Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 7, ś. 414 { 422 cfl 2012 č. 10 ăŕřěń£

Ăšőňŋă£ śšřşłšşřă ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ 1T -TiSe_2 ŕő ďăŋŋżň ťőšőĺ őęě-¡ńěłšřőŋŋőľ čőńőčřăťĺĺ

Ĺ. Ĺ. Őčőřőďŋĺłőć^{+×1)}, Ă. Ś. Ćőřőţ^{+×}, Ă. Ŋ. Šĺšőć^{×∗}, Ň. Ć. Łşğŋěűőć^{+×}

+Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă ŞřŐ ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

×Şřăńĳśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš ĺň. Ěńĳűĺŋă, 620002 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

∗Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć ŞřŐ ŘĂŊ, 620041 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 10 £ŋćăř£ 2012 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 20 ťěćřăń£ 2012 č.

Ŕřőćěďěŋă 3D-řěłőŋśšřşłűĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšĺ (100) łřĺśšăńńă śńőĺśšőčő ďĺţăńĳłőčěŋĺďă 1T -TiSe2 ŕő ďăŋŋżň řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő- ĺ őęě-¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ. Ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ¡ňĺśśĺĺ őęě-¡ńěłšřőŋőć Se(LMM)-śěńěŋă ĺ ťőšő¡ńěłšřőŋőć Ti2p-šĺšăŋă řăśśňőšřěŋż ć łăůěśšćě čőńőčřăťĺůěśłĺţ ďĺăčřăňň. Őąřăąőšăŋŋżě ś ŕőňőźĳ¿ ăńčőřĺšňă SPEA-MEM (Scattering Pattern Extraction Algorithm with Method Entropy Maximum), őŋĺ ďă¿š ĺŋďĺćĺďşăńĳŋżě šřěţňěřŋżě ĺğőąřăęěŋĺ£ ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£ ăšőňőć śěńěŋă ĺ šĺšăŋă ć řěÿěšłě TiSe2. Ŋă őśŋőćě řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋżţ 3D-ĺğőąřăęěŋĺľ őŕřěďěńěŋż ŕőğĺűĺĺ 128 ăšőňőć ć őąńăśšĺ 2 � 2 � 1.5 ŋň^3 ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ TiSe2. Śšřşłšşřă ŕőćěřţŋőśšĺ ĺňěěš ŕőńĺšĺŕ 1T . Ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ć śńőě ĺ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćă źěńĳ şćěńĺůěŋż ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ őąžěňă łřĺśšăńńă. Ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő śńőĺ šĺšăŋă ć ďćşţ ćěřţŋĺţ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śšřşłšşřŋżţ ąńőłăţ Se{Ti{Se ŕřěšěřŕěćă¿š śňěźěŋĺě ŕő őśĺ [001]. Śšřşłšşřă ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ňőęěš ążšĳ őŕĺśăŋă ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłőľ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕż P 3 ĺ ŕăřăňěšřăňĺ a = 3.85 A ĺ c = 14.4 A.

Řěŋščěŋőćśłă£ ťőšő¡ńěłšřőŋŋă£ ďĺťřăłűĺ£ (ŘŤĎ) ŕřĺćńěłăěš ćŋĺňăŋĺě ĺśśńěďőćăšěńěľ łăł ¡ťťěłšĺćŋżľ ňěšőď ĺğşůěŋĺ£ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć šćěřďżţ šěń [1{3]. Ĺŋšěřěśŋżň ŋăŕřăćńěŋĺěň ŘŤĎ £ćń£ěšś£ ťőšő¡ńěłšřőŋŋă£ čőńőčřăťĺ£ (ŤČ). Ć řăňłăţ ŤČ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě 2π-ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ¡ňĺšĺřőćăŋŋżţ ťőšő- ¡ńěłšřőŋőć řăśśňăšřĺćă¿šś£ łăł čőńőčřăťĺůěśłĺě ďĺăčřăňňż. Ĺţ řěłőŋśšřşłűĺ£ ŕőğćőń£ěš ŕőńşůĺšĳ ĺğőąřăęěŋĺě śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ś ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň. Ŋăůăńő šăłőňş ŕőďţőďş ŕőńőęĺń Ă. Śěłě ć 1986č., ćżďćĺŋşć ĺďě¿ śőğďăŋĺ£ ćŋşšřěŋŋěčő ĺśšőůŋĺłă łőčěřěŋšŋőčő ĺğńşůěŋĺ£ ć ŕřĺŕőćěřţŋőśšŋőľ őąńăśšĺ šćěřďőčő šěńă [4]. Ŕřĺ őąńşůěŋĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ řěŋščěŋőćśłĺň ŕşůłőň ăšőňż ¡ňĺšĺřş¿š ťőšő¡ńěłšřőŋż, łőšőřżě ňŋőčőłřăšŋő řăśśěĺćă¿šś£ ŋă ąńĺęăľÿěň őłřşęěŋĺĺ ĺ ĺŋšěřťěřĺřş¿š ś ťőšő¡ńěłšřőŋăňĺ, ŋě ĺśŕżšăćÿĺňĺ řăśśě£ŋĺ£. Ďěšěłšĺřşěňş¿ ŘŤĎ-łăřšĺŋş ňőęŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ ŕő ăŋăńőčĺĺ ś őŕšĺůěśłőľ čőńőčřăťĺěľ łăł řěğşńĳšăš ĺŋšěřťěřěŋűĺĺ őŕőřŋőľ ĺ őąžěłšŋőľ ćőńŋ, čďě őąžěłšőň £ćń£ěšś£ ăšőňŋőě őłřşęěŋĺě ăšőňă-¡ňĺššěřă ¡ńěłšřőŋă. Őďŋăłő ć őšńĺůĺě őš ňěšőďă őŕšĺůěśłőľ čőńőčřăťĺĺ, ŕřěďńőęěŋŋőčő Čăąőřőň [5], ćő ćśěţ řěăńĺğőćăŋŋżţ ŋă śěčőďŋ£ÿŋĺľ ďěŋĳ śţěňăţ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ čő-

1)e-mail: i ogorodnikov@mail.ru

ńőčřăťĺĺ ćőśśšăŋőćńěŋĺě ĺğőąřăęěŋĺ£ őąžěłšă őśşźěśšćń£ěšś£ ś ŕőňőźĳ¿ ůĺśńěŋŋżţ ňěšőďőć őąřăąőšłĺ ŘŤĎ-čőńőčřăňň. Ăńčőřĺšň ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ šřěţňěřŋőčő ĺğőąřăęěŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕő ŘŤĎ-łăřšĺŋě ążń řăğřăąőšăŋ Ąăřšőŋőň ć 1988 č. Őŋ ąăğĺřőćăńś£ ŋă ťşřĳě-ŕřěőąřăğőćăŋĺĺ łăřšĺŋż řăśśě£ŋĺ£ [6, 7]. Ć 1990 č. Ţăřŕ ś ŕőňőźĳ¿ ¡šőčő ăńčőřĺšňă ćőśśšăŋőćĺń ŕő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň śšřşłšşřş ăšőňőć ć řěăńĳŋőň ŕřőśšřăŋśšćě ďń£ ŕőćěřţŋőśšĺ Cu (001) [8].

Ć ŕőśńěďş¿źĺě ďćă ďěś£šĺńěšĺ£ şśőćěřÿěŋśšćőćăŋĺě ăńčőřĺšňőć ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ňěšőďĺł ÿńő ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ŕő ŕşšĺ, ŕřěďńőęěŋŋőňş Ąăřšőŋőň. Ŕřĺ šăłőň ŕőďţőďě ďń£ řěłőŋśšřşłűĺĺ ůěšłőčő ĺğőąřăęěŋĺ£ ăšőňőć ŋěőąţőďĺňă śěřĺ£ (ć ŕřěďěńě ąěśłőŋěůŋă£) ŘŤĎ-łăřšĺŋ, ğăŕĺśăŋŋżţ ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ťőšő¡ńěłšřőŋőć. Śłăŋĺřőćăŋĺě ŕő ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďă¿źĺţ ťőšő¡ňĺśśĺ¿ hν-ťőšőŋőć őśşźěśšćń£ěšś£ ś ŕőňőźĳ¿ ĺśšőůŋĺłă śĺŋţřőšřőŋŋőčő ĺğńşůěŋĺ£, ůšő šăłęě őźşšĺňő şńşůÿăěš ŕőłăğăšěńĺ řěŋščěŋőćśłĺţ ňěšőďĺł. Ćŕřőůěň, ďăęě ŕřĺ ćżśőłőň łăůěśšćě ŕőńşůăěňżţ 2π-ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋ śĺńĳŋżě ňăłśĺňşňż řăśśě£ŋĺ£ ć ŕř£ňőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ (in forward direction) ĺ ťăğőćżě śďćĺčĺ ğăšřşďŋ£¿š ťşřĳě-ăŋăńĺğ [9].

Łřőňě šőčő, ăńčőřĺšňż [6, 7] ŋě ŕőğćőń£¿š řěłőŋśšřşĺřőćăšĳ čőńőčřăťĺ¿, ŕőńşůěŋŋş¿ ňěšőďăňĺăŋăńőčăňĺ ŘŤĎ, šăłĺňĺ, łăł őęě-¡ńěłšřőŋŋă£ ďĺ-

414 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012 ťřăłűĺ£ ĺńĺ őąřăźěŋŋă£ (ĺŋćěřśĺőŋŋă£) ťőšő¡ńěłšřőŋŋă£ ďĺťřăłűĺ£. İšĺňĺ ňěšőďăňĺ ŋěćőğňőęŋő ŕőńşůĺšĳ śěřĺ¿ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋ, ŕőśłőńĳłş ¡ŋěřčĺ£ ¡ňĺśśĺĺ őęě-¡ńěłšřőŋőć (ĺńĺ ţăřăłšěřĺśšĺůěśłőčő ĺğńşůěŋĺ£ ăšőňă) ŋě ğăćĺśĺš őš ¡ŋěřčĺĺ ŕăďă¿źěčő ĺğńşůěŋĺ£. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, ŋěğăćĺśĺňőśšĳ őš ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďă¿źěčő ĺğńşůěŋĺ£ £ćń£- ěšś£ ŕřěĺňşźěśšćőň őšňěůěŋŋżţ ňěšőďőć, šăł łăł ¡šő ŕőğćőń£ěš ŕőńşůĺšĳ ćżśőłőłőčěřěŋšŋş¿ ¡ňĺśśĺ¿ ďăęě ć śńşůăě ŋěňőŋőţřőňăšĺůěśłőčő ĺğńşůěŋĺ£, łőšőřőě śćőľśšćěŋŋő ńăąőřăšőřŋżň śŕěłšřőňěšřăň. Ďő ŕőśńěďŋěčő ćřěňěŋĺ řěłőŋśšřşłűĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕő łăřšĺŋăň ťőšő- ĺ őęě-¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ćěńăśĳ ŕşšěň śřăćŋĺšěńĳŋőčő ăŋăńĺğă ś łăřšĺŋőľ řăśśě£ŋĺ£ ďń£ ňőďěńĳŋőčő ăšőňŋőčő łńăśšěřă [10], řăśśůĺšżćăěňőľ ś ŕőňőźĳ¿ ăńčőřĺšňőć šĺŕă EDAC-łőďă (Electron Di¸raction in Atomic Clusters [11]). Ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő čőńőčřăťĺůěśłĺľ ŕőďţőď ł őąřăąőšłě ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋ ążń řăğřăąőšăŋ ŋěďăćŋő T. Matsushita ś łőńńěčăňĺ [12, 13]. Ŕřěďńőęěŋŋżľ ĺňĺ ňěšőď Scattering Patterns Extraction Algorithm with Maximum Entropy Method (SPEA-MEM) őśŋőćăŋ ŋă ŕřěőąřăğőćăŋĺĺ ŘŤĎ-łăř-šĺŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňăšřĺű řăśśě£ŋĺ£ ĺ ňěšőďă ňăłśĺňşňă ¡ŋšřőŕĺĺ. Ąńăčőďăř£ şůěšş ťăğőćżţ śďćĺčőć ĺ ĺšěřăűĺőŋŋőňş ăńčőřĺšňş, ďăŋŋżľ ňěšőď ŕőğćőń£ěš ćőśśšăŋőćĺšĳ ĺğőąřăęěŋĺě ăšőňőć ŕő őďŋőľ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ąěğ ŕřĺňěŋěŋĺ£ ťşřĳě-ŕřě-őąřăğőćăŋĺľ.

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ňěšőďőň řěŋščěŋőćśłőľ čőńőčřăťĺĺ ĺśśńěďőćăńĺśĳ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ŕőćěřţŋőśšĺ ňěšăńńőć (Al, Cu, Pt, W ĺ š.ď.). Ć ¡šőň śńşůăě ¡ňĺššěřăňĺ £ćń£¿šś£ ćśě ăšőňż ćěźěśšćă. Čőńőčřăťĺ£ ďćşţ¡ńěňěŋšŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ ś ¡ňĺśśĺěľ ĺğ őąőĺţ ¡ńěňěŋšőć, ŕőęăńşľ, ŕřěďśšăćńěŋă šőńĳłő ć řăąőšě [14] ďń£ GaAs. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŋăňĺ ćŕěřćżě ŕřőćěďěŋă čőńőčřăťĺůěśłă£ řěłőŋśšřşłűĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż TiSe_2 ŕő ŘŤĎ-łăřšĺŋăň ďń£ ďćşţ ¡ńěňěŋšőć śšřşłšşřż: šĺšăŋă ĺ śěńěŋă. Ďń£ šĺšăŋă ¡ňĺśśĺ£ ťőšő¡ńěłšřőŋőć ğăŕĺśżćăńăśĳ ĺğ śőśšő£ŋĺ£ Ti2p. Ďń£ śěńěŋă ĺśśńěďőćăńăśĳ ¡ňĺśśĺ£ őęě-¡ńěłšřőŋőć ŕřĺ ŕěřěţőďě ć śěřĺĺ L_3M_{45}M_{45}.

Ĺśśńěďőćăŋĺě ďĺśěńěŋĺďă šĺšăŋă ňěšőďőň řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ čőńőčřăťĺĺ ŕřěďśšăćń£ěš ĺŋšěřěś ŕő ďćşň ŕřĺůĺŋăň. Ćő-ŕěřćżţ, TiSe_2 £ćń£- ěšś£ ĺďěăńĳŋżň ňőďěńĳŋżň őąžěłšőň ďń£ ŘŤĎ-¡łśŕěřĺňěŋšőć, ŕőśłőńĳłş śńőĺśšă£ śšřşłšşřă ďĺţăńĳłőčěŋĺďă ŕőğćőń£ěš ŕőńşůăšĳ čńăďłş¿ ăšőňăřŋő-ůĺś-šş¿ ŕőćěřţŋőśšĳ (100) ŕşšěň śłőńă ňőŋőłřĺśšăńńă ćďőńĳ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ ć ćăłşşňě. Ćő-ćšő-řżţ, čőńőčřăťĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšĺ TiSe_2 ďăěš űěŋŋş¿ ĺŋťőřňăűĺ¿ ďń£ šăłĺţ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ňěšőďőć ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ, łăł ťőšő¡ńěłšřőŋŋă£ śŕěłšřőśłőŕĺ£ ś şčńőćżň řăğřěÿěŋĺěň (angle-resolved photoelectron spectroscopy ARPES) ĺ śłăŋĺřş¿źă£ šşŋŋěńĳŋă£ ňĺłřőśłőŕĺ£ (ŚŠŇ). Ğďěśĳ őśőążľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£¿š ďěťěłšż ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ TiSe_2 [15], ă šăłęě ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ, łőšőřă£ łřăľŋě ůşćśšćĺšěńĳŋă ł ĺğňěŋěŋĺ£ň śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć [16].

Ć łăůěśšćě őąžěłšă ĺśśńěďőćăŋĺ£ ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ňőŋőłřĺśšăńń 1Š-TiSe_2 řăğňěřőň 6 × 6 × 0.5 ňň^3, śĺŋšěğĺřőćăŋŋżľ ŕő ňěšőďĺłě čăğőšřăŋśŕőřšŋżţ řěăłűĺľ [17]. Ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ţĺňĺůěśłĺ ůĺśšőľ ŕőćěřţŋőśšĺ łřĺśšăńń ŕőňěźăńś£ ć ćăłşşňŋş¿ łăňěřş ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřőňěšřă VG ESCALAB MK II (őśšăšőůŋőě ďăćńěŋĺě ŕăřőć 5 · 10^{−9} Ŕă), čďě őŋ śłăńżćăńś£ ćďőńĳ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ. İńěłšřőŋŋżľ śŕěłšřőňěšř ążń śőśšżłőćăŋ ś ŚŠŇ-ňĺłřőśłő-ŕőň. Ŕő¡šőňş őďĺŋ ĺ šőš ęě őąřăğěű 1Š-TiSe_2 ĺśŕőńĳğőćăńś£ ďń£ ŘŤĎ-, ŘŤİŚ- ĺ ŚŠŇ-¡łśŕěřĺňěŋšőć. Řěğşńĳšăšż ŚŠŇ-ăŋăńĺğă ŕőćěřţŋőśšĺ 1T -TiSe_2 őąśşęďă¿šś£ ć řăąőšě [15]. Łőŋšřőńĳ śőśšăćă ŕőćěřţŋőśšĺ őśşźěśšćń£ńś£ ňěšőďőň řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ (ŘŤİŚ). Şśšăŋőćńěŋő, ůšő, łřőňě ńĺŋĺľ őśŋőćŋżţ ¡ńěňěŋšőć (Ti, Se), ć ŘŤİ-śŕěłšřăţ ŕřĺśşšśšćş¿š ňăńőĺŋšěŋśĺćŋżě ňăłśĺňşňż őš O1s-łĺśńőřőďă ĺ C1s-şčńěřőďă. Ŕőćěřţŋőśšĳ čřăŋĺ (100) śőţřăŋ£ěš śőśšăć ĺ śšřşłšşřş ć šěůěŋĺě ćśěčő ¡łśŕěřĺňěŋšă.

İłśŕěřĺňěŋšż ŕő ťőšő- ĺ őęě-¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ŕřőćőďĺńĺśĳ ć łăňěřě ăŋăńĺğăšőřă śŕěłšřőňěšřă VG ESCALAB MK II. İňĺśśĺ£ ťőšő- ĺ őęě-¡ńěłšřőŋőć ćőğąşęďăńăśĳ ŕőśřěďśšćőň řěŋščěŋőćśłőčő ŋěňőŋőţřőňăšĺůěśłőčő AlKα-ĺğńşůěŋĺ£ ś ¡ŋěřčĺěľ 1486.6¡Ć. Ć řěğşńĳšăšě łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ ňăłśĺňşňőć ńĺŋĺľ Se(L_3M_{45}M_{45})-śěńěŋă ĺ Ti2p-šĺšăŋă śőśšăćĺńă 1310 ĺ 1030¡Ć śőőšćěšśšćěŋŋő. Śšőńĳ ćżśőłĺě ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ŕřĺćőď£š ł ďőňĺŋĺřőćăŋĺ¿ ćłńăďă řăśśě£ŋĺ£ ć ŕř£ňőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ňőęŋő ŕřěŋěąřěůĳ ćńĺ£ŋĺěň ŋă ŘŤĎ šĺŕă ¡ňĺšĺřőćăŋŋőčő ¡ńěłšřőŋă (s, p, d ĺńĺ f ), š.ě. ś ţőřőÿěľ šőůŋőśšĳ¿ řăąőšăěš šăł ŋăğżćăěňőě s-ŕřĺąńĺęěŋĺě [3]. Ěśńĺ ążšĳ šőůŋżň, šő ăąąřěćĺăšşřă \ŘŤĎ" őąőğŋăůăěš ňěšőď řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ. Őďŋăłő ć ŋăśšő£źěľ śšăšĳě ňż ĺśŕőńĳğşěň ¡šş ăąąřěćĺăšşřş ĺ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ¡ňĺśśĺĺ őęě-¡ńěłšřőŋőć Se(LMM), śšĺňşńĺřőćăŋŋőľ řěŋščěŋőćśłĺň ĺğńşůěŋĺěň.

Śšřőĺńĺśĳ ŘŤĎ-łăřšĺŋż ďń£ Ti2p ĺ Se(L_3M_{45}M_{45}) śńěďş¿źĺň őąřăğőň. Ňőŋőłřĺśšăńń 1T -TiSe_2 ŕőňěźăńś£ ŋă ďěřęăšěńě őąřăğűă ć łăňěřě ăŋăńĺğăšőřă śŕěłšřőňěšřă. Őąřăğěű őřĺěŋšĺřőćăńś£ ć ŕřőśšřăŋśšćě őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ ăŋăńĺğăšőřă ¡ńěł-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řĺś. 1. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ŕőćěřţŋőśšĺ 1T -TiSe2, ğăŕĺśăŋŋżě ŕő ŕřĺŋűĺŕş ăğĺňşšăńĳŋőľ ¡łćĺďĺśšăŋšŋőľ ŕřőěłűĺĺ, ďń£ (a) { Ti2p-šĺšăŋă; (b) { Se(L3M45M45)-śěńěŋă. Ňăłśĺňăńĳŋżľ ŕőń£řŋżľ şčőń θ = 70^∘. Ňőďěńĳŋżě ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ŕőćěřţŋőśšĺ T -TiSe2, ğăŕĺśăŋŋżě ŕő ŕřĺŋűĺŕş ăğĺňşšăńĳŋőľ ¡łćĺďĺśšăŋšŋőľ ŕřőěłűĺĺ, ďń£ (c) { Ti2p-šĺšăŋă; (d) { Se(L3M45M45)-śěńěŋă

šřőŋőć. Šěńěśŋżľ şčőń śąőřă ¡ńěłšřőŋőć śőśšăćń£ń 0.3^∘. Ć ţőďě ŘŤĎ-¡łśŕěřĺňěŋšă łřĺśšăńń 1T -TiSe_2 ŕőÿăčőćő ćřăźăńś£ ŕő ŕőń£řŋőňş ĺ ăğĺňşšăńĳŋőňş şčńăň. Ÿăč śłăŋĺřőćăŋĺ£ śőśšăćń£ń 2.5^∘ ĺ 5^∘ ďń£ Se(LMM )- ĺ Ti2p-¡ńěłšřőŋőć śőőšćěšśšćěŋŋő. Śŕěłšřż őšňěůěŋŋżţ ńĺŋĺľ ğăŕĺśżćăńĺśĳ ŕőśńě łăęďőčő ÿăčă śłăŋĺřőćăŋĺ£. Řěğşńĳšăšż ŘŤĎ-ĺğňěřěŋĺľ I(θ, ϕ) ďń£ Se(LMM )- ĺ Ti2p-¡ńěłšřőŋőć ŕőćěřţŋőśšĺ TiSe_2 ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś. 1a, b. Őŋĺ ŕőśšřőěŋż ŕő ŕřĺŋűĺŕş ăğĺňşšăńĳŋőľ ¡łćĺďĺśšăŋšŋőľ ŕřőěłűĺĺ ĺ ĺňě¿š ćĺď ďĺťřăłűĺőŋŋżţ 2π-łăřšĺŋ. Ďń£ ăŋăńĺğă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ŘŤĎ-łăřšĺŋ ĺ őűěŋłĺ ŕőčřěÿŋőśšĺ ĺśŕőńĳğşěňőčő ŋăňĺ ňěšőďă 3D-řěłőŋśšřşłűĺĺ śőőšćěšśšćş¿źĺě 2π-ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ďń£ Se(LMM )- ĺ Ti2p-¡ňĺśśĺĺ ążńĺ řăśśůĺšăŋż šěőřěšĺůěśłĺ ś ŕőňőźĳ¿ EDAC-łőďă [11] (řĺś. 1c ĺ d, śőőšćěšśšćěŋŋő) ďń£ ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă ğăďăŋŋőľ śšřşłšşřż TiSe_2 ăŋăńőčĺůŋő řăąőšě [10].

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺ řăśůěšŋżě ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż őąřăąăšżćăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňŋőčő ŕřőďşłšă TmCoCa v.2.1.37 © Matsushita, ć łőšőřżľ ćłń¿ůěŋ ăńčőřĺšň SPEA-MEM. Ăńčőřĺšň SPEA-MEM (Scattering Pattern Extraction Algorithm with Maximum Entropy Method, ďőśńőćŋő \ăńčőřĺšň

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012 ĺğćńěůěŋĺ£ ďăŋŋżţ ŕőśřěďśšćőň ňăšřĺű řăśśě£ŋĺ£ ĺ ňěšőďă ňăłśĺňşňă ¡ŋšřőŕĺĺ") ĺňěěš ć őśŋőćě ďćă őřĺčĺŋăńĳŋżţ ŕřĺŋűĺŕă. Ćő-ŕěřćżţ, ăćšőřż őśşźěśšćĺńĺ ŕěřěţőď őš ťşřĳě-ĺŋšěčřăńőć ł ğăďăŋŋżň ňăšřĺűăň řăśśě£ŋĺ£ (scattering pattern). Ćĺď ŕőśńěďŋĺţ őŕřěďěń£ěšś£ łăł śőśšő£ŋĺěň ¡ňĺšĺřőćăŋŋőčő ¡ńěłšřőŋă (s, p, d ĺńĺ f ), šăł ĺ ¡ńěňěŋšăřŋżň ŋőňěřőň ăšőňă, ŋă łőšőřőň ŕřőĺśţőďĺš řăśśě£- ŋĺě. Ćő-ćšőřżţ, ăńčőřĺšň ćłń¿ůăěš ć śěą£ ĺšěřăűĺőŋŋżľ ňěţăŋĺğň ŕőĺśłă őŕšĺňăńĳŋőčő řěÿěŋĺ£ ůěřěğ ŋăţőęďěŋĺě ňăłśĺňşňă ¡ŋšřőŕĺĺ ć řăğŋőśšŋőľ łăřšĺŋě ňěęďş ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ŘŤĎ-ĺğőąřăęěŋĺěň ĺ łăřšĺŋőľ řăśśě£ŋĺ£, řăśśůĺšăŋŋőľ ďń£ śčěŋěřĺřőćăŋŋőčő ăšőňŋőčő łńăśšěřă. Ŕőďřőąŋőě őŕĺśăŋĺě ăńčőřĺšňă ďăŋő ěčő ăćšőřăňĺ ć řăąőšăţ [12, 13].

Łăł şęě őšňěůăńőśĳ, ć řăňłăţ čőńőčřăťĺůěśłőčő ŕőďţőďă ¡ńěłšřőŋŋă£ ćőńŋă őš ăšőňă-¡ňĺššěřă ĺŋšěřŕřěšĺřşěšś£ łăł őŕőřŋă£ ćőńŋă, ă ćőńŋż, řăśśě£ŋŋżě ŋă ăšőňăţ ćěřţŋĺţ śńőěć, { łăł őąžěłšŋżě ćőńŋż. Ŕőśńěďŋĺě ć řěğşńĳšăšě ĺŋšěřťěřěŋűĺĺ ś őŕőřŋőľ ćőńŋőľ őąřăğş¿š čőńőčřăňňş ăšőňŋőľ śšřşłšşřż. Őďŋăłő ŋăńĺůĺě ňŋőęěśšćěŋŋżţ ¡ňĺššěřőć, ŋăţőď£źĺţś£ ć őďĺŋăłőćżţ ţĺňĺůěśłĺţ śőśšő£ŋĺ£ţ, ŕřĺćőďĺš ł ŋăńőęěŋĺ¿ ĺŋťőřňăűĺĺ őą őłřşęěŋĺĺ łăęďőčő ăšőňă-¡ňĺššěřă. Ć śńşůăě ĺďěăńĳŋőľ śšřşłšşřż ĺ ¡łćĺćăńěŋšŋżţ śšřşłšşřŋżţ ŕőğĺűĺľ ¡ňĺššěřőć ĺţ őłřşęěŋĺě ĺďěŋšĺůŋő ĺ řěğşńĳšĺřş¿źă£ łăřšĺŋă šőůŋő őšćěůăěš őłřşęěŋĺ¿ ěďĺŋśšćěŋŋőčő ¡ňĺššěřă. Ĺğ-ğă śćőľśšćěŋŋżţ ŕőćěřţŋőśšĺ řăğńĺůŋőčő řőďă ďěťěłšőć (řěńăłśăűĺĺ ăšőňŋżţ śńőěć, ďěťěłšőć śňěźěŋĺ£ ĺ š.ď.) ŋăńőęěŋĺě łăřšĺŋ ŕřĺćőďĺš ł řăğŋěśěŋĺ¿ ăšőňŋżţ ŕőğĺűĺľ ć ŕřőśšřăŋśšćě. Ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ŋěśłőńĳłĺţ śšřşłšşřŋő ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ŕőğĺűĺľ ¡ňĺššěřőć ć řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋőľ łăřšĺŋě ďřşč ŋă ďřşčă ŋăłńăďżćă¿šś£ śőćěřÿěŋŋő ŋě ŕőţőęĺě şůăśšłĺ śšřşłšşřż, ůšő şśńőęŋ£ěš ăŋăńĺğ ŕőńşůăěňőčő 3D-ĺğőą-řăęěŋĺ£ śšřşłšşřż. Śńěďşěš šăłęě őšňěšĺšĳ, ůšő ćőğňőęŋőśšĺ ňěšőďă ŋě ŕőğćőń£¿š ŋăŕř£ňş¿ őŕřěďěń£šĳ šĺŕ ăšőňă ć šőľ ĺńĺ ĺŋőľ ŕőğĺűĺĺ. Ŕő¡šőňş ć śńşůăě ňŋőčőłőňŕőŋěŋšŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ śńěďşěš ăŋăńĺğĺřőćăšĳ ŘŤĎ-čőńőčřăňňż ďń£ łăęďőčő ¡ńěňěŋšă ĺ şšőůŋ£šĳ ŕőğĺűĺĺ řăğŋőšĺŕŋżţ ăšőňőć ŕşšěň śőŕőśšăćńěŋĺ£ ĺŋďĺćĺďşăńĳŋżţ řěłőŋśšřşłűĺľ. Ć ń¿- ąőň śńşůăě ŕřĺ ŕőśšřőěŋĺĺ łőŋěůŋőľ ňőďěńĺ ĺśśńěďşěňőľ śšřşłšşřż ŋă őśŋőćě ŤČ-¡łśŕěřĺňěŋšă ŋěőąţőďĺňő ĺňěšĳ őą ¡šőľ śšřşłšşřě ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě śćěďěŋĺ£, šăłĺě, łăł šĺŕ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ, ěě śĺňňěšřĺ£ ĺ ŕăřăňěšřż šřăŋśń£űĺĺ.

Śńőĺśšă£ śšřşłšşřă 1T -TiSe_2 ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ůěřěďőćăŋĺě ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋżţ śńőěć šĺšăŋă ĺ śěńěŋă, łőšőřżě őąřăğş¿š šăł ŋăğżćăěňżě śń¡ąż (ś¡ŋďćĺůĺ) [Se{Ti{Se], řăğďěńěŋŋżě ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĳ¿. Ŕőńĺšĺŕ 1T śőőšćěšśšćşěš šřĺčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłě ďĺľőďĺďă łăďňĺ£ šĺŕă Ś 6 ĺ őŕĺśżćăěšś£ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ # 164 P —3m1 (D^3_d) ś ŕăřăňěšřăňĺ řěÿěšłĺ a = 3.537 A, c = 6.005 A ĺ ÿĺřĺŋőľ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ 2.554 A (ŕő ďăŋŋżň łăřšż 89-2962 ąăğż ďăŋŋżţ PDF-2, őŕĺřă¿źěľś£ ŋă ĺśśńěďőćăŋĺě [19]). Ć šăłőľ śšřşłšşřě ăšőňż Ti ğăŋĺňă- ¿š őďŋőłřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ (1a) ś łőőřďĺŋăšăňĺ (000). Ăšőňż Se ğăŋĺňă¿š ďćşłřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ (2d) ś łőőřďĺŋăšăňĺ (1/3, 2/3, z), čďě z = 0.287. Šőůěůŋă£ čřşŕŕă, śőőšćěšśšćş¿źă£ ďăŋŋőľ śšřşłšşřě, ĺňěěš 24 ¡ńěňěŋšă śĺňňěšřĺĺ, łőšőřżě ŕőřőęďă¿šś£ čěŋěřăšőřăňĺ H_3, H_8 ĺ H_{13} [20, 21].

Őďŋăłő ŋă čőńőčřăťĺůěśłőň ĺğőąřăęěŋĺĺ (ŘŤĎ-łăřšĺŋě) (śň. řĺś. 1) ŕřő£ćń£¿šś£ ŋě ćśě ¡ńěňěŋšż śĺňňěšřĺĺ, śćőľśšćěŋŋżě śšřşłšşřě. Ŋăńĺůĺě ş łřĺśšăńńă ŕőćěřţŋőśšĺ ŕřĺćőďĺš ł ěśšěśšćěŋŋőľ ăśĺňňěšřĺĺ śĺśšěňż: ĺňě¿šś£ ŕőńşŕřőśšřăŋśšćő ćěźěśšćă, čďě ŕřőĺśţőďĺš ¡ňĺśśĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ĺţ řăśśě£ŋĺě ŋă ăšőňăţ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ, ĺ ŕőńşśťěřă ŋăď ŕőćěřţŋőśšĳ¿, čďě ¡ńěłšřőŋż ďćĺčă¿šś£ śćőąőďŋő. Ŋě¡łćĺćăńěŋšŋőśšĳ ŋăŕřăćńěŋĺľ őďŋőľ ĺğ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ őśěľ, ć ďăŋŋőň śńşůăě [001], ŕřĺćőďĺš ł ŕőŋĺęěŋĺ¿ śĺňňěšřĺĺ ŕőğĺűĺľ ăšőňőć-¡ňĺššěřőć ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ĺţ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺňĺ ŕőğĺűĺ£ňĺ. Ć šőůěůŋőľ čřşŕŕě, őŕĺśżćă¿źěľ ŕőńőęěŋĺě ¡ňĺššěřőć, ĺśůěğăěš ůăśšĳ ¡ńěňěŋšőć śĺňňěšřĺĺ, ść£ğăŋŋżţ ś ĺŋćěřśĺěľ őśĺ z, ă ĺňěŋŋő ŕőřőęďăěňżţ čěŋěřăšőřőň ĺŋćěřśĺĺ H_{13} (−x, −y, −z) ĺ čěŋěřăšőřőň ŕőćőřőšă H_8 (−y, −x, −z). Ěďĺŋśšćěŋŋőňş čěŋěřăšőřş śĺňňěšřĺĺ H_3 śőőšćěšśšćşěš ŕřőśšřăŋśšćěŋŋă£ čřşŕŕă # 143 P3 (C^1_3 ). Ć ďăŋŋőľ čřşŕŕě ŕőğĺűĺĺ ăšőňőć šĺšăŋă (1ă) őśšă¿šś£ ŋěĺğňěŋŋżňĺ. Ćňěśšě ś šěň ş ăšőňőć śěńěŋă ŕőğĺűĺĺ (2d) šěř£¿š ¡łćĺćăńěŋšŋőśšĳ ĺ ŕěřěţőď£š ć őďŋőłřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ (1b) ĺ (1c), łőšőřżě ŋăţőď£šś£ ć ćěřţŋěň ĺ ŋĺęŋěň śńő£ţ śń¡ąă [Se{Ti{Se] śőőšćěšśšćěŋŋő. Őąőğŋăůĺň ĺţ łăł Se^A ĺ Se^B , čďě Se^A { ŕěřćżľ, ă Se^B { ćšőřőľ śńőľ śń¡ąă śůĺšă£ őš ŕőćěřţŋőśšĺ.

Ŋěśňőšř£ ŋă šő ůšő ăšőňż ćśěţ śńőěć (łřőňě, ćěřő£šŋő, ŕőćěřţŋőśšŋőčő) ţĺňĺůěśłĺ ĺ śšřşłšşřŋő ĺďěŋšĺůŋż, ¡ťťěłš ŕőŋĺęěŋĺ£ śĺňňěšřĺĺ ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋőľ řăğŋĺűě ć őąřăąőšłě ŘŤĎ-łăř-šĺŋ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ćżąřăŋŋőčő ¡ňĺššěřă (Se ĺńĺ Ti). Šăł, ŋě¡łćĺćăńěŋšŋőśšĳ ăšőňőć-¡ňĺššěřőć Se ŕřĺćőďĺš ł śňěÿĺćăŋĺ¿ ć ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ĺŋťőřňăűĺĺ, ŕőńşůěŋŋőľ őš śńőěć Se^A ĺ Se^B . Ć śńşůăě ¡ňĺššěřă Se^A ěčő ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ śćěřţş őłăğżćă¿šś£ ăšőňż Se^B ĺğ ďřşčőčő śń¡ąă, řăğďěńěŋŋżě ś ¡ňĺššěřőň ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĳ¿. Ć śńşůăě ¡ňĺššěřă Se^B ěčő ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ £ć-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řĺś. 2. Śěůěŋĺ£ (110) čőńőčřăťĺůěśłĺţ 3D-ĺğőąřăęěŋĺľ śšřşłšşřż ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă 1T -TiSe2, ŕőńşůěŋŋżţ ŕşšěň řěłőŋśšřşłűĺĺ řăśůěšŋżţ ŘŤĎ-łăřšĺŋ (řĺś. 1c, d) ďń£ ¡ňĺśśĺĺ Se(LMM )-¡ńěłšřőŋőć śěńěŋă ĺğ ďćşţ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ŕőğĺűĺľ ć řěÿěšłě 1T -TiSe2: (a) { ďń£ ¡ňĺššěřă SeA, (b) { ďń£ SeB ĺ ¡ňĺśśĺĺ Ti2p-¡ńěłšřőŋőć; (c) { ďń£ ¡ňĺššěřă Ti. Ŋă śěůěŋĺ£ (a){(c) ŋăŋěśěŋż ŕőğĺűĺĺ Ti ĺ Se ć řěÿěšłě ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă 1T -TiSe2 őšŋőśĺšěńĳŋő űěŋšřĺřőćăŋŋżţ ŕőğĺűĺľ ăšőňőć ¡ňĺššěřőć Ti ĺ Se. Ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ śőőšćěšśšćş¿š ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋżň ŕőńőęěŋĺ£ň ăšőňőć. Ŋěĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋŋżě ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ £ćń£¿šś£ ŕőąőůŋżňĺ ¡ťťěłšăňĺ ňăšěňăšĺůěśłőľ ŕřőűěďşřż ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ ŕő ăńčőřĺšňş SPEA-MEM

ń£¿šś£ ăšőňż Ti, ńěęăźĺě ć šőň ęě śń¡ąě. Ŕřĺ ćőśśšăŋőćńěŋĺĺ řěăńĳŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ĺğ ŘŤĎ-čő-ńőčřăťĺĺ Se(LMM) řěğşńĳšăšőň řěłőŋśšřşłűĺĺ őłăğżćăěšś£ śşŕěřŕőğĺűĺ£ śšřşłšşř őš ďćşţ ¡ňĺššěřőć: Se^A ĺ Se^B . Ŕőďőąŋżľ ¡ťťěłš śňěÿěŋĺ£ čőńőčřăňň ćśńěďśšćĺě ŕőšěřĺ ¡łćĺćăńěŋšŋőśšĺ ¡ňĺššěřőć ăšőňőć łřěňŋĺ£ őŕĺśăŋ ć řăąőšě [22]. Řěłőŋśšřşłűĺ£ ŘŤĎ-čőńőčřăťĺĺ šĺšăŋă ąńăčőďăř£ ¡łćĺćăńěŋšŋőśšĺ ćśěţ ŕőğĺűĺľ ¡ňĺššěřă őłăğżćăěšś£ ąőńěě őďŋőğŋăůŋőľ, ĺ ŕőńşůěŋŋżě ăšőňŋżě ŕőğĺűĺĺ śőőšćěšśšćş¿š őłřşęěŋĺ¿ ¡ňĺššěřă-šĺšăŋă.

Łřőňě šőčő, ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš śőřšă ăšőňă-¡ňĺššěřă ŕřőĺśţőďĺš śňěÿĺćăŋĺě ĺŋťőřňăűĺĺ ő śšřşłšşřě, ŕőńşůěŋŋőľ őš řăğńĺůŋżţ śńőěć ¡ňĺššěřőć. Ůĺśńő şůăśšćş¿źĺţ ć ťőšő¡ňĺśśĺĺ śńőěć őŕřěďěń£ěšś£ ďńĺŋőľ śćőąőďŋőčő ŕřőąěčă ťőšő- ĺńĺ őęě-¡ńěłšřőŋă ć ćěźěśšćě. Ďńĺŋş śćőąőďŋőčő ŕřőąěčă ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ λ (A) ňőęŋő őűěŋĺšĳ ŕő ťőřňşńě, ŕřěďńőęěŋŋőľ ć řăąőšě [23]: λ = E/E^2_p [β ln(γE) − C/E + D/E^2], čďě E (¡Ć) { ¡ŋěřčĺ£ ¡ńěłšřőŋă, E_p { ¡ŋěřčĺ£ ŕńăğňőŋă, γ, β, C ĺ D { ¡ňŕĺřĺůěśłĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż, ţăřăłšěřĺğş¿źĺě ňăšěřĺăń. Ďń£ ¡ŋěřčĺľ, ŕřĺ łőšőřżţ ŕřőćőďĺńś£ ŘŤĎ-¡łśŕěřĺňěŋš, ďńĺŋă śćőąőďŋőčő ŕřőąěčă ťőšő- ¡ńěłšřőŋőć Ti2p (E ≈ 1030 ¡Ć) śőśšăćń£ěš 16.8 A, ă őęě-¡ńěłšřőŋőć Se(LMM) (E ≈ 1310 ¡Ć) { 21.8 A. Šőůŋőśšĳ őŕřěďěńěŋĺ£ λ ±10 %. Ğă śůěš ňăńőľ čńşąĺŋż ćżţőďă ¡ńěłšřőŋż ŋěśşš ĺŋťőřňăűĺ¿ ő śšřşłšşřě ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£: šřěţ śńőěć Ti, ůěšżřěţ śńőěć Se^A ĺ ůěšżřěţ śńőěć Se^B . Ŕřĺ ¡šőň ŕěřćżľ śńőľ Se^A ć řăňłăţ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ \in forward direction" ŋě ďăěš ćłńăďă ć ďĺťřăłűĺőŋŋş¿ łăřšĺŋş, ŕőśłőńĳłş ŋě ĺňěěš ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£ ŋăď śőąőľ. Ůěň čńşąęě őšŋőśĺšěńĳŋő ŕőćěřţŋőśšĺ řăśŕőńőęěŋ śńőľ, šěň ňěŋĳÿě ¡ńěłšřőŋőć ćżţőďĺš ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ĺğ-ğă ŕőčńőźěŋĺ£ ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, šěň ňěŋĳÿě ĺŋťőřňăűĺőŋŋżľ ćłńăď ďăŋŋőčő śńő£ ć čőńőčřăňňş. Ŕřĺ ¡šőň ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš čńşąĺŋż řăśŕőńőęěŋĺ£ ¡ňĺššěřă őśŋőćŋőľ ĺŋťőřňăűĺőŋŋżľ ćłńăď ć łăřšĺŋş řăśśě£ŋĺ£ ŕőśšşŕăěš őš ěčő ąńĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012 ęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£, řăśŕőńőęěŋŋőčő ć ŕőńşśťěřě řăďĺşśőň 1 ŋň. Ćłńăďż őš śńőěć šřěšĳěčő, ĺ šěň ąőńěě ůěšćěřšőčő śń¡ąőć [Se{Ti{Se] ďĺśěńěŋĺďă TiSe_2, śůĺšăěňżţ őš ŕőćěřţŋőśšĺ, ć řăśůěš ňőęŋő ŋě ąřăšĳ.

Šăłĺň őąřăğőň, ŘŤĎ-čőńőčřăňňż Se(LMM) ĺ Ti2p ŕőğćőń£¿š ¡ťťěłšĺćŋő ćĺğşăńĺğĺřőćăšĳ śšřşłšşřş ŕěřćżţ ďćşţ śń¡ąőć TiSe_2, śůĺšă£ őš ŕőćěřţŋőśšĺ. Śšřőěŋĺě šřěšĳěčő śń¡ąă ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ ŕő ţăřăłšěřş ŕőńőęěŋĺ£ ¡ňĺššěřőć őšŋőśĺšěńĳŋő ćěřţŋĺţ ďćşţ śń¡ąőć.

Ůšőąż łőřřěłšŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ 3D-ĺğőą-řăęěŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż, řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋżě ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ŘŤĎ-łăřšĺŋ, ŋěőąţőďĺňă ăŕřőąăűĺ£ ňěšőďă SPEA-MEM ŋă ğăřăŋěě ĺğćěśšŋőľ śšřşłšşřě. Łăł śłăğăŋő ćżÿě, ŋăňĺ ążńĺ řăśśůĺšăŋż ŘŤĎ-łăřšĺŋż (řĺś. 1c, d) ďń£ ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă 1T -TiSe_2. Řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋżě ĺğ řăśůěšŋżţ ŘŤĎ-łăřšĺŋ ďń£ ¡ňĺśśĺĺ Se(LMM ) ĺ Ti2p 3D-ĺğőąřăęěŋĺ£ śőŕőśšăćńěŋż śő śšřşłšşřőľ ĺśţőďŋőčő łńăśšěřă TiSe_2. Ŋă řĺś. 2 ŕřĺćěďěŋż ŕőŕěřěůŋżě śěůěŋĺ£ řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋżţ ĺğőąřăęěŋĺľ ć ŕńőśłőśšĺ (110). Ŋă ĺğőąřăęěŋĺ£ śţěňăšĺůŋő ŋăŋěśěŋż ĺďěŋšĺůŋżě śěůěŋĺ£ ťřăčňěŋšă ňőďěńĳŋőľ śšřşłšşřż łńăśšěřă, űěŋšřĺřőćăŋŋżě ŋă ŕőğĺűĺ¿ śőőšćěšśšćş¿źěčő ¡ňĺššěřă (Se^A, Se^B ĺńĺ Ti). Ŕő ŕřĺůĺŋě ŋě¡łćĺćăńěŋšŋőśšĺ ¡ňĺššěřă śěńěŋă řěłőŋśšřşłűĺ£ ŘŤĎ-łăřšĺŋż Se(LMM ) ŕřĺćěďěŋă ďćăęďż { ŋă řĺś. 2a ĺ b, ŋă łőšőřżţ ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋż őšďěńĳŋő łăł ąńĺęăľÿěě őłřşęěŋĺě ¡ňĺššěřă Se^A (řĺś. 2ă) ĺ őšďěńĳŋő łăł őłřşęěŋĺě ¡ňĺššěřă Se^B (řĺś. 2b). Řěłőŋśšřşłűĺ£ ŘŤĎ-łăřšĺŋż Ti2p ŕřěďśšăćńěŋă ŋă řĺś. 2ś. Ďń£ ćśěţ łăřšĺŋ ŋăĺąőńěě £řłĺě ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ śőćŕăďă¿š śő śšřşłšşřŋżňĺ ŕőğĺűĺ£ňĺ ăšőňőć ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă ś šőůŋőśšĳ¿ ďő 0.5 A. İšő ŋăţőďĺšś£ ć ŕřěďěńăţ őęĺďăěňőčő ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő řăğřěÿěŋĺ£ řěăńĳŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ďń£ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ čőńőčřăťĺĺ, śőśšăćń£¿źěčő 0.2{0.7A [18].

Ŕőňĺňő ňăłśĺňşňőć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ, łőšőřżě őďŋőğŋăůŋő ść£ğăŋż ś ŕőğĺűĺ£ňĺ ăšőňőć šĺšăŋă ĺ śěńěŋă, ĺňě¿šś£ ňăłśĺňşňż, ŋě őšŋőś£źĺěś£ ł ŕőğĺűĺ£ň ăšőňőć łőňŕőŋěŋšőć ć řěÿěšłě 1T -TiSe_2. Ŕőśłőńĳłş śšřşłšşřă ĺśţőďŋőčő łńăśšěřă ďőśšőćěřŋő ĺğćěśšŋă, \ńĺÿŋĺě" ňăłśĺňşňż ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋż łăł ŕőąőůŋżě ¡ťťěłšż ňěšőďă ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ SPEA-MEM, ść£ğăŋŋżě ś őřčăŋĺğăűĺěľ ĺšěřăűĺőŋŋőľ ŕřőűěďşřż. Ďăŋŋżě ňăłśĺňşňż śńěďşěš ĺśłń¿- ůăšĳ ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£ ŕřĺ ăŋăńĺğě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ 3D-řěłőŋśšřşłűĺľ (řĺś. 3a{ś). Šăłőľ ŕřěďćăřĺšěńĳŋżľ ăŋăńĺğ čőńőčřăťĺĺ ňőďěńĳŋőľ śšřşłšşřż ŕőğćőń£ěš ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ ŕřăłšĺůěśłĺ ćśě ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ řěłőŋśšřşłűĺĺ, ůšő ŕřěďśšăćń£ěšś£ ŋěőąţőďĺňżň ć śńşůăě śňěÿăŋŋżţ łăřšĺŋ ś ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżňĺ ŕőğĺűĺ£ňĺ ¡ňĺššěřă. Łřőňě šőčő, ř£ď ňăłśĺňşňőć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ, ŋăąń¿ďăěňżţ ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋě (řĺś. 3c), őšśşšśšćşěš ŋă řěłőŋśšřşłűĺĺ őš ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă (řĺś. 2c). Őŋĺ šřěąş¿š őšďěńĳŋőčő őąž- £śŋěŋĺ£, łőšőřőě ňż ŕřĺćěďěň ŋĺęě.

Ćăęŋőľ őśőąěŋŋőśšĳ¿ ăńčőřĺšňă SPEA-MEM £ćń£ěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ ğăďăŋĺ£ šřăŋśń£űĺőŋŋőľ śĺňňěšřĺĺ ć ďćşţ ĺńĺ šřěţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ŕřőśšřăŋśšćă. Ďń£ śńőĺśšżţ śšřşłšşř, šăłĺţ, łăł TiSe_2, ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ őŕěřăűĺĺ šřăŋśń£űĺĺ ć śńőě. İšő ŕőğćőńĺńő ćĺğşăńĺğĺřőćăšĳ ĺğňěŋěŋĺě ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺľ. Ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŕő ăńčőřĺšňăň řăśůěšă SPEA-MEM ňőęŋő šőůŋő şśšăŋőćĺšĳ šőńĳłő ŕăřăňěšř řěÿěšłĺ ă, ţăřăłšěřĺğş¿źĺľ řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ ăšőňăňĺ ć śńőě čěłśăčőŋăńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ. Ś ŕőňőźĳ¿ ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ řěăńĺğşěšś£ ăńčőřĺšň šřăŋśń£űĺĺ łăł ¡ňĺššěřőć, šăł ĺ ňăłśĺňşňőć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ćŋşšřĺ łăęďőčő čőřĺğőŋšăńĳŋőčő śěůěŋĺ£ řěłőŋśšřşłűĺĺ. Ćśńěďśšćĺě šřăŋśń£űĺőŋŋőľ śĺňňěšřĺĺ łřĺśšăńńă ŋăĺąőńěě £řłĺě ňăłśĺňşňż řăćŋőňěřŋő řăśŕřěďěń£¿šś£ ŕő śőőšćěšśšćş¿źĺň šřăŋśńĺřşěňżň ŕőğĺűĺ£ň. Śţőďĺňőśšĳ ăńčőřĺšňă SPEA-MEM łřăľŋě ůşćśšćĺšěńĳŋă ł šőůŋőśšĺ ŕăřăňěšřă a, ŋěğŋăůĺšěńĳŋőě őšłńőŋěŋĺě łőšőřőčő őš ţăřăłšěřŋőčő ğŋăůěŋĺ£ ŋě ŕőğćőń£ěš ŕőńşůĺšĳ śłőńĳłő-ŋĺąşďĳ ůěšłőě ĺğőąřăęěŋĺě ăšőňŋżţ ŕőğĺűĺľ. Ŋăĺńşůÿĺě śţőďĺňőśšĳ ĺ ůěšłőśšĳ ňăłśĺňşňőć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŕőńşůěŋż ďń£ ŕăřăňěšřă ă, řăćŋőčő 3.85 A, ůšő ŋă 9 % ąőńĳÿě ğŋăůěŋĺ£ 3.53 A, ţăřăłšěřŋőčő ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő TiSe_2.

Őśšăńĳŋżě ŕăřăňěšřż śšřşłšşřż őŕřěďěń£¿šś£ ŕő ćěřšĺłăńĳŋőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿ ňăłśĺňşňőć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ. Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ć ŋăÿěň śńşůăě śňěźěŋĺ£ śńőěć şŕăłőćłĺ ć ĺŋżě ŕőğĺűĺĺ, ćőğňőęŋżě ďń£ ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋżţ śšřşłšşř, ŋě ŋăąń¿ďăěšś£, š.ě. ŕőńĺšĺŕ 1T śőţřăŋ£ěšś£ ďń£ ćśěľ ŕőćěřţŋőśšŋőľ śšřşłšşřż. Ł śőęăńěŋĺ¿, ć śĺńş őśőąěŋŋőśšěľ ňěšőďă ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ in forward direction řăśšćőř łőŋşśă ¡ňĺšĺřőćăŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć šăłőć, ůšő ŕőğĺűĺĺ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ćąńĺğĺ ¡ňĺššěřă (ć őąńăśšĺ őš 0 ďő 1.5 A), ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ŕřőśňăšřĺćă¿šś£.

Ŋă őśŋőćăŋĺĺ šřěţ łăřšĺŋ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ řěłőŋśšřşłűĺľ (řĺś. 3a{c) ďőśšăšőůŋő šőůŋő őŕřěďěń£- ěšś£ ŕőğĺűĺ£, ŋăţőď£źă£ś£ šőůŋő ŋăď ăšőňőň-¡ňĺššěřőň. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ¡šőľ ŕőğĺűĺěľ ĺ ¡ňĺššěřőň śőőšćěšśšćşěš ŕăřăňěšřş c ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ TiSe_2, łőšőřżľ ć őąźěň śńşůăě řăćěŋ řăśśšő£- ŋĺ¿ ňěęďş ¡łćĺćăńěŋšŋżňĺ ăšőňăňĺ śőśěďŋĺţ śń¡-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řĺś. 3. Śěůěŋĺ£ (110) čőńőčřăťĺůěśłĺţ 3D-ĺğőąřăęěŋĺľ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšĺ śćěęěčő śłőńă łřĺśšăńńă 1T -TiSe2, ŕőńşůěŋŋżţ ŕşšěň řěłőŋśšřşłűĺĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ŘŤĎ-łăřšĺŋ (řĺś. 1a, b), ďń£ ¡ňĺśśĺĺ Se(LMM )-¡ńěłšřőŋőć śěńěŋă ĺğ ďćşţ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ŕőğĺűĺľ ć řěÿěšłě 1T -TiSe2: (a) { ďń£ ¡ňĺššěřă SeA, (b) { ďń£ SeB ĺ ¡ňĺśśĺĺ Ti2p-¡ńěłšřőŋőć; (c) { ďń£ ¡ňĺššěřă Ti. Ŋă śěůěŋĺ£ ŋăŋěśěŋż ŕőğĺűĺĺ ăšőňőć ¡ňĺššěřőć Ti ĺ Se. Ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ śőőšćěšśšćş¿š ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋżň ŕőńőęěŋĺ£ň ăšőňőć. Ŕřĺŋűĺŕ ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ śšřşłšşřŋżţ ŕőğĺűĺľ Ti ĺ Se ĺ ďěťěłšă őŕĺśăŋ ć šěłśšě. (d) { Śţěňăšĺůěśłőě ĺğőąřăęěŋĺě řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋőľ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšĺ 1T -TiSe2. Ÿšřĺţőćőľ ńĺŋĺěľ şłăğăŋő ŕőńőęěŋĺě śńőěć šĺšăŋă ć ĺďěăńĳŋőľ śšřşłšşřě (ć śěřěďĺŋě śń¡ąă)

ąőć. Ć ŕőńşůěŋŋżţ řěłőŋśšřşłűĺ£ţ, őďŋăłő, řăśśšő- £ŋĺě Se^A{Se^A ĺ Se^B {Se^B ňěęďş ăšőňăňĺ śěńěŋă ć śőśěďŋĺţ śń¡ąăţ śőśšăćń£ěš 7.2 A (řĺś. 3a ĺ b), šőčďă łăł řăśśšő£ŋĺě Ti{Ti řăćŋő 6.4 A (řĺś. 3c). Ŕőďőąŋőě řăśţőęďěŋĺě ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ śňěźěŋĺěň śńő£ šĺšăŋă ĺ (ĺńĺ) şćěńĺůěŋĺěň šőńźĺŋż śń¡ąă ĺ şňěŋĳÿěŋĺěň ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ. Ŋă řĺś. 3c ŕőğĺűĺĺ śěńěŋă ďőśšăšőůŋő ůěšłő ĺďěŋšĺťĺűĺřş¿šś£. Ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ, ůšő šőńźĺŋă śń¡ąă [Se{Ti{Se] ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ŋěğŋăůĺšěńĳŋő őšńĺůăěšś£ őš ăŋăńőčĺůŋőľ ćěńĺůĺŋż ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő TiSe_2, ćőğřăśšă£ ś 3.45 ďő 3.50 A. Őśŋőćŋőě řăśš£ęěŋĺě ćďőńĳ őśĺ [001] ŕřĺţőďĺšś£ ŋă ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćş źěńĳ ňěęďş śń¡ąăňĺ. Ěě řăğňěř şćěńĺůĺćăěšś£ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś źěńĳ¿ ć őąžěňě łřĺśšăńńă ŋă 45 % (őš 2.55 ďő 3.7 A).

Ŋă řěłőŋśšřşłűĺĺ őłřşęěŋĺ£ šĺšăŋă (řĺś. 3c) ćĺďŋő, ůšő Ti-ăšőňż śňěźěŋż ĺğ śěřěďĺŋż śń¡ąă ŋă 0.55 A ł ŋĺęŋěňş śńő¿ śěńěŋă Se^B . Őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ďăŋŋżě ŕőğĺűĺĺ ŕřĺţőďĺšś£ ŋă śńőľ Ti ŕěřćőčő śń¡ąă, ŋă łőšőřőň řăśśěĺćă¿šś£ ¡ńěłšřőŋż, ¡ňĺšĺřőćăŋŋżě ĺğ śńő£ Ti ćšőřőčő śń¡ąă. Şůĺšżćă£, ůšő řăśśšő£ŋĺě ňěęďş śńő£ňĺ šĺšăŋă śőśšăćń£ěš 6.4 A, ğă ćżůěšőň řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş śńőěň Ti ĺ śńőěň Se^B ŕěřćőčő śń¡- ąă, řăćŋőčő 1.2 A, ĺ ćěńĺůĺŋż ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ řăśśšő£ŋĺě ňěęďş śńőěň Ti ĺ śńőěň Se^A ćő ćšőřőň śń¡ąě śőśšăćń£ěš 1.5 A. Šăłĺň őąřăğőň, śńőľ šĺšăŋă ćő ćšőřőň śń¡ąě śňěźěŋ ććěřţ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ŋőřňăńĺ ł ŕőćěřţŋőśšĺ ŋă 0.25 A őšŋőśĺšěńĳŋő śěřěďĺŋż śń¡ąă.

Ŕőńşůěŋŋżě ďăŋŋżě ŕőğćőń£¿š řăğďěńĺšĳ ćłńăďż őš ŕőğĺűĺľ šĺšăŋă ĺ śěńěŋă ć ćżš£ŋşšżţ ňăłśĺňşňăţ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŋă łăřšĺŋě řěłőŋśšřşłűĺĺ, řăśŕőńőęěŋŋżţ ć őąńăśšĺ őš 2 ďő 6.5 A ćżÿě ¡ňĺššěřă Se (řĺś. 3a ĺ b). Ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ, řăśŕőńőęěŋŋżě ć őąńăśšĺ őš 2 ďő 4 A ćżÿě ¡ňĺššěřă, őšćěůă- ¿š ŕőğĺűĺ£ň śěńěŋă őš ¡ňĺššěřă Se^A ć ćěřţŋěľ őąńăśšĺ ňăłśĺňşňőć ĺ ďćşň ŕőğĺűĺ£ň šĺšăŋă őš ¡ňĺššěřă Se^B ć ŋĺęŋěľ őąńăśšĺ ňăłśĺňşňőć. Śőőšćěšśšćěŋŋő ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ, řăśŕőńőęěŋŋżě ć őąńăśšĺ őš 3.5 ďő 6.5 A ćżÿě ¡ňĺššěřă, śşňňĺřş¿š ć śě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012 ąě ćłńăďż ďćşţ ŕőğĺűĺľ šĺšăŋă őš ¡ňĺššěřă Se^A ć ŋĺęŋěľ őąńăśšĺ ňăłśĺňşňă ĺ ćłńăď ŕőğĺűĺĺ śěńěŋă őš ¡ňĺššěřă Se^B ć ćěřţŋěľ őąńăśšĺ ňăłśĺňşňă. Ŕőďőąŋőě řăśţőęďěŋĺě ŕőğĺűĺľ Ti ążńő ąż ćőğňőęŋő ć śńşůăě ŋěřăćŋőňěřŋőčő ĺńĺ ćőńŋőőąřăğŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć Ti ć śń¡ąě. Őďŋăłő ůěšłőśšĳ ŕőğĺűĺľ Se ŕřĺ ¡ňĺśśĺĺ ś Ti śćĺďěšěńĳśšćşěš ő ťĺłśĺřőćăŋŋőśšĺ ŕőğĺűĺľ šĺšăŋă ć łăęďőň śń¡ąě.

Łăł şęě őšňěůăńőśĳ, ŕőňĺňő ňăłśĺňşňőć, őŕřěďěń£¿źĺţ şğńőćżě ŕőğĺűĺĺ Ti ĺ Se ć řěÿěšłě TiSe_2, ŋă łăřšĺŋě řěłőŋśšřşłűĺĺ ďń£ Ti-¡ňĺššěřă (řĺś. 3c) ĺňě¿šś£ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ, łőšőřżě őšśşšśšćş¿š ŋă ćőśśšăŋőćńěŋŋőľ łăřšĺŋě őš ŘŤĎ-čőńőčřăňňż ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă ś ĺďěăńĳŋőľ 1T -TiSe_2-řěÿěšłőľ. Ďăŋŋżě ňăłśĺňşňż ŋě ňőčşš ążšĳ ŕřĺğŋăŋż ăřšěťăłšăňĺ (ŕőąőůŋżňĺ ¡ťťěłšăňĺ řăśůěšă). Ăŋăńĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ŕőğĺűĺľ ŕőłăğżćăěš, ůšő őŋĺ ŋăţőď£šś£ ŋă śěřěďĺŋăţ šřěţ řěąěř šěšřă¡ďřă Se{Se, őąřăğş£ šřěşčőńĳŋżě čřşŕŕż ćőłřşč ŕőğĺűĺĺ śěńěŋă. Ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě TiSe_2 ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕż P —3m1 ŕőńőęěŋĺě ňăłśĺňşňőć śőőšćěšśšćşěš ďćşłřăšŋőľ ŕőğĺűĺĺ (1/2 1/2 1/2), ğăŕőńŋ£¿źěľ šăłęě śěřěďĺŋż řěąěř (0 0 1/2). Śőčńăśŋő łřĺśšăńńőţĺňĺůěśłĺň ŕřěďśšăćńěŋĺ£ň, ďăŋŋżě ŕőğĺűĺĺ ŋě ňőčşš ążšĳ ğăŋ£šż ăšőňăňĺ őďŋőćřěňěŋŋő. Ŕő¡šőňş řăğşňŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ć řěăńĳŋőň ŕřőśšřăŋśšćě őŋĺ řăğŋěśěŋż ŕő řăğńĺůŋżň ¡ńěňěŋšăřŋżň £ůěľłăň, ŋő śąńĺęă¿šś£ ć řěğşńĳšăšě ŋăńőęěŋĺ£ łăřšĺŋ őš ňŋőčĺţ ¡ňĺššěřőć. Ćěřő£šŋőśšĳ šőčő, ůšő ďăŋŋżě ŕőğĺűĺĺ ŋăţőď£šś£ ć ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ, ŋěćěńĺłă, ŕőśłőńĳłş őŋĺ ŋě ğăŋĺňă¿š ŋĺ šěšřă¡ďřĺůěśłĺě, ŋĺ őłšă¡ďřĺůěśłĺě ŕşśšőšż. Łřőňě šőčő, ć śńşůăě śăňőĺŋšěřłăń£űĺĺ ăšőňőć Se ĺ Ti ďăŋŋżě ăšőňż ďőńęŋż ŕřő- £ćń£šĳ śěą£ łăł ăšőňż-¡ňĺššěřż, ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżě ¡ňĺššěřăň, ńěęăźĺň ćŋşšřĺ śń¡ąă [Se{Ti{Se]. İšő ŕřĺćěńő ąż ł ŋăńőęěŋĺ¿ ŋă ĺğőąřăęěŋĺě ěźě őďŋőľ łăřšĺŋż ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£, ůěčő ŋě ŋăąń¿ďăěšś£ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě. Ěďĺŋśšćěŋŋżň ćőğňőęŋżň őąž£śŋěŋĺěň őśšăěšś£ śőőšćěšśšćĺě ŋăąń¿ďăěňżţ ŕőğĺűĺľ ăšőňăň ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ. Šăłĺě ŕőğĺűĺĺ ňőčşš ćőğŋĺłăšĳ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ćśńěďśšćĺě śňěźěŋĺ£ ăšőňă Se ĺğ ćěřÿĺŋż őłšă¡ďřă, őłřşęă¿źěčő ăšőň šĺšăŋă. Šăłőľ ŕőďžěň ć śńőě śěńěŋă ňőęěš ążšĳ ćżğćăŋ ďěťěłšőň ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ šĺŕă Ÿőššłĺ ĺńĺ ąőńěě śńőęŋżňĺ łőńńěłšĺćŋżňĺ ďěťěłšăňĺ. Śşď£ ŕő £řłőśšĺ ŕőğĺűĺĺ, ďăŋŋżě ďěťěłšż ŋě ĺňě¿š śšăšĺśšĺůěśłĺľ ţăřăłšěř, ă őąřăğş¿š śćěřţśšřşłšşřş ŋăď ŕőćěřţŋőśšŋżň śńőěň, łăł ¡šő ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 3d. Ćőğňőęŋő, ć ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋőň śńőě šăłőľ ďěťěłš ĺŋďşűĺřşěš ř£ď ŕőďőąŋżţ ęě ďěťěłšőć, řăśŕřőśšřăŋ£¿źĺţś£ ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ, łőšőřżě śšřěň£šś£ śłőňŕěŋśĺřőćăšĳ ĺśłăęěŋĺě ŕńőšŋőľ şŕăłőćłĺ.

Ĺğ-ğă śňěźěŋĺ£ ŕőğĺűĺľ šĺšăŋă šěř£ěš śňżśń őŕĺśăŋĺě śšřşłšşřż ůěřěğ ŕăřăňěšř £ůěľłĺ c, łőšőřżľ řăğńĺůěŋ ďń£ řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş śńő£ňĺ Se ĺ śńő£ňĺ Ti ąńĺęăľÿĺţ śń¡ąőć. Ćŕřőůěň, ń¿ąőŕżšŋő ğăňěšĺšĳ, ůšő őšŋőÿěŋĺě c/a, řăćŋőě 1.698 ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż, şňěŋĳÿăěšś£ ďő 1.662 ć śńşůăě őŕřěďěńěŋĺ£ ŕăřăňěšřă c łăł řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş śńő£ňĺ šĺšăŋă ĺ şćěńĺůĺćăěšś£ ďő 1.87 ŕřĺ őŕřěďěńěŋĺĺ c łăł řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş śńő£ňĺ Se. Łřőňě šőčő, ĺğňěřěŋĺě řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ăšőňăňĺ Ti ĺ Se ŕőłăğăńő, ůšő śňěźěŋĺě ś őďŋőćřěňěŋŋżň şćěńĺůěŋĺěň ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ć śńőě ŕřĺćőďĺš ł šőňş, ůšő ďńĺŋă ść£ğĺ Ti{Se^A ćő ćšőřőň śń¡ąě, řăćŋă£ 2.67 A, ŕőůšĺ śőćŕăďăěš ś ďńĺŋőľ ść£ğĺ Ti{Se^A ć łřĺśšăńńĺůěśłőň TiSe_2 (2.68 A). Ďńĺŋă ść£ğĺ Ti{Se^B ć ŕěřćőň śń¡ąě ğŋăůĺšěńĳŋő ňěŋĳÿě (2.52 A). İšő ňőęěš ążšĳ ść£ğăŋő ś ďěťěłšŋőśšĳ¿ ćěřţŋěčő śńő£ Se^A.

Šăłĺň őąřăğőň, ŕő ďăŋŋżň ťőšő- ĺ őęě-¡ńěłšřőŋŋőľ ¡ňĺśśĺĺ ś ăšőňőć Ti ĺ Se śőőšćěšśšćěŋŋő ŋăň şďăńőśĳ řěłőŋśšřşĺřőćăšĳ śšřşłšşřş TiSe_2, őţćăšżćă¿- źş¿ 128 ăšőňőć ŋěśłőńĳłĺţ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śń¡ąőć [Se{Ti{Se]. Śţěňă řěłőŋśšřşłűĺĺ śšřşłšşřż ŕőćěřţŋőśšĺ ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś. 3d. Ŕőćěřţŋőśšŋă£ śšřşłšşřă 1T -TiSe_2 śőśšőĺš ĺğ šřěţ śń¡ąőć šőńźĺŋőľ 3.5 A, řăğďěńěŋŋżţ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĳ¿ 3.7 A. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ ăšőňăňĺ ć łăęďőň śńőě śőśšăćń£ěš 3.85 A. Ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő śńőĺ šĺšăŋă ć ŕěřćőň ĺ ćšőřőň śń¡ąăţ śňěźěŋż ć ŕřőšĺćőŕőńőęŋżě śšőřőŋż ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ŕőćěřţŋőśšĺ. Šăłőľ ŕőćěřţŋőśšŋőľ śšřşłšşřě ňőęěš ążšĳ śőŕőśšăćńěŋă ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕż P3 ś ŕăřăňěšřăňĺ a^′ = 3.85 A, c^′ = 14.4 A, čďě c^′ śőřăğňěřěŋ şďćőěŋŋőňş ŕěřĺőďş ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ c łřĺśšăńńĺůěśłőčő TiSe_2. Ćśě ăšőňŋżě ŕőğĺűĺĺ ć šăłőľ £ůěľłě őďŋőłřăšŋż ĺ ğăďăŋż śńěďş¿źĺň őąřăğőň: Se^A ğăŋĺňăěš ŕőğĺűĺĺ (000) ĺ (0 0 1/2), Se^B { (1/3 2/3 z_1) ĺ (1/3 2/3 1/2 + z_1), Ti { (2/3 1/3 z_1 + z_2) ĺ (2/3 1/3 1/2 + z_1 + z_3), čďě z_1 = 0.257, z_2 = 0.139, z_3 = 0.083 ĺ ţăřăłšěřĺğş¿š, śőőšćěšśšćěŋŋő, ćěńĺůĺŋş ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőľ źěńĺ ĺ śňěźěŋĺ£ śńőěć Ti ć ŕěřćőň ĺ ćšőřőň śń¡ąăţ. Šăłă£ ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă šřăŋśńĺřşěšś£ ćďőńĳ őśěľ [100] ĺ [010], š.ě. ć ŕńőśłőśšĺ ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŕřěďŕőńőęĺšěńĳŋő ŋă čńşąĺŋě, ąőńĳÿěľ c^′, ăšőňŋőě śšřőěŋĺě ŕřĺąńĺęăěšś£ ł łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřě TiSe_2. Ŕő łřăľŋěľ ňěřě śšřşłšşřă šřěšĳěčő śń¡ąă ŕřăłšĺůěśłĺ śőćŕăďăěš ś őąžěňŋőľ.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě őšňěšĺň, ůšő ňěšőďż ťőšő- ĺ őęě-čőńőčřăťĺĺ ŕőğćőń£¿š ś ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň ĺğşůăšĳ śšřşłšşřş ŕőćěřţŋőśšĺ šćěřďżţ šěń, ć

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012

422 Ĺ. Ĺ. Őčőřőďŋĺłőć, Ă. Ś. Ćőřőţ, Ă. Ŋ. Šĺšőć, Ň. Ć. Łşğŋěűőć

ůăśšŋőśšĺ şśšăŋăćńĺćăšĳ ŕőńĺšĺŕ śšřşłšşřż, őűěŋĺćăšĳ řěńăłśăűĺőŋŋżě ¡ťťěłšż ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ őšŋőśĺšěńĳŋő őąžěňă łřĺśšăńńă ĺ š.ď. Ć śńşůăě ňŋőčőłőňŕőŋěŋšŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ ŕő£ćń£ěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ ćőśśšăŋăćńĺćăšĳ ĺŋďĺćĺďşăńĳŋżě 3D-łăřšĺŋż ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£ łăęďőčő śőřšă ăšőňőć, ă ć ŕěřśŕěłšĺćě { ăšőňőć őďŋőčő śőřšă, ŋăţőď£źĺţś£ ć řăğŋżţ ţĺňĺůěśłĺţ śőśšő£ŋĺ£ţ. Šřăďĺűĺőŋŋżľ ňěšőď řěŋščěŋőćśłőľ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ćłń¿ůăěš ć śěą£ ¡łśŕěřĺňěŋš, ć ŕřőűěśśě łőšőřőčő ğăŕĺśżćă¿šś£ ďĺťřăłűĺőŋŋżě 2π-łăřšĺŋż ďń£ ¡ňĺśśĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ĺğ ăšőňőć ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£, ĺ šěőřěšĺůěśłĺě řăśůěšż šăłĺţ ęě 2π-łăřšĺŋ ďń£ ňőďěńĳŋżţ łńăśšěřőć, őŕĺśżćă¿źĺţ śšřşłšşřş ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŕşšěň ĺţ śőŕőśšăćńěŋĺ£ ĺźěšś£ őŕšĺňăńĳŋżľ ćăřĺăŋš śšřşłšşřż. Ć śńşůăě ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ čőńőčřăťĺĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ŘŤĎ-łăřšĺŋż ŕřěďśšăćń£¿šś£ łăł čőńőčřăňňż ĺ ĺğ ŋĺţ ćőśśšăŋăćńĺćă¿šś£ 3D-őąřăğż ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ćőłřşč ăšőňőć-¡ňĺššěřőć ć řěăńĳŋőň ŕřőśšřăŋśšćě. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ăńčőřĺšňă SPEA-MEM ŕőğćőń£ěš ŕřőćőďĺšĳ ¡šş ŕřőűěďşřş ŋă ŋőćőň łăůěśšćěŋŋőň şřőćŋě. Ŕřĺ ¡šőň, őďŋăłő, ćőğŋĺłă¿š śńőęŋőśšĺ ć ĺŋšěřŕřěšăűĺĺ łőŋěůŋżţ řěłőŋśšřşłűĺľ. Ŋă ďăŋŋőň ¡šăŕě ŕőńěğŋő ćŋőćĳ őąřăšĺšĳś£ ł ŘŤĎ-ňőďěńĺřőćăŋĺ¿ ĺśśńěďşěňőľ ŕőćěřţŋőśšĺ, řăśśůĺšăšĳ šěőřěšĺůěśłĺě ďĺťřăłűĺőŋŋżě łăřšĺŋż ĺ ŕřőćěśšĺ őąřăšŋş¿ ŕřőűěďşřş řěłőŋśšřşłűĺĺ ňőďěńĺřşěňőčő łńăśšěřă. Ŕőďőąŋżľ ŕőďţőď ŕőğćőń£ěš ćż£ćĺšĳ ăřšěťăłšż ĺśŕőńĳğşěňőčő ďń£ řěłőŋśšřşłűĺĺ ăńčőřĺšňă SPEA-MEM ĺ ďěšăńĳŋő ĺśśńěďőćăšĳ őšłńőŋěŋĺ£ śšřşłšşřż řěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ őš ĺďěăńĳŋőľ śšřşłšşřż, śćőľśšćěŋŋőľ, ŋăŕřĺňěř, őąžěňş ĺğşůăěňőčő łřĺśšăńńă.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšőć ŘŤŤĹ # 10-03-96047-ř şřăń ă, 11-03-00063-ă.

1. C. S. Fadley, Synchrotron Radiation Research:

Advances in Surface Science, Plenum Press, N.Y., 1990. 2. C. Westphal, Surf. Sci. Rep. 50, 1 (2003). 3. Ě. Ć. Ÿăńăěćă, Ň. Ć. Łşğŋěűőć, ĘŚŢ 44, 518 (2003).

4. A. Sz-oke, Short Wavelength Coherent Radiation:

Generation and Applications (eds. by D. T. Attwood and J. Bokor), AIP conf. proc. 147, AIP, N.Y., 1986, p. 361.

5. D. Gabor, Nature 161, 777 (1948). 6. J. J. Barton, Phys. Rev. Lett. 61, 1356 (1988). 7. J. J. Barton, Phys. Rev. Lett. 67, 3106 (1991). 8. G. R. Harp, D. K. Saldin, and B. P. Tonner, Phys Rev.

Lett. 65, 1012 (1990).

9. L. J. Terminello, J. J. Barton, and D. A. Lapiano-Smith, Phys Rev. Lett. 70, 599 (1993).

10. Ĺ. Ĺ. Őčőřőďŋĺłőć, Ă. Ś. Řăğĺŋłĺŋ, Ň. Ć. Łşğŋěűőć, ŔŚĺŚ 28, 24 (2011).

11. F. J. Garcia de Abajo, M. A. Van Hove, and C. S. Fadley, Phys. Rev. B 63, 075404 (2001).

12. T. Matsushita, F. Z. Guo, M. Suzuki et al., Phys. Rev.

B 78, 144111 (2008).

13. T. Matsushita, F. Matsui, H. Daimon et al., J. Electron.

Spectrosc. Relat. Phenom. 178–179, 179 (2010). 14. R. Denecke, R. Eckstein, L. Ley et al., Surface Science, Proceedings of the 14th Eur. Conf. B 331–333, 1085 (1995).

15. Ă. Ś. Řăğĺŋłĺŋ, Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Š. Ć. Łşğŋěűőćă ĺ ďř., ĘŚŢ 51, 765 (2009).

16. K. Rossnagel, J. Phys.: Condens. Matter 23, 213001 (2011).

17. Ć. Č. Ŕńěźěć, Ă. Ŋ. Šĺšőć, Ă. Ć. Łşřăŋőć, ŤŠŠ 39, 1618 (1997).

18. S. Omori, L. Zhao, S. Marchesini et al., Phys. Rev. B 65, 014106 (2001).

19. F. Groenvold and F. J. Langmyhr, Acta Chem. Scand.

15, 1949 (1961).

20. Ő. Ć. Łőćăńěć, Ŋěŕřĺćőďĺňżě ĺ ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ĺ łőŕřěďśšăćńěŋĺ£ ťěďőřőćśłĺţ čřşŕŕ, Ň.: Ŋăşłă, 1986, 368 ś.

21. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěśšěţĺőňěšřĺ£, ąěśŕőř£ďőł ąńĺęŋĺľ ĺ ďăńĳŋĺľ ĺ ŕőř£ďőł ć šćěřďőň šěńě, Ň.: Ťĺğňăšńĺš, 2007, 856 ś.

22. G. S. Herman, S. Thevuthasan, T. T. Tran et al., Phys.

Rev. Lett. 68(5), 650 (1992).

23. S. Tanuma, C. J. Powell, and D. R. Penn, Surf. and Interface Anal. 21, 165 (1994).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 7 { 8 2012