Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 11, ś. 794 { 798 cfl 2012 č. 10 ďěłăąř£

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ řěğőŋăŋśŋżě řěŋščěŋőćśłĺě ¡ňĺśśĺőŋŋżě śŕěłšřż şčńěřőďŋżţ őąőńőůěł ŋăŋőůăśšĺű ęěńěğă

Ć. Ř. Čăńăţőć^{1)}, Ś. Ŋ. Ÿăňĺŋ, Ě. Ň. Ňĺřőŋőćă^+, Ň. Ă. Şľňĺŋ, Ă. Ě. Ěřňăłőć, Ď. Ć. Ąşţćăńőć^�

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć ŞřŐ ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

+Şřăńĳśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ čőřŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 620144 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

�Korea Institute for Advanced Study (KIAS) Hoegiro 87, Dongdaemun-Gu, Seoul, 130-722, Korean Republic

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 17 ăćčşśšă 2012 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 22 őłš£ąř£ 2012 č.

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă şčńěřőďŋżţ őąőńőůěł łăŕśşńĺřőćăŋŋżţ ć şčńěřőď ŋăŋőůăśšĺű ęěńěğă Fe@C ĺśśńěďőćăŋă ňěšőďăňĺ řěŋščěŋőćśłőľ řěğőŋăŋśŋőľ ¡ňĺśśĺőŋŋőľ ĺ řěŋščěŋőćśłőľ ăąśőřąűĺőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěřěŋŋżě śŕěłšřż śőŕőśšăćńěŋż ś řăśůěšăňĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż čřăťěŋă, ćżŕőńŋěŋŋżňĺ ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő şčńěřőďŋă£ őąőńőůłă Fe@C ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă ć ćĺďě ŋěśłőńĳłĺţ śńőěć čřăťěŋă c ďěťěłšăňĺ Śšőşŋă{Ş¡ńśă. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ĺğňěřěŋĺľ řěŋščěŋőćśłĺţ řěğőŋăŋśŋżţ ¡ňĺśśĺőŋŋżţ C Kα-śŕěłšřőć ĺśśńěďőćăŋă ďĺśŕěřśĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ Fe@C.

Ććěďěŋĺě. Ňěšăńńĺůěśłĺě ňăčŋĺšŋżě ŋăŋőůăśšĺűż ňőčşš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋż ćő ňŋőčĺţ šěţŋĺůěśłĺţ ĺ ąĺőńőčĺůěśłĺţ őąńăśš£ţ: ďń£ ďőśšăćłĺ ńěłăřśšć, ďĺăčŋőśšĺłĺ řăłă, łăšăńĺğă ĺ š. ď. Ůšőąż ŕřěďőšćřăšĺšĳ őłĺśńěŋĺě ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőůăśšĺű ĺ ĺţ ăčńőňěřăűĺ¿ ŕřĺ šěřňĺůěśłőľ őąřăąőšłě, ŋăŋőůăśšĺűż ňěšăńńă ŕőłřżćă¿š şčńěřőďőň.

Řăŋěě ś ŕőňőźĳ¿ řěŋščěŋőćśłőľ ăąśőřąűĺőŋŋőľ ĺ ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ ňż şśšăŋőćĺńĺ, ůšő £ďřő ć ŋăŋőłőňŕőğĺšăţ Fe@C ĺ Ni@C ŋăţőďĺšś£ ć ňěšăńńĺůěśłőň śőśšő£ŋĺĺ [1], łőšőřőě, łăł ŕőłăğăŋő ŋă ŕřĺňěřě Ni@C, śőţřăŋ£ěšś£ ć šěůěŋĺě ŕő łřăľŋěľ ňěřě ďćşţ ńěš [2]. Şčńěřőďŋş¿ őąőńőůłş ć ŋăŋőłőňŕőğĺšăţ ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżňĺ řăśůěšăňĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ĺğňěřěŋĺ£ňĺ řěŋščěŋőćśłĺţ C 1s-śŕěłšřőć ŕőčńőźěŋĺ£ ňőęŋő ňőďěńĺřőćăšĳ ŋěśłőńĳłĺňĺ śńő£ňĺ čřăťěŋă ś ďěťěłšăňĺ Śšőşŋă{Ş¡ńśă (Stone{Wales, SW) [2]. Őďŋăłő ťőšő¡ńěłšřőŋŋă£ śŕěłšřőśłőŕĺ£ ĺ ăąśőřąűĺőŋŋă£ śŕěłšřőśłőŕĺ£ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň řěęĺňă ćżţőďă ťőšő¡ńěłšřőŋőć £ćń£¿šś£ ŕőćěřţŋőśšŋőůşćśšćĺšěńĳŋżňĺ ňěšőďăňĺ. Ĺğ-ğă ňăńőľ ďńĺŋż śćőąőďŋőčő ŕřőąěčă ¡ńěłšřőŋőć őŋĺ ŕőğćőń£¿š ăŋăńĺğĺřőćăšĳ ńĺÿĳ őďĺŋ śńőľ ŋăŋőůăśšĺű ć łőňŕăłšĺřőćăŋŋőň őąřăğűě. Ŕőćěřţŋőśšŋżľ śńőľ őąřăğűă ŕőďćěřčăěšś£ ćŋěÿŋěňş ćőğďěľśšćĺ¿, ć ůăśšŋőśšĺ ćğăĺňőďěľśšćĺ¿ ś ťşŋłűĺőŋăńĳŋżňĺ čřşŕŕăňĺ, ĺ ňőęěš őšńĺůăšĳś£ ŕő śőśšăćş ĺ śšřşłšşřě őš ćŋşšřěŋŋĺţ śńőěć. Ŕřĺňěŋĺšěńĳŋő ł ŋăŋőłőňŕőğĺšăň Me@C řěŋščěŋőćśłă£ ¡ňĺśśĺőŋŋă£ (ťńşőřěśűěŋšŋă£) śŕěłšřőśłőŕĺ£,

1)e-mail: galakhov@ifmlrs.uran.ru

£ćń£¿źă£ś£ őąžěňŋő-ůşćśšćĺšěńĳŋżň ňěšőďőň ĺśśńěďőćăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ćěźěśšć, ĺňěěš ŕřěĺňşźěśšćő ŕěřěď ŕőćěřţŋőśšŋő-ůşćśšćĺšěńĳŋżň ňěšőďőň ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ.

Řěŋščěŋőćśłĺě ¡ňĺśśĺőŋŋżě ĺ ăąśőřąűĺőŋŋżě śŕěłšřż őążůŋő řăśśňăšřĺćă¿šś£ łăł ŋěğăćĺśĺňżě ŕřőűěśśż, ŕőğćőń£¿źĺě ŕőńşůĺšĳ ďăŋŋżě őą ¡ńěłšřőŋŋőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ śšřşłšşřě ňăšěřĺăńőć: śőčńăśŋő ŕřăćĺńăň őšąőřă řěŋščěŋőćśłĺě ¡ňĺśśĺőŋŋżě C Kα- ĺ ăąśőřąűĺőŋŋżě Ś 1s-śŕěłšřż őšőąřăęă¿š, śőőšćěšśšćěŋŋő, ğăŋ£šżě ĺ ćăłăŋšŋżě 2p-śőśšő£ŋĺ£ şčńěřőďă. Ć śńşůăě řěğőŋăŋśŋőčő ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ řěŋščěŋőćśłĺţ ńşůěľ (Resonant Inelastic X-ray Scattering, RIXS) ŕřőĺśţőďĺš łőčěřěŋšŋżľ ăłš ŕőčńőźěŋĺ£ ĺ ¡ňĺśśĺĺ ć řăňłăţ őďŋőśšşŕěŋůăšőčő ŕřőűěśśă. Ć şčńěřőďě, łőšőřżľ őšŋőśĺšś£ ł śĺśšěňăň śő śńăążňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ, ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě RIXS-śŕěłšřż ňőčşš ążšĳ őŕĺśăŋż ŋă őśŋőćě ğőŋŋőľ ňőďěńĺ. Ŕřĺ ćőğąşęďěŋĺĺ ćŋşšřěŋŋěčő ¡ńěłšřőŋă ć ŕőńőśş ŕřőćőďĺňőśšĺ ćőğŋĺłăěš řěŋščěŋőćśłă£ ¡ňĺśśĺ£ ĺğ ćăńěŋšŋőľ ŕőńőśż ĺğ šőůłĺ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ś šěň ęě śăňżň ćěłšőřőň łćăğĺĺňŕşńĳśă ¡ńěłšřőŋă k. Śőţřăŋěŋĺě ĺňŕşńĳśă ć RIXS-ŕřőűěśśăţ őŕřěďěń£ěš śŕěłšřăńĳŋżě őśőąěŋŋőśšĺ, őšőąřăęă¿źĺě ďĺśŕěřśĺ¿ ¡ńěłšřőŋőć ŕőńőśż ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ćăńěŋšŋőľ ŕőńőśż.

Ĺğňěřěŋĺ£ śŕěłšřőć RIXS ŋă čřăťĺšě ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ć řăąőšăţ [3{6]. Ć řăąőšăţ [7{10] ĺğňěřěŋż RIXS-śŕěłšřż şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł, ă ć řăąőšě [11] { RIXS-śŕěłšřż čřăťěŋă ŋă Pt. Ć řăąőšăţ [6, 12] ďń£ ňőŋőłřĺśšăńńĺůěśłĺţ SiC ĺ čřăťĺšă RIXS-

794 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 11 { 12 2012 śŕěłšřż ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺőŋŋżţ ğăćĺśĺňőśšěľ E(k) (band mapping).

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż ćŕěřćżě ŕřĺňěŋĺńĺ řěğőŋăŋśŋżě řěŋščěŋőćśłĺě ¡ňĺśśĺőŋŋżě C Kα-śŕěłšřż ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ŕőśšřőěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺőŋŋżţ ğăćĺśĺňőśšěľ ¡ŋěřčĺĺ őš łćăğĺĺňŕşńĳśă (E(k)) ďń£ ŋăŋőůăśšĺű, ć ůăśšŋőśšĺ ďń£ Fe@C.

Őśőąěŋŋőśšĺ ¡łśŕěřĺňěŋšă ĺ řăśůěšă. Ŋăŋőůăśšĺűż ęěńěğă, łăŕśşńĺřőćăŋŋżě ć şčńěřőď, ążńĺ ŕőńşůěŋż ąěśłőŋšăłšŋőľ ńěćĺšăűĺőŋŋőľ ŕńăćłőľ ć ćżśőłőůăśšőšŋőň ŕőńě ĺ ĺśŕăřěŋĺěň řăśŕńăćńěŋŋőčő ňěšăńńă ć ŕőšőłě ĺŋěřšŋőčő čăğă, śőďěřęăźěčő şčńěćőďőřőďż [1, 13, 14]. Řăğňěř ŕőńşůěŋŋżţ ůăśšĺű Fe@C śőśšăćń£ń ŕřĺňěřŋő 10 ŋň.

Ĺğňěřěŋĺ£ řěŋščěŋőćśłĺţ ăąśőřąűĺőŋŋżţ ĺ ¡ňĺśśĺőŋŋżţ śŕěłšřőć ążńĺ ŕřőćěďěŋż ŋă ńĺŋĺĺ I511-3 ŋăłőŕĺšěńĳŋőčő łőńĳűă MAX-lab II (Ńşŋď, Ÿćěűĺ£). Ŕřĺ ¡šőň C 1s-śŕěłšřż ŕőčńőźěŋĺ£ ĺğňěř£ńĺśĳ ć řěęĺňě ćżţőďă ťńşőřěśűěŋűĺĺ. Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋăŋőůăśšĺű Fe@C ćżŕőńŋ£ńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łőďă QUANTUM-ESPRESSO [15] ć řăňłăţ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ GGA{PBE + vdW [16], ŕřĺňěŋĺňőčő ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ŕăřăňěšřőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ęěńěğă ś şůěšőň śńăążţ śĺń Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă [17]. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ŕřĺąńĺęěŋĺ£ GGA{PBE + vdW ŕőğćőń£ěš łőřřěłšŋő őŕĺśżćăšĳ ăšőňŋş¿ śšřşłšşřş ČŰŁęěńěğă ĺ ěčő ćğăĺňőďěľśšćĺě ś şčńěřőďőň [18]. Şůěš śńăążţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ŋěőąţőďĺň ďń£ ąőńěě šőůŋőčő řăśůěšă ďĺśšăŋűĺĺ ňěšăńń{čřăťěŋ [19]. Šřĺ śńő£ čřăťěŋă ś ďěťěłšăňĺ ążńĺ ćğ£šż ŋăňĺ ć łăůěśšćě ňĺŋĺňăńĳŋőľ ňőďěńĺ, ŕőğćőń£¿źěľ őŕĺśżćăšĳ şčńěřőďŋőě ŕőłřżšĺě ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőůăśšĺű. Ŕőďőąŋă£ ňőďěńĳ ążńă őŕřőąőćăŋă ŋă śĺśšěňě Ni@C [2]. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ňż ŕřĺćőďĺň řěğşńĳšăšż řăśůěšă śńő£ čřăťěŋă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (111) ęěńěğă ĺ śńő£ čřăťěŋă ś SWďěťěłšăňĺ.

Řěğşńĳšăšż ĺ ĺţ őąśşęďěŋĺě. Ŋă řĺś. 1 C Kα- ¡ňĺśśĺőŋŋżě ĺ C 1s-ăąśőřąűĺőŋŋżě śŕěłšřż Fe@C śřăćŋĺćă¿šś£ ś C 2p-ŕńőšŋőśš£ňĺ śőśšő£ŋĺľ, ćżůĺśńěŋŋżňĺ ďń£ śńő£ čřăťěŋă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (111) ęěńěğă (1), śńő£ čřăťěŋă ś SW-ďěťěłšăňĺ (2) ĺ šřěţ śńőěć čřăťěŋă (3). Šěň śăňżň ňż ćżďěńĺńĺ ŋăĺąőńěě ćăęŋżě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ łăŕśşńĺřőćăŋŋżţ ůăśšĺű (ŕőř£- ďőł { ŕő śšěŕěŋĺ ćőğřăśšăŋĺ£ ćăęŋőśšĺ): ćłńăď ňěšăńńă ć ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ şčńěřőďŋőčő śńő£, ŋăńĺůĺě ďěťěłšőć Śšőşŋă{Ş¡ńśă, ňŋőčőśńőľŋőśšĳ ŕőłřżšĺ£. Ğďěśĳ ŋě şŕőňĺŋăěšś£ ćłńăď őš ğăčř£ğŋěŋĺľ şčńěřőďŋőčő śńő£ ťşŋłűĺőŋăńĳŋżňĺ čřşŕŕăňĺ, łőšőřżľ ğăćĺśĺš őš ćřěňěŋĺ ţřăŋěŋĺ£ ňăšěřĺăńă. Łřőňě šőčő, śĺčŋăń őš ťşŋłűĺőŋăńĳŋżţ čřşŕŕ, ŋăţőď£źĺţś£ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ şčńěřőďŋőčő śńő£, řăğńĺůěŋ ďń£

Řĺś. 1. Řěŋščěŋőćśłĺľ ¡ňĺśśĺőŋŋżľ C Kα-śŕěłšř (XES, ŋőřňăńĳŋă£ ¡ňĺśśĺ£, ¡ŋěřčĺ£ ćőğąşęďěŋĺ£ hνexc = 300 ¡Ć) ĺ řěŋščěŋőćśłĺľ ăąśőřąűĺőŋŋżľ C 1sśŕěłšř (XAS), ĺğňěřěŋŋżľ ďń£ ŋăŋőůăśšĺű Fe@C, ć śőŕőśšăćńěŋĺĺ ś ŕńőšŋőśš£ňĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, řăśśůĺšăŋŋżňĺ ďń£ śńő£ čřăťěŋă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (111) ęěńěğă (1), śńő£ čřăťěŋă ś SW-ďěťěłšăňĺ (2) ĺ šřěţ śńőěć čřăťěŋă (3). İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě śŕěłšřż ĺ ćżůĺśńěŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ śőćňěźěŋż ŕő ťőřňě

řěŋščěŋőćśłĺţ ăąśőřąűĺőŋŋżţ śŕěłšřőć, ĺğňěřěŋŋżţ ć řěęĺňăţ ćżţőďă ťőšő¡ńěłšřőŋőć (ŕőćěřţŋőśšŋőůşćśšćĺšěńĳŋőň) ĺ ćżţőďă ťńşőřěśűěŋűĺĺ (őąžěňŋőůşćśšćĺšěńĳŋőň, ĺśŕőńĳğşěňőň ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě).

Řěŋščěŋőćśłĺľ ¡ňĺśśĺőŋŋżľ (ťńşőřěśűěŋšŋżľ) C Kα-śŕěłšř ążń ĺğňěřěŋ ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£ ŕřĺąńĺğĺšěńĳŋő ć 300 ¡Ć, ůšő śőőšćěšśšćşěš ŋőřňăńĳŋőľ ¡ňĺśśĺĺ. Śńěďş£ ĺŋšěřŕřěšăűĺĺ, ŕřěďśšăćńěŋŋőľ ć [3, 20], ňőęŋő őšŋěśšĺ čńăćŋżľ ňăłśĺňşň ĺ ćżśőłő¡ŋěřčěšĺůěśłőě ŕńěůő ć ¡ňĺśśĺőŋŋőň śŕěłšřě ł σĺ π-őřąĺšăń£ň śőőšćěšśšćěŋŋő. Ňőęŋő şąěďĺšĳś£ ć šőň, ůšő C 1s-śŕěłšřż ŕőčńőźěŋĺ£ Fe@C őůěŋĳ ŕőţőęĺ ŋă śŕěłšřż čřăťĺšă ś £ćŋő ćżřăęěŋŋżňĺ π^�- ĺ σ^�- ŕőńőśăňĺ, ŋő ś ŋěłőšőřżňĺ ŋěğŋăůĺšěńĳŋżňĺ őšńĺůĺ£ňĺ. Őšňěůěŋŋă£ śšřěńłőľ őśőąěŋŋőśšĳ SW

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 11 { 12 2012 ŋĺęě π^�-řěğőŋăŋśă őąşśńőćńěŋă ďěťěłšăňĺ Śšőşŋă{ Ş¡ńśă [2]. Őŋă őšśşšśšćşěš ć śŕěłšřě čřăťĺšă ĺ ŋăąń¿ďăěšś£ ć C 1s-śŕěłšřăţ ŕőčńőźěŋĺ£ ďěťěłšŋőčő čřăťěŋă ĺ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł [21{25]. Ć ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ őąńăśšĺ 287{289¡Ć ňőčşš ĺňěšĳ ňěśšő śĺčŋăńż, őąşśńőćńěŋŋżě ğăčř£ğŋěŋĺ£ňĺ şčńěřőďŋőľ őąőńőůłĺ Fe@C �COOH- ĺ/ĺńĺ �CH-čřşŕŕăňĺ [2, 26]. Ŋă řĺśşŋłě ćłńăď śĺčŋăńőć őš ťşŋłűĺőŋăńĳŋżţ čřşŕŕ őąőğŋăůěŋ łăł �OH. Śĺčŋăń őš ŕőďőąŋżţ ğăčř£ğŋěŋĺľ ążń ğăřěčĺśšřĺřőćăŋ ć řěŋščěŋőćśłĺţ ăąśőřąűĺőŋŋżţ C 1s-śŕěłšřăţ ŋăŋőůăśšĺű Ni@C, ĺğňěřěŋŋżţ ć řěęĺňě ŕőńŋőčő ćżţőďă ťőšő¡ťťěłšă śŕşśš£ ďćă čőďă ŕőśńě śĺŋšěğă [2].

Ţőš£ ŕřĺ řăśůěšě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ć ňőďěńĺ, ŕřěďŕőńăčă¿źěľ śńőľ čřăťěŋă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (111) ęěńěğă, ůĺśńő ăšőňőć ňěšăńńă £ćń£ěšś£ šăłĺň ęě, ůšő ĺ ůĺśńő ăšőňőć şčńěřőďă, ă łőńĺůěśšćő śńőěć { ćďćőě ąőńĳÿě, ćłńăď őš ęěńěğă ć ¡ńěłšřőŋŋş¿ śšřşłšşřş őąőńőůłĺ Fe@C ćěśĳňă ŋěğŋăůĺšěńěŋ. Ćłńăď, őąşśńőćńěŋŋżľ śňěÿĺćăŋĺěň ćăłăŋšŋżţ Fe 3d- ĺ C 2p-śőśšő£ŋĺľ, ŋăąń¿ďăěšś£ ć řăśśůĺšăŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (łřĺćă£ 1) ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ (ć őąńăśšĺ őš 0 ďő 1 ¡Ć). Ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőň śŕěłšřě ¡šőš ćłńăď ŋěğăňěšěŋ. İŋěřčěšĺůěśłă£ źěńĳ ňěęďş ğăŋ£šżňĺ ĺ śćőąőďŋżňĺ C 2p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ Fe@C őšśşšśšćşěš. Ćżůĺśńěŋŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěřěŋŋżňĺ śŕěłšřăňĺ Fe@C. Ďăńěě ďń£ ăŋăńĺğă řěğőŋăŋśŋżţ řěŋščěŋőćśłĺţ ¡ňĺśśĺőŋŋżţ śŕěłšřőć ňż ąşďěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£- ŋĺľ, řăśśůĺšăŋŋş¿ ďń£ šřěţ śńőěć čřăťěŋă.

Ŋă řĺś. 2 ŕřěďśšăćńěŋż řěŋščěŋőćcłĺě řěğőŋăŋśŋżě C Kα-śŕěłšřż (RIXS) ďń£ Fe@C, ĺğňěřěŋŋżě ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ćőğąşęďěŋĺ£. İŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£ ćżąřăŋż ŋă őśŋőćě śőőšćěšśšćş¿źĺţ śŕěłšřőć ŕőčńőźěŋĺ£. Ŋă řĺśşŋłě őŋĺ őšňěůěŋż śšřěńłăňĺ. Ć śŕěłšřăţ ¡ňĺśśĺĺ ŋăąń¿ďă¿šś£ şŕřşčĺľ ŕĺł, ŕő ¡ŋěřčĺĺ šőůŋő śőőšćěšśšćş¿źĺľ ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£, ĺ ŋěşŕřşčă£ ůăśšĳ, ĺŋőčďă ŋăğżćăěňă£ řăňăŋőćśłĺň řăśśě£ŋĺěň. Ćěřő£šŋőśšĺ şŕřşčőčő ĺ ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ ğăćĺś£š őš ćřěňěŋ ęĺğŋĺ őśšőćŋőľ ďżřłĺ ĺ ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋă. Ďń£ ¡ńěłšřőŋőć, ŋăţőď£źĺţś£ ć ďěńőłăńĺğőćăŋŋżţ śőśšő£ŋĺ- £ţ, ćěřő£šŋőśšĳ ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ ćżÿě. Ńőłăńĺğőćăŋŋżě śőśšő£ŋĺ£ ć ŕőńőśě ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕřĺćőď£š ł ťőřňĺřőćăŋĺ¿ şŕřşčőľ ńĺŋĺĺ. İŋěřčĺ£ ćżśőłő¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ňăłśĺňşňă (šăł ŋăğżćăěňőčő şŕřşčőčő ŕĺłă) řăćŋă ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£. Śŕěłšřż, ŕřěďśšăćńěŋŋżě ŋă řĺś. 2, ŋőřňĺřőćăŋż ŋă ňăłśĺňşň ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŋěşŕřşčőľ ůăśšĺ.

Ćĺďŋő, ůšő C Kα-śŕěłšřż Fe@C ŕőďőąŋż śŕěłšřăň čřăťĺšă, şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ĺ čřăťěŋă

Řĺś. 2. Ŋĺęŋ££ ŕăŋěńĳ { řěŋščěŋőćśłĺľ C 1s-śŕěłšř ŕőčńőźěŋĺ£ (XAS) Fe@C, ĺğňěřěŋŋżľ ć řěęĺňě ćżţőďă ťńşőřěśűěŋűĺĺ, ¡ňĺśśĺőŋŋżě (RIXS) C Kα-śŕěłšřż Fe@C, ĺğňěřěŋŋżě ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ćőğąşęďěŋĺ£ (šőůłĺ), ĺ ćłńăďż łőčěřěŋšŋőľ śőśšăćń£¿źěľ ć RIXS-śŕěłšřż (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ). Śšřěńłăňĺ őšňěůěŋż ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£. Ćěřšĺłăńĳŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ ćżďěńěŋż őśőąěŋŋőśšĺ śŕěłšřă, ĺśŕőńĳğşěňżě ďń£ ŋăŋěśěŋĺ£ ŋă ďĺśŕěřśĺőŋŋżě łřĺćżě. Ćěřţŋ££ ŕăŋěńĳ { ćżůĺśńěŋŋżě ďń£ šřěţ śńőěć čřăťěŋă ďĺśŕěřśĺőŋŋżě łřĺćżě E(k) ś ŋăŋěśěŋŋżňĺ ŋă ŋĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ šőůłăňĺ. Řăğŋżě ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£ őąőğŋăůěŋż řăğŋżňĺ śĺňćőńăňĺ. Ŋĺęŋ££ ÿłăńă őšŋőśĺšś£ ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň śŕěłšřăň, ćěřţŋ££ { ł řěğşńĳšăšăň ğőŋŋżţ řăśůěšőć

[7, 11]. Ŕřĺ ¡ŋěřčĺ£ţ ćőğąşęďěŋĺ£ 284{286¡Ć (śŕěłšřż a{c), łőčďă ¡ńěłšřőŋż ćőğąşęďă¿šś£ ć ńőłăńĺğőćăŋŋżě π-śőśšő£ŋĺ£, ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ şŕřşčőčő ŕĺłă ŕřěćżÿăěš ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ŋěşŕřşčőľ ůăśšĺ śŕěłšřă. Ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ şŕřşčőčő ŕĺłă řěğłő şňěŋĳÿăěš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 11 { 12 2012 ś£ ŕřĺ ¡ŋěřčĺ£ţ ćőğąşęďěŋĺ£, ďőśšăšőůŋżţ ďń£ ćőğąşęďěŋĺ£ őśšőćŋőčő ¡ńěłšřőŋă ć σ-ŕőńőśş. Ŕřĺ ďăńĳŋěľÿěň şćěńĺůěŋĺĺ ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ şŕřşčőčő ŕĺłă ŕńăćŋő şňěŋĳÿăěšś£. Śŕěłšř h, ŕőńşůěŋŋżľ ćőğąşęďěŋĺěň ťőšőŋăňĺ ś ¡ŋěřčĺěľ 300 ¡Ć, ğŋăůĺšěńĳŋő ŕřěćżÿă¿źěľ ¡ŋěřčĺ¿ łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£, ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ŋőřňăńĳŋş¿ ¡ňĺśśĺ¿ ĺ őšőąřăęăěš ŕăřűĺăńĳŋş¿ ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ C 2p-śőśšő£ŋĺľ, ĺŋšěčřĺřőćăŋŋş¿ ŕő ćśěľ ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă.

Ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺőŋŋőľ łřĺćőľ E(k) ŕő śŕěłšřăň RIXS ŋěőąţőďĺňő ćżďěńĺšĳ łőčěřěŋšŋş¿ ůăśšĳ śŕěłšřőć, śťőřňĺřőćăŋŋş¿ ŕřőűěśśăňĺ ŕőčńőźěŋĺ£{¡ňĺśśĺĺ ś śőţřăŋěŋĺěň k. Ňż ćőśŕőńĳğőćăńĺśĳ ŕřőűěďşřőľ, ŕřěďńőęěŋŋőľ ć [12]: ŋěłőčěřěŋšŋă£ śőśšăćń£¿źă£ śŕěłšřőć ďőńęŋă ążšĳ ŕőďőąŋă śŕěłšřş ŋőřňăńĳŋőľ ¡ňĺśśĺĺ (śŕěłšřş h, ŕőńşůěŋŋőňş ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺ£ 300 ¡Ć). Ćłńăď ŋěłőčěřěŋšŋőľ ůăśšĺ ążń ćğ£š ňăłśĺňăńĳŋő ćőğňőęŋżň ŕřĺ ćżŕőńŋěŋĺĺ šřěąőćăŋĺ£ ŕőńőęĺšěńĳŋőśšĺ řăğŋőśšŋőčő śŕěłšřă ćő ćśěň ¡ŋěřčěšĺůěśłőň ŕřőňěęşšłě ćŕńőšĳ ďő őąńăśšĺ şŕřşčőľ ńĺŋĺĺ ćżůĺšăěňőčő śŕěłšřă. Ţőš£ ŕřőűěďşřă ćżůĺšăŋĺ£ ŕřőĺğćőńĳŋă, ś ŕőňőźĳ¿ řăğŋőśšŋżţ śŕěłšřőć şďăńőśĳ ćżďěńĺšĳ ŕĺłĺ ĺ őśőąěŋŋőśšĺ (őšňěůěŋŋżě ŋă řĺśşŋłě ćěřšĺłăńĳŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ), łőšőřżě ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺőŋŋżţ łřĺćżţ. Řăśůěšż E(k) ďń£ ďěťěłšŋżţ śńőěć čřăťěŋă, ă šăłęě śńőěć čřăťěŋă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ęěńěğă ğă śůěš ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ śşŕěř£ůěľłĺ ŋě ŕőğćőń£¿š ćżŕőńŋĺšĳ śőŕőśšăćńěŋĺ£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň ĺğ-ğă ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĺ ďĺśŕěřśĺőŋŋżţ łřĺćżţ.

Ćżůĺśńěŋŋżě ďń£ šřěţ śńőěć čřăťěŋă ďĺśŕěřśĺőŋŋżě łřĺćżě śőćňěźěŋż śő śŕěłšřăňĺ RIXS šăł ęě, łăł ĺ ŋă řĺś. 1. Ćěřšĺłăńĳŋżě ńĺŋĺĺ ŋă řĺś. 2 ŕřőćěďěŋż őš şŕřşčĺţ ńĺŋĺľ, śőőšćěšśšćş¿źĺţ ¡ŋěřčĺ£ň ćőğąşęďěŋĺ£ ĺ ŕřěďśšăćńěŋŋżţ ŋă ŋĺęŋěľ ŕăŋěńĺ. Őš šőůěł ŕřěśěůěŋĺ£ ćěřšĺłăńĳŋżţ ńĺŋĺľ ś ďĺśŕěřśĺőŋŋżňĺ łřĺćżňĺ ŕřőćěďěŋż čőřĺğőŋšăńĳŋżě ńĺŋĺĺ (ś šěň ęě śăňżň ćěłšőřőň k) ŋă ďńĺŋş, śőőšćěšśšćş¿źş¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłőňş řăśśšő£ŋĺ¿ őš şŕřşčĺţ ńĺŋĺľ ďő ţăřăłšěřŋżţ őśőąěŋŋőśšěľ RIXS-śŕěłšřőć, őšňěůěŋŋżţ ŋă ŋĺęŋěľ ŕăŋěńĺ řĺśşŋłă łőřőšłĺňĺ śŕńőÿŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ.

Őŕřěďěńěŋŋżě šăłĺň őąřăğőň őśőążě šőůłĺ ŋăŋěśěŋż ŋă ďĺśŕěřśĺőŋŋżě łřĺćżě ŋă ćěřţŋěľ ŕăŋěńĺ řĺś. 2. Řăğńĺůŋżě śĺňćőńż őšćěůă¿š śŕěłšřăň, ĺğňěřěŋŋżň ŕřĺ řăğŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ćőğąşęďěŋĺ£. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě šőůłĺ ţőřőÿő śőőšćěšśšćş¿š ćżůĺśńěŋŋżň ďĺśŕěřśĺőŋŋżň łřĺćżň, ğă ĺśłń¿ůěŋĺěň šőůłĺ ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ őłőńő �5 ¡Ć, őŕřěďěńěŋŋőľ ĺğ śŕěłšřă a ĺ ńěęăźěľ ňěęďş łřĺćżňĺ ďĺśŕěřśĺĺ. İšă šőůłă, ŕő-ćĺďĺňőňş, ść£ğăŋă ś ŋăńĺůĺěň ďěťěłšőć Śšőşŋă{Ş¡ńśă, ŕőśłőńĳłş śŕěłšř a ŕőńşůěŋ ŕřĺ ćőğąşęďěŋĺĺ ¡ńěłšřőŋă ć őąńăśšĳ ćăłăŋšŋżţ śőśšő£ŋĺľ, őŕřěďěń£ěňżţ ďěťěłšăňĺ (śň., ŋăŕřĺňěř, [2]). Ŋă śŕěłšřě ŕőčńőźěŋĺ£ SW-ďěťěłšż ŕřő£ćń£¿šś£ ć ćĺďě ŋěąőńĳÿőčő ŋăŕńżćă, ć šő ćřěň£ łăł ć ¡ňĺśśĺőŋŋőň śŕěłšřě a ŋăńĺůĺě ďěťěłšă őšőąřăęăěšś£ ďőśšăšőůŋő ĺŋšěŋśĺćŋżň ŕĺłőň. Šăłĺň őąřăğőň, śŕěłšřż RIXS őłăğăńĺśĳ ąőńěě ůşćśšćĺšěńĳŋżňĺ ł ŕřő£ćńěŋĺ¿ SW-ďěťěłšőć, ůěň śŕěłšřż ŕőčńőźěŋĺ£.

Ğăłń¿ůěŋĺě. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ řěŋščěŋőśŕěłšřăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ĺ řăśůěšőć ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ňż ŕőłăğăńĺ, ůšő şčńěřőďŋă£ őąőńőůłă łăŕśşńĺřőćăŋŋżţ ć şčńěřőď ŋăŋőůăśšĺű ęěńěğă ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă ŋěśłőńĳłĺňĺ śńő£ňĺ čřăťěŋă c ďěťěłšăňĺ Śšőşŋă{ Ş¡ńśă. Ňż ćŕěřćżě ŕřőďěňőŋśšřĺřőćăńĺ ćőğňőęŋőśšĺ RIXS-śŕěłšřőśłőŕĺĺ ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ ďĺśŕěřśĺőŋŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ E(k) ¡ŋěřčĺĺ ¡ńěłšřőŋőć őš łćăğĺĺňŕşńĳśă şčńěřőďŋżţ őąőńőůěł ŋăŋőůăśšĺű ęěńěğă, łăŕśşńĺřőćăŋŋżţ ć şčńěřőď. Ŋăńĺůĺě ďěťěłšőć Śšőşŋă{Ş¡ńśă ŕřő£ćĺńőśĳ łăł ć C 1s-śŕěłšřě ŕőčńőźěŋĺ£, šăł ĺ (ąőńěě £ćŋő) ć RIXS-śŕěłšřě, ćőğąşęďěŋŋőň ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ, ňěŋĳÿěľ, ůěň ¡ŋěřčĺ£ C 1s-łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£ čřăťěŋă.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż ď-řş Ăŋŋěšě Ŕĺšů^{2)} ğă ŕőňőźĳ ŕřĺ ŕřőćěďěŋĺĺ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŋă ńĺŋĺĺ I511-3 ŋăłőŕĺšěńĳŋőčő łőńĳűă MAX-lab II. Ď.Ć.Ą. ąńăčőďăřĺš ğă ŕőďďěřęłş łőňŕĳ¿šěřŋżľ űěŋšř Łőřěľśłőčő ĺŋśšĺšşšă ŕěřśŕěłšĺćŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (CAC KIAS). Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ůăśšĺůŋőľ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (ŕřőěłšż # 11-02-00166 ĺ 10-02-00323).

1. V. R. Galakhov, A. S. Shkvarin, A. S. Semenova et al., J. Phys. Chem. C 114, 22413 (2010).

2. V. R. Galakhov, A. Buling, M. Neumann et al., J. Phys.

Chem. C 115, 24615 (2011).

3. P. Skytt, P. Glans, C. Mancini et al., Phys. Rev. B 50, 10457 (1994).

4. J. A. Carlisle, E. L. Shirley, E. A. Hudson et al., Phys.

Rev. Lett. 74, 1234 (1995).

5. J. A. Carlisle, E. L. Shirley, L. J. Terminello et al., Phys.

Rev. B 59, 7433 (1999).

6. A. V. Sokolov, E. Z. Kurmaev, J. MacNaughton et al., JETP Lett. 77, 108 (2003).

7. S. Eisebitt, A. Karl, W. Eberhardt et al., Appl. Phys. A 67, 89 (1998).

8. B. Gao, J. Jiang, Z. Wu, and Y. Luo, J. Chem. Phys.

128, 084704 (2008).

2)Annette Pietzsch

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 11 { 12 2012

798 Ć. Ř. Čăńăţőć, Ś. Ŋ. Ÿăňĺŋ, Ě. Ň. Ňĺřőŋőćă ĺ ďř.

9. J. Zhong, J. Chiou, C. Dong et al., Appl. Phys. Lett. 93, 023107 (2008).

10. J. Zhong, L. Song, J. Chiou et al., Appl. Phys. Lett. 96,

213112 (2010).

11. S. Rajasekaran, S. Kaya, T. Anniyev et al., Phys. Rev.

B 85, 045419 (2012).

12. J. L-uning, J.-R. Rubensson, C. Ellmers et al., Phys. Rev.

B 56, 13147 (1997).

13. E. S. Lokteva, S. A. Kachevskii, A. O. Turakulova et al.,

Russian J. Phys. Chem. A 83, 1300 (2009).

14. A. E. Ermakov, M. A. Uimin, E. S. Lokteva et al.,

Russian J. Phys. Chem. A 83, 1187 (2009).

15. P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini et al., J. Phys.:

Condens. Matter 31, 395502 (2009).

16. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

17. V. Barone, M. Casarin, D. Forrer et al., J. Comput.

Chem. 30, 934 (2008).

18. D. W. Boukhvalov, Yu. N. Gornostyrev, M. I.

Katsnelson, and A. I. Lichtenstein, Phys. Rev. Lett. 99, 247205 (2007).

19. G. Giovannetti, P. A. Khomyakov, G. Brocks et al., Phys. Rev. Lett. 101, 026803 (2008).

20. Y. Muramatsu, S. Hirono, S. Umemura et al., Carbon 39, 1403 (2001).

21. S. Entani, S. Ikeda, M. Kiguchi, and K. Saiki, Appl.

Phys. Lett. 88, 153126 (2006).

22. D. Pacil«e, M. Papagno, A. F. Rodr«iguez et al., Phys.

Rev. Lett. 101, 066806 (2008).

23. V. A. Coleman, R. Knut, O. Karis et al., J. Phys. D:

Appl. Phys. 41, 062001 (2008).

24. Yu. S. Dedkov, M. Sicot, and M. Fonin, J. Appl. Phys.

107, 09E121 (2010).

25. W. Hua, B. Gao, S. Li et al., Phys. Rev. B 82, 155433 (2010).

26. H.-K. Jeong, H.-J. Noh, J.-Y. Kim et al., Phys. Rev.

Lett. 102, 099701 (2009).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 11 { 12 2012