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� ������ ����������� �������� ��������� �!�"���#��$�%� �&!'"��� �� %���() ����-
#������ �����*� ���)�������� Ti114O228 ��*����� 1,4�1,4�2,1 �� � ����!'���� %���(�� 
(001) � (100). ��!�$&!(���( ��������( �� %���� (001) ���)���� � 6���!'���9 �� –6 ��  
–38 $$�!/��!' �&��� $���������� ����� ���� �&!'"��� � ������� ������ � $��!�����, 
���#�� ��������( �����!�� 6$*������#��$�( �� �����) ����� ��=�& %���(�� (001)  
� (010) �!� (100). ��!�$&!(���( ��������( �� %���� (100) �����$��� � 6���!'���9 �� –18 
�� –30 $$�!/��!' � ���)���� �&��� �>(*�>���( ����� ���� � ������� $��!����� !��� 
����>������� ������� $��!����� � ������. �!��� $�������������9 �>(*� > ��!�$&-
!(���) ������������) $���!�$��) S—Ti 2,56—2,69, S—O 2,35—2,57 Å. ����������>-
��( ��������( ���!A�����( �� %���� (100) � �����$��� � 6���!'���9 �� –23 $$�!/��!' 
�&��� ������������( ���!'��%� "��%����� $ ������ ������ � $��!�����, � 6��!'��%� 
"��%����� — $ ������ $��!����� ��>��)�����.  
 
DOI: 10.15372/JSC20150501 
 
� ! " # $ � % $  & ! � � ': ��!&6�����#��$�� ������ ��6 � PM7, $>����>�� ���#���, *�-
����=����( ��>��)����', )���������(, ��%�*���(, ��������>����, "���$���!�*.  
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���$��� ������ > $�����!!�#��$�9 ����"�$���� �����* ���>!�$��� ��!'B�� >������� ��-
�!���>���!�9 >� >��� ���� $�$ �$��>��9 � �����!'��9 "���$���!�*���� [ 1—4 ], ��������� �!( 
�#���$� >��� � >�*�&)� �� �������9 [ 5—8 ], ��������� �!( ��������>���( ���!�>� [ 8, 9 ] � $�-
��!�*���� �!� ���%��� �!( ��%�*���� )���#��$�) �%����> [ 7, 10—15 ]. ����>��� �����=���(  
> ��!���� ���%���>!���( �����*� ��*>�!(A� ��!&#��' �%� #������ > ������*������ �����(���, 
$�����!��&( �� ��!'$� ��*��� #�����, ������&A ���&$�&�& � ���"�!�%�A, �� � ��!� >�)��(-
F�) �� ��>��)����' %����9 (001), (010) � (101) [ 16 ]. ��%&!��&( &$�*����� "�*�$�-)���#��$�� 
��������� ����#����� �����*�, ��=�� %���>��' �������!� � ����&����� �>�9��>���. G�� 
6��� �� ��) ��� �� >�(����� �� $����, $�$�� ������ �>�9��>� ��&�!�>!�>�A� �����=���� ���-
!&#B�) ��$�*���!�9 ������ ����#����� �����*� > ���������, ��9���!�*���� >�����) >�F���> 
� "���$���!���#��$�) ���$��(). ���B������ *����9 �� ������& >�����& ��=�� �����#' ��� 
����F� ����!���>���( ��������> � &#������ ����#����� �����*�.  

����!���>���� ��$�*�!�, #�� H2S � ��������! ��������&A��( ��* ����������� �� %���() 
(101) �����*� [ 17—19 ] � (110) �&��!� [ 8 ]. 	��"�� ��������&���( �� %���� (001) �����*� � $�-
���������9 ����� ���� $ Ti5C �!� $ ������ $��!����� ��� �) �*����#��� $�!�#���>� �� ��- 
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>��)����� [ 20 ]. ����!���>���� ��������� �!�"���#��$�) �&!'"���> �� ���$���� ������ ��-
��� �� ���>���!��'.  

� !������&�� ������������� �������� �� ��>��)����� ���$���� ������ ����!��&A�, $�$ 
���>�!�, ����!'*&( ����!� ���$���#��) %����9 � �������#��$� ��>���(AF����( (#�9$��� 
[ 8, 17—22 ]. G�� ����F� ��$�) ����!�9 ��=�� ��!&#��' �>�����( � ���&$�&�� ������������) 
$���!�$��> � ��������!'��9 ���$������9 ����������� ��>��)����� ��������!'�� $�&���) 
����#�����, > $�����) $���>�� 6""�$�� �� >���(� �&F���>����%� >$!���. �!( ����#�����  
� ��*����� ����� 5 �� >!�(��� ����� � >��B�� ��#����� >�����' >$!��, $������ &=� ��!'*( 
��������%��'. �!( ����!���>���( ��$�) ����#����� ����)����� ����!'*�>��' $!������ ����-
#����� � ��!����'A �"���!������ %���(��, ������� � >��B����� [ 23 ]. �!��&�� �������', 
#�� $>����>�-��)���#��$�� ���#��� � ����!'*�>����� ��>�������) ������> ab initio � ������ 
"&�$�����!� �!������� ���>��(� � ����!(��, �����=�F��� �� ��!�� 50—150 �����>, ��$ $�$ 
����!'*�>���� ��!�� $�&���) ����!�9 ����&�� ��������� �!���!'��) ���#���> [ 24—26 ]. G�-
!&6�����#��$�� ������ *��#���!'�� ���B��(A� ��*��� ����&���) �!( ���#���> ������ �� ��-
�$�!'$�) ����� �����> [ 27—29 ].  

�>��� ��*>�>��� $!�������9 ���)�� $ $>����>�-)���#��$��& ����!���>���A ��������> 
��� &#����� ����#����� �����*�. ����� ��!� ��*�������� ����( $!������> �� ���)��������9 
Ti114O228 � Ti187O376H4 � )���$������ ��*����� 1,2—2 ��, > $�����) �� ��>��)����' >�)��(� 
%���� (001) � (100) [ 23, 29 ]. G�� ����F� ��������� ��!�$&! �� ��!� ��������������>���, 
#�� $���>�� 6""�$�� > ��$�) $!������) ���>��(� $ 6���!'��� ��������� �� ��*��) ������) �� 
–71 �� –145 $�=/��!'. K������� ��������� ���*����� ��!� ����� ������ Ti4C � Ti5C.  

K�!'A �����(F�9 ������ (>!(���( >�(������ ������� ������������) ������> � 6���%�-
��$� ��������� �!�"���#��$�%� �&!'"��� — ��6��!�&!'"��� (�L�) — �� %���() (001) � (010) 
� �����) ��>��)����� ����#������ �����*� �� ���)��������9 Ti114O228.  

��
��� � ����
� 	������  

�!( ����!���>���( ����!'*�>�!� $!����� ���$���� ������ �� ���&$�&��9 �����*� � >�)�-
�(F��� %���(�� (001) � (100), �������� ��������9 > ������ [ 29 ]. �����9 $!����� ������� �* 
3�3�2 6!���������) (#��$ �����*�, $������ ����!���� >����'A ������� $��!�����, �����!�-
=������ > >��B���) $!������. ��������A ��6��!�&!'"��� ��&F���>!(!�, ��*��F�( ������-
*���>���&A ��!�$&!& ��6��!�&!'"��� ��$�� ����*��, #�� ���� ���� �����!�%�!�( �� ������(-
��� 2,2—2,7 Å �� �����> ��>��)����� > ������!�%����� ������������� ������. � $�#���>� 
������������) ������> ���������>�!� ����� ������, ����� $��!����� � �á�� �����> �����—
$��!����.  

N�����&A ��$�� ����*�� ��#�!'�&A %�������A ������������%� $���!�$�� �L�—Ti114O228 
���>��%�!� ������*���� � ���#���� 6���%�� ��� ����F� ��!&6�����#��$�) ������> PM6 
[ 30 ] � ��7 [ 28 ]. Q�!'B�� #��!� �����> > ������������� $���!�$��, ��>��� 357, ��!��� ��-
>�*��=��� ���������� ������> ab initio � ������ "&�$�����!� �!������� �!( ���>�����( 
���#���>. ����!'*�>�!� ���%����& ��!&6�����#��$�) ������> MOPAC2012, ��*������>���&A 
�� ����(=���� ���$�!'$�) ���(��!���9 �=�9���� ��A����� [ 27, 28 ]. ����� ��6 ����� ���-
�����������>�! )���B&A ��#����' $>����>�-��)���#��$�) ���#���> ��!�$&!(���) ������ 
[ 31, 32 ]. ��)��( �* �����), �������>!����) �� ��9�� MOPAC (www.openmopac.net), ��!� ���-
���� ��#����' ������> ��6 � ��7 ���������!'�� $ ���������(� ������. ������� ����!A���� 
��$!������ 6���!'��� ����*�>���( �!( 29 ��!(���) ���������9 Ti(IV) �� 6$����������!'��) 
*��#���9 �����>�!� 8,65 �!( ������ ��6 � 10,10 $$�!/��!' �!( ��7. ����$& ��#����� ���#��� 
%�������#��$�) ���������> ��!(���) ���������9 ������(IV) ���>���� �!�=���, ��$ $�$ 6$���-
�������!'��� ������ ����&��� ��!'$� �!( �%����#����%� �(�� ���������9. ��%!���� ������, 
�������>!����� �� ��9�� ���%����� MOPAC, �����(( �* 63 *��#���9 ����!A���( �B��$� >�-
#��!���( �!�� �>(*�9 �����>!(�� 0,059 � 0,061 Å �!( ������> ��7 � ��6 ����>����>����. ��-
��!A���( �B��$� >�#��!���( >�!�����) &%!�> �����>!(�� �� 21 *��#���A 4,12 � 4,47� �!( ��-
����> ��7 � ��6 ����>����>����. 	�$�� ����*��, �!( ���#��� 6���%���$� !&#B� ���)���� ��- 
 



������ �	��
	����� 
����. 2015. 	. 56, U 5  

 

873

��� ��6, � �!( ���#��� %�������� �����%� !&#B� — ��7. �$�*����� ��#����� ���#��� 6���!'-
��� ����*�>���( � %�������#��$�) ���������> &$!���>�A��( > ���$� *���# �����(F�%� ���!�-
��>���(.  

������*���A %�������� ������������%� $���!�$�� >�!� �� ��) ���, ��$� %������� 6���-
%�� �� �����>�!�( ���'B� 0,05 $$�!/Å. G�� ������*���� �!( ������=���( ���&$�&�� ��>��)-
����� > ����!'��� �����(��� ��!�=���( �� �����> "�$����>�!�. L���!'��A ��������� 
($$�!/��!') �L� ����#���>�!� �!��&( &��>����A  

�Hads = �fH(�L�-Ti114O228) – �fH(�L�) – �fH(Ti114O228), 
%�� �fH(�L�-Ti114O228) — 6���!'��( ����*�>���( ������������%� $���!�$��; �fH(�L�) — 6�-
��!'��( ����*�>���( �L�; �fH(Ti114O228) — 6���!'��( ����*�>���( $!������ ���$���� ������.  

������������� $���!�$��, > $�����) �����)���!� �&F���>����� &>�!�#���� �!��� �>(-
*� ����—&%!����, (>!(!��' $���������� �!( ���>�����( ����������>��9 ��������� � ��*��-
>�� 6��9 �>(*� � $����������9 ����*&AF�)�( "��%�����> $ ������ ������ � $��!����� ��-
>��)�����. � ��#�!'��9 %�������� ����������>��9 ��������� 6��!'��9 "��%���� $�������-
��>�!� $ ����& $��!�����, � 6��!���!'��9 "��%���� — $ ����& ������. N���� %�������A ��-
����*���>�!� ��� =� ��������, #�� � �!( ��!�$&!(���9 ���������.  

	��������� � �� ����*
�
��  

��!$+,!-��'- '/&��3�4- 
�� �' 5�'�4 (001). �� ���. 1 �������>!��� %���' (001) ����-
$!������ �����*� � ���*��#������ �������� �����>. �����( %���', $�$ ��=�� >����', ��!����� 
��$��� 6!�������� ���������, $�$ �>� >*����� ��������$&!(���� �!��$����, ���)��(F�� 
��������$&!(��� ���&�$& #���* ����� $!������. G�6���& ����� > $>�������) �$�!� $�=��%� &%-
!�>�%� ����� $��!����� 6$>�>�!����. ���$�!'���� (>!(A��( #����� &%!�>�� ����� ������ — 
1, 2, 3, 4 — � ����� $��!����� — 14, 42, 32, 33, 15, 43, 96 � 97.  

� ��#�!� �����%� ���!���>���( ��!� >�=�� ���>����' ������!�=���� � ���, #�� ������-
��( �L� ���� �&��� $���������� ����� ���� $ ������ ��>��)�����. �!( 6��%� ��!� �����>!�-
�� �>� ��#�!'��� %��������, > ���>�9 �* $�����) $ ��>��)����� ��!� �����>!��� 6��!'��� 
%�&���, � >� >����9 — ���� ���� �L�. ��!�$&!& �L� > ����) �!&#�() �����!�%�!� �������� 
�������> ������ %���� (001). ������*���( ���>�9 ��#�!'��9 %�������� �� �����& ��7 ���>�-
!� $ �!���9 ��������� ��� ����F� >��-���->��!'��>� >*������9��>�( 6��!'��) %�&�� � ��-
>��)����'A. L���!'��( ��������� �L� > 6��� �!&#�� �����>�!� �Hads = –1,49 $$�!/��!'. �� 
>����� �!&#�� ������*���( %�������� �� �����& ��7 ���>�!� $ $���������� ����� ���� �L� 
$ ����& ������ U 4. G�!&#����( %�������( ��������� ��$�*��� �� ���. 2, �. L���!'��( ��-
������� �L� $ Ti4 �����>�!� �Hads = –18,24 $$�!/��!'. ������*���( ���>�9 ��#�!'��9 %��-
������ �� �����& PM6 ���>�!� $ ��������� �L�, ��$ $�$ ������������� >*������9��>�( �� 
&#���>�A��( > ������ PM6. 	�$�� ����*�� �����!�� ��!'��( ��������( ���)���� ��� $�����- 
 

����� ����� ���� $ ��>��)�����. �>��& ��%�, #�� ����� 
��6 ���� �&F���>���� ��!�� >���$&A ��#����' >�#��!���( 
6���%�� ����*�>���( >�F���>, 6��� ����� ��! >����� �!( 
��!'��9B�) ���#���> ��������� �L� � $����������9 $ ��-
>��)����� ������ ����.  

��!�$&!& �L� *���� ���������>�!� �� >��) &��$�!'-
��) �����) %���� (001) � ��#�!'��9 ����������9 ����  
$ ������ ��>��)�����. G�� 6��� ���� ���� �����!�%�!� �� 
������(��� 2,7 Å �� ����� Ti �!� 2,3 Å �� ����� O. L�� ���-
���(��( �!�*$� $ �!���� �>(*� > ������*���>����) ��-
����������) $���!�$��). � ��*&!'���� ������*���� %��-
������ #���� �����)���� ��>�% �L� $ �����& �* �������)  
 

���. 1. ����� %���� (001) $!������ Ti114O228 ($�&���� �"��� —  
                                ����� Ti, ��!$�� — ����� O) 
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���. 2. ������������� $���!�$�� �L� ��� ��!�$&!(���9 ��������� �� ��*!�#��) �����) %���� (001):  
                      Ti4 (A), O42 (B), Ti3 (C), O43 (D), O15 (E), Ti3 (F) >������ U 2, �84 (G), O32 (H) 

 
�����> ��>��)�����. 	�$�� ����*��, ������������9 $���!�$� ����*&���( �� �� >���� &��-
$�!'���� ������� ��>��)�����. Q�!� >�*��=�� �����#' ��������� �L� �� �!��&AF�) ���-
��): Ti3, Ti4, O15, O32, O42, O43, O96. �� ����!'��) �����) ����*�>���� ������������) $��-
�!�$��> �� �����)���!�, >���(���, �*-*� �) ��!�9 �����!'�����.  

�� ���. 2 �������>!��� ��!&#����� �����!'��� ������������� $���!�$�� �L� � ��*!�#-
���� ������� %���� (001) ����#������ �����*�. G�� ��������� �� �����) Ti4, O15, O43, O84 
��!�$&!� �L� �����!�%����( ��!����'A ��� ��>��)����'A %���� (001). G�� ��������� �� ���-
��) ����� ��=�& %���(�� (001) � (100) �!� (010) �&F���>&�� ��������( $ #����#���& �!� ��!-
���& ������F���A ��!�$&!� �L� �� �!��$���' ����>����>&AF�9 %���� (100) �!� (010), $���� 
�!&#�( ��������� �� ����� O42 (��. ���. 2, B), $�%�� �����)���� ��!'$� ��*��#���!'��9 ��-
$!�� ��!�$&!� �L� > ������& ���!�%�AF�9 %����.  

�� ��>��)����� %���� (001) ����$!������ �����*� ���A��( ��� ���� �����> $��!�����. �%-
!�>�� ����� $��!����� O1C ������������ �>�9��9 �>(*'A $ &%!�>�� ������ ������. L�� ���-
�� $��!����� �� ����*&A� ������������) $���!�$��> � ����9 �L�. �����9 ��� �����> $��!�-
���� — 6�� ������ O2C, �������������� $ �>&� �������� ������ ������ � �����!�=����� ��� 
�!��$���'A �����> ������ ��>��)�����. 	�$�� O2C �������>!��� �������� O32, O33, O96, O97. 
�!( O2C $���������( $ ����& ���� �L� ���!A�����( ��!'$� ��!� ������ �����!�=��� �� ���- 
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  	 � � ! � � �  1  

�����
�!� � ��	�����������!� �� ��	��� ��6 ������"����!� ��������!  
�������
���# ������"�� $%� �� �	���& ����� (001) 

��#�!'��9  
������������9  

����� 

������������9 �����  
���!� ������*���� 

L���!'��( 
���������, 
$$�!/��!' 

������(���  
�� S �� �����  
���������, Å 

Ti1; O14; O33 Ti3 (> ����>��� �� 010) –32,24 2,56 
Ti4 Ti4   –5,98 2,68 

O15; �97 O15 –11,68 2,57 
Ti2 O32 (�� 100) –21,63 2,35 
O42 O42 –37,85 2,47 
O43 O43   –9,83 2,57 
O96 O96 –21,94 2,36 

 
�� %����9 (001) � (010) �!� (100). � 6��� �!&#�� ��!�$&!� �L� ������F����( �� �!��$���' 6��9 
�������9 %���� (��. ���. 2, �). 	����9 ��� �����> $��!����� — 6�� O3C, �����!�=����� ��=� 
�!��$���� �����> ������. 	�$�� ������ �>(*��� � ����( ��������� ������� ������ � ����-
���>!��� ������� O14, O42, O15 � O43 (��. ���. 1). �� ��$�) ������) �����)���� ��������( 
�L�, $���� �!&#�( ����� �14, ��������( $ $������& �����#��$� *���&����� �*-*� �!�*���� &%-
!�>�%� �1�. G�� ��������� �� �����>��)������) �����) $��!����� "�$��#��$� >�*��$�A� ��� 
$�������������) �>(*� — � ������ $��!����� � � �>&�( ��������� ������� ������. �!��� 
�>(*�9 S—O �����>!(A� 2,47, � S—Ti 2,84 Å.  

� ���!. 1 �������>!��� ������ �� 6���%�� ��������� � �!��� $�������������9 �>(*� �!( 
��!�$&!(���9 ��������� �L� �� �����) %���� (001). ��=�� >����', #�� �����!'��� ������-
������� $���!�$�� ����*&A��( � &#������ �����> Ti3 � Ti4, � �������� ���� O3C ��� ��>��)-
����'A O15, �42 � O43, � ��$=� � �������� ���� O2C �� �����) O32 � O96. ������������� 
$���!�$�� �� ����*&A��( � �������� ���� O2C, �����!�=������ �� �� �����. L���!'��( ��-
������� >��'��&���( �� –5,98 �� ������ Ti4 �� –37,85 $$�!/��!' �� ������ ���� O3C O42. � ��-
�!����� �!&#�� ���� S ����������� $ O42 �>(*'A �!���9 2,47 Å � $ ������ Ti3 � Ti34 �>(*(�� 
� �����$�>�9 �!���9 2,83 Å. �!( ������ ���� O3C O43 6���%�( ��������� �&F���>���� ��=� � 
�����>!(�� –9,83 $$�!/��!', � ������(��( S—O � S—Ti ��>�� 2,57 � 2,88 Å ����>����>����. 
�#�>����, #�� $�������������( ������F������' �����!�=����) �� ����� �����> Ti3 � Ti34 
���>���� $ ��!�� >���$�9 6���!'��� ��������� �� ������ O42 �� ���>����A � >�&������� 
������� O43. ���!�%�#�&A *�$����������' ���!A��!� � ��!�� >���$�9 6���!'���9 ��������� 
�� �������� ������ Ti3 �� ���>����A � >�&������� ������� Ti4.  

��������( �� �������) ������) ���� O2C O32 � O96 "�$��#��$� �����)���� �� ��>��)-
����� �����$�AF�9 %���� (100) � ����� &������&A 6���!'��A ��������� –21,63  
� –21,94 $$�!/��!'. L���%�( ��������� �*���(���( > �����!�) 0,5 $$�!/��!', ��!� �*���(�' $��-
"������A 6��!'��) %�&�� �!� ���������9 &%�! ��!�$&!� �L� > ������������) $���!�$��).  

������������� $���!�$��, ����*&AF���( �� %���� (001) � �����) 6��9 %����, �� (>!(A�-
�( ��������!'���� ����B���>����$��� ����������>��9 ���������. 	�$�9 >�>�� ��! ���!�� 
��)��( �* ��%�, #�� �-���� &%!����� �L� >� >��) �!&#�() ��������� ��! �� *��#���!'��� ���-
���(��� �� �����> $!������; ������'B�� ������(��� ��!� > �!&#�� ��������� �� ������ Ti4  
� �����>!(!� 3,43 Å.  

��!$+,!-��'- '/&��3�4- �' 5�'�4 (010). �� ���. 3 ��$�*��� ��>��)����' (100) $!������ 
Ti114O228, �� $�����9 #��!��� ����#��� ������ �����>. G� ���>����A � %���'A (001) �� �����9 
%���� �&F���>&�� ��!'B�� ��*������*�� ��������!'��) ���� ���������. ��)��(F�� �� ��-
>��)����' ����� ��=�� ��*��!��' �� �!��&AF�� ���� > ����>����>�� � �) $����������9 � �$-
�&=�����:  
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���. 3. ����� %���� (100) ����$!������ �����*� Ti114O228 

 
1) ������ ���� Ti4C > >��B���) $!������, $���������>��-

��� $ 1�1�, 2�2�, 1�3�. L�� ����� Ti1 � Ti181 �� ���. 3;  
2) ������ ���� Ti4C �� �����) � %���(�� (001), $�������-

��>����� $ 3O2C � 1O3C. 
 ������& ���& ������!�=�� ����� 
Ti2 � Ti76 �� ���. 3;  

3) ������ ���� Ti4C �� �����) %����9 (001), $���������-
>����� $ 3O3C � 1O2C. 
 ������& ���& ������!�=�� ���� Ti182 
�� ���. 3;  

4) ������ ���� Ti4C �� �����) %����9 (100) � (010), $�����-
����>����� $ 2O2C � 2O3C. 
 ������& ���& ������!�=�� ���� 
Ti10 �� ���. 3;  

5) ������ ���� Ti5C, $���������>����� $ 2O2C � 3O3C.  

 ������& ���& ������!�=�� ����� Ti8 � Ti179 �� ���. 3;  

6) ������ ���� Ti5C, $���������>����� $ 1O2C � 4O3C. L�� 
����� Ti11, Ti80, Ti82 � Ti247 �� ���. 3;  

7) ������ ���� O2C �� �����) � %���(�� (001). L�� ����� O32 � O96 �� ���. 3;  
8) ������ ���� O2C �� �����) � %���(�� (100) � (010). L�� ����� O16, O25, O187 � O196 �� 

���. 3;  
9) ������ ���� O2C >�&��� %����. L�� ����� O18, O85, O23, O89, O189, O252, O194 � O256 

�� ���. 3;  
10) ������ ���� O3C �� ����� � %���'A (001). 
 ������& ���& ������!�=�� ����� O200  

� O260 �� ���. 3;  
11) ������ ���� O3C, �����!�=����� >�&��� %����. L�� ����� O27, O91, O29, O93, O198  

� O258 �� ���. 3.  
Q�!'B�� ��*������*�� �����> �� %���� (100) �&F���>���� ���B��(�� ��#�!'��� %�������� 

���������. � �����9 ������ ���!� >�� >�*��=��� ��6$>�>�!������ ��#�!'��� ����� ��>��)-
����� �!( ���������( ��#�!'��9 %�������� ������������%� $���!�$��. ���#�!� ��������A 
���>���!� �� ����� Ti80, �����!�=�> �L� ��$�� ����*��, #�� ���� ���� �����!�%�!�( �� ���-
�����$&!(�� $ %���� (100), ���)��(F�� #���* (��� ����� Ti80. � ��*&!'���� ������*���� %��-
������ ����*�B!� ���F���� ��!�$&!� �L� >��!' %���� ��$, #�� ���� ���� �����!�=�!�( 
�$�!� ����� �27 (���. 4, �). �>(*' S—O27 ����*&�� � ��>��)����'A ����(��9 &%�!, &%�!  
S—O27—Ti11 ��>�� 113,85°. 	�������( $ ����(��� &%!�� �>(*� S—O �!� S—Ti � �!��$���'A 
%���� ���!A�����( �!( >��) ������*���>����) ������������) $���!�$��> �L� �� %���� 
(100). 
���� ��%�, > �(�� �!&#��> ���!A�����( ����*�>���� $�������������) �>(*�9 ����>��-
����� � ������� ������ � $��!�����.  

�� ���. 4 ��$�*��� ������������� $���!�$�� �L� ��� ��!�$&!(���9 ��������� �� %���� 
(100). � ���!. 2 ���>����� �>�����( � ��#�!'��) ������������) ������), ������������) ���-
���), ��!&#����) ���!� ������*���� %��������, 6���!'��� ��������� � �!���) $���������-
����) �>(*�9 � ������� ������> ���������. �������( �� ��!'B�� ��*������*�� ����> ������-
������) ������> �� %���� (100) 6���%�( ��������� �*���(���( *��#���!'�� ���'B�, #�� �!( 
%���� (001).  

L���!'��( ��������� �L� �� %���� (100) �*���(���( �� –15 �� –30 $$�!/��!'. ����( �!�-
��( ��������( ���!A�����( �� &%!�>�� ����� ������ Ti1 � ���!�=�F�� ����� $��!����� �16 
(��. ���. 4, �). ��!�( 6���%�( ��������� � �� ������!'�� �����!�=����� ����� $��!����� �27 
(��. ���. 4, ^). �$�!� 20 $$�!/��!' �����>!(�� 6���!'��( ��������� �� �������) �����) $��!�-
���� �32 � �96 (��. ���. 4, D).  

�����!'B�( 6���%�( ���������, �!�*$�( $ 30 $$�!/��!', ���!A�����( �!( ��������� �� ���-
��) Ti182, O198 � O200. �!��� �>(*�9 ����� ���� � ������� ��>��)����� �����>!(�� > ������-
������) $���!�$��) �� %���� (100) �� 2,4 �� 2,7 Å � �� ��!�#����( �� ��$�>�9 �� %���� (001). 
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��������( �L� �� �����) ��>��)����� (100) �����>�=�����( > �(�� �!&#��> ��!'��� 
��!�=����� �-C � ������� ��>��)����� � &�!������� �>(*� &%!����—����. 	�$�( %�������( 
��!�$&!(���9 ��������� ��=�� �!&=��' ����B���>����$�� ����������>��9 ���������.  


4&&��4'64��'- '/&��3�4- �' 5�'�-7 (010). G�� ��������� �L� �� %���� (001) ���-
���'B�� ������(��� �� �����> &%!����� �� �����> ��>��)����� ��!� �� ����� 3,4 Å, #�� $����-
#��$�� ����*�� ���>�B��� )���$������ �!��� �>(*�9 &%!����—����� � &%!����—$��!����. 
G�6���& ���!�� >�>�� � ���, #�� ����������>��( ��������( �L� �� %���� (001) ����#������ 
�����*� �� �����)����.  

� �(�� �!&#��> ��������� �L� �� %���� (100) ���!A�����( ��!�=���� �����> &%!�����  
� ��>��)����'A. L�� ��������( � $����������9 ���� $ ������ Ti10 � L(C—O25) = 2,96 Å � Ti1 
� L(C—O25) = 3,08 Å. 	�$=� �!( ���>��$� ���>�!'����� ������!�=���( � ����)�������� 
��!�=���( &%!����� $ ��>��)����� > ������������ ��! >*(� �!&#�9 ��������� ���� �� O32  
� L(C—O16) = 3,36 Å � �� �27 � L(C—O89) = 3,33 Å.  

�!( *�����( ��#�!'��9 %�������� ����������>��9 ��������� ���>���!� &>�!�#���� �!�-
�� �>(*� ����—&%!���� �������� �� 2 Å. ������*���( %�������� ���>�!� $ ���&$�&��� �����-
�����>��) ������������) $���!�$��>, �������>!����) �� ���. 5.  

�� ���. 5, � ��=�� >����', #�� ����������( �� �����) Ti10 � O25, �����!�=����) �� ����� 
��=�& ��������� %���(�� (010) � (100), ���� ���������>����9 6��!'��9 � ���!'��9 ����$�!�.  

 

���. 4. ������*���>����� %�������� ��!�$&!(�-
��9 ��������� �L� �� ��*!�#��) ������) %���� 
(100) ����#������ Ti114O228: O27 (A), Ti10 � O25 
(B), Ti1 � O16 (C), O32 (D), O27 (E) >������ 2, 
                     Ti182 � O200 (F), O198 (G) 
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	 � � ! � � �  2  
�����
�!� � ��	�����������!� "��	�! �������
���# ������"�� $%�  

�� ����� (100) �������	�"! ���	���, �������� ��	��� PM6  

��#�!'��9  
������������9  

����� 

������������9 ����� 
���!� ������*���� 

L���!'��( 
���������, 
$$�!/��!' 

������(��� �� S ��  
������������) ������>, Å 

Ti80; O93* O27 –19,32 2,43 
O96 �96 –21,94 2,36 

Ti8; Ti10, O187 Ti10, O25 –26,75 2,69 (S—Ti); 2,42 (S—O) 
Ti1 Ti1, O16 –15,38 2,56 (S—Ti); 2,56 (S—O) 

O20; Ti2, O18 O32 –21,63 2,35 
Ti11, O189 O27 –18,46 2,53 

Ti179, O194 Ti182, O200 –29,93 2,69 (S—Ti); 2,61 (S—O) 
Ti247, O256; O198 O198 –29,53 2,55 

Ti247, O260 Ti182, O198 –29,49 2,73 (S—Ti); 2,52 (S—O) 
 

 

 

* ��#�!'��� ������������� ������, ��*��!����� ��#$�9 � *��(��9, �����(��(  
$ ��*��� ��#�!'��� %�������(�; ������������� ������, ��*��!����� *��(��9, 
�����(��( $ �>(*�>���A ����� ���� � 6���� �>&�( �������� ����>�������. 

 

 
 

���. 5. ������*���>����� %�������� ����������>��9 ��������� �L� 
�� ��>��)����� (100) ����#������ �����*� ��� �>(*�>���� "��%�����> 
� ��*!�#���� �������: Ti10 � O25 (A), Ti1 � O16 (B), Ti2 � O16 (C),  
                                                 Ti80 � O89 (D) 

 
� ���!. 3 ���>����� ������ �� 6���!'��� ��������� � �!���� �>(*�9 � ������� ��>��)����� 
�!( ��!&#����) ����������>��) ������������) $���!�$��>. � �!&#�� ������������( "��%-
�����> $ ������ Ti10 � �25 ��������( 6$*������#��$�(.  

�����9 ���������>����9 >������ ����������>��9 ��������� ���>���� $ ������������A 
���!'��%� ����$�!� $ Ti1 � ����� >������� $ �16. L��!�� ��� 6��� &��!(���( � ��>��)�����  
� ��������( ��!'�� 6��������#��$�( (��. ���!. 3).  
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	 � � ! � � �  3  
�����
�!� � ��	�����������!� �����	���  

�����"��	����# ������"�� $%� �� ����� (100) �� ��	��� PM6  

��#�!'��9 
����  

��������� 

������������9 
����� "��%�����> 

L���!'��( 
���������, 
$$�!/��!' 

�!��� �>(*� 
C—O, Å 

�!��� �>(*�  
S—Ti, Å 

Ti10, O25 Ti10, O25 –17,77 1,49 2,39 
Ti1, O16 Ti1, O16* +22,98 — 2,50 
O16, O32 Ti2, O16   +5,10 1,47 2,45 
O27, O89 O27, O89, Ti80 –22,96 1,49 $ O89 2,69 

 
 

 

* �����( ����������>��( ��������( ���>�!� $ ���$���!���A "��%���-
�� EtS $ ����& Ti1, H $ ����& O16 � ��$���������>�����& CH2CH2. 

 
	����9 �!&#�9 ���������>��� ����������A �L� �� �����) $��!����� � ������, �����!�-

=����) �� ����� �����$�AF�) %����9 (001) � (100). G�!&#��' ����������>�&A ��������A 
&��!��' ��!'$� ��� &��!���� 6��!'��%� "��%����� �� *��#���!'��� ������(��� � ����������-
���� �%� $ ����& $��!����� �16, �����!�=�����& �� ����� %����9 (010) � (100). ��������( 
�!��� 6��������#��$�(.  

� ���!����� �!&#�� ����������>��( ��������( ��*�����( �������������� ���!'��%� ��-
��$�!� $ ����& �27, (>!(AF��&�( ������� ���� �3� � �����!�=�����& >�&��� �!��$���� %��-
��, � 6��!'��%� "��%����� — $ ����& �89. G�!&#����( ������*����9 %�������( ��$�*��� �� 
���. 5, D. ��������( 6$*������#��$�( � 6���!'���9 �$�!� –23 $$�!/��!'.  

����
�  

G�������������>��� >!�(��� $���>�) 6""�$��> > ��!�) ����#������) �����*� � ����!'-
���� >�)��(F��� ��>��)����(�� (001) � (100) �� �������� ��!�$&!(���9 � ����������>��9 
��������� ��!�$&! ��6��!�&!'"���. �����!�� 6$*������#��$&A ��������A ���!A��!� �� ��-
�����) �����) ������ � ����. �����&=���, #�� �� %���� (100) ��=�� �����$��' ����������>��( 
��������( ��6��!�&!'"��� � ����*�>����� 6��!���!'��%� � 6��$��!'��%� "��%�����>. �>��& 
�&F���>����) $���>�) 6""�$��> �!( &>�!�#���( 6""�$��>����� ��������> ��������� �!�"�-
��#��$�) ���������9 ���� ��$�����&���( &���'B��' ��*��� ���>�#��) #����� �����*� �����-
�����.  

 
�����& >���!�(!� > ���$�) ����$�� �����9�$�%� "���� "&��������!'��) ���!���>���9 

U 13-08-0128614 � #����#�� ��� ��!� ������=��� ����$���� ��*�>�� �A�=����� "��������-
>����� U V.45.3.2, G��*���&�� ��� U 24.49 � �N
�. 

�'��(� )��*�+�-�/ 

1. Baklanova I.V., Krasil�nikov V.N., Zhukov V.P., Gyrdasova O.I., Perelyaeva L.A., Buldakova L.Yu., Yan-
chenko M.Yu., Shein I.R. // Russ. J. Inorg. Chem. – 2014. – 59, N 2. – P. 29 – 33. 

2. Klauson D., Budarnaja O., Stepanova K., Krichevskaya M., Dedova �., Kakinen A., Preis S. // Kinet. Catal. 
– 2014. – 55, N 1. – P. 47 – 55. 

3. Lebedeva I.I., Sizeneva LP., Kisel�kov D.M., Val�tsifer V.A. // Russ. J. Appl. Chem. – 2014. – 87, N 5.  
– P. 547 – 554. 

4. Sedneva T.A., Lokshin E.P., Belikov MX., Belyaevskii A.T. // Inorg. Mater. – 2014. – 50, N 11. – P. 1104 – 
1113. 

5. Besov A.S., Krivova N.A., Vorontsov A.V., Zaeva O.B., Kozlov D.V., Vorozhtsov A.B., Parmon V.N., 
Sakovich G.V., Komarov V.F., Smirniotis P.G., Eisenreich N. // J. Hazard. Mater. – 2010. – 173, N 1-3.  
– P. 40 – 46. 

6. Tsydenov D.E., Shutilov A.A., Zenkovets G.A., Vorontsov A.V. // Chem. Eng. J. – 2014. – 251. – P. 131 – 
137. 



�.�. �����K��  

 

880 

7. Vorontsov A.V., Besov A.S., Parmon V.N. // Appl. Catal. � Environ. – 2013. – 129. – P. 318 – 324. 
8. Liu G., Rodriguez J.A., Chang Z., Hrbek J. // J. Phys. Chem. B. – 2002. – 106, N 38. – P. 9883 – 9891. 
9. Benz L., Park A., Corey J.R., Mezher M.P., Park V.C. // Langmuir. – 2012. – 28, N 27. – P. 10209 – 10216. 

10. Kozlov D.V., Vorontsov A.V., Smirniotis P.G., Savinov E.N. // Appl. Catal. �. Environ. – 2003. – 42, N 1.  
– P. 77 – 87. 

11. Vorontsov A.V., Lion C, Savinov E.N., Smirniotis P.G. // J. Catal. – 2003. – 220, N 2. – P. 414 – 423. 
12. Vorontsov A.V., Charvy C., Lion C. // Top. Catal. – 2005. – 35, N 3-4. – P. 245 – 253. 
13. Vorontsov A.V. // Russ. Chem. Rev. – 2008. – 77, N 10. – P. 909 – 926. 
14. Lin Y.-H., Tseng T.-K., Chu H. // Appl. Catal. A. – 2013. – 469. – P. 221 – 228. 
15. Prasad G.K., Ramacharyulu P.V.R.K., Singh B. // J. Sci. Ind. Res. – 2011. – 70. – P. 91 – 104. 
16. Ong W.-J., Tan L.L., Chai S.P., Yong S.T., Mohamed A.R. // Nanoscale. – 2014. – 6, N 4. – P. 1946 – 2008. 
17. Selloni A., Vittadini A., GrStzel M. // Surf. Sci. – 1998. – 402. – P. 219 – 222. 
18. Huang W.-F., Chen H.-T., Lin M.C. // J. Phys. Chem. C. – 2009. – 113, N 47.  –  P.  20411 – 20420. 
19. Wanbayor R., Ruangpornvisuti V. // J. Mol. Struct.: Theochem. – 2010. – 952, N 1-3. – P. 103 – 108. 
20. Guo J., Watanabe S., Janik M.J., Ma X., Song C. // Catal. Today. – 2010. – 149, N 1-2. – P. 218 – 223. 
21. Fahmi A., Ahdjoudj J., Minot C. // Surf. Sci. – 1996. – 352. – P. 529 – 533. 
22. Andreev A.S., Kuznetsov V.N., Chizhov Y.V. // J. Mol. Model. – 2013. – 19, N 11. – P. 5063 – 5073. 
23. Vorontsov A.V. // Catal. Today. – 2014. – in press. DOI: 10.1016/j.cattod.2014.10.017. 
24. Zakharov I.I. // J. Struct. Chem. – 2014. – 55, N 4. – P. 595 – 604. 
25. Li S.Y., Guo L., Zhang R.J., Zhang X. // J. Struct. Chem. – 2014. – 55, N 4. – P. 612 – 620. 
26. Arshadi S., Bekhradnia A.R., Mohammadi E., Asghari A. // J. Struct. Chem. – 2014. – 55, N 4. – P. 629 – 

635. 
27. Maia J.D.C., Carvalho G.A.U., Mangueira C.P., Santana S.R., Cabral L.A.F., Rocha G.B. // J. Chem. Theory 

Comput. – 2012. – 8, N 9. – P. 3072 – 3081. 
28. Stewart J.J.P. // J. Mol. Model. – 2012. – 19, N 1. – P. 1 – 32. 
29. Vorontsov A.V., Tsydenov D.E. // Kinet. Catal. – 2014. – 55, N 4. – P. 409 – 415. 
30. Stewart J.J.P. // J. Mol. Model. – 2007. – 13, N 12. – P. 1173— 1213. 
31. Ksenofontov A.A., Guseva G.B., Antina E.V., V �yugin A.I. // J. Struct. Chem. – 2014. – 55, N 3. – P. 418 – 

423. 
32. Hostaš J., :ezá; J., Hobza P. // Chem. Phys. Lett. – 2013. – 568-569. – P. 161 – 166. 
 


