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Информация, получаемая из различных 
методов исследования  

1.  Состав соединения 

2.  Идентификация соединения и фазовый анализ 

3.  Строение молекул 

4.  Кристаллическая структура соединений 

5.  Строение электронных оболочек и энергия электронов 

6.  Распределение зарядов в молекуле и кристалле 

7.  Особенности химической связи в молекуле и твердом теле 

8.  Динамика атомов и молекул в соединении 

9.  Термодинамические характеристики соединения 

10.  Реакционная способность соединений 

11.  Кинетика образования и распада соединений 



Основные группы методов 
Химический анализ  
Дифракционные методы 
рентгенография, нейтронография, электронография  
Спектральные методы 
колебательная спектроскопия (ИК, КР), резонансная 
спектроскопия (ЯМР, ЯКР, ЭПР, ЯГР), электронная 
спектроскопия (УФ-вид., ФЭС, РЭС, Оже)  
Термические методы 
термография (ДТА, ДТГ), калориметрия (ДСК)  
Микроскопия 
электронная микроскопия (ПЭМВС, РЭМ), СЗМ, оптическая 
микроскопия  
Электрофизические и магнитные методы 
резистивные измерения, магнетохимия  



Дифракционные методы исследования  

наиболее важные методы при исследовании 
кристаллических твердых тел!  

  Методы: 
1.  дифракция рентгеновских лучей 
2.  дифракция электронов 
3.  дифракция нейтронов  

Получаемая информация: 
1.     фазовый состав смеси (продуктов реакции) 
2.     идентификация твердых тел 
3.     параметры элементарной ячейки 
4.     размер частиц и степень аморфизации 
5.     кристаллическая структура твердого тела 
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Рентгеновское излучение 
ü Рентгеновские лучи образуются при бомбардировке металлической 
мишени электронами высокой энергии 

ü  Электроны высокой энергии выбивают электроны внутренних 
оболочек атомов 

ü  На место выбитых электронов перемещаются электроны с более 
удаленных оболочек, испуская при переходе рентгеновские лучи 

ü  Длина волны рентгеновского излучения зависит от природы мишени  

Cr  0.22909 nm  

Fe  0.19373 nm  

Cu  0.15418 nm  

Mo  0.07107 nm  

Ag  0.05608 nm  



Закон Брэгга: 
2d sin θ = nλ 

θ

d 

θ

Рентгеновские лучи рассеиваются электронными
оболочками атомов. Лучи, рассеяные разными атомами,

интерферируют, cкладываясь или вычитаясь.

Дифракция 



Идентификация соединений 

Идентификация (NH4)6(NiMo9O32)·6H2O: 

Профиль: экспериментальные данные 

Линии: теоретическое положение пиков 



Фазовый анализ – 1 

Фазы с разным составом,
но одинаковой структурой
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Фазовый анализ – 2 
Фазы с одинаковым 
составом, но 
разными структурами 
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TiO2 – рутил 

TiO2 – анатаз 

TiO2 – брукит 



Решение кристаллической структуры 

Основные параметры кристаллической структуры: 

1.  Сингония и параметры элементарной ячейки 

2.  Координаты атомов, длины связей и величины валентных углов 

3.  Фактор недостоверности 

дифрагированный пучок 

кристалл 

детектор 

исходящий пучок 

ловушка 



Определение электронной плотности 



Магнетохимия 

При наличии неспаренного электрона 
возникает парамагнетизм  

Соединения с неспаренным электроном парамагнитны 

Соединения без неспаренных электронов диамагнитны 

Парамагнитные вещества втягиваются магнитным полем, 

Диамагнитные вещества выталкиваются магитным полем  



В веществе, помещенном в магнитное поле 
напряженностью Н, развивается намагниченность 

    M = χH, 

где χ – магнитная восприимчивость. 

χ мала и отрицательна для диамагнетиков, 

χ мала и положительна для парамагнетиков 

 а также 

χ велика и положительна для ферромагнетиков 

χ велика и отрицательна для сверхпроводников  

весы 
магнит 

образец 

Магнетохимия 



Кооперативный магнетизм 
χ

TПарамагнетизм
Кюри-Вейса

χ 

T 

Температура Кюри (ТС) 

Ферромагнетизм 

Co    1403 K 
Ni      631 K 
EuO    71 K 

χ 

T 

Температура Нееля (TN) 

Антиферромагнетизм 

CrO2   310 K 
MnO   122 K 



Типы магнитного упорядочения 

ферромагнетизм антиферромагнетизм 

«скошенный» 
антиферромагнетизм 

ферримагнетизм 



Спектральные методы исследования 
Что такое спектр? 
 1) Система атомов устойчива в определенных состояниях, которым 
соответствуют значения энергии Е0 < E1 < E2 < E3 < … 
 2) Переход из состояния с Ei в состояние с Ej связан с 
электромагнитным испусканием или поглощением, причем 
∆E = Ei – Ej = hν = hc/λ = hc ν = kT 
h – постоянная Планка, 6.626 · 10–34

 Дж · с 
ν – частота излучения (с–1, Гц) 
с – скорость света, 2.997 · 108 м/с 
l – длина волны излучения (м, см, нм) 
ν – волновое число (см–1) 
k – константа Больцмана, 1.381 · 10-23 Дж/К 
Т – абсолютная температура (К) 
3) Набор дискретных переходов на разных частотах называется 
спектром 

~

~
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Шкала частот и длин волн 

высокочастотная, 
коротковолновая 
область 

низкочастотная, 
длинноволновая 
область  



Видимый свет 

К о
 с м

 и ч
 е с

 к и
 е  

 л у
 ч и

 
Г а

 м
 м

 а -
 л у

 ч и
 

Р
 е н

 т г
 е н

 о в
 с к

 о е
   и

 з л
 у ч

 е н
 и е

 

У Ф
   о

 б л
 а с

 т ь
 

И
 К  

 о б
 л а

 с т
 ь 

М
 и к

 р о
 в о

 л н
 ы

 

Р
 а д

 и о
 в о

 л н
 ы

 

Видимый свет 
400 нм                                                              700 нм 

Ф                                                     С Г З Ж О  К 



Электромагнитные волны и спектроскопия 



Электронные спектры (УФ-вид. спектроскопия)  

Электронные спектры обусловлены переходами между 
электронными энергетическими уровнями. 

  
Чем определяются электронные спектры?  
  
Для атомов 
–     электронной конфигурацией атомов 
  
Для комплексов 
–     электронной конфигурацией центрального иона и его 
окружением 
  
Электронные переходы в комплексах имеют энергию, 
соответствующую УФ и видимой областям электромагнитного 
спектра 



Дополнительность цвета 

Падающий свет Отраженный свет 

Проходящий свет 

Объект 

Комплексы, поглощающие в видимой области 
спектра, имеют разную окраску в проходящем 

и отраженном свете 



Окраска комплексов 

Зеленый 

Желтый 

Голубой 
Синий 

Оранжевый 

Красный 

Фиолетовый 

“Колесо Ньютона” [Ti(H2O)6]3+ 

желтый; дополнительный – фиолетовый 
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Колебательная спектроскопия (ИК, КР) 

 Каждая молекула представляется как набор 
   шариков (атомы) и пружин (связи между ними) 

 
Применяется модель гармонического осциллятора: 
При отклонении от равновесного положения возникает 
возвращающая сила F: 

 F = –kx 
 k – силовая константа, х – параметр смещения. 

Энергия колебания гармонического осциллятора: 
 E ~ hν = (h/2π) (k· µ)1/2 
 (µ – эффективная масса) 

Колебания проявляются в диапазоне 40 – 4000 см–1 

 соответствует ИК-области 



Колебания молекул 
Для каждой молекулы есть свой набор колебаний с 

характеристическими частотами 

Их число определяется формулой 
или  для линейных молекул

3N-6
3N-5

Колебания молекулы воды 

ν   = 3756 cm 3 
-1 

ν   = 1595 cm 2 
-1 ν   = 3652 cm 1 

-1 

Частоты смещаются, если вода – лиганд. 

Смещение зависит от: 
1)  природы и степени окисления ц.а. 
2)  дентатности воды как лиганда 

1650 - 1600 ν 2 

3600 - 3320 ν 1 ν 3 
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ИК-спектр гипса 



Оптические схемы ОМ – до 1000Х + 
поляризация 
РЭМ – до 100 000Х 
состав 
ПЭМ – до 10 000 000Х 
кристаллическая 
решетка и состав 

Электронная микроскопия 



Просвечивающая ЭМ 
Jeol JEM  
2000 FX 

Цеолит - серебро 

УНТ 



Сканирующая туннельная микроскопия 

Gerd Binnig Heinrich Rohrer  

1981 создание первого СТМ, получение атомарного 
разрешения (IBM, Цюрих) - 1986 (Нобелевская 
премия) 



Сканирующая Туннельная Микроскопия 

nA 

R 
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Пиролитический 
графит в вакууме 
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Атомно-Силовая Микроскопия 

лазе
р диод 

пьезос
канер 

зонд 



32 

АСМ Зонды 
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АСМ Зонды высокого разрешения 

дендримеры 

жидкие кристаллы 
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Сканирующая Зондовая Микроскопия 

3D и 2D визуализация 
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Атомно-Силовая Микроскопия 
tapping mode™ и безконтактные режимы 



Helicobacter pylori 

Магнитная пленка 
         наночастица 

Проводимость  
ОУНТ 


