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по следующим показателям: содержание кислотных и карбонильных 

групп, восстанавливающая способность, pH водной вытяжки, удельная 

поверхность. 

Адсорбция альдегидов и кетонов проводилась из изопропилового 

спирта в стационарных условиях. 

Обнаружено, что для ацетона и метилэтилкетона, как представите-

лей класса кетонов, существует прямая зависимость величины адсорб-

ции на единичном фрагменте поверхности от количества кислотных 

групп на ней. Тогда как альдегиды – бензальдегид и кротоновый альде-

гид – лучше адсорбируются на поверхности, содержащей карбонильные 

группы.  

Это может свидетельствовать о том, что взаимодействие с угле-

родной поверхностью альдегидов и кетонов протекает по разным меха-

низмам. 

При изучении адсорбции салицилового альдегида показан вклад 

двух разных функциональных групп. Известно, что они определяют 

распределение электронной плотности внутри молекулы, а значит и ее 

свойства. В том числе величина адсорбции на единичном фрагменте 

поверхности одного активированного угля для фенола, салицилового 

альдегида и бензальдегида различна. Причем влияние гидроксильной и 

карбонильной групп салицилового альдегида на адсорбцию неодинако-

во.  

На основании вышесказанного, а также анализа изотерм адсорбции 

высказано  предположение о механизмах протекающих процессов. 

ИССЛЕДОВАНИЕ ОБЛАСТИ СУЩЕСТВОВАНИЯ 

СОЕДИНЕНИЯ CuSc3S5 

Кириченко А.А. 

Тюменский государственный университет 

Простые и сложные сульфиды РЗЭ проявляют широкий диапазон 

свойств. На их основе созданы оптические, термоэлектрические, тензо-

метрические материалы. В системе Сu2S –Sc2S3 обнаружено существо-

вание сложных сульфидов состава СuScS2 и Сu3ScS3 [3]. Соединения 

обладают полупроводниковыми свойствами. При комнатной температу-

ре СuScS2 является полупроводником n – типа, Сu3ScS3 – р – тип [4]. 

В результате протекания в системе Cu2S – Sc2S3 сложных химиче-

ских взаимодействий происходит образование двух сложных сульфидов 

составов CuScS2 и фазы структуры типа шпинели CuSc3S5.  

Актуально установить область существования соединения CuSc3S5 

в системе Сu2S – Sc2S3 – S. 
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В системе Cu2S – Sc2S3 в результате замещения части атомов меди 

атомами скандия образуется соединение состава СuSc3S5, имеющее 

структуру типа шпинели. В литературных источниках и картотеке PDF 

отсутствуют данные о дифрактометрических характеристиках фазы 

СuSc3S5, однако имеются сведения о кристаллохимии соединения 

FeSc2S4 c кубической сингонией. Полученная дифрактограмма СuSc3S5 

по природе близка дифрактограмме соединения FeSc2S4, что позволило 

присвоить hkl и рассчитать параметр э.я.. Исходя из этого дифракто-

грамма образца состава 75 мол. % Sc2S3 проидентифицирована в кубиче-

ской сингонии пр. гр. Fd3m рассчитанный параметр э.я. принят равным 

a = 1.0481 нм. 

Для исследования области существования фазы структуры типа 

структуры шпинели в системе Cu2S – Sc2S3 в интервале 60 – 80 мол. % 

Sc2S3 синтезировано 8 образцов. Исходя из рентгенографических дан-

ных, можно предположить, что в системе образуется фаза структуры 

типа шпинели CuSc3S5 приходящийся на состав 75 мол. % Sc2S3, на ос-

нове фазы не обнаружено существования твердых растворов. 

Для определения области существования фазы CuSc3S5 в системе 

Сu2S – Sc2S3 – S исследованы образцы составов 0,5Cu1,85S:2Sc2S3 и 

1Cu1,85S:2Sc2S3. 

На дифрактограмме образца состава 0,5Cu1,85S:2Sc2S3 присутствует 

рефлексы фазы CuSc3S5 совместно с фазой Sc2S3. Количественный ана-

лиз проведенный по интенсивности каждой фазе показал что имеется 

присутствие 58.5 мол. % Sc2S3 и 41.5 мол. % CuSc3S5. На шлифе образца 

0.5Cu1,85S:2Sc2S3 присутствуют большие (80 × 120 мк) овальные свет-

ло-желтые зерна фазы CuSc3S5 между которыми располагается мелко-

дисперсная смесь кристаллов сопряженных фаз. 

На дифрактограмме образца состава 1Cu1,85S:2Sc2S3  присутствует 

рефлексы фазы CuSc3S5 совмещенные с фазой CuScS2. Количественный 

анализ проведенный по интенсивности каждой фазе показал что имеется 

присутствие 45,3 мол. % CuScS2 и 54,7 мол. % CuSc3S5. Микроструктура 

образца 1Cu1,85S:2Sc2S3 подтверждает его двухфазность. На шлифе дан-

ного состава присутствуют первично выпавшие из расплава кристаллы 

CuScS2. По периметру зерен фазы CuSc3S5 имеется поле серо - зеленых 

кристаллов фазы CuSc3S5, между которыми выпадает эвтектика темно - 

серого цвета, сопряженная с фазами Sc2S3 и CuSc3S5. 

На основе CuSc3S5 по данным РФА не зафиксировано образования 

твердых растворов. На дифрактограммах образцов в области 

60 - 73 мол. % присутствуют рефлексы фазы CuSc3S5 и менее интенсив-

ные CuScS2, а в области 77-80 мол. % Sc2S3 совместно с фазой Sc2S3. На 
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графике зависимости состава – параметры элементарной ячейки не за-

фексированно явно выраженного излома. 

На дифференциально-термических кривых пробы фазы CuSc3S5 

как при нагреве, так и при охлаждении не зафиксировано никаких теп-

ловых эффектов, что свидетельствует о том, что соединение CuSc3S5 не 

имеет полиморфных переходов. Для подтверждения данных ДТА мето-

дом отжига и закалки подготовили серию образцов отожженных и зака-

ленных от температур 770 и 1470 К. При РФА проб образцов установи-

ли, что качественно дифрактометрическая картина в зависимости от 

температуры отжига не изменилась. Что подтверждает отсутствие по-

лиморфных переходов на основе фазы CuSc3S5. 
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Практический интерес к системе «аммиак - углекислый газ - вода» 

при температурах 100-200° С и давлениях 100-300 атм вызван 

возможностью образования в ней мочевины, (NH2)2CO, являющейся 

основой важнейшего азотного минерального удобрения - карбамида. 

Решение задачи физико-химического описания парожидкостных 

равновесий, реализующихся в системе в указанных условиях, возможно, 

однако для этого необходимы термодинамические данные о веществах, 

участвующих в этом процессе, в том числе и в газовой фазе. Биурет, 

(NH2CO)2NH, представляет собой побочный продукт производства 

мочевины, содержание которого регламентирует качество карбамида. 

Зная свойства биурета, можно прогнозировать и, возможно, 

контролировать содержание этой примеси в процессе синтеза. 

Имеющиеся в литературе данные о термодинамических свойствах 

указанных веществ существенно различаются и необходимо их 

уточнение. 

Выполнены квантовохимические расчеты строения, энергии 

образования, колебательных частот свободных молекул мочевины, и 

статистические вычисления термодинамических функций в 

приближении «жесткий ротатор – гармонический осциллятор». Расчеты 

проводили в программном комплексе Molpro 2006.1 методами 

Мюллера-Плессета 2-го порядка (MP2), методами функционала 


