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      In the given work X-ray researches and construction of atomic structure models of  V2O5 xerogel obtaining by zol-gel method are carry out, based on the complex analysis of curves of x-ray scattering intensity distribution. The structure and structural changes in V2O5nH2O films, obtained from melt at various temperatures of quenching (700, 800, 900 and 1000ºС) are investigated. It is shown, that the initial V2O5 films correspond to V2O5*1.6H2O xerogel, the crystallinity degree depends on quenching temperature. Modification of films structure is investigated at their electrochromic colouring (internal electrochromic effect) and the subsequent ageing.  Research of influence on V2O5nH2O structure of WO3 impurity at various concentrations is carried out. At annealing of V2O5 films in vacuum the sample crystallizes in nonstoichiometric VO2  (V6O13).
Фазы внедрения (бронзы, гидраты и т.п.) обладают уникальными физико-химическими свойствами, которые определяются особенностями кристаллической и электронной структур этих соединений, они проявляют смешанную электронно-ионную проводимость. Гидратированный пентаксид ванадия (или ксерогель V2O5(nH2O, n=0.5-1.8) принадлежит именно к этому классу материалов и исследование данных соединений в последнее время связано, в первую очередь, с перспективами для прикладных разработок в различных областях физики, электроники и химической технологии.

Золь-гель метод, использующийся для получения пленок, рассматривается в настоящее время как одна из наиболее перспективных технологий, обладающих целым рядом достоинств по сравнению с традиционными способами изготовления тонких пленок. Известно, что в V2O5(nH2O наблюдается внутренний электрохромный эффект, обусловленный перераспределением ионов Н+ внутри образца, а не внедрением их из электролита, что позволяет реализовать безэлектролитные электрохромные индикаторы. В гидратированном оксиде ванадия, полученном по золь-гель технологии, ионная (протонная) проводимость изучена достаточно подробно, однако изменения свойств материала практически до сих пор не исследованы. 

Легирование металлами позволяет изменять свойства  пленки, в частности, сдвигается край полосы поглощения, меняется сопротивление. Кроме того, отжиг пленок в вакууме приводит  восстановлению V2O5 до VO2, в котором, как известно, наблюдается переход металл-полупроводник при температуре около 68(С. Добавка W и Mo должна уменьшать температуру перехода, тогда как многие другие добавки слабо на нее влияют. 

Целью работы является рентгенографическое исследование и построение моделей атомной структуры гидратированного пентаксида V2O5,  полученного золь-гель методом, основанное на комплексном анализе кривых распределения интенсивности рассеяния.

Объектами исследования являются  исходные образцы гидратированного V2O5, полученные золь гель методом из расплава при температурах закалки 700, 800, 900 и 1000(С, образцы подвергнутые электрополевому воздействию (электрохромному окрашиванию), образцы гидратированного V2O5 легированные WO3 в различных концентрациях  до и после отжига. Рентгенограммы были получены в симметричной геометрии на просвет и отражение на дифрактометре ДРОН-4 на Мо и Cu Ka излучении.

 Исходные пленки V2O5, полученные золь-гель методом представляют собой аморфный ксерогель V2O51.6H2O. Различие в кривых интенсивности рассеяния, полученных при съемке на просвет и отражение свидетельствует о структурной анизотропии пленок V2O5. О том, что пленки имеют выраженную текстуру, т.е. слои в пленке располагаются преимущественно параллельно некоторому направлению, так же свидетельствует высокая интенсивность первого максимума на кривых распределения интенсивности рассеяния I(S). Аналогичная картина наблюдается и для образца, полученного при температуре выдержки в печи 700˚С. Образец, полученный при 1000˚С, имеет более низкую степень кристалличности.
При электрохромном окрашивании пленок происходит увеличение межслоевого расстояния, по сравнению с исходной, что может быть обусловлено увеличением количества молекул воды в пленке. При старении образца, значение первого межплоскостного расстояния уменьшается, достигая величины, соответствующей исходному через 6 дней. 

Из экспериментальных кривых распределения  интенсивности были рассчитаны функции радиального распределения атомов D(r). Для исходной и окрашенной пленок V2O5 кривые D(r) идентичны друг другу, что свидетельствует о том, что ближний порядок  в аморфном окисле при окрашивании не изменяется.

При легировании V2O5(nH2O пленок добавкой WO3 в различных концентрациях (от 1.2 до12 атомных процентов), никаких резких структурных изменений не происходит. При отжиге пленок V2O5 на ситалловой подложке при 500С в вакууме, образец кристаллизуется в нестехиометрический VO2 (V6O13). Допирование пленок приводит только к перераспределению интенсивности некоторых пиков на кривых интенсивности рассеяния. 

