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� �������������� EXAFS, SAXS � ������������� ��!���� ����"#�����$ ��%���"� 
#�!�������� �!������ &��!�' � ���!����% �-(#!�"���� '��"���� � �-(#!������ ����!�. 
��!��������, &!� �!��) '��"���� ������) ��+�# ��(�$ &���� �!��) "�������� � �(��-
�#/! � ���!���� "�#��)� �����!����)� &��!�'). 7����&�)� &��!�') ���/! 9���#, 
(���"#/ " �9���&��"�$, �% �����!� ����!� � ������!��$ �(���&"�$ ���!�����! 28,9 Å. 
;!� &��!�') ����� �<��<��#/!�� � �����!����)� �!�#"!#�). = ���'���� �!������ ���-
!����� ��� ��������)% #������% (�� ���!#�� �!���9��) �����!����� &��!�' ���!�! 
������!��� �<��<�'�� "�����"���. 7�� #����>���� "��'��!��'�� ���!���� &��!�') 
�������/!�� �� �����&�)� �9���&��"�� � %���"!���)� �������� 28,9 Å. �������)� ��-
������� ���!���+��/!�� #����>����� "���&��!�� ����!����$ Zr—Zr 4,8 � 5,1 Å, "�!�-
�)� �� ����)� EXAFS ���!��!�!�#/! ������ ��+�# �����&�)�� &��!�'���. 
���"!��-
�)� ��"�������)� ������) &��!�' � ���!����% � "��'��!��'���� �! 0,1 �� 0,003 < 
ZrO2/�� ���!����/! 160—80 Å. 
 
	 # ( % � � ) �  � # � � �: (#!�"��� '��"����, ���!���) ��"�"����� '��"����, EXAFS. 



������ 

��"�"���) '��"���� �������#/! � ���'����% ���<�!������� �����&�)% "�!�����!����, 
"�����" � ��"�)!�$ ��!���� ����-<��� !�%����<��. @����� �!������ � ���!��� "�����"���  
� ��%���)% ���!����%, �������#/B�%�� � ���'����% ���<�!�������, ���������! "�&��!�� "�-
��&�)% ����#"!��, ���"���"# ��� ������#/ ������! �! �!�#"!#�) � ���9���<�� �����+#!�&-
�)% <���$. 7�C!��# ��+�� ���!� ���!�� � �!������ "�����"���, ����#!�!�#/B�% � ����!��)% 
���!����% ��"�"�����, � �(���#/B�%�� � ��% ����� <��������. 

��&��� �����������$ �!������ ��"�"����� '��"���� ()�� ����+��� #&��)�� � �������� 
20-<� �!���!�� [ 1, 2 ]. = "��'� ���>��<� ��"� ������������ ()�� ������+��) [ 3—6 ], � !�� 
&���� � [ 7, 8 ] �!�#"!#��)�� ��!�����. ��!����� �����$ �!�!�� ()�� ����������� �!�#"!#�� 
(��+��<� �����"� � "�����"��% (#!�"���� '��"���� � �-(#!������ ����!� [ 9 ]. �����)����� 
�� ����)% EXAFS � SAXS, ()�� #�!��������, &!� '��"���$ ����! (���>� ��!� ��<����� �� 
����!�����% 1,98—2,19 Å. 7����� <�#��� �� ��% �!����!�� " !����������-"�������������)� 
��<�����, �!���� — " ���!�"��)�. ���!�"� �������/! �!��) '��"����. 
�!���) "�����"�� 
�(���#/! !�!�����) � ��C"�������!�)�� �� ����� �������. ��!������� ��(�� ����!����$ ��-
+�# �!����� Zr — 3,3, 3,5 � 3,9 Å. �����'� ����!����$, �����!��� ���<�, �(#�������� �����&-
�)� "���&��!��� ���$�)% � �������)% ���!�"��)% ��<����� ��+�# �!����� '��"����. ��-
!����� [ 9 ] ��"�����, &!� !�!�����) �"����) " ���<�������'�� � ���!���� � 9������������ 
�<��<�!��. 


�" �!��&��� �)>�, "�&��!�� "���&�)% ����#"!�� ������! �! ���!��� � �!������ &��!�'  
� ��%���)% ���!����%. ��#&���� �!������ &��!�' ��������<��! #�!��������� �!������ �� !���-
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"� �������$ �!�#"!#���$ �����'), �� � �����%�&��"�$ �!�#"!#�) � "�����"��%. = ���!��B�$ 
��(�!�, � ��������� � [ 9 ], � '���/ #�!��������� �����%�&��"�$ �!�#"!#�) "�����"��� (#!�"-
���� '��"���� � �-(#!������ ����!� �)������� (���� ��!������ ������������ � ������������-
�� EXAFS, SAXS � ������������� ��!���� ����"#�����$ ��%���"�. 

��������* � �����* 

��+/�0���� �'"�1!��. �(���'), �����<�&�� ��(�!� [ 9 ], <�!����� �� ��%����<� ���!���� 
(#!�"���� '��"���� � �-(#!������ ����!� (0,3 < ZrO2/��). = "�&��!�� ���!����!��� ��������-
���� (������)$ �-(#!����. 
��'��!��'�� '��"���� � ���!����% ���!������ �! 0,3 �� 0,0015 < 
ZrO2 � 1 ��. ��� �����!���B���� ��"��!�����#���<� <�������� ���!���) <�!����� � "�����, 
����������$ �#%�� ��<����, ����� &�<� ����B��� � <����!�&�)� "/��!). 

J)�� �������) ���"!�) �(���'�� � "��'��!��'��$ 0,3 (1), 0,1 (2), 0,06 (3), 0,03 (4), 0,006 
(5), 0,003 (6) � 0,0015 < (7) ZrO2 � 1 ��. ���"!�) EXAFS � "���)� ����#<����<� ���!<�����"�<� 
��������� �(���'� � "��'��!��'��$ 0,0015 < ZrO2 � 1 �� ()�� �������) ����# ����� ���<�!��-
����� (7) � ����� �)���+������ �<� � <����!�&��$ "/��!� � !�&���� 7 �#!. (8). 

EXAFS. ���"!�) EXAFS K-"��� ��<��B���� '��"���� �������) �� �!�����!��$ ��!���"� 
[ 10 ] �� EXAFS-�!��'�� ��(���"�<� '��!�� ���%��!�����<� ���#&���� (������(���"). ��!�&-
��"�� ���#&���� ()� ��"���!��� =;77-3 � C���<��$ C��"!����� 2 PC= � ������� !�"�� 
80 �A. = "�&��!�� ����%����!��� ������������ ����"���!��� "������ � �������� ����� ����-
"��!� (111). ���"!�) EXAFS ()�� �������) � ��+��� �� ����#�"���� � >�<�� 1,4 C= � ������-
�������� ������'�������)% "���� � "�&��!�� ��!�"!����. 	��B��� "/��! ���(������� ��� 
���!�+���� ����&��) �"�&"� ��<��B���� �� K-"��� '��"���� ��x 0,8. 

��� ���% �(���'�� ��'�����#/B#/ &��!� �(k) ���"!�� EXAFS ������������� "�" k3�(k)  
� �������% ������)% &���� k = 2,7—17 Å–1. 
���)� ���������<� ������������� �!���� ()�� 
���!����) � ����������� R#���-9���!��'�� � �������% ����!����$ �! 0,4 �� 6 Å. ��� �)����-
��� ��'�����#/B�$ &��!� "�C99�'���!� ��<��B���� � ��#B��!������ ���'��#�) ��������-
����� ���"!��� ������������ ���<����# VIPER [ 11 ]. 7�����!�) ��������� ���#&��) � ��-
������������ ���<����) FEFF-7 [ 12 ]. 

��#�&/#���� "��0/�������� "����;���. ������������� &��!�' �� �������� ()�� ���#&�-
�� � ����������� ��!��� ����#<����<� ���!<�����"�<� ��������� � �������������� ����#<��-
��$ "����) 
�M-1 � CuK�-���#&�����. ��!��������!� ���������<� ���#&���� �������� � �����-
���� #<��� 2� �! 7� �� 120�. ����)� ()�� �(��(�!��) ��!���� �����<� ������� � &�������<� 
������������� � �������������� ��!��� ��<#������'�� [ 13 ]. 

��+�#�"������ $�0�+�$ $�#��&#;"��� $�<�����. ��� ������������� "�/&��)% ���-
�!����$ "�����"��� (#!�"���� '��"���� ������������ ��!�� ���&�!� MM+ �%���B�$ � ���!�� 
���<������<� ��"�!� HyperChem Pro ������ 6.03 [ 14 ]. ������������ �!�����!�)� ��� �����<� 
���<������<� ��"�!� �!���)� ��!��'���), ��������)� �� ����9�"�'�� ��!���"� ��2 (1991) 
[ 15—17 ]. 

��=��>���* � �� ����?����� 

����#<����� ��������� �!�#!�!�#�! # �(���'� 1, # �(���'� 2 �<� ��!��������!� ��&!�+�� 
����. @��������!� ��!��������!�$ ����#<����<� ��������� �! #<�� ��� ��!����)% ����������-
�)% ���!����� �����!�����) �� ���. 1. 
�" �����, ��� #����>���� "��'��!��'�� ���!����� 
��!��������!� ��������� #����&����!��. =�����(������ 9���� "����$ ���������!� ��!�����-
���!� �! #<�� ��� �(���'� 7 %���"!���� ��� ���!����, �����+�B�<� ������������)� &��!�'), 
(���"�� " �9���&��"�$ 9����. 7�� #����&���� "��'��!��'�� ��%����<� ���������� � ���!���� 
���!������ ��&���/! C!� ���(�����!�, &!� �����!����!�#�! � ��������������!� &��!�'. �( 
�����!����� �% ���9���<�� � ���!����% � �)��"�$ "��'��!��'��$ � �������% ������������<� 
��������� �����!����!�#�! #<�� ��"���� "���)% ��!��������!� ���������. 

7��������� ��!��� �����<� ������� � &�������<� ������������� � �������������� ��!�-
�� ��<#������'�� [ 13 ] ��������� ����&�!�!� ������������� &��!�' �� �������� (���. 2, 	). ���  
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���. 1. @��������!� ��!��������!� ����#<����<� 
���!<�����"�<� ��������� �! #<�� ��������� �  
                  ��� �(���'�� d 3, 4, 5, 6 � 7 

 
���% �(���'�� ���&�!) �)����� ���������� 
����+���� �����<� &�!"� �)��+����<� ��"-
���#�� �� �������������, �����<� 29,8 Å. 
7���+���� �����<� ��"���#�� � ���"!�&�-
�"� ������ �!�#!�!��� ��(�&�)% ��"���#-
��� ��� �(���'� 7 �����!����!�#�! � !��, 
&!� %���"!���)$ ������ &��!�') ���!���-
��$ ���9���<��, (���"�$ " �9���&��"�$, 
���!�����! 29,8 Å. ��%������� ����+���� 
�����<� ��"���#�� �� ������������� �� 
���. 2 ��� ��!����)% �����������)% �(���-

'�� �����!����!�#�! � ��%������� %���"!���)% �������� �����&�)% &��!�' ��� ������!�/B��  
� "��'��!��'��$ ���!���� "���&��!�� �!���&�)% �<��<�!��. �������!����)� ��"���#�) �� 
"���)% ������������� �� ���. 2 �������+��) � ��������� �! 80 �� 160 Å. 7�� #����&���� "��-
'��!��'�� ���!����� ��(�/���!�� #����&���� ��!��������!� � ���B���� � �(���!� (���>�% 
�������� ����+���$ C!�% ��"���#���. 7�������� �������!����)% ��"���#��� �� "���)% 
������������� &��!�' �� �������� �� ���. 2 �(#�������� ���������� �<��<�!�� &��!�' �����-
��&�����<� �������. �<��<�'�� ��+�! �����%���!� � ���� '�������� � (���>�� �����!���  
� ����$ �)��!�$ � ��%�������� �% �)��!) ��� #����&���� �����!�� ��� � ���� '��������  
� ���)� �����!��� � (���>�$ �)��!�$ � ��%�������� �����!�� ��� #����&���� �)��!).  
= �(��% ��#&��% �<��<�'�� �������! " !��#, &!� � "��'��!��������)% ���!����% ����(����/! 
�!���&�)� �����!����)� �(���������. 

7�� �)���+������ ���(���� ���(�������<� ���!���� (�(����' 7) � ��������)% #������% 
(�� ���!#�� �!���9��) � !�&���� 7 �#!. (�(����' 8) ��(�/���!�� #>������ �������<� ��"��-
�#�� (�� ��������� �<� ����+���� � ���B���� �������!�����<� ��"���#�� � �(���!� (���� 
"�#��)% �������� (��. ���. 2, $). 	�"�� ��������� �����!����!�#/! � !��, &!�, ��-����)%,  
� ���'���� �!������ ���!����� %���"!���)$ ������ &��!�' � ������� ��%�����!��, �����!�� �� 
�����&�!������ #����&���� ���(���� � �������%. �����&�!������ ��������� ������� (���"�%  
" �9���&��"�� �� 9���� �����&�)% &��!�' � ���'���� �!������, ��-�������#, ������� � ����- 
 

 
 

���. 2. R#�"'�� ������������� &��!�' �� ��������, ���#&����� ��!���� �����<� ������� ����)% ����- 
                            #<����<� ���!<�����"�<� ��������� ��� �(���'�� d 2, 5, 6, 7 (	) � 7, 8 ($) 
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���. 3. R#�"'�� ���������<� ������������� 
�!����, ���#&����� �� ���"!��� EXAFS ��� 
�(���'�� d 1, 2, 4, 5. ��!����� �(��(�!"� k: 
2,7—17,0 Å–1. P����') R#���-9���!��'��:  
                               0,4—6,0 Å 

 
������ !��B��) ������!��$ �(���&"�, 
!.�. � �������������� " &��!�'� �������-
!����)% ����"#� ���!����!���. =�-
�!��)%, � ���'���� �!������ ���!���� ��-
&����! ������!������)$ ��"���#� 80,9 Å 
� �������!�� >���"�$ �B� ����� ��!��-
����)$ ��"���#� �� ����� (���>�� ���-
�!����� –162,9 Å. R���� �������!�����<� 
��"���#�� �� "����$ ������������� &��-
!�' �� �������� � �(���'� 8 �����!����!�#�! � ���!�!�&�� >���"�$ �����'�� �������� &��!�' 
����� �!������. 7����� ��&��������� ��"���#�� 80,9 Å � ��������� ��"���#��, ���!��!�!-
�#/B�<� #��������# ������#, �����!����!�#�! � ������$>�$ �<��<�'�� &��!�' � ���'���� �!�-
�����. 

�� ���. 3 �����!�����) ���#�� R#���-����(��������� EXAFS ����)% ("���)� ���������-
<� ������������� �!���� (���)) �(���'�� � ���(���� %���"!���)�� ����������� ��"�����<� 
�"�#+���� '��"���� (k = 2,7—17 Å–1). ��!������ ��!�����!�'�� �����<�&�)% EXAFS-���"!��� 
� ��������� ����!����$ �� 4 Å ��� ��!������ �(��(�!"� k = 2,5—12 Å–1 �����!������ � ��(�!� 
[ 9 ]. = �(���!� ����!����$ �� 4 Å �� "���)% ��� �� ��(�/���!�� �#B��!����)% ��������$ ��-
"�����<� �"�#+���� �!���� '��"���� ��� ��������� "��'��!��'�� � ������������� �������-
�� (��. ���. 3). K��"���$ � "�����"�� �"�#+�� (#!�"�����)�� ��<������ � ��C"�������!�)�� 
����!������� Zr—O, "�!��)� �<�#��������) �"��� 1,8 � 2,2 Å. 7����� <�#��� �� ��% �!����!-
�� " !����������-"�������������)�, �!���� — " ���!�"��)� ��<�����. 
���&��!�� (#!�"-
�����)% ��<�����, "�������������)% " '��"���/ &���� �!�� "��������, �� ����� ��!�. �� 
"���)% (��. ���. 3) � ������!�������� ��������� �� 4 Å ����) !�� ����!����� Zr—Zr (3,3, 3,5, 
3,9 Å). ���� �� ��% (3,5 Å) ����! "�������'������ &���� �1, ��!����)� �0,5. `���� ����!����$  
� ���!��!�!�#/B�� �� "�������'����)� &���� �����!����!�#/! � ����#!�!��� � ���!���� 
"�����"��, ���!��B�<� "�" �����#� �� &�!)��% �!���� '��"����. 

�������� ����!����$ �! 4 �� 6 Å "���)% ��� �!������ �����!����� �� ���. 4. 7�� ���(��-
����� ��%����<� ���!���� �-(#!����)� ����!�� ��(�/���!�� #����&���� ��!��������!� ��"-
���#��� �� ����!�����% Zr—Zr 4,8 � 5,1 Å. 7�� ������$>�� ���(������� ��(�/���!�� #����-
>���� ��!��������!� ��"���#�� �� ����!����� 5,1 Å �� ���+��$ ����&��) � (���� �#B��!���- 
 

��� #����>���� ��!��������!� ��"���#-
�� �� ����!����� 4,8 Å. ��<����� ����)� 
SAXS, ��� ���(������� ���!����� ����-
!�� �����%���! ���(����� &��!�' �����-
!�����$ ���9���<��. ���(���� �����!��, 
&!� ��"���#�) 4,8 � 5,1 Å ���!��!�!�#/! 
����!������ Zr—Zr ��+�# �������)��  
� ��(�!� [ 9 ] !�!��������, ���������)��  
 

���. 4. R#�"'�� ���������<� ������������� 
�!����, ���#&����� �� ���"!��� EXAFS ��� 
�(���'�� d 1, 2, 4, 5. �������� ����!����$ �! 
4 �� 6 Å. ��!����� �(��(�!"� k 2,7—17,0 Å–1.  
       P����') R#���-9���!��'�� 0,4—6,0 Å 
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��+�# ��(�$ � "�#��)� �����!����)� &��!�'), ���"���"# ��!��������!� ��"���#��� �� "��-
�)% ��� #����>��!�� ��� ���(������� ��%����<� ���!����. ���! ��!��������!� ��"���#��� 
��� ����%��� �! ���(���� "��'��!���������<� ���!���� (�(����' 1), # "�!���<� �!�#!�!�#�! 
���!<�����"�� ��������� �� ���)% #<��%, " ���!���# � ����>�$ "��'��!��'��$ (�(����' 2) !��-
(#�! �������!����)% �����������$. =����+��, �������)$ ���! �(#������� ���!��� ��"�+�-
��$ �����%�&��"�$ �!�#"!#�) � �<��<�������)% &��!�'�%, �����"�/B�% ��-�� �% ��������$�!-
��� ��+�# ��(�$. 7�������� (���>�<� "���&��!�� ���!����!��� �������! " �����'�� C!�% &��-
!�' ��-�� �(��������� %���>� �9�����������$ ������!��$ �(���&"�. 

��-�� ����$ ��!��������!� ��"���#��� �� ����!�����% 4,8 � 5,1 Å "���&��!����)$ ������ 
�� ��#B��!������, !.�. ����!����� �� ()�� ������<�#!) ������������/. ����"� �% ��!�����-
���!� � %���"!�� �� ���������!� �! ����) ��������#���<� ���"!�� (� ����!����!�� ������)% 
&����) �������&�� �����!����!�#/! � !��, &!� C!� ����!����� �!����!�� " �!���� '��"����. 

��%������� �������� �����&�)% &��!�' �� ����)� ����#<����<� ��������� � ���!��>�-
��� "�������'����)% &���� ��� ����!����$ Zr—Zr � �(���!� �� 4 Å �� ����)� EXAFS ��� 
��������� "��'��!��'�� (#!�"���� '��"���� � ���!���� (���� &�� � 100 ��� �����!����!�#/! 
�( �!�#!�!��� � ���!���� ��(��� �����&�)% "�����"���. = ��#&�� ����#!�!��� � ���!���� ��-
�"���"�% !���� "�����"��� !�"�� ��������� "��'��!��'�� ���+�� ()�� �������!� " �������-
���������/ "��'��!��'�$ ��+�# ���� � ���������� � ����)% EXAFS � SAXS. ;!� ��������! 
#!���+��!�, &!� � ���!���� ����#!�!�#�! ���� !�� "�����"�� ���+��<� �!������. ��� �)����-
��� �!������ !�"�<� "�����"�� �)������) ������������ ��!���� ����"#�����$ ��%���"�.  
= ���'���� �����������$ ����������� ������������� "�/&��)% ����!����$ � #<��� �����$  
� ������<���)% ������% "�����"��. ���#��!�!) ������� ���� ������$, � "�!���� ���������-
!����� #���+������ �!������ �������$ �!�#"!#���$ �����') "�����"��, �����!�����) � !�(-
��'�. 


�" ��"����� ���#��!�!), �����!������)� � !�(��'�, "�����"� � ���!���� (#!�"���� '��-
"���� �� �����!�� �� �������, �� !��������, "�" ��������<����� ����� [ 7, 8 ]. 7��#&�!� ��-
�#��!�!, ���!��!�!�#/B�$ ����"#����!� ����)% ��!���� EXAFS � SAXS, �!��� �����+�)� 
!���"� ����� �(f�������� >��!� !�!�������. ���(���� �����!��� �!������ "�����"��, �����-
���������� ��!���� ����"#�����$ ��%���"�, �����!������ �� ���. 5. �� ���. 5, � #"����) 
"�/&��)� ����!�����. �������$ �!�#"!#���$ �����'�$ "�����"�� ����/!�� !�!�����) �� �!�-
��� '��"���� (��. ���. 5, 	), ���������)� ��+�# ��(�$, "�" ��"����� �� ���. 5, $. 	�!����� ��-
�!��! �� �!���� '��"����, ���������!����� ���������)% ���!�"��� �� ��<�����, "�" ��"����� 
�� ���. 5, 	. ���!�"��)$ ��<��� �����!�����! ��(�$ (#!�"�����)$ 9��<���!, "������������-
�)$ " ��#� �!���� '��"���� &���� �!�� "��������. ���� �� ��#% ��� �!���� '��"���� � !�!-
������, �� �������)% ������#/ ���$�)�� ���!�"���, ��������� �������)� (#!�"�����)� 
���!�"��. 
 �!���� '��"���� !�"+� "������������) !���������)� ��<���). 	���������)$ 
��<��� — (#!�"�����)$ 9��<���!, "�������������)$ !���"� " �����# �!��# '��"����. 7�-
��+���� �!���� '��"���� !�!������ � ����!����!�� ���!��!�!�#�! ���>���� ������ #���B��-
��$ �������) � !��#<����)� ����������. 	�!�����) ��������) ��+�# ��(�$ (��. ���. 5, $) 
�������)�� ��<����)�� ���!�"���, �(���#� ����"#/ &��!�'#, ���!��B#/ �� >��!� !�!����-
��� — �!�#"!#��#/ �����'# "�����"��. �� !�"�% �����' ��+�! ()!� �9���������), �����-
���, ����"�� ����'��!) (��. ���. 5, �). ��+�� !�"+� ��������+�!� 9����������� !��"�% ���-
!�+���)% '��������, ���!������)% �� �!���" �������)% &��!�'. 7� ���&�!�� !��B��� ��!��� 
�!�#"!#���$ �����') "�����"�� � ���!���� (�� ������!��$ �(���&"� ���!�����! �15 Å 
(��. ���. 5, '), ����!� � ������!��$ �(���&"�$ — �25—30 Å. �����!� ��!��� �!�#"!#���$ ���-
��') (�� ������!��$ �(���&"� ���!�����! �35 Å (��. ���. 5, '). =���!� � ������!��$ �(���&"�$ 
9���� &��!�'), ���!��B�$ �� >��!� !�!�������, �� ���$ �������!�, (���"� " �9���&��"�$. 
�����!� ����"�<� ����'��!� �� ���� �!�#"!#��)% �����', �����!�������<� �� ���. 5, �, ���!��-
���! �110 Å, !�"+� (�� ������!��$ �(���&"�. 

�� ���. 5, � �����!����� 9��<���! &��!�'), ���!��B�$ �� ��#% !�!�������, (�� ���(��+�-
��� (#!����)% ��<�����. �� C!�� +� ���#�"� #"����) ������)� ����!����� ��+�# �!�����  
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�
�����	�( ���
��
��	��% �
����� ���
���%
��� �
)	���� (HyperChem Pro, ��+)  
��*�
�() 
	����%��� ����
� ���&�
��	 $�������	 +�
����% ��% 
	�����() �	
�	���� ��
�
��% 

�!������ ����!����� Zr—Zr, Å ����!����� Zr—O, Å ����!����� Zr—O 
(���!�"��)$), Å 

6-
����. ������� — 2,12 — 
8-
����. ������� — 2,14 — 
6-
����. �����, �������)� ���!�"� 3,64 2,13 2,14 
6-
����. �����, ���$�)� ���!�"� 3,38 2,13 2,13 
8-
����. �����, �������)� ���!�"� 4,09 2,16 2,28 
8-
����. �����, ���$�)� ���!�"� 3,59 2,15 2,17 
6-
����. !�����,  
�������)� ���!�"�, ���"�#!)$ 

3,58, 3,66, 3,71 2,13 2,14 

6-
����. !�����,  
���$�)� ���!�"�, ���"�#!)$ 

3,35, 3,36, 3,37 2,12 2,12 
(3,50—4,00) 

6-
����. !�����,  
�������)� ���!�"�, �����"�#!)$ 

3,62, 3,65, 3,71 2,13 2,15 

6-
����. !�����,  
���$�)� ���!�"�, �����"�#!)$ 

3,38, 3,40, 5,18 2,13 2,13 

8-
����. !�����,  
�������)� ���!�"�, ���"�#!)$ 

3,97, 4,05, 4,13 2,16 2,23 

8-
����. !�����,  
���$�)� ���!�"�, ���"�#!)$ 

3,54, 3,57, 3,64 2,16 2,17 
(3,50—4,00) 

8-
����. !�����,  
�������)� ���!�"�, �����"�#!)$ 

4,18, 4,35, 7,02 2,16 (2,26), 2,37 

8-
����. !�����,  
���$�)� ���!�"�, �����"�#!)$ 

3,76, 3,77, 5,67 2,16 2,20 
4,60—5,40 

6-
����. !�!�����,  
�������)� ���!�"�, ���������<���� 

3,76 
(4,92, 5,40) 

2,14 
(3,33) 

2,16 
(3,85—5,25) 

6-
����. !�!�����,  
���$�)� ���!�"�, ���������<���� 

3,43 
(4,50, 5,12) 

2,12 
(3,44—5,20) 

2,13 
(4,20—6,00) 

6-
����.!�!�����,  
�������)� ���!�"�,  
�������� 

3,48, 3,64 
3,59, 3,69 
3,74, 3,74 

2,14 
(3,40—6,00) 

2,14 
(3,00—4,30) 

6-
����. !�!�����,  
���$�)� ���!�"�, �������� 

3,36, 3,37, 3,37,  
3,38, 3,39, 3,40 

— 2,17, (2,32) 
(3,00—4,60 ) 

8-
����. !�!�����,  
�������)� ���!�"�, ���������<���� 

4,28, 4,30, 4,34,  
4,36, 5,71, 6,47 

2,17 
(3,30—7,70) 

(2,32), 2,39 
(4,10—5,80) 

8-
����. !�!�����,  
���$�)� ���!�"�, ���������<���� 

3,73, 3,74, 3,76,  
3,76, 5,23, 5,36 

2,18 
(4,00—6,70) 

2,20 
(3,90—5,20) 

8-
����. !�!�����,  
�������)� ���!�"�, �������� 

3,91, 4,01, 4,04,  
4,12, 4,14, 4,19 

2,16, 2,20 
(3,70—6,20) 

2,24, 2,33 
(�3,40) 

8-
����. !�!�����,  
���$�)� ���!�"�, �������� 

3,43, 3,43, 3,49,  
3,50, 3,52, 3,54 

2,14 
(4,20—5,60) 

2,15, 2,20, 2,30 
(3,40—4,40) 

7 � � � � & � � � �. (%,%%, #,##) — ����!�����, �����!������)� �����'���)�� "�������'����)�� 
&������; (x,xx) — ����!�����, ���/B�� �����(��+��� ����� "�������'������ &����; (%,%%—#,##) — 
�������� ����!����$ �� �!����, �� ��������+�B�% "�������'�����$ �9��� �����<� Zr; 	—	 — ���-
�!����� �!�#!�!�#�! � �����$ �!�#"!#��. 
 
'��"����. 
���&��!�� �!���� '��"���� �� ���!��!�!�#/B�% ����!�����% ��������! � "�����-
��'����)�� &������ �� ����)� EXAFS ��� #&�!�, &!� ����!����� ��#!�� <�#��) 3,36—3,37,  
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���. 5. ���#��!�!) ������������� �!������ &��!�' ��!���� ��+ (��� ������) #"����) � ��<�!����%): 
	) !�!����� � ��C"�������!�)�� ����!�������; $) Zr—O ��!�� ����"�$ &��!�'), ���!��B�$ �� >��!� !�!�������;  
�) Zr—O ��!�� ����"�$ &��!�'), ���!��B�$ �� ���� ��"�!�!�� !�!������� (��� 	, $ � � �!��) #<������ � �������� �� 
��"����)); ') �����&��� &��!�'�, ���!�������� �� >��!� !�!�������, 9���!����)$ � ��� �(�"# (��"����) (#!�"����- 
                  �)� ��<���)) (�� ������!��$ �(���&"�; �) 9��<���! &��!�') � #"������� "�/&��)% ����!����$ 

 
3,45—3,57—3,58 � 3,86—4,19 Å �� �����&��) ��� ��!��� � ���!��!�!�#/! ��"���#��� �� "��-
�)% ���������<� ������������� �!���� 3,3, 3,5 � 3,9 Å. 

J���� �����)� ����!����� Zr—Zr ��"����) �� ���. 5, �. ����!����� 4,87 Å �����"��! ��� 
�(��������� 	���������<�	 ��<�����<� ���!�"� ��+�# &��!�'���, ���!������)�� �� >��!� 
!�!�������. ����!����� 5,16 Å — ��� �(��������� 	"���'���<�	 ��<�����<� ���!�"� ��� ���-
!�"� ��+�# ���"���"��� ���(���)�� &��!�'���, ���!��B��� �� >��!� !�!�������. 	�������-
�)$	 ���!�" — ����� ��+�# &��!�'�$, ���!��B�$ �� >��!� !�!�������, ��%���B�$�� �� ��#!-
������ "�#<� �����<�&�)% &��!�', ���������)% ��+�# ��(�$, � &��!�'���, ���!����/B��� 
C!�! "�#<. 	
���'���$	 ���!�" — ����� ��+�# ��������� &��!�'���, ���!��B��� �� >��!� !�!-
�������, � "�#<� ���������)% ��+�# ��(�$ &��!�', �"�#+�/B�% �����<�&�#/ &��!�'#. 

7���&������)� ����!����� � ���#�!���$ !�&���!�/ �������/! � ����)�� EXAFS. 
7�� ����#>���� "�#��)% &��!�' � ���'���� ���(������� ��%����<� ���!���� � ����#/ 

�&����� (#�#! ����#>�!��� �������� ���&�)� 	"���'��)�	 � 	��������)�	 ���!�"�. = ���'��-
�� ���!�����<� �)���+������ ���!����� ��� ��������)% #������% (�� ���!#�� �!���9��) 
&��!�'), �����!��, ����'���#/!�� ��+�# ��(�$ � �(���������� #�����#!)% ���!�"��. ����-
�� !�"�� ��������� ��(�/��/!�� �� "���)% ���������<� ������������� �!���� (��. ���. 4). 
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*
��* 

��<����� ����)� EXAFS, ����#<����<� ���!<�����"�<� ��������� � ���#��!�!�� ������-
������� �!������ ��!���� ����"#�����$ ��%���"� �!�#"!#���$ �����'�$ "�����"�� � ���!��-
�� (#!�"���� '��"���� � �-(#!������ ����!� �����!�� >��!� ���������)% ��+�# ��(�$ !�!��-
����� (��. ���. 5, $). =���!� � ������!��$ �(���&"�$ ��� �(���#/! &��!�') 9���), (���"�$  
" �9���&��"�$, � �����!��� 29,8 Å � ���!���� � �������>�$ ������������$ "��'��!��'��$. 
	�!�����) (��. ���. 5, 	), � ���/ �&�����, ���!��! �� �!���� '��"����, �������+���)% � #<��% 
������ #���B����$ !��#<�����$ �������). `�!)�� �!��� '��"���� ���������!����� �������-
�) ���$�)�� ���!�"��� &���� �!��) "�������� (#!�"������<� ��<����. ��� �� &�!)��% �!�-
��� '��"���� �� ���<����� ��������) �������)� ���!�"�� &���� �!�� "�������� (#!�"����-
��<� ��<����. ����!����� ��+�# ��������� �!����� '��"���� ��#!�� !�!������ ���!����/! 
3,3 � 3,5 Å. 	�!�����) ��������) ��+�# ��(�$ �������)�� ���!�"��� &���� �!��) "�������� 
��<����� (��. ���. 5, �). ����!����� ��+�# �!����� '��"���� ��#% �������% !�!������� �� 
����)� EXAFS ����) 3,9 Å. 

7�� �)���+������ ���(�������<� ���!���� � ��������)% #������% � !�&���� ���!�����<� 
������� � � (���� "��'��!��������)% �� ������������<� ��������� ���!����% "�����"�) �� 
>��!� !�!������� ����)��/!�� ��+�# ��(�$, �(���#�, ��<����� ����)� ����#<����<� ������-
���, &��!�') �����&��$ 9���). 7����&�)� &��!�') 9���), (���"�$ " �9���&��"�$, #�������-
�)$ �����!� "�!��)% ����!� � ������!��$ �(���&"�$ ����� 29,8 Å, �����!�����) �� ���. 5, $. 
���� �� �������)% �)>� �����+�)% 9��� �����!�����<� �<��<�!� �����&�)% &��!�' — '�-
����� � (���>�� �����!��� � ����$ �)��!�$, �����!������ �� ���. 5, �. R���� �<��<�!�� ����-
�!�����! ��(�$ ��(� '������ � �����!��� 80—160 Å � �)��!�$ 29,8 Å, ��(� '������ �����!-
��� 29,8 Å � �)��!�$ 80—160 Å. ����� ��+�# �����&�)�� &��!�'��� ("�����"���� �� >��!� 
!�!�������) !�"+� ��#B��!����!�� &���� ��<���), !�" &!� ����!����� ��+�# ��������� �!���-
�� '��"���� �� ����)% ��"�!�!�� !�!������� ���!�����! 4,8 ��� 5,1 Å � ���������!� �! %���"-
!��� "�������'�� � "���&��!�� �������% "�����"���, ���!��B�% �� >��!� !�!������� 
(��. ���. 5, �). 

 
��(�!� &��!�&�� 9�������������� �� <���!# �����$�"�<� 9���� 9#������!����)% �����-

������$ d 09-03-00780-�. 
�-��!�  /��6�"���9 

1. Bradley D.C., Mehrotra R.C., Gaur D.P. Metal Alkoxides. – L.: Academic Press, 1978. 
2. Hubert-Pfalzgraf L.G. // New J. Chem. – 1987. – 11. – P. 663. 
3. Turevskaya E.P., Kozlova N.I., Turova N.Y. et al. // Russ. Chem. Bull. – 1995. – 44, N 4. – P. 734 – 742. 
4. Lover T., Henderson W., Bowmaker G.A. et al. // J. Mater. Chem. – 1997. – 7, N 8. – P. 1553 – 1558. 
5. Hu M.Z.-C., Zielke J.T., Byers C.H. et al. // J. Mat. Science. – 2000. – 35, N 8. – P. 1957 – 1971. 
6. Singhal A., Beaucage G., Harris M.T. et al. // J. Non-Cryst. Solids. – 1999. – 246. – P. 197 – 208. 
7. Peter D., Ertel T.S., Bertagnolli H. // J. Sol-Gel Science and Tech. – 1994. – 3. – P. 91 – 99. 
8. Reinohl U., Ertel T.S., Horner W. et al. // Ber. Bunsenges. Phys. Chem. – 1998. – 102. – P. 144 – 147. 
9. �	�	�
����� ;.;., <�	����	 ;.-., ��+	

��� #.�. � �
. // �#��. �!�#"!#�. %����. – 2006. – 47, d 3. 

– �. 468 – 472. 
10. ����$
� =.�. EXAFS ���"!���"���� "�!�����!����. – ������(���": ��#"�, 1992. 
11. Klementev K.V. // Nucl. Instr. Meth. Phys. Res. A. – 2000. – 448. – P. 299. 
12. Zabinsky S.I., Rehr J.J., Ankudinov A. et al. // Phys. Rev. B. – 1995. – 52. – P. 2995. 
13. ��

'�� =.�., >
�'�� /.". ���!<�����"�� � ��$!������ ����#<����� ���������. – �.: ��#"�, 1986. 
14. HyperChem Computational Chemistry. – Canada: Hypercube, Inc, 1996. 
15. Allinger N.L. // J. Amer. Chem. Soc. – 1977. – 99. – P. 8127. 
16. Allinger N.L., Yuh Y.H. Quantum Chemistry Program Exchange, Bloomington, Indiana, Program #395. 
17. Burkert U., Allinger N.L. Molecular Mechanics. ACS Monograph. – 1982. – P. 177. 
18. Lipkowitz K.B. // QCPE Bulletin, Indiana University. – 1992. – 12. – P. 1. 
 


