүүдэд хэвлүүлсэн.   

 
 

 
 

1. Ganbat Batdemberel, Dugerjav 

Otgonbayar, Gonchigsuren 

Munkhsaikhan. Effect of High-

Energy Vibrating Ball Milling 

in the Reduction of the 

Crystallite Size of TiO2 

Particles. Journal of Materials 

Science and Chemical 

Engineering. Scientific 

Research Publishing. Volume 

9, Issue 11, Pages 7-14.  

2021/11/17. 

2. G.Batdemberel, 

Yu.Ganchimeg, M.Enkhtuul, 

O.Enkhtolmon, 

G.Munkhsaikhan and 

D.Otgonbayar. Synthesis and 

Characterization of Nanosized 

Ti3O5 Crystals Under Inert Gas 

Flow. Materials Science Forum 

(ISSN print 0255-5476). 

Indexed by Elsevier: Scopus. 

2022.  

8 Судалгааны үр 

дүнгийн тайлан  
Судалгааны ажлын үр дүнгээр 

тайлан бичиж 2022 оны 12 сарын 

сүүлээр ШУТС-нд хүлээлгэн 

өгсөн.  

Бичиж дуусгасан эцсийн 

тайлан 

 

  

https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
https://www.scirp.org/journal/paperinformation.aspx?paperid=113188
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Төслийн явц, хэрэгжилт, хамтын ажиллагаа, 

аюулгүй байдал 

 Төслийг хэрэгжүүлсэн гэрээ, менежмент, төслийн судалгааны ажлын явц, тайлагнал, 

календарчилсан төлөвлөгөөний хэрэгжилт, биелэлтийг энд авч үзэх болно. 

“Дулаан хадгалах наноматериалын судалгаа” сэдэвт суурь судалгааны төслийг 2018 

онд дэвшүүлж холбогдох байгууллагуудаар хэлэлцүүлэн БСШУЯ-ны ШУТГ-т хүргүүлсэн 

бөгөөд тэнд хэлэлцэгдэн БСШУЯ-ны сайдын 2019 оны 02 сарын 25-ны өдрийн А/86 тоот 

тушаалаар 2019 оноос эхлэн тус яамны ШУТГ-ын захиалгаар хэрэгжих төслийн жагсаалтад 

орж батлагдсан. Улмаар 2019 оны 04 сарын 16-ны өдөр төслийг хэрэгжүүлэгч тал болох 

ШУТИС-ийн Эрдэм шинжилгээ, инноваци эрхэлсэн дэд захирал болон төслийн удирдагч 

Г.Батдэмбэрэл нар төслийг гурван жилийн хугацаанд хэрэгжүүлэхээр ШУТГ болон ШУТС-

тай № ШуСс-2019/43 тоот “Суурь судалгааны төсөл хэрэгжүүлэх, санхүүжүүлэх гэрээ”-г 

байгуулан санхүүжилт хийгдэн хэрэгжиж эхэлсэн. Энэ гэрээнээс гадна төслийн 

хэрэгжилтийн явцад төслийн удирдагч хэрэгжүүлэгч байгууллагатай менежментийн үр 

дүнгийн гэрээ байгуулан ажиллав. 

Төслийн тайлагнал 

Төслийн хэрэгжилтийн явцад дээр дурдагдсан гэрээний дагуу төслийг хэрэгжүүлэгч 

баг төслийн судалгааны явцын тайлан, мониторингийн тайлан, судалгааны ажлын завсрын 

үр дүнгийн тайланг ШУТС болон ШУТИС-ийн эрдэм шинжилгээ инновацын хэлтэст хагас 

болон бүтэн жилээр тайлагнаж байсан болно. Эдгээрээс гадна төслийг хэрэгжүүлэх явцад 

санхүүжилтийн хөрөнгийг хэрхэн зарцуулсан талаар мөнгөн урдчилгааны тайланг дээрх 

байгууллагуудад хагас жил бүрээр гарган өгч ажиллаа. 

 

Хамтын ажиллагаа 

Энэ судалгааг ШУТИС-ийн ХШУС-ийн Нанотехнологи, материал судлал (Т-501А) ба 

химийн технологийн лабораторуудын багаж төхөөрөмж дээр гүйцэтгэсэн. Судалгааны 

дээжүүдийн бөөмсийн морфологи болон дулааны механизмыг судлахад Япон улсын 

Нигитагийн их сургуулийн лабораторуудтай хамтран ажилласан.  
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Төслийн явц, цаг үеийн давагдашгүй хүчин зүйл 

Энэ төслийг анх 2019-2021 онд гурван жилийн хугацаанд хэрэгжүүлэхээр гэрээлж явуулсан 

боловч дэлхийг хамарсан цар тахлын нөлөөгөөр 2020 оны санхүүжилт тасалдан зарим 

судалгаа хойшилсон. Үүнтэй холбоотойгоор бүх төслийн хэрэгжих хугацааг сунгасан 

шийдвэрийн хүрээнд манай төслийн судалгаа мөн хойшлогдож 2022 оны эхээр санхүүжилт 

нь нөхөн хийгдсэнээр төслийн судалгааны ажлууд бүрэн хийгдэж, амжилттай хэрэгжив.  

Төслийн явцад хийгдсэн судалгааг давтах тохиолдолд анхаарах зүйл, аюулгүй 

байдлыг хангах тухай 

Энэ судалгаанд дээжийг синтезлэх явцад судлаачид ба тухайн байгууллага шатамхай 

хийн (устөрөгч, аргон, азот гэх мэт)-үүд, өндөр температур (17000С хүртэл)-ийн орчинтой 

ажилладаг учраас дэлбэрэх болон түлэгдэхээс сэргийлж бүрэн хангагдсан нөхцлийг юуны 

өмнө бүрдүүлсэн. Мөн судалгааны дээжийн кристалл бүтэц ба бөөмийн хэмжээг судлахад 

өндөр гүйдэл, хүчдэл, рентген цацрагийн шарлагаас  хувь хүнийг сэргийлж стандартын 

дагуу ажилласан.  
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Оршил 

Эдийн засгийн хурдацтай өсөлт, эрчим хүчний өсөлтийн хэрэглээтэй холбоотойгоор 

малтмал түлшний нөөц тасралтгүй буурч, хүлэмжийн хийн ялгаралт тасралтгүй өсөн 

нэмэгдэж байна. Энэ хоёр том асуудалд дэлхийн улсуудын засгийн газар болон эрдэмтэд 

анхаарлаа хандуулах боллоо. Эрчим хүчний эдгээр асуудалтай тулгараад байгаа тул нарны 

цацрагийг шууд ашиглах нь ердийн эрчим хүчний нөөц, ялангуяа, орон сууц, үйлдвэрийн 

барилгыг халуун усаар хангах хамгийн ирээдүйтэй шийдлүүдийн нэг гэж үзэж байна. Гэвч, 

нарны эрчим хүчний (өдөр/шөнө) хэлбэлзлээс болж энэ эрчим хүчний эх үүсвэр нь 

тасалдалтай байдаг. Эдгээр бэрхшээлийг даван туулахын тулд дулааны энергийг хадгалах 

системүүд нь эрчим хүч хэмнэх, малтмал түлшний эрчим хүчний хэрэглээтэй холбоотой 

байгаль орчинд үзүүлэх нөлөөллийг бууруулах боломжийг олгодог [1]. 

Байр орон сууц, барилга байгууламжид эрчим хүчийг үр ашигтай хэрэглэхэд 

материалын дулаан хадгалах чадварыг авч үзэх нь чухал ач холбогдолтой байдаг. Үүнтэй 

холбоотойгоор өндөр дулаан хадгалах чадвартай материал ашигласан халаалтын системээр 

дулааны тав тухыг хангах асуудалд анхаарлаа хандуулах ёстой [2].  

Дулааны энергийг хадгалах хоёр үндсэн арга байдаг бөгөөд энэ нь мэдрэгдэхүйц ба 

нуугдмал дулаан хадгалалтууд юм. Хоёуланд нь ашигтай, дутагдалтай талууд бий. 

Мэдрэгдэхүйц дулаан хадгалах аргын хувьд хадгалах материал (хэрэгсэл)-ын температурыг 

өөрчлөх замаар дулааныг хадгалдаг. Хадгалсан  дулааны хэмжээ нь тухайн материалын 

дулаан багтаамж, температурын өөрчлөлт, хадгалуур материалын хэмжээнээс хамаардаг. 

Энд хатуу эсвэл шингэн хэлбэрийн хадгалуур материал ашигладаг. Мэдрэгдэхүйц дулаан 

хадгалуурт ашиглаж байгаа материалууд дээр фазын шилжилт болдоггүй. Хамгийн 

түгээмэл шингэн төлөвт хадгалуур материал нь ус бөгөөд ямар нэг саванд агуулах 

шаардлагатай байдаг. Усыг халаалтын системд дулаан зөөгчөөр ихэвчлэн ашигладаг ба энэ 

нь ийм систем дэх дулаан хадгалах материал (хэрэгсэл) болгон ашиглаж байгаа гэдэг утгаар 

маш их ач холбогдолтой юм. Агаар бол барилга байгууламж дахь дулаан дамжуулалтын 

хувьд хамгийн их ашигладаг дулаан зөөгч бөгөөд энэ нь бусад материалыг барилгын 

нэгдсэн дулаан хадгалуурт илүү тохиромжтой болгож өгдөг. Чулуу, бэхжүүлсэн бетон, 

тоосгон өрлөг зэрэг нь дулааны энергийн хадгалуурт ашиглаж болох, барилга барихад 

ашигладаг түгээмэл материалууд юм. Мэдрэгдэхүйц дулаан хадгалах системийн гол давуу 
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тал нь өртөг багатай, урт хугацааны тогтвортой байдал юм. Гэсэн хэдий ч,  материалын 

температурыг нь нэмэгдүүлэхэд кристалл нэгдлийг хайлуулах эсвэл химийн холбоосыг 

эвдэх босго хэмжээтэй харьцуулахад маш бага дулааны энерги оролцож байдаг [3, 4].  

Нуугдмал дулаан хадгалах аргын хувьд тухайн хадгалуур-материалын фазын эргэх 

шилжилтээр дулааныг хадгалдаг. Өөрөөр хэлбэл, ямар нэг материал нэг фазаас нөгөө фазад 

шилжихдээ (үүнд, хатуу-хатуу, хатуу-шингэн, хатуу-хий, шингэн-хийн шилжилтүүд байж 

болно) нуугдмал дулааныг хадгалаад, дараа нь тэр энергиэ гадагшлуулдаг гэсэн үг. Энд 

хатуу-шингэн шилжилт бүхий өөрчлөлтийг их хэрэглэсэн байдаг бол хатуу-хатуу 

шилжилтийг нэлээн судалж байгаа болно [5].  

Нуугдмал дулаан хадгалдаг материалуудыг фазын шилжилттэй материал (ФШМ) 

гэж нэрлэдэг. ФШМ-ын термо-физикийн шинж чанарыг судлаж тогтоох нь барилга 

байгууламжид ФШМ-ыг шинээр хэрэглэх, дотоод орчин болон эрчим хүчний хэмнэлт дэх 

нуугдмал дулаан хадгалалтын нөлөөг урьдчилан хэлэхэд зайлшгүй шаардлагатай юм.  

Нуугдмал дулаан хадгалахад зориулсан фазын шилжилттэй материалуудыг ашиглах нь 

уламжлалт мэдрэгдэхүйц дулаан хадгалах аргуудтай харьцуулахад хоцорч явж байгаа. Энэ 

нь зарим талаар нуугдмал дулаан хадгалах систем нь технологийн өндөр түвшинг шаардаж 

байдагтай холбоотой юм. Мөн бетонон ба тоосгон өрлөг зэрэг мэдрэгдэхүйц дулаан 

хадгалалтын материалууд нь барилга байгууламжийн бүтээцийн бат бөх чанар ба дулаан 

хадгалах хүчин чадал гэсэн давхар хоёр зорилготой байдаг бол ФШМ-ийг барилгын даацын 

бүтээцэд зориулсан материал болгон ашиглах боломжгүй бөгөөд түүнийг барилгын 

бүтээцтэй хамтад нь ихэвчлэн гадаргуугийн өнгөлгөө (гипс, ханын шавардлага, дүүжин 

таазны хавтан гэх мэт) хэлбэрээр  нийлүүлэх шаардлагатай байдаг [6]. 

Ерөнхийдөө, органик бус нэгдлүүд нь органик нэгдлүүдээс хамаагүй илүү химийн, 

дулааны болон механик тогтворжилттой байдаг. Тиймээс, органик полимер, металлын исэл 

зэрэг органик бус материалаас бүрдсэн гибрид материалыг ашиглах нь ФШМ-ийн химийн 

ба дулааны шинж чанарыг сайжруулах чухал арга зам юм [7]. 

Саяхан, зарим судалгаанууд нь цахиурын давхар ислийг бүрхүүл болгон ашиглан 

органик-органик бус гибрид материал дээр үндэслэн фазын шилжилтийн бичил бүрхүүлтэй 

материалыг үйлдвэрлэхэд анхаарлаа хандуулах болсон. Энэ хүрээнд цахиурт суурилсан  

гибрид композит материалуудын бүтэц, морфологи, гадаргуугийн шинж чанарт золь-гель 

аргын процедур хүчтэй нөлөөлдөг болохыг тодорхойлсон байна [8]. 
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Трититан пентоксидын (Ti3O5) кристалл бүтэц, физик, химийн болон фазын 

шилжилтийн шинж чанарууд нь 1950-иад оноос хойш өргөн хүрээний судалгааны ажлыг 

өдөөсөн. Ti3O5-ийн янз бүрийн кристалл хэлбэрүүд (α, β, γ, δ, λ) нь өөр өөр шинж чанартай 

байдаг. Ялангуяа, λ- ба β- Ti3O5-ийн хоорондох буцах фазын шилжилт нь судалгааны 

сонирхолыг татаж байгаа бөгөөд Ti3O5 нь материалын энергийг хадгалах салбарт шинэ 

боломжит хэрэглээг авчирдаг. Туршилт, тооцооллын эрчимтэй судалгаа хийгдэж байгаа 

боловч Ti3O5-ийн бүтэц, физик шинж чанар, гарган авах, хэрэглэх талаар иж бүрэн 

хураангуй мэдээлэл дутмаг байна. Ti3O5-ийн үндсэн физик-химийн шинж чанаруудын 

талаар гүнзгий ойлголттой байх нь шинэ салбарт хэрэглэгдэхүүн боловсруулахад туслах ач 

холбогдолтой юм [9]. 

Ti3O5-ийг олж тогтоосноос хойш гарган авах олон тооны аргуудыг мэдээлсэн байдаг. 

Ихэвчлэн, TiO2-ийг ангижруулах аргаар Ti3O5-ийг гарган авахад түүхий эд болгон 

ашигладаг ба металл титан, нүүрстөрөгч, нүүрстөрөгчийн органик материал буюу 

ангижруулагч (H2, CO, аргон, азот) хийнүүдийг Ti3O5-ийг гарган авахад мөн ашиглаж 

болно. Хүчилтөрөгчийн хамаарал өндөртэй бууруулагч бодисууд нь харгалзах исэлд нь 

исэлдэж, TiO2-ыг Ti3O5 болгон ангижруулдаг [9]. 

Токиогийн их сургуулийн судлаачид дулааны энергийг удаан хугацаанд хадгалдаг 

шинэ төрлийн материалыг анх нээсэн бөгөөд үүнийгээ "дулаан хадгалах керамик" гэж 

нэрлэснийг дурдах ёстой. Энэхүү шинэ материалыг нарны дулааны энергийг эрчим хүч 

үйлдвэрлэх системд дулаан хадгалах материал болгон ашиглах буюу үйлдвэрийн хаягдал 

дулааныг үр ашигтай ашиглах, дулааны энергийг дахин боловсруулах боломжтой, учир нь 

тус материал нь бага даралтаар хуримтлагдсан дулааны энергийг тусгайлсан хэрэгцээнд 

зориулан гаргаж авдаг. Токиогийн Их Сургуулийн Шинжлэх ухааны сургуулийн профессор 

Онкошигийн судалгааны багийн олж илрүүлсэн дулаан хадгалах керамик нь дулааны 

энергийг удаан хугацаанд хадгалдаг.  Трититан-пентоксид λ-Ti3O5 гэж нэрлэгддэг энэхүү 

материал нь зөвхөн титан ба хүчилтөрөгчийн атомуудаас тогтдог бөгөөд их хэмжээний 

дулааны энергийг (230 кЖ Л-1) шингээж, ялгаруулж чаддаг [10]. 

Нано-λ-Ti3O5 -ийг синтезлэхийн тулд анх Онкоши ба түүний хамтрагч нар рутил 

төрлийн TiO2-ийг түүхий эдээр сонгож, устөрөгчийн урсгалд (0.3 л3/мин) 1200°С-т 2 цагийн 

турш ангижруулсан. Гарган авсан кристаллууд нь (25±15) нм урттай нанокристаллуудаас 
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бүрдсэн ялтас хэлбэртэй байв. Үүнээс гадна, нанохэмжээт λ-Ti3O5-ийг синтезлэхэд урвуу 

мицелл болон золь-гелийн аргуудыг хослуулан ашигласан байдаг [11].  

Энэхүү суурь судалгааны төслөөр хатуу-хатуу фазын шилжилт бүхий 

наноматериалыг гаргаж авах зорилготой бөгөөд үүний үндсэн дээр тухайн материалыг 

дулааны хадгалуур болгон ашиглах боломжийн талаар судлах юм. Бид судалгаандаа анатаз 

төрлийн TiO2-ийг ашигласан болно.     
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1-Р БҮЛЭГ. Нуугдмал дулаан хадгалахад 

зориулагдсан фазын  шилжилттэй материалуудын 

судалгаа, ирээдүйн чиг хандлага   

 

1.1 Нуугдмал дулааны энергийг хадгалах 
Дулааны энергийн хадгалалт (TES) нь материалыг халаах ба хөргөх замаар дулааны 

энергийг нөөцлөх технологи юм. Ийм байдлаар хуримтлагдсан энергийг ирээдүйн 

хэрэгцээнд, ялангуяа, зарим системийн үр ашгийг нэмэгдүүлэх, энергийн эрэлт хэрэгцээний 

флуктуацитай тулгарахад ашиглаж болно. Дулааны энергийг хадгалах янз бүрийн 

технологийн дотроос нуугдмал дулааны энергийн хадгалалт (LHTES) нь хадгалах орчны 

хайлах ба хатуурах явцад бараг тогтмол температурт энергийн хадгалалтын өндөр 

нягтралыг хангадаг. Эдгээр материалыг фазын шилжилттэй материал (ФШМ) гэж нэрлэдэг. 

Гэсэн хэдий ч, практик дээр нэг температурын оронд систем нь хайлах температур Tm-ийг 

оролцуулсан температурын мужид ажилладаг. 1.1-р зургаас харахад ФШМ нь зөвхөн 

мэдрэгдэхүйц дулааныг ашигладаг материалтай харьцуулахад илүү их дулааныг хадгалах 

боломжтой бөгөөд энэ нь LTHES системийн хэмжээ, зардлыг мэдэгдэхүйц бууруулахад 

хүргэдэг. Хуримтлагдсан дулааны нийт энергид нуугдмал дулаан ба мэдрэгдэхүйц 

(илэрхий) дулаанууд (фазын шилжилтийн өмнөх ба дараахь) багтдаг бөгөөд тэдгээрийг 

дараахь байдлаар илэрхийлж болно: 

                              

Үүнд: Q [Ж] — нөөцлөгдсөн дулааны энерги, λm [Ж/кгK] — хайлалтын нуугдмал дулаан, 

am бол хайлсан массын тоо хэмжээ, CpL ба CpS [Ж/кгK] нь шингэн ба хатуу биеийн тогтмол 

даралт дахь дундаж хувийн багтаамжууд, Tm [°C] нь хайлах температур, Tf-Ti нь 

температурын муж, m [кг] нь ФШМ-ийн масс юм. ФШМ-д байх ёстой гол шинж чанарууд 

нь: хэрэглэхэд тохиромжтой хайлах цэг, хайлалтын өндөр дулаан, нэгж эзэлхүүн ба жин 

дээрх хувийн дулаан багтаамж, өндөр дулаан дамжуулалт, химийн тогтворжилт, зэврэлтгүй 

байдал, шатамхай буюу хоргүй байх, хөргөлтийн их биш түвшин, хатууруулах явц дахь бага 

хэмжээний эзэлхүүний өөрчлөлт, үнэтэй биш байх зэрэг юм. LHTES системийг янз бүрийн 

хэрэглээнд (жишээлбэл, барилга байгууламж, үйлдвэрлэлийн процессууд, нарны хэрэглээ) 

ашиглаж болно.  
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1.1-р зураг. Мэдрэгдэхүйц дулааны материал ба ФШМ-ийн төлөв байдал [12] 

 

1.2 Нуугдмал дулаан хадгалахад зориулагдсан фазын шилжилттэй 

материал 
 

Олон тооны ФШМ-ыг хэрэглээ ба температурын муж бүрт нь нуугдмал дулааныг 

хадгалах орчин болгох боломжтой. Хатуу-шингэний шилжилтэнд ордог ФШМ нь 

хувиралттай холбоотой эзэлхүүний бага өөрчлөлт бүхий их хэмжээний хуримтлагдсан 

дулаанаар хангаж чаддаг тул илүү тохиромжтой байдаг. Хамгийн тохиромжтой ФШМ-ийг 

түүний шинж чанарт үндэслэн сонгох ёстой. Юуны өмнө түүнийг хайлах температур (Tm)-

аар сонгосон бөгөөд энэ нь системийн ажлын температуртай тохирч байх ёстой. Хлорид, 

фторид, карбонатууд нь өндөр температур (400°C-аас дээш)-ын системд тохиромжтой 

байдаг, харин гидроксид ба нитратууд нь 150-аас 400°C хүртэлх температурт сайн тохирдог. 

Төрөл бүрийн ФШМ-уудын ангилалыг 1.2-р зурагт үзүүлэв. Ерөнхийдөө, органик ФШМ нь 

өндөр нуугдмал дулаан, дулааны ба химийн тогтворжилт, бага идэмхий чанараараа 

тодорхойлогддог. Гэсэн хэдий ч, тэдгээр нь маш шатамхай тул өндөр температурт 

хэрэглэхэд тохиромжгүй бөгөөд дулаан хадгалах материал болгон ашиглахад тохиромжтой 

дулаан дамжууллын доод утгыг ихэвчлэн харуулдаг. Органик ФШМ-ийн дундаас 

парафиныг хайлуулах өндөр дулаан, химийн тогтворжилт, хямд өртөгтэй, фазын 

ялгаралгүйгээр дулаан хадгалахад ашигладаг. Ямар ч байсан, тэд фазын шилжилтийн үед 

эзлэхүүний ихээхэн өөрчлөлт, бага дулаан дамжуулалт зэрэг зарим үзүүлэлтүүдийг 

харуулдаг. Нөгөө талаас, давс, давсны гидрат, металл зэрэг органик бус нэгдлүүд нь өндөр  
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дулаан багтаамж ба нуугдмал дулаан, өндөр дулаан дамжуулал, өндөр нягтрал, эзэлхүүний 

бага өөрчлөлт зэргийг харуулдаг. Давсны гидратууд нь хямд өртөгтэйгөөр эрт дээр үеэс 

олны анхаарлыг татсан бөгөөд хайлах цэг нь 30-50°С температурын хооронд хэлбэлздэг тул 

ихэвчлэн бага температурт ашиглагддаг.  

 

1.2-р зураг. Төрөл бүрийн ФШМ-ийн ангилал [12] 

Гэсэн хэдий ч, тэдгээр нь хэд хэдэн дулааны циклийн дараагаар хэт хөрөлт, фазын 

салбарлалт, тогтворгүйжилт зэрэг зарим асуудлуудыг үүсгэдэг (халаалтын явцад ус 

алдагдсанаас). Ерөнхийдөө 15-70°С температурын мужийг хамарсан ФШМ-ийг барилга 

байгууламжийг халаах, хөргөхөд зориулж дулаан хуримтлуулах материал болгон судалж 

ирсэн. Бетон, гипсэн хавтан, тааз, шалыг ФШМ-аар хучиж болно. Өндөр температурт 

дулааны энергийг хадгалахад (нарны төвлөрсөн станцууд, CSP) хамгийн их ашиглагддаг 

ФШМ нь хлорид, фторид, гидроксид, нитрат, карбонат, давс зэрэг бөгөөд бас тэдгээрийн 

холимог (жишээ нь, эвтектик) юм. Нарны хэрэглээний хувьд давс нь хадгалах чадвар болон 

бусад дулааны шинж чанарууд, нуугдмал дулаан (H), хувийн дулаан багтаамж (Cp), 

дулаан дамжуулал  (k) зэргээрээ сонгогдсон хамгийн их ашиглагддаг ФШМ юм. Дундаж 

температурт (150-300°C) нитратын давсыг хамгийн их хэрэглэдэг. Бага температурт KNO3-

LiNO3 буюу KNO3-NaNO2-NaNO3 зэрэг нитратуудыг ашигладаг, харин нарны энерги 

үйлдвэрлэхэд (илүү өндөр температурт) NaNO2, NaNO3, KNO3, NaNO3-KNO3-ыг сонгож 

болно. Гэсэн хэдий ч, эдгээр шинж чанаруудыг сайжруулах шаардлагатай бөгөөд сүүлийн 

үеийн судалгаанууд нарны давс (дулааны энергийг хадгалахад ашигладаг эвтектик хайлмал 

давснуудын холимог)-ны дулааны шинж чанарыг сайжруулах аргад анхаарлаа хандуулж 
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байна. Эрдэмтэд дулааны энерги хадгалах хэрэглээнд чухал ач холбогдолтой дулаан 

дамжуулал, хувийн дулаан багтаамж, нуугдмал дулаан зэрэг ФШМ-ийн зарим чухал 

дулааны шинж чанарыг сайжруулах аргуудыг хайж байна. Энэхүү сайжруулалтыг хийхдээ 

үндсэн шингэнд фазын шилжилттэй материал болгож төрөл бүрийн нанобүтэц нэмж 

оруулдаг ба түүнийг наношингэн гэж нэрлэдэг [12].   

1.3 Фазын шилжилттэй материал болох хайлмал давсны дулааны шинж 

чанарыг сайжруулах 
 

Ус, этилен гликол, синтетик тос зэрэг уламжлалт дулаан зөөвөрлөгч дээр суурилсан 

наношингэнийг боловсруулах анхны оролдлогуудыг хийж байна. CSP зэрэг дунд-өндөр 

температурын нарны төхөөрөмжийн хувьд өндөр дулаан багтаамжтай тул хайлсан давсны 

хэрэглээг өргөн ашигладаг. Энэхүү хэрэглээний хувьд нарны энергийн нийт ашигтүйлийн 

коэффициентийг нэмэгдүүлэхийн тулд HTFs нь сайн термодинамик шинж чанартай байх нь 

чухал юм. Гэхдээ хадгалах боломжтой энергийн хэмжээг нэмэгдүүлэхийн тулд хувийн 

дулаан багтаамжийг сайжруулах нь зүйтэй.  

Хувийн дулаан багтаамж 

Наношингэний хувийн дулаан багтаамжын туршилтын тооцооны тухай цөөн тооны ажил 

байдаг, учир нь хувийн дулаан багтаамжийг хольцын энгийн дүрмийн тусламжтайгаар 

тооцоолох боломжтой гэж үздэг. 

Үүний эсрэгээр, сүүлийн үед зарим судалгааны ажлууд илүү нарийвчлалтай онолын загвар 

байж болохыг харуулсан [12].  

                                          
Үүнд: Cp нь тогтмол даралтын үеийн хувийн дулаан багтаамж, ф-эзэлхүүний тоо 

хэмжээ, - нягт ба np, nf, f индексүүд нь нанобөөмс, наношингэн, үндсэн шингэнийг тус тус 

илэрхийлдэг. Энэ нь нанобөөмсийн тодорхой тоо хэмжээг үндсэн шингэн рүү нэмэхэд 

бүртгэгддэг хувийн дулаан багтаамж нь их хэмжээгээр нэмэгдэхийг урьдчилан таамаглах 

боломжгүй юм. Ялангуяа, онолын загвараар таамагласан хайлмал давсан дээр суурилсан 

наношингэний хувийн дулаан багтаамжийн утга нь дифференциал тэмтрэх калориметр 

(DSC)-ийн туршилтын үр дүнгээс эрс ялгаатай болохыг өнөөг хүртэл хийсэн судалгаанууд 
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харуулж байна. Нанобөөмүүдийг дисперслэх үед үндсэн шингэний хувийн дулаан 

багтаамжын хэмжээ ихэсдэг болохыг тогтоожээ. Гэсэн хэдий ч, дулаан багтаамжийг 

нэмэгдүүлэх өвөрмөц механизм буюу тайлбар хараахан олдоогүй байна. Энергийн 

хадгалалт хэрхэн үүсч болохыг тайлбарлах гурван өөр горимыг санал болгосон. Үүнд: 

нанобөөмийн нэгж масс дээрх хувийн гадаргуугийн их энергийн улмаас балк цахиуртай 

харьцуулахад илүү өндөр хувийн дулаан багтаамжтай нанобөөмс; нанобөөмс ба хүрээлж 

буй шингэний молекулуудын хоорондох фаз хоорондын дулааны эсэргүүцлийн өндөр 

өсөлт; эзэлхүүнт шингэнээс өндөр дулааны шинж чанартай нанобөөмсийн гадаргуу дээр 

шингэний молекулуудын зүгээс хагас хатуу үе үүсэх. Ихэнх судлаачдын ашигладаг 

синтезийн протокол нь хоёр шаттай шингэн уусмалын арга дээр суурилдаг. Наношингэний 

хувийн дулаан багтаамж дээр нөлөөлдөг бусад чухал хүчин зүйлүүд нь нанобөөмийн 

хэмжээ ба нанобөөмийн процентийн агууламж юм. Эдгээр үр дүн нь, ялангуяа, NaNO3-

KNO3-ийн нитратын холимогоор хийсэн хайлсан давсны хольц дээр чиглэгдсэн зарим ажил 

(жингийн харьцаа 60:40)-ын үед олдсон. Энэ нь 225 0C-ийн хайлах цэгтэй хайлмал давс юм. 

NaNO3-KNO3-ийн нитратын холимог руу (60:40 харьцаа) янз бүрийн хэмжээтэй цахиурын 

нанобөөмүүдийг (1.0 жин. %) нэмэхэд Cp нь том диаметртэй (5-аас 60 нм хүртэл) 

нанобөөмүүдийг нэмэх үед  өсдөг болохыг харуулсан. Ялангуяа, хатуу фазад 3-10%, шингэн 

фазад илүү (5 нм-д 8%, 10 нм-д 12%, 30 нм-д 19%, 60 нм-д 27%) өссөн байна. Үүнтэй төстэй 

төлөв байдал адилхан ФШМ руу хөнгөн цагааны ислийн нанобөөмийг нэмэх үед 

бүртгэгдсэн. Наношингэний морфологи (TEM-ээр гүйцэтгэсэн) нь нанобүтэц, нэвчилтийн 

сүлжээ, зүү шиг дэд бүтэц байгааг харуулсан бөгөөд тэдгээрийн үүсэл нь нанобөөмийн 

гадаргуугийн ойролцоох хагас хатуу үетэй холбоотой байж магадгүй юм. Түүгээр ч 

зогсохгүй, нанобөөмийн хэмжээ их байх тусам Cp ихсэх болно. Тиймээс, сайжруулалт нь 

эдгээр бүтцийн оролцоотой холбоотой байж магадгүй гэж үздэг. Дэд бүтэц үүссэнтэй 

холбоотой нано-ФШМ-ийн хувийн дулаан багтаамжийн аномаль өсөлтийг дараах байдлаар 

тайлбарлав: хайлмал давсны холимог дотор дисперслэгдсэн нанобөөмүүд нь давс ба 

нанобөөмүүдийн хоорондох цахилгаан-статик харилцан үйлчлэл дэх ялгааны улмаас хоёр 

давсыг тусгаарлах хандлагатай байдаг. Тусгаарлагдсан давс нь нанобөөмийн гадаргуу дээр 

талсжиж давсны цөм үүсэх газар болж, хатуу маягийн үе үүсгэдэг. Энэ үе нь ургаж эхлэн 

балк шингэнээс илүү өндөр хувийн дулаан багтаамж бүхий нанобүтцийг бий болгодог.  
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Хадгалсан дулааныг температурын функц маягаар ерөнхий дулааны тоо хэмжээг 

(мэдрэмтгий ба нуугдмал) авч үзье. Наношингэн тус бүрийн хадгалах багтаамжийг ажлын 

хамгийн бага ба хамгийн их температурын хоорондох температурын муж дахь дулааны 

урсгалын интеграл муруйгаар тооцоолж, нанобөөмсийг оруулснаас үүсэх нийт ашгийг 

дараах байдлаар тодорхойлсон болно: 

                             
390°C температурт наношингэн тус бүрийн хамгийн их нийт ашиг нь: KNO3 дээр суурилсан 

наношингэнд Al2O3, SiO2-Al2O3 болон SiO2 нанобөөмүүдийн жингийн 1.0 % дээр харгалзан 

2%, 6%, 16% байдаг. Тиймээс, KNO3 ба нанобөөмүүдийг холих замаар гарган авсан фазын 

шилжилттэй материалууд нь илүү их хэмжээний дулааныг хадгалах боломжтой.  

Хайлалтын нуугдмал дулаан ба хайлах температур 

Зарим судалгааны ажлууд хайлсан давс руу нанобөөмс нэмж, хайлалтын нуугдмал 

дулааны нөлөөг харуулсан (жишээ нь: хадгалах орчин нь хатуу төлвөөс шингэн буюу 

эсрэгээр фазын шилжилтэнд орох үед шингээгдсэн буюу ялгарах энерги). Фазын 

шилжилтээр хуримтлагдсан энергийн хэмжээ нь ФШМ-ийн нуугдмал дулаантай шууд 

пропорциональ тул энэ дулааны шинж чанар нь маш чухал юм. Түүнчлэн ФШМ-ийн хайлах 

температур нь бас чухал бөгөөд учир нь түүний бууралт нь фазын шилжилтийн эхэн үеийг 

илэрхийлдэг бөгөөд энэ нь энергийн эхэн үеийн хуримтлалд хүргэдэг. ФШМ-ийн хувьд 

хайлмал давс дээр анхаарлаа хандуулсан хэд хэдэн ажил нь нанобөөмсийг нэмсэн нь хайлах 

цэгийг бууруулж, жингийн 1.0%-ийг хэрэглэвэл нуугдмал дулааныг нэмэгдүүлэхэд 

дэмждэг болохыг харуулсан. Зарим үр дүнг мэдээлэх боломжтой: хөнгөн цагааны 

нанобөөмийг Хитекийн давс руу нэмэх, цахиур-хөнгөн цагааны нанобөөмсийг NaNO5-

KNO5 руу нэмсэнээр хайлуулах дулааныг 15% хүртэл нэмэгдүүлж, хайлах температурыг 

8°С орчим бууруулсан, KNO3 дээрх нанобөөмсийн ижил хольц нь нуугдмал дулааныг 12% 

нэмэгдүүлж, хайлах температурыг бага зэрэг бууруулсан, NaNO3-KNO3 дээрх зэсийн ба 

титан ислийн нанобөөмүүд нь маш бага хувиар (0.1 жин. % орчим) ижил төсөөтэй 

хандлагыг үзүүлсэн байдаг [12].  
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1.4 Нуугдмал дулаан хадгалах зориулалттай фазын шилжилттэй 

материал, нанобөөмсийн тухай ирээдүйн судалгаа  

 

Өнөөдрийг хүртэлх судалгаанууд нь үндсэн хайлсан давсанд нэмсэн ислийн 

нанобөөмсийг ашиглан нарны энергийн хэрэглээнд зориулсан нуугдмал дулаан хадгалах 

материал үйлдвэрлэхэд голчлон анхаарч байв. Гэсэн хэдий ч, бусад нанобөөмүүд нь 

нуугдмал дулаан хадгалах материалын дулааны шинж чанарыг сайжруулахад сонирхолтой 

байж магадгүй гэж үздэг. Одоогийн байдлаар бусад төрлийн нанобөөмүүдтэй хамт 

наношингэнийг туршилтаар үйлдвэрлэх нь сонирхол татахуйц сорилт болох юм. 

Нүүрстөрөгчийн нанохоолой, бал чулууг ашиглах нь эхлээд өндөр температурт давс 

(хлорид буюу карбонат) дээр судлагдсан боловч нитратуудын судалгаа нь ирээдүйн сорилт 

байж магадгүй юм. Нитратын хайлсан давс дээр суурилсан наношингэнийг нүүрстөрөгчийн 

суурьтай наноматериалуудыг нэмж боловсруулж байна. Ялангуяа, нүүрстөрөгчийн 

наногуурс, бал чулуун нанохавтангууд нь өндөр дулааны шинж чанартай бөгөөд үндсэн 

ФШМ-ийн хувийн дулаан багтаамж болон дулаан дамжуулалтыг хоёуланг нь нэмэгдүүлэх 

боломжтой. Эдгээр наноматериалуудыг үндсэн давсны холимогт (NaNO3-KNO3) нэмээд 

дараа нь 250°С-т усыг ууршуулдаг. Дисперслэлтийг механик холигчийн тусламжтайгаар 

гүйцэтгэнэ. Өнөөг хүртэл 1.0 жин. %-ийн нанобөөмсийн эффектийг шинжилж, үр дүн нь 

хатуу фазын хувийн дулаан багтаамжыг нэмэгдүүлэхэд хүргэсэн нь нитратын хольцын 

дулааны шинж чанарыг сайжруулахын тулд эдгээр нанобөөмсийг үр дүнтэй ашиглах бодит 

боломжийг харуулсан. Ирээдүйд фазын шилжилттэй материалын дулааны шинж чанарыг 

нэмэгдүүлэхийн тулд металлын нанобөөмсийн эффектыг харгалзан үзэх шаардлагатай. 

Төмрийн нанобөөмийг оруулах анхны оролдлогыг судлаачид ФШМ-тэй ижил давсны 

хольцыг ашиглан хийсэн байдаг. Ирээдүйн судалгаа нь ус ашиглахгүй холих янз бүрийн 

аргуудад анхаарлаа хандуулах ёстой. Бараг ихэнх судалгааны ажлууд нь давсыг 

нанобөөмүүдтэй хамт усан уусмалд хольж, хэт авианы долгионоор дисперслэж, дараа нь 

ууршуулах замаар наношингэнийг гаргаж авдаг. Гэсэн ч, энэ нь цаг хугацаа их шаарддаг 

арга бөгөөд усны хэрэглээ нь давсны төлөв байдалд нөлөөлдөг. Зарим судалгааны ажилд ус 

ашиглахгүйгээр 9 мм-ийн зэвэрдэггүй ган савтай бөмбөлөгт тээрэм ашиглан натрий, калийн 

нитратыг зэсийн ба титаны ислийн нанобөөмүүдтэй хольж сайжруулсан ФШМ 

үйлдвэрлэхийг санал болгосон. Үр дүн нь Cp-ийн утга нэмэгдэж байсан. Ирээдүйд судалгаа 
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нь дулааны шинж чанар сайтай, тогтвортой, жигд дисперслэгдсэн наношингэнийг гарган 

авахын тулд хамгийн сайн үзүүлэлтүүдийг (хугацаа, температур, холих хурд, түүнчлэн 

холих наношингэний тоо хэмжээ) хөгжүүлэхэд чиглэнэ. Дүгнэж хэлэхэд, нуугдмал дулаан 

хадгалах материал болгон ашиглах сайжруулсан шинж чанар бүхий ФШМ үйлдвэрлэхэд 

олон сорилт тулгарч байна. Нэгдүгээрт, нанобөөмс бүхий ФШМ-ийг өргөн цар хүрээтэй 

хэрэгжүүлэх нь тийм ч амар биш, учир нь ашигласан арга нь (гол төлөв хоёр шатлалт 

шингэн уусмал) удаан бөгөөд их хэмжээний наношингэн бэлтгэхэд хэрэглэх боломжгүй 

юм. Хоёрдугаарт, үйлдвэрлэлд хамаарах параметрүүдийг тогтоож, гарган авсан үр дүнтэй 

сайн уялдуулах шаардлагатай.  Эцэст нь, хэд хэдэн хэрэглээнд зориулсан нуугдмал дулаан 

хадгалах материал болох ФШМ-ийн боломжит чадавхийг судлахын тулд янз бүрийн 

төрлийн нанобөөмсийг илүү өргөн хүрээнд ашиглах хэрэгтэй байна [12].  
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2-Р БҮЛЭГ. TiO2-ийн талстын ба бөөмийн хэмжээг 

бууруулах судалгаа  

 

2.1 Бөөмийн хэмжээний тухай ойлголт 

Нанобөөмийн тухай хүлээн зөвшөөрөгдсөн олон улсын тодорхойлолт байдаггүй ч, 

Английн шинэ PAS71 баримт бичигт дараахь тодорхойлолтыг өгсөн байна: нэг буюу 

түүнээс олон хэмжээтэй, хэмжээсийн эрэмбээрээ 100 нм–ийн орчимд буюу түүнээс бага 

хэмжээтэй байх бөөмүүдийг нанобөөм гэнэ [44]. Энэ тодорхойлолттой хамааралтай 

“Нанобөөмийг том материалаас ялгаатай болгодог цоо шинэ шинж чанар нь 100 нм-ээс бага 

хэмжээнд биелдэг” гэсэн тайлбар байдаг. Дээр дурдьсан “цоо шинэ шинж чанар”-ууд 

нанохэмжээнээс бүрэн хамаардаг, нанобөөмийн физик нь тэдгээрийн шинж чанар балк 

материалынхаас ялгаатай гэсэн утгатай. Энэ нь нанобөөмийн хамгийн чухал шинж чанар 

болох бөөмийн хэмжээ буюу хэмжээний хуваарийг бий болгодог [44].    

Нанобөөмс гэж юу вэ? 

Нанобөөмсийг зөөлтийн үзэгдэл ба шинж чанарынх нь талаас авч үзвэл  нэгэн бүхэл 

нэгж болдог жижиг зүйл юм.  Нанобөөм нь шинж чанарыг тодорхойлогч бүх шугаман 

хэмжээ нь хэмжээсийн нэг эрэмбэтэй болдог  квази-тэг хэмжээст нанообъект юм. Нанобөөм 

бөмбөлөг хэлбэртэй байдаг.  Харин  түүний атомууд буюу ионууд эмх цэгцтэй байрласан 

байвал нанокристалл гэж нэрлэдэг. Нанобөөмийг энергийн дискрет түвшнээр илэрхийлбэл 

“квант цэг” буюу “зохиомол атом” гэж нэрлэдэг. Нанобөөм нь нөгөө талаас, ихэнх 

тохиолдолд цөм ба үүлэн дотоод бүтэцтэй, гаднаа функциональ бүлэгтэй, нарийн түвэгтэй 

бүтэц бүхий  асар том молекул юм. Түүний хувийн соронзон чанар нь 2-30 нм хэмжээнд 

илэрдэг. Нанобөөмс нь тодорхой хэмжээнд, тухайлбал, 30 нм-ээс бага болоход том 

бөөмөөсөө шинж чанараараа эрс ялгаатай болдог. Ерөнхийдөө 1-100нм хэмжээтэй бөөмийг 

нанобөөм гэж нэрлэдэг. Зарим материалын нанобөөмс маш сайн катализын болон шингээх 

шинж чанартай байдаг. Үүнээс гадна зарим бөөмс гайхалтай оптик шинж чанартай болдог. 

Жишээлбэл, органик материалын хэт нимгэн хальсыг нарны зайн үйлдвэрлэлд ашигладаг.   

Нанобөөмийн хэмжээ 

Нарийн бөөмсийн диаметр 100-2500 нм хооронд байдаг бол хэт нарийн бөөмсийн 

диаметр нь 1-100нм мужид оршино [44]. Нанобөөмсийн  шинж чанар хэмжээнээсээ 
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хамаардаг, эсвэл үл хамаардаг байж болдог бөгөөд энэ нь нарийн бөөмсийн хувьд илэрдэг. 

Харин хэт нарийн бөөмсийн хэмжээг үл тооцвол салангид молекулууд нанобөөмст 

хамаардаггүй. Нанокластерийн дор хаяж нэг хэмжээс нь 1-10 нм байх ба хэмжээний 

түгэлтийн интервал нь нарийн байдаг. Нөгөө талаас, нанонунтаг нь хэт нарийн бөөмс, 

нанобөөм, нанокластерийн агломерац юм. Харин нанобөөмийн хэмжээтэй кристаллыг 

нанокристалл гэнэ.  

                                             
          2.1-р зураг. Өнгөт электрон микроскопоор авсан кобальтын нанобөөмийн гинжин цуваа [44] 

Нанобөөмсийн судалгааны түүх  

Нанобөөмсийн судалгааны түүх урт бөгөөд эдгээр бөөмсийг хэрэглэж эхэлсэн нь 9-

р зууны Месопатамаас эхэлдэг. Энэ үед дархчууд бөөмсийг шавар цомын гадаргууг 

гялалзуулахад хэрэглэж байсан байна. Дундад зууны үеийн энэ шавар ваарын гэрэлтэж 

гялалздаг хээ нь тунгалаг гадаргууд металын нимгэн хальсаар өнгөлгөө хийснээс үүсдэг. 

Хэрэв хальс нь агаар болон бусад исэлдүүлэгчидтэй исэлддэггүй бол үргэлж гялалзан 

харагдана. Керамик паалангийн шилэн дэвсгэр дээр мөнгө ба зэсийн нанобөөмүүд жигд 

тархсанаар ингэж гялалзан харагддаг байна. Дархчууд нанобөөмс дээр зэс, мөнгөний давс 

ба ислийг цагаан цуу, зос цавуутай холин гадаргуу дээр нь түрхдэг байжээ. Тэгээд ваараа 

зууханд хийж  600С хүртэл халаана. Паалан зөөлрөхөд зэс ба мөнгөний ионууд паалангийн 

гадна тал руу шилждэг. Үүнийг анх Майкл Фарадей шинжлэх ухааны үүднээс тайлбарлаж, 

нанохэмжээтэй металлын оптик шинж чанарын тухай өгүүллээ 1857 онд хэвлүүлсэн байна 

[13, 14].  
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Бөөмийн хэмжээний шинжилгээний үндсэн зарчмууд 

Бөөм гэж юу вэ? 

Дисперлэх процесс болон материалын хэлбэрээс болоод бөөмийн хэмжээний 

шинжилгээ ярвигтай ажил болдог [14].  

                                 
                                                 2.2-р зураг. Элсний мөхлөгүүд   

 

Эквивалент бөмбөрцөг 

Цор ганц тоогоор илэрхийлэгдэж болох зөвхөн ганц хэлбэр байдаг нь бөмбөрцөг юм. 

Хэрвээ бид 50мкм-ийн бөмбөрцөг байна гэвэл уг бөмбөрцгийг яв цав илэрхийллээ гэсэн үг. 

Бид үүнийг кубын хувьд хэлж чадахгүй. Учир нь 50мкм нь түүний ирмэг диагналь хоёрын 

аль нэг нь байх болно. Манай шүдэнзний хайрцагны хувьд гэхэд цор ганц тоогоор 

илэрхийлэгдэж болох олон шинж чанар бий. Жишээлбэл, түүний жин бол мөн эзэлхүүн, 

гадаргын талбайтай нь адилхан нэг цор ганц тоо юм. Тэгэхлээр, хэрэв бид шүдэнзний 

хайрцагны жинг хэмжих аргатай бол 

жин=  3

3

4
r  

томъёог ашиглан хэмжсэн жингээ бөмбөрцгийн жин болгон хувиргаад нэг цор ганц тоо ( r2

)-г бодож чадна. Тэр нь шүдэнзний хайрцагтай адил жинтэй бөмбөрцгийн диаметр байх 

болно. Үүнийг эквивалент бөмбөрцгийн онол гэдэг. Бид бөөмийн ямарваа нэг шинж 

чанарыг хэмжиж, үр дүн нь бөмбөрцөгт хамаарна гэж үзэн уг бөөмөө илэрхийлж чадах цор 

ганц тоо (бөмбөрцгийн диаметр)-г гарган авна. Ингэснээр бид 3-хэмжээст бөөмөө гурав 

буюу түүнээс дээш тоо хэрэглэхгүйгээр бичиглэх боломжтой болдог. Энэ олон тоо илүү 
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нарийн (яв цав) байж болох ч  менежментийн процесст тохиромжгүй байдаг. Гэхдээ энэ 

аргад объектийн хэлбэрээс хамааран зарим сонирхолтой үзэгдэл үүсэж болохыг бид үзэж  

болно. Үүнийг цилиндрийн эквивалент бөмбөрцгийн жишээгээр харуулах болно (2.3-р 

зураг). Хэрэв цилиндр  нь хэлбэр буюу хэмжээгээ өөрчилж байвал эзэлхүүн (жин) ч бас 

өөрчлөгдөх бөгөөд бид эквивалент бөмбөрцгийн загварын тусламжтайгаар дор хаяад 

цилиндр томорч байна уу, эсвэл  жижигэрч байна уу гэдгийг хэлэх боломжтой. 

                                    

2.3-р зураг. Эквивалент цилиндр ба бөмбөрцөг 

100х20мкм цилиндрийн эквивалент бөмбөрцгийн диаметр 

D1=20мкм (өөрөөр хэлбэл, r=10мкм) диаметр ба 100мкм өндөртэй цилиндр байг. Уг 

цилиндрийн эвивалент эзэлхүүнтэй 
2D  диаметр бүхий бөмбөрцөг байг. Энэ диаметрийг 

дараахь байдлаар тооцоолж болно. 

Цилиндрийн эзэлхүүн = )(10000 32 мкмhr    

Бөмбөрцгийн эзэлхүүн = 
3

3

4
X    

Энд X бол эквивалент эзэлхүүний радиус 

33 62.0
4

3
V

V
X 


 

мкмX 5.197500
4

30000 33 



 

мкмD 1.392   

100мкм өндөр, 20мкм диаметртэй цилиндрийн хувьд эквивалент бөмбөрцгийн диаметр 

40мкм орчим. Дараахь хүснэгтэнд янз бүрийн харьцаатай цилиндрийн эквивалент 

бөмбөрцгийн диаметрийг харуулав.  

2.1-р хүснэгт. Цилиндрийн эквивалент бөмбөрцгийн диаметр 
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Хүснэгтээс доош орших, хүснэгтэнд харуулаагүй харьцаа диск хэлбэртэй том 

шаврын бөөмийн хувьд ажиглагддаг. Энд 20мкм диаметртэй боловч дөнгөж 0.2мкм зузаан 

байх бөгөөд ийм хэмжээг бид авч үзэхгүй. Ийм бөөмийг багажаар хэмжвэл бөмбөрцгийн 

диаметр нь 5мкм орчим гэсэн үр дүн гарна. Иймд өөр өөр аргуудын өгөх үр дүн маргаантай 

байх боломжтой! Түүнчлэн эдгээр бүх цилиндр 25мкм-ийн шигшүүрт яг адилхан хэмжээтэй 

байх бөгөөд үүнийг бүх материал 25мкм-ээс бага гэж тогтоодог. Лазерын дифракцаар 

эдгээр ‘‘цилиндр’’ өөр өөр харагдах учир өөр хэмжээний утгатай. 

2.2. Өндөр хурдны өндөр энергийн бөмбөгөн тээрэм (VQ-N) 

Бага оврын VQ-N өндөр хурдны чичиргээт бөмбөгөн тээрмийг нь янз бүрийн 

материалыг нунтаглах, холиход ашигладаг. Энэ нь лабораторид хэт нарийн хэмжээтэй 

нунтаг болон наноматериал бэлтгэх зориулалттай жижиг оврын төхөөрөмж юм. Эдгээр нь 

өндөр үр ашигтай, жижиг, хөнгөн жинтэй, хямд үнэтэй байдаг. Өндөр хурдны чичиргээт 

бөмбөлөг тээрэм VQ-N нь нунтаглах, холихоос гадна механик хайлшлалтыг хийх 

чадвартай. Хэд хэдэн төрлийн металл ба металлын бус элементүүдийн нунтаг, бөөмүүдийг 

өндөр энергийн бөмбөлөгт тээрэмд олон дахин холих, бутлах, хүйтнээр ширгээх, бөмбөлөгт 

тээрэмд нунтаглах замаар хайлшлах уламжлалт процессын тусламжтайгаар зарим бодисыг 

хайлшлахад төвөгтэй, мөн тээрэмдэх процесст хайлшлалтыг улам бодитой болгодог зэрэг 

Цилиндрийн хэмжээ   

  Харьцаа 

Эквивалент 

бөмбөрцгийн 

диаметр   Өндөр Диаметр 

20 20 1:1 22.9 

40 20 2:1 28.8 

100 20 5:1 39.1 

200 20 10:1 49.3 

400 20 20:1 62.1 

10 20 0.5:1 18.2 

4 20 0.2:1 13.4 

2 20 0.1:1 10.6 
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хатуу төлөвт хайлшийн фазын цөмийг алгуур үүсгэдэг. VQ-N өндөр хурдны чичиргээт 

бөмбөлөгт тээрэм нь янз бүрийн мөхлөгүүд ба материалын хатуу бөөмүүд, суспенз, 

зуурмагийг хуурай буюу нойтон аргаар нунтаглах эсвэл холих боломжтой [15].  

VQ-N өндөр хурдны чичиргээт бөмбөлөгт тээрмийн үндсэн тэнхлэгийн нэг үзүүр нь 

үндсэн тэнхлэгтэй тодорхой өнцгийн градусаар эксцентр (голлоогүй) дугуйтай холбогддог 

ба эксцентр дугуй нь суналтын пүршээр дамжин бөмбөлөгт тээрмийн суурьтай холбогддог. 

Цахилгаан машин өндөр хурдтай ажиллах үед пүршний таталцалаас болж эксцентр дугуй 

нь өндөр хурдтайгаар савлана. Эксцентр дугуйны өндөр хурдтай савлалтаас үүссэн хүчтэй 

чичиргээний тусламжтайгаар эксцентр дугуй дээр бэхлэгдсэн бөмбөлөг тээрэмдэх савтай 

хамт мөн өндөр хурдтай эргэлдэн чичирдэг. 

Бөмбөлөгт тээрмийн бүтэц 

Туршилтанд ашигласан өндөр энергийн чичиргээт бөмбөгөн тээрмийг 2.4-р зураг дээр 

үзүүлэв. Тус тээрэм нь ШУТИС-ийн ХШУС-ийн материал судлал, нанотехнологийн 

лабораторид байдаг.      

 

 2.4-р зураг. VQ-N өндөр хурдны чичиргээт бөмбөгөн тээрэм    

Тээрэмдэх материал: материалын мөхлөгийн хэмжээ 1 мм-ээс бага байх ёстой. Сав 

тус бүрийн материалын хамгийн их ачааалал: Бөмбөлгөөр тээрэмдэх савны гуравны хоёр 

(тээрэмдэх бөмбөлгүүдийг).  
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2.3 Фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскоп (PCCS) 
 

Гэрлийн динамик сарнил: бөөмийн хэмжээний түгэлтийн хэмжилт  

Динамик гэрлийн сарнил (ДГС-фотоны хөндлөн корреляц буюу гэрлийн квази 

харимхай сарнил) нь бөөмийн хэмжээсийг 1нм-ээс бага диаметртэй үед хэмжих боломжтой  

хамгийн түгээмэл хэрэглэддэг гэрлийн сарнилын техник юм. Энэхүү багажийг  эмульс, 

мицелл, полимер, уураг, нанобөөм, коллоидийн хувьд хэрэглэдэг. Түүний ажиллах зарчим 

нь маш энгийн: дээжийг лазерын цацрагаар гэрэлтүүлж, сарнисан гэрлийн хэлбэлзлийг 

/флуктуацыг/ мэдэгдэж буй  өнцгөөр фотоны хурдан бүртгүүрээр бүртгэнэ.  Энгийн ДГС-

ийн төхөөрөмж нь бөөмийн дундаж хэмжээг тодорхой хэмжээсийн мужид тогтсон өнцгөөр 

хэмждэг. Харин илүү боловсронгуй олон өнцгийн төхөөрөмжөөр бөөмийн хэмжээсийн 

бүтэн түгэлтийг хэмждэг [16].  

                

2.5-р зураг.  Динамик гэрлийн сарнилын төхөөрөмж 

Бөөмийн сарнил ба гэрлийн цацрал, түүний хөдөлгөөнийх нь ул мөр байдаг. Иймээс 

сарнисан гэрлийн флуктуацын анализ нь бөөмсийн мэдээллийг өгдөг. Корреляцын функцыг 

нь тооцоолсон эрчмийн флуктуац )(2 tg -ыг туршлагаар тогтоож бөөмийн диффузийн 

коэффициентийг тодорхойлж болдог.  
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2.6-р зураг. Сарнисан гэрлийн флуктуац ба автокорреляцын функцын харилцан  

хамаарал  

 

Стокс-Эйнштейний тэгшитгэлээр диффузийн D  коэффициент бөөмийн R  

радиустай дараахь харьцаатай байна.  

                                                              Rn

kT
D

6
  

Үүнд: k Больцманы тогтмол, T температур,  зуурамтгай чанар.   

Эрчмийн корреляцийг фотоны статистикийн электроникийн төхөөрөмж ба 

програмын анализаар тодорхойлж болдог. Учир нь флуктуацын хугацаа наносекунд ба 

миллисекундын  интервалд явагддаг. Иймд, электрон төхөөрөмж үүнийг тодорхойлоход 

илүү хурдан ба найдвартай байдаг.  

Өгөгдлийн шинжилгээ 

Куммулятив  арга  

Диффузийн коэффициентийг тодорхойлохын тулд эрчмийн корреляцын функцыг 

шинжлэх хэрэгтэй. Кумулятив аргыг ашиглаж энэ шинжилгээг хийдэг. Гуравдугаар зэргийн 

олон гишүүнтийг эрчмийн корреляцын функцын логарифмд тохируулан   бууралтын 

хурдыг тогтоодог. Бууралтын хурд ба диффузийн коэффициентийн хамаарал: 

                                                                        Dq2  

Үүнд: q сарнилын өнцгөөс хамаардаг долгионы вектор. 

Өндөр эрэмбийн үр дүн нь дээжийн полидисперсийн индексийг тодорхойлдог. 

Орчин үеийн гэрлийн сарнилын төхөөрөмж кумулятив шинжилгээг автоматаар хийдэг. 

Кумулятив шинжилгээгээр бөөмийн хэмжээсийн түгэлтийг бөөмийн дундаж хэмжээсийн 

ойролцоох Гауссын түгэлтээс тодорхойлдог. Харин 2 буюу түүнээс олон хэмжээсийн 

түгэлтийн  хувьд Контин (Contin) арга гэх мэт  илүү нарийн шинжилгээг шаарддаг.  
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Хэмжилтийн чанар  

ДГС-ийн хэмжилтийн чанар хэд хэдэн хүчин зүйлээс хамаардаг. Зарим хүчин 

зүйлүүд нь (лазер, бүртгүүр ба корреляторын чанар) илэрхий нөлөөлдөггүй бол бусад хүчин 

зүйлүүд хэмжилтэнд шууд нөлөөлдөггүй байж болно.   

Сарнилын өнцөг  

Бууралтын хурд долгионы вектороос, тухайлбал, сарнилын өнцгөөс хамаардаг. Өөр 

өөр хэмжээтэй бөөмс сарнилын өнцгөөс хамаарсан өөр өөр гэрлийн эрчмийг сарниулна. 

Иймээс бөөмийн хэмжээ бүрт тодорхой өнцгийн бүртгүүр хэрэгтэй болдог. Өндөр чанарын 

шинжилгээг хэд хэдэн өнцгийн сарнилд гүйцэтгэдэг (олон өнцгийн ДГС). Энэ нь бөөмийн 

хэмжээсийн түгэлт  нь үл мэдэгдэх полидисперс дээжинд чухал байдаг. Зарим бөөмийн 

тодорхой өнцөг дэхь сарнилын эрчим бусад бөөмийн сул сарнисан эрчмийг бүрэн давж 

гарах ба  тэдгээр нь өгөгдөл боловсруулахад үл харагддаг. ДГС төхөөрөмж зөвхөн тогтсон 

тодорхой өнцөгт ажиллаж зарим бөөмийн хувьд сайн үр дүн гаргадаг.  

Олон өнцгийн сарнил  

Динамик гэрлийн сарнилын онол нь зөвхөн дан сарнисан гэрлийн хувьд хүчинтэй 

байдаг. Бусад сарнилын аргын адилаар олон сарнилын системийн хувьд тайлбар хийх нь 

түвэгтэй байдаг. Олон сарнилын бага нөлөө ч том алдаанд хүргэдэг. ДГС-ийн олон 

сарнилыг хөндлөн корреляцаар хааж болдог. Ерөнхийдөө, дан сарнисан гэрлийг ялган авч 

олон сарнилыг нь дарж тооцдог. Эдгээрээс 3D хөндлөн-корреляцын арга нь  хамгийн их 

хэрэглэгддэг арга болно. Олон өнцгийн сарнилын нөлөөг засах өөр нэг арга нь Статик 

Гэрлийн Сарнил юм. Мөн Диффузийн Долгионы Спектроскопийн аргыг олон өнцгийн 

хүчтэй сарнилын хувьд ашиглаж байна.  

Гэрлийн сарнилын 3D хөндлөн корреляци [45]     

Динамик ба статик гэрлийн сарнилын  технологиуд дан сарнисан гэрлийг хэмжиж, 

шинжилгээ хийдэг бөгөөд тунгалаг дээжинд тохирдоггүй  нь гол дутагдалтай тал юм. 

Булингартай болон тунгалаг биш дээжнээс олон дахин сарнисан гэрэл хэмжилтийн үр дүнд 

маш хүчтэй нөлөөлдөг байна. Энэ нь бага зэрэг булингартай дээжинд ч мөн нөлөөлдөг.  
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2.7-р зураг.  Булингартай дээжийг олон дахин шингэрүүлэх замаар тунгалаг  

дээж болгох аргачлал 

 

Олон дахин сарних сарнилыг дарах хүчтэй техник нь нэг ижил эзэлхүүнтэй дээжинд, 

ижил сарнилын векторт хоёр гэрлийн сарнилын туршилтыг нэгэн зэрэг хийж, хоёуланд нь 

ижил байх дан сарнилын мэдээллийг ялган авч боловсруулдаг 3D хөндлөн-корреляц юм.  

                                   

2.8-р зураг. 3D хөндлөн-корреляцыг гүйцэтгэдэг призм                   

Хоёр туршилтаар хэмжсэн сарнилын эрчмүүдийн хоорондын корреляцын дохионд 

зөвхөн дан сарнил нөлөөлнө. Иймээс 3D хөндлөн-корреляц нь гэрлийн сарнилын сонгодог 

техник болно.  

3D хөндлөн-корреляц нь хүчтэй сарнисан дээжин дэхь гэрлийн сарнилын статикийг 

нийт хэмжигдсэн сарнилын эрчмийг  засаж, өнцгөөс хамаарсан дан сарнилын нөлөөг  

тооцох замаар олдог. 3D гэрлийн сарнилын спектрометр нь сарнилын бүх өнцгийн гэрлийн 

сарнилын динамик ба статикийг засварладаг гониометрийн тохируулгатай, 3D хөндлөн-

корреляцийн технологийн шинж чанарыг илэрхийлэх төхөөрөмж юм.  
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Nanophox стандарт сав 

                                    

2.9-р зураг.  Nanophox-т хэрэглэдэг нэг удаагийн стандарт сав, дотоод хэмжээ нь 

10х10х46 мм3, акрил шил, 100 ширхэгтэй. 

Nanophox крон шилэн сав 

     

2.10-р зураг.  Nanophox-т хэрэглэдэг тусгай оптик шилээр хийсэн сав, дотоод хэмжээ нь 

10х10х44.75мм3, крон  шил UK 5 (Schott), PTFE тагтай, 1 ширхэгтэй. 
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Бүтээгдэхүүний код: NZ0000 

                 

2.11-р зураг.  Nanophox-ийн стандарт савны эрэгтэй таг, гадаад талбай нь 10х10мм2,  

жийргэвч материал нь силикон, 5 ширхэгтэй. 

 

Фотоны корреляцийн спектрометр (PCS) 

 

PCS нь нанометрийн горимд бөөмийн хэмжээсийг хэмжихэд өргөн ашиглагддаг. 

Ерөнхийдөө бөөмүүд нь суспензийн дээж бүхий жижиг кувет сав руу чиглэгдсэн лазерийн 

гэрлээр гэрэлтүүлэгддэг. Сарнилын спектр нь хоёр зүйлийг агуулдаг: тусгаар бөөмүүдийн 

сарнил ба бөөмүүдийн Броуны хөдөлгөөний явцад өөрчлөлтөнд орсон бөөмийн сарнил юм. 

Сарнилын тодорхой   өнцөг дээр бичигдсэн эрчим I  нь хугацаанаас хамааран хэрхэн 

өөрчлөгддөгийг 2.12-р зураг дээр харуулав.  

               

             2.12-р зураг. Ердийн PCS-ийн зохион байгууламж дахь сарнисан эрчим     

Бөөмийн диффуз D  ба гидродинамик диаметр x ийн хамаарлыг Стокс-Эйнштейний 

тэгшитгэлээр тайлбарладаг.  

        xTkxD B 3/)(                                   (1) 

үүнд: Bk Больцманы тогтмол,  шингэний динамик зуурамтгайн коэффициент.  
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Нэг удаагийн сарнилын хувьд автокорреляцийн функц )(G ийг эрчим SI ээр 

илэрхийлбэл:

))3/2exp(1()))(2exp(1(),()0,()( 2222
xTkqIqxDIIIG B

SS          (2) 

(2) тэгшитгэл нь PCS-д ерөнхийдөө ашигладаг  )1)(ln( G ийн налуугаас температурын 

T ийн утгад   мэдэгдэж байх тохиолдолд бөөмийн хэмжээс x ийг олохыг зөвшөөрдөг. 

Энэхүү энгийн тооцоо нь харилцан үйлчлэлгүй бөмбөлөг бөөмс ба нэг удаа сарнисан 

гэрлийн дотор хязгаарлагддаг. Олон удаагийн сарнилын ямар нэг тархалт нь, өөрөөр хэлбэл, 

тунгалаг бус буюу өтгөрсөн суспенз нь концентрац, оптик зам, өөрөөр хэлбэл, куветийн 

байрлалаас хамаарсан зэрэг алдаатай үр дүнг өгдөг. Цаашдаа дээжүүдийг хүчтэй 

шингэрүүлж байх шаардлагатай. Энэ нь тоолох хурд бага, муу статистик буюу удаан 

хугацааны хэмжилт зэргийн үр дүн юм. Хүчтэй шингэрүүлэлт нь 6x д пропорциональ 

сарниулагч том бөөм (тоос)-үүдтэй бохирдолд мэдрэмтгий багажыг хэрэглэдэг. Ямарваа нэг 

PCS-ийн амжилттай хэмжилтийн хувьд орчны цэвэр байх нөхцлыг  заавал биелүүлэх 

шаардлагатай.  

2.4 Талстын хэмжээг тодорхойлох Шеррерийн тэгшитгэл   

Олон материалыг хөргөх явцад үүсэх жижиг микроскопик кристаллыг талстууд гэж 

нэрлэдэг [46]. Кристалитуудын чиглэл нь санамсаргүй байдлаар ямар ч давуу чиглэлгүй, 

санамсаргүй текстуртэй гэж нэрлэгддэг, эсвэл ургалт, боловсруулалтын нөхцлөөс үүдэлтэй 

байж болно. Мяндсан текстур нь сүүлчийн жишээ юм. Талстуудыг мөн мөхлөг гэж 

нэрлэдэг. Талстуудын уулздаг мужуудийг мөхлөгийн хил хязгаар гэж нэрлэдэг. 

Поликристал материалууд буюу поликристалууд нь янз бүрийн хэмжээ, чиглэл бүхий олон 

талстаас бүрдсэн хатуу бодис юм. Ихэнх органик бус хатуу бодисууд нь ерөнхий металлууд, 

олон керамикууд, хүдрийн чулуулаг, мөс зэргийг багтаасан поликристал юм. Хатуу биеийн 

талстын хэмжээ (талсжилт) нь түүний физик шинж чанарт чухал нөлөө үзүүлдэг. Хүхэр нь 

ихэвчлэн поликристал байдаг боловч огт өөр шинж чанартай бусад аллотроп хэлбэрээр 

оршиж болно. Хэдийгээр талстыг мөхлөг гэж нэрлэдэг боловч нунтаг мөхлөгүүд нь өөр өөр 

байдаг тул тэдгээр нь өөрсдөө жижиг поликристал мөхлөгүүдээс бүрдэх боломжтой. 

Монокристаллын бүтэц нь өндөр эрэмбэлэгдсэн, тор нь тасралтгүй, эвдрээгүй байдаг бол 

шилэн болон олон полимер зэрэг аморф материалууд нь талст биш бөгөөд тэдгээрийн 
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бүрдэл хэсгүүд нь эмх цэгцтэй байрлаагүй тул ямар ч бүтэц харагддаггүй. Поликристал 

бүтэц ба паракристаллын фазууд нь эдгээр хоёр туйлын хооронд байрладаг. 

                         

2.13-р зураг. Талстуудаас бүрдсэн поликристал бүтэц. Зүүн дээд талаас цагийн зүүний дагуу: a) 

уян хаттай төмөр, b) хучаасгүй цахилгаан ган, c) олон талст цахиураар хийсэн нарны 

элементүүд, d) цайрын цайрдсан гадаргуу, e) мөхлөгийн хил хязгаарыг тусгаарлан хүчлээр 

идүүлсэн металлын бичил фотозураг [46] 

Монодисперсийн микробүтцүүдэд талстын хэмжээг ихэвчлэн рентген туяаны 

дифракцийн арга ба мөхлөгийн хэмжээнээс шилжилтийн электрон микроскоп зэрэг бусад 

туршилтын аргуудаар тооцоолдог. Үзэж харах, боловсруулах хангалттай том хатуу биетүүд 

цөөхөн тохиолдлоос (эрдэнийн чулуу, электроникийн үйлдвэрт зориулсан цахиурын 

монокристаллууд, зарим төрлийн мяндсууд, турбо тийрэлтэт хөдөлгүүрт зориулсан никель-

суурьтай супер хайлшийн монокристаллууд, диаметр нь 0.5 метрээс хэтрэх боломжтой 

зарим мөсөн кристаллууд) бусад тохиолдолд монокристаллаас бүрдэх нь ховор байдаг. 

Ихэнх материалууд нь аморф хатуу нимгэн давхаргуудаар бэхлэгдсэн олон тооны талстаас 

бүрддэг поликристал юм. Талстын хэмжээ нь хэдэн нанометрээс хэдэн миллиметр хүрч 

болно. Хэрэв тус тусдаа талстууд нь санамсаргүй байдлаар чиглэсэн байвал хангалттай 

хэмжээний поликристал материал нь ойролцоогоор изотроп болно. Энэхүү шинж чанар нь 

тасралтгүй механикын таамаглалыг бодит ертөнцөд хэрэглэхэд хялбар болгоход тусалдаг. 

Гэсэн хэдий ч ихэнх үйлдвэрлэсэн материалууд нь текстурийг бүрдүүлэх өөрсдийн 

талстуудтай уялдаатай байдаг тул тэдгээрийн төлөв байдал, шинж чанаруудын үнэн зөв 

таамаглалыг анхаарч үзэх хэрэгтэй. Талстууд нь нь ихэвчлэн санамсаргүй чиглэлийн дагуу 

эрэмбэлэгдсэн мозайк кристалл байдаг.     

Энэ нэр томъёог ерөнхийдөө нанонунтаг, коллоид, гель, шүршиж-хатаасан 

бөөгнөрөлүүд гэж нэрлэдэг. Талстын хэмжээ бага байх тусам агшилтыг үр дүнтэй хийдэг 
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(боломжит агшилтын температур бага байна). Гэсэн хэдий ч хатаах, шатаалтын агшилт маш 

өндөр байх болно. Ерөнхийдөө талстын хэмжээг шилжилтийн электрон микроскоп (TEM) 

буюу рентген дифракцийн шугамын өргөсөлтөөр хэмждэг. Талстын хэмжээ нь харгалзах 

дифракцын пикийн хувьд материал дахь когерент эзэлхүүнд харгалздаг. Заримдаа энэ нь 

нунтаг дээжний мөхлөгийн хэмжээ, эсвэл поликристалл нимгэн хальс буюу балк 

материалын зузаантай тохирч байдаг. Анх Д.Шеррер 1918 онд талстын хэмжээ бага үед 

дифракцын пикийн өргөн ихсэж байгааг ажигласан. Шеррерийн тэгшитгэлийг нунтаг 

хэлбэрт байгаа кристаллын бөөмийн хэмжээг тодорхойлоход ашигладаг бөгөөд үүнийг 

дараах байдлаар илэрхийлж болно.  

    𝐷𝑐 =
𝐾∙

𝐹𝑊𝐻𝑀∙cos()
    (1) 

Үүнд: Dc нь эрэмбэлэгдсэн (талст) домайнуудын дундаж хэмжээ, K нь 0.8-1.2 мужид 

тогтмол утга авдаг талстын хэлбэрийн фактор (ихэвчлэн 0.9-тэй тэнцүү), λ нь рентген 

цацрагийн долгионы урт, FWHM-пикийн өндрийн хагас дээрх бүтэн өргөн, θ нь Брэггийн 

өнцөг юм.     

K-бөөмийн хэлбэрээс хамаарсан фактор, бөмбөлөг хэлбэртэй бөөмийн тохиолдолд 0.94 

гэсэн утгатай. -ашигласан рентген цацрагийн долгионы урт (Cu/Kα=0.154нм), FWHM(2θ)-

дифрактограмм дахь хамгийн өндөр эрчимтэй пикийн өндрийн хагаст харгалзах бүтэн 

өргөн, θ- Брэггийн өнцөг. 

Рентген туяа нь 0.01нм-ээс 10нм хооронд хэлбэлздэг. Тиймээс рентген туяа нь аливаа 

материалын кристалл бүтцэд амархан нэвтэрч чаддаг; мөн тухайн материалаас гарахдаа 

материалын шинж чанарыг бидэнд хэлж өгдөг. Тиймээс рентген спектроскопи нь янз 

бүрийн төрлийн материалыг тодорхойлоход маш их хэрэгтэй арга юм. Бид Шеррерийн 

томъёоноос бөөмийн талстын хэмжээг хялбархан тооцоолж болно. FWHM ба Dc нь 

хоорондоо харилцан хамааралтай болохыг бид харж байна: өргөсөх тусам талстын хэмжээ 

бага байх нь [47].  

2.5 Судалгааны ажлын үр дүн 

TiO2 бол байгалийн гаралтай материал юм. Энэ нь метал титанийн органик бус хагас 

дамжуулагч исэл болно. TiO2 нанонунтаг нь орчин үеийн нанотехнологийн салбар дахь 

бидний сайн мэдэх синтетик материал юм. Тус материал нь олон сонирхолтой, ашиг орлого 

сайтай, онцлох шинж чанартай. Эдгээр шинжүүд нь судлаачдыг тус материалыг эрчим хүч, 
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хүрээлэн буй орчин зэрэгт ашиглахад чиглүүлж байна. TiO2  нь өндөр мэдрэмтгий, маш сайн 

фотокатализатор юм. TiO2 нанонунтаг бодисыг золь-гель, химийн ууршуулалтаар 

тундасжуулах, гидро-дулааны, микро-эмульс гэх мэт олон аргаар бэлтгэдэг. Гэсэн хэдий ч, 

хямд өртөгтэй зах зээлд зориулагдсан нанобөөмүүдийг их хэмжээгээр гарган авах нь 

өнөөгийн хувьд гол бэрхшээл болж байна. Механикаар тээрэмдэх нь нунтаглах хугацаа маш 

чухал үүрэгтэй нанонунтаг бэлтгэх энгийн арга юм. Тээрэмдэх хугацаа 060 цагийн 

хооронд хэлбэлзэж болно. Талстжилт, фаз, хэмжээ, хэлбэр, гадаргуугийн онцлог нь 

тээрэмдэх процесст нөлөөлдөг зарим хүчин зүйлүүд болно. TiO2 наноматериал бэлтгэхийн 

тулд механик хуурай аргаар тээрэмдэх нь бусад аргуудаас илүү давуу талтай. Энэ нь химийн 

өндөр тогтвортой байдлыг санал болгодог хямд өртөгтэй, хоргүй арга болно. TiO2-ийг 

тээрэмдэх нь бөөмийн хэмжээг багасгах зорилгоор хийгддэг. TiO2 нь анатаз, рутил, броукит 

гэсэн гурван фазтай байдаг. Фаз ба бөөмийн хэмжээ нь материалын физик шинж чанарт 

нөлөөлдөг. Брукит ба рутилийн кристалл бүтэцүүдтэй харьцуулах үед анатазийн кристалл 

бүтэц илүү идэвхитэй байдаг [20]. 

Нунтаг материал, металл эсвэл ислүүдэд механик нунтаглалт [21]-ийн явцад 

аморфжих [22], нанобөөмийн үүслийн дүнд гадаргуугийн урвалд орох чадварыг 

нэмэгдүүлэх [23], механик хaйлшлалт [24], фазын хувирал [25, 26] зэрэг үзэгдлүүд явагддаг 

байна.   

Тус бүлгийн зорилго нь нуугдмал дулаан хадгалдаг наноматериалуудын кристалл 

бүтэц ба тэдгээрийн зарим шинж чанарыг механик үйлчлэлээс хамааруулж судлахад 

оршино. Тус ажилд бид өндөр энергийн чичиргээт бөмбөгөн тээрмээр тээрэмдсэн анатаз 

TiO2-ийн туршилтын үр дүнг рентген дифракци (XRD), тэмтрэх электрон микроскоп (SEM), 

фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскоп зэрэг багажуудаар нарийвчлан тодорхойлсон 

туршилтын үр дүнгийн талаар мэдээлж байна. Мөн тээрэмдэх нөхцөл, хурд, хугацаанаас 

хамаарч  TiO2-ийн талст ба бөөмийн хэмжээ, улмаар тэдгээрийн кристалл бүтэц хэрхэн 

өөрчлөгдөх механизмыг холбож ойлгохыг хичээж байгаа болно.  

Туршилт: тээрэмдэх процесс 

“Алдрич” компанийн өндөр цэвэршилттэй (99.8%) анатаз төрлийн TiO2(IV) нунтаг 

нь анхдагч материал болгон ашиглагдсан. 10 г нунтаг дээжийг АНУ-д үйлдвэрлэгдсэн 1200 

эргэлт/мин. бүхий өндөр энергийн чичиргээт бөмбөгөн тээрэмд өндөр цэвэршилттэй ган 

бөмбөг бүхий хуурай 80мл-ийн ган цилиндр саванд хийсэн. Агломерацийн процессоос 
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зайлсхийхийн тулд 5 минут тээрэмдээд -350С-ийн температурын орчинд 1цаг хөргөх 

дарааллаар гүйцэтгэсэн. Нунтаглах явцад ган бөмбөгүүд нунтаг материалыг цохилтоор 

бутлана. Тээрэмдэх нь янз бүрийн түвшний бөөмийн хэмжээг багасгах энгийн арга бөгөөд 

өөрөөр хэлбэл макро түвшнээс нано түвшинд хүргэх явдал юм. Бөмбөгөөр тээрэмдэх нь үр 

дүнтэй механикаар тээрэмдэх процессуудын нэг бөгөөд тээрэмдэх хугацаа нь маш чухал 

үүрэг гүйцэтгэдэг. Энэ процессын явцад нойтон эсвэл хуурай тээрэмдэх нөхцлийг бий 

болгоно. Бөөмийн хэмжээ буурч байгаа нь нунтаг-бөмбөгийн жингийн харьцаанаас 

хамаарна. Эцсийн бүтээгдэхүүний бөөмийн хэлбэр нь бөмбөлөг хэлбэртэй байдаг. 

Бөмбөгний диаметрийг тохируулах замаар түүний нарийвчлалыг тохируулж болно. 

Тээрэмдэх ажлыг 15 минутаас 8 цаг 25 минутийн хооронд явуулсан. 15 ба 30 минутаар 

тээрэмдэх үед 1мм-ийн диаметртэй 8 том ган бөмбөг ашигласан. Тэдгээр бөмбөгүүдийн 

нийт жин нь 65.71 г байсан. Энэ үед нунтаг дээж ба ган бөмбөгийн массын харьцаа 1:6 байв. 

1 ба 3 цагаар тээрэмдэх үед 0.5мм-ийн диаметртэй, нийт жин нь 58.05 г байх 17 жижиг ган 

бөмбөг ашигласан.  Нунтаг дээж ба ган бөмбөгийн массын харьцаа 1:5 байв. Цааш нь 5, 6, 

7 цагаар тээрэмдэх үед 0.3мм-ийн диаметртэй 36 маш жижиг ган бөмбөгүүд ашигласан. 

Тэдгээр бөмбөгний нийт жин 34.52 г байв. Энэ тохиолдолд нунтаг дээж ба ган бөмбөгийн 

массын харьцаа 1:3 байв. Улмаар 8 цаг 25 минут тээрэмдэх үед янз бүрийн (1мм-ийн 

диаметртэй 2 ширхэг ган бөмбөг, 0.8мм-ийн диаметртэй 4 ширхэг ган бөмбөг, 0.5мм-ийн 

диаметртэй 3 ширхэг ган бөмбөг, 0.3мм-ийн диаметртэй 7 ширхэг ган бөмбөг) диаметртэй 

холимог бөмбөг ашигласан. Тэдгээрийн нийт жин нь 41.9 г, нунтаг дээж ба ган бөмбөгийн 

массын харьцаа 1:4 байв. Нунтаглах процесс (2.19-р зургийн a, c, e, f) болон судалгааны 

явцад (2.19-р зургийн b, d) ашигласан төхөөрөмжүүдийг 2.19-р зураг дээр үзүүлэв.  
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2.14-р зураг. Нунтаглах процесс явуулахад ашигласан багажууд: а) Өндөр энергийн чичиргээт 

бөмбөгөн тээрэм, b) рентген дифрактометр, с) нунтаг TiO2 дээж, d) Фотоны хөндлөн 

корреляцийн спектроскоп (PCCS with Nanophox), e) янз бүрийн диаметртэй зэвэрдэггүй ган 

бөмбөгүүд,  f) нунтаг дээж хийх зориулалттай ган сав 

 

Тэмтрэх электрон микроскопын судалгаа (SEM): 

Судалгааны дээжийг тэмтрэх электрон микроскоп (Energy dispersive x-ray 

spectroscopy (EDX)) багаж дээр хэмжсэн. Хэмжилтийн үр дүнгүүдийг 2.20, 2.21-р зургууд 

дээр үзүүлэв. 

                                           
 

2.15-р зураг. Электрон микроскоп (SEM)-оор авсан анхдагч TiO2 нунтгийн микро-зураг 
(1500 дахин өсгөсөн дүрс) 

 

2.20-р зураг дээр сэвсгэр хэлбэртэй 50-80 мкм хэмжээтэй том бөөмүүд ажиглагдсан. 

2.20-р зургийн A үсгээр тэмдэглэсэн хэсэгт шинжилгээ хийхэд зөвхөн дан ганц Ti гэсэн    

элементүүд илэрсэн. Үр дүнг 2.21-р зураг дээр үзүүлэв.       
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2.16-р зураг. Бие даасан том бөөм (A) дээр гүйцэтгэсэн элементийн шинжилгээний үр дүн 

 

Элементийн шинжилгээний дүнд дан ганц Ti элементээс гадна өөр элементүүд 

ажиглагдаагүй. 

 

Рентген цацрагийн дифракцийн судалгаа (XRD): 

Рентген цацрагийн дифракцийн нарийвчилсан хэмжилт (эрчмийн интеграл хэмжилт 

ба шугамын өргөсөлтийг шинжлэх замаар пикийн байрлалыг хэмжих, пикийн талбайг 

тодорхойлох зэрэг)-ийг 2=130-700 өнцөг мужид 0.020 өнцөг алхамтайгаар, алхам тус бүр 

дээр 2 секундийн зогсолттойгоор, гониометрээр тоноглогдсон, шүүгдсэн монохроматик 

CuKα цацраг бүхий нунтгийн рентген дифрактометр “Enraf Nonius Delft” дээр гүйцэтгэсэн. 

Үүний тулд дифракцийн пикийн профилийн гаусс түгэлтийг хэрэглэсэн пикийг 

боловсруулдаг программыг  ашигласан [27]. Уг рентген дифрактометрийн зургийг 2.19-р 

зургийн b) дээр үзүүлсэн. Рентген цацрагийн спектрийг боловсруулахад “FullProf Suite” 

программыг ашигласан [28]. Тээрэмдээгүй анхдагч дээжний рентген дифракцийн спектрийг 

2.22-р зурагт үзүүлэв. 
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                                    2.17-р зураг. Анхдагч дээж TiO2 –ийн рентген дифрактограмм 

 

Рентген фазын шинжилгээний дүнд анхдагч дээж TiO2 нь I41/amd гэсэн огторгуйн групп 

бүхий тетрагональ тэгш хэмтэй анатаз төрлийн титаны исэл (TiO2(IV)) болох нь 

тогтоогдсон. 2.33-р зураг дээр анатаз төрлийн TiO2-ийн дифракцийн пикүүдэд харгалзах 

Миллерийн индекс (hkl)-үүдийг хаалтанд байгаа тоогоор тэмдэглэн үзүүлэв. Эндээс 

хамгийн их эрчимтэй дифракцийн пикийн Миллерийн индекс (101) болох нь харагдана. 

Дифракцийн спектрийн шугамын өргөсөлтийн шинжилгээг (101) индекстэй пикийн бодит 

профиль дээр гүйцэтгэсэн. 8 цаг хүртэл тээрэмдэх явцад рентгенограмм дээр ямар нэг 

фазын хувирал үзэгдэл ажиглагдаагүй болно. Харин 5 цагаас эхлэн дифракцын эрчим 

буурах замаар аморф фаз руу шилжиж байв. Гэтэл [27] ажилд анатаз төрлийн нунтаг TiO2–

ийг 100 цаг хүртэл тээрэмдэх явцад бүтцийн фазын хоёр шилжилт (метастабиль  фаз 

TiO2(II), өндөр даралтын TiO2(B))-үүдийг ажигласан байсан. 2.23-р зураг дээр янз бүрийн 

хугацаанд тээрэмдэж рентген дифрактометр дээр хэмжсэн TiO2 дээжүүдийн 

рентгенограммыг харьцуулан үзүүлэв. Хэмжилтийг ШУТИС-ийн ХШУС-ийн 

Нанотехнологи, материал судлалын лаборатор дахь нунтгийн рентген дифрактометр “Enraf 

Nonius Delft 583” дээр гүйцэтгэсэн.  
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2.18-р зураг. Янз бүрийн хугацаа (15, 30мин; 1, 3, 5, 6, 7, 8 цаг)-нд тээрэмдэж хэмжсэн TiO2 

дээжүүдийн харьцуулсан дифрактограммууд 

 

2.23-р зургаас үзэхэд тээрэмдэх хугацаа ихсэхэд дифракцийн пикийн эрчим буурч, пикийн 

өргөн нэмэгдэв байв. Дээжүүдийн талстын хэмжээг тодорхойлохын тулд Шеррегийн 

дараахь тэгшитгэлийг ашигласан: 

     Dc= 
𝐾

𝑐𝑜𝑠𝜃∆𝐵(2𝜃)
     (1) 

Үүнд: K- бөөмийн хэлбэрээс хамаарсан фактор, бөмбөлөг хэлбэртэй бөөмийн тохиолдолд 

0.94 гэсэн утгатай. -ашигласан рентген цацрагийн долгионы урт (Cu/Kα=0.154нм), B(2θ)- 

дифрактограмм дахь хамгийн өндөр эрчимтэй пикийн өндрийн хагаст харгалзах бүтэн 

өргөн, θ- Брэггийн өнцөг.  

2.23-р зургийн дээжүүдийн рентгенограмм дээрх хамгийн өндөр пикийн өндрийн хагас 

дээрх бүтэн өргөний утгыг мэдсэнээр (1) томъёог ашиглан TiO2–ийн талстын хэмжээг 

тодорхойлж 2.2-р хүснэгтэнд үзүүлэв.  
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            2.2-р хүснэгт. Тээрэмдэх хугацаа ба нунтаг TiO2–ийн талстын хэмжээний хамаарал 

№ Тээрэмдсэн 

хугацаа 

 θ0 cos(θ0) ∆B(2θ0) K , нм 

(Cu/Kα) 

Dc, нм 

1 0 12.640 0.9757 0.250 0.94 0.154 34.0 

2 15мин 12.690 0.9755 0.290 - - 29.3 

3 30мин 12.670 0.9756 0.310 - - 27.4 

4 1цаг 12.690 0.9755 0.300 - - 28.3 

5 3цаг 12.670 0.9756 0.380 - - 22.3 

6 5цаг 12.670 0.9756 0.830 - - 10.2 

7 6цаг 12.640 0.9757 1.030 - -   8.2 

8 7цаг 12.660 0.9756 0.530 - - 16.0 

9 8 цаг 25 мин 12.690 0.9755 0.490 - - 17.3 

 

2.2-р хүснэгтээс үзэхэд судалгааны анхдагч дээжэнд харгалзах талстын хэмжээ 34 нм 

байсан. 15-аас 30 минут хүртэл тээрэмдэхэд талстын хэмжээ 27 нм хүртэл буурсан. Харин 

1 цаг тээрэмдэх явцад 28 нм болж бага зэрэг өссөн. Цааш нь 6 цаг хүртэл тээрэмдээд талстын 

хэмжээг 8.2 нм  хүртэл бууруулж чадсан. 7 цаг, 8 цаг 25 минут хүртэл нунтаглахад дээжүүд 

дэх талстын хэмжээ буцаад өсөх хандлага ажиглагдсан. Эндээс бид цаашдын судалгаандаа 

талстын хэмжээ нь 8.2 нм бүхий дээжийг сонгож авсан.  

Нунтаг TiO2 бөөмийн хэмжээний судалгаа:  

Фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскоп (PCCS) нь тунгалаг бус суспенз ба 

эмульсийн бөөмийн хэмжээ ба тогтворжилтийг 1нм-ээс 10.000 нм-ийн мужид нарийн 

хэмжилтийг нэгэн зэрэг гүйцэтгэдэг багаж юм. Нунтаг TiO2 дээжийг нунтаглах хугацаанаас 

хамааруулан давхар нэрсэн усанд хийж суспензийн дээжүүд маягаар бэлдсэн. Тус 

суспензийг дисперслэхэд хэт авианы үүсгүүр KS-900F-ээр 1 минутын турш үйлчилсэн. 

PCCS-ийн хэмжилтэнд зориулсан суспензийн дээжийг 12.5мм өргөнтэй, 12.5мм-ийн 

гүнтэй, 36мм-ийн өндөртэй, 50мкл-2.000мкл хүртэл дүүргэх эзлэхүүн бүхий нэг удаагийн 

тунгалаг пластик уветт (Eppendorf UVette, Sympatec Item No.NZ0020) саванд хийж 

бэлдсэн. Дээж бүхий уветтийг 632.8нм долгионы урттай HeNe-лазерийн цацрагийн замд 

ортогональ байхаар термостатийн тохируулга бүхий цэвэр устай саванд хийж төхөөрөмж 

дотор байрлуулдаг. Термостат бүхий савыг 0.22мкм шүүлтүүрээр шүүсэн давхар нэрсэн 
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усаар өндрийн ¾ байхаар дүүргэдэг. Хэмжилтийн үр дүнг боловсруулахад Windox 5 

программыг ашигласан. Жишээ болгож 6 цагийн туршид нунтагласан TiO2 дээжний үр дүнг 

2.24-р зураг дээр сонгож үзүүлэв. 2.24-р зурагтай адилхан графикуудыг бусад тээрэмдсэн 

дээжүүдэд гарган авсан болно.  

 
2.19-р зураг. Бөөмийн хэмжээ ба кумулятив тархалт (Q(x)), бөөмийн хэмжээ ба нягтын 

тархалтын хамаарал (q*(x)) 

 

Кумулятив тархалтын 50%-д харгалзах бөөмийн хэмжээ нь тухайн дээжний бөөмийн 

дундаж хэмжээг заадаг. 2.24-р зургаас харахад бөөмийн дундаж хэмжээ 221 нм, бөөмийн 

хэмжээний тархалтын муж 41нм343нм, хувийн гадаргуугийн талбай 27.35 (m3/cm3) гэж 

тус тус тодорхойлогдоно. Нанохэмжээтэй (<100нм) бөөмүүдийн тоо хэмжээ эзэлхүүний 

0.04% -ийг эзэлж байв. Нягтын тархалтын хамаарлын муруйн хэлбэр Гаусс тэгш хэмтэй 

байв. Янз бүрийн хугацаанд нунтаглаж PCCS багажаар хэмжсэн бөөмийн хэмжээний 

утгуудыг туршилтын үр дүнг графикуудаас түүвэрлэн авч 2.3-р хүснэгтэнд эмхэтгэн 

үзүүлэв. 
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2.3-р хүснэгт. TiO2-ийн бөөмийн хэмжээний параметрүүд 

№ Нунтагласан 

хугацаа (t) 

Бөөмийн 

дундаж хэмжээ  

(�̅�50, нм) 

Бөөмийн 

хэмжээний 

тархалт (нм) 

Хувийн 

гадаргуугийн 

талбай(м2/см3) 

1 0 (эх дээж) 4.6 мкм 133 нм ÷ 7.7 мкм    1.30 

2 15 мин. 429 нм 319 нм ÷ 6.5 мкм 14.06 

3 30 мин. 381 нм  296 нм ÷ 530 нм  15.80 

4 1 цаг 470 нм   368 нм ÷ 659 нм 12.81 

5 3 цаг 280 нм  238 нм ÷ 368 нм 21.49 

6 5 цаг 406 нм  319 нм ÷ 570 нм 14.84 

7 6 цаг 221 нм  41 нм ÷ 343 нм 27.35 

 

Материалын бөөмийн хэмжээ буурахад гадаргуугийн талбай ба гадаргуугийн 

эзлэхүүний харьцаа эрс нэмэгддэг. TiO2 дээжийг 6 цаг тээрэмдсэний дараагаар хувийн 

гадаргуугийн талбайг 1.30-аас 27.35(м2/см3) хүртэл өсгөж чадсан. TiO2 дээжийн бөөмийн 

дундаж хэмжээг 4.6 мкм-ээс 221 нм хүртэл бууруулсан. 7 ба 8 цаг хүртэл тээрэмдсэн 

дээжүүдийн хувьд усанд тогтвортой суспензүүд бэлтгэж чадаагүй учраас PCCS багажаар 

хэмжих боломжгүй болсон. 

Товч дүгнэлт 

1. Рентген дифракцийн анализын дүнд анатаз TiO2 -ийн хувьд нунтаглах хугацаанаас  

хамаарч ямар нэг фазын шилжилт ба аморфжих үзэгдэл ажиглагдаагүй. 

2. Өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмийн аргаар анатаз төрлийн TiO2 нунтаг дээжийн 

талстын хэмжээг 34 нм-ээс 8 нм хүртэл бууруулсан. 

3. Фотоны хөндлөн корреляцийн спектроскопийн хэмжилтээр ~8нм хэмжээтэй талст 

агуулсан TiO2 бөөмийн дундаж хэмжээ 221 нм гэж тодорхойлсон. Нанохэмжээтэй 

(<100нм) бөөмүүдийн тоо хэмжээ эзэлхүүний 0.04% -ийг эзэлж байв.   
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  3-Р БҮЛЭГ. Нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг 

гарган авах судалгаа  

3.1 Өндөр температурт нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг синтезлэх 
Нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг өндөр температурт синтезлэхийн тулд бид өмнөх 

судалгааны ажлаараа өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмээр гарган авсан талстын хэмжээ нь 

8нм бүхий анатаз төрлийн TiO2 бөөмийг ашигласан [29]. Туршилтыг ШУТИС-ийн ХШУС-

ийн Химийн инженерчлэлийн салбарын T-404 тоот лабораторид суурилуулсан өндөр 

температурын <Nabertherm> зууханд явуулсан (3.1-р зураг). Нэгдсэн хяналтын систем 

бүхий кварцан хоолойт зуухыг олон процесст ашиглах боломжтой.   

            

3.1-р зураг. Өндөр температурын <Nabertherm>  шатаах зуух 

Тус шатаах зуух нь 17000C хүртэл халаах чадвартай, зуухыг ажилуулахаас өмнө 1 бар 

хүртэл даралттай вакуумын орчин үүсгэх боломжтой. Дээжийг 12000C температурт 5 

цагийн туршид инертийн хийн орчинд гүйцэтгэсэн. Энэ үед инертийн хийн урсгал 0.7л/мин. 

байв. 

Нанохэмжээт Ti3O5 нэгдэл үүссэнийг шалгахын тулд шилжилтийн электрон 

микроскоп (TEM) дээр хэмжилт хийсэн. TEM (JEOL JEM-2000 EXII)-ийн хэмжилтийг Япон 

улсын Нигитагийн их сургуульд гүйцэтгэсэн. ТEM-ийн үр дүнг 3.2-р зурагт үзүүлэв.  
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3.2-р зураг. SiO2-ийн матриц дотор шигдэж үүссэн нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг TEM 

микроскопоор авсан микрозураг 

Зургаас дээж нь микрометрийн урттай блок-хэлбэртэй талстуудаас бүрдэнэ. Энэ 

кристаллын хэмжээ том юм. Энэ үүднээс тус дээжийг блок-хэлбэрийн ламбда трититан 

пентоксид (блок-төрлийн λ-Ti3O5) гэж нэрлэх боломжтой юм. Энэ үр дүнг бас XRD-ийн 

шинжилгээгээр баталгаажуулсан (3.3-р зураг).     

 

3.3-р зураг. Инертийн хийн орчинд 12000C температурт гарган авсан нанохэмжээт Ti3O5 

дээжийн рентгенограмм 
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Рентген дифракцийн анализын үр дүнгээс тухайн дээжид моноклин тэгш хэмтэй 

хоёр фаз (λ-Ti3O5 ба -Ti3O5.)-ууд тодорхой хэмжээгээр үүссэнийг тодорхойлсон. Мөн 

үүний хажуугаар дараахь хольцын фазууд ажиглагдсан: Ti4O7, Ti9O17, анатаз төрлийн TiO2. 

Дифрактограмм дахь хамгийн өндөр эрчимтэй дифракцын пик дээр үл мэдэгдэх фаз 

харгалзана.     

3.2 Золь-гел аргаар нанохэмжээт Ti3O5-ийг гарган авах   

Сүүлийн жилүүдэд дулааны энергийг хадгалах, оптик хадгалах хэрэгсэл зориулж 

нанохэмжээт Ti3O5 материалын кристалл бүтэц ба бусад шинж чанаруудыг эрчимтэй 

судалж байна. Тухайлбал, Ti3O5-ийг гарган авах аргууд, Ti3O5 фазуудын бүтэц, фазын 

шилжилтийн онцлог шинжүүд болон хийн мэдрэгч, дулааны энерги хадгалалт, оптик 

хадгалах хэрэгсэл, катализатор, фотокатализ, хэт дамжуулал гэх мэт бусад шинэ 

хэрэглээнүүд, мөн тэдгээрийн хэтийн төлвийн тухай иж бүрэн тоймыг нэгтгэн дүгнэсэн 

байв. Өнөөдрийн байдлаар судлаачид Ti3O5-ийг гарган авахад олон тооны аргуудыг туршиж 

үзээд байна. Тухайлбал, метал-дулааны ангижруулалт, нүүрстөрөгчийн дулаанаар 

ангижруулах, устөрөгчөөр ангижруулах, нүүрстөрөгчийн моно-ислээр ангижруулах, 

цахилгаан-химийн ангижруулалт, химийн ууршуулалтаар зөөвөрлөх гэх мэт.  

Золь-гел аргаар дээжийг синтезлэхийн тулд дараахь процедурын дагуу туршилтыг 

гүйцэтгэсэн. Туршилтын диаграммыг 3.4-р зураг дээр үзүүлэв. 

                     

3.4-р зураг. Туршилт гүйцэтгэсэн аргачлалын диаграмм    
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Золь-гель аргаар гарган авсан дээжийг янз бүрийн температурт шатааж, 

тохиромжтой шатаалтын горимыг сонгон авсан ба тохиромжтой шатаалтын нөхцөл болох 

1300 ˚C-д янз бүрийн урсгал хурдтай аргон хийн ба азот хийн орчинд шатааж тохиромжтой 

хийн урсгал хурдыг тодорхойлсон.  

                 

3.5-р зураг. Ti3O5-ийг гарган авах дараалал   

Гарган авсан SiO2-ийн агуулгатай λ-Ti3O5-ийн нунтаг дээжийг шүлтлэг орчинд 

уусгаж, цэвэршилийн зэргийг өндөр болгосон.  

                        

3.6-р зураг. Судалгааны дээжийг хутгаж холих, хатаах дараалал 

Хутгах явцад 9.6 мл усан аммиак (6.8×10−2) моль дм-3)-ийг 420 мл TiCl4 усан уусмал 

руу (2.8×10-2моль дм-3) нэмсэн. Дараа нь 24 мл тетраэтоксисилан (TEOS) нэмж, тус 

уусмалыг 20 цагийн турш хутгана. Дараа нь гарган авсан гелийг центрифугийн аргаар 

бөөгнөрүүлж, метанол ба хлороформоор угааж, 60°C температурт нэг өдрийн туршид 

хатаана. Үүссэн хуурай нунтгыг янз бүрийн температурт таван цагийн турш 0.7-5 (м/мин) 

урсгалын хурдтайгаар аргон ба азотын хийд оруулж синтезийн процессуудыг явуулна. 

Өөрөөр хэлбэл, 1100°C, 1200°C, 1300°C температурын утгуудад #1, #2, #3 дээжүүд, харин 

бусад #3, #4, #5, #6 дээжүүд нь  1300°C температурын үе дэх аргон ба азотын хийн урсгалын 
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хурдны өөрчлөлтүүдэд тус тус харгалзана. 1300°C температурт КОH уусмалаар угаасны 

дараахь дээжийг #7-оор тэмдэглэсэн болно.      

Өндөр температурт шатаахаас өмнөх үеийн дээжийн хэмжилтийг Япон улсын 

SEM/EDX (TM1000-Hitachi, Japan) дээр гүйцэтгэж үр дүнг 3.7-р зурагт үзүүлэв. Дээж дэх 

талстуудын зургийг тэмтрэхдээ 500мкм (50 дахин өсгөсөн), 200мк (100 дахин өсгөсөн), 

100мкм (300 дахин өсгөсөн), 50мкм (500 дахин өсгөсөн), 20мкм (1000 дахин өсгөсөн)-ийн 

масштаб хүртэл өсгөж авсан. 3.7-р зургаас харахад өндөр температурт шатаахаас өмнөх 

үеийн дээж дахь бөөмсийн хэлбэр нь янз бүрийн өнцөг үүсгэсэн өөр өөр хэлбэртэй хатуу 

кристалл талстуудаас тогтож байгаа нь харагдана.         

    

    

3.7-р зураг. Дээжийг шатаахаас өмнөх үеийн SEM/EDX-ийн 500мкм, 200мкм, 100мкм, 50мкм,  

20мкм-ийн масштаб хүртэл өсгөж авсан микрозураг 

 

50мкм-ийн хэмжээс дээрх микрозургаас янз бүрийн хэлбэртэй кристалл талстуудаас гадна 

зөв тэгш өнцөгт хэлбэртэй цөөн тооны талстууд ажиглагдсан. 3.8-р зураг дээр дээж дэх Ti, 

Si, O-атомуудын тоон хэмжээний тархалтыг 200мкм-ийн масштаб дээр харьцуулан үзүүлэв.         
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3.8-р зураг. Дээжийг шатаахаас өмнөх үеийн SEM/EDX-ийн 200мкм-ийн масштаб дээрх Ti, 

Si, O-ийн атомуудын найрлагын тархалтууд 

 

EDX анализын дүнд тухайн дээж дахь Ti (21.58%), Si (28.93%), O (49.94%)-ийн 

атомуудын тоо хэмжээг тус тус тодорхойлсон. 3.8-р зургаас 200мкм-ийн масштаб дээр Ti 

атомууд жигд, Si-ийн атомууд гол хэсэгтээ шигүү, харин O-ийн атомууд гол хэсэгтээ сийрэг 

хэлбэрээр тархаж хуваарилагдсан байгаа нь харагдаж байна.    

1300°С-ийн синтезийн температурт гарган авсан Ti3O5 кристаллын морфологи болон 

EDX хэмжилтийн үр дүнг 3.9-р зурагт үзүүлэв. 100 мкм ба 250 мкм-ийн масштабууд дээр 

Ti3O5 кристаллуудын SEM-ийн зургуудыг өсгөж гарган авсан. Зургаас харахад бөөмсийн 

морфологийн дийлэнх хэсгийг жигд бус хавтгай хэлбэртэй кристаллууд эзлэн оршиж байна.  

 
 

3.9-р зураг. 1300°C дээр гарган авсан Ti3O5 кристаллын 100мкм (200 дахин өсгөсөн) ба 250мкм 

масштабуудад харгалзах SEM микрозургууд (а, б). Ti3O5 кристаллын EDX спектр ба элементийн 

зураглал (с). 
  

Ti3O5 кристаллын найрлагыг EDX шинжилгээгээр тодорхойлсон. EDX 

шинжилгээний үр дүнгээс үзэхэд дээж дэх Ti, Si, O-ийн найрлагууд харгалзан 0.20%, 

38.25%, 61.54% утгуудтай байна. 
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Рентген туяаны дифракц (XRD)-ийн хэмжилтийг Cu Kα цацраг (=1.5418 Å) бүхий 

<Enraf Nonius Diffractis 583> дээр хийсэн. Рентген фазын шинжилгээг гүйцэтгэхэд “FullProf. 

Suite” ба <Match!> зэрэг программуудыг ашигласан.      

Синтезийн температурын нөлөөлөл 

Синтезийн зорилго нь SiO2-ийн матриц дотор шигдсэн нанохэмжээт Ti3O5 

кристаллуудыг үүсгэх зорилготой. Дээжүүдийг синтезлэх процессын үед аргон хийн 

урсгалын хурд 0.7 (л/мин) гэсэн тогтмол утгатай байсан. Харин дээжүүдийг өндөр 

температрут 5 цагийн туршид шатаасан. Дээжүүдийг гарган авах үед шатаах зуухан доторхи 

агаарыг 1бар даралттай вакуум үүсгэх хүртэл соруулж байсан.  

3.10-р зураг дээр тасалгааны температур дахь дээжүүдийн (#1#7) рентген 

дифрактограммуудыг харьцуулан үзүүлэв. Рентген дифрактометр дээр дээжүүдийг дараахь 

нөхцлөөр хэмжсэн: сарнилын өнцгийн муж 20=130-600, өнцөг алхам 0.020, өнцөг алхам тус 

бүр дээр хэмжих хугацаа  2 секунд.   

 

3.10-р зураг. 11000C (1-р дээж, хөх), 12000C (2-р дээж, улаан), 13000C (3-р дээж, ногоон) дээр 

синтезэлсэн дээжүүдийн рентген дифрактограмм 

 

     Урвалын процессын параметрүүд болон рентген фазын анализын дүнд гарган 

авсан үр дүнг 3.1-р хүснэгтэд эмхэтгэн үзүүлэв.   
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3.1-р хүснэгт. Урвалын параметрүүд ба үүссэн фазуудын тоо хэмжээ  

Дээж #1 #2 #3 

Синтезийн температур (0C) 

Аргон хийн урсгалын хурд (л/мин) 

-Ti3O5 (%)  

-Ti3O5 (%) 

Рутил төрлийн TiO2 (%) 

Субоксид Ti7O13 (%) 

Цахиурын давхар исэл SiO2 (%) 

1100 

0.7 

23.4 

10.9 

  9.7 

45.3 

10.6 

1200 

0.7 

28.1 

11.2 

  6.9 

34.5 

19.1 

1300 

0.7 

27.6 

20.1 

  7.8 

22.1 

22.0 

 

3.10-р зураг дээрх өндөр эрчимтэй дифракцийн том пик нь SiO2-аас шалтгаалан үүсч 

байгаа юм. SiO2-ийн (Entry # 00-076-1390, Match!) өндөр эрчимтэй өргөн пик 11000C 

температурт 20=21.600, 12000C температурт 20=21.700, 13000C температурт 20=21.740 

өнцгийн утгууд дээр өсөх эрэмбээр ажиглагдсан. Синтезийн температур нэмэгдэхийн 

хирээр тус дифракцийн пикийн эрчим өсч байв. Өөрөөр хэлбэл, SiO2-ийн талсжилтийн зэрэг 

нэмэгдэж байсан. Рентген фазын анализын дүнд синтезийн  температураас хамааруулж 

дээжүүдэд агуулагдах фазуудын төрөл ба тэдгээрийн тоо хэмжээг дараахь байдлаар 

тодорхойлсон: 11000C температурт  -Ti3O5 (Entry # 00-082-1137 Match!)(23.4%), -Ti3O5 

(Entry # 00-011-0217 Match!)(10.9%), рутил төрлийн TiO2 (Entry # 00-089-0552 

Match!)(9.7%), субоксид Ti7O13 (Entry # 00-085-1059 Mathch!)(45.3%), цахиурын давхар исэл 

SiO2 (10.6%); 12000C температурт -Ti3O5 (28.1%), -Ti3O5 (11.2%), рутил төрлийн TiO2 

(6.9%), Ti7O13 (34.5%), цахиурын давхар исэл SiO2 (19.1%); 13000C температурт -Ti3O5 

(27.6%), -Ti3O5 (20.1%), рутил төрлийн TiO2 (7.8%), Ti7O13 (22.1%), цахиурын давхар исэл 

SiO2 (22.0%). Синтезийн температур өсөх үед -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ 23.4%-оос 28.1% 

хүртэл өсөөд 13000C дээр бага зэрэг буурч 27.6% утгатай болох үед рутил-TiO2-ийн хувьд 

9.7%-аас 6.9% хүртэл буурч, 13000C утга дээр буцаад 7.8% хүртэл бага зэрэг өсөх хандлага 

ажиглагдсан.  Гэтэл -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ  10.9%-аас 20.1% хүртэл нэмэгдэх үед 

субоксид Ti7O13 фазын тоо хэмжээ 45.3%-аас 22.1% хүртэл буурч байсан.  Гарган авах 

температураас хамаарч аморф SiO2 фазын тоо хэмжээ 10.6%-аас 22.1% хүртэл нэмэгдэхэд 

11000C температурт субоксид Ti7O13 фаз их хэмжээгээр үүсч байв. Ti7O13 нь P-1 огторгуйн 
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групп бүхий триклиник тэгш хэмтэй фаз руу талсждаг [48]. Бууруулах процессын явцад 

Ti7O13 субоксид үүсдэг [30]. Судалгааны зарим ажлуудад TinO2n-1(3n7) гэсэн ерөнхий 

томьёо бүхий Ti4O7, Ti8O15 зэрэг магнели фаз (Magnéli phase)-уудыг электродын материал 

[31, 32], цахилгаан катализ [33]-д хэрэглэх талаас нь  судалсан байсан. Эндээс үзэхэд 

бидний судалгааны хувьд нанохэмжээт Ti3O5 фазуудыг синтезлэхэд хамгийн тохиромжтой 

температур 13000C болох нь харагдана. Учир нь синтезлэх температураас хамаарч 

нанохэмжээт Ti3O5 фазуудын нийт тоо хэмжээ 34.3%-оос 47.7% хүртэл нэмэгдэж байна.    

Дээжүүдийн талстын хэмжээ ба синтезийн температур хамаарлыг 3.2-р хүснэгтэд 

үзүүлэв. Талстын хэмжээг тооцоолохдоо Шеррерийн тэгшитгэлийг ашиглан 3.10-р зургийн 

рентгенограмм дээрх сарнилын 2=35.930 өнцөгт харгалзах -Ti3O5-ийн өндөр эрчимтэй 

пикийг сонгон авсан болно.    

3.2-р хүснэгт. Талстын хэмжээ ба синтезийн температурын хамаарал 

Синтезийн температур, 0C Талстын хэмжээ, нм 

1100 14.77 

1200 16.45 

1300 18.16 

 

3.2-р хүснэгтээс харахад дээжүүдийг гарган авах температур 11000C-ээс 13000C хүртэл 

өсөхөд талстын хэмжээ 14.77 нм-ээс 18.16 нм хүртэл нэмэгдэж байна.   

Аргон ба азотын хийн ургсалын нөлөөлөл  

Тус дэд бүлгийн зорилго нь 13000C тогтмол температурт гарган авч буй дээжийн 

кристалл бүтцэд аргон ба азотын хийн урсгалын хурд хэрхэн нөлөөллөхийг судлахад 

оршино. #3#7 дугаартай дээжүүдийг тогтмол 13000С температурт гарган авсан бөгөөд 

аргоны хийн урсгалын хурд 0.75 л/мин-ийн хооронд өөрчлөгдөнө. Харин #6 дээжийн 

хувьд 0.7 л/мин урсгалын хурдтай азотын хий ашигласан. Мөн #7 дээжийг 0.7 л/мин 

урсгалын хурдтай аргон хийн орчинд гарган авсан хэдий SiO2-ийг зайлуулахын тулд КOH 

уусмалаар угаасан болно. 3.11-р зураг нь #3#7 дугаартай дээжүүдийн харьцуулсан 

рентгенограммуудыг харуулна. Рентген фазын анализын дүн нь #4#7 дээжүүдийн ерөнхий 
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фазуудын кристалл бүтэц нь C2/m гэсэн огторгуйн групп бүхий моноклин тэгш хэмтэй 

болохыг баталсан.    

       

3.11-р зураг. Хийн урсгалын хурд өөрчлөгдөх үед 13000C дээр синтезэлсэн дээжүүдийн харьцуулсан 

рентген дифрактограмм 

 

Урвалын процессийн параметрүүд болон үүсч буй фазуудын тоо хэмжээг 3.3-р 

хүснэгтэнд эмхэтгэн үзүүлэв.   

3.3-р хүснэгт. Урвалын параметрүүд ба үүссэн фазуудын тоо хэмжээ  

Дээж #3 #4 #5 #6 #7 

Синтезийн температур (0C) 

Аргон хийн урсгалын хурд (л/мин) 

Азотын хийн урсгалын хурд (л/мин) 

KOH уусмалаар угаасны дараа  

-Ti3O5 (%) 

-Ti3O5 (%) 

Рутил төрлийн TiO2 (%) 

Ti7O13 (%) 

Цахиурын давхар исэл SiO2 (%) 

1300 

0.7 

- 

- 

27.6 

20.1 

  7.2 

22.1 

22.0 

1300 

3 

- 

- 

60.3 

  7.7 

-   

- 

31.0 

1300 

5 

- 

- 

49.1 

14.0 

- 

- 

36.9 

1300 

- 

0.7 

- 

55.0 

18.7 

- 

- 

26.3 

1300 

0.7 

- 

√ 

42.9 

  7.0 

- 

- 

49.9 
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3.3-р хүснэгтээс харахад аргон хийн урсгалын хурд 0.7 (л/мин) бүхий #3 дээж нь 

дараахь 5 фазаас тогтож байв: -Ti3O5 (27.6%), -Ti3O5 (20.1%), рутил төрлийн TiO2 (7.8%), 

Ti7O13 (22.1%), аморф кристобалит SiO2 (22.0%). Аргон хийн урсгалын хурдыг 3-аас 5 

(л/мин) хүртэл хүртэл өөрчлөхөд #4 ба #5 дээжүүдийн хувьд рутил төрлийн TiO2 ба Ti7O13 

фазууд ажиглагдаагүй. Энэ үед -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ  өсч, -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ 

буурч байв. Азотын хийн урсгалын хурд 0.7 (л/мин) бүхий #6 дээжийн хувьд -Ti3O5 ба -

Ti3O5 фазуудын тоо хэмжээ өсч, TiO2 ба Ti7O13 фазууд ажиглагдаагүй. Аргон хийн урсгалын 

хурд 0.7 (л/мин) бүхий #7 дээжийг KOH уусмалаар үйлчилсэн боловч SiO2 фазыг дээжээс 

зайлуулж чадаагүй ба харин эсрэгээр SiO2 фазын тоо хэмжээ нэмэгдэж байсан. Тус дээжийн 

хувьд TiO2 ба Ti7O13 фазууд ажиглагдаагүй. Хэрвээ бид судалгааны дээжүүдээс SiO2 фазыг 

зайлуулж чадсан гэж үзээд -Ti3O5 ба -Ti3O5 фазуудын тоо хэмжээг дахин тооцоолбол 

дараахь үр дүнд хүрэх болно: #4 дээжийн хувьд -Ti3O5 (88.4%), -Ti3O5 (11.6%); #5 

дээжийн хувьд -Ti3O5 (77.8%), -Ti3O5 (22.2%); #6 дээжийн хувьд -Ti3O5 (74.5%), -Ti3O5 

(25.6%); #7 дээжийн хувьд -Ti3O5 (85.9%), -Ti3O5 (14.1%). Эндээс үзэхэд -Ti3O5 ба -

Ti3O5 фазуудын үүсэл дээр хийн урсгалын хурд хүчтэй нөлөөлдөг болох нь харагдаж байна. 

Дээжүүдийн талстын хэмжээ ба хийн урсгалын хурдны хамаарлыг 3.4-р хүснэгтэд үзүүлэв.   

3.4-р хүснэгт. Талстын хэмжээ ба хийн урсгалын хурдны хамаарал 

Хийн урсгалын хурд, (л/мин) Талстын хэмжээ, нм 

0.7 18.16 

3 15.03 

5 9.69 

 

3.4-р хүснэгтээс харахад дээжүүдийг гарган авах үеийн хийн урсгалын хурдыг 0.7-оос 5 

(л/мин) хүртэл нэмэгдүүлэхэд талстын хэмжээ 18.16-аас 9.69 нм хүртэл буурч байгаа нь 

ажиглагдсан. Хийн урсгалын хурдыг нэмэгдүүлэхэд рентгенограмм дээрх дифракцын 

пикийн өргөн өргөсч байсан. Үүнээс шалтгаалж дээжүүд дэх талстын хэмжээ буурч байгаа 

юм.   

Өөрөөр хэлбэл, бид синтезийн 13000C температурт, аргоны хийн урсгалын хурд 5 

(л/мин) байх үед хамгийн бага таслтын хэмжээ бүхий (~ 9.7нм) -Ti3O5 -ийг үүсгэж чадсан.                            
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Синтезийн температур 1300°С, азотын хийн урсгалын хурд 0.7(л/мин) үед -Ti3O5 

(55.0%) ба -Ti3O5 (18.7%) фазууд үүсдэгийг  тогтоосон. Дараа нь тус дээжийг KOH 

уусмалаар үйлчлэхэд -Ti3O5 фазын тоо хэмжээ 86% хүртэл өсч, харин -Ti3O5 фазын тоо 

хэмжээ 14% хүртэл буурч байв. Аргоны хийн урсгалын хурдыг нэмэгдүүлэхэд субоксид 

Ti7O13 ба рутил төрлийн TiO2 фазуудыг ажиглагдаагүй. Синтезийн 13000C температурт, 

аргоны хийн урсгалын хурд 5 (л/мин) байх үед хамгийн бага таслтын хэмжээ бүхий (~ 9нм) 

-Ti3O5 -ийг үүсгэж чадсан.  
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4-Р БҮЛЭГ. Ритвельдийн боловсруулалтаар Ti3O5 

кристалл бүтцийг тодорхойлох 

4.1  Ритвельдийн арга 

Ритвельдийн боловсруулалт нь кристалл материалын бүтцийг тодорхойлоход 

зориулагдсан Хюго Ритвелдийн зохиосон арга юм. Нунтаг дээжийн рентген ба нейтроны 

дифракц нь тодорхой байрлал дахь рефлексүүдээр (пикийн эрчим) тодорхойлогдох дүрсийг 

(дифрактограмм) өгдөг. Эдгээр рефлексийн өндөр, өргөн, байрлалуудыг ашиглан 

материалын бүтцийн олон параметрүүдийг тодорхойлж болно. Ритвельдийн арга нь онолын 

рефлексийн шугамын профайлыг туршлагаар хэмжсэн рефлексийн профайлтай давхцаж 

нийлэх хүртэл нь сайжруулахын тулд хамгийн бага квадратын аргыг ашигладаг. Энэ аргыг 

нэвтрүүлсэн нь нунтаг дээжийн дифракцийн судалгаанд чухал ахиц дэвшил болсон бөгөөд 

тухайн үеийн бусад аргаас ялгаатай нь хүчтэй холилдож нийлсэн рефлексүүдийг ялгаж 

тооцоолох боломж олгосон юм. Уг аргыг анх 1967 онд [34] хэрэгжүүлж, 1969 онд [35] 

монохроматик нейтроны дифракцын хувьд ашигласан ба рефлексийн байрлалыг Брэггийн  

2θ өнцгөөр илэрхийлдэг. Энэ арга нь рентген цацрагийн энерги буюу нейтроны нисэлтийн 

хугацаа гэх мэт өөр хэмжүүрүүдэд адилхан хамаарах боловч энэ нэр томъёог энд ашиглах 

болно. Долгионы урт ба аргаас хамааралгүй цорын ганц энэхүү хэмжигдэхүүн нь урвуу 

огторгуйн нэгж буюу зөөлтийн импульс Q-д байдаг бөгөөд түүхэндээ түүнийг нунтгийн 

дифракцид ховор хэрэглэгддэг боловч бусад бүх дифракц ба оптикийн аргуудад маш 

түгээмэл ашигладаг. Харьцаа нь 

                                         𝑄 =
4𝜋𝑆𝑖𝑛𝜃

𝜆
. 

Орчин үед хэрэглэж байгаа хамгийн түгээмэл нунтгийн рентген цацрагийн дифракц 

(XRD) боловсруулах арга нь 1960-аад онд Хюго Ритвельд [35]-ийн санал болгосон аргад 

суурилдаг. Ритвельдийн арга нь тооцоолсон профилыг (бүх бүтцийн буюу багажийн 

параметрүүдийг оролцуулаад) туршилтын өгөгдөл рүү ойртуулдаг. Энэ нь шугаман бус 

хамгийн бага квадратын аргыг ашигладаг бөгөөд пикийн хэлбэр, эгэл үүрийн хэмжээ, 

кристалл бүтэц дэх бүх атомын координат зэрэг олон чөлөөт параметрүүдийг багтаасан 

анхны ойролцоолсон загварыг шаарддаг. Боловсруулалт хангалттай болоод ирэх үед бусад 

параметрүүдийг тааж тодорхойлох боломжтой. Ийм байдлаар, PXRD өгөгдлөөс нунтаг 
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материалын кристалл бүтцийг нарийвчлан бодож чадна. Боловсруулалтын амжилттай үр 

дүн нь хэмжсэн өгөгдлийн чанар, загварын чанар (анхны ойролцооллыг оролцуулаад), 

хэрэглэгчийн туршлагаас шууд хамаардаг. Ритвельдийн арга нь нунтгийн XRD ба материал 

судлалын гайхалтай эрин үеийг эхлүүлсэн хүчирхэг техник юм. Хэдийгээр, PXRD 

өгөгдлийн нэг хэмжээст байдал, хязгаарлагдмал ялгах чадвараар бага зэрэг хязгаарлагддаг 

ч, нунтгийн XRD-ийн боломж нь гайхалтай юм. Кристалл бүтцийн загварын нарийвчлал нь 

өнцгөөс хамааруулан  хэмжсэн эрчмийн нэг хэмжээст график руу профилыг дөхүүлэн 

тодорхойлох боломжтой. Ритвельдийн боловсруулалт нь кристалл бүтцийн загварыг 

шаарддаг бөгөөд ийм загварыг бие даан гаргах боломжгүй гэдгийг санах нь чухал юм. Гэсэн 

хэдий ч, энэ нь эгэл үүрийн хэмжээ, фазын тоо хэмжээ, талстын хэмжээ/хэлбэр, атомын 

координат/холбоосын урт, кристалл тор дахь микрохүчлэг, текстур, ваканс гэх мэт 

хэсэгчилсэн буюу бүрэн бүтцийн шийдлийн “ab initio”-д байхгүй бүтцийн нарийн зарим 

параметрүүдийг олоход ашиглаж болно [36, 37].  

Нунтгийн дифракцийн профил: пикийн байрлал ба хэлбэр   

 Ритвельдийн боловсруулалтыг судлахаас өмнө дифракцийн зургийг хэрхэн үүсгэх, 

ойлгохын тулд нунтгийн дифракцийн өгөгдөл, тэдгээр ямар мэдээлэл кодлогдсон тухай 

илүү сайн ойлголттой болох шаардлагатай бөгөөд энэ нь мэдээж Ритвельдийн 

боловсруулалтанд зайлшгүй шаардлагатай. Ердийн дифракцийн зургийг Брэггийн олон 

ойлтын байрлал, хэлбэр, эрчимээр тодорхойлж болно. Энэхүү дурдсан гурван шинж чанар 

нь кристалл бүтэц, дээжийн шинж чанар, багажийн шинж чанаруудтай холбоотой зарим 

мэдээллийг кодчилдог. Эдгээр нөлөөллүүдийн заримыг нь доорхи 4.1-р хүснэгтэд үзүүлэв.  

 

4.1-р хүснэгт. Төрөл бүрийн кристалл бүтэц, сорьц, багажийн параметрүүдийн функц болох 

нунтгийн дифрактограмм [38]. 

Дифрактограммын 

компонентууд 

Кристалл бүтэц Дээжийн шинж 

чанар 

Багажын 

параметрүүд 

Пикийн байрлал Эгэл үүрийн 

параметрүүд 

(a, b, c, , β, ) 

-Шингээлт 

-Сүвэрхэгжилт 

-Цацраг (долгионы 

урт) 

-Багаж/дээжийн 

тохируулга 

-Цацрагийн 

тэнхлэгийн 

дивергенц 

Пикийн эрчим Атомын параметрүүд 

(x, y, z, B гэх мэт) 

-Сонгосон баримжаа 

-Шингээлт 

-Сүвэрхэгжилт 

-Геометр ба тохиргоо 

-Цацраг (Лоренцын 

туйлшрал) 
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Пикийн хэлбэр -Талсжилт 

-Эрэмбэгүйжилт 

-Дефектүүд 

-Мөхлөгийн хэмжээ 

-Хүчлэг 

-Даралт 

-Цацраг (спектрийн 

цэвэр байдал) 

-Геометр 

-Цацрагийн нөхцөл 

байдал 
 

Нунтгийн дифрактограммын бүтцийг үндсэндээ багажийн параметрүүд ба хоёр 

кристаллографын параметрүүдээр тодорхойлдог. Үүнд: эгэл үүрийн хэмжээ, атомын тоо 

хэмжээ, координац. Тиймээс, нунтгийн дифрактограммын загварыг дараах байдлаар бүтээж 

болно:  

1. Пикйн байрлалыг тогтоох: Брэггийн пикийн байрлалыг тухайн эгэл үүрийн  

долгионы урт ба d-зайг ашиглан Брэггийн хуулиас үндэслэн тогтооно. 

2. Пикийн эрчмийг тодорхойлох: Эрчим нь бүтцийн фактороос хамаардаг бөгөөд бие 

даасан пикүүдийн бүтцийн загвараас тооцоолж болно. Энэ нь эгэл үүрийн тодорхой 

атомын координац ба геометр параметрүүдийн тухай мэдлэгийг шаарддаг.  

3. Тусгаар Брэггийн пикүүдийн хэлбэр: пикийн хэлбэрийн функцууд гэж нэрлэгддэг 

FWHM-ийн функцээр (Брэггийн өнцгөөс хамаарч өөрчлөгддөг) төлөөлдөг. Бодит 

байдалд “ab initio” загвар нь хүндэвтэр тул эмпирикээр сонгосон пикийн хэлбэрийн 

функц ба параметрүүдийг загварчлалд ашигладаг.  

4. Нийлбэр: үр дүнг өгч буй пикийн нунтгийн дифрактограммыг үлдээж, хэлбэрийн 

бие даасан функцүүдийг нэгтгэн фонын функц руу нийлбэрчилдэг. 

Материалын кристалл бүтцийг мэдэж нунтгийн дифрактограммыг загварчлахад хялбар 

байдаг. Үүний эсрэгээр, кристалл бүтцийг нунтгийн дифрактограммаас тодорхойлох нь 

илүү төвөгтэй. Нунтгийн дифрактограммаас бүтцийг тодорхойлохын тулд дараахь 

алхмуудыг хийх шаардлагатай. Нэгдүгээрт, фоныг оролцуулсан пикийн хэлбэрийн 

функцийг тохируулах замаар Брэггийн пикийн байрлал, эрчмийг олох хэрэгтэй. Дараа нь 

пикийн байрлалыг индексжүүлж, эгэл үүрийн параметр, тэгш хэм, агууламжыг 

тодорхойлоход ашиглана. Гуравдугаарт, пикийн эрчим нь огторгуйн бүлгийн тэгш хэм, 

атомын координацыг тодорхойлдог. Эцэст нь, загвар нь кристаллографын ба пикийн 

хэлбэрийн функцын бүх параметрүүдийг тооцоолоход хэрэглэгддэг. Үүнийг амжилттай 

хийхийн тулд сайн ялгах чадвар, бага фон, их өнцгийн муж гэсэн утгатай маш сайн өгөгдөл 

шаардагдана.  
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Пикийн хэлбэрийн функцууд 

Ритвельдийн аргын ерөнхий хэрэглээний хувьд ашигласан програм хангамжаас үл 

хамааран нунтаг дифракцийн дифрактограммд ажиглагдсан Брэггийн пикүүдийг пикийн 

хэлбэрийн функц (PSF- peak shape function) гэж тайлбарлах нь хамгийн сайн арга юм.  PSF 

нь гурван функцээс бүрддэг: багажийн өргөсөлт (), долгионы уртын дисперс (), 

дээжийн функц (), дээр нь фонын функц b() нэмэгдэнэ. Үүнийг дараах байдлаар 

илэрхийлнэ: 

                                       PSF() = ()()() + b(), 

Үүнд: - энэ нь интеграл маягийн f ба g гэсэн хоёр функцээр тодорхойлогдох хуйлалтыг 

тэмдэглэнэ.  

                    𝑓(𝑡)g(t) = ∫ 𝑓(𝜏)𝑔(𝑡 − 𝜏)
∞

−∞
𝑑𝜏 = ∫ 𝑔(𝜏)

∞

−∞
𝑓(𝑡 − 𝜏)𝑑𝜏 

Багажийн функц нь үүсгүүрийн геометр, монохроматор ба дээжийн байршилаас хамаарна. 

Долгионы уртын функц нь үүсгүүр дэх долгионы уртын түгэлтийг тодорхойлдог бөгөөд 

үүсгүүрийн шинж чанар, монохроматжуулалтын техникээс хамаарч өөр өөр байдаг. 

Дээжийн функц нь хэд хэдэн зүйлээс хамаардаг. Нэгдүгээрт, динамик сарнил, хоёрдугаарт 

дээжийн физик шинж чанар, тухайлбал, талсжилтын хэмжээ, микрохүчлэг. Товчхондоо: 

бусад нөлөөллөөс ялгаатай нь дээжийн функцийн нөлөөлөл нь материалын 

характеристикийн хувьд сонирхолтой байж болно. Иймд талстын дундаж хэмжээс , 

микрохүчлэг , Брэггийн пикийн өргөсөлт дээрх эффект β (радианаар) зэргийг дараахь 

байдлаар тайлбарлаж болно. Үүнд: k-тогтмол. 

                                                      𝛽 =
𝜆

𝜏∙𝑐𝑜𝑠𝜃
,  β=ktan. 

Пикийн хэлбэрийн функц руу буцах зорилго нь ажиглагдсан нунтаг дифракцийн 

өгөгдөлд байгаа Брэггийн пикүүдийг зөв загварчлах явдал юм. Хамгийн ерөнхий хэлбэрээр, 

эрчим Y(i) нь i-р цэгийн m-тооны давхцсан Брэггийн пикүүдээс өгөх түгэлт yk, фон b(i)-ийн 

нийлбэр бөгөөд дараах байдлаар тодорхойлж болно.  

𝑌(𝑖) = 𝑏(𝑖) +∑𝐼𝑘[𝑦𝑘(𝑥𝑘)]

𝑚

𝑘=1

 

Үүнд: Ik нь k-р цэгийн Брэггийн эрчим, 𝑥𝑖 = 2𝜃𝑖 − 2𝜃𝑘 . Ik нь үржүүлэгч тул пикийн 

хэлбэрийн функц (PSF)-ийн хязгааргүй дээрх интеграл нь нэгтэй тэнцүү нөхцөлд, y(x)-ийн 

янз бүрийн нормчлогдсон пикүүдийн функцүүдийн төлвийг пикийн эрчмээс үл хамааран 
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шинжлэх боломжтой. Үүний тулд ялгаатай хүндэвтэр түвшиний  зэргүүд бүхий янз бүрийн 

функцуудыг сонгох боломжтой. Брэггийн рефлексүүдийг илэрхийлэхэд ашигладаг хамгийн 

үндсэн функцууд нь Гаусс ба Лоренцын функцууд юм. Ихэнх тохиолдолд псевдо-Войгтын 

функц нь өмнөх хоёрын жигнэсэн нийлбэр юм (бүтэн Войгт профил нь энэ хоёрыг нэгтгэсэн 

боловч тооцооллын хувьд илүү ихийг шаарддаг). Псевдо-Войгт профил нь хамгийн 

түгээмэл бөгөөд бусад дийлэнх PSF-ийн үндэс суурь болдог. Псевдо-Войгт функцийг 

дараах байдлаар илэрхийлж болно: 

 𝑦(𝑥) = 𝑉𝑝(𝑥) = 𝑛 ∙ 𝐺(𝑥) + (1 − 𝑛) ∙ 𝐿(𝑥), 

Үүнд:  𝐺(𝑥) =
𝐶𝐺

1
2

√𝜋∙𝐻
∙ 𝑒−𝐶𝐺∙𝑥

2
     

ба 𝐿(𝑥) =
𝐶𝐺

1
2

√𝜋∙𝐻′
(1 + 𝐶𝐿 ∙ 𝑥

2)−1 гэсэн Гаусс ба Лоренц түгэлтүүд юм. Тэгэхээр,  

                         

Үүнд:  

 H ба H' — хамгийн өндөр пикийн хагас дээрх бүтэн өргөн (FWHM).  

 𝑥 =
2𝜃𝑖−2𝜃𝑘

𝐻𝑘
  бол пикийн FWHM дээр хуваагдсан k-р пикийн байрлалд эхтэй нунтгийн 

дифрактограмм дээрх i-р цэгийн Брэггийн өнцгийг төсөөлнө. 

  𝐶𝐺 = 4𝑙𝑛2, 𝐶𝐿 = 4 ба 
𝐶𝐺

1
2

√𝜋𝐻
 ба 

𝐶𝐿

1
2

√𝜋𝐻′
 нь ∫ 𝐺(𝑥) = 1

∞

−∞
 ба ∫ 𝐿(𝑥)𝑑𝑥 = 1

∞

−∞
-д харгалзах 

нормчлолын факторууд юм.   

 𝐻2 = 𝑈 tan2 𝜃 + 𝑉𝑡𝑎𝑛𝜃 +𝑊-ийг Каглиотийн томьёо гэдэг,  FWHM нь Гаусс ба 

псевдо-Войгт профилын -ийн функц юм. U, V, W-параметрүүд.  

 𝐻′ =
𝑋

𝑐𝑜𝑠𝜃
+ 𝑌𝑡𝑎𝑛𝜃 бол Лоренц функцид харгалзах FWHM ба 2-ийн хамаарал юм. X 

ба Y-хувьсагчууд. 

 𝜂 = 𝜂0 + 𝜂12𝜃 + 𝜂2𝜃
2, энд: 01 нь псевдо-Войгт холимог параметр, 𝜂0,1,2 − 

чөлөөт хувьсагчууд юм. 

Псевдо-Войгтын функц нь Гаусс ба Лоренцын функцүүдийн нэгэн адил төвийн тэгш 

хэмтэй функц учраас тэгш хэмт бус загварыг гүйцэтгэхгүй. Энэ нь синхротрон цацрагийн 

үүсгүүрээс цуглуулсан өгөгдөл шиг нунтгийн рентгенографийн өгөгдлийн хувьд 



76 

 

асуудалтай байж болох бөгөөд тэдгээр нь олон тооны фокуслалт бүхий оптик системүүдийг 

ашигласнаас болж ерөнхийдөө тэгш хэмт бус байдлыг харуулдаг. Фингер-Кокс-

Жипкоутийн функц нь псевдо-Войгттой төстэй боловч тэнхлэгийн дивергенцийн үүднээс 

боловсруулсан тэгш бус 12-ыг (12 асимметр) сайн боловсруулдаг. Энэ функц нь хоёр 

геометр параметр (S/L, H/L)-ийг ашиглан дифракцийн конус ба хязгаарлагдмал хүлээн авах 

завсарын уртын огтлолцол бүхий псевдо-Войгтын хуйлалтаар төсөөөлөгддөг, үүнд S ба D 

нь гониометрийн тэнхлэгтэй параллель чиглэлд байгаа дээж ба детекторын завсарын 

хэмжээсүүд, L нь 12 гониометрийн радиус.  

Пикийн хэлбэрийг тайлбарлах  

Нунтгийн дифракцийн сарнилын хэлбэрт цацрагийн шинж чанар, туршилтын зохион 

байгуулалт, дээжийн хэмжээ, хэлбэр нөлөөлдөг. Монохроматик нейтроны үүсгүүрийн 

хувьд янз бүрийн эффектүүдийн хуйлалт нь бараг яг Гауссын хэлбэртэй рефлекс үүсгэдэг 

болохыг тогтоосон байдаг. Хэрвээ энэ түгэлтийг тооцвол, 2θi байрлал дахь yi профилд 

өгөгдсөн рефлексийн нөлөөлөл нь:   

                                      𝑦𝑖 = 𝐼𝑘𝑒𝑥𝑝 [
−4 ln(2)

𝐻𝑘
2 (2𝜃𝑖 − 2𝜃𝑘)

2] 

Үүнд: 𝐻𝑘 −пикийн өндрийн хагас дээрх бүрэн өргөн (full-width half-maximum), 

2𝜃𝑘 −рефлексийн төв, 𝐼𝑘 −рефлексийн тооцоолсон эрчим (бүтцийн фактор, Лоренц фактор, 

рефлексийн давтагдалт). 

Дифракцийн маш бага өнцгөөр рефлекс нь цацрагийн босоо дивергенцээс болж пикийн 

асимметр байдлыг олж авч болно. Ритвельд асимметр пикийг тооцохын тулд хагас эмпирик 

засварын фактор болох 𝐴𝑠-ийг ашигласан: 

 𝐴𝑠 = 1 − [
𝑃(2𝜃𝑖−2𝜃𝑘)

2

𝑡𝑔𝜃𝑘
] 

Үүнд: 𝑃 −асимметр фактор, s нь (2𝜃𝑖 − 2𝜃𝑘) ялгавар эерэг, тэг, сөрөг байхаас хамааран +1, 

0, буюу –1 утга авдаг. 

Өгөгдсөн байрлалд нэгээс илүү дифракцийн пик нь профилд нөлөөлж болно. Эрчим нь 

ердөө л 2𝜃𝑖 цэгт түгсэн бүх рефлексийн нийлбэр юм.  

Интеграл эрчим 

   Брэггийн пикийн хувьд туршлагаар хэмжсэн интеграл эрчим Ihkl нь тоон 

интеграцаар тодорхойлогддог:  
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     𝐼ℎ𝑘𝑙 = ∑ (𝑌𝑖
тур
− 𝑏𝑖),

𝑗
𝑖=1   

Үүнд: j-Брэггийн пикийн муж дахь өгөгдлийн цэгийн нийт тоо. Интеграл эрчим нь 

давтагдалтын фактороос хамаардаг бөгөөд дараахь байдлаар илэрхийлдэг:  

     𝐼ℎ𝑘𝑙 = 𝐾 × 𝑝ℎ𝑘𝑙 × 𝐿𝜃 × 𝑃𝜃 × 𝐴𝜃 × 𝑇ℎ𝑘𝑙 × 𝐸ℎ𝑘𝑙 × |𝐹ℎ𝑘𝑙|
2 

Үүнд:  

 𝐾 −хэмжээсийн фактор 

 𝑝ℎ𝑘𝑙 −урвуу торын тэгш хэмт эквивалент цэгүүдийг тооцоолсон давтагдалтын 

фактор 

 𝐿𝜃 −дифракцын геометрийг тодорхойлдог Лоренц фактор 

 𝑃𝜃 −туйлшралын фактор 

 𝐴𝜃 −шингээлтийн үржигдэхүүн 

 𝑇ℎ𝑘𝑙 −хамгийн зохимжтой чиглэлийн фактор 

 𝐸ℎ𝑘𝑙 −экстинкцийн фактор (нунтаг дээжүүдэд ач холбогдолгүй тул ихэвчлэн үл 

тооцдог) 

 𝐹ℎ𝑘𝑙 −материалын кристалл бүтцээр тодорхойлогддог бүтцийн фактор 

Пикийн өргөн 

Дифракцын пикүүдийн өргөн нь Брэггийн их өнцгүүд дээр өргөсдөг. Энэ өнцгийн 

хамаарлыг тодорхойлбол 

𝐻𝑘
2 = 𝑈𝑡𝑎𝑛2𝜃𝑘 + 𝑉𝑡𝑎𝑛𝜃𝑘 +𝑊 

Үүнд: U, V, W- пикийн хагас өргөний параметрүүд ба боловсруулалтын явцад тодорхойлж 

болно.  

Хамгийн тохиромжтой чиглэл 

Нунтаг дээжүүдэд хавтгай буюу саваа хэлбэртэй талстууд нь дээжийн цилиндр 

тогтоогчийн тэнхлэгийн дагуу жигдрэх хандлагатай болдог. Хатуу поликристалл дээжүүдэд 

материалын үйлдвэрлэл нь тодорхой талстын чиглэлийн эзэлхүүний тоо хэмжээг ихэсгэхэд 

хүргэдэг (ерөнхийдөө, текстур гэж нэрлэдэг). Ийм тохиолдолуудад  рефлексийн эрчимүүд 

нь бүрэн санамсаргүй түгэлтийн таамаглаж байснаас ялгаатай байх болно. Ритвельд 

засварын коэффициентуудыг оруулснаар өмнөх дундаж зэргийн тохиолдлуудыг 

зөвшөөрсөн: 

              𝐼засвар = 𝐼туршлага ∙ exp(−𝐺 ∙ 𝛼
2)    
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Үүнд: 𝐼туршлага −санамсаргүй дээжийн хувьд хүлээгдэж буй эрчим, 𝐺 −хамгийн 

тохиромжтой чиглэлийн параметр, 𝛼 − сарнилын вектор ба талстуудын нормалийн 

хоорондох хурц өнцөг.  

Боловсруулалт (Refinement)  

Ритвельдийн аргын зарчим нь тооцоолсон профиль 𝑦𝑐𝑎𝑙 ба туршилтын өгөгдөл 

𝑦𝑜𝑏𝑠 −ийн хоорондох ялгааг шинжилдэг M функцийг минимумчлах явдал юм. Ритвельд энэ 

тэгшитгэлийг дараахь байдлаар тодорхойлсон: 

    𝑀 = ∑ 𝑊𝑖 {𝑦𝑖
𝑜𝑏𝑠 −

1

𝑐
𝑦𝑖
𝑐𝑎𝑙}

2

𝑖   

Үүнд: 𝑊𝑖 −статистик жин, 𝑐 нь 𝑦𝑐𝑎𝑙 = 𝑐 ∙ 𝑦𝑜𝑏𝑠 байх ерөнхий хэмжээсийн фактор юм.  

Хамгийн бага квадратын арга  

Ритвельдийн боловсруулалтанд ашигладаг тохируулах арга бол шугаман бус 

хамгийн бага квадратын арга юм. Шугаман бус хамгийн бага квадратын тохируулгын 

нарийвчилсан гарал үүслийг энд авч үзэхгүй. Илүү дэлгэрэнгүйг Печарский, Завали нарын 

бүтээлээс мэдэж болно. Гэсэн хэдий ч, анхаарах хэд хэдэн зүйл бий. Нэгдүгээрт, шугаман 

бус хамгийн бага квадратын тохируулга нь давтагдах шинж чанартай бөгөөд хэрвээ анхны 

ойролцоолсон тооцоолол бодит байдлаас хэт хол байх буюу минимумчлалын функц нь 

буруу тодорхойлогдвол нийлэхэд хэцүү байж болно. Сүүлд нь корреляц бүхий 

параметрүүдийг нэгэн зэрэг тооцоолох үед энэ нь дивергенци ба минимумчлалыг 

тогтворгүй байдалд хүргэж болзошгүй юм. Энэхүү итерацийн чанар нь  аргын хувьд яг 

нарийн биш тул шийдэлд ойртох нь шууд биеэлдэггүй гэсэн үг юм. Итерац бүр нь сүүлчийн 

үр дүнгээс хамаардаг бөгөөд энэ нь боловсруулалтанд ашигласан шинэ параметрүүдийг 

зааж өгдөг. Тиймээс, эцсийн эцэст боломжит шийдэлд ойртохын тулд олон тооны 

итерацийн давталт шаардлагатай болно. 

Ритвельдийн аргын үндэс 

Шугаман бус хамгийн бага квадратын минимумчлах аргыг ашиглан дараах 

системийг шийддэг: 

                                                   

(

 
 

𝑌𝑖
𝑐𝑎𝑙𝑐 = 𝑘𝑌𝑖

𝑜𝑏𝑠

.

.

.
𝑌𝑛
𝑐𝑎𝑙𝑐 = 𝑘𝑌𝑛

𝑜𝑏𝑠)
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Үүнд: 𝑌𝑖
𝑐𝑎𝑙𝑐-тооцоолсон эрчим, 𝑌𝑖

𝑜𝑏𝑠 − нунтгийн дифрактограмм дахь 𝑖 −р цэгийн 

туршлагын эрчим, 𝑘 −хэмжээсийн фактор, 𝑛 −хэмжсэн өгөгдлийн цэгүүдийн тоо. 

Минимумчлалын функц дараахь байдлаар өгөгдөнө:  

                           Ф = ∑ 𝑤𝑖(𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠 − 𝑌𝑖

𝑐𝑎𝑙𝑐)2𝑛
𝑖=1  

Үүнд: 𝑤𝑖 −жин, 𝑘 − нь өмнөх тэгшитгэлээс гарч ирсэн нэгж (учир нь, k нь ихэвчлэн фазын 

хэмжээсийн фактор дотор шингэдэг). Нийлбэрчлэл нь бүх өгөгдлийн n цэг хүртэл 

үргэлжилнэ. XRD өгөгдлийн нэг хэмжээст байдлаас шалтгаалан пикийн хэлбэрийн 

функцууд ба Брэггийн пикүүдийн давхцлыг тооцохдоо нэг долгионы уртаар хэмжсэн нэг 

фазын тохиолдолд дээрх тэгшитгэлийн өргөтгөсөн хэлбэр нь дараах хэлбэртэй байна: 

   Ф = ∑ 𝑤𝑖(𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠 − (𝑏𝑖 + 𝐾∑ 𝐼𝑖𝑦𝑗(𝑥𝑗))

𝑚
𝑗=1 )

2𝑛
𝑖=1  

Үүнд: 𝑏𝑖 −өгөгдлийн i-р цэг дээрх фон, K-фазын хэмжээсийн фактор, m нь i-р сарнилын 

эрчимд нөлөө үзүүлдэг Брэггийн рефлексийн тоо, 𝐼𝑗 − j-р Брэггийн пикийн интеграл эрчим, 

𝑦𝑖(𝑥𝑖) − пикийн хэлбэрийн функц.  

Ашигтай бүтцийн мэдээлэл агуулаагүй фоныг туршилтаар багасгаж хасах нь профилыг 

амжилттай боловсруулахад чухал ач холбогдолтой болохыг дээрх тэгшитгэлээс хялбархан 

харж болно. Бага фонын хувьд функцуудыг интеграл эрчим ба пикийн хэлбэрийн 

параметрүүдийн нөлөөгөөр тодорхойлдог. Гэхдээ өндөр фонтой үед функцийн 

минимумчлал нь фонын хүрэлцээнээс шалтгаална, харин интеграл эрчим ба  пикийн 

хэлбэрээс хамаарахгүй. Иймээс, бүтцийн боловсруулалт нь томоохон фонтой нөхцөлд 

бүтцийн мэдээллийг хангалттай гаргаж чадахгүй. Түүнчлэн, олон фазуудын оролцоотой 

холбоотойгоор үүссэн нарийн төвөгтэй байдлыг тэмдэглэх нь зүйтэй. Нэмэлт фаз тус бүр 

нь тохируулга, илүү олон Брэггийн пикүүд, харгалзах бүтцийн параметрүүд ба пикийн 

хэлбэртэй холбогдсон өөр нэг масштабын факторыг нэмдэг. Математикийн хувьд 

тэдгээрийг хялбархан тооцдог боловч бодит байдал дээр туршилтын өгөгдлийн 

хязгаарлагдмал зөвшөөрөх чадвар, хязгаарлагдмал нарийвчлалаас шалтгаалан шинэ фаз тус 

бүр нь боловсруулалтын чанар, тогтвортой байдлыг бууруулдаг. Материалын бүтцийн 

нарийвчилсан параметрүүдийг олох сонирхолтой үед нэг фазат материалыг ашиглах нь 

давуу талтай. Гэсэн хэдий ч, фаз тус бүрийн масштабын факторыг бие даан тодорхойлдог 

тул олон фазат материалыг Ритвельд боловсруулсанаар материал дахь фаз тус бүрийн 

хольцын харьцааг тоон байдлаар шалгаж болно. 
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Боловсруулалтын параметрүүд 

Фон 

 Ерөнхийдөө, фоныг Чебышевын олон гишүүнт гэж тооцдог. GSAS ба GSAS-II-д 

дараах байдлаар харагдана. Дахин хэлэхэд, фоныг нэгдүгээр төрлийн Чебышевын олон 

гишүүнт ("Handbook of Mathematical Functions", M. Abramowitz and IA. Stegun, Ch. 22) гэж 

үздэг бөгөөд эрчмийг дараахь байдлаар өгсөн болно:  

                                𝐼𝑖 = ∑ 𝑃𝑗𝑇𝑗−1
′𝑁

𝑗=1  

Үүнд: 𝑇𝑗−1
′ - дээр дурьдсан гарын авлагын 795-р хуудас дахь хүснэгт 22.3-аас авагдсан 

Чебышевын полиномийн коэффициентууд. Коэффициентууд дараахь хэлбэртэй байна:  

          𝑇𝑛
′ = ∑ 𝐶𝑚𝑋

𝑚𝑖−1
𝑚=0   

𝐶𝑚 −ийн утгыг гарын авлагаас олж болно. Чебышевын олон гишүүнтийг ортогональ 

болгохын тулд (2𝜃) өнцгийн мужийг X болгон хувиргав. 

                𝑋 =
2

𝛼
− 1 

Мөн, энэ функцийн ортогональ муж нь -1-ээс +1 хүртэл байна.  

Бусад параметрүүд 

Одоо фон, пикийн хэлбэрийн функц, интеграл эрчим, шугаман бус хамгийн бага 

квадратын минимумчлал зэргийг харгалзан үзвэл эдгээр зүйлсийг нэгтгэсэн Ритвелдийн 

боловсруулалтанд ашигласан параметрүүдийг танилцуулж болно. Ритвельдийн 

боловсруулалтаар ерөнхийдөө боловсруулсан бие даасан хамгийн бага квадратын 

параметрүүдийн бүлгүүдийг доор харуулав. 

 Фонын параметрүүд: ихэвчлэн 1-ээс 12 хүртэл параметртэй байдаг. 

 Дээжийн шилжилт: дээжийн тунгалаг чанар, тэг шилжилтийн засвар (пикийн 

байрлалыг шилжүүлэх) 

 Олон тооны пикийн хэлбэрийн параметрүүд.   

FWHM параметрүүд: өөрөөр хэлбэл, Caglioti-ийн параметрүүд  

Тэгш бусын параметрүүд (FCJ параметрүүд) 

 Эгэл үүрийн хэмжээсүүд 

Нэгээс зургаан параметр (a, b, c, α, β, γ), кристаллын бүл/системээс хамаарч  

фазын тус бүрийн хувьд харгалзана.  
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 Фаз тус бүрийн хувьд бие даасан байж болох хамгийн тохиромжтой чиглэл, 

заримдаа шингээлт, сүвэрхэгжилт, экстинкцийн коэффициентүүд. 

 Хэмжээсийн факторууд (фаз тус бүрийн хувьд) 

 Кристаллын загвар дахь үл хамаарах атомуудын байрлалын параметрүүд 

(ерөнхийдөө, нэг атомд 0-3 байна) 

 Популяцийн параметрүүд 

Атомын суурьшил дээрх орц 

 Атомын шилжилтийн параметрүүд 

Изотроп ба анизотроп (температурын) параметрүүд 

Ритвельдийн боловсруулалт бүр өвөрмөц бөгөөд боловсруулалтанд оруулах 

параметрүүдийн тогтоосон дараалал байдаггүй. Боловсруулах параметрүүдийн хамгийн 

сайн дарааллыг тодорхойлж, олох нь хэрэглэгчээс хамаарна. Хамгийн бага квадратын 

тохируулга тогтворгүй болох буюу худал минимумд хүргэх тул бүх холбогдох 

хувьсагчуудыг тооцоолох төлөв байдлыг эхнээс болон төгсгөлд нь зэрэг сайжруулах нь 

ховор гэдгийг тэмдэглэх нь зүйтэй. Хэрэглэгч өгөгдсөн боловсруулалтыг зогсоох цэгийг 

тооцоолох нь чухал юм. Ритвелдийн боловсруулалтын нарийн төвөгтэй байдлыг харгалзан 

үр дүн нь үнэн зөв, бодитой, утга учиртай байхын тулд судалж буй системийг (дээж, багаж 

хэрэгсэл) тодорхой сайн ойлгох нь чухал. Ритвельдийг амжилттай, найдвартай, утга 

учиртай боловсруулахын тулд хэмжилтийн өгөгдлийн өндөр чанар, хангалттай их 2 муж, 

хамгийн бага квадратын тохируулгын анхны ойролцоолсон сайн загвар нь зайлшгүй 

шаардлагатай.  

Дифрактограммын боловсруулалтыг үнэлэх факторууд 

Боловсруулалт нь тооцоолсон болон туршилтын дифрактограммуудын хооронд 

хамгийн сайн тохиролыг олохоос хамаардаг тул тохирох чанарыг тоон үзүүлэлтээр 

илэрхийлдэг тоон факторуудтай байх нь чухал юм. Боловсруулалтын чанарыг 

тодорхойлоход ихэвчлэн хэрэглэгддэг гол тоонууд нь дифрактограммын боловсруулалтыг 

үнэлэх факторууд юм. Тэд загвар нь туршилтаар ажиглагдсан өгөгдөлд хэр нийцэж байгаа 

талаар ойлголт өгдөг.  

Профилын үлдэгдэл (найдвартай байдлын фактор): 

 𝑅𝑝 = ∑
⌈𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠−𝑌𝑖

𝑐𝑎𝑙𝑐⌉

∑ 𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠𝑖

𝑖

𝑛
𝑖 × 100% 
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Жинлэсэн профайлын үлдэгдэл: 

 𝑅𝑤𝑝 = (∑
𝑤𝑖(𝑌𝑖

𝑜𝑏𝑠−𝑌𝑖
𝑐𝑎𝑙𝑐)2

∑ 𝑤𝑖(𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠)2𝑛

𝑖

𝑛
𝑖 )

1

2

× 100% 

Брэггийн үлдэгдэл: 

 𝑅𝐵 = ∑
|𝐼𝑗
𝑜𝑏𝑠−𝐼𝑗

𝑐𝑎𝑙𝑐|

∑ 𝐼𝑗
𝑜𝑏𝑠𝑛

𝑖

𝑚
𝑖 × 100% 

Хүлээгдэж буй профилын үлдэгдэл: 

 𝑅𝑒𝑥𝑝 = (
𝑛−𝑝

∑ 𝑤𝑖(𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠)2𝑛

𝑖

)

1

2
× 100% 

Тохируулгын чанар: 

 𝜒2 = ∑
(𝑌𝑖
𝑜𝑏𝑠−𝑌𝑖

𝑐𝑎𝑙𝑐)2

𝑛−𝑝

𝑛
𝑖 = (

𝑅𝑤𝑝

𝑅𝑒𝑥𝑝
) 

Ганцхан (RB)-аас бусад бүх R-факторуудад фонын нөлөөг оруулсныг дурдах нь зүйтэй. 

Ашигласан факторуудын хамгийн түгээмэл бөгөөд уламжлалт үзүүлэлт бол төгс тохирох 

тохиолдолд нэг рүү ойртох ёстой, гэхдээ энэ нь ховор тохиолддог. Практикт чанарыг үнэлэх 

хамгийн сайн арга бол ижил масштабаар байгуулсан туршлагын ба тооцооллын өгөгдлийн 

хоорондох ялгааг графикаар дүрслэх замаар тохирох байдлын харааны шинжилгээ юм. 

Зарим судлаачид R-факторуудын утга 5%-оос доош утга авч байвал боловсруулалт сайн гэж 

үнэлдэг.  

4.2 Боловсруулалт ба үр дүн 

Бид өмнөх ажлаараа өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмийн аргаар 8 нм-ийн талст 

агуулсан анатаз төрлийн TiO2 нунтаг дээжийг гарган авсан. Тус дээжийг аргоны хийн 

орчинд өндөр температурын зууханд 12000C-ийн температурт халааж өндөр температурын 

завсарын фаз болох нанохэмжээт Ti3O5 фазыг амжилттай синтезлэсэн. Нанохэмжээт Ti3O5 

дээжийн кристалл бүтцийг судлахын тулд нунтгийн рентген дифрактометр “Enraf Nonius 

D580”-ийг ашигласан. Хэмжсэн нөхцөл нь: рентген цацрагийн сарнилын өнцгийн муж 

2=30-800, өнцөг алхам 0.010, өнцөг алхам дээрх хэмжих  хугацаа 3 секунд. Энэ үед ашиглаж 

буй рентген цацрагийн долгионы урт нь 𝜆𝐶𝑢 = 1.54Å байв. 12000C-ийн температурт аргоны 

хийн орчинд гарган авсан, синтезлэсэн нанохэмжээт Ti3O5 нэгдлийн рентген 

дифрактограммыг 4.1-р зураг дээр үзүүлэв.  
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4.1-р зураг. Ритвельдийн аргаар боловсруулахаас өмнөх үеийн нанохэмжээт Ti3O5 нэгдлийн 

рентген дифрактограмм 

Хэмжилтээр гарган авсан рентген дифрактограммыг Ритвельдийн арга дээр үндэслэсэн 

“FullProf.Suite”  программ [39]- аар боловсруулж 4.2-р зураг дээр үзүүлэв. 

 

4.2-р зураг. Ритвельдийн аргаар боловсруулсан нанохэмжээт Ti3O5 -ийн рентген дифрактограмм: 

улаан цэг-туршлагаар хэмжсэн өгөгдөл, хар шулуун-загвараар тооцоолсон утга, доод талын 

цэнхэр-туршлага ба загвараар тооцоолсон утгуудын ялгавар, босоо ногоон шулуун-Брэггийн 

рефлексийн байрлал 
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Рентген дифракцийн анализын үр дүнгээс тухайн дээж нь дараахь моноклин тэгш 

хэмтэй хоёр фазаас тогтож байгааг тодорхойлсон: λ-Ti3O5 (21.7%) ба -Ti3O5 (16.2%). 

Үлдсэн хувь дээр нь дараахь фазууд харгалзаж байв: Ti4O7 (4.9%), Ti9O17 (2.8%), анатаз- 

TiO2 (0.94%), үл мэдэгдэх фаз (53.3%). Дифрактограмм дахь хамгийн өндөр эрчимтэй 

дифракцын пик дээр харгалзах фазын төрөл ба түүний тоо хэмжээг тодорхойлж чадаагүй.     

Эдгээр хоёр фаз тус бүрийн бүтцийн боловсруулалтын кристаллографын 

өгөгдлүүдийг 4.2 ба 4.3-р хүснэгтүүд дээр үзүүлэв.      

4.2-р хүснэгт. Ритвельдийн боловсруулалтаар гарган авсан -Ti3O5 -ийн  

кристаллографын өгөгдлүүд (x/b, y/b, z/c-атомын координат,  

Bij-атомын температурын фактор)  

 

Атом x/b y/b z/c Bij 

 

Ti(1) 0.6245(1) 

 

0.0000 0.0496(3) 1.54(1) 

Ti(2) 0.3056(2) 

 

0.0000 0.2354(4) 1.32(2) 

Ti(3) 0.6223(6) 

 

0.0000 0.4490(1) 0.76(4) 

O(1) 0.4367(4) 

 

0.0000 0.3805(4) 1.78(9) 

O(2) 0.1795(2) 

 

0.0000 0.0783(7) 0.34(6) 

O(3) 0.7201(3) 

 

0.0000 0.2395(3) 2.67(2) 

O(4) 0.5498(1) 

 

0.0000 0.7946(1) 0.89(5) 

O(5) 0.1733(9) 

 

0.0000 0.3978(2) 0.23(5) 

Кристаллын сингони: Моноклин 

 

Огторгуйн групп: C 2/m (№12) 

 

Торын параметрүүд: a=9.83(3) Ǻ, b=3.79(2)Ǻ, c=9.98(7)Ǻ,  

=90.92(5)0,  

V=373.6(1)Ǻ3 
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4.3-р хүснэгт. Ритвельдийн боловсруулалтаар гарган авсан -Ti3O5 -ийн  

кристаллографын өгөгдлүүд (x/b, y/b, z/c-атомын координат,  

Bij-атомын температурын фактор)  

 

Атом x/b y/b z/c Bij 

 

Ti(1) 0.6339(2) 

 

0.0000 0.0533(6) 1.74(5) 

Ti(2) 0.3033(1) 

 

0.0000 0.2476(2) 0.01(8) 

Ti(3) 0.6359(1) 

 

0.0000 0.4363(5) 2.16(7) 

O(1) 0.4429(4) 

 

0.0000 0.3898(3) 0.45(1) 

O(2) 0.1851(7) 

 

0.0000 0.088(6) 1.65(2) 

O(3) 0.7267(5) 

 

0.0000 0.2365(1) 1.67(8) 

O(4) 0.5496(3) 

 

0.0000 0.8734(2) 0.78(5) 

O(5) 0.1834(7) 

 

0.0000 0.4234(7) 0.56(3) 

Кристаллын сингони: Моноклин 

 

Огторгуйн групп: C 2/m (№12) 

 

Торын параметрүүд: a=9.75(1)Ǻ, b=3.81(2)Ǻ, c=9.43(4)Ǻ, 

=91.45(6)0,  

V=347.8(1)Ǻ3 

 

Торын параметрүүд, атомын координат, огторгуйн группын утгуудыг олон улсын 

багц өгөгдөл ICSD-ээс авсан болно. Рентген дифрактограммын боловсруулалтын үр дүнг 

илтгэх Rwp-факторын утгуудыг 4.2 ба 4.3-р хүснэгтүүдэд харуулсан. Ритвельдийн аргаар 

боловсруулсан рентген дифрактограмм дээр фаз тус бүрийг тусгайлан харгалзуулж сумаар 

зааж өгөв. Боловсруулалтын явцад фаз тус бүрийн атомуудын дулаан факторын утга 

тохиромжтой утгуудыг авч байв. Дээжийн спектр боловсруулалтын дараа Rp фактор 11.5% 

-ийн утга авч байв. Бид энд хольцын фазын химийн томьёо, кристалл торын тэгш хэм, 

атомын координат зэргийг мэдэж чадахгүй учраас эдгээр хоёр фазуудын тоон утгыг нарийн 

тодорхойлох боломжгүй юм.-Ti3O5 ба -Ti3O5 фазуудын кристалл бүтцийн зарим 

параметрүүдийг хооронд нь харьцуулан 4.4-р хүснэгт дээр үзүүлэв. 
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4.4-р хүснэгт. -Ti3O5 ба -Ti3O5 фазуудын кристалл бүтцийн параметрүүдийн  

харьцуулалт 

     

 

    Фазууд 

 

 

Сингони 

 

Огторгуйн 

групп 

Кристалл 

торын 

параметрүүд, 

Ǻ 

 

Эгэл 

үүрийн 

эзэлхүүн, Ǻ3 

-Ti3O5 Моноклин C 2/m (№12) a=9.83(3) 

b=3.79(2) 

c=9.98(7) 

=90.92(5)0 

V=373.6(1) 

-Ti3O5 Моноклин C 2/m (№12) a=9.75(1) 

b=3.81(2) 

c=9.43(4) 

=91.45(6)0 

V=347.8(2) 

 

4.4-р хүснэгтээс харахад дээрх хоёр фазууд нь кристалл бүтцийн тэгш хэмийн хувьд 

адилхан боловч торын параметрүүд болон эгэл үүрийн эзэлхүүний хэмжээгээрээ ялгаатай 

болох нь харагдана. Өөрөөр хэлбэл, -Ti3O5 фазын эгэл үүрийн эзэлхүүн -Ti3O5 фазын эгэл 

үүрийн эзэлхүүнээс бага болно. 
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5-Р БҮЛЭГ. Нанохэмжээт Ti3O5 дээрх даралтын 

нөлөөллийн судалгаа   

5.1  Бодис дээрх даралтын нөлөө 

Даралт нь материйн төлөв байдлыг тодорхойлоход үйлдвэрлэл, физикийн шинжлэх 

ухаан, байгалийн шинжлэх ухааны гол үзүүлэлт юм.  Даралтаас үүдэлтэй шинэ соронзон ба 

энергийн материалыг бэлтгэхэд тэдгээрийн бүтцийн ба электронт өөрчлөлтүүдийн 

харилцан үйлчлэлийг судлах шаардлагатай. Дэлхий дээр даралт нь гадаргуу дээрх нэг баар 

(10-4 ГПа)-аас, далайн ёроол дахь хэдэн зуун баар (10-2 ГПа), дэлхийн төвд ойролцоогоор 

3.6 × 106 баар (360 ГПа) хүртэл хэлбэлзэж болно. Нарны төв дэх даралт ойролцоогоор 26.5 

× 106 ГПа байдаг. 

                       5.1-р зураг. Гүнээс функц маягаар хамаарсан дэлхийн доторх даралт [40] 

Эрдэмтэд олон жилийн турш лабораторийн нөхцөлд илүү өндөр даралтанд хүрэх, бодит 

амьдрал дээр ажиглагдсан зарим үзэгдлийг хуулбарлах ба судлах, шинэ өвөрмөц шинж 

чанартай материалыг бүтээхийг эрмэлзсээр ирсэн. Даралт нь атомын электронт бүтэц, 

химийн холбоос, атомын  орчны координац, боломжит урвалын хурд болон төрөлд хүчтэй 

нөлөөлдөг. Бодисын төлвийг хяналттай байдлаар өөрчилж болно. Нэмж дурдахад, багаж 

төхөөрөмжийн дэвшил нь оронт фазын шинэ мужийг туршилтаар судлах боломжийг 

олгохын зэрэгцээ материалтай холбоотой асуудлыг шийдвэрлэхэд шаардлагатай мэдээлэлд 

нэвтрэх боломжийг нэмэгдүүлж байна. "Өндөр даралт" гэсэн тодорхойлолт нь сонирхлын 
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мужаас хамаарна. Далайн ёроолд амьдардаг экстремофиль организм гэх мэт биологийн 

системийг судлах, уургийн нугалааг судлах зэрэг даралт нь бага бөгөөд хэдхэн арван МПа, 

эсвэл 1 ТПа-аас их байж болно, эдгээр нь дэлхий дээр байгальд тааралдаггүй боловч хүчтэй 

шахах туршилтаар боломжтой, энэ нь бодисын шинэ төлөв байдал, физик-химийн шинэ 

үзэгдлүүдийг нээхэд хүргэх боломжтой.  

                                        

5.2-р зураг. Синхротрон ба нейтроны үүсгүүрт ашигладаг өндөр даралтын янз бүрийн төрлийн 

төхөөрөмжийн жишээ: a) мембранаар удирддаг алмазан дөшт хайрцаг, b) том эзэлхүүнтэй, хэд 

хэдэн тулгууртай дөрвөн багант 20 МН шахагч, c) нейтроны сарнилын судалгаанд зориулагдсан 

коллиматор ба хамгаалалттай VX Парис-Эдинбургийн шахагч. 

Даралтыг агаарын нөхцөлд ашиглах боломжгүй бүтцийн ба электронт конфигурацыг 

бүтээхэд арга болгон ашигладаг. Хүссэн шинж чанар ба бүтцийг нь тодорхойлсны дараагаар 

синтезийн өөр аргуудыг ашиглан энэ бүтцийг бүтээх оролдлого хийж болно.  Нөгөө талаас 

өндөр даралтын шинжлэх ухаан нь хатуу биеийн физикийн хурдацтай хөгжиж буй шинэ 

салбар бөгөөд үүнийг цоо шинэ хэмжээсийн хайгуул гэж үзэж болно.   

5.2 Туршилтын үр дүн 

“Stye-2000” дижитал дэлгэцийн гидравлик шахалтын туршилтын машин: 

Stye-2000 дижитал дэлгэцийн гидравлик шахалтын туршилтын машин нь олон 

улсын стандартын дагуу сав, кубик бетон, цилиндр, хөндий блок болон бусад төрөл бүрийн 

материалын шахалт, бутлах, бат бэхийн туршилт хийх зориулалттай. Машин нь цахилгаан 

гидравлик хөдөлгүүртэй. Удирдлагын самбар нь гидравлик тэжээлийн багц, дижитал унших 

систем, үйлдлийн унтраалга, ачааллын хяналтын хавхлага, туршилтын өгөгдлийн гаралтын 

хэвлэх хэсгээс бүрдэнэ.  

λ-Ti3O5 дээж дээрх даралтын үйлчлэлийн нөлөөг судлахдаа Барилга архитектур 

корпорацийн “Бетон дүүргэгчийн” лаборатори дахь “Stye-2000 Ctm” дижитал дэлгэцтэй 

гидравлик шархалтын туршилтын машин дээр гүйцэтгэсэн. Тус багаж нь 0-3000 кН мужид 
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шахдаг. Тулгуурт хавтангийн хэмжээ 320×260мм. Бүлүүрийн хамгийн ихээр цохих хэмжээ 

90мм. Бүлүүрийн өргөх хурд 50мм/мин. Харьцангуй заалтын алдаа 1%. Тус шахалтын 

машины  зургийг 5.3-р зураг дээр үзүүлэв.  

     

5.3-р зураг. “Stye-2000 Ctm” дижитал дэлгэцтэй гидравлик шархалтын туршилтын машин 

2 грамм λ-Ti3O5 нунтаг дээжийг тусгайлсан шахах төхөөрөмж дотор хийж “Stye-2000” 

машин дээр байрлуулна. 5.4-р зураг дээр Герман улсад үйлдвэрлэгдсэн бага хэмжээтэй 

нунтаг дээжийг шахахад зориулагдсан, дотор нь вакуум үүсгэх боломж бүхий дөшийг 

үзүүлэв.  

     

5.4-р зураг. Бага хэмжээтэй нунтаг дээж шахахад зориулагдсан төхөөрөмж 

 λ-Ti3O5 дээрх даралтын нөлөөллийг 0.5, 1.6, 2.5, 6, 12 кН хүчээр үйлчилсэний дараа 

дээж тус бүрийг XRD хэмжилтүүдээр судалсан. Хүчээр үйлчлэхээс өмнөх үеийн дээжийн 

рентгенограммыг 5.5-р зураг дээр үзүүлэв.  
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5.5-р зураг. Даралтаар шахахаас өмнөх үеийн дээжийн рентгенограмм 

Даралтын нөлөөгөөр 5.5-р зурагт харуулсан рентгенограмм дээрх λ-Ti3O5 ба -Ti3O5 

фазуудад харгалзах дифракцийн рефлексүүдийн эрчим харилцан адилгүй өсөх ба буурах 

маягаар өөрчлөгдөж байсан. Даралт нэмэгдэхийн хирээр λ-Ti3O5-ийн фазын тоо хэмжээ 

буурч, β-Ti3O5-ийн тоо хэмжээ өсч байв. Фазуудын тоо хэмжээг рентген дифракцын аргаар 

тодорхойлсон. Дээжид гадны хүчээр үйлчлэхэд үүсэх процессыг 5.6-р зургийн диаграммаар 

тайлбарлаж болно. Тус диаграммаас харахад дулаан хадгалсан дээжийг гадны хүчүүдээр 

үйлчилж (хар өнгийн сумаар тэмдэглэв) дулааныг ялгаруулж дууссаны дараагаар халааж 

дулааныг хадгалах шаардлагатай (диаграмм дээр улаан сумаар дүрслэв).    
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5.6-р зураг. Гадны хүчний үйлчлэл ба λ-Ti3O5, β-Ti3O5 фазуудын тоо хэмжээний  

хамаарал 

 

Нанохэмжээт Ti3O5 дээрх температурын нөлөөллийн судалгаа 

Бид хүчээр үйлчлэхээс өмнөх судалгааны нунтаг дээжээ (λ-Ti3O5, β-Ti3O5)  

температурын 500C-ээс 3000C хүртэл өндөр температурын зууханд халаахад 1500C 

температур хүртэл λ-Ti3O5 фазын тоо хэмжээ нэмэгдэж, харин β-Ti3O5 фазын тоо хэмжээ 

буурсанаар β-Ti3O5 фаз нь бүрэн λ-Ti3O5 фаз руу шилжсэн.  

Цааш нь температурыг 1500C-ээс 2000C хүртэл нэмэгдүүлэхэд λ-Ti3O5 фаз нь α-Ti3O5 фаз 

руу хувирч байв. Температурыг 2000C-ээс 3000C хүртэл халаахад α-Ti3O5 фаз бүрэн 

хадгалагдан үлдэж байсан. Өөрөөр хэлбэл, температур нэмэгдэхийн хэрээр λ-Ti3O5 (20-3) 

ба λ-Ti3O5 (203) дифракцын пикүүд α-Ti3O5 (023) пик руу хувиран өөрчлөгдөж байна.  

Температурыг 3000C-ээс 500C хүртэл аажим хөргөхөд дээжид фазын хувирал 

явагдсан. Температур 3000C-ээс 2000C хүртэл буурахад α-Ti3O5 фаз хадгалагдан хэвээр 

үлдэж байна. Цааш температур 1500C-ээс 500C хүртэл α-Ti3O5 фаз нь λ-Ti3O5 фаз руу бүрэн 

хувирч байв. Харин температур 3000C-ээс 500C хүртэл хөрөх явцад β-Ti3O5 фаз 

ажиглагдаагүй болно. Халаах ба хөргөх температураас хамааран үүсч буй фазын 

шилжилтийн үзэгдлийг тоймлон ойлгомжтой болгох үүднээс 5.7-р зураг дээр диаграммаар 

харуулав.  
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5.7-р зураг. Температурын өөрчлөлтөөс хамааран үүсэх Ti3O5 кристаллын фазын 

шилжилтүүд. 

 

Дээрх диаграммаас харахад халаах процессын явцад β-Ti3O5 фаз алга болж, харин λ-

Ti3O5, α-Ti3O5 фазууд дулааныг нөөцлөх болно. Уг нөөцөлсөн дулааныг шаардлагатай 

нөхцөлд гадны хүчээр үйлчлэн гадагшлуулна (диаграмм дээр хар өнгийн сумаар тэмдэглэв). 

β-Ti3O5 фазын тоо хэмжээ өсөх эрэмбээр төдий чинээ дулаан ялгарах ёстой. Тус дулааныг 

ялгаруулж дууссаны дараагаар дээжээ буцаагаад халаах шаардлагатай (диаграмм дээр улаан 

сумаар тэмдэглэв).         

Рентген дифрактограмм дээрх фазын хувирлыг фаз тус бүрт харгалзах атомын 

хавтгай хоорондын зай (d, Ǻ)-н утгаар тодорхойлсон.   

Өөрөөр хэлбэл, температур буурах явцад α-Ti3O5 (023) дифракцын пик λ-Ti3O5 (20-

3) ба λ-Ti3O5 (203) гэсэн дифракцийн пикүүд руу өөрчлөгдөж байна. Дулааны 

шинжилгээний үр дүнгээс температур буурахад λ-Ti3O5 нь дулааныг нөөцөлж, харин 

ялгаруулдаггүй болохыг тодорхойлсон.      

 ба  фазуудын хоорондох даралт ба дулаанаас шалтгаалсан дээрх фазын 

шилжилтүүд нь ихээхэн дулааны энергийг кристалл тор дотроо хадгалдаг болох нь бидний 

судалгааны ажлын үр дүнгээс харагдаж байна. Дээрх үр дүн гадаадын бусад судлаачдын 

гарган авсан үр дүнтэй  тохирч байсан [39]. 
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6-Р БҮЛЭГ. Фазууд хоорондын шилжилтээр дулаан 

хадгалах процессын судалгаа 

Дулааны анализ 

Бодисын шинж чанарыг тодорхойлоход ашиглаж байгаа бүх аргуудаас дулааны 

шинжилгээ нь хамгийн эртний арга юм. Хяналттай дулааныг ашиглаад бодисын физик ба 

химийн шинж чанарыг амархан өөрчлөх боломжтой (өөрөөр хэлбэл, бодис дээр дулаанаар 

үйлчлэх). Янз бүрийн хүдрийг хайлуулах ажлыг 5000 жилийн өмнө хийдэг байсан [41]. 

Дулааны аналитик аргуудын үндсэн хэрэглээ нь  хольцот бодисуудад чанарын ба тоон 

шинжилгээ хийхэд оршино. Энэ зорилгоор, дулааны аналитак аргууд нь рентген дифракц 

(XRD) болон үндсэн судалгааны багажуудад нэмэлт болж өгдөг.  

 Дулааны шинжилгээ гэдэг нь үнэн хэрэгтээ бодис температурын хяналттай горимд 

орох үед бодисын болон түүний урвалын бүтээгдэхүүний физик шинж чанарыг 

температурын функц маягаар хэмждэг аргуудын цогц юм [42].  

Дулааны шинж чанарыг хэмждэг аргууд 

Дифференциал дулааны анализ (DTA) 

DTA-ийн хэмждэг физик параметр нь ∆T юм, энэ нь дээж ба эталон материалын 

хоорондох температурын зөрүү бөгөөд харин хоёулаа температурын хяналттай горимд 

ордог. Туршилтын хэмжилт нь DTA муруй бөгөөд конвекцоор ∆Т нь доошоо чиглэсэн 

эндотерм пикүүд бүхий ординат дээр байрлана, харин абцисс дээр дээжийн буюу эталон 

материалийн хувьд хугацаа буюу температурын аль нэг нь зүүнээс баруун тийш өсч байхаар 

хэмжигдэнэ (6.1-р зураг).  
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 6.1-р зураг. DTA муруй [42] 

 

Дифференциал mэмтрэх калориметр (DSC) 

DSC-д хэмждэг физик параметр нь дээж ба эталон материал дахь оролтын энергийн 

зөрүү бөгөөд эдгээр нь хоёулаа температурын хяналттай программд хамаарна. Хэмжих 

замаар хоёр ялгаатай аргыг боловсруулснаар DSC-ийг дулааны урсгал ба цахилгаан нөхөн 

олговрын аргууд болгон хуваах үр дүнд хүрчээ. Гүйцэтгэх хэмжилтээрээ ялгаатай хоёр 

аргуудын хөгжүүлэлт нь DSC-ийг дулааны-урсгал ба чадал-конпенсацийн аргууд болгон 

хуваах үр дүнд хүргэсэн байна. Эдгээр хоёр ялгаатай хандлага нь өөрсдийн муруйгаа 

тайлбарлах өөр аргуудыг ашигладаг. Дулааны урсгалын багажийн хувьд эндотерм пикүүд 

нь доошоо чиглэж, зүүнээс баруун тийш температур нэмэгддэг DTA-д ашигладагтай адил 

конвекцийг дагаж мөрддөг (6.2-р зураг (a)).  
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6.2-р зураг. (a) Дулааны урсгалын DSC муруй [42], (b) Чадал-конпенсацын DSC муруй 

 

Гэсэн хэдий ч, чадал-конпенсацын DSC муруйд калориметрийн конвекцийг дагаж мөрдөх 

бөгөөд ординат тэнхлэгийн дагуу дээшээ чиглэсэн эндотермийн эффектын үр дүнг өгдөг ба 

энэ үед  абцисс тэнхлэг дээр температур буюу хугацаа зүүнээс баруун тийш нэмэгддэг (6.2-

р зураг (b)). 

Дифференциал тэмтрэх калориметр (DSC) 

DSC дахь бүртгэх систем нь DTA-ээс илүү хувьсах чадвартай байдаг. Хоёр төрлийн 

DSC үүр байдаг: дулааны урсгалын ба чадлын конпенсаци. Гэхдээ хэд хэдэн завсарынх бий 

[41]. Ду Понтын үйлдвэрлэсэн дулааны урсгалын системд дээж, эталон материал ба 

дулааны үүсгүүрийн хооронд сайн тодорхойлогдсон дулаан солилцооны зам байдаг. 

Тэгэхээр, дээжийн шингээх буюу ялгаруулж буй дулаанаар бий болсон системийн аливаа 

тэнцвэргүй байдлыг энэ сайн тодорхойлсон замаар дамжуулан, дамжуулж буй  дулааны 
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урсгалыг тэнцвэржүүлдэг. Хэмжигдэж буй параметр нь ДТА-ийн адил температурын 

дифференциал боловч тэнцвэрийн нөхцөл руу нилээд ойртох тусам калориметрийн хариу 

үйлдлийг бүртгэх боломжтой болно. Перкин-Элмер DSC зэрэг чадлын компенсацын 

багажуудад дээж ба эталоныг тусад нь халааж, тэнцвэргүй байдал илэрсэн тохиолдолд 

харгалзах үүрийг янз бүрээр халаана. Тэнцвэрийн байдалд эргэж ороход шаардагдах энерги 

зарцуулалтын хэмжээг хугацааны хувьд дахин бүртгэнэ.  Энэ аргын нэг давуу тал нь 

изотерм ажлыг гүйцэтгэх боломжтой. Калориметрийн хувьд DSC-ийн онолын хувьд давуу 

талтай боловч температурын хязгаарлагдмал хүрээ нь минералогийн судалгаанд түүний 

хэрэглээг хязгаарладаг [43].   

Япон улсын Нигитагийн их сургууль дахь DTA-г ашигласан. Хэмжилтэнд 

зориулагдсан дээжүүдийн хэмжээ ойролцоогоор 0.5 гр байсан. Хэмжилтийг азотын 

хөргүүртэй хөнгөн цагаан цилиндр саванд гүйцэтгэсэн. Тус багажын температурын 

хэмжилтийн утга нь -1000C хүртэл хөргөж,  8000С хүртэл халаадаг. 

Хэмжилтийн хувьд даралтаас үүссэн β-фазыг ашигласан (0.5кH хүчээр үйлчилсэн 

дээж). Тасалгааны температураас 6000C хүртэл халаах эхний процесст 110°C температурт 

эндотермик пик (жишээлбэл, дулаан хадгалах пик) ажиглагдсан. Дулаан шингээлт нь 

шингээлтийн оргил үед ажиглагддаг. DTA муруйн шинжилгээнээс харахад хуримтлагдсан 

дулааны энерги 60мкВ байна (6.3-р зураг). 

 

6.3-р зураг. λ-Ti3O5-ийн дулаан хадгалах шинж чанар (цэнхэр муруй). Температурын өсөлт (нил 

улаан шугам) ба буурч буй температур (нил улаан шугам) бүхий λ-Ti3O5-ийн DTA график. Ногоон 

өнгийн муруй нь дээжийн жингийн алдагдлыг илэрхийлнэ. 
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Үүний эсрэгээр, 6000C-аас 250C хүртэл хөргөх явцад экзотермик пик (өөрөөр хэлбэл, дулаан 

ялгаруулах пик) ажиглагддаагүй. Мэдрэгдэхүйц дулаан хадгалдаг материалуудад халаах 

явцад тодорхой дулааныг шингээж улмаар хөргөх явцад тэрхүү шингээсэн дулаанаа 

буцаагаад ялгаруулдаг. Эдгээр үзэгдэл нь λ-Ti3O5 фаз 60 мкВ дулааны энергийг хадгалсан 

болохыг харуулж байна.   

Даралтын үйлчлэлээр энэ хоёр фазын хоорондох энергийн саад арилдаг тул λ-фаз нь 

β-фаз руу хувирч хуримтлагдсан нуугдмал дулааны энергийг ялгаруулдаг бөгөөд энэ нь 

хатуу-шингэн фазын шилжилтийн материалын нуугдмал дулааны энергитэй харьцуулахад 

жишихүйц байдаг. Жишээ нь усны хувьд 320 кЖЛ−1, парафины хувьд 140 кЖЛ−1, 

полиэтилен гликолын хувьд 165 кЖЛ−1.       

Токиогийн Их Сургуулийн Шинжлэх ухааны сургуулийн профессор Онкошигийн 

судалгааны багийн устөрөгчийн хийн орчинд гарган авсан дулаан хадгалах керамик нь 230 

кЖЛ-1 дулааныг шингээж, ялгаруулж чаддаг байсан. Бид дээжийн хадгалсан дулааныг 

хэмжихдээ DTA арга ашиглаж тоо хэмжээг нь мкB-оор тооцоолсон. Харин гадны судлаачид 

дулааны тоо хэмжээг DSC багажаар хэмжиж кЖЛ-1 нэгжээр тооцоолсон байдаг. Эдгээр  

хоёр өөр аргуудын нэгжүүд нь хоорондоо шилжих боломжгүй учраас тэдгээрийг 

харьцуулах боломжгүй юм.    

Эндээс нанохэмжээт λ-Ti3O5 ба -Ti3O5 фазууд агуулсан тус материалыг халаах буюу 

хөргөх замаар нуугдмал дулааны энергийг хуримтлуулдаг систем болгож ашиглах 

боломжтой нь харагдаж байна.   
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Ерөнхий дүгнэлт  

1. Өндөр энергийн бөмбөгөн тээрмийн аргаар нанохэмжээт талстууд агуулсан TiO2  

нунтаг дээж гарган авах боломжтойг харуулсан.  

2. Нанохэмжээт TiO2  нунтаг дээжийг өндөр температурт аргоны хийн орчинд 

халаах замаар  ба  фазуудыг агуулсан нанохэмжээт Ti3O5 кристаллыг 

амжилттай синтезэлсэн.        

3. Аргон ба азотын хийн орчинд химийн золь-гель аргыг хэрэглэх нь нанохэмжээт 

-Ti3O5 кристаллыг гарган авахад нилээд үр дүнтэй хэдий ч, эдийн засгийн хувьд 

зардал ихтэй болох нь ажиглагдсан. Цаашид нанохэмжээт -Ti3O5 кристаллыг 

синтезлэх хэцүү бэрхшээлүүдийг даван туулах, түүнийг үйлдвэрлэх хэмнэлттэй 

горимыг хайх шаардлагатай.       

4. Ti3O5 нанокристалл нь -Ti3O5 ба -Ti3O5 гэсэн хоёр фазаас тогтох бөгөөд энэ 

хоёр фазын хоорондох шилжилтийг гадны даралт (хүч)-аар удирдаж болохыг 

тодорхойлсон.  

5. Ti3O5 нанокристаллыг 6000C температур хүртэл халаахад тодорхой дулааныг 

нөөцлөнө. Тус кристаллыг 3000C-ээс 270C хүртэл хөргөхөд хадгалсан дулаанаа 

буцаагаад гадагшлуулдагүй болохыг DTA аргаар тогтоосон. Нөөцөлсөн дулааны 

тоо хэмжээ нь мэдрэгдэхүйц дулаан хадгалдаг зарим материалууд болон 

гадаадын судлаачдын ижил төсөөтэй ажлын үр дүнгүүдтэй  харьцуулахад бага 

байсан. Энэ нь бидний гарган авсан дээжийн бохирдол болон синтезийн процесст 

аргон хий ашигласан зэрэгтэй холбоотой байж болох юм.            

6. Дээрх судалгааны үр дүнд тухайн Ti3O5 нанокристаллын нөөцөлсөн дулааныг 

шаардлагатай тохиолдолд гадны хүчээр үйлчлэн гадагшлуулах, дараа нь 

халаагаад хөргөх зэрэг цикл процессоор дамжуулан дулааныг хадгалах хатуу-

хатуу гэсэн I төрлийн фазын шилжилттэй наноматериал болгон ашиглах 

боломжтойг тогтоосон.  

7. Цаашдын судалгаагаар β-аас λ хүртэлх шилжилтийн температурын утгыг 

бууруулж чадвал  практик хэрэглээний өргөн мужийг хангах боломж бий. Энэ нь 

халуун уснаас дулааны энергийг шингээх замаар дулааны цахилгаан станцуудад 

ашиглах асар их боломжийг харуулж байна. Гэсэн хэдий ч, λ-ээс β руу шилжих 
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харьцангуй өндөр даралт буюу хүч нь практик хэрэглээг хязгаарлах бэрхшээл 

байна. 

8. Бид судалгаандаа анатаз-TiO2-ийг түүхий эдээр сонгож авсан. Мөн өндөр 

энергийн бөмбөгөн тээрэм ашиглан анатаз төрлийн TiO2 нунтгийн талстын 

хэмжээг 9 нм хүртэл бууруулаад дараа нь өндөр температурт аргоны хийн орчинд 

ангижруулж, нанохэмжээт Ti3O5 фазыг бага хэмжээ (37.9%)-гээр  гарган авсан 

зэрэг нь гадаадын судлаачдын ажлаас ялгагдах онцлогтой юм.  

9. Хатуу-хатуу төрлийн фазын шилжилттэй Ti3O5 төрлийн кристаллыг өгөгдөл 

хадгалах, дулаан нөөцлөх, оптоэлектроникийн төхөөрөмжүүд, барилга 

байгууламжийн халаалтын тав тухтай орчныг бүрдүүлэх,  автомашины хэт их 

дулаан буюу үйлдвэрийн хаягдал дулааныг дахин ашиглах зэрэгт хэрэглэх өргөн 

боломж харагдаж байгаа юм.     
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