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В данной статье изучена кристаллическая струк-
тура и строение некоторых соединений магния и каль-
ция с биуретом. 

Установлены кристаллографические параметры 
элементарной ячейки кристаллической  решетки: a, b, c, 
a, �, y, и вычислены объемы V. 

Ключевые слова: кристалл, структура, строение, 
вычисление, магний, кальций.    

Бул макалада магний менен кальцийдин нитраттар 
жана тиоциониттеринин биурет менен болгон татаал 
химиялык кошулмаларынын түзүлүш курамы жана жө-
нөкөй уячаларынын өлчөмдөрү: a, b, c, a, �, y жана көлө-
мү V аныкталган. 

Негизги сөздөр: кристалл, түзүм, курулуш, вычис-
ление, магний, кальций. 

The paper studies crystal structure and building of 
same calcium and magnum compounds with buried. 

Established crystallographic unit cell parameters – 
crystal latte: a, b, c, a, �, y  and calculate the volume  V. 

Key words: crystal, structure, structure, computation, 
magnesium, calcium.  

Жөнөкөй уячалардын мейкиндиктеги көрүнүш 
тузуму менен анын ичиндеги молекулаларынын 
саны эсептелип чыгарылган. 

Изучен процесс химического взаимодействия 
соединения магния и кальция в системах, состоя-
щих с биуретом в водных  растворах классическим 
методом физико-химического анализа {1}. В ре-
зультате с установлением концентрационных пре-
делов равновесных растворов, получены новые 
комплексные соединения:  

Cа(NO3)2  4Б, Cа(NO3)3  4Б, Ca(CNS)2  2Б,  

Ca(CNS)2   4Б, и Mg(NO3)3  2Б,  2H2O. 

Целью настоящей статьи является исследова-
ние кристаллической структуры и строения соеди-
нений кальция и магния с биуретом. 

Мелко растертые исследуемые образцы, спе-
циально приготовленные клеем набиваются в кюве-
ты из органического стекла и устанавливают на 
рентгеновскую аппаратуру ДРОН-1,5 на медном 
излучении Ni-евым фильтром. 

Съемка проводится при режиме работы:  

V = 70к В,     J = 40 mA.  

Регистрация дифрактограммы производится с 
помощью самопишущего прибора ЭП-09 М на 
бумажной ленте. Расчет дифрактограммы произво-
дится измерительной линейкой. Интенсивность J/J0 
оценивается по сто или десяти бальной шкале, а 
расстояние между атомными плоскостями 

/ Ad n b



, измеряются с точностью порядка 

0,01A


  (2,3). 

Таким образом, имеем относительные интен-
сивность дифракционных линий J/J0 и межплос-

костные расстояния / Ad n b



. Именно эти вели-

чины являются объектом для дальнейшего 
изучения строения и структуры кальциевых и 
магниевых соединений. 

Вычисление углов θ рекомендуется заменить 

вычислением значений  2sin 4,5,6 ибо 2sin nhl                                            

связаны с индексами: h, k, l наиболее простой зави-
симостью для кубической, тетрагональной и 
гексагональной системы. Для этих систем 
вычисляется  и сранивается с экспериментальными 

данными  sin nhl  . 

Предварительные расчеты показывают, что ис-
следуемые соединения кальция и магния принадле-
жат к ромбической или моноклинной системе и они 
близки к ромбической, так как для моноклинной и 
особенно триклинной системе уравнения имеющей 

2sin nhl , выраженные в параметрах прямой решет-

ки, очень сложны, поэтому для индицирования 
моноклинной системе берем следующие формулы: 

2 2

2 2
2

2 2
2

2

2 cos
/

sin
4 sin

nhl

h t hl
k b

a c a c







  
  , (1) 

где ребро «b» перпендикулярно плоскости, в 
которой лежат ребра, а и с, а β – угол между, а и с. 

Пользуясь этими уравнениями, можно 
сравнить экспериментальные вычисленные значе-

ния 2sin  , но эта процедура исключительно 
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трудоемка. Поэтому в качество примера к моно-
клинному кристаллу и отражениям от него, для 
которых l = 0 и берем выражения  

 
2 2 2sin ...hko Ah Bk     (2) 

 

где 

2

2 2

1002
sin sin

4
A

a


     и 

2

2

0102
sin

4
B

â


   

 

Аналогично 2 2 2sin , ...okl Bk Cl   ,         (3) 

где 

2

2 2

0012
C sin sin

4c


     

Из формулы (2) следует, что 2 2sin oko Bk   и 
2 2

00sin hAh  , 

и поэтому 2 2 2sin sin sinhko hoo oko      

 

Точно так же из (3) имеем 

2 2 2sin sin sinokl oko ool     

Таким образом, используя приемы расшиф-
ровки рентгенограмм ромбических кристаллов, 
можно в моноклинных кристаллах, найти величины 

2 2

100 010sin , sin   и 2

001sin ,  а затем, используя 

уравнения (2) и (3) можно проиндифицировать 
рефлексы hko, и okl путем сравнения вычисленных 
и экспериментально полученных величин  

2

1sin ,hk  (4). 

Параметр «b» определяется непосредственно 
из уравнения: 

2

2

010 2
sin

4b


                (4), 

где λ – длина волны рентгеновского излучения. 
Следовательно, выполненные расчеты показы-

вают, что имеющие соединения кристаллизируются 
в моноклинной системе (таблица 1 и 2). 

Определение кристаллографических параметров некоторых соединении 
Са и Mg с биуретом. табл. 1 и табл. 2. 
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Ca(N03)2*4Б 

Ca(CNS)2*4Б 
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5. Ca(N03)3*4Б 640,44 21,25 2,6346 2,5486 2,5779 90,00 91,00 90,00 61 0,065 

 
Определение параметров элементарной ячейки кристаллической решетки некоторых  

соединений Са и Mg с биуретом 
 

 

№ 

 
 
 

Название 
соединений 

 

 

К
ол

и
ч

ес
тв

о
 а

то
м

о
в

 

эл
ем

ен
та

р
н

о
й

 я
ч

ей
к

и
 

c/
a

 

c/
b

 

М
а

сс
а 

од
н

ой
 

м
ол

ек
ул

ы
 1

0
–2

7 к
г.

 
 

Количество 
атомов 

Л
и

н
ей

н
ы

й
 р

а
зм

ер
 

м
о

л
ек

ул
ы

, 
 в

 1
0

 –1
0 
м

 
  

У
д

ел
ь

н
ы

й
 в

ес
, 

в
 к

г/
м

3  
р

 

У
д

ел
ь

н
ы

й
 о

бъ
ем

, 
в

 к
г/

м
3  

р
 

М
о

л
ек

ул
я

р
н

ы
й

 
об

ъ
ём

 V
M

, м
 /

к
м

ол
ь

 
  

Д
и

а
м

ет
р

ы
 

м
ол

ек
ул

ы
 в

, м
 

  

к
и

сл
ор

о
д

а 

в
о

до
р

о
да

 

1. 

2. 

Ca(N03)2 ∙ 4Б 
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Mg(N03)3 ∙ 2Б∙ 2H20  
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Достоверность полученных результатов, мож-

но убедиться сравнением вычисленных 2

1sin hk , и 

экспериментальных данных 2

1sin ,hk а также 1/d2
hkl 

(вычисленное) и 1/d2
hkl (экспериментальное). 

Вывод 

1. Определены кристаллические параметры 
элементарной ячейки: a, b, c, α,  β, γ и V. 

2. Вычислены количество атомов, содержа-
щихся в элементарной ячейке кристаллической ре-
щетки, а также линейные размеры молекулы и их 
диаметры. 

3. Результаты могут быть использованы как 
справочный материал для проведения практичес-
ких занятий по физике твердого тела. 
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