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Аннотация: Ushbu ishda titan oksidi TiO2 namunalarining turli cho'qqilari

rentgen fazali tahlilida (XRD-6100) eksperimental ravishda aniqlangan. TiO2

namunalarining (boshlang'ich va qizdirilgan) rentgen fazali tahlili o'tkazildi.

Tahlil  natijasida  TiO2 namumasining  atomlari  orasidagi  masofasi  namuna

haroratning  ortishiga  qarab  oʻzgarishi,  va  TiO2 namunasining  kristallanish

darajasi Debay Sherrer formulasi boʻyicha hisoblanganida bir darajaga ortishi

aniqlandi. Shuningdek, TiO2 namunalarining kristallik va amorfizm darajalari

aniqlandi. Ular Search and Match dasturi yordamida baholandi.Titan oksidi

uchun mos  ravishda  amorf  faza  -81,13% va  kristall  faza  18,87% ekanligi

aniqlandi.

Kalit  so'zlar: titan dioksidi,  kukun,  keng oraliqli  yarimo'tkazgich,  rentgen

fazali tahlil, Miller indekslari, mikro tuzilma.
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Аннотация: В  настоящей  работе  были  экспериментально

идентифицированы  различные  пики  образцов  оксида  титана  TiO2 на

рентгенофазовом  анализе  (XRD-6100).  Проведён рентгенофазовый  анализ

твёрдых образцов  TiO2 (исходных и нагретых). В результате анализа была

установлено, что расстояние между атомами TiO2 изменяется в зависимости

от  температуры,  а  степень  кристаллизации  TiO2 увеличивается  на  один

порядок  по  формуле  Дебая  Шеррера.  А  также  были  определены  степени

кристалличности  и  аморфности  образцов  TiO2.  Их  оценивали  с

использованием программного обеспечения «Search and Match». Для оксида
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титана  было  установлено,  что  аморфная  фаза  составляет  -81,13  %,  а

кристаллическая фаза - 18,87 % соответственно.

Ключевые  слова:  диоксид  титана,  порошок,  широкозонный

полупроводник,  рентгенофазовый  анализ,  индексы  Миллера,

микроструктура.
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Annotation:  In  the  present  work,  various  peaks  of  titanium  oxide  TiO2

samples were experimentally identified on X-ray phase analysis (XRD-6100).

X-ray phase analysis of solid TiO2 samples (initial and heated) was carried

out. As a result of the analysis, it was found that the distance between TiO2

atoms changes depending on temperature, and the degree of crystallization of

TiO2 increases by one order of magnitude according to the Debye Scherrer

formula. And also the degrees of crystallinity and amorphism of TiO2 samples

were determined. They were evaluated using the Search and Match software.

For titanium oxide, it was found that the amorphous phase is -81.13% and the
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crystalline phase is 18.87%, respectively.

Keywords: titanium dioxide, powder, wide-gap semiconductor, X-ray phase

analysis, Miller indices, microstructure.

I. Введение 

В  настоящее  время  TiO2 является  одним  из  широко  используемых

материалов  в  промышленности  и  в  производстве.  Каждый  из  оксидов

металлов  представляет  собой  материал  с  определённой кристаллической

структурой и определёнными физическими свойствами, характеризующийся

большой  шириной  запрещённой зоны.  Все  оксиды  металлов  обладают

высоким  показателем  преломления,  морфологией  поверхности  и

уникальными  свойствами.  [1,2].  Сенсорные,  адсорбционные,  оптические,

электрические  и  каталитические  объекты  в  последние  годы  находятся  в

центре  внимания  исследователей.  Свойства  TiO2 [3-5]  диоксид  титана

широко изучается в связи с его высокой фотокаталитической активностью,

что потенциально может быть использовано для фотоиндуктивной очистки

воздуха  и  воды  от  вредных  органических  соединений  [6-10].  Разработка

фотокатализаторов на его основе в настоящее время является перспективным

направлением,  поскольку  TiO2 —  дешевый  химически  стойкий  материал.

Особый интерес  представляет  синтез  диоксида  титана.  В  тонкопленочном

состоянии [11–14] наноразмерный диоксид титана является широкозонным

полупроводником,  который  благодаря  своей  прозрачности  и  высокому

коэффициенту  преломления  находит  применение  в  электронике  и

электрооптике, а также в видимой области спектра имеет большой потенциал

для  применения  [15,16].  TiO2 часто  используется  во  многих  отраслях

промышленности,  таких  как  аэрокосмическая  промышленность,  медицина,

краска и косметика. Основным недостатком TiO2 для оптики и фотокатализа

является его активность только под действием ближнего ультрафиолетового

(УФ) излучения, которое составляет лишь 5-8% всего солнечного спектра,

достигающего  поверхности  Земли  [17-19].  Кроме  того,  он  широко



используется в производстве красителей [20]. TiO2 лучше всего использовать

при  создании  фотогальванических  и  электронных  устройств.  Благодаря

высокой химической стабильности его используют как светочувствительный

солнечный элемент и как фотокатализатор [21,22]. 

Целью данной статьи является изучение температурной зависимости размера

и кристалличности частиц с помощью рентгенофазового анализа порошков

для определения изменения, состава и степени кристаллизации наночастиц

TiO2 в порошкообразном состоянии в зависимости от температуры.

II. Методика исследования

В  данной  работе  был  выбран  порошок  TiO2.  Для  наблюдения  за

изменением расстояния между атомами и кристаллизацией  TiO2 его массу

(более 30 граммов) измеряли на высокочувствительных электронных весах.

На рис.1(а) первый образец при комнатной температуре, а (б) второй образец

нагревали в муфельной печи при температуре 300оС в течение 1 часов.

 

a)                         b)

Рис.1 (a) исходный TiO2             (b) отожжённый до 3000C TiO2

Установка (XRD-6100) SHIMADZU X-ray diffractometer, (Напряжение : 40.0 

(kV) ,сила тока: 30.0 (mA), дивергентная щель: 1.00000 (deg), щель рассеяния:

1.00000 (deg), приемная щель: 0.30000(mm), приводная ось: Theta-2Theta , 

диапазон сканирования : 10.0000 - 80.0000 (deg), скорость сканирования: 



2.0000 (deg/min) , шаг выборки: 0.0200 (deg)) заданное время: 0.60 (sec) 

Рентгенофазовый анализ – это исследованные свойства рентгеновской 

дифракции в порошке или поликристаллических образцах TiO2, в 

зависимости от угла рассеяния излучения. Монохроматические 

рентгеновские лучи направлены на образец порошкообразного материала 

TiO2. На рис. 2 получено изображение (дебеграмма) в виде колец на 

фотопленке, обернутой вокруг образца. Расстояние между линиями одного и 

того же кольца на дебеграмме позволяет найти углы брэгговского отражения.

Рис2. Порошковый рентгеновский дифрактометр XRD-6100.

Он  позволяет  провести  качественный  и  количественный  фазовый  анализ

состава образца TiO2, кристаллической структуры вещества, оценить размеры

кристаллов, определить постоянные решетки.

III.Основные результаты и их обсуждение

Результаты полученные для образцов  TiO2 (исходный и отожженный)

(XRD-6100)  сравнивали  с  литературными  данными,  и  было  обнаружено,

хорошая согласованность с полученными результатами. Как видно из рис.3.

Интенсивность  пика  показывает,  что  сильный  дифракционный  максимум

пика при 2θ=27,58о относится к фазе анатаза с наивысших интенсивностей

для  TiO2.  Пики 2θ=36,31о и  2θ=69,  08о  относиться к пикам,  с  наименьших



интенсивностей,  которые  наблюдались  слабые  дифракционные  пики  для

данного материала.

Рисунок.3. Спектральная  зависимость  TiO2,  полученная  методом

порошковой  дифрактометрии  (XRD-6100).  Определены  индексы  Миллера

(110, 101, 200, 111, 120, 211, 220, 002, 130, 301, 112, 202, 212) для различных

пиков.  dhkl межплоскостное  расстояние  различных  плоскостей  TiO2 для

исходного и отожженного образцов (рис. 4 и 5). 

(XRD-6100) показал изменения в многоатомных ячейках TiO2, полученных

методом порошковой дифрактометрии, и в зависимости от температуры. 



Рис.4. До нагревa

На рис.4. Расстояние между атомами в TiO2:  dhkl=3,478Å для угла 2θ=25.59о;

dhkl=2,042Å для угла 2θ=44.32;  dhkl=1,342 Å для угла 2θ=70.05о.  определено

для исходного образца.

Рис.5. После нагрева. 

Расстояние между атомами в TiO2 после нагревания порошка при 3000С в

течение 1 часа было обнаружено изменение межплоскостного расстояния:

dhkl=3,231Å для угла 2θ=27.58о; dhkl=2,048Å для угла 2θ=44.18; dhkl=1,344Å для

угла 2θ=69.93о.  Используя формулы Дебая-Шеррера для кристаллической

структуры TiO2 на (рис. 3), межатомное расстояние [22,23] и средний размер

кристалла определяли по следующей формуле:

D= K ƛ
β cosθ

Здесь D -средний размер кристаллов, K- безразмерный коэффициент формы

частиц (постоянная Шеррера);  λ-длина волны рентгеновского излучения;  β-

ширина  пика  на  половине  высоты  (в  радианах  и  2θ  единицах);  θ-угол

дифракции  (угол  Брэгга).  Коэффициент  K может  принимать  различные

значения в зависимости от формы частиц. Например, для сферических частиц



K обычно принимается равным 0,9 [22]. Постоянная Шеррера представлена 

как функция расстояния (d) между атомами TiO2.

На рис.6.  до нагревания атомов TiO2 d-(1.342; 2.042; 3.214Å) А также было

определено средний размер кристаллов обнаружено, что D= (4.99E-4; 4.08E-

4; 4.15E-4) составляет нм. 

Рис.6.Для исходного образца постоянная Шеррера TiO2 представляет собой

график зависимости от расстояния между атомами (d).

При  нагревании  порошка  TiO2 до  температуры  3000С  в  течение  1  часа

средний размер кристаллов TiO2 в точках d-(1.357; 2.477;3.231) Å =10-10м на

рисунке  (а);  по  формуле  Шеррера  было  установлено,  что  D-(4.88E-3;

4.09E-3;4.25E-3) нм. Из результатов исследований видно, что размер ячейки

кристаллизации нагретого порошка TiO2 в 10 раз больше, чем у ненагретого.



Рис.7.После нагрева постоянная Шеррера для TiO2 представляет собой

график зависимости от расстояния между атомами (d).

Показано процентное содержание кристаллической и аморфной части

этого  образца.  Степень  кристалличности  и  аморфности  образцов  TiO2

оценивали  методом  рентгеноструктурного  анализа  с  использованием

программы «Search and Match». Для оксида титана аморфная фаза составляет

-81,13%, а кристаллическая фаза всего -18,87%. Это указывает на то, что наш

порошок в основном аморфный.



Рис.8. Приведены результаты сравнения исходных и нагретых образцов TiO2.

Как видно из рис.8. интенсивности пиков для образца TiO2 после нагрева при

температуре 300оС в течение одного часа, 2θ (27,31,36,08,54,21) для данных

углов 2-3- раза превышает значению интенсивностей пиков.   

Заключение.

В результате исследований были экспериментально идентифицированы

различные пики образцов оксида титана TiO2 на установке рентгенофазового

анализа  (XRD-6100).  Проведен  рентгенофазовый анализ  твердых образцов

TiO2 (исходных  и  нагретых).  В  результате  анализа  установлено,  что

расстояние между атомами TiO2 изменяется в зависимости от температуры, а

степень  кристаллизации  TiO2 увеличивается  на  один порядок  по  формуле

Дебая  Шеррера.  Степень  кристалличности  и  аморфности  образцов  TiO2

оценивали  методом  рентгеноструктурного  анализа  с  использованием

программы «Search and Match». Для оксида титана было установлено, что

аморфная  фаза  составляет  -81,13  %,  а  кристаллическая  фаза  -  18,87  %

соответственно.
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