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Effective Raman Hamiltonian revisited
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1Physics Department, National University of Mongolia, Ulaanbaatar, 14200, Mongolia

2Texas A&M University, College Station, TX 77843, USA

In this paper, the effective Raman Hamiltonian is revisited. A common way to obtain the effective
Raman Hamiltonian is by using the time-dependent perturbation method (TDPT) along with
Fermi’s golden rule to keep the total energy and probability constant. However, for a non-resonant
Raman process the obtained effective Hamiltonian is not convenient because it is not Hermitian.
Hence, we present the Magnus expansion method for obtaining the effective Raman Hamiltonian,
which has the advantages of being Hermitian and featuring effects absent in the TDPT effective
Hamiltonian. To our knowledge, this is the first time that the Magnus expansion is utilized as
an alternative method. We compare the our obtained effective Hamiltonian to that obtained from
canonical transformation method. We determine the extra piece in second-order time-dependent
perturbation theory which causes loss or gain of total probability.

PACS numbers: 81.05.Fb, 78.66.Qn, 88.40.hj, 88.40.jr

I. INTRODUCTION

The effective Hamiltonian is one of the most
widely used methods in physics and computational
chemistry. In the effective Hamiltonian formalism,
instead of treating the whole Hamiltonian
completely, a more compact effective Hamiltonian
in a lower-dimensional subspace is studied. There
are several ways to obtain an effective Hamiltonian
for the Raman scattering process, and as we show,
each provides a somewhat different result. For
instance, some methods give a non-Hermitian
effective Hamiltonian. The most common method
for obtaining an effective Hamiltonian is the time-
dependent perturbation method [1, 2], where a
two-photon resonant effective Raman Hamiltonian
can be obtained under the assumption of adiabatic
elimination. The adiabatic elimination is only valid
when one photon detunings are sufficiently larger
than the corresponding coupling constant, which
implies almost no population in any intermediate
level during the Raman scattering. This allows one
to focus on the two lowest-lying states.

More detailed semiclassical derivations can be
found in the papers by Chelkowski et al. [3] and
Kien et al. [4]. Moreover, a graphical technique is
also developed and applied for the Stark-induced
adiabatic Raman passage [5, 6]. These two methods
give the same effective Raman Hamiltonian and their
only drawback is that the obtained effective Raman
Hamiltonian is non-Hermitian if the system is out of
two-photon resonance. Besides, several authors have
already considered the adiabatic elimination in the
Heisenberg picture [7–9].

On the other hand, an elegant and clever way
of attaining an effective Raman Hamiltonian is
the canonical transformation method developed by

∗tuguldurb@num.edu.mn

Alexanian and Bose [10]. They claim that one
can obtain an effective Raman Hamiltonian using
a properly-chosen canonical transformation in the
operator form, and using successive perturbations
up to second order, they obtain a similar effective
Raman Hamiltonian for large one-photon detuning.
Later, Wu showed that it is possible to find exact
transformed effective Raman Hamiltonian valid
for any magnitude of the one-photon detunings
via canonical transformation method without any
perturbations [11].

We show three distinct methods to obtain the
effective Raman Hamiltonian. These methods are the
time-dependent perturbation method, the canonical
transformation method, and the Magnus expansion
method which we propose as an alternative method.
In the last method, the solution of the Schrödinger
equation in terms of a Magnus expansion is
truncated up to second order and compared with the
solution truncated up to first order. The obtained
effective Raman Hamiltonian exactly matches the
result of the canonical transformation method. Note
that the validity of the obtained Hamiltonian is in
the range of large one-photon detuning compared
with the corresponding coupling constant.

The structure of this paper is as follows. In
Sec. II, we introduce the model of the Raman
system and consider three methods, namely, the
time-dependent perturbation method, the Magnus
expansion method, and the canonical transformation
method. In Sec. III, we compare the resulting
effective Raman Hamiltonians and present our
conclusions.

Our main result, the effective Raman Hamiltonian
obtained via Magnus expansion could be found in
Eq. (36) (to be completed by Eq. (12) and (14)),
and the extra piece in second-order time-dependent
perturbation theory is written in Eq. (28).

1
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II. EFFECTIVE RAMAN HAMILTONIAN
IN THREE DIFFERENT WAYS

In this section, we show how to obtain an
effective Raman Hamiltonian by three different
methods, using the time-dependent perturbation
theory, the Magnus expansion method, and the
canonical transformation method. In order to model
the Raman system, we introduce a Λ-type scheme for
the molecule interacting with pump and Stokes laser
fields denoted by indexes p and s respectively. The
Hamiltonian of the model in the Schrödinger picture
is given by [12]

Ĥ = Ĥ0 + V̂0, (1)

where

Ĥ0 =~ωb|b〉〈b|+ ~ωc|c〉〈c|

+
∑
ai

~ωi|ai〉〈ai|+
∑
`=p,s

~ν`â†` â` (2)

and

V̂0 = ~
∑
j

∑
j′

∑
`=p,s

gj,j′ |j〉〈j′|(â†` + â`). (3)

Here, j and j′ stand for the molecular vibrational
levels b, c, and the set of vibrational levels ai (see
Fig. 1). The annihilation and creation operators for
the pump and Stokes fields are denoted by â` and â

†
`,

` = p, s respectively. Because of the Λ configuration,
coupling constants gj′,j which govern the amplitude
of transition from level j to level j′ due to the `th
electric field is non-zero only if it couples level b or c
to the levels ai. The molecular and field frequencies
are ωb, ωc, ωi, and ν`, respectively. In the interaction
picture, the Hamiltonian has the form

V̂ (t) =

~
∑
j

∑
j′

∑
`=p,s

gj,j′,l|j〉〈j′|ei(ωj−ω′
j)t
(
â†`e

iν`t + â`e
−ν`t

)
.

(4)

Here, our goal is to eliminate the intermediate levels
ai and get the effective Hamiltonian in the two
dimensional subspace with two orthonormal bases b
and c.

Since the Raman process is a two-photon process,
the square of the Hamiltonian V̂ V̂ plays a key role
yielding 256 terms (because V̂ has 16 terms overall).
Fortunately, we can eliminate most of the 256 terms.
The terms related to the transition paths illustrated
in the Fig. 1 are considered in the current paper.

A. Time-dependent perturbation method

In time-dependent perturbation theory, the time
evolution operator of the system Û(t) at time t can

b

c

ai

b

c

ai

b

c

ai

b

c

ai

Figure 1: The transition paths involved in the Raman
process and their corresponding Feynman diagrams. The
doubly-co-rotating transition path, where absorption is
followed by emission is drawn in (a); and the doubly-
counter-rotating transition path, where emission precedes
absorption is drawn in (b). Levels c and b are the
molecular vibrational ground and excited energy levels,
respectively, and ai stands for the (multiple) vibrational
levels belonging to the excited electronic state. The
annihilation (creation) operators of the pump and Stokes
pulses are âp (â†p) and âs (â†s) respectively. Time goes
from bottom to top in the Feynman diagrams.

be written as [13]

Û(t) = 1̂ +
1

i~

∫ t

0

V̂ (t′)dt′

+
1

(i~)2

∫ t

0

dt′
∫ t′

0

dt′′V̂ (t′)V̂ (t′′) + · · · . (5)

The matrix elements of this evolution operator in the
two dimensional subspace with orthonormal bases
|b〉, |c〉 are

〈i|Û(t)|i′〉 ∼= 〈i|i′〉

+
1

i~

∫ t

0

dt′

(
1

i~

∫ t′

0

dt′′〈i|V̂ (t′)V̂ (t′′)|i′〉

)
, (6)

where |i〉 and |i′〉 are any of {|b〉, |c〉}. By comparing
Eq. (6) with the effective time evolution operator,
Ûeff(t), truncated up to the first order

〈i|Ûeff(t)|i′〉 ∼= 〈i|i′〉+
1

i~

∫ t

0

dt′〈i|Ĥeff(t′)|i′〉, (7)

where Ĥeff is an effective two-level Hamiltonian in
the interaction picture. We can obtain the matrix



Scientific Transaction of the National University of Mongolia PHYSICS 32 (553), 2021 3

elements of the effective Raman Hamiltonian

〈i|Ĥeff(t′)|i′〉 =
1

i~

∫ t′

0

dt′′〈i|V̂ (t′)V̂ (t′′)|i′〉. (8)

This equation gives the connection between the
full and effective Hamiltonians. Note that since we
use the second-order perturbation method, Eq. (8)
is obtained under the assumption that the one-
photon detunings must be much larger than the
coupling constants gi,c and gi,b, i.e. the perturbing
field strength should be weak enough for safe use
of the second-order perturbation expansion. This
assumption is called adiabatic elimination, and it
implies a negligibly small population in the excited
intermediate levels {ai} at any time during system
evolution.

We emphasize that Eq. (8) requires only a
single integral and not two. Indeed, two integrals
are needed in order to calculate the probability
amplitude of the process, since we use the second
order perturbation theory. However, the equation
(8) provides us with a shortcut since we are not
interested in the probability amplitude, but rather
in the effective Hamiltonian Heff. The probability
amplitude can then be obtained from Heff by first-
order time-dependent perturbation theory.

An interesting feature of the Hamiltonian in
Eq. (8) is that it is non-Hermitian [1], in general.
Indeed, this can be seen from the following
consideration(
〈i|Ĥeff(t′)|i′〉

)†
= − 1

i~

∫ t′

0

dt′′〈i′|V̂ (t′′)V̂ (t′)|i〉

6= 〈i′|Ĥeff(t′)|i〉. (9)

This non-Hermitian property of the effective
Hamiltonian is closely related to loss of probability
due to the elimination of the probability in the
excited intermediate levels {ai} [1].

The explicit expression for the effective Raman
Hamiltonian is obtained from Eq. (8). The off-
diagonal element is

〈b|Ĥeff(t′)|c〉 =
1

i~

∫ t′

0

dt′′
∑
ai

〈b|V̂ (t′)|ai〉〈ai|V̂ (t′′)|c〉.

(10)
Note that only times t′′ which are earlier than t′

are involved in the integration. Consequently, we
can make two observations about the matrix element
〈b|Ĥeff(t′)|c〉 in Eq. (10). First, only the frequencies
of the levels c and ai appear in the denominator
because the integration time t′′ appears only in the
expression for 〈i|V̂ (t′′)|c〉 in Eq. (10). Secondly, for
the transition in Fig. 1(a), only the âp operator
contribute to the integration because it comes from
the Hamiltonian V̂ (t′′) at time t′′. Similarly, only â†s
contribute to the transition term in Fig. 1(b). Thus,

c

ai

+

(a)

c

ai

(b)

b b[   ] [   ]
Figure 2: A graphical representation of the effective
coupling constant, Ĝb,c, obtained via second order
perturbation theory, Eq. (13) The two terms enclosed
within square brackets in Eq. (13) correspond to the
two transitions in the brackets in the figure. We use the
notation (a) and (b) to refer to the same transition paths
depicted in Fig. 1. In transition (a), only annihilation of
a pump photon âp is involved in the integration over t′′,
despite Raman being a two-photon process, i.e., â†s âp.
On the other hand, for (b), the integration involves an
â†s term, but not an âp.

Eq. (10) becomes

〈b|Ĥeff(t′)|c〉 =− ~e−i(νp−νs)t
′
ei(ωb−ωc)t

′
.
∑
ai

gb,igi,c

×
(

â†s âp
(ωi − ωc)− νp

+
âpâ
†
s

(ωi − ωc) + νs

)
.

(11)

The last expression corresponds to Fig. 2. The first
term represents the transition in Fig. 2(a), whereas
second term represents the transition Fig. 2(b). As a
result, the effective Raman Hamiltonian is found to
be

Ĥeff = ~(δc,pâ
†
pâp + δc,sâ

†
s âs)|c〉〈c|

+ ~(δb,pâ
†
pâp + δb,sâ

†
s âs)|b〉〈b|

+ ~Gb,cei[(ωb−ωc)−(νp−νs)]t′ â†s âp|b〉〈c|

+ ~Gc,be−i[(ωb−ωc)−(νp−νs)]t′ â†pâs|c〉〈b|, (12)

where the effective coupling constants are

Gb,c = −
∑
ai

×
([

gb,igi,c
(ωi − ωc)− νp

]
+

[
gb,igi,c

(ωi − ωc) + νs

])
,

(13)

and Gc,b is obtained by replacing the labels c ↔ b
and p↔ s. The δb,p term in the effective Hamiltonian
is

δb,p = −
∑
ai

[
|gb,i|2

(ωi − ωb)− νp
+

|gb,i|2

(ωi − ωb) + νp

]
.

(14)

The terms δb,s, δc,p, and δc,s can be found by
replacing the labels c ↔ b and p ↔ s in Eq. (14).
These terms are interpreted as dynamic Stark shifts
or Rayleigh scattering terms [14].
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In the effective Hamiltonian, we neglected the
terms which will give a probability amplitude for the
Raman process which goes as the inverse of the single
photon detuning squared,

1

(ωi − ωc)− νp
1

(ωi − ωb) + νs
. (15)

The neglected term also goes as the probability
of populating the excited molecular states. This
term was neglected because we are assuming a
regime where it is much smaller than the two-photon
detuning term, 1/∆, which we would also get

∆ = (ωb − ωc)− (νp − νs), (16)

for the probability amplitude of the Raman process.
As we mentioned above, the effective Hamiltonian

in Eqs. (12)–(14), obtained by way of second-order
TDPT, is not Hermitian in this case; it can be
seen that (Gb,c)

∗ 6= Gc,b. However, the Hamiltonian
becomes Hermitian when the system is on two-
photon resonance, i.e., if ωb − ωc = νp − νs. In the
long time limit, the issue of probability conservation
is resolved. This is because, in this limit, two-photon
resonance is enforced, as we shown below.

In order to conserve the total probability, consider
the transition probability PC→B between the states
|C〉 = |c, np, ns〉 and |B〉 = |b, np − 1, ns + 1〉 of the
molecule–field system

PC→B = |〈B|Û(t)|C〉|2

∼=

∣∣∣∣∣∑
ai

(
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωc) + νs

)

×ei(ωb−ωc)t−i(νp−νs)t − 1

(ωb − ωc)− (νp − νs)

√
np(ns + 1)

∣∣∣∣2 ,
(17)

and we can rewrite it in the form

PC→B ∼=

∣∣∣∣∣∑
ai

(
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωc) + νs

)

× sin(i∆t/2)

∆/2

∣∣∣∣2 np(ns + 1), (18)

where ∆ = (ωb − ωc) − (νp − νs) is the two-photon
detuning. If we notice that the function

t

2π

sin2(∆t/2)

(∆t/2)2
(19)

becomes a Dirac delta function δ(∆) in the limit of
sufficiently large time, t → ∞, then the transition
rate W (t) = PC→B(t)/t is given by

W (t) = 2π

∣∣∣∣∣∑
ai

(
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωc) + νs

)∣∣∣∣∣
2

× δ(∆)np(ns + 1). (20)

Comparing the transition rate Eq. (20) with that
obtained from Fermi’s golden rule,

Weff(t) = 2π|〈B|Ĥeff|C〉|2δ(∆), (21)

we obtain the magnitude of the effective coupling
constant Gb,c as

|Gb,c| =

∣∣∣∣∣∑
ai

(
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωc) + νs

)∣∣∣∣∣ .
(22)

Because of the Dirac delta function δ(∆) in the
derivation, Expression (22) as well as (13) are valid
only when the system is on two-photon resonance,
i.e., it conserves energy as well as total probability.

B. Magnus expansion method

One of our main results is that the approximate
time evolution operator, as obtained by way of
the Magnus expansion, leads to a similar, yet
Hermitian effective Raman Hamiltonian to Eq. (12).
This Hermitian effective Hamiltonian is much more
convenient especially when considering the dynamics
of the Raman adiabatic passage where a non-
resonant two-photon Raman process is concerned
with taking dynamic Stark shift into account. Using
the Magnus expansion, we are also able to find
the extra part in second-order perturbation theory,
which we present in Eq. (30)

The Magnus expansion, formulated by Wilhelm
Magnus is an exponential type of solution for a
set of first-order, homogeneous, linear differential
equations [15–17]. The Magnus expression for time
evolution operator is

Û(t) = exp

( ∞∑
n=1

1

(i~)n
Ŝn

)
(23)

where the first two Magnus terms Ŝ1 and Ŝ2 are given
by

Ŝ1 =

∫ t

0

dt′V̂ (t′),

Ŝ2 =
1

2

∫ t

0

dt′
∫ t1

0

dt′′[V̂ (t′), V̂ (t′′)]. (24)

Here, we emphasize that the Magnus expansion
solution possesses a crucial property that it conserves
symmetries of the linear differential equation. In
our case, the unitarity of the time evolution
operator is guaranteed to any order of truncation
of the Magnus expansion. Thus, the time evolution
operator Eq. (23) always keeps the total probability
to be 1 no matter to which order in n it is truncated.

Before utilizing the Magnus expansion, we discuss
some issues of unitarity and the difference between
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the Magnus and time-dependent perturbation theory
methods in this regard. This detour will also further
introduce the details of the Magnus expansion on a
deeper level. Using the power series representation of
exponentials to express the time evolution operator
in Eq. (23),

Û(t) ' 1̂ +

∞∑
n=1

1

(i~)n
Ŝn +

1

2

( ∞∑
n=1

1

(i~)n
Ŝn

)2

+ · · · .

(25)
If we truncate this series for the time evolution
operator up to second-order in 1/~, we would have

Û(t) ' 1̂ +
1

i~
Ŝ1 +

1

(i~)2
Ŝ2 +

1

2

1

(i~)2
Ŝ2
1 , (26)

which is no longer unitary. We can see that the time
evolution operator in Eq. (26) is exactly the same as
that which is obtained by second-order perturbation
theory, since

Ŝ2 +
1

2
Ŝ2
1 =

∫ t

0

dt′
∫ t′

0

dt′′V̂ (t′)V̂ (t′′). (27)

This implies that truncating Eq. (25) up to second
order in 1/~ is identical to the second-order time-
dependent perturbation method. This observation
allows us to isolate the issue of non-unitarity in the
time-dependent perturbation method. Since Eq. (26)
includes1 only the

1

2

(
Ŝ1

i~

)2

(extra term in 2nd-order TDPT)

(28)

from the third term of Eq. (25), rather than

keeping the entire third term 1
2

(
Ŝ1

i~ + Ŝ2

(i~)2

)2
, the

approximate time evolution operator in Eq. (26)
cannot be expressed as a truncated power series
representation of the exponential function of Ŝ1 +
Ŝ2. By this, we mean that the unitary operator
expression should be constructed in such a way
that it be a truncated series representation of the
exponential function of some argument F̂ (Ŝ1 + Ŝ2 +

· · · + ŜN ), where N is integer number. According
to this statement, the time evolution operator must
have the form

Û(t) ' 1̂ + F̂ +
F̂ 2

2!
+ · · · . (29)

To make the evolution unitary (conserving total
probability), we should either neglect the extra term,

1 Alternatively, we can think of second-order TDPT as
lacking the 1

2

{
2 Ŝ1Ŝ2
(i~)3 +

(Ŝ2)
2

(i~)4

}
-term.

Eq. (28), in Û(t) as obtained via time-dependent
perturbation method Eq. (26) which is

1

2

1

(i~)2
Ŝ2
1

=
1

2

1

(i~)2

∫ t

0

dt′
∫ t′

0

dt′′
(
V̂ (t′)V̂ (t′′) + V̂ (t′′)V̂ (t′)

)
,

(30)

or, add the missing

1

2

{
2
Ŝ1Ŝ2

(i~)3
+

(Ŝ2)2

(i~)4

}
(31)

term. Therefore, for simplicity, we take only first
two terms in Eq. (29) and write the time evolution
operator as

Û(t) ' 1̂ +

∞∑
n=1

1

(i~)n
Ŝn ' 1̂ +

1

i~
Ŝ1 +

1

(i~)2
Ŝ2 (32)

where we choose F̂ = 1
i~ Ŝ1 + 1

(i~)2 Ŝ2. This time
evolution operator, as we desired, is a truncated
power series representation of the exponential of F̂ .
Moreover, the second-order time evolution operator
obtained by the Magnus expansion is

Û(t) ' 1̂ +
1

i~
Ŝ1 +

1

(i~)2
Ŝ2 = 1̂ +

1

i~

∫ t

0

dt′V̂ (t′)

+
1

2

1

(i~)2

∫ t

0

dt′
∫ t′

0

dt′′[V̂ (t′), V̂ (t′′)]. (33)

The only difference between this time-evolution
operator and that of Eq. (5) – obtained via time-
dependent perturbation theory – is the commutator
[V̂ (t′), V̂ (t′′)] and the factor of 1/2. Consequently,
the derivation of the effective Hamiltonian follows
the same procedure as in the previous subsection.
The matrix elements of the effective Hamiltonian as

〈i|Ĥeff(t′)|i′〉 =
1

2

1

i~

∫ t′

0

dt′′〈i|[V̂ (t′), V̂ (t′′)]|i′〉,

(34)
which is the Magnus expansion analog of Eq. (8). We
must remark here that the Hamiltonian in Eq. (34) is
obtained under the adiabatic elimination condition
gi,c � (ωi − ωc) − νp and gi,b � (ωi − ωb) − νs,
just as in the perturbation method. Moreover, the
Hamiltonian we obtain is Hermitian. This can be
seen from(
〈i|Ĥeff(t′)|i′〉

)†
= −1

2

1

i~

∫ t′

0

dt′′〈i′|[V̂ (t′′), V̂ (t′)]|i〉

= 〈i′|Ĥeff(t′)|i〉. (35)

In the following, we derive an explicit form of the
effective Raman Hamiltonian. Plugging the explicit
form of the interaction Hamiltonian, Eq. (4), into
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c

ai

b

ai

(a)

c

ai

b

ai

(b)

b

c c

b+ ++[       ] [       ]

Figure 3: Graphical representation of the coupling
constant Ĝb,c obtained by the Magnus expansion
method, Eq. (36). The first term represents the transition
from level c to level ai followed by one-photon absorption
at frequency νp. This has a factor of 1/(ωi − ωc − νp).
Next, term 1/(ωb−ωi+νs) can be read as transition from
level ai to level b, followed by emission at the frequency
νs. These first two terms are depicted in the plot (a)
and also these correspond to transition (a) in Fig. 1. The
explanation of the last two terms follows by the same
procedure we used for the first two terms.
The utility of this diagrams is in that, used correctly,
they give the answer without calculation. One graphically
‘enumerates’ all processes, which correspond to terms
in the effective coupling constant Gb,c. Upward and
downward arrows correspond to absorption and emission,
respectively. The denominator of a process corresponds
to the energy difference between the actual atomic level
to which the atom is transitioning and the ‘virtual’ level
(energy) at which the arrows terminate.

Eq. (34), we obtain the explicit form of the effective
coupling constants Gb,c and Gc,b as

Gb,c =− 1

2

∑
ai

([
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωb)− νs

]
+

[
gb,igi,c

(ωi − ωc) + νs
+

gb,igi,c
(ωi − ωb) + νp

])
,

(36)

and

Gc,b = (Gb,c)
∗, (37)

where

Ĥeff = ~(δc,pâ
†
pâp + δc,sâ

†
s âs)|c〉〈c|

+ ~(δb,pâ
†
pâp + δb,sâ

†
s âs)|b〉〈b|

+ ~Gb,cei[(ωb−ωc)−(νp−νs)]t′ â†s âp|b〉〈c|

+ ~Gc,be−i[(ωb−ωc)−(νp−νs)]t′ â†pâs|c〉〈b|, (38)

and the dynamic Stark shifts are the same as those
in Eq. (14)

δb,p = −
∑
ai

[
|gb,i|2

(ωi − ωb)− νp
+

|gb,i|2

(ωi − ωb) + νp

]
.

(39)

The terms in the first square brackets in Eq. (36)
are associated with the transition path in Fig. 1a,
while the second term with the transition path in

Fig. 1b. Again, each term in Eq. (36) corresponds to
a graphical representation, illustrated in Fig. 3.

Here too, as in the TDPT case (and along the
same reasoning), we neglect the terms which lead to
a probability amplitude of the Raman process that
goes as the inverse of the single-photon detuning,
squared.

We can obtain the probability amplitude of the
Raman process by using the first-order Magnus
expansion with F̂ = Ŝ1/i~, where now Ŝ1 makes
use of the effective Hamiltonian rather than V̂ in
Eq. (24). We then get the critical overall two-photon
resonance term [(ωb − ωc) − (νp − νs)]

−1 for the
probability amplitude at large times. The same two-
photon resonance term is obtained from the effective
Hamiltonian in the second-order time-dependent
perturbation theory case. There, the effective
Hamiltonian is employed in a first-order time-
dependent perturbation theory calculation of the
transition amplitude, where there too, the effective
Hamiltonian is utilized in place of V̂ . Interestingly,
first-order time-dependent perturbation theory is
identical to the first-order Magnus expansion with
F̂ = Ŝ1/i~.

There is a crucial point that must be emphasized
here. There is a striking difference between the
effective Hamiltonians obtained via the Magnus
method and the time-dependent perturbation theory
method. As long as two fields, namely, pump and
Stokes, are involved in the Raman process, one-
photon resonance of either the pump or Stokes
fields should be included in the effective coupling
constants. Furthermore, transition path 1(a) has two
resonance conditions – one for the pump and another
for the Stokes field. But in Eq. (13), obtained via
time-dependent perturbation theory, the term which
corresponds the transition path 1(a) has only the
pump field resonance condition ωi − ωc = νp. This
means that Eq. (13) cannot predict any effect due
to one photon Stokes field resonance ωi − ωb = νs.
In stark contrast to this, Eq. (36) which we obtained
via the Magnus method, captures both single-photon
resonance conditions, ωi − ωc = νp and ωi − ωb = νs
(corresponding to pump and Stokes, respectively), in
transition path 1(a) We will see that the canonical
transform method also predicts an effect due to the a
single Stokes photon in path 1(a). It is also important
that on two-photon resonance, that is, when (ωb −
ωc) = (νp − νs), second order perturbation theory
gives the same effective Hamiltonian as the Magnus
expansion method. This happens automatically at
the long-time limit, because at that limit, two-
photon resonance is enforced.

Comparing Eqs. (13) and (36) for the effective
coupling constant Gb,c, we notice that the number
of terms is doubled in the case of the Magnus
expansion, but also scaled by a factor of 1/2.
Consequently, the total magnitude of the effective
coupling constants are approximately equal for the
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different methods.

C. Canonical transformation method

Next we show how an effective Raman
Hamiltonian can be obtained by the canonical
transformation method. Defining the operator2 Ŝ
we transform Ĥ into the Hamiltonian Ĥeff as follows

Ĥeff = eŜĤe−Ŝ

= Ĥ0 + V̂0 + [Ŝ, Ĥ0] + [Ŝ, V̂0] +
1

2
[Ŝ, [Ŝ, Ĥ0]] + · · · .

(40)

We choose the operator Ŝ so that the second and
third terms in Eq. (40) cancel each other, i.e.

[Ŝ, Ĥ0] = −V̂0. (41)

Since Ĥ0 and V̂0 are of order zero and one in coupling
constant, respectively, we find that Ŝ, as defined in3
Eq. (41), is also first-order in the coupling constant.
Thus, the effective Hamiltonian truncated up to
second order in coupling constant is

Ĥeff ' Ĥ0 + [Ŝ, V̂0] +
1

2
[Ŝ, [Ŝ, Ĥ0]]

= Ĥ0 +
1

2
[Ŝ, V̂0]. (42)

Remarkably, the effective Hamiltonian in Eq. (42)
is Hermitian, provided that the operator Ŝ is anti-
Hermitian, Ŝ† = −Ŝ.

(a) (b)
â†s âp|b〉〈c| âpâ

†
s |b〉〈c|

|C〉 |c, np, ns〉 |c, np, n2〉
|I〉 |ai, np − 1, ns〉 |ai, np, ns + 1〉
|B〉 |b, np − 1, ns + 1〉 |b, np − 1, ns + 1〉

Table I: The explicit form of the states B, C, and I for
the two transition paths of the Raman process. We use
these for calculating the amplitude 〈B|Heff|C〉, see Eq.
(45). Transition path (a), as shown diagrammatically in
Fig. 1, involves two successive transitions, particularly,
the transition from level c to level ai coupled by pump
photons, and the transition from level ai to level b
coupled by Stokes photons. For transition path (b), the
two successive transitions are the transition from level c
to level ai coupled by Stokes photons, and the transition
from level ai to level b coupled by pump photons. See
Fig. 1.

2 This operator is not to be confused with the Magnus
expansion terms Ŝn

3 We also choose Ŝ to be zero on the diagonals.

One can show that in the original Ĥ0 basis the matrix
elements of the effective Hamiltonian are

〈B|Ĥeff|C〉 = 〈B|Ĥ0|C〉

+
1

2

∑
I

(
〈B|Ŝ|I〉〈I|V̂0|C〉 − 〈B|V̂0|I〉〈I|Ŝ|C〉

)
,

(43)

where states |B〉, |C〉, and |I〉 are states of the whole
system (molecule plus fields), as illustrated in Tab. I.
Using Eq.(41), the matrix elements of Ŝ are

〈B|Ŝ|I〉 =
〈B|V̂0|I〉

(EB − EI)
, 〈I|Ŝ|C〉 = − 〈I|V̂0|C〉

(EC − EI)
,

(44)
where EB , EC , and EI are the energy of states B,
C, and I, respectively. Ultimately, plugging Eq. (44)
into Eq. (43), we obtain the matrix elements of the
effective Hamiltonian,

〈B|Ĥeff|C〉 = 〈B|Ĥ0|C〉

+
1

2

∑
I

(
〈B|V̂0|I〉〈I|V̂0|C〉

EB − EI
+
〈B|V̂0|I〉〈I|V̂0|C〉

EC − EI

)
.

(45)

The effective Hamiltonian itself in the Schrödinger
picture is

Ĥeff = Ĥ0 + ~(δc,pâ
†
pâp + δc,sâ

†
s âs)|c〉〈c|

+ ~(δb,pâ
†
pâp + δb,sâ

†
s âs)|b〉〈b|

+ ~Gb,câ†s âp|b〉〈c|
+ ~Gc,bâ†pâs|c〉〈b|, (46)

where we ignore the matrix elements for excited
states ai in the free Hamiltonian Ĥ0, i.e.

Ĥ0 = ~ωb|b〉〈b|+ ~ωc|c〉〈c|+
∑
`=p,s

~ν`â†` â`. (47)

When we transform the Hamiltonian (46) from the
Schrödinger picture into the interaction picture,
we obtain exactly the same form of the effective
Hamiltonian as in Eq. (12), except that Gb,c and Gc,b
are different from the time-dependent perturbation
theory case.

In this framework, along with the Hamiltonian,
the state vectors must also be transformed |ψ〉 −→
eŜ |ψ〉. That is, the operator Ĥeff is only a
Hamiltonian in the sense that

Ĥeffe
Ŝ |ψ〉 = i~

∂

∂t
eŜ |ψ〉. (48)

However, for large single-photon detunings, the state
|C〉 transforms approximately to itself

|C〉 −→ eŜ |C〉 ' |C〉, (49)
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and similarly for the state |B〉. Thus, in the case
of large single-photon detunings, we see that all
three methods considered in this and in previous
subsections give similar effective Hamiltonians.

For the transition paths (a) and (b) in Tab. I, we
are able to calculate the explicit form of the effective
coupling constant for the Raman process.

Gb,c = −1

2

∑
ai

{[
gb,igi,c

(ωi − ωc)− νp
+

gb,igi,c
(ωi − ωb)− νs

]
+

[
gb,igi,c

(ωi − ωc) + νs
+

gb,igi,c
(ωi − ωb) + νp

]}
, (50)

and

Gc,b = (Gb,c)
∗. (51)

Again, the dynamic Stark shifts are the same as in
Eq. (14). It is worth mentioning that in the last
expression, the effective coupling constant exactly
matches that of Eq. (36), which we obtained using
the Magnus expansion method.

III. CONCLUSIONS

In the previous section we calculated the effective
Raman Hamiltonian using three distinct method.
Two of them, namely, the Magnus expansion method,
and the canonical transformation method yield the
same effective Hamiltonian, whereas time-dependent
perturbation method gives a different effective
Hamiltonian. However, the difference is only in the
effective coupling constant Ĝb,c and there is no
difference in the dynamic Stark shifts.

We would like to make here several remarks.
First, the Hermiticity of the effective Hamiltonian
is a major concern because it is deeply connected
to the conservation of total probability. For the
time-dependent perturbation method, in general, we
have shown that the effective Hamiltonian is not
Hermitian. Fortunately, the effective Hamiltonian
arising from the Magnus expansion and canonical
transformation methods is Hermitian.

Second, the effective Hamiltonian obtained via the
Magnus expansion method features the one-photon
resonance terms that one might expect from physical
considerations, whereas that obtained via second
order perturbation theory can only describe pump
single-photon resonance effects.

Third, the observation tells us that the number of
terms is doubled in the case of the Magnus expansion
and the canonical transformation methods, scaled by
a factor of 1/2. Consequently, the total magnitude of
the effective coupling constants are approximately
equal for the three different methods.

Fourth, on two-photon resonance (assuming
νp 6= νs), both the Magnus expansion and second
order perturbation theory give the same effective
Hamiltonian for the Raman process.
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Li4Ti5O12/Графены нийлмэл нэгдлийн электрон бүтцийн онолын судалгаа  

А. Мөнхбаатар1,2, Л. Сарантуяа1, Н. Цогбадрах2,, Э. Уранбайгал1, Г. Сэвжидсүрэн1 

1 ШУА –ийн Физик, Технологийн хүрээлэн, Материал судлалын салбар  
2 Монгол улсын их сургууль, Шинжлэх ухааны сургууль, Физикийн тэнхим  

Энэхүү судалгааны ажилд литийн ионы батарейн анодын материалд ашиглах шпинел 

Li4Ti5O12 (LTO) /Гграфены нийлмэл нэгдлийн электрон бүтцийг ab initio квант 

механикийн аргаар нягтын функционалийн онол (НФО)-д суурилсан QUANTUM 

ESPRESSO багц програм ашиглан судаллаа. Бид шпинел Li4Ti5O12 нэгдлийн [100], 
[010] болон [001] гадаргуунуудыг графены дан үеээр бүрэхэд үүсэх LTO/Графены 

нийлмэл нэгдлийн электрон бүтцийн онолын судалгааг хийлээ. Тооцоонд тухайн 

байрлал дахь Ti - 3d орбитын электронуудын хувьд Кулоны түлхэлцлийн нөлөөг 

тооцон GGA+U ойролцоололд PAW аргаар электрон бүтцийн төлөвийн нягтыг 

тооцож, хориотой бүсийн өргөнийг онолоор тодорхойлов. 

Түлхүүр үгс: LTO, графен, бүрэх (coating) эффект, тусгаарлагч-металлын шилжилт, 

НФО, PAW, GGA+U 

 

I. Оршил  

Орчин үед литийн ионы батарейн хэрэглээ 

эрчимтэй өсч технологийн болон онолын 

судалгааны хөгжүүлэлтийн ажил хурдацтай 

явагдаж байна. Литийн ионы батарей нь анод, 

катод, электролит болон тусгаарлагч гэсэн 

дөрвөн үндсэн хэсгээс тогтоно. Сүүлийн 

жилүүдэд литийн ионы батарейн анодын хэвийн, 

найдвартай ажиллагааг хангах үүднээс анодын 

материал нь судлаачдын анхаарлыг ихээхэн 

татах болсон юм. Учир нь одоо ашиглаж байгаа 

ихэнх батарейн анод материалд нүүрстөрөгчид 

суурилсан литийн нэгдэл (LiC6) байдаг. Ийм 

анодын хувьд багтаамжийн алдагдал өндөр, 

бүтцийн хувьд тогтворгүй зэрэг дутагдалтай 

талууд байдаг тул багтаамж өндөртэй, ажиллах 

хугацаа урт, тогтвортой бүтэцтэй анодын шинэ 

материал гарган авах судалгааны ажлууд 

хийгдэж байна. Шпинел Li4Ti5O12 нэгдэл нь 

бусад анодын материалтай харьцуулахад хүчдэл 

өндөр, тогтвортой бүтэцтэй, ажиллах хугацаа 

урт, байгаль орчинд үзүүлэх хор нөлөө багатай 

зэрэг олон давуу талуудтай бол хувийн 

гадаргуугийн талбай бага, цахилгаан дамжуулал 

харьцангуй муу байдаг. Эдгээр шинж чанарыг 

сайжруулахын тулд металлын ионоор хольцлох, 

дамжуулагч материалаар гадаргууг нь бүрэх 

эсвэл хольцолсон материал болгох гэсэн аргууд 

багтана [1-3]. Бид өмнөх судалгааны ажилдаа 

гидротермийн аргаар Li4Ti5O12 нэгдлийг 

графенаар хольцлон Li4Ti5O12/Графенаар 

 
 Electronic address: Tsogbadrakh@num.edu.mn 

хольцолсон нийлмэл нэгдлийг гарган авч, бүтэц 

шинж чанарыг нь судлан тогтоосон болно [4].  

Энэхүү ab initio квант механикийн аргаар 

шпинел Li4Ti5O12 нэгдлийн гадаргуунуудыг 

графены дан үеээр бүрсэн LTO/Графены 

нийлмэл нэгдлийн электрон бүтцийн онолы 

тооцооны үр дүнг танилцуулна.  

II. Онолын загварчлал 

Шпинел Li4Ti5O12 нь эгэл үүрэндээ 56 атомтай 

Fd-3m (#227) огторгуйн группд харьяалагддаг 

куб бүтэцтэй нэгдэл юм. Бид өмнөх ажилдаа 

LTO нэгдлийн кристалл бүтцийг туршилтын 

утгатай харьцуулан үр дүнг харуулсан [4]. LTO 

болон графены гадаргуугийн харилцан 

үйлчлэлийн шинж чанарыг тодорхойлохын тулд 

энэхүү судалгаанд LTO нэгдлийн [100], [010], 

[001] кристаллографийн индекстэй гадаргууг 

үүсгэн графены дан үеээр бүрж LTO/Графены 

нийлмэл нэгдлийг үүсгэлээ. Бүрэлтийг хийхдээ 

LTO-ийн гадаргаас дээш дундажаар 12 Å-ийн 

зузаантай ваакуман хоосон зай үүсгэн графены 

дан үеийг орууллаа. Дээрх гадаргуунуудад 

тохирох дан үет графены атомын бүтцийг 

байгуулахдаа торын параметрийг 9.82 x 8.50 Å 

байхаар сонгон авав. Дан үет графены 

нүүрстөрөгчийн атом нь LTO нэгдэл дэх Ti эсвэл 

O атомтай холбогдох боломжтой. Учир нь 

цэнэглэгдэх болон цэнэгээ алдах процессын үед 

шпинел Li4Ti5O12 фазаас Li7Ti5O12 гэсэн фаз руу 

шилжилт хийдэг. Энэ үед интеркаляц буюу Li+ 

ионууд нэвчих, сугарах процесс явагддаг тул 
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графены нүүрстөрөгчийн атом нь LTO нэгдэл 

дэх Ti эсвэл O-ийн атомын таслагдсан 

холбоосуудтай химийн холбоо үүсгэдэг. 

Онолын загварчлалд ашигласан 

LTO(100)/Графен, LTO(010)/Графен, 

LTO(001)/Графены нийлмэл нэгдлүүдийн торын 

параметрүүд нь ижил бөгөөд 1-р хүснэгтэд 

үзүүлэв.  

Хүснэгт 1. LTO (100), LTO(010), LTO(001), Графен болон 

LTO (100)/Графен, LTO(010)/Графен болон 

LTO(001)/Графен композит нэгдлүүдын торын параметр. 

 a(Å) b(Å) Γ 

LTO (100), LTO(010), 

LTO(001) 
8.69 8.69 90° 

Графен 9.82 8.50 90° 

LTO (100) /Графен 

LTO (010) /Графен 

LTO (001) /Графен 

 

9.82 

 

8.50 

 

90° 

LTO(100), LTO(010), LTO(001) гадаргуу болон 

графены дан үеийн кристалл бүтцийг 

байгуулахад эдгээр 2 бүтцийн торын параметрт 

үүсэх нийт зөрүү нь 0.94 Å (~9.4%) байв. 

Нийлмэл нэгдлүүдийн кристалл бүтэц нь LTO -

ийн бүтцийг дагаад тэгш өнцөгт бүтэцтэй байх 

тул атомын байрлалыг релаксаци хийх нь 

тохиромжтой. LTO (001)/Графен нийлмэл 

нэгдлийн кристалл бүтцийг загварчлахдаа нийт 

зузаан нь ойролцоогоор 6 Å байв. Цэвэр 

Li4Ti5O12-ын онолын загварчлалд валентын 

электроны бүтцийг Li(1s2,2s1), Ti(3s2,3p6,3d2,4s1), 

O(2s2, 2p4) байхаар, графенаар бүрсэн үеийн 

бүтцийг загварчлахдаа валентын электроны 

бүтцийг C(2s2,2p2) байхаар сонгон авсан. PAW-

ийн базис функцийн тайралтын энергийг 40 Ry, 

цэнэгийн нягтын тайралтыг 320 Ry байхаар 

сонгов. Тооцоонд LTO/Графены нийлмэл бүтэц 

үүсгэснээр кристаллографийн тухайн чиглэл 

дагуу чөлөөт гадарга үүсгэх тул Monkhrost-Pack-

ийн схемийг 3x2x1 байхаар сонгон авч тооцов 

[7]. Энэхүү тооцоог Нягтын Функционалийн 

Онол (НФО)-д тулгуурласан QUANTUM 

ESPRESSO пакет програмын [10, 11] PAW аргыг 

ашиглан параллель ажиллагаатай сервер 

компьютер ашиглан тооцоог гүйцэтгэв. Торын 

параметруудыг хөдөлгөөнгүй бэхэлж атомын 

байрлалуудыг релаксацид оруулсан. 

Электронуудын солилцол ба корреляцийн 

функционалийг тооцоолохдоо ерөнхий 

градиентын ойролцоолол (GGA) хэрэглэв. 

Тооцоонд бүх релаксацид орсон атомууд дээрх 

хүч нь 0.001 эВ/Å -аас бага болох үед зогсохоор 

тохируулав. Ti - 3d орбиталын Кулоны 

түлхэлцлийн хүчний нөлөөг тооцохдоо U-ийн 

[12] утгыг 8 эВ байхаар [5] сонгон авч бодолтыг 

явуулав. Гадаргуугийн харилцан үйлчлэлийг 

тооцож байгаа учир Ван дер Ваалсын (VdW) 

засварыг оруулж тооцоог хийв [8]. Харин өөртөө 

нийцсэн орны биш тооцоог тетраэдр аргаар 

гүйцэтгэв [9]. 

 

Зураг 1. A) LTO (100)/Графен, Б) LTO (010)/Графен, В) LTO (001)/Графены нийлмэл нэгдлийн релаксацид орсон байдал 

хажуу тал (дээд мөрөнд) болон дээд тал (доод мөрөнд )-аас нь харуулсан байдал. 
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III. Тооцооны үр дүн  

LTO(100)/Графен, LTO(010)/Графен болон 

LTO(001)/Графены нийлмэл нэгдлүүдийн 

атомын байрлалууд релаксацид оруулахад LTO-

ийн гадаргын хүчилтөрөгийн атомын таслагдсан 

холбоос графены нүүрстөрөгчийн атомуудтай 

химийн холбоо (химосорбц) үүсгэж 

холбогдохдоо графены хотойлт үүссэн байгааг 

1-р зурагт харуулав. Эндээс харахад хамгийн 

тогтвортой бүтэц буюу хотойлт бага үзүүлж 

байгаа нь LTO(001)/Графены нийлмэл нэгдэл 

байв (1 (В) - р зурагийг үз).  

 

Зураг 2. Графены бүсийн бүтэц (зүүн) ба нийт төлөвийн 

нягт (баруун).  

Үүний дараа графены электроны төлөвийн нягт 

болон бүсийн тооцоог хийж гүйцэтгэв (Зураг 2). 

LTO-ийн бүтцийг дагуулан графеныг орторомбо 

бүтэцтэй сонгон авсан учир Брюлейны бүсийн G, 

X, S, Y, G цэгүүдийг [13] сонгон авч тооцоог 

гүйцэтгэхэд бусад судлаачдын ажилтай тохирч 

байсан [14]. Бидний өмнөх ажилд цэвэр LTO-

ийн электроний төлөвийн нягтыг онолоор 

тооцоход хориотой бүсийн өргөн 3.54 эВ гарсан 

байдаг [5, 6] (3 (A)-р зураг үз). LTO(100), 

LTO(010) болон LTO(001) нэгдлүүдийг графены 

нимгэн үеэр бүрсэний дараах нийлмэл нэгдлийн 

электрон бүтцийн төлөвийн нягтыг 3 (Б, В, Г) -р 

зурагт үзүүллээ. LTO-ийн [100], [010] болон [001] 

гадаргуунуудыг үүсгэхэд LTO-ийн O-2p 

орбиталтай графены нүүрстөрөгчийн атомын C-

2p төлөв эрлийзжилтэнд орж хориотой бүсийг 

дайран өнгөрч Ферми түвшинг огтолж байгаа нь 

тусгаарлагч шинж чанааас металл шинж 

чанартай болж цахилгаан дамжуулалыг 

сайжируулсан байна гэж үзлээ. 

 
Зураг 3. А) цэвэр LTO кристалл, Б) LTO(100)/Графен, В) 

LTO(010)/Графен ба Г) LTO(001)/Графены нийлмэл 

нэгдлүүдийн нийт төлөвийн нягт ба Ti-3d, O-2p, C-2p 

орбитал дээр проекцолсон электрон төлөвийн нягт. 

ДҮГНЭЛТ 

Бид энэхүү тооцоогоор LTO нэгдлийн [100], 

[010] болон [001] гадаргуунуудыг сонгон авч 

графены дан үеэр бүрэхэд LTO [001] гадарга 

дээрх графены хувьд хамгийн бага хотойлт 

үзүүлж байгааг харууллаа. LTO-ийн гадаргын 

атомуудын тасарсан холбоосуудаас 

хүчилтөрөгчийн атомууд нь графены 

нүүрстөрөгчийн атомуудтай химийн холбоо 

(химосорбц) үүсгэн холбогдож байна. LTO-ийн 

O-2p орбиталтай эрлийзжилтэнд орсон графены 

C-2p-ийн төлөв хориотой бүсийг дайран 

өнгөрөхдөө Ферми түвшинг огтолж байгаа нь 

тусгаарлагчаас металл уруу шилжилт (insulator-

metal transition) болсоноор цахилгаан 

дамжуулалыг сайжируулсан байна гэж үзлээ. 

Эдгээр үр дүнгээс LTO/Графены нийлмэл 

нэгдлүүдийн электрон бүтэц нь металл шинж 
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чанар үзүүлж байгаа нь бидний өмнөх 

туршилтын үр дүнтэй сайн тохирч байна.  

ТАЛАРХАЛ  

Энэхүү тооцоог хийх боломж олгосон ШУА –

ийн Математик Тоон Технологийн 

Хүрээлэнгийн Параллель Тооцоолох Төвд 

талархал илэрхийлье. 
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Áèä ýíý àæëààð P3HT:PCBM (1-(3-methoxycarbonyl) propyl-1-phenyl-[6, 6]-methanofullerene:
poly(3-hexylthiophene) õîëèìîã õàãàñ äàìæóóëàã÷ ïîëèìåð ìàòåðèàëä ñóóðèëñàí îðãàíèê íàð-
íû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãóóã òîãòîîæ, õàòààõ ãîðèì, ò³³íèé ãýðëèéí øèíãýýëòýä õýðõýí
í°ë°°ë°õèéã ñóäëàâ. Ýíäýýñ DCB óóðûí îð÷èí áîëîí åðäèéí í°õö°ëä òàñàëãààíû òåìïåðà-
òóðò õàòààæ, òîãòîîõ íü èë³³ ³ð ä³íòýé áîëîõûã ³ç³³ëýâ. Ì°í äýýæèéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã
ñàéæðóóëàõ çîðèëãîîð ITO øèëýí ñóóðü äýýð àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãààíû íèì-
ãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàõ çàìààð îðãàíèê ïîëèìåð íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãóóí ãýðëèéí
øèíãýýëòèéã íýìýãä³³ëæ áîëîõûã òîãòîîëîî.

PACS numbers: 81.05.Fb, 78.66.Qn, 88.40.hj, 88.40.jr

I. ÓÄÈÐÒÃÀË

Ñ³³ëèéí æèë³³äýä îðãàíèê õàãàñ äàìæóó-
ëàã÷ ïîëèìåð ìàòåðèàëä ñóóðèëñàí óÿí íàðíû
ýëåìåíòèéã ãàðãàí àâàõ, ò³³íèéã ñàéæðóóëàõ
áîëîìæèéí ñóäàëãàà ñóäëàà÷äûí ñîíèðõëûã èõýý-
õýí òàòàæ áàéãàà þì. Õýðýâ õÿìä ò°ñâ°°ð óÿí
õàòàí, áàò á°õ, °íä°ð ³ð àøèãòàé íàðíû ýëåìåíò
õèéæ ÷àäâàë °ä°ð òóòìûí ýíãèéí õýðýãëýý áîëîí
í³³äýë÷èí àõóéä çîõèöñîí òîõèðîìæòîé õýëáý-
ðýýð àøèãëàõ áîëîìæòîé. Îäîîãîîð îëîí ò°ðëèéí
óÿí õàòàí îðãàíèê íàðíû ýëåìåíò ãàðãàí àâ÷
áàéãàà áîëîâ÷ ò³³íèé À.�.Ê áàãà áàéãàà ó÷ðààñ
ò°äèéë°í õýðýãëýýíä á³ðýí ã³éöýä íýâòðýõã³é
áàéíà. Îðãàíèê ïîëèìåð õàãàñ äàìæóóëàã÷
ìàòåðèàëä ñóóðèëñàí íàðíû ýëåìåíò³³äèéí ³ð
àøãèéã íýìýãä³³ëæ, õýðýãëýýíä íýâòð³³ëýõ ñó-
äàëãàà ýð÷èìòýé õèéæ áàéíà. Èíãýõäýý îðãàíèê
íàðíû çàéí èäýâõò ãàäàðãóó áîëãîí àøèãëàõ
ìàòåðèàëûí øèíæ ÷àíàðûã ñàéæðóóëàõ, ãýðëèéí
øèíãýýëòèéã ñàéæðóóëàõ çàìààð ³ð àøãèéã
íýìýãä³³ëýõ íü èë³³ ³ð ä³íòýé áàéäàã [1].
P3HT:PCBM õîëèìîã õàãàñ äàìæóóëàã÷ ïîëèìåð
ìàòåðèàë íü îðãàíèê íàðíû çàéí èäýâõò ãàäàðãóó
áîëãîí àøèãëàäàã îíöãîé ìàòåðèàë þì. Ýíä
PCBM (1-(3-methoxycarbonyl) propyl-1-phenyl-[6,
6]-methanofullerene) íü õîðèîòîé á³ñèéí °ðã°í
3.9 ýÂ àêöåïòîðûí õîëüöòîé õàãàñ äàìæóóëàã÷
ìàòåðèàë á°ã°°ä îðãàíèê íàðíû ýëåìåíò, óÿí
ýëåêòðîí ò°õ°°ð°ìæ³³äýä P3HT áîëîí áóñàä
äîíîð ïîëèìåð ìàòåðèàëóóäòàé õîñëóóëàí àøèã-
ëàæ áàéíà [2]. P3HT (poly(3-hexylthiophene))
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ïîëèìåð õàãàñ äàìæóóëàã÷èéí öýíýã ç°°ã÷èéí
õ°äë°õ ÷àäâàð ñàéí áîëîí õîðèîòîé á³ñèéí °ðã°í
1.9 − 2 ýÂ áàéäàã íü íàðíû ýëåìåíòýýð àøèãëàõ
õàãàñ äàìæóóëàã÷èéí øèíæ ÷àíàðûã ³ç³³ëäýã[3].
Îðãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò äàâõàðãà
õèéõýä P3HT- èéã äîíîð, PCBM- èéã àêöåïòîð
õîëüö áîëãîí àøèãëàñàí íàðíû çàéí öàõèëãààí
îð÷íûã °°ð÷ë°õ, P3HT:PCBM -èéí õîëüöûí
êîíöåíòðàöèéí õàðüöààã °°ð÷ë°õ áîëîí äóëààí
áîëîâñðóóëàëò õèéñíèé ä³íä îäîîãîîð À.�.Ê-èéã
3.5%-ä õ³ðãýýä áàéíà[4].
Îëîí ò°ðëèéí õèéö õýëáýð á³õèé îðãàíèê
íàðíû ýëåìåíò³³ä áàéäàã áà ³³íä íýãýí ò°ð-
ëèéí áîëîí õîëèìîã äàâõàðãà á³òýöòýé íàðíû
ýëåìåíò³³ä áàãòäàã[5]. Áèäíèé ñóäëàõ íàð-
íû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãà õîîðîíäîî
ôàçûí ÿëãàà á³õèé õîëèìîã P3HT/PCBM
äîíîð, àêöåïòîð èäýâõò ãàäàðãóó, í³õýí äàì-
æóóëàëòûã äýìæèõ PEDOT:PSS (poly(3,4
ethylenedioxythiophene):poly(styrene sulfonate)
ïîëèìåð äàâõàðãàòàé, Èíäèóì öàãààí òóãàëãà-
íû èñýë (ITO) á³õèé øèëýí êàòîä á³õèé îëîí
³åò (multilayer) á³òýöòýé áàéíà. Óÿí íàðíû
çàéã ñàéæðóóëàõ íýã àðãà íü ãýðëèéã ò³³íèé
èäýâõò ãàäàðãóó äîòîð àëü áîëîõ óäààí áàðüæ
øèíãýýëòèéã íü èõýñãýõ þì. Èéìýýñ ñóäëàà÷èä
ãàäàðãóóí ïëàçìîí ³çýãäýëòýé íàíî-á°°ìèéí
ãýðëèéí õóãàðàë íü íèìãýí õàëüñàí íàðíû íàðíû
çàéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã èõýñãýõ èðýýä³éòýé
àðãà ãýæ ³çýæ áàéíà [6].
Èéìýýñ ýíý àæëààð P3HT:PCBM õîëèìîã õàãàñ
äàìæóóëàã÷ ïîëèìåð ìàòåðèàëä ñóóðèëñàí îð-
ãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí ãýðýë øèíãýýã÷ îïòèê
èäýâõò ãàäàðãóóã òîãòîîæ, õàòààõ ãîðèìîîñ ò³³-
íèé ãýðëèéí øèíãýýëò õýðõýí õàìààðàõûã ñóäëàõ,
ì°í ITO øèëýí ñóóðü äýýð àëòíû íàíî-á°°ìèéí
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áîëîí õ°íã°í öàãààíû íèìãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàõ
çàìààð ïëàçìîí îðãàíèê ïîëèìåð íàðíû ýëå-
ìåíò ³³ñãýæ, ò³³íèé èäýâõò ãàäàðãóóí ãýðëèéí
øèíãýýëòèéã ñàéæðóóëàõ áîëîìæèéã ñóäëàõ
çîðèëãîòîé.

II. ÒÓÐØÈËÒ

Òóðøèëòàä àøèãëàõ áýëäýö áîëîí óóñìàëóóäûã
òîõèðîõ óðâàëæóóäààñ ãàðãàí àâàõ á°ã°°ä øààð-
äàãäàõ óðâàëæ, áîäèñóóäûã õóäàëäàí (Sigma-
Aldrich, Shanghai Macklin and Shanghai Aladdin
Bio-Chem Technology) àâñàí.
Ãàðãàí àâñàí äýýæèéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã

òàñàëãààíû òåìïåðàòóðò UV-VIS ñïåêòðîìåòð
(Perkin-Elmer Lambda 35), àëòíû íàíî-á°°ì ñóóë-
ãàñàí äýýæèéí ãàäàðãóóí ìîðôîëîãèéã àòîìûí
õ³÷íèé ìèêðîñêîï àøèãëàí ñóäëàâ. Ýíýõ³³ òóð-
øèëòûí àæëûã õî¼ð ³å øàòòàéãààð ã³éöýòãýñýí
áîëíî. �³íä:

� P3HT:PCBM õîëèìîã õàãàñ äàìæóóëàã÷ îð-
ãàíèê ïîëèìåð èäýâõò ãàäàðãóóã òîãòîîæ õà-
òààõ ãîðèì, ãýðëèéí øèíãýýëòèéí õàìààð-
ëûã ñóäëàõ

� P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóóí ãýðëèéí
øèíãýýëòèéã ñàéæðóóëàõ çîðèëãîîð ò³³íèé
ñóóðüä àëò (Au)-íû íàíî-á°°ì áîëîí õ°íã°í
öàãààíû íèìãýí ³å ñóóëãàõ çàìààð ïëàçìîí
îðãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãà
³³ñãýæ ò³³íèé ãýðëèéí øèíãýýëòèéã ñóäëàõ

áîëíî. 1-ð çóðàãò P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóó
á³õèé îëîí ³åò íàðíû ýëåìåíò áýëòãýõ ñõåìèéã
³ç³³ëýâ.

ITO øèëýí ñóóðü

Íèìãýí ¿å ñóóëãàõ

Íèìãýí ¿å ñóóëãàõ

3 ººð íºõöºëä

õàòààõ

Çóðàã 1: Îëîí ³åò íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàð-
ãóó P3HT:PCBM òîãòîîõ äýýæ áýëòãýëèéí ñõåì

�³íèéã äàðààõ äàðààëëûí äàãóó ã³éöýòãýõ áîë-
íî.
- P3HT áîëîí PCBM íóíòàã áîäèñûã 1:1
æèíãèéí õàðüöààòàé õîëüæ 2ìë o-DCB(1, 2
Dichlorobenzene) óóñãàã÷èä õèéí glove box-ò 50oC
òåìïåðàòóðò 1 öàã ñîðîíçîí õóòãóóðò õóòãààä, äà-
ðàà íü îð÷íû òåìïåðàòóðò 24 öàãèéí òóðø íýãýí

ò°ð°ë áîëòîë õóòãàæ P3HT:PCBM õîëèìîã óóñ-
ìàëûã áýëòãýâ.
- ITO êîíòàêò á³õèé ñóóðü øèëýí áýëäöýý öý-

âýðëýã÷ óóñìàëóóä (íýðìýë óñ, ýòàíîë, èçîïðîïè-
ëèéí ñïèðò, àöåòîí) àøèãëàí óãààæ, õàòààõ çóóõ,
õýò àâèàíû öýâýðëýã÷ áîëîí îçîíû îð÷èíä õýò
ÿãààí òóÿàãààð øàðæ öýâýðëýñýí.
-Öýâýðëýæ áýëäñýí øèëýí áýëäýö äýýð

PEDOT:PSS íèìãýí ³åèéã Spin coater (ýð-
ãýëäýã÷ äèñêíèé òóñëàìæòàé íèìãýí ³å ñóóëãàõ
ò°õ°°ð°ìæ) àøèãëàí 2000 ýðã/ñåê ãîðèìä àæèë-
ëóóëàí á³ðýõ áà íèìãýí ³åèéã 120oÑ òåìïåðàòóðò
10 ìèíóò õàëààæ òîãòîîâ.
- P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóó òîãòîîõ: Spin

coater àøèãëàí PEDOT:PSS äàâõàðãà á³õèé
øèëýí áýëäýö äýýðýý óðüä÷èëàí áýëòãýñýí
P3HT:PCBM íýãýí ò°ðëèéí óóñìàëàà æèãä
òàðààæ 100íì çóçààí ³å òîãòîîõîîð òîîöîæ
1000ýðã/ñåê ýðãýëòèéí õóðäòàéãààð æèãä äóñààæ
èäýâõò ãàäàðãóó òîãòîîíî. Èíãýýä èäýâõò äàâõàð-
ãà òîãòîîñîí äýýæèéí õàòààëòûí òîõèðîìæòîé
í°õö°ëèéã òîãòîîõûí òóëä äàðààõ í°õö°ë³³äýä
õàòààñàí. �³íä:

1. Õàòààõ çóóõàíä 60oC òåìïåðàòóðò 24 öàã õà-
òààõ

2. Òàñàëãààíû òåìïåðàòóðò 24 öàã õàòààõ

3. DCB (C6H4Cl2) áîäèñûí óóðûí îð÷èíä, òà-
ñàëãààíû òåìïåðàòóðò 24 öàã õàòààõ

-Ãóðâàí °°ð ãîðèìîîð õàòààñàí äýýæ³³äèéí ãýð-
ëèéí øèíãýýëòèéã UV-VIS ñïåêòðîìåòð àøèãëàí
õýìæèíý. Õýìæèëòèéí ³ð ä³íä ³íäýñëýí ³çýãäýõ
ãýðëèéí ìóæèä õàìãèéí ñàéí øèíãýýëò °ã÷ áóé
ãîðèìîîð õàòààæ èäýâõò äàâõàðãà òîãòîîñîí äýý-
æèéã ñîíãîæ àâñàí.
-Äýýæèéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã äàõèí ñàéæ-

ðóóëàõûí òóëä P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóó
ñóóðüò àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãàà-
íû íèìãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàõ çàìààð ïëàçìîí
íàðíû ýëåìåíò ³³ñãýõ òóðøèëòûí ñõåìèéã 2-ð çó-
ðàãò ³ç³³ëýâ.

Àëòíû (Au)

íàíîáººì
Íèìãýí ¿å 

ñóóëãàõ
Âàêóóì

óóðøóóëàëò
Õºíãºí öàãààí (Al)

P3HT:PCBM

Íèìãýí ¿å 

ñóóëãàõ

Íèìãýí ¿å 

ñóóëãàõ
PEDOT-PSS

Çóðàã 2: Àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãààíû
íèìãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàæ ïëàçìîí íàðíû ýëåìåí-
òèéí èäýâõò ãàäàðãóó P3HT:PCBM òîãòîîõ äýýæ
áýëòãýëèéí ñõåì
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Òóðøèëòûã äàðààõ äàðààëëûí äàãóó ã³éöýòãý-
ñýí áîëíî.

� Ñòàíäàðò àëòíû íàíî-á°°ìñ àãóóëñàí óóñ-
ìàëûã 30oC òåìïåðàòóðò 15 ìèíóò õàëààæ
áýëòãýíý.

� Aëò (Au)-íû íàíî-á°°ìèéã óðüä÷èëàí öý-
âýðëýæ áýëäñýí ITO øèëýí ÿëòàñ äýýð
spincoater àøèãëàí íèìãýí ³å õýëáýðýýð
ñóóëãàíà. Èíãýõäýý á³ðýõ ýðãýëòèéí õóðä íü
ýõíèé 10 ñåêóíäýä 200 óäàà, äàðààãèéí 120
ñåêóíäýä 4000 óäàà ýðãýæ áàéõààð òîõèðóóë-
ñàí.

� Øèëýí ÿëòàñíû ãàäàðãóó äýýð àëòíû íàíî-
á°°ìñ æèãä, äàí äàâõàðãà áàéäëààð òàðõàí
ñóóñàí áàéõ øààðäëàãàòàé á°ã°°ä ò³³íèé ãà-
äàðãóóí ìîðôîëîãèéã àòîìûí õ³÷íèé ìèê-
ðîñêîï àøèãëàí øàëãàíà.

� Àëòíû íèìãýí ³å æèãä ñóóñàí äýýæèéã ñîí-
ãîí àâ÷, ò³³íòýé õàìò ãàäàðãóóí ïëàçìîíû
ýôôåêòèéã ³ç³³ëýõýä òóñëàõ õ°íã°íöàãààí
(Al)-û íèìãýí ³åèéã 2-ð çóðàãò ³ç³³ëñýí ñõå-
ìèéí äàãóó âàêóóì óóðøóóëàëòûí àðãààð
ñóóëãàíà.

� �³íèé äàðàà 2-ð çóðàãò ³ç³³ëñýí ñõåìèéí
äàãóó ýõíèé òóðøèëòààð íàðíû ýëåìåíòèéã
áýëòãýæ P3HT:PCBM èäýâõò äàâõàðãà òîã-
òîîñîí àðãààð ñóóëãàæ, õàòààæ áýëòãýíý.

Ýöýñò íü áýëýí áîëñîí äýýæèéí ãýðëèéí øèíãýýë-
òèéã UV-VIS ñïåêòðîìåòð àøèãëàí õýìæèâ.

III. �Ð Ä�Í

Áèä îëîí ³å äàâõàðãà á³õèé îðãàíèê íàðíû
ýëåìåíòèéí èäýâõò äàâõàðãà áîëîõ P3HT:PCBM
-èéã ITO øèëýí ãàäàðãóó äýýð òîãòîîæ, ãóðâàí
°°ð ãîðèìîîð õàòààõ òóðøèëòûã õèéñýí äýýæ³³-
äèéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéí õýìæèëòèéí ³ð ä³íã
3-ð çóðàãò ³ç³³ëýâ.
Èíãýõäýý äýýæèéã õàòààõ çóóõàíä 60oC òåìïå-

ðàòóðò 24 öàã, òàñàëãààíû òåìïåðàòóðò 24 öàã,
DCB áîäèñûí óóðûí îð÷èíä, òàñàëãààíû òåìïå-
ðàòóðò 24 öàã õàòààæ P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàð-
ãóóã òîãòîîñîí. Íàðíû ýëåìåíò íü ãýðëèéí ôîòî-
ýôôåêòèéí ³çýãäëèéí äàãóó ýíåðãèéã öàõèëãààí
ýíåðãè áîëãîí õóâèðãàõ ò°õ°°ð°ìæ òóë ³çýãäýõ
ãýðëèéí ìóæèä õàìãèéí ñàéí ãýðýë øèíãýýæ áàé-
ãàà íü °íä°ð ³ð àøèãòàé áàéõ áîëíî. 3-ð çóðàãò
³ç³³ëñýí ãýðëèéí øèíãýýëòèéí õýìæèëòèéí ³ð
ä³íãýýñ ³çýõýä DCB áîäèñûí óóðûí îð÷èíä, òà-
ñàëãààíû òåìïåðàòóðò 24 öàã õàòààñàí äýýæ ³çýã-
äýõ ãýðëèéí ìóæèä õàìãèéí ñàéí ãýðëèéí øèí-
ãýýëò °ã÷ áàéãààã ³ç³³ëýâ. Ì°í äýýæèéã òàñàë-
ãààíû òåìïåðàòóðò øóóä õàòààõ íü ³ð ä³íòýé áî-
ëîõ íü ýíäýýñ õàðàãäàæ áàéíà. Èäýâõò ãàäàðãóóí

Çóðàã 3: Ãóðâàí °°ð ãîðèìîîð õàòààæ, òîãòîîñîí
P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóóí ³çýãäýõ ãýðëèéí ìóæ
äàõü ãýðëèéí øèíãýýëòèéí ñïåêòð

P3HT ôàçûí õóâüä 400-650íì ³çýãäýõ ãýðëèéí
ìóæèä ãýðýë øèíãýýëò °ãä°ã áîë PCBM ôàçûí
õóâüä 300-350íì õýò ÿãààí òóÿàíû ìóæèä ãýð-
ëèéí øèíãýýëò °ãä°ã. Ýíý íü ýäãýýð ìàòåðèàëóó-
äûí ýëåêòðîí á³òýöòýé õîëáîîòîé[7].
Ïëàçìîí íàðíû ýëåìåíò ³³ñãýõ çàìààð, èäýâõò

ãàäàðãóóí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã ñàéæðóóëàõ çî-
ðèëãîîð àëò (Au)-íû íàíî-á°°ìèéã óðüä÷èëàí öý-
âýðëýæ áýëäñýí ITO øèëýí ÿëòàñ äýýð Spin coater
àøèãëàí íèìãýí ³å õýëáýðýýð ñóóëãàñàí äýýæèéí
ãàäàðãóóí ìîðôîëîãèéí çóðãèéã àòîìûí õ³÷íèé
ìèêðîñêîïîîð àâñíûã 4-ð çóðàãò ³ç³³ëýâ.

Çóðàã 4: ITO øèëýí ÿëòàñ äýýð àëòíû íàíî-
á°°ìñèéí ³å äàâõðàãà ñóóñàí áàéäàë.

Ýíäýýñ ³çýõýä òóõàéí äýýæèéí õóâüä øèëýí ãà-
äàðãóó äýýð àëòíû íèìãýí ³å æèãä òàðõàí ñóó-
ñàí áîëîõûã õàðæ áîëíî. Òóðøèëòûã îëîí äà-
õèí õèéæ àëòíû íàíî-á°°ìñ õàìãèéí ñàéí, æèãä,
íèìãýí òàðõàëò á³õèé äýýæèéã ñîíãîí àâ÷ âàêóóì
óóðøóóëàëòûí àðãààð õ°íã°í öàãààíû íèìãýí ³å
ñóóëãàæ, íàðíû ýëåìåíò õèéõýä àøèãëàñàí.
Ìåòàëë íàíî-á°°ì³³ä íü á°°ð°íõèé õýëáýðòýé

ó÷èð òýä çýðýãöýí áàéðëàõààðàà õîîðîíäîî çàé
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³³ñãýäýã. Òýð ³³ññýí çàéä ìåòàëë õ°íã°í öàãààí
øèãòãýí °ãñí°°ð ãýðëèéí õóãàðàë ³³ñãýíý. Íàíî-
á°°ì íü °°ð°° ãàäàðãóóí ïëàçìîí ðåçîíàíñûí í°-
ë°°ã°°ð ãýðëèéã óäààí áàðüæ òîãòîîí òàðõàëòûã
èõýñãýíý, ì°í ³³íèé äýýð õ°íã°í öàãààíààñ ³³äñýí
ãýðëèéí õóãàðàë íýìýãäýæ ãýðýë øèíãýýæ, áàðèõ
³éë ÿâöûã óëàì äýìæèæ °ã°õ ³³ðýãòýé [8].

Çóðàã 5: P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóóä ñóóðèëñàí
àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãààíû íèìãýí
³å äàâõàðãà ñóóëãàæ ïëàçìîí íàðíû ýëåìåíò áîëîí
åðäèéí îðãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãóóí
ãýðëèéí øèíãýýëò

Ýöýñò íü P3HT:PCBM èäýâõò ãàäàðãóóä ñóó-
ðèëñàí àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãàà-
íû íèìãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàæ ïëàçìîí íàðíû
ýëåìåíò áîëîí åðäèéí îðãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí
èäýâõò ãàäàðãóó ãýðëèéí øèíãýýëòèéã òóñ òóñä íü
õýìæèæ õàðüöóóëàí ³ç³³ëñýí ³ð ä³íã 5-ð çóðàãò
³ç³³ëýâ.
Ýíäýýñ ³çýõýä àëòíû íàíî-á°°ìèéí áîëîí õ°í-

ã°í öàãààíû íèìãýí ³å äàâõàðãà ñóóëãàæ °ãñ°í
íàðíû ýëåìåíòèéí ãýðëèéí øèíãýýëò åðäèéí îð-
ãàíèê ïîëèìåð íàðíû ýëåìåíòòýé õàðüöóóëàõàä
6 äàõèí èõýññýí íü õàðàãäàæ áàéíà. Èäýâõò ãà-

äàðãóóä øèíãýýãäýõ ãýðëèéí õýìæýý íýìýãäýõ íü
ò°äèé ÷èíýý ãýðëèéí ýíåðãèéã öàõèëãààí ýíåðãè
áîëãîí õóâèðãàõ õýìæýý íýìýãäýíý ãýñýí ³ã þì[1].
�³íèé ³ð ä³íä íàðíû ýëåìåíòèéí àøèãò ³éëèéí
êîýôôèöèåíò íýìýãäýõ áîëîìæòîé áîëíî.

IV. Ä�ÃÍÝËÒ

Ýíý àæèëä P3HT:PCBM õîëèìîã õàãàñ äàì-
æóóëàã÷ ïîëèìåð ìàòåðèàëä ñóóðèëñàí îðãàíèê
íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãóó òîãòîîí õà-
òààõ ãîðèìîîñ ò³³íèé ãýðëèéí øèíãýýëò õýðõýí
õàìààðàõûã ñóäëàâ. Ãýðëèéí øèíãýýëòèéí õýì-
æèëòèéí ³ð ä³íãýýñ DCB óóðûí îð÷èí áîëîí
åðäèéí í°õö°ëä òàñàëãààíû òåìïåðàòóðò õàòààõ
íü èë³³ ³ð ä³íòýé áîëîõûã òîãòîîâ. Ýíý íü ãý-
ðýë øèíãýýã÷ èäýâõò ãàäàðãóóí êðèñòàëëæèëòòàé
õîëáîîòîé.
Ì°í äýýæèéí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã ñàéæðóó-

ëàõ çîðèëãîîð ITO øèëýí ñóóðü äýýð àëòíû íàíî-
á°°ìèéí áîëîí õ°íã°í öàãààíû íèìãýí ³å äàâõàð-
ãà ñóóëãàõàä íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàðãóóí
ãýðëèéí øèíãýýëò çóðãàà äàõèí íýìýãäýæ áàéíà.
Îðãàíèê íàðíû ýëåìåíòèéí èäýâõò ãàäàð-

ãóóí ãýðëèéí øèíãýýëòèéã íýìýãä³³ëñíýýð ò³³-
íèé àøèãò ³éëèéí êîýôôèöèåíò ì°í àäèë íýìýã-
äýæ, èðýýä³éä õÿìä ò°ñ°ð, ³ð àøèã °íä°ðòýé óÿí
õàòàí øèíæ ÷àíàð á³õèé íàðíû çàéí ýõ ³³ñâýðèéã
àøèãëàõ áîëîìæ á³ðäýõ þì.
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Печинигийн аргаар гарган авсан Fe-Co/Al2O3 биметалл катализаторын 

судалгаа  

С.Энхтөр1, Ц.Цог-Очир2, Б.Номин-Эрдэнэ3, Р.Галбадрах1, Д.Рэнцэнмядаг3,  

Г.Эрдэнэ-Очир1, 

1Физикийн тэнхим, Байгалийн Ухааны Салбар, Шинжлэх Ухааны Сургууль, Монгол Улсын Их Сургууль 
2Материал судлалын салбар, Физик Технологийн хүрээлэн, Шинжлэх Ухааны Академи 

3Химийн тэнхим, Байгалийн Ухааны Салбар, Шинжлэх Ухааны Сургууль, Монгол Улсын Их Сургууль 

Энэхүү судалгааны ажлаар хөнгөн цагаан суурьтай биметалл (Fe-Co/Al2O3) 

катализаторыг Печини аргаар гарган авсан. Катализаторын морфологи бүтэц, 
элементийн агуулгыг SEM-EDX хэмжилтээр тодорхойлсон. Туршилтын үр дүн 

катализаторт хөнгөн цагаан 7.5%, төмөр 41.7%, кобальт 50.7%-тай агуулагдаж байгааг 

тогтоосон. Fe-Co/Al2O3 катализатор нь CVD аргаар нүүрстөрөгчийн нанохоолой 

гарган авахад тохиромжтой бөгөөд үр ашигтай болох нь туршилтаар батлагдсан. 

Түлхүүр үгс: Fe-Co/Al2O3 катализатор, Печини арга, нүүрстөрөгчийн нанохоолой 

 

ОРШИЛ  

1991 онд анх нээгдсэнээс хойш нүүрстөрөгчийн 

нанохоолой (НТНХ)-н физик, химийн гайхалтай 

шинж чанарууд судлаачдын анхаарлыг татсаар 

ирлээ. Цахилгаан, дулааныг дамжуулах чадвар 

өндөр, оптик идэвхтэй, уян хатан, бат бөх хэрнээ 

хөнгөн, гадаргын идэвхт талбай ихтэй зэрэг 

шинж чанарууд нь энэхүү материалыг 

нанотехнологи, материал судлал, электроник, 

эрчим хүч, нарны зай, биотехнологи, анагаах 

ухаан зэрэг олон салбарт төрөл бүрийн 

хэрэглээтэй болгосоор байна [1-5].   

Орчин үед НТНХ-г гарган авахад электролиз, 

нуман ниргэлэг, соно-хими, лазерын абляци, 

химийн уураас суулгах (CVD-Chemical Vapor 

Deposition) зэрэг аргуудыг өргөн хэрэглэж байна. 

Эдгээрээс CVD арга нь хэрэглэхэд хялбар, 

бүтээгдэхүүний цэвэршилт өндөр, шууд 

үйлдвэрлэлд нэвтрүүлэх боломжтой, бусад 

аргуудтай харьцуулахад бага температурт 

явагддаг (550-1000ºC), өртөг бага зэрэг давуу 

талтай. Мөн урвалын явцад НТНХ-н урт, ургах 

чиглэл, бүтэц, морфологийг хянах боломжийг 

олгодог [6-8]. Гэвч энэ аргаар НТНХ-г гарган 

авахад катализатор зайлшгүй шаардлагатай. 

CVD аргад катализатор болгон кобальт, төмөр, 

никель, алт, мөнгө, зэс, хром, магни зэрэг 

металлуудын дан болон биметалл, оксид 

нанопартиклуудыг өргөн ашигладаг [9-14]. 

Гэхдээ эдгээр металлуудын ихэнхийг 

хүчилтөрөгчөөр идэвхжүүлэх шаардлага гардаг 
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[15, 16]. Мөн Д. Такаги нар SiC, Ge, Si хагас 

дамжуулагч нанопартиклууд ашиглан дан болон 

олон ханат НТНХ-г гарган авч болохыг 

харуулсан [17].  

Эдгээрээс гадна металлын оксид (Al2O3, MgO, 

SiO4, TiO2 гэх мэт) сууриар идэвхжүүлсэн моно 

болон биметалл нано, микро хэмжээт 

катализаторууд нь дан, давхар, олон ханат 

НТНХ-г гарган авахад үр дүнтэй байгааг 

сүүлийн үеийн судалгаанууд харуулсаар байна 

[18-22]. Бүтээгдэхүүний чанарыг сайжруулахын 

зэрэгцээ гарцыг нэмэгдүүлэхийн тулд 

туршилтын тухайн арга, тухайн нөхцөлд 

тохирсон катализатор материалыг гаргах авах нь 

чухал байдаг.  

Энэхүү судалгааны ажлын зорилго CVD аргаар 

НТНХ-г синтезлэхэд тохиромжтой, 

бүтээгдэхүүний гарц ихтэй, металлын оксид 

суурьтай, биметалл катализатор гарган авахад 

чиглэнэ.  

ТУРШИЛТЫН ХЭСЭГ 

Катализаторыг гарган авах. Туршилтанд 

өндөр цэвэршилттэй төмрийн нитрат 

(Fe(NO3)3*9H2O), кобальтийн нитрат 

(Co(NO3)3*6H2O), хөнгөнцагааны нитрат 

(Al(NO3)3*9H2O), этилен гликол (C2H6O2), 

нимбэгийн хүчил ашигласан. Катализаторыг 

бэлтгэхэд Печинигийн [23] буюу полимер 

комплексийн аргыг ашигласан ба ингэхдээ суурь 

катализаторийг хөнгөнцагааны исэл байхаар 

сонгон авч, түүн дээр төмөр, кобальт 
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элементүүдийг суулган гарган авсан. Полиметр 

матриц гарган авахад нимбэгийн хүчил болон 

этилен гликолыг ашигласан. Катализаторыг 

гарган авах туршилт нь үндсэн хоёр үе шаттай.  

1-р үе шат. 250 мл нэрмэл усыг соронзон хутгуур 

дээр (400 эрг/мин) тавьж 60ºC хүртэл халаана. 

Үүн дээр нимбэгийн хүчил (57.78 ммоль) ба 

этилен гликол (250 ммоль)-ыг 1:4 молийн 

харьцаатай хольж нэмнэ. Нимбэгийн хүчил 

болон этилен гликолийг нэмэх үед уусмалд 

өнгөний өөрчлөлт гараагүй. Дараа нь уусмалыг 

80-90ºC хүртэл халааж, металлын идэвхтэй 

компонент төмрийн нитрат (12.10 ммоль), 

кобальтийн нитрат (12.20 ммоль) болон суурь 

элемент хөнгөнцагааны нитрат (11.46 ммоль)-ыг 

нэмнэ. Бүх металлын нитратуудын нийлбэр 

молийн харьцаа нь нимбэгний хүчилтэй 1:1, 

этилен гликольтой 1:4 харьцаатай байна. 

Уусмалд хөнгөнцагааны нитратыг түрүүлж 

хийсэн ба энэ үед уусмалын өнгө өөрчлөгдөөгүй. 

Металлын идэвхтэй компонент болох төмөр 

(III)–ийн болон кобальтын нитратуудыг нэмэхэд 

уусмалын өнгө улаан хүрэн болж өөрчлөгдсөн. 

Уусмалыг тогтмол 400 эрг/мин хурдтайгаар 

хутгаж, 95ºC температурт усыг ууршуулсан. 60 

минутын дараа ус бүрэн ууршиж, зуурамтгай 

шинж чанар бүхий хөөс үүссэн.  

2-р үе шат. Уусмал дахь ус бүрэн ууршиж, хөөс 

үүсэж дуусмагч халаагчийг унтрааж, соронзон 

хутгуурыг авна. Дараа нь дээжийг шатаах 

зууханд 500-550ºC температурт, 1-1.5 цагийн 

турш шатаана. 

НТНХ гарган авах. Туршилтанд өөрсдийн гар 

аргаар бүтээсэн CVD төхөөрөгийг ашигласан ба 

ерөнхий бүдүүвчийг зураг 1 дээр үзүүллээ. CVD 

төхөөрөгийн гол хэсэг нь 21 см дотоод 

диаметртэй, 50 см урт хэвтээ байрласан кварц 

хоолой ба түүнийг гадна талаар нь ороосон 

цахилгаан халаагуур байна. Кварц хоолойн 

оролтын хэсэгт хийн урсгалын хурд хэмжигч 

бүхий аргон болон бутан хийг холбосон. Гаралт 

хэсэг дэх хийн хоолойг устай саванд дүрсэн ба 

энэ нь туршилтын явцад гаралтын хэсгээр кварц 

хоолой руу агаарын хүчилтөрөгч орохоос 

хамгаалах, шаталтаас үүссэн органик нэгдлийг 

агаарт дэгдэхээс сэргийлэх үндсэн үүрэгтэй. 

Мөн гаралтын хэсэгт урвалын температурыг 

хэмжих темрометр байх ба түүний термохосийн 

төгсгөл тигельтэй катализаторын эгц дээр 

байхаар тараауулсан.  

 

Зураг 1. CVD төхөөргийн бүдүүвч. 

Электрон микроскопийн хэмжилт. ШУТИС–

ийн Геологи, Уул уурхайн лабораторийн 

HITACHI TM-1000 загварын SEM-EDX 

багажаар гарган авсан катализаторын SEM 

зургийг авч, элементийн агуулгыг 

тодорхойлсон. Ингэхдээ рентген туяаны 

энергийн дисперсийн анализын 

тусламжтайгаар 0-14 КэВ энергийн мужид 

гэрлийн эрчмийг  хэмжсэн.  

Рентген дифрактометр. ШУА, Физик 

Технологийн Хүрээлэн, Багажит Аналитикийн 

Төвийн XRD-700 маркийн Cu K-α анодтай 

рентген туяаны диффрактометрийг ашиглан 40 

кВ хүчдэл, 30 мА гүйдэлд рентген туяаг үүсгэж 

10-80º өнцгийн мужид минутанд 2º өнцөг 

хурдтайгаар хэмжилтийг хийсэн. 

ҮР ДҮН БА ХЭЛЭЛЦҮҮЛЭГ 

Катализаторын гадаргуугийн морфологи бүтэц 

ба элементийн агуулгыг тодорхойлохын тулд 

эхлээд SEM-EDX хэмжилтийг хийсэн. SEM 

зургаас гадаргуун бүтцийг ажиглахад сүвэрхэг 

бүтэц бүхий 10 мкм-ээс жижиг хэсгүүдээс 

тогтсон ерөнхий бүтэц ажиглагдаж байна (Зураг 

2). Энэ нь дээжийг шатаах үед полимер матриц 

элементийг бүрдүүлэгч нүүрсустөрөгчит 

нэгдлүүд бүхий этилен гликол болон нимбэгийн 

хүчил задарч сүвэрхэг бүтэц бүхий хэсгүүдийг 

үүсгэсэн байх магадлалтай. Үүнээс гадна цул 

хавтгай хэсэг дээр өчүүхэн бага хэмжээтэй өөр 

хоорондоо зэрэгцэн байрласан, жижиг бөмбөлөг 

хэлбэртэй хэсгүүд байгаа нь ажиглагдаж байна. 

Энэ нь төмөр, кобальт болон хөнгөнцагаан зэрэг 

металлын мөхлөгүүд гэж таамаглаж байна. 
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Зураг 2. Fe-Co/Al2O3 биметалл катализаторын SEM зураг. Өсгөлтийн хэмжээ (а) 120 дахин, (б) 300 дахин, (в) 800 дахин.

Катализаторын элементийн агуулгыг EDX 

спектрометр ашиглан тодорхойлсон үр дүнг 

зураг 3 ба хүснэгт 1-д үзүүллээ. Хэмжилтийн үр 

дүнгээс харахад хөнгөн цагаан 7.5%, төмөр 

41.7%, кобальт 50.7%-г эзэлж байна.  

 

Зураг 3. Fe-Co/Al2O3 катализаторын EDX спектр. 

Хүснэгт 1. Катализатор дахь элементийн агуулга. 

Элемент Эзлэх хувь, (%) 

Хөнгөнцагаан (Al) 

Төмөр (Fe) 

Кобальт (Co) 

7.5 

41.7 

50.7 

Катализаторын бүтцийг рентген 

дифрактометрээр шалгасан үр дүнг зураг 4-т 

үзүүлэв. Хэдийгээр пикүүд сул эрчимтэй 

бүртгэгдсэн боловч зарим характеристик 

пикүүдэд анализ хийх боломжтой байсан. 30.7º, 

36.2º өнцгийн утгуудад харгалзах пикүүд нь γ-

Fe2O3-н (220), (311) хавтгайнуудад харгалзана 

(JCPDS No. 00-39-1356). Мөн шпинель Co3O4-н 

(220), (311) сарнилын хавтгайн пикүүд 32.3º, 

38.8º өнцгүүд дээр бүртгэгдсэн (JCPDS No. 00-

42-1467). 26.1º, 44.6º, 64.1º өнцгүүд дээрх пикүүд 

Al2O3-н (012), (113), (214) хавтгайнуудад 

харгалзана (JCPDS No. 00-71-1123). Туршилтын 

үр дүн бусад судлаачдын ажил болон стандарт 

спектртэй бүрэн таарч байна [24-26].  
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Зураг 4. Fe-Co/Al2O3 катализаторын рентген 

дифрактограм. 

Гарган авсан Fe-Co/Al2O3 катализаторын 

каталитик идэвхийг шалгахын тулд CVD аргаар 

НТНХ гарган авах туршилтанд ашигласан. 

Туршилтыг гүйцэтгэхдээ катализтораас 50 мг 

жинлэн авч шаазан тигельд хийн, CVD 

төхөөрөгийн 50 см урт кварцан хоолойн дунд 

хэсэгт байрлуулна.  
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Зураг 5. Хугацаа ба температурын хамаарал. Халаах 

дундаж хурд 19.75 ºС/мин, хөрөх дундаж хурд 22.85 ºС/мин. 

Температурыг 5 минутын алхамтайгаар хэмжсэн. 
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Төхөөргийг аргон хийн орчинд 750ºС хүртэл 

халаасаны дараа аргон болон бутаны хийн 

холимог (Ar:C4H10=2:1) урсгалыг 750-790ºС 

температурт 5 минутын турш явуулна. CVD 

төхөөргийн ажиллах хугацаа ба температурын 

хамаарлыг зураг 5 дээр үзүүллээ. 

Зураг 6 дээр шаазан тигель доторх катализатор 

ба түүн дээр явагдсан пиролиз урвалын үр дүнд 

үүссэн бүтээгдэхүүнийг харуулав. Зургаас 

харвал энэхүү  бүтээгдэхүүн нь шаазан тигелийг 

бүрэн дүүргэсэн сэвсгэр  хар нунтаг хэлбэртэй 

болно.  

 

Зураг 6. (а) Шаазан тигельд Fe-Co/Al2O3 катализаторыг 

хийсэн байдал. (б) Урвалын бүтээгдэхүүн. Туршилтаар 0.5 

г орчим НТНХ гарган авсан. 

Бүтээгдэхүүний гарцын хэмжээг (1) томьёог 

ашиглан тооцсон. Бид туршилтанд 50 мг 

катализатор ашигласан ба эцсийн 

бүтээгдэхүүний хэмжээ ойролцоогоор 0,5 г 

байсан. (1) томьёогоор хийсэн тооцооллоор 

эцсийн бүтээгдэхүүний хэмжээ ашигласан 

катализаторын хэмжээнээс массын хувьд 9 

дахин их байна.  

НТНХгарц =
𝑚гарган авсан НТНХ−𝑚 катализатор

𝑚катализатор
      (1) 

Туршилтаар гарган авсан НТНХ-н рентген 

дифрактограмыг зураг 7 дээр үзүүллээ. Спектр 

дэх өнцгийн 25.3º, 42.9º, 44.3º утгууд дээрх 

пикүүд нь графитийн (002), (100), (101) 

сарнилын хавтгайд харгалзана (JCPDS No. 01-

0646) [27]. Мөн (002) пикийн өндөр эрчим, шовх 

хэлбэр нь гарган авсан дээж олон ханат НТНХ 

болохыг илтгэж байна [28]. Эдгээр үр дүн Fe-

Co/Al2O3 биметалл катализатор нь CVD аргаар 

олон ханат НТНХ-г гарган авахад тохиромжтой 

болохыг харуулж байна. 
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Зураг 7. Олон ханат НТНХ-н рентген дифрактограм. 

Бид (002) пикийн өгөгдлөөр Шеррерийн 

тэгшитгэл (2)-ийг ашиглан НТНХ-н кристаллын 

хэмжээг тодорхойлсон. 

𝐷 =
𝑘𝜆

𝛽 cos 𝜃
   (2) 

Энд, 𝛽 -пикийн хагас өндрийн өргөн, 𝜃 -

дифракцын өнцөг, 𝜆-рентген туяаны долгионы 

урт, 𝑘 -Шеррерийн тогтмол бөгөөд НТНХ-н 

хувьд 0.91-тэй тэнцүү гэж авсан [29]. 

Хүснэгт 2. НТНХ-н кристаллын хэмжээг Шеррерийн 

тэгшитгэл ашиглан тооцсон үр дүн. 

(hkl) 𝟐𝜽(°) 𝜷(рад) 𝑫, нм 

(002) 25.2795 0.05624 2.8 

Шеррерийн тэгшитгэлээр гарган авсан НТНХ-н 

кристаллын хэмжээ 2.8 нм гэж гарсан нь бусад 

судлаачдын үр дүнтэй эрэмбийн хувьд тохирч 

байна [30].  

ДҮГНЭЛТ 

Fe-Co/Al2O3 биметалл катализаторыг 

Печинигийн аргыг ашиглан гарган авав. SEM-

EDX туршилтын үр дүнгээс харахад уг 

катализатор сүвэрхэг бүтэц бүхий гадаргуутай 

бөгөөд найрлагын хувьд хөнгөнцагаан 7.5%, 

төмөр 41.7%, кобальт 50.7% эзэлж байна. CVD 

аргаар гарган авсан бүтээгдэхүүний хэмжээ (0.5 

г) ашигласан катализаторын хэмжээнээс (50 мг) 

массын хувьд 9 дахин их байгаа нь Fe-Co/Al2O3 

биметалл катализатор НТНХ синтезлэхэд үр 

дүнтэй болох нь харагдаж байна. НТНХ-н 

рентген дифрактограм дахь (002) пикийн өндөр 
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эрчим, шовх хэлбэр бидний гарган авсан дээж 

олон ханат НТНХ болохыг илтгэж байна.  

Цаашид катализаторын бүтэц, найрлага, мөн 

CVD реактор дахь урвалын температур, хийн 

холимгийн харьцаа, урсгалын хурд 

бүтээгдэхүүний чанар, гарц, морфологи бүтцэд 

хэрхэн нөлөөлж буйг судлах шаардлагатай.  

ТАЛАРХАЛ  

Тус судалгааны ажил нь Азийн Судалгааны 

Төвийн P2019-3719 дугаартай “Металл оксид 

болон металл карбид нанокатализатор ашиглан 

CVD аргаар нүүрстөрөгчит нанохоолой гарган 

авах судалгаа” сэдэвт төслөөр санхүүжигдсан 

болно. 
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Гелийн атомын фотоэлектроны голограф  

Ч.Алдармаа, Г.Зоригт, Л.Хэнмэдэх 

Шинжлэх Ухаан Технологийн Их Сургууль, Хэрэглээний Шинжлэх Ухааны Сургууль, Физикийн тэнхим 

Гелийн атомыг лазерын богино хүчтэй пульсээр иончлох процессыг Кулоны долгион 
функцын дискрет хувьсагчийн арга (CWDVR) ашиглан хувьсах эффектив 

цэнэгтэйгээр хугацаанаас хамаарсан Шредингерийн тэгшитгэлийг тоон аргаар бодлоо. 

Шугаман туйлшралтай лазерын богино хүчтэй пульсээр гелийн атомыг үйлчлэхэд 

сугаран гарч буй фотоэлектроны импульсын түгэлт буюу голографын дүрслэлийг 

гарган авсан. 

PACS numbers: 42.55-f, 32.80.-t, 31.15E-, 

 

ОРШИЛ  

Атом молекулын олон фотоны болон өндөр 

эрэмбийн шугаман бус оптик процессын 

судалгаа нь шинжлэх ухаан, технологийн 

өнөөгийн сонирхолтой сэдвүүдийн нэг юм. 

Атом молекулд явагдах процесс нь 

фемтосекундээс аттосекундын хугацаанд 

үргэлжилдэг. Иймд атомыг лазерын богино 

хүчтэй пульсээр үйлчилж фотоэлектрон нь ямар 

чиглэлд, ямар магадлалтай гарч буйг 

тодорхойлох нь энэ төрлийн судалгаанд чухал ач 

хобогдолтой юм. Орчин үед атом молекулд 

лазерын богино хүчтэй пульсээр үйлчлэх 

процессыг хугацаанаас хамаарсан 

Шредингерийн тэгшитгэлийг тоон аргаар 

тооцоолох ажил олон хийгдэж байна. 

Устөрөгчийн атомын фотоэлектроны 

импульсын түгэлтийг (PMD) тооцоолох онолын 

олон аргууд байдагаас хөндөх онолоор [1], 

хүчтэй орны ойролцоололоор [2,3], хугацаанаас 

хамаарсан Шредингерийн тэгшитгэл [4,5] гэх 

мэт тодорхой дөхөлтийн хүрээнд тооцоолсон 

бол олон электронтой атомын хувьд нэг 

идэвхитэй электроны ойролцоололоор (SAE)[6-

8], нягтын функционалын онолоор [9]-д тус тус 

тооцоолсон байна. Эдгээрээс гелийн атомыг 

шугаман туйлширсан лазерын пульсээр иончлох 

процессыг хугацаанаас хамаарсан нягтын 

функционалын онолоор [10], Xe атомыг лазерын 

богино пульсын фотоэлектроны импульсын 

түгэлт буюу голографыг туршилгаар хэмжиж 

онолын тооцоололтой харьцуулжээ [11]. Бид 

өмнө нь гелийн атомын хоёр электроныг хоёулаа 

1s төлөвт байна гэж үзээд Кон-Шамын 

тэгшитгэлийг хугацаанаас хамаарсан нягтын 
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функционалын аргаар бодсон [12]. Энэхүү 

ажилдаа гелийн атомыг шугаман туйлширсан 

лазерын пульсээр үйлчилж нэг идэвхитэй 

электронтой нөгөө электрон нь хувьсах 

эффектив цэнэгийн орон үүсгэнэ гэж үзээд 

хугацаанаас хамаарсан Шредингерийн 

тэгшитгэлийг Кулоны долгион функцын 

дискрет хувьсагчийн аргыг ашиглан тоон аргаар 

тооцоолсон үр дүнг танилцуулж байна. Энэ 

ажилд атом нэгжийн системийг ашигласан 

болно. 

ОНОЛ 

Хугацаанаас хамаарсан Шредингерийн 

тэгшитгэлээр гелийн атомыг лазерын богино 

хүчтэй пульсээр үйлчлэх үед нэг идэвхитэй 

электрон нь хувьсах эффектив цэнэгтэй цөмийн 

оронд байна гээд Гамильтанионыг бичвэл [13]: 

𝐻̂ =
𝑝2

2
+ 𝑉эфф(𝑟) + 𝑟 ∙ 𝐸⃗⃗(𝑡)    (1) 

Энд : 
𝑝2

2
–кинетик энергийн оператор, 𝑉эфф - 

электрон ба үлдэгдэл ионы хоорондох харилцан 

үйлчлэл,𝑟 ∙ 𝐸⃗⃗(𝑡)- уртын тохируулгатай диполын 

ойролцоолол дахь гадны орны харилцан 

үйлчлэлийн потенциал. 

Лазерын цахилгаан орон: 

𝐸(𝑡) = 𝐸0𝑆𝑖𝑛 (
𝜋𝑡

𝜏
)

2
𝑆𝑖𝑛 (𝜔𝑡 + 𝜙0)  (2) 

𝐸0  −лазерын цахилгаан орны далайц,z- ийн 

дагуу шугаман туйлширсан,𝜏–пульсын урт, - 

давтамж, 𝜙0 = −
𝜔𝜏

2
−

𝜋

2
 . 
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Зураг 1.Лазерын цахилгаан орны хугацааны хамаарал (𝐼 =

3.51 ∙ 1016Вт/см2, N= 2 циклтэй, 𝜔 =0.4445 а.н ). 

Эффектив потенциал: 

𝑉эфф(𝑟) = −
𝑍𝑐+𝑎1𝑒𝑎2𝑟+𝑎3𝑟𝑒𝑎4𝑟+𝑎5𝑒𝑎6𝑟

𝑟
   (3) 

гелийн атомын хувьд параметрүүдийг 𝑍𝑐 = 1 , 

𝑎1 = 1.231 , 𝑎2 = 0.662 ,  𝑎3 = −1.325 , 𝑎4 =

1.236, 𝑎5 = −0.231, 𝑎6 = 0.480байхаар сонгож 

авлаа [14]. Шредингерийн тэгшитгэлээс 

хугацааны 𝑡эгшинээс𝑡 + Δ𝑡 эгшин дэх долгион 

функцыг олбол [15]: 

𝜓(𝑟, 𝑡 + Δ𝑡) = 𝑒−𝑖(𝐻̂0+𝑉̂(𝑟⃗,𝑡))Δ𝑡𝜓(𝑟, 𝑡)   (4) 

Энэхүү итерацийн алхмуудаар долгион 

функцын хугацааны хамаарал тодорхойлогдоно. 

Электроны долгион функцыг бөмбөлөг 

координатын системд бөмбөлөг гармоник 

функцээр задлан радиал функцийг хугацаанаас 

хамааруулан тооцоолов. Радиал координатыг 

Кулоны долгион функцын язгууруудаар радиал 

координатыг дискретчилэн устөрөгчийн атомын 

псевдо спектрал баазуудыг байгуулсан[16]. 

Фотоэлектроны импульсын түгэлтийг 

тодорхойлохын тулд хугацаанаас хамаарсан 

долгион функцыг эффектив цэнэгтэй Кулоны 

континиумын долгион функц дээр проекцлолоо. 

Үүнд  

𝑑𝑃

𝑑𝜀𝑑Ω𝑘
= lim

𝑡→∞
|⟨Φ𝑘

−(𝒓)|Ψ(𝒓, 𝑡)⟩|2  (5) 

Устөрөгчийн атомын континиумын долгион 

функц Φ𝑘
−(𝒓) -ийн аналатик илэрхийлэлийг 

ашиглав. 

 ҮР ДҮН 

Гелийн атомыг шугаман туйлширсан 3.51 ∙

1016 Вт/см2 эрчимтэй 2 циклтэй, 𝜔 = 0.4445 

давтамжтай лазерын пульсээр үйлчилж 

хугацаанаас хамаарсан Шредингерийн 

тэгшитгэлийг Кулоны долгион функцын 

дискрет хувьсагчийн аргыг ашиглан долгион 

функцыг тоон аргаар тооцоолж гаргав. Лазерын 

пульсын урт 28.27, хугацааны итерацыг Δ𝑡 =

0.1 алхамтайгаар шилжүүлэн орбитын квант 

тооны хамгийн их утгыг 40-өөр авч тооцооллыг 

хийв. z тэнхлэгийн дагуу лазерийн цахилгаан 

орон хэлбэлзэх үед долгион функцын модулын 

квадратын логарифм утгыг (z, x) хавтгай дээр 

зураг 2 –д дүрслэн харууллаа. 

Зураг 2. Электроны магадлалын нягтын түгэлт.  

Зураг 2–д үзүүлсэн электроны магадлалын 

нягтын түгэлт нь гелийн атомын идэвхитэй 

электрон лазерын цахилгаан орны үйлчлэлээр 

шууд иончлогдох пульс, буцаж цөмтэйгээ 

харилцан үйлчилж гарах пульсүүдийн 

интеференцийн зураглал буюу голограф юм. 

Энэ нь лазерын пульс атомтай харилцан 

үйлчилж дуусах эгшинд харгалзах электрон 

үүлний голограф болно. Голограф нь шууд 

туршлагаар ажиглагдахгүй боловч импульсын 

түгэлтийг туршилгаар хэмжих боломжтой. 

Импульсын түгэлтийг долгион функцыг 

континиумын долгион функцэд проекцлох 

замаар тодорхойлсныг Зураг 3-т үзүүлэв. 

Фотоэлектроны импульсын түгэлт (Зураг 3) нь 

электроны магадлалын нягтын түгэлт (Зураг 2) -

той хэлбэрийн хувьд төсөөтэй болох нь 

харагдаж байна. Бидний гарган авсан 

фотоэлектроны импульсын түгэлт нь бусад 

онолын судалгааны [13,17] ажлуудын үр дүнтэй 

тохирч байна. Цаашид энэ аргаар инертийн хийн 
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атомуудын хувьд фотоэлектроны импульсын 

түгэлтийг тооцоолох боломж бүрдэж байна. 

Зураг 3. Фотоэлектроны импульсын түгэлт. 

ДҮГНЭЛТ 

Шугаман туйлширсан лазерын пульс нь 

электрон үүлийг z тэнхлэгийн дагуу хүчтэй 

савлуулсны үр дүнд шууд иончлогдох 

электроны пульс болон буцаж цөмтэй харилцан 

үйлчилсний дүнд иончлогдох пульсүүд фазын 

хувьд зөрснөөр интерференц үүсгэж байна. 

Туршлагаар импульсын түгэлтийг 

тодорхойлсноор электроны магадлалын нягтын 

түгэлтийг гарган авах боломжтой буюу 

голографын зураг авсантай адилхан үр дүнд 

хүрч байна. 
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Даралтын нөлөөнд чулуулаг дээжний кристалл бүтцэд үүсэх үлдэгдэл хэв 

гажилт болон текстур бүтцийг нисэлтийн хугацааны нейтрон дифракцын 

аргаар судалсан үр дүн  

А.Бадмаарага,b,, К.Шеффцюкb,с, Д.Сангааа, Б.Мюллерс, Ф.Шиллингс, Л.Энхтөрd 

а ШУА, Физик технологийн хүрээлэн, Улаанбаатар хот, Монгол Улс, 
b ЦШНИ, Нейтроны физикийн лаборатори, Дубна хот, ОХУ, 
c Карлсруэ-гийн технологийн хүрээлэн, Карлсруэ хот, ХБНГУ, 

d МУИС-ийн ШУС-ийн Физикийн тэнхим, Улаанбаатар хот, Монгол Улс 

Газрын гүний байгууламжийн эргэн тойронд үүсч буй механик хүч, температур зэрэг 

байгалын хүчин зүйлсийн нөлөөнд орж, кристалл бүтцийн эгэл тордоо эвдрэл, хэв 

гажилт үүссэн поликристалл метаморф хувьрал бүхий чулуулаг дээжний бүтцийн 
текстур шинж чанар болон хэв гажилтын судалгааг нисэлтийн хугацааны (TOF) 

нейтрон дифракцын аргаар судалсан болно. Туршилтыг ОХУ-ын Дубна хот дахь 

ЦШНИ-ийн ИБР-2М импульст нейтроны үүсгүүрийн 7–р сувагт байрлах SKAT-

EPSILON нейтрон дифрактометрүүд болон тэдгээрийн дагалдах нэмэлт 
төхөөрөмжүүдийг ашиглан гүйцэтгэв. 

Эгэл торын хэв гажилтыг тодорхойлохын тулд нэг тэнхлэгийн дагуу 53 МРа хүртэл 

даралтын нөлөөлөл үүсгэн тухайн даралтын чиглэлийн дагуу 10 мм–ийн алхамтайгаар 

шилжүүлэн хэмжсэн хэмжилтийн үр дүнд поликристалл дээжний хамгийн өндөр хэв 
гажилтанд орж буй кварц фазын үлдэгдэл хэв гажилт нь суналтын мужид хамгийн 

багадаа −1.6 ∙ 10−3  ба түүнд перпендикуляр чиглэл дэх шахалтын мужид хамгийн 

ихдээ 1.2 ∙ 10−3 байгааг тодорхойлов. 

Түлхүүр үгс: метаторфик, нисэлтийн хугацааны нейтрон, дифракц, текстур анализ, хэв 

гажилт, Ритвелд анализ 

 

I. Оршил  

Судалгааны метаморф чулуулаг (физик 

болон механик шинж чанар нь хувьсан 

өөрчлөгдсөн чулуулаг) нь метаморфизмын үр 

дүнд, ө.х. дэлхийн царцдасын гүнд өндөр 

температур, өндөр даралтын нөлөөгөөр анхны 

хэлбэр, шинж чанар нь өөрчлөгдсөн чулуулаг 

юм. Метаморф чулуулгийн найрлага нь олон янз 

байдаг бөгөөд эдгээр нь кварц (кварцит) эсвэл 

кальцит (гантиг) гэх мэт ганц эрдсээс болон 

бусад олон найрлагат силикатуудаас бүрддэг ба 

метаморф чулуулгийн үүсэх механизмыг уг 

эрдсийн кристалл бүтцийн болон текстурын 

судалгаанд үндэслэн тогтоодог [1, 2].  

Метаморф чулуулаг дээжин дэх хэв 

гажилтын төлөв байдлын талаархи ойлголт нь 

геодинамикийн процессыг тайлбарлах, 

уулуурхай, газрын гүний үйл ажиллагаа явуулах 

зэрэг геотехникийн хэрэглээнд чухал ач 

холбогдолтой юм. Сүүлийн үед газрын гүний ус 

болон дулаан ашиглах, гүний уурхай, 

станцуудын үйл ажиллагаа нь газрын гүнд 

явагдаж буй процессуудтай (газар хөдлөл буюу 

механик хүч, температур г. м. ) шууд 
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хамааралтай байна. Ердийн судалгааны 

лабораторид см–ээс м хүртэлх мужид 

макрокристалл бүтцийн хэв гажилтыг 

тодорхойлох боломжийг олгож байна. Иймээс 

судалгааны рентген болон нейтрон дифракцын 

аргыг ашиглан кристалл бүтцийн эгэл торын хэв 

гажилтыг микро хэмжээсээс нано хэмжээс 

хүртэл тодорхойлж болдог. Учир нь материал 

дахь металл болон эрдсүүд нь нейтроны 

шингээлт харьцангуй бага байдгаас олон фаз 

бүхий дээжнүүдийн эгэл тор дахь хэв гажилтыг 

тодорхойлоход үр дүнтэй байдаг [3, 4]. 

Олон фаз бүхий нарийн бүтэцтэй геологийн 

дээжийг судлахад нэвтрэх чадвар болон 

нарийвчлал өндөртэй (∆𝑑/𝑑)  учир геологийн 

материалын кристалл бүтцийн хэв гажилт болон 

кристаллографийн давамгайлсан чиглэлийг 

Ритвельд текстур анализын аргыг хэрэглэн 

судлахад бөөмлөг болон долгиолог хосолсон 

шинж чанар бүхий нейтрон дифракц нь өндөр үр 

дүнтэйн дээр нарийвчлал өндөртэй байдаг [5, 6].  

Судалгааны ажлын гол зорилго нь 

деформацид орсон чулуулаг материалын хэв 

гажилтын процессийг ойлгох, ялангуяа дэлхийн 
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гүний царцдасын нөлөөний дараагаар үүссэн 

уян харимхай шинж чанарыг судлах явдал юм. 

II. Арга зүй ба судалгааны дээж  

Рентген, нейтрон гэх мэт дифракцын аргыг 

хэрэглэх нь кристаллографын хавтгай 

хоорондын зайнаас хамааруулан кристаллын 

эгэл торын хэв гажилтыг тодорхойлох 

боломжийг олгодог. Цаашилбал, эдгээр аргууд 

нь дээжинд агуулагдаж буй эрдэс минералуудын 

фаз тус бүрийн эгэл торын хэв гажилтыг 

тодорхойлох боломжтой. Дифракцын арга зүй 

нь Брэггийн хуулинд захирагддаг. 

2dhklsinθ = nλ   (1) 

Энд: dhkl  - эгэл торын хавтгай хоорондын зай 

(м), θ – Брэггийн өнцөг (°), λ – долгионы урт (м) 

ба n ∈ N{0}.  

Импульст нейтроны үүсгүүрийн нисэлтийн 

хугацааны нейтрон дифракцын арга нь эгэл 

торын хавтгай хоорондын зайг судлах 

боломжийг олгодог 

dhkl =
h

2mnLsinθ
∙ t   (2) 

Энд: h – Планкын тогтмол, mn – нейтроны масс 

(кг), L – нейтроны нисэлтийн нийт зай (м), t – 

нисэлтийн хугацаа (сек). 

Эгэл торын хэв гажилтыг дараах томъёоны 

тусламжтайгаар тооцоолдог: 

< εhkl > =
<dhkl>−dhkl

0

dhkl
0   (3) 

Энд: εhkl–дээжний [hkl] чиглэл дэх хэв гажилт, 

dhkl - хэв гажилтанд орсон эгэл торын хавтгай 

хоорондын зай (м), dhkl
0  – хэв гажилтанд ороогүй 

эгэл торын хавтгай хоорондын зай (м). 

Нисэлтийн хугацааны ЭПСИЛОН/СКАТ 

нейтрон дифрактометрүүд нь нэг тэнхлэгийн 

дагуу 100 кН хүртэл хүчээр даралтын нөлөөнд 

оруулах чадамж бүхий даралтын төхөөрөмж, 

0,01˚ - ийн өнцөг алхамтайгаар эргүүлэх 

гониометрээр тоноглогдсон бөгөөд нунтаг 

болон янз бүрийн хэмжээтэй шинэ материал, 

геологийн дээжний фаз тус бүрийн хувьд 

кристалл бүтцийн макро болон микро хэв 

гажилт, текстур бүтцийн судалгаанд зориулан 

загварчилсан. Уг дифрактометрүүд нь 103 – аас 

107 метр орчим урт нейтроны нисэлтийн зайтай 

тул энэ нь өндөр нарийвчлалтай хэмжилтийн үр 

дүн, олон фаз бүхий материалыг судлах, бага 

тэгш хэмтэй фазуудыг судлах боломжийг 

олгодог. Учир нь өргөн долгионы уртын муж нь 

(𝜆 = 7.8 Å) эгэл торын хавтгай хоорондын зай 

𝑑 = 5.3 Å  хүртэлх хэмжээтэйг судлах 

боломжийг өгдөг байна. ЭПСИЛОН ба СКАТ 

дифрактометрүүдийг зураг 1 – т үзүүлэв[7, 8]. 

 
a) 

 
б) 

Зураг 1. Нисэлтийн хугацааны нейтрон дифрактометрүүд. а) Кристалл бүтэц бүхий дээжний эгэл торын хэв 

гажилтын судалгааны ЭПСИЛОН дифрактометр нь 9 багц детектортой бөгөөд сарнилын өнцөг нь 2𝜃 = 90°, б) 

Материалын текстур бүтцийн судалгааны СКАТ дифрактометр нь 19 детектортой бөгөөд тэдгээр нь тодорхой 

координатын дагуу байрласан байдаг. 
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III. Хэмжилтийн үйл явц ба үр дүн 

3.1. Кристалл бүтцийн судалгаа 

Кристалл бүтцийн эгэл торын хэв гажилтын 

хэмжилтийг ЭПСИЛОН дифрактометрийн 

гониометрийн [z] тэнхлэг, тусч буй цацрагийн 

хоорондох өнцөг 45˚ байхаар сонгов. Тиймээс 

дифрактометрийн [z] – тэнхлэг нь 8–р багц 

детекторуудтай параллель, 2–р багц 

детекторуудтай перпендикуляр байрлалд 

дээжний хэв гажилтанд орсон эгэл тороос 

сарниж буй нейтронуудыг бүртгэдэг (Зураг 2). 

Текстур анализын хэмжилтийг 5˚  - ын өнцөг 

алхамтайгаар өндөр нарийвчлал бүхий СКАТ 

нейтрон дифрактометрийн тусламжтайгаар 

гүйцэтгэж (Зураг 3) [9], хэмжилтийн үр дүнг 

MAUD программын тусламжтайгаар тооцоолон 

гаргасан. 

 

Зураг 2. Энд дээжний хэв гажилтыг сканердан хэмжсэн 

хэмжилтийн 10мм алхамтай, 2см2 эзэлхүүн бүхий схем. 

 

 

Зураг 3. G01, G02 дээжнүүдийн нормчилсон нейтрон дифракцын зураг. Энд Ритвельдийн анализийн үр дүн (R=5.02, χ=1.82) 

болон фазуудыг харуулав. Ритвельд текстур анализыг d – зайн 1.1 – ээс 3.55 Å хүртэлх зайд гүйцэтгэв.

 

Ритвельдийн анализын үр дүнгээс үзэхэд 1-р 

дээжид кварц – 56%, альбит – 20%, микроклин – 

13%, мусковит – 10% ба бусад нь 1% агуулагдаж 

байна.  
Хүснэгт 1. Чулуулаг дээжний фаз тус бүрийн эзлэх хувийг 

[%] Ритвельд текстур анализ болон нисэлтийн хугацааны 

нейтрон дифракцын хэмжилтээс тодорхойлсон. F2 нь 
текстур шинж чанар буюу фазын түгэлтийг илэрхийлсэн 

индекс юм. 
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Go1: фазуудын эзлэх хувь 65,4 18,9 5,8 9,9 

Go2: фазуудын эзлэх хувь 42,4 15,1 8,0 34,5 

G1:F2(текстур параметр) 2,87 1,06 2,23 1,20 

G2:F2(текстур параметр) 2,70 1,04 1,35 1,32 

 

3.2. Текстур анализ 

Кварц фаз нь СКАТ дифрактометрийн 90˚ - ын 

өнцгийн байрлалд нэг цагирагийн координатад 

орших олон детектор системийн 

тусламжтайгаар [10] хэмжхэд хоёр дээжинд 

хамгийн ихээр агуулагдах бөгөөд тодорхой 

давамгайлсан чиглэлийг харуулж байгаа ба энэ 

нь 2.87 (G01) ба 2.70 (G02) – ийн F2 индексийг 

илтгэж байна. Кинематик ач холбогдол бүхий 

(0001) түгэлт нь G01 ба G02 дээжинд эрчмийн 

түгэлтийн хувьд гурвалсан хамгийн их 

түгэлтийг харуулж байна. 

Мусковитийн (001) хавтгай нь тодорхой 

давамгайлсан чиглэлийг (G01: F2 = 2.23, G02: F2 

= 1.35) харуулж байгаа боловч эрчмийн 

түгэлтийн хувьд ялгаатай байна (Зураг 4). 
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Зураг 4. G01, G02 дээжнүүдийн туйлын дүрсүүдийг кварц (011̅1) , (101̅1) , (112̅0)  болон мусковить (001) 

кристаллографын тэнцүү талбай бүхий хавтгайнуудын хувьд тооцоолов. Хамгийн өндөр эрчим бүхий хавтгайг баруун доод 

талд харуулав. 

G01 дээжний хувьд хамгийн их түгэлт нь [y] 

тэнхлэгтэй параллель, хамгийн сул түгэлт нь [z] 

тэнхлэгтэй параллель байгаа бол G02 дээжний 

хувьд [z] тэнхлэгийн дагуух түгэлт нь нэмэгдсэн 

бол [y] тэнхлэгийн дагуух түгэлт нь сул байна. 

Мөн микроклиний эгэл торын чиглэлүүд нь 

ялгаатай эрчмүүдийг харуулж байна (G01: F2 = 

1.2, G02: F2 = 1.32). Эсрэгээр нь альбит фазын 

үүсгэж байгаа кристаллографын давамгайлсан 

чиглэлүүд нь маш сул (G01: F2 = 1.06, G02: F2 = 

1.04) байгаа бөгөөд үүнийг тайлбарлах 

боломжгүй юм. 

3.3. Үлдэгдэл хэв гажилт 

Кварц фаз давамгайлсан материал нь эзэлхүүний 

хувь өндөр ба дифракцын спектрийн сарнилын 

эрчим мөн өндөр байдаг (Зураг 3). Хоорондоо 

давхацхааргүй байрлал бүхий 7 

кристаллографын хавтгайнуудын ( (011̅1)/

(101̅1) , (112̅0) , (112̅1) , (011̅2)/(101̅2) , 

(022̅1)/(202̅1) , (112̅2)  болон (123̅1)/(213̅1) ) 

хувьд эгэл торын хэв гажилтыг томъёо (3) – ын 

тусламжтайгаар тодорхойлсон бөгөөд (101̅1) 

хавтгайн хувьд бусад хавтгайнуудтай төсөөтэй 

түгэлт үүсгэж байгааг тодорхойлов (Зураг 5). 

Үлдэгдэл хэв гажилтыг сканердахад хэв 

гажилтын түгэлт нь [z] тэнхлэгийн дагуу нэгэн 

төрлийн бус байна. G01 дээжний хэв гажилтын 

хэмжээ нь [x] тэнхлэгийн дагуух чиглэлд 

(011̅1)/(101̅1) хавтгайн хувьд 𝜀 = −1.7 ∙ 10−3, 

(112̅1)  хавтгайн хувьд 𝜀 = 1.2 ∙ 10−3 . Мөн 

(011̅1)/(101̅1)  хавтгайнуудын хувьд хэв 

гажилтын төсөөтэй байдлыг илтгэж байгаа 

боловч [z] тэнхлэгийн дагуух чиглэл дэх хэв 

гажилт нь 𝜀 = 0.5 ∙ 10−3  хэмжээтэйгээр 

шахалтын хэв гажилтыг харуулж байна [11].  

(а) 

 

(б) 

 
Зураг 5. Үлдэгдэл хэв гажилтыг тооцоолсон үр дүн. a) G01, 

б) G02. Уг графикт L2 нь [x] тэнхлэгийн дагуу, L5 нь [y] 

тэнхлэгийн дагуу харин L8 нь [z] тэнхлэгийн дагуу 

шилжилтийг тооцоолсон үр дүнг үзүүлэв. 
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Үүнтэй төсөөтэй хэв гажилт (011̅2)/(101̅2) ба 

(111̅1) хавтгайнуудад ч мөн үүссэн байна. G02 

дээжний хэв гажилтын хэмжээ нь (01-11)/(10-11) 

хавтгайн хувьд 𝜀 = −1.1 ∙ 10−3 , [z] тэнхлэгийн 

дагуух чиглэлд (112̅1) хавтгайн хувьд 𝜀 = 1.7 ∙

10−3 . Мөн уг дээжний хамгийн их 

хэмжээтэйгээр хэв гажилтанд орж буй кварц 

фазын үлдэгдэл хэв гажилт нь суналтын мужид 

хамгийн багадаа −1.6 ∙ 10−3  ба шахалтын 

мужид хамгийн ихдээ 1.2 ∙ 10−3 байна. 

G01 дээж: 

  

  
G02 дээж: 

  

  
Зураг 6. Нэмэлтээр даралт учруулахад үүссэн хэв гажилтыг тооцоолсон үр дү. Энд дээжнүүдийн кристалл 

бүтцэд учруулсан даралтын муруй болон кварц фазын сонгосон кристаллографын хавтгайнуудын хэв 
гажилтын муруйнуудыг харуулав. 
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3.4. Даралтын нөлөөн дэх хэв гажилт 

Нэмэлтээр G01 дээжийг долоон өөр (6.1; 3.8; 9.6; 

13.5; 18.3; 21.3 болон 25.8 МРа), харин G02 

дээжийг таван өөр (14.2; 28.3; 40.0; 47.5 болон 

53.1 МРа) даралтын нөлөөнд оруулан эгэл торд 

үүсч буй хэв гажилтыг хэмжихдээ орчны 

температурыг ~21˚С – д тогтворжуулан дээжний 

эгэл торын дулаан тэлэлтээс зайлсхийсэн. G01 

дээжний эгэл торын (112̅1)  хавтгай нь агших 

хэв гажилтанд орж байгаа бол бусад (112̅0) ба 

(011̅2)/(101̅2)  хавтгайнууд нь даралтын 

нөлөөнд орохгүй байна. Харин G02 дээжний 

хувьд [x] тэнхлэгийн дагуух чиглэлд (112̅1) 

хавтгайд 28.3 МРа хүртэл агшилт үүссэн бөгөөд 

өндөр даралтын нөлөөнд сунаж эхэлсэн. Харин 

[z] тэнхлэгийн дагуух чиглэлд бага зэрэгийн 

агшилт үүссэн бол эгэл торын бусад 

чиглэлүүдэд нь хэв гажилт маш багаар үүссэн 

байна (Зураг 6). 

IV. Дүгнэлт болон хэлэлцүүлэг 

Текстурын хэмжилтийн үр дүнгээс үзэхэд эдгээр 

хоёр дээжийн кристаллографын давамгайлсан 

чиглэл нь [z] тэнхлэгт перпедикуляр, өөрөөр 

хэлбэл [x], [y] тэнхлэгтэй параллель чиглэлтэй 

үелсэн байна. Кристаллын фазуудын 

давамгайлсан чиглэлүүдийг тодорхойлсоноор 

мусковит фазын (001) хавтгайн үүсгэж буй 

туйлын дүрс нь эдгээр метаморф чулуулагт 

байгаа бүх үелсэн давхрагуудыг илэрхийлж 

байгааг тодорхойлов. Тиймээс мусковитийн 

(001) хавтгайн туйлын дүрс нь дээрх өөр өөр 

эрчим бүхий фазуудын тархалттай 

чулуулгуудийн давхаргын хэлбэлзлийг 

илэрхийлж байна. 

Үлдэгдэл хэв гажилтын судалгаанаас нэгэн 

төрлийн бус хэв гажилтын түгэлт байгааг 

тодорхойлов. Mohr – ын (Mohr’s circle) тойргийн 

тооцоололын тусламжтайгаар сонгосон 

нэмэлтээр учруулсан даралт нь эгэл торыг хэв 

гажилтанд оруулахгүй, өөрөө хэлбэл кварц 

фазын хэв гажилт нь даралт ихсэх тусам уян 

харимхай шинж чанар агуулж байна.  

Мөн үелсэн давхрагууд нь тодорхой хэмжээний 

механик даралтыг даах чадвартай байдаг. 

Тиймээс олон фаз бүхий чулуулаг материалын 

хэв гажилтын түгэлтийн судалгаа нь нарийн 

төвөгтэй байдаг ба нарийвчлан системчилсэн 

бидний судалгаанаас харагдаж байна. Ялангуяа 

олон фаз бүхий геологийн дээжнүүдийн хэв 

гажилтын түгэлт, бичил эвдрэлийн судалгааг 

оптик ба электрон микроскоп, нейтрон ба 

рентген дифракц, хэмжилтийн үед акустик 

дууны долгионыг бүртгэх нь хэв гажилт үүсэх 

болон тухайн үеийн процессыг улам бүр сайн 

ойлгоход чухал хувь нэмэр оруулах болно. 
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Физические и физико-химические свойства металл-фуллереновых 

пленок, полученных вакуумными технологиями  

П. Тувшинтур1,, Д. Улам-Оргих1, Э.М. Шпилевский2, С.А. Филатов2, Г. Шилагарди1 

1 Национальный университет Монголии, Улан-Батор, Монголия 
2 Институт тепло- и массообмена им. А.А. Лыкова НАН Беларуси, Минск, Беларусь 

Показано, что введение в пленки фуллеренов даже в небольших долях (до 1.0 мас.%) 

существенно (в некоторых случаях в разы) изменяет их физические и физико-
химические свойства. Особо сильную зависимость испытывают трибологические, 

электрические и термоэлектрические свойства. 

 

ВВЕДЕНИЕ  

Фуллерены являются уникальными 

углеродными наночастицами. С их открытием в 

конце прошлого века материаловеды получили 

принципиально новые инструменты для 

конструирования и управления свойствами 

материалов и структур [1-3]. 

Из всего семейства фуллеренов молекула С60 

обладает наиболее высокой симметрией и 

наибольшей температурной устойчивостью. 

Атомы углерода в молекуле C60 размещаются на 

сферической поверхности в вершинах 

20 неправильных гексагонов и 12 правильных 

пентагонов и связаны между собой ковалентной 

связью. Эта связь осуществляется 

обобществлением валентных электронов 

атомов. Валентные электроны каждого атома 

находятся в sp2-гибридизованных состояниях, 

сходных с состояниями электронов в графите. 

Длина связи С-С в пентагоне составляет 1.43 Å, 

такая же длина стороны гексагона, являющейся 

общей для обеих фигур, но сторона, общая для 

двух гексагонов, имеет длину около 1.39 Å. 

Радиус молекулы C60 составляет 0.357 нм. [3]. 

Ранее [4], было установлено, что введение 

фуллеренов в металлическую матрицу приводит 

к ее структурированию и значительному 

повышению прочности материала, изменению 

других ее свойств. В настоящей работе 

исследовались физические и физико-

химические свойства пленок разной толщины 

систем Al-C60, Cu-C60 и Ti-C60. 

Особенности формирования металл-

фуллереновых пленок разного состава 

 
 Electronic address: tuvshintur@num.edu.mn 

Пленки получали в вакууме на установке 

«ВУП-4» конденсацией совмещенных атомно-

молекулярных потоков при давлении 

остаточных паров воздуха 1∙10-4 Па. В качестве 

исходных материалов использовались особо 

чистые металлы (медь, алюминий, титан) и 

фуллеритовый порошок С60 чистоты 99.9 %, 

изготовленный по технологии, описанной в 

работе [5]. Поскольку фуллерены начинают 

сублимировать при температурах менее 700 К, а 

температура испарения металлов значительно 

выше, то для получения металл-фуллереновых 

плёнок использовались два испарителя 

(отдельно для металла и фуллеренов). Разогрев 

испарителей обеспечивался пропусканием 

электрического тока. В качестве испарителей 

для металлов использовались молибденовые 

лодочки, для С60 — танталовые. Подложками 

служили оксидированный кремний и ситал. 

Получение пленок с различным 

содержанием фуллеренов обеспечивалось 

варьированием плотностями атомно-

кластерных потоков компонентов, что в свою 

очередь достигалось регулированием 

температуры испарителей и изменением их 

расположения относительно подложки. 

Необходимая концентрация фуллеренов в плёнке 

обеспечивалась поддержанием определенного 

соотношения скоростей поступления фуллерена и 

металла.  

Плотности потока молекул фуллерена и 

атомов металлов определялись с помощью 

экспериментально построенных номограмм 

температурной зависимости скоростей 

испарения металлов и фуллеренов.Реальная 

концентрация фуллеренов в металл - 
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фуллереновых пленках определялась методом 

рентгеновского микроанализа по интенсивности 

характеристического рентгеновского излучения 

атомов металлов в пленках заданной толщины. 

Фазовый состав пленок контролировался на 

рентгеновском дифрактометре «ДРОН-3.0» в 

медном Кα-излучении. Структура пленок 

исследовалась с помощью атомного силового 

микроскопа и растрового электронного 

микроскопа LEO 1420VP. Измерение 

электрических и термоэлектрических 

характеристик производилось четырех-

зондовым методом. Износ при трении 

рассчитывался по глубине канавки трения, 

измеренной интерферометрическим методом 

(интерферометр Линники МИИ-4). 

На структуру конденсированных в вакууме на 

подложке из совмещенного атомно-

молекулярного потока металл-фуллереновых 

пленок влияют как концентрация компонентов, 

так и технологические параметры (температура 

подложки, плотность потоков и энергия 

поступающих на подложку атомов и молекул). 

Размер и форма зерен пленочных сплавов 

зависят от типа металла, концентрации 

компонентов и температуры подложки и 

толщины пленок. На рисунке 1. показаны 

зависимости размера зерен композиционных 

пленок Al-C60 и Cu-C60.  

 

Рис.1.Зависимость среднего размера зёрен металл-

фуллереновых плёнок от количества молекул фуллерена, 

приходящихся на 1 атом металла (толщина 100 нм.) 

Для системы Al-C60 зерна преимущественно 

имеют вид пирамид, для системы Cu-C60 - 

вытянутых куполов, а для системы Ti-C60 – 

полусфер. Их линейные размеры составляют 

30...3000 нм. 

Выявленная зависимость среднего размера 

зёрен металл-фуллереновых плёнок от состава 

компонентов (количества молекул фуллерена, 

приходящихся на 1 атом металла) объясняется 

следующим: имея меньшую подвижность на 

поверхности подложки фуллерены 

ограничивают длину диффузионных прыжков, 

тем самым выступая центрами кристаллизации 

для металлических атомов, кроме того, в 

совмещённом потоке атомы металла и молекулы 

С60 могут создавать устойчивые образования в 

пространстве на подлёте к подложке.  

Трибологические свойства металл-

фуллереновых пленок 

Экспериментально установлено, что 

коэффициент трения и износостойкость металл-

фуллереновых пленок от типа металла, 

концентрации компонентов и температуры 

подложки и толщины пленок. Однако наиболее 

сильное изменение придает наличие молекул 

фуллеренов. При этом наибольший эффект 

достигается небольших долях (до 1.0 мас.% C60). 

Рисунок 2 иллюстрирует зависимости 

коэффициента трения от продолжительности 

испытаний трибопары (от пути трения) пленка 

Ti-C60-тинан.  
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Рис. 2. Зависимость коэффициента трения пары пленка 
Ti-C60-тинан от пути трения: 1 –Ti:С60= 20; 2 – Ti:С60= 

120; 3– Ti:С60=260. 

Анализ данных показывает, что для значений 

износостойкости композиционных пленок 

имеют аналогичные зависимости. 

Электрические и термоэлектрические 

свойства металл-фуллереновых пленок 

Установлено, что удельное электрическое 

сопротивление и термоэдс плёнок Me-C60 

изменяется в широких пределах в зависимости 
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от долевого состава компонентов и толщины 

слоев. Показано, что для металл-фуллереновых 

пленок характерно с возрастанием толщины 

удельное электросопротивление уменьшается, а 

термоэдс возрастает. Изменение удельного 

сопротивления и термоэдс от толщины для 

Ti/C60=120, показано на рис.3  
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Рис. 3. Зависимость удельного сопротивления (1) и 

термоэдс (2) от толщины для плёнок с долевым составом 

С60:Ti=120. 

Рис. 4. Зависимость термоэдс от долевого отношения 

Ti/C60 с различным толщинами 1) d=150 нм., 2). d=110 нм., 

3). d=86 нм., 4) d=50 нм.  

Толщинные зависимости удельного 

электросопротивления и термоэдс проявляются 

для малых (до 70-80 нм. для удельного 

электросопротивления и 100-150 нм для 

термоэдс) толщин. Однако наиболее сильное 

изменение как удельного электросопротивления 

так и термоэдс обеспечивается наличием 

молекул и кластеров фуллерена. Удельное 

электросопротивление металл-фуллереновых 

пленок от концентрации фуллеренов изменяется 

на 14-15 порядков (от 10-6 до 10+9).  

Зависимость термоэдс от долевого соотношения 

n/n для плёнок Ti/C60 приведены на рис. 4. 

Зависимость термоэлектрической 

эффективности от долевого соотношения 

атомов металла и молекул фуллерена C60 в 

пленках системы Ti-C60 приведена на рис 5. 

(а) 

 

(б)

 

Рис.5. Зависимость термоэлектрической 
эффективности плёнок Ti-C60 от долевого состава 

компонентов (толщины: а) dср = 50 нм, dср = 110 нм.) 

При совместной конденсации металлов и 

фуллеренов образуются гетерогенные 
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структуры, состоящие из фаз: металлической, 

фуллеритовой, твёрдых растворов атомов 

металла в фуллерите и молекул фуллерена в 

кристаллическом или аморфном состояниях. 

Обладая широким спектром значений 

удельного электрического сопротивления 

сплавы Me-С60 интересны как 

электротехнические материалы. 

Для металлов имеется соответствие между 

удельным сопротивлением  и термоэдс  

равное /=const. Полученные зависимости 

показывают, что это соотношение для плёнок 

Ме-C60 не выполняется, а имеет сложный 

характер.  

С увеличением доли металла наблюдается 

рост термоэдс в несколько раз (в 5 раз для 

пленок Ti-C60). Значение термоэдс пленок Ti-С60 

может достигать 60 мкВ/К. Однако 

использование этого эффекта затруднено из-за 

малой термоэлектрической эффективности 

w=α2/ρ. Для зависимостей термоэлектрической 

эффективности от долевого состава имеется 

максимум соответствующий долевому 

отношению Ме-C60 nМе/n C60≈120.  

Уникальные свойства углеродных наночастиц и 

материалов их содержащие указывают на 

перспективы использования этих материалов в 

качестве покрытий в машиностроении, 

оптоэлектронике, биомедицине, авиастроении, в 

других областях хозяйственной деятельности 

[6]. 

Заключение 

Добавление молекул C60 в металлические 

пленки существенно уменьшает размер 

структурных элементов до нанометровых, что 

может быть использовано для получения 

наноструктурных материалов.  

Показано, что введение фуллеренов даже в 

небольших долях (до 1.0 мас.%) существенно (в 

некоторых случаях в разы) изменяют их 

физические и физико-химические свойства. 

Особо сильную зависимость испытывают 

трибологические, электрические и 

термоэлектрические свойства. 
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Тогтмол гүйдлийн соронзон орны 3 хэмжээст компьютер загвар бүтээх нь  

Б.Алтанхүү, О.Лхагва 

МУИС, ШУС, БУС, Физикийн Тэнхим 

Ковид-19 цар тахлын үед зайны, цахим сургалтын хэрэгцээ үлэмж нэмэгдэж, нөхцөл 
байдалд тохирсон сургалтын шинэ хэрэглэгдэхүүн хөгжүүлэх хэрэгцээ шаардлага эрс 

нэмэгдсэн. Энэ өгүүлэлд бид, сургалтын зорилгоор тогтмол гүйдлийн соронзон орны 

3 хэмжээст (3D) компьютер загварыг бүтээх үйл явц, бүтээсэн загварыг физикийн 

сургалтын хэрэглэгдэхүүн болгон ашиглах боломжийн талаар дурдав. Тогтмол 
гүйдлийн соронзон орныг тооцоолохдоо, ерөнхий тохиолдолд аналитик шийдгүй Био-

Саварын хуулийн интеграл томъёог тоон аргаар ойролцоолж бодуулдаг. Бид тооцоог 

геометрийн тэгш хэмтэй шулуун, тойрог хэлбэрийн дамжуулагчийн гүйдэл тус 

бүрийн хувьд хийж соронзон орны 3 хэмжээст дүрслэл (хүчний шугам) үйлдсэн. 
Түүнчлэн, хавтгай дээрх дурын хэлбэртэй дамжуулагчийн гүйдлийн соронзон орныг 

тооцоолж 3 хэмжээст дүрслэл үйлдэх програм боловсруулав. Тооцоог Python хэл дээр, 

3D график дүрслэлийг OpenGL/WebGL технологи, сплайн-функц ашиглан хийв. 
Тооцоо, загварчлал үйлдэхэд ашигласан процессор: Intel i7 Quad Core, 2.3 GhZ, 16 Gb 

RAM. 

Түлхүүр үгс: сургалтын технологи, сургалтын хэрэглэгдэхүүн, физикийн сургалт, 

компьютерын загварчлал, байгалийн ухаан, мэдээллийн технологи, тооцоот туршилт 

 

УДИРТГАЛ  

Компьютер загварчлал (симуляци) бол, өгөгдсөн 

систем эсвэл юмс үзэгдлийн математик загварыг 

програмын аргаар компьютер дээр байгуулж, 

тухайн загвартайгаа ажиллах байдлаар эх 

системийн төлөв байдал, дүр төрхийг судлах үйл 

ажиллагаа юм [1]. Тухайн тохиолдол нь 

физикийн загварчлал бөгөөд, “физикийн систем, 

үзэгдэл, процессын компьютер загвар бүтээх” 

хэмээн тодорхойлж болно. Шинжлэх ухааны 

судалгаанд физикийн компьютер загварчлал нь 

нэг талаас шинжилгээний “багаж”-ийн үүрэг 

гүйцэтгэж, нөгөө талаас салбар дундын 

(математик, компьютерын ухаан, мэдээллийн 

технологи, компьютер график) судалгааны 

объект - судлагдахуун болж байдаг. Харин 

боловсролын салбарт компьютер загварчлалыг 

сургалтын зорилгоор хэрэглэнэ. Энэ тохиолдолд 

загварчлал нь сургалтын хэрэглэгдэхүүн бүтээх 

үйл ажиллагаа бөгөөд тооцоолол, дүрслэлийн 

тодорхой асуудлуудыг шат дараалан шийдэж 

байж, үр дүнг гаргаж авна. Ийм сургалтын 

хэрэглэгдэхүүний үлгэр жишээ болгож, 

Колорадогийн Булдерын Их Сургуулийн 

хөгжүүлсэн PhET интерактив загварчлалын 

төслийг дурдаж болно [2]. Төслийн хүрээнд 

физик, хими, биологи, математик болон бусад 

шинжлэх ухааны чиглэлийн 806 сая орчим 
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симуляци, загвар програмуудыг сургалтын 

зориулалтаар бүтээсэн нь өнөөдөр дэлхий даяар 

боловсролын орчинд ашиглагдаж байгаа. 

Түүнчлэн, Python болон Javascript хэлэнд 

суурилсан, 3 хэмжээст симуляци дүрслэл үйлдэх 

зориулалттай VPython/Glowscript загварчлалын 

хэлүүд хөгжиж [3], тэдгээрт түшиглэсэн дунд 

болон дээд сургуулийн түвшний ерөнхий 

физикийн курс хичээлүүд тавигддаг болжээ [4] 

(боловсролын цахим технологийн хөгжлийн 

дээд үзүүр нь эдүгээ virtual reality (VR), 

augmented reality (AR) түвшинд хүрсэн гэдгийг 

тэмдэглэх хэрэгтэй [5]). Манай орны хувьд, 

гадны ийм дэвшилтэт сургалтын технологиос 

авч хэрэглэхийн сацуу, эх хэл дээрх ижил 

төрлийн материалыг өөрсдийн боломжоор 

үүсгэн хөгжүүлж, бүрдүүлж, баяжуулж байх нь 

зүйтэй болов уу. 

ТОГТМОЛ ГҮЙДЛИЙН СОРОНЗОН ОРОН 

Тогтвортой цахилгаан цэнэг нь статик цахилгаан 

орон үүсгэдгийн адилаар тогтмол гүйдэл нь 

статик соронзон орон үүсгэдэг. Энэ соронзон 

оронг загварчлах нь физикийн компьютер 

загварчлалын классик бодлогуудын нэг юм [7, 8]. 

Ийм загвар (сургалтын хэрэглэгдэхүүн) нь 

шулуун, цагираг болон ороомог дамжуулагчийн 

гүйдлийн үүсгэх соронзон орны шинж чанартай 

танилцах боломжийг олгоно. 
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Дурын хэлбэртэй дамжуулагчийн гүйдлийн 

соронзон орныг Био-Саварын хуулиар 

тодорхойлдог [6]. Энэ хуулийн интеграл хэлбэр: 

𝐵⃗ (𝑟 ) =
𝜇0

4𝜋
∫
𝐼𝑑𝐿⃗⃗⃗⃗  ⃗×𝑟′⃗⃗⃗⃗ 

|𝑟′|3

 

𝐿
   (1) 

Энд, 𝐵⃗  - соронзон орны индукцийн вектор, 𝑟  - 

орныг тодорхойлж буй цэгийн радиус вектор, 𝑑𝐿⃗⃗⃗⃗  

- гүйдлийн (дамжуулагчийн) элемент-вектор, 

𝑟′⃗⃗ = 𝑟 − 𝑟 𝑑𝐿  - гүйдлийн элементээс орныг 

тодорхойлж буй цэг хүртэлх шилжилтийн 

вектор, 𝐼  – дамжуулагчийн гүйдэл (ампераар), 

𝜇0 = 4𝜋 ∙ 10
−7 Тл·м/А - соронзон тогтмол (зураг 

1).  

Дифференциал хэлбэр нь: 

𝑑𝐵⃗⃗⃗⃗  ⃗(𝑟 ) =
𝜇0

4𝜋

𝐼𝑑𝐿⃗⃗⃗⃗  ⃗×𝑟′⃗⃗⃗⃗ 

|𝑟′|3
   (2) 

 
Зураг 1. Гүйдэлтэй дамжуулагчийн хэсэг. 

(1) интеграл нь тооллын эхээс 𝑟  зайд байрлах 

ямар ч цэг дээрх нийлбэр соронзон оронг олоход 

хэрэглэгдэх боломжтой. Ерөнхий тохиолдолд уг 

интегралыг аналитик бодох боломжгүй учир 

дифференциал элементүүдийг хангалттай бага 

төгсгөлөг ялгаврын элементүүдээр сольж (𝑑𝐿 →

∆𝐿, 𝑑𝐵 → ∆𝐵, ∫ → ∑), тоон аргаар ойролцоолж 

бодно [7,8,9]. 

(1) томъёонд буй 𝑑𝐿⃗⃗⃗⃗ × 𝑟′⃗⃗  ⃗  вектор үржвэрийг 

олохын тулд дамжуулагчийн 𝑑𝐿⃗⃗⃗⃗  элемент бүрийн 

радиус вектор 𝑟 𝑑𝐿 -ийг тодорхойлох хэрэгтэй. 

Практикт (сурах бичгийн хүрээнд), тооцоог 

хялбарчлах үүднээс дамжуулагчийн хэлбэр 

дүрсийг шулуун, тойрог ба ороомог гэх мэт 

геометрийн тэгш хэмтэй тохиолдлуудад авч үзэх 

нь түгээмэл байдаг. 

ЗАГВАРЧЛАХ АЛХМУУД БА ШИЙДЛҮҮД 

Үндсэн тооцооноос гадна технологийн чанартай 

дараах асуудлуудыг шийдвэрлэх шаардлагатай 

болдог: 

А. Объектуудыг (гүйдлийн элемент, хэлхээний 

элементүүд, батарей гэх мэт) дүрслэх.  

Б. Дамжуулагч утас зурах. 

В. Параллель дамжуулагчуудын харилцан 

үйлчлэлийг (таталцал/түлхэлцэл) тооцоолж 

дүрслэх. 

Г. Хүчний шугам зурах (соронзон орны дүрслэл). 

А. Объектуудыг дүрслэх 

Энд бид дээд түвшний Python програмчлалын 

хэл, түүн дээр суурилсан Visual Python (VPython) 

3D график модулийг [3] ашигласан. Ингэснээр, 

OpenGL/WebGL API функцуудыг гараар дуудах, 

график контекстийн тохиргоо хийж бэлдэх; 3 

хэмжээст огторгуйд нэгэн төрлийн 

координатууд дээр хийх геометр хувиргалтууд, 

эргүүлэлтийн болон проекцын матрицуудтай 

тулж ажиллах, компьютер графикийн бусад 

стандарт алгоритмуудыг биечлэн дуудах гэх мэт 

нүсэр хөдөлмөрөөс ангижирч, график 

дүрслэлийг хялбар хурдан үйлдэх боломжтой 

болсон. 

Python хэл өөрөө cross-platform учир загвар 

програм маань Windows, Mac, Unix/Linux 

үйлдлийн системд ч ажиллах боломжтой. 

Б. Дамжуулагч утсыг дүрслэх 

Загвар програмыг сургалтын хэрэглэгдэхүүн 

болгож ашиглахын тулд үндсэн физик 

параметруудын тооцоог үнэн зөв хийхээс гадна 

график дүрслэлийн хувьд бодит байдалтай ойр 

харагдах нь чухал. Хэрэв лабораторийн хичээлд 

виртуал хэлбэрээр ашиглах бол, загвар систем 

маань гүйцэд угсарсан цахилгаан хэлхээ 

байдалтай оюутанд харагдаж байх ёстой 

(хэлхээнд залгаагүй дамжуулагчаар гүйдэл 

гүйхгүй шүү дээ!). Үүний тулд жишээ нь батарей, 

түлхүүр, шулуун дамжуулагчийг өөр хооронд нь 

холбож буй цахилгаан утсыг утас шиг л 

харагдуулах ёстой. Зураг 2-т, нэг шулуун 

дамжуулагч бүхий хялбар хэлхээг хэрхэн 

загварчилж дүрсэлснийг харуулав. Энд 

цахилгаан утсыг бид куб-сплайн интерполяцын 

аргаар дүрсэлсэн [11]: 

𝑃(𝑢) = 𝑝𝑘−1𝐶𝐴𝑅0(𝑢) + 𝑝𝑘𝐶𝐴𝑅1(𝑢) +

 𝑝𝑘+1𝐶𝐴𝑅2(𝑢) + 𝑝𝑘+2𝐶𝐴𝑅3(𝑢)  (3) 
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гэсэн олон гишүүнт функцыг {𝑝𝑘−1, 𝑝𝑘, 𝑝𝑘+1, 

𝑝𝑘+2} хяналтын (залгаас) цэгүүдээр тохируулж, 

 𝐶𝐴𝑅𝑘(𝑢) =

{
 

 
−𝑠𝑢3 + 2𝑠𝑢2 − 𝑠𝑢, 𝑘 = 0

(2 − 𝑠)𝑢3 + (𝑠 − 3)𝑢2 + 1, 𝑘 = 1

(𝑠 − 2)𝑢3 + (3 − 2𝑠)𝑢2 + 𝑠𝑢, 𝑘 = 2

𝑠𝑢3 − 𝑠𝑢2, 𝑘 = 3

  (4) 

гэсэн холбогч функцуудээр интерполяци хийж 

болно. Энд 𝑠 = 0.5 − 0.5𝑡 , 𝑡 = −0.5  – муруйн 

параметр. 

 
Зураг 2. Нэг шулуун дамжуулагчийн гүйдлийн соронзон орны загвар програм.  

В. Соронзон харилцан үйлчлэлийг 

загварчлах 

Хоёр параллель дамжуулагчаар гүйдэл гүйхэд 

хоорондоо соронзон харилцан үйлчлэлд ордог 

(зураг 3). Гүйдлүүд харилцан эсрэг эсвэл нэг 

зүгт чиглэсэн эсэхээс шалтгаалан 

дамжуулагчууд таталцана эсвэл түлхэлцэнэ. Энэ 

харилцан үйлчлэлийн хүч нь дамжуулагчийн 

уртын дагуу жигд үйлчлэлтэй байна, ө.х. нэгж 

уртад үйлчлэх хүч тогтмол байна [6, 12]. 

 
Зураг 3. Гүйдэлтэй параллель дамжуулагчуудын соронзон 

харилцан үйлчлэл. 

Загварчлал “бодит” байхын тулд компьютер 

загвар дээрх дамжуулагчууд мөн 

таталцаж/түлхэлцэж харагдах ёстой. Таталцаж 

буй дамжуулагчууд дотогш махийх ёстой. 

Түлхэлцэж буй дамжуулагчууд гадагш махийх 

ёстой. Үүнийг хэрхэн шийдэх вэ? 

Цэвэр дүрслэлийн асуудал учраас, нэгж уртдаа 

жигд ачаалал авч буй, хоёр үзүүрээсээ 

бэхлэгдсэн урт саваа гэж төсөөлбөл, бид 

механик инженерчлэлийн бодлого (савааны 

махийлтын) бодох хэрэгтэй болно. Бодлогын 

нөхцөлийг зураг 4-т үзүүлэв. 

 

Зураг 4. Хоёр үзүүртээ бэхлэгдсэн савааны махийлт. 

Аль нэг үзүүрээс x зайд орших цэг дээрх хазайлт 

𝛿𝑥-ийг дараах (5) томъёогоор олно [13]: 

𝛿𝑥 =
𝑤𝑥

24𝐸𝐼
(𝐿3 − 2𝐿𝑥2 + 𝑥3)  (5) 

Энд 𝑤 =
𝐹

∆𝐿
=

𝜇0𝐼1𝐼2

2𝜋𝑟
 – нэгж уртад үйлчлэх 

соронзон хүч, 𝐸  - уян харимхайн модуль 

(зэсийнх 117 Гпа), 𝐼 – талбайн инерцийн момент 

(𝐼 =
𝜋∙𝑟𝑎𝑑𝑖𝑢𝑠4

4
). 

HyperPhysics ©C.R. Nave, 2012 
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Зураг 5-д, хоёр шулуун дамжуулагчаар харилцан 

эсрэг чиглэлд гүйдэл гүйхэд соронзон харилцан 

үйлчлэлийн улмаас дамжуулагчууд хэрхэн 

түлхэлцэж буйг харуулав. 

Г. Соронзон орны хүчний шугамыг дүрслэх 

Соронзон орон бол вектор орон. Вектор орны 

хүчний шугамыг 3D огторгуйд байгуулахдаа, 

шугамын цэг бүр дээрх соронзон орны 𝐵⃗  

векторын чиглэлийг илэрхийлсэн 1-р эрэмбийн 

3 дифференциал тэгшитгэлийг бодуулдаг [8, 9]: 

{
 
 

 
 
𝑑𝑥

𝑑𝑠
=
𝐵𝑥
𝐵

𝑑𝑦

𝑑𝑠
=
𝐵𝑦

𝐵
𝑑𝑧

𝑑𝑠
=
𝐵𝑧
𝐵

 

 
Зураг 5. Параллель шулуун дамжуулагчуудын гүйдлийн соронзон орны харилцан үйлчлэлийг загварчилж байгаа нь. 

Энд (𝑥, 𝑦, 𝑧)  – бодолт хийх цэг, 𝑑𝑠  – хүчний 

шугамын дагуу явах дифференциал алхам 

(бодох алхам), 𝐵𝑥 , 𝐵𝑦 , 𝐵𝑧  – тухайн цэг дээрх 

соронзон орны векторын байгуулагчууд, 𝐵  – 

соронзон орны векторын модуль (зураг 6). 

 

Зураг 6. Тухайн цэг дээрх 𝐵⃗ -ийн чиглэл нь 𝑑𝑠⃗⃗⃗⃗ -ийн чиглэлтэй 

давхацна.  

Бид тогтмол алхамт 4-р эрэмбийн Рунге-Куттын 

аргыг сонгож бодолтыг гүйцэтгэсэн [10]. 

Хэдийгээр тооцоог компьютер дээр өрнүүлж буй 

боловч олон цэг дээр бодолт хийхэд үйлдэл 

ихтэй, хугацаа их зарцуулах учир бодолтын 

алхмын тоог цөөлөх хэрэгтэй. Үүний тулд: 

1. Соронзон орны хүчний шугам битүү байдаг 

гэдгээс, шугамын эхлэл цэгээс хоёр тийш 

эсрэг чиглэлд бодолтыг хийнэ. Зурах мужаас 

(эсвэл дэлгэцийн харах мужаас) гарч явсан 

шугамыг бодохоо болино. Хоёр талаас ирж 

буй нэг шугамын хоёр үзүүр заасан 

нарийвчлал дотор орж ирмэгц, шугам 

битүүрсэн гэж үзээд бодолтыг зогсооно. 

2. Соронзон орон аль нэг координатын (жишээ 

нь XY-) хавтгайтай харьцангуй тэгш хэмтэй 

гэвэл, тооцоог тухайн хавтгайн нэг талд 

бодоод нөгөө тал руу шууд бодолтгүйгээр 

буулгана (толин ойлт хийнэ). 

Бодолт хийгдэж эхлэх цэгийг хэрэглэгч өөрөө 

хулганаар сонгож дарна эсвэл програм дотор 

урьдчилан бэлдсэн координатууд зааж өгнө. 

Өмнөх зураг 5-д параллель шулуун 

дамжуулагчуудын гүйдлийн нийлбэр соронзон 

орны хүчний шугамыг програм хэрхэн дүрсэлж 

буйг үзүүлсэн байгаа. 

ДУРЫН ХЭЛБЭРТЭЙ ДАМЖУУЛАГЧИЙН 

ГҮЙДЛИЙН СОРОНЗОН ОРОН 

Түүнчлэн бид ажлынхаа хүрээнд, хавтгай дээрх 

дурын хэлбэртэй дамжуулагчийн хувьд 

гүйдлийн соронзон орныг тооцоолж 3D дүрслэл 

үйлдэх програм боловсруулсан (зураг 7). 

Тооцоог компьютерын хүчин чадалд 

“дулдуйдан” гүйцэтгэж, Био-Саварын хуулийг 

шууд интегралчилж байгаа.  
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Зураг 7. Хавтгай дээрх дурын хэлбэртэй дамжуулагчийн хэсгийн үүсгэх  соронзон орны дүрслэл. 

Интерфейсийн хувьд, хэрэглэгч өөрөө хулганын 

тусламжтайгаар цэг сонгож, хүчний шугамын 

дүрслэлийг эхлүүлнэ. Зөвхөн шулуун, тойрог 

гэхгүй дурын тахир, гурвалжин, дөрвөлжин, 

спираль гэх мэт хэлбэртэй дамжуулагчаар гүйх 

гүйдлийн соронзон орныг дүрслэх боломжтой. 

СУРГАЛТЫН ХЭРЭГЛЭГДЭХҮҮН 

Бэлэн болсон 3D загвар програмуудтай, лекцийн 

хичээл дээр үзүүлэн-демонстраци, семинарын 

хичээл дээр дасгал, лабораторийн хичээл дээр 

бол виртуал туршилт байдлаар ажиллаж: 

• Статик соронзон орон, түүнийг үүсгэж буй 

гүйдэл хоорондын хамаарал, уялдаа холбоог 

судлах (тоон утга ба чиглэл);  

• Зэрэгцэн орших гүйдэлтэй дамжуулагч 

хоорондын соронзон харилцан үйлчлэлийг 

судлах;  

• Соронзон тогтмолыг (μ0) туршлагаар 

тодорхойлж гаргаж ирэх; 

• Янз бүрийн геометр хэлбэртэй 

дамжуулагчийн гүйдлийн соронзон орны 

бүтэцтэй танилцах; 

• Соронзон орны дүрслэл, хүчний шугамын 

талаар ойлголт авах 

гэх мэт болон бусад дасгал, даалгавруудыг 

гүйцэтгэх боломжтой. 

Нөгөө талаас, компьютер загвар бүтээх процесс 

нь өөрөө тооцон бодох физик, тооцон бодох 

математик, физик загварчлал, програмчлал гэх 

мэт хичээлийг өрнүүлэх, сургалтын агуулгыг 

баяжуулах шинэлэг арга хэлбэр байх болов уу. 

ДҮГНЭЛТ 

Физикийн сургалтад компьютер загварчлал 

ашиглах нь мэдээллийн технологийн ололтыг 

сургалтад хэрэглэж буй дэвшилтэт нэгэн хэлбэр.  

Тогтмол гүйдлийн соронзон орны компьютер 

загвар бүтээх ажил нь өөрөө физик, мэдээллийн 

технологи, математик гэх мэт олон салбарын 

асуудлыг явцын дунд шийдвэрлэн байж 

зорилгодоо хүрдэг олон үе шаттай, эрэл хайгуул 

ихтэй цогц ажиллагаа байна. 

Загварчлалын технологи ашиглан бүтээсэн 

сургалтын хэрэглэгдэхүүн нь: 

• Сургалтын эвристик арга зүйг (туршиж 

үйлдэнгээ өөрөө өөрийгөө сургах) 

хэрэгжүүлэх;  

• Материаллаг бааз хомс орчинд сургалтыг 

хямд төсрөөр явуулах;  

• Зайны болон онлайн сургалт явуулах  

зэрэг давуу тал, шинэлэг нөхцөл байдлыг бий 

болгоно гэж үзэж байна. 
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Цагаан тугалга (Sn) болон нүүрстөрөгчийн нано мяндсаар (CNF) 

хольцолсон шпинел Li4Ti5O12-ийн бүтэц, шинж чанарын судалгаа  

Э.Уранбайгал1, А.Мөнхбаатар1,2, Л.Сарантуяа1,, Н.Цогбадрах2,, Г.Сэвжидсүрэн1 

1 ШУА -ийн Физик Технологийн Хүрээлэн, Материал судлалын салбар 
2 Монгол Улсын Их Сургууль, Шинжлэх Ухааны Сургууль, Байгалийн Ухааны Салбар, Физикийн тэнхим 

Энэхүү ажилд литийн ионы батарейн анодын материал болох шпинел Li4Ti5O12 

нэгдлийг цагаан тугалга (Sn) болон нүүрстөрөгчийн нано мяндас (carbon nanofiber) - 
аар хольцолж Li3.9Sn0.1Ti5O12, Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF нэгдлүүдийг золь гелийн аргаар 

гарган авч, дээжүүдийн бүтэц, шинж чанарыг онол болон туршлагын аргуудаар 

судалсан үр дүнг харуулав. Дээжийн кристалл бүтцийн шинж чанарыг судлахад 

рентген дифракцийн арга (XRD), нил улаан туяаны спектроскоп (FTIR)-ийн аргуудыг 
ашиглав. Онолын загварчлалын QUANTUM ESPRESSO багц програмаар Нягтын 

функционалийн онол дээр суурилсан ab initio квант механикийн аргыг ашиглан 

кристалл бүтэц ба электрон бүтцийн тооцооллыг гүйцэтгэлээ. Li3.9Sn0.1Ti5O12-ийн 

төлөвийн нягтыг тооцоолоход хориотой бүсийн өргөн цэвэр Li4Ti5O12-тай 

харьцуулахад харьцангуй бага буюу Eg=1.35 эВ байгааг харууллаа. 

Түлхүүр үгс: LTO, CNF, золь гелийн арга, НФО, PAW, GGA 

 

ОРШИЛ  

Шпинел Li4Ti5O12 нь литийн ионы батарейн 

анодын материалаар ашиглахад нэн 

тохиромжтой нэгдэл бөгөөд сүүлийн жилүүдэд 

хамгийн эрчимтэй судлагдаж буй электродын 

материалуудын нэг юм. Өнөө үед зөөврийн 

цахилгаан хэрэгслүүд болон цахилгаан 

автомашины хэрэглээ ихэссэнтэй зэрэгцэн 

тэдгээрт ашиглагдах литийн ионы батарейн 

шинж чанарыг сайжруулах, энергийн 

багтаамжийг нь ихэсгэх шаардлага улам бүр 

нэмэгдэж байна. Анодын материалаар хамгийн 

өргөн хэрэглэгдэж буй графит (LiC6) нь литийн 

интеркаляц явагдах үед 10%-ийн эзлэхүүний 

тэлэлт үзүүлдэг, мөн металл литийн атомууд 

үүсч электролит болон электродын хооронд үе 

үүссэнээр батарейн дотоод эсэргүүцэл ихэсгэдэг 

зэрэг сул талуудтай. Харин шпинел Li4Ti5O12 

нэгдлийн хувьд1 Li/Li+ процессын 1.55В хүчдэл 

үүсгэдэг бөгөөд онолын багтаамж 175 мАц/г 

байдаг. Мөн литийн интеркаляц явагдах үед 

ердөө 0.1% -ийн кристалл торын эзлэхүүний 

тэлэлт үзүүлдэг [1]. Үүнээс гадна Li4Ti5O12 нь 

термодинамикийн хувьд өндөр тогтвортой [2], 

батарейн системийн эсэргүүцлийг нэмэгдүүлж, 

цахилгаан цэнэгийн нягтралыг бууруулдаг 

электрод болон электролит хоорондын үе 
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 См- Цахилгаан дамжууллын нэгж Сименс 

 

үүсгэдэггүй давуу талуудтай. Харин Li4Ti5O12 нь 

цахилгаан дамжууллын коэффициент багатай 

(10-8-10-13 См см-1), литийн ионы диффузийн 

коэффициент бага (~10-12 см2 См-1) тул батарейн 

гаралтын чадал бага байдаг [3]. Эдгээр 

дутагдалтай талуудыг сайжруулахын тулд олон 

тооны туршилт болон онолын судалгаагаар 

Li4Ti5O12-ийг шилжилтийн металлуудаар 

хольцлох, дамжуулагч материалаар хольцлон 

нийлмэл нэгдэл гарган авах, бөөмийн хэмжээг 

багасгах зэрэг аргуудыг ашигласан байдаг [1]. 

Нүүрстөрөгчийн аллотропууд болох графен 108 

См/м, нүүрстөрөгчийн нано хоолой (CNT) 103-

104 См/м [4] нүүрстөрөгчийн нано мяндас (CNF) 

106-107 См/м [5] утга бүхий өндөр цахилгаан 

дамжуулалтай байдаг. Эдгээр нүүрстөрөгч 

агуулсан Li4Ti5O12 -ийн нийлмэл нэгдлүүдэд 

нүүрстөрөгчид нь Li4Ti5O12-ийн кластеруудыг 

хооронд нь холбох гүүр болж, электрон шилжих 

замыг үүсгэснээр гаралтын чадал болон бүтцийн 

тогтвортой байдал нэмэгддэг [6]. Туршилтын 

аргаар Li4Ti5O12 -ийг Cr3+, Mn3+, Ni3+, Al3+, Ga3+ 

зэрэг шилжилтийн металлуудаар хольцлосноор 

[7,8] цахилгаан дамжууллын чадварыг 

нэмэгдүүлсэн байдаг. Мөн Нягтын 

функционалийн онолыг ашиглан Li4Ti5O12-ийг 

Cr, Mg [9], Gd [10], W6+, Br- [11] зэрэг 

элементүүдээр хольцлон онолын тооцоо хийхэд 

mailto:Tsogbadrakh@num.edu.mn
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цахилгаан дамжуулах шинж чанар сайжирч 

байсан үр дүн Liu, Zhang нарын ажлуудад 

хэвлэгдсэн байна. Бид энэхүү ажилд Li4Ti5O12-

ийн цахилгаан дамжууллыг сайжруулах 

зорилгоор уг нэгдлийг цагаан тугалга (Sn) болон 

CNF-ээр хольцлон гарган авсан болно. 

СУДАЛГААНЫ АРГА ЗҮЙ 

Химийн синтезийн золь гелийн аргаар 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 болон Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF 

нэгдлүүдийг гарган авч физик, химийн шинж 

шинж чанарыг багажит анализийн арга ашиглан 

судлан, мөн онолын загварчлал ашиглан уг 

нэгдлүүдийн электрон бүтцийн тооцооллыг 

гүйцэтгэлээ.  

I. Туршилтын хэсэг: 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 нэгдлийг гарган авах химийн 

синтез.  

Литийн ацетат дигидрат (LiCH3COO·2H2O) -аас 

0.831 гр, цагаан тугалгын хлорид дигидрат 

(SnCl2·2H2O) -ыг 0.055 гр авч, 50 мл этанолд 

уусган нэгэн төрлийн болтол соронзон 

хутгуураар хутгаад, уусмал дээр 3 мл титаны 

изопропоксид (Ti(OCH(CH3)2)4)-ыг дусал 

дуслаар нэмж 10 минутын турш соронзон 

хутгуураар хутгана. Соронзон хутгуурын 

үйлчлэл дор уусмалыг 80оC хүртэл халаан, гель 

үүсгэнэ. Үүссэн гелийг хатаах зууханд 60oC -т 24 

цагийн турш хатаана. Хатаасан дээжийг шаазан 

тигельд нунтагласны дараа шатаах зууханд 

800oC -т азотын хийн орчинд 12 цаг шатааж, 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 нэгдлийг гарган авлаа [12]. 

Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF нэгдлийг гарган авах 

химийн синтез 

Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF нийлмэл нэгдлийг гарган 

авах синтез нь Li3.9Sn0.1Ti5O12 нэгдлийг гарган 

авсан дээрх синтезтэй ижил бөгөөд CNF–аар 

хольцолсон. Үүнд: 0.831 гр литийн ацетат 

дигидрат (LiCH3COO·2H2O) болон 0.055 гр 

цагаан тугалгын хлорид дигидрат (SnCl2·2H2O)-

ыг 50 мл этанолд уусган бэлтгэнэ. Дараа нь 10 

мл этанолд 0.089 гр нунтаг нүүрстөрөгчийн нано 

мяндас (CNF)-ыг нэмэн хэт авиагаар 1 цаг 

үйлчлүүлэн, уусмалыг нэгэн төрөл болгоно. Уг 

уусмалд 3 мл титаны изопропоксид 

(Ti(OCH(CH3)2)4) -ыг дусал дуслаар нэмнэ. 

Бэлтгэсэн уусмалуудыг хольж, 10 мин соронзон 

хутгуураар хутган, температурыг 80оC-д барьж 

гель үүстэл хутгана. Үүссэн гелийг хатаах 

зууханд 60oC -т 24 цагийн турш хатаав. Дээжийг 

нунтаглан, шатаах зууханд 800oC -т азотын хийн 

орчинд 12 цаг шатаана [13]. 

Гарган авсан дээжүүдийн бүтэц, шинж 

чанарын судалгаа 

Бид гарган авсан дээжийн кристалл бүтцийн 

анализыг рентген дифракцийн аргаар CuKα 

(λ=1.542 Å) анод бүхий Shimadzu Maxima 7000 

дифрактометр ашиглан 0.02o алхамаар 10o - 90o 

өнцгийн хязгаарт гүйцэтгэсэн. Дээжийн 

кристаллитын дундаж хэмжээг Шеррерийн 

тэгшитгэлээр тооцоолов. Shimadzu IR-Prestige21 

фурье хувиргалттай хэт улаан туяаны 

спектрометр (FTIR)-ийг ашиглан гарган авсан 

дээжид агуулагдах функциональ бүлгүүдийг 

хэмжилтийн 400 - 4000 см-1 долгионы уртын 

завсарт тодорхойлов.  

II. Онолын загварчлал 

Нягтын функционалын онолд (НФО) 

тулгуурласан [14,15] QUANTUM ESPRESSO 

багц програм [16-18]-ын тусламжтай Projector 

Augmented Wave (PAW) ойролцооллыг ашиглан 

цагаан тугалга (Sn)-аар хольцолсон шпинел 

Li4Ti5O12-ын электрон бүтцийн тооцооллыг 

явуулав. Шпинел Li4Ti5O12 нэгдэл нь [Li] 8a 

[Li1/3Ti5/3] 16d [O4] 32e бүтэцтэй эгэл үүрэндээ 

нийт 56 атомыг агуулах бөгөөд Fd-3m огторгуйн 

бүлэгт харъяалагдана. Онолын загварыг 

боловсруулахдаа Li3.9Sn0.1Ti5O12-ийн 

стехиометрийн харьцааг хадгалсан бүтцийг 

байгуулахын тулд эгэл үүрийг 3 дахин авсан 168 

атом бүхий супер торыг байгуулж тооцооллыг 

явуулах шаардлага гарсан. 168 атом агуулсан 

супер тор бүхий системийг бодоход хэт их цаг 

хугацаа шаардагдах учир бид Li12Ti12O32 

(Li4.5Ti4.5O12) стехиометрийн харьцаа бүхий 56 

атомтой эгэл торыг сонгосон юм.  

Бидний ашигласан туршлагын арга болох 

Zhang., [13] нарын судалгааны ажилд Sn атомууд 

нь Li-ийн атомын байршил дээр суусаныг 

харуулсан бөгөөд энэ нь орлуулах төрлийн 

хольцлол юм. 1-р зурагт онолын тооцоонд 

ашигласан кристалл бүтцийг харуулсан бөгөөд 

энд 8a байршил дахь нэг Li атомыг Sn-ийн 

атомоор орлуулан Li11Sn1Ti12O32 бүтцийг 

загварчиллаа. Тооцоог гүйцэтгэхэдээ эхний 

алхамд туршлагын утгууд дээр бэхлэгдсэн 

торын параметрүүдийг ашиглаж тогтвортой 

төлөвийн тооцооллоор системийн үндсэн 
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төлөвийн энергийг бодуулж, дараачийн алхамд 

төлөвийн нягт, хориотой бүсийн өргөнийг 

тооцоолов.

 
Зураг 1. Sn-аар хольцолсон шпинел Li4Ti5O12 нэгдлийн эгэл 

үүрийн бүтэц. 

Суурь материал Li4Ti5O12 болон хольцлогч атом 

Sn-ийн Li(1s22s1), Ti(3s23p63d24s1), O(2s22p4), 

Sn(4d¹⁰5s²5p²) валентын электронуудыг 

псевдопотенциалаар сонгон авч кристалл 

бүтцийн торын тогтмол болон атомуудын 

байршлыг зааж өгсөн. Тайралтын энергийг 40 

Ry ба Monkhrost-Pack схемийг 56 атомтой 

системд 5х5х5 байхаар сонгож авав [19]. Нягтын 

матрицийн нийлэлтийг тооцооллыг энергийн 

алдааны утга 10-6-аас бага болоход зогсоохоор 

тохируулсан болно [20, 21].  

ҮР ДҮН БА ХЭЛЭЛЦҮҮЛЭГ 

Гарган авсан дээжүүдийн кристалл бүтцийг 

рентген дифракцийн арга ашиглан 

тодорхойлоход Li4Ti5O12-96.7%, TiO2-3.27% тус 

тус агуулагдаж байв. Рентген дифракцийн 

анализийг бид FullProf Suite програм ашиглан 

Ритвельдийн аргаар боловсруулалт хийв. Энд 

гарган авсан хоёр дээж нь CNF агуулсан эсэхээс 

үл хамааран кристалл бүтцийн хувьд өөрчлөлт 

гараагүй. Тэдгээр нь Fd-3m огторгуйн бүлэгт 

харьяалагдах, куб хэлбэрийн кристалл тор 

бүхий, торын параметр Li3.9Sn0.1Ti5O12 –ийн 

хувьд a=b=c=8.357Å, Li3.9Sn0.1Ti5O12 /CNF 

a=b=c=8.358Å гарсан нь бусад судалгааны үр 

дүнгүүдтэй тохирч байв [22]. 2-р зураг болон 3-

р зургаас харахад бидний гарган авсан 

дээжүүдийн рентген диффрактограммд 2θ = 

18.4°, 35.6°, 43.3°, 47.4°, 57.2°, 62.8°, 66.1° 

өнцгийн утгууд дээр өндөр цэвэршилт бүхий 

Li4Ti5O12-ийн пик илэрсэн байна. Мөн CNF 

агуулсан дээжийн хувьд 2θ =27° утгад илэрсэн 

нүүрстөрөгчийн пийк нь CNF нэгдэл агуулж 

байгааг илтгэж байна. 

 
Зураг 2. Li3.9Sn0.1Ti5O12 дээжийн рентген дифракцийн 

хэмжилтийн спектрийн Ритвельд боловсруулалт.  

 
Зураг 3. Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF дээжийн рентген дифракцийн 

хэмжилтийн спектрийн Ритвельд боловсруулалт. 

Гарган авсан Li3.9Sn0.1Ti5O12 - ийн торын 

параметр 8.357 Å бөгөөд цэвэр Li4Ti5O12 –ийн 

8.352 Å [23] торын параметрийн утгаас их байна. 

Энэ нь цагаан тугалгын (Sn) атомын радиус нь 

лити (Li)-ийн атомын радиусаас их (RSn=141pm, 

RLi=134pm) бөгөөд цагаан тугалгын (Sn) атом нь 

Li4Ti5O12 нэгдэл дэх Li -ийн атомын байршилд 

суусантай холбоотойгоор торын параметр ихсэж 

байна гэж үзлээ. 

Хүснэгт 1. Цэвэр Li4Ti5O12 болон гарган авсан 
Li3.9Sn0.1Ti5O12 Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF нэгдлүүдийн торын 

параметрийн харьцуулалт. 

Торын параметр a (Å) 

Стандарт утга (Li4Ti5O12) 8.352 [21] 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 8.357 

Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF 8.358 

Рентген дифракцийн хэмжилтээс кристаллитын 

дундаж хэмжээг Шеррерийн тэгшитгэл ашиглан 

тооцоолоход Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF агуулсан 

дээжийн кристаллитын хэмжээ 39.97 нм буюу 
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CNF агуулаагүй дээжээс 1.37 нм-ээр их 

хэмжээтэй байсан нь (Хүснэгт 3) нарийн мяндас 

хэлбэр бүхий CNF агуулсантай холбоотой.  

Хүснэгт 3. Гарган авсан дээж тус бүрийн кристаллитын 

хэмжээ.  

Дээж 
Кристаллитын хэмжээ D 

(nm) 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 38.604 

Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF 39.972 

Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF дээжийн FTIR спектрт 

659.68 см-1, 462.94 см-1 шингээлтийн 

завсаруудад илэрсэн пикүүд нь Li4Ti5O12 

нэгдлийн бүтэц дэх TiO6 октаэдрүүдийн тэгш 

болон тэгш бус хэмийг харуулах бөгөөд шпинел 

Li4Ti5O12 үүссэнийг харуулна [24]. 2926.25 см-1 

дээрх пик нь TiO2 фазад харгалзана [25]. 1643.42 

см-1 нь хүчтэй C=C холбоог, 1559.51 см-1 нь C-C 

холбоонд харгалзана [26]. Мөн 1040.6 см-1 утга 

дахь пик нь Li3.9Sn0.1Ti5O12 нэгдэл дахь Sn-O 

холбоонд харгалзана [27]. 4-р зурагт харуулсан 

нил улаан туяаны шингээлтийн спектрийн 

1643.42 см-1, 1559.51 см-1, 1361.8 см-1 утгууд нь 

CNF-д харгалзах пикүүд болно. Эндээс гарган 

авсан дээж нь шпинел Li4Ti5O12, TiO2 титаны 

оксид болон CNF нэгдлүүд агуулж байгааг 

харуулж байна. 

 
Зураг 4. Li3.9Sn0.1Ti5O12/CNF дээжийн FTIR хэмжилтийн 

спектр.  

Онолын загварчлалын үр дүн 

Sn-ээр хольцлосон Li4Ti5O12 -ийн төлөвийн нягт 

ба хориотой бүсийн өргөнийг ерөнхий градиент 

ойролцооллын (GGA) аргаар тооцоолоход 

хориотой бүсийн өргөн Eg=1.35 эВ гарсан (зураг 

5Б). Энэ нь цэвэр Li4Ti5O12 -ийн хориотой 

бүсийн утга (Eg=3.16 эВ)-аас [28] багассан 

байгаа нь Sn хольцын нөлөөгөөр цахилгаан 

дамжуулал сайжирч байгааг илтгэж байна. 

Хориотой бүс нь электроноор дүүргэгдээгүй Ti-

3d орбитал болон дүүргэгдсэн O-2p орбиталд 

харгалзах энергийн утгуудын завсар үүсч байна. 

Sn-ээр хольцлосон Li4Ti5O12-ийн болон 

Li4Ti5O12-ийн төлөвийн нягтын энергээс 

хамаарах хамаарлыг зураг 5-д үзүүлэв. 

Төлөвийн нягтын графикаас харахад Ферми 

энергийн түвшинг дайран хольцын шинэ 

түвшин (impurity level) үүссэн нь Sn-ийн пик гэж 

үзэж байна. Учир нь энэ түвшин нь Sn-ий 5s 

орбиталын төлөв дээр проекцолсон төлөвийн 

нягттай таарч байв (Зураг 5Б).  

 
Зураг 5. А) Цэвэр LTO-ийн нийт төлвийн нягт [20] болон Б) 

Sn-аар хольцлосон LTO-ийн төлөвийн нягтыг энергиэс 

хамааруулсан графикуудыг тус тус харуулав. Үүнд нийт 
төлвийн нягтыг хар өнгөөр, Ti-3d орбиталыг ногоон 

өнгөөр, O-2p орбиталыг улаан өнгөөр, Sn-5s орбиталыг 

цэнхэр өнгөөр дүрслэв. Ферми түвшинг тасархай 

зураасаар харуулав. 

ДҮГНЭЛТ 

Литийн ионы батарейн анодын материал болох 

шпинел Li4Ti5O12-ийг цагаан тугалга (Sn)-аар 

болон нүүрстөрөгчийн нано мяндас (CNF)-ээр 

хольцлон нийлмэл материал хэлбэрээр гарган 

авч бүтэц болон шинж чанарыг судаллаа. 

Рентген дифракц болон нил улаан туяаны 

шингээлтийн анализын үр дүнгээс харахад 

цэвэршилт сайн байв. Мөн НФО-г ашиглан 
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электрон бүтцийн тооцоог гүйцэтгэхэд 

Li3.9Sn0.1Ti5O12 бүтцийн хориотой бүсийн өргөн 

1.35 эВ буюу цэвэр Li4Ti5O12-ийн бүсийн 

өргөнөөс 1.81 эВ-ээр бага утгатай гарсан нь 

шпинел Li4Ti5O12-ийг Sn-аар хольцолсоноор уг 

материалын цахилгаан дамжуулах чадварыг 

ихэсгэх боломжтойг харуулж байна. 

ТАЛАРХАЛ 

Уг тооцоог гүйцэтгэхэд боломж олгосон ШУА –

ийн Математик, Тоон Технологийн 

хүрээлэнгийн Параллель тооцооллын төвд 

талархал илэрхийлье. 
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Альфа-протон системийн фазын шилжилтийг комплекс хувиргалтын 

арга ашиглан тодорхойлсон нь  

А.Золбаяр1,, Г.Хүүхэнхүү1, С.Даваа1, А. Сарсембаева3, Н. Амангелди4, М. Одсүрэн1,2 

1 Цөмийн Физик Судалгааны төв, МУИС, Улаанбаатар, Монгол Улс 
2 Хэрэглээний Шинжлэх Ухаан Инженерчлэлийн Их сургууль, МУИС, Улаанбаатар, Монгол Улс 

3 Аль-Фарабийн нэрэмжит Казахстанын Үндэсний Их Сургууль, Алмата, Казахстан Улс 
4 Гумилёвийн нэрэмжит Евро-Азийн Үндэсний Их Сургууль, Астана, Казахстан Улс 

5Li цөмийг 𝛼 +  𝑝  хоёр кластераас тогтсон систем гэж загварчлан, комплекс 

хувиргалтын аргаар бага өдөөгдсөн  𝐽𝜋 = 1/2−  ба 3/2−  үндсэн төлөвүүдийн 

сарнилын фазын шилжилтийг тодорхойлов. 

 

ОРШИЛ  

Энэхүү судалгаагаар 5Li цөмийг 𝛼 +  𝑝  хоёр 

кластераас тогтсон систем [1] гэж загварчлан, 

өмнөх ажлын хүрээнд хийсэн 𝐽𝜋 = 3/2− үндсэн 

төлөв ба бага өдөөгдсөн 𝐽𝜋 = 1/2− төлөвүүдийн 

резонанс энерги болон түүнд харгалзах түвшний 

өргөнийг тооцоолон гарган авсан үр дүнг [2]  

ашиглан сарнилын фазын шилжилтийг 

тодорхойлов. 5Li системийн сарнилын фазын 

шилжилтийн аналитик томьёог гарган, уг 

томьёогоор онолын тооцоолол хийх кодыг 

фортран программчлалын хэл ашиглан бичин 

тооцооллыг гүйцэтгэв. Бидний гарган авсан 

аналитик томьёо нь резонанс энергийн утга 

болон тасралтгүй төлөвийн утгуудыг тус тусад 

нь тооцоолох боломж олгоно. Ингэснээр 

резонанс болон тасралтгүй төлөвүүдийн фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг тогтооно. 

Мөн онолоор тооцоолсон үр дүнг бусад 

эрдэмтдийн туршлагаар хэмжсэн утгуудтай 

харьцуулж, нэг энергийн төлөвт олдож байгаа 

резонанс энерги нь ойр орших бусад төлөврүү 

сарниж байгаа эсэх талаар судалж, тасралтгүй 

төлөвүүдийн сарнилын физик 

хэмжигдэхүүнүүдэд үзүүлэх хувь нэмрийг 5Li 

цөмийн үндсэн болон бага өдөөгдсөн 

төлөвүүдэд тооцоолов. 

АЛЬФА-ПРОТОН КЛАСТЕРИЙН СИСТЕМ 

БА КОМПЛЕКС ХУВИРГАЛТЫН АРГА 

Судалгаанд хэрэглэгдэх үндсэн арга нь 

комплекс хувиргалтын арга (КХА) юм. Энэ 

аргыг 1971 онд Ж.Агулиар, Ж.Комбес, 

Э.Балслев [3,4] нар анх санааг гаргаж 

математикт оруулж ирсэн ба тус аргыг Б.Симон 

 
 Electronic address: zolo.011263@gmail.com 

өргөжүүлж цөмийн физикийн судалгаанд 

ашигласан [5]. КХА-аар Шредингерийн 

тэгшитгэлд хувиргалт хийвэл: 

H E    =                                                  (1) 

болно. 

Хоёр кластераас тогтсон системийн хувьд  

Гамильтонианыг дараах хэлбэртэй бичье: 

𝐻̂ = 𝑇 + 𝑉𝛼𝑝
𝑁𝑢𝑐𝑙 + 𝑉𝛼𝑝

𝐶𝑜𝑢𝑙.                                          (2) 

Харин системийн долгион функц (Ψ)-ийг 

1 n nn
c u

=
 = ,                                                      (3) 

байх ба энд nu  суурь функцээр Гауссын суурь 

функцийг сонгон авсан: 

2

2

1

2 i

r
bl

iu r e
−

=    (4) 

ФАЗЫН ШИЛЖИЛТ 

Тасралтгүй төлөвийн нягтыг: 

∆(𝐸) = 𝜌(𝐸) − 𝜌0(𝐸),   (5) 

гэж илэрхийлэх ба Грийний функцийг 

ашиглавал: 

∆(𝐸) = −
1

𝜋
𝐼𝑚{𝑇𝑟[𝐺(𝐸) − 𝐺0(𝐸)]}  (6) 

болно.                                                                                           

Тасралтгүй төлөвийн нягтыг фазын шилжилтээр 

илэрхийлбэл: 

∆(𝐸) =
1

𝜋

𝑑𝛿(𝐸)

𝑑𝐸
   (7) 

болно.        

(6) илэрхийллийг дэлгэрэнгүй байдлаар бичвэл: 
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∆(𝐸) = −
1

𝜋
𝐼𝑚 {𝑇𝑟 [

1

𝐸−𝐻
−

1

𝐸−𝐻0]} (8)  

𝐻 -цөмийн харилцан үйлчлэлийг тооцсон 

системийн Гамильтониан харин 𝐻0 -харилцан 

үйлчлэлгүй системийн Гамильтониан ба 

системийн чөлөөт Гамильтониан гэж 

нэрлэгддэг. (8) илэрхийллийг тооцоологдсон 

хувийн утгуудаар илэрхийлэн (7)-д орлуулан 

бичвэл      

𝛿(𝐸) = −𝐼𝑚 ∫ |
1

𝐸−𝐸𝑟+𝑖Г𝑟 2⁄
+

1

𝐸−𝐸𝑐+𝑖𝐸𝑐
−

1

𝐸−𝐸𝑘
0+𝑖𝐸𝑘

0| 𝑑𝐸,                                                      (9) 

болох ба илэрхийллийн интегралыг авбал [6] 

𝛿(𝐸) = 𝑡𝑎𝑛−1 (
𝐸−𝐸𝑟

Г𝑟 2⁄
) − 𝑡𝑎𝑛−1 (

𝐸−𝐸𝑐

𝐸𝑐
) +

𝑡𝑎𝑛−1 (
𝐸−𝐸𝑘

0

𝐸𝑘
0 )                                                         (10) 

болно. Фазын шилжилтийн илэрхийлэл дэх 𝑟, 𝑐 

болон 𝑘  индексүүд харгалзан резонансын 

энерги, тасралтгүй төлөвүүд болон чөлөөт 

Гамильтонианы сарнилын фазын шилжилтийн 

өгөх нөлөөллийг харуулах ба тус бүр дараах 

хэлбэртэй  

𝑡𝑎𝑛 𝛿𝑟 =
𝐸 − 𝐸𝑟

Г𝑟 2⁄
, 

𝑡𝑎𝑛 𝛿𝑐 =
𝐸 − 𝐸𝑐

𝐸𝑐
, 

𝑡𝑎𝑛 𝛿𝑘 =
𝐸 − 𝐸𝑘

0

𝐸𝑘
0 , 

бичигдэнэ. 

ҮР ДҮН 

5Li цөмийн үндсэн 3/2⁻  төлөвийн резонанс 

энерги 𝐸𝑟 = 0.74 МэВ түүнд харгалзах түвшний 

өргөн Г𝑟 = 0.59  МэВ, бага өдөөгдсөн 1/2⁻ 

төлөвийн резонанс энерги 𝐸𝑟 = 2.12 МэВ түүнд 

харгалзах түвшний өргөн Г𝑟 = 5.82  МэВ гэж  

бидний өмнөх ажилд [2] олдсон. Өмнөх 

судалгаагаар гарган авсан үр дүнгийн 

тусламжтайгаар (10) томьёог ашиглан  фазын 

шилжилтийг онолоор бодож, туршлагаар 

хэмжигдсэн утгуудтай харьцуулан анализ хийв. 

Судалгааны үр дүнд гарган авсан резонанс 

энерги нь фазын шилжилтэд хамгийн их нөлөө 

үзүүлдэг болох нь 2 болон 7-р зургаас харагдаж 

байна. Сарнилын фазын шилжилтийг 

тооцоолоход тасралтгүй төлөвүүдийн хувь 

нэмрийг орхигдуулж болохгүй бөгөөд 

тэдгээрийн нөлөөллийг тодруулахын тулд 

резонанс энергитэй ойр болон хол орших  

төлөвүүд сарнилын фазын шилжилтэд хэрхэн 

нөлөөлж байгааг 3-5 болон 8-11-р зургуудад 

үзүүлэв. Резонанс энергийн ойр орших 

тасралтгүй төлөвүүдээс сарнилын фазын 

шилжилтэд өгөх хувь өндөр байгаа бөгөөд 

эндээс резонанс энергийн төлөв ойр орших 

төлөвүүд рүүгээ сарнидаг болох нь тогтоогдож 

байна. Сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

резонанс энерги болон тасралтгүй төлөвүүдийн 

хувь нэмрийг нэг бүрчлэн нарийн тооцоолж 

чадаж байгаа нь бидний боловсруулсан 

аналитик томьёоны давуу талыг харуулав. 

𝑱𝝅 = 𝟑 𝟐⁄ −
 төлөвийн фазын шилжилт 

5Li цөмийн үндсэн 3/2⁻  төлөвийн сарнилын 

фазын шилжилтийг (10) томьёог ашиглан 

тооцоолно. Онолоор тооцоологдсон сарнилын 

фазын шилжилтийг хар муруйгаар,  туршлагаар 

хэмжигдсэн утгуудыг хар цэгүүдээр дүрслэн 

Зураг 1-т үзүүлэв. Онолоор тооцоолсон болон 

туршлагаар хэмжигдсэн сарнилын фазын 

шилжилтийн утгууд 4-6 МэВ энергийн мужид 

ялимгүй зөрж байна. Харин бага болоод өндөр 

энергийн мужид онол болоод туршлагаар 

хэмжигдсэн утгуудын тохироо сайн байна. Энэ 

нь бидний сонгосон онолын тооцооллын аргазүй 

энэ талын судалгаанд тохиромжтойг харуулж 

байна.  

 
Зураг 1. 𝐽𝜋 = 3 2⁄ −

 үндсэн төлөвийн сарнилын фазын 

шилжилтийн онолоор тооцоолсон үр дүн, туршлагаар 

[7,8] хэмжигдсэн утгуудын харьцуулалт. Бөөрөнхий хар 
цэгүүдээр туршлагаар хэмжигдсэн утгуудыг дүрсэлсэн 

бол тасралтгүй муруйгаар онолоор тооцоологдсон 

сарнилын фазын шилжилтийг харуулав. 
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Зураг 2-т резонансын энерги болон тасралтгүй 

төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг тус тусад нь тооцоолж харуулав. 

 
Зураг 2. 3/2⁻  төлөвийн сарнилын фазын шилжилтэд 

резонанс болон тасралтгүй төлөвүүдийн өгөх нөлөөлөл. 

Цэгэн муруйгаар резонанс энергиэр  тооцоологдсон 
резонанс энергийн (11-р төлөв) сарнилын фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг, тасралтгүй хар зураасаар 

тасралтгүй төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөллийг дүрслэв. 

Зураг 2-т сарнилын фазын шилжилтийг 

тасралттай зураасаар (Зураг 1 дэх онолын 

муруй), цэгэн муруйгаар 5Li цөмийн 3/2⁻ төлөвт 

олдсон резонанс энергиэр ( 𝐸𝑟 = 0.74  МэВ 

энерги түүнд харгалзах түвшний өргөн Г𝑟 =

0.59  МэВ) тооцоологдсон резонанс энергийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг, 

үргэлжилсэн хар зураасаар тасралтгүй 

төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг дүрслэв.  Зураг 2-оос харахад, нэг 

талаас, цэгэн муруйгаар дүрслэгдсэн резонанс 

энергиэр илэрхийлэгдэх резонансийн фазын 

шилжилт өндөр далайцтай, 180 градус хүрч 

сарнилын фазын шилжилтэд зонхилох 

нөлөөллийг үзүүлдэг болох нь харагдаж байна. 

Нөгөө талаас, тасралтгүй төлөвүүдийн сарнилын 

фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг хэт бага гээд 

тооцохгүй орхиж болохгүй нь харагдаж байна.  

Зураг 3-5-д харуулсан үр дүнд анализ хийхэд 

резонанс төлөвөөс хол орших төлөвийн хувьд 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөл маш 

бага (Зураг 3 дахь цэгэн муруй) харин резонанс 

төлөвтэй ойр эсхүл дэргэд байрлах төлөвийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөл их 

байгаа нь харагдаж байна. 

Ялангуяа Зураг 4-с харахад цэгэн муруйгаар 

дүрслэгдсэн резонанс төлөвийн өмнө нь байрлах 

түүнтэй ойр орших 8-р төлөвөөс бага энергийн 

буюу 10 МэВ хүртэлх энергийн мужид сарнилын 

фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөл аажмаар өсч 

байгаад өндөр энергийн мужид тогтворжиж, 

харьцангуй өндөр нөлөөлөлтэй байгаа нь 

тогтоогдов. Мөн Зураг 5-д анализ хийвэл цэгэн 

муруйгаар дүрслэгдсэн резонанс төлөвийн 

зэргэлдээ буюу хамгийн ойр байрлах 10-р 

төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөлөл бага энергийн мужид огцом өсч, 

харьцангуй өндөр байгаа нь тогтоогдов. 

Резонанс төлөвийн ойр болон хажууд байрлах 8 

ба 10-р төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөллийг их байгааг тогтоосон ч 

тэдгээрийн үзүүлэх нөлөөлөл (фазын 

шилжилтийн далайц) резонанс төлөвийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөлтэй 

харьцуулшгүй болно.  

 
Зураг 3. Тасралтгүй төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг резонанс төлөвөөс хол орших тасралтгүй 
төлөвийн нэг цэгээр төлөөлөл болгон авч тооцоолсон үр 

дүн. Тасралттай зураасан муруйгаар сарнилын фазын 

шилжилт, тасралтгүй муруйгаар резонанс болон бусад 

төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг харуулав. 
Цэгэн муруйгаар резонанс төлөвөөс хол байрлах 2-р 

төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг 

дүрслэв. 

 
Зураг 4. Тасралтгүй төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг резонанс төлөвийн өмнө орших нэг цэгээр 

төлөөлөл болгон авч тооцоолсон үр дүн. Тасралттай 
муруйгаар сарнилын, тасралтгүй муруйгаар резонансийн 

төлөвийг оруулан тооцсон бусад төлөвүүдийн фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг тус тус дүрслэв. Цэгэн 

муруйгаар резонанс төлөвийн өмнө байрлах түүнтэй ойр 
орших  8-р төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг тооцоолов. 
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Зураг 5. Тасралтгүй төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг резонанс төлөвийн хажууд орших тасралтгүй 
төлөвийн нэг цэгээр төлөөлөл болгон авч тооцоолсон үр 

дүн. Тасралттай муруйгаар сарнилын, тасралтгүй 

муруйгаар резонансийн төлөвийг оруулан тооцсон бусад 

төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг тус тус 
дүрслэв. Цэгэн муруйгаар резонанс төлөвийн өмнө буюу 

дэргэд орших 10-р төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөллийг тооцоолов. 

Резонанс төлөвийн дэргэд болон ойр орших 

төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөлөл өндөр байгааг тогтоосноор резонанс 

төлөв ойр болон зэргэлдээ орших төлөвүүд 

рүүгээ сарнидаг болох нь харагдаж байна. Харин 

резонанс төлөвөөс хол орших төлөвүүдийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөл маш 

бага хэдий ч тэдгээрийн нөлөөг тооцохгүй 

орхигдуулж болохгүй. 

𝑱𝝅 = 𝟏 𝟐⁄ −
 төлөв 

5Li цөмийн бага өгөөгдсөн 1/2⁻  төлөвийн 

сарнилын фазын шилжилтийг (10) томьёог 

ашиглан тооцоолно.  

 
Зураг 6. 𝐽𝜋 = 1 2⁄ −

 төлөвийн онолоор тооцоолсон 

сарнилын фазын шилжилт, туршлагын [7,8] утгуудын 

харьцуулалт. Бөөрөнхий хар цэгүүдээр туршлагаар 
хэмжигдсэн утгуудыг дүрсэлсэн бол муруйгаар онолоор 

тооцоологдсон сарнилын фазын шилжилтийг харуулав. 

Онолоор тооцоологдсон үр  дүнг хар муруйгаар,  

туршлагын утгуудыг хар цэгүүдээр дүрслэн 

Зураг 6-д үзүүлэв. Онолоор тооцоолсон болон 

туршлагаар хэмжигдсэн сарнилын фазын 

шилжилтийн утгууд 4 МэВ хүртэлх бага 

энергийн мужид таарч байгаад их энергийн 

мужид зөрүүтэй болж байна. 

Зураг 7-т резонансын энерги болон тасралтгүй 

төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг тус тусад нь тооцоолж харуулав. 

 

Зураг 7. 1/2⁻  төлөвийн сарнилын фазын шилжилтэд 

резонанс болон тасралтгүй төлөвүүдийн өгөх нөлөөлөл. 
Цэгэн муруйгаар резонанс энергиэр  тооцоологдсон 

резонанс энергийн (15-р төлөв) сарнилын фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг, тасралтгүй хар зураасаар 

тасралтгүй төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөллийг дүрслэв.  

Зураг 7-д сарнилын фазын шилжилтийг 

тасралттай зураасаар (Зураг 6 дахь онолын 

муруй), цэгэн муруйгаар 5Li цөмийн 1/2⁻ төлөвт 

олдсон резонанс ( 𝐸𝑟 = 2.12  МэВ, Г𝑟 = 5.82 

МэВ) энергиэр тооцоологдсон резонанс 

энергийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг, үргэлжилсэн муруйгаар тасралтгүй 

төлөвүүдийн сарнилын фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг дүрслэв. 

Зураг 7-с харахад 3/2⁻ төлөвт ажиглагдсан (Зураг 

2) үр дүн ижил гарч байна. Энэ үр дүн нь тухайн 

төлөвт олдох резонанс энерги сарнилын фазын 

шилжилтэд зонхилох нөлөөллийг үзүүлдэг 

болохыг бататгаад тасралтгүй төлөвүүдийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг 

маш бага гээд тооцохгүй орхиж болохгүй 

гэдгийг харуулж байна. 

Зураг 8-д резонанс төлөв (цэгэн муруй)-өөс хол 

орших төлөвийн сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөлөл маш бага болох нь дахин 

батлагдаж байна. Харин резонанс төлөв рүү 

ойртох тутамд тухайн төлөв (цэгэн муруй)-ийн 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөлөл 

аажмаар өсч байгааг Зураг 9-с харж болно.  
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Зураг 8. Тасралтгүй төлөвүүдийн фазын шилжилтэд өгөх 

нөлөөллийг резонанс төлөвөөс хол орших тасралтгүй 
төлөвийн нэг цэгээр төлөөлөл болгон авч тооцоолсон үр 

дүн. Тасралттай муруйгаар сарнилын фазын шилжилт, 

тасралтгүй муруйгаар резонанс болон бусад төлөвүүдийн 

фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг харуулав. Цэгэн 
муруйгаар резонанс төлөвөөс хол байрлах 2-р төлөвөөс 

сарнилын фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг дүрслэв. 

 
Зураг 9. Зураг 8-д үзүүлсэнтэй адил үр дүн. Энд 8-р 

төлөвийг авч үзсэн. Цэгэн муруйгаар резонанс төлөвөөс 

хол байрлах 8-р төлөвөөс сарнилын фазын шилжилтэд 

өгөх нөлөөллийг дүрслэв. 

𝐽𝜋 = 3 2⁄ ⁻  төлөвийн хувьд сарнилын фазын 

шилжилтэд тасралтгүй төлөвүүдийн үзүүлэх 

нөлөөллийг резонанс төлөвөөс хол орших эсхүл 

дэргэд байрлах төлөвүүдийн хувьд авч үзсэн бол 

1 2⁄ ⁻ төлөвийн хувьд резонанс төлөвийн өмнө 

болон хойно байрлах зэрэгцээ төлөвүүдийн 

нөлөөллийг авч үзсэнээрээ онцлогтой юм. 

Зураг 10-11-т резонанс төлөвийн өмнө болон 

хойно байрлах зэрэгцээ төлөвүүдийн сарнилын 

фазын шилжилтэд өгөх нөлөөллийг цэгэн 

муруйгаар дүрсэлсэн ба эдгээр нь резонансийн 

фазын шилжилт шиг өндөр нөлөөллийг үзүүлж 

байна. Эндээс үзэхэд сарнилын фазын 

шилжилтийг тооцоолохдоо тасралтгүй 

төлөвүүдийн өгөх нөлөөллийг орхигдуулж 

болохгүй гэдгийг дахин харуулж байна. 

 
Зураг 10. Зураг 8-д үзүүлсэнтэй адил үр дүн. Энд 14-р 

төлөвийг авч үзсэн. Цэгэн муруйгаар резонанс төлөвийн 
дэргэд буюу өмнө нь орших 14-р төлөвөөс сарнилын фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг дүрслэв. 

 
Зураг 11. Зураг 8-д үзүүлсэнтэй адил үр дүн. Энд 16-р 

төлөвийг авч үзсэн. Цэгэн муруйгаар резонанс төлөвийн 

дэргэд буюу хойно нь орших 16-р төлөвөөс сарнилын фазын 

шилжилтэд өгөх нөлөөллийг дүрслэв. 

ДҮГНЭЛТ 

1. Онолын аналитик томьёогоор тооцоолсон 

сарнилын фазын шилжилтийг туршлагаар 

хэмжигдсэн утгуудтай харьцуулахад сайн 

тохироо муугүй байв. 

2. Онолоор тооцоолсон сарнилын фазын 

шилжилт туршлагын утгаас ялимгүй зөрүүтэй 

байгаа нь бидний тооцооллын нарийвчлалтай 

холбоотой гэж үзэж байна. Үүнийг цаашид 

нарийвчлан судлах шаардлагатай.  

3. 5Li цөмийн 3/2⁻  ба 1/2⁻  төлөвүүдийн 

сарнилын фазын шилжилтэд резонанс төлөвийн 

өмнө болон хойно байрлах төлөвүүдийн өгөх 

нөлөөллийг судалж, резонанс төлөв нь өөрт ойр 

орших төлөвүүд рүүгээ сарнидаг болохыг 

тогтоов. 
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Улаанбаатар хотын аэрозолын оптик үзүүлэлтүүдийн судалгаа  
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Агаар мандлын оптикийн хэмжилтийн Улаанбаатар станцад 2013 оны 9 дүгээр сараас 

2021 оны 3 дугаар сарын хооронд олон улсын SKYNET сүлжээний Скайрадиометр 

багаж ашиглан хийсэн хэмжилтийн үр дүнгээр аэрозолын спектраль оптик зузаан (𝜏𝑎,𝜆) 

болон Ангстромын экспонент (α) –ийн  утгыг тодорхойлж, тэдгээрийн жилийн явцыг 

судлаж, өөрчлөлт хувьслын зүй тогтлыг байгаль, цаг уур, нийгмийн хүчин зүйлстэй 

холбон тайлбарлах оролдлого хийлээ. 

PACS number: 92.60.Mt 

Түлхүүр үг: Агаарын бохирдол, Аэрозол, Оптик зузаан, Ангстромын экспонент 

 

I. ОРШИЛ  

Агаар мандалд орших аэрозол нь дэлхийн 

цацрагийн балансад нөлөөлөх замаар уур 

амьсгалын өөрчлөлтөнд голлох нөлөө үзүүлдэг 

[1-3]. Дэлхийн уур амьсгалын өөрчлөлт, 

дулаарал ажиглагдан цөлжилт хүрээгээ тэлж 

байгаа өнөө үед агаар мандлын үе давхрагуудад 

явагдах физик үзэгдлийн зүй тогтол, шинж 

чанарт гарч буй өөрчлөлт хувьслыг тухайн бүс 

нутгуудад судлан тогтоох нь онцгой ач 

холбогдолтой юм. Хүн амын хэт суурьшил, 

үйлдвэржилтээс болж үүссэн антропоген 

гаралтай аэрозол нь агаарын бохирдлын 

тэргүүлэх шалтгааны нэг бөгөөд хүн амын эрүүл 

мэндэд сөрөг нөлөө үзүүлсээр байна. 

Улаанбаатар хот нь дэлхийн агаарын бохирдолт 

ихтэй хотуудын нэг юм. Ялангуяа хүйтэн, 

сэрүүний улиралд гэр хорооллын айл өрхүүд 

биомасс (түүхий нүүрс, мод г.м) шатаасны 

улмаас үүссэн агаарын бохирдол болон дулааны 

цахилгаан станц, тээврийн хэрэгсэл, уурын зуух, 

бусад үйлдвэрлэлээс үүдсэн агаарын бохирдлын 

хэмжээ ихээр нэмэгддэг. Улаанбаатар хотын 

агаарын бохирдлыг үнэлэх, бохирдлыг 

илэрхийлэгч оптик параметрүүдийн өөрчлөлт 

хувьслын зүй тогтлыг тодорхойлох зорилготой 

судалгааны ажил МУИС-ийн геофизикийн 

салбарт олон жилийн турш хийгдэж байна [4-7]. 

Энэхүү судалгааны ажлын хүрээнд 2013 оны 9 

дүгээр сараас 2021 оны 3 дугаар сарын хооронд 

Монгол Улсын Их Сургуульд байрлах агаар 

 
 Electronic address: baatarchuluun@num.edu.mn 

мандлын оптикийн хэмжилтийн Улаанбаатар 

станцад (=47.923N, =106.921E, h=1334.0м) 

скайрадиометр POM-01 багаж ашиглан 10 минут 

тутамд хийсэн нарны шулуун цацрагийн болон 

альмункантратын хэмжилтийн өгөгдлөөр 

агаарын бохирдлыг илэрхийлэгч гол оптик 

параметрүүд болох аэрозолын спектраль оптик 

зузаан 𝜏𝑎,𝜆  болон Ангстромын илтгэгч α  – ийн 

утгыг тодорхойлж, тэдгээрийн хугацааны 

өөрчлөлт хувьслын зүй тогтлыг байгаль, цаг уур, 

нийгмийн хүчин зүйлстэй холбон тайлбарлах 

зорилт тавин ажиллав.  

II. СУДАЛГААНЫ АРГА ЗҮЙ 

Судалгааны ажилд Голланд улсын Kipp&Zonen 

фирмд үйлдвэрлэсэн POM-1 скайрадиометр 

багажийг ашигласан ба уг багаж нь нарны 

шулуун цацрагийг λ=315 нм, 400 нм, 500 нм, 675 

нм, 870 нм, 940 нм, 1020 нм гэсэн долгионы 

уртын утгуудад хэмжих боломжтой юм. Мөн 

тэнгэрийн мандлаас сарнисан гэрлийн эрчмийг 

сонгож авсан сарнилын өнцгийн утгуудад 

хэмжиж (альмункантратын хэмжилт) сарнилын 

индикатрисийг тодорхойлсноор агаар мандал 

дахь аэрозолын оптик үзүүлэлтүүд болох 

Ангстромын экспонент, аэрозолын хугарлын 

илтгэгч (mr-imi,) нэг сарнилын албедо (ω), 

аэрозолын эзэлхүүний түгэлт (VSD), 

ассимметрийн параметр (g) зэргийг үнэлэх 

боломжийг олгодог [8, 9]. 
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Энэхүү судалгааны ажлын хүрээнд авч үзсэн 

агаарын бохирдлыг илэрхийлэгч гол 

үзүүлэлтүүд болох аэрозолын оптик зузаан (АОЗ) 

болон Ангстромын экспонентийн талаарх товч 

ойлголтыг дараах дэд бүлгүүдэд авч үзлээ.  

II.(a). Аэрозолын оптик зузаан 

Дэлхийн агаар мандлыг нэвтлэн ирж буй нарны 

шулуун цацрагийн эрчим агаар мандал дахь 

аэрозолын улмаас сулрах хэмжээг аэрозолын 

оптик зузаан илэрхийлнэ. АОЗ нь гэрлийн 

долгионы уртаас хамаарах ба спектрийн тухайн 

мужид тодорхойлсон утгыг аэрозолын спектрал 

оптик зузаан хэмээн нэрлэдэг. АОЗ-ы утга нь 

орон зай болон цаг хугацааны хувьд өөрчлөгдөн 

хувьсаж байдаг хэмжигдэхүүн бөгөөд агаар 

мандал дахь байгалийн болон хүний үйл 

ажиллагааны гаралтай аэрозолын хэмжээг 

үнэлэх гол параметр юм. 

Агаар мандал дахь нарны цацрагийн эрчмийн 

сулралын хууль буюу Бугер-Ламбертийн 

хуулиас агаар мандлын ерөнхий оптик зузааныг 

илэрхийлж бичвэл: 
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Энд: 
0

I - спектрийн тухайн мужид агаар 

мандлын гадна хил дээр ирж байгаа нарны 

шулуун цацрагийн эрчмийн утга 


I - спектрийн тухайн муж дахь нарны шулуун 

цацрагийн эрчмийн газрын гадаргууд 

хэмжигдсэн утга 

)(m - агаар мандлын оптик масс 

Агаар мандлын ерөнхий оптик зузааныг дараах 

хэлбэрээр буюу оптик зузаануудын нийлбэр 

байдлаар илэрхийлж болно. 

 𝜏𝜆  =  𝜏𝑎(𝜆) + 𝜏𝑅(𝜆) +  𝜏 𝑂3
(𝜆) +

 +𝜏𝑚𝑔(𝜆) + 𝜏𝑃𝑤(𝜆)  (2) 

Үүнд, 𝜏𝑎(𝜆)-аэрозолын, 𝜏𝑅(𝜆)-релейн сарнилын, 

𝜏 𝑂3
(𝜆) -озоны, 𝜏𝑚𝑔(𝜆) -холимог хийн, 𝜏𝑃𝑤(𝜆) -

усны уурын оптик зузаан тус тус болно. (1) 

болон (2) томъёоноос аэрозолын оптик зузааныг 

тодорхойлбол дараах хэлбэртэй олдоно [2, 3]. 

 τ𝑎(λ) =  
)(m 

1
(ln 0I  −  ln I ) −

(𝜏𝑅(𝜆) + 𝜏 𝑂3
(𝜆) +  𝜏𝑚𝑔(𝜆) + 𝜏𝑃𝑤(𝜆))  (3) 

Туршилтанд ашигласан POM-01 скайрадиометр 

багаж нь нарны шулуун цацрагийн эрчмийг 

λ=400 нм, 500 нм, 675 нм, 870 нм, 1020 нм гэсэн 

долгионы уртын утгуудад, 1 минут тутамд 

хэмжих ба (3) томъёог ашиглан АОЗ-ы утгыг 

тодорхойлдог.  

II.(b) Ангстромын экспонент 

Ангстромын экспонент нь Аэрозолын оптик 

зузааны утга гэрлийн долгионы уртаас хамаарах 

хамаарлыг илтгэдэг параметр юм. Энэхүү 

параметр нь тухайн ажиглалт, судалгаа хийж 

буй бүс нутгийн агаар мандалд агуулагдаж буй 

аэрозолын шугаман хэмжээстэй хамааралтай 

бөгөөд ангстромын экспонентийн их утга нь 

тухайн агаар мандал дахь аэрозолын хэмжээс 

харьцангуй жижиг байгааг, харин бага утга нь 

тухайн агаар мандалд харьцангуй том хэмжээст 

аэрозол голчлон түгж буйг тус тус илтгэдэг. 

Жишээлбэл, α ≤ 1 үед агаар мандалд том 

ширхэгтэй буюу эффектив радиус нь 0.5 µm-аас 

их байх аэрозол давамгайлна хэмээн үнэлж 

болно. Харин, α ≥ 1 үед агаар мандалд жижиг 

ширхэгтэй буюу 0.5 µm-аас бага эффектив 

радиустай буюу биомасс шатааснаас үүссэн 

юмуу хотын агаарын бохирдолтой холбоотой 

аэрозол давамгайлж байна хэмээн үзэж болно. 

Ангстромын экспонентийг спектрийн тухайн 

муж дахь аэрозолын оптик зузаан болон 

долгионы уртын харьцаагаар тодорхойлдог [10]. 

  
τλ

τλ0

= (
λ

λ0
)

−α
  (4) 

Ангстромын экспонент α – г тодорхойлбол: 

  α = −
ln

τλ
τλ0

ln
λ

λ0

  (5)  

болно.  

III. ХЭМЖИЛТИЙН ҮР ДҮН, 

ХЭЛЭЛЦҮҮЛЭГ 

Судалгааны ажлын хүрээнд Улаанбаатар 

станцад 2013 оны 9 дүгээр сараас 2021 оны 3 

дугаар сарын хооронд хийгдсэн хэмжилтийн үр 

дүнгээр аэрозолын спектраль оптик зузаан 

болон Ангстромын экспонентийн утгыг 

тодорхойлж, эдгээр үзүүлэлтийн өөрчлөлт, 

хувьслын зүй тогтлыг үнэлэх, тодорхойлох 

оролдлого хийлээ.  
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Судалгааны ажилд ашигласан РОМ-1 

скайрадиометр багаж нь АОЗ-ы утгыг λ=400 нм, 

500 нм, 675 нм, 870 нм, 940 нм, 1020 нм гэсэн 

долгионы уртын утгуудад тодорхойлох 

боломжтой. Практикт 500 нм долгионы уртад 

харгалзах АОЗ 𝜏𝑎,500  –г ихэвчлэн ашигладаг. 

Ажиглалт хийсэн нийт хугацааны хэмжилтийг 

ашиглан аэрозолын оптик зузаан 𝜏𝑎,500-ын сар 

бүрийн дундаж утгыг тодорхойлж, уг 

хэмжигдэхүүний жилийн явцыг Зураг 1-д 

үзүүллээ. Улаанбаатар хот орчмын АОЗ-ы олон 

жилийн дундаж утга 𝜏𝑎,500 = 0.188 байна.  

 

Зураг 1. 500 нм-ийн долгионы уртад харгалзах аэрозолын 

оптик зузааны жилийн явц (2013-2021 оны дунджаар) 

АОЗ -ы хамгийн бага утга жилийн IX ба X 

саруудад (0.158, 0.151) харгалзаж байв. Мөн III, 

V-VII саруудад АОЗ-ы утга харьцангуй бага 

утгатай байна. Хаврын улирал буюу IV сард 

АОЗ-ы утга (0.222) харьцангуй өндөр утгатай 

тодорхойлогдож байгаа нь агаарын хуурайшлаас 

үүдсэн шороон шуурганы гаралтай тоос, 

тоосонцорын хувь хэмжээ агаар мандалд 

ихэссэнээр тайлбарлагдах боломжтой. Агаар 

мандал дахь усны уурын хэмжээ хамгийн их 

байдаг VIII сард АОЗ-ы хэмжээ (0.228) өндөр 

утгатай тодорхойлогдож байна. 2016 оны VIII 

сарын эхээр ОХУ-ын нутаг дэвсгэр Сибирь 

орчимд болсон их хэмжээний ойн түймрийн 

улмаас үүссэн утааны улмаас Улаанбаатар хот 

орчимд АОЗ-ы хэт өндөр утгууд хэмжигдсэн ба 

энэхүү гаж утгууд нь тухайн сарын дундаж утга 

өндөр гарахад нөлөөлсөн болно (Хүснэгт 1). XI 

сараас эхлэн АОЗ-ы утга аажмаар ихсэх ба 

өвлийн сарууд болох XII, I, II саруудад 

харьцангуй өндөр утгатай (харгалзан 0.208, 

0.216, 0.233) тодорхойлогдож байгаа нь 

халаалтын зорилгоор биомасс шатаасны улмаас 

үүсэх утаа буюу антропоген гаралтай аэрозол 

агаар мандалд ихээр дэгдсэнтэй холбогдоно. 

Агаар мандал дахь аэрозолын геометр хэмжээг 

үнэлэх гол параметр болох Ангстромын 

экспонентийн жилийн явцыг Зураг 2-д харуулав. 

Хавар, намрын улиралд Ангстромын экспонент 

харьцангуй бага утгатай тодорхойлогдож байгаа 

нь том ширхэгтэй буюу байгалийн гаралтай 

тоос, тоосонцор (ойролцоогоор PM10) 

ихэсдэгтэй холбоотой хэмээн үзэж байна. 

Өвлийн улиралд Ангстромын экспонент 

харьцангуй өндөр утгатай хэмжигдсэн ба энэ нь 

биомасс шатаасны улмаас үүсэх утаа буюу 

харьцангуй бага геометр хэмжээтэй 

(ойролцоогоор PM2.5) аэрозолын хэмжээ 

ихэссэнээр тайлбарлагдаж байна. Харин зуны 

улирал буюу VII, VIII саруудад Ангстромын 

экспонент өндөр утгатай байгаа нь усны уур 

болон ургамлын гаралтай аэрозол ихэссэнээр 

тaйлбарлагдах боломжтой. 

 

Зураг 2. Ангстромын экспонентийн жилийн явц (2013-2021 

оны дунджаар) 

Улаанбаатар станцад 2013 оны 9 дүгээр сараас 

2021 оны 3 дугаар сарын хооронд хийгдсэн 

хэмжилтийн үр дүнгээр тодорхойлсон 500 нм 

долгионы уртад харгалзах аэрозолын оптик 

зузаан 𝜏𝑎,500  болон Ангстромын экспонентийн 

сарын дундаж утгуудыг Хүснэгт 1 ба 2-д 

үзүүллээ. Зарим саруудад хийгдсэн хэмжилтийн 

тоо харьцангуйгаар цөөн байсан нь тухайн оптик 

үзүүлэлтийн утга хэт өндөр юмуу нам байхад 

нөлөөлсөн байх боломжтой.  

Монгол улсын Засгийн газраас Улаанбаатар 

хотын агаарын бохирдлыг бууруулах талаар 

тодорхой арга хэмжээнүүдийг авч байна. 

Жишээлбэл, 2019 оноос эхлэн Улаанбаатар 

хотын айл өрхүүд халаалтын зорилгоор түүхий 

нүүрс хэрэглэхийг хориглосон Засгийн газрын 

шийдвэр гарсан нь Улаанбаатар хотын агаарын 

чанарт тодорхой хэмжээгээр эерэгээр нөлөөлж 

байна. Антропоген гаралтай агаарын бохирдол 
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хамгийн ихтэй байдаг өвлийн улирлын I сарыг 

сонгож АОЗ-ы сарын дундаж утга хугацааны 

туршид хэрхэн өөрчлөгдөж байгааг Зураг 3-д 

үзүүлэв. 

Хүснэгт 1. 500 нм долгионы уртад харгалзах Аэрозолын оптик зузаан 𝜏𝑎,500-ын сарын дундаж утга (Улаанбаатар станц)

  JAN FEB MAR APR MAY JUN JUL AUG SEP OCT NOV DEC 

2013                 0.088 0.129 0.162 0.201 

2014 0.192 0.199 0.153 0.287 0.113 0.113 0.130 0.144 0.145 0.165     

2015 0.164 0.210 0.128 0.178           0.075 0.177 0.197 

2016 0.263 0.242 0.165 0.147 0.159 0.317 0.284 0.417 0.339 0.257 0.219 0.220 

2017 0.241 0.317 0.370 0.314 0.287 0.187 0.151 0.146 0.103 0.173 0.184 0.234 

2018 0.277 0.272 0.196 0.222 0.177 0.142 0.159 0.203 0.112 0.126 0.156 0.225 

2019 0.211 0.212 0.169 0.184 0.169 0.101 0.223 0.301 0.175 0.149 0.172 0.207 

2020 0.183 0.220 0.162 0.221 0.175 0.191 0.169 0.158 0.144 0.137 0.163 0.169 

2021 0.196 0.195 0.179                   

Хүснэгт 2. Ангстромын экспонентийн сарын дундаж утга (Улаанбаатар станц) 

  JAN FEB MAR APR MAY JUN JUL AUG SEP OCT NOV DEC 

2013                 0.945 0.967 1.176 1.273 

2014 1.306 1.281 1.020 0.548 0.958 0.759 1.140 1.127 0.904 0.953     

2015 1.139 1.075 0.952 1.161           1.278 1.256 1.232 

2016 1.548 1.440 1.123 1.067 1.044 1.147 1.088 0.957 1.049 0.949 1.320 1.593 

2017 1.218 1.205 0.950 1.005 0.720 0.909 1.295 1.428 1.104 1.072 1.229 1.321 

2018 1.248 1.200 0.754 0.584 0.478 1.156 1.266 1.177 0.960 0.811 0.876 1.166 

2019 1.089 1.058 0.987 0.919 0.910 1.052 1.269 1.225 0.956 0.875 0.911 1.077 

2020 1.144 1.017 0.962 0.872 0.861 0.977 1.093 1.052 1.034 0.890 1.109 1.086 

2021 1.093 1.102 0.876                   

 

Зураг 3. Аэрозолын оптик зузааны явц (2016-2021 оны I 

саруудад) 

2016 – 2018 оны I саруудад харьцангуй өндөр 

буюу дунджаар 0.260 байсан АОЗ-ы утга 2019 

оноос эхлэн огцом буурч 2020 оны I сард 0.183 

хүрч ойролцоогоор 31% багассан байна. Энэ нь 

Улаанбаатар хотын АОЗ-ы олон жилийн дундаж 

утга 0.188 –тай ойролцоо байгааг онцлох нь 

зүйтэй юм. 

IV. ДҮГНЭЛТ 

Судалгааны ажлын хүрээнд 2013 оны 9 дүгээр 

сараас 2021 оны 3 дугаар сарын хооронд 

Улаанбаатар станцад хийгдсэн агаар мандлын 

оптик хэмжилтийн үр дүнг боловсруулж, 

агаарын бохирдлын гол илтгэгчид болох 

аэрозолын спектрал оптик зузаан болон 

Ангстромын экспонентийн сарын дундаж 

утгуудыг тодорхойлж, өөрчлөлт хувьслын зүй 

тогтлыг үнэлсний дүнд дараахь дүгнэлтүүдийг 

хийж байна. Үүнд: 

• Олон жилийн дунджаар тодорхойлсон 

аэрозолын оптик зузааны жилийн явц нь 

Улаанбаатар хот орчмын агаар мандлын 

оптик ерөнхий зүй тогтлыг маш сайн 

илэрхийлж байна. АОЗ-ы харьцангуй өндөр 

болон нам утгууд нь байгалийн болон 

нийгмийн гаралтай тодорхой хүчин зүйлсээр 

нөхцөлдөж байна. 

• Агаар мандал дахь аэрозолын шугаман 

хэмжээг илэрхийлэгч Ангстромын 

экспонентийн утгын олон жилийн дунджаар 

тодорхойлсон жилийн явцаас харахад 

Улаанбаатар хот орчмын агаар мандалд 

хавар, намрын улиралд том ширхэгтэй буюу 

байгалийн гаралтай аэрозол огцом нэмэгдэх 

ба энэ нь Монгол орны байгаль, цаг уурын 

онцлог байдалтай нягт уялдаж байна. Харин 

өвөл, зуны улиралд харьцангуй жижиг 

хэмжээтэй буюу утаа, ургамлын гаралтай 

аэрозол зонхилж байна.  
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• Сүүлийн жилүүдийн өвлийн улирлын I 

сарын АОЗ-ы дундаж утгын явцаас харахад 

2019 оноос эхлэн агаарын бохирдлын 

хэмжээ ойролцоогоор 30 орчим хувиар 

буурсан байна. 

ТАЛАРХАЛ 

Судалгааны ажил нь МУИС-ийн Агаар мандлын 

оптикийн хэмжилтийн лабораторид 2015-2017 

онд ШУТСангийн санхүүжилттэй хэрэгжсэн 

“Улаанбаатар хотын агаар мандал дахь 

аэрозолын оптик үзүүлэлтийн судалгаа” сэдэвт, 

SSI_012/2015 дугаартай суурь судалгааны 

төслийн хүрээнд хийгдсэн болно. 
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Тосон-Уулын ордын XIX талбайн газрын тосны давхаргын усны цацраг 

идэвхийн судалгаа  

М.Эрдэнэтуяа1,, Н. Норов2, В.Алимаа1, Ш.Жаргалсүрэн3 

1 Монгол улсын шинжлэх ухаан технологийн их сургууль, ХШУС 
2 Монгол улсын их сургууль, Цөмийн физикийн судалгааны төв  

 3 Монгол улсын боловсролын их сургууль, МБУС 

Энэхүү өгүүлэлд Тамсагийн газрын тосны сав газрын Тосон-Уул ордын газрын тосны 
давхаргын усанд агуулагдах байгалийн цацраг идэвхт изотопууд (238U, 232Th, 226Ra, 
40K)-ын эзлэхүүнт идэвхийн хэмжээг судлав. Бидний судалгаагаар Тосон-Уулын 

ордын газрын тосны давхаргын ус 226Ra-аар баяжсан байдгийг тогтоосон юм. Иймээс 

газрын тос олборлох явцад хүрээлэн буй орчны хөрс 226Ra болон газрын тос олборлох 
төхөөрөмж цацраг идэвхт изотопуудаар бохирдох магадлал ихтэй болно. Газрын тос 

олборлох үед гадаад орчны цацрагийн хяналт, мониторинг хийхэд суурь өгөгдөл 

болох газрын тосны давхаргын усан дахь цацраг идэвхт изотопуудын агуулалт чухал 

ач холбогдолтой. 

Түлхүүр үг: Газрын тос, газрын тосны давхаргын ус, цацраг идэвхт изотоп, уран, 

радийн хэмжээ 

 

УДИРТГАЛ  

Тамсагийн газрын тосны сав газрын Тосон-

Уулын ордын XIX талбайд газар доорх ус болох 

газрын тосны давхаргын ус, худгийн болон 

газрын тос олборлох байгууламжийн 

технологийн усны дээжинд 214Pb, 214Bi, 222Rn, 
226Rа-ийн эзлэхүүнт идэвхийг тодорхойлсон ба 

Геологийн төв лабораториийн индукцийн 

холбоост плазмын масс-спектрометрийн 

шинжилгээний аргаар ураны агуулалтыг 

тодорхойлуулсан болно. 

ҮНДСЭН ХЭСЭГ 

Газрын тос олборлох ерөнхий бүдүүвч. 

Тамсагийн газрын тосны сав газрын XIX 

талбайн Тосон-Уулын ордын газрын тос, газрын 

тосны давхаргын ус (дагалдах ус), ус шахалтад 

зориулан олборлогдож буй худгуудын ус, 

хэрэглээний ус зэрэг газар доорх усанд 

агуулагдах байгалийн цацраг идэвхт 

элементүүдийн хэмжээг гамма-спектрометрийн 

аргаар судлаж, тэдгээрийн орчин хоорондох 

шилжилтийн зүй тогтлыг тогтоох зорилго тавив. 

Тосон-Уулын ордын XIX талбайн газрын тосны 

давхаргын усыг ашиглан газрын тос олборлох 

бүдүүвчийг 1-р зурагт харуулав. 

Ради болон II бүлгийн элементүүдийн ионууд 

газрын тосны давхаргын усанд байдаг бөгөөд 

даралт, температур буурахын хирээр тэдгээрийн 

 
 Electronic address: Jewelry.erdenetuya@must.edu.mn 

сульфат болон карбонатууд нь ихэсдэг. Энэ нь 

олборлолтын яндангууд, цооногийн толгой, 

хавхлага, шахуурга, сеператор, ус цэвэршүүлэх 

сав, хий цэвэршүүлэгч хатаагч, тос хадгалах 

савны дотор ханануудад сульфат болон карбонат 

хэлбэрээр тунадас үүсгэн өнгөр тогтоодог. 

Зураг 1. Газрын тос олборлолтын үед сав, тоног 
төхөөрөмжүүд (цооногийн толгой, хавхлага, шахуурга, 

сеператор)-д цацраг идэвхтэй хаг тунадас үүсэх байдал. 

УЦС-ус цэвэршүүлэх сав, ХЦХ-хий цэвэршүүлэгч хатаагч, 

ТХС-тос хадгалах сав.  

Цацраг идэвхт изотопуудын хуримтлал нь 

хуйларсан урсгалаар төвд тэмүүлэх хүч үйлчилж 

байхад хуримтлал үүсэх боломжтой газарт 

үүсдэг. Хураагуураас газрын тостой хамт 

олборлогдож буй шавар эсвэл элсний жижиг 

хэсгүүд нь өнгөр хуримтлуулах гадарга болон 
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катионуудыг шингээж цацраг идэвхт хаягдал 

үүсгэнэ[1, 2]. 

Газрын тосны давхаргын усан дахь радийн 

хуримтлал. Газрын тос ба түүний дагалдах 

давхаргын усны цацраг идэвхийн онцлог нь 

дараах байдалтай байна. Цацраг идэвхт 

изотопууд 238U, 232Th газрын тос, түүнийг 

агуулагч чулуулагт агуулагдана. 238U, 232Th 

изотопуудын цацраг идэвхт задрал болон газрын 

тос агуулагч чулуулгийн эрдсээс уусгах 

процессын үр дүнд газрын тосонд радийн цацраг 

идэвхт изотопууд байнга үүснэ. Тогтонги төлөв 

байдалд газрын тос байгалийн зангад оршин 

байх бөгөөд газрын тос, түүнийг тулах усны 

хооронд радийн солилцоо бараг байхгүй. Үүний 

үр дүнд газрын тосонд радийн илүүдэл болно. 

Зөвхөн ус, газрын тос хоорондоо шүргэж 

хүрэлцэх хэсэгт л энэ солилцоо явагдах болно. 

Иймээс газрын тосны ордыг боловсруулах 

процессын үед давхаргын болон шахаж байгаа 

ус газрын тосны давхаргад эрчимтэй орж газрын 

тос ба усны хоорондоо хүрэлцэх талбай огцом 

ихсэж газрын тосноос усанд ради шилждэг 

байна. Усгүй газрын тосонд радийн агуулалт 

~2.8∙102 Бк/м3 байх үед усан дахь түүний 

агуулалт 106 Бк/м3 хүрдэг байна. Усанд уусах 

сульфат ионы агуулалт ихсэх үед ради, бари 

Ba(Ra)SO4-радибаритын хэлбэртэй тунаж 

хоолой, арматур, нөөцлүүрийн гадарга дээр 

тунаж үлдэнэ. Харин гадарга дээр ирж байгаа 

газрын тос, усны холимог дахь 226Ra ба 228Ra 

изотопуудын эзлэхүүнт идэвх харгалзан ~10 

Бк/л, 14 Бк/л байна. Газрын тосны давхаргын ус 

нь уран, торийг бага агуулдаг бөгөөд, харин 

эдгээр цацраг идэвхт изотопуудын бүлийн 

нийлбэр эзлэхүүнт идэвх ~ 37 Бк/л байдаг байна. 

Давхаргын элсэн чулуу нь энгийн тунамал 

чулуулгуудынхтай адил хэмжээний ураныг 

агуулдаг. Эдгээр нь анхдагч 238U (түүнчлэн 235U), 
232Th-ийн задралын бүтээгдэхүүн байх бөгөөд эх 

цөмүүд нь байдаггүй. Эдгээр элементүүд нь 

газрын тос, хий болон давхаргын ус агуулсан 

хураагуурын чулуулгаас шилждэггүй 

(зөөгддөггүй). Давхаргын ус нь хураагуурын 

чулуулгаас ууссан ради, бари, стронци, 

кальцийн катионуудыг агуулж байдаг. 

Ингэснээр давхаргын ус нь 238U-ийн бүлийн 
226Ra, 232Th-ийн 228Ra ба 224Ra радигийн 

изотопуудыг агуулдаг. Ради-226 ба түүний 

задралын бүтээгдэхүүнүүд маш их хортой 

цацраг идэвхт изотопуудын бүлэгт хамаарах 

бөгөөд хүний эрүүл мэндэд аюул учруулах тул 

хүрээлэн буй орчны бохирдолтыг энэ изотопоор 

үнэлэх нь зайлшгүй шаардлагатай болдог. 

Газрын тосны олборлолтын үед урт настай эх 

цөмүүд болох 238U, 232Th болон 235U нь 

хуримтлуулагч чулуулагт үлддэг бөгөөд радон 

(222Rn) газрын тос болон усаар зөөгддөг байна. 

Мөн 226Ra изотоп устай цуг зөөгддөг байна. 

Тэгэхээр радигийн эдгээр гурван изотопууд 

газрын тос эсвэл хийтэй хамт олборлогдсон 

усанд илэрдэг. Гэхдээ тэдгээрийн эх цөмүүд нь 

биш юм. Тэдгээрийн урт настай эх цөмүүд болох 
238U, 232Th болон 235U нь хуримтлуулагч 

чулуулагт үлддэг тул тэдгээр нь усанд шилжиж 

зөөгдөхгүй [1, 3].  

ХЭМЖИЛТИЙН АРГА ЗҮЙ, ХЭМЖИЛТ 

Усанд агуулагдах цацраг идэвхт изотопуудын 

эзлэхүүнт идэвхийн хэмжээг тодорхойлоход HP-

Ge гамма спектрометр ашиглана. Дээж дэх 

цацраг идэвхт изотопуудын эзлэхүүнт идэвхийг 

тодорхойлохдоо i дүгээр изотопын эзлэхүүнт 

идэвхийг дээж дэх цацраг идэвхт изотопуудын 

балансын тэгшитгэлээс дараах илэрхийллээр 

тооцно.  

𝐴𝑖 = 𝐴𝑥 ∙
𝜆𝑖

2∙𝑡хэм∙𝑡𝑎𝑏∙exp(𝜆∙𝑡хүл)

(1−exp[𝜆𝑖∙𝑡хэм])(1−exp[𝜆∙𝑡𝑎𝑏])
  (1)  

Энд: 𝐴𝑥 = [𝑆(𝐸𝑖)/𝑡хэм]/[𝜀(𝐸𝑖) ∙ 𝑛𝑖 ∙ 𝑚𝑖] 

𝑆(𝐸𝑖) - 𝐸𝑖  энергитэй гамма квантын бүрэн 

шингээлтийн шугамын талбай (имп); tхэм- 

хэмжих хугацаа, с; 𝜀(𝐸𝑙) = 𝑘𝜀𝑜(𝐸𝑙)- детекторын 

үнэмлэхүй бүртгэх чадвар; 𝜀(𝐸𝑙)- Маринеллийн 

саванд стандарт ус хэмжиж олсон детекторын 

бүртгэх чадвар; 𝑘 - детектор, дээжийн геометр 

хэмжээ, тэдгээрийн харилцан байрлал, судлаж 

байгаа дээжид болон усанд γ-квантын сулралт 

зэргээс хамаарах коэффициент; 𝑛𝑖 -гамма 

квантын гаралт; 𝑚 - дээжийн жин (кг); 𝜆𝑖 -i 

дүгээр изотопын задралын тогтмол; 𝑡хүл -дээж 

авснаас хэмжих хүртэл хүлээх хугацаа (с); 𝑡𝑎𝑏-

дээж авахад зарцуулагдах хугацаа (с); 𝐴𝑖  нь 

Бк/кг;  

Ийнхүү усан дахь радоны эзлэхүүнт идэвхийг 

дараах томьёогоор тооцно.  

𝐴 =
𝑆(𝐸𝑖)−𝑆ф(𝐸𝑖)

𝑘𝜀𝑜(𝐸)∙𝑘𝛾∙𝑉∙𝑡хүл
    (2) 
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Энд: A-эзлэхүүнт идэвх, Бк/л; 𝑆(𝐸𝑖) -бүрэн 

шингээлтийн пикийн талбай, импульс; 𝑆ф(𝐸𝑖)-

тухайн нөхцөл дэх гамма спектрометрийн фон; 

V-усны эзлэхүүн (л); 𝑘 = 𝑒−𝜆∙𝑡 , 𝜆 = 2.098 ∙

10−6 с−1 - 226Rn-ийн задралын тогтмол, 𝑡хүл - 

дээж авснаас хэмжих хүртэл хүлээсэн хугацаа, с; 

𝜀𝑜(𝐸) -усны хувьд детекторын үнэмлэхүй 

бүртгэх чадвар; tхэм- хэмжих хугацаа, с. 

Тамсагийн газрын тосны сав газар, Тосон-

Уулын ордын газар доорх усны цацраг идэвхийн 

судалгааг XIX талбайд хийсэн үр дүнг харуулна. 

ҮР ДҮН 

Тосон-Уулын XIX талбайн 19-27, 19-31, 19-13-2-

р цооногууд газрын тосны давхаргын усны 

дээжийг хагас дамжуулагч цэвэр германий 

детектороор 3600 секунд хэмжсэн спектрийг 2-р 

зурагт үзүүлэв.  

 
Зураг 2. Усны дээжийн гамма спектр. 

Хүснэгт 1. XIX талбайн хаягдал усанд 222Rn, 226Ra-ийн 

эзлэхүүнт идэвх. 

Дээжийн нэр 

Изотопын эзлэхүүнт идэвх, Бк/л 
214Pb 214Bi 222Rn 226Ra 238U 

19-27-р цооног 

цооногийн 

дагалдах ус 

35 41 38 52.6 <0.4 

19-31-р цооног 

цооногийн 

дагалдах ус 

995 1347 1171 11.0 <0.4 

19-13-2-р 

цооногийн 

дагалдах ус 

1820 2344 2082 <0.4 <0.4 

Илрүүлэх доод 
хязгаар (1 л 

эзлэхүүнтэй, 1 

цаг хэмжих үед) 

0.3 0.5 0.4 0.4 0.4 

Ундны ус. 

Эрүүл ахуйн 

шаардлага, 
чанар, аюулгүй 

байдлын үнэлгээ 

(MNS 

0900:2018) 

- - 100 0.5 
0.37 
(0.03 

мг/л) 

222Rn-ын байгалийн цацраг идэвхт задралын 

богино настай изотопуудаас үүсэх гамма 

шугамуудаас хамгийн их эрчимтэй 295.21 кэВ; 

351.92 кэВ; 609.31 кэВ энергитэй гамма 

шугамуудаар радоны эзлэхүүнт идэвхийг 

нарийвчлал сайтай тодорхойлно. Усны дээж дэх 
226Ra-ийн эзлэхүүнт идэвхийг түүний өөрийнх 

186.2 КэВ энергитэй гамма шугамаар 

тодорхойлох аргыг Цөмийн физикийн 

судалгааны төвд боловсруулсан [4, 5] бөгөөд 

бидний судалгааны үр дүнг 1-р хүснэгтэд 

харуулав. 

Тосон-Уулын XIX талбайн 31, 13-2-р цооногоос 

гарч байгаа газрын тосны дагалдах усны дээжид 

радоны эзлэхүүнт идэвх харгалзан 1171 Бк/л, 

2082 Бк/л, мөн 27 ба 31-р цооногоос гарч байгаа 

газрын тосны давхаргын усны дээжид радийн 

эзлэхүүнт идэвх харгалзан 52.6 Бк/л ба 11.0 Бк/л 

байгаа нь давхаргын усан дахь 226Ra нь 222Rn-ын 

үүсгүүр болж байгааг харуулж байна. 

Давхаргын усны 226Ra нь цооног өрөм дэх 

төхөөрөмж болон цооногийн эргэн тойрны 

хөрсний гадаргыг бохирдуулах нөхцөл болж 

байна. Газрын тосыг усаар шахаж цуглуулсны 

үр дүнд ус ба газрын тосны хооронд радийн 

тархалтын тэнцвэр тогтоно. Энэ үед давхаргын 

усан дахь радийн эзлэхүүнт идэвх: 

𝐶𝑅𝑎,ус =
𝐶𝑅𝑎,г.т

𝐾тэнц
    (3) 

Үүнд: 𝐶𝑅𝑎,ус - давхаргын усан дахь радийн 

эзлэхүүнт идэвх (52.6 Бк/л = 52600 Бк/м3); 𝐾тэнц 

–газрын тос ба усны хооронд радийн түгэлтийн 

тэнцвэрийн коэффициент (𝐾тэнц = 2.9·10-4) [6].  

Хүснэгт 2. Тосон-Уулын XIX талбайн 19-314, 19-34-р 

цооногийн газрын тосонд агуулагдах цацраг идэвхт 

изотопуудын хэмжээ. 

Дээжийн нэр 
Изотопын эзлэхүүнт идэвх, Бк/л 

214Pb 214Bi 222Rn 226Ra 238U 

Газрын тос (19-314 

цооног) 
19 26 22 <0.4 <0.4 

Газрын тос (19-34 

цооног) 
18 27 23 <0.4 <0.4 

Илрүүлэх доод 

хязгаар (1л 

эзлэхүүнтэй, 1цаг 

хэмжих үед) 

0.3 0.5 0.4 0.4 0.4 

Ундны ус. Эрүүл 

ахуйн шаардлага, 
чанар, аюулгүй 

байдлын үнэлгээ 

(MNS 0900:2018) 

- - 100 0.5 
0.37 
(0.03 

мг/л) 

Энэ харьцаанаас түүхий (усгүй) газрын тосон 

дахь радийн эзлэхүүнт идэвх ~152.5 Бк/м3 = 0.15 

Бк/л болно. Бидний ашиглаж байгаа гамма-

спектрометрийн 226Ra изотопын эзлэхүүнт 
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идэвхийг илрүүлэх хамгийн бага хувийн идэвх 

0.4 Бк/л юм.  

Тосон-Уулын 19-314, 19-34-р цооногоос авсан 

газрын тосны дээжид байгалийн цацраг идэвхт 

изотопуудын хэмжээг тодорхойлсон дүнг 2-р 

хүснэгтэд харуулав. Тосон-Уулын XIX талбайн 

цооногуудын газрын тосны дээжид агуулагдах 
226Ra-ийн хэмжээ бага байгаа нь 2-р хүснэгтээс 

харагдаж байна. 

Хүснэгт 3. Тосон-Уулын XIX талбайн усны дээж дэх цацраг 

идэвхт изотопуудын эзлэхүүнт идэвх, ураны агуулалт. 

Дээжийн нэр 

Изотопын эзлэхүүний идэвх, 

Бк/л 

ICP-

124 
214Pb 214Bi 222Rn 226Ra 238U U* 

мг/л 

Тосон-Уулын 

XIX талбайн 

ахуйн 
хэрэглээний ус 

25.7 35.7 30.7 <0.4 <0.4 0.070 

Тосон-Уулын 
XIX талбайн 

ТА-1 

байгууламжид 

цэвэршүүлэхээс 
өмнөх ус 

16.9 29.7 23.3 <0.4 <0.4 0.15 

(5-23) Ус 

шахалтад 

зориулан 

олборлож буй 

худгийн ус 

13.3 19.7 16.5 <0.4 <0.4 0.15 

Тосон-Уулын 

XIX, ТА-1 

байгууламж, 
цэвэршүүлсэн ус 

13.4 17.2 15.3 <0.4 <0.4 0.15 

1-9 дахин 
дамжуулах 

хуваарилах 

байгууламжаас 
шахаж буй ус 

12.1 13.6 12.9 <0.4 <0.4 0.17 

Газрын тосноос 

ялгасан ус 
19.3 20.7 20.0 <0.4 <0.4 0.18 

Тосон-Уулын 

19-р талбайн 1-4 
насосоос гарч 

буй ус 

14.2 32.9 23.6 <0.4 <0.4 0.15 

Илрүүлэх доод 
хязгаар (1 л 

эзлэхүүнтэй, 1 

цаг хэмжих үед) 

0.3 0.5 0.4 0.4 0.4  

Ундны усанд 

зөвшөөрөгдөх 
хэмжээ (MNS 

0900:2018) 

  100 0.5 0.37 0.03 

MNS 4983:2011 
стандарт, 

үйлдвэрлэлийн 

болоод 

саармагжуулсан 
хаягдал ус  

     0.100 

U* - Геологийн төв лабораторийн индукцийн 

холбоост плазмын спектрометр (ICP-24)-ийн 

аргаар ураны агуулалтыг тодорхойлсон дүнг 

харуулав. 

Тосон-Уулын XIX талбайн газар доорх усны 

дээжид агуулагдах байгалийн цацраг идэвхт 

изотопуудын эзлэхүүнт идэвхийг гамма 

спектрометрээр болон ураны хэмжээг 

индукцийн холбоост плазмын спектрометр (ICP-

24)-ээр тодорхойлсон дүнг 3-р хүснэгтэд 

харуулав.  

Тосон-Уулын XIX талбайгаас 2016 оны 7 сард 

авсан усны дээжид цацраг идэвхт 222Rn 

изотопын эзлэхүүнт идэвх 12.5 - 30.7 Бк/л байна. 
226Ra ба 238U изотопуудын эзлэхүүнт идэвх гамма 

спектрометрээр илрүүлэх хязгаараас <0.4 Бк/л 

бага байна. 

Хүснэгт 4. Тосон-Уулын XIX талбайн усны дээж дэх цацраг 

идэвхт изотопуудын эзлэхүүнт идэвх, ураны агуулалт. 

Дээжийн нэр 

Изотопын эзлэхүүний идэвх, 

Бк/л 

ICP-

124 

214Pb 214Bi 222Rn 226Ra 238U 
U, 

мг/л 

(5-22) Ус 

шахалтад 

зориулан 

олборлож буй 
худгийн ус 

11.6 10.3 10.9 <0.4 <0.4 < 0.05 

Тосон-Уулын 
XIX талбайн 

ахуйн 

хэрэглээний ус 

6.7 9.2 7.9 <0.4 <0.4 < 0.05 

(5-23) Ус 

шахалтад 

зориулан 
олборлож буй 

худгийн ус 

3.7 7.6 5.6 <0.4 <0.4 < 0.05 

Тосон-Уулын 

XIX талбайн 

ТА-1 

байгууламжид 
цэвэршүүлэхээс 

өмнөх ус 

792 1485 1139 <0.4 <0.4 < 0.05 

Тосон-Уулын 

XIX талбайн 

ТА-1 

байгууламжид 
цэвэршүүлсэн 

ус 

156 249 203 <0.4 <0.4 < 0.05 

(5-21) Ус 

шахалтад 

зориулан 

олборлож буй 
худгийн ус 

11.1 25.0 18.1 <0.4 <0.4 < 0.05 

Тосон-Уулын 
XIX талбайн 1-

4 насосоос гарч 

байгаа ус 

2.5 0.6 1.5 <0.4 <0.4 < 0.05 

(1-11) дахин 

дамжуулах 

хуваарилах 
байгууламжаас 

шахаж буй ус 

3.8 0.6 2.2 <0.4 3 < 0.05 
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Илрүүлэх доод 

хязгаар (1 л 
эзлэхүүнтэй, 1 

цаг хэмжих 

үед) 

0.3 0.5 0.4 0.4 
 

0.4 

 

 

Ундны усанд 

зөвшөөрөгдөх 

хэмжээ (MNS 
0900:2018) 

  100 0.5 0.37 0.03 

MNS 4983:2011 
стандарт, 

үйлдвэрлэлийн 

болоод 

саармагжуулсан 
хаягдал ус 

     0.100 

XIX талбайн уст цэгүүдээс 2016 онд авсан 

дээжид 222Rn изотопын эзлэхүүнт идэвх 1.5-

1139 Бк/л байна. Геологийн төв лабораторийн 

индукцийн холбоост плазмын спектрометр (ICP-

24)-ээр усны шинжилгээ хийсэн эдгээр дээжид 

ураны агуулалт 0.100 мг/л (MNS 4983:2011 

стандарт) заасан хэмжээнээс бага байна. 

ДҮГНЭЛТ 

1. Тамсагийн сав газрын XIX талбайн Тосон-

Уулын ордын газрын тос, газрын тосны дагалдах 

ус, ус шахалтад зориулан олборлогдож буй 

худгуудын ус, хэрэглээний ус зэрэг газар доорх 

усанд агуулагдах байгалийн цацраг идэвхт 

элементүүдийн агуулгыг гамма-спектрометрийн 

аргаар судласан дүнгээс тус ордын газрын тосны 

давхаргын усанд 226Ra цацраг идэвхт изотоп 

агуулагдаж байгаа нь тогтоогдсон. 

2. Тус ордын газрын тосыг усаар түрж цуглуулах 

үед тос ба усны фазын нийлэх гадаргын талбай 

эрс өсөж, газрын тосноос 226Ra изотоп давхаргын 

усанд шилжиж байна. 226Ra-ийн үйлдвэрийн 

төхөөрөмжид хуримтлал бий болж үйлдвэрийн 

ажилчид цацрагийн нэмэлт тун авах, хүрээлэн 

буй орчин хаягдал усаар бохирдох, тоног 

төхөөрөмжид цацраг идэвхт давс хаг үүсгэх, 

газрын тосны өрөмдлөгийн үед цацраг идэвхт 

хаягдал үүсэх нөхцөл бүрдэж байна. 

3. Газрын тосны давхаргын усны цацрагийн 

мониторинг хийх, 226Ra изотопыг хлорт барийн 

давсанд шингээн хатуу нэгдэл үүсгэн хам 

тунадасжуулах, байгалийн цеолититоор 

цэвэрлэн идэвхгүйжүүлэх технологийг 

боловсруулах шаардлагатай байна. 
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Усан доторхи плазмт ниргэлэг  

Ш.Мөнхжаргал  

Физикийн тэнхим, Байгалийн Ухааны Салбар, Шинжлэх Ухааны Сургууль, Монгол Улсын Их Сургууль 

Усан доторхи плазмт нуман,  очит болон усны дуслын гадаргуу дээрх титэмт саадын 

ниргэлэгийн  судалгааны зарим үр  дүнг танилцуулж байна. 

Түлхүүр үгс: Усан доторхи плазмт ниргэлэг, усны дуслын гадаргуу дээрх титэмт 

ниргэлэг, усан доторхи нанобүтцийн синтез, усыг плазмт ниргэлгээр цэвэрлэх, 

халдваргүйжүүлэх арга, химийн хүчтэй исэлдүүлэгч 

 

ОРШИЛ  

Сүүлийн 20 гаруй жилд плазм ба усны 

харилцан үйлчлэлийн судалгаа эрчимтэй 

хөгжиж байгаа билээ. Тухайлбал, усан доторхи 

плазмт ниргэлгийг нано материал синтезлэх, ус 

цэвэрлэх, ариутгах туршилт судалгаанд 

эрчимтэй ашиглаж байна.  

Хүн амын төвлөрсөн суурьшил хотжилтын 

нөхцөлд ахуйн ба үйлдвэрлэлийн хаягдал усыг 

цэвэрлэх, ариутгах, халдваргүйжүүлэх, улмаар 

энерги-мэдээллийн түвшинд боловсруулахад 

орчин үеийн технологийн туршилт судалгааны 

үр дүнг ашиглах, хөгжүүлэх хэрэгцээ шаардлага 

нэмэгдсээр байна.  

Манайд энэ чиглэлийн зарим нэг туршилт 

судалгааны ажил бакалавр, магистрантын 

түвшинд хийгдэж эхэлж байлаа. Үүнд, усан 

доторхи нуман ниргэлэг дэх катодын 

депозитийн судалгаа, усан доторхи очит 

ниргэлэг, плазмт ниргэлэгээр үйлчилсэн усан 

уусмалын нил улаан туяа ба хэт ягаан туяаны 

спектр, мөн уусмал дахь жижиг хэсгийн 

нанохэмжээ, ус ба уугих ниргэлгийн харилцан 

үйлчлэлээр үүсэх цацаргалтын параметрыг 

тодорхойлох зэрэг судалгааны сэдэв чиглэлээр 

бакалавр, магистрант оюутнууд ажилласан 

билээ.  

Энэ чиглэлийн судалгааны практик ач 

холбогдлыг үндэслэн, судалгааг үргэлжлүүлэх 

зорилгоор өмнөх ажлуудыг тоймлон 

танилцуулж байна.  

 
 Electronic address: munkhjargal@num.edu.mn 

ТАНИЛЦУУЛГА  

Плазмт ниргэлэг  

Сүүлийн үед хийн ниргэлгийг өргөн утгаар 

нь хий дундуур дамжих гүйдэл төдийгүй 

цахилгаан орны нөлөөгөөр үүсэх хийн 

иончлолыг хамтад нь плазмын буюу плазмт 

ниргэлэг гэж нэрлэх болжээ. Усан дотор ба 

түүний гадаргуу дээр нам температурын 

тэнцвэрт бус плазмт ниргэлгийг экологи, 

анагаах ухаан, технологийн олон салбарт 

ашиглах боломж бүрдэж байна. Дулааны 

тэнцвэрт плазмд электроны температур нь хийн 

температураас их болоход плазм тэнцвэрт бус 

төлөвт шилжинэ. Нам температурын тэнцвэрт 

бус плазмыг хүчдлийн импульсийн ниргэлгээр 

үүсгэнэ. Хүчдлийн импульсийн үргэлжлэх 

хугацааг микросекундээс наносекундын 

хооронд үргэлжлэх боломжтой[1]. Хүчдлийн 

импульсээр үүсэх ниргэлэг нь энергийн бага 

хэрэглээтэй, өндөр урвалт плазмыг үүсгэдгээрээ 

давуу талтай юм. Энэ энерги нь үндсэндээ хийг 

халаах ба радикал, ион, өдөөгдсөн бөөмийг бий 

болгох плазмохимийн урвалд зарцуулагдах тул 

энергийн зарцуулалтын хувьд ашигтай болж 

байна [2]. Плазмт ниргэлгээр үүсэх электроны 

гүйдлийн нягт, нэвт цохиолтын хүчдэл, 

цахилгаан орны үйлчлэлээр явагдах иончлолын 

зэрэг ба плазмохимийн урвалын 

бүтээгдэхүүнүүд нь усан ба хийн орчинд 

ялгаатай байна.  

Усан доторхи плазмт ниргэлэг  

Нуман, очит, титэмт зэрэг плазмт ниргэлгийг 

усан орчинд асаах хүчдэл нь харилцан адилгүй 

байна. Нуман ниргэлэг гүйдлийн хүч их (10-

100А) үед катодоос дулааны электроны 

эмиссийн гүйдлээр; очит ниргэлгийг мөн 
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агаарын даралтанд өндөр хүчдэлээр; уугих 

ниргэлэг бага даралтанд, өндөр хүчдэлээр; 

титэмт нь агаарын даралтанд хүчтэй нэгэн төрөл 

бус цахилгаан орноор үүсдэг. Энэ чиглэлийн 

туршилт судалгааны олон ажлууд гарсаар 

байна[3]. Усан доторхи ниргэлгээр плазмын 

хийн суваг үүсдэг. Хийн сувгийн температур 

ойролцоогоор 1000-3000К, электроны 

температур 1эВ орчим байна[3]. Өндөр хүчдлээр 

үүсэх ниргэлгийн хувьд усан дотор хийн суваг 

маш хурдан усан орчин руу тархаж, хийн цэврүү 

үүсгэнэ. Өндөр гүйдлийн нягттай суваг 

харьцангуй бага температуртай (2000К) 

плазмын цэврүүгээр хязгаарлагдана. Цэврүүний 

цахилгаан дамжуулал электрон, ионуудаар 

тодорхойлогдох ба цэврүү томорход сувгийн 

температур буурч, цэнэгийн нягт, гүйдлийн утга 

буурна. Тухайн цэг дээр гүйдлийн утга ялимгүй 

нэмэгдэхэд Жоулын дулаан, температур өсч 

эхэлнэ. Температур хэдэн мянган градус (K) 

хүрэхэд усанд плазмын нарийхан суваг бий 

болно. Дамжууллын сувагт ялгарсан орчны 

температур дулаан дамжууллаар тарж чаддаггүй 

бөгөөд ниргэлгийн үед түүнээс хол орших усны 

эзлэхүүний дулаан дамжуулал бараг тогтмол 

байдаг. Электрод хоорондын Жоулын дулааны 

босго энергийн утгаас ихэсвэл тогтворгүйжилт 

болж, дулааны үзэгдлээр нэвт цохилт үүснэ[4]. 

Импульсийн нэвт цохилтын параметрүүдийг 

эсэргүүцэл ихтэй нэрсэн ба крантны усанд 

тодорхойлсон байна[5]. Усны эсэргүүцэл 

буурахад асаах хүчдэл ба нэвт цохилтын 

хүчдлийн хоорондох зөрүү титэмт ниргэлэгийн 

хувьд нэмэгдэж байжээ[6].  

Усан доторхи плазмт ниргэлгээр үүсдэг 

иончлол, молекулын задрал, цахилгаан соронзон 

долгионы цацаргалт, цохих долгион, кавитаци, 

соронзон орон зэрэг нийлмэл үзэгдлийг сүүлийн 

үед эрчимтэй сонирхон судлах болов[7]. 

Ниргэлгийн процесст хүчтэй цахилгаан орон 

дахь цэнэгт бөөмс үүсэх ба хөдлөх нь дулааны 

энергийг эрчимтэй ялгаруулснаар усыг хэт 

критик төлөвт оруулж, өндөр даралт, 

температуртай хийн цэврүүг агшин зуур бий 

болно. Улмаар цохих долгион (түүний фронтод 

даралт 12МПа орчим байна[8]) үүсч тархан, 

хийн суваг үүсч, температур ба даралт 

буурна[2].  

Усны дээжийн тухайд  

Ус, усан уусмал дотор нуман, титэмт, очит, 

саадын г.м плазмт ниргэлгийг харилцан адилгүй 

хүчдлээр үүсгэдэг. Энэ нь ус, усан уусмалын 

ионы найрлага, түүний цахилгаан дамжуулалтай 

холбоотой. Усны хувьд нэрмэл, дахин нэрсэн, 

ионгүйжүүлсэн, цэвэр, эрдэс багатай байгалийн 

ус, төвлөрсөн хангамжийн крантны ус гэсэн 

ойлголтууд хамаатай бөгөөд цахилгаан 

дамжуулал харьцангуй багатай, диэлектрик 

бодис болно. Усан уусмал нь уусгагч ус ба 

гидрофиль чанартай нэг ба хэдэн бодисын ион 

буюу молекулыг агуулна. Жишээ нь, сул 

электролит уусмалд органик хүчил ба суурь 

(CH3COOH, CH3COONa...), хүчтэй хүчлийн 

давс(NaHCO3, NaHSO4...), сул шүлт (NH4OH, 

Fe(OH)2,..) хүчтэй шүлт (KOH,NaOH...), сул 

хүчил (H2CO3, H2SO3 ...) нь усанд хялбар уусч, 

электролит уусмал үүсгэнэ[9]. Рашааны хувьд 

нийлмэл усан уусмал бөгөөд түүнд ион, 

уусаагүй молекул, хий, коллоид хэсэгтэй ба 

цахилгаан дамжуулал харьцангуй өндөр тул 

усан уусмал гэх үндэстэй. Хаягдал усны хувьд 

ахуйн ба үйлдвэрлэлийн гэсэн ангилалтай 

байдаг. Ахуйн бохир усанд агуулагдах химийн 

нэгдлүүд гадаргуугийн идэвхит нийлэг бодис, 

аммони  (𝑁𝐻3 ), метан  (С𝐻4 ), цууны хүчил 

 (С𝐻3С𝑂2𝐻) , силикон диоксид (𝑆𝑖𝑂2)  этонал 

( 𝐶2𝐻5𝑂𝐻)  зэрэг голлодог[19]. Үйлдвэрлэлийн 

хаягдал ус технологийн процессоос хамаараад 

харилцан адилгүй найрлага байх ч энэ хоёр 

ангиллын усанд уусаагүй жижиг хэсгүүд ч 

байдаг. Энд авч үзэж буй ажлуудад нэрсэн, 

крантны, машин угаалгын хаягдал усны ба 

рашааны дээжийг ус гэсэн ерөнхий нэрэнд 

хамааруулав.  

Плазмт ниргэлэгээр усан дотор үүсэх химийн 

идэвхит исэлдүүлэгчид  

Усан доторхи плазмт ниргэлгийн нэвт 

цохилтоор катодоос гарах электроны урсгал ус, 

уусмалын атом, молекул, ионтой харилцан 

үйлчилж, иончлох процессоор өндөр 

исэлдүүлэгч чанартай устөрөгчийн хэт исэл 

(H2O2,), атом хүчилтөгрөгч(O*), гидроксилийн 

радикал (OH), гидропероксидийн радикал 

(HO2
*), озон (O3) г.м үүснэ. Плазмын 

ниргэлэгийн үед Н ба ОН–ийн нягт 8.5х1024м-

3болохыг тогтоожээ[3]. Эдгээр радикал, атом нь 

химийн хүчтэй исэлдүүлэгч болж, ихэнх 

нэгдлүүдтэй урвалд идэвхитэй ордог. ОН 
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радикал нь химийн өндөр идэвхтэй тул 

гадаргуугийн идэвхит бодис адил фенол, 

диоксиныг нүүрсхүчлийн хий, усны молекул ба 

бусад органик бус нэгдлүүдэд задална. Харин 

хүнд металлууд үл уусах нэгдлийн хэлбэрээр 

тунадасжина. ОН радикалын цацаргалтын эрчим 

нь ниргэлгийн энергитэй шууд хамааралтай ба 

усан уусмалд ОH радикал ойролцоогоор 1мс 

хугацаанд тогтвортой байна[10]. Усан доторхи 

ба түүний дуслын гадаргуу дээрх титэмт ба 

уугих ниргэлгийн үед ОН радикалын агуулга 

харьцангуй их бүртгэгдсэн байна[3]. Усан дотор 

плазмт ниргэлгээр үүсэх радикалуудын 

хоорондын үйлчлэл ба хэт ягаан, үзэгдэх 

гэрлийн импульсийн цацаргалтаар H2O2 

үүснэ[11].  

Плазмт ниргэлэгээр органик бодисыг задлах  

Ахуйн ба үйлдвэрлэлийн хаягдал усны органик 

уусгагч нь септик цэвэрлэгээний явцад задарч 

зайлуулагдах боломжгүй тул гадаргын усыг 

фосфор органик нэгдлээр бохирдуулах, ихэнх 

тохиолдолд хаягдал шингэн хөрсөнд орох 

тохиолдолд хөрс ба түүний доорхи усыг 

бохирдуулдаг. Ахуйн хаягдал усанд анионт 

гадаргуугийн идэвхит бодис сульфонол 

агуулагдана. Усан доторхи плазмт ниргэлгээр 

сульфонолын молекул дахь С-Н радикал, 

молекулын үнэрт хэсгийн диссоциаци болно. 

Энд ионуудын кинетик энерги 100 эв орчим тул 

түүний альфатик ба үнэрт хэсгийн холбоосыг 

эвдэж чадна. Мөн ниргэлгээр үүсэх хэт ягаан 

туяаны цацаргалтаар альфатик хэсэг фотолизэд 

орж, түүний задралыг нэмэгдүүлэх боломжтой. 

Усыг бохирдуулагч төрөл бүрийн органик 

бодисын бүрэн задрал нь плазмт ниргэлгийн 

энергийн хэмжээнээс хамаарахыг судалжээ[12].  

Плазмт ниргэлгээр усыг халдваргүйжүүлэх  

Плазмт ниргэлгээр усыг халдваргүйжүүлэхэд 

нөлөөлөх гол хүчин зүйл нь химийн идэвхит 

исэлдүүлэгчид ба цохих долгион болдог байна. 

Нам температурын плазмт ниргэлгээр усанд 

үүсэх химийн идэвхитэй исэлдүүлэгчид 

микроорганизмын солилцооны 

макромолекулуудтай урвалд орж, эсийн дотор 

нэвтрэнэ. Энд уураг ба амин хүчлийн исэлдэлт, 

нуклины хүчлийн дахин туйлшрал, бусад 

биологийн идэвхит бодисын задрал 

явагдана[13]. Усан доторхи импульсийн хүчтэй 

ниргэлгийн үед цохих долгион нь ниргэлгийн 

тэнхлэгээс 3-5 мм зайд (энергийн ялгаралтын 

нягт ойролцоогоор 3 Кдж/см2 ) үүсч явагдана. 

Даралтын уналт 50 МПа-аас их болоход цохих 

долгион микроорганизмыг механикаар бутлах 

үйлчлэл үзүүлэхийг тооцоолсон байна[14].  

Усан доторхи плазмт ниргэлгээр нанобүтцэт 

материал гаргах  

Усан доторхи графит электродууд бүхий плазмт 

ниргэлгийг материалын синтез ба физик-химийн 

судалгаанд өргөн хэрэглэж байна. Усан доторхи 

нуман ниргэлгээр нано графитын чанар 

гүйдлийн хүчнээс (Sano2001), (Hsin2001); 

нанобөөмийн гарц катализаторын 

тусламжтайгаар нэмэгдэхийг (Zhu2002); мөн 

электродын геометрээс (Li2002); нумын гүйдэл 

ихэсэхэд аморф нүүрстөрөгчийн хэмжээ 

нэмэгдэж, нано бөөмийн гарц электродын цэвэр 

эсэхээс хамаардаг болохыг (Bera2006, 2003) тус 

тус судлан тогтоосон байна[6]. Тухайлбал, 

сонгинолог хэлбэрийн нанобүтцэт 

нүүрстөрөгчийг полимер, тослох материал, 

электроны эммитерийн дамжууллыг 

нэмэгдүүлэх, ялангуяа өндөр чадлын 

микросуперконденсаторын электродын 

материал болгон ашигладаг байна[15]. 

Түүнчлэн, усан доторхи плазмт ниргэлэгт 

металл болон шингэн анод ба катод электродыг 

ашиглах болсон. Усан доторхи плазмт 

ниргэлгийг ашиглан наноматериалыг 

синтезлэхэд нэмэлт ангижруулагч 

шаардлагагүй, туршилтын төхөөрөмж хялбар, 

плазмын цацаргалт дундуур синтез тасралтгүй 

явагдах давуу талтай[16].  

УСАН ДОТОРХИ ПЛАЗМТ НИРГЭЛЭГ: 

МАТЕРИАЛЫН НАНОБҮТЭЦ БА УСЫГ 

ЦЭВЭРЛЭХ, ХАЛДВАРГҮЙЖҮҮЛЭХ 

Усан доторхи нуман ниргэлгийг нано 

материалын синтез болон ус, уусмалыг органик 

бодис, хүнд металл, бактерээс цэвэрлэхэд 

ашигладаг[7]. PGS-2 спектрографын цахилгаан 

генераторын нуман ниргэлгийн горимоор, 

графит электрод ашиглан усанд ниргэлэг 

явуулсан. Нэрсэн усан доторхи ниргэлгийн 

нумын гүйдэл 30-110А; катодын депозит үүсэх 

хурд 0.03-0.33 г/мин; анодын уурших хурд 0.26-

1.64 г/мин; усны температур 450С-210С; 

ниргэлгийн хугацаа 5-1 мин байх үед ниргэлэг 

тогтворжиж, графитан катодын гадаргуу дээр 
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нүүрстөрөгчийн сонгинолог хэлбэрийн нано 

бүтэц үүсч байгааг илрүүлжээ[4]. 

Нүүрстөрөгчийн сонгинолог бүтцийг анх 1980 

онд нээсэн бөгөөд энэ нь 10нм диаметртэй, 

нүүрстөрөгчийн атомын sp2 гибрид атомуудаас 

тогтох бөөм юм[17]. Мөн Sato нар 

ионгүйжүүлсэн усанд (нэрсэн усыг бодвол 

хувийн эсэргүүцэл ихтэй) графит 

электродуудын хоорондох нуман ниргэлгээр 

нүүрстөрөгчийн сонгинолог бүтцийн гарц 

3мг/мин болж байгааг туршжээ[18]. Үүнээс 

үзэхэд нүүрстөрөгчийн нанобүтцийг усан 

доторхи плазмт ниргэлгийн аргаар явуулахад 

усны хувийн эсэргүүцэл нөлөөтэй байна. Усан 

дотор графит электродоос гадна металл 

электродыг ашиглан, нано материалын 

синтезийг явуулдаг. Дээрх тэжээлийн 

үүсгүүрийг ашиглан 400мл-ийн хэмжээтэй 

шилэн саванд ус, усан уусмалын дээжинд нуман 

ниргэлэгийг 40В хүчдэл, 6А гүйдлийн утганд 

90сек-ээс 1 мин 30сек-ийн хугацаанд явуулсан 

байна. Электродыг графит, зэс, титанаар хийж, 

ниргэлэгийн явцад электрод хоорондын зай 1мм 

байхаар автомат удирдлагаар тохируулсан.  

Плазмт ниргэлгээр үйлчилсэн усны дээж дэх 

жижиг хэсгийн хэмжээг Nanophox (ШУТИС-ийн 

Материал судлалын лабораторид) багажаар 

тодорхойлов. Туршилтаар зэс ба графит 

электродынхтой харьцуулбал титан электродын 

хувьд усанд үүссэн жижиг хэсгийн хэмжээ 

харьцангуй олон бөгөөд том байгаа нь 

ажиглагджээ[19]. Титан электродтой ниргэлгээр 

үйлчилсэн нэрмэл усан дахь жижиг хэсгийн 

хэмжээ 212.0 нм, крантны усных 1489.6 нм, 

ахуйн бохир усны хувьд 407.5нм хэмжээс бүхий 

жижиг хэсгүүд голлож, титан электродтой 

ниргэлгээр уусмал доторхи жижиг хэсгийг х400 

өсгөлттэй микроскопиор харахад жижиг хэсгийн 

тоо олон, хэмжээ харьцангуй том байсан нь [19] 

титаны нэгдэл бүхий аэрогель үүссэнийг үзүүлж 

байна. Энэ нь шингэн орчинд металл электрод 

ашиглан ниргэлгийг явуулахад түүн дээр тухайн 

металл исэлдэж [20], титан электрод катализатор 

болсоноор аэрогель үүсэхэд нөлөөлжээ. 

Тухайлбал H2[TiO(C2O4)2], TiO2⋅nH2O г.м 

нэгдлүүд үүсдэг [21] байна. Крантны усан дахь 

жижиг хэсгүүдийн хэмжээ харьцангуй том 

байгаа нь усны төвлөрсөн хангамжийн 

системийн зарим шугамын хоолой дахь төмрийн 

зэвтэй холбоотой байх талтай.  

Ахуйн хаягдал ус нь бичил биетэн, умбуур 

бодис, ууссан хүчилтөрөгчийн хэмжээ багассан, 

органик нэгдлүүд, уургийн нэгдлийн 

бохирдолтой байдаг[19]. Ахуйн хаягдал усны 

дээжинд очит ниргэлгийн гүйдлийн утга 1-2 А, 

хүчдлийн утга 600В, ниргэлэг үргэлжилсэн 

хугацаа 20-30 минут; нуман ниргэлгийн 

гүйдлийн утга 6-8А, хүчдэлийн утга 50В, 

хугацаа 2 минутын байхаар автомат удирдлагын 

тусламжтайгаар явуулсан[19]. PGS-2 

спектрографын тэжээлийн нуман ниргэлгийн 

горимоор ахуйн хаягдал усны дээжинд явуулсан 

туршилтаар титан электродтой, зэс электрод 

баригчтай(усан дотор дүрэгдсэн) үед нийт 

нянгийн тоо 86,47%, титан электрод ба титан 

баригчтай тохиолдолд 95.22%-иар буурсан 

байна[19]. Титаны исэл нь өргөн бүсийн хагас 

дамжуулагч тул усан доторхи плазмт ниргэлгээр 

хэт ягаан туяаны өдөөлтөөр электрон-нүхний 

хос үүснэ. Нүх ба ионы харилцан үйлчлэлээр ОН 

радикал үүсэх урвал явагдана. Мөн озон үүсэх 

урвалд оролцох тул [12] титан электродын хувьд 

химийн идэвхит исэлдүүлэгчдийн хувь хэмжээ 

харьцангуй илүү байх үндэслэлтэй юм.  

Очит ниргэлгээр үйлчилсэн ахуйн бохир усны 

дээжийн нил улаан туяаны шингээлтийн спектрт 

2931.80см-1 ба 2854.65см-1 эрчимтэй шугамууд 

нэмэгдэж гарсан нь альфатик нүүрс-

устөрөгчийн С-Н бүлгийн валентын хэлбэлзэл 

байдаг[12]. Молекулын шингээлтээр 1463см-1 

шугам илэрсэн нь мөн альфатик хэсэг дэх үнэрт 

нэгдлийн бүтцийн С-Н бүлгийн деформацийг, 

1165см-1, 1097см-1, 1035.77см-1 шугамууд нь 

сульфон ба сульфанилын хүчил, 1743.65см-1 С-Н 

ийн үнэрт нэгдэл байгааг үзүүлж байна. Иймд 

цаашид туршилтыг ниргэлгийн хүчдэл, плазмын 

энерги, ниргэлгийн үргэлжлэх хугацаанаас 

хамааруулан судлах хэрэгтэй юм.  

Нэрсэн, цасны, голын, крантны, ахуйн ба машин 

угаасан хаягдал усны дээж дотор нуман ба очит 

ниргэлэг явуулахад[19, 23] рН-ийн утга багасах, 

цахилгаан дамжууллын утга нэмэгдэх хандлага 

ажиглагдаж байгаа нь судлаачдын 

дүгнэлттэй[22] тохирч байна. Машин угаасан 

хаягдал усны дээжинд очит ниргэлэг явуулж 

туршжээ[23]. Спектрографын очит ниргэлгийн 

горимийг ашиглан, титан электродоор оролтын 
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хүчдэл 600в, гүйдэл 10 А; ниргэлгийн үргэлжлэх 

хугацаа 10-20 минут; электрод хоорондын зай 2 

мм байхаар автомат системээр[24] удирдаж 

байв. Машин угаасан усны найрлага дахь угаагч 

бодисууд ниргэлгийн нөхцөлд задарч, 

бактерийн хэмжээ буурч, ус тунгалаг болж 

байв[23]. Peng Lu нар усны гадаргыг очит 

ниргэлгээр үйлчлэхэд H2O2 ба NO3 –; уугих 

ниргэлгээр үйлчлэхэд NO2 – ба NO3 – ион 

агуулагдаж, урвалын нийт бүтээгдэхүүний 

агуулга нь очит ниргэлгийн үед харьцангуй 

өндөр байжээ[25]. Энэ нь очит ниргэлгээр 

химийн идэвхит радикалууд илүү үүсдэгийг 

харуулж байна. Ингэж плазмт ниргэлгээр 

үйлчилсэн ус нь биологи ба биохимийн идэвх 

өндөр, хүчилтөрөгч ба азотыг хольц, ямар нэг 

химийн хольцоос ангид, орчинд сөрөг нөлөөгүй, 

экологид ээлтэй, оролтын энерги бага бөгөөд үр 

ашигтайгаас гадна хэт ягаан туяа, озон, 

электролизийн исэлдэлтээр усыг боловсруулан 

хөдөө аж ахуй, анагаах ухаан, хүнсний салбарт 

эрчимтэй ашиглах боломжийг өгч байна[26]. 

Тухайлбал, титэмт саадын ниргэлгийг анагаах 

ухааны салбарт эмчилгээний оношлогоонд 

хэрэглэж байна. Тухайлбал, хийн ниргэлгийн 

зургийн аргыг дурьдаж болно. Хийн ниргэлгийн 

зургийн арга нь хий дэх титэмт саадын ниргэлэг 

дээр үндэслэсэн[27]. Судлах объект ба 

электродын хооронд 5-30 кВ потенциалын 

ялгавартай хүчдлийн импульс өгөхөд титэмт 

ниргэлэг үүсч, фотоэлектроны эмиссийн үзэгдэл 

явагдана. Улмаар диэлектрик саадын гадаргуу 

дээр цахилгааны орны тусламжтайгаар 

электроны “нуранги” үүсч, хийн молекулын 

иончлолоор цацаргалт болно. Энэ фотоны 

цацаргалт нь судлах дээжийн мэдээллийг 

агуулах ба дээжийн бүтэц найрлагаас хамаараад 

цацаргалтын гэрэлтэлтийн эрчим, талбай зэрэг 

хэмжигдэхүүн харилцан адилгүй мэдээлэл өгдөг 

байна. Усны дээжийн хувьд дуслын гадаргуу ба 

металл электродын хоорондох титэмт ниргэлэгт 

дуслын хэмжээг адил болгоход цацаргалтын 

гэрэлтэлтийн талбай ба гадаргуугийн фотоны 

цацаргалтын хамаарлыг тооцоолжээ[28]. 

Нэрмэл ус, Сэлбэ голын усны дээж, савласан 

цэвэр ус, төвлөрсөн хангамжийн хлоржуулсан 

крантны ус, мөн дээжийг буцалгаж, савласан 

‘Оргил’ рашаан болон зарим орон нутгийн 

рашааны дээжийг хийн ниргэлгийн зургийн 

аргаар (GDV Scientific Laboratory программ) 

судлан боловсруулалт хийжээ. ‘Оргил’ савласан 

рашаан, Ховдын Нэвтийн, Увсын Хар 

Тэрмисийн рашааны дээжинд плазмт 

ниргэлгийн сувгийн гэрэлтэлтийн талбайн 

дундаж утга 3100-3989 нягтаршилттай бөгөөд 

дундаж утгын хэлбэлзэл харьцангуй их байв[29]. 

Плазм ба усны дуслын харилцан үйлчлэлээр 

усны ионы идэвхи, хөдөлгөөнт чанар, иончлол, 

диссиоциацийн зэрэг нь плазмт ниргэлгийн 

цацаргалтын гэрэлтэлтийн талбайд нөлөөлж 

байна. Усны ионы хувьд D.D.Hinde, D.Birtwistle 

нар [30] усны дуслыг титэмт ниргэлгээр 

үйлчилсэн туршилтаар O+++ ионы өндөр 

идэвхжлийг тогтоосон нь цаашид энэ аргыг 

усны найрлага, бүтцийн судалгаанд ашиглах 

боломжтойг үзүүлж байна. 

ДҮГНЭЛТ 

Нам температурын тэнцвэрт бус плазмын 

технологи, тухайлбал усан доторхи ба түүний 

гадаргуу дээрх плазмт ниргэлгийн арга нь 

наноматериал синтезлэх, усны экологи, 

технологийн асуудлыг шийдэхэд судалгааны 

ажлыг нарийвчлан явуулах нь чухал болж байна.  

Цаашид усан доторхи нуман ниргэлгийг 

нүүрстөрөгчийн катализын чиглэлд ашиглах, 

усан доторхи ба түүний гадаргуу дээрх плазмт 

ниргэлгийн цацаргалтыг атомын 

спектроскопийн аргаар судлах боломжтой юм.  

Мөн плазмт ниргэлгээр үйлчилсэн ахуйн ба 

үйлдвэрлэлийн хаягдал усны гадаргуугийн 

идэвхит нэгдлийн молекулын шингээлтийн 

спектрийг ниргэлгийн хүчдэл ба хугацаанаас 

хамааруулан судлана. 
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