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 РЕФЕРАТ 

Кристаллын эвдрэлүүд (цэгэн, шугаман, гадаргуугийн болон эзлэхүүний 

эвдрэл), бүтцийн биш хольц зэргийн улмаас идеал эрэмбэлэгдсэн бүтэц эвдэрч 

тухайн кристалл бүтцэт материалын үндсэн физик шинж чанар өөрчлөгддөг. Үүнийг 

бодит кристалл бүтэц гэж үздэг. Бүтцийн эвдрэлийг судалдаг аргууд дундаас 

рентген болон нейтрон дифракци нь хамгийн үр дүнтэй арга юм. Энэхүү төслийн 

хүрээнд физик, химийн өвөрмөц шинж чанар бүхий шпинель бүтэцтэй феррит 

материалуудыг гарган авах, тэдгээрийн бүтэц, шинж чанарын судалгааг рентген 

дифрактометр болон өндөр ялгах чадвар бүхий Фурье нейтрон дифрактометрээр 

явуулав.    

Судалгааны объект болох таван өөр химийн синтезийн арга (золь-гел, хатуу 

төлөв, тунадасжуулах)-аар гарган авсан MgFe2O4 нэгдлийг нейтрон дифракцын 

аргаар бүтэц, шинж чанарыг судлав. Судалгааны үр дүнд феррит нано соронзон 

бөөмийг гарган авахад хамгийн тохиромжтой химийн синтезийн арга нь золь-гелийн 

арга бөгөөд CA/MN харьцаагаар морфологи бүтцийг удирдах боломжтой нь 

тогтоогдлоо.  

Шпинель бүтэцтэй Cr хольцлон сайжруулсан CuFe2O4 феррит нэгдлийг гарган 

авч, хольц элементийн бүтэц, шинж чанарт үзүүлэх нөлөөллийг судлав. Энэхүү 

нэгдэл нь куб бүтэцтэй ба x > 1.5 үед тетрагональ бүтэц руу фазын шилжилт хийж 

байна. Fe3+ катиоыг Cr3+ ионоор солих үед энэ нэгдлийн инверс 1-ээс 0 болж нэгэн 

жигд байдлаар өөрчлөлт явагдав.  

Газрын ховор элемент Ce-ээр хольцолсон CoFe2O4 феррит нэгдлийг гарган авч 

судлав. Энэ нэгдэл нь куб шпинель бүтэцтэй, феррисоронзон бөгөөд хольц 

элементийн концентраци нэмэгдэхэд тетраэдр байршил дахь төмрийн ионууд 

октаэдр байршил руу шилжин суурьшиснаар урвуу шпинель бүтцээс холимог 

шпинель бүтэцтэй болж өөрчлөгдөж байгааг тогтоов.  

Фуллерены кластер ургах процессыг гэрлээс хамаарах хамаарлыг бага туйлт, 

туйлт уусгагчдын хувьд судаллаа. Бага туйлт толуол, бензин, хлорбензин 

уусгагчдын хувьд фуллерены кластер ургалт харанхуй орчинд явагддаггүй болох нь 

тодорхойлогдов. Харин туйлт уусгагчдын хувьд орчны гэрлээс үл хамааран ургах 

процесс явагддаг нь ажиглагдлаа.  

Түлхүүр үг: Феррит; шпинель бүтэц; хольц; кристалл болон соронзон бүтэц; 

стехиометрийн харьцаа, фуллерен, кластер.  
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дулаан нейтрон сарнилын аргаар судлах” нэртэй  
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ТӨСЛИЙН ҮР ДҮНГИЙН ДААЛГАВАР 

/Техникийн даалгавар/ 

№ Төслөөр бий болох үр дүн 
Тоо 

хэмжээ 
Үр дүнгийн 
үзүүлэлт 

Үр дүнг 
хүлээлгэн өгөх 

хугацаа 
(он, сар) 

1.  
Шпинель бүтэцтэй холимог 
нэгдлүүдийн кристалл болон 
соронзон бүтцийн судалгаа 

4 

Эрдэм 
шинжилгээний 

өгүүлэл – 3 

Хурлын 
илтгэл – 1  

2019.12 сар 

2.  

N-метил-пирролодин (NMП) 
болон пиридин уусгагчид дахь 
фуллерены уусалтын кинетик 
процессын квант тооцооллын 
онолын судалгаа 

3 

Эрдэм 
шинжилгээний 

өгүүлэл – 1 

Хурлын 
илтгэл – 2 

2020.03 сар 

3.  

Бага туйлт болон туйлт уусгагч 
дахь фуллерены шинж чанарын 
онолын судалгаа, молекул 
динамик загварчлал 

2 

Эрдэм 
шинжилгээний 

өгүүлэл – 1 

Хурлын 
илтгэл – 1 

2020.09 сар 

4.  Төслийн тайлан 1 
Эцсийн 
тайлан 

2020.12 сар 

 

 

Энэхүү тайлан 3 бүлэг, 8 дэд бүлэгтэй бөгөөд ШУТ–ийн төсөл хэрэгжүүлэх, 

санхүүжүүлэх 2018 оны 05 сарын 28–ны өдрийн ШуГх/ОХУ-2018/08 тоот гэрээний 

1–р хавсралтад заагдсан “Төслийн үр дүнгийн даалгавар”–т тусгасан ажлын 

дагуу бичигдсэн болно. 
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НЭГ.  ШПИНЕЛЬ БҮТЭЦТЭЙ ХОЛИМОГ НЭГДЛҮҮДИЙН                  
КРИСТАЛЛ БОЛОН СОРОНЗОН БҮТЦИЙН СУДАЛГАА 

1.1. Наносистемийн бүтцийн эвдрэл болон шилжилтийн процесс 

Энэхүү төслийн гол зорилго нь бүтцийн эвдрэл бүхий бодит кристалл материал, 

уусмалууд, болон тэдгээрийн доторх шилжилтийн процесс нь бодит бүтэц болон 

кластержилтын физик, физик-химийн шинж чанарт нөлөөлөх нөлөөлөл зэргийг 

судлах нейтрон сарнилын судалгааны шинэ арга зүйг өргөтгөх, хөгжүүлэхэд 

оршино. Судалгааны ажлын үндсэн объектууд бол шпинель төрлийн төмөр 

агуулсан оксидууд, микробүтцийн эффектүүдээр тодорхойлогдсон физик шинж 

чанарууд фазын шилжилт, соронзон шинж чанар бүхий материалууд зэрэг болно.  

Технологийн хэрэглээнд хамгийн чухал ач холбогдолтой функционал 

материалуудын шинж чанар нь тэдгээрийн атомын бүтэц, янз бүрийн бүтэц бүхий 

фазуудын агуулга түүнчлэн микробүтцийн шинж чанараас нь хамаардаг байна. 

Ялангуяа кристаллын эвдрэлүүд (цэгэн, шугаман, гадаргуугийн болон эзлэхүүний 

эвдрэл), бүтцийн биш хольц зэргийн улмаас идеал эрэмбэлэгдсэн бүтэц эвдэрч 

тухайн кристалл бүтцэт материалын үндсэн физик шинж чанар өөрчлөгддөг. Үүнийг 

бодит кристалл бүтэц гэж үздэг. Бүтцийн эвдрэлийг судалдаг аргууд дундаас 

рентген болон нейтрон дифракци нь хамгийн үр дүнтэй арга юм. Сүүлийн үед 

дифракцын туршилтын шинэ арга зүй болон  өгөгдөлийг боловсруулах аргууд 

эрчимтэй хөгжиж байна. Үүний нэг нь Дубна дахь Цөмийн шинжилгээний нэгдсэн 

институт (ЦШНИ)–ийн IBR-2 реактор дээр өндөр ялгах чадвар бүхий нейтрон 

дифракци (Фурье дифрактометр) -ийн шинэ арга юм. Фурье дифрактометр нь 

кристалл болон микро бүтцүүд, гадаад хүчин зүйлс (температур, даралт)-ээс 

хамаарах кристалл бүтцийн өөрчлөлтүүд, түүний нөлөөллийг (in situ) хугацаанаас 

хамааруулан нэгэн зэрэг судлах боломжтой [1].  

Түүнчлэн нейтрон дифракци нь электрон микроскоп (TEM), рентген дифракцын 

(XRD) аргуудтай харьцуулбал бүтцийн нэгэн төрлийн бус байдал болон 

гадаргуугийн эффект зэргээс үл хамааран бүтцийн өгөгдлийг олж авах боломжийг 

олгодог. Иймээс түүний тусламжтайгаар тодорхой фазын төлөв дахь эгэл торын 

параметрүүд, огторгуйн симметр, олон фазын төлөвүүдийн тохиолдолд тэдгээр 

фазуудын хувь нөлөө, эрэмбэлэгдсэн хольц дахь тухайн кристаллографийн 

байрлал буюу дүүргэлтийн факторуудыг тодорхойлох боломжтой. Дифракцын 

туршилтаас кристалл дахь микрострессын тухай мэдээлэл, материалын текстур, 
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кристаллжилтийн хэмжээ, соронзон шинж чанар зэрэг мэдээллүүдийг бүтцийн 

өгөгдөлтэй нэгэн зэрэг олж авах боломжтой.  

1.1.1. Шпинель кристал бүтэц 

Ердийн шпинель бүтэц AB2O4 нь хэмжээ томтой (r~1.3 Å) хүчилтөрөгчийн 

ионуудын тал төвөлсөн куб кристалл тор хэлбэртэй нягт өрөлт юм. Кристалл тор 

доторх атом буюу ионы байршлын хэлбэрийг 2 төрөл болгон авч үздэг. Тетраэдр 

буюу А байрлалд тетраэдр (дөрвөн талт)-ийн зангилгаа 

дээр хүчилтөрөгчийн ионууд байрлах ба төвд металлын 

атом (ион) байрлана. Нөгөө төрлийг октаэдр (найман 

талт) буюу B байрлал гэж нэрлэх ба зангилгаа дээр 

хүчилтөрөгчийн ионууд байрлаж октаэдрийн төвд 

металлын атом (ион) байрлана (Зураг 1.1). Ийм нягт 

өрөлтөнд тетраэдр ба октаэдр хүрээлэл бүхий 2 төрлийн 

хоосон зай (нүх) үүсдэг. Энгийн шпинельд тетраэдр 

нүхнүүд (A байрлал) нь хоёр валенттай (A2+) 

катионуудаар,  октаэдр хоосон зайд (B байрлал) нь ионы бага радиустай (r ≈ 0.6 – 

0.8 Å) гурван валенттай (B3+) катионуудаар дүүргэгддэг. Куб фазад эгэл тор дахь 

атомын тоо нь эхний өрөлтөнд 8 байна (координатын эхэнд симметрийн төв 

байхгүй). Огторгуйн групп Fd3m (№227)-д атомууд A (8а)-(000), B (16d) (5/8 5/8 5/8) 

ба O (32e)-(xxx), x ≈ 3/8 байрлалд байна [2]. Бүтэц нь нилээд нийлмэл, нэг хэсэгт 

7 атом байрлах 8 хэсгээс бүрдэнэ, эгэл тор нийт 56 атомаас тогтоно.   

Шпинель бүтцийн шинж чанар эгэл тор доторх катионы түгэлтээс их хамаардаг. 

(𝐴1−𝛿
2+ 𝐹𝑒𝛿

3+)
𝑇𝑒𝑡

(𝐴𝛿
2+𝐹𝑒2−𝛿

3+ )
𝑂𝑐𝑡

𝑂4 ерөнхий томьёотой шпинель бүтцийн бүх боломжит 

байрлалууд металл ионоор дүүргэгддэггүй, тетраэдр (А) ба октаэдр (B) байрлалд 

ионууд холилдон байршина. Түүний харьцааг инверсийн параметр гэж нэрлэдэг δ 

хэмжигдэхүүн тодорхойлно. Уг параметр 0≤ δ ≤1 утга авна [3]. Тухайлбал, зөвхөн А 

байрлалын 1/8, B байрлалын 1/2 нь дүүргэгдсэн байна (Хүснэгт 1.1).  

Хүснэгт 1.1  MO∙Fe2O3 ферритийн тор дахь металл ионуудын түгэлт 

Байрлал 
Боломжит 

тоо 
Байрлах 

тоо 

Байрлах ион 

Энгийн шпинель Урвуу шпинель 

Тетраэдр (A) 64 8 8M2+ 8Fe3+ 

Октаэдр (B) 
32 16 16Fe3+ 8Fe3+ 

   8M3+ 

Зураг 1.1 Куб 
ферритийн 

кристалл бүтэц 
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MFe2O4 ерөнхий томьёотой бүтцийн, бүх металлын ион M2+ нь A байрлалд, Fe3+ нь 

В байрлалд (δ = 0) байвал энэ бүтцийг энгийн (нормал) шпинель гэнэ. Урвуу 

шпинель (δ = 1) гэдэгт хоёр валент бүхий M2+ ионууд В байрлалд, харин гурван 

валент бүхий Fe3+ ионууд А, В байрлалд хуваагдан байрладаг. MFe2O4 (M=Fe, Co, 

Ni) төмөр, кобальт, никель ферритүүд нь урвуу бүтэцтэй бөгөөд бүгд 

феррисоронзон юм. Шпинель бүтэцтэй нэгдлүүдийг рентген болон нейтрон 

дифракцын аргаар судлахад ихэнх тохиолдолд дундын бүтэц 0≤ δ ≤1 ажиглагддаг 

тул энгийн болон урвуу бүтцийг онцгой нөхцөл гэж үздэг. 

1.1.2. Шпинелийн соронзон шинж чанар  

Ерөнхийдөө шпинелийн АВ, АА, ВВ харилцан үйлчлэлүүд нь бүгд сөрөг шинж 

чанартай байдаг ч энэ нь нэгэн зэрэг тийм байх боломжгүй юм (Зураг 1.2).  

АВ харилцан үйлчлэл нь хамгийн хүчтэй ба бүх А 

моментууд нь хоорондоо параллел бөгөөд В 

моментуудтай эсрэг параллел байх зүй тогтолтой. 

CoFe2O4 нэгдлээс бусад бүх ферритийн 

моментуудын кристаллографын чиглэл нь <111> 

байх ба энэ нь эгэл торын диагональ дагуу гэсэн үг 

юм. CoFe2O4 нэгдлийн хувьд моментууд нь куб 

торын <100> чиглэлтэй параллел байдаг. Харин  

NiFe2O4 нэгдлийн Ni-ийн хувьд бүтэц нь урвуу Ni2+ 

ионууд В байрлалд, Fe3+ ионууд нь А, В байрлалд тэнцүү хуваагдан байрлана. 

Иймээс Fe3+ моментууд усталцаад, Ni-ийн моментууд нийт моментыг бүрдүүлнэ 

(2μB). Эндээс үзэхэд урвуу ферритийн хувьд дивалент ионы момент нь соронзон 

ханалтыг илэрхийлнэ.  

Хүснэгт 1.2. Феррит нэгдлүүдийн соронзон моментын утгууд 

Феррит MnFe2O4 FeFe2O4 CoFe2O4 NiFe2O4 CuFe2O4 ZnFe2O4 

Хэмжсэн µB 5 4 3 2 1 0 

Тооцоолсон µB 4.6 4.1 3.7 2.3 1.3 0 

Мөн Mn ферритийн хувьд урвуу биш ч нийт момент нь 5μB гэж гардаг ба энэ нь 

Mn2+, Fe3+ аль аль нь 5μB моменттэй тул А, В -д хэрхэн тархсанаас үл хамааран 

5μB байна. Харин Zn феррит нь энгийн бүтэцтэй, 0 моменттэй Zn2+ ионууд А 

байрлалыг дүүргэн байрлана (Хүснэгт 1.2). Иймд АВ харилцан үйлчлэл байхгүй. 

Зураг 1.2  Феррит 

материалын соронзон бүтэц 
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Сөрөг ВВ харилцан үйлчлэлээр В байрлал дах Fe3+ ионууд антипараллел, нийт 

моментгүй болно (Зураг 1.3). Эндээс Zn нь антиферросоронзон материал гэж үзэж 

болох ба энэ нь зөвхөн 9К-ээс бага температурт л ийм шинж чанартай. ВВ харилцан 

үйлчлэл маш сул бөгөөд багахан дулааны энерги ч моментуудыг антипараллел 

жагсахад саад болдог. А, В байрлал дахь моментууд нь антипараллел байдаг.  

 

Феррит шпинель нэгдлийн соронзон шинж чанар нь ион бүрийн соронзон 

момент, А, В байрлал дахь  ионуудын  түгэлт, харилцан үйлчлэлээс хамаарна. 

Бидний судалгаагаар холимог кристалл бүтэц бүхий Mg1-xCuxFe2O4 нэгдлийн 

соронзон шинж чанар нь MgFe2O4 ба CuFe2O4 нэг төрлийн шпинель бүтэц бүхий 

нэгдлээс эрс ялгаатай болох нь ажиглагдсан (Хүснэгт 1.3). 

Хүснэгт 1.3  Ферритүүд дэх соронзон болон бусад өгөгдлүүд 

Нэгдэл 
Торын параметр,  

а, нм 

Нягт, 

г/cм3 

0K 20˚ C 
Tc, 

ºC 
σ0, 

emu/g 

M0, 

emu/cm3 

σs, 

emu/g 

Ms, 

emu/cm3 

MnFe2O4 0.85 5.00 112 560 80 400 300 

FeFe2O4 0.839 5.24 98 510 92 480 585 

CoFe2O4 0.838 5.29 90 475 80 425 520 

NiFe2O4 0.834 5.38 56 300 50 270 585 

CuFe2O4 0.837a 5.41 30 160 25 135 455 

MgFe2O4 0.836 4.52 31 140 27 120 440 

BaFe2O4 a=0.588 c=2.32 5.28 100 530 72 380 450 

Fe 0.287 7.87 222 1747 218 1714 770 

Атом дахь электрон нь орбитын болон спиний эргэлдэх хөдөлгөөн хийдэг 

цахилгаан цэнэгтэй бөөм учир орбитын болон спиний соронзон моментуудаас 

тогтох нийлбэр соронзон моменттой байдаг. Атомын соронзон моментыг түүн дэх 

электронуудын соронзон моментуудын нийлбэр гэж тодорхойлно. Нэгж эзлэхүүн 

дэх соронзон моментуудын нийлбэрээр бодисын жижиг хэсгийн соронзжилтийг 

тодорхойлно: 

Зураг 1.3  А болон B байрлал дахь төмрийн соронзон 

моментийн чиглэлийн хамаарал 
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i inJ  .                                                    (1.1) 

Энд, J нь бодисын соронзжилт,
i  болон 

in  нь харгалзан i-р төрлийн атомын соронзон 

момент болон нэгж эзлэхүүн дэх тоо юм. 

1.2. Нейтрон сарнилын арга  

Нейтрон бодис дээр тусахад сарних ба шингэх процесс явагдах ба эдгээрийн 

магадлал буюу огтлол нь тусч буй нейтроны энергиэс хамаардаг. Рентген туяа 

бодис дахь атомын электрон бүрхүүлээс сарнидаг бол нейтрон нь атомын цөмөөс 

сарнидаг шинж чанараар  ялгаатай. Туссан ба сарнисан долгионы урт ижилхэн, 

өөрөөр хэлбэл нейтроны энерги өөрчлөгдөхгүй  байвал сарнилыг харимхай , харин 

туссан нейтроны  долгионы  урт   өөрчлөгдсөн бол уг сарнилыг харимхай бус гэж 

нэрлэнэ. Харимхай сарнил нь нейтроны дифракцын тусламжтайгаар бодисын 

кристалл болон соронзон бүтцийг тодорхойлоход, харимхай бус сарнил нь  бодисын 

кристалл торын  дулааны хэлбэлзлэлийн энергийн түгэлт, динамикийн бүтцийг 

тодорхойлоход ашиглагдана.  

Квант механикийн үүднээс харимхай ба харимхай бус сарнилыг когерент ба 

когерент бус гэж ангилна. Сарнисан долгионуудын фаз тогтмол байвал когерент 

сарнил гэж үзнэ. Когерент бус сарнил долгионуудын фаз тогтмол биш байх  

тохиолдолд үүсэх ба энэ нь бодис дахь изотопуудын түгэлт,  цөмүүдийн харилцан 

үйлчлэл, нейтроны спиний чиглэл зэрэгтэй холбоотой. Нейтроны харилцан 

үйлчлэлийн төрлөөс хамааруулан сарнилыг цөмийн ба соронзон сарнил гэж 2 

төрөлд хуваана.  Цөмийн сарнил нь зөвхөн атомын цөмтэй харилцан үйлчлэлцсэн 

тохиолдолд, соронзон сарнил нь нейтрон атомын соронзон моменттой үйлчлэлцсэн 

тохиолдолд явагдах процесс юм.  

1.2.1. Нейтроны дифракц  

Дифракц үүсэх нь Вульф-Брэггийн хууль буюу тэгшитгэл гэж нэрлэгдэх дараах 

нөхцөлөөр тодорхойлогдоно: 

2 sin nhkld   .      (1.2) 

Энд, dhkl- кристаллографийн (hkl) индекс бүхий хавтгай хоорондын зай, θ-гулсалтын 

өнцөг, λ-дээжид тусч буй монохроматик цацрагийн долгионы урт, n-ойлтын эрэмбэ.  

Энэ тэгшитгэлийн нөхцөлийг загварчилбал dhkl хавтгай хоорондын зай бүхий 

кристаллографийн (hkl) хавтайгаас туссан ба сарнисан цацрагууд нь θ өнцөгтэй 

тэнцүү байх чиглэлд интерференцлэгдэн, дифракцын зураг дээр эрчмийн максимум 

ажиглагдана. Монокристаллаас үүсэх дифракцын нөхцөлийг урвуу торын огторгуйд 



Наносистемийн бүтцийн эвдрэл болон шилжилтийн процессыг дулаан нейтрон сарнилын аргаар судлах 

Гадаадтай хамтарсан төслийн тайлан                                                    2018 - 2020 он 11 

 

Эвальдын бөмбөрцөг гэж нэрлэгдэх геометр дүрслэлийг ашиглан ойлгомжтой 

харуулж болдог.           

Нейтроны сарнилын үед тусч буй цацраг k0 ба сарнисан цацраг k1  векторуудын 

нэгж векторын уртыг 2π/λ гэж үзвэл сарнилын вектор Q дараах хэлбэрт бичигдэнэ: 

1 0 Q k k  (Зураг 1.4). 

  

Нейтроны сарнилын үед сарнилын эрчмийн максимум нь бүтцийн факторын 

квадрат  
2

F H  гишүүнд пропорциональ байдаг. Бүтцийн фактор F дараах хэлбэрт 

бичигддэг: 

 exp 2j j

j

F b i Hr  .                                                 (1.3) 

Энд, нийлбэр нь эгэл торын атом бүрээр (j -ээр ) авагдана. bj- эгэл тор дахь j - дугаар 

атомын сарнилын когерент урт, rj- нь j - дугаар атомын байрлалын радиус вектор. 

 

Бүтцийн фактор F-ийг (1.3) тэгшитгэлийг ашиглан өөрөөр бичвэл: 

  exp 2πF n b i hx ky lz T   j j j j j j

j

.                                        (1.4) 

Энд,  , ,x y zj j j  -кристаллын эгэл тор дахь атомын координат, , ,h k l  - Миллерийн индекс,

jn  -эгэл тор дахь j  - дугаар атомын дүүргэлтийн фактор, jT  –дулааны фактор (Дебай-

Валлерийн фактор),  
2

exp
4

j

j

B
T

d

 
  

 
, үүний 

28j jB u   ба 
2

ju  нь j  - дугаар атомын 

хэлбэлзлэлийн далайцын дундач квадрат. 

1.2.2. Соронзон бүтэц ба нейтроны сарнил 

Бодисыг гадны соронзон оронд оруулахад соронзжилт хэрхэн өөрчлөгдөж 

байгаагаар нь буюу соронзон нэвтрүүлэх чадвараар нь диасоронзон, парасоронзон, 

эрэмбэлэгдсэн соронзон гэх гурван үндсэн бүлэгт хуваадаг [1, 4]. Хэрэв соронзон 

нэвтрүүлэх чадвар нь сөрөг утгатай байвал уг материалыг диасоронзон гэж 

Зураг 1.4. Когерент сарнилын схем 
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нэрлэдэг. Диасоронзон шинж чанартай материалын атомуудын соронзон момент нь 

тэгтэй тэнцүү бөгөөд гадны соронзон оронд орсноор тэдгээрийн электроны орбитын 

хөдөлгөөний моментод өөрчлөлт гардаг ба үүссэн соронзон диполиуд нь гадны 

соронзон оронгийн эсрэг чиглэн соронзон нэвтрүүлэх чадвар нь сөрөг утгатай 

болдог байна.  

Парасоронзон шинж чанар нь бодис дахь тогтмол соронзон моменттой атом, 

ионуудын дүнд бий болно. Тогтмол соронзон моменттой атомууд хоорондын 

соронзон харилцан үйлчлэл нь хангалттай бага бөгөөд соронзон моментууд нь зүг 

бүр тийш чөлөөтэй чиглэн байрлах бололцоотой бол бодис парасоронзон шинж 

чанартай байна. Ийм шинж чанартай бодисыг гадны соронзон оронд оруулахад 

атом, ионуудын соронзон моментуудын дундаж нь гадны соронзон оронгийн дагуу 

чиглэсэн байрлалтай болох ба бодисын соронзжилтын хэмжээ температураас урвуу 

хамааралтай байдаг нь атомуудын дулааны хэлбэлзэлтэй холбоотой байдаг.  

 
Зураг 1.5. Соронзонгийн үндсэн төрлүүд 

Эрэмбэлэгдсэн соронзон шинж чанарыг дотор нь парасоронзон, 

ферросоронзон, феррисоронзон, антиферросоронзон гэсэн дөрвөн дэд ангилалд 

хуваадаг (Зураг 1.5)  

Атомуудын электрон бүрхүүлийн соронзон шинж чанар нь электронуудын спин 

болон орбитал соронзон моменттой холбоотой. Нэг атомт инертийн хийнүүд (He, 

Ne, Ar бусад)-ийн электрон давхраа бүрэн дүүрсэн байдаг тул соронзон саармаг, 

харин бусад инерт хийнүүд диасоронзон шинж чанартай байдаг. Шүлтийн 

металлууд (Li, Na, K)-ын электрон бүрхүүл дээр спиний момент бүхий ганц  

валентын электронтой (S-төлөв, орбитал момент тэгтэй тэнцүү) учир эдгээр 

бодисууд парасоронзон шинж чанартай. Шилжилтийн d-металлуудын (Fe, Co, Ni г.м. 

ба 3d-, 4d-, 5d- химийн элементүүд) атомд, газрын ховор 4f-металлууд, актиниод (U 

бусад), трансураны химийн  элементүүдэд дотоод электроны бүрхүүлийн 

элементүүдийн d, ба f-үеүд бүрэн дүүрээгүй байхын зэрэгцээ спиний болон орбитал  

соронзон моментууд, харилцан компенсац (хундын дүрэм) болоогүй байдаг. Эдгээр 
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соронзон моментуудын өөр хоорондын харилцан үйлчлэл болон кристалл тор үүсэх 

процесс, гадны бусад төрлийн нөлөөгөөр (температур, даралт, соронзон орон), 

төрөл бүрийн соронзон бүтцүүд үүснэ. Жишээ болгон зарим соронзон бүтцийг 

үзүүлэв (Зураг 1.6).  

 

Зураг 1.6. Ферросоронзон-Fe, антиферросоронзон-MnF2, феррисоронзон-Fe3O4 бүтэц 

Соронзон сарнил нь нейтрон кристаллын атомуудын соронзон моменттой 

харилцан үйлчилсний үр дүнд үүсдэг. Нейтрон цахилгаан цэнэггүй, соронзон 

моменттой учир атомуудын соронзон моменттой харилцан үйлчилсэн сарнилын 

огтлолоор нь соронзон бүтцийг судалж болох давуу талтай. Кристаллын зангилаан 

дээрх соронзон моменттой атомуудын момент нь эрэмбэлэгдсэн үед нейтроны 

сарнилд соронзон пик үүсэх учир кристаллын соронзон бүтцийн эгэл тор нь 

кристалл тороос том хэмжээтэй байна. Соронзон Брэггийн сарнил нь Фурье 

огторгуйд  Q k  вектортой цэг дээр явагдана. Үүний   нь кристалл торын урвуу 

огторгуй дахь зангилаа цэгийг илэрхийлэх бөгөөд соронзон сарнил нь түүн дээр 

тархалтын вектор (propagation vector) гэж нэрлэгдэх вектор k  -г нэмж гарах дагуул 

цэг дээрээс үүснэ. Нунтгийн дифрактограмм дахь соронзон пикийн Брэггийн өнцгийн 

хувьд дараах нөхцөл бичигдэнэ:  

sin
4π


   k .                                           (1.5) 

Энд: урвуу торын огторгуйд соронзон сарнилын хавтгайг илэрхийлэхдээ кристалл 

торын вектор   дээр өмнө дурдсан вектор k -г нэмж тодорхойлно. 

Нейтроны соронзон сарнилд харгалзах эрчим нь кристаллографийн хавтгайд 

харгалзах дифракцын эрчимтэй жишихүйц байдаг. Нейтроны соронзон сарнилын 

геометр схемд сарнилын вектор k , атомын соронзон момент  , туйлшралын вектор 

p гэж (нэгж векторүүд) тэмдэглэе (Зураг 1.7). Энэ тохиолдолд соронзон харилцан 

үйлчлэлцлэлийн вектор mq  дараах хэлбэрт бичигдэнэ: 

Ферросоронзон Антиферросоронзон Феррисоронзон 
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          mq k k k k   .                                            (1.6) 

Эндээс: sinmq ба өнцөг   нь k  ба   векторуудын хоорондох өнцөг.  

Энэ тохиолдолд атом бүрд харгалзах соронзон сарнилын дифференциал огтлол: 

2
2

2 2 2

2

N
m

mag e

ed
q S F

d m c

   
   

   
.                                               (1.7) 

Энд, 𝑆-атомын спиний квант тоо, e -электроны цэнэг, 
em -электроны масс, c-гэрлийн 

хурд, 
N -нейтроны соронзон момент, цөмийн сарнилын үед когерент сарнилын урт 

когb  

гэж тодорхойлогдоно.  

 

Зураг 1.7. Соронзон сарнилын схем 

Нейтроны соронзон момент ба атомын соронзон моментын хоорондын 

харилцан үйлчлэлийн когерент харимхай сарнилын огтлолыг нейтрон болон 

атомын харилцан үйлчлэлийн харгалзах соронзон потенциалыг тооцсон Диракийн 

релятив тэгшитгэлийн шийдээс олдог. Хэрэв атомын орбитал моментыг тэгтэй 

тэнцүү гэж үзвэл коллинеар бүтцээс сарних сарнилын соронзон когерент далайцыг 

дараах хэлбэрт бичиж болно:  

     m m n nb C P    Q s S s e S e .                                  (1.8) 

Энд, 

2

2

2
;N

m

e

e
C

m c


  1.913N   -нейтроны аномаль соронзон момент (магнетон);  P Q -

атомын соронзон формфактор (спиний нягтын формфактор ), хослоогүй 

электронуудын спиний нягтын түгэлтийн Фурье-хувиргалт ; 2πQ H -сарнилын 

вектор; H -урвуу торын вектор, 1 ;
hkld

H  
ns -нейтроны спин; S -атомын спин; 

 e Q Q H H -сарнилын нэгж вектор.  

Дээрх илэрхийллүүдийг ашиглан соронзон бүтцийн факторыг бичвэл: 

, exphkl mag hkl j j j j j jj
F M S hx ky lz T      .                       (1.9) 

Энд,   sin ;hklM    m e m e    - атомын соронзон момент m  ба вектор e  -ийн 

хоорондох өнцөг;  0.539j P  Q . 
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1.3. Нейтрон сарнилын Фурье дифрактометр 

Орчин үед физикийн шинжлэх ухааны судалгаа жилээс жилд олон улсын шинж 

чанартай болсоор байна. Учир нь өндөр өртөгтэй, судалгааны том хэмжээний тоног 

төхөөрөмжийг нэг улс дангаар барьж байгуулах нь ямар ч боломжгүй юм. Монгол 

улс анх 1957 онд ЗХУ-ын Дубна хотод байгуулагдсан Цөмийн Шинжилгээний 

Нэгдсэн Институт (ЦШНИ) -д   гишүүн орон болж, импульст ИБР-2 цөмийн реакторыг 

ашиглан суурь болон хэрэглээний судалгаа, төслүүд хэрэгжүүлсээр байна.   

Энэ төслийн гадаад хамтрагч тал нь Дубна дахь Цөмийн шинжилгээний нэгдсэн 

институт (ЦШНИ)–ийн IBR-2 реактор дээр өндөр ялгах чадвар бүхий нейтрон 

дифрактометр (Фурье дифрактометр) -ийн баг бөгөөд бид төслийн хүрээнд Фурье 

дифрактометр ашиглан кристалл болон соронзон бүтцийн судалгааг гүйцэтгэсэн. 

Судалгааны материалын нейтрон дифракцын спектрийг дифрактометр дээр хурдан 

Фурье таслагч болон дифракцын цогц өгөгдлийн сан бүхий корреляцын аргын 

тусламжтайгаар өндөр нарийвчлалтай (∆d/d ≈ 0.001)-аар бүртгэж авдаг (Зураг 1.8).  

1 - удаашруулагч,  

2 - фон таслагч,  

3 - Фурье таслагч,  

4 - толин муруйлгагч  

5 - гэдрэг сарнилын 

детекторууд,  

6 - дээж,  

7 - 90°-детектор,  

8 - детектор, 

9 - 11  Мэдээлэл 

бүртгэх хэсэг 

 

Зураг 1.8. Олон улсын Цөмийн Шинжилгээний Нэгдсэн Институтийн Нейтроны 

физикийн лабораторийн Өндөр ялгах чадвар бүхий Фурье дифрактометр 
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(a) (b) 

Зураг 1.9. (a) Фурье таслагчийн үзүүлэлт, (b) Өндөр ялгах чадвар бүхий Фурье 

дифрактометр болон нейтрон дифрактометрийн хэмжилтийн спектр 

Судалгааны шпинель бүтцэт дээжүүдийн нейтрон дифракцын хэмжилтийг 

Фурье дифрактометр ашиглан гүйцэтгэв. Фурье дифрактометр нь кристалл болон 

микро бүтцүүд, гадаад хүчин зүйлс (температур, даралт)-ээс хамаарах кристалл 

бүтцийн өөрчлөлтүүд, түүний нөлөөллийг (in situ) хугацаанаас хамааруулан нэгэн 

зэрэг судлах боломжтой. 

Хүснэгт 1.4. ФДВР- Фурье-дифрактометрийн үндсэн параметрүүд [5] 

Параметрүүд Утга  

Урсгалын хэлбэржилт 𝑁𝑖 −нейтрон дамжуулагч 

Дээж дээрх урсгалын хэмжээ 10 х 100 мм 

Дээж-удаашруулагч хоорондох зай 30 м 

Фурье-таслагч (диск) 

- гадаад диаметр 

- завсрын өргөн, завсрын тоо 

-  эргэлтийн максимум хурд 

- модуляцийн максимум давтамж 

- импульсын эффектив өргөн 

Al-хайлш 

540 мм 

0.7 мм, 1024 

6000 эрг/мин 

102.4 кГц 

10 мкс 

Дул. нейтроны импульсын өргөн 320 мкс 

Дээж дээрх нейтроны бүтэн урсгал 107н/см2/сек 

Үндсэн детектор 6Li,  He3  

Долгионы уртын муж 0.9-8 Å 

 Интервал  dhkl : -  өндөр ялгах чадвар 

                            - дундач ялгах чадвар 
 0.7 - 4 Ǻ 

 2 - 16 Ǻ 

hkld ийн муж 0.6 – 60 Ǻ 

2𝜃 = 152𝑜

 
 𝑑 = 2Å үед Δ𝑑/𝑑 ~ 0.0007 
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Фурье дифрактометр нь нисэлтийн хугацааны арга буюу TOF арга ашиглан 

хэмжилт хийдэг ба үндсэн агуулга нь үүсгүүрээс гарсан нейтрон L (манай 

тохиолдолд 20м) зайг t хугацаанд туулан детекторт бүртгэгдэнэ. Дээрх L ба t- ийн 

хэмжсэн утгаар нейтроны хурд, энергийг тодорхойлж болно. ФДВР-ийн гол онцлог 

нь ИБР-2 реакторын цагираг хонгилд (нейтрон үүсгүүрийн ойролцоо хэсэг) 

байрлуулсан диск- таслагчаар нейтроны урсгал фоныг багасгаж, удаашруулагчаас  

8.5 м зайд орших Фурье-таслагч нь нейтроны анхны урсгалыг таслан эрчмийг ~105 

Гц давтамжтайгаар тасалданги болгон хувиргадагт оршино (Зураг 1.9). 

  

Зураг 1.10. Өндөр ялгах чадвар бүхий Фурье дифрактометрийн хэмжилтийн спектр 

Фурье дифрактометр дээр хэмжилтийг өндөр (0.1% буюу ∆𝑑 𝑑⁄ = 0.001) болон 

нам (1% буюу ∆𝑑 𝑑⁄ = 0.01) ялгах чадвартай гэсэн хоёр төрлөөр хэмждэг (Зураг 

1.10). Ялгах чадварыг дараах байдлаар тодорхойлно.  

𝑅 =
∆𝑑

𝑑
100%√(

Δt0

t
)

2

+ (γ cot θ)2                                         (1.10) 

𝜆 = 2 ∙ 𝑑 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝜃 → 𝑑 =
𝜆

2 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝜃
                                                (1.11) 

Энд, 𝑅 – ялгах чадвар, 𝑑 – кристаллын хавтгай хоорондын зай, 𝜃 - сарнилын өнцөг, 𝛥𝑡0-  

нейтроны импульсийн өргөн, 𝛾- дифрактометрийн геометр параметр, 𝑡 = 252.778𝐿𝜆 -

үүсгүүрээс детектор хүртэлх зайг нейтрон туулах хугацаа, 𝜆 – долгионы урт.  

0.7 1.0 1.3 1.6 1.9 2.2 2.5

d, Å

Y123-Cu/Fe
High resolution
0.1%

Y123-Cu/Fe
Low resolution
1%

cufe-hl
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Үүнээс өндөр ялгах чадвартайгаар гүйцэтгэсэн хэмжилтээс нэмэлт фазуудыг 

нарийвчлан тодорхойлох, пикийн өргөсөлтөд анализ хийх боломжтой байдаг. 

Пикийн өргөнд дээжийн мөхлөгийн хэмжээ, микрострессүүд нөлөөлдөг. Тэгвэл 

эдгээр хүчин зүйлсийг Фурье дифрактометрт дараах хамаарлаар тодорхойлдог.  

𝑊2 = 𝐶1 + 𝐶2 ∙ 𝑑2 + 𝐶3 ∙ 𝑑2 + 𝐶4 ∙ 𝑑4    (1.12) 

Энд, W пикийн хагас өндрийн бүтэн өргөн (FWHM), 𝐶1 болон 𝐶2 дифрактометрийн ялгах 

чадварын функцтэй холбоотой коэффициентүүд.   

Энэхүү хамаарлын тэгшитгэлийн 𝐶3 ≈ (2𝜀)2 нь микростресс, 𝐶4 = (𝑘 𝐿⁄ )2 нь 

мөхлөгийн хэмжээ (кристаллитийн хэмжээ)-ээс хамаарсан функцүүд юм. 

Микрострессийг ε -ээр, кристаллитийн хэмжээг L –ээр тус тус тэмдэглэсэн. Тогтмол 

хэмжигдэхүүн k нь мөхлөгийн хэлбэрээс хамаарах ба сфер хэлбэртэй гэж үзээд 1-

ээр тооцно.  

Хэмжилтийн өгөгдлөөс пикүүдийн өргөн, сарнилын өнцгүүдийг тогтоох ба W-H 

(Williamson-Hall) аргыг ашиглан 𝑊2 ~ 𝑑2 хамаарлын муруйг байгуулж 𝐶1, 𝐶2, 𝐶3, 𝐶4 

функцүүдийг тодорхойлно. Жишээ болгон наногуурсын урт, өргөнийг тодорхойлсон 

үр дүнг Зураг 1.11-т үзүүллээ. Фурье дифрактометрийн хэмжилтийн үр дүнгээс 

тодорхойлсон үр дүн Электрон микроскопоос тодорхойлсон утгатай ойролцоо 

байсан [6].  
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Зураг 1.11. Фурье дирактометрээр наногуурсын Lab = 350Å, Lc = 150Å, электрон 

микроскопоор Lab = 1500Å, Lc = 200Å гэж тодорхойлсон.   
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1.3.1. Ритвельдийн арга 

Поликристаллын дифракцын спектрийг боловсруулахад зайлшгүй үүсдэг 

асуудлууд нь кристалл торын параметрүүдийг тодорхойлох, бүтцийн бусад 

хэмжигдэхүүнүүдийг нарийвчлан тооцоолох явдал юм. Эдгээр хэмжигдэхүүнд эгэл 

тор дахь атомуудын координат, эдгээр атомуудын эгэл тор дахь суурьшлын 

факторууд, мөн дулааны хэлбэлзлийн фактор орно. Монокристаллын дифракцын 

хэмжилтээс эдгээрийг тодорхойлсон анхны утгуудыг ашиглан зохиосон бүтцийн 

онолын загварыг дифракцын хэмжилтийн өгөгдөлтэй харьцуулах замаар бүтцийн 

параметрүүдийг тодорхойлдог. Уг тооцооны аргыг Ритвельдийн арга [7-9] гэж 

нэрлэдэг бөгөөд анх 1967 онд боловсруулсан бөгөөд өнөөдөр бодисын кристалл 

бүтцийн судалгаанд хамгийн өргөн ашиглагддаг чухал хэрэгсэл болоод байна. 

Ритвельдийн аргад хэмжилтийн өгөгдөлтэй загвараас тооцсон эрчмийг өнцгийн 

алхам бүрд харьцуулж, тэдгээрийн зөрөөг хувьсах параметрүүдийн утгуудаар 

минимальчлах процесс явагддаг. Функциональ минималчлагдах үед 

тодорхойлогдох гол параметрууд нь уг кристалл бүтцийг тодорхойлогч утгууд болон 

бусад багажтай холбоотой параметрүүд байдаг.  

Онолын загвараас дифракцын эрчмийг тооцохдоо эрчимд нөлөөлөх хүчин 

зүйлсийг дараах байдлаар тооцдог:  

                                    
k birkkikkci yEASPFLsy )22(

2
 .                 (1.13) 

Энд, s - масштабын коэффициент, k - кристаллын хавтгайн Миллерийн индекс, Lk- 

туйлшралын Лоренцын болон давтагдалтын фактор,   - пикийн хэлбэрийг тооцох 

функц, Pk- нунтаг дээж дэх зонхилсон хавтгайн чиглэлийн функц, A - шингээлтийн 

фактор, 
rS - гадаргуугийн фактор, E - экстинкцийн фактор, Fk- k индекстэй хавтгайн 

бүтцийн фактор, ybi - i-р алхам дахь фоны утга. 

TOF (Time-Of-Flight) аргын гол зарчим нь үүсгүүрээс гарсан өөр өөр энергитэй 

нейтроны дээж хүрэх хугацааг ялгаж тооцдогт оршино. Бүтцийн фактор Fhkl-д 

кристалл дахь атомын гол тодорхойлогч хэмжигдэхүүнүүдийг дараах хэлбэрээр 

илэрхийлнэ:  

    
j

njjjjjjhkl dBlzkyhxbrF 28/exp)(2exp   .              (1.14) 

rj - нь эгэл тор дахь j дугаар төрлийн атомын дугаар, n - дугаар дифракцын пикийн 

байрлал нь хавтгай хоорондын зай dn -аар тодорхойлогдоно: 

 0sin ' / 'n nd D L d H d   .                          (1.15) 
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Энд, D - нисэлтийн хугацааны хуваарь бүхий спектрийг хавтгай хоорондын зайны )(d  

хуваарь бүхий спектрт хувиргах коэффициент, L -нейтрон үүсгэгчээс детектор 

хүртэлх нисэлтийн зай, ',' d Брэггийн өнцөг ба d хуваарийн эхлэлийн шилжилтийг 

тооцсон хэмжигдэхүүнүүд, Hn - урвуу торын векторын модуль. 

TOF дифрактометрийн хувьд онцлон анхаарах асуудал нь дифракцын пикийн 

хэлбэр байдаг. Идеаль поликристаллын хувьд пикийн хэлбэр нь дифрактометрийн 

ялгах чадварын функцээр тодорхойлогдоно. Ихэнх тохиолдолд энэ функц нь 

аналитик хэлбэрээр өгөгдсөн байх ба зарим тохиолдолд нарийн хэмжигдсэн байна. 

Иймээс тогтмол долгионы урт бүхий DA дифрактометртэй харьцуулахад TOF 

дифрактометрийн хувьд пикийн хэлбэр их төвөгтэй асуудал бөгөөд одоог хүртэл 

нэгдмэл нэгэн утгатай болж чадаагүй байна. Зарчмын хувьд ялгах чадварын 

функцыг гарцаагүй найдвартай тодорхойлох арга нь туршлагаар хэмжсэн түгэлтийн 

функцыг ашиглах явдал юм. Энэ түгэлтийг дараа нь загвар болгон ямар нэг 

функциональ хугацааны тусламжтайгаар бодит пикийн хувьд хувирган ашиглана.  

Соронзон фазын Брэггийн пикийн эрчмийг рентген болон нейтроны сарнилд 

ашигладагтай адил аргаар тооцоолдог. Гол ялгаа нь сарнилын далайц нь скаляр 

хувьсагч биш байдагт оршино:  

      
2

1

2
ea Q p f Q r f Q

Q
   m Q m Q .                                   (1.16) 

Энд, 2 0.2695ep r    тогтмол нь 10-12 см нэгжтэй, электроны радиус 

2 2 132.81776 10er e mc     см, нейтроны соронзон момент 1.9132  , атомын 

соронзон бүтцийн фактор  f Q  болно. 

Нейтроноор үүсч буй бодисын соронзон сарнил нь зөвхөн сарнилын вектор 

2π=Q s  -д перпендикуляр атомын момент 
m  -н оролцоотой үүсдэг. Энэ шинж 

чанарын улмаас кристалл торын чиглэлд байх соронзон моментыг тодорхойлдог ба 

дараах байрлалаас бусад үед бүхэл урвуу тор дахь соронзон фазын эрчим тэгтэй 

тэнцүү байна (   s h H k ). Туйлшраагүй нейтроны хувьд Брэггийн ойлтын эрчим нь 

геометр факторуудыг тооцохгүйгээр 0k  үед дараах байдлаар илэрхийлэгддэг: 

* *

h h h h hI N N    M M .                                 (1.17) 

Энд:  hN F h  цөмийн бүтцийн фактор, 
hM -соронзон харилцан үйлчлэлийн вектор,  

       h e M h e M h e e M h      M .                                          (1.18) 

Энд: M(h) нь соронзон бүтцийн фактор, е нь h=H+k тархалтын векторын дагуух нэгж 

вектор бол H нь кристалл бүтцийн урвуу торын вектор, k нь соронзон бүтцийн ойлтод 

харгалзах долгион вектор. 
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Соронзон бүтцийн фактор нь дараах томьёогоор тодорхойлогдоно:  

       1
exp 2

n

h j j j n n c j j kjsj n s
M p O f T C S js i h r k S t r Ф 

 
    
    |

k
h    (1.19) 

Тэгвэл 𝑅𝑙 торын вектор бүхий нэгж үүрэнд харгалзах j дугаар (Wyckoff байршил) 

атомын соронзон момент нь  

 
 exp 2ljs js lm S i R   kk

k ,                                     (1.20) 

Энд: s нь j байршил дэх дэд торын индекс. Соронзон бүтцийн энэ тодорхойлолт нь 

Бриллюэны зоны нэгдүгээр бүсээр хязгаарлагддаг.  

Кристалл дахь хамгийн энгийн соронзон бүтэц нь Бриллюэны зоны төв цэг буюу 

долгион вектор k = (0, 0, 0) = 0 утгад харгалздаг. Энэ үед Фурье коэффициент бодит 

утгатай байх ба соронзон момент дараах байдлаар тодорхойлогдоно:  

 exp 2l j j l j jm S i S m    0 0 00R .                              (1.21) 

Тэгшитгэл (1.21) ёсоор ямар ч кристалл тор дахь соронзон моментын хэмжээ, 

чиглэл хийгээд энэ төрлийн соронзон бүтэц нь ферросоронзон, феррисоронзон, 

антиферросоронзонгуудад ажиглагддаг. Хэрэв k = 1/2 H үед долгион вектор нь 

Бриллюэны зоны гадаргын симметрийн цэгүүдийг илэрхийлэх ба соронзон момент 

дараах байдлаар илэрхийлэгдэнэ:  

       exp 1 1 1l j j l j j jm S i S S m       lHR n n

k k k 0HR l l .            (1.22) 

Уг судалгаанд атомын нейтрон ба рентген дифракцын хэмжилтийн үр дүнг 

стандарт программ MRIA болон олон улсын кристаллографийн холбооноос 

батлагдсан FullProf зэрэг программуудыг ашиглан боловсрууллаа. 

1.3.2. MRIA программ 

Энэхүү программ нь Delphi график дизайн дээр үүсгэсэн нейтрон дифракцын 

спектрт Ритвельд анализ хийх зориулалтаар Дубнагийн ЦШНИ-ээс гаргасан бүтээл 

юм [10]. MRIA - Multiphase Rietveld Analysis нь Фурье дифрактометрээс гарсан 

өгөгдлийг шууд уншиж хувиргалт хийж, нормчлон, Ритвельд анализ хийхэд бэлэн 

болгож боловсруулдаг. Өгөгдлийг уншихдаа нисэлтийн урт, детекторийн сувгийн 

тоо, максимум болон минимум эрчмийн тоо зэргийг эхний мэдээллээр авч цаашид 

боловсруулалтыг хийнэ.   
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Зураг 1.12. Фурье дифрактометрийн өгөгдөл боловсруулах  

Vmria программын ажлын цонх.  

1.3.3. FullProf программ 

Ритвельдийн аргаар дифракцын спектрт тооцоо хийх үйлдэл олон хувьсагчтай, 

нүсэр тооцоо учир тооцооны программ хангамж ашиглах шаардлагатай юм. Энэ 

төрлийн тооцоонд ашигладаг олон программ хангамж байдаг бөгөөд бид 

судалгаандаа Windows үйлдлийн системд ажилладаг FullProf Suite программ 

хангамжийг ашигласан (Зураг 1.13, 1.14).  

   

Зураг 1.13. FullProf программ хангамжаар кристалл фазын дифракцын спектр ба 

тооцоолсон спектр, тэдгээрийн зөрүүг Брэггийн хавтгайнуудын байрлалтайгаар 

үзүүлсэн байдал ба программын код 
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FullProf нь рентген болон нейтроны дифракцын спектрт кристалл бүтэц ба 

соронзон бүтцийн параметрүүдийн тооцоо хийж, өндөр нарийвчлалтай үр дүн 

гаргах бололцоотойгоороо бусад программ хангамжуудаас давуу талтайн зэрэгцээ 

дагалдах багц олон төрлийн программтайгаараа онцлог юм [11].  

Бүтцийн параметрүүдийг тооцоолоход дифракцын өгөгдөл *.dat файлыг 12 

төрлийн форматаар унших ба кристалл бүтцийн анхны загвар болон тооцоолох бүх 

параметрүүдийг тусгай форматын дагуу бичсэн *.pcr файлыг үүсгэж тооцоонд 

оруулах шаардлагатай. *.pcr файл нь нэг мөрд 20 хүртэлх тооны параметрүүдийг 

форматын дагуу жагсааж, дагалдах дараагийн мөрөнд ямар харьцаагаар хувьсахыг 

илэрхийлэх кодуудыг харгалзуулан оруулж өгөх ба сүүлийн жилүүдэд уг файлыг 

илүү хялбар байдлаар өөрчлөхөд зориулсан дагалдах программын багц FullProf 

Suite-д нэмэгдсэн. Тооцооны цикл бүрт зөрүүг минималчлах олон хувьсагчтай 

тооцоог гүйцэтгэн зөрүүг үнэлэх утгуудыг хэрэглэгчид мэдээлэн эхлэл циклээс муу 

үр дүн өгсөн тохиолдолд *.pcr файл дахь хувьсах параметрүүдийн утгыг хэвээр 

үлдээх зэрэг олон төрлийн үйлдлийг гүйцэтгэх бололцоотой программ хангамж юм. 

 

Зураг 1.14. Соронзон материалын нейтрон дифракцын спектрийг боловсруулсан дүн. 

Дээд: цэвэр кристалл бүтцийн боловсруулалт. * - соронзон пик. Доод: кристалл фаз дээр 

соронзон фаз нэмж боловсруулалт хийсэн үр дүн. 

Соронзон материалын хувьд *.pcr файлд нэмэлт соронзон фазыг үүсгэх ба 

кристалл бүтцийг тодорхойлсны дараа соронзон фазын параметрүүдийг олдог. 

Соронзон фаз гэдгийг Jbt, Irf, Isy параметрүүдийг ашиглан программд таниулах ба 

эндээс бид атом бүрийн соронзон моментыг тодорхойлж чаддаг (Rx, Ry, Rz).  
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1.4. Шпинель MgFe2O4 нэгдлийн судалгаа 

Орчин үед шпинель MgFe2O4 нанобөөмүүд нь 

анагаах ухаанд хавдрын эмчилгээнд, биосенсор, ус 

цэвэршүүлэх катализатор гэх зэрэг салбарт  

хэрэглэхэд тохиромжтой онцгой шинж чанартай учир 

маш ихээр судлагдаж, туршигдаж байна. Дэд бүтцүүд 

дэх ионы байршлаас хамаарч түүний физик шинж 

чанар нь өөрчлөгддөг учир өөр янз бүрийн ыг 

ашигтай байдлаар өөрчлөх боломжтой (Зураг 1.15). 

Ионы байршлын янз бүрийн утгын хувьд (Mg1-

δFeδ)A[MgδFe2-δ]BO4 буюу 1 > δ > 0 байдаг ба соронзон ханалтын утга бага байх 

тохиолдолд MgFe2O4 нэгдэл нь хавдрын эмчилгээнд хэрэглэгдэх өндөр боломжтой  

юм. Энэхүү төслийн хүрээнд тав таван өөр химийн синтезийн арга (золь-гел, хатуу 

төлөв, тунадасжуулах)-аар гарган авсан MgFe2O4 нэгдлийг нейтрон дифракцын 

аргаар инверсийн зэрэг, кристалл бүтцийн параметрүүдийг соронзон шинж 

чанаруудаас хамааруулан судаллаа [12]. Золь-гелийн урвалын хувьд тооцоолсон 

стоихиометрийн харьцаа бүхий төмөр, магнийн нитратууд (Mg(NO3)36H2O болон 

Fe(NO3)39H2O)-ыг усанд уусгана. Уусмал дээрээ лимоны хүчлийн харьцааг MN/CA= 

1.0, 2.0, 4.0 байхаар сонгон авч нэмснээр полимержуулах процессыг 200°С –т 3 

цагийн турш явуулж MgFe2O4  аморф дээжийг гарган авсан. Аморф дээжийг 1100°С 

температурт шатааж кристаллжуулав. Дээж тус бүрийг Sample C, D, E гэж нэрлэв.  

Хүснэгт 1.5. MgFe2O4 нэгдлийг гарган авах синтезийн аргууд 

Параметрүүд Sample A Sample B Sample C Sample D Sample E 

Синтезийн арга 
Хатуу төлөвийн 

урвал 

Тунадасжуулах 

арга 
Золь-гел   

CA:MN харьцаа - - 1 2 4 

Тунадасжуулах аргын хувьд өмнөхтэй ижил урвалжуудыг ашигласан ба 

нитритүүд дээр 6 молийн NaOH нэмж соронзон хутгуураар үйлчлүүлнэ. Үүссэн 

тунадасыг шүүж 1100°С температурт шатааж кристалл MgFe2O4 дээжийг гарган 

авав. Дээжийг Sample B гэж нэрлэв.   

Зураг 1.15. MgFe2O4 

нэгдлийн кристалл бүтэц 
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Хатуу төлөвийн урвалын хувьд MgO and Fe2O3 урвалжуудыг бөмбөлгөн 

тээрэмдэгчээр хольж, 1100°С температурт шатааж кристалл MgFe2O4 дээжийг 

гарган авав. Дээжийг Sample A гэж нэрлэв (хүснэгт 1.5).   

 

Зураг 1.16. Гарган авсан MgFe2O4 нэгдлийн нейтрон дифракцын спектр. Хар дугуй 

дүрсээр MgO фаз, таван хошуугаар Fe2O3, гурвалжаар V фазын пикүүдийг тус тус 

тэмдэглэв. 

Зураг 1.16-т үзүүлсэн нейтрон дифракцын спектрээс гарган авсан дээжүүд нь 

феррисоронзон (кристалл бүтцээс өгөх дифракцын пикүүдэд нэмэлтээр соронзон 

шинж чанар илэрсэн) шинж чанартай, Fd3m (№227) огторгуйн групп бүхий куб 

бүтэцтэй кристалл нэгдэл болохыг тогтоосон. Спектрт нарийвчилсан анализ 

хийхийн тулд Ритвельд аргаар FullProf болон MRIA програм ашиглан боловсруулалт 

хийлээ (Зураг 1.17). Кристаллитийн хэмжээг боловсруулалтаас тодорхойлсон 

пикийн өргөн, байрлалын өгөгдлийг ашиглан W-H (Williamson-Hall) аргаар 

тооцоолсон (Томьёо 1.12).  

Тооцоолсон хэмжээг хүснэгт 1.6-д үзүүлсэн. Үр дүнгээс бидний гарган авсан 

дээжийн кристаллитийн хэмжээ 164 – 232 нм хэмжээтэй буюу нэлээн том гарсан 

байна. Ялангуяа золь гелийн аргаар гарган авсан дээжүүдийн хувьд кристаллитийн 

хэмжээ бусад аргуудаар гарган авсан дээжүүдээс харьцангуй том буюу > 200 нм 

байлаа.     
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Зураг 1.17. Sample D дээжийн Ритвеьд анализын үр дүн. Цэвэр MgFe2O4 кристалл 

болон соронзон фаз нэмэлтээр багажны дээж баригчаас илэрсэн V фазууд ашиглан 

дөхүүлэлт хийв: Rwp = 4.76%, Rexp = 1.90%, χ2 ≈ 6. (b) Тодорхойлсон соронзон 

момент болон инверсийн параметрийн хамаарал 

Sample D дээжийн хувьд цэвэр 100% MgFe2O4 дээж байсан бол бусад 

дээжүүдийн хувьд нэмэлт фазууд болох α-Fe2O3 (R-3c огторгуйн групп бүхий 

ромбоэдр кристалл бүтэц) болон MgO (Fm-3m огторгуйн групп бүхий куб кристалл 

бүтэц) нэгдлүүд илэрсэн.  

Хүснэгт 1.6. MgFe2O4 дээжийн бүтцийн анализын үр дүн. Алдааг хаалтан дотор 

үзүүлэв. Кристаллитын хэмжээ (D)-г тодорхойлсон алдаа ± 50 Å, а - торын 

параметр, х – хүчилтөрөгчийн атомын координат, А-О, В-О, μA, μB тетраэдр, 

октаэдр дэх катион хүчилтөрөгчийн холбоосын урт болон соронзон момент.  

Параметрүүд Sample A Sample B Sample C Sample D Sample E 

a, Å 8.38068(2) 8.39273(1) 8.38708(1) 8.38698(1) 8.38336(1) 

x(O), Å 0.25618(5) 0.25637(3) 0.25621(3) 0.25631(3) 0.25622(3) 

A-O, Å 1.9042(5) 1.9097(3) 1.9061(3) 1.9075(3) 1.9054(3) 

B-O, Å 2.0447(5) 2.0461(3) 2.0460(3) 2.0452(3) 2.0450(3) 

δ 0.948(5) 0.777(3) 0.923(2) 0.863(4) 0.902(3) 

μA 4.50(8) 4.43(6) 4.45(4) 4.41(6) 4.41(5) 

μB 1.83(3) 1.47(2) 1.95(1) 1.61(2) 1.85(2) 

D, Å  1640 1760 2630 2080 2320 

Fe2O3, wt.% 26  17  1 – 6 

MgO, wt.% 6 – – – – 



Наносистемийн бүтцийн эвдрэл болон шилжилтийн процессыг дулаан нейтрон сарнилын аргаар судлах 

Гадаадтай хамтарсан төслийн тайлан                                                    2018 - 2020 он 27 

 

Үүнээс үзэхэд химийн синтезийн аргаас хамаарахаас гадна, золь-гел аргын гель 

үүсэх процессын үед Fe, Mg ионуудын суурьшилд CA/MN харьцаа хүчтэй нөлөөлсөн 

нь харагдаж байна. Инверсийн параметр буюу тетраэдр дэд бүтэц дэх Fe ионы 

суурьшлыг тодорхойлсон үр дүнг хүснэгт 1.6-д үзүүлэв. Sample B дээжийн хувьд 

инверсийн параметр хамгийн бага δ = 0.777 байсан бол хамгийн их утга 0.948 А 

дээжийн хувьд ажиглагдсан. Эндээс бидний гарган авсан дээжүүд нь холимог 

(1>δ>0) урвуу шпинель бүтэцтэй бөгөөд δ утга нь химийн синтезийн процессоос 

хүчтэй хамаардаг байна. Энэ ажлаар тодорхойлсон торын параметр, 

хүчилтөрөгчийн ионы байршлын параметр, соронзон момент, холбоосын уртын 

утгууд нь өмнө нь тодорхойлогдож байсан MgFe2O4 бүтцийн утгатай ойролцоо буюу 

хязгаарын дотор байсан. 

Зураг 1.17b-д Ритвельд анализаас тодорхойлсон нийт соронзон момент болон 

инверсийн хамаарлыг онолын тооцоотой харьцуулж үзүүллээ. Бүтцийн томьёо          

(Mg1-δFeδ)[MgδFe2-δ]O4 дагуу нийт соронзон моментыг дараах илэрхийллээр 

тооцоолсон.  

𝑀𝑛𝑒𝑡 = 2𝑀𝐵 − 𝑀𝐴 = 2𝑀𝐹𝑒(1 − 𝛿) 

Энд MFe нь тасалгааны температур дахь Fe3+ ионы соронзон момент (MFe = 5.9 

𝜇𝐵), бол Mg2+ соронзон бус ион учир тооцоонд оруулахгүй. Инверсийн параметрээс 

шугаман хамааралтайгаар буурах байсан боловч sample A (δ = 0.948) болон sample 

B дээжүүдийн хувьд нэмэлт соронзон фаз Fe2O3 улмаас онолын утгаас зөрсөн 

байна.  

  

Зураг 1.18. Гарган авсан нэгдлүүдийн (a) гистерезисийн хэмжилтийн муруй (b) 

гистеризсийн алдагдал инверсийн параметрээс хамаарах хамаарал. 



Наносистемийн бүтцийн эвдрэл болон шилжилтийн процессыг дулаан нейтрон сарнилын аргаар судлах 

Гадаадтай хамтарсан төслийн тайлан                                                    2018 - 2020 он 28 

 

Нэгдлүүдийн феррисоронзон бүтцийг туршилтын спектрээс тооцоолохдоо 

соронзон эрэмбийг Неелийн конфигурациар тодорхойлсон бөгөөд АB байрлалд 

эсрэг чиглэлтэй параллель боловч хэмжээ нь ялгаатай соронзон моментууд 

байрлана. А байршилд соронзон моментын хэмжээ ~4 бол B байршилд ~2 бор 

магнетон байна. Нөгөө талаар соронзон ханалтын муруй буюу гистерезисийн 

муруйг 370 kГц давтамжтай 1.77 kA/м хувьсах соронзон оронд хэмжив (Зураг 1.18). 

Эндээс бидний гарган авсан нэгдлүүд нь зөөлөн феррисоронзон шинж чанартай 

буюу нейтрон дифракцын үр дүнтэй тохирч байна. Хэмжилтийн өгөгдлөөс коэрцитив 

хүч (Hc) буюу соронзон орны соронзжилт 0 дээрх хүчлэг болон гистерезисийн 

алдагдал (Ph) буюу муруйн талбайг тодорхойлсон үр дүнг хүснэгт 1.7-т үзүүлэв. 

Гистерезисийн алдагдлыг дараах томьёогоор тооцож олно [13]. 

𝑃ℎ = 𝑘ℎ𝑓𝐵𝑛      (1.30) 

энд kh  материалын шинж чанар, хэмжээнээс хамаарсан тогтмол, f нь хэмжилтийн 

давтамж (Гц), B соронзон индукц (T), n = 1.5 – 2.5.  

Хүснэгт 1.7. Гистерезисийн муруйн хэмжилтээс тодорхойлсон Hc коэрцитив хүч,                   

Ph гистерезисийн алдагдал 

Параметрүүд Sample A Sample B Sample C Sample D Sample E 

Hc, A/м 363.8 25.6 101.2 428.9 78.6 

Ph, Вт/кг 1.322 0.054 0.364 2.613 0.323 

Гистерезисийн алдагдал хамгийн их утга sample D-д ажиглагдсан ба цааш 

инверсийн параметр ихсэхэд энэ утга буурч байна. Бидний өмнөх судалгаануудын 

үр дүнгээс үзэхэд гистеризисийн алдагдал нь соронзон нанобөөмийн хувьсах 

соронзон орон дахь дулаан ялгаруулах (хавдрын эмчилгээнд тустай) чадамжтай 

шууд хамаарч байгаа нь ажиглагдсан.   

Морфологийн судалгааг JEOL JCM-6000 SEM микроскоп ашиглан гүйцэтгэлээ. 

Зураг 1.16-оос үзэхэд D болон E дээжүүдийн хувьд нэгэн жигд түгсэн жижиг 

бөөмүүд, харин A, B, C дээжүүдийн хувьд бөөмийн бөөмнөрөл ажиглагдаж байна. 

Эндээс химийн синтезийн хатуу төлөвийн болон тунадасжуулах аргууд нь нано 

соронзон феррит нэгдлийг гарган авахад тохиромжгүй болох нь харагдаж байна. 

Харин золь-гел синтезийн хувьд CA/MN харьцаанаас хамаарч бүтэц ихээхэн 

өөрчлөгдөж байна. CA/MN харьцаа 2 үед хамгийн сайн морфологи бүхий дээж 

гарган авсан бол энэ утга 3 болох үед хэтэрхий их лемоны хүчлийн улмаас илүү нягт 

ихтэй бөөгнөрсөн бүтэц үүссэн байна.  
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Зураг 1.19. Гадаргуугийн SEM зураг (a) sample A, (b) sample B, (c) sample C,                          

(d) sample D and (E) sample E. 

Судалгааны үр дүнг бататгаж хувьсах соронзон оронд дулаан ялгаруулах 

чадамжийг тодорхойлох туршилтыг гүйцэтгэлээ. Өөрсдийн угсарсан хэмжилтийн 

төхөөрөмжөөр [14] дээжүүдийг хувьсах соронзон оронд (2мг/мл хэмжээгээр усан 

орчинд) оруулж, ялгарах дулааныг термометрээр хэмжив. Туршилтын үр дүнгээс 

бидний гарган авсан D дээж нь дулаан ялгаруулах чадамж хамгийн өндөр байна 

(Зураг 1.20).  
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Зураг 1.20. MgFe2O4 нэгдлийн хувьсах соронзон оронд ялгаруулах дулаан, хэмжилтийн 

төхөөрөмж болон температур, инверсийн параметрийн хамаарал 

Эцэст нь эдгээр хэмжилтийн үр дүнгүүдээс дүгнэхэд феррит нано соронзон 

бөөмийг гарган авахад хамгийн тохиромжтой химийн синтезийн арга нь золь-гелийн 

арга бөгөөд CA/MN харьцаагаар морфологи бүтцийг удирдах боломжтой нь 

тогтоогдлоо.  Дэд кристалл бүтцүүдэд суурьших ионуудыг тодорхойлох инверсийн 

параметрийг  химийн синтезийн аргаар удирдаж байна. Энэ утга 0.863 буюу 

кристалл зөв (идеал) бүтэцтэй үед соронзон шинж чанарын хувьд хамгийн 

тохиромжтой бөгөөд цаашид хавдрын эсрэг эмчилгээний судалгаанд ашиглаж 

болох нь харагдаж байна.  

  

Туршилт явуулсан хувьсах 

соронзон орон үүсгэх 

төхөөрөмжийн схем 
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1.5. Шпинель Cr хольцолсон CuFe2O4 нэгдлийн судалгаа 

Сонирхолтой физик-химийн шинж чанар бүхий CuFe2O4 нэгдэл нь олон салбарт 

хэрэглэгдэж байгаа боловч катализатор болгон ашиглах зорилгоор хамгийн 

түгээмэл судлагдсан байдаг. Физик шинж чанарыг нь удирдах хамгийн үр дүнтэй 

арга бол хольц элемент ашиглан синтез явуулах, концентрацийн тохиромжтой 

хэмжээг тодорхойлох юм (Зураг 1.21).  

Энэ ажлаар зэсийн ферритийг хром (Cr)-оор 

хольцолж CuFe2-xCrxO4 (0 ≤ х ≤ 2), түүний 

бүтэц, шинж чанарт үзүүлэх нөлөөллийг 

судаллаа. Соронзон болон кристалл 

бүтцийн нейтрон дифракцын аргаар, 

каталитик шинж чанарыг энгийн ус хийд 

шилжих урвалаар тодорхойлов [15]. 

Температур болон pH –ийн тогтмол нөхцөлд 

металл нитратийн 10% -ийн уусмалаас 

тунадасжуулах аргаар аморф нэгдлүүдийг 

гарган авч 900ºС-т 4 цаг шатааж кристаллжуулав. Атомын шингээлтийн 

спектроскопи ашиглан гарган авсан дээжүүддээ элементийн анализ хийв (Хүснэгт 

1.8). Хэмжилтийн үр дүнд туршилтаар тогтоосон химийн найрлага нь тооцоолсон 

утгуудтай сайн тохирч байна.  

Хүснэгт 1.8. Гарган авсан CuFe2-xCrxO4 нэгдлүүдийн элементийн анализ 

Дээжүүд x 
Химийн анализ 

Cu Fe Cr 

CuFe2O4 0 33 67 0 

CuFe1.75Cr0.25O4 0.25 33 59 8 

CuFe1.5Cr0.5O4  0.5 33 50 17 

CuFe1.25Cr0.75O4 0.75 33 42 25 

CuFe1Cr1O4 1 34 33 33 

CuFe0.75Cr1.25O4 1.25 33 25 42 

CuFe0.5Cr1.5O4  1.5 32 17 51 

CuFe0.25Cr1.75O4 1.75 33 8 59 

CuCr2O4 2 30 0 70 

Нейтрон дифрактометрийн ялгах чадвар өндөр (∆d d ⁄ ≈ 0.001) учир нарийвчлал 

өндөртэйгээр анализ хийдэг. Тухайлбал Cr3+, Fe3+ ионуудын хувьд рентген 

сарнилын үед бүтцийн фактор нь 8%-аар ялгаатай байхад нейтроны хувьд бүтцийн 

фактор нь 2.6-аар ялгаатай байна.  

Зураг 1.21. Cr хольцолсон CuFe2O4 

нэгдлийн кристалл бүтэц 
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Зураг 1.22. Гарган авсан CuFe0.75Cr1.25O4 нэгдлийн нейтрон дифракцын спектрийг 

Ритвельд анализаар боловсруулсан үр дүн. Үндсэн фаз куб кристалл болон ~1% 

нэмэлт тетрагональ фаз, CuO тенорит фазууд илэрсэн байна.  

Элементүүдийн когерент сарнилын урт: bCr = 0.364, bCu = 0.772, bFe = 0.945, bO = 

0.581 (10-12 см). Энд хүчилтөрөгчийн ионы когерент сарнилын урт нь зэс, төмөр зэрэг 

металлуудтай зэрэгцэхүйц учир нейтроноор тодорхойлсон атомын координат, 

катион хүчилтөрөгчийн холбоосын уртын нарийвчлал маш өндөр байдаг. Иймд 

шпинель бүтэцтэй нэгдлийн инверсийн параметр, хүчилтөрөгчийн полиэдрын 

гажгийг нейтрон сарнил ашиглан судалдаг байна (Зураг 1.22).   

Хүснэгт 1.9. CuFe2-xCrxO4 нэгдлүүд: кристалл бүтэц болон кристаллит хэмжээ (D) 

Дээжүүд x Бүтэц  D, Å 

CuFe2O4 0 Тетрагональ > 3000 
CuFe1.75Cr0.25O4 0.25 Куб  > 3000 
CuFe1.5Cr0.5O4  0.5 Куб ~ 2800  
CuFe1.25Cr0.75O4 0.75 Куб ~ 2200  
CuFeCrO4 1 Куб ~ 1600 
CuFe0.75Cr1.25O4 1.25 Куб ~ 1400 
CuFe0.5Cr1.5O4 1.5 Куб/тет (31%) ~ 500 
CuFe0.25Cr1.75O4 1.75 Тетрагональ ~ 400 
CuCr2O4 2 Тетрагональ ~ 760 

Нейтрон дифракцын хэмжилтийн үр дүнгээс фазын анализ, кристаллитын 

хэмжээг дээр дурдсан W-H арга (томьёо 1.12)-аар тодорхойллоо. Хольцын хэмжээ 

ихсэх тусам кристаллитын хэмжээ буурч байгаа нь Cr нь өндөр температурт шпинел 

бүтцэд явагдах кристалжилтын процесст нөлөөлж байгааг илэрхийлж байна. 

Партиклын хэмжээг тодорхойлох TEM хэмжилтийг JEM-2010 (200 кВ хүчдэл, торын 

ялгах чадвар 0.14 нм) ашиглан гүйцэтгэж үр дүнг Зураг 1.23-т үзүүллээ. Өндөр 

температур 900ºС –т шатаасны дараа 1 μм хүртэлх хэмжээтэй том шпинель 

партиклууд илэрсэн.  
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Зураг 1.23. CuFe1.0Cr1.0O4 нэгдлийн TEM зураг (1, 2, 3-элементийн анализ 

тодорхойлсон цэгүүд); шпинель кристаллын ирмэг дэх эвдрэлгүй торын HRTEM 

зураг (d111 = 0.47 нм). 

Бөөмнөрсөн партиклууд нь нэгэн төрөл ба ямар нэгэн дефектгүй байна. EDX 

aнализын дагуу элементийн найрлага нь нэгэн төрлийн бөгөөд хүснэгт 1.8-д 

тогтоосон утгатай тохирч байлаа: 1 – Cu(39), Fe(27), Cr(34), 2 – Cu(40), Fe(28), 

Cr(32), 3 – Cu(40), Fe(27), Cr(33).   

Хүснэгт 1.10. CuFe2-xCrxO4 нэгдлийн нейтрон бүтцийн анализ. Алдааг хаалтан дотор 

үзүүлэв. Холбоосын уртын алдаа 0.001 Å. аcub kуб бүтэц, аtet, аtet тетрагональ 

(I41/amd) бүтцийн торын параметрүүд.  

x 0 0.25 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2.0 

acub - 8.3688 8.3517 8.3459 8.3429 8.3383 8.3327 - - 

x(O) - 0.2550 0.2565 0.2574 0.2578 0.2586 0.2603 - - 

δ 0.97(2) 1.00(2) 0.92(2) 0.70(2) 0.50(1) 0.33(1) 0.17(2) 0 0 

Wtet, % - 4.41 2.72 3.05 - 1.26 31.20 100 100 

atet 5.8520 - - - - - 5.9484 6.0091 6.0308 

ctet 8.6136 - - - - - 8.1502 7.9246 7.7839 

y(O) 0.5144 - - - - - 0.5283 0.5294 0.5340 

Z(O) 0.2521 - - - - - 0.2441 0.2502 0.2528 

A-Otet 1.896 - - - - - - 1.948 1.966 

B-O1tet 2.137 - - - - - - 2.004 1.988 

B-O2tet 2.010 - - - - - - 1.990 1.977 

A-Ocub - 1.885 1.902 1.913 1.919 1.930 1.953 - - 

B-Ocub - 2.051 2.035 2.027 2.023 2.015 2.001 - - 
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Туршилтын үр дүнгээс хольцын хэмжээ өндөр х ≥ 1.75 үед I41/amd огторгуйн 

групп бүхий тетрагональ кристалл бүтэц, х ≤ 1.5 үед Fd3m огторгуйн групп бүхий 

куб кристалл бүтэц (фазын шилжилт) илэрсэн (Хүснэгт 1.9). Энэ фазын шилжилт нь 

куб торын нэг тэнхлэг сунах (эсвэл агших) үзэгдлийн улмаас бий болно. Иймд 

тетрагональ торын параметр 𝑎𝑇
′ = 𝑎𝑐 ∙ √2 хамаарлаар шилжинэ. Эндээс CuFe2-

xCrxO4 нэгдлийн тетрагональ эвдрэл хольцын хэмжээнээс хамаарч дараах 

байдлаар илэрч байна (Зураг 1.24).  

x = 0 ÷ 0.25 үед 𝑐𝑇
′ 𝑎𝑇

′⁄ > 1 

x = 1.5 ÷ 2 үед 𝑐𝑇
′ 𝑎𝑇

′⁄ < 1. 

Хромын феррит (CrFe2O4) нь урвуу шпинель буюу Cr ион нь октаэдр байршилд 

суурьшдаг. Тиймээс Ритвельд анализын үед хольцолсон бүх Cr ион нь октаэдр 

байршилд сууж Cu болон Fe ионууд тетраэдр болон октаэдрт сэлгэн суурьшина гэж 

тооцоолсон. 

  

Зураг 1.24. Торын параметр болон инверсийн параметрийн хольцын хэмжээнээс 

хамаарах хамаарал. Инверсийн параметр хэмжилтээр тодорхойлсон – 1, 

тооцоолсон – 2 утгуудыг харьцуулан үзүүлэв.  

Туршилтаар тодорхойлсон инверсийн параметрийг тооцоолсон утгатай 

харьцуулж Зураг 1.24 (баруун) –т үзүүллээ. Туршилтын утга нь тооцооллын шугаман 

хамаарлаас тетрагональ бүтэцтэй үед хазайж байгаа нь ажиглагдав. Цэвэр CuFe2O4 

нэгдэл нь урвуу шпинель буюу A байршилд зөвхөн төмрийн ионууд байршиж байна. 

Харин хольцын хэмжээ x = 0.5 –аас эхлэн инверсийн параметр буурч урвуу шпинель 

холимог урвуу шпинель бүтэцтэй болж улмаар x = 1.75-аас эхлэн энгийн шпинель 

бүтэцтэй болж байна (Хүснэгт 1.10).  
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Энэ нэгдлийн каталитик шинж чанарт хольц элемент, инверсийн параметр 

хэрхэн нөлөөлж байгааг тодорхойлох туршилтыг явууллаа. Туршилтад хамгийн 

түгээмэл ашиглагддаг ус хийд шилжих урвал (𝐶𝑂 + 𝐻2𝑂 = 𝐻2 + 𝐶𝑂2)-ыг сонгон авч, 

каталитик шинж чанарыг тодорхойллоо.  

Хэмжилтийг гүйцэтгэхдээ дээжийг 270 ºС өндөр температурт 5%H2/He холимог 

хийг 10000 ц-1 (GHSV-gas hour space velocity) хурдтайгаар нэвтрүүлж ангижруулав. 

Химийн урвал 1 атм даралт, GHSV=20000 ц-1, СО : H2O : H2 = 8 : 42 : 50 байхаар 

явагдав. Урвалын идэвхжилийн энергийг 150 – 240 ºС температурт хурдны тогтмол, 

температурын хамаарлаас ΔEa = ±4 кJ/mol нарийвчлалтайгаар тодорхойллоо (Зураг 

1.25-ийн зүүн тал).  

    

Зураг 1.25. CuFe2-xCrxО4 нэгдлийн (1) идэвхжилийн энерги, (2) инверсийн параметр 

хольцын параметрээс хамаарах хамаарал. 

Идэвхжилийн энерги нь хром хольцын хэмжээ нэмэгдэж, инверсийн параметр 

буурахад багасч байна. Кристалл бүтцийн октаэдрт Cu2+ катион байршихдаа Жан-

Теллерийн эффектийн улмаас бүтцийн гажилт үүсгэдэг. Энэхүү гажсан окаэдрын 

координаци нь ангижрах урвалын эсэргүүцлийг бууруулж байна.  

Эцэст дүгнэхэд, шпинель бүтэцтэй CuFe2-xCrxO4 x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1.0, 1.25, 

1.5, 1.75, 2.0 нэгдлийн кристалл болон соронзон бүтцийг HRFD дифрактометрээр 

судалсан.  Энэхүү нэгдэл нь куб бүтэцтэй ба x > 1.5 үед тетрагональ бүтэц руу 

фазын шилжилт хийж байна. Fe3+ катионыг Cr3+ ионоор солих үед энэ нэгдлийн 

инверс 1-ээс 0 болж нэгэн жигд байдлаар өөрчлөлт явагдав. Мөн нам температурын 

ус хийд шилжих урвалын идэвхжилийн энерги нь Cu агуулсан нэгдлийн хувьд 

инверсийн параметрээс хамаарч байгааг тогтоов.   
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1.6. Шпинель Ce хольцолсон CoFe2O4 нэгдлийн судалгаа 

Энэхүү ажлаар газрын ховор элемент цери (Ce)-

ийн феррит нэгдэлд үзүүлэх нөлөөг кобальтын 

феррит (CoFe2O4) нэгдэл дээр судаллаа. Кобальт 

ферритүүд нь судлаачдын анхаарлыг ихээр 

татдаг хатуу соронзон шинж чанартай, шпинель 

бүтэцтэй материалуудын нэг бөгөөд 

үйлдвэрлэлийн зориулалтаар ашиглагдах 

боломжтой байдаг ба нягтаршил ихтэй дуу болон 

бичлэг хураагуур, зөөвөрлөгч (бөөмийн хэмжээ 

37 - 53 нм), эмийн зөөвөрлөлтийн технологи 

болон радио долгионы технологи зэрэгт ашиглагддаг. Газрын ховор элемент (Ce, 

Nd, Dy)-ээр хольцолсон CoFe2O4 ферритийг рентген дифракц, Моссбауэрийн 

эффект спектроскоп болон нейтроны дифракцын аргуудаар өмнө нь судалсан [16].  

  

Зураг 1.27. CoFe2-xCexO4 (x = 0.0, 0.01, 0.07) шпинель нэгдлүүдийн нейтрон дифракцын 

спектр болон Ритвельд боловсруулалтын үр дүн.  

Зураг 1.26. CoFe2O4 нэгдлийн 

кристалл бүтэц 
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Ингэхэд газрын ховор элементийн ион нь катионы хуваарилалтад нөлөөлөхгүй 

байсан ба шпинель бүтэц дэх Fe3+ ионуудыг том радиустай газрын ховор 

элементийн ионуудаар сольж болохгүйг ажигласан. Церийгээр хольцолсон CuFe2-

xCexO4 зэсийн ферритийн (x=0.0≤0.8) дээжүүдийн судалгаа өмнө нь хийгдсэн [17]. 

Ce элемент нь өөрөө уусах чадвар (solubility) бага учир өндөр концентрацаар 

хольцлоход тохиромжгүй байдаг. Харин Ce3+-ийн концентрац (х=0.2) хүртэл 

цахилгаан эсэргүүцэл ихсэж байсан ба концентрац нь уг утгаас их үед цахилгаан 

эсэргүүцэл багасаж байсан үр дүн ажиглагдсан. Иймд энэ ажлаар хольцын хэмжээг 

x=0.0≤0.1 үед судалгааг гүйцэтгэсэн [18]. 

CoFe2-xCexO4 (x=0.0≤0.1) дээжүүдийг металл нитрат химийн золь-гелийн арга 

ашиглан гарган авав. 0.05 молийн металл нитратын уусмалыг 2 молийн NaOH 

ашиглан pH-ийг 13 орчинд синтезийг явууллаа. CoFe2-xCexO4 (x = 0, 0.01, 0.07) 

нэгдлийн кристалл болон соронзон бүтцийн судалгааг Фурье дифрактометр болон 

массбауэрийн спектроскопи ашиглан гүйцэтгэв. Тасалгааны температур дахь 

CoFe2-xCexO4 (x = 0.0, 0.01, 0.07) шпинель нэгдлүүдийн нейтрон дифракцын үр дүнг 

Зураг 1.27-д харуулав. Уг үр дүнг Ритвельдийн арга (MRIA) болон FullProf  програм 

ашиглан боловсруулалт хийлээ (Хүснэгт 1.11). Нэгдэл дэх элементүүдийн когерент 

сарнилын уртыг bFe= 0.945, bCo= 0.249, bCe= 0.484 and bO= 0.581 утгуудыг 10-12 см 

нэгжтэйгээр боловсруулалтад ашиглав. Гарган авсан дээжүүд нь Fd3m огторгуйн 

групп бүхий куб шпинель бүтэцтэй, феррисоронзон шинж чанартай болохыг 

тогтоолоо. Хольцын хэмжээнээс хамаарсан бүтцийн болон соронзон фазын 

шилжилт илрээгүй.   

 

Зураг 1.28. CoCexFe1-xO4 нэгдлийн хавтгайн хоорондын зай (d), дифракцын пикийн 

өргөнөөс хамаарах хамаарал; (а) х = 0.07 ба (b) х = 0.0, 0.01. Туршилтын алдааны 

утгууд нь тэмдэглэгээний хэмжээтэй харьцуулахуйц болно. W(d)2 утга нь 103 –аар 

үржүүлнэ. 
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Зураг 1.29. CoCexFe1-xO4 нэгдлийн нейтрон, рентген дифракц, онолоор тооцоолсон (а) 

торын параметр, (b) тетраэдр бүтцийн холбоосын урт (c) октаэдр холбоосын урт.  

Атомын байрлалыг (8а) – (0,0,0) -д A-байрлал, (16d) – (5/8, 5/8, 5/8)-d В-байрлал, 

x=y=z1/4 байх (32е)-д О2- ион байрлана. Соронзон нөлөөлөл хамгийн тодоор              

d≈1.9Å сарнилын мужид (дифракцын зурагт тэмдэглэсэн) илэрсэн байна. Ce3+ 

хольцын концентрац ихсэхэд дээжүүдийн соронзон момент багасаж байсан ба 

церийн ион төмрийн ионоос бага соронзон шинж чанартайгаас шалтгаалж байлаа. 

Цэвэр CoFe2O4 нэгдэл нь бүтэн урвуу шпинель нэгдэл учир кабольт (Co) –ийн атом 

B байршилд суурьшдаг ба туршлагын үр дүнгээр n(A)Fe=0.92(1), n(A)Co=0.08(3) and 

n(B)Fe=1.08(3), n(B)Co=0.91(7) буюу ерөнхий томьёо (Fe)A[CoFe]BO4 болохыг нь 

тодорхойллоо. Харин Ce3+ (x = 0.01 болон 0.07) хольцлох үед бүх хольц атом  B 

байршилд суурьшина гэж тооцоолон боловсруулалтыг явуулж үр дүнг хүснэгт 1.9-д 

үзүүлэв. Ингээд хольцын хэмжээ x = 0.01  үед (Co0.126 Fe0.874) [Co0.874 Ce0.01 Fe1.116]O4, 

харин x = 0.07 үед  (Co0.361 Fe0.639) [Co0.639 Ce0.07 Fe1.291]O4 байна. Энэ нь хольцын 

хэмжээ ихсэхэд дээж урвуу шпинель (nA(Fe)~1.0) бүтцээс хэсэгчилсэн урвуу 

шпинель (nA(Fe)~0.97) бүтэц рүү хувирч байгааг илэрхийлж байна. 
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Хүснэгт 1.11. CoFe2-xCexO4 нэгдлийн нейтрон бүтцийн анализ. Алдааг хаалтан 

дотор үзүүлэв. Холбоосын уртын алдаа 0.001 Å. а - торын параметр, х – 

хүчилтөрөгчийн атомын координат, А-О, В-О, μA, μB тетраэдр, октаэдр дэх катион 

хүчилтөрөгчийн холбоосын урт болон соронзон момент.  

Параметрүүд x = 0 x = 0.01 x = 0.07 

acub, Å 8.375 8.380 8.378 

x(O), Å 0.249(1) 0.256(1) 0.252(1) 

nA(Fe) 0.987(83) 0.955(86) 0.973(88) 

µA/µB 5.9/3.94(12) 5.9/2.68(13) 5.9/2.95(17) 

A-O, Å 1.807(5) 1.900(3) 1.841(11) 

B-O, Å 2.097(5) 2.047(3) 2.079(11) 

L, Å 767 530 274 

Октаэдр (В) байрлалд Ce3+ ионууд нь суурьшиж байгааг хольцын концентраци 

ихсэх тусам B-O холбоосын урт ихсэх үр дүнгээс харж болно. Энэ нь Fe3+ (r=0.645Å)  

ионы радиусаас Ce3+ (r=1.14Å) ионы радиус их байдагтай холбоотой бөгөөд нэгж 

үүрийн эзлэхүүн тэлж байгааг туршлагын үр дүнгээс харж болно (Хүснэгт 1.9). харин 

А болон В байршил дахь ионуудын дахин түгэлтийн улмаас хольцын хэмжээ 

ихсэхэд А-O холбоосын урт багасч байна. Ионы радиус томтой хольц атом Ce3+ куб 

кристаллын төвд байршиснаас үүдэн октаэдр болон тетраэдр байрлалуудын тэгш 

хэмд гажилт үүсгэх ба энэ үзэгдлээс шалтгаалан торын тогтмол, бүсийн уртууд 

өөрчлөгдөж байна. Ритвельдийн боловсруулалтын үр дүнгээс харахад Fe ионыг (5.9 

μB) Се ионоор (2.5 μB) орлуулахад нийт соронзон момент багасаж В-байрлал дахь 

соронзон момент өсөж байна. Томьёо 1.12-ийг ашиглан кристаллитын хэмжээг 

тодорхойлоход W(d)2  болон d2 хамаарал парабол буюу кристаллитын хэмжээ хольц 

ихсэхэд багасч байна (Зураг 1.28). Тооцооны үр дүнд x=0.0, 0.01, 0.07 дээжүүдийн 

кристаллитын хэмжээ харгалзан L= 767 Å, 530 Å, 274 Å байна. Энэ нь Ce3+ 

мөхлөгүүдийн хил дээр байршисны улмаас уг мөхлөгийн хэмжээ өсөхөд саад 

болсон гэж тайлбарласан [19-21].  

Зураг 1.29-д нейтрон дифракцын аргаар тодорхойлсон эгэл үүрийн 

параметрүүдийн үр дүнг рентген дифракаас тодорхойлсон үр дүн болон онолоор 

тооцоолсон үр дүнтэй харьцуулж үзүүллээ. Торын параметрийн утгууд хоорондоо 

маш сайн тохирч байсан ба харин холбоосын уртын хувьд ерөнхий байдлаар 

тооцоолсон утгатай дөхөж байсан. Энэ нь бид онолын бодолт хийхдээ микростресс, 

катионы түгэлтийн өөрчлөлтийг тооцоогүй учир зөрүүтэй гарч байгаа болно.  
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Нейтроны үр дүнтэй харьцуулахуйц үр дүнг Мессбауэрийн (МЕ) хэмжилтээс 

тодорхойлох боломжтой байдаг [22]. Бид гарган авсан нэгдлүүдэд МЕ хэмжилтийг 

гүйцэтгэж, харьцуулсан судалгааг гүйцэтгэлээ. Энэ хэмжилтийг Co57(Rh) цацрагийн 

үүсгүүр бүхий MS1104Em спектрометр ашиглан явуулав.  

 

Зураг 1.30. Мессбауэрийн спектрометр MS1104Em, бүртгэсэн спектр 

Мессбауэрийн спектроскопи нь гурван төрлийн цөмийн харилцан үйлчлэлийг 

бүртгэдэг (Зураг 1.30). Үүнд: (1) үүсгүүр болон шингээгчийн электроны нягтын 

зөрүүгээс үүссэн изомерийн шилжилт, (2) ойролцоо  орших электронуудын 

цахилгаан оронгийн градиентын улмаас үүссэн квадраполийн хуваагдал 

(quadrupole), (3) соронзон оронгийн улмаас үүсдэг Зееманы соронзон хуваагдал.  

Изомерын шилжилт (δ) (мөн заримдаа химийн шилжилт гэж нэрлэдэг) нь түүний 

электронууд шилжсэний улмаас цөмийн резонансын энерги өөрчлөгдсөнийг 

тодорхойлсон харьцангуй хэмжүүр юм. Цөм дэх электрон цэнэгийн нягтаас 

хамааран бүхэл спектр нь эерэг эсвэл сөрөг чиглэлд шилждэг. Квадруполын 

хуваагдал (ΔEQ) нь цөмийн энергийн түвшин ба эргэн тойрон дахь цахилгаан 

оронгийн градиент хоорондын харилцан үйлчлэлийн улмаас үүсдэг. Квадруполын 

хуваагдалтыг ашиглан исэлдэлтийн төлөв, спиний төрх байдал, симметрийн 

хавтгайнууд ба лигандуудын бүтэц зохион байгуулалтыг тодорхойлж болдог. 

Соронзонгийн хуваагдал (hyperfine splitting) нь Зееманы үзэгдлийн нөлөөгөөр үүсдэг 

ба цөм болон түүний эргэн тойрны бусад соронзон оронгийн харилцан үйлчлэлийн 

үр дүнд бий болдог. Квант g - фактор гэж нэрлэгдэх цөмийн хэсгүүдийг илэрхийлэх 

пик хоорондын зайгаар соронзон оронг тодорхойлдог [23-26].  
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Зураг 1.31. CoFe2-xCexO4 (x = 0.0, 0.01, 0.07) шпинель нэгдлүүдийн мессбауэрын спектр, 

боловсруулалтын үр дүнгээс тодорхойлсон инверсийн параметр.  

Зураг 1.31-д CoFe2-xCexO4 дээжүүдийн Мессбауэрийн спектр, боловсруулалтын 

үр дүнг хүснэгт 1.10-д харууллаа.  Мессбауэрийн спектрийн талбай нь А ба В 

кристаллографийн байрлал дахь Fe3+ -ийн агууламжийг илэрхийлнэ. Церийн 

концентрацыг ихэсгэхэд А байрлал дахь төмрийн агууламж аажмаар багасах ба 

Co2+ ионууд В байрлалаас А байрлал руу шилжиж байна. Изомер шилжилтийн  (i) 

утга ба квадрупол хуваагдлын (ΔEQ) утгыг харуулсан (Хүснэгт 1.12) нь тетраэдр 

болон октаэдр байрлал дахь Fe3+ ионуудын утгуудтай сайн таарч байна. МЕ спектрт 

хоёр соронзон сихтет (sextet) оршиж байгаа нь дээжүүд соронзон эрэмбэтэй байгааг 

үзүүлж байна. Нөгөө талаас, соронзон харилцан үйлчлэл (Hf) нь тетраэдр ба 

октаэдр байрлалууд дахь дотоод соронзон орныг илэрхийлнэ (Зураг 1.32).  

Хүснэгт 1.12. CoFe2-xCexO4 (x = 0.0, 0.01, 0.07) нэгдлийн изомер шилжилт (i), 

квадруполын хуваагдал (ΔEQ), соронзон харилцан үйлчлэл (Hf)-ийн утгууд.  

Дээжүүд   0.0   0.01   0.07  

δA (мм/с) 0.146 0.1376 0.1904 

δB (мм/с) 0.2726 0.2667 0.2607 

ΔEQA (мм/с) 0.0096 0.0329 0.0048 

ΔEQB (мм/с) 0.0441 0.0452 0.0604 

HfA (T) 49.1566 49.0146 47.5594 

HfB (T) 50.6905 50.6313 48.9193 
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Зураг 1.32. CoFe2-xCexO4 нэгдлийн А болон В байршил дахь соронзон харилцан 

үйлчлэлийн хольцын хэмжээнээс хамаарах хамаарал.  

Дотоод соронзон орон ихэвчлэн төмрийн ионы эрэмбэлэгдсэн соронзон 

моментоор бий болдог. Хүснэгт 1.10-д үзүүлснээр Со-ферритүүдэд Ce3+ нэмснээр 

соронзон харилцан үйлчлэл (HfA ба HfB) аажмаар багасаж байгаа нь церийн 

агууламж x ихсэхэд А-А, В-В, А-В соронзон харилцан үйлчлэл буурч байгаатай 

холбоотой юм. Энэ ионуудын хоорондох соронзон харилцан үйлчлэл нь катионы 

түгэлтэд нөлөөлж байна. Үүнээс гадна церийн ионоор хольцолсон дээжийн бөөмийн 

хэмжээ багасаж байгаа нь соронзон харилцан үйлчлэлийн утга багасахад хүргэж 

байна. Мессбауэр болон нейтрон дифракцын хэмжилтээс тодорхойлсон катионы 

түгэлтийн утгууд тохирч байгааг хүснэгт 1.13-т харьцуулан үзүүллээ.  

Хүснэгт 1.13. CoFe2-xCexO4 нэгдлийн Моссбауэр болон нейтроны дифракцын 

хэмжилтээс тооцсон катиoны түгэлт, инверсийн параметрүүд 

x 
Катионы түгэлт 

(Мессбауэр) 

Катионы түгэлт 

(Нейтрон дифракц) 

  

(Мессбауэр) 

 

(Нейтрон 

дифракц) 

0 
(Fe0.988Co0.012) 

[Fe1.012Co0.988]O4 

(Fe0.917Co0.083) 

[Fe1.083Co0.917]O4 
0.988 0.917 

0.01 
(Fe0.903Co0.097) 

[Fe1.087Co0.903Ce0.01]O4 

(Fe0.874Co0.126) 

[Fe1.116Co0.874Ce0.01]O4 
0.903 0.874 

0.07 
(Fe0.72Co0.28) 

[Fe1.211Co0.72Ce0.07]O4 

(Fe0.639Co0.361) 

[Fe1.291Co0.639Ce0.07]O4 
0.72 0.639 
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Эцэст нь дүгнэхэд, CoFe2-xCexO4 (x = 0, 0.01, 0.07) нэгдлийн кристалл болон 

соронзон бүтцийн судалгааг нейтрон диффракци, мессбауерын арга ашиглан 

гүйцэтгэв. Энэ нэгдэл нь куб шпинель бүтэцтэй, феррисоронзон бөгөөд хольц 

элементийн концентраци нэмэгдэхэд тетраэдр байршил дахь төмрийн ионууд 

октаэдр байршил руу шилжин суурьшиснаар урвуу шпинель бүтцээс холимог 

шпинель бүтэцтэй болж өөрчлөгдөж байгааг тогтоов. Соронзон фазын шилжилт 

ажиглагдаагүй бөгөөд харин соронзон моментын хэмжээ харьцангуй бага 

хэмжээгээр буурч байсан нь Се хольцын парасоронзон шинж чанар, концентрацын 

хэмжээ бага байгаагаас шалтгаалж байв.  

Изомер шилжилтийн утга ба квадрупол хуваагдлын утгууд Fe3+ ионуудын 

тетраэдр ба октаэдр байрлал дахь утгуудтай тохирч байна. А-А, А-В болон В-В 

байрлалуудын соронзон харилцан үйлчлэл суларч байгаа учраас церийн 

концентрац ихсэхэд соронзон харилцан үйлчлэлийн HfA ба HfB утгууд багасаж байна 
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ХОЁР.  УУСГАГЧ ДАХЬ ФУЛЛЕРЕНЫ ШИНЖ ЧАНАРЫН                  
ОНОЛЫН СУДАЛГАА 

Дан нүүрстөрөгчийн 3 дахь аллотроп тогтвортой бүтцийг 1985 онд Роберт Керл, 

Харолд Крото, Ричард Смелли нарын Англи, АНУ-ын нэрт эрдэмтэд физик, химийн 

өвөрмөц шинж чанартай бал чулуун хуудсыг нүүрстөрөгчийн электродын 

тусламжтайгаар нуман ниргэлэг явуулсан туршилтын үр дүнд гарган авчээ [27]. 

Улмаар энэхүү нээлтээрээ Химийн салбарын Нобелийн шагналыг 1996 онд хүртсэн 

байна.  

  

Зураг 2.1. Фуллерены бүл, туйлт уусмал дахь фуллерены кластеруудын ТЭМ-ийн зураг  

Нүүрстөрөгчит нэгдлүүд болох бал чулуу, алмазыг бодвол фуллерен нь органик 

болон органик биш уусмалд маш сайн уусдаг байна. Нөгөө талаас фуллерен нь 

органик молекул учир шингэн дахь физик, химийн шинж чанар нь биологи болон 

анагаахын салбарын судлаачдын анхаарлыг маш их татаж байна. 

Одоогийн байдлаар фуллерен нь 120 гаруй уусгагчдад уусаж байгааг эрдэмтэд 

тогтоожээ [28]. Уусмалын шинж чанараас хамааран сольватохромик үзэгдэл, 

кластер ургалт, шугаман бус уусах шинж чанар зэрэг сонирхолтой физик үзэгдлүүд 

ажиглагддаг байна (Зураг 2.1). Үүнээс гадна зарим судалгааны ажлуудад 

дурдсанаар фуллерены уусмал антиоксидант идэвхи үзүүлэхээс гадна хавдрын 

эсрэг үйлчилгээ үзүүлж байгааг тогтоожээ [29, 30].  Иймээс фуллерены уусмалыг 

ашиглан биологи, анагаах ухаанд хэрэглэж болохуйц идэвхи өндөртэй коллойд, 

усан уусмал гарган авах түүний физик, химийн шинж чанарыг судлах нь биологи, 

анагаахын салбарын судлаачдын анхаарлын төвд байна.  Энэхүү төслийн хүрээнд 

бид фуллерены уусалтын кинетикийг судалсан болно.  
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2.1. N-метил-пирролодин (NMП) болон пиридин уусгагчид дахь фуллерены 

уусалтын кинетик процессын квант тооцооллын онолын судалгаа 

Фуллерены квант тооцооллын судалгааг квант химийн тооцоолол гүйцэтгэдэг 

ORCA програм хангамжийн тусламжтайгаар гүйцэтгэлээ. Туйлт N-метил-

пирролодин (NMП) болон пиридин төрлийн уусгагч дотор фуллеренүүд нэгдэж 500 

нм хүртэлх хэмжээс бүхий тогтвортой кластерууд үүсдэг болохыг туршилтын 

ажлуудад дурдсан байдаг.  

Тэгвэл энэхүү тогтвортой кластер бүтэц үүсэхэд туйлт уусгагчдад агуулагдах 

хүчилтөрөгчийн нөлөө байх боломжтой гэж судлаачид үзэж байна. Ийм квант 

тооцооллыг гүйцэтгэхдээ бид хүчилтөрөгчийн молекултай холбогдсон болон 

холбогдоогүй тохиолдлуудад хугацаанаас хамаарсан нягтын функциональ онолын 

ашиглан харьцуулсан судалгааг гүйцэтгэлээ. 

Системийн тогтворжуулахдаа CAM-B3LYP эрлийз базис функцыг ашиглан 

тооцоолсон бөгөөд системийг нейтрал цэнэгтэй буюу цэнэгийн илүүдэлгүй байхаар 

сонгон авч тооцооллыг гүйцэтгэв (Зураг 2.2).  

Фуллерен C60 молекулын хамгийн дээд электрон дүүргэгдсэн энергийн төлөв -

7.55 эВ, хамгийн доод дүүргэгдээгүй төлөв -2.68 эВ энергитэй болохыг нягтын 

функционалын аргаар тооцоолов.  

  

Зураг 2.2. Фуллерен C60 молекулын хамгийн дээд электрон дүүргэгдсэн молекул 

орбитал (HOMO), хамгийн доод дүүргэгдээгүй молекул орбитал (LUMO) 

Хүчилтөрөгчийн холбоосоос хамааруулан фуллерены молекулыг холбогдоогүй, 

1 хүчилтөрөгчийн атомтай холбогдсон, 2 хүчилтөрөгчийн атомтай холбогдсон 

тохиолдлуудад хугацаанаас хамаарсан нягтын функциональ онолыг ашиглан 

тооцооллыг гүйцэтгэж шингээлтийн спектрүүдийг байгуулав (Зураг 2.3).  
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Зураг 2.3. Фуллерен C60 молекулын хүчилтөрөгчийн холбоосоос хамаарсан  

шингээлтийн спектр  

Онолын тооцооны үр дүн нь туршилтаар гарган авсан фуллерены уусмалын 

шингээлтийн спектртэй нийлээд төстэй үр дүн өгсөн [31]. Цаашид уусмалын нөлөөг 

тооцох буюу диэлетрик шинж чанарыг тооцооны анхны өгөгдөлд оруулж өгснөөр  

илүү нарийн үр дүн гарган боломжтой нь ажиглагдав.   
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2.2. Бага туйлт болон туйлт уусгагч дахь фуллерены кинетик процессын 

судалгаа 

Бид өмнөх ажлуудаар уусмал дахь фуллерены ургалтын онолын болон бага 

өнцгийн сарнилын судалгааны ажлуудыг гүйцэтгэсэн [32-33]. Энэхүү ажилд динамик 

гэрлийн сарнилын төхөөрөмжийн тусламжтайгаар хугацаанаас хамаарсан кластер 

ургалтын процессыг судлав [34]. 

Туйлт (N-метил-2-пирролидин, Пиридин) болон бага туйлт (Бензол, Толуол, 

Хлорбензин) уусгагчдад фуллерены агууламжийг ханасан байхаар сонгон авч 

дээжүүдийг гэрэлтэй болон харанхуй орчинд бэлтгэв.  

Бага туйлт уусгагчид болох Бензол, Толуол, Хлорбензин уусгагчдын хувьд 

кластер ургах процесст гэрэл шууд нөлөөлж байгаа нь ажиглагдсан. Ханасан 

фуллерены бага туйлт уусмалыг 100 эрг/мин хурдтайгаар 6 цаг турш соронзон 

хутгуурын тусламжтайгаар хутгасаны дараагаар динамик гэрлийн сарнил (ДГС)-ын 

төхөөрөмжийн тусламжтайгаар хэмжихэд сигнал өгөхгүй байсан буюу уусмалд 

кластер ургах процесс явагдаагүй нь ажиглагдсан. Харин эхний хэмжилтийн 

дараагаар тасалгааны гэрэлд дээжийг байрлуулж тодорхой хугацааны 

давтамжтайгаар хэмжиж үзэхэд сигнал бүртгэгдэж эхлэсэн ба уусмалд фуллерены 

молекулууд нэгдэж байгаа нь ажиглагдсан.      
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Зураг 2.4. C60/толуол, С60/хлорбензин уусмалын хугацаанаас хамаарсан динамик 

гэрлийн сарнилын муруй. 

Харин туйлт N-метил-2-пирролидин, Пиридин уусгагчдын хувьд орчны 

нөлөөнөөс хамаарахгүй ургах процесс явагдаж байгаа нь ажиглагдсан.  

ДГС-ын тусламжтайгаар олдсон корреляцын муруйд дөхөлт хийх замаар тухайн 

кластерын орчин дахь диффузийн утгыг тодорхойлсноор уусмал дахь бөөмийн 

радиус буюу гидродинамик радиусыг тодорхойлох боломжтой байдаг.  
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Нэгэн төрөл биш орчин  (polydisperse) дахь корреляцын функц нь  

𝐺(𝜏) = 𝐴[1 + ∑ 𝐵𝑖𝑒
−𝐷𝑖𝑞2𝜏

𝑖 ]                                          (2.1) 

гэж тодорхойлогдоно. Энд А, В нь сарнилын параметр, D нь диффузийн 

коэффициент, q нь сарнилын долгион вектор болно.  

Уусмал дахь бөөмийн гидродинамик радиус нь Стокс-Эйнштейн тэгшитгэлээр 

дараах байдлаар тодорхойлогддог.  

𝑟ℎ =
𝑘𝐵𝑇

6𝜋𝜂𝐷
 

Энд kB – Больцманы тогтмол, Т – температур, 𝜂 – шингэний зуурамтгайн 

коэффициент тус тус болно.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Зураг 2.5. C60/NMP уусмал дахь кластер ургалтын хугацааны хамаарал 

Туйлт фуллерены уусмалын хувьд эхлээд 1-10 нм хэмжээтэй бага кластерууд үүсч, 

тодорхой хугацааны дараагаар бага кластерууд хоорондоо нэгдэн томрох, 

цаашлаад 100 нм хэмжээтэй 1-ээс 2 тооны том кластер үүсч байгаа нь ажиглагдав 

(Зураг 2.5). Харин бага туйлт фуллерены уусмалын хувьд 100-300 нм хэмжээтэй 

кластерууд 7-12 хоногийн дараах хэмжилтүүдэд ажиглагдсан бөгөөд хугацаанаас 

хамаарсан ургалтын өөр өөр хурдтай мужууд тодорхойлогдов.  
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ГУРАВ.  ДҮГНЭЛТ  

Кристаллын эвдрэлүүд (цэгэн, шугаман, гадаргуугийн болон эзлэхүүний 

эвдрэл), бүтцийн биш хольц зэргийн улмаас идеал эрэмбэлэгдсэн бүтэц эвдэрч 

тухайн кристалл бүтцэт материалын үндсэн физик шинж чанар өөрчлөгддөг. Үүнийг 

бодит кристалл бүтэц гэж үздэг. Бүтцийн эвдрэлийг судалдаг аргууд дундаас 

рентген болон нейтрон дифракци нь хамгийн үр дүнтэй арга юм. Энэхүү төслийн 

хүрээнд физик, химийн өвөрмөц шинж чанар бүхий шпинель бүтэцтэй феррит 

материалуудыг гарган авах, тэдгээрийн бүтэц, шинж чанарын судалгааг өндөр 

ялгах чадвар бүхий Фурье нейтрон дифрактометрээр явуулах зорилгыг тавин, 

дараах үр дүнд хүрэв. Үүнд:  

 Шпинелийн дэд бүтцүүд доторх катионы түгэлтийг өндөр нарийвчлалтайгаар 

тодорхойлсноор зарим физик, химийн шинж чанарт үзүүлэх нөлөөллийг 

тодорхойлж чадлаа. Энэхүү катионы түгэлтийг янз бүрийн хольц элемент 

болон гарган авах химийн процессоор удирдах боломжтойг харууллаа.  

 Таван өөр химийн синтезийн арга (золь-гел, хатуу төлөв, тунадасжуулах)-аар 

гарган авсан MgFe2O4 нэгдлийг нейтрон дифракцын аргаар бүтэц, шинж 

чанарыг судлав. Ингэхэд феррит нано соронзон бөөмийг гарган авахад 

хамгийн тохиромжтой химийн синтезийн арга нь золь-гелийн арга бөгөөд 

CA/MN харьцаагаар морфологи бүтцийг удирдах боломжтой нь тогтоогдлоо.  

Дэд кристалл бүтцүүдэд суурьших ионуудыг тодорхойлох инверсийн 

параметрийг  химийн синтезийн аргаар удирдаж байна. Энэ утга 0.863 буюу 

кристалл зөв (идеал) бүтэцтэй үед соронзон шинж чанарын хувьд хамгийн 

тохиромжтой бөгөөд цаашид хавдрын эсрэг эмчилгээний судалгаанд 

ашиглаж болох нь харагдаж байна.  

 Шпинель бүтэцтэй Cr хольцлон сайжруулсан CuFe2O4 феррит нэгдлийг 

гарган авч, хольц элементийн бүтэц, шинж чанарт үзүүлэх нөлөөллийг 

судлав. Энэхүү нэгдэл нь куб бүтэцтэй ба x > 1.5 үед тетрагональ бүтэц руу 

фазын шилжилт хийж байна. Fe3+ катионыг Cr3+ ионоор солих үед энэ 

нэгдлийн инверс 1-ээс 0 болж нэгэн жигд байдлаар өөрчлөлт явагдав. Нам 

температурын ус хийд шилжих урвалын идэвхжилийн энерги нь Cu агуулсан 

нэгдлийн хувьд инверсийн параметрээс хамаарч өөрчлөгдөж байгааг 

тогтоов. 

 Газрын ховор элемент Ce-ээр хольцолсон CoFe2O4 феррит нэгдлийг гарган 

авч судлав. Энэ нэгдэл нь куб шпинел бүтэцтэй, феррисоронзон бөгөөд хольц 
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элементийн концентраци нэмэгдэхэд тетраэдр байршил дахь төмрийн 

ионууд октаэдр байршил руу шилжин суурьшиснаар урвуу шпинель бүтцээс 

холимог шпинел бүтэцтэй болж өөрчлөгдөж байгааг тогтоов. Соронзон 

фазын шилжилт ажиглагдаагүй бөгөөд харин соронзон моментын хэмжээ 

харьцангуй бага хэмжээгээр буурч байсан нь Се хольцын парасоронзон шинж 

чанар, концентрацын хэмжээ бага байгаагаас шалтгаалж байв.  Энэ нь А-А, 

А-В болон В-В соронзон харилцан үйлчлэл буурахад нөлөөлж байна. 

 Фуллерены кластер ургах процессыг гэрлээс хамаарах хамаарлыг бага 

туйлт, туйлт уусгагчдын хувьд судаллаа. Бага туйлт толуол, бензин, 

хлорбензин уусгагчдын хувьд фуллерены кластер ургалт харанхуй орчинд 

явагддаггүй болох нь тодорхойлогдов. Харин туйлт уусгагчдын хувьд орчны 

гэрлээс үл хамааран ургах процесс явагддаг нь ажиглагдлаа. Квант 

тооцооллын программын тусламжтайгаар фуллерен хүчилтөрөгчийн 

молекул хооронд үүссэн холбоосоос хамааруулан хугацаанаас хамаарсан 

нягтын функционал онол ашиглан шингээлтийн спектрүүдийг гарган авч өмнө 

судлагдсан туршилтын үр дүнтэй харьцуулан судлав. Квант тооцоололд 

цаашид уусгагчийн орчин болох диэлектрик тогтмолыг нэмэлтээр оруулж өгч 

тооцоолох нь илүү нарийвчлал сайтай, туршилтын үр дүнтэй дөхөх үр дүн 

гаргаж авах боломжтой нь харагдаж байна.  
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